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It is interesting to note that the accurate cal-
culation of opacities covers a remarkably wide
range of physical phenomena and theories.
While crude opacity values are relatively easy
to obtain, accurate values are very difficult to

calculate. Even though, for most aspects of the
calculations, the basic physical processes are re-
asonably well understood, the carrying out of the
necessary calculations is a tedious and compli-
cated task, and long-term efforts are required.
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TABELLENVERZEICHNIS

Kapitel 1
Einleitung

Schon seit den zwanziger Jahren unseres Jahrhunderts ist Strahlungstransport
in dichten Plasmen Gegenstand astrophysikalischer Forschung, da sich ein Grof-
teil der stellaren Materie im Plasmazustand befindet und Energietransport durch
Strahlung ein entscheidender Prozef ist. Diese Studien beschrénken sich jedoch
auf die in stellaren Plasmen mit relevanter Haufigkeit vertretenen Elemente mit
niedrigen Kernladungszahlen bis einschlieilich Nickel. Mit der Entwicklung von
Hochleistungslasern und intensiven Teilchenstrahlen wurde es méglich, heifle,
dichte Plasmen durch Bestrahlung von Materie im Labor zu erzeugen, deren
Temperatur und Dichte den Verhéltnissen im Inneren der Sonne entsprechen
(Arnold und Meyer-ter-Vehn 1987 [1], Sigel 1991 [2]). Dadurch kénnen astrophy-
sikalische Probleme im Labor unter kontrollierten Bedingungen studiert werden.
Es erschliefit sich zudem die Mdglichkeit, den Strahlungstransport in Plasmen
zu untersuchen, die Elemente mit hohen Kernladungszahlen — wie zum Beispiel
Gold - enthalten. Diese Untersuchungen sind von entscheidender Bedeutung fiir
die Kernfusion durch Trégheitseinschluf}, die Entwicklung gepulster Rontgenquel-
len und den Bau von Réntgenlasern. Aber auch ohne konkreten Bezug auf An-
wendungen sind diese Forschungen faszinierend, da es mdglich ist, makroskopi-
sche Materiemengen (= mg) unter extremen Bedingungen zu erzeugen und deren
Wechselwirkung mit Strahlung zu studieren. So kénnen im Labor Dichten von
bis zu 1000 g/cm3, Driicke im Bereich von Gbar, Temperaturen von 10% K und
Geschwindigkeiten im Bereich 107 — 10® ¢m /s erreicht werden, wobei die Lebens-

dauer dieser Plasmen im Bereich von ns liegt.
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Abb. 1.1: Zustandsdiagramm der Sonne (durchgezogene ICurve) und von

Laborplasmen.

Einen Uberblick iiber den Temperatur- und Diclitebercich von Laborplasmen im
Vergleich zumn Plasmazustand der Sonne zeigt Abb. 1.1. Fusionsexperimente mit
magnetischem Einschlufl und die zur Magnetfusion notwendigen Bedingungen
sind durch sehr niedrige Dichten im Bereich von 10 ¢m™2 und hohe Temperatu-
ren gekennzeichnet, wihrend fiir die Lascrfusion extrem hohe Dichten im Bereich
um 10%% em =3 erforderlich sind. Die mit einem Hochleistungslaser erzeugten Plas-
men umfassen einen Bereich der Dichte von ungefihr 10'8 em=3 bis 102 ecm™3,
was ungefilir dem mit Tonenstrahlen zuginglichen Bereich entspricht, der in der
Abbildung durch dic punktierte Fliche dargestellt ist. Die heute bereits verwirk-
lichten Rontgenlaser arbeiten in dem durch ein Reckteck markierten Gebiet, und
der Bereich mittlerer Dichten von ungefihr 107 em™2 ist mittels Gasentladungen

zuganglich.

Neben dem bereits erwihinten Energictransport durch Strahlung ist bei der Be-
schreibung stralilerzeugter Plasmen auch die Hydrodynamik zu beriicksichtigen,
da diese Plasmen aufgrund des holien Drucks schnell expandieren. Dabei ist
es erforderlich, die Gleichung fiir den Strahlungstransport zusammen mit den

hydrodynamischen Gleichungen zu 16sen, da einerseits Energietransport durch
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Abb. 1.2: Dichte- und Temperaturprofil in laserbestrahilter Hoch-Z-
Materie.

