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Zusammenfassung

Am Testspei
herring TSR wurden Rekombinationsexperimente an beryllium

�

ahnli
hen Ionen

mit energies
harfen, freien Elektronen mittels der merged{beam Te
hnik dur
hgef

�

uhrt. Ne-

ben der dominanten dielektronis
hen Rekombination (DR) wurde erstmalig der Proze� der

trielektronis
hen Rekombination (TR) f

�

ur �N = 0

�

Uberg

�

ange na
hgewiesen, bei wel
her

der strahlungslose Elektroneneinfang unter glei
hzeitiger Anregung zweier Targetelektronen

erfolgt. Die St

�

arke des TR{Wirkungsquers
hnitts h

�

angt stark ab von der Abwesenheit er-

laubter Verlustkan

�

ale,

�

uber wel
he der dreifa
h angeregte TR{Zwis
henzustand in die Kon-

tinua einfa
h angeregter Targetelektronenkon�gurationen zerfallen kann. Entlang einer TR{

Rydbergserie fallen die Resonanzst

�

arken beim

�

Ubers
hreiten der DR{Seriengrenzen um je-

weils mehrere Gr

�

o�enordnungen ab. Die experimentellen Spektren zeigen einen bevorzugten

Zerfall der Rumpfelektronen innerhalb glei
her Spinmultiplizit

�

aten. Oberhalb der Triplett

DR{Seriengrenzen werden daher innerhalb der experimentellen Emp�ndli
hkeit keine Tri-

plett TR{Resonanzen und jenseits der Singulett DR{Seriengrenze au
h keine Singulett TR{

Resonanzen mehr beoba
htet. Mit AUTOSTRUCTURE erstellte Modellspektren erm

�

ogli
hen

im Verglei
h mit den experimentellen Daten ein tieferes Verst

�

andnis f

�

ur den TR{Proze�. Es

konnte gezeigt werden da� mit zunehmender Kernladungszahl das Interkombinationsverbot

f

�

ur die Autoionisation aufgrund der intermedi

�

aren Kopplung ni
ht mehr strikt gilt. Bei den

s
hweren Ionen lassen si
h aufgrund der zunehmenden Aufspaltung der einfa
h angeregten

Triplettzust

�

ande zu den Dipol

�

uberg

�

angen analoge Auswahlregeln erkennen. Insgesamt wird

der TR{Wirkungsquers
hnitt jedo
h f

�

ur h

�

ohere Drehimpulsquantenzahlen des Valenzelek-

trons von der Theorie prinzipiell unters
h

�

atzt.

Abstra
t

At the TSR storage{ring re
ombination experiments have been 
arried out on beryllium{like

ions with the merged{beam te
hnique. In addition to the dominant diele
troni
 re
ombina-

tion (DR), the pro
ess of triele
troni
 re
ombination (TR) has been observed for �N = 0

transitions for the �rst time. In this 
ase the radiationless ele
tron{
apture is a

ompanied

by a simultaneous ex
itation of two 
ore{ele
trons. The strength of the TR{
ross{se
tion

depends strongly on the absen
e of allowed loss-
hannels, through whi
h the triply ex
ited

intermediate TR{state 
an de
ay into the 
ontinua of singly ex
ited 
ore{ele
trons. Along

a TR{Rydberg series the resonan
e{strength drops by several orders of magnitude 
rossing

the DR{series{limits. The experimental spe
tra show a prefered de
ay of the 
ore{states

to states with identi
al spin{multipli
ity. Thus above the triplet DR{series{limits no triplet

TR{resonan
es and above the singlet DR{series{limits also no singlet TR{resonan
es 
an be

observed within the experimental sensitivity. Model{spe
tra 
al
ulated with AUTOSTRUC-

TURE provide a deeper understanding of the pro
ess of TR. It 
ould be shown that with

in
reasing nu
lear 
harge the inter{
ombination sele
tion rule for autoionisation does not

stri
tly hold due to the intermediate 
oupling. For the heavier ions sele
tion rules 
an be

made out analog to dipole{transition due to the splitting of the singly ex
ited triplet states.

The TR{
ross{se
tion gets underestimated by theory for higher angular momenta of the

valen
e{ele
tron.
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Kapitel 1

Einleitung

Das Verst

�

andnis der Elektron{Ion Rekombinationsprozesse ist eine wi
htige Grundla-

ge, um Eigens
haften von Ho
htemperatur{ und Nuklearfusionsplasmen erkl

�

aren zu

k

�

onnen. Die si
h im Glei
hgewi
ht mit konkurrierenden Ionisationsvorg

�

angen ergeben-

den Einstellungen von Temperatur und Ionisierungsgrad lassen si
h in der Theorie

nur dur
h die genaue Kenntnis der jeweiligen Wirkungsquers
hnitte modellieren. Au
h

in Plasmen, wel
he si
h ni
ht im thermis
hen Glei
hgewi
ht be�nden, wie bei solaren

Eruptionen und Flares, ist die Ber

�

u
ksi
htigung der radiativen Stabilisierungen, wel
he

den Proze� der dielektronis
hen Rekombination (DR) begleiten und als DR Satelliten

Linien in der Spektroskopie auftreten, f

�

ur die erfolgrei
he Bes
hreibung von spektrosko-

pis
hen Beoba
htungen unerl

�

a�li
h. Die dielektronis
he Rekombination fand erstmals

1943 in der Fa
hliteratur Erw

�

ahnung und zwar bei der quantitativen Bes
hreibung von

Rekombinationsprozessen in der Ionosph

�

are [1℄. Bei mittleren bis hohen Temperaturen

und bei moderaten Plasmadi
hten dominiert die dielektronis
he Rekombination jene

Vorg

�

ange, wel
he den Ionisierungsgrad dur
h Elektroneneinfang reduzieren [2℄. Erste

experimentelle Ergebnisse zur DR aus Elektron{Ion Sto�experimenten lagen zu Beginn

der a
htziger Jahre vor und bereiteten einer Vielzahl na
hfolgender, aufwendiger Ex-

perimente den Weg. In gegenseitiger Befru
htung von Experiment und Theorie folgten

genaueren Messungen immer sophistis
here theoretis
he Modellierungen.

Seit etwas mehr als einem Jahrzehnt dient der Heidelberger Testspei
herring TSR

zusammen mit dem Elektronenk

�

uhler als ein hervorragendes Instrument, dielektro-

nis
he Rekombinationsspektren mittels der merged beam Te
hnik in brillianter Ener-

gieau


�

osung aufzunehmen. Bisheriges Hauptaugenmerk in der Untersu
hung von DR,

wel
he bei niedrigen Kollisionsenergien mit Intras
halen

�

uberg

�

angen �N = 0 verbun-

den ist, galt den Elementen der isoelektronis
hen Lithiumsequenz. Beim DR{Proze�

wird dabei ein Einelektronen

�

ubergang im Targetion von 1s

2

2s na
h 1s

2

2p induziert.

Als konsequente Fortsetzung in der Untersu
hung von Ionen mit einer

�

ubers
haubaren

Anzahl von Elektronen werden seit kurzem DR{Messungen an beryllium

�

ahnli
hen Ele-

menten am TSR dur
hgef

�

uhrt, wobei no
h ein zweites Valenzelektron in die 2s S
hale

hinzukommt. Somit liegt ein System vor, bei dem neben den der DR eigent

�

umli
hen

3



Kapitel 1. Einleitung

Einelektronen

�

uberg

�

angen au
h Zweielektronen

�

uberg

�

ange von 1s

2

2s

2

na
h 1s

2

2p

2

statt-

�nden k

�

onnen. Wird dies analog zur DR dur
h strahlungslosen Elektronenenfang indu-

ziert und erfolgt ans
hlie�end radiative Stabilisation, so bezei
hnet man diesen Proze�

als trielektronis
he Rekombination (TR), da drei Elektronen glei
hzeitig in We
hsel-

wirkung treten.

In vorliegender Arbeit werden die gemessenen Rekombinationsspektren von vier ver-

s
hiedenen Ionen der isoelektronis
hen Berylliumsequenz vorgestellt. Es handelt si
h

dabei um F

5+

, Cl

13+

, Fe

22+

und Cu

25+

, wel
he einen weiten Berei
h der Kernladungs-

zahl Z abde
ken. Bei allen vier Ionen konnte erstmalig der Proze� der trielektronis
hen

Rekombination unmittelbar na
hgewiesen werden. In der Tat wurde damit ni
ht nur

zum ersten Mal TR beoba
htet, sondern es stellte si
h heraus, da� bei niedrigen Kol-

lisionsenergien die TR einen ni
ht unerhebli
hen Beitrag zum Gesamtwirkungsquer-

s
hnitt der Elektron{Ion Rekombination liefert. Daher soll im Rahmen dieser Arbeit

haupts

�

a
hli
h auf das Ph

�

anomen der TR eingegangen werden. Zum Verglei
h wurden

theoretis
he Modellspektren mit dem Programmpaket AUTOSTRUCTURE erstellt,

wel
he einen tieferen Einbli
k in die Me
hanismen des TR{Prozesses erm

�

ogli
hen.
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Kapitel 2

Grundlagen zur Dielektronis
hen

Rekombination

2.1 Dielektronis
he Rekombination

Zu Beginn der dielektronis
hen Rekombination (DR) zwis
hen einem Ion und einem

freien Elektron im Kontinuum dieses Ions �ndet ein strahlungsloser, resonanter Ein-

fangproze� statt. Dabei wird ein Rumpfelektron des Ions beim Sto� mit dem Kontinu-

umselektron

�

uber Elektron{Elektron We
hselwirkung angeregt. Glei
hzeitig geht das

Kontinuumselektron in einen gebundenen Zustand des rekombinierten Ions

�

uber. Aus

Energieerhaltungsgr

�

unden entspri
ht die Summe aus der anf

�

angli
hen kinetis
hen Ener-

gie und der hinzugewonnenen Bindungsenergie des eingefangen Elektrons ungef

�

ahr der

Anregungsenergie des Rumpfelektrons. Der resonanzartige Charakter des strahlungslo-

sen Elektroneneinfangs ist dadur
h bedingt, da� dies aufgrund der Diskretisierung der

Bindungenergie nur f

�

ur bestimmte kinetis
he Energien erf

�

ullt ist. Die doppelt angereg-

ten Zust

�

ande des auf diese Weise rekombinierten Ions sind immer instabil gegen

�

uber

Augerzerfall, dessen Endprodukte, ein freies Elektron und das abgeregte Rumpfelekt-

ron im Ion, wieder dem Ausgangszustand des strahlungslosen Elektroneneinfangs ent-

spre
hen. Daher stellt dieser Elektroneneinfang im Grunde genommen den zeitinversen

Proze� der Autoionisation dar und beide zusammen bilden zwis
hen Kontinuum und

gebundenen Zust

�

anden einen reversiblen Proze�. Erst na
h einem zweiten S
hritt dur
h

radiative Abregungen, wel
he unterhalb der ersten Ionisationss
hwelle enden, ist das

rekombinierte Ion stabil und die dielektronis
he Rekombination,

A

q+

+ e

�

$ [A

(q�1)+

℄

��

! [A

(q�1)+

℄

�

+ h� (2.1)

ist abges
hlossen. Die Stabilisierung kann, falls Zwis
henniveaus vorhanden sind, kas-

kadenf

�

ormig ablaufen, was dur
h jeweils neue Verzweigungsverh

�

altnisse zwis
hen Au-

toionisation und Photoemission den Gesamtproze� au�erordentli
h komplex gestaltet.

Aufgrund der langen Lebensdauern des in hohe Rydbergzust

�

ande eingefangenen Elek-

trons ges
hieht die radiative Relaxation in der Regel jedo
h dur
h das angeregte Rump-

5



Kapitel 2. Grundlagen zur Dielektronis
hen Rekombination

felektron.

2.2 Wirkungsquers
hnitt

Die dielektronis
he Rekombination wird formal als resonanter Streuproze� behandelt.

Na
h Fermis

"

Goldener Regel\ ergibt si
h der Wirkungsquers
hnitt f

�

ur den

�

Ubergang

eines freien Elektrons vom Kontinuum in einen stabilen gebundenen Zustand zu:

�

i!f

=

2�

~

�

f

�

e

jM

if

j

2

(2.2)

wobei �

e

= p

e

=m

e

der Flu� f

�

ur ein freies Elektron im Normierungsvolumen im An-

fangszustand i und �

f

die Zustandsdi
hte der Photonen im Endzustand f ist. F

�

ur einen

Zweistufenproze�, wie die DR, erfolgt die Auswertung des

�

Ubergangsmatrixelementes

M

if

mit den Methoden der zeitabh

�

angigen St

�

orungsre
hnung zweiter Ordnung, wobei

Einfang und na
hfolgende Stabilisierung sequentiell

�

uber Zwis
henzust

�

ande ablaufen

[3℄. Erfolgt die DR

�

uber ein einziges Zwis
henniveau, wie in der isolated resonan
e

approximation [4℄ gefordert, das hei�t einzelne Resonanzen d

�

urfen si
h ni
ht

�

uberlap-

pen, und l

�

a�t man den direkten Einfangproze�

�

uber Strahlungsrekombination (RR)

wegfallen, erh

�

alt das Betragsquadrat des Matrixelements folgendes Aussehen [5℄:

jM

i!d!f

j

2

=

j hf jDjdi j

2

� j hdjV jii j

2

(E

i

� E

d

)

2

+ (

�

d

2

)

2

(2.3)

Dabei sind E

i

und E

d

jeweils die Gesamtenergien des Elektron{Ion Systems im An-

fangszustand i bzw. im Zwis
henzustand d des rekombinierten, doppelt angeregten

Ions. Die jeweiligen Matrixelemente bes
hreiben den Elektroneneinfang von i na
h d

�

uber die Zweielektronen{Coulombwe
hselwirkung V und den Dipolzerfall D von d in

den Endzustand f . Der Ausdru
k im Nenner entspri
ht dem Lorentzpro�l einer Re-

sonanz im Breit{Wigner Formalismus und tr

�

agt der endli
hen Lebensdauer des inter-

medi

�

aren Niveaus Re
hnung mit dessen Halbwertsbreite �

d

.

�

Uber die Lebensdauer{

Halbwertsbreitebeziehung erh

�

alt man die gesamte Zerfallsrate, die sowohl Autoionisa-

tion als au
h radiative

�

Ubergange enth

�

alt:

A

ges

= A

r

+ A

a

=

�

d

~

(2.4)

�

Uber die Matrixelemente des Elektron{Elektron We
hselwirkungsoperators V f

�

ur den

Elektroneneinfang und des Dipoloperators D f

�

ur den radiativen Zerfall erh

�

alt man die

jeweiligen

�

Ubergangsraten wiederum aus Fermis

"

Goldener Regel\:

A

r

(d! f) =

2�

~

�

f

jhf jDjdij

2

(2.5)

A


ap

(i! d)�E =

2�

~

jhdjV jiij

2

=

g

d

2g

i

1

�

e

A

a

(d! i) (2.6)
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2.3. DR{Resonanzlagen

Unter Anwendung des Prinzips des detaillierten Glei
hgewi
hts l

�

a�t si
h gem

�

a� Be-

ziehung 2.6 die Einfangrate A


ap

(i ! d) dur
h die entspre
hende Autoionisationsrate

A

a

(d ! i) ersetzen. Mit der Zustandsdi
hte �

e

= 4�m

e

p=(2�~)

3

freier Elektronen

im Kontinuum und na
h Integration

�

uber die Resonanzkurve im Energieintervall �E

erh

�

alt man den gemittelten Gesamtwirkungsquers
hnitt einer einzelnen Resonanz [6℄:

��

DR

(E

r

)�E =

�

2

~

3

m

e

g

d

2g

i

1

E

r

� A

DR

(2.7)

mit der Rate:

A

DR

= A

a

(d! i) �

P

f

A

r

(d! f)

P

i

0

A

a

(d! i

0

) +

P

f

0

A

r

(d! f

0

)

(2.8)

E

r

wird als Resonanzenergie bezei
hnet und entspri
ht dem Energieunters
hied des

Ions im Anfangszustand mit N Elektronen und der Bindungsenergie der N + 1 Elek-

tronen des rekombinierten Ions im Zwis
henzustand d. Das Verh

�

altnis der statistis
hen

Gewi
hte der jeweiligen Zust

�

ande g

d

=2g

i

leitet si
h aus dem Verwenden der Autoioni-

sationsrate anstelle der Einfangrate ab. Der Summenausdru
k in A

DR

entspri
ht der

Fluoreszenzausbeute f

�

ur Photonenzerf

�

alle.

In der Regel sind dem rekombinierten Ion radiative und Autoionisations

�

uberg

�

ange zu

vers
hiedenen Endzust

�

anden erlaubt, so da�

�

uber alle m

�

ogli
hen Kan

�

ale summiert wer-

den mu�. Dabei wird im Z

�

ahler nur

�

uber radiative Zerf

�

alle summiert, die unterhalb der

ersten Ionisationss
hwelle enden, da in erster Linie nur diese zur dielektronis
hen Re-

kombination beitragen. Um die Gesamtzerfallsrate zu erhalten, werden im Nenner alle

�

Uberg

�

ange zu Zust

�

anden unterhalb von d miteinbezogen, au
h die, die oberhalb der

ersten Ionisationss
hwelle weiterhin ionisieren k

�

onnen.

Wie aus Glei
hungen 2.7 und 2.8 ersi
htli
h, ben

�

otigt man in dieser N

�

aherung zur theo-

retis
hen Ermittlung des DR{Wirkungsquers
hnitts letztendli
h die Resonanzenergien

bzw. Bindungsenergien und die

�

Ubergangsraten der jeweiligen Zust

�

ande, die im Rah-

men von Atomstrukturbere
hnungen ermittelt werden.

2.3 DR{Resonanzlagen

F

�

ur Atome und Ionen mit mehreren Elektronen wird die ungekoppelte Gesamtwellen-

funktion der Elektronen als Produktwellenfunktion aus den Einzelelektronenorbitalen

in den Quantenzahlen nl ausgedr

�

u
kt. Ein Set aus mehreren Orbitalen hei�t Elektro-

nenkon�guration und wird in der S
hreibweise n

1

l

1

n

2

l

2

:::n

n

l

n

dargestellt. Elektronen

mit den glei
hen Orbitalen nl hei�en

�

aquivalent zueinander. Die Elektronen koppeln

zu Zust

�

anden mit Gesamtdrehimpuls J und zugeh

�

origer Gesamtmagnetquantenzahl M.

Diese Zust

�

ande de�nieren die einzelnen Energieniveaus in einem Atom oder Ion. Die

7



Kapitel 2. Grundlagen zur Dielektronis
hen Rekombination

gewi
htet gemittelte Energie aus allen Energieniveaus einer Kon�guration de�niert die

S
hwerpunktsenergie einer Kon�guration. Diejenige Kon�guration, wel
he das niedrig-

ste Energieniveau beinhaltet, ist die Grundzustandskon�guration. Alle anderen liegen

energetis
h dar

�

uber und bilden angeregte Zust

�

ande. Im Spezialfall von Kon�guratio-

nen, wel
he si
h nur dur
h die Quantenzahlen eines angeregten Elektrons unters
heiden,

bildet si
h eine sogenannte Rydbergserie von Kon�gurationen aus.

Das System aus einem freien Elektron und einem berylliumartigen Ion, wie in dieser

Arbeit untersu
ht, bildet insgesamt bor

�

ahnli
he Elektronenkon�gurationen. In sol
hen

Systemen ist die Grundzustandskon�guration 1s

2

2s

2

2p. Die S
hwerpunktsenergien der

zugeh

�

origen Rydbergserie 1s

2

2s

2

nl aus einfa
h angeregten Kon�gurationen konvergie-

ren mit n ! 1 zu der ersten Ionisationss
hwelle. Die n

�

a
hst h

�

oher angeregte Ryd-

bergserie aus doppelt angeregten Kon�gurationen 1s

2

2s2pnl endet an entspre
hend

h

�

oheren Ionisationss
hwellen, gefolgt von den Seriengrenzen der dreifa
h angeregten

1s

2

2p

2

nl Kon�gurationen usw. Die relativen Lagen der einzelnen h

�

oheren Ionisations-

s
hwellen zur ersten Ionisationss
hwelle entspre
hen den Anregungsenergien der El-

ternkon�gurationen 1s

2

2l2l

0

im berylliumartigen System. Als nat

�

urli
he Erweiterung

der diskreten Rydbergserien s
hlie�t si
h eine kontinuierli
he

"

Serie\ von Kon�gura-

tionen 1s

2

2l2l

0

"l

00

an, mit einem Elektron der kinetis
hen Energie " und dem relativen

Bahndrehimpuls l

00

im Kontinuum des ionisierten Atoms bzw. Ions mit der berylli-

um

�

ahnli
hen Elektronenkon�guration 1s

2

2l2l

0

.

Abb. 2.1 zeigt ein sol
h erweitertes Energiediagramm, wel
hes die Kontinuumszust

�

ande

repr

�

asentiert (graue Fl

�

a
he) sowie die gebundenen bor

�

ahnli
hen Zust

�

ande, beim Sto�

zwis
hen dem berylliumartigen System und einem freien Elektron. F

�

ur unser Expe-

riment erweist es si
h als sinnvoll, die Energie relativ zum Grundzustand des beryl-

lium

�

ahnli
hen Ions anzugeben. Mit dieser Energiefestlegung haben alle dar

�

uber lie-

genden gebundenen Zust

�

ande des rekombinierten Ions, die

�

uber Elektroneneinfang

bev

�

olkerbar und instabil gegen

�

uber Autoionisation sind, ebenso wie die Kontinuums-

zust

�

ande einen positiven Energiewert. Alle darunter liegenden Zust

�

ande besitzen ne-

gative Energien und sind stabil. Der Elektron{Ion Zustand im Kontinuum kann unter

Resonanzbedingung an einen gebundenen doppelt angeregten Zustand des rekombi-

nierten Ions koppeln. In vorliegendem Beispiel be�ndet si
h das freie Elektron in dem

Kontinuum, in wel
hem das Ion im Grundzustand 2s

2

vorliegt. Ist die Resonanzbe-

dingung erf

�

ullt, das hei�t die kinetis
he Energie des Kontinuumelektrons liegt in der

N

�

ahe des doppelt angeregten Zustands, so kann das Elektron eingefangen werden,

unter glei
hzeitiger Anregung eines Rumpfelektrons. Stimmt man kontinuierli
h die ki-

netis
he Elektronenenergie dur
h, kann das gesamte Energiespektrum der angeregten

Zust

�

ande oberhalb der ersten Ionisationss
hwelle abgetastet werden.

8
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E

2s22p

2s23l

2s2
∞l

2s2p2

2s24l

2s2p∞l

2p3

2s2p4l

2s2p3l

2p23l

2p24l

2p2
∞l

Elektroneneinfang

Autoionisation

Phot
on

en
üb

er
ga

ng

e−

Kontinuum

1. Ionisationschwelle0

einfach dreifachdoppelt angeregt

Abb. 2.1: S
hematis
hes Energiediagramm eines Elektron{Ion Systems. Die graue Fl

�

a
he

markiert die Kontinuumszust

�

ande, bestehend aus einem freien Elektron und einem berylli-

um

�

ahnli
hem Ion. Die Pfeile zeigen die wi
htigsten Einfangs{ und Zerfallskan

�

ale an.

2.4 Trielektronis
he Rekombination

Die Rydbergserie dreifa
h angeregter Kon�gurationen 1s

2

2p

2

nl besitzt Zust

�

ande, die

teilweise im Energieintervall der DR{Resonanzen bis 1s

2

2s2p1l liegen, teilweise au
h

dar

�

uber, und m

�

ogli
herweise im Experiment zus

�

atzli
h zur herk

�

ommli
hen DR dur
h

Elektroneneinfang gebildet werden k

�

onnen. Da die zwei s{Elektronen dabei glei
hzei-

tig in die 1s

2

2p

2

Kon�guration angeregt werden, wird dieser Proze� trielektronis
her

Einfang und na
h radiativer Stabilisierung trielektronis
he Rekombination genannt.

Wie bei der dielektronis
hen Rekombination bere
hnet si
h au
h bei der trielektro-

nis
hen Rekombination der Wirkungsquers
hnitt na
h Formel 2.7 bzw. 2.8

�

uber die

Raten der entspre
henden

�

Uberg

�

ange. Die Einfangrate wird analog

�

uber die Rate des

sogenannten Dreielektronen{Augerzerfalls bere
hnet. Dabei versteht man unter einem

Dreielektronen{Augerzerfall den energetis
h m

�

ogli
hen Zerfall eines dreifa
h angereg-

ten Niveaus im Anfangszustand unter Aussendung eines Elektrons und einem glei
h-

zeitigen

�

Ubergang der beiden anderen angeregten Elektronen in den Grundzustand.

Zun

�

a
hst einmal soll nun eine n

�

ahere Betra
htung von Dreielektronen{Augerzerf

�

allen

erfolgen, indem aufgezeigt wird was bisher bekannt ist.

9
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1 2

Abb. 2.2: S
hematis
he Darstellung des trielektronis
hen Einfangs. Man versteht darunter

einen strahlungslosen Elektroneneinfang unter glei
hzeitiger Anregung von zwei gebundenen

Elektronen. Der daraus resultierende gebundene Zustand ist dreifa
h angeregt.

2.4.1 �N = 1

�

Uberg

�

ange

Bisheriger S
hwerpunkt theoretis
her Untersu
hungen des dreifa
hen Augerzerfalls war

der dreifa
h angeregete Zustand in der 2s

2

2p Kon�guration der L{S
hale lithium

�

ahn-

li
her Ionen. Sol
he ho
hangeregten Zust

�

ande werden z.B. in Einzelkollisionsprozessen

s
hneller ho
hgeladener Ionen an d

�

unnen Heliumgastargets produziert und in hoher

Au


�

osung spektroskopiert [7℄. Nebenbei k

�

onnen diese Zust

�

ande au
h

�

uber den mit der

Dreielektronen{Autoionisation verwandten Proze� der Doppelautionisation zerfallen,

indem zwei Elektronen emittiert werden und das dritte Elektron in den Grundzustand

�

ubergeht [8℄.

Der Endzustand des Dreielektronen{Augerzerfalls wird

�

uber �N = 1

�

Uberg

�

ange dur
h

Au�

�

ullen der beiden L

�

o
her in der K{S
hale errei
ht. Im independent{parti
le Modell,

d.h. die Elektronen bewegen si
h unabh

�

angig voneinander in einem von den anderen

gebundenen Elektronen erzeugten mittleren Coulombpotential, vers
hwindet in erster

Ordnung St

�

orungsre
hnung das Matrixelement des Zweielektronenoperators der Cou-

lombwe
hselwirkung f

�

ur die Dreielektronen{Autoionisation, da si
h die Wellenfunktio-

nen des Anfangs{ und des Endzustandes um mehr als zwei Einzelelektronenorbitale

unters
heiden [9℄:

�

 

f

(1s

2

"l)

�

�

�

�

V =

1

j~r

1

� ~r

2

j

�

�

�

�

 

i

(2s

2

2p)

�

= 0 (2.9)

F

�

ur die Bere
hnung von Dreielektronen{Autoionisationsraten ist die Ber

�

u
ksi
htigung

von Korrelationse�ekten bei den Rumpfelektronen daher zwingend erforderli
h. Mittels
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he Rekombination

St

�

orungsre
hnungen zweiter Ordnung [10, 11℄ erh

�

alt man einen endli
hen Wert f

�

ur das

Matrixelement. Dabei wird der Dreielektronen{Augerzerfall

�

uber Zwis
henzust

�

ande be-

re
hnet, die sequentiell dur
h Einelektron

�

uberg

�

ange errei
ht werden. In der many body

perturbation theorie (MBPT) sind dabei au
h Matrixelemente enthalten, die dur
h das

Shake{Modell bes
hrieben werden [9℄. Verstanden wird der Shake{Down Me
hanismus

als ein sequentieller Zerfall, bei dem na
h einer normalen Autoionisation ein zun

�

a
hst

unbeteiligtes drittes spe
tator Elektron aufgrund der pl

�

otzli
hen Ver

�

anderung des Elek-

tronenpotentials abgeregt wird. Alternativ bzw. zus

�

atzli
h kann die Dreielektronen{

Autoionisationsrate au
h

�

uber Einbeziehung von Kon�gurationsmis
hungen sowohl im

Anfangs{ als au
h im Endzustand bestimmt werden, da die Relaxation des Elektronen-

rumpfes teilweise in der Kon�gurationsmis
hung enthalten ist [12℄. Allerdings haben

bei lei
hten Ionen (Z . 10) f

�

ur kleine Projektilladungen und kleine Kollisionsenergien

die Ergebnisse der St

�

orungsre
hnung zweiter Ordnung in den Matrixelementen, wie

z.B. Shake{E�ekte, einen st

�

arkeren Ein
u� auf Zweielektronen

�

uberg

�

ange als Kon�gu-

rationsmis
hungen alleine [13, 14℄.

