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ABSTRACT

Frequency dependent opacities for high-Z materials are calculated taking into
account splitting of energy levels with the orbital quantum number l. We use a
model which enables us to create opacity tables with acceptable costs in computing
time. These tables are needed for numerical simulations of radiation transport in

high-Z plasmas. At present they are not available in the published literature.
The energy levels are calculated with the help of the screened hydrogenic

model with l-splitting. We determine the oscillator strengths for bound-bound
and bound-free transitions in the hydrogenic approximation using hydrogenic wave
functions with two different screened nuclear charges. It is assumed that the
conditions of LTE are fulfilled and therefore the electrons are distributed among
the various energy levels according to Fermi-Dirac statistics. Continuum lowering
and pressure ionization are taken into account and the degeneracy pa.rarﬁet_er is
calculated selfconsistently. |

We discuss the cross sections for the relevant absorption processes, their cor-
rections for the case of high density, and the extinction coefficient. The change
in the extinction coefficient by taking into consideration \l-splitting is illustrated
for a gold plasma. With l-splitting the frequency dependent opacities have more
structure, and more absorption at lower photon energies (50— 500 eV) takes place.
We expect that these alterations will reduce the discrepancy between measured
and simulated spectra, which was observed by various laser plasma groups; a re-
alistic simulation with a radiation hydrodynamics code using the new frequency
dependent opacities has not yet been performed. However, a comparison between
a measured emission spectrum from a laser irradiated gold foil and the calculated
emission spectrum by means of the frequency dependent opacities of this work and
the assumption of uniform density and temperature is given and already indicates

considerable improvement.

We also average the extinction coefficients to obtain Rosseland and Planck
mean opacities in order to compare them with the data contained in the SESAME

opacity library and find satisfactory agreement.
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I. Einleitung

Energietransport durch Strahlung ist ein entscheidender Prozefl bei der Be-
stimmung des hydrodynamischen Verhaltens von heifien, dichten Plasmen. Er
wird durch die Strahlungstransportgleichung beschrieben, wozu frequenzabhingige
Opazititen — auch Extinktionskoeffizienten genannt — beziehungsweise deren mit

einer Gewichtsfunktion iiber die Frequenz gemittelten Werte nétig sind.

Da sich ein Grofiteil der stellaren Materie im Plasmazustand befindet, war
die Berechnung von Opazititen bereits in den zwanziger Jahren unseres Jahr-
hunderts Gegenstand astrophysikalischer Forschung, die sich aber auf leichte und
mittelschwere 'Eleménte bis einschlieBlich Nickel beschrankte. Die Methoden und
Ergebnisse sind in einem Ubersichtsartikel von Cox [1] zusammengefat. Mit der
“Astrophysical Library” [2] stehen frequenzabhé'mgiée und gemittelte Werte fiir

die haufigsten stellaren Elemente zur Verfiigung.

Die Arbeit wurde wahrend des Manhattan Projekts, das die Entwicklung von
Nuklearsprengkdrpern zum Ziel hatte, im Zusammenhang mit der Strahlungs-
ausbreitung im frilhen Feuerball einer Nuklearexplosion fortgesetzt. Dies lieferte
wichtige Beitrige und Modelle, die auch heute noch verwendet werden. Vieles
wurde jedoch geheim gehalten oder erst spiter der Allgemeinheit zugénglich ge-
macht. Die “Los Alamos T-4 Group” [3] verdffentlichte die “Sesame”-Bibliothek,
die Opazititen fiir leichte und einige schwere Elemente bis Europium-enthdlt, lei-

der ohne Hinweise, wie diese berechnet wurden.

Im Rahmen grofiler Projekte in den fiinfziger und sechziger Jahren zur
Klirung der Probleme beim Wiedereintritt von Raumflugkérpern in die Atmo-
sphare und bei der Aufheizung von Raketenwanden wurden auch detallierte Opa-
zititsberechnungen fiir atmosphérische Belange durchgefiihrt, die aber auch nur

Niedrig-Z Material beinhalteten [4].

Durch den Einsatz von Hochleistungslasern und intensiven Teilchenstrahlen
ist es moglich, heifle, dichte Plasmen durch Bestrahlung von Materie im Labor
zu erzeugen, wobei als Target auch Hoch-Z Material —insbesondere Gold— Ver-
wendung findet. Fiir eine numerische Simulation sind die frequenzabhéngigen
Opazitaten fiir einen weiten Bereich von Temperatur und Dichte erforderlich, die

fiir diese Hoch-Z Elemente nicht verfiigbar sind. Nardi und Zinamon [5] fiihrten




eine der wenigen Berechnungen fiir ein Hoch-Z Material durch, um den Einfluf}
der Linienabsorption zu untersuchen. In dieser Arbeit wird jedoch nur die fre-
quenzabhingige Opazitat fiir Gold bei einem speziellen Wert von Temperatur und
Dichte betrachtet. Die “Astrophysical Library” enthidlt nur Elemente mit Z < 28
und die “Sesame”-Bibliothek nur iiber die Frequenz gemittelte Werte bis Z = 63.
Daher miissen Tabellen fiir die frequenzabhangigen Opazitaten von Hoch-Z Ele-

menten selbst erstellt werden.

Detaillierte quantenmechanische Rechnungen wiren jedoch &uflerst langwie-
rig, da man die Energieniveaus der verschiedensten Ionisations- und Anregungs-
zustinde bestimmen und eine Vielzahl von Linien durch I"Jbergiinge zwischen die-
sen berlicksichtigen muf}. Sie sind mit einem akzeptablen Rechenzeitaufwand fiir
die Menge von Werten, die eine’Computersimulation benétigt, nicht durchfiihrbar,

und man ist gezwungen, Naherungen einzufiihren.

Viele Berechnungen beruhen auf dem Modell des abgeschirmten Wasserstofi-
atoms (Screened Hydrogenic Model SHM), in dem die Energien durch die Was-
serstoffenergien mit einer effektiven Kernladungszahl gegeben sind, die sich aus
der Kernladungszahl und der Abschirmung des Kerns durch die anderen Elektro-
nen ergibt [6,7]. Da die Energieniveaus des Wasserstoffes nur von der Haupt-
quantenzahl n abéngen, ist im Rahmen des einfachen SHM die Aufspaltung der
Energien nach der Drehimpulsquantenzahl ! nicht beriicksichtigt. Tsakiris und
Eidmann [8] haben auf der Basis des SHM eine einfache, aber sehr erfolgreiche
Methode entwickelt, die es gestattet, mit geringem Rechenzeitbedarf frequenzge-
mittelte Opazitaten fiir schwere Elemente zu bestimmen. Eidmann verwendete das
SHM auch in einer Arbeit iber “Non-LTE”-Opazititen [9]. Die Ergebnisse dieser
Arbeit zeigen eine Diskrepanz zwischen gemessenen und simulierten Emissions-
spektren, die auch bei anderen Vergleichen mit dem Experiment [10] auftritt. Die
gerechneten Spektren zeigen geringere Emission bei niedrigen Photonenenergien
und besitzen weniger Struktur. Dies ist wahrscheinlich verursacht durch das Ver-
nachldssigen der [-Aufspaltung der Energieniveaus, dig bei Gold bis zu 500 eV be-
tragen kann, und damit auch der An =0 ["Ibergz'inge. Zum genaueren Verstidndnis
der Emissionsspektren und auch zu Diagnostikzwecken ist es daher erforderlich,
die [-Aufspaltung in die Berechnung der frequenzabhingigen Opazitaten zu inte-

grieren, was bisher noch nicht durchgefithrt wurde.

Ziel der vorgelegten Arbeit ist es, die [-Aufspaltung der Energien und die
Uberginge mit An = 0 bei der Berechnung der Extinktionskoeffizienten in einfa-
cher Weise zu beriicksichtigen, ohne dabei den Aufwand an Rechenzeit erheblich
zu steigern. Dies wurde durch ein kirzlich von Perrot entwickeltes Modell fir

die schnelle Berechnung der atomaren Struktur mdglich, in dem das SHM um

I-Aufspaltung erweitert wird [11].

In Kapitel II wird das SHM mit und ohne [-Aufspaltung ausfihrlich disku-
tiert und die damit bestimmten Ionisierungsenergien fiir Aluminium und Gold
mit genauen Werten verglichen. Dieser Vergleich zeigt, dafi durch Hinzunahme
der I-Aufspaltung die Ubereinstimmung mit genauen Werten deutlich verbessert
wird. Nahezu alle Beispiele der vorliegenden Arbeit beziehen sich auf Alumi-
nium als leichtes Element und Gold als schweres Element, da beide hdufig als
Targetmaterial verwendet werden und auch in Ref. [8] ausgewahlt wurden, so daf3
ein direkter Vergleich méglich ist. Im Anschlufl daran wird die Berechnung der
Oszillatorstarken behandelt, und die Ergebnisse anhand der Dipolsunimenregel
Uiberpriift. In fritheren Arbeiten wurden die Oszillatorstdrken aus den Werten fiir
Wasserstoff durch Multiplikation mit der Besetzungszahl des Niveaus und einem
Verfiigbarkeitsfaktor fiir das Endniveau bestimmt [7,8]. Wir verwenden hinge-
gen fiir das Radialmatrixelement der Oszillatorstirke Wasserstoffwellenfunktionen,
wobei Anfangs- und Endzustand durch verschiedene effektive Kernladungszahlen

charakterisiert sind.

Im Rahmen dieser Arbeit setzen wir voraus, dall der Zustand der Materie
lokal durch eine Temperatur beschrieben werden kann, daf also lokales thermody-
namisches Gleichgewicht (Local Thermodynamic Equilibrium LTE) vorliegt. Die
Voraussetzungen und Folgerungen dieser Annahme werden in Kapitel III beschrie-

ben.

Zur Berechnung der Besetzungszahlen der Energieniveaus ersetzen wir die
tatsachliche Verteilung iiber verschiedene Ionisations- und Anregungszustande
durch ein mittleres, fiktives Ion (average atom approximation) [7,12], dessen Be-
setzungszahlen durch die Fermi-Dirac Statistik gegeben sind. Das chemische Po-
tential bestimmen wir selbstkonsistent, so dafl auch der Fall hoher Entartung, d.h.

dichtes, kaltes Plasma, mit eingeschlossen ist. Dieses Modell, die Korrekturen




durch Plasmaeffekte und die Lésung der sich ergebenden nichtlinearen, gekoppel-

ten Gleichungen sind ebenfalls in Kapitel III enthalten.

Der Temperaturbereich dieser Arbeit erstreckt sich von 1 eV* bis zu eini-
gen keV. Temperaturen kleiner 1 eV werden nicht betrachtet, da sonst Absorp-
tion durch Rotations- und Vibrationsanregung von Molekiilen einen Beitrag zur
Opazitit leistet. Da auch nukleare Absorptionsmechanismen, Elektron-Positron
Paarbildung, Photon-Photon Streuung und Compton Effekt nicht in Betracht ge-
zogen werden, ist der Bereich zu hohen Temperaturen eingeschrankt. Als Ab-
sorptionsmechanismen verbleiben noch atomare Prozesse und Thomson Streuung.
Die frequenzabangigen Absorptionskoeffizienten fiir gebunden-gebunden (Photo-
anregung), gebunden-frei (Photoionisation) und frei-frei (inverse Bremsstrahlung)
f]bergz'inge und die Streuung werden in Kapitel IV in der wasserstoffahnlichen
Niherung mit l-Aufspaltung berechnet. Im letzten Abschnitt des Kapitels IV

werden die frequenzabhingigen Opazitaten diskutiert.

Da fiir die frequenzabhingigen Opazititen keine Vergleichswerte zur Verfligung
stehen., bestimmen wir in Kapitel V mit den Extinktionskoeffizienten dieser Ar-
beit die Emission aus einer diinnen, homogenen Schicht und vergleichen diese mit
experimentellen Resultaten. Anschlielend berechnen wir iiber die Frequenz ge-
mittelte Opazitdten und iiberpriifen unsere Ergebnisse anhand der Daten aus der
“Sesame”-Bibliothek. Eine gute Ubereinstimmung mit Daten aus der “Sesame”-
Bibliothek konnte ohne Verschmierung der Linien oder einer Verschmierung zu

ganzen Bandern, wie dies in Ref. [8] erforderlich war, erreicht werden.

Eine Zusammenfassung in Kapitel VI und ein Uberblick iiber die Struktur des
Programms, das in Standard-FORTRANY77 geschrieben ist, im Anhang C schliefien
die Arbeit ab.

*1 ¢V entspricht 11605° K

II. Atomphysikalische Grundlagen

In diesem Kapitel werden wir die Methoden zur Berechnung der atomphy-
sikalischen Daten besprechen, die zur Beschreibung des Zustandes der Materie
und der Wechselwirkung mit den Photonen bendtigt werden. Angesichts der Fiille
bendtigter Werte sind wir gezwungen, uns auf ein einfaches Modell zu beschrinken.

Eine Beschreibung mit wasserstoffihnlichen Wellenfunktionen und Energien wird

[

verwendet.

II.1. DAS MODELL DES ABGESCHIRMTEN WASSERSTOFFATOMS (SHM)

Wasserstoff und wa.sserétoffiihnliche Tonen sind die einzigen Systeme, fiir die
eine analytische Losung des quantenmechanischen Problems durchftihrbar ist. Fir
alle anderen Atome und Ionen kann der Hamiltonoperator des Vielteilchensystems
angegeben werden, eine exakte Losung der Schrodinger- oder Diracgleichung ist
jedoch unméglich. Das von Hartree entwickelte — und von vielen anderen erwei-
terte — selbstkonsistente Verfahren liefert die Energien und Wellenfunktionen mit

hoher Genauigkeit, wozu aber ein hoher Aufwand an Rechenzeit erforderlich ist.

Hiufig sind einfache Naherungen ausreichend, die mit geringerer Genauigkeit
schnell Ergebnisse verfiigbar machen. Naherungswerte fiir Energien beschreibt das
Modell des abgeschirmten Wasserstoffatoms (Screened Hydrogenic Model SHM),
das bereits 1930 von Slater [13] entwickelt wurde, und eine Verfeinerung des
Bohr’schen Atommodells darstellt. Man nimmt an, daf sich jedes Elektron in
einem mittleren, zentralsymmetrischen Potential bewegt, das vom Kern und al-
len anderen Elektronen gebildet wird. Die Elektfonen schirmen die Kernladung
ab, so daB auf die Elektronen der ersten Schale nahezu die gesamte Ladung des
Kerns wirkt, auf Elektronen in den dufieren Schalen nur eine durch Abschirmung
verringerte, effektive Ladung. Die Schrédingergleichung fiir ein Teilchen in einem
Coulombpotential beliebiger Stirke ist durch Skalierung der Losung des Wasser-

stoffatoms sofort gegeben, und es verbleibt nur noch die Berechnung der effektiven

Ladungszahlen.




II.1.1. SHM OHNE [- AUFSPALTUNG

Slater [13,14] ermittelt die effektive Ladungszahl fiir jedes Elektron nach
Z — S;, wobei Z die Kernladungszahl und S; die Abschirmkonstante fiir das Elek-
tron ¢ sind. Zur Bestimmung des Anteils der Elektronen an der Abschirmung
gibt Slater empirische Regeln an, wobei Elektronen einer Unterschale (n,l) zu
gleichen Teilen beitragen. Die s- und p-Schalen sind jedoch zusammengefaft, so
da8 die I-Aufspaltung nicht vollstindig berlicksichtigt ist. Dieser Satz von Kon-
stanten ergibt fiir leichte sowie hochionisierte Elemente gute Energiewerte, bei
schweren sowie neutralen Elementen ist dieser Satz von Abschirmkonstanten a,ber>
nicht geeignet. Die totale Energie fiir eine Konfiguration ist durch die Summe
-3 Z;’:q" 213.6 x 1073 (keV) iiber alle Elektronen gegeben, wobei n; bei Sla-
ter eine éﬂ'ektive Hauptquantenzahl ist. Die T'..Iberga,ngs,energien erhidlt man als
Differenz der totalen Energien vor und nach dem I"Jbergang.

Eine erste Verbesserung wurde von Mayer [6] durchgefiihrt, der Abschirm-
konstanten ony, mittels Storungstheorie erster Ordnung angewandt auf wasser-
stoffahnliche Wellenfunktionen berechnete, wobei sowohl innere als auch auflere
Elektronen zur Abschirmung beitragen. opnm beschreibt, mit welchem Anteil ein
Elektron in Schale m ein Elektron abschirmt, das sich in Schale n befindet. Ist
P,, die Besetzung der Schale m, so ergibt sich flir die effektive Kernladungszahl

der Haupschale n

1
Zn =27 — ZUnum(l == _26nm) (II.].)
— 2n
und fir die Einelektronenergie
2 —
Ep=——3 x13.6 x 107 °(keV) . (I1.2)
n

Die Abschirmkoeffizienten fiir die ersten 10 Hauptniveaus sind bei Mayer [6] und

Pomraning [15| tabelliert.

Haufig wird die effektive Kernladungszahl nach Mayer auch verwendet, um
andere Eigenschaften ‘eines Mehrelektronensystems, wie zum Beispiel Absorp-
tionsquerschnitte [7,8], aus den Werten fiir wasserstoffihnliche Systeme ab-
zuschatzen, indem man die Kernladungszahl Z durch die effektive Ladungszahl
ersetzt. Hierzu bendtigt man aber effektive Kernladungszahlen fiir die Wellen-

funktionen, die nicht ohne weiteres mit denen fiir die Energien {ibereinstimmen.

Eine Ladung auf einer Kugelschale erzeugt in ihrem Inneren ein konstantes Poten-
tial, so daB duBere Elektronen nur einen konstanten Beitrag zur Energie geben, der
die Wellenfunktionen nicht verandert. Nahert man die tatsachliche Wellenfunktion
durch eine Wasserstoffwellenfunktion mit-einem effektiven Z, so ist nur die innere
Abschirmung zu beriicksichtigen. Bei der Betrachtung von strahlenden Prozessen
ist die Unterscheidung nach innerer und duflerer Abschirmung daher sehr wichtig.