Strahlung das hydrodynamische Verhalten beeinflult und andererseits Strah-
lungstransport vom Temperatur- und Dichteprofil des Plasmas abhiingt. Der qua-
litative Verlauf des Temperatur- und Dichteprofils eines lasererzeugten Hoch-Z-
Plasmas ist in Abb. 1.2 dargestellt. Vor Auftreffen des Lasers liegt ein Festkorper
mit homogener Dichte und Temperatur vor. Durch Absorption der Laserenergie
an der Oberfliache (links) ablatiert dieser Festkorper, und durch RiickstoB ent-
steht eine in das kalte Material eindringende Stofiwelle (rechts). Im mittleren
Bereich zwischen dem Gebiet der Laserdeposition und dem stoBkomprimierten
Gebicet im Festkorper erkennt man eine Temperaturwelle mit scharfer Front, die

im Hoch-Z-Material durch Strahlungsdiffusion entsteht.

Um diesen Verlauf numerisch zu beschreiben, wird das Material in kleine Massen-
zellen unterteilt, deren Dichte p und Temperatur T aus der Losung der hydrody-
namischen Gleichungen folgt, und anschlieBend die Strahlungstransportgleichung

fiir jede dieser Massenzellen gelost. Die Strahlungstransportgleichung

oI,

k(0. TV, + n,(0,T) (1.1)

ds
ist eine Bilanzgleichung fiir dic spezifische Intensitit I, der Strahlung mit Fre-
quenz v entlang der Ausbreitungsrichtung, die beim Durchgang durch die Massen-
zelle durch Absorption und Streuung verringert (—«, (o, T)I,) und durch Emis-
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sion (n,(p,T)) verstirkt wird. Um die Anderung der spezifischen Intensitit und
die durch Strahlung in der Massenzelle deponierte oder von der Massenzelle
abgegebene Energie berechnen zu kénnen, miissen die Extinktionskoeffizienten
%,(0,T) und die Emissionskoeffizienten 7,(o,T) in Abhéangigkeit von Tempe-
ratur, Dichte und Frequenz bekannt sein, und dem Strahlungs-Hydrodynamik-
Programm in Form von Tabellen verfiighar gemacht werden. Die typischen Tem-
peraturen liegen hierbei zwischen einigen keV in der lasergeheizten Randschicht
and = 1 eV im kalten Material, und der Dichtebereich erstreckt sich von
0 =~ 107 X ppest im expandierenden Plasma bis zu 10% X ppes: in durch sphéri-
sche Kompression erzeugten Plasmen, wobei gpe, die Festkorperdichte ist. Unter
diesen Bedingungen sind fiir eine numerische Simulation Photonen mit Energien
zwischen 1 eV und = 10 keV relevant. Bevor jedoch die optischen Eigenschaften
berechnet werden konnen, ist es wiederum erforderlich, den Zustand des Plas-
mas, das heifit die Haufiglkeit der einzelnen Ionisations- und Anregungszusténde,
zu bestimmen, was ebenfalls ein komplexes Problem darstellt, zumal in Expe-
rimenten verschiedenste Elemente und auch Gemische verwendet werden. Auf-
grund der Komplexitdt des Problems ist man daher gezwungen, einschneidende
Niherungen einzufiihren, obwoll die physikalischen Grundlagen aus Atomphy-
sik, Thermodynamik und Plasmaphysik in vielen Féllen wohlbekannt sind und
fiir einzelne Teilbereiche exaktere Methoden verfiighar waren. Dabei ist es schwie-
rig, die Niherungen konsistent durchzufiihren und alle wichtigen Eigenschaften
des Plasmas zu erfassen. An das Plasmamodell werden in dieser Arbeit jedoch

folgende Anforderungen gestellt:

e Die bei niedrigen Dichten und hohen Temperaturen auftretenden Abwei-
chungen des Plasmazustands vom thermodynamischen Gleichgewicht und
der Ubergang in ein lokales thermodynamisches Gleichgewicht (LTE) sol-
len ebenso konsistent erfafit werden wie die Abweichungen vom idealen Gas
(Nichtidealitét) bei hohen Dichten.

¢ Die einzelnen Ionisations- und Anregungszustinde im Plasma sollen beriick-
sichtigt werden (detailed configuration accounting DCA) und nicht nur eine
iiber alle Zustéinde gemittelte Konfiguration (average atom model) (Hueb-
ner 1986 [3]).

e Da vor allem schwere Elemente betrachtet werden, sollen bei der Berech-

nung der Wirkungsquerschnitte fiir Photoanregung und Photoionisation re-

)

lativistische Energien und Wellenfunktionen benutzt werden und auch bei
der Bestimmung des Plasmazustands der Aufspaltung in (n, £)-Unterschalen

Rechnung getragen werden.

e Der Einflufl der im Plasma vorhandenen freien Elektronen auf die atomare
Struktur, der zu einer Abweichung der Bindungsenergien von den Werten
fiir ein isoliertes Atom fiihrt, soll beriicksichtigt werden (Skupsky 1980 [4]).