Die Z{Abh

�

angigkeit der �N = 1 TR{Rate A

TR

l

�

a�t si
h na
h Glei
hung 2.8 aus

den Z{Abh

�

angikeiten der an der Bildung und Stabilisierung der 2s

2

2p Kon�gurati-

on beteiligten Einzelraten herleiten. Die Einfangrate wird dur
h die Dreielektronen{

Autoionisationsrate A

3a

bestimmt. Im Gegensatz zur normalen Autoionisation, die

in der ersten N

�

aherung von der Kernladungszahl Z unabh

�

angig ist [15℄, weist die

Dreielektronen{Autoionisation eine Z

�2

{Abh

�

angigkeit auf [10℄. F

�

ur die radiative Sta-

bilisierung kommt nur der Zweielektronen

�

ubergang, bei dem zwei Elektronen unter

Aussendung eines Photons in den Grundzustand

�

ubergehen, in Frage, da die Di-

pol

�

uberg

�

ange 2s

2

2p ! 1s2s2p bzw. 1s2s

2

zur sofortigen Autoionisation f

�

uhren. Die

Zwei{Elektronen{ein{Photon Rate A

2r

steigt dabei mit Z

2

an. Bes
hr

�

ankt man si
h

nur auf die beiden

�

Uberg

�

ange A

2r

und A

3a

so erh

�

alt man folgende Z{Abh

�

angigkeit der

TR{Rate [10℄:

A

TR

=

A

3a

(2s

2

2p! 1s

2

"l) � A

2r

(2s

2

2p! 1s

2

2l)

A

3a

(2s

2

2p! 1s

2

"l) + A

2r

(2s

2

2p! 1s

2

2l)

=

0:126 � 10

13

Z

2

Z

4

+ 0:168 � 10

5

(2.10)

Anders als bei der DR, die bei lei
hten Ionen mit Z

4

anw

�

a
hst und zu s
hwereren

Ionen hin ein asymptotis
hes Verhalten zeigt [16℄, weist die TR{Rate ein eindeutiges

Maximum bei Z = 20 auf, s. Abb. 2.3.

Im Experiment jedo
h rei
ht f

�

ur �N = 1

�

Uberg

�

ange die Anregungsenergie dreifa
h

angeregter Zust

�

ande lithium

�

ahnli
her Ionen au
h f

�

ur die normale Autoionisation aus.

In Glei
hung 2.10 kommt daher zu der Summe im Nenner no
h die Rate A

a

der Au-

toionisation von 2s

2

2p! 1s2s"l bzw. 1s2p"l hinzu. Nimmt man weiterhin an, da� die

Autoionisationsrate wesentli
h st

�

arker als alle anderen

�

Ubergangsraten ist, wird dur
h

diesen zus

�

atzli
hen Zerfallskanal der Wirkungsquers
hnitt f

�

ur TR in erster Linie auf

11
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Abb. 2.3: Trielektronis
he Rekombinationsrate f

�

ur �N = 1 Anregungen der Rumpfelektro-

nen in helium

�

ahnli
hen Ionen in Abh

�

angikeit der Kernladungszahl Z.

das Verh

�

altnis von Dreielektronen{Autoionisation zu herk

�

ommli
her Autoionisation

R =

A

3a

A

a

gedr

�

u
kt. Re
hnungen prognostizieren f

�

ur Lithium no
h etwa ein Verh

�

altnis

von R = 0:8�10

�3

[11℄, w

�

ahrend mit wa
hsender Ordnungszahl das Verh

�

altnis aufgrund

der alleinigen Z{Abh

�

angigkeit der Dreielektronen{Autoionisation immer kleiner wird.

So zeigen Abs
h

�

atzungen f

�

ur helium

�

ahnli
hes Ar

16+

und Kr

34+

, da� das Verh

�

altnis R

s
hon bei � 10

�7

liegt [12℄.

Der experimentelle Na
hweis von �N = 1 Zweielektronen

�

uberg

�

angen dur
h TR oder

in mit der TR eng verwandten Streuprozessen gestaltet si
h daher re
ht s
hwierig. In

Elektronensto�{Ionisationsexperimenten von freien Elektronen an Li

+

Ionen konnten

einerseits direkt

�

uber Doppelanregung der beiden K{S
halen Elektronen ein normal au-

toionisierender Zustand und andererseits

�

uber resonanten Elektroneneinfang ein drei-

fa
h angeregter Zustand erzeugt werden. Allerdings wurde in beiden F

�

allen keine radia-

tive Stabilisierung beoba
htet [8℄. Die Produktion dreifa
h angeregter Zust

�

ande dur
h

Inners
halen{Doppelionisation in Ion{Atom St

�

o�en an Argon und Chlor [17℄, sowie

dur
h die Neutralisation von C

6+

und N

7+

an einer Ni{Ober


�

a
he [18℄ erm

�

ogli
hte bis-

her die direkte Beoba
htung von Dreielektronen{Autoionisation. Ein direkter Na
hweis

von TR sowie des zur TR direkt verwandten RT2E Prozesses (resonanter Elektronen

Transfer bei glei
hzeitiger Anregung zweier Elektronen in Ion{Atom St

�

o�en) konnte

bisher no
h ni
ht erbra
ht werden. Die entspre
henden Experimente an helium

�

ahnli-


hem Kr

34+

[19, 20℄ lieferten nur Obergrenzenabs
h

�

atzungen f

�

ur die Dreielektronen{

Autoionisationsraten.

Die Ausf

�

uhrung von DR{Experimenten an beryllium

�

ahnli
hen Ionen ist daher von

besonderem Interesse, da es das einfa
hste System darstellt, bei dem eine korrelierte

12
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Zweielektronenanregung vom Grundzustand aus innerhalb der L{S
hale m

�

ogli
h ist.

Dabei k

�

onnen au
h dreifa
h angeregte Zust

�

ande unterhalb der S
hwelle f

�

ur normale

Autoionisation gebildet werden, aufgrund der relativ niedrigen Anregungsenergie von

der 2s

2

in die 2p

2

Kon�guration. Das hei�t die Anregungsenergie eines einzelnen 2p

Elektrons rei
ht ni
ht aus, ein in einem hinrei
hend tiefen Zustand gefangenes Rydber-

gelektron ins Kontinuum zu bef

�

ordern. Dur
h den Wegfall des normalen Autoionisati-

onskanals spielt f

�

ur die TR{Rate das ung

�

unstige (kleine) Verh

�

altnis der Dreielektronen{

zur normalen Autoionisation keine Rolle. Falls wie bei �N = 1 bei lei
hten Ionen die

Dreielektronen{Autoionisationsrate gr

�

o�er ist als die Summe aller m

�

ogli
hen radia-

tiven Zerf

�

alle [11℄, wird analog zur DR die TR{Rate in erster N

�

aherung dur
h die

radiative Zerfallrate unter die erste Ionisationss
hwelle bestimmt. Folgli
h beoba
htet

man unter obengenannten Bedingungen im Energiespektrum TR{Resonanzen mit zu

DR{Resonanzen verglei
hbaren St

�

arken.

2.4.2 �N = 0

�

Uberg

�

ange

Analog zu �N = 1 TR bei helium

�

ahnli
hen Ionen vers
hwindet au
h bei beryllium

�

ahn-

li
hen Ionen das Matrixelement f

�

ur �N = 0 TR im independent parti
le modell:

A

a

(1s

2

2p

2

nl ! 1s

2

2s

2

"l

0

) = 0 (2.11)

In beryllium

�

ahnli
hen Ionen kann aufgrund der starken Mis
hung der 2s

2

Kon�guration

mit der 2p

2

Kon�guration, im Anfangszustand wie au
h im Endzustand, denno
h eine

korrelierte Zweielektronenanregung statt�nden. Um das besondere Verhalten der TR

im Verglei
h zur DR zu bes
hreiben, soll zun

�

a
hst einmal im n

�

a
hsten Abs
hnitt auf

die Skalierungen der einzelnen Wirkungsquers
hnitte eingegangen werden.

Skalierung von �N = 0 DR und TR

F

�

ur den einfa
hsten Fall von DR und TR soll nur ein radiativer

�

Ubergang und ein

Autoionisationskanal bzw. ein Dreielektronen{Autoionisationskanal f

�

ur TR als vor-

handen angesehen werden. Mit Glei
hung 2.7 bzw. 2.8 gilt zun

�

a
hst f

�

ur den DR{

Wirkungsquers
hnitt :

�

DR

/

1

E

A

a

� A

r

A

a

+ A

r

=

1

E

�

8

<

:

A

r

f�ur A

a

� A

r

A

a

f�ur A

r

� A

a

(2.12)

F

�

ur den TR{Wirkungsquers
hnitt erh

�

alt man, falls man annimmt, da� mindestens

ein radiativer Dipol

�

ubergang zur Stabilisierung f

�

uhrt und man somit den wesentli
h
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langsameren Zwei{Elektronen{ein{Photon

�

Ubergang verna
hl

�

assigen kann:

�

TR

/

1

E

A

3a

� A

r

A

3a

+ A

a

+ A

r

=

1

E

�

8

<

:

A

3a

A

a

� A

r

f�ur A

a

� A

3a

; A

r

A

3a

f�ur A

r

� A

a

; A

3a

(2.13)

In der Regel

�

ubersteigt bei s
hweren Ionen die radiative Rate die Raten der normalen

Autoionisation und der Dreielektronen{Autoionisation, so da� letztere den Wirkungs-

quers
hnitt bestimmen. Die DR{Resonanzst

�

arke liegt dann um Gr

�

o�enordnungen

�

uber

der TR{Resonanzst

�

arke. F

�

ur lei
hte bis mittels
hwere Ionen ist die herk

�

ommli
he Au-

tionisationsrate wesentli
h gr

�

o�er als die radiative Rate vor allem bei �N = 0 [21℄. Der

TR{Wirkungsquers
hnitt wird bei Anwesenheit eines m

�

ogli
hen mormalen Autoioni-

sationskanals au
h bei lei
hten bis mittels
hweren Ionen im Verglei
h zur DR stark

verringert, wie aus Glei
hungen 2.12 und 2.13 ersi
htli
h ist:

�

TR

�

A

3a

A

a

� �

DR

(2.14)

Ist bei der TR jedo
h keine normale Autoionisation m

�

ogli
h, und nimmt man A

3a

�

A

r

an, sind die Resonanzst

�

arken f

�

ur TR und DR verglei
hbar, da beide Wirkungsquer-

s
hnitte glei
herma�en allein dur
h A

r

bestimmt sind:

�

TR

� �

DR

/

1

E

� A

r

(2.15)

Falls die radiative Relaxation haupts

�

a
hli
h

�

uber die Rumpfelektronen abl

�

auft, fallen

sowohl DR als au
h TR im Energiespektrum mit 1=E ab. Je na
h G

�

ultigkeit von 2.14

oder 2.15 weist also der TR{Wirkungsquers
hnitt ein stark unstetiges Verhalten im

Energiespektrum auf, d.h. im Gegensatz zur DR f

�

allt die TR in Stufen ab, die einen

Unters
hied von mehrere Gr

�

o�enordnungen ausma
hen k

�

onnen, nimmt man verglei
h-

bare Ratenverh

�

altnisse R der Dreielektronen{ zur normalen Autoionisation an wie bei

�N = 1

�

Uberg

�

angen. Verl

�

auft die Stabilisierung des intermedi

�

aren Zwis
henzustandes

�

uber Kaskadenzerf

�

alle, kann vor allem in Hinbli
k auf die TR die Abs
h

�

atzung aus

Beziehungen 2.14 und 2.15 zusammenbre
hen. F

�

uhrt z.B. ein relativ s
hneller radia-

tiver

�

Ubergang des Elektronenrumpfes innerhalb der glei
hen Multiplizit

�

at (Triplett

oder Singulett) zu Zust

�

anden oberhalb der Ionisationsgrenze, so wird die Floureszenz-

ausbeute wegen der darau�olgenden s
hnelleren Autoionisation reduziert und damit

au
h der Wirkungsquers
hnitt. Re
hnungen im Rahmen dieser Arbeit haben allerdings

gezeigt, da� die gesamte radiative Rate zu Zust

�

anden oberhalb der Ionisationsgren-

ze maximal die H

�

alfte der radiativen Gesamtrate ausma
ht. Unter der Voraussetzung,

da� alle Zust

�

ande oberhalb der Ionisationss
hwelle autoionisieren, wird der Gesamtwir-

kungsquers
hnitt h

�

o
hstens um einen Faktor zwei abges
hw

�

a
ht. F

�

ur die prinzipielle

Energieabh

�

angigkeit des TR{Wirkungsquers
hnitts spielt dies nur eine untergeordnete

14



2.4. Trielektronis
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Rolle.

Die Z{Skalierung der Autoionisation l

�

a�t si
h f

�

ur ni
ht allzu gro�e Z(Z < 40) [21℄

in der ni
htrelativistis
hen Coulombn

�

aherung f

�

ur gebundene und Kontinuumsorbitale

aus den Radialintegralen R

k

[15℄ im Matrixelement des Elektron{Elektron We
hselwir-

kungsoperators herleiten:

A

a

/

�

�

R

k

�

�

2

=

�

�

�

�

Z

1

0

Z

1

0

P

nl

(r

1

)P

n

0

l

0

(r

2

)

r

k

<

r

k+1

>

P

n

00

l

00

(r

1

)P

"l

000

(r

2

)dr

1

dr

2

�

�

�

�

2

(2.16)

Die Z{Abh

�

angigkeit ste
kt in der Normalisierung der Radialwellenfunkionen P

nl

(r) der

wassersto�

�

ahnli
hen Einzelelektronenorbitale:

P

nl

(r) = Z

1=2

P

H

nl

(Zr) (2.17)

mit P

H

nl

(r) als Radialwellenfunktion des Wassersto�elektrons. Das Kontinuumsorbital

P

"l

(r) des Projektilelektrons erh

�

alt in der Normalisierung eine "

�1=4

Abh

�

angigkeit in

der Kollisionsenergie. Die relativistis
he Spin{Orbit We
hselwirkung ist bei kleinen und

mittleren Z verna
hl

�

assigbar. Damit ist die l{Aufspaltung einer n{Mannigfaltigkeit

ausrei
hend in der Coulombn

�

aherung bes
hrieben und die Anregungsenergie geht f

�

ur

�N = 0 linear in Z und somit au
h n

�

aherungsweise die Resonanzenergie. Daher ist

anders als f

�

ur �N = 1

�

Uberg

�

ange die Autoionisation bei �N = 0 gem

�

a� Beziehungen

2.16 und 2.17 Z{abh

�

angig:

A

a;�n=0

/ Z

1=2

(2.18)

Die Z{Abh

�

angikeit der radiativen Dipolrate l

�

a�t si
h aus der Energieabh

�

angikeit !

3

und den Radialanteilen der Matrixelemente herleiten. F

�

ur �N = 0 Dipol

�

uberg

�

ange

ergibt si
h eine Proportionalit

�

at zu Z. Na
h 2.12 erh

�

alt der DR{Wirkungsquers
hnitt

demna
h folgende Z{Skalierungen:

�

DR

�n=0

/

8

<

:

Z

0

f�ur A

a

� A

r

Z

�1=2

f�ur A

a

� A

r

(2.19)

Mit Hilfe von St

�

orungsre
hnungen in zweiter Ordnung [10℄ kann au
h eine Abs
h

�

atzung

der Z{Abh

�

angigkeit des TR{Wirkungsquers
hnitts gema
ht werden. Die Matrixele-

mente der Dreielektronen{Autoionisation erhalten in zweiter Ordnung St

�

orungstheorie

folgendes Aussehen:

M

3a

=

X

n

h�

i

jV j�

n

i h�

n

jV j�

f

i

E

i

� E

n

(2.20)

Dabei werden Anfangs{ und Endzustand der ungest

�

orten Wellenfunktionen �

i

und �

f

�

uber angeregte Zwis
henzust

�

ande �

n

in Einzelelektronen

�

ubergange der Coulombwe
h-

selwirkung V miteinander verbunden. Im Nenner stehen die Energieeigenwerte E

i

und
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E

n

des Anfangszustandes und der Zwis
henzust

�

ande. Die Z{Abh

�

angikeit der Matri-

xelemente im Z

�

ahler lassen si
h analog aus den Radialintegralen in 2.16 abs
h

�

atzen.

W

�

ahrend das erste Matrixelement einen gebunden{gebunden

�

Ubergang bes
hreibt und

daher mit Z geht, stellt das zweite gerade die herk

�

ommli
he Autionisation dar, deren

Z{Abh

�

angikeit zuvor dargelegt wurde. In der Summe von M

3a

tragen diejenigen Glie-

der stark zum Gesamtmatrixelemt bei, bei denen die Di�erenz von E

i

und E

n

klein

wird. Da E

n

Z

2

{abh

�

angig ist, weist indirekt au
h der Nenner in den Summengliedern

dieselbe Z

2

{Abh

�

angigkeit auf. Folgli
h gilt f

�

ur die Dreielektronen{Autoionisation:

A

3a

/ jM

3a

j

2

/ Z

�1

(2.21)

und der TR{Wirkungsquers
hnitt skaliert somit na
h 2.13:

�

TR

�n=0

/

8

<

:

Z

�3=2

f�ur A

a

� A

3a

; A

r

Z

�2

f�ur A

r

� A

a

; A

3a

(2.22)

bzw. falls keine normale Autionisation m

�

ogli
h ist na
h 2.15:

�

TR

�n=0

/ Z

0

: (2.23)

DR und TR an beryllium

�

ahnli
hen Ionen

Das besondere Verhalten der TR im Verglei
h zu DR, wel
hes im vorherigem Abs
hnitt

abgehandelt wurde, soll nun konkret an beryllium

�

ahnli
hen Ionen na
hgezei
hnet wer-

den.

Abb. 2.4 zeigt das Energiediagramm f

�

ur DR und TR an beryllium

�

ahnli
hem Cl

13+

. Die

Rydbergseriengrenzen entspre
hen den Anregungsenergien von der 2s

2

Kon�guration

des Grundzustandes in die 2s2p und 2p

2

Kon�gurationen. Im LS{S
hema koppeln die

beiden 2s Rumpfelektronen im Grundzustand zu einem Singulett

1

S

0

Term. Die in der

�N = 0 DR einfa
h angeregte 2s2p Kon�guration koppelt zu drei Triplett

3

P

0;1;2

Ter-

men und einem h

�

oher gelegenen Singulett

1

P

1

Zustand. Die f

�

ur �N = 0

�

uber die TR

zweifa
h angeregten 2p

2

Elektronen liefern insgesamt f

�

unf Terme, bestehend aus je drei

Triplett

3

P

0;1;2

und den beiden Singulett

1

D

2

und

1

S

0

Termen.

Der Anfangszustand besteht aus einem freien Elektron im Kontinuum (I) des Cl

13+

Ions im Grundzustand. Bei passender kinetis
her Energie des Kontinuumelektrons

k

�

onnen s
hon in der N

�

ahe der ersten Ionisationss
hwelle Niveaus von dreifa
h an-

geregten Zust

�

anden 2p

2

nl bev

�

olkert werden. Unterhalb der Anregungsenergie in die

2s2p(

3

P

j

) Niveaus steht dem eingefangenen Elektron als Augerzerfallskanal nur der

dem Einfang analoge Proze�

�

uber die Dreielektronen{Autoionisation zur

�

u
k in das

Kontinuum I o�en. Oberhalb jedo
h kommt ein weiterer Verlustkanal in das Kontinu-

um II der Triplettzust

�

ande der einfa
h angeregten 2s2p Rumpfelektronenkon�guration

16
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2s2 2s2p 2p2

Abb. 2.4: Energieniveaus
hema f

�

ur DR und TR an beryllium

�

ahnli
hem Cl

13+

. Die Nul-

linie ist zur

�

Ubereinstimmung mit dem TSR Experiment an der ersten Ionisationsgrenze

von Cl

12+

und glei
hzeitig dem Grundzustand von Cl

13+

festgelegt. Die Pfeile symbolisieren

die vers
hiedenen Verzweigungsm

�

ogli
hkeiten der gebundenen und Kontinuumszust

�

ande. Die

Kopplung der gebundenen Zust

�

ande mit den vers
hiedenen Kontinua dur
h Autoionisation

bzw. strahlungslosen Elektroneneinfang ist dur
h die gebogenen Pfeile angezeigt. Die di
ken

Linien zeigen dabei eine hohe

�

Ubergangswahrs
heinli
hkeit, die d

�

unnen eine niedrige. Die

gestri
helten Pfeile stellen m

�

ogli
he radiative

�

Uberg

�

ange dar.

17
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hinzu. Da in der Coulombwe
hselwirkung spin

�

andernde

�

Uberg

�

ange verboten sind, wer-

den Triplettzust

�

ande bevorzugt in das Kontinuum II zerfallen, das errei
ht werden

kann, ohne da� die Rumpfelektronen ihren Spin

�

andern m

�

ussen. Sollte wie bei �N = 1

au
h f

�

ur �N = 0

�

Uberg

�

ange die normale Autoionisation wesentli
h s
hneller ablaufen

als Dreielektronen{Autoionisation und radiative Relaxation, werden diejenigen TR{

Resonanzen, die

�

uber einen 2p

2

(

3

P

j

)nl intermedi

�

aren Zustand gebildet werden, stark

unterdr

�

u
kt. Die Singulett Rumpfelektronenzust

�

ande

1

S

0

und

1

D

2

k

�

onnen in erster

Linie ni
ht in die entspre
henden Triplettzust

�

ande zerfallen, so da� die zugeh

�

origen

TR{Resonanzen beim

�

Ubers
hreiten der

3

P

j

Anregungss
hwelle in ihrer St

�

arke kaum

beein
u�t werden. Au
h f

�

ur DR{Resonanzen, deren intermedi

�

are Zwis
henzust

�

ande

2s2p(

1

P

1

)nl energetis
h dur
haus in der Lage w

�

aren in die 2s2p(

3

P

0;1;2

)"l Kontinu-

umszust

�

ande zu zerfallen, wird wegen des Interkombinationsverbots keine signi�kante

Abs
hw

�

a
hung der Resonanzst

�

arke beoba
htet. Ein weiteres Kontinuum (III)

�

o�net

si
h oberhalb der 2s2p(

1

P

1

)nl Seriengrenze, in wel
hes nun au
h die Singulett Terme

der dreifa
h angeregten Zwis
henzust

�

ande zerfallen k

�

onnen. Im Experiment erwartet

man daher oberhalb dieser Grenze s
hlie�li
h au
h keine Singulett TR{Resonanzen in

relevanter St

�

arke mehr.

Sowohl wegen der Kon�gurationsmis
hungen, als au
h aufgrund der Tatsa
he, da� bei

mittels
hweren bis s
hweren Ionen die reine LS{Kopplung

�

uber die intermedi

�

are Kopp-

lung zur reinen jj{Kopplung

�

ubergeht, sind alle LS{Notationen zu den Energieniveaus

nur als ein Hauptbeitrag im LS{Kopplungss
hema zum jeweiligen Gesamtzustand zu

verstehen. F

�

ur das allgemeine Verst

�

andnis des energieabh

�

angigen Verhaltens der TR

rei
hen Erl

�

auterungen im Rahmen des LS{Bildes weitgehend aus, ohne gravierende

Einbu�en im Wahrheitsgehalt der getro�enen Aussagen zu ma
hen. Allerdings werden

in den dieser Arbeit zugrunde liegenden Atomstrukturre
hnungen selbstverst

�

andli
h

sowohl Kon�gurationsmis
hung als au
h intermedi

�

are Kopplung miteinbezogen.

2.5 Bere
hnung des Wirkungsquers
hnitts

Die f

�

ur die DR{ und TR{Wirkungsquers
hnitte ben

�

otigten Bere
hnungen der Ener-

gieniveaus der intermedi

�

aren Zust

�

ande sowie deren entspre
hender Autoionisations{

und radiativen Raten wurden im Rahmen dieser Arbeit mit dem Programmpaket AU-

TOSTRUCTURE [22℄ dur
hgef

�

uhrt, wel
hes eine Erweiterung des Atomstrukturpro-

gramms SUPERSTRUCTURE [23℄ darstellt. Die Energieniveaus k

�

onnen f

�

ur s

�

amtli-


he Atome und Ionen sowohl im LS{Kopplungss
hema als au
h f

�

ur die intermedi

�

are

Kopplung (IC) bere
hnet werden. Kon�gurationsmis
hungen werden dur
h sinnvol-

le Auswahl an Inputkon�gurationen ber

�

u
ksi
htigt. Die Radialanteile der Einzelelekt-

ronenorbitale werden in einem statistis
hen Modellpotential, wel
hes wahlweise mit der

Thomas{Fermi Methode erre
hnet oder mittels Slater{Typ Orbitalen in einem Hartree{

18
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hnung des Wirkungsquers
hnitts

Potential ermittelt wird, bere
hnet. Alternativ k

�

onnen au
h separat

�

uber ein selbstkon-

sistentes Hartree{Fo
k Potential ermittelte Wellenfunktionen an AUTOSTRUCTURE

�

ubergeben werden. F

�

ur die Kontinuum{gebunden Zust

�

ande werden die Kontinuums-

wellenfunktionen mittels der distorted{wave N

�

aherung im Potential des Targetions ge-

re
hnet. Dabei bleibt das Potential des Targetions ungest

�

ort dur
h das Kontinuumelek-

tron.

�

Uber die Partialwellenzerlegung erh

�

alt man die Festlegung der einzelnen orbita-

len Drehimpulse des Kontinuumelektrons. Aus Gr

�

unden der Energieerhaltung wird im

Resonanzfall die Summe aus kinetis
her Energie des Kontinuumelektrons und der Bin-

dungsenergie des Targetions glei
hgesetzt mit der Bindungsenergie des rekombinierten

Ions. In der Basis von gekoppelten Mehrelektronenwellenfunktionen, wel
he den semi-

relativistis
hen Breit{Pauli Hamiltonoperator diagonalisieren, werden Anfangszustand,

Zwis
henzustand und Endzustand entwi
kelt. Die so pr

�

aparierten Zust

�

ande werden in

die Bere
hnung der Matrixelemte der Autoionisation und radiativen

�

Uberg

�

ange einge-

setzt und liefern die gew

�

uns
hten Raten. Da nur in erster Ordnung St

�

orungsre
hnung

die Matrixelemente in AUTOSTRUCTURE bere
hnet werden, sind endli
he Beitr

�

age

von Dreielektronen{Autoionisation und damit der trielektronis
hen Rekombination nur

�

uber die Einbeziehung von Kon�gurationsmis
hung der Targetkon�gurationen zu er-

halten. Bei hohen Rydbergzust

�

anden wird der Re
henaufwand sehr ho
h, so da� man

f

�

ur die Ratenbere
hnung N

�

aherungen von Skalierungsgesetzen verwendet.
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Kapitel 3

Experimenteller Aufbau

3.1 Der Heidelberger S
hwerionenspei
herring TSR

Der S
hwerionenspei
herring TSR (s. Abb. 3.1) dient zur Akkumulation und Spei-


herung einer Vielzahl atomarer und molekularer Ionen [24℄. Die Ionenstrahlf

�

uhrung

besteht aus vier symmetris
hen Einheiten mit jeweils zwei 45

Æ

Dipolmagneten zur

Ablenkung und f

�

unf Quadrupolen zur Fokussierung. In den geraden, fast feldfreien

Verbindungsst

�

u
ken sind Injektion bzw. Extraktion, Elektronenk

�

uhler, Experimentier-

stre
ke, Strahldiagnose und HF{Resonator untergebra
ht. Sein Umfang betr

�

agt ins-

gesamt 55.4m. Die Ionen werden von einer linearen Bes
hleunigerstruktur geliefert,

bestehend aus einem 12MV Tandem Van{de{Graa�{Bes
hleuniger und na
hfolgenden

40 HF{Driftr

�

ohrenresonatoren als Na
hbes
hleuniger. Die Dipole des TSR liefern eine

maximale magnetis
he Ringstei�gkeit von B� = 1:5Tm, wobei B das Magnetfeld im

Dipolmagneten ist und � dessen Kr

�

ummungsradius darstellt. Damit ist der TSR aus-

gelegt, Ionen mit einem Ladung{zu{Masseverh

�

altnis von q=m = 0:5 bis zu Energien

von 30MeV/u zu spei
hern. Zwei magnetis
he Septa und ein elektrostatis
hes Septum

erm

�

ogli
hen die Injektion der Ionen in den Spei
herring. Mittels der sogenannten Mul-

titurninjektion, bei der sukzessive die Sollbahn der zirkulierenden Ionen am Ort der

Injektion na
h innen vers
hoben wird, so da� Platz f

�

ur na
hfolgende einges
hossene

Ionen frei wird, wird der transversale Phasenraum der Ionen im Ring aufgef

�

ullt. Wi
h-

tig dabei ist vor allem, da� die horizontale Emittanz des injizierten Strahls wesentli
h

kleiner ist als die Akzeptanz des TSR. In der Regel l

�

a�t si
h somit der Ionenstrom um

einen Faktor von 30 erh

�

ohen.