Eine ausfiihrliche Diskussion ist bereits bei Slater [16, Sec.9-7] gegeben.
More [17] hat diese Unterscheidung in das SHM eingebaut, indem er bei der

Abschirmung der Kernladung nur die inneren Schalen betrachtet und diese nach
1
m=<n ‘
ermittelt, wobei die Besetzung der Schale m erneut durch Py, gegeben ist. Zu den

Einelektronenenergien tragen auch die dueren Elektronen bei, so daf} diese durch

VA Z 1 a
Bn=(-305+ > Prn 5 0nm(L = 56am)) X 27:21 X 10 3 (keV)  (I1.4)

m>n
bestimmt sind*. Die Einelektronenenergien geniigen der Konsistenzbedingung
oF
—=F I1.5
oP, " L)
mit der totalen Energie E der Konfiguration, die man aus
. 72
E=~3(75)Pn x 2121 X 1073 (keV) . (I1.6)
n

n
berechnet.

Eine entscheidende Verbesserung des SHM gelang More jedoch erst durch eine
Anpassung der Abschirmkonstanten o an einen Datensatz von 800 Ionisationspo-
tentialen von 30 Elementen, der von Scofield mittels Hartree-Fock-Slater Rech-
nungen bestimmt wurde. Ein Vergleich mit Ionisationspotentialen, berechnet mit
den Abschirmkoeffizienten nach Mayer, zeigt Abweichungen um mehr als 100 Pro-
zent. Besonders grof sind die Abweichungen fiir die ersten Ionisationspotentiale
schwerer Elemente. Nach der Optimierung betridgt die Abweichung nur noch 25
Prozent, und auch fiir schwere Elemente konnte eine gute Ubereinstimmung er-
reicht werden. Diese neuen Abschirmkonstanten sind bei More ebenfalls tabelliert,

sie weichen um maximal 10 Prozent von den Mayer’schen Werten ab.

*Multiplikation mit e2/ag ist erforderlich, da More e%/ag als Einheit fiir die Energie verwendet.




II.1.2. SHM MIT I- AUFSPALTUNG (SHML)

In einem erst kiirzlich verdffentlichten Artikel von Perrot [11] ist die Erweite-
rung des SHM um [-Aufspaltung durchgefiihrt. Perrot leitet das SHM mit Un-
terscheidung nach der Drehimpulsquantenzahl ! aus dem Variationsprinzip ab,
aber auch dieses Modell erfordert im allgemeinen die Anpassung von Konstan-
ten an genauere Werte. Um dies zu umgeheln, wird in Ref. [11] das allgemeine
Modell auf das Modell von More reduziert und die /-Aufspaltung anschlieend in
Stérungsrechnung erster Ordnung beriicksichtigt, so da nur noch wenige Modell-
konstanten angepasst werden miissen. Die effektiven Kernladungszahlen sind in
diesem Modell nur durch die Hauptquantenza,hl n (n=1,...,10) bestimmt, das
heift es wird angenommen, daf sich diese innerhalb einer Hauptschale nur wenig

andern.

Ist die Besetzung der Schale (m,!) durch P,,; und der Hauptschale m durch
Pp, = ¥ P,,; gegeben, und kennzeichnet wie bisher Z die Kernladungszahl und o
die Abschirmkonstanten nach More, so ergibt sich gemaf Ref. [11] fir die effektive
Kernladungszahl

‘ ; 1 . . n—1 P ! : ‘
Ip =2 — Z Pmo'nm(]- 7 Eénm) + Zqum,n Z P_ngnl (II,'7)
m<n m =0 ~ 7
mit

1
Ipl = m[nz—ZI(l—{—l) — 1]+ vn . (I1.7a)

Die v, werden anhand der Bedingung ermittelt, daf8 fiir alle Elemente des
Periodensystems die Ionisationspotentiale positiv und die Einelektronenbindungs-

energien negativ sind. In WKB-N&herung erhélt man fiir Auflerdiagonalelemente

1 211/2 o2 2
= {;(%)[2— (R)?V2 falls 202 > m (118)
s_onst
Fir die Diagonalelemente gnn, und n = 1,...,7 verwendet Perrot die exakten

Wasserstoffwerte, die zusammen mit den numerischen Werten fiir die vy, in Tab.
II.1 aufgefiihrt sind, und fiir » = 8,---,10 den WKB-Wert 1/7 nach Gl. (II.8).
Mit diesen effektiven Ladungen folgt die totale Energie, wie im SHM formuliert

von More, aus

. . Z2 .
E=- meﬁ X 27.21 x 1073 (keV) . (I1.9)
m

9
Die Einelektronenenergien sind
- - Z —3
E, =En— (Z Pr[gnmSm = gmnSn] — ;nganqumn) 27.21 x 10~ °(keV)
m ‘ m

(I1.10)

mit :

Zn "~ P

= =% o I1.10a

und den Einelektronenenergien Ey, nach Gl (I I .4) — aber mit modifizierten Zy,

nach Gl. (I1.7).

n dnn Un

1 0.270672 0.000
2 0.366310 0.070
3 0.371802 0.020
4 0.329523 0.012
7 0.295072 —0.100
6 0.296580 —0.400
7 0.320910 —0.420
8 1/x 0

9 1/7 0

10 1/m o mi0

Tab. II.1: Numerische Werte der Konstanten fir das SHML
nach Perrot [10].

Die Resultate werden bei Perrot ausfiihrlich diskutiert und mit experimen-
tellen oder selbstkonsistenten Werten verglichen. Wir wollen hier nur anhand
des Beispieles Au?4t in Abb. II.1 verdeutlichen, welch enorme Verbesserung die
Einfiihrung der [-Aufspaltung bei der Beschreibung der Energieniveaus mit sich
bringt. Abb. IL1 zeigt die Energieniveaus n = 4 und n = 5 des Goldions mit und

ohne Entartung und zum Vergleich relativistische Ha,rtreg-Fock-Slater Ergebnisse

nach Yabe und Goel [18].
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Abb. II.1: Schema dér Energieniveaus fir Gold XXV.

Im SHM besitzen alle Elektronen der Hauptschale n = 4 und n = 5 die gleiche
Energie, v;'éihrend in der Hartree-Fock-Slater Beschreibung eine Aufspaltung vom
4s- zum 4 f-Niveau von 500 eV und vom 5s- zum 5f-Niveau von iiber 200 eV
besteht. Das SHML zeigt dagegen gute Ubereinstimmung bei der Aufspaltung der
Energieniveaus, obwohl die totalen Werte fiir die Einelektronenenergien insgesamt

zu gering sind.

I1.2. JONISATIONSPOTENTIALE

Als Ionisationspotential bezeichnet man die Energie, die aufgewendet werden
muB, um das am wenigsten gebundene Elektron eines Ioﬂs oder Atoms im Grund-
zustand zu entfernen und ein Ion der nichsten Ladungsstufe im Grundzustand
zu erzeugen. In Abb. IL.2 bis Abb. II.5 sind die Ionisationspotentiale aller La-
dungszustinde von Al und Awu nach Mayer (siehe auch Ref. [8]) und nach Perrot
dargestellt. Zum Vergleich werden bei Aluminium experimentelle Werte [19] und
bei Gold Werte aus Schalenmodellrechnungen nach Carlson et al. [20] mit angege-

ben.

(eV)

Ionisationspotential

(eV)

Ionisationspotential

104
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Abb. II.2: Ionisationspotentialé fir Aluminum nach SHM [8]

A und experimentelle Werte [18] +.
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Abb. IL.8: Ionisationspotentiale fir Aluminum nach SHML

[10] A und experimentelle Werte [18] +.
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Im Rahmen des SHML ergibt sich das Ionisationspotential aus der Differenz
der totalen Energie Gl. (11.9) der Konfiguration vor und nach der Ionisierung. Fiir
das Tonisationspotential im SHM wurde (wie in Ref. [8]) die Einelektronenenergie

des letzten noch besetzten Niveaus gewahlt.

Im Falle des Aluminiums reproduziert das entartete SHM die experimentellen
Werte gut, da fiir Niedrig-Z Elemente die l-Aufspaltung nur gering ist. Die mitt-
lere Abweichung (Wurzel aus der mittleren quadratischen Abweichung) betragt im
SHM 20% und im SHML 21%. Die Ionisationspotentiale der Goldionen dagegen
werden im SHML deutlich besser beschrieben als im SHM.: Letzteres liefert fiir
die ersten Ionisationsstufen viel zu hohe Werte und unterschétzt damit den Ioni-
sationsgrad. Nach Verwendung der modifizierten Abschirmkonstanten nach More
und Aufheben der Entartung reduziert sich die mittlere Abweichung von 126%
auf 14%, und auch die Kanten werden richtig beschrieben. Die kleine Kante beim
Ubergang von 61 zu 60 gebundenen Elektronen entsteht dadurch, dafi im SHML
die 5s-Schale vor der 4f-Schale entleert wird, in genaueren Rechnungen jedoch
zuerst 2 Elektronen der 4f-Schale entnommen werden, bevor die Elektronen der

5s-Schale ionisiert werden.

I1.3. OSZILLATORSTARKEN

Die Berechnung der Absorptionskoeffizienten erfordert die Kenntnis der Oszil-
latorstirken fiir alle Ubergange zwischen gebundenen Niveaus und von gebundenen
Niveaus ins Kontinuum. Dazu benétigt man die Wellenfunktion des aktiven Elek-
trons vor und nach dem Ubergang. Die genaue Bestimmung wire auf der Basis von
Hartree-Fock Rechnungen méglich, was allerdings einen hohen numerischen Auf-
wand erfordert. Zur Erstellung einer Tabelle mit 400 Extinktionskoeffizienten (20
Temperaturwerte und jeweils 20 Dichtewerte pro Temperatur) eines Elements sind
ungefihr 10° Oszillatorstirken (~ 300 fiir einen Wert) erforderlich. Fiir diese grofie
Anzahl von Oszillatorstirken sind Hartree-Fock Rechnungen nicht durchfiihrbar,
weshalb wir in dieser Arbeit auf einfache, wenn auch grobe Néherungen auswei-

chen.

Die Oszillatorstirken berechnen wir mit Hilfe der Wasserstoffndherung, in der
die Wellenfunktionen durch Wasserstoffwellenfunktionen mit einer geeigneten ef-

fektiven Kernladungszahl gegeben sind. Wir beschreiben Anfangs- und Endzu-
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stand mit verschiedenen effektiven Kernladungszahlen, die wir aus dem SHML

ibernehmen. .
In den folgenden beiden Abschnitten beschreiben wir die Bestimmung der dis-
kreten und der differentiellen Oszillatorstirken in dieser Naherung. Die Giiltigkeit

und die Genauigkeit der Wasserstoffniherung behandeln wir in Kap. I1.4.

I1.3.1. OSZILLATORSTARKE FUR PHOTOANREGUNG
Frithere Arbeiten [7,8], die Opazititen auf der Basis des SHM ohne I-

Aufspaltung berechneten, verwenden Wasserstoffoszillatorstirken und fiir Uber-
ginge zwischen hoheren Niveaus die quasiklassische Formel

nm3

(m? —n?)°

Dies war moglich, da nur Hauptschalen betrachtet wurden.

f(n —» m) =1.96

In der vorliegenden Arbeit bendtigen wir die Oszillatorstirken nach der
Drehimpulsquantenzahl ! aufgespaltet, so da wir die Wasserstoffergebnisse nicht
direkt iibernehmen kénnen. Da keine gute und schnelle Methode zur Verfiigung
steht, verwenden wir die Wasserstoffndherung und beniitzen die gleichen effektiven

Kernladungszahlen wie fiir die Energien (SHML).

Die Dipol-Oszillatorstarke fij eines Uberganges ¢ — j in einem System mit N

Elektronen ist definiert als

1 EJ' —_ E,:

fij= 3 X

e II.
3" 13.6x 1073 I

\I’J(F]_, "o ,T_"N)>

N
<\I’i(F1a"' aFN) Z Fk
k=1

mit der Wellenfunktion des Anfangszustandes ¥; und des Endzustandes ¥;. Das
Matrixelement ist in Einheiten des Bohr’schen Radius ag einzusetzen, die Einheit

der Energien E; und E; ist keV. Setzen wir voraus, daf} sich die Elektronen in

einem Zentralfeld bewegen, und betrachten nur Einelektroneniibergange, so sind
nur Ubergange von der Schale (n!) nach (n'l') .(l’ =1+ 1) zu beriicksichtigen. Bei
teilweiser Besetzung der Anfangs- oder Endschale erhilt man die Multiplettauf-
spaltung. Ordnet m;«m allen Multiplettiibergingen die gleiche Energie AE zu,
summiert iiber die méglichen Endzustinde und mittelt iber die Anfangszustinde,
dann ergibt sich: |

1 maz{,,l'}y AE 1\ 2 Py
frintt = 3% 5T 136 x 109 (R"‘ ) P\~ 3@ y1)) - ()
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Es stehen P,; und P,y fiir die Besetzungszahlen der Schalen (nl) und (n'l") und
der Faktor (1— Tﬂ)—‘—” 1231'_'_'1 ) fiir die Verfiigbarkeit des Endniveaus. Das Radialmatrix-

element Rr':;l' érrechnet sich aus
131 P
Ry = / Ry (r) Ry (r)r® dr . (I1.13)
0

Die R,;(r) sind Radialanteile der Einteilchenwellenfunktion

Ynim(7) = Rp(r)Y1,n(0,4) (11.14)

die sich fiir ein Elektron im Zentralfeld bei Vernachldssigen des Spinanteils als
Produkt einer Radialwellenfunktion und der Kugelflichenfunktion Y},,, ausdriicken

148t, wobei letztere auch von der Magnetquantenzahl m abhéangt.

Die Berechnung der Dipoloszillatorstirke reduziert sich damit auf das Problem,
die Radialwellenfunktion des aktiven Elektrons vor und nach dem ﬂ'bergang zZu
bestimmen. Wir nadhern diese Wellenfunktionen mit Hilfe der analytisch bekannten
Wellenfunktionen des Wasserstoffes, indem wir die Kernladungszahl durch eine

effektive Kernladungszahl ersetzen.

Da hierbei nur die Abschirmung durch die inneren Elektronen wichtig ist,
was bereits in Kap. II.1.1 dargelegt wurde, verwenden wir Z,¢r aus dem
SHML. Wir untersuchten auch eine Formel fiir die effektiven Kernladungszah-
len von Abdel-Hady et al. [21], deren Koeffizienten an Hartree-Fock Daten fiir
I"Jbergangswahrscheinlichkeiten angepasst sind. Die Verwendung dieser Formel
verbesserte die Resultate aber nicht, so da# wir die effektiven Kernladungszahlen
aus dem SHML beibehielten. Obwohl wir verschiedene effektive Kernladunszah-
len fiir den Ausgangs- und den Endzustand erlauben, ist das Integral iber diese
Radialwellenfunktionen einfach zu losen. Die moglichen Verfahren hierzu werden

im Anhang A erlautert.

Aus der Bedingung der Orthogonalitdt der Gesamtwellenfunktionen folgt, daf
die Radialwellenfunktionen zu gleichem ! und verschiedenem n orthogonal zuein-

ander sein miissen

o0
/ Ry Ryldr =6, .
0
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Die wasserstoffahnlichen Wellenfunktionen verschiedener Hauptschalen sind im all-
gemeinen nicht orthogonal, da wir im SHML verschiedene Z ¢ fiir jede Haupt-
schale erhalten. Dies kénnte eine der Ursachen dafiir sein, da3 die Wasserstoff-
ndherung zwar fur fIbergz'inge mit An = 0 und fir hochionisierte Atome zufrie-
denstellende Resultate liefert, bei I"Iberg%ingen zwischen Hauptschalen in Atomen

in niedrigen Ionisationsstufen die Resultate aber oft von zweifelhaftem Wert sind.

I1.3.2. OSZILLATORSTARKE FUR PHOTOIONISATION

Die Oszillatorstéarke fiir einen ﬁbergang vom Niveau (n!) in das Kontinuum be-
rechnet man ebenfalls nach Gl. (I1.11). Die Wellenfunktion des Endzustandes ist
nun aber die Wellenfunktion eines Teilchens im Kontinuum. Normiert man diese
auf die Einheitsdichte, macht den {iblichen Separationsansatz im Zentralpotential

und betrachtet nur Einelektroneniiberginge, so erhilt man

dfpi - B e & DS A SN2 ! e1—1)2

E{;=4.927X10 hv hl/’—' IanPanQe[zl+l (Rnl ) +m_1‘ (Rnl ) ] .
(I1.15)

Dabei ist hv die Photonenenergie in keV', I,,; die Ionisationsenergie fiir ein Elektron

der Schale (n!) in keV und

, 00
R = / Rpy(r)Rep(r)r® dr (II.16)
0

das Radialintegral in Einheiten ag/z. R, p ist der Radialanteil der Kontinuums-
wellenfunktion eines Elektrons mit kinetischer Energie € = hv — I,;; und Drehim-
puls I’ = | £ 1. Q. beriicksichtigt die teilweise Besetzung des Endniveaus in
Abhéangigkeit von der kinetischen Energie des Elektrons und wird in Kap. IV.2
diskutiert. Die gebundenen Wellenfunktionen R,; sind auf eins normiert. Die
Normierung der Kontinuumswellenfunktionen ist so gewdhlt, da8 sich diese asym-
ptotisch wie _ :

,k,.::oosin (kr +~ IIi(Zkr) - w% + nf)
' kr

verhalten. Die Radialanteile sowohl der gebundenen Wéllenfunktio’nen als auch

R, (I1.17)

der Kontinuumswellenfunktionen beschreiben wir wasserstoffihnlich mit verschie-
denen Z, 7f- Die effektive Kernladungszahl des gebundenen Zustandes ist durch
das SHML und die des freien Elektrons durch die Ladung des Ions nach Entfernen
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des Elektrons gegeben. Die analytische Losung dieses Radialintegrales nach Bebb
[22] ist im Anhang B beschrieben. \

Der Partialwirkungsquerschnitt fiir Photoionisation aus der Schale (nl) ist pro-
portional zur entsprechenden differentiellen Ostzillatorstarke dfy,; /dﬁu. Wir be-
handeln daher die Giltigkeit der Wasserstoffndherung fir die differentielle Os-

zillatorstirke zusammen mit dem Absorptionskoeffizienten fiir Photoionisation in

Kap. IV.2.