Keines der bisher zur Erstellung von Tabellen publizierten Modelle geniigt die-
sen Anforderungen in allen Punkten. Hiufig wird zum Beispiel das Modell eines
abgeschirmten Wasserstoffatoms verwendet, in dem nur {iber die Hauptschale ge-
mittelte Energien betrachtet werden (Eidmann 1989 [5], MacFarlane 1989 [6], Itoh
et al. 1987 [7]), was zu einer Diskrepanz zwischen gerechneten und gemessenen
Spektren fiihrt. Diese Diskrepanz kann durch Beriicksichtigung der ¢-Aufspaltung
verringert werden, was der Autor anhand eines erweiterten LTE-Modells (Rickert
1989 [8], Rickert und Meyer-ter-Vehn 1990 [9]) fiir ein Goldplasma gezeigt hat
(Rickert und Meyer-ter-Vehn 1991 [10]).

Ziel der vorgelegten Arbeit ist daher die Bestimmung des Zustands und der op-
tischen Eigenschaften von Plasmen unter Beachtung der oben aufgefiihrten An-
forderungen. Diese fiir numerische Simulationen notwendigen Daten sind bisher
in der Literatur nicht verfiighar, obwohl sie fiir dichte Plasmen und ihre Anwen-

dungen von erheblicher Bedeutung sind.

Um den Rechenaufwand in akzeptablen Grenzen zu halten, war es fiir diese Ar-
beit entscheidend, eine Naherungs-Hierarchie einzufiihren. Bindungsenergien und
Oszillatorstirken werden an verschiedenen Stellen auf unterschiedlichem Né&he-
rungsniveau behandelt, je nachdem in welchem Umfang und mit welcher Genau-

igkeit diese atomaren Groflen benotigt werden.

¢ Bei der Berechnung der Photoabsorptionsquerschnitte fiir Hoch-Z-Material
als Funktion der Photonenenergie (I apitel 4) werden relativistische Bin-
dungsenergien (E,;) und Wellenfunktionen zur Bestimmung dieser Gréfien
benutzt, die mittels eines parametrisierten, analytischen Potentials und
Losen der entsprechenden DIRAC-Gleichung ermittelt werden. Der dafiir
erforderliche hohe numerische Aufwand ist moglich, da nur die Zusténde

mit relevanter Haufigkeit zur Photoabsorption beitragen.
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e Im DCA-Ratengleichungsmodell zur Ermittlung des Plasmazustands wer-
den nur einfach angeregte Konfigurationen und nur die {-Aufspaltung der
Energieniveaus (E,¢) beriicksichtigt, um die Anzahl der Zusténde auf eine
handhabbare Gréfienordnung zu beschrinken. Dies ist moglich, da rela-
tivistische Effekte die Besetzungshaufigkeiten der Zustédnde und integrale
Gréfen wie Druck und innere Energie nur wenig beeinflussen. Die Bindungs-
energien erhilt man durch Mittelung der relativistischen Energien iiber den
Gesamtdrehimpuls j. Fiir das zur Berechnung der Oszillatorstérken not-
wendige Dipolmatrixelement wird eine semiklassische, nichtrelativistische
Naherung verwendet, mit der das Dipolmatrixelement fiir Uberginge zwi-
schen einfach angeregten Zustinden in guter Ndherung und mit geringem
numerischen Aufwand — verglichen mit der Verwendung von relativistischen

Wellenfunktionen — berechnet werden kann.

e Ein wichtiger ProzeB, der im Ratengleichungsmodell beriicksichtigt wer-
den soll, ist die dielektronische Rekombination. Bei der Bestimmung dieser
Rate muf} iiber viele doppelt angeregte Zwischenzustinde summiert werden,
wofiir die bisher besprochenen Methoden zu aufwendig sind. Angesichts der
Ungenauigkeiten in den Ratenkoeffizienten ist es hier ausreichend, Energien
und Oszillatorstarken dieser doppelt angeregten Zwischenzustéinde mit dem
abgeschirmten Wasserstoffmodell mit ¢-Aufspaltung (Rickert 1989 [8]) zu

berechnen.

In Kapitel 2 der vorliegenden Arbeit wird die Verwendung eines parametrisierten,
analytischen Potentials zur Ermittlung der Bindungsenergien und Wellenfunktio-
nen ausfiihrlich diskutiert und die daraus folgenden Resultate mit genauen Wer-
ten verglichen. Dieser Vergleich zeigt, dafl sich selbstkonsistente, relativistische
Rechnungen fiir Bindungsenergien und Wellenfunktionen von Atomen und Ionen
gut mit einem parametrisierten, analytischen Potential (Green et al. 1969 [11])
und Losen der entsprechenden DIRAC-Gleichung reproduzieren lassen, und zwar
mit wesentlich geringerem Rechenaufwand als bei selbstkonsistenten Rechnungen.