Zur weiteren Akkumulation von gespei
herten Ionen wird in der n

�

a
hsten geraden Sek-

tion ein Elektronenk

�

uhler verwendet, wel
her zur Ionenk

�

uhlung vorgesehen ist, indem

er einen intensiven, kalten Elektronenstrahl liefert, der kollinear mit den zirkulierenden

Ionen

�

uberlagert wird und als K

�

altereservoir dient. Innerhalb eines Zeitberei
hes von

Sekunden wird der Phasenraum des Ionenstrahls erhebli
h komprimiert, so da� wei-

tere Injektionen in den frei gewordenen Phasenraum folgen k

�

onnen. Diese mehrfa
he

Multiturninjektion und darau�olgende Elektronenk

�

uhlung, E
oolsta
king genannt [25℄,
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D: Dipolmagnete

Q: Quadrupolmagnete

Injektion
Experimentier−

sektion

Elektronenkühler

HF−Resonator

Rekombinations−

detektor

Ionisations−

detektor

Abb. 3.1: S
hematis
he Zei
hnung des Testspei
herrings TSR. Re
hts be�ndet si
h die Ein-

s
hu�sektion. Im Uhrzeigersinn folgen die K

�

uhlersektion, die Experimentierstre
ke, an wel-


her zuletzt das Li

+

Relativit

�

atsexperiment [26℄ dur
hgef

�

uhrt wurde, und die Strahldiagno-

sesektion. Dar

�

uber hinaus ist in der letzten Sektion ein HF{Resonator integriert, wel
her

zur Bes
hleunigung oder longitudinalen Phasenraumkomprimierung der Ionen dient. Das in

K

�

urze fertiggestellte, auf S
hienen bewegli
he Elektronentarget kommt in der Experimen-

tiersektion zum Einsatz und kann innerhalb k

�

urzester Zeit ein{ und ausgebaut werden. Im

Zusammenhang mit dem Target ist eine tangentiale Verl

�

angerung der Experimentierstre
ke

zur Detektion neutraler Fragmente aus der dissoziativen Rekombination von Molek

�

ulen ge-

plant.

erh

�

ohen den Ionenstrom um einige Gr

�

o�enordungen. Zur optimalen Ausnutzung des

E
oolsta
kingprinzips kann dur
h lei
htes Abbremsen der Ionen im Elektronenk

�

uhler

der Strahlorbit aufgrund der endli
hen Dispersion am Injektionsort na
h innen ver-

s
hoben werden, was eine r

�

aumli
he Trennung von direkt injiziertem und gek

�

uhltem
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Strahl bewirkt. Somit k

�

onnen Stromst

�

arken von mehreren mA erziehlt werden. Typi-

s
he Strahlstr

�

ome bei s
hweren ho
hgeladenen Ionen liegen im Berei
h von mehreren 10

bis 100�A. Die maximale Anzahl gespei
herter Ionen ist errei
ht, wenn si
h ein Glei
h-

gewi
ht aus na
hgelieferten Ionen und der Verlustrate dur
h Einfa
hstreuung der Ionen

untereinander und Elektroneneinfang und {stripping an den Restgasmolek

�

ulen, wel
hes

si
h direkt auf die Lebensdauer der Ionen auswirkt, ausgebildet hat. Mit wa
hsender

Ladung der Ionen gewinnt der Verlustproze� dur
h Elektroneneinfang zunehmend an

Bedeutung. Die Lebensdauer und au
h der maximal spei
herbare Strom nimmt da-

her bei glei
hem Ladung{zu{Masse Verh

�

altnis mit zunehmender Ordnungszahl der

Ionen ab. Ein exzellentes Ultraho
hvakuum von 10

�11

mbar erm

�

ogli
ht Lebensdauern,

abh

�

angig von Ionensorte und Ges
hwindigkeit, von einigen Sekunden bis zu mehreren

Stunden.

Zur Strahldiagnose kommen diverse Ger

�

ate zum Einsatz. Informationen zur Impulsver-

teilung der Ionen liefert das sogenannte S
hottky{Spektrum.

"

Pi
kups\ im Ring neh-

men dur
h den geladenen Ionenstrom in
uenzierte elektris
he Ladung auf. Aufgrund

lokaler Inhomogenit

�

aten der Ionenstrahlladung erh

�

alt man ein Raus
hsignal, wel
hes

na
h Fourieranalyse eine Resonanz im Frequenzspektrum zeigt, deren relative Breite

proportional zur Impulsverteilung der Ionen ist.

Zur Ermittlung des Strahlquers
hnitts dient ein Strahlpro�lmonitor. Die vom Ionen-

strahl ionisierten Restgasmolek

�

ule werden dur
h statis
he transversale elektris
he Fel-

der abgesaugt und an ortsau


�

osenden Detektoren (multi 
hannel plates) registriert. Die

daraus gewonnene Information

�

uber die horizontale und vertikale Strahlbreite dient un-

ter anderem au
h dazu, die K

�

uhlzeit zu ermitteln, da der Dur
hmesser des gek

�

uhlten

Ionenstrahls typis
herweise mehr als zehnmal kleiner ist als der des ungek

�

uhlten. Bei

geringen Strahlstr

�

omen bis zu einigen �A dient das Detektorsingal au
h zur Strom-

messung.

Bei h

�

oheren Ionenstr

�

omen wird ein Glei
hstromtransformator [27℄ benutzt. Um den

Wei
heisenkern, der das Strahlrohr ums
hlie�t, ist eine Erregerspule gewi
kelt, deren

sinusf

�

ormiger We
hselstrom eine um die Null symmetris
he Hysteresekurve der ma-

gnetis
hen Induktion in der S

�

attigung erzeugt. An einer zweiten Detektionspule ist ein

Phasendetektor anges
hlossen, dessen Me�berei
h ein s
hmales Band um das Doppelte

der Erregerfrequenz ! legt. Der Sekund

�

arstrom erh

�

alt bei einer symmetris
hen Hy-

steresekurve keine Anteile von 2!. Die magnetis
he Induktion dur
h den Glei
hstrom

des Ionenstrahls vers
hiebt aber die Hysteresekurve entlang der Stroma
hse, so da� f

�

ur

den Sekund

�

arstrom no
h 2! Frequenzanteile hinzukommen, wel
he vom Phasendetek-

tor na
hgewiesen werden. Dur
h einen Gegenstrom, der betragsm

�

a�ig dem Ionenstrom

entspri
ht, wird diese Vers
hiebung wieder kompensiert. Bei Nullabglei
h wird dieser

Gegenstrom als Ma� f

�

ur den Ionenstrom ausgelesen. Die Genauigkeit dieser Strom-

messung ist aufgrund von O�sets
hwankungen auf bis zu �1�A bes
hr

�

ankt, bei einer
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ansonsten sehr guten Linearit

�

at.

3.2 Der Elektronenk

�

uhler

Der im vorherigen Abs
hnitt erw

�

ahnte Elektronenk

�

uhler (s. Abb. 3.2) dient ni
ht nur

zur Pr

�

aparation der Ionen, sondern ist au
h wesentli
her Bestandteil zur Untersu
hung

von Elektron{Ion We
hselwirkungen. Die Elektronen werden aus einer beheizten, in

Pier
e{Geometrie angebra
hten Gl

�

uhkathode (Radius = 0.95 
m), emittiert. Es bildet

si
h direkt vor der Kathode eine Raumladung aus, deren isotrope thermis
he Verteilung

in etwa der Kathodentemperatur T � 1300

Æ

entspri
ht. Vom Ort der Kathode aus, wel-


he si
h auf negativem Ho
hspannungspotential be�ndet, werden die Elektronen dur
h

vier hintereinander angebra
hte Anoden auf Erdpotential bes
hleunigt. Mittels un-

ters
hiedli
her Potentialbelegung der ersten Anode kann der Elektronenstrom variiert

werden. Zur Flugri
htung parallele Magnetfelder wirken der Raumladung entgegen und

halten die Elektronen in einem r

�

aumli
h s
harfen Elektronenstrahl zusammen. Dur
h

die longitudinale Bes
hleunigung erf

�

ahrt die zum Elektronenstrahl parallele Tempera-

turkomponente eine starke kinematis
he Kompression. Der transversale Freiheitsgrad,

der im Magnetfeld entkoppelt ist, bleibt unbeein
u�t. Um au
h transversal zu k

�

uhlen,

bedient man si
h der Methode der adiabatis
hen Expansion. Die im Gebiet eines hohen

Magnetfeldes erzeugten Elektronen werden dabei hinrei
hend langsam in ein niedrige-

res Feld

�

uberf

�

uhrt.

Die Elektronen f

�

uhren aufgrund der Lorentzkraft eine Zyklotronbewegung senkre
ht

zur Strahlri
htung mit der Frequenz ! =

eB

m

e

aus. Zusammen mit der longitudinalen

Bes
hleunigung bes
hreiben die Elektronen eine steigende Spiralbewegung. In einem

homogenen Magnetfeld ist aufgrund der Invarianz des mit der Zyklotronbewegung ge-

koppelten orbitalen magnetis
hen Moments des Elektrons das Verh

�

altnis

E

?

B

konstant

[28℄. Dies gilt au
h no
h, wenn si
h das Magnetfeld ausrei
hend langsam ohne W

�

arme-

austaus
h zwis
hen den Freiheitsgraden, also

"

adiabatis
h\

�

andert. Dabei soll die relati-

ve Magnetfeld

�

anderung innerhalb der Steigh

�

ohe der Elektronenbahnen klein sein. Die

sogenannte adiabatis
he Expansion dur
h Verringern des magnetis
hen F

�

uhrungsfel-

des bewirkt eine Abnahme der transversalen Temperatur, da mit E

?

= kT

?

folgender

Ausdru
k gilt:

k

B

T

f

?

=

B

f

B

i

k

B

T

i

?

(3.1)

wobei die Indizes der Magnetfelder und Temperaturen f

�

ur vor (i) bzw. na
h (f) der

Expansion stehen. Aufgrund der Konstanz des magnetis
hen Flusses dur
h die Quer-

s
hnitts


�

a
he, die vom Elektronenstrahl eingenommen wird, bl

�

aht si
h der Strahl auf,
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3.2. Der Elektronenk

�

uhler

5

4

3
2

1

BA

Abb. 3.2: Aufri�zei
hnung des Elektronenk

�

uhlers. Die Zahlen von 1 bis 5 markieren die So-

lenoidmagnete, wel
he die Elektronen in einem Elektronenstrahl zusammenhalten, die Bu
h-

staben A und B die Torroidmagnete, die den Elektronenstrahl ein{ bzw. auslenken.

und man erh

�

alt f

�

ur die beiden Radien die Beziehung:

r

f

=

r

B

i

B

f

� r

i

(3.2)

Der Quotient

B

i

B

f

hei�t Expansionsfaktor, da er proportional zur Fl

�

a
hen

�

anderung des

Elektronenstrahlquers
hnitts ist.

Der Elektronenk

�

uhler am TSR ist so dimensioniert, da� je na
h Parametereinstellun-

gen Elektronenstrahlen von einigen Zentimetern Dur
hmesser und Stromst

�

arken von

bis zu 1A erzeugt werden k

�

onnen, deren transversale Temperaturen im Berei
h von

kT

?

= 5� 20meV liegen. Die longitudinalen Temperaturen liegen mit kT

k

= 0:06meV

zwei Gr

�

o�enordungen darunter. Eigentli
h sollte die minimal m

�

ogli
he Longitudinal-

temperatur kleiner sein, jedo
h bes
hr

�

anken Relaxationsprozesse die maximal m

�

ogli
he

Abnahme dieser Temperaturkomponente. Die ni
ht vers
hwindende Kopplung zwis
hen

den transversalen und longitudinalen Freiheitsgraden aufgrund der s
hwa
hen Magne-

tisierung des Elektronenstrahls liefert dabei den gr

�

o�ten Beitrag zur longitudinalen

Temperaturerh

�

ohung.

Mittels eines Torroidmagneten wird der Elektronenstrahl in die 1.5m lange We
hsel-

wirkungszone geleitet. Dort

�

uberlagert er die im Ring zirkulierenden Ionen mit glei
her

Ges
hwindigkeit. Mit der Zeit, in der Regel einige Sekunden, k

�

uhlen die Elektronen,

die st

�

andig neu von der Kathode na
hgeliefert werden, dur
h Coulombwe
hselwirkung

die zun

�

a
hst hei�en Ionen [29℄. Im thermis
hen Glei
hgewi
ht erh

�

alt der Ionenstrahl
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eine Impulsuns
h

�

arfe von

�p

p

= 10

�4

und einen typis
hen Dur
hmesser von 2mm. Am

Ende der We
hselwirkungszone wird der Elektronenstrahl

�

uber ein Torroidfeld aus dem

Strahlrohr gef

�

uhrt und na
h fast vollst

�

andigem Abbremsen in dem Kollektor, einem

wassergek

�

uhlten Faradaybe
her, aufgenommen.

3.3 DR{Me�prinzip

Der Elektronenk

�

uhler dient einerseits zur Erzeugung energies
harfer Ionen als au
h

als Lieferant kalter Elektronen mit genau de�nierter Energie und ist damit ein h

�

o
hst

eÆzientes Instrument zu Untersu
hung von Elektron{Ion We
hselwirkungen. Die Elek-

tronen fungieren dabei unter anderem als Target f

�

ur Elektron{Ion Rekombinationspro-

zesse. Die in der We
hselwirkungszone umgeladenen Ionen werden im n

�

a
hsten 45

Æ

{

Dipolmagneten vom Orbit der gespei
herten Ionen getrennt. In der ans
hlie�enden

f

�

a
herf

�

ormigen Rekombinationskammer werden diese von einem in den Rekombinati-

onsstrahl gef

�

uhrten CsJ{Szintillator{Detektor [30℄ aufgenommen. Die Kathodenspan-

nung, wel
he die Elektronen ungef

�

ahr auf die Ionenges
hwindigkeit und somit auf K

�

uhl-

energie (E

rel

= 0) bes
hleunigt, wird von stabilisierten �1:25 kV, �5 kV und �12:5 kV

Netzger

�

aten erzeugt, die je na
h erforderli
her Elektronenenergie zum Einsatz kom-

men, s. Abb. 3.3.

Um au
h Raten in Abh

�

angigkeit einer endli
hen Relativenergie zwis
hen Ionen und

Elektronen aufzunehmen, ist ein s
hneller bipolarer R

�

ohrenho
hspannungsverst

�

arker

an das Kathodennetzger

�

at aufgesto
kt. Die analoge Ansteuerung des HV{Verst

�

arkers

erfolgt

�

uber eine bipolare 12{Bit DAC Cama
{Eins
hubkarte mit maximal �10V. Je

na
h eingestelltem Verst

�

arkungsfaktor am HV{Verst

�

arker kann in 12{Bit Au


�

osung

eine Variation des Bes
hleunigungspotentials von bis zu �1000V relativ zur K

�

uhl-

spannung errei
ht werden.

Die Aufnahme von Rekombinatonsspektren dur
h eine kontinuierli
he Variation der

Relativenergie ist mit zweierlei Problemen behaftet. In der N

�

ahe der K

�

uhlenergie ist

die K

�

uhlkraft der Elektronen, wel
he die Ionenges
hwindigkeit der Elektronenges
hwin-

digkeit anglei
ht, besonders eÆzient. Dieser Mitziehe�ekt verringert somit bei kleinen

Relativenergien die Relativges
hwindigkeiten und bewirkt ein Auss
hmieren der Spek-

tren. Bei hohen Relativenergien spielen Mitziehe�ekte aufgrund der praktis
h ni
ht

vorhandenen K

�

uhlkraft keine Rolle mehr. Gerade deshalb wird aber au
h einem Auf-

heizen des Ionenstrahls dur
h intra{beam{s
attering ni
ht entgegengewirkt, was wie-

derum zu einer Verbreiterung der Spektren f

�

uhrt. Um glei
hzeitig beide Probleme in

den Gri� zu bekommen, hat si
h als Me�prinzip das sogenannte Wobbeln etabliert.

Zu jedem Me�s
hritt an einer bestimmten Relativenergie werden na
h einer gewissen

Verweildauer die Elektronen auf K

�

uhlpotential gebra
ht, um die gute Ionenstrahlqua-

lit

�

at zu erhalten. Damit man vern

�

unftige Z

�

ahlraten erh

�

alt, ohne allzu gro�e Einbu�en
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Hauptnetzgerät

HV−Ausgang
R   5MΩ

HV−Eingang

HV−Verstärker

Kollektorstrom−

Netzgerät

Hochspannungs Plattform

 HV−

TeilerDigitale

Glasfaser−

leitung

Digitale

Glasfaser−

leitung

 Strom−

meßgerät

Kollektor Kathode

DAC

DAC

Elektronenkühler

Abb. 3.3: Vereinfa
hte Darstellung der Ho
hspannungsbes
haltung des Elektronenk

�

uhlers.

Das Plattformpotential setzt si
h aus den Spannungsbeitr

�

agen des

�

uber einen 5M
 Wider-

stand stabilisierten Hauptnetzger

�

ats und des s
hnellen HV{Verst

�

arkers zusammen. Mit der

Plattform verbunden sind die Kathode und ein Stromnetzger

�

at, wel
hes

�

uber den Kollektor

den Elektronenstrom im Elektronenk

�

uhler na
hliefert.

�

Uber digitale Glasfaserleitungen wer-

den die Ger

�

ate im Ho
hspannungsk

�

a�g (dur
h die gepunktet umrahmte Fl

�

a
he angedeutet)

angesteuert bzw. ausgelesen.

in der Energies
h

�

arfe in Kauf nehmen zu m

�

ussen, hat si
h als sinnvoller Kompro-

mi� eine Me�dauer von 5ms herausgestellt. Eine K

�

uhlzeit von 30ms ist in der Regel

ausrei
hend. Beim n

�

a
hstem Me�s
hritt wird eine neue Relativenergie eingestellt, so

da� na
h etli
hen dieser Minizyklen ein komplettes Energieintervall dur
hgestimmt ist.
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Dana
h wird der Ring erneut mit Ionen gef

�

ullt und der S
anablauf wiederholt. Dies

ges
hieht so lange, bis die Statistik als ausrei
hend befunden wird. Da mit Erh

�

ohung

der Spannung au
h der Elektronenstrom zunimmt (I

e

/ U

3=2

kath

) und dadur
h der Rest-

gasdru
k dur
h unters
hiedli
h starkes Ausgasen am Kollektor spannungsabh

�

angig ist,

wird in der Regel zur Bestimmung der Untergrundrate innerhalb jedes Minizyklus-

ses die Relativenergie zus

�

atzli
h f

�

ur einige ms auf einen hohen Wert gesetzt, f

�

ur den

eine verna
hl

�

assigbare RR{Rate (radiative Rekombination) und keine DR{Resonanz

erwartet wird. Somit kann man f

�

ur jede einzelne Me�energie die zugeh

�

orige Unter-

grundrate ermitteln unter der Annahme, da� si
h innerhalb der Sprungzeit von der

Me�{ zur Referenzenergie der Dru
k ni
ht nennenswert

�

andert. Im Experiment steu-

ert den Wobbelzyklus ein spezielles Softwarepaket, Cyril NG [31℄, wel
hes sowohl die

Spannungseinstellungen

�

ubernimmt als au
h s

�

amtli
he Me�parameter in einer Compu-

terdatei ablegt.

3.4 Bestimmung der S
hwerpunktsenergie

Im ni
htrelativistis
hen Fall gilt f

�

ur die Relativges
hwindigkeiten zwis
hen Elektronen

und Ionen:

~v

rel

= ~v

e

� ~v

i

(3.3)

Unter idealen Bedingungen sind Ionen{ und Elektronenges
hwindigkeiten zueinander

parallel, so da� | mit Ausnahme des Ein{ und Austrittsberei
hs des Elektronenstrahls

in das Strahlrohr | f

�

ur die S
hwerpunktsenergie keine Winkelabh

�

angigkeiten beste-

hen. Dabei kann man n

�

aherungsweise aufgrund der viel gr

�

o�eren Masse der Ionen das

Ruhesystem der Ionen als S
hwerpunktsystem annehmen. Die Kollisionsenergie besteht

dann genau aus der kinetis
hen Energie der Elektronen in diesem Bezugssystem:

E

rel

�

m

e

2

v

2

rel

�

�

p

E

e

�

r

m

e

m

i

E

i

�

2

=

�

p

E

e

�

p

E




�

2

(3.4)

Die Indizes der Laborenergien und Ruhemassen stehen jeweils f

�

ur Elektronen (e) bzw.

Ionen (i). E




entspri
ht der Laborenergie der Elektronen bei K

�

uhlspannung. Bei der

Datenauswertung wird allerdings die exakte relativistis
he Kollisionsenergie verwendet

[32℄.

Die Elektronenenergie im Laborsystem erh

�

alt man aus der angelegten Kathodenspan-

nung, wel
he mit dem HV{Verst

�

arker variiert werden kann. Hinzu kommt, da� aufgrund

der Raumladung des Elektronenstrahls die Elektronen abh

�

angig von ihrer Position in-

nerhalb des Elektronenstrahls ein unters
hiedi
h reduziertes Bes
hleunigungspotential

sehen. Na
h Abzug des Raumladungspotentials erh

�

alt man die kinetis
he Energie der

Elektronen im Laborsystem:

E

e(lab)

= (U

kath

� U

rl

(r)) e: (3.5)
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3.4. Bestimmung der S
hwerpunktsenergie

Das Raumladungspotential wird in Abh

�

angigkeit vom Betragsabstand r von der Strahl-

mitte angegeben, wenn der Elektronenstrahl als zylindersymmetris
h angenommen

wird. Weiterhin setzen wir die Elektronendi
hte als homogen

�

uber den gesamten Strahl

verteilt voraus, was experimentell hinrei
hend erf

�

ullt ist. Bei kollinear, zentriert

�

uber-

lagertem Ionen{ und Elektronenstrahl in der We
hselwirkungszone rei
ht es aus, das

Raumladungspotential, wel
hes die Elektronen in der Strahlmitte sehen, zu bestimmen.

Unter der Voraussetzung, da� der Ionenstrahldur
hmesser deutli
h kleiner ist als der

des Elektronenstrahls, gilt [33℄:

U

rl

=

n

e

r

2

e

4"

0

�

1 + 2 ln

r

tube

r

e

�

(3.6)

Die Elektronendi
hte n

e

h

�

angt sowohl vom Elektronenstrom als au
h von der Ges
hwin-

digkeit der Elektronen ab. Da die Ges
hwindigkeit

�

uber das tats

�

a
hli
he raumladungs-

korrigierte Bes
hleunigungspotential bestimmt wird, mu� Glei
hung 3.6 iterativ gel

�

ost

werden. Dabei wird zun

�

a
hst eine Elektronenges
hwindigkeit aus der angelegten Ka-

thodenspannung bestimmt. Das daraus ermittelte Raumladungspotential wird von der

Kathodenspannung abgezogen. Aus dem neuen Wert erh

�

alt man wiederum die Elektro-

nenges
hwindigkeit, wel
he eine neue Raumladungskorrektur erm

�

ogli
ht. In der Regel

konvergiert das raumladungskorrigierte Potential na
h einigen Iterationen zu einem

Endwert innerhalb einer Genauigkeit von 10

�5

, was im

�

ubrigen wesentli
h genauer

ist als die obigen Annahmen re
htfertigen. Bei typis
hen Elektronenstr

�

omen von et-

wa 100mA bei Expansion 9.6 und Bes
hleunigungsspannungen von �2 kV tr

�

agt die

Ber

�

u
ksi
htigung der Raumladung zu einer Korrektur von bis zu 10% der angelegten

Kathodenspannung bei.

Zur Bestimmung der Relativenergie in den gemessenen Spektren wird zu jeder Messung

eine statis
he Elektronenstrom{ und Spannungskalibration dur
hgef

�

uhrt, wobei sta-

tis
h in diesem Zusammenhang bedeutet, da� das System mehrere Sekunden Zeit hat,

die eingestellten Werte anzunehmen. Dabei kalibriert man die Stellbits des DAC, wel-


her den HV{Verst

�

arker ansteuert, gegen die Ausgangsspannung eines pr

�

azisen ohm-

s
hen Glei
hspannungsteilers, dessen Ho
hspannungsseite auf Plattformpotential liegt

und dessen Teilerverh

�

altnis mit 1:6050 sehr genau bekannt ist. Zur Bestimmung der

Raumladung wird zus

�

atzli
h der Elektronenstrom zur jeweiligen Spannung notiert.

Die statis
he Kalibrierung kann allerdings nur exakt sein, falls w

�

ahrend der Messung

bei glei
hen Steuerbits Kathodenspannung und Elektronenstrom den statis
h ermittel-

ten Werten entspre
hen. Da aufgrund von kapazitiv bedingten Spannungseinbr

�

u
hen

am Kathodennetzger

�

at, die w

�

ahrend der Spannungsspr

�

unge des HV{Verst

�

arkers auf-

treten, die statis
hen Spannungswerte ni
ht errei
ht werden, ist die aus der Kalibration

ermittelte Relativenergie nur bis auf einige Prozent genau. Im Rahmen der hier vorge-

stellten Arbeit wurden deshalb sowohl eine Spannungs{ als au
h eine Strommessung
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eingef

�

uhrt, die eine s
hnelle und pr

�

azise Erfassung der aktuellen Kathodenspannung

bzw. des aktuellen Elektronenstroms w

�

ahrend der Messung erm

�

ogli
hen.

3.5 Elektronenstrommessung

Seit kurzem kommt eine sehr pr

�

azise Elektronenstrommessung (ECURF3) zum Ein-

satz, die von W. Arnold vom Strahlenzentrum der Universit

�

at Gie�en entwi
kelt wur-

de. Herzst

�

u
k der Me�einri
htung ist eine Strom{Frequenzwandlereinheit, wel
he ei-

ne zum Elektronenstrom proportionale Spannungsfrequenz ausgibt. Die Ansteuerung

und das Auslesen des Strommessers erfolgt

�

uber Li
htwellenleiter, so da� das eigent-

li
he Me�ger

�

at auf Plattformspannung betrieben werden kann. Der Elektronenstrom

im K

�

uhler, wel
her vom Kollektorstromnetzger

�

at geliefert wird, wird ann

�

ahernd ver-

lustfrei und unter minimalem Potentialabfall (< 1mV) in einen Leistungsoperations-

verst

�

arker in Gegenkopplungss
haltung eingespeist. Neun manuell ums
haltbare Me�-

berei
he erm

�

ogli
hen die Ausnutzung des optimalen Linearit

�

ats{ und Genauigkeitsbe-

rei
hes des na
hfolgenden temperaturgeregelten Spannungs{Frequenz{Wandlers

�

uber

einen weiten Stromberei
h von 0.15 { 1500mA. Die Ausgangsfrequenzen sind auf den

Eingangstrom kalibriert. Mit den Umre
hnungsfaktoren der jeweiligen Me�berei
he

kann der Absolutwert des Elektronenstroms

�

uber die aufgezei
hnete Ausgangsfrequenz

bestimmt werden. Die Genauigkeit in allen Me�berei
hen ist mit �I/I = �2 � 10

�4

an-

gegeben. Das Zeitverhalten der S
haltung erm

�

ogli
ht mit Anstiegs{ und Abfallzeiten

von 
a. 25�s s
hnelle Messungen, so da� im Wobbels
anbetrieb bei DR{Messungen ei-

ne verl

�

a�li
he Strommessung zur Verf

�

ugung steht, wel
he f

�

ur jeden einzelne Me�s
hritt

mitges
hrieben wird.

Indirekt kann man au
h

�

uber die Messung des Elektronenstromes aus der bereits

erw

�

ahnten Strom{Spannungsbeziehung in Elektronenk

�

uhlern die Kathodenspannung

bestimmen [29℄:

I

e

= p � U

3=2

kath

(3.7)

und damit relative Spannungss
hwankungen mit guter Zeitau


�

osung verfolgen. Die

Proportionalit

�

atskonstante p wird als Perveanz bezei
hnet und spiegelt die Feldvertei-

lung innerhalb der Elektronenkanone wieder. Man erh

�

alt sie experimentell aus einem

Fit der Elektronenstromkalibrierung.

3.6 Spannungsmessung

Zur Bestimmung der S
hwerpunktsenergie wurde eine Messung der Kathodenspan-

nung etabliert. Ein industriell angefertigter Breitband{Ho
hspannungsteiler (HVT 40

RCR) der Firma HILO{TEST erm

�

ogli
ht die Messung von We
hselspannungen bis zu
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Abb. 3.4: Ho
hspannungsme�netzwerk bestehend aus einem ohms
h{kapazitiv gemis
hten

Spannungsteiler und einem

�

uber ein abges
hirmtes Koaxialkabel an der Niederspannungseite

verbundenen Impedanzwandler, realisiert dur
h einen Operationsverst

�

arker in Spannungsfol-

gerbes
haltung. Das Stromsignal des Spannungsteilers wird dabei lastfrei am Ausgang des

Impedanzwandlers als Spannungssignal ausgelesen.

30 kV und Glei
hspannungen bis zu 40 kV mit einem Glei
hspannungsteilerverh

�

altnis

von 2500 : 1. Die Anstiegszeit von 17 ns, entspre
hend einer Bandbreite von 20MHz,

wurde vom Hersteller f

�

ur eine angelegte Re
hte
kspannung von 200V Amplitude an-

gegeben.

Ho
hspannungsteiler [34℄ bestehen in der Regel aus ho
hohmigen Widerst

�

anden, um

einer Erw

�

armung dur
h Leistungsverlust und damit einem spannungsabh

�

angigen Tei-

lerverh

�

altnis entgegenzuwirken. Rein ohms
he Spannungsteiler sind zur Messung ho
h-

frequenter We
hselspannungen bzw. Sprungspannungen ungeeignet, da sowohl ni
ht

vers
hwindende Streu{ und Parallelkapazit

�

aten aufgrund der r

�

aumli
hen Ausdehnung

des ho
hspannungsseitigen Widerstandes als au
h kapazitive Belastungen dur
h die

na
hfolgende Me�einri
htung die Sprungantwort verf

�

als
hen. In der Regel errei
ht die

Sprungantwort erst

�

uber einen langsamen, exponentiell abklingenden Anstieg die Aus-

gangsspannung. Dar

�

uber hinaus verursa
hen im Verglei
h zu den Parallelkapazit

�

aten

gro�e Streukapazit

�

aten ni
htlineare und frequenzabh

�

angige Sprungantworten, da die

Spannungsverteilung l

�

angs des Widerstandes dann ni
ht mehr linear ist.

