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Zusammenfassung:

In dieser Arbeit wurden mit Hilfe einer speziell entwickelten Technik zustBemung absoluter
Bragg-Winkel ohne Ruckgriff auf Referenzlinien hochpréazise Megen der Wellenlangen der
Lyman-; Ubergange in 8+ und Ar'™* und derls2p ' P, — 15215, (,w") Ubergange in $'+

und Ar'6* mit einem Kiristallspektrometer durchgefiihrt. Des Weiteren wurden die étigan
desw Ubergangs in FE¢+ sowie einiger dielektronischer Satelliten-Linien vorfFeund F&?*
relativ zu den Lymanx Linien von F&5* vermessen. Das Ergebnis deResonanzlinie von'st,
2460.626(3) eV, ist mit einer relativen Unsicherheit ven 1.2 ppm die bisher genaueste Rontgen-
wellenlangenmessung in hochgeladenen lonen, was es erméglichttidewmé/orhersagen tber
Zwei-Elektronen und Zwei-Photonen QED-Korrekturen fur heliumartiggteé8ne zu tUberprifen.
Die Resultate fiir die Ubergange in®¢ zeigen innerhalb ihrer Unsicherheiten von nur wenigen
ppm eindeutige Diskrepanzen zu gangigen, bisher fir gultig befunddoeellen des Li-artigen
Systems firZ = 26. Eine exzellente Ubereinstimmung mit den Vorhersagen fur wasserstoffar
tige Systeme, die sehr kleine theoretische Unsicherheiten aufweisen, stearorinerseits die
Zuverlassigkeit unserer Methode. Andererseits stellen diese Messafgr auch die genaueste
experimentelle absolute Uberpriifung solcher Berechnungen dar. Bighieren Experimenten
noch vorliegende systematische Korrektur konnte mit einem Aufbau doeidile lonenwolke als
Punktquelle erscheint, nahezu vollstandig reduziert werden.

Abstract:

Within this work, high-precision wavelength measurements were carrietvitlubut reference
lines on the Lymanx; transitions in $+ and A'7*, as well as thads2p ' P, — 152 1.5, (,w")
transitions in $'+ and Ar'5* making use of a special technique of Bragg-angle determination in
combination with a flat crystal spectrometer. The wavelengths ofutliee in F€4* and dielec-
tronic satellite lines in Fé+ and Fé>+ were also measured with respect to the Lymalines
in FE*5T. The result for the resonance line if*$ of 2460.626(3) eV with a relative uncertain-
ty of ~ 1.2 ppm is the most precise x-ray wavelength reported for highly chargedtmdate,
and allows to test recent predictions for QED two-electron and two-phaiiative corrections
for He-like ions. The values obtained for the wavelengths of the lines ifitFeveal a signifi-
cant discrepancy with predictions for the Li-like system with= 26. The excellent agreement
with predictions for the hydrogen-like systems, which have very small #tieal uncertainties,
demonstrates on one hand the reliability of our method. On the other hane nigasurements
constitute the most accurate absolute test of those calculations. The arealiiypources of sy-
stematic uncertainty in previous experiments were nearly completely eliminatezifgyaisetup
in which the ion cloud appears as a point source.
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Einleitung

Fast die ganze Welt kennt heute den Namen des Physikers Wilhelm CRiraden. Bekannt
wurde Rontgen durch die Entdeckung der Rontgenstrahlung am Alené. dNovember 1895.
Er hatte Phdnomene untersucht, die entstehen, wenn elektrische Ladtah@sése geleitet wird,
die unter extrem niedrigem Druck stehen. Ahnliche Experimente wurdenén feit auch durch
andere Physiker wie H. Hertz und P. Lenard durchgefiuihrt. Zu diedsetk wurden sehr ho-
he Spannungen an eine mit Edelgas geflllte R6hre angelegt, wobei ewideh Spannungspo-
len ein leuchtender Strahl entstand. Man nannte diese Strahlung "Katisd@lung”, denn das
Elektron war noch nicht bekannt. Bei diesen Experimenten machte RadiyEmtdeckung, dass,
sobald die Kathodenstrahlung einschaltet wurde, ein einige Meter voRdlee entferntes, mit
fluoreszierendem Material beschichtetes Papier zu leuchten begasiPdpier schimmerte auch
weiter, als Rontgen versuchte, die Rohre mit einer dicken schwarzqre Régzuschirmen. Bis
zum Januai 896 verdffentlichte er drei wissenschaftliche Forschungsberichte: @b neue
Art von Strahlen: Vorlaufige Mitteilungen®, ,Eine neue Art von Strahlemt ,Weitere Beobach-
tungen Uber die Eigenschaften der X-Strahlen® [1]. Dies waren dterefesrmalen, 6ffentlichen
Abhandlungen uber die Rontgenstrahlung. Im Jai@ erhielt Réntgen dann auch den ersten
Nobelpreis fur Physik ,als Anerkennung des auf3erordentlichenidfestes, den er sich durch
die Entdeckung der nach ihm benannten Strahlen erworben hat”. Diesualteing der Réntgen-
strahlung machte weitere Fortschritte als M. von Laue [2], P. Knipping uniériédrich im Jahre
1912 die Beugung von Rontgenstrahlung an Kristallen beobachteten. W. HVMuhdBragg ent-
wickelten1913 gemeinsam die so genannte Drehkristallmethode, ein in der Kristallographie bis
heute verwendetes Analyseverfahren zur Bestimmung von Kristallstewkauf der Basis von
Rontgenbeugung. Im Mittelpunkt stand dabei das von den Forschégestellte und nach ihnen
benannte Braggsche Gesetz [3]. In Anerkennung dieser Leistumgreien Vater und Sohi915
mit dem Physiknobelpreis ,fur ihre Verdienste um die Erforschung destélistrukturen mittels
Rontgenspektroskopie* ausgezeichnet.

Auch Rontgen hatte bei seiner Entdeckung der Rontgenstrahlung iohtigeahnt, welch vielfal-
tigen Einsatz diese bis in die heutige Zeit finden wirde. So revolutionierteddigBnstrahlung
u.a. die medizinische Diagnostik und flhrte zu weiteren wichtigen Erkenamis20. Jahrhun-
derts, z. B. der Entdeckung und Erforschung der Radioaktivitaeiddém Jahrd 896 experimen-
tierte Henri Becquerel mit lumineszenten Materialien und stiel3 dabei aufrdiel$g, die in der
Lage ist, Materialien zu durchdringen. Indirekt fiihrte die EntdeckwerdRbntgenstrahlung damit
zur Entdeckung der Radioaktivitat, fur die Becquerel zusammen mit Madéierre Curid 903



Einleitung

mit dem Physiknobelpreis erhielt. In der Medizin lassen sich heutzutage mit Wilf Rontgen-
strahlung durch Verwendung mathematischer Verfahren in Kombination métnigildgebenden
Verfahren wie der Computertomographie dreidimensionale Abbildungerdgserinneren er-
halten. Weitere wichtige Anwendungsgebiete liegen in der Werkstoffpgjfwo sich Objekte
mit Hilfe der Rontgentechnik (Durchstrahlungsprifung) auf z.B. Rissénimeren untersuchen
lassen. In der Mineralogie werden chemische Analysen von GesteireMimeralen mit Hil-
fe der Rontgenfluoreszenz-Analyse mdéglich gemacht. Weiterhin finddRda@iggenstrahlung in
der Kristallstrukturanalyse zur Bestimmung des molekularen Aufbaus visteKen durch Beu-
gung dieser Strahlung am Kristallgitter Verwendung. Neben diesen Adwwgren helfen Ront-
genstrahlen aber auch bei der Erforschung kleinster Strukturemd&imikroskop) und bei der
Erforschung des Weltalls (R6ntgenastronomie).

Rontgenstrahlung wird im Universum von Quellen freigesetzt, die exteafielMaterie bei Tem-
peraturen von Millionen bis hundert Millionen Kelvin besitzen, und genbegitlen energiereichs-
ten Prozessen, d.h. bei Vorgéngen, an denen Atome, lonen od&oBEkmit extrem hoher Ener-
gie beteiligt sind. Dazu gehdren zum Beispiel Materieeinfall auf scheMadzher und ,Geburten®
und ,Tode" von Sternen, wie Supernovae. Auch von den Konstituetgersonnensystems selbst
wird Rontgenstrahlung freigesetzt, z.B. direkt von der Sonne odeektdion Planeten oder Ko-
menten durch Rekombination mit den lonen des Sonnenwindes. Da diepfibaater Réntgen-
strahlung in der Erdatmosphéare Beobachtungen vom Boden aus \ethisidd Rontgensatel-
liten heutzutage das wichtigste Werkzeug der Rontgenastronomie. Imi @hwurden gleich
zwei dieser Rontgensatelliten gestard&yM-Newton(engl: X-ray Multi-Mirror, d.h. Réntgen-
Mehrfachspiegel) [4] un€handra(vollstandiger Name: engl.: Chandra X-Ray Observatory, d.h.
Rontgenobservatorium) [5], s&i005 gibt es zudenAstro-E2 der inSuzak6] umbenannt wur-
de. Uber die Analyse der durch diese Satelliten erhaltenen Rontgerespkist sich z.B. klaren,
wann und wie die chemischen Elemente erzeugt wurden, was passiaerMagégrie in ein schwar-
zes Loch einféllt und wie Gas auf Temperaturen aufgeheizt und Dicletemaght wird, bei denen
es als Plasma vorliegt und ein hohes Maf3 an Rdntgenstrahlung emittiert. Hilitedation der
so erhaltenen Daten sind Labordaten fur solche Plasmen vonnéterér@ftdie Analyse solcher
Spektren stark von Computermodellen ab, welche sich auf einen selenbtgr Satz an Labor-
daten oder eine unvollstandige theoretische Beschreibung stitzen. \émi&zgige Labordaten
Zu erhalten, ist es notwendig, hochgeladene lonen (engl.: highlyexdhargs, HCIs) unter genau
definierten Bedingungen z.B. beziglich der Temperatur zu erzeugéaterlgestaltet sich dies oft
als schwierig. Tokamaks oder Stelleratoren erzeugen Plasmen bei Bonparim Megakelvin
Bereich, welche extreme Temperaturgradienten aufweisen. AuRerdeanadiese Plasmen ei-
ne hohe zeitliche Abhangigkeit auf, die im Tokamak eingesetzten elektissitemagnetischen
Felder sind nur ungenau bekannt und die Zusammensetzung des Plasnithg genau definiert,
da z.B. auch schwerere Elemente aus den Wéanden des Tokamaks instaa B&angen kon-
nen. Eine préazise Beschreibung der Eigenschaftem dieses Plasmakestséhr schwierig, so
dass Aussagen fiir einzelne lonensorten schwerlich getrofferewéihnen. Im Gegensatz dazu
stellen Schwerionenspeicherringe und Elektronenstrahlionenfallgh:(electron beam ion traps,
EBITs) nahezu ideale Bedingungen zur Verfligung, um lonen jeldgsdntes in jedem Ladungs-
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zustand zu untersuchen. In dieser Arbeit wurden wasserstdifiniraund lithiumartige lonen im
mittleren Bereich der Kernladungszahilin einer solchen EBIT untersucht.

Die Vorstellungen, die wir heute tGber den Aufbau und die Struktur von Atonmel lonen haben,
stammen vorwiegend aus der ersten Halfte 2leden Jahrhunderts. Der eigentliche Beginn der
Atomphysik deutet sich mit der Entdeckung der Spekrallinien von Atomen enBrklarung die-
ses Phanomens durch Joseph von Frauenhofer an. Die Untergutibser Linien fihrte u.a. zum
Bohrschen Atommodell [7, 8]. Dieses konnte, die Energien der NiveaAtomen vorhersagen.
Fur das Wasserstoffatom stimmten die mit diesem Modell vorhergesagtelieundExperimenten
der damaligen Zeit ermittelten Energien Uberein. Durch die Weiterentwicklandyldssmetho-
den wurde eine immer grol3ere Prazision in den experimentellen Ergebeiggghund deutliche
Abweichungen der experimentellen Ergebnisse von den einfacheretiseben Vorhersagen be-
obachtet. Um diese Widerspriiche zwischen Experiment und Theodahalfen, wurden stetig
neue Theorien entwiickelt, so z.B. von Heisenberg, Schrédinger whet@m die Quantenmecha-
nik [9,9-17]. Um den Geltungsbereich dieser Theorie zu vergr¢femie sie von P. A. M. Dirac
um die Relativistik erweitert [14, 16, 17]. Eine weiterfihrende Thedafie Quantenelektrodyna-
mik (QED), wurde initiiert als W. Lamb und R. Retherford eine kleine Differewischen den
zwei Energieniveauss; ,, und2p, /, des Wasserstoffatoms, die sogenannte Lamb Verschiebung,
beobachteten [18], die innerhalb der Dirac Theorie nicht gedeutelendonnte. Ausgehend vom
Konzept des quantisierten Strahlungsfeldes, konnten R. P. Feynrdadiasen experimentellen
Befund mit dem neuen Konzept der QED [19-25] erklaren. Der Edager Theorie begrindet
sich in der extremen Genauigkeit, mit der die Theorie in der Lage ist, die \&edhaung zwi-
schen geladenen Teilchen und dem quantisierten elektromagnetischemittelsl Austausches
von Photonen zu beschreiben. Besipiele dafiir sind die extrem gepauersage ders-2s Uber-
gangsenergie in atomarem Wasserstoff mit einer Prazision@ol.

Allerdings sind viele der interessantesten atomphysikalischen Effekte wiestaHvistische oder
QED-Beitrage zu den Energien der Niveaus sehr gering und dalheesoiachweisbar bzw. zu
vermessen. Durch die Erzeugung hochgeladener lonen im Lalebesrgich in Bezug auf dieses
Problem neue experimentelle Méglichkeiten. Viele der erwahnten Effekteesin mitZ", wobei

n < 2 gilt undn eine ganze Zahl darstellt. So ergibt sich fiir die QED-Beitréage zu dergiene
der Niveaus eine Abhangigkeit vafit und fiir die Hyperfeinstrukturaufspaltung vaft. Damit
nimmt, wenn sich der Ladungszustand eines lons erhoht, gleichzeitig ldéveréAnteil dieser
Beitrage an der Bindungsenergie, die Whabhangig ist, zu, und die Beitrage selbst werden ex-
perimentell leichter zuganglich. So betragt dieLamb Verschiebung fiir U+ bereits~ 460 eV.
Allerdings verschieben sich auch die Wellenlangen der zu spektrosilepiginien von Atomen
zu lonen vom sichtbaren in den Rontgenbereich. Ein weiterer Vorteil B#nsatz hochgelade-
ner lonen ergibt sich dadurch, dass Systeme mit einer geringererhlAvaza Elektronen und
einem grol3eren Zentralpotential des Kernes theoretisch einfacheseghrbiben sind. Aufgrund
der Schwierigkeiten in der theoretischen Beschreibung von Viel-KéBgstemen liegen hoch-
prazise theoretische Berechnungen fir Energieniveaus nur fiuidZwei-Elektronen-Systeme
vor [26—30].

In vielen Féllen werden heutzutage Speicherringe oder Elektroneliwtetfallen (EBITS) ein-
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gesetzt, um hochgeladene lonen fiir Hochprazsionsspektroskangigstellen. In Speicherringen
kénnen hochgeladene lonen, die bei relativistischen Energien imRBesigern erzeugt wurden,
stark abgebremst werden [31]. In einer EBIT werden die lonen ime@sgfz dazu in einem klei-
nen Fallenvolumen gefangen und weisen nur thermische Geschwindigkeit¢®2]. Dadurch
vermeiden beide Methode systematische Fehlerquellen, die sich durchagpiebBerschiebung
der im Laborsystem gemessenen Wellenlangen bezuglich der im Rulmesiesteonen vorliegen-
den Wellenlangen ergeben kénnten. AuRerdem sind die Spektren \engdmigen in lonen, die
mit einer EBIT erzeugt und gefangen werden, aufgrund der gerikidgchselwirkung der lonen
untereinander frei von oft stbrenden sogenannten ,Satelliten* umgeweymmetrische Linien-
profile auf. Der Nachteil, der sich fiir den Einsatz einer EBIT ergibt, asdsdlie Intensitat der von
den lonen emittierten Rontgenstrahlung gering ist, da die Dichte der lomkdieiAnregungsrate
fur die Ubergange niedrig sind. Die Heidelberg-EBIT und die FLASHTERBaben jedoch von al-
len EBITs weltweit die hdchsten Elektronenstrahlstrome und liefern damii Mesaussetzungen
fur die Experimente dieser Arbeit.

Die Rontgenspektroskopie greift zur Bestimmung von Wellenlangen audk hech zum grof3-
ten Teil auf klassische wellenldangendispersive Verfahren, wie z.Btdflspektrometer, zuriick.
Dies liegt vor allem daran, dass im Gegensatz zum sichtbaren BereigbrfiRontgenbereich bis
zum jetzigen Zeitpunkt keine schmalbandigen, kollimierten Laser existiertardgs veran-
dert sich diese Situation seit kurzem. Im Deutschland, den USA und 3apdiverden mit den
Freien-Elektronen-Lasern (FEL) X-FEL [33], LCLS [34] und Sygri8 [35] zum ersten Mal Laser
fur den Rontgenbereich enwickelt und zuganglich gemacht (worBemngits jetzt ist es am DESY
in Hamburg gelungen, durch eine Kombination aus einem FEL fur weichggBastrahlen, kurz
FLASH, mit einer speziell fur diesen Einsatz am Max-Planck-Institut férrghysik in Heidel-
berg konstruierten EBIT, FLASH-EBIT, einen inneratomaren Ein-Etelén-Ubergang in einem
HCI im weichen Réntgenbereich, bé8.6 eV, durch resonante Ein-Photonen Laserspektrosko-
pie zu untersuchen [36]. Fur den harteren Rontgenbereich war lelmresdExperiment allerdings
bis jetzt noch nicht méglich. In dieser Arbeit wurde fur die Rontgenspsktpie ein Flachkri-
stallspektrometer mit rotierbarem Kristall eingesetzt, welches im Vergleicmderan Kristall-
spektrometerkonfigurationen mit gekrimmten Kristall keine komplizierte Fokugisgeometrie
aufweist und einen grof3en Bereich an Rontgenwellenlangen fur digr8gicopie zuganglich
macht. Wie fur alle Rontgenkristallspektrometer beruht das Prinzip der Wallgenbestimmung
auf der Beugung von Rontgenstrahlung an Kristallen und dem damitneeben Bragg-Gesetz.
Fur eine Wellenlangenmssung muss im Prinzip bei prazise bekannter Gidtahkte des Kri-
stalls allein der Bragg-Winkel der untersuchten Réntgenstrahlung ermitetten. Strebt man
fur die Wellenlangenmessung allerdings eine Genauigkeit von wenigenappiso stellt diese
Winkelmessung eine grol3e experimentelle Herausforderung dar, daeNginlkr von wenigen
urad schwerlich zu vermeiden sind und hochprazise Messgerate dirtyeselen missen. Daher
werden die gemessenen Bragg-Winkel typischerweise eine unbekdmsthiebung des Null-
punktes in der Winkelskala beinhalten. Aufgrund dieser Tatsache wvd#enlangen spektraler
Linien im Rontgenbereich bis heute normalerweise durch den Vergleich feitd®elinien, deren
Wellenlangen tabelliert sind [37], bestimmt. Der Nachteil dieses Verfahsgndass die Prazisi-
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on, die in der Wellenldngenbestimmung erreicht werden kann, durch djeramigkeit, mit der
die Wellenlange der Referenzlinie bekannt ist, limitiert wird und die SpekteefRdferenzlinien,
meist der Ko Linien, haufig Satelliten-behaftet sind [38]. AuRerdem wird die Einfalfgting der
Roéntgenstrahlung fir die Spektroskopie mit Kristallspektrometern normeisewdurch Kollima-
tionsspalte festgelegt, welche den detektierten Photonenfluss erhedliciieren.

Um diese Probleme zu umgehen und Réntgenwellenldangen von hochgeiddean absolut ver-
messen zu kdnnen, wurde in dieser Arbeit eine andere Methode dirtgds®: /b-Methode [39],
die am Max-Planck-Institut fir Kernphysik von J. Braun und H. Brubnswickelt wurde. Die-
se Methode verzichtet auf Kollimierung der einfallenden Réntgenstrahladgnutzt Strahlen
sichtbaren Lichtes, um die Einfallsrichtung der Rontgenstrahlung alstibanttes Kristallwin-
kels zu verfolgen. Die/b-Methode wurde mit der Bond Methode [40] kombiniert, die eine Be-
stimmung von Rontgenwellenlangen ohne Ruckgriff auf ReferenzlinienldtI®abei wird die
untersuchte Rontgenlinie zweifach unter den Bragg-Winkeind —6 spektroskopiert, um einen
Fehler in der Winkelmessung aufgrund einer Nullpunktverschiebungaueiden. Dies ermég-
licht hochprazise Wellenlangenmessungen an Ubergangen in hootigetatbnen bei geringer
Intensitat der Réntgenstrahlung tber einen grol3en WellenlangertheBaiche Absolutwellen-
langenmessungen, wie sie auch in dieser Arbeit durchgefihrt wukdanen zum einen genutzt
werden, um neue Roéntgenstandardwellenlangen zu etablieren. Stimnmeéndseingestrebten re-
lativen Unsicherheit in der Wellenl&ngenbestimmung Yqpm experimentelle und theoretsiche
Werte fir die Wellenlangen von Ubergéngen in wasserstoffartigemidberein, konnen die-
se Rontgenlinien als neuer Rontgenstandard etabliert werden [4Zu8]anderen sich solche
Messungen nétig, um die Theorie des Atoms, und insbesondere quaktesdynamische Effek-
te zu testen, ohne auf sekundéare Referenzwellenlangen zurlekengiDies ist besonders fur
helium- und lithiumartige lonen interessant, da diese die einfachsten Systamasilenen die
Elektron-Elektron-Wechselwirkung und die korrespondierendsdféebung der Energieniveaus
in den lonen sowie die Gltigkeit unterschiedlicher theoretischer Ansétzgeschreibung dieser
Wechselwirkung [27-30] spektroskopisch untersucht werdenéan

Fir die Experimente dieser Arbeit ist noch hervorzuheben, dassal@rdensionale Betrachtung
der Bragg-Reflektion fur den Rontgenreflex in der Detektorebeneénan geringen Krimmung
fuhrt. Diese Krummung der Rontgenlinie ruft, sofern sie in den Hochpoiww/ellenlangenmes-
sungen nicht bertcksichtigt wird, einen relativen systematischen FHehfler Wellenlangenbe-
stimmung von einigen bis einigen duzend ppm hervor. In friheren Wellgatimessungen [43],
die nichts desto trotz die genauesten RontgenwellenlangenmessungeR iotkgeiff auf Refe-
renzwellenlangen darstellen, wurde die Gro3e dieser Linienkrimmumipfibgenlinien, die von
wasserstoff- und heliumartigen lonen stammen, Uber die Lymadrinien von ausgewahlten was-
serstoffartigen lonen und ein Skalierungsgesetz theoretisch betegcithin der Datenauswertung
bertcksichtigt. Die Krimmung selbst konnte experimentell nicht aufgelésiem. Fir die Mes-
sungen dieser Arbeit wurde die Grof3e dieser Krimmung fiir den spezMbssaufbau durch
einer Monte-Carlo-Simulation ermittelt und konnte mittels verbesserter Metraetebatenana-
lyse experimentell beoabachtet werden. Dieses Vorgehen zusammenanietailierten Unter-
suchung anderer systematischer Fehlerquellen in Kombination mit experil@eiechniken, die
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Einleitung

es erlauben diese Fehlerquellen zu minimieren oder gar ganz zu vernfétkefijr die Messun-

gen dieser Arbeit zu Ubergangsenergien von wasserstoff- unchiegliigen lonen, die relative
Unsicherheiten im Bereich voh5 ppm aufweisen. Damit handelt es sich bei diesen Messungen
bis heute um die prazisesten Absolutrontgenwellenlangenmessungechaeladenen lonen.

Das erste Kapitel dieser Dissertation widmet sich der theoretischen Bésatng von wasserstoff-
und heliumartigen Systemen. Die verschiedenen physikalischen EffektiedBindungsenergien
in diesen Systemen modifizieren, werden beschrieben und die Gro3etstehenden Verschie-
bungen abgeschatzt. Fir heliumartige lonen wird ein Uberblick tiber déehiedenen Berech-
nungsmethoden fir die Energien der Zustande in diesen Systemen gegapitel2 geht auf die
Techniken zur Erzeugung von hochgeladenen lonen im Labor mitsaent \far- und Nachteilen
ein und gibt einen Uberblick tiber die Methoden zur Messung von Rowegeanlangen an Uber-
gangen in hochgeladenenen lonen. Kagditetklart die in dieser Arbeit eingesetzte Messmethode
und den Spektrometeraufbau und diskutiert mdgliche systematische Festtleng die sich unter
Einsatz dieser Methode ergeben kénnen. Ein besonderer Schiklipghdabei auf der Simula-
tion und dem experimentellen Nachweis der Krimmung der Rontgenlinie in dektbeebene.
Das vierte Kapitel schlieBlich erlautert die Datenanalyse und stellt die Resdétai&ellenlan-
genmessungen fur wasserstoff-, helium- und lithiumartige Systeme vdrekiimartige Systeme
werden die theoretischen Vorhersagen mit den neuen experimentellam \Raggichen und die
Gultigkeit der Theorien diskutiert. Die Arbeit schliel3t mit einer Zusammeanfagsind einem
Ausblick.



Kapitel 1

Theorie wasserstoff- und heliumartiger
Systeme

Der Fortschritt in der Physik hat verschiedenste Erscheinungsforofteverlauft er sprunghatt,
manchmal schrittweise, indem die bisher bekannten physikalischen Geset2dodellvorstel-
lungen genutzt werden, um neue experimentelle Beobachtungen untbiRezu erklaren. Manch-
mal jedoch wird eine experimentelle Abweichung von den durch die bekamgsikalischen
Modelle vorhergesagten Resultaten beobachtet und dies fuhrt damtrleckung neuer physi-
kalischer GesetzmaRigkeiten und Beschreibungsformen. In der Atoikptatseine solche expe-
rimetelle Abweichung von der bis daher umfassendsten Theorie zur iBgaahg des Wasserstof-
fatoms, der Dirac Theorie [14, 16, 17], die Entdeckung der Ener@ggelifz zwischen derps, /,-
und den®p; ,,-Niveau (Lamb-Verschiebung) im Wasserstoffatom durch W.E. LanthRi€. Re-
therford [18]. Ausgehend vom Konzept des quantisierten Strahieldgs, waren R. P. Feynman
und andere in der Lage dieses Experiment mit einer neuen, von ihneitlelten Theorie, der
Quantenelektrodynamik (QED) [19-25] zu deuten. Diese sogenawsite Quantisierungetzt
eine Nullpunktsenergie des Vakuums vorraus, die analog zur Gruathrisenergie des harmoni-
schen Oszillators behandelt werden kann. Die Nullpunktsenergiedéhei vom elektromagne-
tischen Feld virtueller Photonen her, die in einem durch die Unschéariere[a1, 13] limitierten
Zeitraum existieren kdnnen. Die Wechselwirkung dieser virtuellen Photorieden Elektronen
des Atoms oder lons fihrt zu einem ,Verschmieren“ der Ladungsiwerteder Elektronen bei ih-
rer Bewegung um den Atomkern und zu einer Verschiebung der Enargaais im Atom oder lon.

Die QED liegt im Vergleich zur Dirac Theorie noch nicht einmal fir den eihfen gebunde-
nen Zustand des einzelnen Wasserstoffatoms in geschlossener FobDrevorazise Berechnung
von Energieniveaus eines Systems muss die Energieverschiebumgeksizhtigen, die durch die
Wechselwirkung dieses Systems mit einer beliebigen Anzahl von virtuelietoRen mit belie-

biger Energie verursacht werden, d.h. durch eine unendliche Amaal-eynman-Diagrammen.
Dies entspricht einer stérungstheoretischen Expansion der Wedtkeglgsterme im Hamilton-
Operator nach der Kopplungskonstante- ¢?/(hc) ~ 1/137 fir die Elektronenladung, wobei



Kapitel 1. Theorie wasserstoff- und heliumartiger Systeme

c fur die Lichtgeschwindigkeit steht und sich tber die Planck-Konstantezu h = h/(27)
berechnen lasst. Zusatzlich kénnen die in der Entwicklung naahftretenden Terme (auch fir
Mehr-Elektronen-Atome und lonen) mit Hilfe der Stérungstheorie jedeesirentweder nach der
Kopplungskonstante4«) oder1/Z, die das externe Feld des Kernes beriicksichtigt, entwickelt
werden, je nachdem ob die Bedingurify( < 1 erflllt wird oder nicht. Fir schwere Atome oder
lonen mit mehreren Elektronen liegt ein Viel-Korper-System vor, in demkeen starke Cou-
lombwechselwirkung verursacht. In den Berechnungen fir diedigm@veaus solcher Systeme
treten Ublicherweise divergente Integrale auf. Zudem beeinflusstatienBankung auf einzelne
Terme der storungstheoretischen Entwicklung die durch die Theorie hiitbterhaltenen Wer-

te und deren Genauigkeit. Aufgrund der Schwierigkeiten in der thednetisBeschreibung von
Viel-Kdrper-Systemen liegen hochprazise theoretische Berechndiag&mergieniveaus nur fur
Ein- und Zwei-Elektronen-Systeme vor [26—30]. Diese Rechungeiitier®n in Vorhersagen, die
relative Genauigkeiten voh ppm oder besser aufweisen. Allerdings fihren die oben genannten
Probleme fur Mehr-Elektronen-Systeme und die dazugehdrigen Léansgtze dazu, dass die
Resultate der verschiedenen theoretischen Berechnungen in Grdfd@mgen variieren, die gro-
Ber als die genannten Unsicherheiten sind.

Auf der anderen Seite sind Wasserstoff und wasserstoffartige lectean seit jeher ideale Sy-
steme, um atomare Modelle [44, 45] sowie relativistische [46] und QELKEEfEL8] zu testen.
Ein Vorteil gegentiber Mehr-Elektronen-Systemen besteht darinedasish bei wasserstoffahn-
lichen Systemen lediglich um Zwei-Korper-Systeme handelt, in denen keik&dtieElektron-
Wechselwirkung auftritt. Experimente von T. W. Hangathal. (Nobelpreis 2005), bei denen die
Ubergangsenergie zwischen démund dem2s-Niveau in Wasserstoff mit einer relativen Unge-
nauigkeit vonl.8-10~14 [47,48] vermessen wurde, machen die QED zu einer der best tilterprii
Theorie der modernen Physik. Daneben richtet die heutige Forschimgsserstoff und wasser-
stoffartigen lonen ihr Augenmerk unter anderem auf die Bestimmung désren-Formfaktors
und der Polarisierbarkeit des Protons [49], die Etablierung alterngiueden bisher verwende-
ten K,, Ubergangslinien i3d-Metallen [50]) Rontgenstandardlinien [41,42,51], die Messung der
Lamb-Verschiebung verschiedener Energieniveaus [43,46% 28 die Uberprifung der QED
in schweren hochgeladenen lonen [60-62].

Helium und heliumartige lonen sind die einfachsten Systeme, in denen diedeldiektron-
Wechselwirkung und die korrespondierende Verschiebung degiEeméseaus sowie die Gultig-
keit unterschiedlicher theoretischer Anséatze zur Beschreibung diégselnselwirkung [27—-30]
spektroskopisch untersucht werden kénnen. Allerdings erreickkgierimentelle Genauigkeit bis
heute in vielen Fallen nicht das ausreichende Niveau (vohgam), um die Gultigkeit der Theo-
rien zu Uberprifen oder zu entscheiden, welche Theorie, das hefigen8ystem am besten be-
schreibt. Zudem ergeben verschiedene unabhéngige Messungefc®}, 1s2p ' P, — 152 1S,
Ubergangsenergie in heliumartigen lonen in einem Bereich der Kerndadahl vonZ = 20 — 32
erheblich grol3ere Werte als von der Theorie vorhergesagt [46664—



1.1. Nichtrelativistische Theorie wasserstoffartiger Systeme

Nach einem kurzen Abriss der Geschichte der Atomphysik geben dienfitdgeapitel eine Uber-
sicht Uber die heutige theoretische Beschreibung von wasserstdffialiumartigen lonen. Die-
se wird in Beziehung zu ausgewahlten spektroskopischen Messuagdubergangsenergien in
wasserstoff- und heliumartigen lonen gesetzt.

1.1 Nichtrelativistische Theorie wasserstoffartiger Systeme

Im Jahre 1859 formulierte G. R. Kirchhoff sein Strahlungsgesetz [8&l¢ches besagt, dass die
Warmestrahlungsemission und das Absorptionsvermégen eines Kérptrermischen Gleich-
gewicht - unabhéngig von der Temperatur des Koérpers und der uokgesn Strahlungswellen-
lange - proportional zueinander sind. Die weitere Untersuchung dem@égirahlung schwarzer
Korper miindete 1900 in dem von M. Planck formulierten Strahlungsged®t@9] fur die spek-
trale Energiedichtg()\) der Schwarzkdrperstrahlung pro Volumeneinheit in Abhangigkeit won d
Strahlungswellenlange und der Temperatuf des Korpers

8mhe 1
p(A) = No phe/MepT _1°

(1.1)

Bei der Herleitung dieser Formel ging Planck davon aus, dass dieiEegSystems nur kleinste
diskrete Werte annehmen kann, d.h. von einer Quantisierung der Energie

Die von G. R. Kirchhoff und R. Bunsen experimentell in der Spekralasabgobachteten Linien-
spektren (1859) [70—-72] von Atomen sowie die von J. Balmer gefun@esetzmaRigkeit fur die
Frequenzemw der Linien des Emissionsspekrums des atomaren Wasserstoffs [73],

11
V= Ry <22_n2> 7 (1.2)

mit der ganzen Zaht > 2 und der Rydberg-Konstant®; = 109678 cm~! konnten 1913 mit
Hilfe des Planckschen Konzeptes der Energiequantisierung durcliis Bitommodell [44, 45]
erklart werden. Bohr postulierte, dass ein Elektron im Coulombfeld eiriemkernes stabile
Kreisbahnen ohne Strahlungsemission einnehmen kann. Die Radien didgeten Kreisbah-
nenr leitete er durch die Annahme eines gequantelten Gesamtdrehimgutes Elektons zu
r = ap - n?/Z mit Kernladungszah¥ und dem Bohradiug, = 5.2917 - 10~!! m her.

Fiar Mehr-Elektronen-Systeme lieferten die beim Wasserstoffatom emétodellvorstellungen
allerdings eine Diskrepanz zwischen Theorie und Experiment. Dies deute&ne andere, von
solchen Widersprichen freie Theorie hin, die in der Formulierung dan@uamechanik [9,9-17]
durch L. de Broglie, W. Heisenberg, E. Schrodinger, M. Born, AMADirac und andere im fri-
hen 20. Jahrhundert gefunden wurde. Der zentrale Begriff didseorie ist die Wellenfunktion
1. Das Betragsquadrat der Wellenfunktiotr, ¢) - 1*(r, t) ist dabei die Wahrscheinlichkeitsdich-
te. Die Wahrscheinlichkeit ein Teilchen am @rizur Zeit t zu finden ist durch die Integration

9



Kapitel 1. Theorie wasserstoff- und heliumartiger Systeme

der Wahrschinlichkeitsdichte Uber das betreffende Raumelement gedadre klassischen Gro-
Ben wie z.B. Ort und Impuls werden Operatoren zugeordnet. MeRgd#eklassischen Physik
werden durch den Erwartungswert des jeweiligen Operators refigrseEin Teilchen der Masse
m in einem PotentiaV/(r, ¢) wird durch seine Wellenfunktiot(r, t) beschrieben, die der Bewe-
gungsgleichung, deschrédinger-Gleichungu gentigen hat:

.0 h?
zﬁaw(r,t) = —%Aw(r,t) +V(r,t)Y(r,t) . (1.3)

Dabei istH = —%A + V(r,t) der der Energie zugeordnete Operator, der Hamilton-Operator.
Ist das Potential zeitunabhé&ngig, so lassen sich als Losung der 8ges&leichungstationére
Zustande)(r,t) = eB/Mp(r) finden [74], die zu einer zeitunabhéngigen Wahrscheinlichkeits-
dichte|w(r,t)|? = |¢(r)|? fuhren. Die ,Eigenfunktionen* der Energig(r) miissen der Gleichung

Ho(r) = Eqp(r) (1.4)

genidgen. Fir das Coulombfeld des Atomkernes mit Kernladung&zatds auf ein Elektron im
Abstandr wirkt, gilt V (r) = —Ze?/r. Fur Wasserstoff und wasserstoffartige lonen ist die Masse
m durch die reduzierte Masgedes Systems zu ersetzen, da es sich um ein Zwei-Korper-System
handelt und die Bewegung des Elektrons im Schwerpunktsystem hetragrden muss. Die
Wellenfunktion des Elektronsg,,;,,, hangt von der Hauptquantenzahk= 1,2, 3. .. der Drehim-
pulsquantenzahl = 0,1...(n — 1) sowie der Projektion des Drehimpulses, der Magnetquan-
tenzahlm = —I,...[ ab. FUr Ein-Elektronen-Systeme erhalt man durch Separation der Mgriab
der Formy(r) = R, (r) - Y™(0, ¢) in einen radialen und einen winkelabhéngigen Teil fir die
Eigenwerte des Hamilton-Operators die Beziehung

uZ?a’c?

En = o2 3

(1.5)
wobeia = e?/hc die Feinstrukturkonstante unddie Lichtgeschwindigkeit ist. Die von Balmer
empirisch gefundene Formel furr die Energie von Spekrallinien des Vgasatoms [73] &Rt sich
damita priori herleiten. Die Energieeigenwerte sind allein von der Hauptquantenzdtiangig,
nicht aber von der Drehimpulsquantenzabber der Magnetquantenzatl, d.h. sie sind bzgl
n-fach und bzglm 2[ + 1-fach entartet A. Sommerfeld hatte jedoch schon 1916 gezeigt, dass
die relavistische Massenveranderlichkeit und die Spin-Bahn-Koplewggter Teilchen zu einer
Aufspaltung und damit zu einer Feinstruktur [75] der Wasserstofflinienein muss.

1.2 Relativistische Beschreibung wasserstoffartiger Systeme

Diese Feinstruktur lasst sich dadurch jedoch nicht erklaren, da di@@npger-Gleichung nicht
lorentzinvariant ist, d.h. relativistische Effekte wie die Geschwindigkelitdabigkeit der Elektro-
nenmasse und die Spin-Bahn-Kopplung, das Auftreten von magneticefagrn bei der Bewe-
gung des Elekrons im Coulombfeld des Atomkerns sowie die ,nicht lokalehéawirkung des
Elektrons mit diesem Feld sind in der Gleichung nicht enthalten. P.A.M. Diveeitrte 1927 die
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1.2. Relativistische Beschreibung wasserstoffartiger Systeme

Schradingersche Wellenmechanik des Wasserstoffatoms [14, 1@8sse@ auch den Forderun-
gen der speziellen Relativitatstheorie gerecht wird. Die allgemeine Welletidarbesteht aus
Komponenten)y; miti = 1,2,...n und lasst sich als Matrix der Form

Uy
we| (1.6)

Un
schreiben. Fiir ein freies Teilchen mit Ruhemasgefinden sich mit dem Ansat¥ = cap +

Bmoc? Uber die Bedingund?' Hy = | E|%y mit |E|? = p?c? + m2c¢* die Komponenteri von
0
die Diracmatrizeny;, und g

0 o; . I 0
w=(27) o= (1), a

mit der2 x 2-Einheitsmatrix/ und den Pauli-Matrizes

(00) (00) (00> a8

Die Einflhrung eines elektrischen Feldes dem Skalarpoteptigl fihrt zu einem zusétzlichen
Term im Hamilton-Operator vor-q¢(r), wobei fur ein Elektron im Zentralpotential eines Kerns
mit Kernladungszah¥ +q¢(r) = —Ze?/r gilt. Der Hamilton-Operator fiir ein solches System
unter Berucksichtigung des Spins des Elektrons mit relativistischen laresn der Ordnung
(v?/c?) ergibt sich mit Hilfe der Stérungstheorie zu [76]

. 2 4 1 14V h?
H=2L 4y -2 LS+ —

- - = Ze*s 1.9
2mo 8m3c?  2mic?r dr 2m3c? ¢o(r) (19

mit dem Drehimpulsoperatdt und dem Spinoperatd = //20. Bei den ersten beiden Termen
handelt es sich um den Hamilton-Operator der nichtrelativistischen SobeiedGleichung, der
zweite Term stellt die Korrektur auf Grund der Geschwindigkeitsabh#edider Masse dar, der
dritte Term beinhaltet die Spin-Bahn-Kopplung und der vierte Term lsi€igtigt die ,nicht lo-
kale* Wechselwirkung zwischen Elektron und Kernfeld (Darwin-TerBige nichtrelativistische
Naherung der Dirac-Gleichung fuhrt zu Schrodinger-Gleichung mitddauren, was die Konsi-
stenz von Schrddinger- und Dirac-Gleichung bestétigt. Die Eigenwestéldmilton-Operators
ergeben sich zu [77]

N

\
Z
Bny =moc®{ |1+ c —1 (1.10)

n—(+4)+/(+5? - (Zap

mit der Gesamtdrehimpulsquantenzght |l — s|,.. .1 + s und mdglichen Werten fir die Spin-
quantenzahk = —1/2,4+1/2. Entwickelt man GI. 1.10 in Potenzen ven so erhalt man in

11



Kapitel 1. Theorie wasserstoff- und heliumartiger Systeme

Element Z Energie (eV)

H 1 4.53-107°

S5+ 16 2.97
Arl™+ 18 4.75
Fet 26 20.69

U9t 92 3244.04

Tabelle 1.1 Energiedifferenz der zwei Feinstrukturkomponenten mit= 2,1 = 1,51 = 3/2undj. = 1/2in
wasserstoffartigen lonen.

erster Naherung wieder dig/n? Abhangigkeit der Energieigenwerte der nichtrelativistischen
Schrédinger-Gleichung. In hdherer Ordnung héangen die Enevgigums allerdings nicht mehr al-
lein von der Hauptquantenzahlab, sondern auch vgi was die von Sommerfeld vorhergesagte
Feinstrukturaufspaltung erklart. Fur Ein-Elektronen-Systeme mit KeunigezahlZ undn # 1

ist die Energiedifferenz der beiden extremen Komponenten eines F&instnultipletts gegeben
durch [76] -

AE(j1 =n—1/2,jo = 1/2) = 27.2116 aZQ(nri_l) eV . (1.11)
Tab. 1.1 zeigt die mit Hilfe GI. 1.11 berechneten Energiedifferenzen dexaNs mit den Quan-
tenzahlem = 2,1 = 1, j; = 3/2 und j» = 1/2 fir verschiedene Ein-Elektronen-Systeme mit
Kernladunszah¥ (insbesondere auch fir die wasserstoffartigen lonen, die fir dierirente
dieser Arbeit verwendet wurden). Dig*-Abh&ngigkeit der Energiedifferenz der Feinstrukturni-
veaus filhrt im Falle hochgeladener wasserstoffartiger lonen iméfelngzum Wasserstoffatom zu
eine erhbelich grélReren Feinstrukturaufspaltung, z.B. im Falle de®rsasf$artigen Argons be-
reits zu einer um Faktor 100000-fach erhdhten Energiedifferenz. Diese &Rt sich experimentell
als Aufspaltung der Lyman-Linie in den Lymm—Ubergangzp3/2 — 1812, und den Lyman
Ubergang2p,,» — 1s; /2, beobachten (siehe auch Kap. 4.4.2).

Die Hyperfeinstruktur des Wasserstoffatoms [78—80] wird durch diad@leichung allerdings
nicht beschrieben, da sie eine Folge des magnetischen Moments dessoto dieses in der
Betrachtung nicht berticksichtigt wurde. E. Fermi zeigte aber, dasstben der nichtrelativi-

stischen Quantenmechanik eine magnetische Wechselwirkung zwisclroiend Atomkern

einfach beschrieben werden kann und so bei Beachtung des mageetidoments des Atom-
kerns die Hyperfeinstruktur theoretisch hergeleitet werden kann [81]

Neben der Beschreibung der Feinstruktur, ist ein weiterer Erfolg dacifsleichung die Vorher-
sage des halbzahligen Spins des Elektrons [82] sowie die des ersterilghite, des spatdp32
experimentell von C.D. Anderson in der kosmischen Strahlung nachgawvaiesn Positrons [83].
Festzustellen bleibt noch, dass Energieeigenwerte der Zustande iiraeiTbeorie lediglich von
der Hauptquantenzahlund der Gesamtdrehimpulsquantenzathd nicht von der Bahndrehim-
pulsquantenzaliloder der Spinquantenzatibbhangen, sie sind also bzjund s entartet.
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1.3. Relativistische Feldtheorie: Quantenelektrodynamik

1.3 Relativistische Feldtheorie: Quantenelektrodynamik

1.3.1 Lamb-Verschiebung

1937/8 fuhrten W. V. Houston und R. C. Williams Experimente durch, dierdachliel3en liel3en,
dass eir2s; /o- und ein2p, »-Elektron im Wasserstoffatom nicht die gleiche Bindungsenergie auf-
weisen, d.h. dass die Niveaus bzghicht entartet sind, wie durch die Dirac-Theorie abgeleitet
worden war [76]. Nach einigen Kontroversen lieferten W. E. Lamb un@.RRetherford den Be-
weis fur eine Energiedifferenz zwischen désj .- und denp, ,,-Niveau (Lamb-Verschiebung)

im Wasserstoffatom, indem sie Mikrowellentechniken ausnutzten, um dengbiy zwischen
diesen beiden Niveaus anzuregen [18]. Heute bezeichnet man als\easthiebung alle Kor-
rekturen zur Dirac-Theorie, d.h. die durch die endliche Gré3e des AtomKsiehe Kap. 1.3.5),
RuckstoR3-Beitrage sowie die dominierenden quantenelektrodynamischieifé&korrekturen auf-
tretenden Modifikationen (Erklarung: siehe Kap. 1.3.2). Die Lamb-Véestcing im Wasserstof-
fatom betragtt.37 - 107 eV und ist damit ca. 10-mal kleiner als die Feinstrukturaufspaltung des
n = 2 Niveaus.

1.3.2 Quantisierung von Feldern und Quantenelektrodynank

Um die von Lamb und Retherford entdeckte Lamb-Verschiebung zu erkiléird die Entartung der
Niveaus bzgl;j in der Dirac-Theorie aufzuheben, entwickelten1@b0 H. Bethe, S. Tomonaga,
J.S. Schwinger, R.P. Feynman, F.J. Dyson maR3geblich [19-25] dieiglieniQuantenelektrody-
namik (QED). Dabei gingen sie von der Quantisierung elektromagnetiset@er aus. Dies ist
notwendig, da sich die Wechselwirkung von zwei Teilchen, die sich michselben Ort befinden,
relativistisch nur durch den Austausch eines Wechselwirkungstegdbesthreiben [&3t. In einer
solchen relativistischen Feldtheorie genugen skalare, Vektor- umdidigelder den jeweiligen
Eulerschen Bewegungsgleichungen, die sich aus Lagrange-Fuzkeéditeiten lassen, welche in-
variant gegeniiber Lorentz-Transformationen sind. Dabei ist dieeBemgsgleichung fir skalare
Felder durch die Klein-Gordon-Gleichung, fiir Vektor-Felder durah \Wellengleichungen der
Maxwell-Theorie und fir Fermionfelder durch die Dirac-Gleichung gege Tab. 1.2 gibt eine
Ubersicht tiber die Felder und Feldgleichungen der QuantenfeldthBanigist (] = g—; — A der
D’Alembertoperator (Quabla), die Verallgemeinerung des Laplacetmpsiian vierdimensionalen
Minkowskiraum undy* ist7° = 3, v = Ba (a, 3 siehe Kap. 1.2)F,, = 0,A, —0,A, sind die
Komponenten des Feldstarketensors. Die oben aufgefiihrten Begsggeichungen beschreiben
freie Felder, die nicht wechselwirken. Fir Wechselwirkungen dgddf untereinander missen
den Gleichungen zusétzliche Terme hinzugefugt werden. Die Feldquantigien kanonischen
Formalismus geschieht dadurch, dass die klassischen kanonischesvaniablen durcteld-
operatorerersetzt werden. Analog zum harmonischen Oszillator l1af3t sich der Harn@pemnator
H in der Besetzungszahldarstellung im Impulsraum mit Hilfe von Auf- und Agpstperatoren
(Erzeugungsund Vernichtungsoperatorgrausdriicken [84] und in die Summe dreier Terme zer-
legen:

H=H.+H,+V(t). (1.12)
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Feld Feldgleichung
Skalares Felg (Spin=0) (O+m?)¢=0 Klein-Gordon-Gleichung
Fermionfeldy (Spin = 1/2) (iy*0, —m)y =0 Dirac-Gleichung
Vektorfeld A* (Spin 1) O =0 Maxwell-Gleichung

Tabelle 1.2 Felder und Feldgleichungen der Quantenfeldtheorie.

Hier ist H. der Hamilton-Operator fiir freie Elektronen und Positronen (Fermiorﬁép);ier far
freie Photonen (Vektorbosonen) ufﬁdt) beschreibt die Wechselwirkung zwischen Elektronen
und Photonenf/(t) selbst I&Rt sich in 8 Terme untergliedern, die von zeitabhangigen Faktpren
den sogenanntevertizesabhangig sind. Die 8 Terme beschreiben folgende acht quantenelektro-
dynamische Wechselwirkungsprozesse von Elektron, Positron untdriPfEmission eines Pho-
tons von einem Elektron (das Elektron wird dabei von einem Impuls-Spgtaid p, s) in einen
Zustand|p’, s’) gestreut), Absorption eines Photons an einem Elektron, Emission einemBho
von einem Positron, Absorption eines Photons an einem Positron, Vienickines Elektron-
Positron-Paars und Emission eines Photons, Paarvernichtung untpfdns@ines Photons, Ab-
sorption eines Photons und Paarerzeugung sowie Emission eines RinuddPaarerzeugung. Da
der Hamilton-Operator neben den Hamilton-Operatoren fur freie Teildegen Energieeigenzu-
stande bekannt sind, diese Wechselwirkungsterme enthalt, ist einte éxeking fir die Gesam-
tenergieeigenzusténde bis heute unmdoglich. Allerdings ist die Kopplungiskde der QED, d.h.
die Elementarladung® o o ~ 1/137, sehr klein. Daher kann die zeitabhangige Stérungstheo-
rie durch Entwicklung der Terme nachzur Auswertung verwendet werden. Die Ordnunder
Entwicklung nachy ist dabei aquivalent zur Anzahl der am QED Prozess beteiligten Pératon
Zusatzlich kénnen die in der Entwicklung naelauftretenden Terme mit Hilfe der Stérungstheo-
rie jeder einzeln nach der Kopplungskonstarife) fur das externe Feld entwickelt werden [77],
solange £ o) < 1 gilt. Fur z.B. Uran ist diese Kopplungskonstante allerdings schat) & 0.67,

so dass eine Entwicklung nachAd¢) sehr langsam konvergiert [85]. Daher muss fiir starke Kern-
felder wie z.B. fur wasserstoffartige schwere lonen ein andereat&rgefunden werden (siehe
auch Kap. 1.3.4).

1.3.3 Stdrungstheorie und Feynman-Diagramme

Behandelt man die oben diskutierten quantenmechanischen StreuprdeeEsektrodynamik von
Teilchen mit Impuls-Spin-Zustéandép, s) in Zustanddp’, s’) im Rahmen der Stérungstheorie,
so ergeben sich in-ter Ordnung der Entwicklung nach dem Parametéereits2™ Wechselwir-
kungsterme im Hamilton-Operator. Daher wurden von R.P. Feynman-Diaggaeingefiihrt, die
sogenannten Feynman-Diagramme, die in sehr anschaulicher Weise jeneilsdeser Streu-
prozesse zwischen Teilchen und damit die stérungstheoretischen Beitrtad\mplitude eines
Quantenprozesses mit Anfangszustéindund Endzustandf) beschreiben. In diesen Diagram-
men ist die Zeitachse Ublicherweise nach oben gerichtet (die Raumadtiseects). Durch-
gezogene Linien entsprechen den Wellenfunktionen, d.h. der Prioggagan Teilchen und An-
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e

a) b)

Abbildung 1.1: Feynman-Diagramme der QED Korrekturen erster Ordnung Stéthegrie in der Entwicklung nach
« [86]. a) stellt die Selbstenergiekorrektur dar, b) die Vakuumpolamiskiarrektur. Die vertikale Achse korrespondiert
mit der Zeit (die horizontale Achse mit dem Raum). Gerade Doppellinienteiben die Elektronen in Wechselwir-
kung mit dem Atomkern, Wellenlinien stellen Photonen dar.

titeilchen (also Elektronen und Positronen). Doppellinien kennzeichnemnié®en, die sich im
Feld des Kernes bewegen. Photonen werden durch Wellenlinien tiityd3ie Wechselwir-
kung zwischen Teilchen und Quanten wird durch Kreuzungspunkt&/ediizes, ausgedrtickt, an
denen die Linien verknupft werden. An jedem Vertex gilt Impuls- undrgieerhaltung. Teil-
chen oder Quanten, die weder im Anfangszustand noch im Endzustiétadchen werden als
virtuelle Teilchenbezeichnet. Feynman-Digramme in erster und zweiter Ordnung Storuagsthe
rie in der Entwicklung naclx sind in Abb.1.1 und 1.2 dargestellt. In erster Ordnung tauchen
zwei Diagramme auf, die man als Selbstenergiekorrektur (SE) und Valalarigationskorrek-
tur (VP) bezeichnet. Die physikalische Ursache dieser Terme bzw. ittBeGverden im Fol-
genden diskutiert. In zweiter Ordnung sind beréiisDiagramme vorhanden, die in die Grup-
pen der Selbstenergie-Selbstenergie (SESE), VakuumpolarisatienHvigiolarisation (VPVP),
Selbstenergie-Vakuumpolarisation (SEVP) und Selbst(Vakuumpolarigatiergie (S(VP)E) un-
terteilt werden.

Selbstenergiekorrektur

Fur jedes Strahlungsfeld in seinem niedrigsten Energiezustand ist asmlagnetische Feld un-
gleich null; es existieren Nullpunktsoszillationen. Ein Elektron im Kernfeldhkdaher innerhalb
kurzer Zeit unter Beachtung der Heisenbergschen Unschéarfergaligl 3|AE - At ~ h/2 Pho-
tonen absorbieren und reemittieren. Dadurch wird eine schnell oszitlief@ewegung des Elek-
trons verursacht, was zu einem "Verschmieren"der Elektronenlafdiinng Damit unterscheidet
sich das elektrische Potential, dem dieses Elektron eines Atomkerneseizsigt, von dem Po-
tential, das auf punktférmiges Elektron wirken wirde durch den KorreurdVsg. Dies filhrt,
verursacht durch das Matrixelement des vd&e hervorgerufenen Stértermes, zu einer Verschie-
bung der Energieeigenwerte des Hamilton-Operators. Die Entartunghndegi&niveaus bzg}.in
der Dirac-Theorie wird somit aufgehoben. Die Energieverschielufige der Energieeigenwerte
ist positiv, da die Elektronenladung sich im Mittel weiter um das Coulombzenausbreitet als
im Falle eines punktférmigen Elektrons und das Elektron dadurch sclewgebunden ist als von
der Dirac-Theorie vorhergesagt. Da die Aufenthaltswahrscheinlichkéd)|? fir s-Elektronen
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@ { SESE
b) i ¢)

a)
w@z :W@’W@ m@ VPVP
d) e) f)
{::'V\’@ {:’ @ {::W@SEVP
9) h) : i)
S(VP)E
)

Abbildung 1.2: Feynman-Diagramme der QED Korrekturen in zweiter Ordnung Sg&theorie in der Entwick-
lung nacha [86]. Es existieren jeweils drei Diagramme fir die Gruppe der Selbgjen8elbstenergie (SE-
SE), Vakuumpolarisation-Vakuumpolarisation (VPVP) und Selbstém&f@kuumpolarisation (SEVP) sowie ein
Selbst(Vakuumpolarisation)energie (S(VP)E) Diagramm.

am Ortr = 0 grof3er ist als fur Elektronen anderer Zustande, sind die Bindunggewerschie-
bungen, die sich fur diese Elektronen auf Grund des Selbstenengikkioterms der QED ergeben
viel grofRer als fur die Elekronen in den tbrigen Niveaus. Furseiiveau im Wasserstoffatom
laRt sich die Verschiebung durch stérungstheoretische Expansibr{iZxaczu [77]

Amo(Za)* o _
AEsp ~ %)%zn[(za) 21610 (1.13)

abschatzen. Fur das-Niveau des Wasserstoffatoms ergibt diese Naherung eine Versahieb
von ca.1330 MHz ~ 5.5 - 1079 eV, was fiir diese Abschéatzung eine gute Ubereinstimmung mit
der experimentellen Lamb-Verschiebung V@40 MHz ~ 4 - 10~ eV darstellt.
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Vakuumpolarisation

Die oben beschriebenen Nullpunktsoszillationen kénnen wie in Kap. 1.8c¢hbeben auch fir
die Entstehung von Elektron-Positron-Paaren innerhalb der Heigmaben Unscharferelation
verantwortlich sein. Entstehen diese virtuellen Teilchen in der Nahe eigativen Ladung, z.B.
des Elektrons, so wird das (virtuelle) Positron angezogen und dasrelgsta Elektron abge-
stoRen. Das bedeutet, dass das Positron dann eine hohere Aufemthedtheinlichkeit in der
Néhe des urspringlichen Elektrons hat, und das effektive Coulomiif@btiir das Elektron um
0Vyp erhoht. Die Energieeigenwerte des Hamilton-Operators werden dadegeliver, das Elek-
tron ist starker gebunden, d.h. die Vakuumpolarisationskorrektur dénkEelbstenergiekorrektur
entgegen. Fur die-Niveaus des Wasserstoffatoms kann man durch Entwicklung riaehdie
Energieverschiebung néhern [77]:

AByp~ — =25 . (1.14)

Fiir das2s-Niveau ergibt sich eine Verschiebung ver30 MHz ~ —1.2 - 107 eV und diese ist
vom Betrag ca40-mal kleiner als die, die durch die Selbstenergiekorrektur hervorgezofeird.

In erster Ordnung Stérungstheorie bei Entwicklung nadst daher die Selbstenergiekorrektur
das Diagramm, das am meisten zur Lamb-Verschiebung beitréagt.

1.3.4 Schwere wasserstoffahnliche Systeme: All-order Riecungen

Wie in Kap. 1.3.2 angemerkt, konvergiert die Entwicklung (der na@mtwickelten Terme) nach
der Kopplungskonstante/¢) fiir das Kernfeld flr starke Felder, wie sie in schwere hochgeladene
lonen auftreten, sehr langsam oder nicht mehr. Fur die quantenelghkénmische Berechnung
der gebundenen Energieeigenzustande in starken Kernfeldern mmis®ldl daher exakt in die
Berechnungen aufgenommen werden. Die Notwendigkeit dazu wird igpri B flr dasls; -
Niveau in wasserstoffahnlichen Systemen veranschaulicht. Sie stelfedaéltnis

AE(Za) — AE(Za)
AFE(Za)

R = (1.15)
dar, wobelAE(Z«) die Selbstenergiekorrektur fir einen punktférmigen Atomkern [87] aus d
Entwicklung nach allen Termen i{«) bezeichnetA E(Z«) [85] dagegen enthélt nur Entwick-
lungskomponenten bis zur Ordnufga)®. Dargestellt ist somit der Anteil der Terme mitter

(n > 7) Ordnung an der gesamten Selbstenergiekorrektur. Fir wassé&nsiafhe lonen mit ge-
ringer KernladungZ funktioniert die stérungstheoretische Entwicklung néZlx) offentsichlich
sehr gut; den Hauptanteil an der gesamten Selbstenergieverschietherg Entwicklungsterme
mitn < 7, d.h. die Summe der Entwicklungsterme konvergiert. Das Verh&knesrschwindet fur
(Za) — 0. Fur wasserstoffahnliche Systeme it> 20 dagegen, dominieren die Terme héherer
Ordnung der Entwicklung nadl¥ «) den Gesamtbetrag der Selbstenergiekorrektur, d.h. die Kon-
vergenz der Entwicklung ist nicht mehr gegeben. Die Standardexpaingigd «) zur Berechnung
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R (Za)

Kernladungszahl Z

Abbildung 1.3: Anteil der Beitrdge héherer Ordnung (> 7) der stdrungstheoretischen Entwicklung n&zl) an
dem Gesamtbetrag der Selbstenergieverschiebung flisgasNiveau in wasserstoffahnlichen Systemen als Funktion
der Kernladungszal# .

der Selbstenergiekorrektur versagt.

In sogenannteAll-Order-Methoderwird ein externes Feld, z.B. ein Kernfeld, von Anfang an in
der Wellenfunktion berlicksichtigt, d.h ebene Wellen, die das Kernfelthettassigen, und freie
Propagatoren werden vermieden (Furry-Bild). Anschaulich laf3t sicis@cher Gesamt-Dirac-
Propagator fur ein gebundenes Elektron im Kernfeld in einem Feynnegr&nm wie in Fig.
1.4 darstellen. Er setzt sich aus der Summe des Dirac-Propagators figies ungestortes Ele-
kron, des Dirac-Propagators des freien Elektrons unter Ein-Photdeehselwirkung mit dem
Kern, unter Zwei-Photonen-Wechselwirkung mit dem Kern usw. zusamuohé. er laft sich in
eine Entwicklung im Ordnungen nacfiZ«), wobei das jeweilige: identisch mit der Anzahl der
Photonen im Graphen ist, die mit dem Kern in Wechselwirkung treten, eerleg

Die Selbstenergiekorrektué3t sich mit Hilfe der All-Order-Methoden fir wasserstoffahnliche
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A%
- +'vv><+m+'vv3< T ..
VX

Abbildung 1.4: Gesamt-Dirac-Propagator fiir ein gebundenes Elektron im KernfeBianme einer Entwicklung nach
(Z«) des Diracpropagators des freien Elektrons (Furry Bild). Die Ordnudgr Entwicklung ist dabei identisch mit
der Anzahl der mit dem Kern wechselwirkenden Photonen.

Systeme auch mif’ > 20 zuverlassig berechnen [85]:

BN = (9) {Zﬂ F"(Za, Rymoc? . (1.16)

s n

Die Funktion 7% ist dabei sowohl vorZa als auch vom effektiven Kernradiug = (r2)"/>

abhangig. Die Werte dgr™ sind in der Literatur tabelliert. ISt < 54, so liegt der Einfluss von
R auf E unterhalb der numerischen Prazision, mit welcher die Funktidfiéhberechnet wer-
den kénnen. FUr schwere Systeme allerdings kann der explizite EinBasndlichen Kernradius
auf diese Grol3e (andere Kerneffekte werden in Kap. 1.3.5 behana#it)anger vernachlassigt
werden, z.B. betragt die Korrektur fiir das-Niveau auf Grund vorR in U°'* 1 eV [88], d.h. sie
macht0.22% der gesamten Lamb-Verschiebung aus.

In Furry-Bild (s.0.) I&R3t sich di&/akuumpolarisationskorrektudie sich in erster Ordnung der
Entwicklung nachx ergibt, was der Wechselwirkung eines Photons mit dem Elektron entgprich
als Summe von Feynmann-Diagrammen in der Entwicklung f&el) darstellen, wobei die Ord-
nungn der Entwicklung der Wechselwirkung von Photonen mit dem Kern entspricht (siehe
Fig. 1.5). Nach dem Furry-Theorem treten dabei nur Beitrdge mit adgerOrdnung: in der
Entwicklung nach Z«) auf, d.h. Feynman-Diagramme mit geschlossenen inneren Linien, die so-
genannten Schleifendiagramme (die z.B. die Wechselwirkung eines Hisktrio virtuellen Pho-
tonen aus dem Vakuum oder die Wechselwirkung eines Photons mit vietzeligten Teilchen-
Antiteilchen Paaren aus dem Vakuum beschreiben). Aber diejenigen miitggraden Anzahl von
Photonenlinien tragen zur Korrektur nicht bei [89]. Die erste OrdradgrgEntwicklung bezeich-
net man dabei algehling-Korrektur[90, 91], die oft auch als Photonen-Selbstenergie bezeichnet
wird. Ein Photon, das als Ubermittler der Wechselwirkung zwischen Kedrgebundenem Elek-
tron fungiert, generiert ein Elektron-Positron-Paar, welches faggugiert, d.h. unbeinflusst vom
Coulombfeld. Die Erzeugung dise$e~ Paares fihrt zu einer Modifikation des Coulombfeldes,
dem sogenannteblehling-Potential und verschiebt damit die Energieeigenwerte. Fur Wasser-
stoff tragt die Uehling-Korrektur in allen Termen der Entwicklung nactiir das1s-Niveau mit
—8,91-1077 eV bei [26], wasl /40 der gesamten Lamb-Verschiebung entspricht, wéhrend sie
beim wasserstoffartigen Uran mit = 92 ca. —100 eV ausmacht, d.h. cd,/4 des Betrags der
gesamten Lamb-Verschiebung von ¢60 eV. Der starke Anstieg des Betrages der Energiever-
schiebung mit der Kernladungszafilriihrt von der héheren Aufenthaltswahrscheinlichkeit der
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= Uehling * Wichman-Kroll
a(Zo) >a(Za) n=35,..

Abbildung 1.5: Feynman-Diagramm der Vakuumspolarisationskorrektur als Sunrom®iagrammen in der Entwick-
lung nach(Z«). Die Ordnungn dieser Entwicklung entspricht der Anzahl der Photonen, die mit dem Wechsel-
wirken.

Elektronen in schweren wasserstoffartigen Systemen in Kernnahetnelas Uehling-Potential
groRer ist. Fir AF* betragt die Energieverschiebung der LymanUbergangsenergie bereits
~ 360 meV [26] und ist daher bei Hochprazisionswellenlangenmessungear dlesrgangsener-
gie nicht mehr zu vernachlassigen, bzw. die Messungen sind auf di@serkturterm sensitiv.
Die héheren Ordnungen der Entwicklung nacfn) nennt manWichmann-Kroll-Korrekturen
(WKK) [92]. Der (Za)? Term ist hier besonders interessant, da das von ihm hervorgemgene
tential bei groRen Kernabstandereinem polynomiellen Abfall beschreibt, wahrend das Ueh-
ling Potential mitr exponentiell abnimmt [85]. Fir gebundene Elektronen in hdheren Mévea
dominiert die WKK daher die Uehling Korrektur. Fiir den Lymap-Ubergang in wasserstoff-
artigem Argon betragt die WKK 0.28 meV, was €a3 % der kompletten Lamb-Verschiebung
entspricht. Bei einer angestrebten relativen GenauigkeitAapA ~ 1 ppm fir die Messung
der Ubergangswellenlangen in dieser Arbeit sind die experimentell enbalt@/erte daher nicht
mehr sensitiv auf die WKK. Fiir Y+ betragt die Korrektur schobieV, d.h.0.13% der gesamten
Lamb-Verschiebung.

1.3.5 Kerneffekte

Zur Lamb-Verschiebung zahlen alle Korrekturen zur Dirac-TheoidhésKapitel 1.3.1), d.h. auch
die durch dieendliche Gréf3e des Atomkernesrursachte Verschiebung der Energieigenwerte.
Diese kommt durch die Tatsache zustande, dass ein Zentralpotential &@aesdben Punktla-
dung sich vom dem Potential einer ausgedehneten Ladungsverteiltgrgaleidet. Die Energie-
verschiebung ist fir schwere lonen viel gro3er als fir Wassérstofsie z.B. fur die Lyman-

a1 Ubergangsenergie mit4 - 105 meV nur einen Anteil vor9.13% an der gesamten Lamb-
Verschiebung vor®.035 meV hat. Daher kann diese Verschiebung auch, wenn die Prazision, die
in Experimenten mit schweren lonen erreicht wird, geringer ist, nichtaghassigt werden. Um
die Grél3e der Energieverschiebung zu berechnen, nimmt man als Mard#til iKernstruktur eine
homogen geladene Kugel mit effektivem RMS-Radi@t$)'/2) an [93].((r2)1/2) IaRt sich durch
Rontgenexperimente an myonischen Atomen und Elektronenstreuexperjigitestimmen. So
l&R3t sich eine modifizierte Dirac-Gleichung aufstellen, die analytisch mit deiiggchten Prazisi-
on gelost werden kann [93]. Flr den Lyman-Ubergang in wasserstoffartigem Argod = 18)
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lon e ArlT+ Fe»t
Selbstenergiekorrektur 0.81 1.21 4.26
Uehling Korrektur —0.05 —0.09 —0.37

Wichmann-Kroll-Korrektur ~ 1.33-10~* 2.83-10~* 2.31-1073
Endliche GroRe des Kernes 5.39-1073  9.10-1073  5.28-1072
gesamte Lamb-Verschiebung 0.76 1.14 3.95

Tabelle 1.3 Beitrage zur Lamb-Verschiebung fiir die Lyman-Ubergangsenergie in wasserstoffartigeéa's Ar'™*
und FE>" lonen. Alle Angaben in eV.

ergibt sich eine Verschiebung véhmeV ~ 3 ppm (das entsprichi.7% der kompletten Lamb-
Verschiebung), auf die eine Messung der Ubergangswellenlangeneeiangestrebten Prazision
von1 ppm sensitiv ist. Die KerngréRBenkorrektur skaliert mit hohen Potenz&nétwaz5 5. Fur
U9+ (Z = 92) ist die Verschiebung bereit94 eV, was43% der kompletten Lamb-Verschiebung
ausmacht und daher bereits bei einer Messung mit einer geringererinegptellen relativen Ge-
nauigkeit aufgeldst werden kann.

Neben der durch die endliche Grol3e des Atomkernes verursachtshMdung der Energienive-
aus treten noch andere durch den Kern verursachte Energieetxsoyen auf. DeRickstoR3ef-
fekt der durch die endliche Masse des Atomkernes und seine Beweguwrrgaaht wird und die
Polarisierbarkeit des Kerngdie von der internen Kernstruktur abhangt, sind solche Kerneffekte,
die in einer theoretischen, hochprazisen Berechnung der Energiaeige berlcksichtigt werden
missen. Der Ruckstol3effekt wird in die nichtrelativistische Theoriddiirceffektive Masse ein-
bezogen. Die Verschiebung in wasserstoffartigen Systemen wird aismf®Massenverschiebung
(NMS) [94] bezeichnet. Eine exakte, relativistische BerlcksichtiguasgRiickstoleffekts bieten
die ab initio QED Berechnungen fiir wasserstoffartige Systeme [95], die im Fallé\vbi eine
Energieverschiebung van3 meV fiir die Lymane; Ubergangsenergie ergeben. Damit sind die
in dieser Arbeit vorgestellten Messungen nicht auf den RickstoR3tES#eisitiv. Die Polarisierbar-
keit des Kerns tragt bei ‘Ut mit 200 meV zur kompletten Lamb-Verschiebung fiir denZustand
bei [96], ist aber bei Kernen mit geringerer Kernladungszalgieringer, da diese aufgrund ihrer
geringeren Grol3e ,schwer verformbar” sind. Fir eine detailierte Bletinag siehe auch [51, 97].

AbschlieRend sind fir die in dieser Arbeit relevanten wasserstoffartigeen $° und Arl™*
sowie zum Vergleich fir Fé*-lonen die Beitrage zur Lamb-Verschiebung fur die Lyman-
Ubergangsenergie in Tab. 1.3 aufgelistet. Die Hyperfeinstruktur spietlié wasserstoffartigen
lonen S5 und Ar'”*, die in den Messungen dieser Arbeit durch StoRionistaion3¥8a und
40Ar-Atome erzeugt wurden, keine Rolle, da diese Atome einen Kernspid vo aufweisen.
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1.3.6 Experimentelle Messungen der Lamb-Verschiebung

Um theoretisch berechnete Lamb-Verschiebungen in wasserstoffaldigen zu Uberprifen, wur-
den bisher eine Vielzahl von Experimenten an solchen lonen mit untedtichien Kernladungs-
zahlenZ durchgefihrt. Die beste Prazision wurde dabei im Wasserstoffatitnst seit einer Ge-
nauigkeit vonl.8-10~1* [47,48] mit Hilfe von Laserspektroskopie erreicht. Leider kann diest-as
spektroskopie bis heute nur im nahen Ultraviolett, im Infraroten sowie intigichn angewendet
werden. Durch die Entwicklung, die Konstruktion und die InbetriebnahrerfElekronen-Laser
im Rontgenbereich (X-FEL) an vielen Standorten auf der ganzen a8 werden allerdings
in der nachsten Zeit zum ersten Mal resonante Laseranregungsespt [36] bis zu einer Photo-
nenenergie vor- 2.5 keV ermoglicht. Bis zum heutigen Zeitpunkt wurden daher in Experimenten
zur Réntgenwellenlangenmessung an Ubergangen mit Photonenenengien 20 keV in was-
serstoffartigen lonen Kristallspektrometer (siehe Kap. 2.2.2) eingesaibti unterschiedliche
Techniken zur Erzeugung der lonen verwendet wurden. ExpetaranUbergangen mit héheren
Photonenenergien wurden zumeist mit Hilfe von Germanium Detektorehglefithrt. Abb. 1.6
zeigt die relative Abweichung der experimentell gemessekgf).” und der theoretisch berech-
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Abbildung 1.6: Vergleich zwischen theoretisch berechneter [26] und experimemrteglegsener Grundzustands-Lamb-
Verschiebung fur wasserstoffartige lonen. H: (Z=1) [46], Mg=12) [57], Si: (Z=14) [58], Cl: (Z=17) [43], Ar:
(Z2=18) [53], Fe: (Z=26) [98], Kr: (Z=36) [54], Xe: (Z=54) [99Au: (Z=79) [56], Bi: (Z=83) [55], U: (Z=92) [61].
Die einzigen Absolutwellenlangenmessungen ohne Verwendung vaigé&tiiaferenzwellenldngen sind hier die Mes-
sung an Magnesium [57], Silizium [58] und Chlor [43].
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1.4. Nichtrelativistische Theorie heliumartiger Systeme

netenA B¢ Grundzustands-Lamb-Verschiebung [26] in wasserstoffartigeeniats Funktion
der Kernladungszald. Innerhalb dedo-Bereiches stimmen alle experimentellen Resultate mit
den theoretischen Berechnungen Uberein; besonders genan tigffexperimentellen die theo-
retischen Werte fir Wasserstoff und Uran. Fir Wasserstoff ist diesrwarten, da fur diesen
stérungstheoretische Berechnungen besonders prazise sindcklivgiérweise gestalten sich be-
sonders im mittleren Z-Bereich die theoretischen Berechnungen schevjedgydort(Za) < 1
nicht mehr ,voll gultig“ ist. Auch die erreichte experimentelle relative Genlaitgst geringer als

fir Wasserstoff und U+, sogar fiir die mit einer &lteren Version des in dieser Arbeit verwende-
ten Rontgenspektrometers erzielten Resultate fiir die Lymédbergangsenergie in € [43].