Im Anschlufl daran wird die Berechnung der semiklassischen Oszillatorstérken be-
handelt, und die Ergebnisse fiir einige Ubergénge werden anhand experimenteller
Werte fiir isolierte Atome iiberpriift, wobei sich eine sehr gute Ubereinstimmung

ergibt. Zudem werden Oszillatorstirken fiir hochionisiertes Gold berechnet, die

nicht in der Literatur zu finden sind.

In Kapitel 3 wird das Ratengleichungsmodell beschrieben und die Berechnung der
Raten diskutiert. Besonderer Wert wurde hierbei auf die konsistente Beriicksich-
tigung der dielektronischen Rate gelegt, die in bisherigen Modellen nur in sehr
grober Néherung erfafit wurde (siehe z.B. Eidmann 1989 [5]). Zudem werden im
Ratengleichungsmodell die durch die Plasmaumgebung verursachten Nichtidea-
litédtseffekte in einer Weise beriicksichtigt, die bei hohen Dichten einen Ionisa-
tionsgrad vorhersagt, der dem aus dem THOMAS-FERMI-Modell folgenden sehr
nahe kommt, jedoch zusitzlich der Schalenstruktur der Ionen Rechnung trigt.

Ein relativistisches Modellpotential zur Beschreibung von Atomen in dichten
Plasmen, das von der Dichte der freien Elektronen abhiingt, und die Bestim-
mung der Absorptions- und Streuquerschnitte wird in Kapitel 4 behandelt. Eine
Zusammenfassung in Kapitel 5, die Tabellierung der Parameter des analytischen
Potentials fiir Aluminium, Eisen und Gold im Anhang A und ein Uberblick iiber
das im Rahmen der vorliegenden Dissertation entwickelte Programm SAPHIR im
Anhang B schlieflen die Arbeit ab.
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Kapitel 2
Atomphysikalische Grundlagen

In diesem Kapitel werden die Methoden zur Berechnung der Ubergangsenergien
und Oszillatorstarken vorgestellt, die im folgenden zur Beschreibung des Plas-
mazustands benotigt werden. Im Prinzip wére es moglich, all diese Daten fiir
isolierte Atome mit hoher Genauigkeit unter Verwendung moderner ab initio
Methoden der Atomphysik zu berechnen. Angesichts der Fiille benttigter Werte
in dieser Arbeit ist dies jedoch praktisch nicht durchfiihrbar, und man ist gezwun-
gen einfachere Modelle zu verwenden. Auch ist in dichten Plasmen der Einfluf}
des umgehenden Plasmas auf Energieeigenwerte und Oszillatorstarken zu bertick-
sichtigen, wofiir einfache Modelle zur Nidherung herangezogen werden, da bisher
keine zufriedenstellende Losung fiir dieses komplexe Vielteilchenproblem vorliegt
(Kraeft et al. 1986 [12]). Zudem werden die in diesem Kapitel berechneten Daten
zur Bildung von Ratenkoeffizienten verwendet, fiir die ebenfalls nur Ndherun-
gen moglich sind. Daher wire eine aufwendige, genaue Berechnung auch nicht
angemessen. Ein zentraler Punkt ist, dafl die Energien nicht selbstkonsistent son-

dern mittels eines parametrisierten Potentials und Losung der entsprechenden

DirAc-Gleichung berechnet werden.
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2.1 Modell unabhingiger Teilchen

Sehr erfolgreich in der Atomphysik ist das Modell unabhingiger Teilchen, in dem
sich jedes einzelne Elektron in einem gemittelten, zentralsymmetrischen Potential
bewegt, das durch den Kern und die anderen Elektronen erzeugt wird. Dies stellt
den Ausgangspunkt des selbstkonsistenten Verfahrens nach Hartree (1975 [13])
und seiner zahlreichen Verfeinerungen dar. Ist dieses Potential bekannt, kénnen

durch Losung der SCHRODINGER- oder DirAc-Gleichung die Energieeigenwerte

und Wellenfunktionen bestimmt werden.

2.1.1 Analytisches Atompotential

Fiir neutrale Atome mit Kernladungszahl Z haben Green, Sellin und Zachor (1969

[11]) eine analytische Darstellung des zentralsymmetrischen Potentials mit zwel

Parametern H und d vorgeschlagen !