Beim ohms
h{kapazitiv gemis
hten Spannungsteiler wird dur
h zus

�

atzli
h angebra
hte

Parallelkapazit

�

aten in den Ho
h{ und Niederspannungssektionen der Ein
u� der Streu-

kapazit

�

aten eliminiert.

Ersatzs
haltbild 3.4 zeigt den prinzipiellen Aufbau. Bei angelegter Sprungspannung U

0
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erh

�

alt man folgende zeitabh

�

angige Sprungantwort:

u

2

(t) = U

0

R

2

R

1

+R

2

�

1 +

R

1

C

1

�R

2

C

2

R

2

(C

1

� C

2

)

exp (�t=T )

�

(3.8)

wobei die Zeitkonstante

T =

R

1

R

2

R

1

+R

2

(C

1

+ C

2

) (3.9)

ist. Bei t = 0 wird die Ausgangspannung dur
h das unmittelbare Au
aden der Kon-

densatoren dur
h das kapazitive Teilerverh

�

altnis bestimmt. Im Grenzfall f

�

ur t ! 1

strebt die Ausgangsspannung exponentiell dem dur
h das ohms
heWiderstandsverh

�

alt-

nis gegebenen Endwert zu. Glei
hung 3.8 zeigt, da� bei glei
hen Zeitkonstanten f

�

ur die

Umladung der Kondensatoren

�

uber die entspre
henden Widerst

�

ande im Ho
h{ und

Niederspannungsteil die Zeitabh

�

angigkeit vers
hwindet. Dies errei
ht man dadur
h,

da� man f

�

ur frequenzkompensierte Spannungsteiler glei
he Teilerverh

�

altnisse von ka-

pazitiven und ohms
hen Anteilen fordert.

Der HVT 40 RCR Ho
hspannungsteiler enth

�

alt in der ho
hspannungsseitigen Sektion

einen pr

�

azisen Metals
hi
htwiderstand mit 150M
 und einen dazu parallel ges
halte-

ten Ho
hspannungskondensator mit einer Kapazit

�

at von 44 pF. Zur Vermeidung von

Spannungsspitzen ist zu der Kapazit

�

at ein D

�

ampfungswiderstand von 1.65 k
 in Rei-

he ges
haltet. Der ohms
he Widerstand des Niederspannungsteils setzt si
h zusam-

men aus Widerst

�

anden im Teilerfu� und einem variablen Widerstand zum Abglei
h

des Glei
hspannungsteilerverh

�

altnisses, der glei
hzeitig als Eingangswiderstand f

�

ur den

Operationsverst

�

arker des Impedanzwandlers dient. Als essentieller Bestandteil und zur

Verbindung von Impedanzwandler und Spannungsteiler wird ein speziell daf

�

ur abgegli-


henes Koaxialkabel benutzt. Die ged

�

ampften Niederspannungskapazit

�

aten bestehen

aus parallel angeordneten RC{Gliedern mit einer Gesamtkapazit

�

at von 110 nF. Der

Spannungsteiler ist demna
h so dimensioniert, da� dessen Zeitkonstante mit 
a. 6.6ms

kritis
herweise genau im Me�fensterberei
h liegt.

Bei Testmessungen des werkseitig abgegli
henen Teilers hat si
h herausgestellt, da�

ein rein ohms
her Abglei
h der Teilerverh

�

altnisse dur
h Ver

�

andern des Eingangswi-

derstands am Impedanzwandler R

2

0

zwis
hen 153 und 160 k
 die geforderte relative

Me�genauigkeit von unter 0.1% innerhalb der Me�dauer von 5 ms ni
ht erm

�

ogli
ht, s.

Abb.3.5. Der

�

Ubergang von kapazitiver Messung zur ohms
hen dur
h Umladung der

Kondensatoren, verursa
ht innerhalb von 5 { 10ms ein Unters
hwingen der Sprungant-

wort bei 159 k
, bzw. ein

�

Ubers
hwingen mit darau�olgendem lei
hten Unters
hwingen

bei 153 k
.

Ein Zus

�

atzli
hes RC{Glied, parallel ges
haltet zu den ged

�

ampften Kapazit

�

aten im Tei-

lerfu�, kompensiert bei entspre
hender Dimensionierung dieses Zeitverhalten. Bei em-

piris
hen Untersu
hungen, die im Rahmen dieser Arbeit get

�

atigt wurden, zeigte si
h,

da� ein optimales Eins
hwingverhalten bei R = 4.8M
 und C = 1nF erzielt wird. Mit
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3.6. Spannungsmessung

Abb. 3.5: Sprungantwort bei angelegter Re
hte
kspannung mit Amplitude von � 300V

bei vers
hieden Eingangswiderst

�

anden (R

2

0

) am Impedanzwandler, oben links: 159 k
 und

oben re
hts: 153 k
. Die Amplitude am Ausgang des Impedanzwandlers betr

�

agt 150mV. Die

H

�

ohe eines K

�

ast
hens entspri
ht 1.3% der Gesamtamplitude. Das Unters
hwingverhalten der

Sprungantwort innerhalb der ersten 10ms l

�

a�t si
h dur
h ohms
hen Abglei
h am Niederspan-

nungsteil ni
ht v

�

ollig kompensieren und produziert zus

�

atzli
h ein

�

Ubers
hwingen. Die untere

Kurve zeigt die Sprungantwort na
h Optimierung dur
h ein Zusatz RC{Glied im Niederspan-

nungsteil. Da die Me�amplitude zus

�

atzli
h um einen Faktor 9.3 verst

�

arkt wurde, entspri
ht

nun ein K

�

ast
hen ungef

�

ahr 0.13% der Gesamtamplitude.

zun

�

a
hst lei
ht verz

�

ogerter Anstiegszeit wird der Endwert denno
h s
hneller errei
ht

und wei
ht na
h 2ms weniger als 0.01% von der Endspannung ab. F

�

ur Rekombinati-

onsmessungen ist dies ein akzeptables Verhalten, da eine Verz

�

ogerung von 1.5 { 2ms

na
h dem Setzen eines neuen Spannungswerts vor Beginn der eigentli
hen Me�phase

toleriert werden kann.
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Kapitel 3. Experimenteller Aufbau

3.7 Spannungsregelung

Aufgrund der erw

�

ahnten kurzzeitigen Spannungseinbr

�

u
he am Kathodennetzteil bei

Spannungsspr

�

ungen mit dem HV{Verst

�

arker wird die aus der Kalibrierung bestimmte

Relativenergie w

�

ahrend der Messung ni
ht errei
ht. Abb. 3.6 links zeigt die zeitabh

�

angi-

ge Potential

�

anderung am Kathodennetzteilausgang, die mit dem HV{Teiler HVT 40

RCR w

�

ahrend des Wobbelns gemessen wurde. Die Ausgangsspannung betrug�3:39 kV.

In wiederholter Abfolge wurde zun

�

a
hst die Plattformspannung betragsm

�

a�ig um wei-

tere 1200V erh

�

oht, um dana
h in zwei hintereinander folgenden 600V Spr

�

ungen zur

�

u
k

zur Ausgangsspannung zu gelangen. Die einzelnen Wobbels
hritte werden begleitet

von Spannungseinbr

�

u
hen bzw. {ausbr

�

u
hen am Kathodennetzger

�

atausgang, wel
her

w

�

ahrend der gesamten Messung nominell eine konstante Spannung liefern sollte. Na
h

jeweils ungef

�

ahr 10ms sind diese St

�

orungen abgeklungen. Die Gr

�

o�e dieser Span-

nungs

�

anderung betr

�

agt zu Beginn 5% der Sprungamplitude und ist damit ann

�

ahernd

proportional zur Sprungspannung. Die Graphik in Abb. 3.6 re
hts zeigt die Abwei
hung

der gemessenen Spannungen von ihren asymptotis
hen Grenzwerten im Glei
hspan-

nungsfall, sowohl am Kathodennetzger

�

atausgang als au
h an der Kathode auf Platt-

formpotential. Da beide Exponentialkurven sowohl gr

�

o�enm

�

a�ig als au
h im Zeitver-

halten

�

ubereinstimmen, kann man daraus s
hlie�en, da� der s
hnelle HV{Verst

�

arker

die nominelle Sprungspannung s
hon errei
ht hat, w

�

ahrend der Spannungseinbru
h am

Kathodennetzteil letztendli
h den Gesamtspannungsverlauf an der Kathode bestimmt.

Da in der Auswertung die statis
hen Spannungs{ und Stromwerte zur Energiebestim-

mung verwendet werden, sind in der Regel die DR{Spektren im S
hwerpunktsystem

um 2 { 3% gestre
kt. Deshalb wurde im Rahmen dieser Arbeit eine analoge Span-

nungsregelung [35, 36℄ entwi
kelt, deren Aufgabe es ist, dur
h kurzzeitiges

�

Ubersteuern

der Sprungspannung den Potentialeinbru
h am Kathodennetzger

�

at zu kompensieren.

Hierbei ist die Etablierung einer pr

�

azisen Spannungsmessung, wie im vorhergehenden

Abs
hnitt bes
hrieben, eine Grundvoraussetzung f

�

ur eine genaue automatis
he Span-

nungsregelung. Prinzipiell besteht die Aufgabe einer Regelung darin, dur
h fortlaufende

Messung einer Regelgr

�

o�e (Istwert) und Verglei
h mit einer F

�

uhrungsgr

�

o�e (Sollwert)

die Regeldi�erenz aus Regelgr

�

o�e und F

�

uhrungsgr

�

o�e auszuglei
hen. Dies �ndet inner-

halb eines ges
hlossenen Kreises, dem sogenannten Regelkreis statt. Im Gegensatz zu

einer reinen Steuerung bei der nur ein Sollwert gesetzt wird, ist die Regelung in der

Lage, St

�

orungen entgegenzuwirken, wel
he den Istwert beein
ussen.

Im Experiment entspri
ht das Setzen von gew

�

uns
hten Spannungswerten w

�

ahrend des

Wobbelns einer Steuerung, w

�

ahrend der Spannungseinbru
h die St

�

orgr

�

o�e darstellt.

Eingangsgr

�

o�e eines Regelkreises ist die sogenannte Stellgr

�

o�e, wie sie au
h bei der

normalen Steuerung eingesetzt wird. Im Fall des Wobbelns setzt si
h die Stellgr

�

o�e,

wel
he die Gesamtspannung der Plattform steuert, zusammen aus der analogen Steu-
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3.7. Spannungsregelung

Abb. 3.6: Zeitli
he Variation der Ausgangspannung des Kathodennetzteils w

�

ahrend des

Wobbelns, linkes Bild. Die re
hte Graphik verglei
ht den Verlauf der Gesamtspannung an der

Plattform mit dem der Ausgangsspannung am Kathodennetzteil w

�

ahrend eines Spannungs-

sprungs mit dem HV{Verst

�

arker. An der Ordinate sind die jeweiligen Spannungsabwei
hungen

der aktuellen Spannungen von ihren statis
hen Werten im DC{Fall aufgetragen.

erspannung einer DAC{Karte, wel
he die K

�

uhlspannung am Kathodennetzteil einstellt

und aus der Steuerspannung einer zweiten DAC{Karte, wel
he die Sprungspannung

am HV{Verst

�

arker setzt. Bei der Regelung werden beide DAC{Spannungen zun

�

a
hst

im Addierer auf das ri
htige Verh

�

altnis zueinander skaliert und dana
h addiert. Dur
h

Subtrahieren des Signals aus der Kathodenspannungsmessung von der Summe der bei-

den DAC{Spannungen im Verglei
her (au
h hier mu� die entspre
hende Skalierung

erfolgen) wird die Regeldi�erenz ermittelt.

�

Uber einen Verst

�

arker wird die Regeldi�e-

renz als neue Stellgr

�

o�e bzw. Regelgr

�

o�e an die Regelsstre
ke | in diesem Fall

�

uber

eine analoge Li
htleiterstre
ke an den HV{Verst

�

arker im Ho
hspannungsk

�

a�g |

�

uber-

tragen. Im Gegenkopplungsmodus s
hwingt si
h die Ho
hspannung so lange ein, bis

die Regelabwei
hung vers
hwindet

Eine sol
he Spannungsregelung wurde realisiert mit einem sogenannten PID{Regler,

der aus elektronis
hen Operationsverst

�

arkern aufgebaut ist. Addier{, Verglei
hs{ und

Verst

�

arkungssektion be�nden si
h gemeinsam auf einer Platine, deren Spannungsver-

sorgung

�

uber ein NIM{Eins
hubgeh

�

ause erfolgt, s. Abb. 3.7. Die Verst

�

arkersektion

setzt si
h zusammen aus drei parallelen Operationsverst

�

arkern, die als Proportional-

verst

�

arker (P), Integrierer (I) und Di�erenzierer (D) bes
haltet sind. Bei einer reinen

Proportionalverst

�

arkung erh

�

alt man au
h im einges
hwungenen Zustand des Systems

eine bleibende Regelabwei
hung, die umso gr

�

o�er wird, je kleiner die Verst

�

arkung ist.

Die maximal m

�

ogli
he Verst

�

arkung wird errei
ht, wenn au
h Anteile oberhalb einer kri-

tis
hen Frequenz verst

�

arkt werden, deren Phasenna
heilung 180

Æ

�

ubersteigt und dur
h

Mitkopplung eine Dauers
hwingung erzeugen. Da die konstante Regelabwei
hung je-

do
h keine ho
hfrequenten Anteile besitzt, wird parallel zur Proportionalverst

�

arkung
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Abb. 3.7: Elektronis
hes S
haltbild der PID{Regler Karte.

�

Uber di�erentielle Eing

�

ange wer-

den die Stellsignale der beiden DAC{Spannungen und das Me�signal eingespeist. In einer Ver-

glei
hers
haltung wird der Istwert von der Sollspannung abgezogen. Die Di�erenz wird

�

uber

ein PID{Glied verst

�

arkt und auf den Ausgang gegeben. Zus

�

atzli
h wird die Ansteuerung f

�

ur

den HV{Verst

�

arker auf die Ausgangsspannung addiert.

�

Uber Monitorausg

�

ange k

�

onnen so-

wohl die Sprungantwort als au
h das Regelsignal w

�

ahrend des Wobbelns beoba
htet werden,

ohne den ges
hlossenen Regelkreis zu unterbre
hen.

ein Integrator ges
haltet, dessen Frequenzgang ein Anwa
hsen der Verst

�

arkung zu nied-

rigen Frequenzen hin aufweist. Die Regelabwei
hung wird dadur
h eliminiert. Um das

Regelverhalten no
h zu bes
hleunigen, kann ein zus

�

atzli
hes Di�erenzierglied parallel

ges
haltet werden, wel
hes die Phasenna
heilung bei hohen Frequenzen verringert wo-

dur
h Beitr

�

age h

�

oherer Frequenz no
h in der Gegenkopplung bleiben. Folgli
h kann

dadur
h die Proportionalverst

�

arkung erh

�

oht werden. Die Ausgangssignale werden in

einer Additionss
haltung zur Ausgangsspannung zusammengefa�t. Das Verh

�

altnis von

Ausgangsspannung zur Eingangsspannung in komplexer S
hreibweise ergibt den Fre-
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3.7. Spannungsregelung

quenzgang der komplexen Verst

�

arkung des PID{Reglers:

A(iw) :=

U

a

(i!)

U

e

(i!)

= �

�

R

P

1

R

P

2

+

1

iw � T

I

+

iw � T

D

1

1 + iw � T

D

2

�

(3.10)

Die drei unabh

�

angigen Terme repr

�

asentieren die Proportional{, Di�erenzier{ und Inte-

grierverst

�

arkung. Dabei sind T

I

= R

I

� C

I

und T

D

1;2

= (R

D

1;2

� C

D

) die Zeitkonstanten

des Integrier{ bzw. Di�erenziergliedes. Die Dimensionierung der PID{Verst

�

arkung und

deren Zeitkonstanten h

�

angen vom Zeitverhalten des gesamten Regelkreises ab.

Normalerweise sind ni
ht alle Daten der Regelstre
ke bekannt, da diese entweder s
hwer

zu messen sind oder deren genaue Bere
hnung zu komplex wird. Die additive S
haltung

des PID{Reglers eignet si
h ideal zur experimentellen Einstellung des Regelkreises ohne

genaue Kenntnis aller Stre
kenparameter, da alle drei Elemente unabh

�

angig voneinader

einstellbar sind. Die einzelnen Zeitkonstanten bzw. Verst

�

arkungen werden dabei

�

uber

verstellbare Widerst

�

ande (Potentiometer), mit denen die Operationsverst

�

arker bes
hal-

tet sind, variiert. Als Stellgr

�

o�e verwendet man man eine Re
hte
kspannung, wel
he

die Sprungspannung am HV{Verst

�

arker einstellt. Zun

�

a
hst werden die Beitr

�

age der

Integrier{ und Di�erenzieranteile minimiert. Die Proportionalverst

�

arkung wird solange

erh

�

oht bis die Sprungantwort in S
hwingung ger

�

at. Dur
h Vergr

�

o�ern der Zeitkonstante

des Di�erenziergliedes wird die S
hwingung ged

�

ampft. Zuletzt wird der Integrierbeitrag

hinzugenommen. Dabei wird dur
h Verringern der Integrationszeit die Eins
hwingdau-

er optimiert. In der Regel ist beim ideal eingestellten PID{Regler die Zeitkonstante

des Integrierers ungef

�

ahr zehnmal gr

�

o�er als die des Di�erenziergliedes.

Da bei kleinen Spannungsspr

�

ungen am HV{Verst

�

arker der Endwert s
hneller errei
ht

wird als bei gro�en, weist die Regelstre
ke ein von der Amplitude abh

�

angiges Zeitver-

halten auf. Daher m

�

u�ten die Regelparameter f

�

ur kleine Spannungen anders eingestellt

sein als f

�

ur gro�e, was mit einer analogen Regels
haltung ni
ht ohne weiteres zu rea-

lisieren ist. Dar

�

uberhinaus sieht der Regler zu Beginn eines Sprunges aufgrund der

Verz

�

ogerungzeit in der Regelstre
ke eine extreme Regelabwei
hung, so da� die PID{

Sektion ni
ht nur regeln sondern au
h den gesamten Spannungshub aufbringen mu�.

Da aufgrund des Wobbelalgorithmus die Zeitpunkte und Amplituden der Spannungs-

spr

�

unge von vornherein bekannt sind, wird der Regler dur
h eine St

�

orgr

�

o�enaufs
hal-

tung (feed forward) erg

�

anzt. Dieses Prinzip �ndet z.B. au
h Verwendung in der te
hni-

s
hen Realisierung der automatis
hen Lenkung selbststeuernder Fahrzeuge [37℄. Dabei

wird das Stellsignal am Eingang des Reglers verlustfrei abgezweigt und

�

uber einen

Operationsverst

�

arker, der die PID{Sektion

�

uberbr

�

u
kt, in feed{forward S
haltung auf

das Ausgangssignal addiert. In der Folge setzt nun ein Gro�teil der Spannungs

�

ande-

rung ohne Verz

�

ogerung ein und der PID{Regler hat in der Sollzeit eine viel geringere

Regelabwei
hung auszuglei
hen. Dadur
h bleibt

�

uber einen gro�en Berei
h von Span-

nungsspr

�

ungen die optimale Regeleinstellung erhalten. Hinzu kommt no
h, da� si
h die

Einstellzeiten verk

�

urzen, s. Abb. 3.8.
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Kapitel 3. Experimenteller Aufbau

Abb. 3.8: Sprungantworten mit und ohne Regelung. Auf einer Plattformspannung von �2 kV

wird eine Re
hte
kspannung von 
a. 900V Amplitude und 10ms Periodendauer dur
h eine

analoge Ansteuerung des HV{Verst

�

arkers aufmoduliert. Die linke Oszilloskopaufnahme zeigt

den Spannungsverlauf im normalen Steuerungsfall. W

�

ahrend der gesamten Verweildauer auf

den beiden Potentialstufen steigt bzw. f

�

allt die Spannung an der Plattform. Der Wert im

Glei
hspannungsfall wird daher ni
ht errei
ht. Die re
hte Aufnahme zeigt den zeitli
hen Ver-

lauf des Spannungshubes mit der Regelung, bestehend aus PID{Verst

�

arkung und zus

�

atzli
her

Feedforwards
haltung. Zur Erg

�

anzung sind in beiden Aufnahmen

�

uber einen zweiten Oszillo-

skopeingang die entspre
henden Ansteuerspannungen oberhalb der Sprungantworten zu se-

hen. Da� der Spannungsprung mit Regelung im Gegensatz zu dem ohne Regelung s
heinbar

abw

�

arts f

�

uhrt, liegt darin begr

�

undet, da� in dem Regelfall ein invertierender Ausgang benuzt

wurde. O�ensi
htli
h bewirkt die Regelung, da� s
hon na
h etwas mehr als einer Millisekunde

die angesteuerten Spannungen konstant auf ihren Glei
hspannungswerten bleiben.

DR{Messungen mit Spannungsregelung haben gezeigt, da� die im Glei
hspannungsfall

kalibrierte Spannungsei
hung ausrei
ht, die Relativenergien der Rekombinationsspek-

tren bis auf . 0:1% Genauigkeit zu bestimmen, wie an der Graphik in Abb. 3.9 zu

sehen ist. Abb. 3.10 zeigt den ermittelten RatenkoeÆzienten aus einer DR{Messung

an beryllium

�

ahnli
hen F

5+

Ionen in Abh

�

angigkeit der Relativenergie, wel
he mittels der

herk

�

ommli
hen Methode aus der statis
hen Kalibration bestimmt wird. Der Verglei
h

zweier Spektren | eines im Steuerungsfall, das andere im Regelungsfall aufgenommen

| zeigt, da� im letzteren Fall die Energiepositionen der gemessenen DR{Resonanzen

besser mit den zugeh

�

origen Rydbergserien

�

ubereinstimmen. Die entspre
henden Anre-

gungsenergien von 2s

2

! 2s2p wurden der NIST{Datenbank entnommen und in die

Rydbergformel eingesetzt. Im Steuerungsfall ist das Spektrum in der zweiten H

�

alfte

um 2.5% zu h

�

oheren Energien hin vers
hoben, w

�

ahrend si
h die Situation im Berei
h

kleinerer Relativenergien umkehrt und die Resonanzen zu niedrig liegen.

Dieses Verhalten liegt darin begr

�

undet, da� bei der in diesem Fall verwendeten Wobbel-

abfolge zun

�

a
hst die Referenzmessung bei gro�er Relativenergie dur
hgef

�

uhrt wurde,
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3.7. Spannungsregelung

Regelung

Keine Regelung

Abb. 3.9: Relativspannungen zwis
hen Me�energie und K

�

uhlenergie von bis zu �500V im

Laborsystem wurden w

�

ahrend des Wobbelns bei DR{Messungen an F

5+

sowohl mit normaler

Ansteuerung als au
h unter Verwendung der Regelung gemessen. Der Wobbelalgorithmus

war so eingestellt, da� w

�

ahrend eines Minizyklusses zun

�

a
hst ein Sprung um 
a. 565V auf

die Referenzenergie dur
hgef

�

uhrt und dana
h die aktuelle Me�energie eingestellt wurde, um

ans
hlie�end auf die K

�

uhlenergie bei Relativspannung 0V zu gelangen. Die Graphik zeigt

die Abwei
hung der gemessenen Spannungsspr

�

unge von den Sollwerten, aufgetragen

�

uber

die im Glei
hspannungsfall ermittelten Relativspannungen. Die konstante Kurve bei �U =

0V repr

�

asentiert die Me�daten unter Verwendung der Regelung. Die zweite Kurve mit einer

deutli
hen Steigung zeigt die Spannungsabwei
hungen im normalen Steuerungsfall.

gefolgt von der eigentli
hen Messung, w

�

ahrend die K

�

uhlung im Ans
hlu� daran er-

folgte. Bei hohen Me�energien wird im Laborsystem die Sollspannung besser errei
ht,

da si
h na
h dem zuvor erfolgten Sprung zur Referenzspannung der Spannungsein-

bru
h teilweise erholt hat und der Sprung zur Me�energie dann nur no
h eine kleine

Spannungsdi�erenz ausma
ht. Der gro�e Abstand zur K

�

uhlspannung bewirkt jedo
h,

da� die eigentli
he Relativenergie zu klein wird, was bei der Auswertung zu einem zu

h

�

oheren Energien hin verzerrten Spektrum f

�

uhrt. Bei kleinen Me�energien n

�

ahert si
h

die K

�

uhlspannung zwar der Sollk

�

uhlspannung im statis
hem Fall an, jedo
h liegt die

Spannung bei Messung aufgrund der gro�en Di�erenz zu der Referenzspannung

�

uber

der Sollme�spannung, so da� die aktuelle Relativenergie zu gro� wird und im ausge-

werteten Spektrum die Resonanzen zu kleinen S
hwerpunktsenergien hin vers
hoben

sind.
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Kapitel 3. Experimenteller Aufbau

ohne Regelung 

Regelung 

Abb. 3.10: Verglei
h von Regelung und Steuerung im Experment. Der Plot zeigt die Ra-

tenkoeÆzienten von F

5+

in Abh

�

angigkeit der Relativenergie. Das untere Spektrum wurde

unter Anwendung der Regelung aufgenommen. Die obere Kurve zeigt das Spektrum, auf-

genommen mit der herk

�

ommli
hen Steuerung. Zum besseren Verglei
h wurde sie mit einem

O�set versehen. Die senkre
hten Pfeile markieren die Lagen der DR{Resonanzenergien die

aus der Rydbergformel gewonnen wird. Mit Regelung wird eine si
htbare Verbesserung der

Resonanzlagen erzielt.

Aus den Daten der Elektronenstrommessung und der Spannungsmessung lassen si
h

unabh

�

angig voneinander die tats

�

a
hli
hen Relativenergien, die w

�

ahrend der Messung

im Steuerungsfall auftreten, ermitteln. In beiden F

�

allen erzielte man eine

�

Uberein-

stimmung mit dem unter Regelungsbedingungen aufgenommenen Spektrum. Dar

�

uber

hinaus ergaben au
h die Auswertungen der Spannungs{ und Elektronenstrommessung

bei der Regelung ein konsistentes Bild.

Die starke r

�

aumli
he Trennung zwis
hen den Quellen f

�

ur Ansteuerspannungen, dem

Me�platz, dem HV{Verst

�

arker und der eigentli
hen Regelung dehnen den gesamten

Regelkreis auf

�

uber 20m aus und lassen ihn somit anf

�

allig f

�

ur St

�

orein


�

usse werden, die

si
h negativ auf das Regelsignal auswirken k

�

onnen. Die Umgebung des TSR weist auf-

grund der hohen Anzahl von Netzger

�

aten und HF{Sendern eine hohe Di
hte an elek-
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3.7. Spannungsregelung

ohne Regelung 

Regelung 

Abb. 3.11: DR{Spektrum von beryllium

�

ahnli
hem Fe

22+

aufgenommen bei niedrigen Rela-

tivenergien. Die untere Kurve zeigt das Ergebnis mit Regelung, die obere mit einem O�set

versehen das Spektrum ohne Regelung.

tromagnetis
hen St

�

orsignalen auf, die

�

uber die langen Signaleitungen aufgenommen

werden k

�

onnen. Diese St

�

orungen k

�

onnen abh

�

angig von ihrem Entstehungsort deut-

li
h verst

�

arkt werden und in Form von erh

�

ohtem Raus
hen zur Vers
hle
hterung des

Regelsignals beitragen. Das glei
he gilt au
h f

�

ur ni
ht ausrei
hend beseitigte Erdungs-

s
hleifen. Au�erdem wird ein konstantes Raus
hen auf dem Regelsignal umso kritis
her,

je gr

�

o�er die Verst

�

arkung am HV{Verst

�

arker eingestellt ist.

So haben Messungen an beryllium

�

ahnli
hem Fe

22+

ergeben, da� f

�

ur den Regelungsfall

bei Verst

�

arkungsfaktor 100 am HV{Verst

�

arker die Energieau


�

osung s
hle
hter wird als

im Steuerungsfall. Bei einer Verst

�

arkung von 20 wird die Au


�

osung verglei
hbar, s.

Abb. 3.11.

Die Energieau


�

osung eines Rekombinationsspektrums ist dann dur
h die Regelung be-

grenzt, wenn das Raus
hen auf dem Regelsignal eine Resonanzverbreiterung in der

Gr

�

o�enordnung der elektronentemperaturbedingten Resonanzbreite bewirkt. Die Su
he

na
h Raus
hquellen im Regelkreis und deren Unterdr

�

u
kung sind derzeit Gegenstand

weiterer Untersu
hungen.
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Kapitel 3. Experimenteller Aufbau

3.8 RatenkoeÆzient

Na
hdem die Bestimmung der Relativenergie gekl

�

art worden ist, soll im folgenden

auf die Auswertung der direkt aus dem Experiment erhaltenen Rohdaten eingegan-

gen werden. Die am Detektor gemessenen Rekombinationsraten m

�

ussen dabei auf eine

universelle Gr

�

o�e reduziert werden, die von den spezi�s
hen Gegebenheiten unseres

Experiments am TSR unabh

�

angig wird. Aus der De�nition des totalen Wirkungsquer-

s
hnitts bei Elektron{Ion Streuprozessen,

� :=

Zahl der Reaktionen pro Zeiteinheit

Zahl der Ionen � Zahl der Elektronen pro Fl�a
heneinheit pro Zeiteinheit

(3.11)

ergibt si
h mit der Rekombinationsrate R, der homogenen Elektronendi
hte im K

�

uhler

n

e

und der Anzahl der Ionen im Ring N

i

f

�

ur den Wirkungsquers
hnitt im S
hwerpunkt-

system:

� =

R

N

i

� n

e

� v

rel

� �

� 


2

(3.12)

wobei � als das Verh

�

altnis aus L

�

ange der We
hselwirkungszone und Ringumfang, die

Anzahl der Ionen im Ring auf die We
hselwirkungszone normiert. Die Anzahl der Ionen

im Ring erh

�

alt man aus dem gemessenen Ionenstrom I

i

mit N

i

= I

i

U

TSR

=v

i

q

i

, wobei

U

TSR

der Ringumfang und v

i

und q

i

Ionenges
hwindigkeit und Ionenladung sind. Die

Ionenges
hwindigkeit l

�

a�t si
h aus der Ionenenergie entnehmen. Der Zeitdilatationsfak-

tor 
 ber

�

u
ksi
htigt die Transformation vom Laborsystem ins S
hwerpunktsystem. Die

Relativges
hwindigkeit zwis
hen Ionen und Elektronen ist dur
h v

rel

= v

i

�v

e

gegeben,

mit v

e

als Elektronenges
hwindigkeit.