Um die Lymane; Ubergangswellenlangen als Referenzstandards fiir Wellenlangammgessm
Rontgenbereich (anstatt der bisher eingesetafgrbergangswellenlangen [50]) verwenden zu
kénnen [41,42,51], mlUssen die theoretischen Berechnungen mit dilffdbsolutwellenlangen-
messungen, die nicht von Rontgenreferenzwellenlangen abhéngiasfreinem hoheren Niveau
relativer Genauigkeit getestet werden. Die einzigen Absolutwellenldngssungen in Fig. 1.6
sind die Messungen an Magnesium, Silizium und Chlor, die allerdings nobhdii erforderli-
che Prazision vor- 1 ppm aufweisen.

1.4 Nichtrelativistische Theorie heliumartiger Systeme

Die in Kap. 1.2 vorgestellte Herleitung der Energieeigenwerte des Hamiltena@ps fir das
Wasserstoffatom gestaltet sich im Vergleich zur Behandlung des Heliumateshsib als ver-
haltnismafig einfach, weil das Wasserstoffatom nur ein einziges Elekasiztb Dies hat weitrei-
chende Konsequenzen. Nach d8ymmetrisierungspostulabnnen bei einem System aus meh-
rerenidentischerleilchen nur bestimmte Vektoren des Zustandsraumes seine physikaliachen Z
stéande beschreiben. Die zugehdrigen physikalischen Vektoren siwedar total symmetrisch
oder total antisymmetrisch in Bezug auf die Permutation dieser Teilchen. Diédejlderen Zu-
stande durch die ersteren Vektoren beschrieben werden, nen@esanendie, deren Zustande
durch die letzteren Vektoren charakterisiert sifekmionen Man kann zeigen, dass es keinen an-
tisymmetrischen Vektor, der den Zustand von zwei Fermionen, die sich irarsElinzelzustand
befinden, gibt. Zwei identische Teilchen kdnnen daher nicht im selbereEirustand seirPau-
lisches AusschlieRungsprinkifl00]. Befindet sich Teilchem in Zustand|¢) und Teilcher2 im
Zustand y), so laf3t sich der normierte physikalische Vektor schreiben als

1

lo; x) = 7

Verallgemeinert I&sst sich der physikalische Vektor&UFermionen stets in Form einédf x N-
Slater-Determinante ausdriicken. Neben dem Pauli-Prinzip muss bei heigensgsystemen be-
achtet werden, dass ein Drei-Kdrper-Problem vorliegt. Die Bereupmler Energieeigenwerte
des Hamilton-Operators kann nicht mehr wie im Wasserstoffatom auf decBeung der Ener-
gieeigenwerte fur ein Relativteilchen im Schwerpunktsystem unter Einith&$ £entralpotentials
zurtckgefuihrt werden. Im Schwerpunktsystem hat man es mit mehreneeinandeabhéngigen

(IT:p32:x) —[1:x;2:9)) (1.17)
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Kapitel 1. Theorie wasserstoff- und heliumartiger Systeme

Teilchen zu tun. Geht man dennoch von unabhangigen Teilchen auspd.kinem Hamilton-
Operator als Summe der Hamilton-Operatoren der einzelnen Elektroneorder F

=y

i=1 i=1

2
%

3

oy Z‘?Q , (1.18)

T

)
vl

wobei die Summation jeweils Uber alé Elektronen erfolgt, so erhalt man fiir die Grundzustands-
lonisationsenergie des Heliumatoms einen Wert von-da@8.8 eV. Dies steht im Widerspruch
zum experimentellen Wert von ca:79.04 eV [101-103]. Das Bild unabhangiger Teilchen ist
daher nicht zul&ssig.

1.4.1 Zentralfeldndherung

Um die Berechnung der Enegieeigenwerte des Hamilton-Operators sesriSyabhangiger Teil-
chen zu vereinfachen, wurde dfentralfeldn&dherungntwickelt. Da die Masse des Kerns in he-
liumartigen Systemen mit zwei ElektroneN (= 2) und fiir schwere hochgeladene lonen it
Elektronen im Allgemeinen viele tausendmal grol3er ist als die der Elektrégitrder Massen-
mittelpunkt praktisch mit dem Kern zusammen. Der Hamilton-Operator fur dieeBeng derV
Elektronen lautet unter Vernachlassigung relativistischer Korrektunsbesondere der spinab-

héngigen Terme,
N

- 2 N, Ze? e?
H=y =y (1.19)
Pl i<j [ = mj]

Dabei stellt der erste Term des Hamilton-Operators die gesamte kinetisehgidedes Systems
der N Elektronen dar, der zweite Term beschreibt die Anziehung, die der Adomkit der po-
sitivem Ladung—Ze auf jedes Elektron ausibt und der letzte Term rihrt von der gegemseitig
Abstofl3ung der Elektronen her (die Summation wird UNEN — 1)/2 Moglichkeiten ausge-
fuhrt, die NV Eletronen zu Paaren zusammenzufassen). Schon im einfachen heliem&gigem
mit zwei Elektronen ist dieser Hamilton-Operator so kompliziert, dass seiren®&igytgleichung
analytisch nicht exakt l6sbar ist. Zur Vereinfachung bericksichtigt diarElektron-Elektron-
Wechselwirkung dadurch, dass man annimmt, dass ein bestimmtes Eleldicim unter dem
Einfluss eines sphérischen, symmetrischen Poteritidls) befindet, das den mittleren Absto-
Bungseffekt durch die anderen Elektronen berlcksichtigt undutasom Betrag des Ortsvektors
r des Elektrons abhangZéntralfeldndherung Mit Hilfe von Naherungsmethoden wie dst6-
rungstheorieund derVariationsmethodedie im Folgenden kurz charakterisiert werden, lassen
sich dann die Energieeigenwerte des Hamiltonoperators berechnen.

1.4.2 Storungstheorie
Der Hamilton-Operator (s.0.) laf3t sich in zwei Terme zerlegen:
H = Hy + \W, (1.20)
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1.4. Nichtrelativistische Theorie heliumartiger Systeme

wobei N
Hy=)Y" [’2’; + V}(ri)} (1.21)
=1
und P
N ; o (1.22)

ist. WennV,(r;) richtig gewahlt wird, kani\IW (\ < 1) als Stérung vor, aufgefasst werden.
Fur die allgemeine Hamilton-GIeiChur(qﬁfo + AW — E)|¢) = 0 expandiert man die Energie
E =YY \"E, und die Eigenfunktionefp) = S | A"|¢,,) in Potenzen des Paramet@rsso
dass man eine endliche Anzahl von linear gekoppelten Gleichungen éti€iltlie sich die Ener-
gieeigenwerte?,, bestimmen lassen. Die Eigenwerte vHp selbst kdnnen dann als Eigenwerte
unabhangiger Teilchen bestimmt werden (s.6.)Jr;) wird dabei so bestimmt, dass die Lésung
selbstkonsistent ist, d.h. eine Losung, bei der die Wpft;) bestimmten Wellenfunktionen eine
Ladungsverteilung ergeben, die eben dieses statische Potéittiglerzeugt.

Fur die Losung der Energieeigenwertgleichung verschiedener ptigsiker Systeme werden un-
terschiedliche storungstheoretische Ansétze verwendet, die verscbiédr;) wéhlen, je nach-
dem ob die Quantenzahlerund! des Zustands, die Kernladungszahklein oder grof3 sind usw..
Die wichtigsten auf der Stérungstheorie basierenden Methoden weietdturz vorgestellt.

Entwicklung in Potenzen von 1/Z

Bei der Entwicklung in Potenzen voryZ wird V,(r1) = V.(r2) = —Ze?/r und der Stérterm
W= > ic; €%/Im1 — 2| gewahlt. In erster Ordnung sind die Wellenfunktionen dann einfach Pro-
dukte der Wellenfunktionen des wasserstoffartigen Systems mit Kerrgadwmd die Elektron-
Elektron-Wechselwirkung wird lediglich in der Stéruf beriicksichtigt. Leider gestalten sich
die Rechnungen nach der ersten stérungstheoretischen Ordnurejl sthwieriger [104] und
sind nur fur die Beschreibung schwerer heliumartiger lonen geeigaeting Entwicklung nach
1/Z nur fur groReZ schnell konvergiert.

Methode des Konstanter Abschirm-Faktors

Fur den Grundzustand in heliumartigen Systemen kannWpéan) = V.(re) = —(Z — s)/r

mit der Abschirmkonstante, die die CoulombabstoB3ung der Elektronen berticksichtigt, setzen.
Waéhlt mans so, dass die erste Ordnung Stérungstheorie ,verschwindet", ist died@ustands-
wellenfunktion in dieser Ordnung durch das Produkt der Wellenfun&tiates wasserstoffartigen
Grundzustandes mit modifizierter Kernladungszahl= (Z — 5/16) gegeben. Allerdings stellt
diese Naherung eine sehr grobe Approximation dag si@rk vom radialen Abstandabhangig

sein sollte.
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Erwdhnenswert sind noch andere stérungstheoretische Berggmethoden, die die Relativi-
at bertcksichtigen oder auf direkten QED Ansatzen [88] beruhen,digissogenannterela-
tivistischen Vielkorper-StorungstheoriéRMBPT) [105] und die (bound state QEMBSQED-
Methoder{30]. Beide sind gut fiir die Berechnung der Energieeigenwerte deslkbn-Operators
von heliumartigen lonen mit hoher Kernladuéggeeignet, fur die Berechnungen in leichten he-
liumartigen lonen sind diese Methoden allerdings schlechter verwerdileaigreift man auf Va-
riationsmethoden wie die sogenannten All-order-Methoden [28] (siettelsap. 1.4.3) zurlick.

1.4.3 Variationsprinzip

Eine andere Mdglichkeit zur Berechnung der Energieeigenwerte deslidn-Operators eines
heliumartigen Systems bildet dB&zsche Variationsprinzifpanach gilt, dass der Erwartungswert
der Energie fir eine beliebige WellenfunktigngroRerEy ist, wobeiEy der kleinste Eigenwert
des Hamilton-OperatotH ist:

o _ (IH )

(H) = oy 2 B (1.23)

Um die Energieeigenwerte zu ermitteln, wird eine Testwellenfunktion in Abigiag von k Pa-
rametern aufgestellt. Im Falle des Heliumatoms ist dies im einfachsten Fall den&tar der ef-
fektiven KernladunZes. Uber GlI. 1.23 findet man dann ein Gleichungssystem, tiber das man die
Parametek und somit die Energieeigenwerte iterativ bestimmen kann. Der Vorteil decRétzs
Variationsverfahrens besteht darin, dass ein Fehieder Wellenfunktionp sich als quadratischer
Fehlere? in den Energieeigenwerten niederschlagt. Eine grobe Naherung kann daher schon
eine gute Naherung fur die Energieeigenwerte liefern. So ergibt sichitfdétdieser Methode mit

dem Variationsparametergfir die Grundzustands-lonisationsenergie von Helium ein Wert von
—77.48 eV und bei zwei Variationsparametern sogar schon ein Wertvkm98 eV, was genahert
schon gut mit den experimentellen Werterir0.04 eV [101-103]) in Einklang zu bringen ist.

Eine wichtige Variationsmethode ist die Hartree-Methode, auf die im Folgemaleh kurz einge-
gangen wird.

Hartree- und Hartree-Fock-Methode

Hartrees Methode nédhert das im System wirkende Elektronenwedtiagigspotential durch
ein ungestortetes Potential. So wird beispielsweise fir heliumartige loneauflass Elektron

1 wirkende Potential als Summe des Coulombfeldes des Atomkernes und desdftelas
durch die Ladungsverteilung des zweiten Elektrons zustande kommt,dauske d.h.V,(r;) =
—Zi/ri+ [1/(r — r2)u3(2)drs, Wobeidr,; das Volumenelement des zweiten Elektrons ist. Die
Wellenfunktionen des Systems werden durch das Produkt aus Einteielenfunktionen be-
schrieben, wobei fur die Einteilchenwellenfunktion (der ElektronerfpAgswellenfunktionem;
gewahlt werden. Das Potenti](r;) fur jedes Elektroni wird berechnet und die Summe aller
Potentiale, ausgenommen des Potentials fui-daglektron, gebildet. Die Summe des so berech-
neten Potentials und des Kernpotentials wird in die Schrodinger-Gleiclimmasgi-te Elektron
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1.5. Relativistische Beschreibung heliumartiger Systeme

eingesetzt und nummerisch fir die Wellenfunktigrausgewertet. Dieser Prozess wird dann mit
1} als Anfangswellenfunktion wiederholt usw.. Im Gegensatz zur Methed&utwicklung in Po-
tenzen vorl /Z sind die Potential&.(r;) undV.(r2) nicht identisch und die Eigenfunktioném
bilden kein orthogonales System, so dass die exakten Energieeigenwaria acherer Ordnung
der Berechnung nicht gefunden werden kénnen.

Die Hartree-Fock-Methode ist @hnlich der Hartree-Methode, abeeedan symmetrisierte Wel-
lenfunktionen in Produktform benutzt.

AulRerdem gibt es auf dem Variationsprinzip beruhende relativistisathrdden, von denen man-
che auch QED Effekte bertcksichtigen. Fur leichte oder komplexe Isindill-order-Methoden
[28] am besten geeigent. Der Name leitet sich davon ab, dass die Weitksey der Elektronen
durch den Austausch von Photonen mit diesen Methoden in allen Ordminegechnet werden
kann.

Fir detailiertere Berechnungen muss auch die Wechselwirkung derdglek mit unbesetzten
Zustanden (Mischung von Zustdnden) bericksichtigt werden. Digshgsht in der sogenann-
ten (relativistischenKonfigurations-Wechselwirkungs-Methodeelativistic) configuration inter-
action: ClI, RCI) [29, 106] sowie in deMultikonfigurations-Hartree-FocKmulti-configuration
Hartree-Fock: MCHF) und deren relativistischer Variante, Meitikonfigurations-Dirac-Fock-
Methode(multi-configuration Dirac-Fock: MCDF).

1.5 Relativistische Beschreibung heliumartiger Systeme

Bis heute kann eine relativistische Theorie ZtiElektronen-Systeme nicht in geschlossener Form
formuliert werden. Allerdings lassen sich solche Systeme in relativistis¢iileerung durch Ein-
fiigen der sogenanntdreit-Wechselwirkungin Form des Breit-Operatofigs) in den relativisti-
schen Dirac-Hamilton-Operator beschreiben:

2

Vi = ¢ <a1 S + CIRRICS r12)> ; (1.24)

T o 2
27“12 7’12

wobeia; ein Vektor der Dirac-Matrizen ist, der auf die Wellenfunktion ddésn Elektrons wirkt,
undrio der Abstand zwischen den beiden Elektronen. Der Korrekturiégrberijcksichtigt die
relativistischen Korrekturen niedrigster Ordnung wie magnetische \Weweinkung und Retardati-
on des Potentials. Hohere Retardierungsterme sind im sogenanntealigesrezn Breit-Operator
enthalten. Die zugehorige Eigenwertgleichung bezeichnet man als Bréh@ig. Diese ent-
spricht der Dirac-Gleichung fir Ein-Elektronen-Systeme, allerdingsasim Gegensatz zur Dirac-
Gleichung nicht voll lorentzinvariant (der Terad/r;5 ist nicht lorentzinvariant). Ohne Modifi-
kation kann die Breit-Gleichung nicht benutzt werden, um Energieeigaavinn-ter Ordnung

(n > 2) stérungstheoretischer Entwicklung nagtkonsistent zu berechnen. Nur die erste Ord-
nung dieser Entwicklung nachliefert sinnvolle Ergebnisse [104].
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1.6 Quantenelektrodynamische Beschreibung heliumartiger Systeme

Um die quantenelektrodynamische Wechselwirkung der Elektroneneima@der und der Elek-
tronen mit dem Strahlungsfeld in den Berechnungen der Energieeigerdes Hamilton-Operators
eines Systems zu berlicksichtigen, gibt es eine grof3e Anzahl von Methdid alle vom quanti-
sierten elektromagnetischen Feld (siehe Kap. 1.3.2) ausgehen. Die &éikepplung der Elek-
tronen an dieses Feld ist durch die Kopplungskonstante o bestimmt. Analog zu den QED Be-
trachtungen fir das Wasserstoffatom lassen sich die Energieeigeraslealten, indem man nach

« entwickelt. Fur Kerne mit kleinen@ kann man die Terme der Entwicklung dann ein zweites
Mal entwickeln, nach der Kopplungskonstat#gy) fur das Kernfeld (siehe Kap. 1.3.2). Fir groRe
Z dagegen verwendet man eine Entwicklung na¢h (siehe Kap. 1.4.2). Fir die Entwicklung

in erster Ordnung nach ergeben sich zwei Typen von Termen: Der erste Typ, dargestellt in Fig.
1.7 ist der, bei dem ein Elektron ein Photon emittiert, was dann vom zweitetr&iekbsorbiert
wird (nicht radiative QED Effekfe Die Verschiebung der Energieniveaus, die durch diesen Typ
verursacht wird, ist von der Ordnung Z«)(Z?Ry) mit der Ryberg-Konstant&;,. Der zweite

Typ beinhaltet solche Feynman-Diagramme (siehe Fig. 1.8), die einen Seligsteroder Va-
kuumpolarisationsterm aufweiseradiative QED Effekte Die durch diesen Typ hervorgerufene
Verschiebung der Energieniveaus von der GréR6a)(Z2 Ry ) log o wird auch als 2-Elektronen
Lamb-Verschiebung [104] bezeichnet.

In erster Naherung kann die Lamb-Verschiebung vieler Elektronenids Modifikation der
Lamb-Verschiebung fur ein Elektron behandelt werden und wird in deedhnungen oft durch
eine Abanderung des Kernfeldes beriicksichtigt. Eine solche ReghmifrEntwicklung nachx
und (Z«) wurde von G. W. F. Drake ausgefihrt [27]. Die Berechnung delDQ@fteile in dieser
Arbeit erfordert grof3e Sorgfalt und ist sehr aufwendig. Dahedden diese Anteile in andere Be-
rechnungen wie von D. R. Plante [28] ibernommen. Die kompletteste VietrBenab initio

M + m + M + B
Al A2 A3
M + M + ...
Bl B2

Abbildung 1.7: Leiter (A2, A3) und gekreutzte-Photonen (B1, B2) Feynmann Diagna der Elektron-Elektron-
Wechselwirkung in Zweielektronen-Systemen.
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0
VAVaVaVy.
.
{:cvvvvw
. :
self energy vacuum polarisation

Abbildung 1.8: Feynman-Diagramme der radiativen QED Effekte in Zweielektrongste®nen. Links sind die Dia-
gramme der Selbstenergie dargestellt, rechts der Vakuumpolarisation.

QED Berechnung fir die@ = 1 undn = 2 Energieniveaus in heliumartigen lonen findet man
zusammen mit einer Ubersicht tiber die verschiedenen Berechnungsier@thd30].

1.7 Experimetelle Messung von Bindungsenergiebeitragen in heliu-
martigen Systemen

Wie in Kap. 1.6 beschrieben nutzen die unterschiedlichen Methoden zactBwring der Bin-
dungsenergiebeitrage in heliumartigen lonen verschiedene AnsatAdahsdungen. Besonders
in der Berlcksichtigung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung simtietschiede festzustellen.
Wahrend die sogenannte von Drake eingesetgteinheitlichte Methodéunified method: UM)
hochkorrelierte nichtrelativistische Wellenfunktionen verwendet [2#}] die Elektron-Elektron-
Wechselwirkung bei der von Plangt al.[28] in seinen Berechnungen benutzt&lhorder (AO)
Methode sowie beinRCI Ansatan den Rechnungen von K.T. Chergal. [29] durch die Breit-
Wechselwirkung in die Gleichungen aufgenommen. A. Artemsteal. setzen in ihreBBSQED-
AnsatZ30] nichtkorrelierte relativistische Wellenfunktionen fiir die Berechinuon Ein-Elektronen
Energieniveaus ein und die Elektron-Elektron-Wechselwirkung wincthl den Austausch von
einem oder zwei virtuellen Photonen bericksichtigt. Da fir heliumartigenanit niedrigem
Z die Elektron-Elektron-Wechselwirkung eine grof3e und relativistiscliektf eine geringere
Rolle in Bezug auf die Verschiebung der Energieniveaus spielen, @éteBrMethode (die rela-
tivistische Korrekturen hdherer Ordnung zur Elektron-ElektronWgetwirkung vernachlassigt)
besonders fir die Beschreibung dieser Systeme geeigenet. Im @egdagu beschreiben die
anderen Methoden [28-30] heliumartige lonen mit holiebesser, bei denen relativistische Ein-
flusse auf die Energien der Niveaus bedeutender werden und dirsEider Elektron-Elektron-
Wechselwirkung sinkt, da sie die relativistischen Korrekturen hoh@reinung zur Elektron-
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Abbildung 1.9: Vergleich von experimentellew (1s2p ! P — 152 1.55) Ubergangsenergien in heliumartigen lonen
mit Kernladungszah¥ mit theoretisch berechneten Werten. Alle experimentellen Daten wurdeiieatheoretisch be-
rechneten Ubergangsenergien von Artemgtead. [30] normiert. RCI: relativistische Konfigurations-Wechselwirkungs
Methode [29]; AO: All-order-Methode [28]; UM: vereinheitlichte Mett®¢7]; Beiersdorfer (rot): Princeton Large
Torus (PLT) K: (Z=19), Sc: (Z=21), Ti: (Z=22), V: (Z=23), CrZ€24), Fe: (Z=26) [64]; verschiedene Experimente
(schwarz): (1) S: (Z=16) [107]; (2) S: (Z=16) [108]; (3) AZ£18) [43]; (4) Ar: (Z=18) [109]; (5) Ar: (Z=18) [52]; (6)
V: (Z=23) [110]; (7) Fe: (Z=26) [111]; (8) Ge: (Z=32) [66]; Y¥Kr: (Z=36) [112], (10) Kr: (Z=36) [113].

Elektron-Wechselwirkung einschlie3en. Die Grenze zwischen niadnigel hohen¥ liegt dabei
ungefahr beZ = 26. Aus den oben genannten Grinden ist es mdglich, dass die Energienfiie
heliumartige lonen in diesem Grenzbereich vodurch keine der Methoden prazise beschrieben
werden, bzw. ein Vergleich zwischen Theorie und Experiment kanmasgéichen, eine Aussage
dartiber zu treffen, welche Theorie die Energien der Niveaus in weid@ereich der Kernladungs-
zahl Z am besten widergibt. Fig. 1.9 stellt die bisher gemessenéhs2p ' P, — 152 1.5)) [63]
Ubergangsenergien fiir verschiedene heliumartige lonen im Vergleiserschiedenen Theori-
en [27-30] dar. Alle experimentellen Daten wurden auf die berechneteydhgsenergie [30] nor-
miert. Bei allen Messungen handelt es sich mit Ausnahme der Messungd&rwonset al. [43]
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an Artt und Kubiceket al. an S**, wobei eine Vorversion des in dieser Arbeit verwendeten
Rontgenspekrometers (siehe auch Kap. 3.2.1) eingesetzt wurde, lativiRessungen unter der
Verwendung von Referenzlinien. Fur die Messungen von H. Bratred. (genaueste der hier
vorgestellten Messungen mit einem relativen Fehler 2ppm) wurde allerdings auf eine Simu-
lation fur die Krummung der Réntgenline entlang der dispersiven Detekisea@usfihrlicher
siehe Kap. 3.3.8) zuriickgegriffen. Experimentell&lbergangsenergie Messungen von E. Aglits-
ky et al.[114] mit Hilfe einer Vakuum-Funkenquelle (engl.: vacuum spark) anréiiedzahl von
Elementen wurden nicht bertcksichtigt, da sie stark von theoretischectBemgen zur Positi-
on und Starke von Satelliten-Linien (siehe Kap. 2.1.1) abhangen [9],DEBMessungen von
P. Beiersdorfeet al. wurden in Tokamakplasmen am Princeton Large Torus (PLT) durchgefi
Bei den anderen Experimenten wurden unterschiedliche Technikétrzemgung hochgeladener
lonen und Messmethoden verwendet. Es ist zu erkennen, dass ilnBegieca.Z = 24 alle ge-
messenen Ubergangsenergien innerhalb iveymgebung (mit der Standardabweichunges
experimentell bestimmten Wertes) mit den theoretisch berechneten in Einklahdpsinrelative
Fehler fast aller experimentellen Werte ist allerdings so groR (besoga#$sm Falle von G+

(Z = 24) mit 70 ppm), dass die Gltigkeit der Theorien nicht mit der erwiinschten undigend
ten Sicherheit festgestellt werden und keine eindeutige Aussage dgetbaffen werden kann,
welche Theorie fur die Beschreibung der Energieniveaus heliumattgen in diesem Bereich
der Kernladungszah¥ besser geeignet ist. Fur die Ubergangsenergien in lonen nfit > 26
ergibt sich sogar eine deutliche Diskrepanz zwischen experimentellethearktischen Werten,
vor allem im Falle des Fé*, bei dem in zwei unabhéngigen Messungen [64, 115] ein@9im
bzw.465 meV hoherev Ubergangsenergie bestimmt wurde als von der Theorie [30] vorreages
Insgesamt ergibt sich in diesem Bereich vorinel bis20-Diskrepanz zwischen den Werten der
experimentellen Messungen und den theoretisch berechneten Usgargien. Diese Abwei-
chung in der mittlerer¥-Region fur heliumartige lonen legt entweder einen Fehler bzw. unzurei-
chende Ansatze oder Naherungen der Theorie [49,110] oder gystamatischen Fehler in den
Experimenten nahe. Handelt es sich um unzureichende Ansétze duenuNgen der Theorie, so
ist es essentiell digZ-Abhangigkeit der dadurch verursachten Diskrepanzen zwisclesmeti-
schen und experimentellen Werten zu untersuchen, was eine MessundJiergangsenergien
in heliumartigen lonen mit unterschiedlicher mittlerer Kernladungszabktfordert. Handelt es
sich um systematische Fehler in den Experimenten, so sollten weitere ugajghilessungen zu
anderen Ergebnissen fiihren als die bisherigen bzw. eine Anzaisg@r&xperimente sollten es
ermoglichen, die systematischen Fehler zu identifizieren.

Des weiteren erlaubt es die Photonenspektroskopie fir heliumartige éxadéte Aussagen tber
die Energiedifferenzen der beteiligten Niveaus zu treffen und ermdgelso, unterschiedliche
Aspekte der Relativitéat und der Elektron-Elektron-Wechselwirkungesten. Da Elektronen in
einems-Zustand eine hdhere Aufenthaltswahrscheinlichkeit in Kernnahenhalbe-Elektronen
spielen z.B. fur eirks-Elektron im Gegensatz zup-Elektron relativistische und QED Effek-
te eine groliere Rolle als die Elektron-Elektron-Wechselwirkung mit tetlektron. Vergleicht
man daher die Ubergangsenergien vom Ubergang eines Elektronss2sms; - und1s2s ' P -
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Kapitel 1. Theorie wasserstoff- und heliumartiger Systeme

lon Zustand Ges. 1-€l. SE VP 2-Ph. Aust. Ges. 2-el. Ho6h. Ordn.
S+ 1S, 0.7562 —0.0832 0.0051 0.0066 —0.0715 0.0009
Std+ 1p 0.0038 —0.0022 0.0001 0.0000 —0.0022 0.0001
Ario+ 1S, 1.1310  —0.1116 0.0072 0.0091 —0.0953 0.0009
Arlto+ P 0.0062 —0.0031 0.0001 —0.0001 —0.0031 0.0001

Tabelle 1.4 Ubersicht {iber die theoretisch berechneten Ein- und Zwei-Elektrsnerekturen von Artemyeet al.
[30]. Ges.1-el.: gesamtei-Elektronen-QED-Beitrag; Abs. SE: Abgeschirmte Selbstenergie; ¥ABs Abgeschirmte
Vakuumpolarisation2-Ph. Aust.: QED Beitrdge durch Austausch \uirtuellen Photonen; Geg-el.: Summe aller
dieser2-Elektronen-Effekte; Hoh. Ordn.: Effekte héherer Ordnung. AllegAben in eV.

Niveau in den Grundzustand, so lassen sich die theoretisch beretlyuetetenelektrodynami-
schen Energiebeitrége zu allen beteiligten Zustéanden separieren updiide. Tab. 1.4 gibt ei-
ne Ubersicht tiber diese quantenelektrodynamischen Energiebeiti@gieeoretisch berechneten
Ein- und Zwei-Elektronen-Korrekturen [30] fir dieSy- und! P;-Niveaus in den in dieser Arbeit
untersuchten Systemen des heliumartigen Schwefels und Argons.

Die experimentellen Herausforderungen der oben diskutierten (rgsfgkiroskopischen Mes-
sungen an wasserstoff- und heliumartigen lonen sowie die eingesetasstddhniken und Er-
zeugungsmethoden fir hochgeladene lonen sind Gegenstand @erdetgKapitel. Ein besonde-
rer Schwerpunkt liegt dabei auf der Beschreibung von Absolutmegssy die auf die zusatzliche
Messung von Wellenlangen von Referenzlinien zur Kalibrierung veteich

32



Kapitel 2

Rdontgenspektroskopie an
hochgeladenen lonen

Hochprazise rontgenspektroskopische Messungen an hochgetalderen, wie sie in dieser Ar-
beit vorgestellt werden, stellen besondere Anforderungen an diegigaften des Plasmas und
damit auch an die Techniken, mit denen diese erzeugt wird. Zum arsktram sie Messtechniken
voraus, die eine extreme Genauigkeit ermdglichen. Die verschiedepeniragntellen Ansatze
zur Erzeugung hochgeladener lonen und korrespondierendgeriapektroskopische Messme-
thoden sind Gegenstand des folgenden Kapitels.

2.1 Erzeugung hochgeladener lonen im Labor

Die Erzeugung von wenig-Elektronen lonen fur Experimente im Labdrderen Untersuchung
ist fur viele Jahrzehnte lang ein beduetendes Ziel der Physik gewisaisionsspektroskopie an
wenig-Elektronen lonen ermdglicht es, ein grundlegendes Verstaddnistomstruktur und der
theoretischen Beschreibung dieser flr eine grof3e Anzahl von Elememddsotopen zu erhalten.
Insbesondere kdnnen besonders interessante angeregte Zgstikde Uber Elektroneneinfang
und Kaskadenprozesse erzeugt werden. Fir spektroskopisgleeirEente ist es dabei vorteil-
haft, wenn sich die wenig-Elektronen lonen mit geringer Geschwindigjesitegen, so dass die
erreichbare Genauigkeit der Messungen nicht durch den DopfikktEmitiert wird. Daneben
ist es vorteilhaft, wenn ausschlie3lich der fir die Spektroskopie bendtighengszustand produ-
Ziert wird, so dass sogenannte Satelliten-Linien (siehe Kap. 2.1.1) nickiner Kontamination
der Spektren fuhren. Um diese wenig-Elektronen lonen zu erzewgeden in der Vergangen-
heit im Wesentlichen zwei experimentelle Anséatze verfolgt: zum einen deta@eh von speziell
entwickelten lonenquellen und Fallen, wobei die lonen eine geringeh@astigkeit aufweisen,
die Intensitat der emittierten Linien aber auch vergleichsweise gering ist.afut@ren kénnen
hochgeladene lonen in Beschleunigern erzeugt werden, wobeiedieh@indigkeiten der lonen
typischerweise hoch sind. Neben diesen Ansétzen hat sich im Zugesdaiukionsforschung in
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Kapitel 2. Réntgenspektroskopie an hochgeladenen lonen

der Plasmaphysik der Tokamak als Technik zur Erzeugung hochgelaldgren bewéhrt. Diese
drei Methoden werden im folgenden mit Vor- und Nachteilen dargestellt.

2.1.1 Beschleuniger

Generell unterscheidet man bei der Erzeugung von hochgelademem in Beschleunigern zwi-
schen Methoden, bei denen die generierten lonen hohe GeschvéiteigkeinigeeV') (Strahl-
Folien-Methode) oder niedrige wie bei der Rickstol3-lonen-Methodeder Abbrems-Methode
haben [116]. Rontgenspektroskopische Messungen an lonen, didilfaitiner dieser Metho-
den erzeugt wurden, weisen jedoch Probleme auf, die im Falle schnetien Ihauptsachlich
von ihrer hohen Geschwindigkeit und der resultierenden DoppleseYieggbung herrihren, im
Falle langsamer lonen durch Kontamination der Spektren mit unerwingdebtggenlinien ver-
ursacht werden. Diese Methoden zur lonenerzeugung, ihre Prelled die mit Hilfe dieser
Methoden durchgefiihrten rontgenspektroskopischen Messumgetbergangswellenlangen in
wasserstoff- und heliumartigen Systemen werden im Folgenden kurestelig, und spater bzgl.
ihrer Vor- und Nachteile gegentiber den in dieser Arbeit vorgestelltessiegen beleuchtet.

Strahl-Folien-Methode

Die Strahl-Folien-Methode (beam-foil-method) wurde in den spi®é0er Jahren entwickelt, um
die Struktur und Dynamik von atomaren lonen mit beliebiger Kernladunfjszahd beliebigem
Ladungszustand mit Hilfe von Spektroskopie, Lebensdauermessupgkmisationsmessungen,
Linienintensitdtsmessungen usw. untersuchen zu kénnen [117]. Dieotetrerwendet einen
kollimierten lonenstrahl der gewiinschten Atomsorte (Projektilstrahl), da@nam Van-de-Graaff-
Teilchenbeschleuniger [118] oder einem Zyklotron auf Energien vpistherweise einigen bis
einigen hundert MeV beschleunigt wird. Der Ladungszustand denlanrd dabei erhéht, indem
man den Projektilstrahl durch einen sogenannten Abstreifer (engl.: &tyipghiel3t (siehe Abb.
2.1). Beim Abstreifer kann es sich um eine Gaszelle oder eine diinnéFe=atiolie handeln. Bei
der Wechselwirkung des Projektilstrahls mit dem Abstreifer werden dieri@urch StoRionisa-
tion hdher ionisiert. Je héher dabei die Geschwindigkeit der lonen etor Abstreifer ist, desto
héher der Ladungszustand nach dem Abstreifer. Dies ergibt sicieamBohr-Kriterium [119],
nach dem Elektronen in Orbitalen mit geringeren Geschwindigkeits die Projektilstrahl Ge-
schwindigkeitv aus dem Atom oder lon herausgeschlagen werden. Eine grobe &bsoh der
EnergieF, die nétig ist, um ein lon mit Mass&/ und Kernladungszal# in den wasserstoffarti-
gen Zustand zu ionisieren, ergibt [116]

Z ~ \/40E/M , 2.1)

wobei E/M in MeV/a.u. einzusetzen ist. Der so erzeugte hochgeladene lonersassirt ei-
ne als Target verwendete diinne (Kohlenstoff)folie mit einer Massktedion einigen.g/cm?,

die in den Strahlengang eingebracht wird. Der Projektilstrahl wird da@betlugrichtung) nach
dem Durchfliegen der Folie unwesentlich durch Kohlenstoffionen uadriente kontaminiert,
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Ront Oh
Strahlkollimatoren I_I ontgenronre

Abstreifer
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Projektilstrahl | | Strahimonitor
>
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Rontgenphotonen

Detektor | e :
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Abbildung 2.1: Schematische Darstellung der Strahl-Folien-Methode. Der kollimierelRilstrahl durchdringt den
Abstreifer, wobei sich der Ladungszustand der Projektilionen dutafighisation erhoht. Die Position des Projektil-
strahls wird dabei mit einem Strahlmonitor (iberwacht. Die Wechselwirkait dem Target, einer Kohlenstofffolie,
resultiert in der Freisetzung von Réntgenphotonen, die mit Hilfe einesalsigektrometers unter dem Winkgkzur
Projektilachse detektiert werden kdnnen. Die Strahlung einer Rontgendient der Kalibration des Spektrometers.

die durch die Kollision von lonenstrahl mit Folienatomen und Elektronen euBdalie ,herausge-
schlagen“ werden. Die Folienteilchen missen im SchwerpunktssysterarRuithStreuung unter
180° erfahren, um im Laborsystem in Strahlrichtung fliegen zu kdnnen [128hen die Projek-
tilionen die Massen; und die Folienatome die Masse,, so lasst sichf, d.h. der Anteil der
Folienionen an den gesamten Strahlionen nach Durchlaufen der Folle durc

21Z2€2 }
[ma/(m1 + me)| By

f=Npd { 1 (2.2)
ausdrucken. Hierbei isV, die Avogardokonstante, die Foliendichted die Dicke der FolieZ; »
die Kernladungszahlen der wechselwirkenden Teilcheniindie Energie der Projektilionen im
Laborsystem. Eine Abschétzung ergibt iiiMeV Sauerstoffionen, die auf eine Kohlenstofffolie
mit Dicke d = 10~%cm treffen, f = 1075 und fir Xenonionen mit einer Energie vano keV
immerhinf = 1073,

Der Projektilstrahl befindet sich sowohl vor als auch hinter der Folie imabittchvakuum, was
Kollisionen mit Restgas und damit einer Stérung der lonenflugbahn vgtbBai der Wechsel-
wirkung mit den Folienatomen und Elektronen werden die Elektronen dérlitran zum einen
durch StoR3e in energetisch hohere Energieniveaus angeregt, demeamwerden Folienelektronen
von den Projektilionen eingefangen, d.h. der Ladungszustand deki#lionen andert sich. Die

35
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Relaxation der angeregten Strahlionen kann durch den Ubergandlakéonen in die jeweilige
Grundzustandskonfiguration unter Emission von Photonen oder Algkironen erfolgen. Die
emittierten Photonen und Elektronen lassen sich in spekroskopischemiidgessuntersuchen,
wobei gemessene Energien und Intensitaten spektrale Informationediéld®rojektilionen lie-

fern. Die prazise definierte Wechselwirkungszeit der Strahlionen miEdBenatomen ermdglicht
eine hohe zeitliche Auflésung in Experimenten, die sich der Strahl-Folighdde bedienen, wie
sie z.B. in Lebensdauermessungen [121] benétigt wird.

Rontgenspektroskopische Messungen von Ubergangswellenlawigesie in dieser Arbeit durch-
gefuhrt wurden - werden bei der Verwendung der Strahl-Foliethbtie durch die Tatsache er-
schwert, dass der Photonenfluss aus der Beobachtungsregidi lonen pro Sekunde) gering
ist und die Projektilionen durch den Einfang einer unterschiedlichentfnoa Folienelektronen
beim Durchgang duch die Folie in verschiedensten Ladungszustaodégen. Nur der mitt-
lere lonisationsgrad lasst sich durch Variation der Anfangsstralgienandern und eingrenzen.
Dies und die Begunstigung der Erzeugung hoher Anregungszustiimde die Methode [122]
fuhrt zu komplexen Emissionsspektren mit einer hohen Anzahl an sogemesatelliten-Linien
[54,123, 124]. Dies sind Linien, die von lonen mit ,Zuschauereleldrdrin den auf3eren Scha-
len emittiert werden, und deren Photonenenergien nahe an den skektesten Ubergangs-
wellenléangen liegen. Diese lassen sich aufgrund der beschréanktekt@atdlosung oft nicht
von den eigentlichen Messlinien separieren bzw. verschieben dermm&ahwerpunkt, was die
erreichbare experimentelle Genauigkeit der Rontgenlibergangswetijentiessungen begrenzt.
Zur Veranschaulichung ist ein typisches Rontgenspektrum, aufgenoivender Messung dep
(1s2p ' P, — 152 1S5,) Ubergangswellenléange von Briaetlal.[52] an F€*t mit einer Genauig-
keit von40 ppm, in Abb. 2.2 abgebildet. Es ist eine deutliche Kontamination des Spektruois du
Satelliten-Linien, vor allem durch Photonenemission von lonem3piZuschauerelektronen, zu
erkennen.

Zudem miissen die gemessenen Energien von (Rontgen)Photonen, dietggngen von Elek-
tronen in lonen, die mit der Strahl-Folien-Methode erzeugt wurden, erittenden, fur die im
Laborsystem vorliegende Doppler-Verschiebung aufgrund dezm@eschwindigkeit der Pro-
jektilionen korrigiert werden. Fir einen Beobachtungswirkelur lonenstrahlachse ist die ge-
messene Wellenlangedurch

A =X (1+ Bcosb) (2.3)

gegebenl entspricht der Wellenlange, die man beobachten wiirde, wenn sich giétfianen

in Ruhe befinden wirden; es gift = v/c undy = (1 — 52)_1/2. Setzt mary = 90° so lasst
sich die Doppler-Verschiebung verringern. Allerdings ist die DopptschiebungA\ zweiter
OrdnungA\ = (y — 1) )\ aufgrund der Zeitdilatation auch dann vorhanden und kann sich bei
Strahlenergien von einigen bis einigen hundert MeV auf einige eV beidaf28]. Beobachtet
man nicht unte)® zum Projektilstrahl (die experimentelle Umsetzung einer Messung Ohter
gestaltet sich als schwierig) verursacht dies zusatzlich eine Doppterikevon der GroRé )\ =
Yo sin 896.

Vor allem in der80er Jahren des letzten Jahrhunderts wurde die Strahl-Folien-MethodenhiK
nation mit verschiedenen Arten von Kristallspektrometern eingesetzt, ung®&i@pektroskopie
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Abbildung 2.2: Profil der1s2p * P, — 1s* 1S, Linie von F€*" [52]. Die F&*"-lonen wurden mit Hilfe der Strahl-
Folien-Methode erzeugp, 31 und4i bezeichnen die Positionen im Spektrum, an denen Kontamination durét-Pho
nen, die von lonen mit Zuschauerelektronen in 8k&r, 31- und 4{-Schale emittiert werden, erwartet wird. Besonders
der durch die lonen mi@p-Zuschauerelektronen hervorgerufene Peak ist deutlich zu ezkenn

an hochgeladenen lonen, insbesondere auch an den Lyridrergangen in wasserstoffartigen
lonen, zu betreiben. So wurde bei der Messung der Lyméfbergangswellenlangen in €t
von P. Richarcet al. [124] am Brookhaven Van-de-Graaff-Tandem-Beschleuniger mir@men
einer Energie von cd 60 MeV die Lymane; Ubergangswellenlange mit Hilfe eines gekriimmten
Si(111)-Kristalls und eines positionsempfindlichen Proportionalzahlerameit eelativen Genau-
igkeit von40 ppm bestimmt. Obwohl in diesem Experiment die Lymabtbergangswellenlangen
als Funktion der Projektilenergievermessen wurden, um den Beobachtungswiékeit ausrei-
chender Prazision zu bestimmen, ist die die erreichbare Genauigkeitedleni&#hgenmessung
durch die Doppler-Verschiebung limitiert. Ein Anteil v&3% der Messungenauigkeit ist nam-
lich auf die Unsicherheit in der Bestimmung der Doppler-Verschiebungranfl des ungenau
bekannten Beobachtungswinkélsind der unzureichend bestimmbaren Projektilgeschwindigkeit
v sowie auf die nicht ausreichend bekannte Wellenlange der Refereraliriiekzufiihren. Dies
deutet darauf hin, dass zur Durchfuihrung von Réntgenwellenléngssungen an hochgeladenen
lonen mit hdherer relativer Genauigkeit andere Mechanismen zuuginng der lonen vorgezo-
gen werden missen. AuBerdem ist es erstrebenswert, MessungeRdbkgriff auf Referenz-
wellenlangen durchzufihren, um die relative Unsicherheit nicht umBagtrag der Unsicherheit
in der Wellenlange der Referenzwellenlange zu erhdhen. AndereriEigree, die die Strahl-
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Experiment Beschleuniger lon Ubergang\E/E (ppm)
Indelicatoet al.[113] GANIL (Caen) KP4+ w 23
Tavernieret al.[54] GANIL (Caen) KPSt Lyman-y 36
Schleinkoferet al.[108] Tandem Beschl. (Miinchen) & w 37
Briandet al.[111] SuperHILAC (Berkeley) — Fé+ w 40
Briandet al.[52] CEVIL (Orsay) ArTT Lyman-; 75
Briandet al.[98] SuperHILAC (Berkeley) Fet Lymanuy 90

Tabelle 2.1 Ubersicht der Messungen von Lyman-undw (1s2p *P; — 1s? 'Sp) Ubergangswellenlangen in hoch-
geladenen lonen, welche mit Hilfe der Strahl-Folien-Methode erzeugiem.

Folien-Methode zur Erzeugung von hochgeladenenen lonen furthtyBnspektroskopie nutzen,
sind die Messungen der Lymantbergangswellenlangen von M. Taverngtral.am GANIL in
Caen an KP* [54] mit einer relativen Genauigkeit vas6 ppm, von J.P. Brianét al. am CE-
VIL in Orsay an Af™+ [52] mit 75 ppm und Briancet al. am SuperHILAC in Berkeley [98] an
Fe?>+ mit 90 ppm sowie die Messungen der(1s2p ' P, — 1s? 15;) Ubergangswellenlange von
Briandet al.[111](ebenfalls am SuperHILAC in Berkeley) an’®€ mit 40 ppm und L. Schlein-
kofer et al.[108] am Miinchen Tandem Beschleuniger afSmit 37 ppm (siehe auch Tab. 2.1).
Die erreichte Genauigkeit ist in allen Experimenten durch die KontaminatioSktren durch
Satelliten-Linien, die Unsicherheit in der Wellenlange der Referenzliniéesdwrch die unzurei-
chend bekannte Doppler-Verschiebung begrenzt.

Rickstof3-lonen-Methode

Um die oben erlauterten Schwierigkeiten - insbesondere die hohe Dafgrkrhiebung - ront-
genspektroskopischer Messungen von Ubergangsenergien lagetadenen lonen, die auftreten,
wenn man zur Produktion der lonen die Strahl-Folien-Methode verviendeermeiden, wurde
die RuckstoRR-lonen-Methode (recoil ion technique) entwickelt, die ihdge ist, langsame lonen
mit einer Geschwindigkeit von einigen eV [125] zu erzeugen. Die gestaldessung einer Uber-
gangsenergie im Rontgenbereich mit dieser Methode wurde von Béygran der Lymana;
Linie in wasserstoffartigem Af+ [53] mit einer relativen Genauigkeit in der Wellenlangenbe-
stimmung vorb ppm durchgefihrt (siehe Tab. 2.2). In diesem Experiment wurde eiiNihAC
(Universal Linear Accelerator) an der Gesellschaft fir Schweniforschung (GSI) in Darmstadt
erzeugter §*-Strahl mit einer Strahlenergie vém) MeV/Nukleon in eine Gaszelle mit Argon-
Gas unter einem Druck vos0 mbar eingeschossen. Bei der Kollision det-lonen mit den
Argonatomen wurden die Atome durch StoRe ionisiert, wobei die kinetischegiendes &+-
Projektilstrahls zum grof3ten Teil bei den schwereren Uranionen vierizs]. Daher weisen
die Spektren eine relativ geringe Dopplerverschiebung auf, die bei emeichten relativen Un-
sicherheit der Messung der Wellenlange des LymanJbergangs vor> 1 ppm vernachlassigt
werden kann. Die von den angeregteri Ar lonen ausgesandte Rontgenstrahlung wurde dabei

38



2.1. Erzeugung hochgeladener lonen im Labor

Experiment Beschleuniger lon Ubergang\E/E (ppm)
Beyeretal.[53]  UNILAC (GSI) Ar'"* Lyman-; 5
Deslattest al.[109] UNILAC (GSI) Arl6+ w 12

Tabelle 2.2 Ubersicht der Messungen von Lyman-undw (1s2p ' P1 — 1s® 1Sp) Ubergangswellenléangen in hoch-
geladenen lonen, welche mit Hilfe der RuckstoR-lonen-Methodeigtzeurden.

mit Hilfe eines wellenl&ngendispersiven Rontgenspektrometers mit gekrin@et@d 1)-Kristall

in Johann-Geometrie (siehe Kap. 2.2.2) und eines positionsempfindlicbporifonalzahlers de-
tektiert. Ein typisches Rontgenspektrum, wie es in dieser Konfiguratiomaafgmen wurde, ist

in Abb. 2.3 zu sehen. Es ist zu erkennen, dass auch die Rontgemspedir lonen, die mit der
RuckstoR-lonen-Methode erzeugt wurden, durch Satelliten-Linieakainiert sind. Dies lasst
sich durch die Tatsache erklaren, dass sich die lonen in der GaszZatiédoeund in dieser Um-
gebung schnell (Zuschauer)Elektronen einfangen. Verstarktdigsker Effekt durch den relativ
groBen Gasdruck in der Argon-Gaszelle, der vorhanden sein nmassinen ausreichenden Pho-
tonenfluss zu gewéhrleisten. Zur Auswertung der Daten unter Bectitkgsing der Satelliten-
Linien wurden von Beyeget al. zwei Methoden benutzt. Zum einen wurde ein theoretisches
Satelliten-Modell verwendet, um ein theoretisches Rontgenspektrumgiicfran Energiebereich

zu generieren. Dieses Rontgenspektrum wurde dann vom experingamedssenen Rontgenspek-
trum subtrahiert (Abb. 2.3 (b)). Die theoretische Modellierung der Satelliteien gestaltet sich
dabei als schwierig, da die Kollisionsprozesse zwischen den Teilchkarspliziert sind, dass

die Besetzung der beteiligten Zustande nur mit grof3er Unsicherheitipetegerden kann. Zum
anderen wurde rein empirisch eine Anzahl von Voigt-Profilen an dasriempntelle Spektrum
gefittet (Abb. 2.3 (a)), wobei die Abhangigkeit der LymanJbergangsenergien von den Fitpara-
metern und der Anzahl der Voigt-Profile systematisch untersucht wArtdeden Spektren ist zu
ersehen, dass die theoretische Simulation der Satelliten-Linien deren Einfl@sschétzt, d.h. in
Abb. 2.3 (b) sind neben den LymanPeaks noch Substrukturen zu erkennen. Die Ergebnisse fir
die Wellenlange der Lyman-Linien, die mit diesen unterschiedlichen Auswertemethoden erzielt
wurden, unterscheiden sich um dgpm. Obwohl die Messung eine der prazisesten réntgenspek-
troskopischen Ubergangswellenlangenmessungen in hochgeladereanist, wird ihr relativer
Fehler vons ppm damit durch die Kontamination der Spektren durch Satelliten-Linien bestimmt
und lasst sich mit dieser Methode auch in weiteren Messungen nicht eigksct verringern [53].

Eine Messung von Deslattes al. [109] zur Bestimmung dew (1s2p 'P; — 152 1S;) Uber-
gangsenergie an Att am gleichen Beschleuniger mit identischem Aufbau verfolgt einen andere
Ansatz zur Berlicksichtigung der Satelliten-Linien bei der Auswertungagenommenen Ront-
genspektren. Dazu wurde der Gasdruck in der Argongaszelle zvigcnd 100 mbar variiert
und Rontgenspektren als Funktion dieses Gasdrucks aufgenomméiohgel Gasdruck sind die
Rontgenspektren stark durch Satelliten-Linien kontaminiert, bei gerimgBreick nimmt dieser
Effekt ab. In der Auswertung wurden daher erstere Spektren eatiBmung von Position und
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Abbildung 2.3: (a) Linkes Bild: Punkte: Gemessenes Profil der Lymahinien von Ar'”* [53]. Die Ar'""-lonen
wurden mit Hilfe der RiickstoR-lonen-Methode erzeugt. Im Spektinchreeben den Lyman-Peaks auch zusétzliche
kleinere Strukturen zu erkennen, die von lonen in anderen Ladus@smen, d.h. von lonen mit Zuschauerelektronen
herriihren. Durchgezogene Linie: Fit des experimentellen Spektates Berucksichtigung voi Satelliten-Linien.

(b) Rechtes Bild: Punkte: Gemessenes Profil der Lymainien von Ar'”™, wobei ein theoretisch berechneter Unter-
grund, der durch Satelliten-Linien verursacht wird, abgezogeneviddrchgezogene Linie: Fit an dieses Profil.

Intensitat der Satelliten-Linien und letztere Spektren zur Bestimmung der \féeitgm der unter-
suchten Linien genutzt. Damit lasst sich der Anteil des Fehlers, der deeindenau bekannten
Positionen und Intensitaten der Satelliten-Linien entsteht, an der relativaahgrheit von (hier)
12 ppm in der Bestimmung der Wellenl&ange der Rdntgenlinien minimieren, abed ppitn ist
dieser Fehler so grol3, dass eine relative Unsicherheitl¥dppm in solchen Messungen unter
Verwendung der RickstoR3-lonen-Methode nicht erreicht werdem kAulRerdem ist hier noch
anzumerken, dass der Fehler durch die Unsicherheit in der Wellentimdé&alibrationslinie mit
10 ppm sehr hoch ist und auch hier wieder deutlich wird, wie wichtig es ist, llbsessungen
von Rontgenwellenldngen ohne Rickgriff auf sekundare Referézidurchzufiihren, will man
die oben genannte Genauigkeit erreichen.

Erwahnenswert sind noch experimentelle Ansétze, die versuchem, Idie mit Hilfe der Rickstol3-
lonen-Methode produziert wurden, aus der ersten in eine zweiteelBaszgion zu transferieren,
um so die Kontamination von Réntgenlinien durch Satelliten-Linien zu reduj&gs6].

Beschleunigungs-Abstreif-Abbrems-Methode

Um langsame lonen ohne Zuschauerelektronen, deren Emissionslinfgérdaich die Doppler-
Verschiebung beeintrachtigt und deren Emissionsspektren nicht 8ateliten-Linien kontami-
niert sind, zu erzeugen, wird die Beschleunigungs-Abstreif-Abbigieihode (ASD: acceleration-
stripping-deceleration) [31] eingesetzt. Dazu wird die Strahl-Folien-bthn Kombination mit
mehrfach-Stufen Beschleunigern fir hochgeladene lonen eingelsetter ersten Beschleuni-
ger Stufe werden lonen mit mittlerem Ladungszustand auf hohe Gesabkeitdn beschleunigt.
Diese werden durch Abstreifen der Elektronen (siehe oben) mit Hilfer &ake in hochgela-
dene lonen umgewandelt. Zuletzt wird die letzte Beschleuniger Stufe irtiewem Modus ge-
nutzt, um die schnellen hochgeladenen lonen auf malige Geschwindig&bzabremsen. lhr
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Abbildung 2.4: Spektren der Lymanx » Linien von CI"+ nach Elektroneneinfang in einer Heliumgaszelle [127].
Das obere Spektrum wurde bei einer Energie der Chlorioner2¥d@nMeV/a.u., das untere b8B.7 MeV/a.u. aufge-
nommen. Durchgezogene Linien reprasentieren Voigt-Fits an dieimergellen Daten.

Ladungszustand laft sich in einem darauffolgenden Gastargenamdaesie Elektronen einfan-
gen kdnnen. Die Beschleunigungs-Abstreif-Ab-brems-Methode evirdlieser Form vor allem
in den 80er Jahren des letzten Jahrhunderts eingesetzt, wobei aféeBeasger sowohl Tandem-
Anordnungen [127] als auch der UNILAC der GSI [31] zum Einsatné&a. Eine solche Tandem-
An-ordnung mit Radiofrequenz-Linearbeschleuniger wurde am Rlarek-Institut fur Kernphy-
sik eingesetzt, um abgebremste nackte Chlorionen mit einer Energie zawisthe67.1 MeV zu
erzeugen [127]. Diese wurden dann durch Elektroneneinfang imeteliumgas-Target in was-
serstoffartiges Cf+ umgewandelt und die emittierte LymanRontgenstrahlung mit Hilfe eines
Rontgenspektrometers mit gekrimmten Kristall in Johann-Geome-trie (sigh€2Ka2) und ei-
nes positionsempfindlichen Proportionalzahlers detektiert. In Abb. 2./isg@sches Spektrum
dieser Messung dargestellt. Man sieht deutlich, dass das Spektrumgiaigkizu den Emissions-
spektren von lonen, die mit der Strahl-Folien-Methode oder der RiRkstoen-Methode erzeugt
wurden, nicht durch Satelliten-Linien kontaminiert ist. Allerdings ist zu enes, dass auch bei
dieser Messung der Doppler-Effekt nicht zu vernachléssigen istPDs#tionen der Lymaie Li-
nien verschieben sich als Funktion der Energie der Chlorionen. Dammkeine Kalibration des
Spektrometers mit Argon &-Linien, deren Spektrum durch Satelliten-Linien kontaminiert ist.
Daher wurde auch in diesem Experiment nur eine relative Ungenauighkeia.40 ppm erreicht.

In jiingster Zeit wurden an der GSI von Gumberi@zel. [61] Messungen der Lyman; Uber-
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gangsenergie von Ut durchgefiihrt, die auch auf auf abgebremste lonen zuriickgrédifan.
zu wurden Rontgenspektren nach radiativem Einfang freier Elekironaackte Uranionen am
Elektronenkihler des ESR (Experimentier-Speicher-Ring) gemesses hBt den Vorteil, dass
die gegenseitige AbstoRung der lonen aufgrund der Coulomb-Wegdhaelg und Kollisionen
der gespeicherten lonen mit Restgas Molekilen, welche zu einer Yaengnig der GréRe und der
Winkeldivergenz des Strahls fuhren, durch den Elektronenkihteniweert werden. Dabei wird
die kinetische Energie der lonen, die eine gewisse Geschwindigkeiibuegtbesitzen, in lon-
gitudinaler Richtung durch Kollisionen der hei3en lonen mit den kalten Eleétrodie sich mit
gleicher mittlerer Geschwindigkeit wie die lonen bewegen, verringert. Dralination von Elek-
tronenkihlungd = 0°, wobei# der Beobachtungswinkel zur lonenstrahlachse ist, und Abremsen
der lonen vorB60 MeV/a.u. auf43.59 MeV/a.u. haben es ermoglicht die Lyman-Ubergangs-
energie mit einer relativen Unsicherheit von ¢&.ppm zu bestimmen. Dies zeigt das grof3e Po-
tential dieser Methode, insbesondere im Bereich hochgeladeneriahboher Kernladungszahl
Z.

2.1.2 Tokamaks

In den 1950er Jahren wurde damit begonnen, nach Méglichkeitenkrieegiegewinnung aus der
kontrollierten Kernfusionsreaktion von Wasserstoff-Iso-topen zscteen. Damit diese kettenre-
aktionsartig ablauft, muss dabei eine bestimmte Temperatur und Teilchendichthtewerden,
d.h. die Isotope mussen ein extrem heil3es und dichtes Plasma bilden. Diednishesten un-
tersuchte Entwicklungslinie von Fusionsreaktoren ist bis heute der Takaimatorusférmiger
Fusionsreaktor. Dieser erzeugt und speichert ein ringférmigeigales”) rotierendes Plasma,
was durch ein hohes Magnetfeld, das von den supraleitenden Hasptfldd erzeugt wird, im
Plasmagefald eingeschlossen wird (siehe Abb. 2.5). In dieser Kaatfigukdnnen die rotieren-
den Teilchen im Inneren des Torus allerdings mit denen im &uf3eren $éibdes Verwirbelungen
bilden. Um diesen Effekt zu vermeiden, mussen die Teilchen zusatzlidhatation eine Drehung
innerhalb des Querschnitts des Torus ausfiihren, d.h. die magnetfseldéinien missen spiral-
formig verlaufen. Durch den Einsatz einer zentralen Transformatler¢poloidalfeldspule), die
wie beim Transformator einen Sekundarstrom im Plasma antreibt, ergéchtkbaxial mit dem
Torus gelegene Zusatzspulen, ergibt sich in Uberlagerung mit demateniBeld der gewiinschte
spiralférmige Feldverlauf. Da der Strom in der Transformatorspule tieli¢big hoch und lan-
ge ansteigen kann, ist das Tokamak-Plasma gepulst, d.h. es brenmittidisieslich. Eine andere
Mdglichkeit, eine spiralformige Verdrillung der Magnetfeldlinien zu erreichaird im Stellara-
tor genutzt. Torus und Spulen werden selbst so verdrillt, dass augoldgdale Anteil des Feldes
durch die Spulen erzeugt wird, anstatt durch einen im Plasma induzigrten @ie beim Toka-
mak.

Durch Neutralteilcheninjektiond.h. Injektion von neutralen Gasatomen in das Plasma, kann die
Temperatur des Plasmas durch Sté3e mit den neutralen Teilchen erhdbhwauf ihrem Weg
durch das Plasma werden die Atome durch Elektronenstol3 mit den Plasnaedakdder durch
Ladungsaustausch ionisiert, durch Stol3e angeregt und vom Mddrggtfangen. Die Linien, die
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Abbildung 2.5: Schematischer Aufbau eines Tokamak (Max-Planck-Institut fimPpsysik, Garching) Ein Plasma
(gelb) wird in einem Plasmagefa® (blau) durch eine Hauptfeldspule sshipssen (rot) und die Teilchen von der
Transformatorspule (Mitte: rot) und den Zusatzspulen (griin) aufriliée Magnetfeldlinien (rot) gebracht.

von den angeregten lonen emittiert werden, kénnen dann wieder cglakiert werden. Die
Intensitat der emittierten Linien ist sehr hoch und rontgenspekroskapelssungen kommen
daher mit geringer Aufnahmezeit aus. Daneben bewegen sich die hoiheimer hohen thermi-
schen Geschwindigkeit, jedoch besitzt diese Bewegung keine beterRightung, so dass die
Doppler-Verschiebung vernachlassigbar klein ist. Ein Uberblick tileead Tokamaks durchge-
fiihrten Messungen der Lymanundw Ubergangswellenldngen findet sich in Tab. 2.3. Im Mittel

Experiment Tokamak lon UbergangAE/E (ppm)
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus ~Af* w 12
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus Rp™ w 23
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus E&" w 30

Kallne et al.[128] Alcator C (MIT) CI*  Lyman-y 34
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus K+ w 35
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus %¢t+ w 35
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus it w 35
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus 'S+ w 37
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus 3+ w 40

Marmaret al.[129] Alcator C (MIT) Al Lyman<y 40
Beiersdorfert al.[64] Princeton Large Torus &t w 70

Tabelle 2.3 Ubersicht der Messungen von Lyman-undw (1s2p ' Pi — 1s? 1S) Ubergangswellenléangen in hoch-
geladenen lonen, welche in einem Tokamak erzeugt wurden.
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Abbildung 2.6: Spektrum der Lymane Linien aufgenommen von Marmaat al. am Alcator C Tokamak des MIT.
Semi-logarithmische Skala. Die gestrichelten Linien stellen Fits an die LinieSplelstrums dar, wobéi dieser Fits
auf Satelliten-Linien zurtickzufiihren sind.

erreichen die Wellenlangenmessungen eine relative UngenauigkeiOvmom. In Abb. 2.6 ist
stellvertretend ein Spektrum der Lymarnkinien von Arl”* zu sehen wie es 1986 von E.S. Mar-
maret al.am Alcator C Tokamak des Massachusetts Institute of Technology (Mfggaammen
wurde. In diesem Spektrum ist der Einfluss von Satelliten-Linien zu egrDie gestrichelten
Linien stellen Fits an die Linien des Spektrums dar, waobeiieser Fits auf Satelliten-Linien
zuruckzufiihren sind. Zwar ist der Einfluss der Satelliten-Linien aufReiakbestimmung der
Lyman- Linien geringer als bei der Rickstol3-lonen-Methode, dennoch istrdééchte relati-
ve Genauigkeit vorl0 ppm fur die Wellenlange der Lymadtar Linie und auch fur die anderen
Messungen unter Verwendung eines Tokamaks zur Erzeugungwléngehten lonensorte durch
diesen Einfluss begrenzt.

2.1.3 Elektronenstrahlionenfallen

Analog zu der Erzeugung von hochgeladenen lonen mittels der Bea@dei@chnologie werden
die lonen in Elektronenstrahlionenfallen (engl.: electron beam ion trd&gig s, wie sie in dieser
Arbeit zur Produktion der spektroskopierten lonen verwendet gyuridttels Elektronenstofioni-
sation erzeugt. Der Ladungszustand der lonen mit Kernladunggzéddst sich dabei Uber die
Elektronenstrahlenergie einstellen, wobei die Energie, die zum Entferines Elektrons bent-
tigt wird, mindestens dessen Bindungsenergie entsprechen muss.dhaisierzur Strahl-Folien-
Methode fallt die bendtigte Schwerpunktsenergie, die die relativen Bevgeg von lonen und
Elektronen gegeneinander widerspiegelt und fur die lonisation emtseiteist, um den Faktor
Mion/Me geringer aus [51]. In diesem Punkt ist daher der technische Awufhzan Erzeugung
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der lonen in einer EBIT geringer. Im Vergleich zu den vorher vargien Techniken ruht der
Schwerpunkt der lonen im Laborsystem; fir spektroskopische ritmpate bedeutet das, dass
die relative Genauigkeit der Messungen nicht durch die Dopplerckiisung und die daraus
resultierenden Probleme in der Datenauswertung limitiert ist. Die lonen, dierifalle einge-
schlossen sind, besitzen lediglich eine thermische Geschwindigkeit, die eu\grbreiterung
der Linien fuhrt. Da die Lebensdauer der angeregten Zustande inE@i€rtypischerweise ge-
ringer sind als die mittlere Zeit zwischen zwei Stoé3en, kann man davontersgiass in einer
EBIT die einfach-angeregten Zustande bevorzugt sind und daher Kentamination der Spek-
tren durch Satelliten-Linien vorliegt. Abb. 2.7 belegt diese These. Sie e&igypisches Sum-
menrontgenspektrum der LymantUbergange in 8T -lonen aus den Messungen dieser Arbeit;
Kontamination durch Satelliten-Linien ist nicht zu erkennen (siehe auch&4;2). Die geringe
Anregungsrate der lonen erweist sich im Hinblick auf das Satellitenli&robwar als hilfreich,
fuhrt aber andererseits zu einer geringen Intensitat der emittierten é$ttghlung im Vergleich
zu den Photonenflissen, die in Experimenten mit anderen Technikeonamerzeugung erreicht
werden.

Die hier besprochenen Vorteile fiir die Hochprazisionsrontgensgsiipie an hochgeladenen lo-
nen, welche mit Hilfe einer EBIT erzeugt wurden, haben dazu gefdass in den letzten Jahren
viele Experimente, die diese Technik nutzen, durchgefiihrt wurde Bbrersicht Gber diese
Messungen der Lyman-und w Ubergangswellenlangen findet sich in Tab. 2.4. Dabei ist her-
vorzuheben, dass es sich bei den Messungen von Tschisatgalaind Holzeret al. [57, 58]

um Messungen handelt, bei denen die Wellenlange nicht Gber die Kalibbmaiioeiner Refe-
renzwellenlange erfolgt, sondern die Wellenlangen absolut mit Hilfe einasi@onolithen [130]
vermessen werden. In Hinblick darauf, dass die Absolutrontgenweligaémessungen an hoch-
geladenen lonen auch Gegenstand dieser Arbeit sind, wird spates &. 2.2.3) noch genauer
auf dieses Verfahren eingegangen.

Die geforderte relative Ungenauigkeit rontgenspektroskopischesigien von Ubergangsener-

Energie (eV) Energie (eV)
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Abbildung 2.7: Linkes Bild: Summenspekrum der in dieser Arbeit spektroskopiertenana-Ubergéange in 8+,
Rechtes Bild: Zeigt dasselbe Spekrum in semi-logarithmischer Darstellung
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Experiment EBIT lon Ubergang AE/E (ppm)
Chantleretal.[110]  NISTEBIT  V2* w 10
MacLarenetal.[66] LLNLEBIT Ge30+ w 21

Holzeret al.[57] LLNL EBIT Mgt Lymanw; 24
Tschischgalet al.[58] LLNLEBIT Si'3*  Lymanay 70

Tabelle 2.4 Ubersicht der Messungen von Lyman-undw (1s2p ' P, — 1s® *Sp) Rontgeniibergangswellenlangen
in hochgeladenen lonen, welche in einer EBIT erzeugt wurden.

gien an hochgeladenen lonen vbi2 ppm lasst sich auf Grund der oben beschriebnen Vor- und
Nachteile am besten bei Erzeugung der lonen mit der Beschleunidwsgif-Abbrems-Methode
oder einer EBIT erreichen. Momentan ist der limitierende Faktor der Bastigungs-Abstreif-
Abbrems-Methode noch die Tatsache, dass die lonen dort nicht beiigohen Geschwindigkei-
ten wie in einer EBIT vorliegen, d.h. die Doppler-Transformation kanntniemachlassigt wer-
den. An der GSI in Darmstadt wurde daher begonnen, die sogenahif®\R (Highly charged
lons Trap) Anlage aufzubauen, mit der hochgeladene lonen, die inB&sghleuniger-Komplex
erzeugt und auf Energien von caMeV/a.u. abgebremst wurden, in Penning-Fallen eingefan-
gen und aufi0 eV oder sogad K, der Temperatur der mit dem supraleitendehesla-Magneten
verbundenen Umgebung, gekihlt werden kénnen.

Funktionsweise einer EBIT und Parameter der Heidelberg- und der FLASH-EBIT

Eine Elektronenstrahlionenfalle setzt sich vereinfacht gesehen ausorgonenten zusammen:
der Elektronenkanone, den zylindrischen Fallenelektroden (Dri#frghdem supraleitenden Ma-
gneten sowie dem Elektronenkollektor (siehe Abb. 2.8) [32]. Die Elektnpdie aus der Bariumox-
id-Kathode der auf negativem Potential liegenden Elektronenkanateetan, werden durch eine
Fokuselektrode gebindelt und von der positiven Anode angezbieilektronen werden durch
eine relativ zur Elektronenkanone positive Spannung an den Dréinddmf einige hundert eV bis
einige hundert keV beschleunigt. Der supraleitende Magnet in Helmholtfiguration, der bei
der Temperatur des flissigen Heliums o2 K arbeitet, erzeugt ein Magnetfeld mit einer Starke
von bis zu8 Tesla. Die axial ins Magnetfeld eintretenden lonen werden durch dienétgedd-
linien ins Fallenzentrum geftihrt, wobei sich die Stromdichte des Elektrtnaduts in Richtung
der Falle aufl0* A/lcm? erhoht, da die Magnetfeldliniendichte in dieser Region besonders hoch
ist. Der Durchmesser des Elektronenstrahls in der Fallenmitte betr&igt gan. Der Elektronen-
strahl passiert die Fallenregion und wird im Elektronenkollektor typiseéise auf die Energie
abgebremst, welche die Elektronen allein durch das Potential der Elekkeomene aufgenom-
men haben. Durch ein differentiell gepumptes Injektionssystem gelangsat@ne, die einem
Gas entstammen oder mittels eines Ofens aus einem Festkdrper erzeuagt viuaths Fallenvo-
lumen. Beim Aufeinandertreffen von Strahlelektronen und Atomen kommteseguentiellen
StoRBionisation der Atome, sobald die Elektronenstrahlenergie die Binduergse der jeweiligen
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Elektronen Ubersteigt. Die lonen werden durch zwei Prozesse inadlergefangen: Zum einen
fuhrt die hohe negative Raumladung des Elektronenstrahls dazudiakmen, sobald sie in
radialer Richtung die Falle verlassen wirden, wieder in den Elektroaghgtiriickgezogen wer-
den. Die lonen sind in radialer Richtung gefangen. Zum anderen |&f3asidie Driftréhren ein
veranderbares elektrostatisches Potential anlegen, so dass dignax&ler Richtung gefangen
werden. Die Elektronen werden durch den Elektronenstrahl weitemaitér ionisiert, solange
die Elektronenstrahlenergie grofl3er als die Energie ist, die zum Entfdasenachsten Elektrons
vonnoéten ware. Durch Stol3e der Strahlelektronen mit den lonen kalmé&iektronen der lonen
auch in hohere Niveaus angeregt werden und unter Emission von Bhotomiedrigere Zu-
stande Ubergehen. Die emittierten Photonen lassen sich dann spekieskopie so erzeugten
lonen kénnen sowohl mit Strahlelektronen rekombinieren als auch Etedtirder Atome durch
Ladungsaustausch einfangen, wodurch sich ihr Ladungszustamagest. Nach einer gewissen
Zeit, die abh&ngig von der Elektronenstrahlenergie, der Stromdichteamdrgektionsdruck ist,
stellt sich ein Gleichgewicht zwischen diesen Zustanden ein. Bei den leiblgtenittelschweren
lonen, die in dieser Arbeit untersucht wurden, sind die Rekombinatiomspse verglichen mit
der lonisation unterdriickt, so dass sich der Ladungszustand der atle gefangenen lonen
durch Wahl der Elektronenstrahlenergie festlegen lasst. Die Extrakgioloden durch den Kol-
lektor ist flr Experimente mdglich, die z.B. die Dynamik von lon-Atom-StoRe1]bder die
Wechselwirkung hochgeladener lonen mit Festkérpern [132—-1#4é}suchen.