1 1
V(r) = - ((1 - Z) (H (exp(g) = 1) = 1) - 1) ; (2.1)

die es erlaubt, auch umfangreiche Berechnungen atomarer Daten wie zum Beispiel
Energieniveaus, Oszillatorstiirken (Ganas und Green 1973 [14], Ganas 1987 [15])
und Wirkungsquerschnitte fiir Elektronenstofanregung oder -ionisation (Ganas
und Green 1980 [16], Kazaks et al. 1972 [17]) fiir Plasmasimulationen durch-
zufiihren (siehe hierzu auch den Ubersichtsartikel von Green (1973 [18])). Dieses

Potential zeigt zudem das richtige asymptotische Verhalten:

—Z[r fir r—0
V(r) — ; (2.2)
-1/r fiir r— o0

so daBl eine LATTER-Korrektur (Latter 1955 [19]), die eine Diskontinuitat in der
Ableitung des Potentials zur Folge hat, nicht erforderlich ist. Die beiden Pa-
rameter wurden dann durch Anpassung an selbstkonsistente HARTREE-FOCK-

1Wenn keine speziellen Einheiten angegeben sind, werden in diesem Kapitel atomare Einhei-
ten verwendet. Linge: Bohrscher Radius ag = 0.529 10~8cm, Energie: 2Rydberg = 27.2116eV.
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SLATER(HFS)2-Potentiale ermittelt, die bei Herman und Skillman (1963 [20])
fiir alle neutralen Elemente mit 2 < Z < 103 tabelliert sind. Dabei stellten sie
fest, dafl es moglich ist, den Parameter H durch

H=daZ’mitZ,=2Z -1, ax1.05 (2.3)

zu ersetzen. Zudem wurden die Parameter d und a bestimmt, indem die
SCHRODINGER-Gleichung im analytischen Potential gelost wurde, und die daraus
resultierenden Eigenwerte mit der Methode der kleinsten Fehlerquadrate an HFS-
Eigenwerte, HF-Energien und experimentelle Energie angepafit wurden. Wahrend
in den beiden ersten Fillen eine gute Ubereinstimmung erzielt werden konnte, ge-
lang bei Anpassung an experimentelle Energien dies nur fiir Elemente mit Z < 40,

da dann relativistische Effekte wichtig werden.

Darewych et al. (1971 [21]) verwendeten die DIRAC-Gleichung mit Gl. (2.1) an-
stelle der SCHRODINGER-Gleichung und erhielten fiir alle neutralen Elemente
im Grundzustand gute Ubereinstimmung sowohl mit experimentellen Energien
als auch mit relativistischen HF-Energien. Eine weiteres relativistisches Poten-
tial wurde von Salvat et al. (1987 [22]) vorgeschlagen, die offensichtlich® keine
Kenntnis von der vorangegangenen Arbeit hatten. Da dieses Potential jedoch
fiinf Parameter fiir jedes Element besitzt, was deren numerische Bestimmung we-
gen des Auftretens lokaler Minima schwierig macht, wird dieser Ansatz hier nicht

weiter verfolgt.

Eine ab initio Methode zur Bestimmung der Parameter entwickelten Bass, Green
und Wood (1973 [23]). Sie minimierten die Gesamtenergie beziiglich der Parame-
ter des analytischen Potentials Gl. (2.1), wobei die Wellenfunktionen Eigenfunk-
tionen dieses Potentials sind. Die Berechnung der Gesamtenergie erfolgt dabei im
Rahmen der HF- oder auch der HFS-Methode. Die Ergebnisse der in dieser Weise
modifizierten HF-Naherung zeigten eine sehr gute Ubereinstimmung mit Werten
aus uneingeschriankten HF-Rechnungen (Abweichungen kleiner 100 ppm).

’In der HARTREE-FOCK(HF)-Theorie wird die Austauschwechselwirkung durch Verwen-
dung antisymmetrischer Gesamtwellenfunktionen in Determinantenform exakt behandelt. Die
HFS-Theorie ist ein Naherung zur HF-Theorie, die die Austauschwechselwirkung durch einen
von der Elektronendichte abhingigen, lokalen Term beschreibt und Produktwellenfunktionen
verwendet.

3Die Autoren erwihnen, da nach ihrer Kenntnis bisher kein analytisches, relativistisches
Potential vorgeschlagen wurde. Zudem vergleichen sie nur mit nichtrelativistischen Ergebnissen
nach Grenn, Sellin und Zachor (1969 [11]) und fiihren die Arbeit von Darewych et al. nicht auf.