II.4. DIE WASSERSTOFFNAHERUNG FUR OSZILLATORSTARKEN

In diesem Abschnitt behandeln wir kurz die Genauigkeit der Wasserstoff-
naherung und vergleichen ihre Ergebnisse mit der “Coulomb-Approximation” und
mit experimentellen Daten.

Radialwellenfunktionen in Wasserstoffniherung und nach Hartree-Fock

Eine Moéglichkeit festzustéllen, wie genau die Wasserstoffndherung mit Z, if
aus dem SHML ist, bietet ein Vergleich des Radialanteils der wasserstoffahnlichen
Wellenfunktion mit Resultaten aus Hartree-Fock Rechnungen. In Abb. I1.6-II.9
sind rRy, fiir Natrium und rR3, fir Gold in der Wasserstoffndherung mit Z, ¢y
nach Perrot und Mayer und Ergebnisse aus Hartree-Fock Rechnungen [23] darge-
stellt.

Es ist deutlich zu erkennen, daf das Modell von Mayer zur Beschreibung
der Wellenfunktionen nicht geeignet ist. Da auch Abschirmung durch dufBere
Elektronen beriicksichtigt wird, sind die effektiven Kernladungszahlen zu nied-
rig. Daher ist die Skalierung von Gré8en wie Oszillatorstarken oder Photoionisati-
onsquerschnitten, die von der Wellenfunktion des Anfangs- und des Endzustandes
abhéngen, mit Z, ¢ gemaf Mayer nicht méglich. Mit den effektiven Kernladungs-
zahlen aus dem SHML von Perrot hingegen lassen sich die Wellenfunktionen gut

nahern.
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Abb. IL7: 2p-Radialwellenfunktion (atomare Einheiten) fir
Natrium nach Hartree-Fock (durchgezogene Linie) und was-

serstoffahnlich nach Mayer (gestrichelte Linie).
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stofféhnlich nach Mayer (gestrichelte Linie).
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Das ﬁbergangsintegral

Da das Radialmatrixelement Rg;l’ durch ein Integral iiber zwei oszillierende
Funktionen gegeben ist, geniigt es nicht, die Wellenfunktionen einzeln anndhernd
zu reproduzieren. Kleine Fehler in den Wellenfunktionen kénnen zu groflen Fehlern
nach der Integration fithren, was noch dadurch verstarkt wird, daB das Radialma-
trixelement quadratisch in die Oszillatorstarke eingéht. Aus diesem Grunde wird
oftmals das ﬁbergangsintegral

' 1 o\ 2 " -
2 pn'l
= I-l
7 4(maz{l,l'})? — 1( i ) (BL1E)

betrachtet. Um einen Eindruck von den Abweichungen der verschiedenen
Niherungen untereinander und vom Experiment zu vermitteln, berechneten
wir Ubergangsintegrale fiir einige einfache Systeme in der Wasserstofindherung
mit Z, ff nach Perrot und verglichen diese mit Ergebnissen der “Coulomb-
Approximation” gemaf Bates und Damgaard [24] und mit experimentellen
Werten. Mit Hilfe der “Coulomb-Approximation” ist in vielen Fallen eine
schnelle Abschitzung von Oszillatorstirken moglich, wenn genaue Werte fiir die
ﬁbergangsenérgie verfiigbar sind. Sie beruht auf der Tatsache, dafl der Hauptbei-
trag zum Radialmatrixelement R:;l' aus einem Bereich hoher Werte von r stammt.
In diesem Bereich kann das zentralsymmetrische Potential des Atoms durch seine
asymptotische Coulombform —(Zy + 1)/r gendhert werden. Fithrt man noch eine
effektive Hauptquantenzahl ein, die durch die Ubergangsenergie festgelegt ist, so
kann die radiale Schrédingergleichung fiir den allgemeinen Fall gelost werden. Eine
genaue Behandlung der “Coulomb-Approximation” und der Voraussetzungen fir
ihre Anwendbarkeit ist in dem bekannten Artikel von Bates und Damgaard [24]
gegeben. Diesem Artikel und und einer Arbeit von Naqvi [25] entnahmen wir
die Werte fiir die Ubergangsintegrale in der “Coulomb-Approximation”. Aus ta-
bellierten Werten fiir Ubergangsenergie und Oszillatorstirke nach Wiese [26,27]
berechneten wir mit Gl. (II.12)und Gl. (II.18)experimentelle Ubergangsintegrale.
Tab. II.2 zeigt die Resultate zusammen mit Z, ¢ fiir Anfangs- und Endzustand.
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Modell Bates I

dieser Arbeit Damgaard Aiicse
Lil Z; Zf U%yd U%*A agzp U%yd/ozxp
2s — 2p 0.92 | 0.83 | 12.5 5.5 5.53 2.26
2s — 3p 0.92 | 0.74 | 0.66 0.018 0.0195 33.8
2s — 4p 0.92 | 0.72 | 0.18 0.014 0.0144 12.5
2s — 5p 0.92 | 0.72 | 0.05 0.0069 0.00888 5.63
Bel
252 — 2sp | 1.71 | 1.62 | 3.36 2.0 1.75 1.92
Na I
3s = 3p 1.55 | 1.51 | 23.4 6.1 6.35 3.69
3s — 4p 1.55 | 0.94 | 2.10 0.052 0.0514 40.9
3s — 5p 1.55 | 0.69 | 0.78 0.0067 0.00691 113.
All
4s — 4p 1.44 | 1.34 | 94.6 17 20.3 4.66
45 — 5p 1.44 | 0.73 | 2.41 0.24 0.249 9.68
Ca II
45 — 4p 3.88 | 3.54 | 131 4.3 4.50 2.91
GCs1I
6s — 6p 2.35 | 2.21 | 179. 9.9 = -
6s — Tp 2.35 | 1.62 | 8.90 0.13 — -

Tab. IL.2: (jbergangsintegral o? (in atomaren Einhetten) und

effektive Kernladungszahlen fir verschiedene Uberginge in

einfachen Systemen.
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Die ﬁbergangsintegrale der Tab. IL.2 in der “Coulomb-Approximation” stim-
men gut mit experimentellen Daten {iberein. Dazu werden die Ubergangsenergien
mit hoher Genauigkeit bendtigt, um die effektiven Hauptquantenzahlen zu bestim-
men. Bates und Damgaard erwahnen, dafl die o2-Werte der Uberginge, die in der
obigen Tabelle ausgewihlt wurden, sehr sensitiv auf Anderungen reagieren. Bereits
durch eine Veranderung der effektiven Hauptquantenzahl um etwas mehr als ein
Prozent kann jeder beliebige Wert reproduziert werden. Diese Genauigkeit fiir die
Energien ist im Rahmen des SHML nicht erreichbar, so daf3 wir diese Methode nicht
anwenden kénnen. Zudem ist zu beachten, dafl in der “Coulomb-Approximation”
auch bei Verwendung der experimentell bekannten Energien Abweichungen bis zu
100% auftreten kdénnen [28,5.343].

Das Modell dieser Arbeit hingegen liefert fiir 0% Resultate, die insbesondere
bei I"J"bergingen zwischen Hauptschalen erheblich von experimentellen Werten ab-
weichen. Die obige Tabelle enthilt aber nur Atome im Grundzustand oder in
der ersten Ionisationsstufe. Betrachtet man Atome mit mittlerem oder hohem
Ionisationsgrad, so zeigen die Ergebnisse der Wasserstoffndherung eine zufrieden-
stellende Ubereinstimmung mit der “Coulomb-Approximation” und mit experi-
mentellen Werten. Dies ist in Tab. I.3 am Beispiel des O VI dargestellt. Die
Daten fiir die “Coulomb-Approximation” sind in einem Artikel von Varsavsky [29]

enthalten.

Unsere Berechnungen bestatigen auch eine Beobachtung, die Varsavsky [29]
gemacht hat. Ist bei fJbergéngen mit An # 0 die groBere der beiden
Drehimpulsquantenzahlen ! mit der gréferen Hauptquantenzahl n verbunden,
so sind die Werte der Wasserstoffndherung hoher als die Werte der “Coulomb-
Approximation”. Im umgekehrten Fall liefert die Wasserstoffnaherung niedrigere

Werte.

Der Einflufl der effektiven Kernladungszahl des Endniveaus Z; bei konstan-
tem Z; des Ausgangsniveaus ist in Abb. II.10 fiir zwei ﬂ'bergénge aus Tab. I.2
dargestellt. Zum Vergleich sind die Ergebnisse der Wasserstofindherung mit Z ¢
nach Abdel-Hady et al. [21] mit abgebildet. Die durchgezogene, horizontale Linie

kennzeichnet den o2-Wert der “Coulomb-Approximation”.

e e———
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Modell Bates
dieser Arbeit Damgaard Wijese
Z | 7 | he | Ba |

25— 2p | 592 | 5.83 0.264 0.239 0.222
2s —3p | 5.92 | 5.74 0.0754 0.045 0.0431
2s —4p | 5.92 | 5.71 0.0146 0.0097 —
3s— 3p | 5.78 | 5.74 1.63 '1.45 1.40
3s —4p | 5.78 | 5.72 0.266 0.132 =
4s — 4p | 5.74 | 5.72 5.50 , 4.85 —
2p — 4s | 5.83 | 5.74 | 0.00122 0.00243 —
2p —3d | 5.83 | 5.66 | 0.0425 0.0373 0.0570
3p—3d | 5.714 | 5.66 0.212 0.182 0.187
3d — 4p | 5.66 | 5.72 | 0.00433 0.00462 —

Tab. I11.3: Ij'bergangsintegral'02 (in atomaren Einheiten) und

effektive Kernladungszahlen fir verschiedene Uberginge in

O VL

Diese Kurven zeigen ein oszillierendes Verhalten. Eine Variation der effek-
tiven Kernladungszahl des Endniveaus bedeutet eine Verschiebung der Knoten
der Wellenfunktion, wodurch an bestimmten Stellen nahezu Ausléschung auftritt.
Das richtige Zy ist durch den Schnittpunkt der Linie fiir das Resultat geméf Bates
und Damgaard mit der Kurve fiir o2 bestimmt. Dieser liegt in Bereichen, in denen
kleine Anderungen von Z f Zu ganz unterschiedlichen Werten fiir o2 fithren. Dies _
wurde bei allen Ubergingen mit An # 0 aus Tab. II.2 beobachtet, nicht jedoch
bei An = 0 Ubergingen. Es scheint, daB die beiden effektiven Kernladungszah-
len empfindlich in die Berechnung von o2 bei Ubergingen zwischen Hauptschalen
eingehen. Da wir aber nur einige Werte berechnet haben, ist diese Aussage nicht

signifikant.
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Abb. II.10: (jbergangsz'ntegral o2 (atomare Einheiten) fir
Natrium und Caesium be: Variation der effektiven Kernla-
dungszahl des Endniveaus Zg nach Perrot (durchgezogene Li-
nie, Na : Z; = 1.55 Cs: Z; = 2.35) und zum Vergleich nach
Abdel-Hady et al. [21] (gestrichelte Linie, Z; = 1.00 in bei-
den Fallen). Die Punkte markieren die Werte, die sich mit
den entsprechenden Zy ergeben, und die horizontale Linie

den Wert gemafs der “Coulomb-Approzimation”.
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Beispiele fiir diskrete Oszillatorstarken

In Tab. IL4 sind einige Oszillatorstirken, die wir mit Hilfe der bereits be-
rechneten Ubergangsintegrale und den Energien aus dem SHML bestimmt haben,
und experimentelle Daten nach Wiese [26,27] aufgelistet. Die Ubergangsenergie
bestimmten wir aus der Differenz der totalen Eﬁergien der Konfiguration vor
und nach dem Ubergang. Die MeBwerte fiir Césium sind in einem Artikel von
Exton [30] aufgefithrt. Zusatzlich geben wir als Beispiel fir ein hochionisiertes
Atom Werte fiir Neon VI. Wir wahlten Neon VI, da hierfiir experimentelle Werte
verfiigbar sind.

Die Ubersicht zeigt, dafi die Oszillatorstirken aller An = 0 Uberginge und
fiir hochionisierte Ionen auch der An # 0 Uberginge mit zufriedenstellender Ge-
nauigkeit reproduziert werden. Bei allen énderen Ubergingen ergeben sich unter
Umstanden grofile Abweichungen.

Wiirden die berechneten Energien mit den experimentellen Energien {iberein-
stimmen, so wiren die Quotienten aus der berechneten und der experimentel-
len Oszillatorstarke identisch mit denen der entsprechenden I"Jbergangsintegrale
aus Tab. II.2, da die Oszillatorstirke dem Produkt aus Ubergangsintegral und
ﬂ'bergangsenergie proportional ist. Die Abweichung der beiden Quotienten von-
einander ist ein MaB fiir den Einflu8 der berechneten Energien. Fiir L7 sind diese
Abweichungen besonders stark, was darauf zuriickzufiihren ist, dafl die Energien
fiir Lt im SHML nur sehr schlecht reproduziert werden. Aber auch bei Al treten
starke Abweichungen auf. Beim Ubergang 4s — 4p reduziert sich das Verhéltnis
von 4.66 beim Ubergangsintegral auf 1.16 bei der Oszillatorstirke. Dies bedeu-
tet, daB die Energie des Ubergangs gegeniiber der experimentellen Energie zu
niedrig ist und damit der Fehler im Ubergangsintegral ausgeglichen wird. Der
I"Jbergang 4s — 5p in Al zeigt genau den umgekehrten Fall. Durch eine zu hohe
fJbergangsenergie verschlechtert sich das Verhaltnis von 9.68 auf 107. bei der Os-
zillatorstirke. Diesen beiden Beispiele machen deutlich, daB zur Bestimmung der
Oszillatorstarken auch die Energien hinreichend genau bekannt sein miissen. Da
wir nur gendherte Energien zur Verfigung haben, ist es auch ausreichend, die

Radialintegrale in der Wasserstoffnaherung zu berechnen.
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diese Arbeit

s

Fhyd ez

Li I 2s — 2p 0.499 0.753 | 0.663
Li I 2s — 3p 9.85 0.00552 1784.
Li I 2s — 4p 3.24 0.00480 675.
Li I 2s — 5p 8.73 0.00316 2762.
Be I 25 — 2sp 1.02 1.36 0.750
Na I 3s — 3p 0.329 0.982 0.335
Na Il 3s—4p 0.604 0.0142 42.5
Na I 3s — 5p 0.266 0.00221 120.
Al I 4s — 4p 1.64 1.41 1.16
Al I 45 — 5p 0.364 0.00340 107.
Ca II 45 — 4p 2.05 1.04 1.97
Cs I 6s— 6p 3.17 1.05 3.02
CsI6s—Tp 3.29 0.0148 22.

NeVIII 25 — 2p 0.0528 0.152 0.347
NeVIII 2s — 3p 0.397 0.298 1.33
NeVIII 2p — 3s 0.0127 0.0245 0.518
NeVIII 2p — 3d 0.698 0.667 1.05
NeVIII 3s — 3p 0.0641 0.256 0.250
NeVIII 3p — 3d 0.0544 0.0382 1.42

Tab. II.4: Oszllatorstirke fir verschiedene (jbergc'inge in

einfachen Systemen.
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Eine Moglichkeit, die Ergebnisse zu verbessern, besteht darin, die Dipolmatrix-
elemente in einer anderen Form zu entwickeln. In der vorliegenden Arbeit wurden

die Matrixelemente in der Lingenform

(o]
i = [ Rt(r) Ry (r)r® dr (11.19)
0

berechnet, da dann eine analytische Losung moglich ist. Die Geschwindigkeitsform

nl AE

-3 ©© / /
ot 2X 13.6 x 10 / AR,y { I'-, falls l > l}Rannllr 2 4
£ Finle e o T s i e T

(I1.20)

ist eine Alternative hierzu [31]. Beide Formen ergeben mit exakten Wellenfunk-
tionen die gleichen Resultate. Bei gendherten Wellenfunktionen sind die Ergeb-
nisse im allgemeinen verschieden, da die Wellenfunktionen in der Lingenform in
grofien Abstanden und in'der Geschwindigkeitsform in mittleren Abstdnden vom
Kern besonders gewichtet werden. Bei Verwendung von Wellenfunktionen, die
an Energien angepasst sind, ist die Geschwindigkeitsform besser geeignet als die
Liangenform. Diese Wellenfunktionen sind in mittleren Abstinden vom Kern gut
bestimmt, was genau dem Bereich entspricht, der fiir die Geschwindigkeitsform

wichtig ist [32,28 $.338 und 31 S.252].

Die Summenregef

Jede Methode zur Berechnung der Oszillatorstarken sollte die Thomas-Reiche-
Kuhn Summenregel erfiillen. Sie behélt auch ihre Giiltigkeit, wenn man Einteil-
cheniibergénge in einem Vielelektronensystem betrachtet [16,33]. Die Summenre-
gel fordert, dafl die Summe der Oszillatorstarken aller méglichen ﬂ'bergénge einer

bestimmten Konfiguration gleich der Anzahl der gebundenen Elektronen N ist.