Supraleitender Magnet

‘

Kollektor

Kathode

e

Axiales Potential

Radiales Potential

|
I
vlvv

Abbildung 2.8: Funktionsprinzip einer EBIT. Der Elektronenstrahl wird in Richtungmkeun Driftréren (hier sind nur
3 dargestellt) beschleunigt und vor dem Kollektor abgebremst. Radidiewalie durch StoRionisation der injizierten
Atome mit den Strahlelektronen erzeugten lonen durch die negativenlRdung des Elektronenstrahls, in axialer
Richtung durch elektrostatische Potentiale an den Driftrdhren in der Faltdtge.
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EBIT Elek.-En. Elek.-St. Fall. (axial) Fall. (radial) Mag.-F. Erz.-lonen
Heidelberg-EBIT 100 keV 530 mA  38.5mm ~ 60 um 8T  zB.Bd®t
FLASH-EBIT 30keV 500 mA 50 mA ~ 60 um 6T  z.B.Febt

Tabelle 2.5 Ubersicht iiber wichtige Kenndaten der Heidelberg- und der Fladi-BBmomentanen Zustand. Elek.-
En.: Maximale Elektronenstrahlenergie; Elek.-St.: Maximaler Elekmetrahlstrom; Fall. (axial): Axiale Fallenlange;
Fall. (radial): Radiale Fallenlange; Mag.-F.: Maximales Magnetfeld:-Enzen: lonen, die den héchsten bisher erzeug-
ten Ladungszustand aufweisen.

Fur die Messungen dieser Arbeit wurden - wie in Kap. 3.3.4 noch nasarbochen wird - zwel
verschiedene EBITs zur Erzeugung der lonen verwendet: Die Heide und die FLASH (Free
electron laser in Hamburg)-EBIT. Bei der FLASH-EBIT handelt es sicheine portable EBIT,
die am Max-Planck-Institut in Heidelberg gebaut wurde, um damit redeaseranregungsexpe-
rimente am FLASH [36] sowie Photoionisationsexperimente am BESSY lli{eiElektronen-
Speicherring Gesellschatft fir Synchrotronstrahlung) in Berlin [136] durchzufihren. Zur Zeit
der hier vorgestellten Messungen befand die EBIT sich am Max-Plenstkut fur Kernphysik

in Heidelberg. Die wichtigsten Kenndaten der beiden EBITs sind in Tab.us&mmengestellt.
Besonders wichtig ist hier, dass die axiale Ausdehnung der lonenyeblkeparallel zum Elektro-
nenstrahl, ca40 mm betragt; wird das in dieser Arbeit verwendete Kristall-Réntgenspektesme
mit ebenem Kristall daher unté6°, d.h. senkrecht, zum Elektronenstrahl aufgestellt, so erscheint
die lonenwolke vom Kristall aus gesehen ausgedehnt, d.h. als eineafaeimeihung von Punkt-
guellen. Die sich daraus ergebenden Schwierigkeiten fur das Expénimdrdie Datenanalyse
werden eingehend in Kap. 3.3.1 behandelt. Betrachtet man die Wolkeedagetgr0°, d.h. ent-
lang des Elektronenstrahls, so ist die Grol3e der lonenwolke lediglicih dlie radiale Ausdeh-
nung der lonenwolke von c&0 pm bestimmt. Die Anzahl der Punktquellen in dies@pm-
Wolke ist bei gleichem Abstand der Punktquellen wesentlich geringer aididOmm-Wolke.
Daraus ergeben sich Vorteile fur Rontgenubergangswellenlangemngesswie sie in dieser Ar-
beit durchgefiuhrt wurden (siehe auch Kap. 3.3.4).

Fur die Messungen dieser Arbeit wurde an der Heidelberg-EBIT aKalieodene ein Potential
von —1500 V angelgt, fur die FLASH-EBIT—2000 eV angelegt. Der Elektronenstrahlstrom be-
trug zwischer360-450 mA, um eine optimale Zahlrate der Rontgenstrahlung zu gewéahrleisten.
Das angelegte Potential an den Driftréhren links und rechts der zenEllkttode zum axialen
Einfang der lonen variierte zwischérund250 V. Zur Erzeugung der '$*- bzw. der $5*-lonen
wurden7.5 kV, fur die Arlt6+- Arl7t. Fe&4t. und Fé°t-lonen9.5 kV an die Driftrdhren an-
gelegt. Der Injektionsdruck des verwendeten Argongases, deseSslkohlenstoffs und des Ei-
senpentacarbonyls, die beide einen groRen Dampfdruck®bzw. 30 mbar aufweisen, wurde
dabei zwischen-4 - 10~® mbar geregelt. Die Falle wurde allé s geleert, um Akkumulation von
Barium- und Wolframionen aus der Kathode der Elektronenkanone im Ealiénim zu vermei-
den. Fr die Ausrichtung des Spektrometers wurde2d&eP; , — 25 2P, ;, (M1) Ubergang

in borartigem Argon [137] bei einer Elektronenstrahlenergie ¥ohV, einem Strahlstrom von
100 mA und einer Spannung vad)0 V an den Driftréhren links und rechts der zentalen Elektrode
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verwendet.

2.2 RoOntgenspektroskopie an hochgeladenen lonen

Hochprazisionsrontgenspektroskopie an hochgeladenen loneaushedie in dieser Arbeit vor-
gestellten Messungen, setzt den Einsatz von Messtechniken voraas)aextreme Genauigkeit
der Messung erméglichen. Diese sind Gegenstand des folgenden Kapitels

Es gibt eine grofRe Anzahl von Detektoren um Réntgenstrahlung zwabletan. Dazu z&hlen die
energie-und diewellenlangendispersiveimstrumente. Zur ersteren Gruppe gehdéren die Propor-
tionalzahler, die Szintillatoren, die Halbleiterdetektoren [51] und die Mikmkaeter. Zur zwei-
ten Gruppe Reflexions- und Transmissionsgitter sowie KristallspektromEi@ngmission und
Reflexion mit ebenen und gekrimmten Kristallen) - wie auch das in dieseit Aibgesetzte Kri-
stallspektrometer mit ebenem Kristall - in verschiedensten Anordnunge@eometrien. Bei den
energiedispersiven Verfahren wird zunéchst ein Photon absbrbierEnergie, die dem System
dadurch zugefuhrt wird, wird dann in eine andere Gré3e umgewanhu&ltkunft werden in der
Hochprézisionsrontgenspektroskopie vermehrt Mikrokalorimeter zimeaEz kommen. Dieses
1982 von Moseleyet al.[138] entwickelte Instrument basiert auf der Messung von Warme anstatt
der Ublichen Messung von Ladung. Es besteht aus einem Absodrenitleinem thermischen
Bad Uber einen thermischen Kontakt mit geringer Warmeleitfahigkeit velduist, das sich bei
einer Temperatur von einigei) mK befindet. Das Réntgenstrahlen-Mikrokalorimeter kann die
Temperaturverdnderung, die durch ein auftreffendes Photon dntsieht detektieren, da seine
Warmekapazitat bei diesen niedrigen Temperaturen sehr gering ist. i3erl#er heizt sich da-
bei auf, gibt seine Wéarme aber dann langsam wieder an das Wéarmehad alreicht so seinen
Ausgangszustand. Die Anderung der Temperatur des Absorberdlissiam Prozess direkt pro-
portional zur Photonenenergie. Ein Mikrokalorimeter kombiniert hoheoAdigonseffizienz mit
grofRer Energieauflésung, die besonders durch die niedrige Telnpdrei der das Mikrokalori-
meter operiert, beglnstigt ist. So wurden an der LLNL-EBITs in Liveertmgreits die Spektren
von Ar-, Kr-, Xe- und Fe-lonen im Bereich einer Photonenenergiedv®-10 keV mit Hilfe eines
Mikrokalorimeters aufgenommen und identifiziert [139]. A. Fleischmanal. [140] haben be-
reits eine Auflésung vof.4 eV bei einer Photonenenergie vor® keV demonstriert. Allerdings
ist die heute erreichbare Zahlrate unter Verwendung eines Mikrokal@iseoch dadurch limi-
tiert, dass die Zeitspanne, bis das thermische Gleichgewicht zwischerb&bsmd Bad erreicht
ist, einige100 us betragt. Bei der Konstruktion eines Mikrokalorimeters ist die Grof3e desiA
bermaterials nicht beliebig zu wahlen, da das Absorbermaterial eine gaviagse benétigt, um
Unterschiede in der Temperatur effizient zu messen. In letzter Zeit walaleer grof3e Anstren-
gungen unternommen, um grof3e Anordnungen (Arrays) von solckek@ren zu bauen. Eine
Kollaboration mit der Gruppe von C. Enss [141] soll es ermdglichen, sd\dikrokalorimeter
auch in Messungen an der Heidelberg-EBIT zum Einsatz zu bringeee Rigeichen bereits ein
Aufldsungsvermdgen voR8 eV. Auch in der Astrophysik kommen diese Instrumente vermehrt
zum Einsatz, so z.B. bei der internationalen Réntgenbeobachtungsniiséidy einer Mission
von NASA und ESA.
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2.2.1 Beugung von Réntgenstrahlung

Die Messmethode aller verschiedenen Typen wellenlangendisperssterhente, d.h. auch aller
Arten von Kristallspektrometern (mit ebenen und gekrimmten Kristallen),ngehésegensatz
zu den in Kap. 2.2 erwahnten energiedispersiven Instrumenten, dieafbsorption eines Ront-
genphotons und der anschlieBenden Umwandlung seiner Energie e ahgsikalische Gré3en
beruhen, auf den physikalischen Prozess der Beugung zurliokgdistrahlung, die auf einen
Kristall trifft, durchdringt diesen zwar zum grof3en Teil ungehinddterdings kann man auch
beobachten, dass Strahlungsanteile durch den Kristall abgelenlg¢megeih Phadnomen, das man
als Rontgenbeugung bezeichnet. Bringt man hinter dem Kristall einennggeigDetektor an,
z.B. eine Fotoplatte, um die abgelenkten Anteile der Strahlung sichtbar ziemashein cha-
rakteristisches Muster zu erkennen. Die Ursache fur diese Roniggunhg ist in der Periodizitat
des Kiristallgitters, d.h. der periodischen Anordnung der Atome in diesestalgitter zu suchen.
So wird eine Reflexion der Rdntgenstrahlung an den Ebenen des Kristadlgités sogenannten
Netz- oder Gitterebenen, die sich wie halbdurchlassige Spiegel verhaligtich. Ein einfachen
Weg, das sogenannte Bragg-Gesetz, das diese Reflexion besdmeetbieiten entnimmt man
Abb. 2.9. Die Abbildung zeigt zwei aquidistante Ebenen mit Abst@rdem Gitterabstand. Fallt
Rontgenstrahlung auf den Kristall, so kann sie durch diese Ebenenhasttmmten Bedingun-
gen reflektiert werden. Wahrend ein Teil der Rontgenstrahlung @detbéer ersten Ebene reflek-
tiert wird, wird ein anderer Teil erst an der zweiten Gitterebene reflékia beide Teile der
Rontgenstrahlung unterschiedliche Wegstrecken zurlicklegen mikssangs zu Interferenzer-
scheinungen kommen. Die Differenz der Wegstreceist dabei durchA = 2dsin 6 bestimmt,
wie sich der Abbildung entnehmen lasst. Daher l&sst sich Reflexion narlsrbachten, wenn
die Bragg-Gleichung erfillt ist:

2dsin§ = nA n=123,.... (2.4)

Durch die Bragg-Gleichung werden also der Abstdaevischen parallelen Gitterebenen, die Wel-
lenlange)\, der Winkel zwischen Rontgenstrahl und Gitterebetheter sogenannte Bragg-Winkel,
und die natirliche Zaht, die die Beugungsordnung angibt, in Beziehung gesetzt. Erklaremlasse
sich das Phdnomen der Réntgenbeugung und das dazugehdrige@rseig auch im Wellenbild.
Das elektromagnetische Feld der einfallenden Rdntgenstrahlung regke#teoBen der Atome

einfallende . . reflektierte
ebene Welle *_ebene Welle

Vakuum
9, Kristall-
0./ } oberfliche
NN d
6 i |

A dsin®

Abbildung 2.9: Schematische Darstellung der Beugung von Réntgenstrahlung an Knstailgitter [142].
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Zu erzwungenen Schwingungen an. Diese beginnen selbst StrahlBogninvon kugelférmigen
Wellen abzustrahlen. Kommt es zu einer Uberlagerung dieser kugelférigen, so konnen,
da die Abstande im Kristallgitter, d.h. der Abstathdund die Wellenlédnge der Rontgenstrahlung
von &ahnlicher GréRenordnung sind, Interferenzerscheinundgénetan. Ist die Bragg-Gleichung
bei gegebener Wellenlangeder Rontgenstrahlung fiir eine Schar von parallelen Gitterebenen
erfullt, d.h. trifft die Rontgenstrahlung unter dem Bragg-Winkel auf #eistall, kommt es zu
konstruktiver Interferenz der bei der Beugung an den Elektrailrhentstehenden Kugelwel-
len. Makroskopisch entsteht der Eindruck einer Reflexion der Rostigéniung am Kristall. Liegt
der Fall nicht ausschliel3lich konstruktiver Interferenz vor, so glawgrund der hohen Zahl von
Atomen in einem Kristall statistisch zu jedem Atom immer ein zweites, das die geb&fatitedes
ersten genau ausléscht, so dass keine Reflexion mehr beobachtenarsh. Dies ist auch die
Situation in nicht-kristallinem Material; unabhangig von der EinstrahlrichtieggRbntgenstrahls
ist dort keine Reflexion zu beobachten.

Bericksichtigt man die Brechung der Rontgenstrahlung an der Kristdligtiee, so &ndert sich
Gl. 2.4 wie in Abb. 2.10 dargestellt zu:
n\ = 2dsiné . (2.5)

)\ ist dabei die Wellenlange innerhalb des Kristalls whdier Winkel zwischen einer Netzebe-
ne und der Rontgenstrahlung im Kristall. Fur die Brechzaller Rontgenstrahlung gilt dabei
folgende Beziehung:

A cos
M—y—cosel—l—(s. (26)
Nach Umformen und Taylorentwicklung erhélt man damit das ,neue” Bfaggetz
n)\2dsin(9<1— 0 ) = 2dsin 6 2.7
N sin?6) o '

das gilt, solange man berechtigterweise davon ausgehen kann, dasptiinsder Rontgenstrah-
lung im Kristall keine groRe Rolle spielt [144}; ist ein fiktiver Winkel, der es ermdglicht, das
Bragg-Gesetz analog zu Gl. 2.4 zu formulieren. Die Differénzwischen dem urspriinglichen

o/

[ \

Kristall-
oberflache

Abbildung 2.10: Schematische Darstellung der Beugung von Réntgenstrahlung an Kimallgitter unter Berilick-
sichtigung der Brechung [51]. Beim Eintritt in den Kristall andern sich Widlege und Ausbreitungsrichtung der
Roéntgenstrahlung aufgrund der geringeren Phasengeschwindigkiistall.
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Abbildung 2.11: Abhangigkeit des mit der Brechzahliberd = 1 — p verknlpften Werteg von der Energie der
einlaufenden Rontgenstrahlung im Bereich zwisc2@00-3500 eV unter Verwendung eines Si(111)-Kristalls.

lon Ubergang Energie (eV)4 - 10°
gla+ w ~ 2461 7.79

St Lymanwg ~ 2623 6.97
Arl6+ w ~ 3140 4.47
Ar'™  Lyman-<; ~ 3323 4.98
Fedt w ~ 6701 1.10
Fe’*t  Lyman-y ~ 6973 1.01

Tabelle 2.6 Ubersicht der mit der Brechzahlilbers = 1 — p verknipften Werté fiir Rontgenstrahlung mit Energien
der Lymane; undw (1s2p ' P, — 152 1So) Ubergénge in verschiedenen lonen. Fiir die Schwefel- und Argenio
ist der Wert fur den in der Wellenlangenmessung verwendeten SiKristall angegeben, fir die Eisenionen bezieht
sich die Angabe auf den eingesetzten Si(220)-Kristall. Werte aus [143].

Bragg-Winkeld und dem fiktiven Winkeb, lasst sich dann fur kleine Winkel zN0 ~ 5 - 1075/6
abschétzen. Dies macht wiederum deutlich, dass fur Hochprazisibesi&egenmessungen an
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hochgeladenen lonen, wie sie in dieser Arbeit durchgefiihrt wurgiee Berlcksichtigung der
Brechzahlen in der Datenauswertung unbedingt erforderlich ist. Abb.zeigt den mit der Brech-
zahly Uberéd = 1 — p verknipften Wert als Funktion der Energie der einlaufenden Réntgen-
strahlung im Bereich zwische2200-3500 eV unter Verwendung eines Si(111)-Kristalls, welche
den Abfall vons mit der Energie erkennen lasst. Tab. 2.6 schlieRlich gibt eine Ubersiehtity

in dieser Arbeit verwendeten Werte dieger

2.2.2 Kristallspektrometer

Die Wellenlange\ der Rontgenstrahlung kann nach ihrer Reflexion durch den Kristall mit de
Gitter-Abstandd unter dem Bragg-Winke# tber die Messung dieses Bragg-Winkels bestimmt
werden, wobei oft eine Referenzlinie zur Kalibration der winkeldispersAchse des Spektro-
meters eingesetzt wird. Daneben ist es moglich, einen positionsempfindetektor (engl.:
position sensitive detector, PSD) oder photographische Technikenseizen, um die 6rtliche
Position des detektierten Réntgenphotons mit der einer Referenzlinie gleigeen und so die
Wellenlange der beobachteten Réntgenstrahlung zu ermitteln.

Um bei réntgenspektroskopischen Messungen die Linien der Spe&wenlich eindeutig tren-
nen zu kénnen, damit eine eindeutige ldentifikation und WellenlangenbestigndemLinien
mdglich ist, muss das Auflésungsvermdgen des eingesetzten Instrumentshstolgtich sein.
In der Optik definiert das Rayleigh-Kriterium, wann zwei Lichtquellen alige@ldst betrachtet
werden konnen. Analog lassen sich in der Réntgenspektroskopielmien dann noch gera-
de getrennt voneinander auflésen, wenn sie mindestens um ihre Hislbreden getrennt sind,
d.h. wenn sie nicht innerhalb ihrer Halbwertsbreiten tberlappen. Krigtddlsometer haben ein
typisches Auflésungsvermogen der Wellenlange oder Energi&ydaZ = A/AX =~ 1500, wel-
ches sehr hoch ist, insbesondere im Vergleich zu z.B. konventionellena®@aim-Detektoren mit
E/AE = \/AX = 50. Dieses hohe Auflésungsvermégen kommt dadurch zustande, dass wie im
letzten Kapitel 2.2.1 beschrieben, Reflexion der Rontgenstrahlung nRotitgenstrahlung mit
solcher Einfallsrichtung stattfinden kann, die zum Bragg-Wirkai einem Winkelbereich\d
korrespondiert. Rontgenphotonen, die nicht in diesem Raumwinkellemfaind fir die Detek-
tion verloren, da sie destruktiv interferieren. Das hohe Auflosunigsigen ist einerseits ein Vor-
teil, da es die eindeutige raumliche Trennung und damit die Hochprazisitgserispektroskopie
ermdoglicht. Andererseits fuhrt der kleine Raumwinkel, in dem Rontgersirghieflektiert wer-
den kann, zu einem schwachen Rontgensignal. Dieser Nachteil kahrdadurch verstarkt wer-
den, dass die Reflektionsposition der Réntgenstrahlen auf dem Kristaiéprdefiniert sein muss,
um aus dem Experiment den Bragg-Winkel und damit die Wellenlange dersuchten Strah-
lung prézise genug bestimmen zu kénnen. Um diese Position mit der gewgms$abnauigkeit
ermitteln zu kénnen, wird der einfallende Rontgenstrahl (oft durch Blen8chlitze) kollimiert.
Rontgenspektrometer, deren Kristalle gekrimmt sind, und analog einessfeknden Spiegels
wirken, kénnen den Raumwinkel der detektierten Rontgenstrahlungpenhind so diesem Pro-
blem entgegenwirken. Aber auch ein Aufbau mit ebenem Kristall ohneefidwng von Kollima-
tion des einfallenden Rontgenstrahls kann zu einer Vergro3erungetidgidrten Rontgensignals
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im Vergleich zu der Methode fiihren, die auf Kollimation zurtickgreift, sesdiiese Technik, wie
in dieser Arbeit geschehen, fir die Hochprazisionsrontgensp&hkpi@seingesetzt werden kann.

Kristallspektrometer mit gekriimmtem Kristall: Johann-Geometrie

Die gewohnlichste Geometrie fir ein Kristallspektrometer mit gekrimmtem Kristadliesso-
genanntelohann-Geometrigl45] (siehe Abb. 2.12). Ein gekrimmter Kristall, der einen Kriim-
mungsradiugk besitzt, wird wie die lonenquelle, in diesem Fall eine Elektronen-ZykloRerse-
nanz-lonen-Quelle (engl.: electron cyclotron resonance sourde) B@ Paul-Scherer-Institut in
Villingen, und der Detektor auf dem sogenannten Rowald-Kreis mit Ragli@sangeordnet. Die
Krimmung des Kiristalls in dieser Konfiguration ist entlang seiner dispergiohse. Er fokus-
siert Photonen bei der oben beschriebenen Anordnung auf eisémbden Punkt des oben er-
wahnten Rowland-Kreises. Es wird nur eine kleine Bandbreite von Rastigdlung bestimmter
Wellenlangen reflektiert, aber fir diese ist die Bragg-Bedingung aujekamten Kristalloberfla-
che erfullt. Dadurch wird die Effizienz der Reflektion fir die zu beolamtte Réntgenstrahlung
erhoht und der Photonenfluss maximiert. Dies macht im Vergleich zu derd@sprochenen Kri-
stallgeometrie mit ebenem Kristall eine Raumwinkelerh6hung um den Faktartmvigesamter
Kristalloberflache und dem Flachenausschnitt des Kristalls, der bei Iéiigallanordnung mit

Spharisch gekrimmter
Kristall

Pionenstrahl

4

« T N
Detektor

Elektronen Zyklotron
Gaszelle

Abbildung 2.12: Schematische Darstellung eines Kristallspektrometers in Johann-Gepiae einer Elektronen-
Zyklotron-Resonanz-lonen-Quelle der pionischen Wasserstoff Batltion am Paul-Scherer-Institut (PSI) in Villin-
gen. (Modifiziert aus [146].)
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ebenem Kristall genutzt werden kann, aus und stellt einen Vorteil fieiixente der Hochprézi-
sionsréntgenspektroskopie dar, bei denen intensitatsschwachen@mnquellen, wie z.B. EBITs,
verwendet werden. Ein Nachteil bei der Verwendung eines gekruntnigalls entsteht dadurch,
dass die Krimmung des Kristalls wahrend des Experiments nicht so gedaded werden kann,
dass ein groRRer Bereich von Bragg-Winkeln und damit von Rontgenwétigen zuganglich ge-
macht werden kann. Beim Einsatz von lonenquellen, die eine groRemdiche Ausdehnung
besitzen, wie z.B. ECRs, ist der Bereich der zuganglichen Wellenlangeh die Tatsache ver-
groRert, dass unterschiedliche Rontgenwellenlangen Bragg-relekéeten konnen, die aus un-
terschiedlichen Punktquellen emittiert werden. Bei schwachen Photoeksgwie EBITs lasst
sich der Messbereich auf Kosten des Photonenflusses vergraféemman die lonenquelle leicht
innerhalb des Rowland Kreises positioniert. In jedem Fall muss bei demevielung von Referenz-
linien zur Bestimmung der Dispersionsrelation des Detektors darauf geahtien, dass deren
Wellenlange nahe genug an der Wellenlénge der spektroskopierten liggerSpekrometer mit
gekrimmten Kristall in Johann-Geometrie wurden unter anderem von Bege[53] bzw. von
Deslatteset al.[147] bei der Bestimmung der Lymam: Ubergangswellenlange in wasserstoffar-
tigem Ar'”* bzw. CI'5*, von Deslatte®t al. [109] bzw. Beiersdorfeet al. [64] bzw. Chantletet
al. [110] bei der Messung dev (1s2p ' P, — 1s? 1S;) Ubergangswellenlange in At bzw. in
verschiedenen heliumartigen lonen bzw. ifi V eingesetzt.

Rontgenspektrometer mit gekrimmten Kristallen in Johann-Geometrie werdbrflauandere
Experiment-Typen eingesetzt. Im dargestellten Experiment (siehe Al#).d&1 pionischen Was-
serstoff Kollaboration [148] am PSI wurden Pionen in einer ZyklotrolleFakussiert und in ein
Wasserstoff Target eingefangen [149]. Die dabei frei werddiatggenstrahlung wird wie oben
beschrieben mit Hilfe eines gekrimmten Kristalls wellenlangensepariertameinem Array von
6 CCDs (engl.: charged coupled devices) detektiert [42]. Ziel der BExgate war unter anderem
die Bestimmung der elementaren Streuldngen im Pion-Nukleon System, diehsert &zegen-
stand theoretischer und experimenteller Untersuchungen im physikali@greich der starken
Wechselwirkung sind. Eine direkte experimentelle Bestimmung kann duretheichauflosende
Spektroskopie eines Lyman-Uberganges im pionischen Wassersobdfeer.

Eine weitere Geometrie fur ein Kristallspektrometer mit gekrimmtem Kristall ist djersannte
von-Hamos-Geometr{@50, 151], bei der der Kristall im Vergleich zur Johann-Geometrie agtla
seiner nicht-dispersiven Achse gekrimmt ist. Diese Geometrie wurdeecbeMgssungen von
Marmaret al.[129] bzw. Kallneet al. zur Bestimmung der Lyman-Ubergangsenergie in A+
bzw. CI'5* sowie von MacLareret al. [66] bei der Spektroskopie der (1s2p ' P, — 152 15p)
Ubergangsenergie in @& eingesetzt. Eine detailierte Beschreibung findet sich in [51].

Kristallspektrometer mit ebenem rotierbarem Kristall

Neben den Kristallspektrometern mit gekrimmtem Kristall gibt es Kristallspektesmet ebe-

nen Kristallen, deren Herzstlick ein ebener, hochpolierter Kristall ist@erabstand des Kri-
stallgitters lasst sich hochprazise vermessen und die Orientierung deekstten bei der Ferti-
gung im Idealfall so wahlen, dass sie parallel zur Oberflache des Keistgen. Abb. 2.13 stellt
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einen einfachen Aufbau eines solchen Spektrometers in der 2-dimeesi@teeuebene der Ront-
genstrahlung vor. Wie der Abbildung zu entnehmen ist, nutzen Kristallgpakter mit ebenem
Kristall wie Kristallspektrometer mit gekrimmten Kristall das Bragg-Gesetz @usgie Ront-
genstrahlung wellenléangendispersiv zu reflektieren und mit einem pasatigofindlichen Detek-
tor zu vermessen. Die Grenzwinkel, unter denen eine Reflexion von &isitghlung gerade
noch maglich ist, bezeichnet man d@s,, bzw. 0,,;,. Hochprazisionsréntgenspektoskopie mit
einem solchen Spektrometer setzt voraus, dass die Position von laflenddristall und De-
tektor mit hochster Genauigkeit bekannt sind. Dies entspricht einefugs@estimmung des
Bragg-Winkels ohne Verwendung von Referenzlinien zur Charaldeunisgy der Dispersionsrela-
tion des Detektors. Diese Messungen ohne Verwendung einer ReAferegestalten sich jedoch
als schwierig, da Bragg-Winkel immer beziglich einer Achse vermesseatewederen Positi-
on nicht mit der ausreichenden Genauigkeit bekannt ist. Der gemeBsayg-\Winkel beinhaltet
daher einen Offset-Winkel (in der noch zu besprechenden Abb.i& tHes der eingezeichnete
Winkel €). Im Gegensatz dazu kdnnen Messungen von Winkeldifferenzempsitise sein, da die
absoluten Bragg-Winkel aller Rontgenlinien in Bezug auf die gleiche Aghamessen werden,

Rontgenquelle
(z.B. EBIT)

Réntgenlinie A, /
Rontgenlinie 7\2/
Rontgenlinie K3/

Detektor
Vs

Abbildung 2.13: Einfacher Aufbau eines Kristallspektrometers mit ebenem Kristall. Badw gleichzeitig Rontgenli-
nien mehrerer Wellenlangen vermessen werden. Dargestellt ist digéd&trahlung dreier verschiedener Wellenlangen
A miti = 1,2, 3, wobei\; 3 sogenannte Referenzwellenldngen uadlie untersuchte Rontgenwellenléange bezeich-
nen. Die Winkelf,,,i»,m« geben die Grenzwinkel an, unter denen Réntgenstrahlung noch maudragall gelangen
kann.r stellt die sogenannte Akzeptanz des Spektrometers dar.
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und damit den gleichen Offset-Winkel beinhalten. Daraus ergibt sicds fis die Hochprazisi-
onswellenlangenmessungen an hochgeladenen lonen entwedarREfhéEn zur Kalibration der
dispersiven Detektorachse benétigt werden (in Abb. 2.13 sind zviehesoReferenzlinien mit
Wellenlange\; 3 eingezeichnet) oder aber die zu spektroskopierenden Linien mit speafelie
fahren ohne den Einsatz zusétzlicher Referenzlinien vermessennmeriiisen. In jedem Fall
ist bei einer geforderten relativen Unsicherheit Vel ppm in der Wellenlangenbestimmug der
Rontgenphotonen eine einmalige einfache Messung des Bragg-WinkedsRatierenzlinie oder
eine spezielle Technik zur Bestimmung von Wellenlangen ohne zusatzlickeeRetinien nicht

ebener Kristall

Blende B1  Blende B2 4 o i
N N |
| l | NS
Roéntgenquelle
(z.B. EBIT) p%
8%
Réntgenlinie A4
Detektor

ebener Kristall

Blende B1 Blende B2 rotierbar

N N

Roéntgenquelle
(z.B. EBIT)

Roéntgenlinie Ay

Detektor

Abbildung 2.14: Messprinzip zur Messung von Rdntgenwellenlangen bei Einsatz enssliépektrometers mit ebe-
nem Kristall und Kollimation der einfallenden Strahlung mit Blenden. DaseBdd stellt die Reflexion der Refe-
renzlinie unter dem Bragg-Winkél, dar, das untere die Reflexion der beobachteten Linie unter dem Winkeich
Rotation des Kristalls um de Winkel = 0, — 02 = &1 — &2. &1 und &, sind die zu den Bragg-Winkelfy » jeweils
korrespondierenden Kristallwinkel, die einen Offset-Winkdieinhalten und die gemessen werden. Aus ihnen lasst
sich der Drehwinkelp bestimmen, der keinen Offset-Winkel mehr enthalt. Dieser kann zuggBvéinkel und damit

zur Wellenldngenbestimmung der untersuchten Linie herangezogedenver
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ausreichend. In der Regel werden mindestens zwei Referenzliniargi@mglichen Winkelbereich

bendtigt. Verwendet man allerdings Referenzlinien, so tragen die reldtimgenauigkeiten, mit

der ihre Wellenl&angen bekannt sind, zu der relativen Unsicherheitniteder die zu vermessende
Rontgenlinie spektroskopiert werden kann und begrenzen damit deui@geit, welche in einer

Hochprazisionswellenlangenmessung zu erreichen ist.

Ein Nachteil eines solch einfachen Aufbaus, wie er in Abb. 2.13 dalfdste ergibt sich aus
der Tatsache, dass, @hnlich wie bei den Kristallspektrometern in gekrii@ebanetrie, nur eine
eingeschrankte Bandbreite an Wellenlangen fir den Detektor zugaisiliétetragt der Abstand
zwischen Quelle und Kristall beispielsweisen und sind die Dimensionen von Kristall und De-
tektor im Bereich einiger cm, was in den meisten Experimenten der Fall ist, sakarein Ener-
giebereich von einigen eV in der Photonenenergie (Akzeptanz desr&mekers) vom Detektor
abgedeckt werden. Ein Kristallspektrometer mit ebenem rotierbarem IKkisten dieses Problem
umgehen, da es mittels der Kristallrotation einen weiten Photonenenergiébgreieinigen hun-
dert eV zuganglich machen kann. Insbesondere kénnen sich die \&atiem der Referenzlinien
auch um gréRRere Betrage von den spektroskopierten Wellenlangesalaielen. Dabei ist darauf
zu achten, dass die Referenz- und die vermessene Linie gleiche Eicdlféilagen haben, da die
Differenz in den gemessenen Bragg-Winkelder Linien sich sonst nicht in eine Wellenlangen-
differenzA\ Ubersetzen lasst. Dies erfordert eine Kollimation der einfallenden Résitgaiung,
was zu einer Abnahme der detektierten Linienintensitéat fuhrt. Schematiseihéssolche Mess-
anordnung in Abb. 2.14 zu sehen. Die durch Blenden kollimierte RontfgEarestrahlung wird
bei einer bestimmten Stellung des Kristalls unter dem WikeBragg-reflektiert und vom De-
tektor registriert. Danach erfolgt eine Drehung des Kristalls um den Winke 6, — 65, so dass
nun die zu spektroskopierende Linie unter dem Wirtkebeobachtet werden kann. Gemessen
werden allerdings nich; und 6, sondern die jeweils korrespondieren Kristallwinkeh, die
den oben erwdhnten Offest-Winkehoch beinhalten. Man erhélt den Drehwinkel des Kristalls
p = & — &. Dieser kann dann zur Bestimmung der Wellenlange der untersuchten keimigzg
werden, da er keinen Offset-Winkelmehr enthalt. Soll in Experimenten, die ein Kristallspek-
trometer mit ebenem Kristall unter Kollimation der einfallenden Strahlung nuties, relative
Ungenauigkeit im Bragg-Winkel vo#9 /6 ~ 1.5 - 10~ erreicht werden, was der Genauigkeit in
der Bestimmung des Bragg-Winkels der Rontgenlinien der in dieser Arbegjestellten Experi-
mente ohne Kollimation der Rontgenstrahlung entspricht, so muss eine Blehde Entfernung
von der Quelle auf.5 um geschlossen werden. Dies wiirde einer detektierten Linienbreite von
ca.3 um entsprechen. Im Vergleich zur aktuell beobachteten Linienbreitead3@ m in einer
Spektrometerkonfiguration ohne Blenden erreichen den Detektor damit%hder urspriingli-
chen Rontgenstrahlung. Ist die lonenquelle wie in den Messungen éidsst eine EBIT, so ist
eine Messung der Rontgenlibergangswellenldngen mit Hilfe eines Kristdlismeters mit ebe-
nem Kristall unter Kollimation der einfallenden Rontgenstrahlung somit keirt@@pwill man
realistische Messzeiten fur die Rontgenaufnahmen von einigen Stun@ééhen. Daher wurde
am Max-Planck-Institut fir Kernphysik ein neues Verfahren entwicken die nétige Informa-
tion Gber die Einfallsrichtung der Rontgenstrahlung ohne Kollimation der Réstgahlung zu
erhalten [39]. Kap. 3.1.1 stellt diese Methode naher vor.
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2.2.3 Messung von Rontgenwellenlangen ohne Ruckgriff auf lsendare Referenz-
linien

Im letzten Kapitel wurde der Aufbau eines Kristallspektrometers mit ebenestal fiir Hoch-
prazisionswellenlangenmessungen mit Referenzlinien besprocheasentdKapitel wird auf die
Verwendung eines solchen Kristallspektrometers mit ebenem Kristall in Katidsmmit spezi-
ellen Techniken, die es erméglichen, Rontgenwellenlangen ohne zusétzBdgbrauch von Re-
ferenzlinien zu vermessen, eingegangen. Diese Techniken setzeie gtézise Kenntnis sowohl
Uber den Gitterabstanfides verwendeten Kristalls als auch tiber den Einfalls- und Ausfallswinkel
der untersuchten Rontgenstrahlung voraus. Messungen ohneriimkisekundare Referenzli-
nien sind besonders erstrebenswert, da die Spektren der bishefedsrizEnien fir Messungen
der Lymane: Ubergangsenergien in wasserstoffartigen lonen mit KernladunigéZah 1) ge-
nutzten Ka-Linien in sogenannteBd-Ubergangsmetallen [50] mit Kernladungszahauf Grund
von Zuschauerelektronen (siehe auch Kap. 2.1.1) asymmetrische Linfiémmufweisen [37].
Die Unsicherheit in der Bestimmung der Wellenlangen der Referenzlinieemegsomit die Ge-
nauigkeit, mit der die unbekannten Linien vermessen werden kénneB8g37]. Im Gegensatz
dazu koppeln Experimente ohne Rickgriff auf Referenzlinien die veremen Wellenléangen di-
rekt an die Gitterkonstante und damit an optische Wellenldngenstandatdiieus8I-Einheiten.
Werden die Lymanx Ubergangswellenlangen in wasserstoffartigen lonen mit hoher Gevituig
ohne Ruckgriff auf Referenzlinien vermessen, kdnnen diese somitelletMangenstandards im
Rontgenbereich verwendet werden [152].

Der quasimonolithische Aufbau

Eine Moglichkeit zur Bestimmung von Réntgenwellenlangen ohne RickgfifRaferenzwellen-
langen bietet der sogenanrftpiasi)monolithischéufbau mit ebenen Kristallen [130]. Der An-
satz wurde bereits erfolgreich zur Messung der LymanJbergangswellenlange in wasserstoff-
artigem Md!* von Holzeret al. [57] und wasserstoffartigem Sit von Tschischgalet al. [58]
am LLNL (Lawrence Livermore National Laboratory) mit einer EBIT Hizeugung der hochge-
ladenen lonen verwendet. Dabei werden - wie aus Abb. 2.15 ersichtia einer monochroma-
tischen Quelle Rontgenstrahlen der Wellenlahganittiert, die unter einem bestimmten Winkéel
auf zwei identische KristallplatteniRind P mit AbstandL treffen. Die Bragg-reflektierten Ront-
genstrahlen beider Platten treffen auf den positionsempfindlichen Detekioei der Abstand.
der beiden Kristallplatten Pund R in einer Verschiebungl der beiden Réntgenreflexe gegen-
einander in der Detektorebene fuhrt. Wird der Detektor senkrechRinitung der reflektierten
Rontgenstrahlung ausgerichtet, wie in Abb. 2.15 dargestellt, so lasst isigmierbreiterung in
Folge von Parallaxenfehlern im ausgedehnten Detektor verhindermunbikannte Wellenlange
A kann nun nach folgender Formel aus dem Abstand der detektiertendR@trhler berechnet
werden:

AN? 1
A =2d 1—<2L> S 10 S — (2.8)
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wobeid()\) die Brechzahl aus Kap. 2.2.1 bezeichnet. Die Genauigkeit der Wellemiémessung
ist dabei durch die Prazision bestimmt, die sich in der Bestimmung der Monolthemetel
und d ergeben. Kanr, mit einer Prézision von- 1 mm undd mit einer Préazision voi.5 fm
bestimmt werden, so ist eine Wellenlangenbestimmung mit einer relativen Urigkeia von
AN/ X = 1 ppm bei Verwendung eines quasimonolithischen Aufbaus zu errei&B6h Faktoren,
die zu dieser Unsicherheit beitragen, sind ein moglicher Offset-Winkiskchen den Orientierun-
gen der Kristallgitter in den beiden Kristallen, leicht andere Gitterabstdrideden Kristallen
sowie eine mogliche leichte Krimmung der Kristalle aufgrund ihrer MontagdemfAbstands-
halter. Daher ist die relative Ungenauigkeit in der Wellenlangenbestimmiuekt groportional

zud:
% = % +cot29HA/;4 +‘ALL} . (2.9)
Dagegen geherd und L nur gewichtet mit dem Bragg-Winkél in die Fehlerberechnung ein.
A und L sind dabei Ubetosd = A/(2L) verbunden. Fur einen Aufbau, bei dem der Detektor
senkrecht zu den einlaufenden Rontgenstrahlen montiert it NgA in Abb. 2.16 fur drei Werte
von AA = 10,20,40 pm und L = 40 mm fur Bragg-Winkel zwische30-90° dargestellt. Der
obere kleine Bildausschnitt zeigt vergroRert den Bereich zwischagdwinkeln von70-90°.

Der Einfluss des Fehlers A auf die relative Genauigkeit in der Wellenlangenbestimmung nimmt
fur & — 90° rapide ab. Hohe Bragg-Winkel bedingen daher eine hdhere Memsigkrit, z.B.
fuhrt eine Unsicherhei\ A in der Bestimmung des Abstandsder beiden Réntgenreflexe von

Rontgenquelle

(z.B. EBIT) Kristal P1

4

Réntgenlinie A /

Kristall P2
D

Detektor

Abbildung 2.15: Schematische Abbildung eines quasimonolithischen Aufbaus. Die zvigiae sind durch einen
Abstandshalter der Lange getrennt. Die Bragg-Reflektion der einlaufenden monochromatiscbetgBnstrahlung
resultiert in zwei Abbildern der Linie in der Detektorebene, die durchAlestandA getrennt sind.

60



2.2. Roéntgenspektroskopie an hochgeladenen lonen
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Abbildung 2.16: Berechnete Auflésungs)\/)\ eines quasimonolithischen Aufbaus als Funktion des Bragg-Winkels
(30-90°) fiir verschiedene UnsicherheitehA in der Bestimmung des Linienabstandes. Der obere kleine Bildaus-
schnitt zeigt vergroRert den Bereich zwischen Bragg-Winkeln@®f0°. Der Detektor ist senkrecht zur reflektierten
Roéntgenstrahlung montiert.

10 um fr einen Bragg-Winkel vort0° zu einer relativen Ungenauigkeit vah\/\ = 5.62 -
10~° in der Wellenlangenbestimmung, wahrend sich fiir einen Bragg-WinkeBgdmur eine
Ungenauigkeit vom\A/\ = 1.10 - 10~° ergibt.

Die Hauptschwierigkeit eines quasimonolithischen Aufbaus resultiert @u$adsache, dass die
beiden Kristallplatten akkurat gegeneinander ausgerichtet werdermiBigs lasst sich vermei-
den, wenn man einen Monolithen wie in den Messungen von Tschisabigallg¢58] einsetzt.

Die Bond-Methode

Das in den Messungen dieser Arbeit verwendete Verfahren zur Bestigpiwan Rontgenwel-
lenlangen ohne Ruckgriff auf sekundéare Referenzwellenlangereisbdenannte Bond-Methode
[40], die bereits erfolgreich eingesetzt wurde, um Gitterabstande italdeis [130] und Réntgen-
wellenlangen von K-Linien in Cr, Mn, Fe, Co, Ni und Cu [37] zu vermessen. Das grundidge
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Prinzip der Bond-Methode ist wie beim quasimonolitischen Aufbau die et Linie selbst
als Referenzlinie einzusetzen. Abb. 2.17 stellt das Prinzip der Bondadethchematisch dar.
Ein einfallender Rontgenstrahl mit definierter Einfallsrichtung, die sich duBch Kollimation

der Strahlung mit einer Blende festlegen lasst, wird durch den Kristall det®r Winkeld auf

den DetektorD1 reflektiert. Dem entspricht in der Abb. 2.17 die ,griine* Kristallstellung und

der ,grine" Strahlengang der Réntgenstrahlung. Danach erfolgtRatation des Kristalls um

~ = 180° — 26. Ein Rontgenstrahl mit identischer Einfallsrichtung wird nun in Richtung des
DetektorsD?2 reflektiert. In Abb. 2.17 ist diese Situation durch die ,blaue” Stellung dest#lls

und den ,blauen” Strahlengang der Rontgenstrahlung gekennzeifretektorD1 und D2 kén-

Rontgenlinie A4

N

x Detektor D,

Blende B1 Blende B2

ebener Kristall
rotierbar

Rontgenquelle
(z.B. EBIT)

Detektor D4

Réntgenlinie A, _~ 4

Abbildung 2.17: Schematische Darstellung der Bond-Methode fiir die Rdntgenwellesiiegtimmung ohne Riick-
griff auf Referenzlinien. Gezeigt werden in grin und blau zwei mogliBlesitionen des rotierbaren Kristalls. Diese
unterscheiden sich um den KristallrotationswinkelEin Réntgenstrahl mit definierter Einfallsrichtung wird vor der
Kristallrotation in Richtung DetektoD1 reflektiert, nach der Rotation in die Richtung, die man erhélt, wenn man die
urspriinglich ausfallenden Strahlen an der Ebene spiegelt, die durBinéisrichung der Rontgenstrahlung und die
Kristallrotationsachse definiert ist. AnschlieRend wird die RontgenstrgiMon DetektorD2 detektiert.
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nen dabei identisch sein, sofern es sich um einen Aufbau mit rotierBatektoren handelt. Der
Bragg-Winkel lasst sich dann tber den Kristallrotationswinketer dem Detektorrotationswin-
kel I" zu

_180°—~ 9:1800—5
2 2

bestimmen. In den Rdntgenibergangswellenlangenmessungen diesitmAntalen die Kristall-
rotationswinkel prazise vermessen, um die Bragg-Winkel mit hochster Genauigkeitstimbe
men. Wie in Kap. 2.2.2 besprochen, ist eine absolute Bestimmung von Winkelemgiéatinsch-
ten Prazision nicht moglich. Der Vorteil der Bond-Methode ist es, das®inkeldifferenzen er-
mittelt werden mussen. Dies ist mit hoher Prézision moglich. Der Einsatz eirstallspektrome-
ters in Kombination mit der Bond-Methode an einer EBIT erschien lange atéglich, da dies
wie beschrieben eine prazise Definition der Einfallsrichtung der untetsuddntgenstrahlung
und damit ihre Kollimation voraussetzt. Dies fuhrt zu einer VerringerursgRimtonenflusses wie
bereits in Kap. 2.2.2 abgeschéatzt wurde. Um die Kollimation der einfallendetgBnstrahlung
zu vermeiden und so den Réntgenphotonenfluss nicht zusatzlich zogesr, wurde am Max-
Planck-Institut fur Kernphysik in Heidelberg von Braahal.[39] ein Aufbau entwickelt, der es
ermdglicht, die Einfallsrichtung des Rontgenstrahls ohne Kollimation hociserdn verfolgen.
Diese Methode und der darauf basierende Aufbau des in dieser Aepeindeten Rontgenspek-
trometers sind Gegenstand des folgenden Kapitels.

0 (2.10)
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Kapitel 3

Absolut-Wellenlangen-
Kalibrationsmethode flr hochprazisie
RoOntgenspektroskopie mit
Kristallspektrometern

3.1 Das Prinzip der Wellenlangenmessung

Die Wellenlangenmessung von Rontgenstrahlung mit Hilfe von Kristallspektewsmsetzt - wie
bereits in Kap. 2.2.2 besprochen - die exakte Kenntnis von Ein- und Wevsifakel der unter-
suchten Roéntgenstrahlung voraus. Dies lasst sich erreichen, wemrigiallspektrometer mit
ebenem Kristall in Kombination mit einem positionsempfindlichen Detektor eitgjesed, der
es erlaubt simultan ein Spektrum in einem Wellenlangenbereich von einigégemeeV aufzu-
nehmen, ohne dass Kristall oder Detektor dabei bewegt werden. BitleeeaMoglichkeit, Ein-
und Ausfallswinkel der untersuchten Rontgenstrahlung préazise zimpesn, ergibt sich, wenn
die einfallende Roéntgenstrahlung durch Blenden kollimiert wird und Kristadl Detektor so ro-
tiert werden kénnen, dass ein Rontgenenergiebreich von einigeretiue) abgetastet werden
kann. Erstere Methode hat den Nachteil, dass hier im Experiment nulegiekBereich an Ront-
genenergien zuganglich ist. Zweite Methode vermindert die beobachtetesitiéit der Réntgen-
linie auf dem Detektor, was gleichzeitig den statistischen Beitrag zur relatinsicherheit in
der Wellenlangenmessuniy\ /A aufgrund geringer Photonenzahirate erhéht. Im Gegensatz da-
zu wurde in dieser Arbeit ein am Max-Planck-Institut fir Kernphysik gid¢lberg entwickeltes
Kristallréntgenspektrometer mit ebenem Kristall und speziellem MesspriB@]wgrwendet, dass
im Folgenden vorgestellt werden soll. Dieser Aufbau erlaubt Rontglaméngenmessungen an
Ubergéngen in hochgeladenen lonen mit einer relativen Ungenawgke\ /) = 1-2 ppm bei
Wellenlangen um die- 2-4A.
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Kapitel 3. Absolut-Wellenldngen-Kalibrationsmethode fiir hochprézisigg&mnspektroskopie
mit Kristallspektrometern

3.1.1 Die a/b-Methode unter Verwendung von Lichtreferenzlimen

Die in den Messungen dieser Arbeit verwendete Methode zur Rontdlenld@genmessung an
Ubergéangen in mittels einer EBIT erzeugten hochgeladenen lonen weeeMung eines Kri-
stallréntgenspektrometers mit ebenem Kristall wurde am Max-Planck-In&iitiernphysik in
Heidelberg von Brauet al.[39, 51, 86] entwickelt. Die zentrale Idee dieser Messmethode, die im
folgenden als:/b-Methode bezeichnet wird, ist es, die Einfallsrichtung der untersudRier-
genstrahlung nicht durch Kollimierung festzulegen, sondern als FunélésrKristallwinkels zu
beobachten. Dies ermdglicht es, mit Hilfe der Rotation von Kristall und Deatediten grof3en
Bereich an Rontgenenergien von bis zu einigen keV experimentell atkzmieohne dass ein

L = Abstand Quelle-Detektor

Laser
schmaler Y

Spiegel Gitter
oder *
Emulsions-
schicht-
Strahlteiler

Referenz 2
Kristall

rotierbarer
orstempfindlicher
Detektor 1

- —  virtuelle
2 ¢ Bildebene

Abbildung 3.1: Geometrie der a/b-Methode. Die horizontale gestrichelt-gepunktete Lienikient die Hauptachse des
Spektrometers, die durch die Rdntgenstrahlungsquelle sowie die Kritirisachse gekennzeichnet ist. Zwei Licht-
referenzlinien werden als Maxima erster Ordnung eines Interfenesiens erzeugt, welches durch ein Laserstrahl,
der auf ein umAz und Ay justierbares Beugungsgitter fallt, generiert wird (rote Linien). Dieselaemittels eines
kleinen Spiegels oder eines Emulsionsschicht-Strahlteilers in den Strahtpdgr Rontgenstrahlung (griine Linie) ein-
gekoppelt. Um die spateren geometrischen Uberlegungen zu vetenfast zusatzlich links eine virtuelle Bildebene
eingezeichnet, die entsteht, wenn die Detektorebene an der Kristalloherf§éspiegelt wird. Fir diese Ebene gilt die
gleiche Geometrie wie auf dem Detektor. Winkel und Variablen werden ithdediniert.
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re. AuRerdem erreicht man héchst mdgliche Photonenfliisse. Die Meklhod, wie in Kap. 3.1.2
besprochen wird, mit der Bond-Methode (siehe Kap. 2.2.3) kombiniedewveund erméglicht
so zum ersten Mal auch den Einsatz der Bond-Methode zur Rontgenidatienmessung an
Ubergangen in hochgeladenen lonen, die mit einer EBIT erzeugtemuiie Beobachtung der
Einfallsrichtung der Rontgenstrahlung erfolgt dabei mit Hilfe von zweie¢agenerell mehreren)
Strahlen sichtbaren Lichtes, die flr die Rontgenlinien als Positionsrefamémder Detektorebene
dienen.

Wie in 3.1 dargestellt, werden diese Lichtreferenzlinien in dem hier veretendAufbau durch
einen Laserstrahl erzeugt, der auf ein im und Ay justierbares Beugungsgitter fallt. Die beiden
Maxima erster Ordnung des auf diese Weise generierten Interferetfezmugrden mittels eines
kleinen Spiegels oder eines Emulsionsschicht-Strahlteilers (engl.: pellichesbétiers) in den
Strahlengang der Rontgenstrahlung gekoppelt. Wird der Spiegel ndetyeso wird der Strahlen-
gang eines kleinen Teiles der einfallenden Rontgenstrahlung durcm desegel blockiert. Da-
nach werden die Lichtreferenzlinien an der polierten Oberflache deealKristalls, der fur sicht-
bares Licht wie ein gewdhnlicher Spiegel wirkt, Richtung des Detektdes,diner CCD (engl.:
charge-coupled device) Kamera, reflektiert. Bei einer Rotation detaKsism den Winkelp und
gleichzeitiger Rotation des (rotierbaren) Detektors um den Wiikeberden die Lichtreferenzli-
nien auf dieselbe Position, d.h. dieselben Ortskoordinaten in der Detegtaeeflektiert wie vor
der Rotation. Auf der rechten Seite von Abb. 3.1 ist eine virtuelle Bildebarmgeeeichnet, wie
sie sich aus der Spiegelung der Detektorebene an der Kristalloberiéighe Bei oben beschrie-
benem Verfahren andert diese virtuelle Bildebene unabhéngig vortalitiskel ihre (6rtliche)
Position nicht, sie erscheint im Raum fixiert. Die Betrachtung der Geometrnedsr Strahlen-
gange der Rontgenstrahlung und der Lichtreferenzlinien bezlglicbrditteene vereinfacht die
weiteren geometrischen Uberlegungen entscheidend, da sowohl digddetsition als auch die
Position der Lichtreferenzlinien in dieser Ebene fix sind. Der entsché&Puankt ist, dass diese
Lichtreferenzlinien als Positionsreferenzen gebraucht werdenekimia sie unabhéngig von der
Kristallposition oder einer Fehlausrichtung von Kristall oder Detektor Rieitungen im Raum
definieren. Es ist dabei zu beachten, dass eine Kamerarotation fiiiellgetroffenen Uberle-
gungen nicht erforderlich ist, diese jedoch fiir das bessere georhetkisecstandnis vorausgesetzt
wird. Die exakte Position der Kamera spielt fir das Messprinzip keine Rallé/ergleich zu
den Lichtreferenzlinien gestaltet sich die Situation fir die Rontgenstraldndgrs. Die auf den
Kristall fallende Réntgenstrahlung wird nach dem Bragg-Gesetz (sielpe X2.1) in Richtung
des Detektors reflektiert. Dabei wird von der auf den Kristall auftreféan Réntgenstrahlung mit
isotroper Winkelverteilung nur diejenige reflektiert, die das Bragg-Ge=diiit und den dazu
passenden Einfallswinkel aufweist. Rontgenstrahlung mit einer definierten Einfallssrichtung,
die vor einer Rotation des Kristalls um den WinkeBragg-reflektiert wurde, erfillt die Bragg-
Bedingung nach der Rotation nicht mehr und wird daher nicht mehr refiel&iedererseits kann
nun Rontgenstrahlung mit anderer Einfallsrichtuxigreflektiert werden. Wie aus Abb. 3.1 er-
sichtlich ist, wird sich die Position der Rontgenstrahlung in der Detektoredteemé als Funktion
des Kristallwinkels andern. Sing und b die jeweiligen Abstande zwischen den Positionen, an
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denen die Lichtreferenzlinien und die Rontgenstrahlung in der Deteldonechuftreffen, so ist
das Verhaltnis:/b eine Messgrof3e fir die Einfallsrichtung der Réntgenstrahlung und kéng
dem gemessenen Kristallwinkglab. Das gleiche Verhéltnis/b impliziert damit gleiche Ein-
fallsrichtung und Einfallswinkel der Rontgenstrahlung, unabhangigdemwWellenlange\ der
einlaufenden Rontgenstrahlung oder dem Kristallwigk&aher gilt bei gleichem /b-Verhaltnis
fur zwei verschiedene Rontgenstrahlen der Wellenlangerstets:

§2—& =02" — 01" . (3.1)

& bezeichnet dabei die Kristallwinkel, unter welchem die jeweilige Rontgamsing mit unter-
schiedlicher Wellenlangg; miti = 1,2, 3. .. reflektiert werden. Der Kristallwinkel wird dabei in
Hinblick auf eine beliebige Achse gemessen. Diese Achse unterschetldeghsAllgemeinen von
der Hauptachse des Spektrometers durch einen Offset-Wirikedhe auch Kap. 2.2.2), welcher
als Winkel zwischen der Hauptachse (horizontale gestrichelt-gepumhktétén Abb. 3.1) und der
Rotationsachse des Kristalls definiert &t. bezeichnen die Bragg-Winkel, die den Offset-Winkel
e enthalten; es gilt;" = 6, + €. 0, sind die jeweiligen ,reinen” Bragg-Winkel ohne Offset-Winkel.

Ein groRer Vorteil det:/b-Methode ergibt sich durch die Tatsache, dasadbeVerhéaltnisse infol-
ge des Thales-Theorems nicht von der Position von Kamera oder Kristealhgig sind, solange
die Punkte, an denen die Réntgenstrahlung und die Lichtreferenzliriengérwerden, Gberlap-
pen und so Dreiecke mit einem gemeinsamen Eckpunkt bilden.

Definiert man die Werte undp als Abstande zwischen den jeweiligen Auftreffpunkten der Licht-
referenzlinien in der Detektorebene zum Schnittpunkt zwischen Hehgatades Spektrometers
und Detektorebene, so lasst sich das-Verhaltnis folgendermafien beschreiben:

. (3.2)

%(g)( _ ‘q—FL-tan(a(ﬁ))‘ - ‘q—l—L-tan(Gi* — &)

p—L-tan(a(§))|  |p— L-tan(6;* — &)

0, = 0; + € ist dabei der gemessene Bragg-Winkel derjenigen Rontgenstratdiengnter ei-
nem Winkel vona = 0 zur Spektrometerachse einféllt, fur die ats® = p/q gilt und L be-
zeichnet den Abstand zwischen Roéntgenquelle und Detektor. Wére0 und lieRen sich die
Bragg-Winkeld; direkt bestimmen, kdnnte man die Wellenlangen der untersuchten Rontgenstra
lung schon an diesem Punkt ohne Ruckgriff auf sekundare Romtgeanzlinien, vermessen.
Leider kann die Ausrichtung der Winkelskala des Winkelmessgeréts aufatise mite = 0
wie bereits in Kap. 2.2.2 besprochen nicht mit der erforderlichen Gekeitigrfolgen, so dass
an diesem Punkt der Diskussion nur Wellenlangenmessungen mit Riiekdrfekundare Refe-
renzlinien mdglich sind. Allerdings werden wir in Kap. 3.1.2 sehen, wiesdieMethode mit der
Bond-Methode kombiniert werden kann und so auch Messungen votg&iwellenldngen ohne
Ruckgriff auf sekundare Wellenlangenstandards ermdglicht. Hier soh Rurz auf die Verwen-
dung dera/b-Methode in Kombination mit einer Referenzwellenlange eingegangen wetde
dies die Situation bezuglich des Offset-Winkelgereinfacht. Dies ist auch in Hinblick auf Mes-
sungen notwendig, bei denen keine sekundare Referenzwellerdéngézt wird, da in diesem
Fall die untersuchte Wellenlange wie etwa bei der Bond-Methode zwesfaektroskopiert wird
und damit selbst als Referenzwellenlange fungieren kann. Der Diffesiekel v zwischen dem
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Abbildung 3.2: a/b als Funktion des Kristallwinkelg. L, p und ¢ wurden fur beide Réntgenwellenléangen identisch
und den experimentellen Gegebenheiten entsprechend gewahlt. Die udie Referenzlinie (blau) kann zur Wel-

lenlangenkalibration des Spektrometers verwendet werden. Die ®iffén den Bragg-Winkeln fir die beiden Ront-
genwellenldngen kann bei gleichemib-Verhaltnis der zwei Kurven als Differenz in den Kristallwinkeln bestimmt
werden. Diese Bragg-Winkel Differenz lasst sich in eine Wellenlanifeneinz und schlief3lich in die Wellenlange der
spektroskopierten Rontgenlinie Gbersetzen.

Bragg-Winkel der spektroskopierten Réntgenlinie und dem der Refinge lasst sich durch die
Differenz in den fiir sie gemessenen Kristallwinké|ry bei gleichem Verhéltnis /b bestimmen.
Da beide Winkek; » den Offset-Winkek enthalten, spielt dieser Winkel nach der Differenzbil-
dung keine Rolle mehr:

fy:Hj*—G,-*:(Gj—i—e)—(ﬁi—ire):@j—@i. (33)

Die Wellenlange der Referenzlinig wird als bekannt vorausgesetzt. Daher ist auch ihr Bragg-
Winkel §; bekannt und);, der Bragg-Winkel der untersuchten Linie, lasst sich aufgrund des-M
sung des Kristallrotationswinkelsermitteln.

Abb. 3.2 zeigta/b-Verhéltnisse, die gemaf Gl. 3.2 berechnet wurden, als Funktion dealKris
winkels ¢ fiir zwei verschiedene Réntgenlinien, die beobeachtete und die Refieie, mit un-
terschiedlichen Wellenlangek;, und A5 und korresponierenden Bragg-Winkeln und 6>. An
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beiden Kurven ist zu erkennen, dass Gl. 3.2 fiir gleiche EinfallsrichtangR6ntgenstrahlung
und Lichtreferenzlinie divergiert. Dies entspricht dem Fall, bei dem= L - tan(¢; — 6;*) gilt.
Gilt ¢ = —L-tan(&; —0,"), d.h. fallt die Rontgenstrahlung parallel zur Lichtreferenzlinesn, so
ergibt sich eimu/b = 0. In den Messungen dieser Arbeit wurden die Kristallwinkel, bei defien
a/b-Verhalnisse vermessen wurden, stets so gewdhlt, dass die Rontgenliniezmisehen den
Lichtreferenzlinien lag, d.h. zwischen den Punkten, an deriérivergiert und fur diex/b = 0
gilt. Bei der Simulation det/b-Verhaltnisse wurden die Parameferp und g fiur beide Kurven
gleich gewanhlt, was berechtigt ist, da diese Parameter ausschlieRlichddur&pektrometerauf-
bau und den Aufbau fur die Lichtreferenzlinien bestimmt und unabharmigder Wellenlange
der Rontgenstrahlung sind. Fir eine ausfuhrlichere Diskussion siehe Kap. 4. Daher siné beid
Kurven insofern identisch, als dass man Kutvaus Kurve2 erhalten kann, indem man letztere
parallel zur Abszisse, die den Kristallwinkel darstellt, verschiebt. CaBttwiederum, dass die
Differenz in den Kristallwinkelr¢ und damit der Kristallrotationswinkel sich bei jedem belie-
bigen Wert des:/b-Verhéltnisses bestimmen lassen, da sie nichta/@nabhangig sind. Daraus

ergibt sich:
= [EZP) e (2P
v =0;—0; @(b q) a(b q>. (34)

Die Differenz in den Bragg-Winkelfi; — ¢; korrespondiert damit direkt zur Differenz in den ge-
messenen Kristallwinkeln, wobei diese bei beliebigem aber identiseliéiderhéltnis bestimmt
werden mussen. Dg, ¢ lediglich die Einfallsrichtung der Réntgenstrahlung, fur die die Winkel-
differenz~ bestimmt wird, festlegen, kann fir die Datenanalyse ohne Beschramarmglige-
meinheitp = ¢ = (p+q)/2 gesetzt, ung + q als Abstand der beiden Lichtreferenzlinien auf dem
Detektor experimentell bestimmt werden. Daraus ergibt sich, dass einfiDdterwWinkel §; » an
der Stellea/b = p/q = 1 liefert.

Zu bemerken ist noch, dass die beiden Lichtreferenzlinien, wie in Abld&destellt, nicht die

gleiche Einfallsrichtung bezuglich der Hauptachse des Spektrometézebanissen. Ware dies
der Fall, ware die Messmethode schwerlich experimentell zu realisieretiarta wieder eine

prazise Kenntnis der Quell-, Kristall- und Detektorposition nétig ware.

3.1.2 Kombination der a/b-Methode und der Bond-Methode

Wie bereits in Kap. 2.2.2 und 3.1.1 besprochen, kann die Ausrichtung ihéeldkala des Win-
kelmessgeréts auf die Achse mait= 0 nicht mit der erforderlichen Genauigkeit erfolgen, so
dass die Anwendung det/b-Methode bisher nur in Hinblick auf Wellenlangenmessungen mit
Ruckgriff auf sekundére Referenzlinien besprochen wurde. Wird th-Methode mit der Bond-
Methode (siehe Kap. 2.2.3) kombiniert, so wird die Messung ohne solami@géicht, wobei die
beobachtete Rontgenlinie gewissermalfien selbst als Referenzlinie fuhjtetdlieser Methode
kann dann eine Rontgenwellenlangenmessung an Ubergédngen in laoigmg: lonen erfolgen,
auch wenn die Anzahl der lonen und damit die Intensitat der Quelle wie Il Eaer EBIT
gering sind, d.h. die Bond-Methode kann damit auch zur AbsolutmessumBgéntgenwellenlan-
gen bei Einsatz schwacher Réntgenquellen genutzt werden. Wie irRkap.dargestellt, basiert
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Abbildung 3.3: Kombination voru /b-Methode mit dem Bond-Verfahren. Bei Kristallrotation um den Winkelerden

alle Strahlen statt auf Detektodurchgezogene Strahlengénge) auf Detekteflektiert (gestrichelte Strahlengange).
In beiden Fallen erfolgt die Reflektion der Réntgenstrahlung mit Welleelangnter dem Bragg-Winked. In der
virtuellen Bildebene ergibt sich das gleiche Verhalwis fir beide Detektoren (gepunktet-gestrichelte Strahlengange).
Experimentell lassen sich die beiden Kirstallwinkeh bestimmen und damit der Bragg-Winkelind die Wellenlédnge
der untersuchten Strahlung ermitteln. Winkel und Variablen werden irndEdbniert und entsprechen Abb. 3.1.

die Bond-Methode auf der Spektroskopie der Réntgenstrahlung mit eidgMange) unter zwei
verschiedenen Kristallwinkel- und Detektorpositionen, wobei die Eimfaitung und damit der
Einfallswinkel o der Rontgenstrahlung (siehe grune Linie in Abb. 3.3) in beiden Féallen idéntis
ist. In den Messungen dieser Arbeit wurde nicht ein und derselbe Detekdiesen Detektor-
positionen verwendet, sondern zwei Detektoren eingesetzt. Wie in Ablladgestellt, werden

bei Kombination der Bond- mit det/b-Methode nun die:/b-Kurven fur diese beiden Detek-
toren ermittelt, wobei um gleiche/b-Verhéltnisse auf beiden Detektoren zu erhalten und damit
gleichen Einfallswinkelkx der Rontgenstrahlung zu gewahrleisten, eine Kristallrotation um den
Winkel v = 180° — 26 (siehe Kap. 2.2.3) zwischen der Detektion der Rontgenlinie auf der einen
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und der anderen CCD Kamera erfolgen muss. Den Winkahd damit den Bragg-Winkel der
untersuchten Rontgenlinie erhélt man also experimentell, wenn man augtd&raphen fur die
beiden Detektoren die Kristallwinke&l und &, unter denen die Rontgenstrahlung auf den je-
weiligen Detektor trifft, unter der Bedingun@/b); = (a/b)2 = a/b ermittelt. Hier ist(a/b);
dasa/b-Verhaltnis auf Detektot und (a/b), das auf DetektoR. Dabei ist zu beachten, dass die
Lichtreferenzlinien von Detektatr zu Detektor2 beziiglich der Symmetrieachse des Detektors
gespiegelt erscheinen, d.h. Referenzlihiegt fir Detektorl, Referenzlinie2 fir Detektor?2
weiter von der lonenwolke weg. Der Bragg-Winkel der Rontgenstrahlasst sich dann tUber den
Kristallrotationswinkely = (&, — &) zu@ = (180° — ~)/2 = (180° — & + &1)/2 bestimmen.
Diese Situation ist in Abb. 3.3 exemplarisch fir die Réntgenstrahlung der Walige \ unter
einer bestimmten Einfallsrichtung mit Winkeldargestellt.

Bei der Beschreibung des Messprinzips in Kap. 3.1.1 wurde eine ide@igieordnung und da-

mit Geometrie des Spektrometer-Aufbaus vorausgesetzt. Im Experimentiésg idealisierte

Anordnung aber nie exakt vor, d.h. die diskutierte Geometrie beschireibAufbau nicht mehr

prazise. Die resultierenden Fehlerquellen und die Grof3e der durchzsiggéen systematischen
Fehler sind Gegenstand von Kap. 3.2.2 und 3.3. Unter anderem ist diefdes Lasers bzw. ge-
nauer des Beugungsgitters entscheidend, da Gl. 3.2 nur streng unfarrddime gultig ist, dass
der Ursprung der Lichtreferenzlinien sich in raumlichem Uberlapp mit denRéntgenstrahlung

befindet. Im Folgenden wird der experimentelle Aufbau, der in dieseeifvierwendet wurde,

vorgestellt, wobei auch auf die Anordnung zur Erzeugung der Litdreazlinien eingegangen
wird, insbesondere in Hinblick auf die Justage des Beugungsgitters.

3.2 Experimenteller Aufbau

3.2.1 Die Kristallspektrometer-Anordnung

Bei dem Kristallrontgenspektrometer mit ebenem Kristall, welches fir dieggedmellenldngen-
messungen dieser Arbeit verwendet wurde, handelt es sich in [BAickfeten und an die Bond-
Methode angepassten Aufbau. Eine schematische Darstellung der wisttigggnponenten des
Spektrometers und seines Strahlrohres findet sich in Abb. 3.4. Dag&trahuss von seiner Lan-
ge her so konstruiert werden, dass der optische Uberlapp zwisen&uelle der Rontgenstrah-
lung und dem Ursprung der Lichtreferenzlinien hergestellt werden ksiehe auch Kap. 3.2.2),
d.h. es muss eine gewisse Mindestlange aufweisen. Unter Beachtunindesiinge des Strahl-
rohres muss dann ein Kompromis zwischen einem kleinem Abstamdischen Detektor und
Quelle, welcher einen hohen Photonenfluss durch VergroRRerungaleawinkels zu Folge hat,
und einem grofRen Abstand zwischen diesen beiden Spektrometerkaontgrgneodurch ein ho-
hes Auflésungsvermdégery A erreicht werden kann, gefunden werden. In den hier vorgestellten
Experimenten betrug dieser Abstand fir die Messungen an der HeiglelB&T 1886 mm und fur

die Messungen an der FLASH-EB2B31 mm, wobei das Spektrometer fir die Messungen an der
Heidelberg-EBIT senkrecht zum Elektronenstrahl und fiir die BExpente an der FLASH-EBIT
parallel zum Elektronenstrahl montiert war. Fir eine detailliertere Disknissehe auch Kap.
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Abbildung 3.4: Schematische Darstellung der wichtigsten Komponenten des Spektremeteseines Strahlrohres.
Die Rontgenstrahlung tritt in dieser Abbildung von links in das Spektromed@teohr ein, die Lichtreferenzlinien
werden vom Lichtaufbau aus, in dem sie erzeugt werden (siehe aapgh32.2), Gber einen kleinen Spiegel oder
einen Emulsionsschicht-Strahlteiler in den Strahlengang der Rontgdostyadingekoppelt. Ein Beschreibung der
Funktionsweise der einzelnen Bauteile findet sich im Text.

3.3.4. Um das Spektrometer und das Strahlrohr mit dem EBIT-Vakuum kdrepau machen
und die geringst mogliche Absorption der eintretenden Rontgenstranluggzahrleisten, wurde
die Anordnung als ein Ultrahoch-Vakuum-Aufbau (UHV-Aufbau) b@ieen erreichbaren Druck
von~ 10~? mbar konstruiert. Innerhalb des Strahlrohres sind auf einem Schisibbe (Abb. 3.4)
ein Bandpassfiltedt0 nm,3 nm Bandbreite), ein gewdhnliches Glasfenster sowie eine Beryllium-
Folie angebracht, die mit Hilfe eines Linearmanipulators jeweils abwechseflahiStrahlengang
der von der EBIT emmitierten Strahlung eingebracht werden kénnen/é@eendungszweck des
Interferenzfilters wird eingehend in Kap. 3.2.2 besprochen, der @eédBsters in Kap. 3.3.6. Das
Beryllium-Fenster mit einer Dicke vazb pm wird wahrend der Rontgenwellenlangenmessung in
den Strahlengang eingebracht, so dass Rontgenstrahlung mit eingieBroar2-8 keV aufgrund
der Transmissivitat der Beryllium-Folie, die in Abb. 3.5 dargestellt ist7@100% diese Folie
passieren kann. Oberhalb des Strahlrohres befindet sich der lflwdta{Abb. 3.4), in dem die

in Kap. 3.1.1 besprochenen Lichtreferenzlinien erzeugt werdene($iap. 3.2.2), die dann mit
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Abbildung 3.5: Transmissivitat einer Beryllium-Folie mit einer Dicke va@s pm in Abhéngigkeit der Energie der
einfallenden Photonen.

einem im Strahlrohr montierten Spiegel oder einem Emulsionsschicht-Stratilialken Strahlen-
gang der Rontgenstrahlung eingekoppelt werden kénnen. In déur8inasind weiterhin mit Hil-
fe zweier Linearmanipulatoren zwei doppelt-konkave Linsen einzueninderen Funktion auch
Gegenstand von Kap. 3.2.2 ist. Die Spektrometer-Hauptkammer besitzt eicesghenkelige
Trapez-Form, die den Anschlul? der beiden Detektoreinheiten fur dad-Berfahren optimiert.
Membranbalge sorgen fur die flexible und UHV-taugliche Verbindungavae der Hauptkammer
und den Detektoreinheiten. Relativ zur spannungsfreien Position dge Béidas Uberstreichbare
Winkelintervall aufgrund der Beweglichkeit der Balge ab80° begrenzt. Auf den beiden Sei-
ten der Hauptkammer befinden sich konzentrisch zur KristallrotationsasteieFlansche zur
Montage des Kristallhalters und einer Turbomolekularpumpe. Ein Flanscisjah parallel zum
Strahlrohr befindet, ist mit einem Glasfenster versehen, dass fugédastacke verwendet werden
kann (siehe auch Kap. 3.3.6).