12 2. ATOMPHYSIKALISCHE GRUNDLAGEN

Eine Verallgemeinerung des analytischen Potentials im nichtrelativistischen Fall
fiir Tonen mit Ladungszustand Z; filhrten Hahn und Watson (1973 [24]) ein:

1 1
=3 ((Zc i (H (exp(3) — 1) + 1) B Z") 9

H=da(Z - Z)*mit Z.= Z;+1, a=1. (2.5)

und

Fiir die Parameter o und d behielten sie fiir alle Ionen die Werte bei, die Grenn,
Sellin und Zachor (1969 [11]) fiir neutrale Elemente erhielten. Erst Szydlik und
Green (1974 [25]) (Z < 18) und Garvey et al. (1975 [26]) (36 < Z < 54) ermit-
telten die beiden Parameter fiir alle Ionen mit Hilfe der ab initio Methode nach

Bass et al. (1973 [23]), was zu einer Verbesserung fiihrte.

Ein anderes analytisches Potential fiir Atome und Ionen, das fiir jede Haupt-
schale einen Beitrag in Form eines YUKAWA-Ausdrucks besitzt, wurde von Rogers
(1981 [27], Rogers et al. 1988 [28]) verwendet. Die Parameter wurden dann durch
Losung einer iiber den Spin gemittelten DIRAC-Gleichung und anschlieBendem
Vergleich der Energieeigenwerte mit experimentellen Werten bestimmt. Da fiir
Hoch-Z-Elemente im allgemeinen und speziell im Falle hoher Ladungszusténde
nur wenige experimentelle Daten zur Verfiigung stehen, blieb diese Studie auf
Elemente mit Z < 55 beschrinkt. Fiir astrophysikalische Anwendungen stellt
dies keine Beschrankung dar; diese Beschreibung wurde daher fiir ein Programm
zur Berechnung von Opazititen (Iglesias et al. 1987 [29]) fiir Niedrig-Z-Elemente

verwendet.

In der vorliegenden Arbeit stehen aber besonders Hoch-Z-Elemente im Mittel-
punkt des Interesses, und die atomaren Daten werden fiir alle Ionisationsstufen
benétigt, weshalb keine der bestehenden Studien fiir die Zwecke hier ausreichend
ist. Es wird zwar die Form des Potentials Gl. (2.4) beibehalten, die in bisheri-
gen Arbeiten sehr erfolgreich war, jedoch werden die Parameter neu bestimmt.
Hierzu wird die DIRAC-Gleichung fiir den Grundzustand aller Ionen (aufler was-
serstoffihnliche Tonen) im analytischen Potential gelost?; die Aufspaltung auf-
grund des Spins wird beriicksichtigt, da diese fir Hoch-Z-Elemente in hohen

Tonisationsstufen wichtig ist. Die so erhaltenen Energieeigenwerte E4p werden

4Das numerische Verfahren zur Lésung der DiRAC-Gleichung wird im ersten Abschnitt des

Kapitels 4 behandelt.
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mittels der Methode der kleinsten Fehlerquadrate an Energieeigenwerte Eppg
aus selbstkonsistenten DIRAC-FOCK-SLATER(DFS)-Rechnungen angepafit, in-

dem die Summe 5

> (EAPE_ EDFS) (2.6)

DFS

minimiert wird, wobei die DFS-Eigenwerte mit dem Programm HEX (Liber-
man et al. 1971 [30], Liberman et al. 1965 [31]) unter Verwendung der LATTER-
Korrektur und des SLATER-Austauschpotentials berechnet wurden. Die Summe
in Gl (2.6) erstreckt sich iiber alle im Grundzustand besetzten Orbitale und
das darauf folgende erste (in wasserstoffahnlicher Reihenfolge) unbesetzte Orbi-
tal. Ein unbesetztes Orbital wird immer zugelassen, damit fiir heliumahnliche
Ionen wenigstens zwei Energieeigenwerte zur Verfiigung stehen. Die mit dieser
Methode erhaltenen Parameter fiir Aluminium, Eisen und Gold sind im Anhang
A aufgelistet.

Ein besonderer Vorteil der analytischen Potentiale liegt darin, daf$ im Programm
zur Berechnung der Emissions- und Absorptionskoeffizienten nur die beiden Pa-
rameter gedndert werden miissen, falls fiir spezielle Anwendungen eine héhere
Genauigkeit erforderlich ist. Dies setzt natiirlich voraus, daB auch genauere An-
passungswerte zur Verfiigung stehen. Die Anpassung an experimentelle Energien
hat den Vorteil, dal Austausch- und Korrelationseffekte beriicksichtigt werden.
Es ist auch méglich, andere analytische Formen des Potentials zu beriicksichti-
gen, ohne grofie Anderungen im Programm vornehmen zu miissen. Dies erlaubt
es, den Einflul der atomphysikalischen Daten auf die Emissions- und Absorpti-
onskoeffizienten zu untersuchen, ohne jeweils extrem umfangreiche Datenmengen
neu berechnen zu miissen.