Z fnl—on'l’ + Z / E;Ln_lf dhv = N (II.Z].)
Inl

nl,n'l! nl

Dies stellt eine notwendige, aber keine hinreichende Bedingung dar. Wird
die Summenregel verletzt, so sind die Oszillatorstirken unzuverldssig. Aus dem
Erfiillen der Summenregel folgt aber nicht die Richtigkeit der Oszillatorstérken.
Dies zeigen zum Beispiel die Berechnungen von Green, Weber und Krawitz, die

Oszillatorstiarken auf zwei verschiedene Arten berechneten und sehr verschiedene
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N | Xy | B e 2t

Al T 13 | 3.30 | 25.4 | 29.27 | 32.57
Al 1V 10 | 1.65 | 16.5 | 12.79 | 14.44
Al IX 5 | 2.32 | 46.4 | 3.03 5.35
Al XT 3 1.63 | 54.3 1.56 3.19
. Au T 79 | 42.51 | 53.8 | 535.32 | 577.83
Au XXV 50 | 25.35 | 50.7 | 84.28 | 109.63

Au XXXIV 46 | 20.64 | 44.9 | 48.72 | 69.36
Au LXV 15| 9.75 | 65.0 | 6.09 15.84
Au LXXV 5 | 3.13 | 62.6 | 1.93 5.06
Au LXXVIIT | 1 | 0.56 | 56.0 | 0.43 0.99

Tab. II.5: Summe der Oszillatorstirken fir diskrete Uber-
gange und fur (jbergc'inge ins Kontinuum in der Wasser-

stoffndherung.

Resultate erhielten, obwohl die Summenregel in beiden Fallen nahezu erfiillt war
[34].

Tab. IL.5 zeigt die Summe der Oszillatorstarken der gebunden-gebunden Uber-
ginge 3 bis n/ = 50, der gebunden-frei Uberginge ¥, und die totale Summe ¥
fir Aluminium- und Goldionen im Grundzustand mit N gebundenen Elektronen.
Zusatzlich ist der Anteil von Y, an der gesamten Oszillatorstdrke N in Prozent
angegeben.

In der Summe iiber die diskreten Oszillatorstirken wurde bis n/ = 10 die ef-
fektive Kernladungszahl nach Perrot vor und nach dem Ubergang verwendet. Die
Energie erhilt man aus der Differenz der totalen Energie der Ausgangs- und der
Endkonfiguration im SHML. Fiir n’ = 11,...,50 ist das Modell von Perrot fiir
die Endkonfiguration nicht anwendbar. Daher berechneten wir deren Energie als
Summe aus der Energie der passiven Elektronen gemafi Perrot und der Wasser-
stoffenergie E iy = (—Z—Qrf,*'—l)213.6 x 1073(keV) des aktiven Elektrons, wobei Zg

die Ladung des Ions ist. Als effektive Kernladungszahl des Endniveaus verwen-
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deten wir ebenfalls Zg + 1. Die Integration der differentiellen Oszillatorstarken
fiihrten wir bis zum 40 fachen der Ubergangsenergie durch, da der Beitrag der
hoéheren Photonenenergien vernachldssigbar ist. Der Verlauf der differentiellen
Oszillatorstirke in Abhingigkeit von der Photonenenergie hv ist in Abb. II.11 am
Beispiel des 2p-Niveaus im Grundzustand von Au XXXIV dargestellt.

100 ; ' : .

df / dhv

10 U o T 2010 " T 40‘0 T

hv (keV)

Abb. II.11: Differentielle Oszillatorstirke des Niveaus 2p in
Au XXXIV.

Der Anteil der gebunden-gebunden I"Jbergéinge betrigt zwischen 16.5% und
65%, was verniinftig erscheint. Die Gesamtstérke der Ubergange in das Konti-
nuum ist bei den neutralen und schwach ionisierten Elementen aber viel zu hoch,
da in diesem Falle — wie bei den diskreten Oszillatorstarken — die Bedingun-
gen der Wasserstoffndherung nicht erfiillt sind. Die dufleren Elektronen sind nur
schwach gebunden und befinden sich nicht mehr unter dem dominierenden Einfluf§
einens Kernes, der durch die anderen Elektronen nur abgeschirmt wird, sondern
in einem Potential, das vom Coulombpotential stark abweicht. Betrachtet man
Elemente in héheren Ionisationsstufen, so'sind die Ergebnisse besser und werden
fiir wasserstoffahnliches Gold nahezu exakt, obwohl die Energien aus dem SHML

berechnet wurden.
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Die Summenregel ist in der Wasserstoffnaherung mit verschiedenen effektiven
Kernladungszahlen bei niedrigen Ionisationsstufen verletzt, was auf eine Unzu-
verlassigkeit des Verfahrens hinweist. Da die Methode bei mittleren und héheren
Ionisationszustanden zufriedenstellende Resultate gibt und ein alternatives Modell

nicht verfiigbar ist, wollen wir sie dennoch bei unseren Berechnungen anwenden.
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III. Das statistische Modell

In diesem Kapitel werden die statistischen Methoden eingefiihrt, mit denen
wir den elektronischen Zustand der Materie beschreiben, der den Extinktions-
koeffizienten festlegt. Befindet sich die Materie im lokalen thermodynamischen
Gleichgewicht, dann ist dieser Zustand durch Temperatur und Dichte eindeutig
festgelegt. Es ist dann mdglich, Tabellen fiir die Extinktionskoeflizienten zu er-
stellen, die in einem Strahlungshydrodynamik-Programm (zum Beispiel MULTI 3

[35]) weiterverarbeitet werden.

III.1. LOKALES THERMODYNAMISCHES GLEICHGEWICHT (LTE)

Der Zustand der Materie ist bestimmt, wenn die Verteilung der Elektronen
auf gebundene und freie Zustinde bekannt ist. Im thermodynamischen Gleich-
gewicht ist dieser Zustand bereits durch zwei thermodynamische Variablen {iber
die Gleichgewichtsbeziehungen der statistischen Mechanik festgelegt. Wir wéahlen
hierfiir die Temperatur T und die Dichte p. Wenn wir LTE annehmen, so bedeutet
dies, daB wir diese Beziehungen fiir lokale Werte T'(7) und p(7) der Materie anwen-
den, wobei sich die Temperatur iiber einen Bereich von einigen mittleren freien
Weglangen nicht dndert. Voraussetzung hierfiir ist, dafl das Plasma stofldominiert
ist, da dann Elektronenanregung und Abregung sowie Ionisation und Rekombina-
tion nur durch ElektronenstdfBe festgelegt sind, und der Einflufl der Strahlung auf

die Besetzungszahlen vernachléssigbar ist.

I11.2. DAS MODELL DES GEMITTELTEN ATOMS (AVERAGE ATOM MODEL)

In einem Plasma gegebener Temperatur und Dichte befinden sich Atome in ver-
schiedenen Ionisations- und Anregungszustinden, die in unterschiedlicher Weise
zum gesamten Extinktionskoeffizienten beitragen. Dieser kann berechnet wer-
den, wenn die Hiufigkeit der einzelnen Konfigurationen aus der Sahagleichung
bestimmt wird. Opazititsberechnungen, welche die wichtigen Konfigurationen ex-
plizit beriicksichtigen (“detailed configuration accounting DCA” oder “explicit ion

method”), sind fiir Niedrig-Z Material mit Z < 30 durchfiihrbar und werden bei
Huebner [36] beschrieben.

Bei schweren Elementen ist dies selbst mit modernen Computern nicht méglich,

da man Millionen von Konfigirationen beriicksichtigen miiite. Fiir Hoch-Z Ma-
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terial wird haufig das Modell des gemittelten Atoms verwendet, das in der eng-
lischen Literatur als “average ion model” oder “average atom model” bezeichnet
wird. Man berticksichtigt nur ein mittleres Atom, das eine Konfiguration besitzt,
die dem Mittelwert iber alle Konfigurationen der tatsichlich vorliegenden Vertei-
lung entspricht. Damit reduziert sich die Komplexitat des Problems betrachtlich,
da man nur noch die Absorptionsquerschnitte fiir eine Konfiguration berechnen
mufl. Es finden verschiedene Modelle Anwendung, die sich hinsichtlich des zu-
grundeliegenden Atommodelles unterscheiden. Carson, Mayers und Stibbs [37]
fiilhrten Rechnungen mit dem Thomas-Fermi Modell durch. Rozsnyai [38] ent-
wickelte ein Modell auf der Grundlage der relativistischen Hartree-Fock-Slater
Methode. Ein einfaches Modell, das bereits 1932 von Strémgren [39] eingefiihrt
und 1947 von Mayer (6] verbessert wurde, verwendet das SHM. Es wurde oftmals
fiir Opazitdtsberechnungen ohne /-Aufspaltung verwendet [7,8,15] und kann in

einfacher Weise um [-Aufspaltung erweitert werden.

Die Besetzung der Energieniveaus ist durch die Fermi-Dirac Verteilung zur
Temperatur T (keV) gemaB
2(2l+1) xd :
T (+é nl (II1.1)
1+ exp (Fp+ + &)

gegeben, wodurch sich gebrochenzahlige Besetzungszahlen ergeben. Hier machen
wir von der Voraussetzung des LTE Gebrauch, da sich die Fermi-Dirac Verteilung
nur im thermodynamischen Gleichgewicht einstellt. Eigentlich ist diese Vertei-
lung nur auf unabhangige Teilchen anwendbar, also wenn die Energieniveaus nicht
von den Besetzungszahlen abhdngen. Da wir die Einelektronenenergien aus dem
SHML mit den gemittelten Besetzungszahlen nach Gl. (I11.1) berechnen, sind die
Energieniveaus aber Funktionen der Besetzung aller Schalen. Die Anwendbarkeit
der Fermi-Dirac Verteilung fiir diesen Fall wechselwirkender Teilchen ist in Ref.
[6,40,41] diskutiert.

Der Term 2(2! + 1) steht fiir die Entartung des Niveaus im freien Atom. Der
Faktor d,,; beriicksichtigt den bei hohen Dichten wirksam werdenden Effekt der
Druckionisation. Der Abstand zwischen den Atomen ist bei hohen Dichten so
gering, daB sich die besetzten Orbitale benachbarter Atome iiberlappen, wodurch

aufgrund des AusschlieBungsprinzips von Pauli Elektronen ins Kontinuum gehoben
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werden. Der Raum, der einem einzelnen Atom zur Verfiigung steht, ist durch den

%=(3>%=cmmf (1112)

41 N; 4mp
der Ionenkugelschale gekennzeichnet, der sich aus der Teilchendichte der Ionen

N; = p/Ampg mit der Dichte p (g/em3), der Massenzahl A des Elements und der

Radius

Masse des Wasserstoffatoms my (g) ergibt: Zimmerman und More [42] beschrei-

ben die Druckionisation im SHM mit /-Entartung geméas
v Ll - e, (II1.3)
G RO ,3
1+ (aﬁ)
wobei RO der Radius der Hauptschale n im Grundzustand des freien Atoms in
der Wasserstoffniherung ist. Die Zahlenwerte fiir die Parameter o und B sind in
der Arbeit nicht enthalten, wurden aber von Tsakiris und Eidmann (8] bestimmt,

indem sie den Ionisationszustand mit Resultaten aus dem Thomas-Fermi Modell

verglichen. Sie erzielten mit & = 3 und B = 4 eine gute Ubereinstimmung.
Wir modifizieren diese Formel fiir den Fall der I-Aufspaltung, indem wir Rg

durch den Radius R?, der Schale (nl) ersetzen
=l . (I11.4)
RO ﬂ
1+ (aR%L)

RO I fiir das neutrale Atom im Grundzustand berechnen wir wasserstoffahnlich mit
C n

dnl

der effektiven Kernladuhg Z9 des Niveaus nach Perrot aus

Rglzz-—;a(znz—z(zﬂ)) - - (IL5)
n

Alternativ hierzu untersuchten wir die Druckionisation in der Form von Man-
cini und Fontan [43]. Da die Ergebnisse nahezu identisch waren, behielten wir das
Schema von Zimmerman und More bei. Unser Programm erlaubt jedoch, zwischen
den beiden Versionen zu wahlen:

Enl (keV') kennzeichnet die Energie des Niveaus mit Quantenzahlen (nl), die
sich aus der Energie E,,; der Schale im SHML und einem Korrekturfaktor AE),; zu-
sammensetzt. Letzterer beriicksichtigt die Wechselwirkung der freien Elektronen

untereinander und mit dem Ion.
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AE,; (keV) berechnen wir im Rahmen des Ionensparenmodells (ion sphere
model) von Mayer [6], das auch bei Pomraning [15] beschrieben ist. Die Ladung

des gemittelten Ions betragt

Zy=Z-> P, . (I11.6)
nl :

Wir legen um das Ion eine Kugelschale mit Radius Ry und verteilen darin die

freien Elektronen homogen, so dafl diese nach auflen elektrisch neutral ist. Freie

Elektronen auflerhalb der Sphire besitzen keine Wechselwirkung mit dem Ion,

freie Elektronen innerhalb verringern die Bindungsenergie. Das elektrostatische

Potential ¢ (Volt) der freien Elektronen im Abstand r betrigt

#(r) = 22 (3 = T—Z) : (I11.7)

Nach Mittelung iiber die Ladungsverteilung des gebundenen Elektrons erhilt man

[6]:

Z062 | 7‘_2 =
AE, = o (3 = (—;gﬂi) x 1073 | (I11.8)

GZ_)nl ist der mittlere quadratische Radius des Orbitals (nl), der in der Wasser-

stoffndherung durch

)., = a(z)g_‘: (1 i g (1 5 M)) (IT1.9)

n2

gegeben ist.

Aus der Wechselwirkung eines freien Elektrons mit dem Ion und den anderen
freien Elektronen resultiert, daB ein freies Elektron ohne kinetische Energie eine
negative totale Energie besitzt. Mittelt man die Wechselwirkungsenergie iiber das

Volumen der Ionensphire , so betragt diese in keV [36]

3 Z062

3 -3 \
e o (I11.10)

Diese Energie muf zur Energie jedes Niveaus addiert werden, damit alle freien
Elektronen in der Ionenspare eine positive totale Energie besitzen (Kontinuums-

absenkung).
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Nach Zusammenfassen der Gl. (II1.8) und Gl. (II1.10) und Einsetzen der
Gl (II1.2) folgt fiir AE,; in keV’

AE,; = 9.805 x 10732,

X {3.6<%>% —0.5192(%) (1 i g (1 b ﬁ%'ﬁ)) } .

(I11.11)

Zuletzt bendtigen wir noch den Entartungsparameter &, um die Besetzungs-
zahlen nach Gl. (ITI.1) zu berechnen. In der Fermi-Dirac Statistik ist das che-
mische Potential u oder der Entartungsparameter & = —u /T durch die Teilchen-
dichte der freien Elektronen Ne (cm™3) bestimmt [44]. Diese ist im “average atom

model” direkt der Anzahl der freien Elektronen pro Atom proportional
Ne=2Zyx N; , (I11.12)

so dafl wir den Entartungsparameter selbstkonsistent berechnen kénnen. Der Ent-

artungsparameter ist durch die Bedingung

oo 1
47 3 u?
N, = —?(ZmeT)f/ — du
hgh / exp(@+u)+1 (IT1.13)
47 3 - s
= 55(2meT)? Fy5(&)
festgelegt, die jeder Elektronendichte N, eindeutig einen Wert des Entartungspa-

rameters zuordnet. Nach Einsetzen der Zahlenwerte fiir die Konstanten und mit

Gl. (I11.12)erhélt man fiir Fy/g (Fermi-Dirac Integral der Ordnung 1/2):

Fy /(&) = 2.776 X 1o-8.208 (I11.14)
AT?

Nach Umkehrung dieser Gleichung ist & als Funktion von Z gegeben: & = H(Zp).
Wir berechneten 800 numerische Werte des Integrales im Bereich —40 < & < 40
und {iberpriiften diese im Bereich —15.9 < & < 4 anhand der tabellierten Werte
von Clayton [44]. Den zur jeweiligen Elektronendichte gehorenden Wert des Entar-
tungsparameters erhalten wir durch lineare Interpolation aus den Tabellenwerten.

Im Grenzfall hoher Entartung (& < —40) benutzen wir als Naherung fiir das

Fermi-Dirac Integral [44]

Fi5(8) = 3(-)

(- [V

(I11.15)
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und im Grenzfall schwacher Entartung (& > 40)

e SR
Fyj(@) = exp(—q)I‘(E) ; (I11.16)
Der Entartungsparameter berechnet sich dann nach
4 1 (3N.h® o1 (Zgp
=— =-25
& 2m,,T( = ) 88 x 10 T( 2 ) (II1.17)
beziehungsweise
p Nh?
d=—In (——?—3 = —In (3.132 X 10_3@) . (I11.18)
2(27m.T)2 ATz

Wir haben damit alle Formeln zusammengestellt, die wir fiir das ” average atom

”» - - . . - & . .
model” bendtigen, und fassen diese in einer Ubersicht noch einmal zusammen.

(a) Besetzungszahlen

2l +1
Py = ( 331
1 + exp (=t
(b) Druckionisation
1
dpl =

(c) Radius der Ionenkugelschale

y 1

g ! 3
Ry = (3AmH)
4mp |

(d) Radius der Schale (n!) im neutralen Atom

RS = 2;“ (3n% — 101 + 1)) ag
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(e) effektive Kernladungszahlen

In=14— Z Pmanm(l__anm +ZPQOn Z P
n

m<n

(f) Energieniveaus

Ep=Ey+AEy

. Z _a.
m . = m
m2n i

AE,; = 9.805 x 10732,

, S A " :
) np 3 l+1)—3
X {3.6(A> 0. 5192<Z2A) (1 + 2 (1 S R keV
(g) Ladungszustand
Zy=12 — Z Pnil
nl
(h) Fermi Integral
Zop
3

AT3Z

Wir beriicksichtigen alle Niveaus bis zur Hauptquantenzahl n = 10, so daf

Fy/5(&) = 2.795 X 1073

wir insgesamt 55 Besetzungszahlen berechnen miissen. Diese sind durch die er-
ste Gieichung der Ubersicht bestimmt. Da die Energieniveaus aber selbst wieder
von den Besetzungszahlen abhingen, erhalten wir ein Gleichungssystem mit 55
gekoppelten, nichtlinearen Gleichungen. Eine weitere Gleichung kommt-durch die
selbstkonsistente Berechnung des Entartungsparameters hinzu, da dieser auch von
den Besetzungszahlen a'bhiingt und umgekehrt. Letztlich miissen wir also fiir jede
Temperatur und Dichte ein System von 56 gekoppelten, nichtlinearen Gleichungen

16sen.
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II1.3. LOSUNG DES GLEICHUNGSSYSTEMS

Zur Weiterverarbeitung in einem Strahlungshydrodynamik-Programm beno-
tigen wir die Extinktionskoeffizienten im Bereich von 1 eV bis einige keV. Daher
miissen wir auch unser Gleichungssystem in diesem Bereich 16sen. Eine Losung
des Systems ist durch einen Satz von Werten fiir den Entartungsparameter, die
Besetzungszahlen und die Energieniveaus gegeben, die gleichzeitig alle Gleichungen

erfiillen.