Die beiden Detektoren missen in der Lage sein, sowohl die optischendfafizlinien (sie-
he Kap. 3.1.1) als auch die beobachtete Rontgenstrahlung zu detektia®m®ine Sensivitat
in beiden Wellenlangenbereichen erfordert. In den Messungen dieeit wurden dazu zwei
identische CCD Kameras (engl.: charge coupled devices), die zuderir ¢iarfgzeitmessungen
gunstiges Signal-zu-Rauschverhaltnis aufweisen, verwendet. hiaegvulatoren zwei bikonve-
xe Linsen einzubringen, deren Funktion auch Gegenstand von Kap.i&.2Es handelt sich um
das Modell DO436 der Firma Andor mit einer Chipgrof3e 2048 x 2048 Pixeln 7.6 x 27.6
mm?) und einer PixelgréRe vors.5 x 13.5 um?. Wie in Abb. 3.6 dargestellt, erreicht der Detektor
hohe bis sehr hohe Quanteneffizienz fiir Photonen mit einer Energigdde6000 eV. Wahrend

in friiheren Experimenten genutzte CCD Kameras mittels stickstoffgekihltearfelemente auf
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niedrige Temperaturen gekuhlt wurden, lassen sich die in dieser Mggsamendeten CCDs mit

Hilfe eines wassergekiihlten Peltier-Elementes auf eine Temperatupatktabilisieren, so dass
das thermische Rauschen des Detektors unterhalb das Auslese-dtasudes Detektors liegt, die
Mobilitat der Elektronen aber nicht unzuldssig verringert wird. Der &insler Wasserkuhlung

hat dabei den Vorteil, dass unterschiedliche Fullstande imDBwar und resultierende Drehmo-
mente sowie Erschiitterungen des Spektrometers vermieden werdemkonne

Die CCDs sind auf Kamerawagen montiert. Diese kénnen sich mit Hilfe vont®ebtoren auf
Schienen bewegen, die konzentrisch um die Rotationsachse des Kristddlafen, wobei die
Position der Kameras mit kommerziellen Winkelmessgeraten (Heidenhain ERZ) 8@0einer
Genauigkeit vonv 1072 © ausgelesen werden kénnen.

Weiterhin befindet sich in der Spektrometer-Hauptkammer der Kristallhaéegide azimutale
Ausrichtung des Kristalls beim Einbau in das Spektrometer erlaubt, soelaSsfluss eines mog-
lichen Verkippungswinkelg zwischen Netzebenen und Oberflache des Kristalls auf die Bragg-
Reflektion der Rontgenstrahlung minimiert wird. Fur eine ausfuhrlicheteaBle&tung siehe auch
[51,97]. Der Kristallhalter ist mit der Spektrometerkammer Uber eine VakRotationsplattform
(Vacuum Generators RP100M) verbunden. Diese wird Uber ein Getniitels eines Schrittmo-
tores, der eine Positionierung des Kristalls mit einer Schrittweiteh@i25° erlaubt, angetrieben.

A 71T VN
w0 L, / \

arin V4 |

20 | \

Quanteneffizienz (%)

0.001 0.01 0.1 1 10 100
Energie (keV)

Abbildung 3.6: Schwarze Kurve: Typische Quanteneffizienz fir Kameras, dié dac riickwartigen Belichtungs-
methode (engl.: back illuminated) konstruiert sind, also auch fir die ®@MDeras, die in dieser Arbeit verwendet
wurden. Blaue Kurve: Typische Quanteneffizienz fur Kameras, alté der vorderseitigen Belichtungsmethode (engl.:
front illuminated) konstruiert sind.
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Zur Messung des Kristallwinkels wird ein Winkelmessgerat, Modell RON @6bFirma Heiden-
hain, ein inkrementaler Messgeber mit einer absoluten Genauigkei van—> °, verwendet.
Da fir die in dieser Arbeit gemessenen Winkeldifferenzen naherugigew > 60° gilt, ist der
aus der Winkelmessung resultierende Anteil am Gesamtfehler einer Wefientdessung damit
(viel) kleiner alsl ppm.

3.2.2 Der Lichtreferenzlinien-Aufbau

Wie bereits in Kap. 3.1.1 angedeutet, muss die Position des Beugungsgitensjtddem Ur-
sprung der Lichtreferenzlinien zusammenfallt, prazise bekannt undtergn sein, da Gl. 3.2 nur
streng unter der Annahme gliltig ist, dass der Ursprung der Lichtreferiem sich in raumlichem
Uberlapp mit dem der Rontgenstrahlung befindet. Eine genauere Affialgsesich in [51,86]. In
diesem Kapitel soll der experimentelle Aufbau vorgestellt werden, deedi&/berlapp gewahr-
leistet. Dabei muss die geforderte Positionierung des BeugungsgittergimRawmrichtungen:
und y mit einer Genauigkeithz und Ay (siehe Abb. 3.7) erfolgen. Die Werte filxz und Ay,
die gefordert werden missen, um eine relative Unsicherheit in der Maligenbestimmung von
AMN/X = 1 ppm zu erreichen, lassen sich mit Hilfe einer Simulation [51, 86] berecliredvei er-
gibt sich, dass eine Fehlausrichtung des Beugungsgitters im RicAtuzg einem vergleichswei-
se geringen systematischen Fehler in der Wellenlangenbestimmung deucintensRontgenlinie
fuhrt. Eine beim Montieren des Lichtaufbaus sichergestellte Ausrichtang\: ~ +5 mm ga-

LED
Spalt & Gitter . A
~[l.3% LED Licht

kleiner Spiegel oder 440 nm
gtmurl\lstio'?sschicht- / Kristall
rahlteiler i i
N ) L / Z ¥
\EBIT - ,} \
440 nm Licht \y
i von Ar'3*-lonen |
Bandpassfilter i
440 nm Linse 1 Linse 2

rotierbare CCD

\- —

—

Abbildung 3.7: Schematische Darstellung der experimentellen Anordnung fir diegdudés Beugungsgitters. Dazu
werden zwei reelle Abbilder, das der ‘&F -lonenwolke bei40 nm und des Spaltes, der da Beugungsgitter enthélt,
erzeugt und in Uberlapp gebracht. Die einzelnen Komponenten démiéaisind im Text beschrieben.
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rantiertimmer noch die angestrebte relative Messungenauigkeikgn < 1 ppm. Andererseits
hat eine Fehlpositionierung des BeugungsgittersAgreinen viel groReren Einfluss auf die in ei-
ner Wellenlangenmessung erzielbare Genauigkeit, so dass eine UhsithenAy < +0.5 mm
gefordert werden muss, um die angestrebte relative Genauigkeit iWelemlangenbestimmung
von 1 ppm zu erreichen.

Um eine Positionierung mit dieser Prazision in Richtungu gewahrleisten, werden reelle Ab-
bilder der lonenwolke, die die Quelle der Réntgenstrahlung darstellt, imed &inzelspaltes
mit einer Breite von~ 1.2 mm, in dem das Beugungsgitter montiert ist, erzeugt und in Uber-
lapp gebracht. Hier soll dieser Prozess flr eine Anordnung destrSpeers senkrecht zum
Elektronenstrahl an der Heidelberg-EBIT diskutiert werden. Fir amalfel zum FLASH-EBIT-

T T T T T T T T T 2,5x10° T T T T T T T T T
1,4x10° |- e
1,2x10° |- e 2,0x10° | E
1,0x10° |- B
1,5x10° |- E
8,0x10° | e
6,0x10° I . 1,0x10° |- 4

4,0x10° | ]

Intensitat (willkirliche Einheit)
Intensitat (willkiirliche Einheit)

1 5,0x10" |- i
2,0x10° B L {
0,0 J ] 0,0
1 1 L L L L L L L 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
Pixel (wellenléngendispersive Achse) Pixel (wellenlangendispersive Achse)

Abbildung 3.8: Links oben: Reelles Abbild der lonenwolke fur ein senkrecht zumtEdelenstrahl an der Heidelberg-
EBIT montiertes Rontgenspektrometer. Die identische Darstellung fureeail@l zum FLASH-EBIT-Elektronenstrahl
ausgerichtetes Spektrometer ist in Abb. 3.41 zu sehen. Links untejekffon des Abbildes der lonenwolke auf die
wellenlangendispersive Detektorachse zur Bestimmung der WolkigiopoRechts oben: Aufnahme des mit einer LED
ungleichmafig beleuchteten Spaltes. Rechts unten: Projektion des Aldski8paltes auf die wellenldngendispersive
Achse zur Bestimmung der Spaltposition und damit der Position des Bgsgjtters und des Ursprungs der Lichtre-
ferenzlinien. Die Intensitat ist in den Bildern durch einen Farbkode imgigiart und nimmt von schwarz tber blau
nach weif3 zu.
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Elektronenstrahl ausgerichtetes Spektrometer verlauft die Justagaraddeg. Um ein reelles
Abbild der lonenwolke zu generieren, wird zunachst Argongas in @é€T Enjiziert und der

252 2P39 — 252 2Py /5 (M1) Ubergang in borartigem Argon [137] angeregt. Die emittierte Strah-
lung mit einer Wellenlénge vor 440 nm, die aus dem gleichen Quellvolumen entstammt wie die
spater spektroskopierte Rontgenstrahlung, passiert den Bantpagsib. 3.7, (siehe auch Kap.
3.2.1) ¢40 nm, 3 nm Bandbreite), der Streulicht, z.B. von der Kathode, unterdriickt. hfi idi-

ner ersten durch einen Linearmanipulator in den Strahlengangdem Strahlung eingebrachten
achromatischen Linse wird der Strahlengang zunéchst parallelisiert dRiesskEnge dieser Linse
entspricht dabei préazise dem Abstand zwischen Fallenzentrum une. [Hiree zweite achroma-
tische Linse, deren Fokus in der Detektorebene liegt, erzeugt daneedi@sr Abbild der lonen-
wolke im Wellenlangenbereich voat0 nm auf dem Detektor. Ein Abbild dieser lonenwolke fiir

Linse 1 Linse 2

Laser Drehpunkt

Spalt & Gitter /

=

kleiner Spiegel oder
Emulsionsschicht-
Strahlteiler

Laser Licht
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EBIT ﬁ\‘

R6ntgenstrah|ung/ u
Beryllium-Folie
25 um Referenz 2

Referenz 1

rotierbare CCD

N

Réntgenlinie /

—

Abbildung 3.9: Schematische Darstellung der experimentellen Anordnung fir dieugupg der Lichtreferenzlini-
en. Die Offnungswinkel der Lichtreferenzlinienstrahlen zur Haugtagh » kénnen durch Rotation des gesamten
Lichtaufbaus um den Drehpunkt geéndert werden, wobei deevdrrgestellte Uberlapp zwischen der Position der
lonenwolke und des Spaltes bzw. Beugungsgitters erhalten bleibt. Digeveitemponenten des Aufbaus sind im Text
beschrieben.
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Abbildung 3.10: Oben: Interferenzmuster, dass durch die Beugung der Lad#wstgaam Gitter zustande kommt.
Rot bezeichnet dabei héchste Intensitét, blau niedrigste. Unten: Boojeles Interferenzmusters auf die wellenlan-
gendispersive Achse. Es ist eine Uberlagerung des eigentlichefetetermusters (Transmissionsgitter) mit dem des
Einzelspaltes zu erkennen.

eine Spektrometermontage senkrecht zum Elektronenstrahl ist in AbbuSa8hmen mit seiner
Projektion auf die wellenlangendispersive Achse dargestellt. Da es sighAbbild der lonen-
wolke um ein Bild mit Abbildungsmalf3stdbl handelt, l&sst sich der Darstellung entnehmen, dass
die lonenwolke eine Ausdehnung parallel zum Elektronenstrahl von stienl7.6 mm (GréRe

der nicht-dispersiven Achse des Detektors) besitzt. Ein Vergleich mibdé&réhrenkonstrukti-

on zeigt, dass die lonenwolke eine Ausdehnung parallel zum Elektrabhvon ca38.5 mm
besitzen sollte, was, wie in Kap. 3.3 noch besprochen wird, eine grofeikung auf die Daten-
analyse hat.

Um ein Abbild des Einzelspaltes, in dem das Beugungsgitter montiert ist, alteerhwird die-
ser mit einer Leuchtdiode (engl.: LED: light emitting diode) mit einer Wellenlarge440 nm
beschienen. Das Licht der LED wird durch einen kleinen Spiegel aden€&emulsionsschicht-
Strahlteiler in den Strahlengang des von der lonenwolke emittierten 440 frrekieingekoppelt
und durch die oben beschriebenen Linsen auf den Detektor fokiissietass ein reelles Abbild
des Spaltes erzeugt wird. Dieses Abbild ist in Abb. 3.8 zusammen mit seiojekfwon auf die
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Abbildung 3.11: Lichtaufbau zur Erzeugung der Lichtreferenzlinien als Maxima e3tdnung eines Interferenzmu-
sters, dass erzeugt wird, wenn ein Laser auf ein Beugungsgitter faltifiiert aus [51].

wellenlangendispersive Detektorachse zu sehen. Nun lasst siclefdederte horizontale Uber-
lapp von Beugungsgitter und lonenwolke vagy < +0.5 mm herstellen, indem die Position des
Spaltes und damit des Beugungsgitters so lange variiert wird, bis die Peakarder Gaulifits der
Projektionen des reellen Abbildes der lonenwolke und des Spaltes auétiénlangendispersive
Achse Uberlappen.

Nachdem der Uberlapp hergestellt wurde, werden die beiden Linseh dinearmanipulato-
ren aus dem Strahlengang entfernt (siehe Abb. 3.9). Das Beugdtiegstpss sich innerhlab des
Schlitzes befindet, wird mit einer Laserdiode, die koharentes Licht eiediellange vor635 nm
emittiert, beschienen und die zwei Maxima erster Ordnung des entstehieneldarenzmusters
als Lichtreferenzlinien fir die/b-Methode genutzt. Die Offnungswinkel der Strahlengange der
Lichtreferenzlinien relativ zur Hauptachse des Spektrometggssind dabei sehr klein, im Be-
reich von0.15°, da ein fir die verwendete Laserwellenlang85(nm) verhaltnismafig groRer
Strichabstand des Gitters vor2 mm benutzt wurde. Die Lichtreferenzlinien kénnen daher beide
trotz der kleinen Chipoberflache vaf.6 x 27.6 mn?¥ bei einem Abstand des Gitters zum Detektor
von ~ 2300 mm, wie er in diesem Experiment vorlag, detektiert werden. Da der SpalBegie

te von1.2 mm besitzt, werden gleichzeiti§yStriche des Beugungsgitters, das sich innerhalb des
Einzelspaltes befindet, beleuchtet, so dass der Kontrast der Maximainimdavles Interferenz-
musters fir die Datenanalyse ausreichend hoch ist. Ein von der CCD Kanfgenommenes Bild
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des Interferenzmusters und seiner zugehdrigen Projektion auf dienléeldendispersive Achse
ist in Abb. 3.10 zu sehen. Bei der Spaltbreite vomm und einem Durchmesser der lonenwolke
von ~ 0.5 mm kann der Uberlapp zwischen dem Abbild des Spaltes und der lonemawfica.
0.05 mm genau bestimmt werden. Die OffnungswinKel der Lichtreferenzlinien kénnen durch
Rotation des gesamten Lichtaufbaus um das Zentrum des Einzelspaltes{sgipunkt in Abb.
3.9) zup; ~ B2 geandert werden, ohne dass der vorher hergestellte Uberlapphewider Posi-
tion der lonenwolke und des Spaltes bzw. Beugungsgitteres verlohénAdie Komponenten des
Lichtaufbaus sind in Abb. 3.11 dargestellt. Wie der Abbildung zu entnehnbewirsgl das Licht
der Laserdiode durch eine Einzelmodenfaser (engl.: single mode fibdeniomptischen Aufbau
eingefihrt, so dass durch die Erwarmung der Diode keine AusdehmaergVerschiebung des
Beugungsgitters hervorgerufen wird. AuBerdem kann der Lichtau#luf diese Weise kompakt
und leichter gehalten werden. Der Laserstrahl wird Gber einen kleipiegd& im Lichtaufbau auf
das Beugungsgitter umgelenkt, was die Justage des Laserstrahlebdbedég Beugungsgitters
vereinfacht. Die LED ist neben diesem Spiegel oberhalb des Spaltes montier

3.3 Systematische Fehlerquellen

Bei der Diskussion det/b-Methode wurden besonders in Kap. 3.1.1 ideale Voraussetzungen an-
genommen, die im experimentellen Aufbau nur ndherungsweise erreictiénvkbénnen. Durch
solche Abweichungen der experimentellen Anordnung von der idealem&see kdnnen na-
turlich systematische Fehler in der Wellenlangenmessung entstehen, diendieigkeit, die in
diesen Messungen erreicht werden kann, begrenzen. Solchedeettien sind eine exzentrische
Rotation des Kristalls oder/und der Detektoren, verschiedene PositiongRdntgen- und Licht-
referenzlinienquelle und ein mdglicher Verkippungswinkel zwischent#liaberflache und Re-
flektionsebene. Eine Diskussion Uber die Auswirkungen eines Aufbaudem der Ursprung der
Rontgenstrahlung und der Lichtreferenzlinien (virtuell, d.h. nach Spiagen der Oberflache des
kleinen Spiegels (siehe Abb. 3.7),) nicht Gberlappen, auf die Prazisiowdllenlangenmessung
bei einer mdglichen Exzentritat des Kristalls oder der Detektoren findetrs[61, 86]. Es soll an
dieser Stelle lediglich erwahnt werden, dass sich aufgrund der dgestelliten Simulationen er-
gibt, dass bei einer angstrebten Prazision in der Wellenlangenbestimmuigpm ein Uberlapp
des Ursprungs der Réntgenstrahlung und der Lichtreferenzlinied\yod 0.5 mm sichergestellt
werden muss. Motiviert durch diese Uberlegungen wurde die Methaddustage des Lichtauf-
baus und Herstellung dieses Uberlapps entwickelt, die bereits eingeh&ag.i3.2.2 diskutiert
wurde. Die Auswirkungen eines Verkippungswinkels zwischen Kristaltdiche und Kristallgit-
terebenen wurden in [97] detailiert untersucht und der Einfluss dMsdgppungswinkels auf
das Experiment durch geeignete Rotation des Kristalls, namlich so, ddsgpéergswinkel und
Streuebene senkrecht aufeinander stehen, minimiert [51]. Alle ebleutidisen systematischen
Fehlerquellen sollen nicht Gegenstand dieses Kapitels sein, da sie beasditarbich beschrie-
ben sind [51, 86, 97]. Eine weitere Fehlerquelle allerdings, die sichrandigder Tatsache ergibt,
dass die Bragg-Reflektion bisher nur zweidimensional betrachtet wuindiedie in friiheren Ar-
beiten [51, 86] nur oberflachlich behandelt wurde, wird im folgendapitel diskutiert und es
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werden experimentelle Anséatze aufgezeigt, den Einfluss dieser Fedllerguf die Messresultate
der hier durchgefihrten Wellenlangenmessungen zu bestimmen und zu maémimier

3.3.1 Dreidimensionale Betrachtung der Bragg-Reflektion

Zur Einfuhrung und Erkléarung der/b-Methode (Kap. 3.1.1) und fur die Herleitung des Bragg-
Gesetzes (Kap. 2.2.1) wurde ein zweidimensionales Bild gewéhlt und dim&ee in der zwei-
dimensionalen Streuebene der Rontgenstrahlung betrachtet. Allerdidgsistvereinfachte Dar-
stellung nicht hinreichend, will man Hochprazisionsrontgenspektroskoj einer relativen Un-
sicherheit in der Wellenlangenbestimmung von bid ppm betreiben. Insbesondere kénnen bei
Vernachlassigung der dreidimensionalen Geometrie, d.h. der TatsaskeDetektor, Kristall und
Quelle eine Ausdehnung senkrecht zur Streuebene der Rontgdunsiralesitzen, und Auswer-
tung der Daten mit Hilfe von zweidimensional hergeleiteten Gesetzmafigkesétzliche sy-
stematische Fehler entstehen, die sich in der relativen Unsichéxh¢it der experimentell er-
mittelten Wellenlangen niederschlagen und so die erreichbare Genauigkeitrémitie im fol-
genden gezeigt wird, fihrt eine dreidimensionale Betrachtung degHRafiektion im Vergleich
zur zweidimensionalen Betrachtung zu einer Krimmung der Réntgenliniecautatektor und
einer Verschiebung des Peakmaximums der auf die wellenlangendigpPesigktorachse proji-
zierten Rontgenlinie. In den Absolutmessungen zur Bestimmung von Rorgfenld@ngen ohne
Ruckgriff auf sekundére Referenzlinien mit Hilfe defb-Methode in Kombination mit der Bond-
Technik heben sich diese jeweiligen Verschiebungen der Peakmaximarabedtlen Detektoren
nicht auf, starker noch, der Effekt wird durch den Einsatz zweig¢eKieren verdoppelt.

Die Krimmung der Rdéntgenlinien auf dem Detektor wurde in den bisherigetgBiwellenlan-
genmessungen mit dem Heidelberg-Kristallspektrometer mit ebenem Kristalenitgelost, d.h.
fiir die beiw-Uberangen emittierte Rontgenstrahlung wurde die Verschiebung demBeina
der auf die dispersive Detektorachse projizierten Rontgenlinien andgiler Krummung dieser
Linien nur indirekt Gber die Verschiebung zwischen gemessener umdetischer Lyman -
Wellenlange und ein Skalierungsgesetz bestimmt [43] und limitierte daher dieldrare relative
GenauigkeitA\ /X der Wellenlangenmessungen. Ein Hauptziel dieser Arbeit war es dhbse,
Linienkrimmung experimentell zu beobachten und gegebenenfalls durdéréng des experi-
mentellen Aufbaus zu reduzieren, um Wellenlangenmessungen ohngriffienkf dieses Skalie-
rungsgesetz mit einer relativen Genauigkeit ¥edppm durchfiihren zu kénnen. Die folgenden
Kapitel geben zunéchst ein dreidimensionales Bild der Bragg-Reflektidieschreiben die re-
sultierende Krimmung der Rontgenlinien auf den Detektoren sowie die @gif3esultierenden
Verschiebungen der Peakmaxima der auf die dispersive Detektonarcijigéerten Rontgenlinien.
Danach werden zum einen Simulationen dieser Krimmung - insbesondeishlick auf den
speziellen Aufbau des in dieser Arbeit verwendeten Rontgenspektnsmetergestellt und mit
experimentellen Resultaten verglichen. Zum anderen wird auf experimeAtedlitze - wie sie
in den Messungen dieser Arbeit verwendet wurden - zur Vermindedigser Linienkrimmung
eingegangen.
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3.3.2 Krimmung der Rontgenlinie auf dem Detektor bei Einsatzeiner Rontgen-
punktquelle

Zur Herleitung der oben erwdhnten Verschiebung der Peakmaxima fidreawellenlangendi-
spersive Detektorachse projizierten Rontgenlinien ist es sinnvoll, zwselen Verstandnis zu-
nachst den einfachen dreidimensionalen Fall einer (monochromatisehekiquelle, eines aus-
gedehnten Kristalls und Detektors zu betrachten. Dies trifft zwar expetathaicht zu, da die
lonenwolke z.B. bei senkrechter Orientierung des Spektrometergligzides Elektronenstrahls
vom Kristall aus gesehen eine Ausdehnung wod0 mm besitzt, ist aber als erster Ansatz zur
Beschreibung der dreidimensionalen Geometrie durchaus sinnvoll. Albz8igt eine schema-
tische Darstellung dieser Situation. In dieser ersten Betrachtung wirchamgeen, dass die mo-
nochromatische Rontgenpunktquelle, der Mittelpunkt des Kristalls und de=kiors sowie die
Kristallgitternormale in der gleichen Ebene liegen, der sogenannten ijagdimhen) Streuebe-

neue Streu- Kristall

ebene

ursprungliche
Streuebene

Quelle

Detektor

Abbildung 3.12: Dreidimensionale Betrachtung der Reflektion der von einer Rontgéuguueile isotrop emittierten
monochromatischen Rontgenstrahlung an einem ausgedehneten KZistalesseren Ubersicht sind nur zwei Ront-
genstrahlen, einer, der in der urspriinglichen Streuebene, und @éémen der neuen Ebene einlauft, dargestellt. Als
urspriingliche Streuebene wird dabei diejenige Ebene bezeichnet, diedeontgenpunktquelle, der Mittelpunkt des
Kristalls und des Detektors sowie die Kristallgitternormale liegen. Die neuadebryibt sich durch Drehung der ur-
spriinglichen Ebene um den Winkein derx-z-Ebene.
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ne des Kristalls, die senkrecht zu den Gitterebenen orientiert ist. Die &imigktquelle sendet
Rontgenstrahlung der Wellenl&ngdsotrop, d.h. in alle Raumrichtungen gleichmé&Rig, aus. Die
Geometrie der Rontgenstrahlung, die so abgestrahlt wird, dass sie insgeiinglichen Streue-
bene auf den Kristall einlauft, lasst sich wie in Kap. 2.2.1 dargestellt diaslzweidimensionale
Bragg-Gesetz mit dem Bragg-Wink&und der Gitterkonstanté beschreiben. Interessant ist der
Fall fur die Rontgenstrahlung, welche nicht in der urspringlichen Stene einlauft, sondern in
einer ,neuen“ Ebene, die mit der urspriinglichen Streuebene den Wirdiaschlie3t. Auch die
Reflektion der in dieser ,neuen” Streuebene einlaufenden Rontgelusigakann auf die zweidi-
mensionale Geometrie der Bragg-Reflektion, nun aber in dieser neuee,Ebi# dem gleichen
Bragg-Winkelf und der gleichen Gitterkonstantevie fiir Réntgenstrahlung, die in der urspring-
lichen Streuebene einlduft und dort Bragg-reflektiert wird, zurétiitort werden. Die Problematik
entsteht nun darin, dass die Bragg-Winkel experimentell beziglichrderiinglichen Streuebene
vermessen werden (zu der die Detektorebene senkrecht liegt). Umgetiaser zu beleuchten ist
es notwendig, den Bragg-Winkélfur die in der neuen Ebene einlaufende Réntgenstrahlung in
die urspringliche Streuebene zu projizieren. Diese Projektion degB¥agkelsd, die hier als

0’ bezeichnet wird, und der Zusammenhang zwisdaifesnd ¢ lasst sich durch die Einfiihrung
des Kristallnormalenvektons in der urspriinglichen Streuebene und des Vektors, den man durch
Drehung vonu um x erhalt, des Vektors, in der neuen Streuebene sowie des Vektorger die
Einfallsrichtung der Rdntgenstrahlung charakterisiert, mittels der Skaliuwkte dieser Vektoren
ermitteln. Ohne Einschrankung der Allgemeinheit lassensich w wie in Abb. 3.13 dargestellt

Quelle

tan ¢

Abbildung 3.13: Projektion des Bragg-Winkels der Rontgenstrahlung, die in der neuen Ebene einlauft, die um den
Winkel x zur urspringlichen Streuebene gedreht erscheint, auf dieséingtiphe Streuebene. In der urspriinglichen
Ebene ergibt sich damit der Bragg-Wink&l Der Zusammenhang zwischéhund lasst sich durch die Einfuhrung
des Kristallnormalenvektora in der urspriinglichen Streuebene und des Vektors, den man duettullly vonu um

x erhalt, des Vektors, in der neuen Streuebene sowie des Vektersler die Einfallsrichtung der Réntgenstrahlung
charakterisiert, mittels Skalarprodukte dieser Vektoren ermitteln.
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als
u1:—1 1}1:—1 ’U)1:1
u= uy =0 , v= vg =0 , w=| wy=tan(() (3.5)
uz =0 vy = — tan(k) ws = tan(k)

ausdriicken, wobé&iden Winkel zwischer undw bezeichnet. Da sich der Winkel zwischen zwei
Vektorenx undy Uber die Beziehung

Xy= |XHY| cos £ (Xa y) ; (36)

ermitteln lasst, wobex - y das Skalarprodukt der beiden Vektoren darstellt, kann man Uber das
Skalarproduktv - w zwischenv und w den Bragg-Winkel) der Réntgenstrahlung, die unter
dem Winkelx zur urspriinglichen Streuebene einlauft, beziglich der neuen Sereaidierech-
nen. Analog ergibt sich Uiber das Skalarproduktw zwischenu und w der Bragg-Winkeld’
bezuglich der urspriinglichen Streuebene fir die Rontgenstrahlweighevunter dem Winket
zur ursprunglichen Streuebene einlauft. Damit ergibt sicld filber das Skalarprodukt

1+ tan’k COS K

sinf = — = — 3.7
V1 + tan? k(1 + tan2¢ + tan? k) (1 + tan?¢ + tan? k) 3.7)

und fur seine Projektio’ auf die urspriingliche Streuebene

1
inf =— . 3.8
m 1+ tan*( + tan“ k
s pr— (38)

Somit gilt fiir das Verhéltnisin 6/ sin ¢’ der Réntgenstrahlung, die unter dem Winketur ur-
spriinglichen Streuebene einlauft, woBelen Bragg-Winkel beziiglich der neuen Ebene éhd
die Projektion dieses Bragg-Winkelsaauf die urspriingliche Streuebene darstellt:

sin 6

s oSk (3.9)
Durch die Projektion der Bragg-Winké| die sich fur die Rontgenstrahlung in der neuen Streue-
bene mit einem Winket zur urspriinglichen Streuebene ergeben, auf die urspringlicheeBee
ne, ergibt sich somit fr die virtuellen Punkte, an welchen die Rontgehstigahdie gemal dem
Bragg-Gesetz reflektiert werden koénnte, auf dem Kristall eintrifft, @&inerdnung auf einem Ke-
gelschnitt in einer Ebene, die senkrecht zur urspringlichen Streediegt. Diese Situation wird

in Abb. 3.14 wiedergegeben. Von der Réntgenstrahlung, die gemar cegg-&esetz reflektiert
werden kénnte und deren Strahlengange Schnittpunkte mit einer zuiingtiphen Streuebene
senkrechten Ebene bilden, die auf einem Kegelschnitt in dieser Ebera,liwgd nur der Teil,
der auf den Kristall fallt, Bragg-reflektiert und vom Detektor detektiei Beobachtete Rontgen-
strahlung formt damit in der Detektorebene kein Signal, dass einer BelghtmPixeln entlang
einer Senkrechten zur dispersiven Detektorachse entspricht,ra@rdeheint als gekrimmte Li-
nie. Bei einer Projektion des vom Detektor aufgenommenen Bildes auf dlierdige Achse des
Detektors erhalt man tGber einen Fit an das Rontgenlinienprofil einenfiivelas Peakmaximum,
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- J Kristall

SETEES REETEETEEIPS .- Kamera

Abbildung 3.14: Dreidimensionale Betrachtung der Bragg-Reflektion. Dargestellt sieilder einfallenden Réntgen-
strahlen der Wellenlange aus der isotropen Verteilung der von der Quelle emittierten monochrometisttrahlung.
Die Strahlengange der Rontgenstrahlung, die gemaf dem Bragg-Gsetitert werden kdnnte, bilden Schnittpunkte
mit einer zur urspriinglichen Streuebene senkrechten Ebene, dimaaf Kegelschnitt in dieser Ebene liegen. Ein Teil
dieser Strahlung féllt auf den Kristall, wird tatsachlich Bragg-reflektiad wom Detektor detektiert. Auf dem Detek-
tor formt das Signal der beobachteten Rontgenstrahlung damit keirge tliea senkrecht zur dispersiven Detektorachse
ausgerichtet ist, sondern erscheint als gekrimmte Linie.

der sich um den WerkK von dem Wert unterscheidet, den man erhalten wiirde, wenn das de-
tektierte Signal der Rontgenstrahlung auf dem Detektor nur durch Risitgblung mit = 0
verursacht und eine senkrechte Linie zur dispersiven Detektardchaen wirdeK lasst sich -

wie wir im folgenden sehen werden - aus dem Bragg-Widkehd dem Winkel zwischen einlau-
fender Réntgenstrahlung und urspriinglicher Streuekemger Berlicksichtigung aller méglichen
Einfallsrichtungen der Réntgenstrahlen berechnen.

Zur Herleitung vonK muss zunachst beachtet werden, dass das Bragg-Gesetz fir ¢eBwed
flektion von Rontgenstrahlung an einem Kristall erfillt sein muss, und satlerdnach obigen
Betrachtungen ergibt, dass fiur die Wellenlangger reflektierten Rontgenstrahlung

A\ = const. = 2dsin ) = 2dsin 6’ cos k (3.10)

gelten muss. In der Messung wird der Bragg-Winkel in Bezug zur ungpichen Streuebene,
die sich senkerecht zur Detektorebene befindet, gemesse#), sthdie gemessene Grofl3e uhd
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ist der tatsachliche Bragg-Winkel, dessen Grole man schlussendlich litedsung bestimmen
mochte. Dacos k immer kleiner oder gleich ist, d.h.cosx < 1 gilt, ergibt sich damit, dass
der gemessene Bragg-Wink&limmer groRer sein wird als der tatsachliche Bragg-Wirtk&die
gemessene Wellenlange wird damit, berlicksichtigt man die Krimmung der Rbnigauf dem
Detektor nicht gesondert, immer zu groR sein, bzw. die bestimmte Ubergemgigezu niedrig.
Mit der Definition des Winkelg (siehe Abb. 3.15) als Differenz-Winké(x) = 6’ — 6 zwischen
dem gemessenen Bragg-WinkéLind dem tatsachlichen Bragg-Winkelder dem Bragg-Winkel
fur einen unter dem Winket = 0 zur Streuebene einlaufenden Rdntgenstrahl entspricht, ergibt
sich

((k) = 0" — 0 = arcsin (sinf/cos k) — 0 . (3.11)

Diese Anderung des gemessenen Bragg-Winkelghmachd’ fuhrt fur jeden in unterschiedlicher
Streuebene einfallenden Rontgenstrahl mig 0 zu einer Verschiebungd\Y (k) seines Schnitt-
punktes mit der Detektorebene entlang der dispersiven Detektoradbise Abb. 3.15), die dann

in der oben eingefuihrten Gesamtverschiebinges Peakmaximums der auf die dispersive Achse
projizierten Rontgenlinie resultiert. Bei einem Abstahdon Rontgenquelle und Detektor und ei-
ner Langd (siehe Abb. 3.16) des Detektors senkrecht zur Streuebene undientemnahme, dass

L = Abstand Quelle-Detektor

Kristall -
RontgenStrahl 2 6’(]{) ﬁ ____________________ BT y
----------- AY
0 / G(x)
S Sssseccae- Y
Réntgenquelle/ Roéntgenstrahl 1/
virtuelle
Y ng Bildebene
X

Abbildung 3.15: Unterschiedlicher Strahlengang fir zwei Rontgenstrahlen mit ideetiddlellenlange\ in der ur-
spriinglichen Streuebene. Rontgenstrahl 1: Réntgenstrahl, der imsgetinglichen Streuebene einlauft£ 0 (siehe
Abb. 3.12)). Rontgenstrahl 2: Rontgenstrahl, der unter dem Winksiehe Abb. 3.12) zur urspriinglichen Streuebene
in der neuen Streuebene einlauft und dessen Strahlengang fur dile#aufng in die urspriingliche Streuebene zurtick-
projiziert wurde.f bezeichnet den Bragg-Winkel des Strahles mit 0, 6 die Projektion des Bragg- Winketsfur
den Strahl mitx # 0, der in der neuen Streuebene einfallt, auf die urspriingliche Streeieben Differenzwinkel

0 —Qist(.
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L = Abstand Quelle-Detektor

Kristall ~ —9
A

Rontgenstrahi 2 |

K ()
S IR AERELEE IJ=0 |
Rontgenquelle / Roéntgenstrahl 1 /
c/2

N v

virtuelle  /

Z ® Bildebene

Y
X

Abbildung 3.16: Unterschiedlicher Strahlengang fiir zwei Rontgenstrahlen mit ideetiddkllenlange\ in einer zur
ursprunglichen Streuebene (siehe Abb. 3.15) senkrechten BRéntgenstrahl 1: Rontgenstrahl, der in der urspring-
lichen Streuebene einlauft((;) = 0 (siehe Abb. 3.12)). Réntgenstrahl 2: Réntgenstrahl, der unter dirke¥\ (1)
(siehe Abb. 3.12) zur urspriinglichen Streuebene in der neuereBare einlaufi,; charakterisiert die Detektorpunkte
senkrecht zur Streuebene und kann Werte zwis¢hen = —1/2 undl... = /2 annehmen, wobdidie Lange des
Detektors senkrecht zur Streuebene bezeichnet. Damit@jlf = arctan(l;/L). d ist der Abstand zwischen Kristall
und Detektore bezeichnet die Lange des Kristalls senkrecht zur Streuebene.

fur die Ausdehnung des Kristallssenkrecht zur Streuebenex [ und fur den Abstand zwischen
Kristall und Detektord < L gilt, erhdlt man (vereinfacht durch die Spiegelung der Detektoro-
berflache am Kristallgitter (siehe auch Kap. 3.1.1)) - mit der Varigp{siehe Abb. 3.16), die die
Detektorpunkte senkrecht zur Streuebene charakterisiert; pd= arctan(l; /L) - AY (I;) als

AY (l;) = L - tan(¢(~(lj))) = L - tan |arcsin sin0 3 —-01 , (3.12)
cos (arctan (f))
wobeil; Werte zwischeri,,;,, = —1/2 undl,,,, = [/2 annehmen kann. Ist dagegen< [, so

muss in allen hier dargestellten Betrachtunggp, = —[/2 durchl,,;,, = —c/(2(L — d)) - L
und . = /2 durchl,,.. = ¢/(2(L — d)) - L ersetzt werden, wobei steffs,;,| < /2 und
llmaz| < 1/2 gelten muss. Fur die in (einigen) Experimenten dieser Arbeit vorliegenddteM
namlich L = 2331 mm und Detektorbreité = 27.6 mm, ist die Krimmung der Réntgenlinie in
der Detektorebene, wobei die zugehdrigel durch analytische Rechnung mittels Gl. 3.12 er-
mittelt wurden, in Abb. 3.17 fuf# = 28.8°, 39.0° und 53.5° dargestellt. Wie oben besprochen
werden die auf dem Detektor abgebildeten gekriimmten Réntgenlinien doeshikdeinen Anteil
von Rontgenstrahlen verursacht, deren Strahlengénge Schnittpunidimenizur urspringlichen
Streuebene senkrechten Ebene bilden, die auf einem Kegelschnitiatindreser Ebene liegen.
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Abbildung 3.17: Linienform in der Detektorebene fiir Rontgenstrahlung mit Bragg-\@imkon 28.8°, 39.0° und
53.5° bei Einsatz einer Rontgenpunktquelle und einem Abstand von Quelle usétBevonL = 2331 mm fiir jeden
Detektorpunki;.

Auf den Detektor gelangt dabei nur der Anteil der Réntgenstrahluegatsachlich auf den Kri-
stall fallt, d.h. nur ein Teil der Strahlung die den Kegel formt. Der Radiubeses Kegelschnittes
lasst sich tber Gl. 3.11 und Gl. 3.12 als maximal moglichés AY,...., ermitteln. Nach Gl. 3.11
musssin 6/ cos k < 1 gelten. FUrAY" ergibt sich damit maximak = AY,,4, = L-tan(90° —6),
d.h. furd = 45° maximalAY,,.. = L und firfd = 28° maximalAY = 1.88L. Damit ist der
Radius des Kegelschnittes fur groRere Bragg-Winkel kleiner; dadibebréRe von Kristall und
Detektor konstant ist, und damit beztglich der Flache immer ein gleich grailedes Kegel-
schnittes auf dem Detektor abgebildet wird, ist fur grol3ere Bragg-&Vihklie Linienkrimmung
auf dem Detektor grofier. Dies ist in Abb. 3.17 daran zu erkennes difakinie starker gekrimmt
ist, d.h. dass alle Werte vaY flr grof3ere Bragg-Winkel groRRer sind, so dass die Gesamtver-
schiebungiK des Peakmaximums der Projektion der Rdntgenlinie auf die wellenlangersigper
Achse des Detektors, d.h. der Mittelwert der einzelnen Funktionswértsich ebenfalls erhoht.
AuRerdem ist ersichtlich, dass das detektierte Signal auf den auf3etekidypunkterd; entlang
der nicht-dispersiven Achse mehr zur Gesamtverschielbbgitragt als das der inneren Detek-
torpunkte.

Die Gesamtverschiebung lasst sich als ein normiertes Integral Gber @l und damit als In-
tegral Gber alle moglicher(l;) ausdriicken, wobei sich diese alg;) = arctan(l;/L) mit még-
lichen Koordinateri; der Detektorpunkte des Detektors mit Ausdehnlegtlang einer Achse
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senkrecht zur Streuebene (siehe Abb. 3.16) berechnen lassen:

1/2 .
<K:/ L tan |arcsin sin — | 0| a;. (3.13)
=1/2 ! cos (arctan (f))

l; kann dabei Werte zwischdp,;, = —{/2 undl,,,, = [/2 annehmen. Um dieses Integral zu
I6sen undK zu bestimmen, sind einige Naherungen ndétig. Mit mehrfacher Taylor-Entwigk
ergibt sich uber die Beziehungenctan(l; /L) ~ I;/L, 1/ cos(lj/L) ~ 1+ 1/2(1;/L)* und der
allgemeinen Beziehungresin(f) = 1/4/1 — f? fur den Ausdruck

vesin (520 Y _g oL ang. (Y (3.14)
ares cos(k(l;)) T L) -~ '

Setzt man Gl. 3.14 in GI. 3.13 ein lasst sich die Gesamtverschieliualg

1/2
~——— tanf 12 dl; . 3.15
oL 1 " /_1/2 7 (.19

ausdriicken. Die Losung des Integrals fuhrt dann auf

2

tan(0) . (3.16)

Abb. 3.18 zeigt die Abhangigkeit voK' vom tatséchlichen Bragg-Winkél Der Anstieg von

K mit tan(#) deckt sich mit den vorherigen Beobachtungen, dass die Verschietig((;) fur
grofRere Bragg-Winkel groRRer sind. Die Abnahme ¥mit zunehmendem Abstand von Detektor
und QuelleL ist auf die Zunahme des Radifsdes Kegels (siehe Abb. 3.14) niitzuriickzufuh-
ren, die Zunahme voi mit [?, wobei! die nicht-dispersive Detektorachsenlange angibt, darauf,
dass auf einem gréRReren Detektor ein groRerer Teil dieses Kegelsilaleg werden kann.

Nach obigen Uberlegungen ergibt sich, dass die Krimmung der Rontigealihdem Detektor
zu einer Anderung des/b-Verhaltnisses auf dem Detektor fihrt:

g+ L-tan(0;* — & £ K)

p—L tan(0; —&FK)| (3.17)

a
5©]-|
Konkret &ndert sich, da sich bei der Kombination d¢b-Methode mit der Bond-Methode die
Reihenfolge der Lichtreferenzlinien bezuglich der Rontgenquelle vaamezum anderen Detek-

tor umkehrt (siehe Kap. 3.1.19,fir Detektorl zua} = a + K undb zud} = b — K und analog

fur Detektor2 a zua, = a — K undb zu b, = b + K. Das Problem entsteht nun dadurch,
dass dien/b-Methode gleiche Einfallsrichtung fir Rontgenstrahlung, die in zweickgeslenen
Kristallstellungen auf den zwei verschiedenen Detektoren detektiert wirdei sich die Kristall-
stellungen um den Kristallrotationswinkel= 180° — 26 (siehe Gl. 2.10) unterscheiden, norma-
lerweise durch identische/b-Verhaltnisse fur die beobachtete Strahlung auf beiden Detektoren
festlegt. Fur gekrimmte Rontgenlinien auf den Detektoren &ndert sictsdigs&/erhéltnis wie
oben beschrieben fir Detektbru dem gemessenen Verhaltalgd; = (a+K)/(b— K) und fur
Detektor2 zual, /b, = (a—K)/(b+K), so dass die gleiche Einfallsrichtung der Rontgenstrahlung
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Abbildung 3.18: Abhé&ngigkeit der GesamtverschiebuRg(vgl. Gl. 3.16), der Verschiebung des Peakmaximums der
Projektion des Rontgensignals auf die wellenléngendispersive Achdeatektors, vom tatsachlichen Bragg-Winkel
fur & = 25-70° bei Einsatz einer Rontgenpunktquelle und einem Abstand von Quelle us&tBevonl = 2331 mm.

nicht mehr bei gleichem gemessenet-Verhaltnis vorliegt. Beim Auswerten der Daten muss
dieser Tatsache Rechnung getragen werden, so dass die Kristall@jrfkie die Reflexion der
Rontgenstrahlung auf die beiden Detektoren und damit der Drehwinket! die Bragg-Winkel
# ohne systematischen Fehler bestimmt werden kénnen. Die dafiir ndtigekBietitigung der
Linienkrimmung kann - wie in Kap. 4 vorgestellt wird - Uber die ,Entkrimmudef Linie - oder
aber (iber die Einfihrung des Korrekturwink€lin die Datenauswertung erfolgen, wolgetlen
Mittelwert der Winkel( (k) (siehe Gl. 3.14) fir alle: darstellt und fur eine Punktquelle in idealer

Geometrie durch
T n Yz
arctan(—;—

= (3.18)

(arctan (UTQ) — arctan (%ﬂ))

gegeben ist{ lasst sich also uber ein normiertes Integral tiber den Winkelden Grenzen von
Kmin = arctan((—(/2)/L) biS kme = arctan((l/2)/L) berechnen. Der tatsachliche Bragg-
Winkel @ ist dann durch die Beziehurtig= 6’ — ¢ mit dem gemessenen Bragg-Winkébegeben.

Die Auswertung des Integrals bzw. die Verwendung der Reldtioa L - arctan(¢) in Kombina-
tion mit GI. 3.25 ergibt fur:

- tanf - [
¢ ~ arctan (24[?) . (3.19)
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Abb. 3.19 zeigt die Abhangigkeit des Mittelwertes der Winket), des Korrekturwinkelg, vom
tatsachlichen Bragg-Winkél Es ist die Zunahme des Korrekturwinkglsnit dem tatsachlichen
Bragg-Winkeld zu erkennen. Aul3erdem lasst sich GI. 3.19 entnehmen, dass - wie imé&aed
samtverschiebung - ¢ mit zunehmendem Abstand von Detektor und Quélebnimmt, was auf
die Zunahme des Radiug des Kegels (siehe Abb. 3.14) niitzurtickzufiihren ist. Die Zunahme
mit groRer werdender nicht-dispersiver Detektorachsenléigghat darauf zurlick, dass auf einem
groReren Detektor ein groRRerer Teil dieses Kegels abgebildet wkaten Die Korrekturwinkel

¢ liegen im Bereich vor- 10~4 °. Falls die Linienkriimmung der Réntgenlinie auf dem Detektor
bei Verwendung einer Rontgenpunktquelle nicht beriicksichtigt wigibesich damit ein syste-
matischer relativer Fehler in Bereich vam\ /A ~ 5 — 10 ppm in der Wellenlangenmessung. Die
Linienkrimmung der Rontgenlinie in der Detektorebene muss daher in demddatgertung auf
jeden Fall berlcksichtigt werden. In Kap. 3.3.3 wird noch dazu deutlietden, dass der Effekt
bei Verwendung einer Rontgenlinienquelle - wie sie in den meisten Experimeoitiéegt - noch
viel dramatischer ist. Tab. 3.1 listet abschlieRend mit Hilfe von GI. 3.19 bestimmitekforwin-

1,0x1 0-3 T T T T T T T T T T T T T T T T T

9,0x10™
8,0x10™
7,0x10™
6,0x10™

5,0x10™

Korrekturwinkel

4,0x10"
3,0x10"

2,0x10"

foxfot b
25 30 35 40 45 50 55 60 65 70

Bragg-Winkel O (°)

Abbildung 3.19: Abhéngigkeit des Mittelwertes der Winkél(x) (vgl. Gl. 3.19), des Korrekturwinkelg, vom tat-
sachlichen Bragg-Winkel fir § = 25-70° bei Einsatz einer Rdntgenpunktquelle und einem Abstand von Quelle und
Detektor vonL = 2331 mm.
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Element Ubergang Energie (eV)) (°) (-107%(°)

gla+ w ~ 2461 53.5 4.52
St Lyman«; ~ 2623 49.0 3.85
Arlo+ w ~ 3140 39.0 2.71
Ar'™  Lyman<; ~ 3323 36.5 2.48
Fett w ~ 6701 28.8 1.84

Fe’t  Lyman-y ~ 6973 27.6 1.75

Tabelle 3.1 Korrekturwinkel ¢ (vgl. Gl. 3.19) bei Einsatz einer Réntgenpunktquelle fur verschie@eagg-Winkel

0, die sich auf Messung der Wellenlangen - au3er im Falle der Messundeisenionen - mit einem Si(111)-Kristall
beziehen. Die Bragg-Winkel fur die Rontgenstrahlung von Eisenioneden fir eine experimentelle Anordnung mit
einem Si(220)-Kristall berechnet.

kel ¢ firr verschiedene Bragg-Winkélbei einer Detektorbreitevon 27.6 mm und einem Abstand
von L = 2331 mm zwischen Quelle und Detektor fur eine punktférmige Quelle, die sich in der
Streuebene befindet, auf.

3.3.3 Krummung der Rontgenlinie auf dem Detektor bei Verwemlung einer ausge-
dehnten Rontgenquelle

In den Betrachtungen des vorangehenden Kapitels wurde zur HegeademVerschiebung der
Peakmaxima der auf die wellenlangendispersive Detektorachse projizRotggenlinien zum
besseren Verstandnis zunéchst der einfache dreidimensionale Fall(gianochromatischen)
Punktquelle in Kombination mit einem ausgedehnten Kristall und Detektor b&ttadllerdings
ist diese Annahme flr die hier durchgefuhrten Experimente nicht zeefida die lonenwolke
z.B. bei senkrechter Orientierung des Spektrometers bezlglich desoBkskstrahls vom Kri-
stall aus gesehen eine Ausdehnung ~0B8.5 mm besitzt. Die Quellregion der Rontgenstrahlung
besteht aus einer Aneinanderreihung von Punktquellen in einer Ebekeesht zur Streuebene.
Jeder dieser Punktquellen kann dann analog zum vorangehendéal Kapandelt werden, al-
lerdings ist darauf zu achten, dass sich die Position jeder Punktquellgliobzdes Kristall- und
Detektormittelpunktes unterscheidet, d.h. dass nicht jede Punktquelle - witztenl&apitel an-
genommen - in einer Ebene mit der Kristallgitternormale sowie dem Kristall- undeteittel-
punkt liegt. Eine schematische Darstellung fur die Geometrie im Falle einee@eisgten Quelle
ist in Abb. 3.20 dargestellt. Dabei wird vorausgesetzt, dass Quelle, Detaid Kristall so ange-
ordnet sind, dass ihre Mittelpunkte auf einer Geraden, der Hauptdelss®&pektrometers, liegen,
also innerhalb der Streuebene, in der sich auch die KristallgitternormateleefiVeiterhin wird
in dieser ersten einfachen Betrachtung angenommen, dass fiir diehusdedes Kristallg, die
der Quelley und des Detektorssenkrecht zur Streuebene und einen Abstand von Quelle zu Detek-
tor L sowie von Kristall zu Detektaf die Beziehund(q—c)/2)/(L—d)-L < (¢—1)/2 gilt. Dies
bedeutet nichts anderes, als dass keine Rontgenstrahlung, die dagdrmeflektion Gber den
Kristall auf den Detektor gelangen kénnte, aufgrund einer zu kleinesddlinung des Kristalls
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c senkrecht zur Streuebene nicht auf dem Detektor trifft, d.h. dasBetektor in voller Breite
ausgeleuchtet wird. Dies ist im Experiment zwar nicht der Fall, wie in K&p83hoch eingehend
diskutiert wird, stellt aber fir die ersten Betrachtungen zur Geometrie Matavendung einer
Rontgenlinienquelle eine sinnvolle N&herung dar. In Abb. 3.20 sind drgktguellen stellvertre-
tend fur die unendliche Anzahl von Punktquellen in der Darstellung lolesemervorgehoben. Fur
jede Punktquelle gibt es Grenzwinkgl,i,, (z;) und k4. (2;) des Winkelss zwischen ursprungli-
cher Streuebene und neuer Ebene, in der die Rontgenstrahlung eimféditdenen die Rontgen-
strahlung den Detektor noch erreichen kann. Diese Grenzwigkgl(z;) und 42 (z;) sind fur

L = Abstand Quelle-Detektor

d
A < >
Punktquelle 1 / Kmin,1(Z;)
Kmax,1(Z;) 7y
+Z| +|J
Kmin,2 (Z;)
q Zi:0 —.L._._. R O P Nl — . _: ........... R R P IJ=O |
Punktquelle 2 / Kmax,2(Zi)
i ¢/2
linienférmige
Quelle / Kmax,3(2)
Kmin.3 (2 virtuelle
Y min3 (21) Bildebene /

Punktquelle 3 / Kristall

z 2
Y
X

Abbildung 3.20: Darstellung der experimentellen Anordnung in einer Ebene senkzect8treuebene fur eine Aus-
dehnungg der Réntgenquelle sowiedes Kristalls und des Detektors in dieser Ebene. Quelle, Detektor und Kristall
sind so ausgerichtet, dass ihre Mittelpunkte auf einer Geraden, detadhap des Spektrometers, liegen, also inner-
halb der Streuebene, in der auch die Kristallgitternormale liegt. Drei Puek¢n der Linienquelle sind stellvertretend
fur die unendliche Anzahl von Punktquellen in der Darstellung bessrdarorgehoben. Fir jede Punktquelle existie-
ren Grenzwinkek,in (z:) UNd kmaz (2:) des Winkelss zwischen urspriinglicher Streuebene und neuer Ebene, in der
die Rontgenstrahlung einfallt, unter denen die Rontgenstrahlung dent@etelch erreichen kang. bezeichnet die
Koordinate der Rontgenpunktquelleauf einer senkrecht zur Streuebene verlaufenden Aéhsbe Koordinate des
Detektionspunkteg der Rontgenstrahlung auf dem Detektor beziglich der nicht-disparBiggektorachse.
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jede Punktquelle GroRRen, die beschreiben, welcher Teil des Kegiteshisiehe Abb. 3.14) auf
dem Detektor abgebildet wird, und legen damit die durch diese Quellesashte Linienschwer-
punktsverschiebung (z;) fest.z; bezeichnet dabei die Koordinate der Rontgenpunktquelle
einer senkrecht zur Streuebene verlaufenden Achse (siehe Afl). Bt/; die Koordinate des
Detektionspunkteg der Rontgenstrahlung auf dem Detektor bezlglich der nicht-disperBige
tektorachse, so lasst sich;) fur jede Punktquelle Ubef(z;, I;) = arcsin(sin 6/ cos r(2;,1;)) —0
mit Hilfe der Formel

arctan
) = (arctan (#) — arctan (#)) ’ (520

berechnen, die analog zu GI. 3.18 durch Ersetzeri ¥@durchz; +1/2 bzw.—1/2 durchz; — /2
hergeleitet werden kann. Damit ergibt si¢te;) als normiertes Integral Gber den Winkelin
den Grenzen VOR,,;, = arctan(z; — [/2)/L bIiS ke, = arctan(z; + 1/2)/L, wobei L, wie
oben eingefihrt, den Abstand zwischen Quelle und Detektof direlAusdehnung des Detektors
senkrecht zur Streuebene bezeichnet.

aufctan<7zi+l/2
1l (erl/2> (arcsin(sin 0/ cos k) — 0) dk
zil/2

Das Integral fur¢(z;) lasst sich analog zu den Betrachtungen fir eine Punktquelle leicht I16sen,
wenn man die VerschiebungeXxy”(z;, ;) betrachtet, die von jeder Punktequeliir jeden De-
tektorpunktj verursacht werden. Dies®Y (z;, ;) lassen sich fir jedes = arctan((z; + 1;)/L)

und jede einzelne Punktquelleanalog zu Gl. 3.12, die fir den Fall einer Punktrontgenquelle
gultig ist, Uber die Beziehung

sin 6

AY (2,1;) = L - tan(((k(2:,15))) = L - tan larcsin (COS (arctan ((zlzlg)))) - 0] (3.22)

berechneri; kann dabei Werte zwischép;,, = —{/2 undi,,, = /2 mitder Lang€d des Detek-
tors (siehe Abb. 3.20) senkrecht zur Streuebenezyliderte zwischen,,,;,, = —q/2 undz,,q, =
q/2 mit der senkrecht zur Streuebene gemessenen QuelligsiEhe Abb. 3.20) annehmen. Will
man damit die mittlere VerschieburyY (1;), die fiir jeden Punkt auf dem Detektrdurch alle
Punktquellery; verursacht wird, in Bezug auf eine durch einen Punkt, der durchRein&tquelle
mit z; = 0 beil; = 0 in der Detektorebene generiert wurde, verlaufende Gerade legr@ch
so ist das Integral von Gl. 3.21 Uber alle Quellpunkte zu bilden. Dies litsaralytisch leicht
durch Vereinfachung von Gl. 3.21 I6sen. Mit mehrfacher Taylor-Erktluing ergibt sich tGber die
Beziehungenuctan((z; + 1;)/L) = (2 +1;)/L, 1/ cos((z; + 1) /L) ~ 1+ 1/2((2; + 1;)/L)?
und die allgemeine Beziehungcsin(f) = 1/4/1 — f2

) sin ¢ 1 (zi + 1)\
sin (| ———— | ~ 60+ —tanf J 3.22
aresi (cosm (zz-,lj)) * g o ( L > ( )
und somit lasst sicAY (z;, ;) als
1 i)\
AY (2, 1) = L - tan(¢(k(2, 15))) ~ §Ltan9 <(Z Z j)> (3.23)
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Abbildung 3.21: Linienform in der Detektorebene fiir die drei Punktquellen aus A9 8ir einen Bragg-Winkef
von 53.5°, eine Ausdehnung des Detektors entlang der nicht-dispersiven A&chge= 27.6 mm, eine Quelllange von
g = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in einer Ebene senkrecht zur StreuebenénerdAbstand von Detektor und Quelle von
1886 mm.

ausdrticken. Abb. 3.21 zeigt die mit Hilfe von GI. 3.23 berechnete Linienkmung auf dem
Detektor fur die drei Punktquellen aus Abb. 3.20 fir einen Bragg-Wiéken 53.5°, eine Aus-
dehnung des Detektors entlang der nicht-dispersiven Achseé »027.6 mm, eine Quelllange
vong = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in einer Ebene senkrecht zur Streuebene umdAdistand von
Detektor und Quelle von836 mm. Diese Werte entsprechen den tatsachlichen Werten in eini-
gen Experimenten dieser Arbeit. Der Abbildung ist zu entnehmen, dassigeen Quellpunkte
viel mehr zur Linienkrimmung beitragen als die inneren Quellpunkte. Wird peEmenten ei-

ne (nahezu-) Punktquelle eingesetzt, so kann die auf dem Detektadbdete Linienkrimmung
und damit der Korrekturwinke] im Vergleich zu Experimenten, in denen eine ausgedehnte Quel-
le verwendet wird, merklich reduziert werden. Dies ist eine wichtige Agssn Hinblick auf

die experimentellen Ansétze zur Reduktion der Linienkrimmung, die in Kapl Beésprochen
werden.

Mit GI. 3.23 lasst sich die mittlere Verschiebudg(I;), die fir jeden Punkt auf dem Detektor
durch alle Punktquellen; verursacht wird, durch das auf die Quelllar&yg,... = ¢ normierte
Integral Gber die Koordinaten

2

q/2 T . q/2 L-tan6 Gitly) dz;

aviy = [ VGt (2 i) 20
—q/2 q —q/2 q

96



3.3. Systematische Fehlerquellen

0,12 T T T T T T T T T T T T T
0,11 F -
- —28.8° T
010 ——30.0° i
E 0,09 - 53.5 _-
‘E’ 0,08 |- 4
[} B o

2
S 007 -
< 5 -
o 0,06 -
>

z) L o
£ o005 ]
% L o
2 004} -
0,03 | 4
0,02 |- 4
0,01 -

1 N 1 N 1 N 1 N 1 N 1 N 1

-15 -10 -5 0 5 10 15

nicht-dispersive Achse (mm)

Abbildung 3.22: Mittlere Verschiebungy (1;) (vgl. Gl. 3.25) fur das Peakmaximum des auf die dispersive Achse
projizierten Réntgenreflexes fur die einzelnen Puriktan der Detektorebene in Abhéngigkeit des Bragg-Winkels
fur eine Rontgenlinienquelle. Diese ergibt sich fiir jeden Detektorpusk¥itelwert der Verschiebunge¥i (z;, 1),

die durch jeden einzelnen Quellpunktfir jeden dieser Punkte verursacht werden. Fur die Berechnung wurde eine
Ausdehnung des Detektors entlang der nicht-dispersiven Achsé x02i7.6 mm, eine Quelllange vog = 40 mm
(siehe Abb. 3.20) in einer Ebene senkrecht zur Streuebene undbstamdl von Detektor und Quelle vdi886 mm
angenommen.

mit den Grenzen,,,;, = —¢q/2 undz,,. = ¢/2 ausdriicken, wobejwiederum die senkrecht zur
Streuebene gemessene Quelllange bezeichnet. Die Losung des Irftdgtalann auf

(2 (2)° +3ql]2)
6L -q

(5 +a/2° = 5 - 0/2)°)

tan(f) = tan(0) . (3.25)

Abb. 3.22 zeigt die mit Gl. 3.25 berechnete mittlere Linienkriimmbirig ), die durch alle Quell-
punkte z; fur jeden einzelnen Detektorpunkt verursacht werden. Dabei wurde eine Ausdeh-
nung des Detektors entlang der nicht-dispersiven Achse ve27.6 mm, eine Quelllange von

g = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in einer Ebene senkrecht zur Streuebene undstiznd von Detek-

tor und Quelle vori886 mm angenommen. (Dies entspricht den in einigen Experimenten dieser
Arbeit vorliegenden Werten). Es ergibt sich auch hier ein konsisteriligai den vorangehenden
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Abbildungen. AuRere Punkte auf dem Detektor tragen mehr zur Liniemkwing bei als innere
und die Linienkrimmung steigt mit dem Bragg-Winldean.

Analog zuAY (i;) lasst sich die mittlere VerschieburdgY (z;), die jeder Quellpunkt fur die ge-
samte Rontgenlinie, d.h. fur alle Punkjeauf dem Detektor verursacht, in Bezug auf eine Gerade
durch den durch eine Punktquelle mjt= 0 generierten Punkt béj = 0 in der Detektorebene
berechenen, indem durch Taylor-Entwicklung und Vereinfachusdrtagral

(zi+) 2
U2 AY () 2 Dotand (S ay
AY (z) = / AV k) / L dl; (3.26)
~1/2 ! ~1/2 2
0,18 T T T T T T T T T
0,16 |- ——28.8° i
- —39.0° -
0,14 | 53.5° s
E o .
E o012} 4
(O] L J
[%2]
S 010} -
< i |
(0]
> 008} -
&
S I 1
& 006 -
o | J
0,04 | -
0,02 | -
0’00 I 1 " 1 " 1 " 1 " 1 ]
-20 -10 0 10 20

Quellpunkt z(mm)

Abbildung 3.23: Mittlere Verschiebungy(z;) (vgl. Gl. 3.27) fir das Peakmaximum des auf die dispersive Achse
projizierten Rontgenreflexes in der Detektorebene, die durch die eame€nellpunktez; einer Rontgenlinienquelle
hervorgerufen wird, in Abhangigkeit des Bragg-WinkélDiese ergibt sich fur jeden Quellpunkt als Mittelwert der
Verschiebungeiy (z;, 1;), die fur jeden einzelnen Detektorpuriktfir jeden dieser Quellpunktg verursacht werden.
Fir die Berechnung wurde die Ausdehnung des Detektors entlangcedispersiven Achse= 27.6 mm, die Quell-
langeq = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in einer Ebene senkrecht zur Streuebenesurdsdtand von Detektor und Quelle
L=1886 mm gesetzt.
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gefunden und zu

((l/2 +2)° — (2 — l/2)3) (2 (L)?+ 35222)
6L -1 6L -1

geldst wird. Die mit Gl. 3.27 berechnete mittlere Linienkrimmung auf dem Detakismdurch
die einzelnen Quellpunktg hervorgerufen wird, ist in Abhangigkeit vom Bragg-Winkeh Abb.
3.23 dargestellt. In den Rechnungen wurde wiederum eine Ausdeldiesrigetektors entlang der
nicht-dispersiven Achse vah= 27.6 mm, eine Quelllange von = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in
einer Ebene senkrecht zur Streuebene und ein Abstand von Dete@tQuelle vori 886 mm vor-
ausgesetzt. Neben der Zunahme der Linienkrimmung mit dem Bragg-Wiokeldem grél3eren
Beitrag von auf3eren Quellpunkten zur Linienkrimmung lasst sich Abb.dai@® Vergleich mit
Abb. 3.21 entnehmen, dass der gréf3te Einfluss auf die LinienkrimmundevoaulZeren Quell-
punkteng; herriihrt, wogegen die aueren Detektorpuriktne geringe Rolle spielen. Will man
die Linienkrimmung im Experiment daher reduzieren, so ist eine geringdlahgeq ginstiger
als eine geringe Detektorlangedie man ohnehin ungern reduzieren mochte, um den maximalen
Raumwinkel fur die Detektion von Rdntgenphotonen zu erhalten.

AY (z;) =~ tan(f) = tan(0) (3.27)

Um die Gesamtverschiebung des Peakmaximums des auf die dispersive Achse projizierten
Rontgenreflexes in der Detektorebene bezliglich einer parallelen Linidchi-dispersiven De-
tektorachse durch den Detektorpunkt fit= 0, der von einem Rontgenstrahl mijt= 0 generiert
wird, zu erhalten, ist dann nach obigen Betrachtungen das Integral
2 1/2
JPLAY (zi)dzi [U], AY (1) dl

K= = (3.28)
q l

Zu lésen. Setzt man Gl. 3.25 oder Gl. 3.27 ein, so ergibt sich

(1(9)" +a(2)?)
K=~ 3L 1.q tan(6) , (3.29)

wie zu erwarten war eine symmetrische Funktion in der Detektorlangm der Quelllange.

Abb. 3.24 zeigt die mit Gl. 3.29 berechnete Gesamtkorrektais Funktion des Bragg-Winkefs
wobeil = 27.6 mm, ¢ = 40 mm und L=1886 mm gesetzt wurde. Die Abbildung entspricht Abb.
3.18 fur eine Punktquelle (wobéi unterschiedlich gewahlt wurde.) Es ist zu erkennen, dass ein
Faktor~ 5 zwischen dem Wert fUf(, der sich fir eine Rontgenpunktquelle ergibt und dem, der
sich fir eine Rontgenlinienquelle mjt= 40 mm einstellt, liegt, d.h. dass durch den Einsatz einer
Punktquelle im Experiment die Linienkriimmung erheblich reduziert werdan kDies ist in Hin-
blick auf die Ansatze zur Reduktion der Linienkrimmung, die in Kap. 3.3.proeken werden,
besonders interessant. Um dies zu verdeutlichen, kann der Kowhitet ( = arctan(K/L)
herangezogen werden. Dieser ergibt sich mit Gl. 3.29 zu:

1(2)3 1)3
{ ~ arctan (< (3) +46) ) tan(@)) . (3.30)
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Abbildung 3.24: Berechnete Gesamtkorrektéif fir das Peakmaximum des auf die dispersive Achse projizierten
Rontgenreflexes in der Detektorebene beziglich einer parallelen Lini@chi-dispersiven Detektorachse durch den
Detektorpunkt mit; = 0, der von einem Roéntgenstrahl mif = 0 generiert wird, in Abhangigkeit des Bragg-
Winkels 6 = 25-70° fur eine Rontgenlinienquelle. Fir die Berechnung wurde wieddres27.6 mm, ¢ = 40 mm

und L=1886 mm gesetzt.

Dieser kann in die Datenauswertung lber die Bezielturgd’ — ¢ eingebracht werden und der
Bragg-Winkel so unter Berticksichtigung der Linienkrimmung bestimmteve¢siehe auch Kap.
3.3.2).

Tab. 3.2 gibt einen Uberblick iber mit Hilfe von Gl. 3.30 bestimmte Korrekturwigkgir ver-
schiedene Bragg-Winkeélfur [ = 27.6 mm, L = 1886 mm und senkrechter Anordnung des Spek-
trometers zum Elektronenstrahl, so dass die lonenwolke vom Kristalleaehgn eine Ausdeh-
nung von~ 40 mm besitzt, was (nahezu) den experimentellen Gegebenheiten in einigen Mes-
sungen dieser Arbeit entspricht. Bei der Herleitung von Gl. 3.30 wuatheid/orausgesetzt, dass
sich die Mittelpunkte von Quelle, Detektor und Kristall innerhalb der Streuebm der auch
die Kristallgitternormale liegt, befinden. Ist dies nicht der Fall, d.h. ist dakt®pmeter nicht
ideal ausgerichtet, so ergibt sich, wie sich in Kap. 3.3.3 zeigen wird, e@itene Anderung des
Korrekturwinkels¢ im Vergleich zu dem fur die hier besprochene ideale Spektrometeramaydn
Durch Tab. 3.2 und Abb. 3.25, die die mit Gl. 3.29 berechnten Korrektetliphals Funktion des
Bragg-Winkels zwischefi = 25 — 70° darstellt, wobei die in die Berechnung eingehenden Werte
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Element Ubergang Energie (eV)d(Silll, Si220)() ¢-1074°

gla+ w ~ 2461 53.5 21.4
St Lymanuy ~ 2623 49.0 18.2
Ar 16+ w ~ 3140 39.0 12.8
Arl™  Lyman-y ~ 3323 36.5 11.7
Fedt w ~ 6701 28.8 8.71
Fe*t  Lymanuy ~ 6973 27.6 8.29

Tabelle 3.2 Korrekturwinkel ¢ (vgl. Gl. 3.30) bei Einsatz einer Réntgenlinienquelle fur verschiedeagd@Winkel

0, die sich auf Messung der Wellenlangen - au3er im Falle der Messundeisenionen - mit einem Si(111)-Kristall
beziehen. Die Bragg-Winkel fur die Rontgenstrahlung von Eisenionenen fir den Einsatz eines Si(220)-Kristalls
berechnet.

der Variablen analog denen aus Abb. 3.24 sind, wird ersichtlich, dagéodiekturwinkel¢ im
Bereich von~ 1073 ° liegen. Bei Vernachlassigung dieses Korrekturwinkels entsteht dansiyein
stematischer relativer Fehler vao\ /) ~ 25 ppm in Réntgenwellenldngenmessungen. Vergleicht

4,5x10° | e
4,0x10°

3,5x10°

Korrekturwinkel §

3,0x10°
2,5x10°
2,0x10°
1,5x10°

1,0x10°

5,0x10* | .

30 40 50 60 70
Bragg-Winkel 6 (°)

Abbildung 3.25: Berechnter Korrekturwinke{ als Funktion des Bragg-Winkels zwischén= 25 — 70° fiir eine
Roéntgenlinienquelle. Die in der Berechnung eingesetzten Werte der Marisind analog denen in Abb. 3.24.
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man Abb. 3.25 mit Abb. 3.19 fiir eine Punktquelle so ist - analog zu den Betragen fur die Ge-
samtverschiebungy - zu erkennen, dass der KorrekturwinKefiir eine Linienquelle vod0 mm

~ 5 mal groRer ist als flr eine Punktquelle und damit auch der resultierestinstische Fehler
AN/, der sich in einer Wellenlangenmessung unter Vernachlassigung deskiowinkels er-

gibt. Eine experimentelle Reduktion der Linienkrimmung ist durch VerkirzgmgAusdehnung

der Rontgenquelle in einer Ebene senkrecht zur Streuebene mdglich. Optimal wéare dabei die
Verwendung einer Punktquelle.

In den bisherigen Rontgenwellenlangenmessungen mit dem HeidelbatgeRépektrometer und
einigen Messungen dieser Arbeit wurde das Spektrometer stets dargastElektronenstrahl an
der Heidelberg-EBIT montiert. Vom Kristall aus gesehen hat die loném®nn z-Richtung (siehe
Abb. 3.20) in dieser Konfiguration eine Ausdehnung veB8.5 mm. Die Quellregion der Ront-
genstrahlung besteht aus einer Aneinanderreihung von PunktquedlaremmEbene senkrecht zur
Streuebene. Wie wir in diesem Kapitel gesehen haben, resultiert dieedamg einer solchen
Rontgenlinienquelle in einer erhdhten Linienkrimmung des RontgenreffexXesem Detektor
im Vergleich zu Experimenten, in denen eine Punktquelle verwendet wididamit in einem
viel groReren Korrekturwinke]. Daher wurde, um die Linienkrimmung zu verringern, fir einige
Messungen dieser Arbeit eine andere experimentelle Anordnung tewrékr der die lonenwol-
ke fur den Kristall als eine Punktquelle mit einer Ausdehnung ~000 zm erscheint, und bei
der der Rontgenreflex in der Detektorebene damit weniger stark gekrigtyrdth. bei der der
resultierende Korrekturwinkel fur die Datenauswertung geringer ist. Das folgende Kapitel stellt
diesen experimentellen Ansatz zur Verringerung der Linienkrimmung vor.