Da die gemessene Rate eine Mittelung

�

uber die Ges
hwindigkeitsverteilung der Elektro-

nen im S
hwerpunktsystem enth

�

alt, wird als zus

�

atzli
he Gr

�

o�e der RatenkoeÆzient �

eingef

�

uhrt, der einen unmittelbareren Zusammenhang zwis
hen Messung und Theorie

darstellt:

�(E

rel

) := h�(E

rel

)v

rel

i =

R

exp

(E

rel

)

N

i

� n

e

� �

� 


2

(3.13)

wobei R

exp

=

R

R(v)f(~v)d

3

v ist mit f(v) als Ges
hwindigkeitsverteilung der Elektronen

[38, 39, 40℄. Aus der Messung des Elektronenstroms erh

�

alt man die Elektronenstrom-

di
hte n

e

und aus dem gemessenen Ionenstrom, der Ionenenergie und der Ladung die

Anzahl der Ionen N

i

im Spei
herring. Die Rekombinationsrate l

�

a�t si
h somit auf den

Wert des absoluten RatenkoeÆzienten normieren.

Die am Detektor gez

�

ahlte Rate setzt si
h zusammen aus der Rekombination der Io-

nen mit den freien Elektronen des Elektronenk

�

uhlers und dem Elektroneneinfang aus

St

�

o�en mit dem Restgas. Hierzu wird zu jedem Me�s
hritt eine Untergrundrate bei

meist hohen Relativenergien aufgenommen. Unter der Annahme, da� si
h die Restgas-
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3.9. Fehlerdiskussion

rate R

gas

zwis
hen Messung und Referenz ni
ht

�

andert, gilt mit Formel 3.12:

R(E

mess

) = �(E

mess

) n

e

(E

mess

) N

i

�


�2

+R

gas

R(E

ref

) = �(E

ref

) n

e

(E

ref

) N

i

�


�2

+R

gas

(3.14)

Um den vom Untergrund bereinigten RatenkoeÆzienten �(E

mess

) zu erhalten, werden

die beiden Glei
hungen voneinander abgezogen:

�(E

mess

) =

R(E

mess

)�R(E

ref

)

n

e

(E

mess

) N

i

�


�2

+ �(E

ref

)

n

e

(E

ref

)

n

e

(E

mess

)

(3.15)

F

�

ur DR{Messungen sollte die Referenzenergie so gew

�

ahlt werden, da� der Ratenko-

eÆzient �(E

ref

) minimal wird und somit praktis
h glei
h Null gesetzt werden kann.

Ist dies ni
ht m

�

ogli
h, mu� �(E

ref

) entweder dur
h einen theoretis
hen Wert ersetzt

werden oder aus einer anderen Messung mit einem verl

�

assli
hen Untergrundabzug bei

E

ref

entnommen werden.

3.9 Fehlerdiskussion

Wegen der re
ht hohen Elektronen{ und Ionenstr

�

ome und der damit verbundenen ho-

hen Z

�

ahlrate ist der statistis
he Fehler bei der Bestimmung des RatenkoeÆzienten

wesentli
h kleiner als die Ungenauigkeiten, die dur
h systematis
he Fehler entstehen.

Im Folgendem wird auf die einzelnen Fehlerquellen eingegangen.

3.9.1 RatenkoeÆzient

Wie im vorhergehenden Abs
hnitt bes
hrieben, gehen in die Bestimmung des Raten-

koeÆzienten der Ionenstrom, die Ionenenergie, die Elektronendi
hte und die relati-

ve L

�

ange der We
hselwirkungszone zum Ringumfang sowie die DetektoreÆzienz ein.

Bei ausrei
hendem Ionenstrom (I

i

> 30�A) wird der in Abs
hnitt 3.1 bes
hriebe-

ne Glei
hstromtransformator zur Strommessung herangezogen. Der si
h dur
h langsa-

me Nullpunktsdriften um einige �A im Zeitberei
h von Stunden

�

andernde Nullo�set

wird in angemessenen Zeitabst

�

anden dur
h Nullstrommessungen bestimmt. Dabei wird

die Ungenauigkeit der Ionenstrommessung dur
h diese S
hwankungen gr

�

o�tenteils auf

den Zeitberei
h eines Me�zyklusses bes
hr

�

ankt. Eine weitere Unsi
herheit liegt in der

Bestimmung des absoluten Ionenstromes w

�

ahrend der Ionenstromkalibrierung. Dabei

werden von Hand glei
hzeitig die Ionenstromme�werte und die entspre
henden f

�

ur die

Datenaufnahme verwendeten VFC{Werte aufgezei
hnet, w

�

ahrend der Ionenstrom auf-

grund seiner endli
hen Lebensdauer im Ring abnimmt. Insgesamt l

�

a�t si
h der Ionen-

strom bis auf eine systematis
he Abwei
hung von 10 { 15% bestimmen.
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Die exakte Bestimmmung des Elektronenstroms wurde dur
h den Einsatz des neu-

en Stromme�ger

�

ats (s. Kap. 3.5) verbessert, indem dessen Aufzei
hnungen w

�

ahrend

der Messung zum einem die statis
he Elektronenstromkalibrierung

�

uber


�

ussig werden

l

�

a�t und zum anderen Information

�

uber die Dynamik des Elektronenstroms w

�

ahrend

des Wobbelns liefert. Des weiteren

�

ubertri�t die verbesserte Strommessung die Me�-

genauigkeit des alten Stromme�ger

�

ates, wel
hes nur auf 1% genaue Werte lieferte.

Das elektronis
he Raus
hen des Me�signals mittelt si
h

�

uber wiederholtes Messen an

glei
her Stelle der Relativenergie heraus und tr

�

agt zum Gesamtfehler nur unwesent-

li
h bei. Es bleibt daher nur no
h eine Restungenauigkeit bedingt dur
h die ni
ht

100%ige Verl

�

a�li
hkeit in der Elektronenstrahldur
hmesserabs
h

�

atzung und der un-

genauen Kenntnis

�

uber den Betrag des Verluststromes im K

�

uhler. Insgesamt ist die

Elektronenstromdi
hte in der We
hselwirkungszone bis auf einige Prozent genau be-

kannt.

Eine zus

�

atzli
he Fehlerquelle liegt in der ni
ht genauen Kenntnis der L

�

ange der We
h-

selwirkungszone, die vor allem in den Berei
hen der Ein{ und Auslenkung des Elektro-

nenstrahls in den Toroidsektionen zu winkelabh

�

angigen Beitr

�

agen von h

�

oheren Rela-

tivenenergien f

�

uhrt. Eine iterative Entfaltung [41℄ dieser Toroidbeitr

�

age reduziert die

Restunsi
herheit auf 5%. In der glei
hen Gr

�

o�enordnung liegt die DetektoreÆzienz

von > 95%. Der Fehler dur
h den Untergrundabzug ist bei niedrigen Relativenergi-

en aufgrund des g

�

unstigen Signal{zu{Untergrund Verh

�

altnisses verna
hl

�

assigbar und

geht nur in seiner statistis
hen Abwei
hung in die Fehlerbewertung ein. Bei hohen Re-

lativenergien ist dur
h Korrekturen des Untergrundabzuges mit einem Fehler von bis

zu 10% zu re
hnen. Insgesamt wird der systematis
he Fehler des experimentell be-

stimmten Ratenkoe�zienten

"

konservativ\ mit 20% angegeben. Dieser Fehler bezieht

si
h global auf ein gesamtes gemessenes Spektrum. Die relative Fehlerabwei
hung der

RatenkoeÆzienten innerhalb eines Spektrums liegt deutli
h unterhalb von 5%.

3.9.2 Relativenergie

Der Einsatz von Elektronenstrommessung und Spannungsmessung w

�

ahrend der Daten-

aufnahme beim Wobbeln hat einen enormen Forts
hritt in der Bestimmung der S
hwer-

punktsenergie gebra
ht. Aufgrund des sorgf

�

altigen Abglei
hs des HV{Spannungsteilers

kann die Abwei
hung der dynamis
hen Spannungsmessung von der Kalibrierung im sta-

tis
hen Fall auf < 0:1% angegeben werden. Zum Verglei
h wurde einmalig ein zweiter

frequenzkompensierter und kalibrierter Spannungsteiler eingesetzt, der von W. Arnold

an der Universit

�

at Gie�en entwi
kelt wurde. Die aus beiden Messungen ermittelten

Absolutwerte der Spannungen wi
hen dabei weniger als 0.1% voneinander ab.

Analog zur Strommessung mittelt si
h das Raus
hen des Me�signals bei ausrei
hen-

der Statistik heraus und tr

�

agt zur Fehlerbestimmung ni
ht bei. Als Restunsi
herheit
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bleiben daher nur no
h sekund

�

are Fehlerquellen. So erfolgt die Bestimmung des Raum-

ladungspotentials unter der Annahme, da� alle Restgasionen, die im Elektronestrahl

gefangen werden und somit das Raumladungspotential reduzieren k

�

onnten, von den

sogenannten Clearingelektroden im K

�

uhler entfernt werden. Die s
hon erw

�

ahnte Un-

genauigkeit in der Bestimmung des Elektronenstromverlustes im K

�

uhler f

�

uhrt au
h zu

einer Abwei
hung bei der Bestimmung der Raumladung. Ein endli
her Versatz zwi-

s
hen Elektronen{ und Ionenstrahl vers
hiebt die Ionen aus dem Minimum des Raum-

ladungspotentials. Des weiteren kann die

�

ubli
he Bestimmung der Ionenenergie

�

uber

die Elektronenenergie bei K

�

uhlspannung aufgrund unzurei
hender K

�

uhlung zwis
hen

den Me�s
hritten lei
hte Abwei
hungen in der Relativenergie verursa
hen. Bei sehr

niedrigen Relativenergien kann es aufgrund von Mitziehe�ekten zu Verzerrungen der

Energieskala kommen. Na
h Auswertung der Me�daten erh

�

alt man S
hwerpunktsener-

gien f

�

ur die Seriengrenzen der DR{Rydbergserien, die weniger als 0.5% Abwei
hung

von den entspre
henden Anregungsenergien aus spektroskopis
hen Daten aufweisen.
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Kapitel 4

Rekombinationsspektren Be-

�

ahnli
her

Ionen

4.1 Cl

13+

Rekombinationsmessungen an beryllium

�

ahnli
hem Cl

13+

wurden am TSR dur
h-

gef

�

uhrt. Bei einer Ionenstrahlenergie von 140MeV wurde zur Elektronenk

�

uhlung die

entspre
hende Bes
hleunigungsspannung am Elektronenk

�

uhler auf 2270V eingestellt.

Der Elektronenstrom betrug 50 mA bei einer Expansion von 9.6. Der maximal spei
her-

bare Strahlstrom betrug 700�A. Die erzielte Lebensdauer von 90 s erm

�

ogli
hte einen

kompletten Energies
an je Injektion ohne nennenswerte Einbu�en in der Z

�

ahlrate. Der

Spannungshub des HV{Verst

�

arkers rei
hte

�

uber das gesamte Energieintervall aus, so

da� der Ionenstrahl w

�

ahrend der einzelnen Me�s
hritte zwis
hengek

�

uhlt werden konn-

te. Die Linienbreite der einzelnen Resonanzen sollte dadur
h im wesentli
hen nur von

der Elektronentemperatur beein
u�t sein.

4.1.1 Experimentelles Ratenkoe�zientenspektrum

Abb. 4.1 zeigt das gemessene Rekombinationsspektrum. Der RatenkoeÆzient � ist

aufgetragen

�

uber der Kollisionsenergie E


m

im Elektron{Ion S
hwerpunktsystem. Das

Energieintervall erstre
kt si
h von Relativenergie Null bis zur h

�

o
hsten Au�ens
halen

�N = 0 Einfa
hanregung der Elektronenh

�

ulle des Targetions, siehe au
h Tab. 4.1 .

Die 2s2p(

1

P

1

)nl DR{Serie

Das Aussehen des Spektrums wird dominiert von der st

�

arksten DR{Resonanzserie, die

aus der Rumpfelektronenanregung in das Singulett

1

P

1

Niveau folgt. Der Elektronen-

einfang l

�

auft dabei na
h folgender Reaktionsglei
hung ab:

Cl

13+

(2s

2

(

1

S

0

)) + e

�

! Cl

12+

(2s2p(

1

P

1

)nl) (4.1)

F

�

ur jede einzelne n{S
hale des Rydbergelektrons ers
heint im Spektrum, falls die
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Abb. 4.1: Das gemessene und vom Untergrund bereinigte Rekombinationsspektrum von

Cl

13+

als RatenkoeÆzient aufgetragen

�

uber die Kollisionsenergie im S
hwerpunktsystem. Das

Energieintervall de
kt alle �N = 0 DR{Resonanzen ab. Unterhalb des Spektrums ist die DR{

Rydbergserie f

�

ur 2s2p(

1

P

1

)nl geplottet.

l{Aufspaltung kleiner ist als die Energieau


�

osung, eine Resonanz, deren Energielage

genau der Di�erenz aus der Bindungsenergie des Targetions und der Bindungsener-

gie des rekombinierten, doppelt angeregten Ions entspri
ht. Zur Identi�zierung dieser

einzelnen Resonanzen sind zum Verglei
h die n{abh

�

angigen Energiewerte aus der Ryd-

bergformel als senkre
hte Stri
he unterhalb des Spektrums dargestellt:

E

n

= E

1

�

(Z

eff

)

2

� Ry

n

2

(4.2)

mit der Rydbergkonstanten Ry = 13.606 eV und der Ionenladung Z

eff

= 13. Als Serien-

grenzen E

1

werden die �N = 0 Anregungsenergien, die f

�

ur Cl

13+

aus spektroskopis
hen

Daten entnommen wurden, eingesetzt, s. Tab. 4.1. Da bei Cl

13+

die Autoionisations-

raten deutli
her h

�

oher sind als die radiativen Raten, folgt na
h Beziehung 2.12, da�

der Wirkungsquers
hnitt haupts

�

a
hli
h von der radiativen Rate bestimmt wird. In der

LS{Kopplung ist der

�

Ubergang von 2s2p(

1

P

1

) in den Grundzustand 2s

2

(

1

S

0

) ein er-
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Kon�guration Spinmultiplizit

�

at LS-Level Anregungsenergie (eV) n

min

3

P

0

26.4657 10

Triplett

3

P

1

27.2592 10

2s2p

3

P

2

28.8462 9

Singulett

1

P

1

52.1602 7

3

P

0

69.9370 6

Triplett

3

P

1

70.8682 6

2p

2 3

P

2

72.1601 6

1

D

2

79.2086 6

Singulett

1

S

0

96.5

�

5

* aus Atomstrukturre
hnungen abgeleitet.

Tab. 4.1: Anregungsenergien aus spektroskopis
hen Daten (NIST data base) vom Grund-

zustand 2s

2

(

1

S

0

) in Cl

13+

f

�

ur �N = 0. In der letzten Spalte stehen die Hauptquantenzahlen

n

min

f

�

ur die niedrigsten autoionisierenden Rydbergorbitale.

laubter Dipol

�

ubergang. Dar

�

uber hinaus bildet dieser Dipolzerfall in der Spektroskopie

aufgrund der Auswahlregel �J = �L = �1 die Hauptlinie innerhalb eines Multipletts.

Die Resonanzen lassen si
h bis zur Hauptquantenzahl n = 24 des Rydbergorbitals des

eingefangenen Elektrons au


�

osen. Daran s
hlie�t si
h ein unaufgel

�

oster Resonanz
lu-

ster an, der zun

�

a
hst mit der Energie ansteigt, um dann bei der Seriengrenze steil

abzufallen.

Dieser Anstieg resultiert darin, da� innerhalb eines festen Energieintervalls �E die

Anzahl �n der Rydbergzust

�

ande in der dritten Potenz von n zunimmt:

�E /

1

n

3

��n: (4.3)

Nimmt man �E als Energieau


�

osung im Spektrum an, so werden die Beitr

�

age aller �n

Rydbergzust

�

ande aufsummiert. Die Abnahme des RatenkoeÆzienten mit 1=

p

E wird

dur
h die temperaturbedingte Zunahme von �E mit

p

E wieder kompensiert, so da�

der Anstieg der unaufgel

�

osten Resonanzstruktur haupts

�

a
hli
h dur
h die Zunahme der

Rydbergzust

�

ande bestimmt wird.

Die Hauptquantenzahl, bei wel
her der Abbru
h der Rydbergserien aufgrund von Fel-

dionisationen in den Magneten auf demWeg von der We
hselwirkungszone zum Rekom-

binationsdetektor erfolgt, wurde mit n


ut

= 72 abges
h

�

atzt. Dabei entspri
ht n


ut

dem

h

�

o
hsten Rydbergniveau, wel
hes unterhalb des Feldionisationspotentials liegt [40, 42℄.
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Bereits hier fallen s
hon einige Unregelm

�

a�igkeiten im Spektrum auf, Resonanzen und

Resonanzerh

�

ohungen, wel
he ni
ht Bestandteil der Singulett DR{Serie sein k

�

onnen.

In Abbildung 4.1 sind diese mit Zahlen gekennzei
hnet. Bei E


m

� 32 eV (1) s
heint

auf den ersten Bli
k eine l{Aufspaltung der 2s2p(

1

P

1

)11l DR{Resonanz als m

�

ogli-


he Erkl

�

arung f

�

ur die beiden kleineren bena
hbarten Peaks gegeben. Innerhalb der

2s2p(

1

P

1

)nl Serie ist jedo
h beim n

�

a
hstniedrigeren n = 10 die l{Aufspaltung im Spek-

trum no
h ni
ht aufgel

�

ost zu sehen, obwohl die l{Aufspaltung zu kleineren n zunimmt.

Somit s
heidet diese Erkl

�

arung aus. Die n

�

a
hste augens
heinli
he Abwei
hung ist bei

E


m

� 43 eV (2) zu sehen. Im Gegensatz zum gesetzm

�

a�igen Abfall der aufgel

�

osten

DR{Resonanzen mit zunehmender Energie und damit mit zunehmendem n ist hier ei-

ne Erh

�

ohung innerhalb der Rydbergserie auszuma
hen. Zuletzt ist bei E


m

� 50 eV (3)

eine au�

�

allige S
hulter an der zuvor bespro
henen Resonanzanh

�

aufung zu erkennen. Da

diese eher stetig mit E

3

ansteigen sollte, l

�

a�t die Abwei
hung des RatenkoeÆzienten

von der erwarteten Form auf darunterliegende Resonanzen s
hlie�en, wel
he ni
ht zur

Singulett DR{Serie geh

�

oren. Die genannten Beispiele sind im

�

ubrigen au
h ni
ht den

Triplett DR{Serien zuzuordnen, da diese energetis
h tiefer liegen.

Die 2s2p(

3

P

0;1;2

)nl DR{Serien

In der ersten H

�

alfte des Spektrums bis E


m

� 30 eV kommen die DR{Resonanzen aus

der Anregung in die Triplett

3

P

0;1;2

Niveaus hinzu, s. Abb. 4.2. Analog zu der Anregung

des Targetions in den Singulettzustand erfolgen die Anregungen in die Triplettzust

�

ande:

Cl

13+

(2s

2

(

1

S

0

)) + e

�

! Cl

12+

(2s2p(

3

P

0;1;2

)nl) (4.4)

Die Triplett DR{Resonanzen sind deutli
h s
hw

�

a
her als die (

1

P

1

)nl Resonanzen, da Di-

pol

�

uberg

�

ange zwis
hen Triplett{ und Singulettzust

�

anden in der LS{Kopplung verboten

sind. Der Zerfall der Rumpfelektronen ist daher nur

�

uber die intermedi

�

are Kopplung

m

�

ogli
h. Deshalb tr

�

agt zur radiativen Stabilisierung haupts

�

a
hli
h das eingefangene

Elektron in den

"

langlebigen\ Rydbergzust

�

anden bei [43℄. Da die Rate dieser Rydberg-

stabilisierung eine n

�3

{Abh

�

angigkeit aufweist, fallen die Resonanzst

�

arken der Triplett{

DR wesentli
h s
hneller mit der Energie ab als die der Singulett{DR Serie. Infolgedes-

sen beoba
htet man au
h keinen Anstieg des RatenkoeÆzienten zu den Seriengrenzen

hin. Vielmehr wird die Zunahme der Rydbergniveaus dur
h die n{Abh

�

angigkeit des

RatenkoeÆzienten kompensiert, und man beoba
htet im Spektrum ein Plateau von

unaufgel

�

osten Resonanzen, wel
hes zu den Seriengrenzen hin abf

�

allt.

Au
h im Energieberei
h der Triplett DR{Serien zeigen si
h weitere unerkl

�

arte Bei-

tr

�

age. In Abb. 4.2 sind diese dur
h die Numerierung an den Resonanzen angezeigt.

So geh

�

ort die Resonanz bei E


m

� 3 eV (4) h

�

o
hst unwahrs
heinli
h allein zum ener-

getis
h passenden 2s2p(

3

P

0

)10l Niveau, da die

3

P

0

{Serie die s
hw

�

a
hste Triplett DR{

Serie im Spektrum ist. Dies kann man au
h im Gr

�

o�enverglei
h mit den Resonanzen

50
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Abb. 4.2: Teilberei
h des Cl

13+

Spektrums, in wel
hem die Beitr

�

age der 2s2p(

3

P

j

)nl Serien

liegen.

der n

�

a
hsth

�

oheren n{S
halen des Rydbergelektrons innerhalb der

3

P

0

{Serie na
hvoll-

ziehen. Die 2s2p(

3

P

1

)nl{Serie zeigt von n = 11 (5) bis n = 13 ein unstetiges Verhalten,

da diese zu n = 12 hin s
heinbar viel zu stark abf

�

allt und dann bei n = 13 sogar wieder

ansteigt. Au
h die Resonanzstruktur bei E


m

� 15 eV (6) ist zu gro�, als da� sie nur

von der DR in die 2s2p Triplett P Niveaus herr

�

uhren k

�

onnte. Der Peak bei E


m

� 25 eV

(7) be�ndet si
h s
hon in dem Berei
h, wo die Triplett P DR{Resonanzen bereits eine

unaufgel

�

oste Struktur bilden. Er kann diesen also mit Si
herheit ni
ht zugeordnet wer-

den. Zuletzt sollte no
h die isolierte Resonanz bei E


m

� 1:5 eV Erw

�

ahnung �nden, da

diese

�

uberhaupt keiner DR{Rydbergserie zugeh

�

orig ist.

Beitr

�

age von �N = 1 DR, wel
he im Berei
h der �N = 0 Resonanzen liegen k

�

onnten,

falls dies

�

uberhaupt energetis
h m

�

ogli
h ist, s
heiden als Erkl

�

arung f

�

ur die Abwei
hun-

gen im Spektrum aus, da dies einem Einfang des Projektilelektrons in die n = 2 S
hale

unter glei
hzeitiger Anregung des Targets in die 3l S
hale bedeuten m

�

u�te. Der da-

dur
h gebildete doppelt angeregte Zwis
henzustand 2s2l3l ist allerdings s
hon in der

�N = 0 DR enthalten und kann somit keine zus

�

atzli
hen Resonanzen erzeugen.
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Desweiteren wurde das Spektrum auf DR{Beitr

�

age untersu
ht, wel
he

�

Uberg

�

angen,

ausgehend von dem metastabilen 2s2p(

3

P

0

) Level, in die Niveaus der 2p

2

Kon�guration

entspre
hen. Daf

�

ur m

�

u�te allerdings ein entspre
hender Anteil an metastabilen Ionen

gespei
hert worden sein. Theoretis
hen Bere
hnungen zufolge liegt die Lebensdauer der

metastabilen Cl

13+

Ionen bei 11.7 s [44℄. Eine sinnvoll zeitaufgel

�

oste DR{Messung sollte

unters
hiedli
he DR{Spektren ergeben, je na
h dem Zeitpunkt, zu wel
hem na
h der In-

jektion die Messung gestartet wurde (falls

�

uberhaupt metastabile Ionen im Spei
herring

vorhanden sind). Deshalb wurden f

�

ur mehrere Zeitintervalle, wel
he na
h der Injektion

jeweils zeitli
h versetzt begannen, die DR{Spektren aufgezei
hnet. Der ans
hlie�ende

Verglei
h ergab ein negatives Resultat f

�

ur die Existenz metastabiler Ionen. Die o�{line

Untersu
hung der Spektren mittels der DR{Rydbergserien, wobei die entspre
henden

Anregungsenergien von 2s2p(

3

P

0

) na
h 2p

2

(

3

P

j

) zwis
hen 43.5 eV und 45.69 eV liegen,

ergaben keinen konkreten Hinweis auf

�

Uberg

�

ange, an denen metastabile Ionen beteiligt

sind. Au
h im Hinbli
k auf die erwartungsgem

�

a� unwahrs
heinli
heren Anregungen in

die Singulett 2p

2

Niveaus ergab si
h kein Anhaltspunkt f

�

ur metastabile Ionen.

TR{Resonanzen

Bisher wurde no
h ni
ht die Doppelanregung des Targetions bei Elektroneneinfang in

Betra
ht gezogen, wie sie bei der trielektronis
hen Rekombination auftreten:

Cl

13+

(2s

2

(

1

S

0

)) + e

�

�!

8

<

:

Cl

12+

(2p

2

(

3

P

0;1;2

)nl) Triplett

Cl

12+

(2p

2

(

1

D

2

;

1

S

0

)nl) Singulett

(4.5)

Die jeweiligen Anregungsenergien in die 3 Triplett und 2 Singulett Niveaus erstre
ken

si
h dabei von � 70 bis 96 eV. Die zugeh

�

origen Rydbergserien rei
hen somit f

�

ur nied-

rige dreifa
h angeregte Zust

�

ande bis in den Berei
h der DR{Resonanzen hinein. S
hon

mittels der einfa
hen Rydbergformel f

�

ur die entspre
henden TR{Serien lassen si
h vie-

le derjenigen Resonanzen oder Resonanzerh

�

ohungen, wel
he bisher unerkl

�

art geblieben

sind, der trielektronis
hen Rekombination zuordnen, s. Abb. 4.3

Zun

�

a
hst einmal sollen die Singulett TR{Serien bespro
hen werden. Die niedrigsten

TR{Niveaus stammen von den Singulett 2p

2

(

1

S

0

)5l Niveaus. In diesem Berei
h be�ndet

si
h im Spektrum eine di
hte Anzahl von Resonanzen, so da� eine direkte Zuordnung

aufgrund der Rydbergformel ni
ht unbedingt ratsam w

�

are. Ein eindeutiger Kandidat

f

�

ur eine TR{Resonanz ist jedo
h bei E


m

� 15 eV (6) auszuma
hen. Diese liegt genau

im Berei
h der Singulett 2p

2

(

1

D

2

)6l Niveaus. Bei E


m

� 32 eV (1) kommen si
h die

beiden Singulett TR{Serien sehr nahe, so da� die zugeh

�

orige Resonanz si
h aus den

Beitr

�

agen beider Serien ergeben k

�

onnte. Au�erdem liegt die Vermutung nahe, da� die

bena
hbarte kleinere Resonanz au
h no
h der Singulett TR zugeh

�

orig ist. Eindeutig

ist die Resonanzerh

�

ohung bei E


m

� 43 eV (2) der 2p

2

(

1

D

2

) Serie zuzus
hreiben mit
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13+

Abb. 4.3: Gesamtansi
ht des Cl

13+

Spektrums. Die TR{Rydbergserien sind unterhalb des

Spektrums zu sehen.

der Hauptquantenzahl des Rydbergelektrons n = 8. Au
h im Berei
h der S
hulter der

Singulett DR{Resonanzanh

�

aufung sind Beitr

�

age der Singulett TR zu erwarten. Ober-

halb der Singulett 2s2p(

1

P

1

) 1l DR{Seriengrenze sind o�ensi
htli
h weder Singulett

no
h Triplett TR{Resonanzen im experimentellen Spektrum zu erkennen, obwohl dies

energetis
h m

�

ogli
h w

�

are.