Der Bereich hoher Temperaturen bereitet keine Probleme; bei niedrigen Tem-
peraturen treten jedoch Schwierigkeiten auf. Auch im entarteten Fall, in dem man
nur die 10 Niveaus zur Hauptquantenzahl n betrachtet, ist es nicht immer méglich,
eine konsistente Losung zu finden. So konnten zum Beispiel Tsakiris und Eidmann
mit der Newton-Raphson Methode fiir Gold bei T < 10eV und fiir Aluminium bei
T < 1eV keine Konvergenz ereichen [8]. Die Ursache hierfiir ist rein numerischer
Art und bereits seit langem bekannt. Schwierigkeiten bei niedrigen Temperaturen
bereitet das diskontinuierliche Verhalten der Besetzungsz.ahlen. Carson und Hol-
lingsworth [45] diskutieren dieses Problem im Detail und geben ein Verfahren mit
variabler Entartung der gebundenen Niveaus, um diese Probleme zu vermeiden.

Ein anderes Schema ist bei Huebner beschrieben [36].

Mit Einfiihrung der l-Aufspaltung reduziert sich die Entartung der gebundenen
Niveaus von 2n? auf 2(2! + 1). Damit verringern sich auch die Diskontinuititen
in den Besetzungszahlen, was zu einer Verbesserung des Konvergenzverhaltens
beitragt. Wir versuchten aus diesem Grunde zunichst, unser System ohne weitere

Eingriffe zur Vermeidung der Diskontinuititsprobleme zu 16sen.

Eine weitere Korrektur ist jedoch noch erforderlich. Wenn bei niedrigen Tem-
peraturen die inneren Niveaus nahezu vollstindig besetzt sind, ergeben sich aus
dem SHML oftmals positive Einelektronenenergien fiir die dufieren Schalen, de-
ren Besetzung nur sehr gering ist. Die Elektronen in diesen Niveaus sind daher
nicht gebunden und miissen zur Anzahl der freien Elektronen addiert werden. Im

Programm bericksichtigen wir dies durch :

e

E,>0=>P,;=0 . (I11.19)
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Die Gleichungen unseres Systems lassen sich in die Form
G,,:(Pl,...,P55,6L)=0 , v=1,...,56 (I11.20)

bringen. Wir versuchten die Nullstellen aller Gleichungen mit zwei Unterpro-
grammen der “NAG”-Bibliothek [46] zu bestimmen, die mit einer modifizierten
Powell-Hybrid Methode arbeiten. Da in beiden Féllen unter 5 eV noch Konver-

genzprobleme auftraten, gingen wir dazu iber, das System iterativ zu losen.

Alle iterativen Losungsansitze beruhen auf dem gleichen Schema. Man wahlt
einen Startwert fiir die Besetzungszahlen und berechnet daraus die Energieniveaus
und den Entartungsparameter. Mit diesen ermittelt man aus der Fermi-Dirac Ver-
teilung mittels Gl. (I11.1) neue Besetzungszahlen. Man wiederholt diese Schritte,
bis die relative Abweichung zwischen den Besetzungszahlen zweier Schritte kleiner
ist als eine vorgegebene Toleranz, und die Einelektronenenergien und der Entar-
tungsparameter sich nicht mehr &ndern. Die Anzahl der hierzu notwendigen Ite-
rationsschritte hiangt von der Wahl der Startbesetzung ab. Im giinstigsten Falle
kdnnte der Startwert bereits mit dem Endresultat {ibereinstimmen, so dafl nur ein

Iterationsschritt ntig wire. Das Verfahren konvergiert aber auch bei geschickter

Wahl des Startwertes nicht immer.

Mit dem iterativen Algorithmus, den Velarde et al. [47] fir ihr “average atom
model” ohne I-Aufspaltung verwenden, erreichten wir fiir Gold und Temperatu-
ren kleiner als 70 eV selbst in 1000 Schritten keine Konvergenz. Das Konver-
genzverhalten verschlechterte sich damit sogar noch gegeniiber der Powell-Hybrid

Methode.

Erst mit dem Algorithmus von Mancini und Fontédn [43] gelang es uns, Kon-
vergenz bis 1 eV fiir alle Elemente zu erreichen. Der Algorithmus, der fiir jedes
Energiemodell im Rahmen einer “average atom”-Naherung angewendet werden
kann, ist in Ref. [43] beschrieben. Es geniigten in fast allen Fillen weniger als 30
Schritte, um eine selbstkonsistente Losung des Systems zu erhalten, wobei wir als
Sta,rtwert’ den Grundzustand eines nur wenig ionisierten Atoms setzten. Da im
Programm keine unbesetzten Niveaus erlaubt siﬂd, besetzten wir die verbleiben-
den Niveaus mit jeweils 0.1. Als Stopkriterium wahlten wir dabei, dal die relative

Abweichung der Besetzungszahlen zwischen dem i-ten und dem vorhergehenden




40

Tterationsschritt fiir alle Niveaus kleiner als 1073 sein mus8.

pt — prl n=1,...,10
Lﬁ!-_.Tn_Z_ﬂ <107 (I11.21)
P:ZE" l=0,...,’n—71

Der Algorithmus ist in Abb. III.1 in Form eines Struktogramms mit unseren
Bezeichnungen dargestellt. Als Eingabedaten missen der Startwert fir die Be-
setzungszahlen, die Parameter w,,;, die Kernladungszahl, die Temperatur und die
Dichte zur Vergligung gestellt werden. Zuerst wird dann die duflerste Schleife
durchlaufen, die der Konvergenzindex KI kontrolliert, der zu Beginn jedes Durch-
ganges auf Null gesetzt wird. Die Berechnung der neuen Besetzungen erfolgt
anschlielend in der inneren Doppelschleife. Man bestimmt die Besetzungszahlen
gemaB der Fermi-Dirac Verteilung und erhalt aus diesen und den alten Beset-
zungszahlen durch Bildung eines gewichteten Mittels die neuen Besetzungszahlen
Pr':l. Ist die relative Abweichung der neuen Werte von den alten Besetzungszah-
len gréBer als eine vorgegebene Toleranz, die wir zu 10™3 wahlten, so wird der
Konvergenzindex um 1 erhoht. Danach wird die Anzahl gebundener Elektronen
ermittelt. Ist diese kleiner als die Kernladungszahl, so wird damit die Zahl der
freien Elektronen pro Atom und anschlieend der Entartungsparameter berechnet.
Bei niedrigen Temperaturen und Dichten sind fast alle Elektronen gebunden, und
es kann bei einem Niveau geschehen, dafl mehr als Z Elektronen gebunden waren.
Dann bestimmt man den Entartungsparameter durch Umkehrung der Gl. (111.1).
Mit dem neuen Entartungsparameter ergibt sich die Zahl der freien Elektronen
pro Atom, und aus der Ladungserhaltung folgt die Zahl der gebundenen Elektro-
nen. Zieht man von letzterer die Besetzung aller anderen Niveaus ab, so resultiert
daraus die neue Besetzung des Niveaus. Anschlieflend wird der Parameter w,; um
die Hélfte reduziert, um zu vermeiden, daf dieses Niveau in den weiteren Schritten
erneut zu einer Gesamtanzahl von gebundenen Elektronen fiihrt, die grofier als die
Kernladungszahl ist. Im Anschlufl daran wird der Konvergenzindex {iberpriift. Ist
dieser ungleich Null, dann sind noch nicht alle Besetzungszahlen mit ausreichen-
der Genauigkeit bestimmt, und ein weiterer Iterationsschritt wird duréhgefﬁhft.
Ansonsten wird die Iteration beendet, und man ermittelt mit den Resultaten fir

die Besetzungszahlen die Einelektronenenergien und den Entartungsparameter.

Eingabedaten {P,,.},{wn. :0.5},2 J,p

K1=0

n=1,10

{=0,n -1

jO nl nein
KI = KI+1
Pt = Pt
Pg :ZPn'l'
' n't’

N>%

aﬂﬂﬂ%ﬁﬁiﬂ Z,=2-Pg

& =HI(Z,)

i nl
-—T'EM (1.1
3 (a)
Zo___Al 2 Fi2l .
P 277610
aus (I11.14)
PB =Z -ZO
=Pg-2 Py
Pnt Bn'l'#nl n'l
wnl’-'wnl/Z

bis Kl

Ausgabedaten Py,Q, E

Abb. IIL.1: Struktogramm fir Algorithmus von Manecini und

Fontdn.
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III.4. ERGEBNISSE FUR ALUMINIUM UND GOLD

Die Ergebnisse, die man aus dem “Average Atom Model” gemeinsam mit
dem SHML erhilt, werden in diesem Abschnitt anhand einiger Beispiele erldutert.
Zunichst betrachten wir den Ionisationgrad Zy eines Al- und eines Au-Plasmas
bei Variation der Temperatur bei verschiedenen Dichten (Abb. III.3) und verglei-
chen diesen mit den Resultaten des Thomas-Fermi Modells, die wir anhand einer
einfachen Formel mit angepassten Koeffizienten von More [41] ermittelt haben.
Diese Kurven stimmen gut {iberein, wenn man davon absieht, dafl man aus dem
Thomas-Fermi Modell glatte Kurven erhélt, da die Schalenstruktur des Atoms
nicht beriicksichtigt wird. In den Kurven unseres Modells erkennt man hingegen

einzelne Plateaus, die durch abgeschlossene Hauptschalen verursacht werden.

Der qualitative Verlauf des Ionisationsgrades in Abhéngigkeit von der Tem-
peratur zeigt auch eine gute ﬂ'bereinstimmung mit den Ergebnissen fiir den Fall
ohne [-Aufspaltung (siehe [41] und [8]). Bei p = 0.1 g/cm? und Temperaturen klei-
ner 100 eV ist der Ionisationsgrad fiir Gold in unseren Berechnungen aber etwas

grofler, da die ersten Ionisationspotentiale im SHML geringer sind als im SHM.

Bei hoher Dichte ist der Ionisationsgrad tiber weite Bereiche unabhédngig von
der Temperatur, da durch Druckionisation bereits ein Grof3teil der Elektronen ins
Kontinuum gehoben wurde, und die restlichen Elektronen stark gebunden sind.
Erst bei Temperaturen grofler 1 keV beginnt.die Freisetzung der inneren Elek-
tronen. Der Ionisationsgrad nach Thomas-Fermi bei p = 0.1 g/ ¢em3 und nied-
rigen Temperaturen weicht etwas von unseren Ergebnissen ab (man beachte die
geanderte Skalé). Dies ist entweder auf ein schlechte Anpassung der Parameter o
und f§ der Druckionisation oder auf ein Scheitern der Anpassungsformel von More

bei hohen Dichten zuriickzufiihren.

Die Besetzungszahlen der Niveaus mit n = 4 sind in Abb. III.3 fir Gold bei
einer Dichte von 0.1 g/ cm® dargestellt. Bei niedrigen Temperaturen ist diese
Schale noch vollstandig besetzt. FErst ab einer Temperatur von 30 eV werden
Elektronen aus der vierten Schale entnommen. Bei T' = 1 keV sind dann nahezu

alle Elektronen entfernt, und es beginnt das Entleeren der néchsten Schale.

Die Verringerung der Anzahl gebundener Elektronen beeinflufit auch die Ein-
elektronenenergien (Abb. II1.4). Ist die Hauptschale vollstdndig besetzt, so besteht
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nach Thomas-Fermi (gestrichelte Linie).




% o \‘~ i St 4d [
E) \.\'\_\‘ e 4 -F
= \A
N N
A \‘\\"-\ |
8 \ W
\n
\\
\.‘%V
o . \“—
C ! L] ] i
1073 1072 o~ 10° Tk

Temperatur (keV)

Abb. IIL3: Besetzungszahlen der vierten Hauptschale in
Gold mit p = 1.0 x 1071 g/em?® bei Variation der Tempe-

ratur.

eine Aufspaltung zwischen der 4s und der 4f Schale von ﬁngef'alhi' 500 eV. Werden

Elektronen aus der Schale entnommen, dann reduziert sich die gegenseitige Ab- -

schirmung, die verbleibenden Elektronen sind starker gebunden, und die Energie-
aufspaltung der Unterschalen verringert sich. Ab T = 1 keV, wenn die Besetzung
der Schale vernachlissigbar gering ist, ist keine Aufspaltung mehr vorhanden und
das Niveau kann sehr gut wasserstoffahnlich beschrieben werden. Mit fortschrei-
tender Ionisierung werden auch innere Schalen entvélkert, wodurch die Bindung
noch starker wird, da die Abschirmung durch die inneren Elektronen schwacher
wird.

Nach diesen wenigen Beispielen, die nur einen Eindruck von den Resultaten
des “Average Atom” Modells vermitteln sollten, beenden wir das Kapitel. Mit
den Besetzungszahlen und den Energien unseres gemittelten Atoms sind wir nun

in der Lage, die Absorptionsquerschnitte zu berechnen.
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Abb. IIL4: Einelektronenenergien der vierten Hauptschale in
Gold mit p = 1.0x107! g/cm3 bei Variation der Temperatur.
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IV. Absorption und Streuung

Die relevanten Absorptionsmechanismen im Temperaturbereich, der in dieser
Arbeit betrachtet wird, sind Photoanregung, Photoionisation, inverse Bremsstrah-
lung und Streuung. Mit Standardformeln [36] bestimmen wir deren Wirkungs-
querschnitte fiir die Konfiguration des gemittelten Atoms, das aus dem “Average
Atom” Modell folgt. Die Ionisierungsenergie und die Anregungsenergie sind durch
die Einelektronenenergie beziehungsweise die Differenz der Einelektronenenergien
der Ausgangskonfiguration gegeben. Die effektiven Kernladungszahlen sind eben-
falls nur durch die Ausgangskonfiguration bestimmt, das heifit wir vernachlassigen,
daB sich die effektiven Kernladungszahlen dndern, wenn ein Elektron in eine an-
dere Schale iibergeht. Diese Naherungen sind eng verbunden mit jedem Modell
eines gemittelten Atoms, und nicht durch das SHML oder die Wasserstoffniherung

bedingt.

IV.1. PHOTOANREGUNG

Der Wirkungsquerschnitt fiir den Einfang eines Photons unter gleichzeitiger

Anhebung eines gebundenen Elektrons in eine héhere Schale ist

7['62 :

o8 (V) = —— X frt it X Ut () - (1v.1)
Nach Einsetzen der Konstanten und Division durch die Masse eines Atoms ergibt
sich fiir den Massenabsorptionskoeffizienten eines Ubergangs (nl — n'l')
B () = S X B () (em2/g) (1v2)
Die Bestimmung der Oszillatorstarken fnl,n'l’ wurde bereits in Kapitel 11.3.1
besprochen. Das Linienprofil W,; ,iy(v) setzt sich im allgemeinen Fall aus den
Beitrigen des Dopplerprofils, des Lorentzprofils und des Starkprofils zusammen,
die alle eine andere Form und Breite besitzen. Diese miissen miteinander gefaltet
werden, um das Profil der Linie zu erhalten. Die Bestimmung des Starkprofils und
die Faltung der verschiedenen Linienprofile zu Fano- oder Voigtprofilen erfordert
langwierige und komplizierte Berechnungen, die fiir die Vielzahl von ﬁberg&ngen,

die wir beriicksichtigen miissen, praktisch undurchfiihrbar sind. Wir wéahlen daher

ein auf eins normiertes Lorentzprofil

\P l Ill(l/) - l =~ - 'ynl,n'l'
il T (|Epy — Egp| = o) + (Va1 irr)

, (IV.3)
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mit einer Breite 4, . Bei der Bestimmung der Breite beriicksichtigen wir die
Lorentzbreite vZ, die Dopplerbreite 12, die Feinstfuktu-raufspaltﬁn'g AF [41] und
die Elektronenétoﬂverbreiterung des’obe'ren Niveaus 4°. Letztére berechnen wir
nach Armstrong et al. [48], arbeiten aber nicht mit effektiven Hauptquantenzahlen,
sondern mit effektiven Kernladungszahlen aus dem SHML und beriicksichtigen nur

die Aufspaltung des oberen Niveaus (n'l’)

VL i = 475 X 1078 By — B)? (keV) (IV.4)
D g g T P
Tl = 1.036 x 10" °|Ey; — Epp| 1 (keV) , (1V.5)
‘.
=1
vE = 1.258 x 1077(Z)* L= (kev) (IV.6)
k n!
S = 1.268 x 10~3 202 (. - [5n2 + 1= 81" +1)] (keV) (IV.7)
’Yn'l' 0 Aﬁ Zn’ £ , . .
Die totale Breite betrigt dann
Tninttt = \/ (’Y,I[l;nrz'()z + (7ﬁ,n111)2 + .(’75;)2 + (’75111)2 .- - (IVe)

Summiert man iber die Beitrdge aller erlaubten I"Jbergz'inge, so erhalt man den

totalen Massenabsorptionskoeffizienten fiir Photoanregung

KPw) =33kl ) (=1£1) . (Iv.9)

nl n'l!
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IV.2. PHOTOIONISATION

Der Wirkungsquerschnitt fiir Photoionisation, das heift Absorption eines Pho-
tons und Freisetzen eines gebundenen Elektrons, ist zur differentiellen Oszilla~
‘torstarke propbrtiona,l '

Te2h i af i

me ~ dhv (L:19)

2 L
an{,el' (V) -
Setzen wir den Ausdruck fiir die Oszillatorstirke (Gl. (11.15)) und die numeri-

schen Werte der Konstanten ein, so ergibt sich der Massenabsorptionskoeffizient

fiir Photoionisation aus einer Unterschale (nl)
3.247 x 108 T
'cfz{,e(u) = A hv \/hv — IEnll X Py X Qe

I+1 e,vl+1>,2 ¥ ] ( e,l—‘1)2} ‘2,
X{zl+1<Rn‘ )t Bt ) g em7/9)
‘ i (IV.11)
Der Verfiigbarkeitsfaktor Q¢ beriicksichtigt — wie bereits erwahnt — die teilweise
Besetzung der Kontinuumszustdnde. Im Modell des gemittelten Atoms sind die

Zustdnde nach Fermi-Dirac besetzt, und wir erhalten fiir die Verfiigbarkeit des

Niveaus mit der kinetischen Energie € = hv — IE'MI:

1

Qe=1- 1+exp{a+e/T} °

(IV.12)

Der totale Massenabsorptionskoeffizient fiir Photoionisation ist durch die Summe
aller Beitriage der besetzten Niveaus gegeben, deren Bindungsenergie kleiner oder

gleich der Photonenenergie ist.