Um einen Eindruck von der Genauigkeit zu vermitteln, mit der die selbstkon-
sistenten Potentiale durch die analytischen Potentiale genihert werden, sind in
Abb. 2.1 als Beispiel die relativen Abweichungen zweier DFS-Potentiale von ana-
lytischen Potentialen dargestellt, wobei im selbstkonsistenten Fall die Resultate
sowohl mit als auch ohne LATTER-Korrektur angegeben sind. Diese Korrektur ist
erforderlich, um das richtige asymptotische Verhalten des Potentials fiir grofle Ra-
dien zu erzwingen. So setzt sich zum Beispiel das Potential, in dem sich ein Elek-
tron in einem neutralen Atom befindet, aus dem Potential —Z/r des Kerns und
der N verbleibenden Rumpfelektronen zusammen. Bei grofen Absténden redu-
ziert sich dieses Potential auf ein COULOMB-Potential mit der Ladung Z, = Z—N
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Abb. 2.1: Relative Abweichung des analytischen Potentials V4p vom
selbstkonsistenten DFS-Potential Vprg iiber den Radius r fiir neutrales
Aluminium und 24-fach geladenes Gold. Die selbstkonsistente Rechnung
wurde hierfiir mit (durchgezogene Linie) und ohne Korrektur (gestrichelte
Linie) nach Latter (1955 [19]) durchgefiihrt.
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des Rumpfs; im Falle des neutralen Atoms also auf die Form —1/r. Um dies zu
erreichen, wird das selbstkonsistente Potential durch das Potential —Z./r des
Rumpfs ersetzt fiir alle Radien, die grofler sind als der Radius r, bei dem es

erstmals diesen Wert erreicht.

In den beiden Abbildungen ist deutlich zu erkennen, wie durch Beriicksichtigung
dieser Korrektur die Ubereinstimmung mit dem analytischen Potential verbessert
wird, das aufgrund seiner Form das richtige asymptotische Verhalten aufweist.
Ohne LATTER-Korrektur wichst die prozentuale Abweichung fiir Radien r > r
stark an, wiahrend sie mit Korrektur gegen Null strebt. Die grofite Abweichung
trat in allen untersuchten Féllen beim Radius r; auf. Sie betrug fiir neutrale
Elemente typischerweise 10% bis 20% und reduzierte sich fiir Ionen mit hohem

Ladungszustand auf einige Prozent.

2.1.2 Energieniveaus

Nachdem man die Potentiale mit dem oben erwahnten Verfahren bestimmt hat,
kann man durch Lésung der DIRAC-Gleichung die Energieeigenwerte bestimmen.
Um einen Eindruck von der Genauigkeit der Methode der analytischen Potentiale
im relativistischen Fall zu vermitteln, listen die Tabellen 2.1 bis 2.3 exemplarisch
einige dieser Werte auf zusammen mit Einteilchenenergien aus DFS-Rechnungen,
die zur Bestimmung der Parameter verwendet wurden, experimentellen Bindungs-
energien (Bearden und Burr 1967 [32], Moore 1949 [33], Moore 1952 [34]) und
Einteilchenenergien, die unter Verwendung des DIRAC-FOCK(DF)-Programms
GRASP (Dyall et al. 1989 [35]) im Rahmen dieser Arbeit berechnet wurden.
Dabei ist zu beachten, dafl die experimentellen Werte nicht fiir isolierte Atome
sondern fiir diinne Schichten ermittelt wurden, was aber fiir die stark gebun-
denen Niveaus unerheblich ist und die anderen aufgelisteten Niveaus nur wenig

beeinflussen sollte.

Bei einem Vergleich der gerechneten Einteilchenenergien mit den experimentel-
len Bindungsenergien fiir die neutralen Teilchen zeigen die DFS-Werte eine bes-

sere Ubereinstimmung als die DF-Ergebnisse, was darauf schliefen 148t, daf das
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Aul Au XXV

AP DFS DF Exp. AP DFS DF | Exp.