Innerhalb der Triplett TR{Serien liefert die 2p

2

(

3

P

2

)nl Serie s
heinbar die gr

�

o�ten Bei-

tr

�

age. Ihr k

�

onnen sowohl die Resonanz bei (5) als au
h jene bei (7) mit Si
herheit zu-

geordnet werden, w

�

ahrend f

�

ur die beiden anderen Triplett TR{Serien keine eindeutige

Resonanzzuweisung m

�

ogli
h ist. Jenseits der Triplett 2s2p(

3

P

j

)1l DR{Seriengrenzen

ist kein Hinweis auf Triplett TR mehr vorhanden. So sind m

�

ogli
he 2p

2

(

3

P

0;1

)8l Re-

kombinationen generell im Spektrum ni
ht zu sehen, obwohl in diesem Auss
hnitt keine

DR statt�ndet, wel
he diese

�

uberde
ken k

�

onnte. Ein m

�

ogli
her Beitrag von 2p

2

(

3

P

2

)8l

sollte zumindest die dortige DR{Resonanz erh

�

ohen. In der Tat erfolgt sogar eher eine

kleine Abs
hw

�

a
hung dieser DR{Resonanz. Allgemein lassen si
h oberhalb der Triplett

DR{Seriengrenzen im Gegensatz zu den Singulett keine Triplett TR{Resonanzen mehr
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erkennen. Insgesamt sind somit bis auf die niedrigsten Beitr

�

age bei (4) alle o�ensi
ht-

li
hen ni
ht{DR{Betr

�

age der trielektronis
hen Rekombination zuzuordnen.

4.1.2 Theoretis
he Modellspektren

Um die getro�enen Aussagen zu best

�

atigen und das Rekombinationsspektrum genau-

er zu untersu
hen, wurden ausf

�

uhrli
he Re
hnungen mit AUTOSTRUCTURE dur
h-

gef

�

uhrt. Dabei wurden sowohl die Kon�gurationsmis
hung aus den 2s

2

, 2s2p und 2p

2

Elektronenkon�gurationen des Targetions als au
h die 2s

2

2p, 2s2p

2

und 2p

3

Kon�gura-

tionen des rekombinierten Ions unter Verwendung der intermedi

�

aren Kopplung in die

Re
hnung miteinbezogen. Kaskadenzerf

�

alle, sowohl

�

uber die angeregten Rumpfelek-

tronen als au
h

�

uber das Rydbergelektron, sind ebenso wie sekund

�

are Autoionisation,

Bestandteil der Re
hnung. Aufgrund der Auswahlregeln [15℄ f

�

ur den Elektroneneinfang,

�l = �1 f

�

ur DR und �l = 0;�2 f

�

ur TR, wurden zu jeder Rydbergkon�guration nl

f

�

unf Kontinuumskon�gurationen aufgestellt. Dana
h werden in einem zweiten S
hritt

die relevanten Raten und Energien zur Bere
hnung des Wirkungsquers
hnitts heran-

gezogen. Dabei kann optional f

�

ur die Anregungsenergien im Targetion auf spektrosko-

pis
he Daten zur

�

u
kgegri�en werden, um eine optimale De
kung mit dem gemessenen

Spektrum zu erhalten. Es hat si
h gezeigt, da� eine sol
he na
htr

�

agli
he Energiever-

s
hiebung in der Regel notwendig ist, da die bere
hneten Anregungsenergien je na
h

Ionensorte und angeregtem Zustand bis zu 5% Abwei
hung von den spektroskopis
hen

Daten aufweisen. Dar

�

uber hinaus erh

�

alt man den RatenkoeÆzienten als ein

�

uber die

Temperatur gefaltetes Produkt aus Wirkungsquers
hnitt und Relativges
hwindigkeit

bei einer dur
h den Benutzer festgelegten Elektronentemperatur. Eine weitergehende

Bes
hreibung der Handhabung von AUTOSTRUCTURE wird im Anhang A geliefert.

Die in vorliegender Arbeit pr

�

asentierten, mit AUTOSTRUCTURE erstellten Modell-

spektren sollten jedo
h nur als vorl

�

au�ge Ergebnisse der Theorie angesehen werden,

da an diesen sehr komplexen Re
hnungen fortlaufend Verbesserungen erfolgen. Au
h

werden in AUTOSTRUCTURE bisher keine Felderh

�

ohungse�ekte [45℄ ber

�

u
ksi
htigt.

Dabei bewirken ni
ht vers
hwindende elektris
he Felder in der We
hselwirkungszone

eine Ratenerh

�

ohung bei hohen Rydbergquantenzahlen n. Die Autoionisationsrate f

�

allt

innerhalb einer n{Mannigfaltigkeit stark ab mit zunehmender Drehimpulsquantenzahl

l. Die St

�

arke des DR{Wirkungsquers
hnitts f

�

ur ein n ergibt si
h folgli
h aus der Summe

der niedrigsten l{Beitr

�

age. In der Stark{Mis
hung erhalten die hohen l{Zust

�

ande au
h

Anteile kleinerer l{Zust

�

ande, was in der Summe no
h Beitr

�

age h

�

oherer l hinzukommen

l

�

a�t.

In Abb. 4.4 ist unten ein gere
hnetes RatenkoeÆzientenspektrum, zum Verglei
h

dar

�

uber ist no
h einmal das gemessene Spektrum aus Abb. 4.1 zu sehen. Die aus der

Temperaturfaltung des Modellspektrums abges
h

�

atzten Werte f

�

ur die Elektronentem-
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Abb. 4.4: Verglei
h zwis
hen Theorie und Experiment. Das obere Spektrum zeigt das ge-

messene Spektrum, vgl. au
h Abb. 4.1. Die untere Kurve zeigt den DR{RatenkoeÆzienten

eins
hlie�li
h der TR{Beitr

�

age mit AUTOSTRUCTURE bere
hnet.

peraturen liegen bei kT

k

� 0:14meV f

�

ur den longitudinalen Anteil und kT

?

� 10meV

f

�

ur die transversale Bewegung. Im Gesamt

�

uberbli
k repr

�

asentiert das Modellspektrum

sehr gut das experimentelle Spektrum. Erst bei n

�

aherem Hinsehen o�enbaren si
h ei-

nige Abwei
hungen. In der zweiten H

�

alfte des Spektrums werden die Resonanzh

�

ohen

prinzipiell von der Theorie unters
h

�

atzt, w

�

ahrend vor allem die Resonanzgruppe bei

5 eV gegen

�

uber dem Experiment

�

uberh

�

oht ist.

Hierbei liefern Abbildungen 4.5 bis 4.7 mit vergr

�

o�erten Auss
hnitten des Spektrums

einen genaueren Einbli
k. Die theoretis
h ermittelten RatenkoeÆzienten f

�

ur DR und

TR werden dur
h rote Kurven dargestellt, w

�

ahrend die DR{Beitr

�

age dur
h die grau-

en Fl

�

a
hen repr

�

asentiert werden. Prinzipiell sind die Resonanzen der 2p

2

(

1

S

0

,

1

D

2

)nl

Serien st

�

arker als die der 2p

2

(

3

P

0;1;2

)nl Serien, da

�

Uberg

�

ange zwis
hen glei
hen Spin-

multiplizit

�

aten bevorzugt sind. Denno
h liefert die TR in Triplettniveaus unterhalb

der Triplett DR{Seriengrenzen einen deutli
hen Beitrag, wobei die Resonanzst

�

arken
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�
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Abb. 4.5: Verglei
h von Messung und Theorie des Cl

13+

Rekombinationsspektrums von

E


m

= 0 � 10 eV (oben) bzw. 10 � 20 eV (unten). Die gere
hneten DR{Beitr

�

age sind dur
h

die graue Fl

�

a
he wiedergegeben, w

�

ahrend bei der roten Kurve die TR{Beitr

�

age miteinbezogen

sind.
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4.1. Cl

13+

Abb. 4.6: Fortsetzung des Cl

13+

Spektrums von E


m

= 20 � 40 eV. Die gr

�

une Kurve im

unteren Bild zeigt den Einzelbeitrag der (

1

D

2

)7l Resonanzgruppe.
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�

ahnli
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Abb. 4.7: Auss
hnitt des Cl

13+

Spektrums von E


m

= 40� 54 eV.

mit dem Gesamtdrehimpuls J des Rumpfelektronenniveaus zunehmen. Aufgrund der

relativ niedrigen Hauptquantenzahlen des Rydbergelektrons ist die l-Aufspaltung der

TR{Resonanzen gr

�

o�er als die experimentelle Au


�

osung. Die einzelnen Peaks sind mit

den Quantenzahlen nl der Orbitale des Rydbergelektrons, wel
he den Hauptbeitrag zu

den einzelnen Peaks liefern, markiert. Innerhalb einer Hauptquantenzahl n wird f

�

ur

die Triplettserien bei l = 2 der Wirkungsquers
hnitt maximal, vgl. Abb. 4.6 oben. In

der (

1

S

0

)nl Singulettserie liefern l = 1 und l = 2 verglei
hbare St

�

arken, w

�

ahrend die

(

1

D

2

)nl Serie bei l = 3 ihr Maximum aufweist, s. Abb 4.5.

Bei niedrigen Energien im Intervall von 1{9 eV sind die gemessenen Resonanzh

�

ohen gut

von der Theorie wiedergegeben, jedo
h wird mit steigender Hauptquantenzahl n der

TR Wirkungsquers
hnitt no
h st

�

arker unters
h

�

atzt als bei der DR. Besonders deutli
h

wird dies bei den Singulett TR{Resonanzen bei 15 und 32 eV. Allerdings ist eine globa-

le Unters
h

�

atzung der TR dur
h die Theorie ni
ht gegeben, vielmehr deutet si
h eine

l{Abh

�

angigkeit an. W

�

ahrend f

�

ur p{Orbitale der Rydbergelektronen die Abwei
hung

relativ gering ist, wird die Diskrepanz f

�

ur h

�

ohere l st

�

arker. Diese Tendenz zeigt si
h

sehr gut bei den Singulett TR{Beitr

�

agen, wie in Abb. 4.5 und 4.6 jeweils in der unteren

Graphik zu erkennen ist. Allerdings ist bei E


m

= 32 eV keine eindeutige Aussage zu
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(1P
1
) ∞l

(3P
0,1,2

) ∞l

(1S
0
) ∞l

(2p2(1S
0
) 7p) 2P

3/2

4,20·1011

2,19·1011

4,
70

·1
0

9

(2s2p(1P
1
) 7p) 2S

1/2

(2s2p(1P
1
) 7p) 2D

5/2

(2s2p(1P
1
) 7p) 2P

3/2

1,45·1014

1,
88

·1
0

9

7,
25

·1
0

9

1,92·1011

2.41·1012

4,66·10104,60·1010
4,92·1010 9,26·1010

Abb. 4.8: Zerfallss
hema des dreifa
h angeregten (2p

2

(

1

S

0

)7p)

2

P

3=2

Niveaus. Die geboge-

nen Pfeile repr

�

asentieren die

�

Ubergange zwis
hen Kontinuum und gebundenen Zust

�

anden,

die gestri
helten den Strahlungszerfall. Die entspre
henden Raten wurden AUTOSTRUC-

TURE Re
hnungen entnommen. Die Angaben zu den Strahlungszerf

�

allen unter die Ionisati-

onss
hwelle entspre
hen der Summe

�

uber alle errei
hbaren tieferen Zust

�

ande.

tre�en, wel
he der beiden Singulett TR{Serien st

�

arker unters
h

�

atzt wird, da si
h die

(

1

D

2

)7l und (

1

S

0

)6l Resonanzen zum Teil

�

uberlappen. Zwar ist z.B. f

�

ur die 2p

2

(

1

D

2

)

Serie die sekund

�

are Autoionisation ab n = 7 dur
h einen zuvor erfolgten erlaubten

Dipol

�

ubergang in autoionisierende, doppelt angeregte Zust

�

ande m

�

ogli
h, f

�

ur die An-

nahme einer

�

Ubers
h

�

atzung eines sol
hen Verlustweges dur
h die Theorie und damit

einer Erkl

�

arung f

�

ur einen zu kleinen Wirkungsquers
hnitt ist jedo
h kein Anla� gege-

ben. Denn s
hon bei n = 6 ist eine deutli
he Abwei
hung der Theorie von der Messung

zu sehen.

M

�

ogli
he Zerfallskan

�

ale und die zugeh

�

origen Raten eines bei der TR dreifa
h angeregten

Zwis
henzustandes zeigt Abb. 4.8 anhand des (2p

2

(

1

S

0

)7p)

2

P

3=2

Niveaus. Aus Verein-

fa
hungsgr

�

unden wurde der radiative Kaskadenzerfall des Rydbergelektrons oberhalb

der ersten Ionisationss
hwelle weggelassen. F

�

ur den radiativen Zerfall der Rumpfelek-

tronen sind die drei dominantesten Linien in die 2s2p(

1

P

1

) Niveaus eingezei
hnet. Die

Rate des Gesamtwirkungsquers
hnitts ergibt si
h zu:

R

TR

= A

3a

�

P

(>)

A

r

�

A

0

r

A

0

a

+

P

(<)

A

00

r

A

3a

+ A

a

+ A

r

ges:

(4.6)

Dabei entspri
ht die erste Summe im Z

�

ahler den radiativen Raten, die

�

uber die

2s2p(

1

P

1

) Niveaus unter die erste Ionisationss
hwelle zerfallen, w

�

ahrend die zweite
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Abb. 4.9: Bere
hnete Energieabh

�

angigkeit des

�

uber die Haupts
halen n des Rydbergelek-

trons summierten Wirkungsquers
hnitts der Triplett und Singulett TR{Serien.

Summe die Raten der direkten

�

Uberg

�

ange unterhalb der Ionisationss
hwelle darstellt.

Da die Autoionisationsraten der 2s2p(

1

P

1

) Niveaus wesentli
h gr

�

o�er sind als deren

radiative Raten, spielt die Stabilisierung

�

uber diesen Zweig keine Rolle und kann f

�

ur

eine Abs
h

�

atzung verna
hl

�

assigt werden. Die direkte herk

�

ommli
he Autoionisation in

das Kontinuum der Triplett P Niveaus der Rumpfelektronen ist von glei
her Gr

�

o�en-

ordnung wie die Dreielektronen{Autoionisation und dr

�

u
kt in diesem Beispiel die Ge-

samtrate der TR um 30%.

Abb. 4.9 zeigt den bere
hneten Verlauf des n{summierten TR{Wirkungsquers
hnitts

f

�

ur die einzelnen Rydbergserien, aufgetragen

�

uber die S
hwerpunktsenergie. Der stu-

fenartige Charakter des TR{Wirkungsquers
hnitts �

TR

spiegelt si
h im Kurvenver-

lauf deutli
h wider. Erwartungsgem

�

a� f

�

allt der Wirkungsquers
hnitt oberhalb der

2s2p(

3

P

j

) Anregungsenergien f

�

ur die Triplett TR{Resonanzen stark ab. Dabei lie-

gen aufeinanderfolgende n

�

uber drei Gr

�

o�enordnungen auseinander, wenn dabei

die 2s2p Triplett P S
hwelle

�

ubers
hritten wird, und k

�

onnen deshalb im Experi-

ment oberhalb dieser S
hwelle ni
ht mehr na
hgewiesen werden. Der Singulett TR{

Wirkungsquers
hnitt bri
ht aufgrund der Auswahlregeln f

�

ur Autoionisation weniger

stark ein und kann daher no
h bis zur 2s2p(

1

P

1

) Seriengrenze im experimentellen

Spektrum beoba
htetet werden. Wird diese S
hwelle

�

ubers
hritten, f

�

allt au
h der Singu-

lett TR{Wirkungsquers
hnitt um fast zwei Gr

�

o�enordnungen ab, w

�

ahrend der Triplett

TR{Wirkungsquers
hnitt stetig bleibt und ni
ht merkli
h von dem neu hinzugekom-
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menen Kontinuumskanal beein
u�t wird. F

�

ur die Singulett TR{Wirkungsquers
hnitte

gilt kein ganz striktes Interkombinationsverbot, was si
h dur
h einen au
h hier et-

was erh

�

ohten Abfall an der Triplett DR{Seriengrenze

�

au�ert. Zwis
hen den jeweili-

gen DR{Seriengrenzen liegen die TR{Wirkungsquers
hnitte in der logarithmis
hen Y-

A
hsendarstellung n

�

aherungsweise auf einer Geraden und zeigen, was in der Regel f

�

ur

die DR im gesamten Spektrum gilt: eine stetige Abh

�

angigkeit von der Energie.

4.2 Cu

25+

Cu

25+

ist das bisher s
hwerste beryllium

�

ahnli
he Ion, an dem DR{Messungen am TSR

dur
hgef

�

uhrt wurden. Die Ionenenergie und Strahllebensdauer betrugen 290MeV bzw.

49 s. Alle Resonanzen, wel
he mit der 2s

2

! 2s2p Anregung assoziiert sind, konnten in-

nerhalb eines Energies
ans abgede
kt werden. Erstmalig wurde die Spannungsmessung

zur Bestimmung der S
hwerpunktsenergie erfolgrei
h eingesetzt. Zur Bestimmung der

experimentellen �N = 0 DR{Seriengrenzen wurden die Energielagen der gemessenen

Rydbergresonanzen in die Rydbergformel eingesetzt und ein Fit mit der Seriengren-

ze als einzigem freien Parameter dur
hgef

�

uhrt. Die in Tabelle 4.2 gelisteten Werte

f

�

ur die so aus dem Experiment gewonnenen Anregungsenergien zeigen eine hervorra-

gende

�

Ubereinstimmung mit den spektroskopis
hen Daten. Die lei
hte systematis
he

Abwei
hung der experimentellen Werte liegt im Berei
h der Unsi
herheiten, die dur
h

die spezi�s
hen Gegebenheiten des Experiments bestimmt sind. Diese liegen in der

Bestimmung des Elektronenstroms und der r

�

aumli
hen Lage des Elektronenstrahls so-

wie in m

�

ogli
hen im Elektronenstrahl eingefangenen Restgasionen, wel
he das Raum-

ladungspotential beein
ussen. Zudem k

�

onnen Spannungsdriften der Netzger

�

ate ni
ht

ausges
hlossen werden. Eine eindeutige Zuordnung der Restabwei
hung zu einer dieser

Quellen ist jedo
h ni
ht m

�

ogli
h.

2s

2

! 2s2p Anregungsenergie (eV)

Spektroskopie Experiment

3

P

0

48.83 48.75 �0.02

3

P

1

54.425 54.36 �0.01

3

P

2

73.558 73.45 �0.04

1

P

1

111.51 111,41 �0.01

Tab. 4.2: Verglei
h von den aus dem gemessenen Spektrum ermittelten �N = 0 2s

2

(

1

S

0

)!

2s2p(

i

P

j

) Anregungsenergien in Cu

25+

mit den spektroskopis
hen Werten.
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2s2p

2p2

(1P
1
)

(3P
0
)

(3P
1
)

(3P
2
)

(3P
0
)

(3P
1
)

(3P
2
)

(1D
2
)

(1S
0
)

Cu25+

Abb. 4.10: DR{ und TR{RatenkoeÆzient von Cu

25+

der �N = 0 Rumpfelektronenan-

regung. Die dur
hgezogene Linie zeigt das gemessene Spektrum, die graue Fl

�

a
he den mit

AUTOSTRUCTURE bere
hneten RatenkoeÆzienten. Unterhalb der Kurven sind die DR{

und TR{Rydbergserien geplottet. Die hellgrauen Markierungen unterhalb des Spektrums

zeigen TR Resonanzen, die mittels der Rydbergformel identi�ziert werden k

�

onnen. Die e
ki-

gen Klammern

�

uber dem Spektrum zeigen die Energieintervalle an, wel
he in Abb. 4.11 n

�

aher

gezeigt werden.

Abb. 4.10 zeigt ein gemessenes RatenkoeÆzientenspektrum von Cu

25+

. Allgemein wei-

sen alle beryllium

�

ahnli
hen Spektren einen

�

ahnli
hen energieabh

�

angigen Verlauf auf.

So ist au
h das Cu

25+

Spektrum dominiert von den 2s2p(

1

P

1

)nl DR{Resonanzen, die

analog zum Cl

13+

Spektrum eine ansteigende unaufgel

�

oste Resonanzanh

�

aufung zur

Seriengrenze hin aufweisen. Die Triplett 2s2p(

3

P

0;1;2

)nl DR{Serien lassen si
h in der

ersten H

�

alfte deutli
h im Verglei
h mit der Rydbergformel identi�zieren. Eindeutige

TR{Resonanzen liegen bei 9 und 50 eV, wel
he no
h unterhalb der 2s2p(

1

P

1

)1l und

2s2p(

3

P

1;2

)1l Seriengrenzen liegen. Anhand der Rydbergformel geh

�

oren beide eindeu-

tig zur Singulett 2p

2

(

1

D

2

)nl Serie und sind mit dem Elektroneneinfang in die n = 7

bzw. n = 8 S
halen assoziiert. Die graue Fl

�

a
he zeigt den mit AUTOSTRUCTURE
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Abb. 4.11: Verglei
h zwis
hen experimentellen und mit AUTOSTRUCTURE bere
hneten

DR{RatenkoeÆzienten (graue Fl

�

a
he) und (DR + TR){RatenkoeÆzienten (rote Linie) in

Cu

25+

f

�

ur drei vers
hiedene Energieberei
he.
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�
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Abb. 4.12: Der

�

uber die Energie integrierte und innerhalb einer n{Mannigfaltigkeit sum-

mierte Wirkungsquers
hnitt der einzelnen TR{Serien in Cu

25+

.

bere
hneten RatenkoeÆzienten. Als Elektronentemperaturen wurden kT

k

= 0.23meV

und kT

?

= 13meV eingesetzt. Die DR{Resonanzen sind sehr gut in ihrer Gr

�

o�e und Po-

sition wiedergegeben. Allerdings zei
hnet si
h au
h hier eine deutli
he Unters
h

�

atzung

der TR{Resonanzen ab.

In Abb. 4.11 kann ein genauerer Verglei
h zwis
hen Theorie und Experiment gezogen

werden. Die 2p

2

(

1

D

2

) 7l Resonanzgruppe zwis
hen 6 und 10 ev zeigt eine

�

ahnli
he Un-

ters
h

�

atzung in der Theorie bei gr

�

o�eren Drehimpulsen l des Rydbergelektrons wie der

RatenkoeÆzient der 2p

2

(

3

P

2

) 8l Resonanzen bei 25 eV. Im Verglei
h dazu s
heint der

Wirkungsquers
hnitt der 2p

2

(

1

S

0

) 7l Resonanzen besser, wenn au
h etwas kleiner, re-

produziert zu sein. Zudem wird die Resonanz bei 38 eV im experimentellen Spektrum

von der Theorie ni
ht erkl

�

art. Insgesamt zeigt si
h in diesem Energieberei
h eine glo-

bale Unters
h

�

atzung seitens der Theorie, die au
h DR{Resonanzen betri�t.

Abb. 4.12 zeigt den bere
hneten n{integriertenWirkungsquers
hnitt der einzelnen TR{

Serien in Abh

�

angigkeit der Energie, die aus der Rydbergformel ermittelt wurde. Die

zugeh

�

origen Seriengrenzen wurden den entspre
henden AUTOSTRUCTURE Re
h-

nungen entnommen und ni
ht aus spektroskopis
hen Daten. Der Grund liegt darin,

da� in AUTOSTRUCTURE eine Energiekorrektur mit den spektroskopis
hen Werten

na
htr

�

agli
h dur
hgef

�

uhrt wurde, na
hdem alle

�

Ubergangsraten bere
hnet wurden. So-

mit k

�

onnen zun

�

a
hst einmal TR{Resonanzen, die in der N

�

ahe von DR{Seriengrenzen

liegen, ni
ht das korrekte Verhalten zeigen, je na
hdem, ob sie in Wahrheit unter oder
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�

uber der S
hwelle f

�

ur die normale Autoionisation liegen.

Der Verlauf der Kurven weist ein

�

ahnli
hes Verhalten auf wie im Cl

13+

Fall. Au
h

hier bre
hen die Wirkungsquers
hnitte der Triplett TR{Serien na
h den Triplett

DR{Seriengrenzen stark ein. Ein interessanter Aspekt ist, da� die Triplett DR{

Seriengrenzen so weit auseinander liegen, da� einzelne TR{Resonanzen dazwis
hen

vorkommen. So fallen die 2p

2

(

3

P

0;2

)nl Resonanzen erst na
h der 2s2p(

3

P

1

) Seriengren-

ze ab. Eine genaue Aussage

�

uber die Auswahlregeln l

�

a�t si
h im LS{Kopplungsbild

ni
ht tre�en, da im relativ s
hweren Cu

25+

L und S keine guten Quantenzahlen

mehr sind. Jedo
h deutet si
h ein bevorzugter Zerfall der Rumpfelektronen in den

2p

2

(

3

P

0;1

) Zust

�

anden unter �J = �1 an, analog zu den Auswahlregeln des Rydberg-

elektrons mit � l = �1 bei einem Rumpfelektronen

�

ubergang 2p! 2s. Die s
hon bei

Cl

13+

angedeutete Verletzung des Interkombinationsverbots bei den Singulett TR{

Wirkungsquers
hnitten zeigt si
h bei Cu

25+

s
hon deutli
her. Da in der intermedi

�

aren

Kopplung einerseits 2s2p(

1

P

1

) und 2s2p(

3

P

1

) miteinander mis
hen und daher s
hon

f

�

ur die ungemis
hten Singulett 2p

2

nl Zust

�

ande LS{erlaubte Zerfallskan

�

ale o�en sind,

andererseits aber au
h das 2p

2

(

1

D

2

) Niveau Mis
hungsbeitr

�

age von 2p

2

(

3

P

2

) und das

2p

2

(

1

S

0

) Niveau 2p

2

(

3

P

0

) Beitr

�

age enthalten, tr

�

agt der energieabh

�

angige Verlauf der

Singulett 2p

2

nl Resonanzen Charakterz

�

uge der Triplett 2p

2

nl Serien. Dabei folgt die

Singulett (

1

S

0

) TR{Serie eher dem Interkombinationsverbot, w

�

ahrend die Singulett

(

1

D

2

) TR{Resonanzen deutli
h Eigens
haften der Triplett TR{Resonanzen aufweisen,

da der 2p

2

(

1

D

2

) Zustand st

�

arker mit dem 2p

2

(

3

P

2

) Zustand mis
ht als der 2p

2

(

1

S

0

) mit

dem 2p

2

(

3

P

0

) Zustand.

4.3 F

5+

F

5+

ist bisher das lei
hteste beryllium

�

ahnli
he Ion, wel
hes f

�

ur DR{ und TR{

Experimente am TSR verwendet wurde. Ho
hau


�

osende Messungen an F

5+

wurden

s
hon Anfang der neunziger Jahre in single-pass merged beam Experimenten am In-

stitut f

�

ur Physik in Aarhus (D

�

anemark) dur
hgef

�

uhrt [46℄. Im Gegensatz zu den TSR

Messungen besa� der Ionenstrahl bei den

�

alteren Experimenten einen hohen Anteil an

metastabilen 2s2p(

3

P

0

) Zust

�

anden, wel
he bedingt dur
h die single-pass Anordnung

einen betr

�

a
htli
hen Beitrag zum DR{Wirkungsquers
hnitt lieferten. Jedo
h wurde

damals keine Existenz von TR{Resonanzen erw

�

ahnt.

Die Ionenenergie im TSR betrug 66.4MeV. Die Elektronenk

�

uhlereinstellungen erzeug-

ten einen 100mA gro�en Elektronenstrom mit einer standardm

�

a�igen Expansion von

9.6.
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Abb. 4.13: DR und TR �N = 0 RatenkoeÆzientenspektrum von beryllium

�

ahnli
hem

F

5+

, aufgetragen

�

uber die Kollisionsenergie im S
hwerpunktsystem. Die dur
hgezogene Linie

zeigt den experimentellen Verlauf des RatenkoeÆzienten, die graue Fl

�

a
he den mit AUTO-

STRUCTURE bere
hneten. Die jeweiligen Rydbergserien sind unterhalb der Spektren ge-

plottet.

4.3.1 �N = 0 Anregungen

Abb. 4.13 zeigt den gemessenen (dur
hgezogene Linie) und den mit AUTOSTRUC-

TURE bere
hneten (graue Fl

�

a
he) RatenkoeÆzienten f

�

ur �N = 0 DR und TR. Unter

dem Spektrum sind die jeweiligen Rydbergserien geplottet. Der Abbru
h der Ryd-

bergserien aufgrund von Feldionisation im separierenden Dipolmagneten betr

�

agt n


ut

=

29. Die Resonanzbreiten des gemessenen Spektrums wurden in der Re
hnung mit einer

longitudinalen Elektronentemperatur von 0.4meV abges
h

�

atzt| ein etwas s
hle
hterer

Wert als bei den

�

ubrigen Messungen, da in einem f

�

ur h

�

ohere Relativenergien ung

�

unsti-

gen Wobbelmodus gemessen wurde. Die wahre Elektronentemperatur ist daher kleiner,

was bei niedrigen Relativenergien zu einer besseren Au


�

osung f

�

uhrt. Denno
h ist die

experimentelle Au


�

osung

�

uber das gesamte Spektrum gesehen weitaus besser als bei
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den

�

alteren Messungen in Aarhus [46℄.