3.3.4 Experimenteller Ansatz zur Verringerung der Linienkriilmmung

Wie im letzten Kapitel diskutiert, l&sst sich dem Vergleich von Abb. 3.25 fie &dntgenlinien-
quelle und Abb. 3.19 fiir eine Punktquelle entnehmen, dass der Komékkal ¢ und damit auch

die Krimmung des Rontgenreflexes in der Detektorebene fur eine Liredagon g=l0 mm, wie

sie im Falle der mit der Heidelberg-EBIT erzeugten lonenwolke und gleitiber Montage des
Spektrometers senkrecht zum Elektronenstrahl vorliegimal groRer ist als fur eine Punktquelle
und damit auch der resultierende systematische Fehlgn, der sich in einer Wellenlangenmes-
sung unter Vernachlassigung des Korrekturwinketsgibt. Abb. 3.26 stellt diese Situation noch
einmal dar. Hier ist die Gesamtverschiebusigaufgrund der Krimmung des Réntgenreflexes in
der Detektorebene fur verschiedene Ausdehnurgder Rontgenquelle und einen Abstand von
Quelle und Detektol, = 2331, eine Ausdehnung des Detektors in nicht-dispersiver Richtung
I = 27.6 und einen Bragg-Winke&l von 25-70° aufgetragen. Um die grof3e Gesamtverschiebung
K des Rontgenreflexes in der Detektorebene und damit den Korrekt@iwirgu minimieren,
wurde das Spektrometer daher fiir einige Messungen dieser Arbeiemien Mal parallel zum
Elektronenstrahl aufgebaut, so dass die Kathode und die Elektramam&kaem Kristall gegen-
Uberliegen. Dies hat dabei den Vorteil, dass die Ausdehnung demiartiee vom Kristall aus ge-
sehen in dieser Konfiguration dann nur noch der radialen Ausdeltdaimgolke von einigen hun-
dert um entspricht und die induzierte Gesamtverschiebiingahezu der von einer Linienquelle
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Abbildung 3.26: Gesamtverschiebunl des Peakmaximums des Rontgenreflexes in der Detektorebenedéieer
dene Ausdehnungender Rontgenquelle in einer Ebene senkrecht zur Streuebenk end331, | = 27.6 und einen
Bragg-Winkeld von25-70°. Eine gréRere Ausdehnurgdedingt einen deutlich groReren Wert fir die Gesamtverschie-
bungK.

verursachten Verschiebung gleicht. Fir diese experimentelle Anogdaurde das Spektrometer
von der Kathode aus gesehen hinter dem Elektronenkollektor der FIEEM aufgebaut. Eine
Montage des Spektrometers in dieser Konfiguration an der Heidelbdyk nicht moglich,
da sich die Heidelberg-EBIT in einem temperaturstabilisierten Labor beéfindkem das Spektro-
meter aufgrund der rdumlichen Gegebenheiten bei paralleler Montagglektronenstrahl hinter
dem Kollektor keinen Platz gefunden hatte. Um dabei die Temperaturstahitigides Aufbaus zu
gewahrleisten, wurde die gesamte FLASH-EBIT und das Réntgenspeitg in einem tempe-
raturstabilisierten~ +0.35°C, mit Luftpolsterfolien isolierten Bierzelt in der Experimentierhalle
aufgebaut. In dieser Anordnung ist weiterhin zu beachten, dasspagigr@meter sich hinter dem
Elektronenkollektor befindet, also in einer Position, in der im Extraktionsmdooen aus der
Falle extrahiert werden kdnnen. Extraktion der lonen kann durchgénleiner positiven Span-
nung am Extraktor verhindert werden. Wird dieses Extraktorpotenti@hdeinen Benutzerfehler
unabsichtlich gesenkt, so kénnen die lonen mit hoher kinetischer Eraarfjdie Spektrometer-
strahlelemente wie z.B. das Beryllium-Fenster treffen und diese zers@adrer wurde hinter
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Kathode

mittlere &
Driftrohre |

22,72 mm
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Abbildung 3.27: Reales Abbild der Kathode in der Detektorebene, dass mit Hilfe derh.iiiselie Justage der Position
des Lichtaufbaus bezlglich (siehe Abb. 3.7) erzeugt wurde 4B@nm Bandpassfilter befand sich im Strahlengang
des Lichtes, um nur einen kleinen Teil des intensiven KathodenlichtesDmtektor gelangen zu lassen und so eine
Uberbelichtung zu vermeiden.

dem Kollektor, in ausreichendem Abstand zum Kollektorspulenfeld, mittelm&eentmagneten
ein zuséatzliches Magnetfeld ven 0.05 T angebracht, das die lonen auf einer Strecke von eini-
gen wenigen cm gegen die Wand des Strahlrohres ablenkt, sollte dakt&yiodential einmal
falschlicherweise gesenkt werden.

Die Ausrichtung des Spektrometers bezlglich der lonenwolke, d.hnbdesodes Ursprungs der
Lichtreferenzlinien auf den Ursprung der Rontgenstrahlung, wiretidanalog fir den Fall einer
Montage des Spektrometers senkrecht zum Elektronenstrahl, mit Hilfie #&p. 3.2.2 vorge-
stellten Justagemethode erreicht. Der einzige Unterschied besteht dasrjab reale Abbild der
lonenwolke nicht mehr einer Linie wie in Abb. 3.8 gleicht, sondern einenkParauf wird noch
in Kap. 3.3.7 eingegangen. Eine grobe Ausrichtung des Rontgenspekéns, so dass Rontgen-
strahlung in Richtung des Kristalls gelangen und vom Detektor detektiedewedtann und die
optische Sichtlinie nicht durch Komponenten der EBIT blockiert wird, istrdifgys nicht trivial.
Eine Hilfe bietet (Streu)licht von der Kathode (siehe Abb. 3.27). Ein scAlebild der Kathode
in der Detektorebene lasst sich mit Hilfe der Linsen fir die Justage déidPades Lichtaufbaus
(siehe Abb. 3.7) erzeugen. Seine Position kann dann als Positioesrefér den Elektronenstrahl
und damit auch fir die lonenwolke dienen. Das Spektrometer wird so justéess das Kathoden-
signal mittig auf dem Detektor erscheint. Die Erfahrung zeigt, dass dercbptd/eg dann fir
die Rontgenstrahlung bzw. generell Licht der lonenwolke frei istdenthit in dieser Position des
Spektrometers spéter auch Rontgenstrahlung detektiert werden kann.
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In den vorangehenden Betrachtungen zur Linienkrimmung wurde stetsiner idealen Aus-
richtung des Spektrometers beziiglich der lonenwolke ausgegangem 8 Kap. 3.3.3 wurde
aber angedeutet, dass sich die Korrekturwirgkelerklich andern knnen, wenn diese ideale Po-
sitionierung experimentell nicht vorliegt. In den nachfolgenden Kapitelrdso Fall einer Fehl-
ausrichtung zunachst theoretisch mit seinen Folgen diskutiert werdelann experimentelle
Ansatze aufzuzeigen, die eine ideale Positionierung des Spektromdéaensear Hierbei muss
zwischen den eben beschriebenen Montagemdéglichkeiten des Spektsoseataecht und paral-
lel zum Elektronenstrahl unterschieden werden.

3.3.5 Krimmung der Rontgenlinie auf dem Detektor bei Verwemlung einer ausge-
dehnten, nicht ideal positionierten Rontgenquelle

In den Betrachtungen von Kap. 3.3.3 wurde zur Herleitung der Vetsghgeder Peakmaxima
der auf die wellenlangendispersive Detektorachse projizierten Rdimigender dreidimensiona-
le Fall einer Linienquelle, die in einer Ebene senkrecht zur Streuehesgedehnt ist, in Kom-
bination mit einem in dieser Ebene ausgedehnten Kristall und Detektor hietradabei wurde
angenommen, dass Quelle, Detektor und Kristall so angeordnet sisdhdaMittelpunkte auf ei-
ner Geraden, der Hauptachse des Spektrometers, liegen, also inmkxh@treuebene, in der sich
auch die Kristallgitternormale befindet. Ohne Ausrichtung des Spektronigteisse Vorausset-
zung aber nicht unbedingt erfillt. In diesem Kapitel sollen daher diekniing der Rontgenlinie
in der Detektorebene unter Verwendung einer ausgedehnten, niehtigsgerichteten Réntgen-
quelle besprochen und experimentelle Mdglichkeiten zur Ausrichtung pielgi®meters auf die
ideale Geometrie aufgezeigt werden.

Zunachst wird auf den Fall eingegangen, bei dem der Mittelpunktukgesiehnten Linienquelle
nicht in der Ebene liegt, in der auch die Kristallnormale, der Mittelpunkt destadis und des De-
tektors liegen, d.h. in der urspringlichen Streuebenecrait0, sondern bei dem die Linienquelle
um den Werts entlang einee-Achse, die senkrecht zur Streuebene angeordnet ist, versciabbe
(siehe Abb. 3.28). In der Darstellung ist besonders PunktqQedies Abb. 3.20 hervorgehoben,
die sich in der Mitte der Linienquelle mit der Langg in z-Richtung befindet. In den folgen-
den Betrachtungen wird wiederum angenommen, dass fur die AusdgliesnKristallsc, die
der Quelleg und des Detektorssenkrecht zur Streuebene und einen Abstand von Quelle zu De-
tektor L sowie von Kristall zu Detektod die Beziehund(q — ¢)/2)/(L —d) - L < (¢ —1)/2
gilt, d.h. das der Detektor komplett ausgeleuchtet wird. Durch VersahideeLinienquelle ent-
lang derz-Achse ums verschiebt sich auch die Punktquelleim s, und ihre zugehdrigen alten
Grenzwinkelkmin, maz (2i,q1¢) @ndern sich zu neuen Grenzwink@lfin maz (2inew). Die Neuez-
Koordinatez; ,,., der Punktquelle ist dabei Uber; ne., = 2 o1r + s Mit ihrer alten Koordinate
zi q1¢ VErknipft. Diese Aussage ist fir alle Punktquellen giltig. Daher ist in &@kmechnungen
des vorangehenden Kap. 3.3.3 die Koordinatgurch die Koordinate; + s zu ersetzten (auch in
den Integrationsgrenzen der Integrale). Damit ergibt sich fir dieckeebungem\Y (z;, ), die
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Abbildung 3.28: Darstellung der experimentellen Anordnung in einer Ebene senkzect8treuebene fur eine Aus-
dehnungg der Réntgenquelle sowiedes Kristalls und des Detektors in dieser Ebene. Detektor und Kristall sind so
ausgerichtet, dass ihre Mittelpunkte auf einer Geraden, der Hauptdebsgpektrometers, liegen, also innerhalb der
Streuebene, in der auch die Kristallgitternormale liegt. Zwei Positionenideriquelle sind dargestellt, diejenige, in
der der Mittelpunkt der Linienquelle ebenfalls in der Streuebene liegt (ak&i®h) und die neue Position, bei der der
Mittelpunkt der Linienquelle bezuglich dieser Ebene entlangzdAchse um den Wer¢ verschoben ist. Punktquel-
le 2 (aus Abb. 3.20) der Linienquelle ist stellvertretend fir die unendlicheaRhvon Punktquellen in der Darstel-
lung besonders hervorgehoben. Jede Punktquelle mit den Gremmwitd;, (zq1t,:) UNA Kmaz (Zait,:) des Winkelss
zwischen ursprunglicher Streuebene und neuer Ebene, in der digdRétrahlung einféllt, unter denen die Rontgen-
strahlung den Detektor noch erreichen kann, wird durch die Veraahietter Linienquelle auf eine neaeKoordinate
Zineuw = Zi,alt + S Verschoben, wobei sich die Grenzwinkglin,max (zait,:) in Nneue Winkelkmin, maz (2i,neu, l;)
andern.; bezeichnet die Koordinate des Detektionspuniteer Rontgenstrahlung auf dem Detektor beziglich der
nicht-dispersiven Detektorachse.
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Abbildung 3.29: Linienform in der Detektorebene fur die drei Punktquellen aus Al#tf),3vobei diese um = 5 mm
entlang der-Achse (siehe Abb. 3.28) verschoben wurden, fir einen Bragde von 53.5°, eine Ausdehnung des
Detektors entlang der nicht-dispersiven Achse ¥en27.6 mm, eine Quelllange vog = 40 mm (siehe Abb. 3.20) in
einer Ebene senkrecht zur Streuebene und einen Abstand von Dete#tQuelle vori836 mm.

von jeder Punktequellefiir jeden Detektorpunkt verursacht werden,

2

AY (2,1;) = L - tan(((k(2,15))) = %L tan 6 (W) . (3.31)
Die mit Gl. 3.31 berechneten Werte fitA(z;, ;) sind stellvertretend fir alle Punktquellen fur
die drei ums = 5 mm entlang det-Achse verschobenen Punktquellen aus Abb. 3.20 in Abb. 3.29
fur ¢ = 40 mm, [ = 27.6 mm und L = 1886 mm und einen Bragg-Winkel vo53.5° dargestellt.
Vergleicht man diese Abbildung mit Abb. 3.21 fur eine ausgedehnte, idisgleaichtete Linien-
quelle so ist zum einen klar ersichtlich, dass die gekrimmten Linien nun nidirtsymmetrisch
bezuglich der Quellmitte sind, d.h. das Rontgensignal, dass durch Puktgaeffelem Detektor
verursacht wird, ist nicht mehr identisch zu dem, welches von der Puglléduerzeugt wird.
Zum anderen ist zu erkennen, dass die Linienkrimmung insgesamt, d@eskentverschiebung
K, groRer sein wird, da insbesondere die Quellpunkte in der Nahe ddip@iktes] einen star-
ker gekrimmten Rontgenreflex in der Detektorebene hervorrufenaalgat ihrer Verschiebung
ums der Fall war. So ist das maximal&(z;, [;) fur Quellpunktl nach der Verschiebung usn= 5
mm bereits um den Faktar5 grof3er als vor der Verschiebung.
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Abbildung 3.30: Verschiebung des Peakmaximums des auf die dispersive Achgzaigsten Rontgenreflexes in der
Detektorebene fir die einzelnen Punkjeauf dem Detektor, wobdli; die nicht-dispersive Detektorkoordinate be-
zeichnet, bei einem Bragg-Winkel véh= 53.5° in Abhangigkeit der Verschiebungder Quellpunkte entlang der
z-Achse (siehe Abb. 3.28). Die mittlere Verschieburi¢/;) fur jeden Detektorpunkt ergibt sich als Mittelwert der
Verschiebungefy'(z;, ;), die durch jeden einzelnen Quellpurdtfur jeden dieser Punktk verursacht werden. Far
die Berechnung wurde eine Ausdehnung des Detektors entlang dédispbrsiven Achse voh= 27.6 mm, eine
Quelllange vony = 40 mm (siehe Abb. 3.28) in einer Ebene senkrecht zur StreuebenemuAdstand von Detektor
und Quelle vorl, = 1886 mm angenommen.

Integriert man Gl. 3.31 analog zu Gl. 3.23 so erhélt man die mittlere Verschiebit(g;), die
fur jeden Punkt auf dem Detektordurch alle Punktquellen; verursacht wird, durch das auf die
Quelllange2z,,,4 = g normierte Integral Uber die Koordinaten zu

((a/2+5+1)" = (~a/2+ s +1;)")
6Lq

Abb. 3.30 zeigt diesAY (/;) bei einem Bragg-Winkel vofi = 53.5° fiir verschiedene Verschie-
bungens der Linienquelle entlang der-Achse (siehe Abb. 3.28) fiy = 40 mm, [ = 27.6 mm
und L = 1886 mm als Funktion der nicht-dispersiven DetektorkoordinatéAuch diese Abbil-
dung liefert im Vergleich mit Abb. 3.22 ein konsistentes Bild. Eine groRemscVeebung der
Linienquelle ums fuhrt demnach zu einem schnellen Anstieg des Mittelwertes\dé(l; ), d.h.
die mittlere Verschiebung des Réntgenreflexes entlang der dispersatektBrachse fir die De-
tektorpunkte mit den Koordinatep entlang der nicht-dispersiven Detektorachse, die durch alle

A(Y (1)) = tan(0) . (3.32)
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Abbildung 3.31: Mittlere Verschiebung’(z;) des Peakmaximums des auf die dispersive Achse projizierten Rontgen-
reflexes in der Detektorebene, die durch die einzelnen Quellpunkier Rontgenlinienquelle hervorgerufen wird, bei
einem Bragg-Winkel vo = 53.5° in Abh&ngigkeit der Verschiebungder Linienquelle entlang derAchse (siehe
Abb. 3.28) als Funktion des ausgewéhlten Quellpunktes mit-d@ordinatez;. Diese Verschiebuny (z;) ergibt sich

fur jeden Quellpunkt; als Mittelwert der Verschiebungén(z;, 1, ), die fur jeden einzelnen Detektorpurk{fir jeden
dieser Quellpunkte; verursacht werden. Die Variablen wurden fur die Berechnung grraid\bb. 3.30 gesetzt.

Quellpunktez; + s verursacht wird, wachst rapide, z.B. ergibt sich § 10 mm ein um Faktor
~ 2 groRerer maximaler Wert voYi(z;) als furs = 0 mm.

Analog lasst sich durch Vergleich mit Gl. 3.27 die mittlere Verschieliityg), die fur alle Punkte
auf dem Detekto¥; durch die jeweilige Punktqueller verursacht wird, als Integral tber die
Verschiebunge’(z;,[;) zu

((zz +s+1/2) = (zi+s— l/2)4)
A(Y (z)) = 6Lq tan(0) (3.33)

berechnen. Die so berechneten Werte¥iir;) sind in Abb. 3.31 in Abhangigkeit der Verschie-
bung s der Linienquelle entlang der-Achse als Funktion des ausgewahlten Quellpunktes mit
der z-Koordinatez; fir ¢ = 40 mm, [ = 27.6 mm und L = 1886 mm und einen Bragg-Winkel
von 53.5° aufgetragen. Auch hier lasst sich erkennen, dass die Verschielmunginem starken
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Anstieg der Werte ful’(z;) fihrt. Fur die maximalerY'(z;) ergeben sich fis = 10 mm schon
ungefahr doppelt so groRe Werte wie fur den Fall snit 0 mm, was sich mit vorangehenden
Uberlegungen deckt.

Damit erlauben obige Betrachtungen analog zu Gl. 3.29 eine Berechmur@edamtverschie-
bung K., des Peakmaximums des auf die dispersive Achse projizierten Réntgressfieder
Detektorebene bezlglich einer parallelen Linie zur nicht-dispersivégkieachse durch den De-
tektorpunkt mit; = 0, der von einem Rontgenstrahl mijt= 0 generiert wird. Diese lasst sich als
eine Funktion der Verschiebungder Quelle entlang der-Achse (siehe Abb 3.28) ausdricken:

(G+s+D" = (-4+s+D) - (G+s-H" - (-§+5-1)

K, ~~
et 24L-1-q

)
tan(0) .
(3.34)
Abb. 3.32 stellt diese Gesamtverschiebung als Funktion der VerschisbOxi mm der Quelle
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Abbildung 3.32: Mit GI. 3.34 berechnete Gesamtkorrekthr fir das Peakmaximum des auf die dispersive Achse
projizierten Rontgenreflexes in der Detektorebene beziiglich eindigbamelinie zur nicht-dispersiven Detektorachse
durch den Detektorpunkt mi§ = 0, der von einem Rdntgenstrahl mit = 0 generiert wird, bei einem Bragg-Winkel
von # = 53.5° fUrr eine Verschiebung der Réntgenlinienquelle voA-48 mm (siehe Abb. 3.28). Fir die Berechnung
wurden die Variablen analog zu Abb. 3.30 gesetzt.
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fur ¢ =40 mm, [ = 27.6 mm und L. = 1886 mm sowie einen Bragg-Winkel vob3.5° dar. Es
ergibt sich eine Gesamtverschiebung ¥6y.,, = 0.07 Pixel firs = 0 mm. Dagegen hak’,,.,, fur
s = 10 mm bereits einen Wert voK ., = 0.11 Pixel, d.h.K ., ist um einen Faktot.3 groéRer.
Dies bedeutet auch fiir den Korrekturwinketass er stark mit groRer werdendeansteigt, denn
der Korrekturwinkel ist ibe¢ = arctan(K,, /L) mit der Gesamtverschiebutg,.., verknupft:

4 4 4
(GrsD' - (4+s+8)) - (G+s-9' - ($+s-9)
2412 -1-q

¢ =~ arctan

4
> tan(0)

(3.35)
Dieser Korrekturwinkel ist eine wichtige GroRRe, da er in die Datenauswertung tber die Be-
ziehungd = ' — ¢ eingebracht werden und der Bragg-Winkel so unter Beruicksictdigien
Linienkrimmung bestimmt werden kann(siehe auch Kap. 3.3.2). Abb. 3igBdsn mit Gl. 3.35
berechneten Korrekturwinkél als Funktion der Verschiebungder Linienquelle entlang der-
Achse (siehe Abb. 3.28). Die in der Berechnung eingesetzten Wertéadeblen sind analog
denen aus Abb. 3.30. Abb. 3.33 lasst sich entnehmen, dass die Agdiguiorrekturwinkell

3,4x10° T T T T T T r T r

3,2x10°

| 3,0x10°

2,8x10°

2,6x10°

Korrekturwinkel

2,4x10°

2,2x10°

2,0X1 0'3 N 1 N 1 N 1 N 1 N
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Verschiebung der Linienquelle s (mm)

Abbildung 3.33: Mit GI. 3.35 berechnter Korrekturwinkélals Funktion der Verschiebung= 0-10 mm der Réntgen-
linienquelle (siehe Abb. 3.28). Fir die Variablen wurden die gleicheriéMeie in Abb. 3.30 verwendet.
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fur eine Verschiebung der Linienquelle von bis zil0 mm im Bereich von~ 1072 ° liegt. Fir
eine ideal positionierte Linienquelle vai) mm ist{ ~ 1.5 mal kleiner als fur eine Linienquel-
le, die ums = 10 mm verschoben ist. Bei Vernachlassigung einer moglichen Fehlausiictiésn
Spektrometers, kann damit ein systematischer relativer FehleAvwgn\ ~ 15 ppm in Rontgen-
wellenlangenmessungen fiir eine Verschiebsingn bis zul0 mm entstehen. Das Spektrometer
muss daher so ausgerichtet werden, dass die Mitte der Linienquelleafinddr Streuebene liegt,
in der sich die Kristallgitternormale, der Mittelpunkt des Kristalls und des Detekiefinden (sie-
he Abb. 3.20). Wie diese Justage des Spektrometers durchgefihrbémgt vom experimentellen
Aufbau ab, d.h. ob das Spektrometer fur die Messung Wiferum Elektronenstrahl oder unter
0° montiert ist. Eine Diskussion dieser Justageprozesse findet sich in Bapudd 3.3.7.

AbschlieRend sind fur die obigen Uberlegungen in Tab. 3.3 die mit Hilfe loB.G5 bestimmten
Korrekturwinkel( fiir verschiedene Bragg-Winkélund eine Verschiebung der Linienquelle von
s = 10 mm entlang dee-Achse furl = 27.6 mm, L = 1886 mm und senkrechter Anordnung des
Spektrometers zum Elektronenstrahl, so dass die lonenwolke vom Kagtafjesehen eine Aus-
dehnung von~ 40 mm besitzt, aufgelistet.

Hier soll noch kurz auf einen weiteren Fall einer nicht-idealen Positiongedes Kristalls be-
zuglich der lonenwolke, d.h. der ausgedehnten Réntgenquelle, eimgeg werden, der im Ex-
periment vorliegen kann. Es handelt sich dabei um eine Drehung dstlirum den Winkel

n mit der y-Achse (siehe Abb. 3.34) als Drehachse. Unter gewissen (bereadhtigtmahmen
lasst sich dieser Fall auf den eben beschriebenen Fall einer Vdysobider Réntgenlinienquel-

le um s entlang derz-Achse zurickfihren. Fig. 3.34 zeigt die experimentelle Anordnumg fii
den Fall des ungedrehten und des yrmgedrehten Kristalls schematisch in einer Ebene senk-
recht zur Streuebene fiir eine Ausdehnynder Réntgenquelle sowie des Kristalls und des
Detektors in dieser Ebeng,;; bezeichnet die alte-Koordinate, d.h. vor der Drehung des Kri-
stalls umn, des Detektionspunktgsder Rontgenstrahlung auf dem Detektor bezlglich der nicht-
dispersiven Detektorachse uhg,., die neue Koordinate, d.h. nach der Drehung des Kristalls

Element Ubergang Energie (eV)d(Silll, Si220)() ¢-107%(°)

gli+ w ~ 2461 53.5 32.3
st Lymanwg ~ 2623 49.0 27.5
Ar 16+ w ~ 3140 39.0 19.4
Arl™  Lyman-y ~ 3323 36.5 17.7
Fet w ~ 6701 28.8 13.1
Fe®t  Lyman-y ~ 6973 27.6 12.5

Tabelle 3.3 Korrekturwinkel¢ fiir verschiedene Bragg-Winkél(vgl. Gl. 3.35) und eine Verschiebung der Linienquelle
um s = 10 mm. Die Bragg-Winkel beziehen sich auf Messung der Wellenlangefieram Falle der Messungen an
Eisenionen - mit einem Si(111)-Kristall. Die Bragg-Winkel fiir die Réntgeahlung von Eisenionen wurden fur den
Einsatz eines Si(220)-Kristalls berechnet.
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Abbildung 3.34: Schematische Darstellung der experimentellen Anordnung in einereE@krecht zur Streuebene
fur einen ideal ausgerichteten bzw. einenmgedrehten Kristall bei einer Ausdehnupder Réntgenquelle sowiedes
Kristalls und! des Detektors in dieser Ebetig,;: steht fir die alte Koordinate, d.h. vor der Drehung des Kiristalls um
7, des Detektionspunktessder Rontgenstrahlung auf dem Detektor beziiglich der nicht-disperBigeektorachse und
lj.neu fUr die neue Koordinate, d.h. nach der Drehung des Kristallg ufimalog bezeichnet; ;. die altez-Koordinate

der Punktquelle und; ..., die neue Koordinate. Alle Koordinaten beziehen sich auf das alte Kodedisystem. Es
sind zwei Kristallstellungen, die sich um den Drehwinkainterscheiden, und zwei korrespondierende Punktquellen
(Punktquelle2 und Punktquell@’), die jeweils in der Ebene liegen, die durch die Kristallgitternormale und die hitite
Kristalls sowie diey-Achse aufgespannt wird, und die die Streuebenen der Rontgdostatarstellen, eingezeichnet.
In einer Kristallstellung sind Quelle, Detektor und Kristall so ausgerichtetss dae Mittelpunkte auf einer Geraden,
der Hauptachse des Spektrometers, liegen, also innerhalb der &meuébder auch die Kristallgitternormale liegt;
in der zweiten Kristallstellung liegt nur der Mittelpunkt des Kristalls in der neseauebene. Die-Koordinate jeder
Punktquelle mit den Grenzwinkeky,in (2i,q1¢) UN Kmaax (2i,qa1¢) des Winkelss, unter denen die Réntgenstrahlung
den Detektor noch erreichen kann, wird unter der Koordinatentramatmn durch Rotation des Kristalls umvon

Zi a1t NAChz; ne, transformiert, wobei sich die Grenzwinke},in,maz (2i,q1¢) ZU Nneuen Winkelkmin,maz (2i,neu)
andern.
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um 7. Die Koordinaten sind beide beziiglich des alten KoordinatensystemsebegegAnalog
stehtz; o;; fur die altez-Koordinate der Punktquelle ung ,..,, fir die neue Koordinate. Beide
Koordinaten beziehen sich auf das alte, ungedrehte KoordinatensysienKristallstellungen,
die sich um den Drehwinke} unterscheiden, sind eingezeichnet. Experimentell kann ohne ge-
zielte Ausrichtung des Spektrometers nicht sichergestellt werden, dséshigch von den beiden
Ausrichtungen diejenige vorliegt, bei der eine Gerade durch den Mittkiples Kristalls mit der
Richtung der Kristallgitternormale die Linienquelle mittig schneidet. Ein geringek&\Vim von

n = arctan(6/1886) ~ 0.2°, der bei einem Abstand von Quelle zu Detektor w886 mm zu
einer Fehlausrichtung der Kristallgitternormale bezuglich der Rontgenlinétieg d.h. zwischen
der Position von Punktquelizund?2’, von lediglich6 mm korrespondiert, kann bei gewdhnlicher
Positionierung des Spektrometers mittels einfachen Abstandsmesserrenintgden werden. Ei-
ne gezielte Ausrichtung des Spektrometers auf die Idealposition ist vantigtabb. 3.34 ist flr
diese ideale Ausrichtung die Punktquelienit ihnren Grenzwinkeln<,,in, maz(2i q1t) @ngedeutet.
Eine Punktquelle, die um = L - tann verschoben ist, Punktquel®, ist fir den Fall des um
gedrehten Kristalls mit ihnren Grenzwinkelt, i, maz (i new) Skizziert. Gilt fr den Abstand zwi-
schen Kristall und Detektaf < L, was in den Experimenten dieser Arbeit der Fall ist, so kann
man davon ausgehen, dass die Verschiebung zwisghgnund /; ..., d.h. zwischen alten und
neuenz-Koordinaten der Detektorpunkte, gering ist (denn diese enthéltn n, was fur kleine

n gegen0 geht) und man kann naherungswelsg; ~ ;... setzen. Fir die neuen Grenzwin-
Kel Kmin,maz (Zinew) VON Punktquelle’ ergibt sich dantk,,q. = (2ineu + 1/2)/Lneu,2=0 und
Kmin = (Zinew — 1/2)/ Lneu,z=0- Dabei lasst Sicly,eqy, »—0 fUr 2j ey, = 0 ZU Lpey, .—0 = L/ cosn
(siehe Abb. 3.34) berechnen (und allgemein fir jeges, zU Lyc, = (L — tann - z; q1)/ cosn)
und entspricht damit in erster Naherubgz; .., bezeichnet, wie oben erwahnt, die neuen Koordi-
naten der Rontgenpunktquelle in Bezug auf das alte Koordinatensysterstumit z; ¢, d.h. der
alten Koordinate der Rontgenpunktquelle im alten Koordinatensystemziher= z; q+/ cosn
verknuipft. Die Koordinater; ., konnen dabei bezuglich des alten Koordinatensystems Werte
zwischenz; ney, = (£q/2 + Ltann)/(1 + tan®n) - cosn annehmen. Mit der N&herung fir kleine
n, tan®n =~ 0 undcosn ~ 1 ergibt sich damit fiir alle Punktquellere; e, ~ 2 ¢ + L - tanmn.
Damit erhalt man somit flk(2; pew (2ia1t)) = (2i,a1t +Ltann=+1/2)/L. Bezeichnet mai tann
als s so entspricht der Fall einer Fehlpostionierung des Kristalls um den Ratedickel , dem
oben beschriebenen Fall einer Verschiebung der Réntgenlinienqueltien Werts entlang der
z-Achse und die oben hergeleiteten Ergebnisse gelten auch fur didken Fa

Aus den Betrachtungen dieses Kapitels ergibt sich, dass eine AusgatidgrSpektrometers auf
die ideale Geometrie, bei der sich der Mittelpunkt von Linienquelle, Kristalldetektor wie auch

die Kristallgitternormale in einer Ebene, der Streuebene der Rontgensgdbgtinden, in jedem
Falle erforderlich (oder positiv) ist. Ist die Linienkrimmung auf dem Ditekicht experimentell
aufzulosen, so ist es erforderlighprazise zu kennen, um den Korrekturwinkeberechnen und

in der Datenauswertung berticksichtigen zu kénnen. Ist die Ausrighites Spektrometers ideal,
d.h.n = 0, so ist die Linienkrimmung dabei minimal, was in Hinblick auf einen geringeren
Korrekturwinkel¢ wiinschenswert ist. Dies gilt auch, wenn die Linienkriimmung auf dem Betek
experimentell aufgeldst werden kann. Eine Verringerung der Linienkrung ist in jedem Falle
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positiv.

Im folgenden Kapitel soll die daflir ngtige Ausrichtung des Spektromateérdie Idealposition mit

n = 0 besprochen werden. Diese Ausrichtung wird fir die zwei versched&nordnungen des
Spektrometers bezlglich der EBIT diskutiert, die beide in den Messurigserd\rbeit verwendet
wurden (siehe Kap. 3.3.4), fur den Fall, bei dem das Spektrometereséniizum Elektronenstrahl

an der Heidelberg-EBIT montiert ist und die lonenwolke fur den Kristadl ®ine Linienquelle

mit einer Langeg ~ 40 mm erscheint, und fur den Fall, bei dem das Spektrometer parallel zum
Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montiert ist und die lonenwolke \Kristall aus gesehen
eine Ausdehnung von einigenl00 um besitzt. Zunachst wird auf ersteren Fall eingegangen.

3.3.6 Ausrichtung des Spektrometers bei senkrechter Montagzum Elektronen-
strahl

Wie im letzten Kapitel besprochen ist es notwendig und winschenswergmiktrometer ideal
auszurichten, d.h. so, dass flir den Winkgkiehe Abb. 3.34) zwischen Hauptachse des Spek-
trometers und der Gerade, die durch die Mitte des Kristalls und die Kristallgitteale vorge-
geben istyy = 0 gilt. Die dafur erforderliche Positionierung des Spektrometers soll in aiese
Kapitel fir eine Montage des Spektrometers senkrecht zum Elektrivalehan der Heidelberg-
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Abbildung 3.35: Experimentelle Anordnung zur Absolutbestimmung gdfoordinate des Kristallmittelpunktes mit-
tels eines parallel zur Kristalloberflichennormale einjustierten Laserd.d3er kann dabei mit Hilfe eines justierbaren
optischen Tisches parallel zurAchse verschoben werden. Verschwindet der Riickreflex desrsaso ist (jeweils) ei-
ne Kante des Kristalls in nicht-dispersiver Richtung erreicht. Uber deniMéteder so bestimmtes-Koordinaten der
Kristallkanten lasst sich die Koordinate des Kristallmittelpunktes bestimmernedseren Darstellung sind Laserstrahl
und Ruckreflex in verschiedenen Farben dargestellt.
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EBIT diskutiert werden. Dies ist die in allen friheren Réntgenwellenlangessungen mit dem
Heidelberg-Rdntgenspektrometer und in einigen Messungen dieset yebgendete Geometrie
(siehe auch Kap. 3.3.4). Fur diese Anordnung erscheint die lorikawom Kristall aus gesehen
als Linienquelle mit einer Lange van~ 40 mm.

Um das Spektrometer auszurichten, missen die Positionen des Kristallonewolkenmit-
telpunktes und damit des Linienquellenmittelpunktes absolut beziglich dealkrismale be-
stimmt und in Uberlapp gebracht werden. Um die Position des Kristallmittelpuakissiut zu
vermessen, wird zunachst ein handelstblicher, durch zwei Blenolémikerter He-Ne-Laser-
Strahl mit einer Wellenlange vo#82 nm tber einen iny- und z-Richtung justierbaren Spiegel,
durch das in Kap. 3.2 erwahnte Vakuumglasfenster (siehe Abb. 3.3teGdte1) in das Rontgen-
spektrometer eingeschossen, wo sein Strahlengang von dem Kristalildanter einem Kristall-
winkel (siehe Abb. 3.1) vos = 90° befindet, umgekehrt wird. Der Laserstrahl wird so einjustiert,
dass er vom Kristall in sich selbst zuriickreflektiert wird, d.h. dassSeahlengang parallel zur
Kristalloberflachennormale verlauft. Mit dem so ausgerichteten Laabtstird anschlieRend die
z-Koordinate der Kristallmitte absolut bestimmt. Dies geschieht mittels eines Jysitsggs, der
auf einem kleinen optischen Tisch mit Mikrometerschraube montiert ist. Mgeteklilfe kann
der Laser entlang der-Achse parallel verschoben werden. Verschwindet der Riickreée La-
sers vom Kristall in positiver Richtung derAchse, so ist die eine Kante des Kristalls entlang
der nicht-dispersiven Achse erreicht; entsprechendes gilt fir diatiwe z-Achse und die andere
Kante des Kristalls. Die Koordinatedes Kristallmittelpunktes ergibt sich dann als Mittelwert der
beiden Uber die Mikrometerschraube des Verschiebetisches abssiiaiingenz-Koordinaten der
Kristallkanten.

Die so absolut bestimmte Position des Kristallmittelpunktes in Hinblick auf die Obleefiéor-
male des Kristalls muss mit der Position des Mittelpunktes der lonenwolke vargliskrden,
um das Spektrometer und den Kiristall zu= 0 ausrichten zu kdnnen. Um den Mittelpunkt der
lonenwolke absolut zu vermessen, wird der Kristalléze= 0 rotiert. Der parallel zur Oberfla-
chennormale einjustierte Laser wird Uber dem waagrecht stehenddalldnisias Spektrometer
eingeschossen (siehe Abb. 3.36). Dabei sind die beiden Linsen (Lirje(siehe Kap. 3.2.1)
im Strahlrohr des Spektrometers, die Justagezwecken dienen, audrdatar§jang entfernt, und
anstatt des Interferenzfilters bzw. des Berylliumfensters ist ein Glatsie(Glasfenste?) in den
Strahlengang eingefahren. Der Laser wird am Spiegel vorbei hmwhdlen Emulsionsschicht-
Strahlteiler (siehe Abb. 3.1), die der Einkopplung der Lichtreferenzlimeten Strahlengang der
Roéntgenstrahlung dienen, geschossen und passiert Glasfenstgidas so genannte ,Schlissel-
loch®, eine metallische Blende vor der Driftrhrenanordnung, die diet@ighdas Fallenvolumen
seitlich begrenzt. Nach Durchlaufen der Fallenregion tritt der Lasexhdzwvei Linsen (Linse3,

4), die sich in dem dem Spektrometer gegeniiberliegenden Port flr apBprktroskopie [94]
befinden, und verlasst das EBIT Vakuum (Glasfen8)eMittels einer Kamera, Spiegelreflex,
Webkamera etc., kann der auf einem Schirm auf der dem Spektromeggridpegliegenden EBIT-
Seite abgebildete Laserpunkt detektiert werden. Der Schirm befifudtetisbei im Brennpunkt
der zweiten Linse (Linsé). Der Brennpunkt der ersten Linse (Lin3gliegt im Fallenzentrum.
Der Laserpunkt l&sst sich nun als Funktion ddfoordinate des justierbaren Spiegels beobach-
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Abbildung 3.36: Schematische Darstellung des experimentellen Aufbaus zur absokesémBiung dee-Koordinate des Driftréhren- und damit des lonenwolkenmittelpunk-
tes. Der Laser kann dabei mit Hilfe eines justierbaren optischen TipehaBel zurz-Achse verschoben werden. Verschwindet der Riickreflex desr&aso ist (jeweils) eine
Kante des Schliissellochs und damit der dazu zentrisch ausgerichtéteihie und lonenwolke erreicht. Uber dieKoordinaten der Schliissellochkanten lasst sich dann die
z-Koordinate des Wolkenmittelpunktes bestimmen.
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Abbildung 3.37: Abbild der Driftréhrenanordnung, dass Uber die Aufweitung es&snm He-Ne-Laserstrahls auf
dem Schirm erzeugt wurde. Der schwarze Schatten in der Mitte wird dabeh den kleinen Spiegel im Strahlen-
gang des Lasers verursacht. Das Abbild ist beztiglich des kleineneBpleght asymmetrisch, da der Laser bzw. die
Linsen bei der Aufnahme nicht ganz optimal ausgerichtet warenase das Schlisselloch leicht schrag und damit
ungleichmaRig beleuchtet wurde. Die Skalen zeigen die Mal3e des Abbilds.

ten. Verschwindet der Laserpunkt, so trifft der Laser (jeweils) eiapt& des Schlissellochs, die
zentrisch zur Driftrohre und damit zur lonenwolke ausgerichtet ist.r i so bestimmten-
Koordinaten der Schlissellochkanten lasst sich dann-#Hesition des Wolkenmittelpunktes als
Mittelwert dieser Koordinaten bestimmen. Durch Aufweiten des Lasetstralttels einer Lin-
senanordnung lasst sich zusétzlich ein Abbild des Driftrohrenkornirukrzeugen (siehe Abb.
3.37). Der kleine Schatten in der Mitte des Abbilds lasst sich durch den kl&pegel, der nor-
malerweise die Lichtreferenzlinien in den Strahlengang einkoppelt, und €ailedes Laserlichtes
blockiert, erklaren. Einige Maf3e lassen sich Uber die Abbildung bestasgenB. die Hohe des
Schlissellochs mit mm.

Sind die z-Koordinaten des Kristallmittelpunktes und des Wolkenmittelpunktes beziiglich de
Oberflachennormale auf diese Art bestimmt worden, so kann das Spekéroschrittweise ver-
schoben werden, bis die ideale Position erreicht ist, d.h. die Mitte des Kristadlsler Wolke
in Bezug zur Kristalloberflachennormale die gleichBoordinate besitzen, wobei diese Position
immer wieder sequentiell Uberprift wird. Die Unsicherheit beziglich dsit®nierung des aus-
gerichteten Spektrometers lasst sich wie folgt abschétzen: Da sich dieBkatke zur Kollimie-
rung des Laserstrahls in einer Entfernung vonlca zum Kristall befindet und die Position des
vom Kristall riickreflektierten Lasers mit einer Genauigkeit vonlaam bestimmt werden kann,
ergibt sich ein mdglicher Offset-Winkel zwischen Kristalloberflachemade und Laserstrahl von
0.5 rad. Die Distanz zwischen Kristall und Falle betragt .5 m. Die resultierende Unsicherheit
in der Bestimmung der Position des Wolkenmittelpunktes betréagt dami0.75 mm. Dagegen
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wird die Unsicherheit in der Bestimmung der Position des Kristallmittelpunkteshdiliec Ge-
nauigkeit beeinflusst, mit der die Positionen der Kanten des Kristalls veemassrden kénnen.
Die Unsicherheit in der Bestimmung der Kristallkantenpositionen wurde dustirmaliges An-
fahren dieser Positionen mit dem Laserstrahl, der mittels des verscheéabtyatischen Tisches
parallel zurz-Achse justiert werden kann, anhand der Standardabweichung ittesadrtes der
fur die verschiedenen Messungen erhaltendfoordinaten der Kristallkanten z& +0.3 mm
bestimmt. Damit kann die Ausrichtung des Spektrometers bzw. des Kristallmittédsunézig-
lich des lonenwolkenmittelpunktes auf 0.8 mm genau bestimmt werden. Eine Fehlausrich-
tung s des Spektrometers von bis z2u+0.8 mm beziglich der Idealposition ist somit wahrend
der Rontgenwellenlangenmessung nicht ausgeschlossen und habn&B5 einen um bis zu
AC =~ 7-1075 ° groReren Korrekturwinkel fiir die Linienkriimmung zur Folge. Wird dieiLin
enkrimmung des Rontgenreflexes auf dem Detektor nicht experimerfigdli@st, so fuhrt die
nach der Justage des Spektrometers noch vorliegende UnsichertaitAingtichtung des Spek-
trometers vors = +0.8 mm und die dazugehorige Unsicherheit im simulierten Korrekturwidkel
somit fur die Wellenlangenbestimmung zu einem zusétzlichen Beitrag zum Geb@ntDieser
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Abbildung 3.38: Schematische Darstellung zur Uberpriifung der Ausrichtung-#@ordinate des Kameramittelpunk-
tes bezuglich der Kristallnormale. Ein kollimierté32 nm He-Ne-Laserstrahl, der parallel zur Kristalloberflachennor-
male auf den Kristallmittelpunkt einjustiert ist, wird vom Kristall auf die CCD Kaereflektiert und dort detektiert.
Analog lasst sich der Laserreflex bei Drehung des Kristall90fmauf der zweiten CCD Kamera, die fiir die Anwen-
dung der Bond-Methode bendtigt wird, abbilden.
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Abbildung 3.39: Spektren der von Detektdr (links), Detektor2 (rechts) aufgenommen Laserpunkte zusammen mit
ihrer Projektion auf die nicht-dispersive Detektorachse (unten). Esirist Verschiebung des Chipmittelpunktes von
Kamera2 bezliglich des Kristallmiettelpunktes von ¢80 Pixeln entlang der nicht-dispersiven Achse zu erkennen.

ergibt sich aufgrund obiger Betrachtungen ALk /| ~ 0.3 ppm, was eine Wellenlangenmessung
mit einer relativen Genauigkeit vdiA\ /\| ~ 1-1.5 ppm noch ermdglicht. Kann die Linienkrim-
mung des Rontgenreflexes in der Detektorebene dagegen aufgetdshwso entfallt dieser zu-
satzliche Beitrag zum Gesamtfehler der Wellenlangenmessung. Auch aemdsrund ist es also
erstrebenswert die Linienkrimmung in der Detektorebene experimentall@sen.

Zusatzlich zu den Koordinaten des Kristall- und lonenwolkenmittelpunktes k#& Koordina-

te der Mitte der Kamera in nicht-dispersiver, alsoziRRichtung, und damit die Ausrichtung der
Kamera, beziglich der Ebene, in der sich Wolken-, Kristallmittelpunkt unddialloberfla-
chennormale befinden, absolut bestimmt werden. Dazu wird der auf dieddgtKristalls paral-
lel zur Kristalloberflachennormale ausgerichtete Laserstrahl bei béliebigen Kristallstellung,
hier bei einem Kristallwinkel vog = 45°, auf die Kamera reflektiert (siehe Abb. 3.38). Analog
l&sst sich der Laserreflex bei Drehung des Kristallsi&@f auf der zweiten CCD Kamera, die
fur die Bond-Methode bendtigt wird, abbilden. Digkoordinate des detektierten Laserpunktes in
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der Kameraebene lasst sich anhand der Projektion seines Spektrudis aicht-dispersive De-
tektorachse und anschlieBenden Gaulifit an das so erhaltene Lifilditpgpdas Peakmaximum
des Fits bestimmen. Abb. 3.39 zeigt die fur beide Kameras aufgenommeplualsier zusammen
mit ihrer Projektion auf die nicht-dispersive Detektorachse. Es ist zenedn, dass der Laser-
punkt fir CCD Kamerd nahezu mittig bei Pixel024 liegt, wahrend der fir CCD Kamegaum

~ 100 Pixel zu niedrigeren Werten, auf ca. Pi%eD, verschoben ist, was einer Verschiebung von
~ 1.5 mm entspricht. Nach Ricksprache mit dem Hersteller der CCD KamerasfAadhnolo-
gies) muss es sich bei dieser Verschiebung durchaus nicht um eilp@§igbnierung der Kamera
als solches bezuglich des Spektrometers handeln. Diese kann vielmehrethe Verschiebung
des Kamerachips bezuglich der Kameramitte, der bei der Fertigung derkKa@igra nur mit
einer Toleranz vor- £2 mm genau auf die Kameramitte montiert werden kann, verursacht wer-
den. Diese Tatsache ist in jedem Fall in Bezug auf die Linienform und dien2aswertung zu
bericksichtigen.

3.3.7 Ausrichtung des Spektrometers bei paralleler Montageum Elektronenstrahl

Nachdem im vorangehenden Kapitel die Ausrichtung des Spektromefatieddealposition, die
zur Minimierung der Linienkrimmung benétigt wird, bei senkrechter Moaitées Spektrometers
zum Elektronenstrahl besprochen wurde, soll hier auf die ideale Ruositimg des Spektrometers
bei paralleler Montage des Spektrometers zum Elektronenstrahl an A&H-EBIT eingegan-
gen werden. Dies ist die Geometrie, in der das Heidelberg-Rontgensmelkér zum ersten Mal
in einigen Messungen dieser Arbeit eingesetzt wurde. Die Vorteile, dievdimtage des Spektro-
meters in dieser Anordnung mit sich bringt, wurden bereits eingehend in¥a@ besprochen.
Hier soll nur festgehalten werden, dass fiir diese Anordnung dienVeslze vom Kristall aus
gesehen nahezu als eine Punktquelle:(100 xm) erscheint.

Bei paralleler Montage des Spektrometers zum Elektronenstrahl ispeasr@neter von der Ka-
thode aus gesehen hinter dem Elektronenkollektor der EBIT montiert,ssod#a Kristall sich
auf einer Achse mit der Elektronenkanone und der Kathode befindet.Spektrometerport liegt
damit kein optischer Port gegeniber. Eine Bestimmung der Position desiWwotiepunktes be-
zuglich der Kristalloberflachennormale mit der Methode, die bei senteetfontage des Spek-
trometers verwendet wird, ist aus diesem Grund nicht méglich. Um die Rosliginlonenwolke,
die nahezu einer Punktquelle entspricht, zu bestimmen, wurde daher dare Methode benutzt,
die aber wiederum auf einen kollimierten, parallel zur Kristallnormale autdi@ordinate des
Mittelpunktes des Kristalls ausgerichteten He-Ne-Laserstrahl mit einer Maalige von632 nm
zurlckgreift und voraussetzt, dass die Position des Einzelspalteded.Beugungsgitters zur Er-
zeugung der Lichtreferenzlinien, bereits auf die lonenwolke ausgetiwurde (siehe Kap. 3.2.2).
Die Position des Kristallmittelpunktes wird dabei analog zu den Betrachturigegirfe Monta-
ge des Spektrometers senkrecht zum Elektronenstrahl bestimmt. Detieitgusaserstrahl wird
dann knapp Uber den a0f gedrehten Kristall gerichtet und mit Hilfe des (in einigen Messungen
dieser Arbeit - anstatt des kleinen Spiegels - verwendeten) Emulsiacisis8trahlteilers (siehe
Kap. 3.2.1), der der Einkopplung der Lichtreferenzlinien in den Strgfaleg der Rontgenstrah-
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lung dient, in den Lichtaufbau zur Erzeugung der Lichtrefernzlinien uemie (siehe Abb. 3.40).
Wie oben erwéhnt, ist die Position des Lichtaufbaus, also des Einzelspaitésilfe der in Kap.
3.2.2 beschriebenen Methode auf dieind y-Koordinate der lonenwolke ausgerichtet, d.h. der
Einzelspalt Uberlappt bezilglich dieser Koordinaten mit der lonenwdlie y-Koordinate des

in y- und z-Richtung mittels eines optischen Tisches justierbaren Spiegels, der denihak®s
Strahlrohr des Spektrometers einkoppelt, wird nun so gewahlt, dassagerdtrahl im Licht-
aufbau den Einzelspalt trifft, in dem das Beugungsgitter montiert ist. FUhidievorgestellte
Justagemethode ist in diesem Einzelspalt zusatzlich zum Beugungsgittén eifiichtung ju-
stierbare Lochblende mit einem Radiugon 1 mm montiert. Diese wird entlang derAchse so
lange verschoben, bis der Laserstrahl das Loch der Blende triffLdikblende ist damit auf die
x- undy-Koordinate der lonenwolke und dieKoordinate des Auftreffpunktes des Laserstrahls,
der parallel zur Kristalloberflachennormale bezuglich des Kristallmittelpgréitgustiert ist, im
Lichtaufbau ausgerichtet. DieseKoordinate sollte im Idealfall mit det-Koordinate der lonen-
wolke Ubereinstimmen.

Um eine mdgliche Abweichungzwischen der-Koordinate der lonenwolke und des im Lichtauf-
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Abbildung 3.40: Schematischer Aufbau zur Bestimmung ddPosition des Mittelpunktes der lonenwolke beziiglich
der Kristalloberflachennormale und dekKoordinate des Kristallmittelpunktes bei Beobachtung entlang der Elektro-
nenstrahlachse. Dazu wird ein parallel zur Kristallnormale einjustierteers&rahl knapp ber den aff gedrehten
Kristall auf den Emulsionsschicht-Strahllteiler gerichtet, der den Laséitstuf eine im Einzelspalt montierte, entlang
derz-Achse verschiebbare Lochblende umgelenkt. Die Lochblende wadsgerichtet, dass der Laserstrahl sie mittig
trifft.
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bau eingeschossenen Laserstrahls zu vermessen, wird der latderatth der Justage der Loch-
blende abgeschaltet. Lindeund Linse2 werden in das Strahlrohr des Rontgenspektrometers
eingebracht. Analog zu den Betrachtungen in Kap. 3.2.2 werden did@traimeter der EBIT so
gewahlt, dass sichtbares Licht einer Wellenlange &¢hnm des2s® 2P; 5 — 25> 2P 5 (M1)
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Abbildung 3.41: Links oben: Reales Abbild der lonenwolke in der Detektorebene; léarek Ausschnitt zeigt dieses
Abbild vergréRert. Die leichte Asymmetrie der Wolke ist auf die nicht gamaliel Ausrichtung der Linsen zurlick-
zufiihren. Links unten: Projektion des lonenwolkenabbilds auf diet1lispersive Achse. Die Halbwertsbreite eines
Gaulf3fits an das Wolkenprofil entspricht bei bekanntem Abbildungst@afon~ 1 : 1 zwischen tatsachlicher Grofie
der Wolke und dem auf dem Detektor abgebildeten Wolkenabbild einer WiiéBe von~ 340 um. Allerdings gilt
diese Abschatzung nur fur die Gré3e der Wolke in Hinblick auf die Emissiornt40 nm Licht des metastabilen (M1)
2s® 2Py ;5 — 2s” 2P; /5 Ubergangs in A’ *. Rechts oben: Reales Abbild der Lochblende. Leider war der Einelspa
nicht ganz durch die Lochblende abgedeckt. Daher ist besondeteimafk Ausschnitt, der das Abbild vergréRert dar-
stellt, Streulicht mit asymmetrischer Verteilung zu erkennen. Rechts:upitejektion des Lochblendenabbildes auf die
nicht-dispersive Achse.
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Untersuchter Ubergang verwendeter Kristalls (mm)
Alle Ubergange in Schwefel-lonen Si(111) 3.6+0.9
Alle Ubergénge in Eisen-lonen Si(220) 1.7+0.9

Tabelle 3.4 Experimentell gemessene Verschiebungeawischen der-Koordinate des Kristall- und des lonenwol-
kenmittelpunktes fir den experimentellen Aufbau zur Réntgenwellentingssung an Ubergéngen in verschiedenen
hochgeladenen lonen, wobei das Réntgenspektrometer parall&lekironenstrahl ausgerichtet an der FLASH-EBIT
montiert war.

Ubergangs in AF¥*-lonen emittiert wird. In der richtigen Stellung von Kristall und Kamera zu-
einander erhalt man Uber die Linsen (siehe Abb. 3.7) ein reales Abbildmemwolke, wobei der
Kristall das sichtbare Licht unter jedem Kristallwinkel reflektieren kadmer fir dieses wie ein
Spiegel wirkt. Dieser Vorgang wurde bereits genauer in Kap. 3.2.2 tigskuDas erhaltene Bild
wird auf die nicht-dispersive Achse der CCD Kamera projiziert (Abb1Buhd das Profil mit-
tels eines Gaul3fits gefittet, um das Peakmaximum und damit die Position dewtdkeentlang
der nicht-dispersiven Detektorachse, d.h. itvi€oordinate zu bestimmen. Analog zu Kap. 3.2.2
wird anschlie3end der Einzelspalt mit ded0 nm-Licht einer LED beleuchet, wobei ein Grol3-
teil des Einzelspaltes durch die Lochblende abgedeckt ist, d.h. Lichtrkandurch das Loch der
Lochblende in den Spektrometeraufbau gelangen. Das reale Abbilcbdeblende in der Detek-
torebene erhalt man dann mit Hilfe von Linseind 2, wobei sich der Fokus von Lingewie in
Kap. 3.2.2 innerhalb des Einzelspaltes und damit der Lochblende unawéinse2 in der De-
tektorebene befindet. Dieses Abbild ist zusammen mit seiner Projektion anictiedispersive
Detektorachse in Abb. 3.41 dargestellt. Mit Hilfe eines Gaulfits an dad Besfiprojizierten
Spektrums erhalt man die-Koordinate der einjustierten Lochblende im Lichtaufbau und tber
den Vergleich zwischen dieser Koordinate und défoordinate des Wolkenabbildes lasst sich
damit eine mogliche Verschiebungder Absolutpositionen von lonenwolke und Kristallmitte in
Hinblick auf die Kristalloberflachennormale ermitteln. Tab. 3.4 listet die soifiedperimentel-
len Anordnungen dieser Arbeit bestimmten Werte ya@uf. Dabei wird zwischen der Anordnung
fur die Rontgenwellenlangenmessungen an Schwefel-lonen mittels eih@4 Siristalls auf der
einen Seite und an Eisen-lonen unter Verwendung eines Si(220){lsristd der anderen Seite
unterschieden, da zwischen den beiden Messungen der Kristall lggs¥ewurde und sich die
Ausrichtung der Kristalle leicht veranderte.

Ist der Wert vons wie oben beschrieben ermittelt, wird die Lochblende aus dem Einzelspalt ent-
fernt, so dass die Lichtreferenzlinien als erste zwei Maxima des Indaiferusters, das entsteht,
wenn Laserlicht auf das im Einzelspalt montierte Beugungsagitter féllt, gtzeerden (siehe auch
Kap. 3.2.2).

Der Fehler in der Bestimmung vonwird grof3tenteils durch den Fehler in der Bestimmung der
Ausrichtung des Laserstrahls in Bezug auf die Kristalloberflachendenwoa +0.75 mm (siehe

Kap. 3.3.6) und den Fehler in der Bestimmung gddtoordinate des Kristallmittelpunktes und der
Lochblende von jeweils-0.3 mm bestimmt. Aus diesen beiden Fehlern ergibt sich ein Gesamt-
fehler von+0.9 mm, wogegen der Fehler, der aus der Bestimmung der Peakmaxima aus den Fits
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Kristall Winkel ¢’

Silizium 111 2.29-1073°
Silizium 220 1.87-1073°

Tabelle 3.5 Maximal anzunehmender Beitrag der VerkippungswinKetler in dieser Arbeit eingesetzten Kristalle
innerhalb der Streuebene.

an die projizierten Spektren herrtihrt, mitl2 mm gering ausfallt. Die resultierende Unsicher-
heit in einem tiber Simulationen bestimmten Korrekturwinkeketragt damit 6 - 1076 °. Die-

se Unsicherheit fihrt zu einem zuséatzlichen Beitrag im relativen F&hlef\| von ~ 0.3 ppm.
Allerdings kann dieser zusatzliche Fehlerbeitrag vermieden werdem dier_inienkrimmung
experimentell aufgelést werden kann.

Abschlie3end sei hier noch angemerkt, dass der Laserstrahl in attpgstellten Justageprozessen
eigentlich immer parallel zur Kristallgitternormale ausgerichtet sein misste, sladimReferen-
zachse fir die Rontgenreflexion am Kristall darstellt und ihre Streweblearakterisiert. Aller-
dings kann ein Laserstrahl mit einer Wellenlange im sichtbaren Bereicdndrgeines Riickre-
flexes lediglich parallel zur Kristalloberflaichennormale ausgerichtedeverEs ergibt sich somit
ein Offset zwischen Kristallgitternormale und Strahlengang des Laserdeékanntem Winkel
&' (siehe Tab. 3.5) zwischen Kristalloberflachen- und Kristallgitternormalie -dves fiir die hier
verwendeten Kristalle der Fall ist [51] - entsteht aus diesem SacHvaHleadings nur ein kleiner
zusatzlicher Fehlerbeitrag. Die Unsicherheit in diesem Widkehuss in der Fehleranalyse be-
ricksichtigt werden. Dieser zuséatzliche Beitrag zur Unsicherheit iBdstimmung der Rontgen-
wellenlé&nge ist fir die in dieser Arbeit verwendeten Kristalle viel kleinedat®ben abgeschéatzte
Beitrag, der von der Ausrichtung des Laserstrahls herriihrt.

3.3.8 Simulation der Linienkrimmung auf dem Detektor

In den vorangehenden Kapiteln wurde die Linienkrimmung eines Beftgktierten Rontgen-
reflexes in der Detektorebene eingehend fur den Fall einer Rontgktopielle und einer Rént-
genlinienquelle diskutiert, wobei auch der Einfluss einer méglichen Fefdhtisng dieser Ront-
genquellen relativ zu Kristall und Detektor auf die in der Detektorebetstedrende Linienkriim-
mung untersucht wurde. Dabei konnten mittels Taylor-Entwicklung undeN#ily analytische
Ausdricke fur die Gesamtkorrektif, die die mittlere Abweichung aller Schnittpunkte von Rént-
genstrahlung und Detektorebene von einer senkrecht zur Streyehenh den Schnittpunkt des
Rontgenstrahls mitk = 0 mit der Detektorebene verlaufenden Gerade bezeichnet, und die da-
zu korrespondierenden Korrekturwinkglbestimmt werden. Die Rechnungen fiihren zu ersten
Erkenntnissen Uber den Einfluss experimenteller Gro3en wie z.B. demiatkengrol3e auf die
Gesamtkorrektu#s und geben ein in sich konsistentes Bild fiir die abgeschatzten Effekte. Fir
eine Hochprazisionswellenlangenmessung sind die so erhaltenen queartitatgebnisse aller-
dings nicht ausreichend, da die Rechnungen zum einen Naheruegéralten und die ihnen
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Abbildung 3.42: Schematische Dastellung zur Simulation der Linienkrimmung auf denkete derz-z-Ebene,
der zur Streuebene senkrechten Ebene. Neben Rontgenquellell Kinstdetektor befinden sich fur die Rontgen-
wellenlangenmessung in senkrechter Montage des Spektrometerslektmoenstrahl an der Heidelberg-EBIT der
kleine Spiegel mit einer Ausdehnurg in z-Richtung vonsp = 2 mm, das Beryllium-Fenster mit einer Bretie in
z-Richtung von bed0 mm und zusatzlich das in Kap. 3.3.6 diskutierte Schliisselloch, eine métalBende vor der
Driftrhrenanordnung mit einer Breite in z-Richtung vonsc = 33 mm. Diese Elemente des Spektrometerstrahlroh-
res kdnnen den Strahlengang eines Teiles der Rdntgenstrahlung aileerirrinfachen Geometrie mit Quelle, Kristall
und Detektor auf den Detektor gelangen wirde, blockieren. Das eastelRontgensignal auf dem Detektor kann
dadurch insbesondere in Hinblick auf die entstehende Linienkrimmunlifiziert werden. Um dies in der Simula-
tion zu bertcksichtigen, wird der Winkel(z;, ;) fur jeden Réntgenstrahl mit den Grenzwinké,in maz(2:), die
hier fur das Strahlelement Beryllium-Fenster eingezeichnet sindjsleeg. Liegtx(z;, [;) zwischen diesen Grenzwin-
keln Qpmin,maz(2:), SO Korresponidert das(z;, ;) der Rontgenstrahlung zu einem Strahlengang, der nicht durch ein
Strahlelement blockiert wird. Andernfalls gelangt die Réntgenstrahhictg auf den Detektor.

zugrunde liegenden Annahmen zum anderen nur durch ein unvollsésrBiigl der tatséchlichen
experimentellen Situation bestimmt sind. Im experimentellen Aufbau finden sienrieontgen-
quelle, Kristall und Detektor fur die Rontgenwellenldangenmessung nacklgiee Spiegel mit
einer Ausdehnungp in z-Richtung vonsp = 2 mm (siehe Abb. 3.42) oder der Emulsionsschicht-
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Strahlteiler (siehe auch Kap. 3.2.1) sowie das Beryllium-Fenster mit einge B¢en z-Richtung
von be=30 mm und fiir eine Anordnung des Spektrometers senkrecht zum Elekgtalkl an der
Heidelberg-EBIT zuséatzlich das in Kap. 3.3.6 diskutierte Schlisselloch,reetallische Blende
vor der Driftréhrenanordnung mit einer Breitein z-Richtung vonsc = 33 mm, sowie bei paral-
leler Ausrichtung des Spektrometers zum Elektronenstrahl an der FLREH die hintere Kol-
lektor6ffnung mit einem Radius valhimm. Diese Elemente des Spektrometerstrahlrohres kénnen
den Strahlengang eines Teiles der Rontgenstrahlung, der in einetheinf&eometrie mit Quel-
le, Kristall und Detektor auf den Detektor gelangen wirde, blockierendamit das entstehende
Rontgensignal auf dem Detektor insbesondere in Hinblick auf die entetelanienkrimmung
modifizieren. Daher ist es notwendig, die in den vorangehenden Kapitg&iten quantitativen
Resultate fiir die Gesamtverschiebuigind den Korrekturwinke{ durch Resultate zu ersetzen,
die mittels Simulationen erzielt wurden, die die Spektrometer-Strahlrohrelemadtdie dar-
aus resultierenden Auswirkungen auf den Rontgenreflex in der Detbletioe beriicksichtigen.
Zu diesem Zweck wurden in dieser Arbeit zwei Simulationsprogramme mit @enierziellen
Software LabView (National Instruments) entworfen. Da den Simulatioeknunterschiedliche
Ansétze zu Grunde liegen, kdnnen ihre Resultate durch die jeweils aBitendation stichhaltig
(auf Ubereinstimmung) gepriift werden, wodurch die Giiltigkeit der Simulatesifiziert wird.
Die beiden Simulationsansétze und deren jeweilige Ergebnisse sind Gegedisises Kapitels.

Bei der ersten Simulation, die im Wesentlichen auf Gl. 3{14) = arcsin(sinf - cosk) — 0
beruht, wirdd als feste, frei wahlbare Variable betrachtet und die Grenzwirkel [;) fiir jede
Punktquelle mit der-Koordinatez; analog zu den vorhergehenden Kapiteln, in deren, [;)
z.B. fur eine Punktquelle Gber die Beziehutigh «(l;) = (I;/2)/L mit der z-Koordinate des
Detektionspunktes berechnet wird, mittels trigonometrischer Beziehungen incdesEbene be-
stimmt. Die Elemente des Spektrometerstrahlrohres werden dabei bertigksinodem fur den
Strahlengang jedes auslaufenden Rontgenstrahls Uberprift wirel, dilrch ein Strahlelement
blockiert wird. Dies geschieht ebenfalls anhand trigonometrischer Bazigen und der Berech-
nung von Grenzwinkelf,,;, mqz (2:). Beispielhaft ist diese Situation flr einen Rontgenstrahl in
Abb. 3.42 fur diex-z-Ebene und eine Spektrometeranordnung senkrecht zum Elekttateéns
so dass sich das Schlisselloch im Spektrometerstrahlrohr befindetstditgDie Richtung des
Rontgenstrahlswird im Programm mittels der-Koordinate der korrespondierenden Punktquelle
z; und diez-Koordinate des Detektionspunktgs an dem der Rontgenstrahl auf dem Detektor
eintrifft, charakterisiert. Anhand dieser Koordinatgn/; lasst sich auch das(z;, ;) des Ront-
genstrahlg berechnen (im einfachsten Fall (siehe Kap. 3.3.3)aux = (z; + [;)/L). Der so
berechnete Winkel(z;, ;) wird dann mit den Grenzwinkel,,,;, 1maz(2;), die hier fir das Strahl-
element Beryllium-Fenster mit einer Ausdehnagenkrecht zur Streuebene eingezeichnet sind,
verglichen. Diese Grenzwinkél,,;n maz(2:) geben an, ob das(z;, ;) der Rontgenstrahlung zu
einem Strahlengang korrespondiert, der durch ein Strahlelement btogkid oder nicht. Fur
den vonz; = 2 mm nachl; = —13.8 mm eingezeichneten emittierten Rontgenstrahl ergibt sich
ein Winkel x(z; = 2,l; = —13.8) vontank = (2 + 13.8) /L. Die Grenzwinkel,,,in maz (i)

fur das Beryllium-Fenster berechnen sichtau i max (%) = (2; F be/2)/e = (2 £ 15)/e.
Liegt x(z;, [;) fur den Strahlengang der Rontgenstrahlung zwischen diesen Grésmyiso kann
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Kristall

Abbildung 3.43: Darstellung der zur Monte-Carlo-Simulation der Linienkrummung deggnreflexes in der Detek-
torebene bendétigten Punkte, Vektoren und Ebenghezeichnet den Punkt, an dem die jeweilige Rontgenstrahilung
generiert wird k; die Koordinaten des Auftreffpunktgsder Rontgenstrahlungauf dem Kristall.w; ; steht fur die
Geradengleichung des einlaufenden Rontgenstratils,;, fur die des auslaufenden Réntgenstrahl&jr den Kristall-
gitternormalenvektor, fir den umx gedrehten Vektor undD fir die Ebenengleichung der Detektorebene.

die Rontgenstrahlung das Beryllium-Fenster passieren, was fir debétrachteten Rontgen-
strahl mittanx; = (2 4+ 13.8)/L (z; — be/2)/e = (2 + 15)/L < tank; = (2 + 13.8)/L <
(zi Fbe/2)/L = (2 + 15)/e der Fall ist. Liegt der Winkek(z;, ;) der Rontgenstrahlung aller-
dings aulRerhalb der Grenzwinkel, d.h. gih 2, (2;) < tanrk(z;,l;) < tanQqe(2;) nicht,
so wird der Strahlengang der Rontgenstrahlung durch das jeweiligdrSkmagtement blockiert
und die Réntgenstrahlung kann nicht auf den Detektor gelangen. Diegend Fall korrespon-
dierenderx(z;, [;) der Rontgenstrahlung werden vom Programm aussortiert. Auf diesendrt
Weise kann auch festegestellt werden, ob Réntgenstrahlung vom Kbistektiert wird und nicht
mehr auf den Detektor gelangt. Weiterhin kénnen Verschieburfeler Strahlelemente in-
Richtung gegen die Rontgenquelle, andere Strahlelemente oder den Detetti® Simulation
leicht einflochten werden, indem diese VerschiebungemB. unter Verwendung der Beziehung
tan Qpinmaz(2i) = (2i F ' + st)/e mit der halben Ausdehnung des jeweiligen verschobenen
Strahlelementest in z-Richtung in den Ausdruck fur die Grenzwinkeln i mae(2i) €in-
bezogen werden. Eine Drehung des Kristalls oder der Kamera lassingicten einsclagigen
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trigonometrischen Funktionen (siehe auch Kap. 3.3.5) berticksichtigedid+(z;, [;), die nicht
aussortiert wurden, werden durch die Bedingutig(z;,/;) = arcsin(sing - cos k(z;,1;) — 6
die Korrekturwinkel( (x(z;, ;) und mittels der BeziehundY (z;,1;) = L - tan ((z;, ;) die Ver-
schiebunge\Y (z;, [;) fir jeden Auftreffpunkt der Rontgenstrahlung auf dem Detektor géctii
einer Senkrechten zur Streuebene durch den PARKi0, 0) berechnet. Somit I&sst sich das auf
dem Detektor entstehende Bild der Rontgenreflexe mit Hilfe des Programstsltdsn und Gro-
Ren wie der Korrekturwinke](«(z;, 1;) kdnnen berechnet werden.

Bei der zweiten Simulation handelt es sich um eine sogenannte Monte-&lanidation. Dieser
Typ von Simulationen greift auf das stochastische Prinzip haufig dufigmger Zufallsexperi-
mente in Hinblick auf das Gesetz der grof3en Zahlen zurtick und versuthiilfe der Wahr-
scheinlichkeitstheorie analytisch nicht oder nur aufwendig l6sbarddtngonumerisch zu lésen.
Die Zufallsexperimente kénnen dabei durch die Erzeugung von Zudalisa simuliert werden.
In der hier entwickelten Simulation, die auf dreidimensionalen Gleichungelingaren Algebra
beruht, werden die Koordinaten der Réntgenquellpunktétels des Vektors; (siehe Abb. 3.43)
und die des Auftreffpunkteg des Rontgenstrahls auf dem Kristall mittels des Veklorswus-
gedriickt, wobei die Koordinaten innerhalb wéhlbarer Grenzen ptllfyeneriert werden. Die
Geradengleichung fiir den Rontgenstrah|; (entsprichtw in Abb. 3.13) vor seiner Reflektion
am Kristall ergibt sich damit zu:

w;;=Tr;+a- (kj — I‘i) . (3.36)

a stellt eine Variable dar. Zusatzlich kdnnen fir jeden frei wahlbareer;, tdsten Bragg-Winkel

0 mittels der trigonometrischen Beziehungen der Kristallgitternormalenvekiond der ums
gedrehte Vekow, d.h. die Prokjektion vom auf die jeweilige Streuebene der Rontgenstrahlung,
(entsprechen Vekton undv in Abb. 3.13) bestimmt werden. Uber das Skalarprodukt zwischen
dem Rontgenvektox und dem Vekow, v-w lasst sich analog zu den Betrachtungen in Kap. 3.3.2
der Bragg-Winkeb* fur die unterw einlaufende Rontgenstrahlung in der jeweiligen Streuebene
zu

sin 0° = (v - w)/([v] - [w]) (3.37)

bestimmen. In der Simulation muss dieser berechnete Bragg-Wihlkddr Rontgenstrahlung in
einem festen, frei wahlbaren Toleranzintervall um den tatsachlichaggBWinkeld der Ront-
genstrahlung liegen, damit diese reflektiert werden kann, andernfiatisier Strahl von der Si-
mulation nicht weiter verfolgt. Der Vektor, der die Richtung des Strahleggaer reflektierten
Rontgenstrahlung beschreibt, ;, 1asst sich tber die Vektorenundw zu

r i,j — Wi,j — Q(Wi’j . V)V (338)

berechnen. Damit ergibt sich die Gleichung der Geraden, auf dersidRdhtgenstrahl nach der
Reflektion im Raum bewegt;™; ; zu

™ =k +b(wij —2(wij - v)v) (3.39)
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mit der Variablenb und dem Punkk;, an dem der Vektow; ; auf dem Kristall auftrifft. Den
Schnittpunkt zwischen diesem Vektot*; ; und der Detektorebene, die sich tber ihre Ebenen-
gleichungD zu

D=m+cdl +ed2 (3.40)

ausdricken lasst, wobeh den Mittelpunkt des Detektors urdil und d2 zwei Vektoren in der
Detektorebene sowieunde Variablen bezeichnen, d.h. die Koordinaten des Auftreffpunktes des
Rontgenstrahls auf dem Detektor erhalt man dann tber Gleichsetzenlv8r3&und 3.40m,
d1 undd2 kénnen dabei leicht tGber trigonometrische Funktionen hergeleitet welde Koor-
dinaten der Réntgenquelie und des Auftreffpunkteg der Rontgenstrahlungauf dem Kristall
k; werden dabei per Zufallsgenerator generiert. Mit diesem Vorgehfantldie Simulation ein
Bild der Linienkrimmung auf dem Detektor. Damit lassen sich dann die VietsehgAY (z;, 1)
fur jeden Auftreffpunkt der Rontgenstrahlung auf dem Detektor kil einer Senkrechten zur
Streuebene durch den Punk®’(0,0) und die Gesamtverschieburdg ermitteln und dann uber
AY (z;,l;) = Ltan(((z;,1;)) auch die Korrekturwinke{(z;,;) und die Gesamtkorrekturwin-
kel C. Strahlelemente, die den Strahlengang der Réntgenstrahlung wie omamerkgblockieren
kdnnen, kbnnen als zusétzliche Ebenen mit festen, frei wahlbaraeriichen Grenzen in die Si-
mulation eingefuigt werden. Hat der einlaufende Rontgenstratit der Geradengleichung 3.36
einen Schnittpunkt mit der Ebene, so kann er nicht auf den Kristall getengd wird verworfen;
anderenfalls wird er weiter bis zum Kiristall verfolgt und dann wie obestbeeben behandelt.