- i ~ b
) =3 0w — |Eyl) 5] (v) (Iv.13)
4 — |
o(z) {0 fallsz <0 (IV.14)
)= o
1 fallsz>0 '

Wir haben damit alle Formeln zusammengestellt, die wir zur Berechnung des

Absorptionskoeffizienten fiir Photoionisation bendtigen, und es verbleibt nur noch,"

die Giiltigkeit der Wasserstoffniherung mit zwei verschiedenen effektiven Kernla-
dungszahlen (effektive Kernladungszahl aus dem SHML fiir das Ausgangsniveau

und Zp+1 fiir das Endniveau) zu besprechen, die in dieser Arbeit verwendet wird.




50

Hierzu geben wir zunachst einen Uberblick iiber einige bisherige Arbeiten, die in

diesem Zusammenhang wichtig sind.

Schon in den frihen Tagen der Quantenmechanik wurde die Wasser-
stoffndherung mit nur einer effektiven Kernladungszahl mit groflem Erfolg zur
Berechnung des Absorptionskoeffizienten fiir Photoionisation durch Réntgen- und
Gammastrahlung angewendet [49]. Die analytischen Ausdriicke, die man fiir was-
serstoffihnliche Atome erhilt, wurden fiir andere Atome ibernommen, indem man

die Kernladungszahl durch eine effektive Kernladungszahl ersetzte.

Bereits 1939 zeigte Bates, dafl es im allgemeinen nicht zuldssig ist, fir den
diskreten und den kontinuierlichen Zustand die gleiche Kernladungszahl zu ver-
wenden, da diese sehr unterschiedlich sind. Zudem liefert die Verwendung einer
mittleren Kernladungszahl immer eine Frequenzvariation des Absorptionskoeffizi-
enten wie fiir Wasserstoff, was fiir andere Elemente im allgemeinen nicht richtig ist.
Nur fir Zustinde, in denen ein Elektron hoch angeregt ist, ist diese Unterschei-
dung weniger wichtig, und man kann die Photoionisation aus diesem Niveau mit
einer effektiven Kernladungszahl beschreiben [50]|. Die beste einfache Niherung
nach Bates besteht darin, fir den diskreten Zustand die effektive Kernladungs-
zahl nach Slater und fiir den kontinuierlichen Zustand die Ladung des Atoms nach

Entfernen des Elektrons zu nehmen.

Dennoch erzielten Hahn und Rule [51] {iberraschenderweise fiir den umgekehr-
ten Prozefl des strahlenden Einfangs hochenergetischer Elektronen, der mit der
Photoionisation durch das Prinzip des detaillierten Gleichgewichts verbunden ist,
durch Skalierung der Wasserstoffergebnisse fiir das Radialmatrixelement mit ei-
ner effektiven Kernladungszahl Zoff = Z—+%°+—1 gute Ergebnisse, falls Z < 50,
04 X Z < Zy+ 1 und falls die kinetische Energie ¢ des Elektrons im Bereich
0.3 keV < € < 100 keV liegt. Da wir jedoch auch Querschnitte fiir schwere Ele-
mente und fiir den Fall Zy + 1 < 0.4 X Z bendtigen, ist diese Wahl der effektiven

Kernladungszahl fir unsere Zwecke nicht geeignet.

Fiir Atome, die nur wenig ionisiert sind (Zy+1 < 0.5 X Z), stellten Abdel-Hady
et al. [21] durch Vergleich mit Hartree-Fock Resultaten fest, daB sich die Resultate
bei Wahl der effektiven Kernladungszahl Z,¢¢ = /Z(Zp + 1) fiir beide Zustinde

erheblich verbessern.
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In den bisherigen Arbeiten zur Opazitdtsberechnung ohne [-Aufspaltung wurde
der mit dem Gaunt-Faktor gbf nach Menzel und Pekeris [52] korrigierte Kramers

Querschnitt verwendet

Z; 1
fcf,{e(u) =12.0 X A—r:% Py ¢tf K (em?/q) (IV.15)

wobei die Kernladungszahl durch eine effektive Kernladungszahl der Hauptschale
n ersetzt wurde. Fiir diese verwendeten Tsakiris und Eidmann die effektiven Kern-
ladungszahlen nach Mayer. Kim und Pratt [53] légten jedoch dar, daf} die Kramers
Formel mit Z, nach Mayer den Wirkungsquerschnitt fiir Atome in niedrigen und

mittleren Ionisationsstufen unterschitzt.

Bessere Resultate erwarten wir mit Z, aus dem SHML, da diese nur innere Ab-
schirmung beriicksichtigen, wodurch sich héhere effektive Kernladungszahlen und
damit groBere Wirkungquerschnitte ergeben. Da der Kramers Querschnitt propor-
tional Z;f ist, wirken sich diese Differenzen in den effektiven Kernladungszahlen

stark aus.

Nach diesem Uberblick wollen wir nun anhand der Abb. IV.1 die Resultate der
verschiedenen Modelle am Beispiel des neutralen Goldatoms miteinander und mit
experimentellen Ergebnissen fiir die totale Absorption im Festkorper vergleichen.
Die experimentellen Werte sind bei Henke et al. [64] tabelliert. DaB es zulissig
ist, fir hv > 50 eV atomare Modelle zur Beschreibung des Absorptionsspektrums
eines Festkdrpers anzuwenden, wird in Ref. [55] und Ref. [56] diskutiert.

(a) Modell dieser Arbeit (Bild links oben) -
Bei Wahl von Z,, aus dem SHML fiir den Ausgangszustand und Zy+1 fiir den

Kontinuumszustand ist die Absorption zu hoch, was bereits bei der Bespre-
chung der Summenregel deutlich wurde: Die duferen Elektronen befinden
sich in einem Feld, das stark vom Coulombfeld abweicht, so daf} die Wasser-
stoffndherung nicht mehr zulissig ist. Das Minimum bei niedrigen Energien
wird aber im Verlauf richtig beschrieben, obwohl es zu h&herer Energie ver-
schoben ist. Mit steigendem Ionisationsgrad wachst der Einflu des Kerns,
und die Zentralsymmetrie nimmt zu, was —wie bei den Oszillatorstirken fiir

Photoanregung — zu verbesserten Resultaten fiihrt.




k" (v) (em®/g)

k*" ) (em*sg)

52
106 106
104 A
2
off! ~
10741/ “*-x,_\‘ 1 5
\\\ P~ ———— ~
~ e—— 2
10°] =~ 1 <
-
®
1021 1
10! :
0 ) 2 3 q
Photonenenergie (keV)
6

x*' () (em?/g)

i " 2 ' ?
Photonenenergte (keV

i i 2 : ?
Photonenenergte (keV

Abb. IV.1: Photoionisationskoeffizient fir neutrales Gold in
der Wasserstoffniherung. links oben: Modell dieser Arbeit,
Z; = Zn nach SHML, Zy = Zp + 1, rechts oben: effek-
tive Kernladungszahlen nach Abdel-Hady et al. Z; = Z; =

\/Z + (Zo + 1), links unten: Kramers Querschnitt mit Zp

nach SHML, rechts unten: Kramers Querschnitt mit Zn
nach Mayer. Gestrichelt sind zum Vergleich die Mefwerte

nach Henke et al. dargestellt.

(b) Wasserstoffnsherung mit Z, sy nach Abdel-Hady et al. (Bild rechts oben)

Véllig inakzeptabel erscheint es uns hingegen, fiir beide Kernladungszahlen

Zeps =12 (Zo + 1) zu nehmen. Dies fithrt zu grofen Fehlern, sowohl in der
Groéfenordnung als auch im Verlauf der Kurve des Absorptionskoeffizienten

fiir Photoionisation.
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(c) Kramers Querschnitt mit Z, nach Mayer (Bild rechts unten)

Der Kramers Querschnitt mit Z, nach Mayef, dem Gaunt Faktor gbf in der
Form von Menzel und Pekeris und mit Energien ohne /-Aufspaltung aus dem
SHM, der in der Arbeit von Tsakiris und Eidmann [8] verwendet wurde,
ergibt zu geringe Werte fiir den Photoionisationskoeffizienten. Durch die
Beriicksichtigung der dufleren Abschirmung erhilt man zu geringe effektive
Kernladungszahlen, was zu einer Unterschitzung des Wirkungsquerschnittes
fiihrt.

(d) Kramers Querschnitt mit Z, nach SHML (Bild links unten)

Wir untersuchten auch den mit einem Gaunt Faktor modifizierten Kra-
mers Querschnitt mit effektiven Kernladungszahlen aus dem SHML und
l-gemittelten Energien. Damit ergab sich eine gute I"Jbereinstim’mung ab
etwa 700 eV, wenn auch die Kanten bei Vernachlassigung der I-Aufspaltung

nicht mehr richtig beschrieben werden.

Bei Elementen in hoheren Ionisationsstufen reduzieren sich die Abweichun-
gen zwischen den Resultaten der verschiedenen Modelle, was in Abb. IV.2 fir
Gold XXXIV veranschaulicht ist. Da in diesem Falle nur eine geringe duflere Ab-
schirmung fiir Niveaus mit einer Bindungsenergie kleiner als 10 keV besteht, ist
die Differenz zwischen den effektiven Kernladungszahlen nach Mayer und nach
Perrot gering. Auch beschreibt die Wasserstoffniherung mit verschiedenen effek-
tiven Kefnladungszahlen den Absorptionskoeffizienten gut, was auch bereits die

Betrachtung der Summenregel zeigte.

Wir verwenden im weiteren die Wasserstoffniherung mit verschiedenen effek-
tiven Kernladungszahlen, da damit auch die /-Aufspaltung beschrieben werden
kann. Zudem zeigten Vergleiche mit der “Astrophysical Library” fiir das Element;
Eisen (Das Element mit dem héchsten Z, das in der Bibliothek enthalten ist.) eine
gute ["Ibereinstimmung. Unser Programm bietet aber auch die Moglichkeit, mit
l-gemittelten Energien und dem Wirkungsquerschnitt nach Kramers mit effektiven

Kernladungszahlen aus dem SHML zu arbeiten.
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Abb. IV.2: Phototonisationskoeffizient fir Gold XXXIV. ge-
strichelte Linte: Kramers mit effektiven Kernladungszah-
len und Energien nach Mayer, durchgezogene Linie: Kra-
mers mit l-gemittelten Energien und effektiven Kernladungs-
zahlen aus dem SHML, strichpunktierte Linie: Wasser-
stoffndherung mit Z; = Zyn aus dem SHML und Zy = Zp+1.

I1V.3. INVERSE BREMSSTRAHLUNG

Auch die freien Elektronen konnen Photonen absorbieren, indem sie in einen
héher angeregten Kontinuumszustand {ibergehen. Wir beschreiben diesen Proze8
wasserstoffahnlich, indem wir in der Formel fiir den Absorptionskoeffizienten die
Kernladungszahl durch die Ladung des Ions ersetzen, in dessen Feld sich das Elek-
tron befindet. Unter der Annahme, daB die Elektronen einer Maxwell Verteilung

geniigen, ergibt sich fiir den Massenabsorptionskoeffizienten:

Z8p 1 ff (em? IV.16
K,ff(l/)=2.78><m(hy)3_xg 7(cm /g) . ( . )

Der Gaunt-Faktor gf / enthalt die quantenmechanischen Korrekturen zum klassi-

schen Ergebnis und wurde von Menzel und Pekeris [52] bestimmdt.

AL S (e i o X (1 + 23) (IV.17)
el Ty 13.6 x 10~322 hv '

Bei dichten Plasmen sind die Elektronen entartet, und der Absorptionsquerschnitt
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mu$ iiber die Fermi-Dirac Verteilung und nicht iiber die Maxwell Verteilung ge-

mittelt werden. Dies kann durch Multiplikation mit einem Faktor

1+exp(—¢&
J “‘(1 ( %“))

VT +exp(—&— 7+
2 Fyjp (&) (1 - exp(~4))

(IV.18)

beriicksichtigt werden [57].

IV.4. STREUUNG

Fir Streuung ist der Thomson Streuquerschnitt pro Elektron eine fiir unseren

Bedarf ausreichende Naherung:
0% 2 6.65 x 10725 cm? |

Wir betrachten nur Streuung an freien Elektronen und erhalten mit Zy freien

Elektronen pro Atom fiir den Streukoeffizienten:

Z
K® = 0.470 : (IV.19)

IV.5. DIE FREQUENZABHANGIGE OPAZITAT (EXTINKTIONSKOEFFIZIENT)

Um die frequenzabhingige Opazitit — auch als Extinktionskoeffizient bezeich-
net — zu bestimmen, miissen die Absorptionskoeffizienten aller oben beschrie-
benen Prozesse und der Streukoeffizient fiir jede Photonenenergie aufsummiert

werden. Der Bereich der Photonenenergie ist dazu fein genug zu unterteilen, um

" die Beitrige jeder Linie zu beriicksichtigen. Eine Schrittweite %-’(— = 0.01 ist im

allgemeinen ausreichend.

Eine weitere Korrektur ist bei der Bildung des Extinktionskoeffizienten notig.
Die Absorptionskoeffizienten fiir Photoionisation, Photoanregung und inverse
Bremsstrahlung miissen um den Beitrag der induzierten Emission korrigiert wer-
den. Der Streukoeffizient darf nicht erniedrigt werden, da sich induzierte Streuung
in eine Richtung und induzierte Streuung aus dieser Richtung heraus exakt kom-

Pensieren [58]. Der LTE-Ausdruck fiir den Extinktionskoeffizienten lautet dann

w(v) = (P0) + 8 () + 6 () (L= exp(~ )] w2 . (1V.20)
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Zwei Beispiele fiir Extinktionskoeffizienten leichter Elemente sind in Abb. IV.3

dargestellt. Wir besprechen zuerst leichte Elemente, da hierfiir frequenzabhéngige B10°® A
Werte aus der “Astrophysical Library” zum Vergleich verfiigbar sind. ':5 | L E 107 [
: Der Extinktionskoeffizient nach Tsakiris und Eidmann ist hierbei in der Was- § i ]] rr 5 . [
| serstoffnaherung ohne jede Verschmierung der Linigﬁ* abgebildet. Die Linien wei- % 10} , % 1o 3
| sen eine geringere Breite als die Linien unseres Modells auf, da nur die Doppler- g 102; s -:é,‘ 1033 [
‘ und Lorentzbreite beriicksichtigt wurde. Ansonsten sind die Abweichungen ge- | LE' ] : é : :
| _ geniiber unserem Modell bei den ausgewahlten leichten Elementen gering. Ver- jH 5 1O?J.o 0.5 B 1.5 2.0 :u’; '°é.o 0.5 1.0 '
| gleicht man die beiden einfachen Modelle mit den detaillierten Berechnungen der s e Photanenensrgle (keVs” <0
“Astrophysical Library”, so erkennt man, da8 der Anteil der Photoionisation und s
} der inversen Bremsstrahlung gut beschrieben wird. Die Linien zeigen jedoch we- «§ 1091 :\5‘ ]
i‘ niger Aufspaltung, da nur eine gemittelte Konfiguration betrachtet wurde, Qie %’,06] : ?’0 1 r
| Berechnungen der “Astrophysical Library” jedoch die haufigsten Konfiguratio- ] : .g 5] ]
nen explizit beriicksichtigen. Die Einfithrung der /-Aufspaltung fiihrt bei diesen .‘!;‘w‘« ! % ] !
‘ Niedrig-Z Materialien zu keiner nennenswerten Verbesserung. g ,021] ; é ,03: rr
| Ein ganz anderes Bild ergibt sich fiir den Fall schwerer Elemente, bei denen die j}': 0 i i—\:‘: 1 i
| Aufspaltung der Iiinien nach der Drehimpulsquantenzahl wichtig ist. Zur Veran- i ol °;§°,°nene;éﬂgre o 2.0 5 105 oé‘?o!onenerlae::?qle T CIE
| | schaulichung der Anderungen, die sich durch Einfiihrung der /-Aufspaltung erge-
| ben, sind in Abb. IV.4 und Abb. IV.5 die Extinktionskoeffizienten in der Wasser- e "
stoffndherung mit und ohne Il-Aufspaltung dargestellt. Diese frequenzabhéngigen ':§ : «E o
Opazititen mit [-Aufspaltung stellen das zentrale Resultat dieser Arbeit dar. Sie - 10%] : g ] ]
werden zur Weiterverarbeitung in einem Strahlungshydrodynamik-Programm zur § - . 1 g io 3 J
Simulation von Hoch-Z Plasmen bendtigt, wo bisher frequenzabhéngige Extinkti- ;8‘ ; ! .‘;;‘ 4 E
onskoeffizienten in der Wasserstoffnaherung ohne [-Aufspaltung verwendet wur- :_'c:: 102 rr g 10°] r
den, wodurch sich Diskrepanzen beim Vergleich mit dem Experiment ergeben ;-Iéloo | ? 11 [
S 0 ERs tonenenaata: (kev3 zo 3% e tanene s ataChats 20

(siehe auch Einleitung).
| Vergleicht man die Resultate mit und ohne Aufspaltung, so wird deutlich, daf

| die I-Aufspaltung bei schweren Elementen den Extinktionskoeffizienten erheblich |
Abb. IV.S: Extinktionskoeffizient fir Aluminium (p =

0.187 g/em?®, links) und Kalzium (p = 0.683 g/cm?®, rechts)
ber T =100 eV in Abhdngigkeit von der Photonenergie nach
“Astrophysical Opacity Library” (oben), Modell dieser Arbeit
(Mitte) und in der Wasserstoffndherung ohne l-Aufspaltung

nach Tsakiris und Eidmann (unten).

verandert. Die Aufspalfung der Energieniveaus hat zur Folge, daf sich die Anzahl

‘ der Linien erhdht und insbesondere bei ndedrigen Photonenenergien mehr absor-

biert wird. Die Beitrige des Absorptionskoeffizienten fiir Photoionisation weichen

*Die verschiedenen Methoden zur Verschmierung werden in Ref. [8] behandelt.
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Abb. IV.4: Extinktionskoeffizient fiir Gold (p = 0.1 g/em?)
bei T =100 eV sn Abhdangigkeit von der Photonenergie nach

Abb. IV.5: Wie Abb. IV.4 nur im Bereich 1 keV < hv <

dieser Arbeit (oben) und in der Wasserstoffndherung ohne
2 keV.

l-Aufspaltung nach Tsakiris und Eidmann (unten).
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insbesondere bei hv > 1.5 keV erheblich voneinander ab. Wir fiihren dies auf die

Unterschétzung des Wirkungsquerschnitts bei Verwendung der Kramers Formel

mit effektiven Kernladunszahlen nach Mayer zuriick (siehe Seiten 51 und 53).