Die AUTOSTRUCTURE Re
hnung wei
ht teilweise stark von der experimentellen

Kurve ab, sowohl in der Resonanzst

�

arke als au
h in der Position einzelner Peaks,

vor allem bei niedrigen Relativenergien. So ist die TR{Resonanz 2p

2

(

1

S

0

) 3d in der

Re
hnung re
ht gut in ihrer H

�

ohe wiedergegeben, jedo
h zu kleineren Energien hin

vers
hoben. Die Anh

�

aufung der 2p

2

(

3

P

j

) 4l Resonanzen bei E


m

� 10 eV stimmt nur

bedingt mit der Re
hnung

�

uberein. Unerkl

�

art bleiben bisher no
h Beitr

�

age, die als

Peaks oder S
hultern neben der 2s2p(

3

P

j

)nl Resonanzreihe zwis
hen 4 und 8.5 eV auf-

tau
hen, sowie der einzelne Peak bei 11.8 eV, die ni
ht von einer l{Aufspaltung der DR

�N = 0 Resonanzen zu kommen s
heinen. Untersu
hungen, ob diese Beitr

�

age dur
h

�N = 1 DR oder dur
h DR{Beitr

�

age metastabiler Niveaus erkl

�

art werden k

�

onnten,

bra
hten negative Resultate. Jedo
h betr

�

agt die l{Aufspaltung der TR{Resonanzen f

�

ur

n = 3 bzw. n = 4 s
hon mehrere eV, so da� si
h ungenaue Bere
hnungen innerhalb

einer n{Mannigfaltigkeit f

�

ur vers
hiedene l relativ stark auf das Aussehen des Spek-

trums auswirken. Au
h die DR{Resonanzen nahe bei Relativenergie Null (Abb. 4.14

oben) werden nur unzurei
hend von der Theorie erkl

�

art.

In derselben Abbildung unten zeigen si
h nur marginale 2p

2

(

3

P

0;1

)nl Beitr

�

age, so da�

die bere
hneten TR{Resonanzst

�

arken im Berei
h um 10 eV im wesentli
hen von den

Anregungen in die 2p

2

(

3

P

2

)4l und 2p

2

(

1

D

2

)4l Zust

�

ande stammen. O�ensi
htli
h ist im

theoretis
hen Spektrum die zu gro�e Resonanz bei 10.4 eV dadur
h zu erkl

�

aren, da� die

1

D

2

und

3

P

2

Beitr

�

age zu nahe beieinander liegen und si
h zu diesem Peak auft

�

urmen.

Das experimentelle Spektrum zeigt in diesem Berei
h s
hon bei 10 eV ein lokales Maxi-

mum, wel
hes zu den 2p

2

(

3

P

2

)4l Resonanzen gez

�

ahlt werden kann. Der Peak bei 7.4 eV

und die S
hulter bei 8.2 eV liegen im Berei
h von TR{Resonanzen, wel
he von der Re
h-

nung unters
h

�

atzt sein k

�

onnten. Au
h k

�

onnten die bere
hneten Resonanzlagen ni
ht

genau stimmen. So sind die ersten zwei Peaks der DR{Dreierresonanzgruppe zwis
hen

6 und 9 eV von der Re
hnung unters
h

�

atzt, w

�

ahrend aufgrund der darunterliegenden

TR{Resonanz beim dritten die Theorie s
heinbar stimmt. Jedo
h ist in der experimen-

tellen Kurve kein Hinweis auf eine darunterliegende Resonanz zu �nden. S
heinbar wird

die relative Lage der Niveaus innerhalb einer n{Mannigfaltigkeit aufgrund der niedri-

gen Hauptquantenzahlen n dur
h die St

�

orungsre
hnung erster Ordnung in der Theorie

ni
ht mehr ri
htig widergegeben. Dar

�

uber hinaus bewirkt die Energiekorrektur mittels

der spektroskopis
hen Daten nur eine Vers
hiebung der gesamten Rydbergserie um

einen konstanten Wert. F

�

ur niedrige Hauptquantenzahlen ist eine sol
he Korrektur in

der Regel ni
ht mehr vollst

�

andig zufriedenstellend.

Allgemein zeigt die Energieabh

�

angigkeit des TR{Wirkungsquers
hnitts den gewohnten

Verlauf. Wobei f

�

ur die Singulett TR{Resonanzen unterhalb der Triplett 2s2p(

3

P

j

)1l

S
hwelle keine konkreten Aussagen gema
ht werden k

�

onnen, da aufgrund der gro�en

l{Aufspaltung f

�

ur die n = 3 Mannigfaltigkeit der

1

S

0

Resonanzen nur Beitr

�

age f

�

ur l = 2
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Abb. 4.14: Verglei
h zwis
hen Experiment und Theorie im Energieberei
h von 0 bis 15 eV.

Die gem

�

a� der Re
hnung gr

�

o�ten TR{Beitr

�

age stammen von 2p

2

(

1

S

0

) 3d, 2p

2

(

1

D

2

) 4l und

2p

2

(

3

P

2

) 4l.
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Abb. 4.15: Verlauf des

�

uber die jeweilige gesamte n{Mannigfaltigkeit integrierten theoreti-

s
hen Wirkungsquers
hnitts der einzelnen TR{Serien in Abh

�

angigkeit der Energie.

oberhalb der ersten Ionisationss
hwelle liegen bzw. die 2p

2

(

1

D

2

) 3l Resonanzen kom-

plett unterhalb der Ionisationss
hwelle liegen. Anders als bei Cl

13+

s
heint bei F

5+

die

1

S

0

Serie keinen nennenswerten Beitrag mehr oberhalb der 2s2p(

3

P

j

)1l Seriengrenzen

zu liefern.

4.3.2 �N � 1 Anregungen

In Ho
htemperaturplasmen kann die Rekombination unter einer h

�

oheren Targetelek-

tronenanregung als �N = 0 je na
h Lage des S
hwerpunktes der Ges
hwindigkeitsver-

teilung wesentli
h st

�

arker zum temperaturgefalteten Gesamtwirkungsquers
hnitt bei-

tragen. Ab einer Temperatur von einigen 10

6

K liefert die Rekombination

�

uber eine

�N = 1 Anregung der Rumpfelektronen den Hauptanteil zum Gesamtwirkungsquer-

s
hnitt. F

�

ur Ionen der Berylliumisoelektronensequenz l

�

auft die �N = 1 DR Reaktion

wie folgt ab:

2s

2

+ "




l




(n�3)

()

2s3lnl

0

#

2s2p+ "

0




l

0




�!

8

>

>

>

>

>

<

>

>

>

>

>

:

2s

2

nl

0

+ h�

1

2s2pnl

0

+ h�

2

2s

2

3l + h�

3

2s2p3l + h�

4

(4.7)
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Abb. 4.16: �N � 1 DR{Spektrum von F

5+

. Die dur
hgezogene Linie zeigt das gemessene

Spektrum, die graue Fl

�

a
he die Theorie. Zwis
hen 
a. 40 und 60 eV liegt die LMM Resonanz-

gruppe. Ab n � 4

�

uberlappen si
h die Mannigfaltigkeiten vers
hiedener n. Die senkre
hten

Stri
he zeigen die Seriengrenzen zu den jeweiligen �N = 1 Anregungen an.

Dabei erfolgt die radiative Stabilisierung (na
h der ges
hweiften Klammer) entweder

�

uber das Rumpfelektron 3l oder, falls der Rumpfelektronenzerfall LS{verboten ist,

�

uber

das Rydbergelektron nl

0

. Signi�kante TR{Beitr

�

age f

�

ur �N � 1 Rumpfelektronenan-

regung werden ni
ht erwartet, da diese aufgrund der hohen Energien der dreifa
h an-

geregten Zwis
henzust

�

ande stets

�

uber erlaubte normale Autoionisationen entv

�

olkert

werden.

Wegen der kleinen Kernladungszahl und damit relativ niedrigen Anregungsenergien

im Fluor war es m

�

ogli
h, S
hwerpunktsenergien von

�

uber 170 eV mit Zwis
henk

�

uhlung

zu errei
hen. Dieser Energieberei
h umfa�t alle m

�

ogli
hen �N � 1 Rumpfelektro-

nen

�

uberg

�

ange in F

5+

.

In Abb. 4.16 ist das experimentelle Spektrum im Energieintervall von 25 bis 150 eV zu

sehen. Die �N = 1 Serien erstre
ken si
h von 40 bis 102 eV. Die vom Rest etwas abge-

setzte Struktur bei niedrigen Energien entspri
ht den sogenannten LMM Resonanzen
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und bedeutet den Einfang des Kontinuumelektrons in die M{S
hale unter Anregung

des in der L{S
hale gebundenen Elektrons in die M{S
hale. Da die 2s3l Kon�guratio-

nen f

�

ur l = 0; 1; 2 zehn vers
hiedene Zustandsterme bilden, deren Energieaufspaltung

gerade mal 10 eV betr

�

agt und von denen jeweils DR{Rydbergserien ausgehen, erh

�

alt

man ein

�

uberaus komplexes Spektrum. Dar

�

uber hinaus kann wegen der begrenzten

Energieau


�

osung eine Entfaltung des Spektrums und damit au
h eine Zuordnung von

einzelnen Resonanzen an die DR{Rydbergserien ni
ht erfolgen. Der Verglei
h mit der

Theorie o�enbart einige Diskrepanzen. Zwar werden die LMM Resonanzen re
ht gut

von AUTOSTRUCTURE modelliert, jedo
h resultiert die etwas vers
hobene Energie-

lage daraus, da� die Energiekorrektur mittels spektroskopis
her Daten nur bei n � 4

funktioniert, da die Resonanzlagen der 2s3l3l

0

Kon�guration unabh

�

angig von den je-

weiligen Rydbergserien bere
hnet werden und deshalb ni
ht mit vers
hoben werden.

Bis n = 5 werden man
he Resonanzen des Spektrums von der Theorie

�

ubers
h

�

atzt,

w

�

ahrend zur Seriengrenze hin die Theorie systematis
h zu niedrig liegt. Eine genauere

Untersu
hung des theoretis
hen Spektrums ergab, da� bis n = 5 die Rydbergserien, die

zu den Targetanregungen 2s! 3d geh

�

oren, den weitaus gr

�

o�ten Beitrag im Spektrum

liefern. Jedo
h ab n = 6 fallen genau diese Rydbergserien j

�

ah im Modellspektrum ab

und tragen somit zum theoretis
hen Gesamtwirkungsquers
hnitt ni
hts mehr bei. Au
h

die s
hulterartige Struktur an der h

�

oherenergetis
hen Flanke der �N = 1 Seriengren-

zen bei �100 eV liegt in dem Berei
h, in wel
hem genau die 2s3d(

S

D

J

)nl Serien zu

ihren jeweiligen Seriengrenzen konvergieren. Des weiteren ist unklar, ob die Methode,

bei h

�

oheren n die

�

Ubergangsraten mittels Skalierungsgesetzen zu bere
hnen, ni
ht zu

ungenau wird. Dies ist leider unvermeidli
h, da wegen der mit n

2

wa
hsenden Anzahl

an Orbitalen, in wel
he das Projektilelektron eingfangen werden kann und die jeweils

mit den Rumpfelektronen zu mehreren vers
hiedenen Niveaus koppeln, die Re
henlei-

stung an ihre Grenzen st

�

o�t.

An der Seriengrenze der �N = 1 DR s
hlie�en si
h die Beitr

�

age der Anregung der

Rumpfelektronen in die N{S
hale an. Die �N = 2 2s4lnl

0

Resonanzen bleiben unauf-

gel

�

ost und t

�

urmen si
h zur Seriengrenze hin zu einem Maximum bei 124 eV auf. Die

LNN Resonanzen, d.h. Elektroneneinfang in die 2s4l4l

0

Kon�guration, rei
hen zum Teil

bis in die zuvor erw

�

ahnte s
hulterartige Struktur hinein. Jedo
h erwartet man dort eher

einen unwesentli
hen Beitrag von den LNN Resonanzen, setzt man

�

ahnli
he Gr

�

o�en-

verh

�

altnisse voraus wie bei der LMM Struktur zu den restli
hen �N = 1 Beitr

�

agen.

M

�

ogli
he Doppelanregungen der Sorte 2s

2

! 2p3l k

�

onnen au
h in dem Energieberei
h

um E


m

� 100 eV auftau
hen, jedo
h sind daf

�

ur bisher no
h keine s
hl

�

ussigen Indizien

gefunden worden.

Bei E


m

� 134 eV deutet si
h no
h eine lei
hte Erh

�

ohung im Spektrum an, wel
he den

�N = 3 Anregungen zugeordnet werden kann.
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4.4 Fe

22+

Eine Sonderrolle in der Astrophysik spielt Eisen, da es das s
hwerste Element darstellt,

wel
hes in der stellaren thermis
hen Nukleosynthese erzeugt werden kann, da bei Ei-

senkernen das Maximum der Kernbindungsenergie errei
ht ist. Spektroskopis
he Un-

tersu
hungen stellarer Koronen beweisen das Vorkommen von Eisen in ho
hionisiertem

Zustand. Zur theoretis
hen Bestimmung der jeweiligen Anteile des Ionisierungsgrads

in Abh

�

angigkeit der Temperatur ist neben der Kenntnis des Ionisierungswirkungsquer-

s
hnitts au
h der konkurrierende Proze� der Elektron{Ion Rekombination von Bedeu-

tung. Dabei liefern die DR{Experimente am TSR wertvolle Informationen [47℄.

4.4.1 �N = 0 Anregungen

In Abb. 4.17 sieht man das �N = 0 DR{ und TR{Spektrum von beryllium

�

ahnli-


hem Fe

22+

. Die Ionenenergie betrug 248MeV. Der Elektronenstrom war auf 80mA bei

K

�

uhlung eingestellt. Die Energiebestimmung erfolgte

�

uber die Kathodenspannungsmes-

sung. F

�

ur die Raumladungskorrektur wurde zus

�

atzli
h die Elektronenstrommessung

herangezogen. Im Rahmen dieser Arbeit wurde die Genauigkeit der Energiebestim-

mung im S
hwerpunktsystem um eine Gr

�

o�enordnung verbessert. Da no
h eine ge-

ringe Restabwei
hung der gemessenen Energie gegen

�

uber den spektroskopis
hen Daten

von etwa 0.25% bestehen blieb, wurden die experimentellen Spektren na
htr

�

agli
h um

einen Faktor von 1.0025 gestre
kt.

Aufgrund der Na
hbars
haft im Periodensystem zu Kupfer weisen die Fe

22+

Spektren

eine starke

�

Ahnli
hkeit zu den Cu

25+

Spektren auf. Die st

�

arkste DR{Rydbergserie zu

der assoziierten Anregung der Targetelektronen in den 2s2p(

1

P

1

) Zustand ist bis zu

einer Hauptquantenzahl von n = 31 aufgel

�

ost. Aufgrund von Feldionisation bre
hen

die Rydbergserien bei n


ut

� 118 ab. Deutli
he TR{Beitr

�

age sind bei E


m

� 15, 46 und

68 eV auszuma
hen, wel
he der 2p

2

(

1

D

2

)nl Serie zuzuordnen sind. Au
h hier zeigt si
h

eine deutli
he Unters
h

�

atzung der TR{Beitr

�

age dieser Serie in der Theorie.

Bei genauerer Betra
htung (Abb. 4.18) f

�

allt auf, da� unterhalb der DR (

3

P

j

)1l Se-

riengrenzen der Wirkungsquers
hnitt der 2p

2

(

1

D

2

) 7l Gruppe im Gegensatz zu den

Beoba
htungen im Cu

25+

Spektrum

�

uberras
hend gut von der Theorie wiedergegeben

wird. Erst bei

�

Ubers
hreiten der Triplett DR{Seriengrenzen wird au
h hier die Reso-

nanzst

�

arke der 2p

2

(

1

D

2

)nl Serie in den Re
hnungen unters
h

�

atzt. Wie s
hon bei den

anderen Spektren zeigt si
h eine gr

�

o�ere Abwei
hung der Theorie bei h

�

oheren Drehim-

pulsen der Rydbergelektronenorbitale, so bei E


m

� 46 eV und 67.5 eV. Die gemessene

Gr

�

o�e der 2p

2

(

1

S

0

)nl Resonanzen bei E


m

� 41 eV und 73 eV nahe der jeweiligen

2p

2

(

1

D

2

)nl Resonanzen stimmt um einiges besser mit der Theorie

�

uberein.

Abb. 4.19 zeigt wiederum den Verlauf der einzelnen TR{Serien in Abh

�

angigkeit der
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)
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Abb. 4.17: DR{ und TR{RatenkoeÆzienten von beryllium

�

ahnli
hem Fe

22+

aufgetragen

�

uber

die S
hwerpunktsenergie. Die dur
hgezogene Linie zeigt das gemessene Spektrum, die grau

s
hattierte Fl

�

a
he die Theorie. Unterhalb der Spektren sind die DR{ und TR{Rydbergserien

zu den jeweiligen �N = 0 Anregungen der beryllium

�

ahnli
hen Targetelektronenkon�guration

dargestellt.

Energie. Analog zum Cu

25+

zeigt si
h eine deutli
he Aufspaltung der 2s2p(

3

P

j

) Ter-

me aufgrund der intermedi

�

aren Kopplung. Da einige 2p

2

(

3

P

j

)nl Resonanzen zwis
hen

den DR Triplett P Seriengrenzen vorkommen, l

�

a�t si
h zusammen mit den Kupferda-

ten eine tendenzielle Unterdr

�

u
kung der Rumpfelektronen

�

uberg

�

ange von den 2p

2

(

3

P

j

)

Zust

�

anden in die 2s2p(

3

P

j

) Terme unter �J = �2 und f

�

ur �J = 0 bei J = 0 feststellen.

Die Singulett 2p

2

(

1

D

2

)nl Zust

�

ande zeigen im Gegensatz zu den Singulett 2p

2

(

1

S

0

)nl

Niveaus s
hon eine deutli
he Entv

�

olkerung oberhalb der DR Triplett P Seriengrenzen.

Au
h wenn die Theorie gerade die 2p

2

(

1

D

2

)nl Resonanzen deutli
h unters
h

�

atzt, so

kann man au
h im gemessenen Spektrum eine deutli
he Abnahme des Wirkungsquer-

s
hnitts von (

1

D

2

) 8l na
h (

1

D

2

) 9l ausma
hen, s. Abb. 4.18. Da dur
h die intermedi

�

are

Kopplung in Fe

22+

der 2p

2

(

1

D

2

) Zustand kein reiner LS{Term mehr ist, sondern zu

24% mit dem 2p

2

(

3

P

2

) Niveau mis
ht (NIST data base), verh

�

alt si
h der (

1

D

2

)nl Wir-

kungsquers
hnitt teilweise wie die Triplett TR{Resonanzen. Dies

�

au�ert si
h in einem

relativ starken Einbru
h oberhalb der Triplett P DR Seriengrenzen und einem im Ver-
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Abb. 4.18: Auss
hnitte des �N = 0 RatenkoeÆzientenspektrums von Fe

22+

. Die roten

Kurven zeigen den gesamten theoretis
hen RatenkoeÆzienten f

�

ur DR und TR, die grauen

Fl

�

a
hen nur die DR{Beitr

�

age. Die gestri
helten Linien zeigen die Hauptbeitr

�

age der Triplett

TR{Resonanzen, in den jeweiligen Energieintervallen.
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22+

Abb. 4.19: Der f

�

ur die jeweiligen Hauptquantenzahlen n summierte Wirkungsquers
hnitt

der einzelnen TR{Serien in Abh

�

angigkeit der Energie.

glei
h zu der

1

S

0

Serie relativ s
hwa
hen Abfall

�

uber der Singulett P DR{Seriengrenze.

Analog dazu ist bei der 2p

2

(

3

P

2

)nl Serie eine lei
hte Stufe bei der Singulett P Serien-

grenze auszuma
hen. Demgegen

�

uber steht eine nur 6%ige Triplett P Beimis
hung des

1

S

0

Niveaus, so da� ein deutli
h geringerer Einbru
h des Wirkungsquers
hnitts beim

�

Ubers
hreiten der DR Triplett P Seriengrenzen zu beoba
hten ist, jedo
h ein weitaus

gr

�

o�erer an der Singulett P DR{Seriengrenze.

4.4.2 �N = 1 Anregungen

In ho
hionisierten Ionen wie beryllium

�

ahnli
hem Fe

22+

ist f

�

ur �N � 1 Anregungen

die Autoionisationsrate von doppelt angeregten Zwis
henzust

�

anden wesentli
h kleiner

als die radiative Rate. Daher f

�

allt in erster N

�

aherung der energieabh

�

angige Wirkungs-

quers
hnitt wie die Autoionisation mit n

�3

ab, mit n als Hauptquantenzahl des Ryd-

bergelektrons. Zum Gesamtwirkungsquers
hnitt der DR tragen desalb haupts

�

a
hli
h

Einf

�

ange in die niedrigsten doppelt angeregten Niveaus der 2s3lnl

0

Kon�gurationen

bei. Da si
h die �N = 1 Resonanzen

�

uber einen weiten Berei
h von 280 bis 1200 eV

erstre
ken, war man ni
ht in der Lage, mit dem HV{Verst

�

arker das gew

�

uns
hte Ener-

gieintervall abzude
ken. Na
h jeder neuen Injektion und na
h ausrei
hender K

�

uhlzeit

wurde deshalb innerhalb von 2 s mit dem Hauptnetzger

�

at eine geeignete O�setspan-

nung auf das K

�

uhlpotential eingestellt, um in den gew

�

uns
hten Relativenergieberei
h
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�

ahnli
her Ionen

zu gelangen. Innerhalb eines S
ans konnte dann mit dem HV{Verst

�

arker, abh

�

angig

von der Endspannung am Hauptnetzger

�

at, ein bestimmter Teilberei
h der �N = 1

DR abgetastet werden. Na
h der Auswertung der Einzelspektren werden diese passend

aneinandergeh

�

angt. Da zwangsl

�

au�g eine Zwis
henk

�

uhlung ni
ht ma
hbar war, ist ein

gewisser Anteil der Resonanzverbreiterung dem Aufheizen des Ionenstrahls zuzuordnen

und entspri
ht ni
ht der tats

�

a
hli
hen Elektronentemperatur.

Im Gegensatz zu den �N = 0 Messungen mit typis
hen Signal{zu{Untergrund Verh

�

alt-

nissen von 2 : 1 errei
hte man wegen der geringen Rekombinationsrate bei den �N = 1

Messungen in der Regel nur ein re
ht ung

�

unstiges Verh

�

altnis von 4 : 100. Dadur
h wir-

ken si
h etwaige S
hwankungen der Untergrundrate stark auf die Bestimmung des DR{

RatenkoeÆzienten aus. Die Untergrundrate w

�

a
hst mit steigendem Elektronenstrom,

da einem st

�

arkeren Ausgasen am Kollektor zufolge der Restgasdru
k ansteigt. Deshalb

wird zu jeder Me�energie die Referenzrate bei einer festen Relativenergie aufgenom-

men, um der globalen Restgasdru
k

�

anderung im S
anverlauf Re
hnung zu tragen. Eine

zus

�

atzli
he Modulation auf die Untergrundrate wird dadur
h verursa
ht, da� die Dru
k-

ausbreitung im K

�

uhler im Zeitberei
h von Millisekunden abl

�

auft [48℄ und somit in der

Gr

�

o�enordnung der Wobbelfrequenz liegt. Das hat zur Folge, da� si
h Dru
k

�

anderun-

gen aufgrund des s
hnellen We
hsels zwis
hen Me�energie und Referenzenergie jeweils

verz

�

ogert auswirken. Wenn zum Beispiel die Messung zun

�

a
hst bei niedriger Energie

erfolgt und dana
h der Referenzwert zu h

�

oheren Werten angesteuert wird, so mi�t man

zum Teil eine Untergrundrate, die dem Restgasdru
k der vorhergehenden Messung ent-

spri
ht. Kehrt man ans
hlie�end zu einem niedrigeren Me�wert zur

�

u
k, sitzt das Signal

auf einem Untergrund, der eher der erh

�

ohten Rate bei der Referenz entspri
ht. Beim

Untergrundabzug zieht man so im Mittel f

�

ur niedrige Me�energien einen etwas zu klei-

nen Untergrund ab und f

�

ur Me�energien, die

�

uber der Referenz liegen, einen zu gro�en.

In erster N

�

aherung wurde dieser Umstand dur
h eine geeignete O�setvers
hiebung des

gemessenen Untergrunds, abh

�

angig von der relativen Lage der S
hwerpunktsenergie

zum Referenzpunkt, bereinigt.

Abb. 4.20 oben zeigt ein gemessenes Spektrum im Energieberei
h der

�

uber die �N =

1 Rumpfelektronenanregung assoziierten DR{Resonanzen von 250 bis 1250 eV S
hwer-

punktsenergie. Die entspre
henden Seriengrenzen erstre
ken si
h von E


m

� 1100 bis

1150 eV. Die Resonanzgruppen der 2s3lnl

0

Rydbergserie sind ausgehend von der LMM

Struktur bis eins
hlie�li
h n = 6 voneinander separiert. Im weiteren Verlauf

�

uberla-

gern si
h die Resonanzen vers
hiedener Rydbergquantenzahlen n, so da� die einzelnen

Seriengrenzen ni
ht mehr aufgel

�

ost im Spektrum ers
heinen. Die untere H

�

alfte von

Abb. 4.20 zeigt das mit AUTOSTRUCTURE erzeugte Modellspektrum. Global zeigt

si
h eine sehr gute

�

Ubereinstimmung zwis
hen Theorie und Experiment. O�ensi
ht-

li
h stimmt die Bere
hnung der relativen Energielagen, denn aufgrund der Vielzahl

an beteiligten Rekombinationsniveaus

�

au�ern si
h s
hon kleine Energievers
hiebungen
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22+

Abb. 4.20: �N = 1 DR{Spektrum in Fe

22+

. Das obere Bild zeigt den experimentellen

RatenkoeÆzienten, das untere den theoretis
hen. Die Energien aus der Rydbergformel f

�

ur

die 2s3dnl Serien sind im unteren Bild als senkre
hte Stri
he dargestellt, sowie darunter alle

DR{Seriengrenzen f

�

ur �N = 1.

relativ zueinander in einer drastis
hen Ver

�

anderung des Spektrumverlaufs. Im Detail

wei
hen man
he gere
hneten Resonanzst

�

arken st

�

arker von Experiment ab, was m

�

ogli-


herweise in der ni
ht vollst

�

andigen Ber

�

u
ksi
htigung aller beteiligten Zerfallskan

�

ale der

Niveaus, die jenen Resonanzen zugeordnet sind, begr

�

undet liegt. Die Rydbergserie der

2s3dnl

0

Kon�guration liefert den gr

�

o�ten Beitrag zum Spektrum. Dabei kann man die

h

�

o
hsten Resonanzen der Rumpfelektronenanregung in den 2s3d(

1

D

2

) Zustand mittels

der Rydbergformel zuordnen. F

�

ur kleine n = 3; 4 liefert die Rydbergformel aufgrund

des Quantendefekts keine verl

�

a�li
he Aussage mehr.

Bei genauerem Verglei
h der beiden Spektren in Abb. 4.20 f

�

allt auf, da� zu den Serien-

grenzen hin im experimentellen Spektrum der Anteil hoher Rydbergquantenzahlen n
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�

ahnli
her Ionen

gr

�

o�er ausf

�

allt als in der Re
hnung. Im Gegensatz dazu ist besonders die LMM Grup-

pe in ihrer St

�

arke von der Theorie sehr gut wiedergegeben. Dies hat zwei Ursa
hen:

Aufgrund des enormen Anstiegs der Re
henzeit kann nur eine bes
hr

�

ankte Auswahl ge-

eigneter Kon�gurationen ber

�

u
ksi
htigt werden, so da� nur die 2s3l3l

0

Kon�gurationen

der LMM Resonanzen in ihrer vollst

�

andigen Mis
hung ber

�

u
ksi
htigt werden. Dar

�

uber

hinaus

�

ubersteigt bei gr

�

o�eren Rydbergquantenzahlen n die Anzahl der beteiligten

Niveaus die Re
henleistung, so da� zur Bere
hnung der Raten auf Skalierungsgesetze

zur

�

u
kgegri�en werden mu�, was zwangsl

�

au�g zu ungenaueren Ergebnissen der Re
h-

nung f

�

uhrt.
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Kapitel 5

Zusammenfassung und Diskussion

Erstmalig ist die trielektronis
he Rekombination im Experiment na
hgewiesen worden.

Insgesamt wurden vier Ionen der isoelektronis
hen Berylliumsequenz untersu
ht. Um

einen vern

�

unftigen Z{Berei
h abzude
ken, wurde als Vertreter der lei
hten Elemente

F

5+

, das mittels
hwere Cl

13+

, sowie die beiden s
hweren Elemente Fe

22+

und Cu

25+

gew

�

ahlt. Aufgrund der sehr guten Energieau


�

osung konnte man in allen F

�

allen bei

niedrigen Kollisionsenergien detaillierte RatenkoeÆzientenspektren erhalten, die mit

der Intras
halenanregung �N = 0 der Targetionen assoziiert sind. Na
h der

�

ubli
hen

Zuordnung der DR{Resonanzen mittels der Rydbergformel bleiben einzelne Resonan-

zen oder irregul

�

are Erh

�

ohungen von DR{Resonanzen zun

�

a
hst unerkl

�

art. O�enbar sind

dies gerade Beitr

�

age von TR, da die meisten dieser Peaks einerseits in das Energie-

s
hema von dreifa
h angeregten Zust

�

anden passen und andererseits die Erkl

�

arung einer

l{Aufspaltung herk

�

ommli
her DR{Resonanzgruppen einer s
hl

�

ussigen Argumentation

ni
ht standhalten.