Ergebnisse der Simulationen und Schlussfolgerungen fur das Expienent

Die mit den oben beschriebenen Simulationen erzielten Ergebnisse furigietdmg der Ront-
genlinien auf dem Detektor stimmen in ihren Ergebnissen bezlglich aller Grigez.B. der
Gesamtverschiebun§ und dem Gesamtkorrekturwinkéliiberein. Dies bestétigt die Gultigkeit
der Simulationen, die verschiedene Anséatze und Berechnungsmethoiden.nn diesem Ab-
schnitt soll auf die Resultate der Simulationen naher eingegangen warsleesondere in Bezug
auf die fur das Experiment relevanten Ergebnisse. Es wird dabei niakthen den Ergebnis-
sen der einzelnen Simulationsmethoden unterschieden, da sie wie obemegkigdie gleichen
Resultate liefern.

Zunachst soll hier auf die Ergebnisse zur Linienkrimmung der Réntdgemiimder Detektorebene
fur Simulationsparameter eingegangen werden, die den experimentellend®am in den Mes-
sungen dieser Arbeit, die an der Heidelberg-EBIT bei senkrecht&akironenstrahl montiertem
Rontgenspektrometer durchgefuhrt wurden, entsprechen. Die irirdide®ion eingehenden Pa-
rameter sind dabei bei ideal ausgerichtetem Spektrometer, bis auf dime kéhlausrichtung des
CCD Chips, - wie es in den Messungen dieser Arbeit der Fall war - eitaAbs/on Quelle und
Detektor vonL = 1886 mm, von Quelle zu Kristall vori523 mm, von Quelle zu kleinem Spiegel
von 523 mm, von Quelle zu Beryllium-Fenster vé01 mm und von Quelle zu Schlisselloch von
40 mm. Die Ausdehnung der Quelle aRichtung, d.h. in einer Ebene senkrecht zur Streuebene,
betragtq = 38.5 mm, die des kleinen Spiege?smm, die des Kristalls: = 23 mm und die der
CCD Kamera 127.6 mm. Die Offnung des Schliissellochs entlang gg¥chse hat eine GroRe
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Abbildung 3.44: Simuliertes Bild des Réntgensignals in der Detektorebene unter Berlitigsicg aller Strahlele-
mente flr einen Bragg-Winkel vothi = 36.5° bei Verwendung von Simulationsparametern, die den experimentellen
Gegebenheiten fir die Messungen an Ar-lonen in dieser Arbeit b&reeht zum Elektronenstrahl montiertem Kri-
stallspektrometer entsprechen. Die leichte Asymmetrie beziiglich der Mitteictg-dispersiven Detektorachse des
CCD Chips ist auf eine leichte Verschiebung des Kamerachips bezigidkaineramitte in der Simulation - wie sie
den experimentellen Gegebenheiten entspricht - zurtickzufiihren.

von 33 mm und die des Beryllium-Fenste38 mm. In Abb. 3.44 ist das mit Hilfe dieser Werte in
den Simulationen erzielte Bild fur die Rontgenstrahlung auf dem Detektoirféin 8ragg-Winkel
von # = 36.5°, was ungefahr dem Bragg-Winkel fiir Réntgenstrahlung des LymBibergangs

in Ar'™+ entspricht, dargestellt, wobei die Intensitét der Strahlung, die in jedensle@z Ka-
nal detektiert wird, jeweils auf die Gesamtintensitat der emittierten Rontgehstgahormiert
wurde und in Prozent der Gesamtintensitat dargestellt ist. Die Linieymit0, die parallel zur
nicht-dispersiven Detektorachse verlauft, stellt die ideale Réntgenlimjebdatglich derer die
Verschiebunge\Y (z;, [;) und die Gesamtverschiebuhg(siehe Kap. 3.3.3) vermessen werden.
Der Abbildung sind besonders folgende Dinge zu entnehmen:

e Wie zu erwarten war, werden Pixel mit geringer Pixelverschiebung entlandispersiven
Detektorachse bezuglich einer Geradeynit 0 starker belichtet (rote Pixel) als solche mit
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Abbildung 3.45: Fir die Detektorebene simuliertes Bild des Réntgensignals, dass nfaeraDetektor gelangt, da
der Strahlengang der zugehdrigen Rontgenstrahlung durch irgesdign Strahlelemente (Schliisselloch, Beryllium-
Fenster, Spiegel, Kristall) blockiert wird, wobei Strahlen, die durchnerehStrahlelemente abgeschirmt werden, nur
einfach gezahlt wurden. Rot stellt dabei die maximale Intensitat andeblo Rontgensignal dar. Die Simulationspa-
rameter entsprechen denen in 3.44.

hoher Pixelverschiebung.

e Die maximale Verschiebung von Rontgensignal entlang der dispersiviektDeachse be-
zuglich einer Gerade mit = 0 betragt~ 11 Pixel oder~ 0.15 mm, was gut mit den in Kap.
3.3.3 erzielten Resultaten Ubereinstimmt. Die geringe Abweichung zwischdniatdiber
die Simulation erhaltenen Resultaten und den Ergebnissen, die in Kap. 3ge3tedit wur-
den, lassen sich auf die Tatsache zurlckfihren, dass in Kap. 3.35pekérometerstrahl-
rohrelemente, wie Schllisselloch etc., nicht beriicksichtigt und FormeBerachnung der
Linienkrimmung nur mit Hilfe von Naherungen geldst wurden.

e Bei hohen und niedrigen Pixelwerten entlang der nicht-dispersivégkeachse, d.h. klei-
ner Pixel~ 200 oder groRer Pixel 1800, und gleichzeitig geringen Werten der Pixel-
verschiebung entlang der dispersiven Detektorachse bezuglich@&nade mity = 0 von
~ 0-2 Pixeln, d.h. in den unteren Ecken des Bildes, fehlt Rontgensignal. Dies waoums
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einem Strahlelement blockiert werden.

o Bei Pixelwerten kleined00 bzw. gro3ed 600 entlang der nicht-dispersiven Achse und einer
Pixelverschiebung vor 3-4 Pixeln entlang der dispersiven Achse bezlglich einer Gerade
mit y = 0 bleibt das Réntgensignal auch aus. Auch hier ist eine Blockade van&igin-
gen durch eines der Strahlelemente zu vermuten.

e Ein verringertes Rontgensignal ist auch fir Pixelwerte in der Mitte dértsuspersiven
Achse zwischen Pixel 600 und 1400 und niedrige Pixelverschiebung ven1 Pixel ent-
lang der dispersiven Achse bezlglich einer Geradeymit0 zu beobachten. Anscheinend
werden hier nur einige Strahlengange der Rontgenstrahlung, die dies&&fen kdnnen,
von Strahlelementen nicht zugelassen.

e Das Gleiche ist im Falle von Pixelwerten zwisch&iv-600 bzw. 1400-1600 entlang der
nicht-dispersiven Achse und geringer Pixelverschiebung~va@Pixel entlang der disper-
siven Detektorachse bezuglich einer Geradeymit 0 zu erkennen.

Um naher zu beleuchten, warum an gewissen Chipstellen Rontgensipitaligt in Abb. 3.45
ein simuliertes Bild des Roéntgensignals, welches nicht auf den Detektorggetender Strah-
lengang der zugehdrigen Roéntgenstrahlung durch irgendeines datefgmente (Schlusselloch,
Beryllium-Fenster, Spiegel, Kristall) blockiert wird, in der Detektorebesygedstellt, wobei Strah-
len, die durch mehrere Strahlelemente abgeschirmt werden, nur eirdaghlgwurden. Die In-
tensitat der Strahlung, die in jedem einzelnen Kanal detektiert wird, istlgeeaf die Gesam-
tintensitat der emittierten Réntgenstrahlung normiert und wird in Prozent dsar@intensitat
dargestellt. Rot bezeichnet demnach die maximale Intensitat des durcleletramte blockierten
Rontgensignals. Das Bild deckt sich mit Abb. 3.44 der Abbildung, in densihaslierte, detek-
tierte Rontgensignal zu sehen ist. Die Pixelbereiche, die in Abb. 3.44 rdemntveenig belichtet
sind und von denen oben angenommen wurde, dass dort Rontgensigoatn gegangen ist,
weisen in (3.45 hohe Intensitat auf, d.h. der Strahlengang der Rotgig@nag, die das Ront-
gensignal in den fraglichen Pixelbereichen generieren wirde, istkdits@idurch Strahlelemente
blockiert. Sinnvoll ist es dabei, detailliert zu untersuchten, durch weldiee Strahlelemente der
Strahlengang verschiedener Rontgenstrahlen jeweils abgeschirmDigrdieser Fragestellung
entsprechenden Bilder, die man Uber die Simulationen erhélt, sind in Abld&déstellt. (c) stellt
dabei den Anteil von Rontgensignal dar, der aufgrund des Strahletem8chlisselloch nicht auf
den Detektor gelangt, (d) den, der durch das Beryllium-Fenster atigesevird und (e) den, der
aufgrund von Beryllium-Fenster und Schliisselloch nicht detektiert firdhezeichnet den Ver-
lust von Rontgensignal auf dem Detektor, der durch den kleinen Spiegesacht wird, (g) den
Anteil der Rontgenstrahlung, der durch Schlisselloch, Beryllium-Fensig Spiegel nicht auf
den Detektor gelangt. (h) stellt schlieRlich das Signal an Rontgenstratidungas im Experiment
nicht auftritt, da die Ausdehnung des Kristatlg einer Ebene senkrecht zur Streuebene geringer
ist als die des Detektois Fir alle Abbildungen gilt wiederum, dass die Intensitét der Strahlung,
die in jedem einzelnen Kanal detektiert wird, auf die Gesamtintensitat der eteittiBbntgen-
strahlung normiert und in Prozent der Gesamtintensitat angegeben istaibgk&la, die zu den
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Abbildung 3.46: Anteil der Rontgenstrahlung, die aufgrund des Schliissellochs €s)Bdryllium-Fensters (d), des
Beryllium-Fensters und Schliissellochs (e), des kleinen Spiegels¢fgchliissellochs, Beryllium-Fensters und kleinen
Spiegels (g) bzw. des Kristalls (h) nicht auf den Detektor gelangt, fig Riintgenwellenlangenmessung unter einem
Bragg-Winkelf = 36.5° und eine Montage des Kristallspektrometers senkrecht zum Elektroalein®ie gewahlten
Simulationsparameter und die Definition der Intensitéat entsprechen Adfh. 3
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Prozent an Gesamtintensitéat der emittierten Rontgenstrahlung korrespoundierscheidet sich
von Bild zu Bild, um Effekte in Bildern mit schwacher Intensitéat deutlicher zumeacDie diskre-
ten Strukturen beziglich der nicht-dispersiven Detektorachse in defiesiten Rontgensignalen
in den Abbildungen ergeben sich aufgrund der Tatsache, dass eimiuRontgenstrahlen in Be-
zug auf ihren Detektionspunkt auf dem CCD Kamerachip entlang der dispérsiven Achse in
der Simulation nur in diskrete, mehrere Pixel umfassende Kandle einsaréaten. Es ergibt
sich ein konsistentes Bild. Durch das Schlisselloch (siehe Abb. 3.4&€den vor allem Roént-
genstrahlen mit solchen Strahlengangen abgeschirmt, die von Punktcareltan Randern der
Rontgenlinienquelle emittiert werden (siehe PunktquBllen Abb. 3.47 und dazugehdérige grine
Strahlengange der Rontgenstrahlung). Dabei kénnen Strahlenhdiscbedg verlaufen, d.h. unter
grolRemx(z;) (siehe Abb. 3.42) emittiert werden, und ein Réntgensignal auf den éu®éxeln
der nicht-dispersiven Detektorachse mit hoher Pixelverschiebungngmtéa dispersiven Detekto-
rachse hervorrufen wirden, den Detektor nicht erreichen, da blikeél\s(z;) dafur zu spitz sind.
Daneben werden auch solche Strahlen, die unter) ~ 0 emittiert werden und zu einem Ront-
gensignal an den Randern der nicht-dispersiven Detektorachseingt keler sehr geringer Pixel-
verschiebung entlang der dispersiven Detektorachse flihren wiwdie Schllsselloch am Errei-
chen des Detektors gehindert. Entscheidend ist dabei der geringgnétzsvischen Fallenzentrum
und Schlusselloch votd mm, der zu sehr geringen Betrdgen der oben eingefuhrten Grenzwinkel
Qumin,maz(2i) (Siehe Abb. 3.42) fur aulRere Punktquellen fuhrt, die zudem fur dies#iginkte
beide positiv oder negativ sind und damit Rontgenstrahlen mit Strahleegandgerx(z;) ~ 0
blockieren. (Die Bedingun@,,in (zi) < k(z;) < Qmaz(2;) ist fur diese Réntgenstrahlung nicht
mehr erflllt.) Da nicht nur eine Punktquelle vorliegt, sondern eine Reihévoktquellen an den
Randern der Rontgenlinienquelle existiert, ergibt sich ein Bild wie in Abb. @péargestellt. Fur
das Beryllium-Fenster ist der Abstand zum Fallenzentrunbfriitmm deutlich groer als fir das
Schlisselloch. Es ergeben sich damit deutlich groBere Grenzvinpkel, .. (z;), die jedoch fur
die Punktquellen am Rande der Linienquelle (siehe Abb. 3.47 Punktqe@ieit dazugehorigem
blauen Strahlengang fir die Rdntgenstrahlung) ebenfalls beide pafiibeide negativ sind und
damit Strahlen mik(z;) ~ 0, die Rontgensignal auf den &uf3eren Pixeln der nicht-dispersiven De-
tektorachse mit keiner oder sehr geringer Pixelverschiebung entladgdersiven Detektorachse
hervorrufen wiirden, am Erreichen des Detektors hindern. Didd death mit den Beobachtun-
gen in Abb. 3.46 (d). Besonders an den Randern des simulierten Spskiehlt Réntgensignal
mit geringer Pixelverschiebung entlang der dispersiven Detektorbelzsiglich einer Gerade mit
y = 0. Abb. 3.46 fasst diese beiden Resultate fir Schlisselloch und Beryllanstér noch-
mals in einem Graphen zusammen, wobei Strahlen, die sowohl vom Sdlui¢issds auch von
Beryllium-Fenster blockiert werden, nur einfach gezahlt wurden. bb./8.46 (f) schliellich ist
die Situation fiir den kleinen Spiegel dargestellt, der sich in der Mitte desliSinads in einem
Abstand zum Fallenzentrum vé23 mm befindet und der Einkopplung der Lichtreferenzlinien in
den Strahlengang der Rontgenstrahlung dient (siehe auch Kap. $@2atjlen, die von der Mitte
des Fallenzentrums mit(z;) ~ 0 auslaufen, kénnen den Spiegel nicht passieren (siehe Punkt-
qguelle P5 und dazugehdgrigen roten Strahlengang der Rontgenstrahlung)inde&tsahlen, die in
der Mitte des Detektors auftreffen und geringe bis keine Pixelversamiebntlang der dispersi-
ven Detektorachse beziglich einer Achse gt 0 aufweisen wirden. Aul3erdem werden auch
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Abbildung 3.47: Darstellung einiger PunktquelleR1-P5 und zugehdoriger Strahlengange in einer Ebene senkrecht
zur Streuebene, der-z-Ebene, fir Rontgenstrahlung, die nicht auf den Detektor gelangem kKa ihr Strahlengang
durch eines der Strahlelemente versperrt ist, fir eine Anordung piglgr8meters senkrecht zum Elektronenstrahl
an der Heidelberg-EBIT. Die Strahlrohrelemente Schlisselloch, Bendlianster, kleiner Spiegel und Kristall sind
eingezeichnet. Die (griinen) Rontgenstrahlen, die Rarausgehen, stellen Strahlen dar, die durch das Schliisselloch
daran gehindert werden, den Detektor zu erreichen, analog isbldere] Rontgenstrahl beispielhaft fir Strahlung
eingezeichnet, deren Strahlengang von Punktquelleausgehend durch das Beryllium-Fenster blockiert wird. Von
PunktquelleP4 und P5 werden (rote) Rontgenstrahlen emittiert, die am kleinen Spiegel abgafamgrden. Und die

von PunktquelleP3 emittierte (orangene) Strahlung kann teilweise nicht auf den Kristall gelarum reflektiert zu
werden.

flr weiter auBen liegende Punktquellen Strahlen mit mittlekém) (siehe Punktquellé’4 und
dazugehdrigen roten Strahlengang der Rontgenstrahlung), die wében auf dem Detektor ein-
treffen und zu einer hdheren Pixelverschiebung entlang der digperBietektorachse beitragen
wirden, vom Spiegel mit Ausdehnurg = 2 mm abgefangen, was sich mit den Beobachtungen
in Abb. 3.46 (f) deckt. Abb. 3.46 (g) fasst die Abbildungen fiir Schéllssh, Beryllium-Fenster
und Spiegel in einer Darstellung zusammen, wobei Strahlen, die durcleraedtrahlelemente
abgeschirmt werden, nur einfach gezahlt wurden. Der Einfluss detalls auf das detektierte

136



3.3. Systematische Fehlerquellen

Rontgensignal ist in der letzten Abbildung 3.46 (h) zu sehen. Der Kristakimér Ausdehnung
von ¢ = 23 mm in z-Richtung, die geringer ist als die des Detektorsimit 27.6 mm, verhindert
vor allem das Auftreffen von Rontgenstrahlung auf dem Detektor, didPumktquellen am Rande
der Rdntgenlinienquelle stammt und unter geringen Winkelrkg) = 0 emittiert wurde (siehe
PunktquelleP3 und dazugehdrigen orangenen Strahlengang der Rontgenstratnhahgin gering
oder gar nicht entlang der dispersiven Detektorachse verschmB@mtgensignal an den Randern
der nicht-dispersiven Detektorachse verursachen wirde. Stratilteehr hohem: dagegen kon-
nen aufgrund des geringen Unterschiedes zwischen Detektorawsagund Kristallbreitec den
Detektor bei einem Abstand von Kristall zu Detektor vor8300 mm noch erreichen (siehe Punki-
guelle P3 und dazugehdrigen orangenen Strahlengang der Réntgenstraiiesyjleckt sich mit
Abb. 3.46 (h), in der nur die auReren Pixel entlang der nicht-disparddetektorachse mit gerin-
ger Pixelverschiebung entlang der dispersiven Detektorachsellmdzéimer Gerade miy = 0
hohe Rontgensignalintensitat aufweisen.

Zusammenfassend lasst sich in Bezug auf die experimentellen GroRerialgbedes sagen:

e Das Schlisselloch mit einer Ausdehnung wen= 33 mm in z-Richtung und einem Ab-
stand zum Fallenzentrum vofl mm hindert sowohl Rdntgenstrahlung, die eine grol3e
Verschiebung des Rontgensignals entlang der dispersiven Achsgteds auch solche
Strahlen, die auf dem Detektor fast unverschoben entlang der disgreBetektorachse
bezlglich einer Achse mji = 0 detektiert werden kdnnten, daran, den Detektor zu errei-
chen. Wie der Simulation zu entnehmen ist, wird der Korrekturwigkiirch Entfernen des
Schliissellochs aus dem Strahlengang-ur.5 - 1075 © gréRer, was nicht erstrebenswert
ist. Allerdings hat es auch Vorteile, dass Schlisselloch aus dem Strahfprg nehmen,
da seine Position und GroR3e dann keinen Einfluss mehr auf Simulation uedragpt ha-
ben. AuBerdem wird das detektierte Réntgensignal um(fa.der Gesamtintensitat erhéht;
diese1l0% gehen normalerweise am Schliisselloch verloren.

e Das Beryllium-Fenster mit einer Grol3e ven= 30 mm in z-Richtung und einem Abstand
zum Fallenzentrum voa = 501 mm blockiert vor allem Rdntgenstrahlung, welche fast un-
verschoben entlang der dispersiven Detektorachse in Bezug aufelrse mity = 0 in
der Detektorebene eintreffen kénnte, d.h. die Linienkrimmung in der Beedene wird
durch das Vorhandensein des Beryllium-Fensters im Strahlenganigtedié Konstrukti-
on eines neuen, in-Richtung vergroRRerten Beryllium-Fensters kann dieser Tatsache ent-
gegenwirken. Allerdings ist der Einfluss des Beryllium-Fensters auf whiethkrimmung
des Rontgenreflexes in der Detektorebene sehr gering, d.h. im Beie@hAnderung des
Korrekturwinkels¢ von ~ 10~ °, was wesentlich geringer ist als die Anderungen im Kor-
rekturwinkel, die die anderen Strahlrohrelemente bewirken. Die Sigarditéeler Ront-
genstrahlung auf dem Detektor wird durch das Beryllium-Fenster im \fehgikeim Schlis-
selloch um weiter8% der Gesamtintensitéat verringert.

e Der kleine Spiegel fuhrt vor allem fiir Strahlen mitz;) ~ 0 dazu, dass diese den Detektor
nicht erreichen kdnnen. Diese Strahlen tragen aber am wenigstemzemkrimmung auf
dem Detektor bei. Der kleine Spiegel verursacht damit eine gréRerenkiimmung des
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Rontgenreflexes auf dem Detektor und fihrt zu einer VergréRedeagorrekturwinkels
Cum~ 2-107° °. Beides ist nicht erwiinscht. Es ist daher vorteilhaft den kleinen Spiege
mit einem Strahlrohrelement zu ersetzen, welches die Rontgenstrahiwigldagen kann.
Dadurch nimmt die detektierte Réntgensignalintensitat zudem um¥a.der Gesamtin-
tensitat zu.

e Einige Strahlen, die bei einer groReren Ausdehnung des Kristalls emttangAchse auf
den Detektor gelangen kénnten, kdnnen bei der in dieser Richtungfitetssungen dieser
Arbeit vorliegenden GrolR3e des Kristalls vor= 23 mm den Detektor nicht erreichen. Es
handelt sich vor allem um Strahlen, die wenig zur Linienkrimmung auf detekie bei-
tragen. Diese Tatsache fiihrt zu einer VergroRerung des Korvgkkels¢ von~ 5-1075 °,
Dies ist nicht erstrebenswert. Es ware demnach positiv einen gréReastall einzusetzen,
was zudem eine Steigerung der Réntgenlinienintensitat vofi 84. zur Folge héatte. Dies
entspricht dem Anteil an der gesamten emittierten Rontgenstrahlung, deuaifder zu
kleinen Ausdehnung des Kristalls entlang der-Achse nicht auf den Detektor gelangen
kann.

Aufgrund der oben diskutierten Simulationsergebnisse wurden einigdikédtbnen am experi-
mentellen Aufbau vorgenommen. Das Schlusselloch, das sich im EBITuvakefindet, wurde
nicht entfernt, da dazu eine komplette Belliftung und Au3erbetriebnahnEB4E nétig gewesen
ware. Dies war mit anderen Experimenten nicht vereinbar. Die Gré3é2asition des Schlis-
sellochs beziglich des Spektrometers wurden allerdings sehr préaemessen. Dies wird im
nachsten Abschnitt n&her erlautert. Das Beryllium-Fenster hat dermggenmEinfluss aller Strah-
lelemente auf die Linienkrimmung und Linienintensitét der Rontgenstrahlungribetektore-
bene und wurde daher fir weitere Messungen nicht ersetzt. Naabbifgen Betrachtungen fuhrt
die Montage des kleine Spiegels in Spektrometerstrahlrohr zu einem sf@k@mmten Ront-
genreflex in der Detektorebene und einer grolen Abnahme der Liniesiidtie Will man den
kleinen Spiegel durch ein anderes Strahlrohrelement ersetzen, urmiirihtensitat zu erhéhen
und Linienkrimmung zu verringern, so muss man darauf achten, dasedasstrahlelement in
der Lage sein muss, die Lichtreferenzlinien aus dem Lichtaufbau in dehl&tgang der Ront-
genstrahlung einzukoppeln. Diese Vorrausetzungen bietet ein hablieher Emulsionsschicht-
Strahlteiler, der eine Durchlassigkeit fir Rontgenstrahlung im Enengigdievon3-10 keV von
99% besitzt und sichtbare Strahlung im Verhaltass transmittiert und reflektiert. Fur die Mes-
sungen an der FLASH-EBIT und Montage des Spektrometers paratheEektronenstrahl wurde
der kleine Spiegel durch einen solchen Emulsionsschicht-Strahlteildrte®afir war es not-
wendig, eine vakuumtaugliche Halterung fur den Emulsionsschicht-Strahlteilkonstruieren.
Die Kristalle waren vor den Messungen bereits detailliert z.B. bezlglicAdsnichtung der Git-
terebenen vermessen worden. Zudem waren Kristallhalter und Hauptkatem&pektrometers
bereits unter Berlicksichtigung der Gré3e der Kristalle konstruiert efettipt worden. Im Rah-
men der zur Verfligung stehenden Zeit und den finanziellen Mitteln waatesrahicht mdglich,
die Kristalle durch Kristalle mit gréRerer Ausdehnungu ersetzen.
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Element Ubergang Energie (eV)9(Si111l) €) ¢ -107%(°)
Arlo+ w ~ 3140 39.0 10.50
Arl'™  Lyman<y ~ 3323 36.5 8.94

Tabelle 3.8 Korrekturwinkel¢ fiir die Krimmung der Réntgenlinien in der Detektorebene fiir unterdiitie Bragg-
Winkel 6 fir Rdntgenstrahlung, die in dieser Arbeit spektroskopiert wurde Hbégg-Winkel beziehen sich auf die
Messung der Wellenldngen der Rontgenstrahlung mit einem Si(111tpKriBie Korrekturwinkel wurden dabei mit
Hilfe der Simulationen, die fiir ein senkrecht zum Elektronenstrahl atdalelberg-EBIT montiertes Rontgenspek-
trometer entworfen wurden, bestimmt. Fir alle Variablen, die in die Simulafiogehen, wurden die gleichen Werte
wie fur die Simulation in Abb. 3.44 genutzt.

Zusammenfassend sind in Tab. 3.6 noch die mit der Simulation erzielten Wederfilorrek-
turwinkel ¢ fir ein senkrecht zum Elektronenstrahl an der Heidelberg-EBIT nmbesi®ontgen-
spektrometer bei einem Bragg-Winkelon 36.5° und 39.0° aufgelistet, die nahezu den Bragg-
Winkeln # des Lymane; Ubergangs in AF+ und desw (1s2p ' P, — 152 15;) [63] Ubergangs

in Art®+ bei Verwendung eineSi(111)-Kristalls entsprechen. Alle experimentellen Gegebenhei-
ten, wie die Verschiebung eines der beiden Kamerachips bezuglich geni@th, wurden dabei in
den Simulationen beriicksichtigt. Fur alle experimentellen Gré3en, die in die Sionuwdangehen,
wie z.B. fur den Abstand. zwischen Quelle und Detektor, wurden die gleichen Werte wie fiir die
Simulation von Abb. 3.44 verwendet.

Es soll an dieser Stelle noch kurz auf die Resultate der Simulationen zur kidremung der
Rontgenlinien in der Detektorebene fiir Simulationsparameter eingegaregdeny die den ex-
perimentellen Parametern in den Messungen dieser Arbeit, die an der FEBSHbei parallel

zum Elektronenstrahl montiertem Rontgenspektrometer durchgefihdewuentsprechen. Die
Simulationen unterscheiden sich von den oben beschriebenen Simulatisrienienkrimmung

der Rontgenlinien in der Detektorebene fur einen experimentellen AufiEmujem das Ront-
genspektrometer senkrecht zum Elektronenstrahl an der Heiddldigmontiert ist, lediglich
durch die Wahl der Simulationsparameter. So besitzt die lonenwolke balghzum Elektro-
nenstrahl montiertem Rontgenspektrometer vom Kristall aus gesehenneuAgsdehnung in
z-Richtung von~ 0.1 mm. Daneben muss fur die Simulation bertcksichtigt werden, dass, wie
oben erwahnt, bei parallel zum Elektronenstrahl ausgerichtetentr8peker zur Einkopplung

der Lichtreferenzlinien in den Strahlengang der Rontgenstrahlungllandés kleinen Spiegels
ein Emulsionsschicht-Strahlteiler verwendet wurde, der die Réntgehstgphicht daran hin-
dert den Detektor zu erreichen. Weiter ist zu beachten, dass siciefi# Anordnung auch kein
Schlusselloch im Strahlengang der Rontgenstrahlung befindet. Derntibgta Rontgenquelle

zu Beryllium-Fenster in den Simulationen wurde dabei entsprechend g¢emireentellen Ge-
gebenheiten z958 mm, von Roéntgenquelle zu Kristall 21992 mm und von Réntgenquelle zu
Detektor zu2331 mm gesetzt. Der Uber die Simulation auf der Kamera erhaltene Rontgenreflex
ist in Abb. 3.48 fir einen Bragg-Winkel vah= 53.5° dargestellt. In der Simulation wurden eine
Verschiebung des Kamerachips bezuglich der Kameramitte (siehe Kap. &8.&ine Drehung
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Abbildung 3.48: Simuliertes Rontgensignal in der Detektorebene fiir Réntgenstrahlitrejmam Bragg-Winkel von
53.5° bei einem parallel zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montief&mtgenspektrometer. Die Abstéande
zwischen Rontgenquelle und Beryllium-Fenster bzw. Quelle und Kristall Quelle und CCD Kamera wurden dabei
dem experimentellen Aufbau entsprechendz& mm bzw.1992 mm bzw.2331 mm gewahlt.

des Kristalls um einen experimentell vermessenen Winkel0.1° (siehe Kap. 3.3.7) gegeniber
der lonenwolkenmitte berlcksichtigtwurde dabei mit der in Kap. 3.3.7 beschriebenen Methode
fiir den experimentellen Aufbau zur Messung der Rontgenwellenlarsye-tibergangs an's -
lonen bestimmt. Aufgrund dieser nicht ganz idealen Ausrichtung destipaiters in Hinblick
auf die Rontgenquelle fur die Simulationen (und das Experiment) ist Abb.|8iel& asymme-
trisch bezlglich einer Parallelen zur dispersiven Achse durch den teamteelpunkt. Die in der
Abbildung angegebenen farbkodierten Intensitaten sind auf die Gesamtiataler ausgesand-
ten Rontgenstrahlung normiert undhan Gesamtintensitat angegeben. Die diskreten Strukturen
im simulierten Rontgensignal entlang der nicht-dispersiven Detektoracsben sich aufgrund
der Tatsache, dass einlaufende Rontgenstrahlen in Hinblick auf ihrexktidaspunkt auf dem
Kamerachip entlang der nicht-dispersiven Achse in der Simulation nur inetiiskmehrere Pixel
umfassende Signalkanale einsortiert werden. Es ergibt sich ein konssskild mit den vorange-
henden Simulationen. Das Rontgensiganl ist entlang der dispersivese Acifi eine geringe An-
zahl von Pixeln mit geringerer Differenz zu einer Geradeymit 0 verteilt. Die Linienkrimmung
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Element Ubergang Energie (eV)d(Silll, Si220)() ¢-107%(°)

gld+ w ~ 2461 53.5 4.21
St Lymanuy ~ 2623 49.0 3.76
Fe?t w ~ 6701 28.8 2.04
Fe*t  Lymanwg ~ 6973 27.6 1.89

Tabelle 3.7 Korrekturwinkel¢ fur die Kriimmung der Réntgenlinien in der Detektorebene fiir verseniedragg-
Winkel 6 fur Rontgenstrahlung, die in dieser Arbeit untersucht wurde. Die @k&nkel beziehen sich dabei auf die
Messung der Wellenlangen der Rontgenstrahlung mit einem Si(11ltgKrigqulRer flr Eisenionen, Si(220)-Kristall.
Die Korrekturwinkel wurden dabei mit Hilfe der Simulationen, die fiir eamgdlel zum Elektronenstrahl an der FLASH-
EBIT montiertes Réntgenspektrometer entwickelt wurden, bestimmt.Iléivaxiablen, die in die Simulation eingehen,
wurden die gleichen Werte wie fur die Simulation in Abb. 3.48 genutzt.

des simulierten Réntgensignals in der Detektorebene ist damit, wie erwarndicligeringer
als die der oben vorgestellten Simulation flr eine Anordnung des Spektmsnsetekrecht zum
Elektronenstrahl. Die maximale Verschiebung des Rontgensignals entladigplersiven Detek-
torachse gegentiiber einer Geradeymit 0 betragt~ 5.5 Pixel, was~ 0.075 mm entspricht. Dies
stimmt gut mit den Resultaten aus Kap. 3.3.2 liberein, wobei sich die Abwegjdwiachen den
dort vorgestellten Ergebnissen und den hier prasentierten Wertdmdiarcatsache erklaren lasst,
dass die lonenwolke nur ndherungsweise einer Punktquelle entspmitigine gewisse Ausdeh-
nung hat und dass die Ergebnisse in Kap. 3.3.2 Uiber Gleichungen bestumdetydie lediglich
Néaherungen darstellen. Abb. 3.48 ist zu entnehmen, dass das Rogiwgéfis kleine und grole
Pixelwerte entlang der nicht-dispersiven Detektorachse viel grofsehiebungen entlang der
dispersiven Detektorachse aufweist als flr die Pixelwerte um dasubemer nicht-dispersiven
Achse. Dies ist durch den groRen Winkek;) zu erklaren, unter dem ein Réntgenstrglder von
einer Punktquelle emittiert wird, auf den Kristall treffen muss, um an deml&&ardes Detektors
entlang der nicht-dispersiven Detektorachse detektiert werden nekén

Tab. 3.7 zeigt abschlieRend die mit der Simulation erzielten Werte fiir deelorwinkel¢ fir

ein parallel zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montiertes ROs{gekirometer fur ver-
schiedene Bragg-Winkel, die den Bragg-Winkeln fir der in dieser Spektrometerkonfiguration
untersuchten Rontgenlinien entsprechen. Wie auch fur Abb. 3.48 walldeSimulationsparame-
ter den in unabhangigen Messungen bestimmten experimentellen Parametdgegietzt.

Bestimmung von experimentellen GroRen

Wie oben angedeutet mussten die Mal3e aller Strahlrohrelemente und dewédke und ih-
re Abstdnde zum Kristallmittelpunkt fir die Simulation experimentell prazise vesemewer-
den, um die Simulationsparameter den experimentellen Gegebenheiteneanpas®nnen. Zu
diesem Zweck wurden die Abstéande der einzelnen Strahlrohrkompanantereinander und
zum Fallenzentrum, die bereits aufgrund geringer mechanischer Fediglergnzen der EBIT-
Fallenkammer, des Strahlrohres und der Halterungen fir die einzel@mapdfenten mit einer
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Unsicherheit von~ +2.0 mm bekannt waren, unabhangig mit Hilfe von Abstandsmessern mit
einer Unsicherheit vor- +2.0 mm (Ableseungenauigkeit) vermessen. (Fur die lonenwolke wur-
de dabei angenommen, dass sie sich in der Mitte der Driftrdhren befindeyyrd den Abstand
der lonenwolke zum Kristall zu bestimmen, wurde der Abstand der Drir@hBezug auf den
Kristall gemessen.) Die Abstandsbestimmung wurde sowohl flr eine expdeieeAnordnung
durchgefiihrt, bei der das Réntgenspektrometer senkrecht zurnrdglekstrahl an der HD-EBIT
montiert war, als auch fiir eine experimentelle Konfiguration mit parallel zigktE®nenstrahl an

der FLASH-EBIT montiertem Spektrometer. Innerhalb ihrer Fehlerbagkiemmen die so jeweils
experimentell vermessenen und die durch Konstruktion festgelegtennillestiier Komponenten
zum Kristallmittelpunkt gut Uberein, wobei die gemessenen Abstédnde mitléirscherheit von
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Abbildung 3.49: Rechts oben: Mit der Lochkamera aufgenommenes Abbild der \eoléa im Réntgenbereich. Als
Lochblende diente dabei ein Edelstahl-Plattchen mit einem Loch mit Dws$senvori mm. Als Detektor wurde eine
der auch in den Rontgenwellenlangenmessungen eingesezten CCDalkarmavendet. Die Skala gibt dabei bereits
die durch Multiplikation der aus der Abbildung bestimmten GréRen mit demlédntgsmalistab der Lochkamera von
2.24:1 berechnten Mal3e der Wolke wieder. Links oben: Projektion des Wdkédas auf die eine Achse der CCD
Kamera. Es ergibt sich eine Hohe des Wolkenabbildeswa@m00 + 0.03 mm. Rechts unten: Projektion auf die andere
Achse der CCD Kamera. Es ergibt sich eine Ausdehnung der lorkawntlang der-Achse von38.49 £+ 0.05 mm.
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~ +2 mm als Simulationsparameter verwendet wurden. Wie man der Simulation entnimmt kan
der Korrekturwinkel¢ bei einer solch relativ groBen Unsicherheit in der Abstandsbestimmung
noch immer mit hoher Genauigkein{ ~ 107! °) bestimmt werden, d.h. sie fiihrt zu einem
vernachlassigbaren Effekt auf die relative Unsicherheit/ A der Rontgenwellenlangenmessun-
gen. Die Mal3e von Kristall, Beryllium-Fenster und Spiegel konnten aafledes Vakuums mit
handelsublichen Abstandsmessernauf0.01 mm genau gemessen werden. Der Einfluss dieser
GroRen auf den Korrekturwinkél beschrénkt sich damit (ebenfalls) auf ein vernachlassigbares
Niveau vonA( ~ 10719 °, Die GréRe der lonenwolke erhalt man bei parallel zum FLASH-EBIT-
Elektronenstrahl ausgerichtetem Spektrometer Gber das mit Hilfe der ikvxddpeterstrahlrohr
montierten Linsen erzeugte reale Abbild der lonenwolke (siehe Kap. 3Ri7)liese experimen-
telle Konfiguration sind damit - unter Beriicksichtigung der vorangehehtterlegungen - alle
fur die Simulation bendtigten Parameter bekannt. Die Mal3e der lonenwotkdemSchliisse-
lochs fiir ein senkrecht zum Elektronenstrahl an der HD-EBIT mons&pektrometer allerdings
mussen mit Hilfe komplizierterer Techniken bestimmt werden, da die lonenwalkelas Schlus-
seloch inz-Richtung (siehe Abb. 3.42) eine Ausdehnung besitzen, die grolReealaiddehnung
des Kamerachips in dieser Richtung ist. Das reale Abbild von Wolke und s3ghildch kann da-
her bei einem Abbildungsmalistab von 1:1, wie er bei gegebenem Feklinden (siehe Kap.
3.2.2) und ihrer Position im Spektrometerstrahlrohr vorliegt, nicht vollstaalggebildet werden
(siehe Abb. 3.8), so dass die Abmessungen von Wolke und Schllsselitleing derz-Achse
nicht einfach tUber dieses Abbild bestimmt werden kdnnen. Allerdings denBestimmung der
GroRRe der lonenwolke in-Richtung auf andere Art und Weise mit Hilfe des Signals, das durch
den2s? 2P 5 — 2s? 2P ;5 (M1) Ubergang einer Af*-lonenwolke im sichtbaren Bereich bei
440 nm emitiert wird, erfolgen. So wurde von V. Mackel [137] unter Verdeng einest40 nm
Interferenzfilters und einer Spiegelreflexkamera vom optischen Besytdgr dem Rontgenspek-
trometerport (siehe Kap. 3.3.6) gegenuberliegt, ein Abbild der lonemwnlkdiesem Strahlungs-
bereich aufgenommen. Es ergibt sich, dass die lonenwolke bei deniiExfgerimenten dieser
Arbeit typischerweise vorliegenden Fallenkonfiguration ¥60-200 V an den Driftrdhren links
und rechts der zentralen Driftrohre (siehe Kap. 2.1.3) ,das SichtiémseDriftrohren mit einer
Lange vor38.5 mm in z-Richtung komplett ,ausfllt“. Physikalisch gesehen gibt es keinen Grund
warum dieses Resultat, das man fiir die Gré3e der axialen Ausdehnungel@wvolke tber Spek-
troskopie im sichtbaren Bereich b&i0 nm erhalt, nicht auch fir den Rdntgenbereich giiltig sein
sollte. Um fir diese Vermutung eine experimentelle Grundlage zu schaffexde die Ausdeh-
nung der lonenwolke im Rontgenbereich in einer unabhangigen Mgssumessen. Dazu wurde
eine Lochkamera mit einer Lochblende aus Edelstahl mit einem Durchmessémm und ei-

ner Dicke von0.5 mm verwendet, die Rontgenstrahlung bis3gkeV nahezu nicht durchdringen
kann. Diese befand sich in einem Abstand ¥®7.35 mm zur lonenwolke un@28.2 mm zum
Detektor. Als Detektor wurde dabei eine der beiden auch in den Ron&ieméngenmessungen
eingesetzten CCD Kameras verwendet. Abb. 3.49 zeigt das in diesegtuiuin erhaltene Ab-
bild der lonenwolke zusammen mit den Projektionen dieses Abbildes auf idierb&chsen des
Detektors. Bei bekannter PixelgroRe viahs x 13.8 mm? ergibt sich (iber den Fit einer Heavyside-
Step-Funktion an das auf dieAchse projizierte Wolkenabbild (siehe Abb. 3.50 rechts unten) un-
ter Berlicksichtigung des Abbildungsmafistabes der Lochkamera fiordiawolke eine Ausdeh-
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Abbildung 3.50: Mit der Lochkamera aufgenommenes Abbild des ,Schlissellochsighves von sichtbarem, paral-
lelisiertem Licht einer Punktquelle beleuchtet wurde. Das Abbild wurdeitsemit dem Lochblendenabbild entfaltet.
Die Skala gibt dabei die durch Multiplikation der aus der Abbildung bestimGt@ften mit dem Abbildungsmafistab
der Lochkamera voR.24:1 berechneten Maf3e des Schllissellochs wieder.

nung inz-Richtung vor38.49 + 0.05 mm, was sehr gut mit der axialen Ausdehnung des zentralen
LDriftréhrenfensters”, durch welches die Spektroskopie erfolgh,3&5 mm Ubereinstimmt. Eine
solche Unsicherheit in der axialen Ausdehnung der lonenwolke vof.0% mm ist ausreichend,
um den Korrekturwinkel tiber die Simulation mit einer Unsicherheit vaa—'° ° zu berech-
nen, und limitiert die erreichbare Genauigkeit in einer Réntgenubergetigalangenmessung,
die den simulierten Korrekturwinkel in der Datenanalyse bertcksichtigt, nur auf dem sub-ppm
Niveau. Es ist hier noch zu bemerken, dass die Uber das Wolkenabbtichinte Hohe der lonen-
wolke bei~ 2.00 £+ 0.03 mm liegt und dass am linken Rand entlang g&chse dieses Abbildes
das Rontgensignal ein wenig ,ausgedinnt” erscheint. Diese Tatsadiesiéh moglicherweise
dadurch erklaren, dass die Lochkamera nicht optimal auf die Achsedbié-Schlisselloch aus-
gerichtet war und das Schliisselloch somit von der Lochkamera ausegaséglicherweise leicht
asymmetrisch lag und einen Teil der Strahlengdnge der Rontgenstraldekigkie. Um die Gro-
3e des Schlussellochs, die aufgrund seiner Fertigungstoleran38rzb 0.5 mm bekannt ist, zu
Uberprifen, wurde der dem Rontgenspektrometerport gegenigjeerdie optische Port mit sicht-
barem, parallelisiertem Licht einer Punktquelle beschienen, so dassI@ierfige und mit ihr
das Schlusselloch beleuchtet wurden. Mit Hilfe der Lochkamera erhigltaufdiese Weise ein
Abbild des Schlussellochs, wobei es fur die Aufnahmen von Vorteil dess das Schliisselloch
von allen EBIT-Strahlrohrkomponenten der Lochblende der Lochkaraer néchsten lag, und
von ihnen die geringsten Ausmalfie besitzt. Abb. 3.50 zeigt dieses sger2dabild des Schlis-
sellochs nach Entfaltung mit dem Lochblendenabbild. Die leichte Asymmetrier iAtal@ldung
ist entweder durch die leicht ,schrage” Beleuchtung des Schliisssllodhdem parallelisierten
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Licht der Punktquelle zu erklaren oder aber in einer moglichen leichtemAmtrie der Lochka-
mera bezlglich der Achse Schliisselloch-Fallenmitte zu suchen. Fir die Ges Schlissellochs
in z-Richtung ergibt sich - wiederum bei bekannter Pixelgrof3e und bé&amAbbildungsmal-
stab -33.02 £+ 0.05 mm, fur seine H6h8.97 4+ 0.03 mm, was innerhalb der Fertigungstoleranzen
mit den Konstruktionsgré3en des Schlissellochs Ubereinstimmt. Damit isdaudhinfluss der
Unsicherheit in der Bestimmung der SchliissellochgréRe auf den simulierteekiowinkel ¢
kleiner10=10 °,

Abschlie3end bleibt damit festzuhalten, dass die Summe der Unsicherheitenarperimentel-
len Bestimmung der in diesem Kapitel diskutierten Gré3en eine Berechnam@dekturwinkels

¢ in der Simulation mit einer Genauigkeit van—!'° ° zulasst. Die bei Verwendung dieses simu-
lierten Korrekturwinkels in der Datenanalyse von Réntgenwellenldngesungsn entstehende
zusatzliche Unsicherheit in der WellenlangenbestimmAingst damit vernachlassigbar klein.

3.3.9 Experimentelle Beobachtung der Linienkrimmung

Nach den bisherigen theoretischen Uberlegungen zur Herleitung deefo(siehe Kap. 3.3.2,
3.3.3 bzw. 3.3.5) und den Simulationen (siehe Kap. 3.3.8) fur die Linienkrimrdea Ront-
genreflexes in der Detektorebene soll in diesem Kapitel abschlie3émtieaMdoglichkeiten zur
experimentellen Bestimmung dieser Linienkrimmung eingegangen werderenlibisherigen
Experimenten zur Bestimmung von Rontgenwellenlangen an hochgeladamem mittels des
Heidelberg-Rontgenspektrometers war es nicht gelungen, diese KrigntesnRoéntgensignals
in der Detektorebene aufzulésen. Die Ursache daflr ist darin ziesuclass die Ansatze, die
zu diesem Zweck verfolgt wurden, sich darauf beschrankten, Riaigzelspektiren oder rohe
Summenspektren zu untersuchen. Um in diesen Spektren die Linienkrimexpagmentell zu
beobachten, wurden dabei sowohl bei einer Analyse der Rontgetsdektren als auch der ro-
hen Summenspektren die jeweiligen SpektremVirPixelstreifen mit Streifennumel/ entlang
der dispersiven Detektorachse zerlegt (siehe Abb. 3.51). In jedeified befindet sich dann ein
Anteil des Rontgensignals. Durch Projektion des Signals im jeweiligen Straifedie dispersive
Detektorachse erhéalt man fur jeden Pixelstreifen ein Rontgenlinienprefithes sich mit Hilfe
eines Voigt-Fits fitten lasst. Mit dieser Vorgehensweise lasst sich fiir jedetstreifen der Wert
des Peakmaximums fur sein Réntgenlinienprofil angeben. Die Krimmung dégdRéeflexes in
der Detektorebene sollte sich dann in einem Graphen, in dem man die so bestiilerte fir
die Peakmaxima als Funktion der Streifennummeé{ auftragt, in Form eines parabelférmigen
Verlaufes derr. mit M &uRern. Dies ergibt sich aus den in den Kapiteln 3.3.2, 3.3.3 bzw. 3.3.5
hergeleiteten Gleichungen und den Simulationen aus Kap. 3.3.8. Allerdimgsekdieser para-
belférmige Verlauf in friiheren Analysen von Einzelspektren und rdBemmenspektren nicht
beobachtet werden. Fir die Analyse von Einzelspektren liegt dies,d#aas die Statistik in die-
sen Spektren sehr gering ist. Statistische Fluktuationen dominieren dieepehtt fihren fur die
Zerlegung jedes EinzelspektrumsinStreifen jeweils zu einem anderen Verlauf des Graphen, in
dem die Werte fir die Peakmaxima in Abhangigkeit von der Streifennummef aufgetragen
sind. Im Falle der Analyse der rohen Summenspektren wurde vermutegigdsnienkrimmung
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Abbildung 3.51: Typisches Einzelspektrum des-Linie [153], die vom1s2p ' P, — 1s® 'S, Ubergang in $**-
lonen herriihrt und mit Hilfe des Heidelberg-Réntgenspektromeektioskopiert wurde. Fur die Auflésung der
Linienkrimmung wurden Einzelspektren in friheren Messungen, iliéam Heidelberg-Rontgenspektrometer durch-
gefuhrt wurden, inN Streifen parallel zur dispersiven Achse zerlegt. Der rote Streifen skefitStreifen mit der
StreifennummerM = 1 stellvertretend fur alle Streifen dar. Mit Hilfe einer solchen Analyse dezéspektren
konnte die Linienkrimmung in diesen friiheren Messungen nicht empetell beobachtet werden. Dieselbe Analy-
se voranalysierter Summenspektren ermdglichte allerdings fur dieudigss dieser Arbeit, die mit dem Heidelberg-
Rontgenspektrometer durchgefihrt wurden, zum ersten Mal ekpamimentellen Nachweis der Linienkrimmung des
Rontgenreflexes in der Detektorebene fur die in diesem Experimemeerneete Geometrie.

deshalb nicht zu beobachten war, weil sie intrinsisch ist, d.h. weil siegggrausfallt als die Halb-
wertsbreite der untersuchten Rontgenlinie. Diese Analyse ist leicht fetfileDie Ursache dafur,
dass die Linienkrimmung in den rohen Summenspekiren mit der oben bbscemeMethode
nicht aufzulésen war, liegt vielmehr darin, dass der Effekt der Lini@mknung in diesen Spek-
tren durch einen anderen Effekt Uberlagert wird, der eine Bedbagtder Krimmung (nahezu)
unmdoglich macht. Wie in Kap. 4.2 noch eingehend beschrieben wird, kédtiaeals Detektoren
eingesetzten CCD Kameras bezuglich ihrer dispersiven Achse beia@alfe am Rontgenspek-
trometer mittels Standard-Positionierungssystemen, wie z.B. Winkelmesseauffhumm genau
auf die Kristallkante, und damit auch auf die Kristallgitternormale und die Steneeder Ront-
genstrahlung ausgerichtet werden. Damit ergibt sich ein moglicher Wirdk&ischen Streuebene
und dispersiver Detektorachse von bisazutan(1/27.6) ~ 2 °. Will man Rontgenlinienprofile
aus Einzelspektren erhalten, so ist es daher nicht ausreichend edtige®pauf die dispersive De-
tektorachse zu projizieren. Vielmehr sind die Spektren auf eine paraflSteeuebene orientierte
Achse, die in der Detektorebene liegt, zu projizieren. Um diese Projektientmlten, wird jedes
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Einzelspektrum entsprechend dem experimentell bestimmten Wingedlreht und anschlielend
auf die dispersive Detektorachse projiziert (siehe Kap. 4.2). Esisit@dach ersichtlich, warum
die Linienkrimmung uber die Zerlegung roher Summenspektren in Streifaiigbaur disper-
siven Detektorachse und anschlieRende Projektion der so erhaltpaktme® auf diese Achse,
wobei die Peakmaxima der erhaltenen Rontgenlinienprofile Gber einemitedt werden, nicht
zu beobachten ist: Die Linienkrimmung, die in unseren Experimenten eiseh¥ebung der Wer-
te der Peakmaxima, der Rontgenlinienprofile der einzelnen Streifen gegeneinander von maxima
ca.10 Pixeln, d.h.0.13 mm, verursacht, kann nicht aufgeldst werden, da der erwartetegtt@nab
mige Verlauf der Verschiebung selbst mit der Streifennumadenicht beobachtet werden kann.
Er wird von einem linearen Anstieg oder Abfall der Werte der Peakmaxiymait der Streifen-
nummerM Uberlagert, der durch den Drehwinkelverursacht wird und eine Verschiebung der
Werte der Peakmaxima. der Rontgenlinienprofile der einzelnen Streifen gegeneinander von ma-
ximal ca.80 Pixeln bedingt. Daher wurde fiir die Auflosung der Linienkrimmung in diddgeeit
ein anderer Ansatz gewahlt. Dieser geht nicht von einer Zerlegungptea Summenspektrums
in Streifen parallel zur dispersiven Detektorachse aus, sondereimen solchen Zerlegung des
um v gedrehten Summenspektrums. Die Peakmaxtmaer durch Projektion auf die dispersive
Detektorachse erzeugten Rontgenlinienprofile der einzelnen Streifglemvdann analog zu den
obigen Betrachtungen durch Voigt-Fits an diese Profile bestimmt. Anschtld8ssen sich die-
se Peakmaxima,.. als Funktion der Streifennummeé{ darstellen. Abb. 3.52 zeigt zwei auf diese
Weise fiir Réntgensummenspektren dekinie, die vom1s2p ' P, — 152 1.5, Ubergang in A5+
herrtihrt, erzeugte Graphen (rote Punkte), in denen die Werte demBrizna als Pixelverschie-
bungen gegentiber einer Parallelen zur nicht-dispersiven Achek den Auftreffpunkt fiir einen
Rontgenstrahl mit = 0, dessen Quellpunkt sich in der urspriinglichen Streubene befinelet (s
Abb. 3.16), aufgetragen sind. Auf der Abszisse ist die Streifennunith@ggdes der6 Streifen,
die jeweils aud 28 Pixeln entlang der nicht-dispersiven up@48 Pixeln entlang der dispersiven
Achse bestehen, - (flir spatere Betrachtungen) skaliert auf eihe 18ka2 Streifen a64 Pixeln -

zu sehen. Die griinen Punkte der Abbildung bezeichnen dabei die &iseftvebungen der Peak-
maxima, die man erhélt, indem man ein simuliertes Spektrum analog zu obigenHBatigen in
Streifen parallel zur dispersiven Achse aufteilt, das Signal in den &traifif die dispersive Achse
projiziert und die so erhaltenen Réntgenlinienprofile fittet. Kurz gesaygtdites sich also bei den
roten Datenpunkten um Punkte, die aus den experimentell ermittelten Summesspekrahiert
wurden, bei den griinen Datenpunkten um solche, die aus simuliertetr&Spg&wonnen wurden.
Die Fits zur Erzeugung der Datenpunkte wurden dabei mittels eines in dgraRimierspra-
che Labview entworfenen Programms durchgefiihrt, welches in Kapot8 ndher vorgestellt
wird. Aufgrund des schwachen Signals konnte das Programm dabeinige wenige Streifen
das Peakmaximum, nicht oder nicht mit ausreichender Genauigkeit bestimmen. Diese Daten-
punkte sind in der Darstellung nicht enthalten. In Abb. 3.52 zeigt die dbarstellung die Uber
experimentell ermittelte Spektren und Uber Simulation bestimmten Datenpunkte d{#mimd-
nung, bei dem das Réntgenspektrometer senkrecht zum Elektratdrsirder Heidelberg-EBIT
montiert war/ist und sich Schlusselloch, Beryllium-Fenster und kleiner ShiegSpektrometer-
strahlrohr befanden/befinden, wobei der Abstand von lonenwaikechllissellocd0 mm, bzw.
zu Beryllium-Fensteb01 mm, bzw. zu kleinem Spiegél23 mm, bzw. zum Kristall1523 mm
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Abbildung 3.52: Peakmaximar. als Funktion der Streifennumma@d in Einheiten von64 Pixel Kanélen. Die aus
experimentellen Daten bestimmten Peakmaximéot) ermittelt man dabei durch Voigt-Fits an die Réntgenlinienpro-
file, die man erhalt, wenn man ein um(siehe Kap. 4.2) gedrehtes SummenpektrunVistreifen zerlegt und die so
erhaltenen Spektren auf die dispersive Detektorachse projiziert. Biogas Vorgehen fir simulierte Summenspektren
liefert die griinen Datenpunkte. Bei den Rontgensummenspektretelbhaich fir beide Abbildungen um Spektren
derw-Linie, die vom (Ls2p ' P, — 152 1 Sy) Ubergang in AF°T herriihrt. Oben: Aus experimentell ermittelten Spek-
tren und Uber Simulation bestimmte Datenpunkte fur eine Anordnung,dmidhs Rontgenspektrometer senkrecht
zum Elektronenstrahl an der Heidelberg-EBIT montiert war/ist. Unteie: dé obere Abbildung, nur bei parallel zum
Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montiertem Spektrometer.
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Abbildung 3.53: Peakmaxima:. als Funktion der Streifennummef in Einheiten vor64 Pixel Kanalen. Bei den roten
Datenpunkten handelt es sich um experimentell bestimmte Datenpunikdentgriinen um tUber Simulation ermittelte.
Alle Datenpunkte wurden analog dem Vorgehen fur Abb. 3.52 erzeinits: Bei den Rontgensummenspektren, die den
Datenpunkten zugrunde liegen, handelt es sich um Spektren der Lymlanie von Ar'"*-lonen fiir eine Anordnung,
bei dem das Rontgenspektrometer senkrecht zum Elektronensirdbl &#leidelberg-EBIT montiert war. Rechts: Bei
den Réntgensummenspektren, auf denen die Datenpunkten bakardalt es sich um Spektren deilinie, die vom
(1s2p ' Py — 152 1Sy) Ubergang in $'* herriihrt, wobei das Réntgenspektrometer fiir die Aufnahme desti®pe
parallel zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montiert war.

sowie zu den Detektoreti886 mm betrug/betragt. Die untere Darstellung zeigt dagegegen die
Uber experimentell ermittelte Spektren und Uber Simulation bestimmten Datenpunidieén
Aufbau, bei dem das Rdéntgenspektrometer parallel zum Elektronkhatrader FLASH-EBIT
montiert war/ist und sich nur das Beryllium-Fenster im Strahlengang bifafirtdet, wobei der
Abstand von lonenwolke zu Beryllium-Fensg88 mm, bzw. zum Kristall 992 mm sowie zu den
Detektorer2331 mm betrug/betréagt. Es ist zu erkennen, dass die Linienkrimmung experimente
aufgelost werden kann, d.h. es ergibt sich ein parabelférmiger VattauWerte der Peakmaxi-
max,. mit der Kanalnummer det4 Pixel Kanale. Auch flir die Simulation ist dieser Verlauf zu
erkennen, was nach den Betrachtungen von Kap. 3.3.8 auch zuesrwaar. Weiterhin I&sst sich
der Abbildung entnehmen, dass sich innerhalb der Fehlerbalken fie Betiildungen eine gute
Ubereinstimmung zwischen den Datenpunkten, die aus experimentell ermittettesimulierten
Spektren gewonnen wurden, ergibt, d.h. die in den Experimenten vartledanienkrimmung
des Rontgenreflexes in der Detektorebene lasst sich mit Hilfe der Simulatiorsusreichen-
dem Mal3e beschreiben. Dabei ist anzumerken, dass die Datenpenldbaiien Abbildung fur
ein senkrecht zum Elektronenstrahl, die unteren flr ein parallel zukir&henstrahl montiertes
Rontgenspektrometer bestimmt wurden, d.h. fir die obere Abbildung beliggGréRe der lo-
nenwolke inz-Richtung (siehe Abb. 3.208.5 mm, fur die untere Abbildung einige hunden.
Durch Vergleich der experimentellen Datenpunkte der oberen und nrAéigldung miteinander
wird somit zudem die mit Hilfe der Simulationen und geometrischen Uberleguagfgestellte
These bestatigt, dass die Linienkrimmung in der Detektorebene bei \é@urimgder Ausdehnung
der lonenwolke deutlich abnimmt. Abb. 3.53 zeigt die gleiche Darstellung wiebim 8.52 flir
ein Summenspektrum der Lyman-Linie von Ar'”*-lonen (links), das bei senkrecht zum Elek-
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Element Ubergang Energie (eV)A(Silll, Si220)() ¢-107%(°)

Sla+ w ~ 2461 53.5 4.18+0.05
St Lymanwg ~ 2623 49.0 3.73£0.02
Arlo+ w ~ 3140 39.0 11.0040.64
Arl™  Lyman-y ~ 3323 36.5 9.004-0.90
Fett w ~ 6701 28.8 2.3840.30
Fe*t  Lyman-y ~ 6973 27.6 2.21+0.30

Tabelle 3.8 Korrekturwinkel ¢ fur die Kriimmung der Réntgenlinien in der Detektorebene fiir versehiedragg-
Winkel 6 fir Rontgenstrahlung, die in dieser Arbeit untersucht wurde. Die @k&finkel beziehen sich dabei auf die
Messung der Wellenlangen der Rontgenstrahlung mit einem Si(111tpKrisiuRBer an Eisenionen, Si(220)-Kristall.
Die Korrekturwinkel wurden aus zu Abb. 3.52 analogen Abbildungenden Mittelwerten der experimentell bestimm-
ten Peakmaxima. bzw. tGber einen Fit der in Kap. 3.3.3 hergeleiteten naherungswelisgegiFunktion 3.25 fiir die
Verschiebung\Y (I;) entlang der-Achse des Detektors in Abhangigkeit des betrachteten Detektionspupktedie
experimentellen Datenpunkte der jeweiligen Abbildung berechnet. Fir dgsiwhgen an den Ar-lonen war das Ront-
genspektrometer senkrecht zum Elektronenstrahl an der HeidetiBd1g fur die Experimente an den anderen lonen
parallel zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montiert.

tronenstrahl an der HD-EBIT montiertem Rontgenspektrometer aufgenonvorele, und fur ein
Summenspektrum des-Linie (rechts), die voms2p ' P, — 152 1S, Ubergang in $'* herriihrt
und bei parallel zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT montierteek8pmeter beobachtet
wurde. Die Abstande von der lonenwolke zu den StrahlrohrelementeBewdiium-Fenster etc.
sind dabei analog denen fur Abb. 3.52. Auch fir die beiden GraphAblin3.53 lasst sich eine
gute Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment und die Abnahmerdenkrim-
mung bei Verringerung der Ausdehnung der lonenwolke-Richtung erkennen.

Aufgrund der Tatsache, dass die Linienkrimmung der Réntgenlinie inetekidrebene fur einen
experimentellen Aufbau, der auf das Heidelberg-Réntgenspektrometerkgreift, in dieser Ar-
beit mit der oben beschriebenen Methode zum ersten Mal experimerfggl@st werden konnte,
ergibt sich fur die Messungen dieser Arbeit zum ersten Mal die Mogith#ten Korrekturwinkel
¢, der die Krimmung der Réntgenlinien in der Detektorebene beschreibt, netésitferimentel-
ler Daten bestimmen zu kdnnen. Die aus den Graphen tber den Mittelwd?edkmaximar,
bzw. Gber einen Fit der in Kap. 3.3.3 bestimmten ndherungsweise gultigereF8r25 fir die
Verschiebung\Y (/) an die Datenpunkte ermittelten Korrekturwinkeinden sich abschlieRend
in Tab. 3.8. Die angegebenen Fehler {ubeziehen sich auf die Standardabweichung, mit{der
bestimmt werden kann. Diese spiegelt die Tatsache wider, dass alle Pé@akmaxdie fur die
Graphen Uber einen Fit bestimmt wurden, fehlerbehaftet sind.

Es bleibt noch festzuhalten, dass die in Tab. 3.8 aufgelisteten Korrekiel( auch diejenigen
sind, die in der Datenauswertung fir die Rontgenubergangswellemli@egécksichtigt wurden.
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Kapitel 4

Datenanalyse und Ergebnisse

In dieser Arbeit wurden hochprazise Wellenlangenmessungen achietenen Ubergangen in
unterschiedlichen hochgeladenen lonen, die in einer Elektronenstrahiale erzeugt wurden,
mit Hilfe einer Kombination aus/b-Methode und Bond-Technik durchgefihrt. Die in den Mes-
sungen vorliegende (geringe) Krimmung der Rontgenlinie in der Detdldoessiehe Kap. 3.3),
die in friheren Messungen Uber analytische Rechnungen abgdsehéde, konnte dabei ex-
perimentell fir diesen Messaufbau zum ersten Mal aufgeltst weRbanit ist die relative Ge-
nauigkeitA\/\ in der Bestimmung der Rontgenwellenlangén den Messungen, die in dieser
Arbeit durchgefihrt wurden, nicht mehr durch eventuelle Untersiehivischen experimentel-
lem und simuliertem Wert fir die Krimmung der Réntgenlinie in der Detektorslbegrenzt.
Dieses Kaptiel gibt zunachst eine detaillierte Beschreibung der Eigaitsctder Lichtreferenz-
linien, die als Positionsreferenzen fir die Rontgenstrahlung fungiBramach wird auf die Ana-
lyse der Réntgenspektren eingegangen. Der letzte Teil dieses Kapiteretvéich den Resulta-
ten der Wellenlangenmessungen, die ohne Riickgriff auf Referenméglteen anv Ubergéangen
(1s2p ' P, — 152 15p) in heliumartigen - und Ar'%*-lonen und an Lymanr; Ubergéngen in
wasserstoffartigen'8*- und Ar'"*-lonen durchgefiihrt wurden. AuRerdem wird das Ergebnis der
Relativmessung der Wellenlange derLinie von F&4* vorgestellt, die relativ zu den Lymam-
Wellenlangen von F&* vermessen wurde. Daneben werden die experimentell bestimmten Werte
fur Wellenlangen von weiteren Linien von heliumartigen lonen und vonewé&flten dielektro-
nischen Satelliten-Linien von lithium- und berylliumartigen Eisenionen diskutiertiedativ zur
jeweiligenw-Linie oder/und zu ausgesuchten Linien des korrespondierenden lithiigeralons
vermessen wurden.

4.1 Analyse der Lichtreferenzlinien

Im Gegensatz zum Linienprofil der Rontgenlinien lasst sich die Funktierdak Profil der sicht-
baren Lichtreferenzlinien beschreibt, nicht von elementaren Prozeséeiten, da die Lichtrefe-
renzlinien mittels eines optischen Verfahrens erzeugt werden und diaspiafil deshalb nicht
direkt Uber eine vordefinierte analytische Funktion beschrieben wekaen. Allerdings ist es
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Abbildung 4.1: Projektion der Lichtreferenzlinien auf die dispersive Achse des Datekind zugehdrige Gaul3fits.
Die untere Kurve zeigt das Residuum.

auch nicht wichtig, ob das Linienprofil der Lichtreferenzlinien tber eiR#& einer analytischen
Funktion reproduziert werden kann, solange es experimentell nepimytar ist und somit eine
stabile Position Uber langere Zeitraume gewahrleistet werden kann. Kedredie Funktion, die
fur einen Fit an die Profile der Lichtreferenzlinien genutzt wird und miedétilfe die Peakpo-
sition der Lichtreferenzlinien auf der dispersiven Detektorachse bestimmaht eher willkirlich
gewahlt werden, solange die Abweichung zwischen dem experimentetieenprofil und dem
Profil der Fitfunktion immer die gleiche ist.

Eine Projektion der sichtbaren Lichreferenzlinien auf die dispersitekdarachse findet sich zu-
sammen mit den dazugehérigen Gaul¥fits und dem Residuum dieses Fiterditwekichung
zwischen Gaulf3fit und Linienprofil, in Abb. 4.1. Es ist klar zu erkendess das Linienprofil der
Lichtreferenzlinien nicht durch ein GauR3profil reprasentiert wekedam.

Um die Verlasslichkeit deg /b-Methode zu Uiberprifen, ist es notwendig zu zeigen, dass die Peak-
positionen der auf die dispersive Detektorachse projizierten Lichénrefénien durch die oben
beschriebenen Gaulfifits in verschiedenen Positionen des Kristallsluendar bestimmt wer-
den kénnen. Um dies zu testen wurde eine grol3e Anzahl von Lickarefi@mien aufgenommen,
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Abbildung 4.2: Position der Lichtreferenzlinien auf der dispersiven Achse als Fumktes Kristallwinkelss. Der
untere Graph zeigt das Residuum des Fits von Polynomen zweiter @Qrdnutie oberen Graphen.

wobei die Kameraposition nicht verandert wurde und der Kristallwinkéschen den Aufnahmen
um0.11° variiert wurde, so dass sich die Lichtreferenzlinien entlang der disperBetektorach-

se entlang des Kamerachips bewegten. Das Resultat der Messung idt.id.2lzu sehen. Ein
Polynom zweiter Ordnung wurde an die Daten gefittet, um die AbhangigkeiPdsition vom

Winkel in Form eines Sinus zu nahern.

Die Unsicherheit in der Bestimmung der Positionen der Lichtreferenzlinien kais Abb. 4.2
zu +0.2 Pixel bestimmt werden. Diese Unsicherheit beinhaltet auch Fluktuatioreedutth die
Positionierung von Kamera und Kristall verursacht werden. Im Vergldézu ist die Unsicherheit
in der Bestimmung der Peakpositionen der Lichtreferenzlinien Uber deffitaih.5 Pixel und
damit gréR3er als die Fluktuation vah0.2 Pixel. Damit ist die Unsicherheit in der Bestimmung
der Positionen der Lichtreferenzlinien ein zu vernachlassigender geitra Gesamtfehler in der
Bestimmung des/b-Verhéltnisses.

Vergleicht man die Residuen einer groRen Anzahl von Gauf3fits an diéeRwan Lichtreferenz-
linien in einer grol3en Anzahl von Spektren, so lasst sich auch ein quedgadirgument fur die
oben getroffene Aussage finden. In einem solchen Vergleich labstsien den Unterschieden in
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Abbildung 4.3: Residuen von Gauf3fits an Lichtreferenzlinien vénverschiedenen Spektren. Die Residuen wurden
fur die Darstellung entlang der Abszisse verschoben und auf dert Rixctkster Abweichung normiert.

der Struktur der Lichtreferenzlinien auch die Reproduzierbarkeitfitatgorithmus tberprtfen.
AuBerdem sind die Substrukturen der Linien besser zu erkenneramnitl@lich kleinstmdégliche
Unterschiede in ihrem Linienprofil.

Um die Residuen der Lichtreferenzlinien vergleichen zu kénnen, musgumgithst berticksich-
tigen, dass die Lichtreferenzlinien bei den im Experiment vorliegendemsaohiedlichen Kristall-
positionen auf einer leicht anderen Position auf der Kamera abgebilddemeDa die zeitliche
Steuerung des An- und Abschaltens des Lasers zur Erzeugungathreferenzlinien nur auf
einer Skala von einigen hundert Millisekunden kontrolliert wird, ist es waitenicht verwunder-
lich, dass die Intensitét der Linien von Spektrum zu Spektrum variierteDatiissen die Linien
verschoben und ihre Peakhohe skaliert werden, um sie in Uberlapgrmen. Diese Prozedur
wurde fir die Residuen von Gauf}¥fits an Lichtreferenzlinienprofiles@orerschiedenen Spektren
in unterschiedlichen Kristallstellungen durchgefiihrt. Die Winkel des Hissteurden dabei ent-
sprechend den Winkeln in einer typischen Rontgenwellenlangenmessu@dlg d.h. nahe den
Bragg-Winkeln der zu vermessenden Linien. Eine kleine Anderung dstakwinkels zwischen
den Messungen simulierte dabei die Verschiebung des Reflektionsputatt®dntgenstrahlung
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auf dem Kristall, die in Rontgenwellenlangenmessungen miud&iMethode vorliegt. Alle40
verschobenen und normierten Residuen sind in Abb. 4.3 dargestellt.Esiéssger Abbildung
entnehmen, dass die Substruktur der Lichtreferenzlinien, d.h. ihre isbwey vom Gauf3fit, sehr
reproduzierbar ist. Die Naherung des Profils der Lichtreferenzliniereimém Gauf3profil resul-
tiert also immer in der gleichen systematischen Verschiebung in der Bestimmsifedkmaxi-
mums. Dies stimmt mit den vorangegangenen Experimenten zur Verschiedurighitreferenzli-
nien entlang der dispersiven Detektorachse auf dem Kamerachip alsdfudés Kristallwinkels
¢ Uberein. Es ergibt sich somit, dass dg@-Verhaltnis durch die Wahl der Fitfunktion nur in
vernachlassigbarer Weise beeinflusst wird. Mit Hilfe dieser qualtitativehder vorher beschrie-
benen guantitativen Betrachtung ist somit ersichtlich, dass die Peakpesitien Gaul¥fits an die
Lichtreferenzlinien sehr zuverlassig fur die Bestimmung der Position détreferenzlinien ein-
gesetzt werden kdnnen.