In einem Programm fiir den Strahlungstransport in Multigruppennaherung

wird der Bereich der Photonenergie in einzelne Gruppen unterteilt, fur die
eine frequenzgemittelte Opazitat bendtigt wird. Bei der Bildung dieser Mittel-

werte spielt die Position der Linien eine wichtige Rolle, da diese iber die Zu-

gehorigkeit zu einer Gruppe entscheidet. Dies erfordert die Beriicksichtigung

inkti i n wir
der genauen Frequenzvariation des Extinktionskoeffizienten. Daher erwarte

bei Verwendung der frequenzabhangigen Opazititen mit /-Aufspaltung in einem

Strahlungshydrodynamik-Programm Verbesserungen bei den simulierten Spek-

tren.
Eine weitere wesentliche Konsequenz der Einfiihrung der [-Aufspaltung ist,

daB zur Ermittlung frequenzgemittelter Opazititen eine Verschmierung der Linien

nicht mehr erforderlich ist, was wir im néchsten Kapitel besprechen werden.
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V. Diskussion frequenzabhingiger und frequenzgemittelter Opazititen

Da keine Vergleichswerte fiir die frequenzabhingigen Opazititen existieren,
ermitteln wir im ersten Abschnitt dieses Kapitels anhand der Extinktionskoeffizi-
enten die Emission aus einer diinnen, homogenen Plasmaschicht und vergleichen
diese mit Messungen an Laserplasmen. Anschliefiend fithren wir die Frequenzmit-
telung der Extinktionskoeffizienten zur Rosseland und Planck Opazitat durch und
vergleichen diese mit Daten fiir frequenzgemittelte Opazititen aus der “Sesame”-
Bibliothek. | '

V.1. EMISSION AUS DUNNER FOLIE

Die Emission aus einer diinnen Goldschicht, die durch Laserbestrahlung aufge-
heizt wird, wurde erst kiirzlich von Celliers und Eidmann untersucht [569]. Hierzu
bestrahlten sie unter anderem freistehende, 50 nm dicke Goldfolien mit einem fre-
quenzverdoppelten Nd-Glas-Laser (Pulsdauer: 3 ns, Wellenlinge: 0.53 um, En-
ergie: 10 J) und ermittelten mittels zweier Transmissionsgitter-Spektrometer das
Emissionsspektrum auf der Vorder- und Riickseite der Folie (siche Abb. V.2). Die
spektrale Auflésung betrug 15 A. Der Laser wurde auf einen Fleck mit ~ 600 um

Durchmesser fokusiert, so da$l eine Intensitit von 1012 W/em? erreicht wurde.

Celliers und Eidmann fiihrten auch Computersimulationen mit MULTI [35]
durch, wobei sie den Ladungszustand des Plasmas, die Absorptionskoeffizienten
und die Emissionskoeffizienten mit einem stationiren Nichtgleichgewichtsmodell
[9] berechneten, das die /-Aufspaltung der Energieniveaus nicht beriicksichtigt.
Als ein Ergebnis der Simulation ist in Abb. V.1 das riumliche Temperatur- und
Dichteprofil dargestellt, das sich zu einem festen Zeitpunkt einstellt; der dem Ma-

ximum des Laserpulses entspricht.

Wir wollen die gemessenen Spektren mit Resultaten aus der vorliegenden Ar-
beit vergleichen. Hierzu setzen wir voraus, da8 sich das Plasma im LTE befindet
und homogen ist, das heifit wir setzen eine einheitliche Dichte und Temperatur vor-
aus. Es emittiert nur der Bereich der Folie, welcher der Fliche F = m(300 pm)?
des Laserflecks entspricht. Die Folie expandiert nur eindimensional in Richtung
des einfallenden Laserstrahls. Dann ist die Dicke d der Plasmaschicht nach der

Expansion aufgrund der Massenerhaltung durch die Anfangsdicke d; = 50 nm, die
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Festkorperdichte pg und die Dichte des expandierten Plasmas p gegeben:

di=ds x 225, (V.1)

p
Das Plasma sei optisch diinn, so daf§ das gesamte Plasmavolumen V = F x d
zur Emission beitragt, und die Winkelverteilung der Strahlung isotrop ist. Der
Emissionskoeffizient 7, folgt mit dem Kirchhoff’schen Satz aus dem Massenab-

sorptionskoeffizienten &, (ohne Streuung, siehe hierzu Abschnitt V.3)

v = "("1/,0115J . (V.Z)

Fiir die gesamte Emission des Plasmas wéhrend der Pulsdauer 7 = 3 ns des

Laserpulses erhalt man: -
d*E . dv : V.3)
— = |=<|dFr . (V.
san = @)
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Abb. V.1: Réumliches Temperatur- (durchgezogene Linte)
und Dichteprofil (gestrichelte Linie) aus Computersimula-
tion mit MULTI (nach Ref. [59]) fiir 50 nm dicke Goldfolie,
die mit einem Laser (Intensitdt: 102 W /em?, Pulsdauer:
3 ns, Wellenldnge: 0.53 um) bestrahlt wurde, zum Zeitpunkt

des Mazimums des Laserpulses.
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Wir haben die Emission bei verschiedenen Dichten und Temperaturen berech-
net, wobei wir sowohl die Absorptionskoeffizienten nach dem Modell dieser Ar-
beit als auch die Absorptionskoeffizienten in der “band-smearing” Naherung nach
Tsakiris und Eidmann verwendeten. Da nicht alle Verbreiterungsmechanismen
in unserer Betrachtung der Linienbreite berticksichtigt wurden, fithrten wir eine
zusatzliche kiinstliche Linienverbreiterung A+ ein. Die totale Breite betrigt dann

(siehe Gl. IV.8)

ittt = \/ () + (5 )2 + (B2 + (45002 + A (V.4)

Als zusitzliche Linienverbreiterung setzten wir Ay = 0.15 x IEnl = E'nllll. Diesen

- Wert bestimmten wir durch einen Vergleich mit den gemessenen Spektren. Die

berechneten Spektren sind in Abb. V.3 bis Abb. V.5 dargestellt. Temperaturen
und Dichten entsprechen typischen Werten des Experiments, die aus Abb. V.1 zu

entnehmen sind.

Da das Plasma im Experim(\ént keine einheitliche Temperatur und Dichte hatte,
setzt sich die Emisssion aus den Beitrigen des heiflen Plasmas der Vorderseite
und des kalten Plasmas der Riickseite zusammen. Um die berechneten Spektren
mit den gemessenen vergleichen zu kSnnen, miisste man daher eine Kombination
der drei berechneten Spektren betrachten. Wir kénnen aber nicht erwarten, daf§
unser einfaches Modell die gemessenen Spektren im Detail wiedergibt, da sich
das Laserplasma nicht im Zustand des lokalen thermodynamischen Gleichgewichts
befindet, und die Annahme des optisch diinnen Plasmas nicht immer zutrifft, so
dafl Strahlungstransport bereits eine Rolle spielt. Vielmehr wollen wir nur anhand
des Vergleic-hs"mit dem Experiment besprechen, welche Anderungen im Spektrum

sich durch die Einfiihrung der I-Aufspaltung ergeben.

Mit den Absorptionskoeffizienten ohne l-Aufspaltung erhilt man starke Emis-
sion um =~ 20 A und ~ 70 A, welche durch das N-Band und das O-Band verursacht
wird. Bei groflen Wellenlingen tritt nahezu keine Emission auf. Diese signifikante
Struktur der beiden breiten Linien ist im Experiment nicht zu beobachten. Zudem

zeigen die gemessene Spektren bei groBen Wellenlinge noch Emission (siehe Abb.
V.2).
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Abb. V.2: Emissionsspektrum der Laser- und der Rickseite
fir 50 nm dicke Goldfolie nach Ref. [59]. (Intensitdt:
1012 W/cmz, Pulsdauer: 3 ns, Wellenldnge: 0.53 um) _
Abb. V.4: Wie Abb. V.8 nur fir T = 50 eV und p=10"2 g/cm3.
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Abb. V.3: Emussionsspektrum einer homogenen Goldschicht Wellenlange (A)
bei T = 35 eV und p = 1072 g/cm3 berechnet mit den Ez-
tinktionskoeffizienten dieser Arbeit (—) und den Koeffizien-

ten nach Tsakiris und Eidmann (- -).

Abb. V.5: Wie Abb. V.3 nur fiir T =50 eV und p = 103 g/ems.




66

Durch Einflihrung der [-Aufspaltung adndert sich das Spektrum erheblich. Es
tritt nun wesentlich mehr Emission bei Wellenlingen A > 150 A auf, da sich
die ["Ibergangsenergien andern, und auch An =0 I"Jbergéinge beriicksichtigt wer-
den. Die Spektren zeigen mehr Struktur, wie dies auch bei gemessenen Spek-
tren beobachtet wird. Die Emissionspitze bei 200 A entspricht méglicherweise der
gemessenen Emission bei 140 A, da die Verschiebung um =~ 60 A im Rahmen
des SHML durchaus méglich ist. Auch die Emissionspitze bei a2 40 A und de-
ren typische “Doppelhocker-Struktur” wird richtig beschrieben (Abb. V.5). Bei
Vernachléssigen der /-Aufspaltung hingegen wird in diesem Bereich nahezu keine
Strahlung emittiert.

-Insgesamt kann festgestellt werden, dafl durch Einfiihrung der /-Aufspaltung
die ﬁbereinstimmung mit den gemessenen Spektren verbessert wird. Fiir eine
genauere Diskussion der Spektren ist es jedoch erforderlich, eine realistischere
Simulation mit MULTI vorzunehmen, die Temperatur- und Dichteprofile sowie

Abweichungen vom lokalen thermodynamischen Gleichgewicht beriicksichtigt.

V.2. ROSSELAND OPAZITAT

In der Diffusionsniherung der Strahlungstransportgleichung ist eine fre-
quenzgemittelte Opazitit wichtig, die nach dem Astrophysiker, der diese zuerst
einfiihrte, als Rosseland Opazitat bezeichnet wird. Ihre Abieitung und eine Dis-
kussion ihrer Giiltigkeit ist in vielen Lehrbiichern iber Strahlunshydrodynamik
und Astrophysik (zum Beispiel [60] und [61]) zu finden. Wir wollen hier nur die
Formel zur Bildung des Mittelwertes angeben

® 1 QUP(T
1 ({ 0] dv
— = ; (v.5)
0

wobei Uf die zur Planck Verteilung gehérende spektrale Energiedichte ist. Der
Extinktionskoeffizient «(v) ist durch GI. (1V.20) gegeben und enthilt auch den
Anteil der Streuung. Die Rosseland Opazitat ist ein Mittelwert iiber die freien
Wegléngen A = 1/ pk(v) und erméglicht in optisch dichten Plasmen den Trans-
port von Strahlung aller Frequenzen so zu behandeln, als sei nur eine Frequenz
vorhanden. Sie ist das harmonische Mittel iber alle Frequenzen und wichtet be-
sonders die Bereiche zwischen den Linien, in denen das Material weniger stark
absorbiert. Dies macht ihre Berechnung schwierig, da man nicht nur alle Linien
und derén Position beriicksichtigen muf} , sondern auch das Linienprofil kritisch
in die Berechnung eingeht. Die Rosseland Opazitdt zeigt daher insbesondere in
Bereichen, in denen die Absorption durch Photoanregung dominant ist, eine starke

Abhéngigkeit von Linienbreite und Linienprofil.

Die Wasserstoffnaherung ohne [-Aufspaltung ist zur Bestimmung der Ros-
seland Opazitit nicht ausreichend, da die Anzahl der Linjen erheblich unterschitzt
wird [8]. Daher ersetzen Tsakiris und Eidmann alle Linien eines Bandes (alle Li-
nien mit gleicher Hauptquantenzahl n des Ausgangsniveaus) durch eine einzelne
Linie, die einheitlich iiber den gesamten Bereich des Bandes verschmiert wurde.
Da auch diese Verschmierung nicht ausreichte, um die “Sesame”-Daten zu repro-

duzieren, fithrten sie eine weitere Verschmierung dieser Bander ein, das sogenannte
“band-smearing”.

Um auch den EinfluB einer zusatzlichen Linienverbreiterung auf die Rosseland

Opazitét untersuchen zu konnen, behalten wir die kiinstliche Linienverbreiterung
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A~ bei, wobei wir aber nur konstante Werte zulassen. Diese kénnen wir gegebe-
nenfalls verwenden, um die Rosseland Opazititen an genauere Rechnungen anzu-
passen. Zu diesem Zwecke berechneten wir Rosseland Opazititen fiir das Element
Europium bei den Dichten 0.1 g/ ¢m3, 10 g/cm® und 103 g/em® und Temperaturen
zwischen 50 eV und 100 keV nach dem Modell dieser Arbeit, und verglichen diese
mit den Werten der “Sesame”-Bibliothek [3]. Als Beispiel wihlten wir Europium,
da es das schwerste Element ist, das in der “Sesame”-Bibliothek enthalten ist.
Unsere Ergebnisse sind in Abb. V.6 bis V.8 dargestellt. Zusatzlich sind auch die
Ergebnisse mit “band-smearing” nach Tsakiris und Eidmann abgebildet.

Unsere Resultate zeigen bei allen Dichten und Temperaturen auch ohne
zusatzliche Linienverbreiterung eine zufriedenstellende Ubereinstimmung mit den
“Sesame”-Werten. Um die Ergebnisse im Detail zu diskutieren, betrachten wir
drei Temperaturbereiche getrennt.

(a) Unterer Temperaturbereich (T < 800 eV)

Die Abweichungen werden bei p = 0.1 g/ em® und p = 10 y/cm3 durch
eine Linienverbreiterung von Ay = 20 eV noch weiter verringert. Bei
p = 103 g/cm3 ist durch Kontinuumsabsenkung und Druckionisation die
Zahl der méglichen Linieniibergange stark verringert. Die noch vorhandenen
Linien besitzen zudem eine grofle Linienbreite durch StoSverbreiterung, da
diese proportional zur Dichte ist. Daher fihrt in diesem Fall die Linienver-
breiterung nur zu sehr geringen Anderungen.

Die Resultate nach Tsakiris und Eidmann zeigen bei 0.1 g/ em3und10g 7 cm?
gute fJbereinstimmung mit den Daten der “Sesame”-Bibliothek. Die Abwei-
chungen sind geringer als bei unseren Werten ohne zusatzliche Verbreiterung
und etwas grofler als bei unseren Werten mit Ay = 20 eV. Bei 10° g/ em®
weichen sei jedoch erheblich ab, da in diesem Fall ein entartetes Plasma vor-
liegt, Tsakiris und Eidmann aber das Fermi Integral durch den Wert bei

schwacher Entartung naherten.

o
E.N
¢
]

=

o
)

o
(@)

Rosseland Opazitat (cm®/g)

S
!
N

o
o
o
o
o

T T

(@]
il

™Y

Rosseland Opazitat (ecm?/g)

Temperatur (keV)

Abb. V.6: Rosseland Opaztdt fir Europium in Abhdngigkeit von der
Temperatur ‘bes p = 0.1 g/cm3 ohne (oben) und mit 20 eV (unten)
kinstliche Lintenverbreiterung. Die durchgezogene Linie kennzeich-
net die Werte dieser Arbeit und die gestrichelte Linie die Ergebnisse
ohne l-Aufspaltung nach Tsakiris und Eidmann. Die Punkte stellen
die Daten der “Sesame”-Bibliothek dar.
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Abb. V.7: Wie Abb. V.6 nur fiir p =10 g/cm?3.
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(b)

Extinktionskoeffizient (cm®/g)

Mittlerer Temperaturbereich (800 eV < T < 10 keV)

Die Rosseland Opazititen ohne I-Aufspaltung mit “band-smearing” folgen
dem Verlauf der “Sesame”-Werte iiberraschend gut. Unsere Opazitaten
mit Beriicksichtigung der I-Aufspaltung haben in einigen Bereichen héhere
Wérte. Um dies zu verstehen, betrachten wir als Beispiel den Extinktions-

koeffizienten fiir Europium bei 0.1 g/em® und T = 1 keV (siehe Abb. V.9).