Allgemein ist es zur Zeit im Rahmen der Me�genauigkeit nur m

�

ogli
h, TR{Resonanzen

in dem Energieintervall zu beoba
hten, wel
hes au
h von der normalen DR eingenom-

men wird. Als weitere Eins
hr

�

ankung gilt dies au
h nur f

�

ur �N = 0 Rumpfelektronen-

anregungen. In vorliegender Arbeit wurde gezeigt, da� dies daran liegt, da� die TR{

Resonanzst

�

arke sehr stark von der Abwesenheit erlaubter Kontinuumskan

�

ale abh

�

angt,

in wel
he die dreifa
h angeregten Zwis
henzust

�

ande autoionisieren k

�

onnten. Als Folge

dieser 
harakteristis
hen Eigens
haft der dreifa
h angeregten Zwis
henzust

�

ande wei
ht

im Gegensatz zu den DR{Serien der TR{Wirkungsquers
hnitt stark von einer steti-

gen Energieabh

�

angigkeit innerhalb einer Rydbergserie ab. Die experimentelle Emp-

�ndli
hkeit rei
ht dabei ni
ht aus, den gesamten TR{Verlauf einzelner Serien zu be-

s
hreiben, denn sobald si
h im Verlauf einer Serie erlaubte Kontinua

�

o�nen, werden

die TR{Zwis
henzust

�

ande praktis
h sofort wieder entv

�

olkert und die Resonanzst

�

arke

nimmt um einige Gr

�

o�enordnungen ab. In unseren experimentellen Betra
htungen l

�

a�t

si
h deutli
h ein Interkombinationsverbot f

�

ur die Autoionisation aus dreifa
h ange-

regten Zust

�

anden erkennen. So k

�

onnen oberhalb der 2s2p(

3

P

j

) Seriengrenzen zwar

TR{Resonanzen beoba
htet werden, die

�

uber die Rumpfelektronenanregung in die Sin-
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gulettniveaus 2p

2

(

1

D

2

) und 2p

2

(

1

S

0

) erfolgen, jedo
h keine TR{Beitr

�

age

�

uber Rumpf-

elektronenanregung in die 2p

2

(

3

P

j

) Zust

�

ande. Oberhalb der 2p

2

(

1

P

1

) DR{Seriengrenze

sind

�

uberhaupt keine Hinweise mehr auf TR{Beitr

�

age auszuma
hen. Besonders star-

ke TR{Wirkungsquers
hnitte, die sogar in der Gr

�

o�enordnung von DR liegen, erh

�

alt

man bei niedrigen Anregungsenergien, wenn sowohl als einziger Verlustkanal nur die

Dreielektronen{Autoionisation in das Eingangskontinuum in Frage kommt als au
h alle

strahlenden Dipol

�

uberg

�

ange in doppelt angeregte Niveaus unterhalb der ersten Ionisa-

tionss
hwelle f

�

uhren und somit sofort zur Stabilisierung beitragen. Gerade die starke

Pr

�

asenz von TR im niederenergetis
hen Teil des Spektrums erfordert deren Einbezie-

hung in die theoretis
he Abs
h

�

atzung des temperaturgefalteten Maxwells
hen Rekom-

binationswirkungsquers
hnitts f

�

ur kalte Plasmen.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde die theoretis
he Modellierung des RatenkoeÆzien-

tenspektrums mit dem Programmpaket AUTOSTRUCTURE dur
hgef

�

uhrt. Dadur
h

war es unter anderem m

�

ogli
h, die Einzelbeitr

�

age der jeweiligen TR{Serien zu verfol-

gen, was mit den experimentellen Spektren allein ni
ht realisierbar ist, da si
h TR{

und DR{Serien zum Teil

�

uberlagern und somit keine komplette TR{Serie isoliert von

den anderen Resonanzen gemessen werden konnte. Der Verglei
h mit dem Experiment

zeigt, da� die DR{Beitr

�

age f

�

ur mittels
hwere bis s
hwere Ionen, d.h. bei Cl

13+

, Fe

22+

und Cu

25+

, sehr gut von der Re
hnung reproduziert werden und in der Regel innerhalb

der systematis
hen experimentellen Fehlergrenzen liegen.

Unter Einbeziehung der Mis
hung von Elektronenkon�gurationen, insbesondere zwi-

s
hen den 2s

2

und 2p

2

Kon�gurationen, l

�

a�t si
h mit AUTOSTRUCTURE ein end-

li
her TR{Beitrag zum Rekombinationsspektrum bere
hnen. Im Prinzip werden die

TR{Resonanzen von der Theorie realistis
h dargestellt. Jedo
h zeigt si
h allgemein

eine deutli
h s
hle
htere Eins
h

�

atzung der St

�

arke einzelner TR{Beitr

�

age, wobei eine

allgemeine Tendenz ni
ht auszuma
hen ist. In der Regel stimmen die theoretis
hen

Singulett TR{Resonanzen unterhalb der Triplett DR{Seriengrenzen re
ht gut mit dem

Experiment

�

uberein, w

�

ahrend sie dar

�

uber ab einem Bahndrehimpuls der Resonanz von

l � 2 prinzipiell unters
h

�

atzt werden. Diese l{Abh

�

angigkeit s
heint dabei st

�

arker f

�

ur

die 2p

2

(

1

D

2

) TR zu gelten, da der S
hwerpunkt des Wirkungsquers
hnitts von 2p

2

(

1

S

0

)

bereits bei l = 1 und l = 2 liegt und somit eine Unters
h

�

atzung h

�

oherer l{Beitr

�

age

ni
ht so stark ins Gewi
ht f

�

allt. Im Verglei
h dazu liegt der Hauptanteil der 2p

2

(

1

D

2

)nl

Resonanzen innerhalb einer n{Mannigfaltigkeit bei l = 3, s. a. Abb. 4.5 und 4.6. Eine

�

ahnli
he Unters
h

�

atzung kann au
h f

�

ur die 2p

2

(

3

P

j

)nl Resonanzen bei den s
hweren

Ionen beoba
htet werden.

Verglei
ht man den bere
hneten,

�

uber die n{Mannigfaltigkeit integrierten Wirkungs-

quers
hnitt der einzelnen TR{Serien sowohl untereinander als au
h zwis
hen den ver-

s
hiedenen Ionen, so k

�

onnen die experimentell beoba
hteten Auswahlregeln f

�

ur Au-

toionisation no
h erg

�

anzt werden. So wird analog zu den erlaubten Dipol

�

uberg

�

angen
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der strahlungslose Rumpfelektronen

�

ubergang zwis
hen glei
hen Multipletts

S

L

J

f

�

ur �J

= 2 und �J = 0 f

�

ur J = 0 unterdr

�

u
kt, vgl Abb. 4.12 und 4.19. Innerhalb der iso-

elektronis
hen Berylliumsequenz zeigt si
h mit zunehmendem Z ein immer gr

�

o�erer

Ein
u� der intermedi

�

aren Kopplung, wel
her das strikte Interkombinationsverbot zwi-

s
hen vers
hiedenen Multipletts der Rumpfelektronenzust

�

ande teilweise aufhebt.

Etwas aus der Rolle s
hl

�

agt F

5+

. Die theoretis
hen Bere
hnungen stimmen bei wei-

tem ni
ht so gut mit den Messungen

�

uberein wie bei den anderen drei Ionen. Da bei

lei
hten Ionen die Autoionisationsraten in erster N

�

aherung ni
ht zur Gr

�

o�e des Wir-

kungsquers
hnitt beitragen, beein
u�t deren ungenaue Bestimmung dur
h die Theorie

kaum das Ergebnis. Die radiativen Raten, wel
he demna
h haupts

�

a
hli
h f

�

ur die St

�

arke

des Wirkungsquers
hnitts verantwortli
h sind, reproduzieren im gro�en und ganzen

die Gr

�

o�enverh

�

altnisse der Resonanzst

�

arken ri
htig. Der Hauptunters
hied liegt in den

vers
hobenen Resonanzenergien. Zwar liegen die modellierten TR{Resonanzen in der

N

�

ahe der von der normalen DR abwei
henden Strukturen, jedo
h sind die jeweiligen Re-

sonanzlagen ni
ht gut wiedergegeben, sowohl innerhalb einer n{Mannigfaltigkeit einer

TR{Serie als au
h in den relativen Positionen der einzelnen Serien zueinander. Ers
hwe-

rend kommt hinzu, da� die Hauptquantenzahlen n bei F

5+

TR klein sind und damit

deren l{Aufspaltung relativ gro�e Ausdehnungen im Spektrum aufweisen. Die re
ht un-

genaue Energiebere
hnung mit dem verf

�

ugbaren Programmpaket AUTOSTRUCTURE

ers
hwert besonders bei lei
hten Ionen die exakte Wiedergabe der Rekombinationsspek-

tren.

Allgemeine Ursa
hen f

�

ur die si
htbaren Abwei
hungen bei den St

�

arken der TR{

Resonanzen k

�

onnen darin begr

�

undet sein, da� die

�

Ubergangsraten der beteiligten Ni-

veaus aufgrund der endli
hen Anzahl von ber

�

u
ksi
htigten Elektronenkon�gurationen

ni
ht mehr akkurat in der Kon�gurationsmis
hung bes
hrieben werden. Da in AU-

TOSTRUCTURE St

�

orungsre
hnungen zweiter Ordnung ni
ht dur
hgef

�

uhrt werden,

�nden die bereits erw

�

ahnten Shake{E�ekte keine Ber

�

u
ksi
htigung in den Modellspek-

tren. Ebenfalls ni
ht mit einbezogen wird der etwas exotis
he Zweistufenproze�, bei

wel
hem, falls doppelt angeregte Zwis
henzust

�

ande innerhalb der nat

�

urli
hen Reso-

nanzbreite dreifa
h angeregter Zust

�

ande liegen, ein Zweistufeneinfang

�

uber eben ein

sol
hes DR{Zwis
henniveau dur
haus denkbar ist. Vor allem bei den hohen Niveau-

di
hten an den 2s2p DR{Seriengrenzen sollte ein sol
hes Szenario statt�nden, voraus-

gesetzt ein dreifa
h angeregter Zustand ist energetis
h errei
hbar. Bisher sind f

�

ur �N

= 0 jedo
h keine MBPT Re
hnungen in zweiter Ordnung St

�

orungstheorie dur
hgef

�

uhrt

worden. Au
h eine analytis
he Behandlung der �N = 0 TR ist no
h ni
ht erfolgt.

Die ri
htige Modellierung der TR{Beitr

�

age in den experimentellen Spektren setzt das

Verst

�

andnis f

�

ur den genauen Ablauf der Dreielektronenwe
hselwirkung voraus und

stellt eine Herausforderung f

�

ur die Theorie dar. Die ad

�

aquate Einbeziehung von Viel-

elektronenkorrelationsprozessen wie Relaxation und Kon�gurationswe
hselwirkung in
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der theoretis
hen Bes
hreibung kann dabei nur im Zusammenwirken mit dem Expe-

riment erfolgen. W

�

ahrend dies f

�

ur �N = 1 TR s
hon zum Teil dur
hgef

�

uhrt wurde,

ist bisher f

�

ur �N = 0 TR und im speziellen f

�

ur TR in beryllium

�

ahnli
hen Ionen keine

umfassende theoretis
he Behandlung erfolgt. Modellre
hnungen, die mit dem Atom-

strukturprogramm AUTOSTRUCTURE dur
hgef

�

uhrt wurden, liefern einen Verglei
h

zu den experimentellen Spektren und erlauben, wie hier demonstriert, einen tieferen

Zugang zur TR. Abwei
hungen zwis
hen Theorie und Experiment zeigen aber au
h

auf, da� no
h weiterer Handlungsbedarf seitens der Theorie besteht. Die gemessenen

Spektren dienen dabei als wertvoller Pr

�

ufstein f

�

ur zuk

�

unftige Re
hnungen.

Von experimenteller Seite aus gesehen w

�

are eine intensive Untersu
hung begrenzter

Energieintervalle oberhalb der DR{Seriengrenzen, in denen man energetis
h m

�

ogli
he

TR{Beitr

�

age erwartet, von hohem Interesse, da diese ni
ht von den viel st

�

arkeren DR{

Resonanzen

�

uberde
kt w

�

aren. Vor allem bei lei
hten Ionen erwartet man einen weniger

starken Abfall der TR{Serien aufgrund des gr

�

o�eren Verh

�

altnisses von Dreielektronen{

Autoionisation zu normaler Autoionisation. Je g

�

unstiger (gr

�

o�er) dieses Verh

�

altnis

ausf

�

allt, desto eher wird man in der Lage sein, in ho
hau


�

osenden Messungen diese

TR{Resonanzen au
h wirkli
h zu beoba
hten. F

�

ur die sinnvolle Auswahl geeigneter Io-

nen k

�

onnen theoretis
he Abs
h

�

atzungen sehr von Vorteil sein. Im Hinbli
k auf das neue

Elektronentarget, wel
hes in K

�

urze fertig gestellt sein wird, erho�t man si
h deutli
h

energies
h

�

arfere Rekombinationsspektren, so da� es au
h in Berei
hen di
ht liegender

Resonanzen m

�

ogli
h sein m

�

u�te, experimentell eine bessere Trennung der TR{Serien

von den DR{Beitr

�

agen zu errei
hen.
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Anhang A

Numeris
he Bere
hnung des

RatenkoeÆzienten

Die im Rahmen dieser Arbeit gezeigten Modellspektren wurden numeris
h mit dem

Programmpaket AUTOSTRUCTURE erstellt. Die Ermittlung des temperaturgefalte-

ten DR{RatenkoeÆzienten verl

�

auft sequentiell

�

uber zwei voneinander getrennte Teil-

programme. Zun

�

a
hst einmal werden f

�

ur ein spezielles Ion die Wellenfunktionen s

�

amt-

li
her Zust

�

ande und deren Energien sowie die entspre
henden radiativen und Autoioni-

sationsraten zu diesen Zust

�

anden bere
hnet und in eine ASCII{Datei abgelegt. Der Be-

nutzer mu� eine Eingabedatei in einem fest de�nierten Format erstellen,

�

uber wel
he die

vorges
hriebenen und optionalen Parameter an AUTOSTRUCTURE

�

ubergeben wer-

den. Da die Instruktionen des AUTOSTRUCTURE{Manuals

"

writeup\ teilweise re
ht

knapp gehalten sind, sei an dieser Stelle die Eingabenotation no
hmals erl

�

autert. Abb.

A.1 zeigt eine typis
he Parametereingabedatei f

�

ur Cl

13+

. Die Kopfzeile mu� mit der

Zei
henfolge

"

S.S.\ beginnen. Alle weiteren Eingaben in der Kopfzeile dienen als Kom-

mentar. Ab der zweiten Zeile werden die Inputkon�gurationen

�

ubergeben, die in der

no
h von SUPERSTRUCTURE herr

�

uhrenden Eissner{Notation de�niert sind. Dabei

d

�

urfen bis auf die erste Kon�gurationenzeile alle weiteren Zeilen erst ab eins
hlie�li
h

der elften Stelle beginnen. Die Zi�ernfolge 1 bis 9 zu Beginn dieses Abs
hnitts dient

nur der formatierten

�

Ubergabe und enth

�

alt sonst keinerlei Information. Die einzelnen

Kon�gurationen sind dur
h ein Leerzei
hen voneinander getrennt. Eine Elektronenkon-

�guration wird in der S
hreibweise

"

�

1

n

1

5�

2

n

2

::\

�

ubergeben. Dabei stehen die Zahlen

�

i

f

�

ur die Besetzungszahlen der Einzelorbitale. Die Zahl n

i

bezei
hnet das n

i

te Orbital

der Au
istung, wel
he in der neunten Zeile im Ans
hlu� an den Kon�gurationenblo
k

zu �nden ist. Als Trennsymbol zwis
hen den vers
hiedenen Orbitalen innerhalb einer

Kon�guration dient die Zi�er 5. Die Aufs
hl

�

usselung der Orbitale in Zeile neun erfolgt

�

uber die standardm

�

asige nl Notation mit der Hauptquantenzahl n und der Drehim-

pulsquantenzahl l. Diese Orbitale sind wiederum dur
h ein Leerzei
hen voneinander zu

trennen. Folgli
h sind in Abb. A.1 die Orbitale 1s, 2s, 2p, 3s, 3p und 3d aufgelistet.

Als n

�

a
hste Zei
heneinheit folgt

"

802\, wel
hes f

�

ur die Rydbergorbitale steht, gefolgt
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Anhang A. Numeris
he Bere
hnung des RatenkoeÆzienten

 S.S. DR + TR 

 123456789 22513 12523 33

           22517 12513517 23517 

           22518 12513518 23518 

           22519 12513519 23519 

           2251A 1251351A 2351A 

           2251B 1251351B 2351B 

           2251C 1251351C 2351C 

                 10 20 21 30 31 32802900901902903904

  &SALGEB RUN=’DR’ RAD=’YES’ CUP=’IC’ TITLE=’2-2,n’ KCOR1=1 KCOR2=1 &END

  &DRR  NMIN=05 NMAX=030 JND=10 LMIN=0 LMAX=029 LCON=5 &END

  31 40 70 100 150 200 400 600 800 950

  &SMINIM NZION=-17 PRINT=’FORM’ &END

  &SRADCON MENG=-20   &END

   0.00  6.00

 

 

 

Abb. A.1: Eingabedatei f

�

ur den ersten Teil der AUTOSTRUCTURE{Bere
hnungen.

von den Kontinuumsorbitalen, die jeweils mit der Zi�er

"

9\ angef

�

uhrt sind. Rydberg{

und Kontinuumsorbitale stehen so zueinander in Verbindung, da� diejenigen Orbitale,

wel
he in ihrer letzten Zi�er

�

ubereinstimmen, den glei
hen Drehimpuls besitzen. Die

�

ubrigen Kontinuumsorbitale besitzen Drehimpulse, die jeweils in der Di�erenz ihrer

letzten Zi�er von dem Rydbergdrehimupls abwei
hen. In dem Beispiel geh

�

oren zu je-

dem Rydbergorbital nl f

�

unf Kontinuumsorbitale "(l � 2), "(l � 1), "l, "(l + 1) und

"(l + 2) und tragen somit den l{Auswahlregeln der Autoionisation Re
hnung. Da es

mehr als neun vers
hiedene Einzelorbitale gibt, erfolgt deren Nummerierung ab Num-

mer zehn alphabetis
h zun

�

a
hst in Gro�bu
hstaben, dana
h in Kleinbu
hstaben. In der

Regel rei
ht dies aus, alle wi
htigen Inputkonifgurationen zu bes
hreiben. Das Beispiel

enth

�

alt also drei L{S
halen Kon�gurationen:

2s

2

2p 2s2p

2

2p

3

,

drei Rydbergkon�gurationen:

2s

2

nl 2s2pnl 2p

2

nl

und f

�

unfzehn Kontinuumskon�gurationen

2s

2

"(l � 2) 2s2p"(l � 2) 2p

2

"(l � 2)

2s

2

"(l � 1) 2s2p"(l � 1) 2p

2

"(l � 1)

2s

2

"l 2s2p"l 2p

2

"l

2s

2

"(l + 1) 2s2p"(l + 1) 2p

2

"(l + 1)

2s

2

"(l + 2) 2s2p"(l + 2) 2p

2

"(l + 2):

Der n

�

a
hste Blo
k in der Eingabedatei stellt die Parameter f

�

ur die Bere
hnung der

Autoionisationsraten, der radiativen Raten sowie der Rydbergwellenfunktionen. Die
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erste Zeile, mit

"

&SALGEB\ angef

�

uhrt und mit

"

&END\ beendet, enth

�

alt folgende

Einstellungen:

RUN='DR': bestimmt, da� alle notwendigen Energien und Raten f

�

ur dielektronis
he

Rekombination bere
hnet werden.

RAD='YES': bere
hnet Dipol

�

uberg

�

ange.

CUP='IC': verwendet intermedi

�

are Kopplung der Drehimpulse.

KCOR1, KCOR2=1, 1: nennt die niedrigste, h

�

o
hste abges
hlossene nl{S
hale, die

ni
ht in den Inputkon�gurationen auftreten | hier im Beispiel die 1s{S
hale.

Falls, wie im Beispiel

"

RUN='DR'\ gesetzt wurde, wird die n

�

a
hste Zeile eingele-

sen, die die Bere
hnungen zu den Rydbergkon�gurationen abhandelt. Mit

"

NMIN\

und

"

NMAX\ wird der Berei
h der Hauptquantenzahlen n des Valenzelektrons fest-

gelegt. Zu jedem n werden in einer S
hleife

�

uber den Drehimpuls l des Rydberg-

elektrons alle Wellenfunktionen und Energien der Niveaus der entspre
henden Rydberg-

inputkon�gurationen bere
hnet. Zwis
hen den Niveaus innerhalb der jeweiligen n{

Mannigfaltigkeiten werden alle radiativen

�

Uberg

�

ange ermittelt sowie die Autoionisati-

onsraten und radiativen Raten zu den

�

ubrigen Inputkon�gurationen. Daher sind radia-

tive Rydber

�

uberg

�

ange nur zu den Inputkon�gurationen vorgesehen. Dabei m

�

ussen die

Elternkon�gurationen zwis
hen den Rydberg{ und L{S
halenkon�gurationen

�

uberein-

stimmen. Weitere Parameter dieser Zeile sind:

JND=10: Anzahl weiterer Rydberghauptquantenzahlen n, die in der n

�

a
hsten Zeile

aufgelistet sind. Zus

�

atzli
h wird vom Programm jeweils ein Zwis
henwert zur

Verf

�

ugung gestellt. Die entspre
henden Niveaus und Raten werden analog na
h

dem zuvor bes
hriebenen Verfahren bere
hnet.

LMIN, LMAX=0, 029: Festlegung des kleinsten, gr

�

o�ten Drehimpulses l innerhalb

jeder n{Mannigfaltigkeit.

LCON=5: Anzahl der Kontinuumskon�gurationen zu jedem l der Valenzelektronen.

Die letzten beiden Parameterzeilen, wel
he mit

"

&SMINIM\ bzw.

"

&RADCON\ be-

ginnen, enthalten:

NZION=�17: Kernladungszahl Z des Ions. Das Minuszei
hen bewirkt, da� die Ra-

dialfunktionen in einem Hartree{Modellpotential, wel
hes mit Slater{Type Or-

bitalen ermittelt wird, bere
hnet werden. Bei fehlendem Minuszei
hen wird das

Elektronenpotential mittels der Thomas{Fermi{Dira
 Methode bere
hnet.

PRINT='FORM': Die Ergebnisse werden in einer formatierten ASCII-Datei abgelegt.
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Anhang A. Numeris
he Bere
hnung des RatenkoeÆzienten

  &ONE NTAR1=1 NTAR2=1 UNITS=1.000 NPUB=3 IPRINT=-1 NCUT=72 LCUT=-71

       NC=-1 RUN=’DR’ NX=00 &END

  &TWO NBIN=5001 EMIN=0.0 EMAX=5.0 EWIDTH=0.000 NR1= 3 NR2=-5 NECOR=10

       TPAR=1.10e-5 TPER=7.35e-4 &END

    1  0

  0.000 1.9357 1.9859 2.0951 3.9075 5.1013 5.1646 5.2609 5.8407 7.1464

  0.000 1.9452 2.0035 2.1202 3.8337 5.1403 5.2087 5.3037 5.8217 7.0950

  &THREE EMESH=0.5 SMAX1=0.000 SMIN2=0.0 SMESH2=20.0 SMAX2=120.0

  CONVRT=1.0E-11 &END

  1.0

 
Abb. A.2: Eingabedatei f

�

ur den zweiten Teil von AUTOSTRUCTURE, den Postprozessor

MENG=�20: Bestimmt die Anzahl der Interpolationsenergien f

�

ur die Kontinuum-

sorbitale. Das Minuszei
hen bewirkt, da� diese Anzahl intern im Programm be-

stimmt wird.

Die letzte Zeile setzt den Energieberei
h in Rydberg fest, wel
her die Bere
hnung der

Orbitale auf dieses Intervall bes
hr

�

ankt. Um AUTOSTRUCTURE zu starten ist der

Befehl

"

asrun < hName der Eingabedateii\

�

uber die Standardeingabe auszuf

�

uhren. Die

formatierte Ausgabedatei, die s

�

amtli
he Energien und Raten beinhaltet, erh

�

alt die Be-

zei
hnung

"

oi
\.

In einem zweiten S
hritt werden nun mit einem weiteren Programmteil von AUTO-

STRUCTURE, dem sogenannten Postprozessor, die DR{Wirkungsquers
hnitte und

RatenkoeÆzienten bere
hnet. Dar

�

uberhinaus werden die Beitr

�

age der im ersten Teil

ni
ht bere
hneten Rydbergzust

�

ande dur
h eine numeris
h

�

uber n integrierte Interpo-

lation ber

�

u
ksi
htigt. Der Postprozessor erwartet die Datei, wel
he die Ausgangsdaten

des ersten Programms
hritts enth

�

alt unter dem Namen

"

o1\, so da� der Benutzer die

"

oi
\ Datei zun

�

a
hst einmal in

"

o1\ umbenennen mu�. Abb. A.2 zeigt die entspre
hen-

de vom Benutzter zu erstellende Eingabedatei des Postprozessors f

�

ur Cl

13+

, wel
he

zwingend unter der Bezei
hnung

"

dr
sin\ anzulegen ist. Folgende Parameter werden

dabei in drei Abs
hnitten, wel
he jeweils mit

"

&ONE\,

"

&TWO\ und

"

&THREE\

angef

�

uhrt werden, an den Postprozessor

�

ubergeben:

NATR1, NATR2=1, 1: Anzahl der Anfangs{ bzw. Endzust

�

ande des Targetions. Er-

steres ist wi
htig f

�

ur die Einbeziehung von metastabilen Zust

�

anden. Letzteres

wird f

�

ur DR ni
ht verwendet. Die Multiplizit

�

at (2S+1) und der gesamte orbitale

Drehimpuls L des Anfangszustandes werden na
h der Parameterliste

"

&TWO\

geliefert | hier:

1

S

0

.

UNITS=1.00: legt die Energieeinheiten in Rydberg fest.

NPUB, IPRINT: bezieht si
h auf die graphis
he Darstellung.

NCUT, LCUT=72, 71: setzt die Abbru
hbedingung f

�

ur Feldionisation.
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NC=�1: energiegebinnte Wirkungsquers
hnitte werden in eine zus

�

atzli
he Datei

(

"

o
s\) ges
hrieben.

RUN='DR': Bere
hnung f

�

ur dielektronis
he Rekombination.

NX=00: keine Eingabe experimenteller Datensets.

NBIN=5001: Anzahl der Energiebins.

EMIN, EMAX=0.0, 5.0: Energieintervall in Rydberg, in dem die Zust

�

ande liegen

sollen, f

�

ur die DR gere
hnet werden soll.

EWIDTH=0.000: der energiegebinnte Wirkungsquers
hnitt wird zus

�

atzli
h

�

uber ei-

ne 
harakteristis
he Temperaturverteilung der Elektronen des Elektronenk

�

uhlers

integriert.

NR1, NR2=3, �5: niedrigstes bzw. h

�

o
hstes n{Orbital, in wel
hem der radiative Zer-

fall des Valenzelektrons endet. Der Postprozessor bere
hnet dabei, ausgehend von

den von AUTOSTRUCTURE gelieferten Rydbergzust

�

anden, mittels der analy-

tis
hen Formeln f

�

ur Zwis
hens
halen

�

uberg

�

ange der wassersto�

�

ahnli
hen Ionen

die Rydbergstabilisierung. Das Minuszei
hen bei NR2 bedeutet, da� alle unter-

halb des Ausganszustandes liegenden Rydbergzust

�

ande miteinbezogen werden.

Die niedrigsten Endzust

�

ande der Rydbergstabilisierung d

�

urfen dabei ni
ht in den

Inputkon�gurationen auftreten, da die Rydbergstabilisierung in diese s
hon im

ersten Teil bere
hnet worden ist.

NECOR=10: bestimmt die Anzahl der Targetanregungsenergien, die dur
h experi-

mentelle (spektroskopis
he) Daten ersetzt werden sollen.

"

NECOR\ bezieht si
h

dabei auf Zeile 6 der Eingabedatei, in der die relativ zum Grundzustand des

Targets mit AUTOSTRUCTURE im ersten Programms
hritt bere
hneten Anre-

gungsenergien in Rydberg aufgelistet sind. Diese werden manuell den jeweiligen

Kontinuumszust

�

anden, wel
he aufgrund der Energieerhaltung den Anregungs-

energien im Target entspre
hen, aus der

"

o1\{Datei entnommen. In der n

�

a
hsten

Zeile sind die entspre
henden experimentellen Werte aufgelistet.

TPAR, TPER=1:1e�5, 7:35e�4: parallele bzw. transversale Elektronentemperatur in

Rydberg.

EMESH bis SMAX2: Formatangaben f

�

ur die Abszisse und Ordinate der graphis
hen

Darstellung.

CONVERT=1.0E�11: Skalierungsfaktor des RatenkoeÆzienten in 
m

3

=s.
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Anhang A. Numeris
he Bere
hnung des RatenkoeÆzienten

Der Befehl

"

mdr
s\, eingegeben

�

uber die Standardeingabe, startet den Postprozessor.

W

�

ahrend der Re
hnung werden die energiegebinnten Wirkungsquers
hnitte, die term-

peraturgefalteteten RatenkoeÆzienten sowie die zugeh

�

origen Energien formatiert in

einer Datei mit der Bezei
hnung

"

doutgnu\ abgelegt, deren Inhalt unter anderem zur

graphis
hen Darstellung herangezogen werden kann.
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