4.2 Analyse der Rontgenspektren

Die Analyse der Rontgenspektren wurde in [97] schon eingehend ingBauaf das Rontgenli-
nienprofil, das durch einen Voigtfit beschrieben werden kann, diskutiger soll nur kurz auf
die Datenanalyse in Hinblick auf die Bestimmung der DiskriminatorgrenzeridiRdntgenspek-
tren sowie auf die Beriicksichtigung einer Schragstellung der dispardighse der CCD Kamera
beziglich der Streuebene der Rontgenstrahlung eingegangen werden

Um die untere Diskriminatorgrenze zu finden, und damit zwischen Roéntgeisund thermi-
schem sowie Ausleserauschen des Vorverstarkers zu unterstheigtele zunachst an reprasen-
tativen Rontgenspektren eine Pulshéhenanalyse durchgefihrt.di@ses typischen Einzelspek-
tren, hier deno-Linie (1s2p ' P, — 1s% 1.Sp) in F&4T, ist in Abb. 4.4 dargestellt. Neben der
Linie sind weitere Linien des helium- und lithiumartigen Eisens zu erkennen,adie Gabriel
Notation benannt sind [153]. Die Bezeichnungen der korrespomtiereUbergange finden sich
in Tab. 4.1. Der zum Spektrum zugehorige Graph fur die Pulshohbmsanist in Abb. 4.5 zu
sehen. Der Photonenpeak der Rontgenstrahlung ist ungeféhr beifgimahl von Ereignissen
(Counts) von~ 760 auszumachen. Fiur das beste Signal-zu-Rausch-Verhaltnis ist endigwe
die untere Diskriminatorgrenze nur leicht oberhalb des Signals des Wmedrguschens, welches
fur die Messungen dieser Arbeit eingehend analysiert wurde, zarseie obere Diskrimina-
torgrenze wurde auf Grundlage der Puslhéhenanalyse (siehe A)ljeveils so gewéhlt, dass
sie direkt oberhalb des Photonenpeaks liegt. FUr die Datenanalyserwdasn alle Pixel, die
nur Untergrundrauschen aufweisen (Signal unterhalb der untasdmirbinatorgrenze) und sol-
che, bei denen man annehmen kann, dass sie von kosmischen Teiltloffielgevorden (Signal
oberhalb der oberen Diskriminatorgrenze), vernachlassigt. Alle and@xel wurden gleichwer-
tig behandelt, d.h. so als waren sie nur von einem Photon getroffen svdis ist zulassig, da es
sehr unwahrscheinlich ist, dass ein Pixel von zwei Photonen getnoffdnund der Anteil dieser
zwei-Photonen-Ereignisse am Gesamtsignal damit auf3erst gering istssalarch eine solche
Datenanalyse wenig Signal verloren geht.
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Die von der Kamera aufgenommenen, nunmehr diskriminierten Spektren nflisska weitere
Datananalyse und die Bestimmung déb-Verhaltnisse in Bezug auf die Schnittachse der Streue-
bene der Rontgenstrahlung mit der Detektoroberflache als Refehsezamjiziert werden. Da die
Ausrichtung der dispersiven Kameraachse parallel zu dieser Reéariese, die in der Streuebene
liegt, im Experiment nur mit Hilfe von Standard-Positionierungssystemen, BieV¥inkelmes-
sern, erfolgt, ergibt sich fir diese Ausrichtung nur eine Genauigkeitv+1 mm. Die dispersive
Detektorachse liegt also nicht unbedingt zur Referenzachse pathtietine Hochprazisionswel-
lenlangenmessung duchzufiihren, kann der Rontgenreflex aufadeeta daher nicht einfach auf
die dispersive Detektorachse projiziert werden, da auf Grund dem bbschriebenen Ausrich-
tung der CCD Kamera ein Winkel von bis zu= arctan(1/27.6) ~ 2 ° zwischen der dispersiven
Detektorachse der CCD und der Referenzachse liegen kann. Ptajiziedie Rontgenlinien den-
noch auf die dispersive Detektorachse kénnen die Linienprofile detgdlininen asymmetrisch
sein. Daher muss der Winkelfur jede einzelne Messung sehr genau ermittelt werden. Die Projek-
tion der Rontgenlinien kann dann erfolgen, indem die Rontgenspektreicast um den Winkel

v gedreht werden und dann auf die dispersive Achse projiziert werde
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Anzahl der Ereignisse

I“wl Il |l|| an u M il |l|m(
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Abbildung 4.4: Typisches Réntgeneinzelspektrum detinie (1s2p ' P, — 15 1Sp) in FE**. Neben denw-Linie
sind weitere Linien des helium- und lithiumartigen Eisens zu erkennen, die@®abriel Notation bezeichnet sind [153].
Die zu der Notation korrespondierenden Bezeichnungen der Ulpgdiiiden sich in Tab. 4.1. In Abb. 4.5 ist der Graph
zur Pulshéhenanalyse dieses Spektrums abgebildet.
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Abbildung 4.5: Pulshéhe: Anzahl der Pixel in Abhéngigkeit von der Countzabhl iitireprasentatives Einzelspektrum
(siehe Abb. 4.4) dew Linie (1s2p ' P, — 152 1Sp) in heliumartigem F& .

Der Winkelwv lasst sich experimentell Uber zwei Verfahren genauest bestimmen. idemist es
mdoglich, analog zur experimentellen Bestimmung der Linienkrimmung in Kap. &i8.&6nt-
genspektrum mit extrem langer Belichtung aufzunehmen, und das dteaeh&pektrum inVv
Streifen der Breité parallel zur dispersiven Detektorachse zu zerlegen (siehe AbbirBIdp.
3.3.4). Alle derN Streifen enthalten dann einen Teil des Rontgensignals. Jedes derejstpesk-
tren” wird auf die energiedispersive Detektorachse projiziert undRdasgenlinienprofil fir jeden
Streifen mittels eines Voigtfits gefittet. Die Werte der Peakmaxima dieser Fits walsl&unk-
tion der Streifennummed/, die Werte zwischen-N annehmen kann, aufgetragen (siehe Abb.
4.6). Uber die Steigung eines linearen Fits an die Datenpunkte lasst sich der Winkddnn
alsv = arctan(h/2048) (h in Pixel) bestimmen. In Abb. 4.6 betragt die Steigig’0 + 0.11)
(Pixel/Streifen), wobei innerhalb jedes Streifens die Péxtelch gebinnt wurden. Fikr ergibt sich
demnachh ~ (44.92 + 6.90) Pixel undv lasst sich damit zw = (1.25 + 0.2)° berechnen.

Eine andere Mdglichkeit zur experimentellen Bestimmung des Winkélgtet ein auf die Kri-
stalloberflachennormale einjustierter Laserstrahl. Diese Methode istlebdehlerbehaftet, da
die Laserstrahlung an der Oberflache des Kristalls reflektiert wird baisiaglich der Oberflachen-
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normale und nicht wie die Rontgenstrahlung in Hinblick auf die Gitternormaladaligs kann
sie bei bekanntem Winkel zwischen Oberflachen- und Gitternormale erpdifung der oben
beschriebenen Methode und zur genaueren Bestimmung eorgesetzt werden. Dafir wird ein
parallel zur Oberflachennormale einjustierter Laser auf den KristalhgelBer Kristall wirkt fir

die Laserstrahlung wie ein Spiegel. Steht der Kristall unter dem richtigekalVaur Kamera,
so kann der reflektierte Laserreflex auf der Kamera abgebildet weBsg gleichzeitiger Rota-
tion des Kristalls kann damit auf die CCD Kamera eine Laserlinie gezogerewedie um den
Winkel v bezlglich der dispersiven Detektorachse geneigt ist (siehe Abh.Zefggt man die
so gewonnene Aufnahme der LaserlinieNnStreifen mit Breiteb parallel zur nicht-dispersiven
Achse und fittet die Einzellaserprofile mit einem Gaul3fit, so lassen sichgpnal@erlegung des
Rontgenspektrums Peakmaxima als Funktion der Streifennuminauftragen (siehe Abb. 4.6).
Die Steigung betragt—0.72 + 0.01) (Pixel/Streifen), wobei innerhalb jedes Streifens die Pixel
8-fach gebinnt wurden. Fik ergibt sich demnach ~ (—46.01 & 0.64) Pixel undv lasst sich
damit zuv ~ —(1.29 + 0.02)° berechnen. Der Abbildung ist weiterhin zu entnehmen, dass die
Steigungerh, die Uber die beiden Methoden zur Bestimmung des Winkelsischen dispersiver
Detektorachse und Referenzachse vom Betrag her nahezu ideimigcsich aber im Vorzeichen
unterscheiden. Dies liegt an der Tatsache, dass der Rontgenreflegifarsentlang der dispersi-
ven Detektorachse zerlegt wird, der der Laserlinie entlang der nichérdisen Achse, bzw. dass
Rontgenlinie und Laserlinie senkrecht aufeinander stehen (und hénbtvon der Reihenfolge
der Zerlegung der Linien in Streifen ab).
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Abbildung 4.6: Linke Abbildung: Werte der Peakmaxima der Fits an eitVia= 8 Streifen parallel zur dispersiven De-
tektorachse zerlegtes Rontgenlinienprofil als Funktion der Streifenrufindie Werte zwischei-8 annehmen kann.
(An das Linienprofil desten Streifens konnte der Voigtfit auf Grund sehr geringer Statistik mit Hilferautomatisier-
ten Fitroutine nicht mehr gefittet werden und daher ist fur gtem Streifen kein Wert angegeben.) Uber die Steigung
h eines linearen Fits an die Datenpunkte lasst sich der Winkilnn alsu = arctan(h/2048) =~ (1.25 £+ 0.2)° (h

in Pixel) bestimmen. Die Abweichung der Datenpunkte von dem linearendsit ich durch die Uberlagerung der
Drehung der dispersiven Achse bezliglich der Referenzachsendrdmmung der Réntgenlinie in der Detektorebene
(siehe Kap. 3.3) und geringer Statistik des Réntgensignals erklarehtdRAbbildung: Werte der Peakmaxima der
Fits an ein inN = 8 Streifen parallel zur nicht-dispersiven Detektorachse zerlegteslirdseprofil als Funktion der
Streifennumen/ = 1-8. Es ergibt sich tber die Steiguthgy = arctan(h/2048) =~ (—1.29 + 0.02)°.
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Abbildung 4.7: Oberes Bild: Laserlinie, die um den Winkelgedreht zur dispersiven Detektorachse liegt. Der rote
Streifen stellt den Streifen mit/ = 1 parallel zur nicht-dispersiven Detektorachse dar, in den die Aufedfimdie
Bestimmung des Winkels zerlegt wird. Unteres Bild: Projektion der Laserlinie auf die nicht-dispe®etektorachse.

Ist der Winkelv bestimmt, werden alle Spektren, sowohl die Rontgenspektren als auchrdie de
Lichtreferenzlinien, mit Hilfe eines Programms, welches auf Rotationsmatzizgickgreift, ge-
dreht. Danach kdnnen dig’b-Abstandsverhéltnisse ermittelt werden.

4.3 Bestimmung der a/b-Verhéaltnisse

Insgesamt werden vier Werte fir die Bestimmung eines einzigen Datenpunk@raphen fur
dasa/b-Abstandsverhéltnis bendtigt: zum einen die beiden Positionen der Lieteredinien und
der Rontgenlinie, zum anderen der wahrend der Aufnahmen gemd&sstadiwinkel.

Wie schon vorher beschrieben werden die Referenzpositionen fiRdliggenlinien als Peak-
maxima von Gaulfifits an die Lichtreferenzlinienprofile, die in emerAufnahme vor und nach
der Réntgenaufnahme generiert wurden, bestimmt. Trotz der Verwgralnes einseitig aufge-
hangten Kristallhalters [51] und der damit einhergehenden ReduktioRe&laxation der durch
mechanische Spannungen verursachten Verdrehung der Kristailenigg, ist der Kristallwinkel

wahrend der Messungen, d.h. einer Periode6t20 Minuten, nicht konstant (siehe Abb. 4.8),
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Abbildung 4.8: Anderung des Kristallwinkelg als Funktion der Zeit in Sekunden.

sondern andert sich auf einer Skala von bid@u? °. Diese kleine Anderung des Kristallwinkels
rihrt wahrscheinlich immer noch von einer kleinen Verdrehung der Klhatterung nach der Po-
sitionierung des Kristalls und der dazugehorigen Relaxation her. Einerdng von10~* © im
Kristallwinkel fuhrt zu einer Anderung in der Position der Lichtrefealarien von~ 0.05 Pixeln.
Um Fehler zu vermeiden, wurden fur die Messungen die Positionen deréfierenzlinien zu den
Positionen, die sie bei den mittleren Kristallwinkeln wahrend der Rontgenmegsggehabt hatten,
interpoliert.

Fir jeden Datenpunkt wurden also drei Aufnahmen gemachtlLichtreferenzlinien,l x Rént-
genlinie). Eine Messung besteht aus bid @0 Spektren. Alle Fitroutinen sind daher mittels eines
Levenberg-Marquardt Algorithmus, der in ein Labview-Programm impleimerist, automati-
siert. Nur der letzte Fit an die/b-Abstandsverhéltnisse wurde mit Hilfe der kommerziellen Soft-
ware Origin7(8) durchgefiihrt. Eine detailierte Uberprufung bezuglich der Verlassithder
Fitresultate, die mit dem Labview Programm erzielt wurden, findet sichitbénd97].

Zusammenfassend lasst sich die BestimmungagérAbstandsverhéltnisse damit wie folgt be-
schreiben: Zuné&chst wird eine Pulshdhenanalyse der Rontgerespdkiichgefuhrt, um die opti-
male Untergrund-Diskriminatorgrenze zu finden. Zugleich werden einiggeavéhlte Rontgen-
spektren untersucht, um die Diskriminatorgrenze fir kosmische Teiladhdestimmen. Danach
werden die Rontgen- und Richtreferenzlinien entsprechend dem Winfgéehe Kap. 4.2) ge-
dreht, wobei die Rontgenspektren vorher diskriminiert werden. Allkis@e werden auf die di-
spersive Detektorachse projiziert und die automatisierte Datenanalyisdididontgenspektren
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und die zugehdrigen Spektren der Lichtreferenzlinien sowie die zuigeinKristallwinkel nach-
einander ein. Dann werden Gaulfits an die Lichtreferenzlinienprofilibageum die Position der
Lichtreferenzlinien Uber die Peakmaxima des Fits zu erhalten. Rontgenlisiéopen werden
Uber den Fit von GauR3funktionen bestimmt, wobei so viele Gauf3fits dfitigeverden wie es
klar erkennbare Linien im Spektrum gibt. Aus den Positionen der Lichier#dinienP (L), . mit
dem Indexr, der angibt, um welche Lichtreferenzlinie es sich handelt, d.h. Lichae#inie 1
oder2 (r={1,2}), und der Index, der den Zeitpunkt der Aufnahme der Lichtreferenzlinie charak-
terisiert, d.h. ob sie vor§ oder nach der Rontgenaufnahr@ggtattfand, wurden die interpolierten
Referenzpositione®(R), gemaf

(P(L)r2 — P(L)ra)
(6(L)2 — &(L)

bestimmt£(X) undé (L), bezeichnen dabei den gemittelten Kristallwinkel wahrend der Réntgen-
und den Lichtreferenzlinienaufnahmen. Rig-Verhéltnisse ergeben sich dann mit der Rontgen-
(X) = P(R)1)

linienpositionP(X) zu
a| |(P
’6‘_ (P(X) — P(R)9)

Die Fehler in der Bestimmung der Peakmaxima sind dabei unabhéangig voretkmri; die sich
in der Winkelmessung ergeben. Daher lasst sich der Feéhléb in der Bestimmung des Verhél-
nissesz/b in Abhangigkeit seiner einzelnen Parame®iX), P(L),,, P(L),2, £(X), £(L); und
E(L)g, die im folgenden als Parameteymiti = 1,2...6 bezeichnet werden, mit dem Fehler-
Fortpflanzungsgesetz berechnen:

P(R), = P(L)r,1 + (£(X) — €(L)1) ; (4.1)

(4.2)

1/2

6 2
A ‘%‘ (k1,ko ... kg) = !Z <6|§k{b| Akzi> (4.3)
i—1 1

Der typischer Fehler eines/b-Abstandsverhéltnisses wird damit durch die Unsicherheit in der
Bestimmung der RontgenpositiahP(X') dominiert. Die Fehler imu/b-Verhaltnis von Daten-
punkten, bei denen die mittleren KristallwinkglL); undé(L), beide groRer oder kleiner als der
mittlere Kristallwinkel¢(X) wéahrend der Rontgenmessung sind, werden durch die Unsicherheit
in den interpolierten Referenzpositid®( R), dominiert und in der weiteren Datenanalyse nicht
beachtet.

4.4 Experimentelle Resultate

In den Messungen dieser Arbeit wurden mit Hilfe einer KombinatiormgsMethode und Bond-
Methode die Energien d&p;» — 1s,,, Ubergangs von wasserstoffartigem'Ar und $°* und
des1s2p 'P; — 152 1S, Ubergangs von heliumartigen Kr - und S**-lonen ohne Ruickgriff
auf Referenzwellenlangen vermessen. Daneben konnten die Endegiér2p ' P, — 152 15,
Ubergangs von heliumartigen ¥& und weiterer Linien des heliumartigen lons relativ zu den
Energien deRpz/,; — 1s1/5 und2p;;n — 1sy)9 Ubergéange in Fé*, und relativ zu den so
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ermittelten Energien debs2p ' P, — 152 1S, Ubergangs die Energien ausgewahlter Ubergénge
in lithium- und berylliumartigem Eisenionen (siehe auch Tab. 4.1) experimermstinomt wer-
den. Eine Absolutbestimmung der Réntgenenergien der Ubergange inistemoBen wurde in
der Datenauswertung verworfen, da sich in der Datenanalyse zegge die absolut bestimm-
ten Energien desp;» — 1s;,, Ubergangs in F&* und desls2p ' P, — 1s® 'S, Ubergangs in
Fe*t beide eine systematische Verschiebung #0500 meV gegeniiber den theoretischen Wer-
ten aufweisen. Fir diese Energieverschiebung wird angenommensidagime experimentelle
Ursache hat, da die Ubergangsenergien in wasserstoffartigenitinkaher Prazision zu berech-
nen sind (siehe auch Kap. 1.3) und daher kein Fehler der Theorieelg 8ysteme im Bereich der
oben angegebenen Energieverschiebung zu erwarten ist. Die Mdnsoh wird daher der Tatsa-
che zugeschrieben, dass der Si(111)-Kristall, der in den Messamggohwefel- und Argonionen
eingesetzt wurde, fur die Experimente an den Eisenionen durch eird20pKristall ersetzt wur-
de. Dabei kann sich zum einen eine mechanische Verschiebung im @peteraufbau ergeben
haben, zum anderen ist es moglich, dass der Kristall falsch ausgevichtien ist (vgl. Tab. 3.5).
Die Ursache der Energieverschiebung, d.h. eines moglichen systeraatisehlers, ist bis jetzt
noch nicht restlos geklart und Gegenstand noch anhaltender Fetljs@arDa die Bragg-Winkel
von Referenz- und untersuchter Linie allerdings gleichermaf3en digsbrdmdglichen systema-
tischen Fehler beeinflusst werden und die Relativmessung daher aictiiesem Fehler betroffen
ist, kdnnen fur die Energien der Eisenlinien aber weiterhin Relativwegegeben werden.

Die zum2ps /5 — 1s1/5 bZW.2p1 /5 — 1519 Ubergang korrespondierende Rontgenlinie bezeich-
net man als Lymanr; bzw. Lymane, Linie, die Rontgenlinie, die durch ddn2p ' P, — 152 1S,
Ubergang hervorgerufen wird, entsprechend der Gabriel Notati®8] [alsw Linie. Neben der
Energie desv Ubergangs von Af*- und Fé4t-lonen konnten relativ zur Wellenlange der je-
weiligen w Linie bei bekannter Dispersionsrelation des Spektrometers auch digi&meter
152p 3Py — 152 1Sy bzw.1s2p 2P, — 152 1S, Ubergange, d.h. der bzw.y-Rontgenlinien [153],
von Ar'6*- und Fé**-lonen bestimmt werden. Dies ist moglich, da dieund y-Réntgenlinien
auf dem Detektor simultan zur Linie beobachtet werden kénnen, ohne dass ein Drehung des
Kristalls oder der Kamera vonnéten ist, da sich die Energien dieser Linieummea.15 eV bzw.

30 eV von der demw Linie unterscheiden. Analog wurden die Energien verschiedenellibary
und lithiumartiger dielektronischer Satelliten-Linien vorfFebzw. F&3* relativ zu den Energi-
en derr undt Linien (siehe Abb. 4.9) von Fét, die relativ zur Energie der Linie von F&4+
ermittelt wurden, bestimmt. Damit sind die Wellenlangen der so vermessenen Satghiin

an die der Lymanx Linien von F&>t gekoppelt. Abb. 4.9 zeigt das Grotrian-Diagramm fiir die
in den Experimenten dieser Arbeit vermessenen Ubergange in waffserstoheliumartigen lo-
nen, wobei die Ubergange nach der oben erwahnten Gabriel-Nota&8hljezeichnet sind. Die
theoretisch berechneten Ubergangsenergien fiir alle Ubergénge ddie Messungen dieser Ar-
beit untersucht wurden, sind in Tab. 4.1 aufgelistet. Fur die Rontgemigligenmessungen an
Ubergangen in S- und Ar-lonen wurde ein Si-(111) Kristall eingeséiztdie Messungen an
Ubergéngen in Fe-lonen ein Si-(220) Kristall. Damit liegen die Bragg-@lidkr in dieser Arbeit
vermessenen Rontgenlinien in einem Bereich »008.8-53.5 © und sind innerhalb der Positio-
nierungsbereiche von Kristall und Kameras fur eine Messung zugénglic
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Abbildung 4.9: Links: Termschema det = 2- undn = 1-Niveaus fiir wasserstoffartige £& -lonen (im Klammern
sind von oben nach unten die Energieskalen fiff'Sund Ar'”*-lonen angegeben). Rechts: Termschemander 2-
undn = 1-Niveaus fiir heliumartige F&*-lonen (in Klammern sind von oben nach unten die Energieskalentiir-S
und Ar'%T-lonen dargestellt). Alle Ubergénge, die in der Gabriel Notation [153klmnet sind, sind, auRer dem
z-Ubergang, der eii/ 1-Ubergang istE1-Ubergange.

Die obigen Systeme bzw. Ubergange wurden aus unterschiedlichederfiir eine Hochprazisi-
onsrontgenwellenlangenmessung ausgewahlt. Die Lymdnbergangsenergien in wasserstoffar-
tigen S°*-, Ar'™ und Fé€>*+-lonen wurden zum einen deshalb vermessen, weil die Energien die-
ser Ubergange, wie in Kap. 1.3 beschrieben, theoretisch mit hochaisiBn berechnet werden
koénnen, da es sich bei diesen lonen um Zwei-Korper-Systeme bedtabie dem Atomkern und
einem Elektron handelt, d.h. eine Wechselwirkung zwischen Elektrohénden Berechnungen
nicht zu beriicksichtigen. Damit erlaubt die Messung dieser Ubergginga Test des Messauf-
baus. Weicht die experimentell ermittelte zu stark von der theoretisch netechUbergangsener-

gie ab, d.h. um mehr alsr, so ist es wahrscheinlich, dass das Experiment mit systematischen Feh-
lern behaftet ist. Zum anderen kann die absolute Vermessung mit ein@rereldnsicherheit auf
ppm-Niveau dieser theoretisch prazise zu berechnenden Lymélbergangsenergien zur Eta-
blierung der Lymanz; Wellenldngen als Wellenldngenstandards im Rontgenbereich beitragen.
Dies ist winschenswert, da die bisher als Wellenlangenstandards imeRbatgich genutzten
Wellenlangen vonk,, Ubergangen irBd-Ubergangsmetallen (iber Spektren gewonnen werden,
die durch Satelliten kontaminiert sind [37]. Wie in Kap. 1.3.6 angedeutet, dtieh Messung

von Lymane; Ubergangsenergien zudem mdglich, die durch die QED induziertenhiebsm-

gen der Energieniveaus in wasserstoffahnlichen Systemen, d.h.ggettné Lamb Verschiebung,
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zu messen und damit die theoretischen Berechnungen zu iiberpriden. (bergangsenergien
bzw. die Ubergéange in lithium- und berylliumartigen lonen wurden fiir Hoghigionswellen-
langenmessungen ausgewahlt, um experimentell zu Uberprifen, vaeichig helium-, lithium-
oder berylliumartige Systeme, bei denen es sich um Drei-, Vier- bzw-Kdrder-Systeme mit
Elektron-Elektron-Wechselwirkung handelt, vorliegenden Theod&nsich in ihrem Ansatz, die
Elektron-Elektron-Wechselwirkung zu berlcksichtigen, untersemidie Energien der Niveaus
in welchem Bereich der Kernladungszahlam besten wiedergibt. Dabei wird das Spektrum der
Kernladungszah¥ in den Theorien oft in einen Bereich niedriger und einen Bereich hober-K
ladungszahl eingeteilt, wobei die Grenze zwischen niedrigem und hahieenungefaht = 26
liegt. Durch die Messung von Rontgenwellenlangen von Elementen mit uhiedticher Kern-
ladungszahlz lassen sich also QED-Effekte bzw. die Theorien, die diese beschreibeho-
her Prazision Uber einen grol3en Bereich vbtesten. Fir die Messungen dieser Arbeit wurden
drei Systeme mit unterschiedlicher Kernladungszatgewanhlt, $*+-, Ar'6*- und F&>**- bzw.
Fe3t- bzw. F&*t-lonen. $4*- und Art%*-lonen haben nach der obigen Klassifizierung eher
niedrige Kernladungszahl, B -, F&*3"- und Fé**-lonen sind im Grenzbereich zwischen nied-
riger und hoher Kernladungszahl angesiedelt. Die Messung der \geitgn desw Ubergangs
von Ar'*t-lonen hat allerdings daneben noch einen anderen Hintergrured Eiergie wurde
mit dem Heidelberg-Rontgenspektrometer im J20(6 bereits mit einer relativen Unsicherheit
von A\/\ ~ 2 ppm [43] vermessen. Mit der erneuten Messung dieser Ubergaargsezwei-
einhalb Jahre nach dem erfolgreichen Experiment 2@ 1&sst sich die Langzeitstabilitat des
Spektrometeraufbaus bzw. die Qualitat der Positionierungsmechanisnuasf8pektrometer auf
hohem Niveau Uberprifen. Besonders interessant erscheintliallessung der Wellenlange des
w Ubergangs von Fé*-lonen. Fur diew Ubergangsenergien in lonen ngit> 26 liegt eine deut-
liche Diskrepanz zwischen experimentellen und theoretischen Wertesiebe(auch Kap. 1.7),
vor allem im Falle des Fé+, bei dem in zwei unabhéngigen Messungen [64, 115] ein@ain
bzw.465 meV hoherev Ubergangsenergie bestimmt wurde als von der Theorie [30] vorteages
In diesem Bereich voi¥ ergibt sich fir einige Messungen eil€o-Diskrepanz zwischen den
Werten der experimentellen Messungen und den theoretisch berechibetigangsenergien.

4.4.1 Experimenteller Aufbau und Datenaufnahme

Wie aus friheren Messungen mit dem Heidelberg-Rontgenspektroneeterding [97], kénnen
die Lymane Linien, die z.B. von Ubergéngen in Art-lonen herriihren, nicht komplett aufgelost
werden, wenn das Spektrometer direkt am EBIT-Port montiert ist, dim wie Distanz zwischen
Fallenmitte und Kristall nu~ 65 mm betragt. Zudem ist es in dieser Konfiguration schwierig,
einen experimentellen Aufbau zu schaffen, der den in Kap. 3.2.2 geferdvirtuellen Uberlapp
zwischen dem Quellvolumen der Rontgenstrahlung und dem Urspruthdgctitneferenzlinien ge-
wahrleisten kann und die Montage der fur Justagezwecke bendétigtetr@peterstrahlrohrkom-
ponenten, wie z.B. der in Kap. 3.2.2 erwahnten Linsen und des Berylliurstés, zulasst. Daher
wurde das Spektrometer fiir die Messungen dieser Arbeit wie auclefil@ssungen in [43] auf
Kosten des Photonenflusses in einem gréfRerem Abstand zum Fallenzantigebaut.
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lon Ubergang Bezeichnung Energie
S+ 1s2p 1P — 152 15 w 2460.629 [30]
Stot 2p3/2 — 112 Lymanw;  2622.699 [26]
Arl6+ 1s2p 1P — 15218 w 3139.582 [30]
Arl6+ 1s2p 3Py — 152 1S, T 3126.290 [30]
Arlo+ 1s2p 3P — 152 15 y 3123.534 [30]
Arl7+ 2p3/o = 1s1)9 Lyman«;  3322.992 [26]
Fett 1s2p 1Py — 152 18, w 6700.435 [30]
Fedt 1s2p 3Py — 152 15 x 6682.334 [30]
Ferdt 1s2p 3P, — 152 18, y 6667.579 [30]
Fe3+ 151/22p3 ;5 25172 — 15%2p3)5 2Py m 6679.463 [30]
FE 1519251 92p3/0 2Py jo — 1572515 25 /o t 6676.226 [154]
FET 1519251 /92p3/0 2Psjs — 152515 25 /o q 6662.235 [154]
Fe3+ Ls1/92p%3 9 2Py o — 1522p30 2Py o a 6659.372 [30]
FEt 1519251 /92p3/2 *Pijo — 15%2p1 )5 2Py o d 6657.584 [30]
FE T 1519251 92p1/2 2Prja — 152515 %S9 r 6653.297 [154]
Fe3+ 151/22p? 2Dy 9 — 15%2p39 2 P30 g 6645.451 [30]
FE  1s19251/92p3/2 2Pijo — 15%2p35 2Py 0 c 6641.891 [30]
FE T 1s192p122p3/2 2Psjo — 1572515 2Py e 6622.733 [30]
Fe2t 15252p? 3P — 15252p° 3P, 5 6641.358 [155]
Fe?+ 15252p% 1Dy — 15252p? 3Py 6 6637.447 [155]
Fe2t 15252p? 351 — 15252p2 3P 6 6636.026 [155]
Fe??+ 15252p2 38 — 15252p2 3Py 1 6624.680 [155]
Fe?2t 15252p? 3Dy — 15252p? 3P 1 6622.203 [155]
Fe?2t 15252p2 3P; — 15252p® 3R 1 6620.081 [155]
Fe2t 15252p? 3Dy — 15252p2 3P 1* 6617.608 [155]
Fe?2+ 15252p% 3Py — 15252p® 3Py 1* 6616.548 [155]
Fe?2t 15252p? 3Py — 15252p? 1 Py 4 6613.548 [155]
Fe2t 15252p? 3Dy — 15252p® 3P 2 6609.846 [155]
Fe2t 15252p? 3D3 — 15252p° 3P, 2 6609.494 [155]
Fe?2+ 15252p® 3Dy — 15252p2 3P, 3 6606.324 [155]
Fe2t 15252p? 3P — 15252p° 3P, 3 6604.916 [155]
Fet 15252p® ' Dy — 15252p% 1 P 3 6601.435 [155]

Tabelle 4.1 Theoretisch berechnete Ubergangsenergien fir die Ubergéege,dkn Messungen dieser Arbeit unter-

sucht wurden.

165



Kapitel 4. Datenanalyse und Ergebnisse

Die Resultate dieser Arbeit wurden in zwei unterschiedlichen Strahlzeiteweai verschiedenen
Elektronenstrahlionenfallen, der Heidelberg- und der FLASH-EBiZig#. In der ersten Strahl-
zeit vom Dezembe?008 wurde das Heidelberg-Rontgenspektrometer am Ende des evakuierten
Rontgenspektrometerstrahlrohres senkrecht zum Elektronenstralelr aeidelberg-EBIT mon-
tiert. Der Abstand zwischen dem Fallenzentrum und den Strahlrohrelemietaig dabei fur
das Schlusselloct0(2) mm, fur das Beryllium-Fenstéi01(2) mm, fur den kleinen Spiegel, der
die Lichtreferenzlinien in den Strahlengang der Rontgenstrahlung giekofsiehe Kap. 3.2.2),
523(2) mm, fir den Kristall1523(2) mm und fur die CCD Detektoren schlie3li¢B86(2) mm.

In dieser Strahlzeit wurden die Wellenlangen der Lymanind derw Réntgenlinie (siehe auch
Abb. 4.9), die von Ubergangen in Ar- bzw. Ar'®* herriihren, ohne Ruckgriff auf Referenz-
wellenlangen und relativ zur Wellenlange delLinie auch die Wellenlangen defr und y-Linie
von Ar'6* vermessen. In der zweiten Strahlzeit in Zeitraum zwischen Mai und Dezre20t9
wurde das Spektrometer dann, motiviert durch die Uberlegungen in¥Xag, an der FLASH-
EBIT parallel zum Elektronenstrahl aufgebaut. Da der Port hinter Keliektor im Vergleich
zu einem der Ports, die unte®° zum Elektronenstrahl montiert sind, zum Fallenzentrum einen
grofReren Abstand besitzt, ergab sich dabei fir das Spektrometenmggemermalien ein groRerer
Abstand zum Fallenzentrum. Um den virtuellen Uberlapp zwischen Rérigéegd.h. EBIT-
Fallenzentrum, und dem Ursprung der Lichtreferenzlinien fir beideraxgntellen Konfigura-
tionen aufrechtzuerhalten, musste fur das parallel zum Elektronelnstoatierte Spektrometer
ein zusatzlicher Abstandshalter fur den Lichtaufbau (siehe Kap. 3.2B)m eines prazise kon-
struierten Strahlrohres eingesetzt werden. AuRerdem mussten dia Lilisdlir die Abbildung
der lonenwolke im optischen Bereich in der Kameraebene genutzt watebendtigt wird, um
das Spektrometer prazise ausrichten zu konnen, besonders2L{sghe Abb. 3.7), durch Lin-
sen mit langerer Brennweite ersetzt werden, was eine Konstruktiom bimsenhalter erforderte.
Der Abstand zwischen Fallenzentrum und Beryllium-Fenster betrug fgedieveite Strahlzeit
958 mm, bzw. fir den Kristalll 992 mm und fur die CCD Detektore2831 mm. In dieser experi-
mentellen Konfiguration wurden die Wellenlangen der Lymarund derw Réntgenlinie (siehe
auch Abb. 4.9) von Ubergangen in°$- und S**-lonen ohne Riickgriff auf Referenzlinien be-
stimmt. Daneben konnten relativ zu den Wellenlangen der Lymaimien von Fe&>t die Wel-
lenlangen dew, = undy Linien von F&*t und relativ zurw Linie die Wellenlangen ausgewahlter
Linien von Ubergéangen in lithium- und berylliumartigen Eisenionen (siehe &dh.vermessen
werden. Wie bereits in Kap. 2.1.3 angedeutet, betrug die StrahlenergielemdEaMessungen
an S-lonen car.5 keV, fir die Messungen an Ar-, Fe - und F&5*-lonen ca9.5 keV. Fiir die
Experimente an Fé*- und Fé>*-lonen wurde die Strahlenergie zwisch&n3 und 5.29 keV
variiert (siehe auch Kap. 4.4.8). Der Strahlstrom wurde fur die Megsuauf360-450 mA ge-
setzt und die Spannungen an den Driftréhren links und rechts demalsmDriftrohre wurden
auf0-250 V eingestellt. Auf diese Art und Weise konnten ausreichende ZahlratefafiSignal
der Rontgenlinien erreicht werden (fur eine detailliertere Diskussionaaisierungsquerschnit-
ten, lonisations- und Ubergangsraten siehe auch [36]). Die CCD etekwurden wahrend den
Messungen nicht bewegt, um ein resultierendes Drehmoment zu vermAitkin der Kristall
wurde in verschiedene Positionen gebracht. Die Kristallwigk@iehe auch Kap. 3.1.1) wurden
dabei so gewahlt, dass di¢b-Verhaltnisse ungefahr das Intervallb = [0,2. .. 4] Uberstreichen.
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Dabei nahern sich die Messpunkte von beiden Seiten,adth> 1 unda/b < 1 alternierend
dem Verhdltnisz/b =~ 1. Dies soll sicherstellen, dass jegliche Veranderung in den auf3eren Ge-
gebenheiten, wie z.B. eine Anderung der Temperatur, sich gleichmaRlzgaef Bereiche, die

mit a/b > 1 und die mita/b < 1 auswirkt, so dass eine systematische Veranderung der Krim-
mung dera/b-Kurve ausgeschlossen werden kann. Zudem wurden die Spekiretiaselnd mit
Detektorl und2 aufgenommen, so dass die Messergebnisse beider Detektoren médeatist g
durch auRere Gegebenheiten beeinflusst werden und das Resulétsiring so unbeeinflusst
bleibt. Ein Messzyklus besteht fiir jede Messung immer aus einer einstanbdige. fir Montage

des Rontgenspektrometers an der FLASH-EBIT zweistliindigen, Réniffeshme, der eine 5-
sekiindige Aufnahme der Lichtreferenzlinien vorangeht und folgt.réfichder Messungen wurde
der Winkel des Kiristalls sekiindlich ausgelesen (siehe Abb. 4.8). DimiRawperatur wurde alle

20 s aufgezeichnet. Fur die Lyman- Linie vom Ubergang in A+ bzw. S5 bzw. F&5* wur-

den insgesanm9 bzw. 43 bzw. 28 Spektren, fiir diev Linie vom Ubergang in AY+ bzw. S4+

bzw. Fé** 39 bzw.84 bzw. 54 Spektren aufgenommen. Fiir die Relativmessungen der Linien des
berylliumartigen und lithiumartigen Eisens wurden zusatzliglspektren akkumuliert.

4.4.2 Details der Rontgenspektren

Fur die Lymanea: Spektren wurde mit Hilfe des in Kap. 4.3 vorgestellten automatisierten Daten-
analyseprogramms an jedes Rontgenlinienprofil ein Gaul3fit gefittet. I @&pektren wurde nur

ein Gaul an das Profil derLinie gefittet. Aufgrund des grof3en Abstandes zwischen der Position
derw Linie und den Positionen der und dery-Linie wurde unter Vernachlassigung derund
y-Linie kein Effekt auf die Position dep Linie beobachtet.

Aus den Fit-Resultaten wurden dig'b-Verhaltnisse und ihre Fehler nach Gl. 3.2 und GI. 4.3
bestimmt. Bevor die:/b-Verhéltnisse berechnet wurden, wurden Summenspektren gebildet, um
die Symmetrie der Rontgenlinien zu Uberprifen. Da die Rontgenlinien in allekt'$p einer
Messung, die in verschiedenen Kristallstellungen aufgenommen werdkeangerschiedlichen
Positionen liegen, mussten die Spektren, um ein Summenspektrum bilden znkdeatiglich

der Rontgenlinien zun&chst in Uberlapp gebracht und dafiir gegemin verschoben werden.
Dieser Vorgang wurde mittels eines Labview-Programms durchgefihd geimaue Beschreibung
des Programms findet sich in [97]. Abb. 4.10 zeigt ein auf diese Weisagties Summenspektrum
der Lymane Linien von Art7+,

Die Summenspektren zeigen bisher keinen Hinweis auf Satelliten-Linien @iehekap. 2.1.3),
so dass die Rontgenwellenlangenmessungen prinzipiell nicht durchsistamatischen Fehler,
der durch Satelliten-Linien verursacht wird, in ihrer erreichbarertivela GenauigkeitA A /A [i-
mitiert sind. Diese Aussage wird durch eine eingehende Betrachtung blor4ALO gestiitzt. Die
vertikalen, blauen, nummerierten Linien in der Abbildung kennzeichnenilgwie Positionen
moglicher Satelliten-Linien (Linien, 3,5, 6, 7 und8) [156], die von Ubergéngen in heliumarti-
gem ArS*-lonen herriihren, und deren Energie nahe an den Energien ahamky Linien liegen,
sowie die Positionen der Lymam-Llinien (Linie 2 und4). Die Nummerierung der Linien bezieht
sich dabei auf die in Tab. 4.2 angegebene Bezeichnung der UberdaegAbbildung ist zu ent-
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Abbildung 4.10: Summenspekiren der Lyman-{Ubergange in A¥'*. Die vertikalen blauen Linien reprasentieren
berechnete Peakpositionen mdoglicher theoretisch vorhergesagthite®aténien [156] bezuglich ihrer Energie. Die
Lyman-; 2 Linienprofile (Peak und Peakl) sowie das Satelliten-Linienprofil, das zu P&akorrespondiert, wurden
mit Hilfe von Voigtfits gefittet [86].

nehmen, dass lediglich die Satelliten-Linie mit der Numsheinen Einfluss auf die Peakposition
und damit auf die Energie der Lyman- Linie haben kénnte. Um den mdglichen Einfluss von

Nummer Ubergang

1 2p? 1Sy — 1s2p 3Py
2p 2P3/2 — 1s 151/2
2s2p 1P, — 152535,
2p 2Py = 15259
2p? 1Sy — 1s2p 1 Py
2p? 1Dy — 152p 3P,
2s2p 1Py — 1s2s 1S,
2p? 1Dy — 152p 3Py

OINOOO|B|WN

Tabelle 4.2 Ubergénge, die zu den in Abb. 4.10 dargestellten nummerierten Riimiga korrespondieren.
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Abbildung 4.11: Summenspektrum der Lymandinien von $°*-lonen mit Voigtfit und Residuen.

Satellit 3, d.h. die Linienintensitat von Lini8, abzuschatzen, kann Satelliten-Lirieherange-
zogen werden. Diese wird durch einen Ubergang in einem heliumartigéonArerursacht, der
das gleiche Ausgangsniveau hat, wie der Ubergang iffAlonen, der Satelliten-Linie bedingt.
Dabei ist zu beachten, dass Satelliten-Linieine~ 100-mal starkere Intensitat aufweisen sollte
als Satelliten-Linie3, da erstere von eine®@1-Ubergang herriihrt, der eine 100-mal starke-
re Ubergangswahrscheinlichkeit als déil-Ubergang, von dem letztere Linie stammt, aufweist.
Die Intensitat bzw. Amplitude der Satelliten-Liniewurde Uber einen Voigtfit (eine genauere
Analyse der Rontgenlinienprofile findet sich in [97]) an eine Peakpodigaiiglich der Energie,
die annahernd der theoretisch vorhergesagten Energie der Sateititerehtspricht, bestimmt.
Vergleicht man diese Amplitude mit der Peakamplitude fir die Lymaninie, so ergibt sich
fur die Intensitaten der beiden Linien ein Verhaltnis 4%, d.h. die Intensitat der Lyman;
Linie ist etwa~ 250-mal starker als die der Satelliten-Linfe Daraus lasst sich fir Satelliten-
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Abbildung 4.12: Summenspektrum des und z-Linien (siehe auch Abb. 4.9) von'§"-lonen mit Voigtfit und Resi-
duen.
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Abbildung 4.13: Summenspektrum des , - und y-Linien (siehe auch Abb. 4.9) von A" -lonen mit Voigtfit und
Residuen.
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Abbildung 4.14: Achtfach gebinntes Summenspektrum der Lymaahinien von F&>*-lonen mit Voigtfit und Resi-
duen.

Linie 3 schlieRen, dass die Intensitat dieser Linie @004% der Intensitéat der Lyman~ Linie
betragt, d.h. dass die Intensitat der LymanLinie ungefahr~ 25000-mal grof3er ist als die

der moglichen Satelliten-Lini&. Nach diesen Betrachtungen sind die Wellenlangenmessungen
dieser Arbeit in ihrem relativen Fehlex\/\ somit nicht durch einen systematischen Fehler li-
mitiert, der durch Kontamination der Rontgenspektren mit Satelliten-Liniensacht wird. Will

man den Einfluss von Satelliten-Linien auf das Messergebnis im Bereichraiigdichen Ver-
schiebung der Rontgenlinienenergien vonca.ppm untersuchen, so ist es in Zukunft allerdings
notwendig, Summenspektren mit hdherer Zahlstatistik zu generieren, sdaa¥orhandensein
maoglicher Satelliten-Linien vollstandig ausgeschlossen werden kann.

Abb. 4.11, 4.12, 4.13, 4.14 und 4.15 zeigen weitere Summenspektren figsir drbeit spek-
troskopierte Réntgenlinien mit den korrespondieren Voigtfits und ResidierBezeichnung der
Linien in den Spektren bezieht sich auf Tab. 4.1. Auch in diesen Spektriesine Kontamination
durch Satelliten-Linien erkennbar, besonders wenn man die Spektream$iadelliten-behafteten
Spektren aus Kap. 2.1 vergleicht. Alle Linienprofile werden durch Vodajier sehr gut wieder-
gegeben, wahrend die Peakhthe und die Flanken durch einen Gau8fieprasentiert werden.
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Abbildung 4.15: Summenspektrum des , z- undy-Linien (siehe auch Abb. 4.9) von B¢ -lonen mit Voigtfit und
Residuen.

Dies deckt sich mit der Erwartung, dass das Lorentzprofil in den Sunpakimen aufgrund der
hoheren Statistik im Vergleich zu den Einzelspektren klarer zu erkergiesallte.

4.4.3 Analyse der a/b-Abstandsverhaltnisse

Nachdem die Rontgenspektren wie im letzten Kapitel besprochen auf deiigga Niveau der
relativen Unsicherheit in einer Wellenlangenmessiig' A nicht durch Satelliten-Linien beein-
flusst werden, kann eine weitere Analyse der Daten vorgenommennyelidedann wie in Kap.
4.2 besprochen, die/b-Verhaltnisse fur die Rontgenlinien auf beiden Detektoren liefert. Abb.
4.16 stellt das so ermittelte Verhalnis fur beide Detektoren flrdignie (siehe auch Abb. 4.9)
von S“*-lonen als Funktion des Kristallwinkels zusammen mit den Fits der jeweiligerib-
Funktion (GI. 3.2) beispielhaft dar. Fir die Fits wurden die beidénVerhaltnisse fur die beiden
Detektoren unabhéangig voneinander gefittet, da die Fitparameteund L (Gl. 3.2) zwischen
den beiden Detektoren variieren konnen, weil der Abstand der Deggkiorm Fallenzentrum
aufgrund der Fertigungstoleranzen des Spektrometers leicht ungeligai sein kann. Fir beide
Detektoren wurden dabgiundq zup = g = (a + b) /2 gesetzt. ObwohL in einer unabhangigen
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5 l L) l L) l L) l L) l L) l L) l L) l L)
2 » a/b Verhaltnis Detektor 1
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Abbildung 4.16: a/b-Verhaltnisse aus der Analyse deiRéntgenspektren von'&™-lonen. Jedes Diagramm ist durch
eine Ordnungszahl gekennzeichnet.

Messung bestimmt worden war (siehe Kap. 3.3.8), ging dieser ParametagieParameter in
den Datenfit ein. Damit lieR sich Uberprifen, ob man Uber die Fita eFunktion an diex/b-
Verhéltnisse fur die beiden Detektoren innerhalb der Fehlerbalken gléelnte fir den Parameter
L erhdlt, d.h. ob die Detektoren im Experiment gleich weit vom Fallenzetrurerenind. Diese
Analyse ergab innerhalb der Fehlerbalken eine Ubereinstimmung fiamdie beiden Detektoren.
Dieses Resultat stimmt mit den Ergebnissen der Messungen fiirdie beiden Detektoren (sie-
he Kap. 3.3.8) uberein. Die Fehler uyib-Verhaltnis und im Kristallwinke§ sind sehr gering, d.h.
geringer als die DatenpunktgréRe, und sind daher in Abb. 4.16 kaungadeicht zu erkennen.
Die Zahlen an den Datenpunkten spiegeln die Messabfolge, mit der diefDat¢a aufgenom-
men wurden, wider. Wie bereits in Kap. 4.4.1 besprochen wurden die Ratkte abwechselnd
fur die Bereichex/b < 1 unda/b > 1 aufgenommen, wobei die Messung alternierend zwischen
den Detektorer und?2 erfolgte. Die Messpunkte liegen so in einem Bereich Yoryb = 2.00
uma/b = 2.25. Der Datenpunk®7 ist nicht in der Darstellung enthalten, da wahrend der Auf-
nahme dieses Spektrums der Elektronenstrahl der EBIT Uber einegrgnifeitraum ausgefallen
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Abbildung 4.17: Temperatur wahrend der Messsung det)bergangsenergie von'S (Tag 1-3) und danach (Tag
4-6). Die Temperatur wurde altg0 s ausgelesen. Die vertikalen Linien zeigen Tage an.

war, so dass die Zahlstatistik des Spektrums nur einen Gauf3fit an dagRomémprofil mit sehr
groBem Fehler in der Peakmaximumbestimmung zuldsst. Die Auswertung ddigewe /b-
Graphen ergibt dann nach GI. 3.3 die Bragg-WirKeler vermessenen Linien. Dies gilt auch fur
Relativmessungen, die derib-Plot der Referenzlinie und der untersuchten Linie verwenden.

Abb. 4.17 zeigt die Temperaturentwicklung wéhrend der Messsequiagz{3) und danach (Tag
4-6). Die Temperatur wahrend der Sequenz variiert auf einer Skalawvei.6° mit einer Stan-
dardabweichung vor- +0.3°. Eine friihere Messung det/b-Verhéltnisse bei verschiedenen
Temperaturen und gleichem Kiristallwinkel hatte bereits gezeigt, dass dirensoichen Mes-
sung bestimmtewr /b-Verhéltnisse innerhalb ihrer Fehlerbalken tberlappen [97]. Daleden
die a/b-Verhéltnisse nicht fur die Temperatur wahrend der Aufnahme derzugeen Spektren
korrigiert. Eine solche Korrektur fuhrt eher zu zusatzlichen FehledemDatenanalyse als dass
sie die Prazision der Wellenlangenmessung erhoht, da die Temperangeieit der Daten-
punkte eher willkirlich modelliert werden miuisste. Die Temperatur geht detligtich Uber die
Kristallgitterkonstante in die Datenauswertung ein.
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4.4.4 Bestimmung der Rontgenwellenlangen

Wie angemerkt konnen die Bragg-Wink¥lder vermessenen Rontgenlinien entweder ohne Riick-
griff auf Referenzlinien aus den zugehorigetb-Graphen der beiden Detektoren fur die jeweilige
Rontgenlinie selbst oder aber fur Relativmessungen mit Referenzlinerdidy /b-Graphen der
Referenz- und der untersuchten Linie auf ein und demselben DetektoGia3.3 bestimmt wer-
den. Die so ermittelten Werte fiir die Bragg-Winkélmissen dann mit Hilfe der in Kap. 3.3.9
bestimmten Korrekturwinke] fur die Linienkrimmung entsprechend Gl. 3.11 korrigiert werden,
so dass man die tatsachlichen Bragg-Winkelrhalt. Fir Messungen mit Referenzlinien ist da-
bei zu beachten, dass die Referenz- und die untersuchte Linie uméelisgthe Korrekturwinkel

¢ aufweisen und fiir die Datenanalyse lediglich die Differenz in den Keuraknkeln eine Rolle
spielt. Tabellen 4.3 und 4.4 listen die gemessenen Bragg-WihKehne Linienkrimmung) und
die tatsachlichen, fiir den Korrekturwinkgkorrigierten Bragg-Winke# (mit Linienkrimmung)

fur die Rontgenwellenlangenmessungen an Ubergdngen von S- ulwhéu-auf. Tab. 4.5 gibt
die gemessenen Energien fur Ubergédnge in Eisenionen wieder. Wia schéhnt wurden die
Bragg-Winkel¢’ fiir die Lymaney Linien von S°*- und Art”*-lonen und firr diev Linien (siehe
Abb. 4.9) von $**- und Ar'%*-lonen ohne Riickgriff auf Referenzlinien bestimmt. Den Bragg-
Winkel ¢’ derw Linie von F&*t erhielt man mittels:/b-Graphen relativ zu den Bragg-Winkeln
der Lymane Linien von Fé&5*. Die Bragg-Winkeld’ fur die = und y Linien (siehe Abb. 4.9)
von Art6*- und Fé**-lonen und fiir die Linien lithium- und berylliumartiger Eisenionen (siehe
auch Tab. 4.1) wurden mit Hilfe der Dispersionsrelation relativ zur jeweiligd.inie bzw. aus-
gewahlten Linien von Fé* (¢ undr) ermittelt. Die Linient undr selbst wurden relativ zuw
Linie vermessen. Aul3er fur die Messungen an den Fe-lonen, Sikd&all, wurde ein Si(111)-
Kristall verwendet. Die Eigenschaften dieser Kristalle, d.h. ihre Obédidloeschaffenheit, der
Winkel § zwischen Oberflachen- und Gitternormale etc., wurden von der rorgscoen Abtei-
lung der Universitat Jena unter der Leitung E. F. Forster vermes$eRd3ultate dieser Messung
sowie ihre Implikationen fur das Experiment finden sich in [51]. Dort wisdlader durch den
Winkel § zwischen Oberflachen- und Gitternormale hervorgerufene systenefistier fir die
Rontgenwellenlangenmessungen diskutiert. Somit konnen fiir die Beneglier Ubergangsener-
gien die von CODATA [50] empfohlenen Werte fir die Si(111)- und die Zj2Gitterkonstante
verwendet werden, die direkt an optische Standards und damit diesiten gekoppelt sind.
Fur die Si(111)-Gitterkonstante gilt im Vakuum B.5° 2d = 6.27120246(16),&, fur die des
Si(220)-Kristalls2d = 3.84031152(10)A. Diese Werte fiir die Gitterkonstanten miissen mit Hilfe
des Temperaturausdehnungskoeffizienten fiir Silizium bei RaumtempRiGiu 10-¢ K—! [50]
korrigiert werden. Die mittleren Temperaturen wéahrend den Messunggdabei zusammen mit
ihren Fehlern, die sich auf die Standardabweichung von diesem Mittdheziehen, und den da-
zugehorigen Werten fir die zweifachen Gitterkonstadiém Tab. 4.6 angegeben. Dabei bezieht
sich die Nummer der Messung auf die Bezeichnungen in Tab. 4.3, 4.4 uridid Behler fir die
Werte von2d ergeben sich aus den Fehlern in der Temperaturbestimmung wahrend skeg/Me
klus.

Bei der Berechnung der Ubergangsenergien aus den Bragg-Wisskelas modifizierte Bragg-
Gesetz (siehe Gl. 2.7) zu verwenden, das die Brechungsindizes idllér(siehe Tab. 2.6) be-
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riicksichtigt. Die Umrechnung der ermittelten Wellenlange die entsprechende Ubergangsener-
gie erfolgt mit der Konstantgc = 1.239841875 - 10~% eVm [50]. Die Ubergangsenergien fiir die
parallel zu den Lymai in den Spektren detektierten Lyman-Linien wurden nicht bestimmt,
da die Linien nicht immer zwischen den sichtbaren Lichtreferenzlinien lagdmdie Intensitat
des Signals fur diese Linien deutlich geringer war als fir die Lymahinien.

Die Fehlerangaben fiir die Ubergangsenergien wurden nach dderfBepflanzungsgesetz aus
den einzelnen FehlerbeitragénF, die in Tab. 4.7 einzeln aufgelistet sind, fur jeden Messzyklus
berechnet. Die statistische Unsicherheit bezeichnet dabei den Antisl &esamtunsicherheit in
der Bestimmung der Ubergangsenergie, der durch die UnsicherheitBedémmung des Bragg-
Winkels 6 Uber den Fit von GI. 3.2 an die/b-Verhéltnisse zustande kommt. Diese Unsicherheit
wird damit durch die Unsicherheit in der Bestimmung der Peakpositioneniclaréferenzlinien
und der Rdéntgenlinien und die Ungenauigkeit, mit der das Winkelmessgesgelasen werden
kann, sowie die Stabilitdt der Winkelmessung bedingt. Der Fehlerbeitraglsd€ristallgitterkon-
stante bezeichnet ist, rihrt von der Unsicherheit her, mit der die Krigtafigonstante aufgrund
der Temperaturschwankungen wéhrend der Messzyklen bekarbeidtehlerbeitrag, der unter
Linienkrimmung aufgelistet ist, bezieht sich auf die in Tab. 3.8 angegalénsicherheiter\(

fiir die experimentell bestimmten Korrekturwinkgldie sich tiber Fits von Gl. 3.25 an die Graphen
zur Linienkrimmung (siehe z.B. Abb. 3.52) ergeben. In der Tabellensefainter Lichtreferenz-
linien der Fehlerbeitrag aufgelistet, der sich tber die Unsicherheit/bvVerhaltnis ergibt, die
durch eine maogliche Differenz zwischen den Abstanden des Fallenzettuden beiden Detek-
toren von kleined mm, wie sie aufgrund der mechanischen Fertigungstoleranzen des Spektrome
ters und seines Strahlrohres vorliegen kann, bei gleichzeitiger maximéicheig-ehlausrichtung
des Lichtaufbaus vorhy ~ 0.5 mm (siehe Abb. 3.7) hervorgerufen werden kann. Referenzlinie
bezeichnet schlie3lich den Beitrag zur Unsicherheit in der Wellenlaregénimung, der sich fir

Ubergang 6 (°) Energieyp (eV) Energigieo (eV)
Messungen
(1) ohne Linienkr.| Lyman<«; 36.515755(3)  3322.930(5)
(1) mit Linienkr. | Lyman<«; 36.514854(3)  3322.993(5) 3322.992 [26]
(2) ohne Linienkr. w 39.03587(1)  3139.507(5)
(2) mit Linienkr. w 39.03478(1) 3139.581(5) 3139.582 [30]
(2) mit Linienkr. z 39.23237(6)  3126.302(54)  3126.290 [30]
(2) mit Linienkr. y 39.27198(6)  3123.658(42)  3123.534[30]
st 3123.890 [157]

Tabelle 4.3 Ergebnisse der Messungen ant Ar- und Ar'%T-lonen filr die Bragg-Winke# und Ubergangsenergien
der spektroskopierten Lymatr, w,  undy Roéntgenlinien. Diey Linie wird von den Liniens (1s2s2p 2P3/2 —
1s® 1So) undt (1s2s2p >P; o — 1s* 1So) tiberlagert. Die Ubergangsenergien deund y Linie wurden ber die
Dispersionsrelation des Detektors relativ zur Energiadeinie bestimmt. Fur die Messung wurde ein Si(111)-Kristall
verwendet. Zum Vergleich sind sowohl die Resultate bei Vernachl&ssider Linienkrimmung (ohne Linienkr.) der
Rontgenlinien in der Detektorebene als auch fiir die Berlicksichtigungrdi@&gmmung (mit Linienkr.) angegeben.
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Bragg-Winkeld (°) Lyman-; (eV) w (eV)
Theorie - 2622.699 2460.629
[26] [30]
Messungen

(3) ohne Linienkrimmung 48.930655(1) 2622.678(5) -

(3) mit Linienkrimmung 48.930282(1) 2622.693(5) -

(4) ohne Linienkrimmung 53.472625(1) - 2460.612(4)

(4) mit Linienkrimmung 53.472208(1) - 2460.625(4)

(5) ohne Linienkrimmung 53.472160(3) - 2460.613(3)

(5) mit Linienkrimmung 53.471743(3) - 2460.627(3)
Mittelwert mit Linienkrimmung - - 2460.626(3)

Tabelle 4.4 Resultate der Messungen at*s- und S**-lonen fiir die Bragg-Winkep und Ubergangsenergien der
spektroskopierten Lyman; undw Rontgenlinien. Fiur die Experimente wurde ein Si(111)-Kristall eingedeszsind
sowohl die Ergebnisse bei Vernachlassigung der Linienkrimmumge(@inienkrimmung) der Rontgenlinien in der
Detektorebene als auch fir die Berticksichtigung dieser Krimmund.imegnkrimmung) aufgelistet. Fir die Messung
derw Ubergangsenergien ist zudem der Mittelwert der Ergebnisse ausuligsund 5 angegeben.

Relativmessungen aufgrund der Unsicherheit in der Bestimmung deg-BYadkels der Refe-
renzlinie ergibt. Mdgliche andere Beitrage zum Gesamtfehler der ermitteltergaiigsenergie
wurden im Experiment durch geschickten experimentellen Aufbau unidglides Spektrometers
vermieden. So werden die CCD Detektoren wahrend den Messungerbrighgt, so dass ein
madgliches durch die Kamerarotation entstehendes variierendes Drehmaumelehn Kristallhal-
ter, was zu einer Anderung des Kristallwinkels wahrend der Messufiggen kann, minimiert
wird. Der Kristall wurde, wie in [51] eingehend diskutiert, so montiert, diessEinfluss des Win-
kelsé zwischen Kristalloberflachennormale und Kristallgitternormale aufidbieVerhélnisse auf
den beiden Detektoren minimiert wird. Zudem beeinflusst dieser EffektudaVerhéltnis fur
beide Detektoren ohnehin entgegengesetzt, und spielt damit eine undereteoRolle. Andere
Beitrdge zum Gesamtfehler wie z.B. die Beitrage, die durch eine moglichéiliidteder Licht-
referenzlinien, durch Positionierung der LED Uber dem Einzelspalhgsfdbb. 3.7) oder eine
maogliche Verschiebung der lonenwolkenposition mit der Strahlenergigsaaht werden, wur-
den bereits in [51] und [86] diskutiert. Es bleibt damit festzuhalten, desbekannten Fehlerbei-
trage, die in Tab. 4.7 nicht angegeben sind, mit einem Beitrag kléihgpm zum Gesamtfehler
der Ubergangsenergiebestimmung beitragen und daher fir die Benepties Gesamtfehlers eine
untergeordnete Rolle spielen. Die Fehler in der Bestimmung der Ubergaergas derz- und
y-Linien von Ar'S*- und Fé**-lonen bzw. der Ubergangsenergien der Linien des lithium- und
berylliumartigen Eisens ergeben sich nach dem Fehlerfortpflanzusegggris den Fehlern in der
Bestimmung der Energie der jeweiliganLinie bzw./und der undr Linie, der Unsicherheit in
der Dispersionsrelation und den zu Tab. 4.7 analogen Fehlern fur dienlL$elbst (siehe auch
Kap. 4.4.8).
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U bergang Eexp (eV) Etheo (eV) Eexpl (eV) Eexp2 (eV) Eexp3 (eV)
w 6700.424(22)  6700.435  6700.725(201)  6700.900(250) -
x 6682.237(53)  6682.334 - 6681.648(360) 6682.513(288)
Y 6667.508(55)  6667.579 - 6667.275(360) 6667.634(789)
m 6677.285(82)  6679.463 - - 6677.150
t 6675.927(55)  6676.226 6676.420 6676.251(360) 6675.388(251)
q 6662.092(51)  6662.235 6662.244 6661.543(360) 6662.186(480)
a 6657.962(69)  6659.372 - 6658.310(360)  6657.595(605)
d 6654.663(67)  6657.584 - - -
T 6652.656(46)  6653.297 6652.536 6652.965(360) 6653.714
J 6644.570(63)  6645.451 - 6644.050(360) 6644.692(425)
c 6639.019(78)  6641.891 - - -
e 6620.239(78)  6622.733 - - -
5 6640.960(81)  6641.358 - - -
6 6636.257(96)  6637.447 - - -
6636.026 - - -
1 6622.016(60)  6624.680 - - -
6622.203 - - -
6620.081  6619.880(1.248) - -
1* 6617.445(60)  6617.608 - - -
6616.548  6616.312(1.247) - -
6613.197(91)  6613.548 - - -
2 6609.851(60)  6609.846 - - -
6609.494  6608.835(715) - -
3 6601.711(340)  6606.324 - - -
6604.916 - - -
6601.435  6601.171(713) - -

Tabelle 4.5 Ergebnisse der Messungen (Numréén Tab. 4.6) an F&+-, F&3*- und Fé** -lonen fiir die Ubergangs-
energien der spektroskopierten Linien. Die Ubergangsenergien, dett, ¢ undr Linien wurden (iber die Dispersi-
onsrelation des Detektors relativ zur Energie ddrinie bestimmt. Die Energien von weiteren Ubergéngen in lithium-
und berylliumartigen lonen wurden dann relativ zu den so bestimmtergieneder Linient und » vermessen. Die
Bezeichnung der Ubergénge ist entsprechend Tab. 4.1. In desulipan wurde ein Si(220)-Kristall verwendet. Zum
Vergleich sind theoretisch berechnete (fir Linign*, 2, 3, 4, 5, 6 [155]; m, a, d, 7, ¢, € [158]; ¢, q, r [154]; w, z,

y [30]) und weitere experimentell bestimmte Werte (fir Linieny, ¢, g, r, m, a, j: Expl: [159,160]; Exp2: [161,162];
Exp3: [163];w: Expl: [64]; Exp2: [111];1, 17, 2, 3: Expl: [164]) in die Tabelle aufgenommen. Die experimentellen
Werte wurden in allen Messungen von anderen Gruppen relativ 2AMellenlange bestimmt und fur diese Tabelle auf
den in dieser Arbeit ermittelten Wert fur die Wellenlange kalibriert.
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Nummer der Messung Temperatf€) zweifache Gitterkonstantel (Si(111), Si(220))

1 23.6(3) 6.271219(3)
2 23.6(3) 6.271219(3)
3 22.2(6) 6.271200(7)
4 23.7(3) 6.271222(5)
5 24.3(3) 6.271231(5)
6 24.3(2) 3.840314(2)

Tabelle 4.6 Temperatur wahrend der Messzyklen und fiir diese Temperaterentinete Werte der zweifachen Gitter-
konstanter2d des Si(111)-Kristalls bzw. fir Messuigdes Si(220)-Kristalls.

Fehlerquelle AE (meV)

St (w) S (Lya) ArtSt (w) Arl™t (Lya) Fett (w)
Statistische Unsicherheit 1.45 0.90 0.50 2.00 2.12
Kristallgitterkonstante 2.71 2.00 2.50 2.50 3.50
Linienkrimmung 0.17 0.08 4.00 3.50 1.00
Lichtreferenzlinien 0.03 0.40 1.00 1.00 0.30
Referenzlinie - - - - 21.95
Gesamt | 3.08 4.58 4.85 4.85 22.35
Relative Unsicherheit (ppmb 1.22 1.75 1.54 1.46 3.34

Tabelle 4.7 Fehlerquellen und ihr Beitrad E zur relativen Unsicherhei\ £/ E fiir die Messungen der Lymadr
(Lya) undw Ubergangsenergiel von Ubergéngen in'$*-, S5~ ArlS*_ Ar'"*. und FE**-lonen. Alle Angaben,
bis auf die der letzten Zeile, in meV.

4.4.5 Diskussion der experimentellen Ergebnisse

Wie in Kap. 1 ausfuhrlich diskutiert, sind die theoretischen Vorhersagedié Energieniveaus in
wasserstoffartigen lonen, d.h. auch fir die in den Messungen dieseit untersuchten lonen mit
niedriger und mittlerer Kernladungszahi] sehr prazise. Daher sollten die Resultate der Messun-
gen der $+ und Ar'”* Lyman-«; Ubergangsenergien zunachst diskutiert werden, da sie einen
Hinweis darauf geben, ob diese Experimente erfolgreich waren, dftir dle Messungen eventu-

ell systematische Fehlerquellen tGbersehen wurden oder nicht etc.. W¥its mmgemerkt, zeigen
die Ergebnisse der Messungen fiir die Lymankinie von F&>+, dass bei allen Messungen der
Energien von Eisenlinien eine systemtische Fehlerquelle vorlag, die zusgirggieverschiebung
der absolut bestimmten Ubergangsenergien fiihrt. Da in einer Relativngeaser sowohl der
Bragg-Winkel der Referenzlinie als auch der der untersuchten Limelieser Fehlerquelle glei-
chermal3en beeinflusst werden, &ndert sich das Ergebnis einezrs&etativmessung nicht. Die
Energien der Linien von helium-, lithium- und berylliumartigen Eisenionen kandéder, wenn
auch nicht absolut so doch relativ vermessen werden und es werden folgenden Kapiteln fir
diese Linien nur die Resultate dieser Relativmessungen diskutiert.
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4.4.6 RoOntgenwellenlangenmessungen an wasserstoffadiglonen ohne Ruckgriff
auf Referenzlinien

Ein direkter Vergleich der in den Messungen dieser Arbeit erzieltenlRésdiir die Lymane;
und w Ubergangsenergien vortS -, Arl7*- und S**- sowie Ar5*-lonen mit weiteren expe-
rimentellen Ergebnissen fiir diese Ubergangsenergien, die mit Messazhermittelt wurden,
welche eine Bestimmung von Ubergangsenergien im Réntgenbereich ehiiiidkgriff auf Re-
ferenzlinien erlauben, ist nur fiir die Ubergangsenergien vort’S und Ar'6*-lonen méglich.
Fur die anderen Ubergangsenergien liegen solche Resultate nictibanhaupt gibt es welt-
weit bis heute aulRer den hier vorgestellten Resultaterb maitere, publizierte Messergebnis-
se fur Rontgenibergangsenergien in hochgeladenen lonen, d@egtimmung dieser Energi-
en nicht auf Referenzlinien zurtickgreifen, namlich die Werte fur die lymag, Ubergangs-

60 - T » andere Messungen -
: ) Messungen dieser Arbeit i
40 | -
I Lyman-o., Linie |
20 | i

o
T
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Mg Si S Cl Ar
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Abbildung 4.18: Relative Abweichungen der in den Messungen dieser Arbeit expetatheohne Ruckgriff auf Refe-
renzlinien ermittelten Werte fiir die Lymamr Ubergangsenergien vort'S - und Ar'"*-lonen und der Werte fiir die
Lyman-<; Ubergangsenergien, die in den einzigen drei weiteren AbsolutmessamgMd* ™ [57], Si*** [58] und
CI'6 [43] bestimmt wurden, von den theoretisch berechneten Wertenij2@]dse Ubergangsenergien.
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energien von MYt [57], Si'3* [58] und CI+ [43] sowie fiir diew Ubergangsenergien von
Arl6+ [43] und S** [107]. Die letzteren drei Ubergangsenergien wurden dabei in Eirpeten
mit dem Heidelberg-Rdntgenspektrometer bestimmt, wobei ein Skalierurgzsges Berechnung
des Korrekturwinkelg (siehe Kap. 3.3.1) eingesetzt wurde. Weitere Resultate, die auf Messsch
mata beruhen, die nicht auf Referenzlinien basieren, liegen fiir die Lymasbergangsenergi-
en von $° und Ar'"* [86] vor. Diese wurden ebenfalls in Messungen mit dem Heidelberg-
Rontgenspektrometer erzielt. Sie werden in die folgenden Betrachtundannmiiceinbezogen,
da ihre Ergebnisse, will man sie mit denen der Ubrigen Messungen vagtein Bezug auf die
Krimmung der Réntgenlinien in der Detektorebene noch detailliert untearsectien missen. Es
ergibt sich somit, dass ausschliel3lich die Ergebnissé dben erwahnten Wellenlangenmessun-
gen und die in dieser Arbeit flir S- und Ar-lonen vorgestellten Resuliagé&tdan die SI-Einheit
Meter gekoppelt sind. Damit handelt es sich nur bei diesen Messumgéibsolutmessungen im
eigentlichen Sinne, deren relative Unsicherheit in der Wellenlangenbestigyy/\ bzw. in der
Bestimmung der Ubergangsenergi&’/ E nicht mehr von der Unsicherheit abhangig ist, mit der
die Wellenlange der Referenzlinie bekannt ist. Die Ergebnisse der Mgsswerden damit in
ihrer erreichbaren Prazision nicht durch die Verwendung Satellitbafteter Rontgenstandards
(siehe auch Kap. 2.1) beschrankt. Diese Wellenlangenmessungen méregiehbaren Préazision
von AX/\ = 1 ppm stellen zudem bis heute die einzige Mdglichkeit dar, z.B. Uber die Mgssu
der Lymane; Ubergangsenergien, einen neuen Rontgenstandard zu definiereniclat auf der
Spektroskopie Satelliten-behafteter Rontgenlinien beruht und dessengaduigsenergie theore-
tisch hoch genau berechnet werden kann (siehe auch Kap. 1).

Um die Gite der in dieser Arbeit erzielten Resulate fiir die Lymandbergangsenergien von
S'%*- und Art™*-lonen (siehe Tab. 4.4 und 4.3) zu untersuchen, sind diese Ergetmisdb.
4.18 zusammen mit den oben erwahriemderen Absolutmessungen von LymantJbergangs-
energien dargestellt. Aus der Abbildung geht hervor, dass das hielterErgebnis der absoluten
Wellenlangenmessung in seinem relativen Fellar/ \ die drei bisher vorliegenden Messwerte
klar unterbietet, um genau zu sein um einen Faktorvbis45. Damit liefern die Absolutmessun-
gen der Lymanx; Ubergangsenergien vort’S'- und Ar'”*-lonen, die in dieser Arbeit durchge-
fuhrt wurden, Werte fir diese Ubergangsenergien, die den kleijesteals fur Absolutmessungen
von Rontgenubergangsenergien an wasserstoffartigen lonahéereFehlerbalken aufweisen. Es
ist dabei hervorzuheben, dass der Beitrag zur relativen Unsigitéch /) in der Wellenlangenbe-
stimmung, der beim jetzigem Niveau dieser Unsicherheitvan5 ppm in zukiinftigen Messun-
gen noch signifikant reduziert werden kann, der Beitrag ist, der in4&hals Kristallgitterkon-
stante bezeichnet wird. Dieser Beitrag wird durch die Unsicherheit itKdstallgitterkonstante
(siehe Tab. 4.6) aufgrund der Temperaturschwankungen wahegrdasszyklen verursacht und
lasst sich durch weitere Temperaturstabilisierung des experimentellemusuflermindern. Ein
realistitischer Wert fur die Temperaturstabiliserung veah1 K fuhrt dabei zu einer Verringerung
des als Kristallgitterkonstante bezeichneten Fehlerbeitrages um den aikien £ 2.5. Damit
konnte die relative Unsicherheit in der Bestimmung der Lymaridbergangsenergie von's
bzw. Ar'”* von 1.75 ppm nach~ 0.48 ppm bzw.1.45 ppm nachl.29 ppm reduziert werden. Dies
zeigt, dass eine Messung von Ubergangsenergiém hochgeladenen lonen mit einer relativen
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Unsicherheit vorAE /E von ~ 0.5 ppm, d.h. im sub-ppm Bereich, mit dem hier vorgestellten
experimentellen Aufbau grundsatzlich mdglich sein sollte. Dabei ist durdneiergleich der
Beitrédge zur relativen Unsicherheit in der Wellenlangenbestimniuwhg) fir die Messungen an
S'%+ und Ar'™* (siehe Tab. 4.7) ersichtlich, dass der Fehler, der sich aufgrund migchérheit

in der Bestimmung der Linienkrimmung ergibt, durch die Montage des Spekamarallel
zum Elektronenstrahl an der FLASH-EBIT, wie in den Messungen'anh §eschehen, im Ver-
gleich zur Montage des Spektrometers senkrecht zum Elektronenatraldr Heidelberg-EBIT
fiir die Experimente an AfT, bereits signifikant reduziert werden konnte. Dies liegt daran, dass
die Linienkrimmung selbst fur diese Anordnung wie in Kap. 3.3.1 besprodeutlich geringer
ausfallt. Eine Konfiguration mit parallel zum Elektronenstrahl ausgetietmteSpektrometer ist
daher einem Aufbau mit senkrecht zum Elektronenstrahl montiertent®pedter vorzuziehen.
Zusammenfassend ergibt sich damit, dass allein fir den Fehlerbeitratyrdbrdie Unsicherheit

in der Gitterkonstante aufgrund der Temperaturschwankungen aehirgird, im Zukunft noch
eine Verringerung zu erwarten ist. Dagegen ist (bei paralllel zum Ble&trstrahl montiertem
Spektrometer) fur den Fehlerbeitrag zum Gesamtfehler der Wellenlangsangg der durch die
Krimmung der Rontgenlinien in der Detektorebene verursacht wird, wieféiu den statistischen
Fehler der Zahlrate der Rontgenphotonen und den Fehlerbeitragdére&ine mogliche fehler-
hafte Ausrichtung des Ursprungs der Lichtreferenzlinien &an= +0.5 mm verursacht werden
kann, keine weitere Reduktion zu erwarten.