4

L S 10 5 20

Photonenenergie (keV)

Abb. V.9: Ezxtinktionskoeffizient fir FEuropium beir p =
0.1 g/em3 und T = 1 keV nach Modell dieser Arbeit ohne
Lintenverbresterung (durchgezogene Linte) und nach Tsaki-

ris und Eidmann mit “band-smearing” (gestrichelte Linie).

Die Gewichtsfunktion fl%}’;gﬂ besitzt ein Maximum bei ungefahr hv =4 X T
(in diesem Fall also bei 4 keV'), das heifit der Extinktionskoeffizient in einem
Bereich um 4T tragt besonders viel zur Rosseland Opazitdt bei. Der Extink-
tionskoeffizient in der “band-smearing” Niherung weist gerade im Bereich
4.5 keV < hv < 6.5 keV zwischen den beiden Bandern eine Liicke auf. In+
unserem Modell tritt diese Liicke nicht auf, da eine Linie mit ~ 200 eV Li-
ninebreite diesen Bereich iiberdeckt. Diese Breite wird hauptsachlich durch

die Feinstrukturaufspaltung verursacht, die in der Arbeit von Tsakiris und
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Eidmann nicht beriicksichtigt wurde. Dies hat zur Folge, dal der Wert fiir die
Rosseland Opazitat mit [-Aufspaltung um einen Faktor ~ 5 groBer wird. Den
“Sesame”-Wert wiirde man erreichen, wenn die Linienverbreiterung durch
Feinstrukturaufspaltung auf 15% der urspriinglichen Verbreiterung reduziert
wird. Dies zeigt, dafl die Rosseland Opazitit in diesem Bereich empfindlich
auf Anderungen in der Linienbreite reagiert. Da bei der Berechnung der Li-
nienbreite nur einfache Abschitzungen verwendet wurden, kénnen wir nicht
entscheiden, welcher Wert der genauere ist. Ein Vergleich mit den Extink-
tionskoeflizienten, die den “Sesame”-Daten zugrundeliegen, ist leider nicht
moglich, da nicht bekannt ist, wie die Opazititen der “Sesame”-Bibliothek
berechnet wurden. Daher kann iiber deren Genauigkeit keine Aussage ge-

macht werden.
(c) Oberer Temperaturbereich (T > 10 keV)

Es sind nahezu alle Elektronen freigesetzt und Streuung dominiert. Daher
beeinfluBt die zusatzliche Linienverbreiterung von 20 eV die Rosseland Opa-
zitdt nicht. Unsere Resultate sind bei allen drei Dichten identisch mit denen
von Tsakiris und Eidmann, da wir den gleichen Streuquerschnitt verwenden.
Die Abweichungen von den “Sesame”-Werten sind auf ein Vernachlédssigen
relativistischer Effekte zuriickzufiihren, die bei diesen Temperaturen wichtig

sind, in unserer Berechnung aber nicht enthalten sind.

Insgeamt erhalten wir ‘aus unserem Mpdell, wie der Vergleich mit der
“Sesame”-Bibliothek zeigte, gute Resultate fiir die Rosseland Opazitit in einem
weiten Bereich von Temperatur und Dichte, ohne die Linien zu verschmieren.
Daraus schlieflen wir, daB unser Modell die Extinktionskoeffizienten und deren
Variation mit der Frequenz annihernd richtig beschreibt, und somit zur Weiter-
verarbeitung in einem Strahlungshydrodynamik-Programm geeignet ist. Durch
eine kiinstliche Verbreiterung der Linien A~, deren Werte fiir verschiedene Ele-
mente man durch Vergleich mit der “Sesame”-Bibliothek oder anderen genaueren

Werten bestimmen kann, lassen sich die Ergebnisse in bestimmten Bereichen noch

verbessern.
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V.3. PLANCK OPAZITAT

Betrachtet man Emission aus optisch diinnen Plasmen, so erweist sich oft-
mals die Einfiihrung einer weiteren frequenzgemittelten Opazitat, der sogenannten
Planck Opazitét, als vorteilhaft. Eine eingehende Diskussion der Planck Opazitat
ist zum Beispiel in Ref. [62] zu finden. Thre Definition lautet

oo

ffc(u)U,f dv
kp=2o——— . (V.6)
Ul dv

o—g

Der Extinktionskoeffizient £ () ist erneut durch Gl. (IV.20) gegeben. Da Streuung
zwar die Richtung eines Photons dndert, nicht jedoch zur Emission beitragt, muf
man zur Bildung der Planck Opazitat den Extinktionskoeffizienten ohne Streuung
verwenden. Eine eingehendere Behandlung dieses Sachverhaltes findet man bei
Mihalas und Weibel-Mihalas [60].

Die Berechnung der Planck Opazitat ist weniger kritisch als die der Rosseland
Opazitat, da sie aufgrund ihrer Definition nicht sehr empfindlich auf Anderungen
im Liflienproﬁl reagiert. Daher andert auch eine zusétzliche Linienverbreiterung
nur wenig an den Resultaten unseres Modells, die in allen Fallen sehr gut mit
den “Sesame”-Daten iibereinstimmen. Als Beispiel sind in Abb. V.10 bis V.11
einige Planck Opazitaten fiir Europium abgebildet. Die mittlere Abweichung s
(Wurzel aus der mittleren quadratischen Ableitung) von den “Sesame”-Daten ist
fiir unser Modell bei allen drei Dichten geringer als fir das Modell von Tsakiris
und Eidmann. Letzteres liefert bei 103 g / ¢m3 und niedrigen Temperaturen wie bei

den Rosseland Opazitaten zu hohe Werte, da die Entartung nicht beriicksichtigt

wird.

Abb. V.10: (oben) Planck Opazitdt fir Europium in Abhdngigkeit von der Tempe-
ratur bei p = 0.1 g/cm3. Die durchgezogene Linie kennzeichnet die Werte dieser
Arbeit ohne kiinstliche Linienverbreiterung (s = 43%) und die gestrichelte Linte
die Ergebnisse ohne l-Aufspaltung nach Tsakiris und Eidmann (s = 48%). Die
Punkte stellen die Daten der “Sesame”-Bibliothek dar.

Abb. V.11: (unten) Wie Abb. V.10 nur fir p = 10 g/cm3. Diese Arbeit: s = 26%,
Tsakiris und. Eidmann: s = 91%.
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Abb. V.12: Wie Abb. V.10 nur fir p = 103 g/em3. Diese
Arbeit: s = 38%, Tsakiris und Eidmann: s = 2669%.
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VI. Zusammenfassung

In der vorgelegten Arbeit wurden frequenzabhingige Opazitaten fiir schwere
Elemente unter Beriicksichtigung der /-Aufspaltung der atomaren Energieniveaus
in einer Weise berechnet, die es gestattet, mit einem vertretbarem Aufwand an
Rechenzeit Tabellen dieser Groflen fiir einen weiten Bereich von Temperatur und
Dichte zu erstellen. Tabellen dieser Art stehen bisher in publizierter Form nicht
zur Verfiigung. Sie werden jedoch zur numerischen Simulation des Strahlungs-

transports in Hoch-Z Plasmen bendétigt.

Die Energieniveaus erhielten wir aus dem Modell des abgeschirmten Wasser-
stoffatoms mit [-Aufspaltung von Perrot, das die Energieniveaus und Ionisa-
fionspotentiale erheblich besser beschreibt als die Wasserstoffndherung ohne I-
Aufspaltung. Die Oszillatorstirken bestimmten wir in der Wasserstoffnaherung,
indem wir die Wellenfunktionen durch entsprechende Wasserstoffwellenfunktionen
mit zwei verschiedenen effektiven Kernladungszahlen naherten. Diese Naherung,
ihr Gultigkeitsbereich und die Wahl geeigneter effektiver Kernladungszahlen wur-

den anhand vieler Beispiele eingehend diskutiert.

Die Besetzungszahlen ermittelten wir im Rahmen einer “average-atom”-
Naherung, in der wir die Elektronen gemafi der Fermi-Dirac Statistik auf die
Energieniveaus verteilten. Den Entartungsparameter der Fermi-Dirac Verteilung
bestimmten wir selbstkonsistent, so daf auch der Fall hoher Entartung in unsere
Betrachtung mit eingeschlossen ist. Kontinuumsabsenkung und Druckionisation
wurden in das statistische Modell integriert. Durch Verwendung des Algorithmu-
ses von Mancini und Fontdn konnten die Konvergenzprobleme beseitigt werden,
die in fritheren Arbeiten bei niedrigen Temperaturen auftraten. Es ist nun moglich

das Gleichungssystem bis zu Temperaturen von 1 eV zu l6sen.

Wir behandelten die Wirkungsquerschnitte der relevanten Absorptionsme-
chanismen, ihre Korrekturen bei hohen Dichten und die Berechnung fre-
quenzabhéngiger Opazititen. Am Beispiel eines Goldplasmas zeigten wir die
Verinderungen in den frequenzabhingigen Opazititen, welche die Einfiihrung der
l-Aufspaltung mit sich bringt. Mit [-Aufspaltung besitzen die Extinktionskoef-
fizienten mehr Struktur und sind bei niedrigen Photonenenergien (50 — 500 eV)

héher. Wir erwarten, dafl dies die systematische Diskrepanz zwischen den gemesse-
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nen und den simulierten Spektren verringert, die von verschiedenen Laserplasma-
Gruppen beobachtet w)vurde; Dies zeigte auch der Vergleich zwischen dem gemes-
senen Emissionspektrum eines Laserplasmas und dem bereéchneten Emissionsspek-
trum, das in dieser Arbeit unter Verwendung der frequenzabhéngigen Opazitdten
mit [-Aufspaltung bestimmt wurde.

-Ein ‘Vergleich der Rosseland- Opazititen fiir Europium, die sich aus den
Extinktionskoeffizienten . mit Il-Aufspaltung in der vorliegenden Arbeit erga-
ben, mit den Daten aus der “Sesame”-Bibliothek zeigte eine zufriedenstellende
ﬁbei‘einsti_mmung, die durch eine geringe,’zusiitzliche Linienverbreiterung noch
verbessert werden konnte. Eine Verschmierung der Lin’ieh oder ganzer Binder
war hierzu nicht notig. Eine nennenswerte Abweichung zwischen den Rosseland
Opazititen mit /-Aufspaltung einerseits und den Rosseland Opazitaten ohne I-
Aufspaltung und den “Sesame”-Daten andererseits trat nur fiir Temperaturen im
Bereich zwischen 1 keV und 10 keV auf, verursacht durch das teilweise Schlieflen
einer Licke zwischen zwei Bandern bei Beriicksichtigung der l-Aufspaltung. Bei
den Planck Opazititen ergab die Geg_enﬁberstéilﬁné eine gufe flbereinétimmung

in allen Bereichen.
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Anhang A. Radialintegral fiir gebunden-gebunden ﬁbergénge

Das in unserer Arbeit benétigte Dipolmatrixelement R;‘;l' iber normierte, was-
serstoffahnliche Wellenfunktionen ist ein spezielles Integral einer ganzen Gruppe
von Integralen der Form ,
)

T k+k
I (e, d) = /exp (—, ar
0 .

Z)zq_l+3F(a,7,kZ)F(a’,1—p,k’z)dz , (A1)

deren Losung mittels Rekursion bei Landau und Lifschitz [63] gegeben ist. Da-
mit ist nicht nur die Berechnung des Dipolmatrixelementes, sondern auch héherer
Multipole méglich. Die Parameter fiir das Dipolmatrixelement ergeben sich durch
einen Vergleich mit der allgemeineren Formel zu:
- 27, 27,1 ’
k= £en ! o9n
= 2on , k= i (4.2)
a=-n+l+1,d =-n"+1,y=2142,p=2,8=1 . (A.3)

Im Fall des Dipolmatrixelementes kann das Ergebnis aber auch in geschlossener
Form angegeben werden [25]:

2 (22 n')_[ (n +1)! )]%[(z.nl)(n'w')! J%

(2n)(n —1—1)! (v =1 = 1)!
1 1 44 a3 U3
* @ +1)! (2 + 1)! S “nt (k)
2 ! ( +nl*) u
X o ) Syt (22"
. n
mit
nf=n—Il-1,n" =n'"-1'-1 , (A.5)
2 2
n = ;Zn, VIIES ?an ’ (A.6)
und
tm Im
“(nl, n'l)—zz ,,,z’+71+1'+3+z+;)
(A.7)

(n* +n' '-'.—.7.)!
(n* + 0" — i —u)l(u— )t
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wobei

Y= min{n*,n* + n'* — u}, Jm = mz'n{n'*, u} ,

(n*)!

(20+1)! 1

I = (1) (n* — i) (20 +1+4)!4!

(2U'+1)! 1

n'l' i ( 1)1‘(

z)!(zl'+1+z')!i'_!

(4.8)

(4.9)

(4.10)
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Anhang B. Radialintegral fiir gebunden-frei I“Ibergéinge
Eine analytische Formel fiir das Integral
o0 o
I = [ Ryi(r, Z)r™ Ry (r, Z)r dr (B
¢ "0

bei Verwendung verschiedener effektiver Kernladungszahlen Z; und Z ¢ fir die
diskrete Radialwellenfunktion und die Kontinuumswellenfunktion ist bei Bebb [22]

gegeben. Der Wellenzahlvektor k eines freien Elektrons mit der kinetischen Energie

‘€ ergibt sich aus

2me
Fiir das Integral ergibt sich dann

- o -2\ 31 Nt20 42
Im = n(Kn)' exp( 2ytan” (Kn))x Y. dif2/ (1+ KZ) VR HES(N) | (B.3)
t=0

mit folgenden Abkiirzungen:

rof=

3 !
. vm+14+1=1" (L)m_’-f 27r'y(n+l) ( - — ].
=) 2Z » 2n(1 — exp(—2m7) rl;Il r+7)|  (B3g)

Kn = Z ’ (B3b)
_ 4
U= T ’ (B3c)
di=[n—l—=1-t) @2 +1=0)e]1 , (B.3d)
N=m+1+I-U'+t; m>-(1+1-1) , (B.3¢)
und
S(N)=>_ <8)|5(N—s,s)|cos1/)(N,s) - (B.3f)
8=0 '
’ N—s 1 3 1 .
SN —s8)| = TT [+ (' +p)2T x [TV + (' + D)%, (B-39)

p=1 q=1
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N-—s 3
«/)(N,§)A=VN7F+§ ¢(p) —FZ:I¢(q)+(N—2S)0 , (B-3k)
wobei p | |
4(j) = tan™"* (ﬁ;) und 0= tan—lKnv - (B.35)

Es ist zu beachten, daf sich in der Verdffentlichung von Bebb ein Druckfehler

befindet. In Gl. (B.3.g) wurde bei beiden Produkten der Exponent 1/2 vergessen.
3

Das Radialintegral ist in Einheiten ag' t2 gegeben. Das in unserer Arbeit bendtigte

5
Dipolintegral erhilt man mit m = 1 in der Einheit agZ.
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Anhang C. Das Programm OPAL

Unser Programm zur Berechnung der Extinktionskoeffizient und Opaszitdten
OPAL (OPacities in Average atom approximation with L-splitting) ist in
Standard-FORTRAN77 geschrieben und besteht ohne Unterprogramme zur gra-
phischen Darstellung aus ungefdhr 900 Anweisungen. Einen Eindruck von der

Struktur des Programms vermittelt Abb. C.1:

TEMPERATUR g
DICHTE
STARFTWERT

’ ATMTAB
M

ITERAVI

LEVEL

FERMI

= =

ABSBB: ‘—“RADBB
ABSBF "‘— RADBF

SCHLEIFEN I
\. ENDE

PLOT 1]

Abb. C.1: Aufbau des Programms OPAL.
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Zunichst ist die Eingabe der gewiinschten Werte fiir Temperatur und Dichte
erforderlich, eine Anderung des Startwertes ist optional. Danach werden aus dem
Unterprogramm ATMTAB die zum Element gehérenden Daten Atomgewicht, Ele-
mentsymbol und effektive Kernladungszahlen fiir das neutrale Element im Grund-
zustand aus Tabellen eingelesen. Anschlieflend wird in der Routine ITERAVI das
in Kap. III beschriebene selbstkonsistente Losungsverfahren durchgefiithrt, wozu
die Unterprogramme LEVEL zur Bestimmung der Energieniveaus und FERMI
zur Berechnung des Fermi-Dirac Integrals der Ordnung 1/2 bendtigt werden. Mit
den daraus resultierenden Energieniveaus und Besetzungszahlen des gemittelten
Atoms kann dann der frequenzabhangige Massenabsorptionskoeffizient berechnet
werden.

Hierzu wird die Photonenenergie innerhalb einer Schleife von einem Minimal-
wert bis zu einem Maximalwert variiert, die beide frei wahlbar sind, und zu jeder
Photonenenergie der Absorptionskoeffizient ermittelt. In ABSFF wird der Absorp-
tionskoeffizient fir inverse Bremsstrahlung, in ABSBB fiir Photoanregung und in
ABSBF fiir Photoionisation berechnet. Die hierfiir notwendigen Radialintegrale
fir gebunden-gebunden und gebunden-frei I"Jbergéinge nach Anhang A und B stel-
len die Unterprogramme RADBB und RADBF zur Verfligung.

Nach Beendigung der Schleife wird der Extinktionskoeffizient in der Routine
PLOT iiber die Photonenenergie geplottet (siche zum Beispiel Abb. IV.3). Auch
werden die Besetzungszahlen, die Energieniveaus, der Ladungszustand, die Ros-

seland Opazitdt und die Planck Opazitit in Tabellenform ausgegeben.

Das Programm wurde auf der CRAY X-MP/2 im Rechenzentrum Garching

der Max-Planck-Gesellschaft getestet, mit der auch alle fiir die vorliegende Ar-

beit notwendigen Rechnungen durchgefiihrt wurden. Da nur der FORTRAN77-
Befehlssatz verwendet wurde, ist das Programm aber sehr portabel. Es benotigt
auf dem CRAY-Computer zwischen einigen Sekunden und einigen Minuten CPU-
Zeit. Die Laufzeit ist insbesondere von der Anzahl der Linien abhingig, die bei

der Berechnung zu berficksichtigen sind.
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