Um die Gute der in dieser Arbeit erzielten Resultate genauer zu Ubampisifen Abb. 4.19 die
von der Theorie vorhergesagte Lyman-Ubergangsenergie [26] (siehe Tab. 4.3) zusammen mit
den Resultaten fur diese Energie, die in friheren Experimenten von Matrak[129] und Bey-
er et al. [53] erzielt wurden, im Vergleich zu den Ergebnissen dieser Arbetjatdellt. Es ist
dabei anzumerken, dass es sich bei den zwei friheren Experimantdfessungen handelt, die
zur Bestimmung des Bragg-Winkels der spektroskopierten RontgenlinfeRederenzlinien zu-
rickgreifen, in beiden Fallen auf diecKLinien von KCI. Solche Messungen ohne Ruckgriff auf
Referenzlinien sind zumeist einfacher als Absolutmessungen, da sie,kdp.i.1.1 besprochen,
auf der Messung von Winkeldifferenzen beruhen und daher in soEkperimenten eine Vielzahl
von systematischen Fehlerquellen einfach zu vermeiden sind. FriheefiNediese Ubergangs-
energie und weitere Energien z.B. fur die Lyman{Ubergangsenergie von's [51, 86], die

in Messungen mit dem Heidelberg-Rontgenspektrometer ermittelt wurdedemwin diese und
analoge Dastellungen fiir die anderen Ubergangsenergien nickenaufignen, da fiir die Spektren
dieser Messungen, sollen die Werte fiir die Ubergangsenergien Messungen mit den in dieser
Arbeit erzielten Werten verglichen werden, zunachst noch eine detailieralyse bezuglich der
Krimmung der Rontgenlinien in der Detektorebene (siehe Kap. 3.3.9)gkfidirt werden muss.
Wie Abb. 4.18 und Abb. 4.19 zu entnehmen ist, stimmt die in dieser Arbeit gemekgmane;
Ubergangsenergie von Ar- innerhalb der Fehlerbalken exzellent mit der theoretisch vorherge-
sagten Energie, die sich im Falle von wasserstoffartigen lonen hagbeitderechnen lasst (siehe
auch Kap. 1), Uberein. Dies zeigt, dass es sehr unwahrscheinlictasst,ijendeine relevante
systematische Fehlerquelle in den Messungen dieser Arbeit nicht barfiiigt worden ist, bzw.
das Justageprozesse etc. korrekt durchgefuhrt worden sinébPa ist aus Abb. 4.19 ersichtlich,
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Abbildung 4.19: Vergleich der experimentell bestimmten Werte fiir die LymsanUbergangsenergie in wasserstoff-
artigem Argon, [53, 129] und diese Arbeit, mit dem theoretisch bergeihnWert [26]. Die einzige experimentelle
Messung der Ubergangsenergie, die nicht auf eine Referenzliniekareift, ist dabei die Messung dieser Arbeit.
Marmaret al.[129] und Beyelet al. verwenden die K-Linie von KCl als Referenzlinie.

dass das Resultat fir die Ubergangsenergie einen Faktgraziser als das genaueste bisherige
Ergebnis [53] fur diese Ubergangsenergie ist und innerhalb ddetelken mit den Resultaten
aller vorangehenden Messungen tbereinstimmt.

Fur die Lymane; Ubergangsenergie von's™ ergibt sich ein @hnliches Bild (siehe Abb. 4.20).
Ein Vergleich mit experimentellen Werten anderer Gruppen ist fur diesggiEeneicht moglich,
da solche Werte nicht vorliegen. Daher ist in der Abbildung neben derregedArbeit fir die
Ubergangsenergie bestimmten Wertes allein der theoretisch vorherg&igtargestellt. Es er-
gibt sich, dass der experimentell ermittelte Wert fur die Ubergangserieighe unterhalb dem
theoretisch berechneten liegt, wobei sich dieser am Rande der expelireenittelten Fehlerbal-
ken befindet. Damit ist die Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experfiiregie Lymaney;
Ubergangsenergie vort’s” schlechter als fiir die Lyman; Ubergangsenergie von Art. Jedoch
ist auch im Falle von 8+ keine signifikante Abweichung zwischen Theorie und Experiment, die
auf eine zusatzliche systematische Fehlerquelle im Experiment hindeutee,vzir erkennen.
Es muss hierbei hervorgehoben werden, dass die Messung der dyimaipergangsenergie von
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Ar'™ im DezembeR008 an der Heidelberg-EBIT stattfand, wéahrend die die Lyman-inie von
S'%* im Sommer2009 an der FLASH-EBIT spektroskopiert wurde. Dabei war das Speaidter
fur die Messungen an der Heidelberg-EBIT senkrecht zum Elektsirahl, fir die Messungen
an der FLASH-EBIT parallel zum Elektronenstrahl montiert. Die Tatsadass sich fur die Mes-
sungen beider Ubergangsenergien innerhalb der Fehlerbalkengéneitistimmung der erzielten
Ergebnisse mit den Werten der Theorie ergibt, deutet das Potential desd®peteraufbaus und
der Justageprozesse an: Die Ergebnisse, die mit dem HeidelbergeRgmegstrometer in zwei vol-
lig unterschiedlichen Konfigurationen, z.B. bezliglich Abstande der I&fakomponenten, der
Montage des Lichtaufbaus, der Anordnung des Elektronenstrahtw ralen Kristall sowie der
Ausrichtung des Spektrometers etc., zeitlich anderthalb Jahre voneirgetdennt erzielt wur-
den, weisen die gleiche Giite auf.

Fir die Lymane; Ubergangsenergien vortS und Ar'”* betragen die angegebenen Unsicher-
heiten der theoretischen Rechnungen dabéi25 ppm. Die Unsicherheiten der in dieser Arbeit
bestimmten Werte fiir diese Ubergangsenergien sind in Tab. 4177Zzgppm bzw.1.46 ppm an-
gegeben. Damit ergibt sich, dass bei einer Messunsicherheitvioh ppm theoretische und ex-
perimentelle Werte fiir diese Ubergangsenergien tibereinstimmen, soidddsssungen keine

2622,702 T T T
- Theorie Lyman-o., Linie: SR
2622,700 |- -
i { Experiment

2622,698 |- -

2622,696 |- -

2622,694 |- -
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Abbildung 4.20: Vergleich des in dieser Arbeit experimentell, ohne Rickgriff auf Rafelinien bestimmten Wertes
fur die Lymane; Ubergangsenergie in wasserstoffartigem Schwefel mit dem thedréégsechneten Wert [26].
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Abbildung 4.21: Vergleich zwischen theoretisch berechneter [26] und experimertekbgsener Grundzustands-Lamb-
Verschiebung fur wasserstoffartige lonen. H: (Z=1) [46], Mg=12) [57], Si: (Z=14) [58], Cl: (Z=17) [43], Ar: (Z=18)
[53], Fe: (Z=26) [98], Kr: (Z=36) [54], Xe: (Z=54) [99], Au:4=79) [56], Bi: (Z=83) [55], U: (Z=92) [61], a: S
(Z=16) diese Arbeit, b: Ar (Z=18) diese Arbeit. Die einzigen Absolutwdldegenmessungen ohne Verwendung von
Roéntgenreferenzwellenldngen sind hier die Messung an Magnesignsjbzium [58], Chlor [43] und die Messungen
dieser Arbeit.

neue Herausforderungen an die Berechnung von Lymadbergangsenergien in wasserstoffar-
tigen lonen stellen. Diese Aussage wird auch durch Abb. 4.21 gestitztinviiap. 1.3.6 be-
sprochen, wurden, um theoretisch berechnete Lamb-Verschiabimgesserstoffartigen lonen
zu Uberprufen, bisher eine Vielzahl von Experimenten an solchem lorieunterschiedlichen
Kernladungszahle& durchgefiihrt, wobei die beste Prézision im Wasserstoffatom selbst-mit e
ner Genauigkeit vori.8 - 10~ [47, 48] erreicht wurde. Abb. 4.21 zeigt analog zu Abb. 1.6 in
Kap. 1.3.6 die relative Abweichung der experimentell gemessarfeff” und der theoretisch be-
rechnetem\ %> Grundzustands-Lamb-Verschiebung [26] in wasserstoffartigeeniais Funk-
tion der Kernladungszald, wobei auch die in den Messungen dieser Arbeit erzielten Werte in
der Abbildung aufgetragen sind (rot). Neben dem Experiment an VWasHdst das Experiment
mit der héchsten relativen Genauigkeit flr die gemessene Grundzadtanmb-Verschiebung
das dieser Arbeit an AfT mit einer relativen Unsicherheit in der Wellenlangenbestimmung von
AMN/X =~ 1.46 ppm. Da innerhalb dess-Bereiches alle experimentellen Resultate mit den theo-
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retischen Berechnungen ubereinstimmen und die Ergebnisse der Abssuirgen dieser Ar-
beit eine Genauigkeit vor 1.5 ppm in der Wellenlangenbestimmung aufweisen, riickt das Ziel,
Lyman-; Ubergangswellenlangen als Referenzstandards fiir Wellenlangamgessim Ront-
genbereich verwenden zu kénnen [41,42,51], in greifbare N&he.

4.4.7 Relativ- und Absolutmessungen von Réntgenwellenlgen an heliumartigen
lonen

Ein direkter Vergleich der in den Messungen dieser Arbeit erzielten IRésdiir diew Uber-
gangsenergien von'&-- und Ar'ST-lonen mit weiteren experimentellen Ergebnissen fiir diese
Ubergangsenergien, die mit Verfahren ermittelt wurden, welche eirtéBeang von Ubergangs-
energien im Roéntgenbereich ohne den Ruckgriff auf Referenzlinlankesn, ist, wie bereits er-
wahnt, fur beidev Ubergangsenergien [43,107] méglich. Fur andefdbergangsenergien liegen
solche Resultate nicht vor. Abb. 4.22 stellt die relativen Abweichungen diser experimen-
tell, ohne Rickgriff auf Referenzlinien ermittelten Werte von den mit Hilfe d8@BD-Ansatzes
(siehe Kap. 1) theoretisch berechneten Werten [30] fur diese Utgsgaergien dar. Es ist da-
bei hervorzuheben, dass alle experimentellen Werte mit dem Heidelldertgdthspektrometer er-
zielt wurden. Der Abbildung ist zum einen zu entnehmen, dass die Begebdieser Arbeit von
allen Absolutmessungen der Ubergangsenergie die geringste Unsicherieit/ \ in der Wel-
lenlangenbestimmung aufweisen; im Falle der prazisesten Messuntf ab&ragtA\/\ nur
1.22 ppm. Zum anderen kann man der Abbildung entnehmen, dass die Ergeti@iddessungen
dieser Arbeit an 8- und Art6*-lonen mit den friheren Messungen an diesen Systemen, die mit
dem Heidelberg-Réntgenspektrometer durchgefiihrt wurden, ialteder Fehlerbalken Uberlap-
pen. Dies ist besonders hervorzuheben, da bis zu drei Jahrehewiden jeweiligen Messzyklen
liegen und das Spektrometer zwischen den Experimenten mehrfach urmgeipde. Zudem gilt
hier analog zu den Messungen der Lymantibergangsenergien, dass das Resultat dieser Arbeit
fur die w Ubergangsenergie von Ar" und alle Ergebnisse friiherer Experimente fur@i€ber-
gangsenergien von heliumartigen lonen in einer Konfiguration erzielenyei dem das Ront-
genspektrometer senkrecht zum Elektronenstrahl an der Heiddgdigmontiert war, wahrend
der Wert furr diew Ubergangsenergie an’s, der in den Messungen dieser Arbeit ermittelt wurde,
mit einem Aufbau gemessen wurde, bei dem das Spektrometer parall&lzltronenstrahl der
FLASH-EBIT ausgerichtet war. Damit ergibt sich, dass die experiment&kesultate, die man
mit Hilfe des Heidelberg-Réntgenspektrometers erhalt, eine hohe Regedoarkeit aufweisen,
auch wenn der experimentelle Aufbau sich fir die Messungen bezluglidhéage des Strahlroh-
res, der Position des Lichtaufbaus, der Position der Fallenmitte relativ zistaKetc. drastisch
unterscheidet. Daneben ist festzustellen, dass die Ergebnisse damges an 8- und Ar'6+-
lonen dieser Arbeit innerhalb ihrer Fehlerbalken mit den Uber den Es@®fSatz theoretisch
berechneten Werten [30] Ubereinstimmen. Auf den Vergleich mit andeeemetfischen Werten,
die fiir diesew Ubergangsenergien in heliumartigen lonen mit verschiedensten Anitnitelt
wurden, wird noch detailiert in den folgenden Abschnitten eingegangen.
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Abbildung 4.22: Relative Abweichungen der in den Messungen dieser Arbeit experitheohne Rickgriff auf Re-
ferenzlinien ermittelten Werte des Ubergangsenergien vort’S - und Ar'5*-lonen und der Werte fiir dies Uber-
gangsenergien, die in den einzigen zwei weiteren Absolutmessung@fafiL07] und Ar>+ [43] bestimmt wurden,
von den mit Hilfe des BSQED-Ansatzes theoretisch berechneten W&agfiif diese Ubergangsenergien. Alle expe-
rimentellen Ergebnisse wurden mit dem Heidelberg-Réntgenspektroereielt.

Um die in den Messungen dieser Arbeit ermittelten Werte flindigbergangsenergien mit den
unterschiedlichen Werten, die Uber verschiedenste theoretische MathodBerechnung dieser
Energien ermittelt wurden, vergleichen und Aussagen Uber die Giutenderi€n treffen zu kon-
nen, ist es zunachst notwendig, die Unterschiede in den Anséatzen Bied®den aufzuzeigen
(siehe auch Kap. 1.6). Man stellt fest, dass die Theorien sich besdvediglich der Berticksichti-
gung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung unterscheiden. Didbrake eingesetzte vereinheit-
lichte Methode (unified method: UM) nutzt hochkorrelierte nichtrelativiseséfellenfunktionen
[27] und die von Plantet al. [28] verwendete All-order (AO) Methode und der von K.T. Cheng
et al. [29] genutzte RCI Ansatz berlcksichtigen die Elektron-Elektron-Walehiskung durch
die Breit-Wechselwirkung. A. Artemyegt al. berechnen die Bindungsenergiebeitrage mit dem
BSQED-Ansatz [30], wobei nichtkorrelierte relativistische Wellenfuniio fir die Berechnung
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Abbildung 4.23: Vergleich des in dieser Arbeit experimentell ermittelten Wertes fundighergangsenergie in heliu-
martigen Argon mit theoretischen Vorhersagen und anderen expaahes Resultaten. Theoretische Werte: UM [27],
AO: [28], RCI: [29], BSQED: [30]. Experimentelle Werte: Des. [10Bru. [43] und der Wert dieser Arbeit. Bei dem
experimentell bestimmten Wert von Deslatétsal. handelt es sich um eine Messung mit Ruckgriff auf die dnie

von Cd als Referenzlinie. Der Wert von Bruhesal. wurde mit Hilfe des Heidelberg-Rontgenspektrometers ohne
Ruckgriff auf Referenzlinien ermittelt. Allerdings wurde ein Skalieruregsz zur Bestimmung des Korrekturwinkels
¢ (siehe Kap. 3.3.1) verwendet, d.h. der Korrekturwinkevurde fiir diese Messung nicht explizit experimentell be-
stimmt. Einzig bei den Experimenten dieser Arbeit handelt es sich umuviges denv Ubergangsenergie, die nicht
auf Referenzlinien oder ein Skalierungsgesetz fiir den Korrektuskinkuriickgreifen.

von Ein-Elektronen Energieniveaus eingesetzt werden und die BheEtektron-Wechselwirkung
durch den Austausch von einem oder zwei virtuellen Photonen béchtigs wird.

Fur heliumartige lonen mit niedriged ist die Verschiebung der Energieniveaus aufgrund der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung viel gré3er als die Verschiebdiggsich aufgrund relativisti-
scher Effekte ergibt. Daher ist Drakes Methode, die relativistischeekKarren héherer Ordnung
zur Elektron-Elektron-Wechselwirkung vernachlassigt, besorfiledie Beschreibung dieser Sy-
steme geeignet.

Die anderen Methoden [28-30] dagegen, die relativistische Koresktoéherer Ordnung zur
Elektron-Elektron-Wechselwirkung einschliel3en, beschreiben heltigadonen mit hoheny
besser, bei denen der Einflul3 der Relativistik auf die Energien delaNs/bedeutender wird und
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der der Elektron-Elektron-Wechselwirkung sinkt. Dabei meint niedrigeZ < 26, hohesZ
Z > 26.

Ein Vergleich zwischen theoretischen und experimentellen Werten fii dibergangsenergien
kann es ermdglichen, diese theoretisch begriindete Aussage davélotie Theorie die Energi-
en der Niveaus in welchem Bereich der Kernladungszahim besten widergibt, experimentell
Zu Uberprifen. Zu diesem Zweck stellt Abb. 4.23 den in dieser Arbeieraxentell ermittelten
Wert fur diew Ubergangsenergie in heliumartigen Argon zusammen mit den oben diskutierten
theoretischen Vorhersagen [27-30] und anderen experimentellebriisgen [43, 109] fur diese
Ubergangsenergie dar. Bei den Messungen dieser Arbeit wie aicteben von Bruhnst al,
die ebenfalls mit dem Heidelberg-Rontgenspektrometer durchgefihadewuhandelt es sich um
Wellenlangenmessungen ohne Ruckgriff auf Referenzlinien. Fur desiwgen von Bruhret al.
wurde im Gegensatz zu den Messungen dieser Arbeit allerdings ein rekatsgesetz zur Be-
stimmung des Korrekturwinkels(siehe Kap. 3.3.1) verwendet, d.h. der Korrekturwinkelurde
fur diese Messung nicht explizit experimentell ermittelt. Bei den ExperimergarDeslattest

al. [109] handelt es sich um Messungen mit Rickgriff auf dielnie von Cd als Referenzlinie.
Der Abbildung ist zum einen zu entnehmen, dass alle experimentellen Egelimerhalb ihrer
Fehlerbalken tibereinstimmen. Dabei ist besonders hervorzuhetsssidh das Resultat der Mes-
sung von Bruhngt al.[43] von dem Ergebnis des Experimentes dieser Arbeit bei einer retativ
Unsicherheit in der Wellenlangenbestimmutg /) fiir diese beiden Messungen vors-2 ppm
lediglich um0.6 ppm unterscheidet, d.h. im sub-ppm Bereich reproduzierbar ist. Dielt&&s
der beiden Experimente weisen dabei einen um Fakt@rkleineren Fehler auf als die das Mes-
sung von Deslattest al.[109], was auch deshalb bemerkenswert ist, da es sich bei [109ngm e
Relativmessung unter Rickgriff auf eine Referenzwellenlange handelt.

Uber die Abbildung ergibt sich durch Vergleich des in dieser Arbeit #ezieWertes fir diew
Ubergangsenergie mit den theoretischen Vorhersagen weiterhingela®Cl Ansatz von K. T.
Cheng [29] hochstwahrscheinlich nicht geeignet ist, um die Bindumggiabeitrage in Af+
hochprazise zu beschreiben. Die RCI Rechnungen ergeben eimefiivdie «w Ubergangsenergie
in Ar'6* der im Vergleich zu dem in dieser Arbeit ermittelten Werthoher liegt, wobei sich
auf den Fehlerbalken fur das Ergebnis der Experimente dieser AdméHi. Damit stimmt das
Uber den RCI Ansatz ermittelte Ergebnis innerhalb der Fehlerbalken sowbtien Resultaten
in [43] als auch mit den Ergebnissen der Experimente dieser Arbeit nbgreiin. FUr die ande-
ren Theorien lasst sich nicht einwandtfrei entscheiden, welche digiEnaler Niveaus in AP+
am besten beschreibt. Bestenfalls lasst sich eine Tendenz ableiterhl S@d/erte von [43] als
auch die hier vorgstellten Resultate sind ledigliecnl meV von den theoretischen Werten, die
sich Uber die AO-Methode [28] und die BSQED-Methode ergeben, remtf@dhrend der Wert,
der sich Uber die UM-Methode [27] berechnet, um bizueV niedriger als die experimentel-
len Ergebnisse liegt und damit am Rande der experimentell ermittelten FdkdéerbRiese eher
kleine Dispkrepanz lasst sich eventuell auf eine unvollstandige Basahgeder relativistischen
Effekte fir Z = 18 in der UM-Methode zuriickfihren. Allerdings stimmen die Werte der UM-
Methode, wenn man die QED Korrekturen der UM fur die UM durch die aaremen BSQED
Rechnungen ersetzt, mit denen der BSQED Rechnungen innerhalbsvopm tberein, obwohl

189



Kapitel 4. Datenanalyse und Ergebnisse

Zustand Ges. 1-el. Abs.SE Abs.VP 2-Ph. Aust. Ges. 2-el. HOh..Ordn

1So 1.1310 —-0.1116  0.0072 0.0091 —0.0953 0.0009
lp 0.0062  —0.0031 0.0001 —0.0001 —0.0031 0.0001

Tabelle 4.8 Ubersicht (iber die theoretisch, nach dem BSQED-Ansatz berech[88EEin- und Zwei-Elektronen-
QED-Korrekturen fir verschiedene Zustande in%r. Ges.1-el.: gesamtet-Elektronen-QED-Beitrag; Abs. SE: Ab-
geschirmte Selbstenergie; Abs. VP: Abgeschirmte Vakuumpolaris&ti@i. Aust.: QED Beitrédge durch Austausch
von 2 virtuellen Photonen; Ge&-el.: Summe aller diese&-Elektronen-Effekte; Hoh. Ordn.: Effekte h6herer Ordnung.
Alle Angaben in eV.

die UM relativistische Effekte angeblich unvollstdndig beschreibt. Dashgeierfahren ergibt
fur die AO Rechnungen, wobei die UM QED Korrekturen verwendetden, dass sich die vorher
perfekte Ubereinstimmung zwischen den Resultaten der AO und BSQEDh&egdn (wie auch
die Ubereinstimmung mit den experimentellen Resultaten dieser Arbeit) verstehteAufgrund
dieser Uberlegungen erscheinen die BSQED QED Korrekturen balssdie der UM und der
BSQED-Ansatz, die Elektron-Elektron-Wechselwirkung zu behandeimpletter als der der AO
zu sein.

Aus den in Tab. 4.8 (analog zu Tab. 1.4) angegeben Werten ist ersiclidish eine sehr hohe
Prazision erforderlich ist, um Effekte, die fir die moderne Atomphysik @sgaint sind, zu testen.
Die Messung detv Ubergangsenergie von Xr" dieser Arbeit weist eine relative Unsicherheit
in der Wellenlangenbestimmung vadxo\ /A ~ 1.54 ppm= 5 meV (siehe auch Tab. 4.7) auf. Da-
mit handelt es sich bei diesem Ergebnis und allgemein den Resultaten dibsérbis heute um
die prazisest bestimmten Réntgenwellenléangen fir hochgeladene lomese. &lauben es, die
neuesten Vorhersagen Uber Zwei-Elektronen und Zwei-PhotonativadQED-Korrekturen fur
heliumartige lonen zu tberprifen. Wie in Tab. 4.8 dargestellt, ist dasltBedieser Arbeit fir
die w Ubergangsenergie von Kr auf einem Niveau vos% des Gesamtbetrages aller Zwei-
Elektronen-QED-Effekte auf diese Effekte fiir dify-Grundzustandsenergie sensitiv, d.h. auch
auf den Beitrag der ,abgeschirmten” Selbstenergie, der ,abgeschiriaknumpolarisation und
die QED Beitrage durch Austausch vervirtuellen Photonen. Au3erdem lasst sich der gesam-
te 1-Elektronen-QED-Beitrag zum angeregte, Niveau uberpriifen, wobei die experimentelle
Genauigkeit hier zu gering ist, um dé8mmeV Beitrag der Summe all@-Elektronen-Effekte zu
testen. Allerdings sind die QED Beitrage durch Austausch2wirtuellen Photoneny(meV) blof3
einen Faktor 2 gro3er als die jetzige experimentelle Unsicherheit.

Abb. 4.24 stellt analog zu Abb. 4.23 den in dieser Arbeit experimentell ermittéfert fir diew
Ubergangsenergie in heliumartigen Schwefel zusammen mit theoretischesrdagen [27,28,30]
und anderen experimentellen Ergebnissen [107, 108] fiir diese &hmsgnergie dar. Die Expe-
rimente dieser Arbeit wie auch die von Kidbk et al. mit dem Heidelberg-Rontgenspektrometer
durchgefiihrten Messungen sind dabei WellenlangenmessungemiR&bkeriff auf Referenzlini-

en. Fur die Messungen von Kugiek et al. wurde im Gegensatz zu den Messungen dieser Arbeit
ein Skalierungsgesetz zur Bestimmung des Korrekturwinkelsiehe Kap. 3.3.1) genutzt, d.h.

190



4.4. Experimentelle Resultate

L} ' 1 ' T T T T T T T T T
2460,78 | | _
| w-Linie: ™ Experimente ]

2460,76 |- T -

2460.74 |- Theorien i

2460,72 |- -
2460,70 |- -
2460,68 |- -

2460,66 |- -

Energie (eV)

2460,64 |- 4 4

2460,62 - -

2460,60 |- -

2460,58 |- + -

2460,56 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
UM AO BSQ Sch. Kub. D. A1 D.A.2

Abbildung 4.24: Vergleich des in dieser Arbeit experimentell ermittelten Wertes flirdigbergangsenergie in he-
liumartigen Schwefel mit theoretischen Vorhersagen und anderegrigygntellen Resultaten. Theoretsiche Werte:
UM [27], AO: [28], BSQED: [30]. Experimentelle Werte: Sch. [108]ub. [107] und die Werte dieser Arbeit (D.A.1,
D.A.2). Bei dem experimentell bestimmten Wert von Schleinkefeal. handelt es sich um eine Messung mit Rick-
griff auf die Lymane Linien von S57 als Referenzlinien. Der Wert von Kuigk et al. wurde ohne Riickgriff auf
Referenzlinien mit dem Heidelberg-Réntgenspektrometer ermittelt. Daiele ein Skalierungsgesetz zur Bestim-
mung des Korrekturwinkel§ (siehe Kap. 3.3.1) verwendet, d.h. der Korrekturwinkevurde fiir dieses Experiment
nicht explizit experimentell bestimmt. Allein bei der Experimenten dieséeAmhandelt es sich um Messungen der
Ubergangsenergie, die nicht auf Referenzlinien oder ein Skaliegesgt fur den Korrekturwinkel zuriickgreifen.

der Korrekturwinkel¢ wurde fiir diese Messung nicht explizit experimentell bestimmt. Die Ex-
perimente von Schleinkofeat al. [109] sind Messungen mit Ruckgriff auf die Lymantinien

von St als Referenzlinien. Alle experimentellen Resultate stimmen innerhalb inrer Bahler
ken liberein. Besonders gut ist die Ubereinstimmung fiir die Messurngsar drbeit, die zeitlich

~ 1 Monat voneinander entfernt stattfanden. Bei einer relativen Ungieltén der Wellenlan-
genbestimmung\\ /) fiir diese beiden Messungen venl.5 ppm unterscheiden sich die Mes-
sergebnisse um ledigliah8 ppm, d.h. die Ergebnisse sind im sub-ppm Bereich reproduzierbar.
Weiterhin fallt auf, dass der frihere Wert fur die Ubergangsengdsie mit dem Heidelberg-
Rontgenspektrometer bestimmt wurde, héher als die jetzigen Werte liegt. Diesrkéglicher-
weise dadurch erklart werden, dass zur Ermittlung dieses Wertes dirr8kgsgesetz fir den
Korrekturwinkel ¢ eingesetzt wurde, welches die Blockade von Rontgenstrahlen duskir&p

191



Kapitel 4. Datenanalyse und Ergebnisse

Zustand Ges. 1-el. Abs.SE Abs.VP 2-Ph. Aust. Ges. 2-el. HOh..Ordn

1So 0.7562  —0.0832  0.0051 0.0066 —0.0715 0.0009
P 0.0038  —0.0022  0.0001 0.0000 —0.0022 0.0001

Tabelle 4.9 Ubersicht (iber die theoretisch, nach dem BSQED-Ansatz berech[88EEin- und Zwei-Elektronen-
QED-Korrekturen firr verschiedene Zustande i'Sin eV. Ges.1-el.: gesamtet-Elektronen-QED-Beitrag; Abs. SE:
Abgeschirmte Selbstenergie; Abs. VP: Abgeschirmte Vakuumpolanis&tiBh. Aust.: QED Beitrdge durch Austausch
von 2 virtuellen Photonen; Ge&-el.: Summe aller dies&-Elektronen-Effekte; Hoh. Ordn.: Effekte h6herer Ordnung.

meterstrahlrohrelemente nicht berlcksichtigt. Fur diese frihere Mgssiataher eine detailierte
Untersuchung der Krimmung der Rdntgenlinie in der Detektorebene, wiapn 3.9 vorge-
stellt, geplant. Der Wert furr die Ubergangsenergie, der in den Messungen dieser Arbeit ermittelt
wurde, weist einen um Fakter 10-30 kleineren Fehler auf als die frheren Messungen. Beson-
ders in Hinblick auf die Messungen von Schleinkoétral. ist dies bemerkenswert, da es sich
bei [108] lediglich um eine Relativmessung unter Rickgriff auf die Lymawellenlangen als
Referenzwellenlangen handelt.

Ein Vergleich der in dieser Arbeit ermittelten Werte furr didJbergangsenergie mit den theoreti-
schen Vorhersagen lasst keine einwandtfreie Aussage darillveglzbie Theorie die Energien der
Niveaus in $** am besten wiedergibt. Bestenfalls lasst sich ein schwacher TrencherkeDer
Mittelwert der Werte der hier vorgstellten Messungen stimmt prazise mit deonetirechen Wert
der UM [27] Uberein, wahrend die Ergebnisse der AO-Methode [B8]hesonders der BSQED-
Methode bis zB meV hoher liegen als der experimentelle Wert. Dies deckt sich mit den oben
getroffenen Aussagen, dass flr heliumartige lonen mit niedrigettie Verschiebung der Ener-
gieniveaus aufgrund der Elektron-Elektron-Wechselwirkung grrd® als die Verschiebung, die
sich aufgrund der Relativistik ergibt und die UM, die relativistische Kkixreen héherer Ordnung
zur Elektron-Elektron-Wechselwirkung vernachlassigt, daherrmeys fir die Beschreibung die-
ser Systeme geeignet ist.

Tab. 4.9 gibt analog zu Tab. 1.4 und 4.8 die theoretischen, nach demB3@$§atz berechne-
ten [30] Ein- und Zwei-Elektronen-QED-Korrekturen fiir verschisel@ustande in $* an. Der
Mittelwert des Wertes furr die Ubergangsenergie der Messungen dieser Arbeit &h ISesitzt ei-
ne relative Unsicherheit in der WellenlangenbestimmungAoriA ~ 1.22 ppm= 3 meV (siehe
auch Tab. 4.7). Wie im Falle dar Ubergangsenergie von Xr" ist es damit méglich, die neuesten
theoretischen Werte fur Zwei-Elektronen und Zwei-Photonen radiatis®-®orrekturen fir he-
liumartige lonen experimentell zu Uberprifen. Tab. 4.9 ist zu entnehrass,dhs Resultat dieser
Arbeit fiir diew Ubergangsenergie vons™ auf einem Niveau vod% des Gesamtbetrages aller
Zwei-Elektronen-QED-Effekte auf diese Effekte fiir di§y-Grundzustandsenergie sensitiv ist.
AuRerdem lasst sich der gesanit&lektronen-QED-Beitrag zum angeregtey Niveau testen.
Daneben kdnnen die QED Beitrage, die durch den Austausch vistuellen Photonen entstehen
und sich auf £ 7 meV) belaufen, da sie einen Fakter3 grof3er als die jetzige experimentelle
Unsicherheit sind, Uberprift werden. Der BeitragnieV) der Summe alle2-Elektronen-Effekte
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Abbildung 4.25: Vergleich des in dieser Arbeit experimentell, relativ zu den Werteniéiitgiman« Ubergangsenergi-
en in Fé°" ermittelten Wertes fiir diew Ubergangsenergie in heliumartigen Eisenionen mit theoretischen dagear
und anderen experimentellen Resultaten. Theoretsiche Werte: UMNR7[28], RCI: [29], BSQED: [30]. Experimen-
telle Werte: Bri. [115], Bei. [64] und der Wert dieser Arbeit (D.A.)ué¢h bei den anderen experimentell bestimmten
Werten von Brianckt al. und Beiersdorfeet al. handelt es sich um Messungen mit Ruckgriff auf die Lymahinien

in wasserstoffartigem Eisen als Referenzlinien.

ist allerdings nicht experimentell zugénglich, da die experimentelle Geretiggfur zu gering
ist.

In Abb. 4.25 ist analog zu Abb. 4.24 und Abb. 4.23 der in dieser Arbgiegmentell, relativ zu
den Werten fur die Lyman-Ubergangsenergien in B mittels eines Si(220)-Kristalls bestimm-
te Wert fir diew Ubergangsenergie in heliumartigen Eisen zusammen mit theoretischens#rher
gen [27-30] und anderen experimentellen Ergebnissen [64, 118]dte Ubergangsenergie ein-
gezeichnet. Auch bei den Experimenten anderer Gruppen, Betaad[115] und Beiersdorfeet

al. [64], handelt es sich um Relativmessungen, die auf die Lymamien in wasserstoffartigem
Eisen als Referenzlinien zurlickgreifen.

Eine interessante Beobachtung ergibt sich durch den Vergleich dersier diebeit experimentell
ermittelten Resultate mit weiteren experimentellen Werten. Alle hier vorgestelltemimentel-
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len Werte anderer Gruppen [64, 115], die die gleiche Referenzlinienwtze die Experimente
dieser Arbeit, liegen um cabo, d.h. mehr als- 300 meV hoher als der in dieser Arbeit ermittelte
experimentelle Wert, wobei die im Vergleich zu friiheren Experimenten um Faktof7 kleine-
re experimentelle Unsicherheit in der Wellenlangenbestimmung dieser Adysietlt. Dagegen
stimmt der in dieser Arbeit ermittelte Wert innerhalb seines Fehlerbalkens mivatersagen
aller theoretischen Ansatze, UM [27], AO [28], RCI [29], BSQED [30berein. Bezuglich der
in Kap. 1.7 aufgestellten Fragestellung, ob die theoretischen Ansatzelfimartige Systeme
grundsatzlich in der Lage sind, die Energien der Niveaus in Systemef mit26, den Grenz-
bereich zwischen hoher und niedriger KernladungsZghhit ausreichender Genauigkeit zu be-
schreiben, kann damit geschlossen werden, dass die Theorientaugh=$ 26 grundsatzlich
nicht grob fehlerbehaftet sind, wie dies durch die anderen experiltent&erte [64,115] eventu-
ell nahegelegt werden kénnte. Es ergibt sich eher die Vermutungdieasderen Messungen mit
vergleichsweise hohen relativen Unsicherheiten in der Wellenlang@mbasng von~ 30 ppm
systematische Fehler aufweisen kdnnten. Da die Experimente die BradgglWiittels unter-
schiedlicher Kristalle bestimmen, wobei Beiersdoeml. [64] die Linien in zweiter Ordnung
der Bragg-Reflektion mit einem Quartz@)-Kristall und Briandet al. [115] in erster Ordnung
der Bragg-Reflektion mit einem Si(220)-Kristall beobachten, kann degliofi systematische
Fehler fur die Messungen nicht auf eine globale Eigenschaft einésbgien Kristallgitters zu-
riickgefuihrt werden. Eher wird vermutet, dass die Spektrenudeinien von Fé*t-lonen, die
von Beiersdorfeet al. am Princeton Large Torus und von Briaedal. mittels der Strahl-Folien-
Methode am SuperHilac in Berkeley erzeugt wurden, aufgrund deiligen Methode zur lonen-
produktion Satelliten-behaftet sind und die Satelliten-Linien nicht getresmtden Hauptlinien
aufgeldst werden konnten, was die beobachtete Energieverschidbuexperimentellen relativ
zu den theoretischen Werten erklaren kénnte.

Die Genauigkeit der Messung dieser Arbeit reicht noch nicht ausjnaeetig zu entscheiden, ob
die UM, die relativistische Korrekturen héherer Ordnung zur Eleki&tktron-Wechselwirkung
vernachlassigt, und eigentlich besonders fur die Beschreibung heligeré®ysteme mit niedri-
gem Z geeignet sein sollte, oder die anderen Methoden [28-30], die relatitistisorrekturen
héherer Ordnung zur Elektron-Elektron-Wechselwirkung einscéiie@nd damit fur heliumartige
lonen mit hohen¥ besser geeigent sind, die Energieniveaus der heliumartigen lonereirRsn
gion umZ = 26 besser beschreiben kdnnen. Der Uber die UM Methode berechndtéedeam
Rande deii-o-Umgebung des experimentell ermittelten Wertes. Um zweifelsfrei zu klébedige
UM die Energien der Niveaus im heliumartiger’fe-lonen mit vergleichsweise hohefnicht
mit ausreichender Genauigkeit beschreibt, muss die Unsicherheit inadleni&ngenbestimmung
in kunftigen Experimenten weiter gesenkt werden. Der Abbildung istliEmeu entnehmen, dass
sich die geringste Abweichung zu einer theoretischen Vorhersagemey fiir die AO Methode
von Planteet al.[28] ergibt. Weiterhin ist analog zu der Bestimmung deldbergangsenergie von
Ar'6* auch hier festzustellen, dass der Wert der duch die RCI Methode {2Bgrgesagt wird,
am Rande der experimentell bestimmten Fehlerbalken liegt und der RCI Aswsaizeventuell
auch fiir die Beschreibung der Niveaus irffenicht geeignet ist.

Um naher zu untersuchen, welche Schlussfolgerungen sich in eiriddergn Kontext aus der
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Abbildung 4.26: Vergleich von experimentellemw (1s2p 1P — 152 15p) Ubergangsenergien in heliumartigen lo-
nen mit Kernladungszat’ mit theoretisch berechneten Werten. Alle experimentellen Daten wurdetieatheore-
tisch berechneten Ubergangsenergien von Arterayal.[30] (BSQED) normiert. RCI: relativistische Konfigurations-
Wechselwirkungs-Methode [29]; AO: All-order-Methode [28]; UMereinheitlichte Methode [27]; Beiersdorfer (rot):
Princeton Large Torus (PLT) K: (Z=19), Sc: (Z=21), Ti: (Z=22), (Z=23), Cr: (Z=24), Fe: (Z=26) [64]; verschie-
dene Experimente (schwarz): (1) S: (Z=16) [107]; (2) S: (Z=[u®)8]; (3) Ar: (Z=18) [43]; (4) Ar: (Z=18) [109];
(5) Ar: (Z=18) [52]; (6) V: (Z=23) [110]; (7) Fe: (Z=26) [111)8) Ge: (Z=32) [66]; (9) Kr: (Z=36) [112], (10) Kr:
(Z2=36) [113]; Experimente dieser Arbeit (grun) (a): S: (Z=1®); Ar: (Z=18); (c): Fe: (Z=26).

Messung detw Ubergangsenergie in Fe™ ergeben, sind in Abb. 4.26 alle gemessenedber-
gangsenergien in heliumartigen lonen mit KernladungsZabhlisammen mit theoretisch berech-
neten Werten aufgetragen, wobei die experimentellen Daten auf dietisebiaerechneten Uber-
gangsenergien von Artemyet al. [30] (BSQED) normiert wurden. Die griinen Datenpunkte a
und b geben dabei die Ergebnisse der Absolutmessungen dieserfarlgt Energie detw Linie
von S und Artt wieder, ¢ stellt das Resultat fiir die in dieser Arbeit durchgefiihrte Relati
messung zur Bestimmung der Energie detinie von F&4* dar. Im Bereich bis caZ = 24
sind alle gemessenen Ubergangsenergien innerhalb likreimgebung mit den theoretisch be-
rechneten in Einklang. Fur die Ubergangsenergien in lonen nfit > 26 ergibt sich dagegen
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fur einige Messungen eine deutliche Abweichung zwischen experimenteiigriheoretischen
Werten in der GréRenordnung ven 50 ppm, nicht nur im Falle des schon diskutierter?fe
sondern auch fiir die Messungen ar*@e[66] und Kr*+ [113]. Diese Abweichung in der mitt-
leren Z-Region fur heliumartige lonen legt entweder einen Fehler bzw. unhweite Ansatze
oder Naherungen der Theorie, wie in [49, 64, 110] vermutet, odenaiystematischen Fehler in
den Experimenten nahe. Nach den vorangehenden Uberlegung®engteich mit dem in dieser
Arbeit bestimmten Datenpunkt ¢ wird zweitere Erklarung, dass die AbwegHdurch systemati-
sche Fehler in den Experimenten verursacht wird, wieder wahrschmnliduch die Ergebnisse
der Messung dew Ubergangsenergie von Kr- von Widmannret al.[112] stiitzen diese Vermu-
tung, da sie innerhalb der Fehlerbalken mit den theoretischen Vorleersaight aber mit einem
weiteren experimentellen Wert fir diesen Ubergang [113] tibereinstimidrareweifelsfrei her-
auszufinden, ob die Diskrepanz zwischen Theorie und Experimerthéitdédurch systematische
Fehler in den Experimenten verursacht wird, ist es erforderlich, veeitddbergangsenergien in
heliumartigen lonen mit unterschiedlicher mittlerer KernladungsZabkperimentell prézise zu
vermessen. Dadurch kann auch dieAbhangigkeit der Abweichung zwischen theoretischen und
experimentellen Werten untersucht werden und, sollte es sich um systdradtishler in den
Experimenten handeln, kénnen es weitere unabhéngige Messungeglieher, diese systema-
tischen Fehler genauer zu identifizieren. Wir hoffen daher, dassauRssultate andere Gruppen
ermutigen, Hochprazisionsrontgenwellenlangenmessungen durbhenfium die Theorien fir
heliumartige lonen mittlerer Kernladungszahlinabhéngig zu Uberprifen.

4.4.8 Rontgenwellenlangenmessungen an lithiumartigen hen

Wie oben bereits erwahnt wurden in dieser Arbeit nicht nur Ubergingrasserstoff- und heliu-
martigen Schwefel-, Argon- und Eisenionen spektroskopiert, sordetndielektronische Satellit-
en-Linien lithium- und berylliumartiger Eisenionen. Die relativ zur WellenlangeudLinie von
Fe&4* bestimmten Wellenlangen derund ¢ Linie von F&3* (siehe auch Tab. 4.1) wurden bei
diesen Relativmessungen als Referenzwellenl&dngen verwendet. Um idimdittigen und beryl-
liumartigen dielektronischen Satelliten-Linien vor?fe bzw. F&2+ mit ausreichender Intensitat
zu erzeugen, und maoglichst viele Linien gleichzeitig relativ zu den Reténéen vermessen zu
kénnen, wurde ein leicht verandertes Messschema gewahlt wie flresuvigen an wasserstoff-
und heliumartigen lonen.

Es wurde dafiir der Prozess der dielektronischen Rekombination (3@gautzt. Von Rekombi-
nation spricht man dabei allgemein, wenn ein positiv geladenes lon aufeéis Elektron trifft

und dieses einfangt, wodurch die Ladung des lons sich um eins egti€aamit ein solcher Pro-
zess stattfinden kann, mul3 das Elektron Energie abgeben, die von eidereraElektron oder
einem Photon Glbernommen werden muss. Als radiative Rekombination (R&irbeet man da-
bei den Prozess, bei dem ein freies Elektron mit einem lon der Lagligzu einem der Ladung
g rekombiniert, wobei die frei werdende Energie in Form eines Photogegathen wird. Dieser
Prozess kann bei beliebigen Elektronenergien stattfinden. Unter dektdi@ischen Rekombi-
nation (DR) versteht man im Unterschied dazu, den Vorgang, bei deiinegas Elektron in ein
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Abbildung 4.27: Dielektronische Rekombination eines heliumartigen lons (KLL-Reszavan Skizziert sind der Aus-
gangszustand mit zwei Elektronen in der K-Schale und einem Kontirelekison sowie der doppelt angeregte Zwi-
schenzustand mit zwei Elektronen in der L-Schale, und die mdéglichatirsd Abregung des angeregten Zusatndes.
Die ersten zwei Buchstaben bezeichnen in dieser Notation die bei degémy des gebundenen Elektrons beteiligten
Schalen, der letzte die Schale, in die das freie Elektron eingefangen wird.

Atom oder lon eingefangen wird und die dabei frei werdende Enargiein gebundenes Elektron
Ubertragt, welches resonant auf ein héheres Niveau angeregtdRrédann nur dann stattfinden,
wenn die Summe aus der kinetischen Energie des eingefangenen Elekttbder frei werden-
den Bindungsenergie genau so grof3 ist, wie dafir bendétigt. Dieseapigann zur theoretischen
Beschreibung als zweistufiger Prozess aufgefasst werden. Eipi&es in Abb. 4.27 gezeigt.
Im ersten Schritt rekombiniert ein lon der Ladung g mit einem freien Elakttoeinem zweifach
angeregten lon der Ladung— 1. Dieser Vorgang, der dielektronische Einfang, ist der Zeitum-
kehrprozess des Auger-Zerfalls. Im zweiten Schritt wird autoionistr&wischenzustand unter
Aussendung von Photonen abgeregt:

X1t e o [XDH] - [X@D+] 4. (4.4)

Dieser Ablauf ist energetisch nur dann méglich, wenn die Elektronegien@r genau der Diffe-
renz aus der Energig 4 des Ausgangszustandes und der Energie des (doppelt) angeregiten Z
schenzustandds; entspricht.

E.=E;—E4. (4.5)

In Abb. 4.28 sind die mit Hilfe eines Germanium-Detektors detektierten Phatogignisse von
hochgeladenem Eisen bei verschiedenen ElektronenstrahleneegieigtgIn dem zweidimensio-
nalen Diagramm ist die Haufigkeit der Photonenemission als Funktion derdtiekstrahlenergie
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Abbildung 4.28. Zweidimensionale Darstellung der Photorekombination hochgeladeiseni&@nen (vorwiegend
Fe*t bis F&2T). Linienintensitaten und Photonenenergien wurden mit einem Germabatektor ermittelt. Es sind
zwei diagonale Bander aufgrund der radiativen Rekombination in dial&en = 2 undn = 3 sichtbar. Das horizon-
tale Band entsteht durch direkte Anregung vor= 2 zun = 1 Ubergéangen. Die DR-Resonanzen sind als einzelne
helle Maxima erkennbar. Bild aus [165].

(x-Achse) und der Photonenenergie (y-Achse) in Form einer logaistthen Farbskala gezeigt.
Bei der direkten Rekombination ist wie oben besprochen die Energie elamibinationspho-
tonen gleich der Summe aus der kinetischen Energie des freien Elektrdrdeomkonstanten
Beitrag der freiwerdenden Bindungsenergie. Die Energie dieser mdroteachst daher linear mit
der Elektronenstrahlenergie an. Im Plot sind zwei diagonale Ban#engeeichnet (RR2, RR3).
Das obere Band, das bei htheren Photonenenergien liegt, entstehtdektroneneinfang in die
zweite Schale, wahrend das untere Band durch den Einfang in die diiéeSzzeugt wird. Auf
diesen Bandern sieht man abgegrenzte Bereiche hoher Photondtititdiese werden durch die
dielektronischen Resonanzen erzeugt. Gekennzeichnet sind di¢ KLM- und KLN- Resonan-
zen. Die ersten zwei Buchstaben bezeichnen in dieser Notation dierb&hcEgung des gebun-
denen Elektrons beteiligten Schalen, der letzte die Schale, in die das frkteoRleingefangen
wird.

Fir die Messungen dieser Arbeit wurde der starke Anstieg der Phtéhieate der dielektroni-
schen Satelliten-Linien lithium- und berylliumartiger lonen im Bereich der KLR-Resonanzen
ausgenutzt. Die Elektronenstrahlenergie wurde fir jede Aufnahme Ritietgenspektrums im
Bereich der Resonanzenergien auf einen festen Wert gesetzt. Niachdjeser-stiindigen Auf-
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Abbildung 4.29: Zweidimensionale Darstellung der Photorekombination hochgeladeisenignen (F&* und
Fe?2t). Bezeichnung der Linien analog zu Tab. 4.1. Die Intensitat der Pho&nission ist als Funktion der Elek-
tronenstrahlenergie (x-Achse) und der Photonenenergie (y-Aahd®rm einer logarithmischen Farbskala gezeigt.
Linienintensitaten und Photonenenergien wurden mit dem Kristallspekieoraefgezeichnet. Die Intensitat in den
Rontgenlinien variiert als Funktion der Strahlenergie, da die Linien nur dasonant angeregt werden, wenn die Elek-
tronenstrahlenergie der Differenz aus der Enefgiedes Ausgangszustandes und der Energie des (doppelt) angeregten
Zwischenzustandes; entspricht (siehe auch Gl. 4.5).

nahmen wurde die Elektronenstrahlenergie beginnend 128 vV um 10 V erhoht. Jedes Ront-
genspektrum wurde damit bei einer anderen Strahlenergie aufgenor8merhielt man sequen-
tiell 22 Réntgenspektren bei fixen Kristall- und Kamerawinkeln. Uber die Dispesselation des
Spektrometers und die Fits an die beobachteten Rontgenlinien und dierRRéiféem, die relativ
zurw Linie von F€*+ vermessenen Liniehundr von lithiumartigen Eisenionen, konnten dann
die Bragg-Winkel der Satelliten-Linien bestimmt und in Ubergangsenergiersétzt werden (sie-
he Tab. 4.5). Tragt man die Intensitét der mit dem Kristallspektrometer veemes Rontgenlinien
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als Funktion ihrer Photonenenergien und der angelegten Elektrortdastrayie auf, so ergibt sich
eine Darstellung wie in Abb. 4.29. Die Bezeichnung der Linien in der Abbiidahdabei analog
zu Tab. 4.1 gewahlt. Die Intensitat der Rontgenlinien variiert als FunktiorSttahlenergie, da
die Linien nur dann resonant angeregt werden, wenn die Elektroablenergie der Differenz
aus der Energié’ 4 des Ausgangszustandes und der Energie des (doppelt) angeregseheh-
zustandedy; entspricht (siehe auch Gl. 4.5). Durch Vergleich mit Abb. 4.29, fir dieddige-
stellten Intensitaten und Photonenenergien mit einem Germanium-Detektor enmwiitteétn, ist
ferner ersichtlich, dass die Auflésung in der Elektronenstrahleneiigidié Abb. 4.29 niedriger
ist, die Aufldsung in der Photonenenergie aber um bis zu FadRtbbher. Bei einem Experiment
mit Germanium-Detektor und Kristallspektometer kann daher sowohl die Etekistrahlenergie
als auch die Phtonenenergie mit hoher Genauigkeit bestimmt werden. Beit i die Messung
der Rontgenwellenlangen in Kombination mit der resonanten Anregungluisgéinge der spek-
troskopierten Linien besteht ferner darin, dass die Linien selektivragg@erden kdnnen und so
auch benachbarte Linien, deren Wellenl&ngen normalerweise so naflr@hder liegen, dass sie
aufgrund des beschrankten Auflésungsvermogens des Rontgenspeters nicht getrennt auf-
geltst werden kbnnen, getrennt werden kdnnen.

Durch einen Vergleich zwischen theoretischen und experimentellen Witdsbergangsenergi-
en in lithiumartigen F&*-lonen kann Uberpriift werden, welche der Theorien, die Enexgen
Niveaus in diesen Systemen am besten vorhersagt. Zu diesem Zwechilsbelt.30 die Abwei-
chungen der in dieser Arbeit experimentell, relativ zur Wellenlangecdanie ermittelten Werte
fur die t, » und ¢ Ubergangsenergien von lithiumartigen Eiseniod&np, von den theoretischen
Vorhersagerty;,., [154, 166] und anderen experimentellen Ergebnidsgy ., [159-163] dar.
Zum besseren Vergleich wurden die experimentellen Ergebnisse afsdamoen, fir die die Wel-
lenlangen relativ zu der dep Linie ermittelt wurden und die unterschiedliche Werte fiir diese
Wellenlange angeben, beziiglich des in dieser Arbeit relativ zu den Lymidnien von Fé>+
bestimmten Wertes der Wellenlange delLinie korrigiert. Sofern angegeben wurden die Feh-
lerangaben fir die experimentellen Werte in die Abbildung Gbernommen. Inelinen ergibt
sich folgendes Bild. Die Werte, die mit der RCI Methode berechnet wuits] und diejenigen,
die mittels des RMBPT (relativistische Vielkorper-Stérungstheorie, endtivistic many-body
perturbation theory) Ansatzes bestimmt wurden, liegen im Vergleich zu dbesar Arbeit ermit-
telten Werten allgemein niedriger, maximal umd50 meV. Dagegen sind die von den MZ Be-
rechnungen, die die nichtrelativistische Variante der RMBPT Beredwrudarstellen [154], vor-
hergesagten Werte alle hdher als die in dieser Arbeit bestimmten Werte, marimalrQ0 meV.
Eine Ubereinstimmung mit theoretischen Werten ergibt sich fiir die Resultater didseit in-
nerhalb ihrer Fehlerbalken nur fir di¢inie und die RCI und RMBPT Berechnungen. Vergleicht
man die experimentellen Werte dieser Arbeit mit denen anderer Gruppstimsoen diese fur die

t und dier Linien innerhalb der Fehlerbalken nur mit den experimentellen Werten vorr Bitte
al.[161,162] Uberein, wobei fir die Werte von Decaaal.[159, 160] kein Fehlerbalken angege-
ben war. Fur dig Linie dagegen ergibt sich innerhalb derr Umgebung eine Ubereinstimmung
mit den Experiment von Seeft al.[163], wobei auch der Wert von Decaexkal.[159, 160] ver-
gleichsweise nahe an dem experimentellen Wert unserer Arbeit liegtodeheben ist hierbei,
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Abbildung 4.30: Abweichung der in dieser Arbeit experimentell ermittelten Werte fiit dieindq Ubergangsenergien
Eczp in lithiumartigem Eisen von den Wertel, ., theoretischer Vorhersagen: RCI [166], MZ und RMPBT [154]
sowie von anderen Experimenté,.q...,. (Decauxet al: [159, 160]; Bitteret al. [161, 162]; Seelyet al.: [163]).
Der MZ Code stellt dabei die nichtrelativistische Version des RMPBT Cdde§l54]. Die gestrichelte Linie gibt das
mittlere Unsicherheitsband unserer Messungen an.

dass unsere Unsicherheiten um einen Faktarkleiner sind als die der anderen Experimente.

In Abb. 4.31 ist analog zu Abb. 4.30 die Abweichung der hier experimesweilittelten Werte flr
diee, ¢, 7,d, a undm Ubergangsenergieﬁexp in lithiumartigem Eisen von den Wertéty;,.,. der
theoretischen Vorhersage [158] und dei#gn, .., anderer Experimente (Bittet al.[161, 162];
Seelyet al.. [163]) dargestellt. In unseren Messungen wurden die Bragg-Wii&ser Linien re-
lativ zu denen der undt Linien von F&3t bestimmt. Die von anderen Gruppen relativ zur
Linie vermessenen Werte fir die Ubergangsenergien wurden fiir dsellang widerum beziig-
lich des Wertes korrigiert, der in dieser Arbeit fiir di€Energie ermittelt wurde. Uber die Giite der
Theorie lasst sich hier keine allgemeingultige Aussage treffen. Die vedsten Theorien sagen
groRtenteils héhere Werte fiir die Ubergangsenergien mit Differenz@engich vonl bis 3 eV

zu den in dieser Arbeit ermittelten Werten voraus. Die Resultate dieser Aiipalte Energien
derj, m unda Ubergange, fiir die auch Messungen anderer Gruppen vorliegely,e$ al. [163]
und Bitteret al. [161, 162], stimmen allerdings gut mit diesen weiteren experimentellen Werten
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Abbildung 4.31: Abweichung der in dieser Arbeit experimentell ermittelten Werte fiiredie j, d, @ und m Uber-
gangsenergiett’.,, in lithiumartigem Eisen von den Wertef, ., der theoretischen Vorhersage [158] und denen
Eqand.cxp. anderer Experimente (Bittest al. [161, 162]; Seelyet al: [163]). Die gestrichelte Linie gibt das mittlere
Unsicherheitsband unserer Messungen an.

Uberein.

Insgesamt ist damit zu erkennen, dass die theoretischen Werte fir leietrdirischen Satelliten-
Linien des F&** stark streuen, wobei sie groRtenteils von den experimentellen Wertentweit a
weichen. Daher sind weitere unabhangige Messungen notwendig, ansilte zu Uberprifen.
Die hier vorgestellten Messungen weisen insgesamt eine signifikantsgertere Genauigkeit
auf, und zeigen eine inkonsistente und zum Teil zufallig streuende QuiEitdorhersagen auf.
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Zusammenfassung und Ausblick

Das Ziel dieser Arbeit war es, absolute und relative hochpraziseuviges der Anregungsener-
gien der wichtigsten elektronischen Ubergange in wasserstoff-, helindhlithiumartigen lonen
mittlerer Kernladungszal#f durchzufiihren. Viele der interessantesten atomphysikalischen Effek-
te wie z.B. relativistische oder QED-Beitrage zu den Energien der Nsviaasen sich an solchen
Systemen, fur die diese Effekte mit* (n > 2) skalieren, gut untersuchen. Helium- und lithi-
umartige lonen stellen zudem die einfachsten Viel-Korper-Systeme daeran sich die Gul-
tigkeit der verschiedenen theoretischen Ansétze [26—-30, 154,38F die sich besonders in der
Bericksichtigung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung unterisighme Gberprifen lassen. Fur
lithiumartige dielektronische Satelliten-Linien liegen die Werte der theoretischerekéagen um
einige hundert meV [154, 166] voneinander entfernt, so dass hier mé tifi prazisen Experi-
menten eindeutige Schlussfolgerungen maglich sein sollten.

In den Experimenten dieser Arbeit wurde ein Kristallspektrometer mit ebKristallen einge-
setzt, wobei die Bond-Methode [40] mit defb-Methode [39] kombiniert wurde. Diese Anord-
nung erlaubt es, hochpréazise Wellenlangenmessungen ohne und kirifi@af Referenzlinien,
d.h. absolut und relativ, durchzuftihren, ohne die einfallende Riastgghlung zu kollimieren, so
dass die Intensitat der Rontgenstrahlung nicht verringert wird. UmRi&gision in den Wellen-
langenmessungen vdn2 ppm zu erreichen und damit signifikante Aussagen Uber die Gite der
Theorien treffen zu kdnnen, wurden mdogliche systematische Fehlemjultersucht und mini-
miert bzw. vermieden. Wahrend in friiheren, z.T. eigenen, ArbeiteyBflbesonders die Aus-
wirkungen kleiner Abweichungen von der Idealgeometrie auf die PréwioWellenlangenmes-
sung detailliert untersucht und diese Fehlerquellen minimiert wurdenenyedzt die noch ver-
bleibenden systematischen Fehlerquellen analysiert und verringerte&omdberer Schwerpunkt
lag hierbei auf der detaillierten Analyse der Linienform in der Detektarebeelche in friiheren
Messungen mit dem Heidelberg-Rontgenspektrometer experimentell agtirhint werden konn-
te [51] und in die Datenanlyse fiir alle Linien mit Hilfe eines Skalierungsgeseiizé den theore-
tisch berechneten Wert firr die Lyman-Linie in Ar'™ [26] einbezogen wurde. Dadurch ergab
sich fir diese Wellenlangenmessungen selbst bei bekannter AusgotisrKristalls beziglich
der lonenwolke ein zusatzlicher systematischer Fehler von bis Zppm bzw. bei unbekannter
Ausrichtung des Spektrometers sogar vori5 ppm. In dieser Arbeit konnte von theoretischer
Seite aus ein analytischer Ausdruck fir die Linienform hergeleitet werd&s gelang sowohl
fur eine Rontgenpunktquelle als auch fur eine Rontgenlinienquelle. Dedrdok zeigt, dass ei-
ne Anordnung mit einer Rontgenpunktquelle einer mit einer Réntgenlinidequezuziehen ist,
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da auf diese Weise die Verschiebung des Peakmaximums des Roéntgesrefiexis zu Faktor
5, und damit auch die Unsicherheit in dieser und in der Wellenlangenbestimradagiert wer-
den kdnnen. Um die Linienkrummung zu minimieren, wurde das Spektromdter decht mehr
wie vorher Ublich senkrecht zum Elektronenstrahl an der HeidelB8id; sondern parallel dazu
an der FLASH-EBIT montiert. Die Gro3e der lonenwolke senkrechtSttguebene kann damit
vom Kiristall aus gesehen vot®) mm auf einige hundemt:m verringert werden. Um den Uber-
lapp zwischen dem Ursprung der Lichtreferenzlinien und der Réntdenlin dieser neuen ex-
perimentellen Konfiguration weiterhin gewéhrleisten zu kénnen, musstepadsr@meterstrahl-
rohr umkonstruiert und einige Komponenten wie z.B. Linsen ausgetausdtiteren Halterungen
neu entworfen werden. Um die Linienform fur die verwendeten experietien Anordnungen,
die unterschiedliche Strahlrohrkomponenten nutzen, genaust vesgagren zu kdonnen, wurde ei-
ne Monte-Carlo-Simulation der Bragg-Reflektion der Rontgenstrahlunigréatall durchgefihrt.
Fir diese wurden die GroRRen aller Strahlrohrelemente und ihre Abstand&alenzentrum so-
wie die Grol3e der lonenwolke prazise vermessen. Diese gehen aisd®aran die Simulation
ein. Die daraus ermittelten weichen von den analytisch hergeleiteten Kasigk&in um bis zu
~ 20% voneinander ab, was daran liegt, dass die analytischen Ausdriickialidr@&relemente
nicht berticksichtigen. Verwendet man daher die analytischen Aueltirdldie Linienform zu be-
stimmen, verbleibt ein systematischer Fehler in der Wellenlangenbestimmungsvaomsoppm.
Die Simulation ergab weiterhin, dass die Verschiebung des Peakmaximumsdgge/inien-
profils aufgrund der Linienform der Réntgenlinie um 10-20% reduziert werden kann, wenn
der kleine Spiegel, der zur Einkopplung der in d¢b-Methode verwendeten Lichtreferenzlini-
en in den Strahlengang dient, gegen einen Emulsionsschicht-Strahlteiliér, Réntgenstrahlung
durchlassig ist, ausgetauscht wird. Aus den analytischen Ausdricketer Simulation erschloss
sich ferner, dass die Verschiebung des Peakmaximums bei nicht idealdoiierung des Spek-
trometers deutlich gréRer ausfallt als bei idealer Ausrichtung. Bei niekannter Position des
Kristalls bezuglich der lonenwolke ergibt sich damit, sofern die Linienfaraimt experimentell
aufgelost werden kann, ein systematischer Fehlerbeitrag von bis @om. Um das Spektrome-
ter ideal auszurichten, wurden Laserjustagemethoden entwickelt ugeseizt. Dartiber hinaus
wurde von der experimentellen Seite aus das Ziel verfolgt, die Linienfarfzulsen, um die
Ungenauigkeit vori.3 ppm, die aufgrund der nach der Justage noch vorliegenden Unsdtiarh
der Spektrometerposition entsteht, weiter zu reduzieren. Daflr warteemdig, den Drehwin-
kel der dispersiven Detektorachse beztiglich einer Parallelen zur Dedéktorebene projizierten
Gitternormalen zu ermitteln, was durch Analyse von Rontgensummenspekiveiilier Laserjus-
tagemessungen gelang. So konnte die Linienkrimmung zum ersten Mahesipiell aufgeldst
werden, so dass die Ergebnisse der Messungen damit nicht mehrrvéimedeetisch berechneten
Korrekturen zu den Lymans Wellenldngen und dem oben erwéhnten theoretisch hergeleiteten
Skalierungsgesetz abhangig sind. Damit konnte der bisherige Beitragjativen Unsicherheit in
die Wellenlangenmessung aufgrund der Unsicherheit in der Linienkriigrambis zu~ 4 ppm
bis auf~ 0.1 ppm reduziert werden, was eine Wellenlangenmessunyjopm-Bereich ermdg-
licht.

Nachdem der Einfluss aller bekannten systematischen Fehlerquelleie axjp@rimentellen Er-
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gebnisse abgeschétzt und minimiert werden konnte, wurden mit dene(r)ddeal ausgerichte-

ten Spektrometer die Lymat; Wellenldngen des wasserstoffartigen Argons und Schwefels und
die w Wellenlangen des heliumartigen Argons und Schwefels absolut verm&ssgiter hinaus
konnte die Wellenldnge des Linie von F&4T relativ zu denen der Lymaan-Linien von F&5+
bestimmt werden. AuRerdem konnten relativ zu den Wellenlangen aled ¢ Linien von F&3+,

die relativ zu der detw Linie von Fé** ermittelt wurden, die Wellenlangen weiterer dielektro-
nischer Satelliten-Linien des lithiumartigen und berylliumartigen Eisens vermesselen. Die
Ergebnisse der Absolutmessungen der LymariJbergangsenergien vor™s - und Ar'"*-lonen,

die in dieser Arbeit erzielt wurden, sind mit einem relativen Fehler ¥@f bzw. 1.46 ppm die
prazisesten Absolutmessungen von Rontgenibergangsenergierssarsiafartigen lonen. Fr

die Lymane«y Linie von Arl”* unterbietet das Resultat die bis jetzt praziseste an diesen Syste-
men durchgefiihrte Messung [53], die auf Referenzlinien zuridkgren den FaktoB.5 in ihrem
relativen Fehler. Bei der geringen Messunsicherheitvan5 ppm stimmen theoretische und ex-
perimentelle Werte fiir diese Ubergangsenergien iiberein, so dass salgen eine erstmalige
Uberpriifung von Lymany; Ubergangsenergien bei dieser hohen Genauigkeit ermdglichen und
ihre Verwendung als Referenzstandards im Rontgenbereich niclih@aretisch, sondern auch
experimentell untermauern.

Fur heliumartige Systeme ist festzustellen, dass die Messung @iyergangsenergie in'&"-
lonen mit einem relativen Fehler van22 ppm bis heute die praziseste Rontgenwellenlangen-
messung an hochgeladenen lonen darstellt. Die Messungen an diesegatipin AtS+- und
Fe?4*-lonen weisen mit..54 bzw. 3.34 ppm im Vergleich zu den préazisesten bisheringen Experi-
menten [43, 64, 115] fir diese Systeme um Fakt8rbzw. 9 geringere Fehlerbalken auf. Die Er-
gebnisse dieser Arbeit fur die Ubergangsenergien in's", Ar'6+ und Fé4+ stimmen innerhalb
ihrer Fehlerbalken mit den mittels der UM-, den AO- und den BSQED-Anské&mwetisch berech-
neten Werten [27, 28, 30] tberein, wogegen sich fur den RCI AnsatXKv T. Cheng [29] ergibt,
dass dieser hochstwahrscheinlich nicht geeignet ist, um die Bindugrgsaeitrage in Af+ und
Fe*** zu beschreiben. Fiir die Ubergangsenergie von ¥ -lonen ergibt sich experimentell ein
um ~ 150 niedrigerer Wert als in anderen Experimenten, wobei diese Messasgelwesentlich
hohere Unsicherheiten aufweisen. Diese Tatsache kann eventusiisaefmatische Fehler - wie
z.B. Kontamination der Rontgenspektren mit Satelliten-Linien - in diesen Expetémeuriick-
geflhrt werden. Die Ergebnisse dieser Arbeit erlauben es, diestegugorhersagen tUber Zwei-
Elektronen und Zwei-Photonen radiative QED-Korrekturen fur helitigeatonen zu tberprifen.
Die Resultate fiir diev Ubergangsenergie von Kr bzw. S4* sind auf einem Niveau vo&%
bzw. 4% des Gesamtbetrages aller Zwei-Elektronen-QED-Effekte auf dieskt&figr die'S,-
Grundzustandsenergie sensitiv, d.h. auch auf den Beitrag derseigaten* Selbstenergie, der
»-abgeschirmten“ Vakuumpolarisation und die QED Beitréage durch Austaxst zwei virtuellen
Photonen. AuRerdem lasst sich der gesarrektronen-QED-Beitrag zum angeregte®, Ni-
veau Uberprifen, wobei die experimentelle Genauigkeit hier noch rmggist, um den § meV
bzw.2 meV grof3en) Beitrag der Summe aleElektronen-Effekte zu tberprifen.

Neben den wasserstoff- und heliumartigen lonen wurden in dieselitfAbeh dielektronische
Satelliten-Linien des lithium- und berylliumartigen Eisens untersucht, wobeildigrBnenstrah-
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lenergie von Aufnahme zu Aufnahme variiert wurde. Damit konnten retatiger hier vermesse-
nenw Linie von FE*t bzw. denr undt Linien von Fe*+ die Ubergangsenergien vénlithiu-
martigen und berylliumartigen Linien mit einer relativen Unsicherheitim Bereich womh2 ppm
bestimmt werden. Es ergibt sich innerhalb der Fehlerbalken jeweils mit eieig@rimentellen
Werten [159-163] eine gute Ubereinstimmung, allerdings weisen jene zueeig¢ichsweise
grof3e Unsicherheiten von bis 2u90 ppm auf. Trotzdem sind signifikante, deutliche Diskrepan-
zen zwischen theoretisch vorhergesagten und experimentell verragddkargangsenergien klar
zu erkennen, wobei die fiir dieq undr Ubergangsenergien vorliegenden theoretischen Werte der
RCI [166] und RMBPT Methode [154] alle niedriger liegen, genauer isizb~ 450 meV. Dies
legt die Schlussfolgerung nahe, dass bereits ab einer KernladtmgsnaZ = 26 lithiumartige
lonen nicht zureichend durch die Theorie beschrieben werden.ifliegn wichtiges Ergebnis,
welches bisherige Beobachtungen aufgrund wesentlich héheremigieRarheiten zwar naheleg-
ten, aber nicht eindeutig beweisen konnten.

Es ist hervorzuheben, dass die Prazision in den Wellenlangenmessunitgdem Heidelberg-
Rontgenspektrometer in zuklnftigen Experimenten weiter erhéht weeden ko dass die Ergeb-
nisse schlie3lich relative Unsicherheiten im sub-ppm Bereich aufwddsgrvielversprechendste
Ansatz ergibt sich dabei Uber eine weitere Temperaturstabilisierungpesraentellen Aufbaus,
da die Unsicherheit in der Temperatur mit bisiz2 ppm in dieser Arbeit den grof3ten Beitrag zur
Unsicherheit liefert. Nichts destotrotz bietet das Rontgenspektrometeiraseiner jetzigen Kon-
figuration die Moglichkeit, eine Vielzahl von lonenspezies absolut urathpi@zise zu vermessen
und als Referenzwellenl&ngen fir Relativmessungen bzw. fur Mikvdkeeter zur Verfugung zu
stellen. Diese Mikrokalorimeter werden aufgrund ihres grof3en simultassiyéren Spektralbe-
reiches und erwarteter zukunftiger VergroRerung ihrer Detektbdlde Moglichkeiten der Ront-
genspektroskopie entscheidend erweiertern. Fur zukiinftige résgigkinoskopische Experimente
werden zudem durch die in Deutschland, den USA und Japan aufgebBreien-Elektronen-
Lasern (FEL) X-FEL [33], LCLS [34] und Spring-8 [35] zum erstietal Laser fir den Rontgen-
bereich entwickelt und zuganglich gemacht. Es ist bereits am FLASH FEingen, durch eine
Kombination aus einem FEL fir weiche Rontgenstrahlen, kurz FLASH, metr asipeziell fur die-
sen Einsatz konstruierten EBIT, FLASH-EBIT, einen inneratomarer&igkironen-Ubergang in
Fe?* im weichen Rontgenbereich, b#.6 eV, durch resonante Ein-Photonen Laserspektrosko-
pie zu untersuchen [36]. Bei schmalbandigem Strahl des Rontg@mHEé&ektronen-Lasers sind
solche Experimente mit hoher Préazision auch im Rontgenbereich denktbariunschenswert.

Zusammengefasst stellen die in dieser Arbeit durchgefiihrten Messuligésgesamt prazise-
sten atomphysikalischen Absolut- und Relativmessungen im RéntgenbdegicBie haben da-
durch signifikante Diskrepanzen zur Theorie lithiumartiger Systeme/mit26 aufgedeckt, bzw.
die Genauigkeit der Voraussagen fur wasserstoffartige und teilaeisie heliumartige Systeme
mit einer Unsicherheit unt& ppm bestatigt.
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