1s1/ | 3014.0 | 2976.9 | 2986.1 | 2966.6 3035.5 | 3003.8 | 30123 | -

2512 | 535.85 | 527.14 | 532.19 | 527.45 559.16 | 553.84 | 558.19 | -

2p1/2 | 519.19 | 506.31 | 509.28 | 504.70 542.11 | 533.04 | 535.31 | -

2p3) | 447.92 | 438.11 | 441.70 | 438.00 471.11 | 464.82 | 467.72 | -

3s1/2 | 125.40 | 125.09 | 128.09 | 125.86 || 150.60 151.55 | 153.85 | -

3p1/2 | 116.45 | 115.59 | 117.85 | 115.68 141.53 | 142.08 | 143.70 | -

3ps/2 | 100.91 | 100.47 | 102.73 | 100.80 || 126.13 126.91 | 128.43 | -

3dy) | 84.341 | 84.552 | 85.957 | 84.196 109.36 | 111.06 | 111.88 | -

3dsso | 80.913 | 81.283 | 82.739 | 81.057 || 105.99 | 107.78 108.44 | -

4s1/2 | 27.887 | 27.500 | 29.140 | 27.89 52.886 | 52.590 | 53.532 | -

4pyso | 23.873 | 23.401 | 24.739 | 23.66 || 48.862 48.474149.221 | -

4p3/2 | 20.191 | 19.753 | 21.068 | 20.04 44.964 | 44.551 | 45.130 | -

4dzp | 13.254 | 12.994 | 13.867 | 12.94 || 37.961 | 37.749 38.112 | -

4d5) | 12.554 | 12.308 | 13.172 | 12.27 || 37.190 36.976 | 36.966 | -

4fso | 3.5060 | 3.5738 | 3.8680 | 3.18 || 28.124 28.219 | 28.110 | -

4f7/ | 3.3688 | 3.4251 | 3.7207 | 3.04 || 27.953 28.027 | 27913 | -

5s1/2 | 4.3297 | 4.2436 | 4.6845 | 3.962

5p1y2 | 2.9736 | 2.8919 | 3.1894 | 2.63

5p3s2 | 2.2999 | 2.2564 | 2.5590 | 1.97

5d3s9 | 0.4353 | 0.4472 | 0.4935 =

5ds/o | 0.3688 | 0.3836 | 0.4287 =

6512 | 0.3181 | 0.3060 | 0.2917 =

Tabelle 2.1: Vergleich der Bindungsenergien (in Einheiten 2Ry) fiir
Gold aus verschiedenen Modellen. AP: Analytisches Potential dieser
Arbeit. DFS: DIrRAC-FOCK-SLATER-Rechnungen. DF: DIRAC-FOCK-
Rechnungen. Exp: Experimentelle Werte nach Bearden und Burr (1967

[32]).
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Fe I Fe XV
AP DFS DF Exp. AP DFS DF | Exp.

1s1/2 | 256.17 | 260.31 | 263.82 | 261.36 || 277.76 | 277.43 | 280.32 | -
25172 | 31.903 | 30.978 | 32.465 | 31.09 || 47.039 | 47.201 | 48.175 | -
2p1/2 | 28.370 | 26.956 | 27.868 | 26.50 || 43.340 | 43.347 | 43.607 | -
2p3so | 27.855 | 26.481 | 27.356 | 26.02 || 42.842 | 42.856 | 43.130 | -
3s1/9 | 3.7686 | 3.7119 | 4.2630 | 3.41 || 16.815| 16.786 | 16.657 | 16.8¢
3p1/2 | 2.5868 | 2.5003 | 2.9184 | 1.98

3p3y2 | 2.5245 | 2.4405 | 2.6946 | 1.98

3dso | 0.4602 | 0.4730 | 0.6053 =

3ds/2 | 0.4534 | 0.4665 | 0.6036 -

4s1/9 | 0.2913 | 0.2768 | 0.2631 -

“nach Moore (1952 [34])

Tabelle 2.2: Wie Tabelle 1.1 nur fiir Eisen.
All Al X
AP DFS DF Exp. AP DFS DF Exp.

1512 | 55.635 | 56.959 | 58.633 | 57.314 || 70.887 | 70.891 | 72.115 -
2s1y9 | 4.3638 | 4.3748 | 4.9289 | 4.325 || 14.517 | 14.512 | 14.504 | 14.64°
2p1/2 | 2.9986 | 2.9838 | 3.2323 | 2.69

2p3/e | 2.9817 | 2.9660 | 3.2083 | 2.69

3s1/2 | 0.3664 | 0.3731 | 0.3942 -

3p1/2 | 0.1803 [ 0.1791 | 0.2100 -

“nach Moore (1949 [33])

Tabelle 2.3: Wie Tabelle 1.1 nur fiir Aluminium.
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KoopMaNs-Theorem® (I{oopmans 1933 [36], Cowan 1981 [37]) néherungsweise
erfiillt ist. Auch die Abweichungen der aus dem analytischen Potential folgenden
Energien von den experimentellen Energien sind — bis auf einige stark gebundene
Orbitale in neutralem Gold — gering und liegen durchaus im Rahmen der Ab-
weichungen der berechneten Werte untereinander und von den experimentellen
Daten. Fiir hochionisierte Elemente, die im Rahmen dieser Arbeit von gréfierem
Interesse sind, zeigen alle berechneten Daten eine sehr gute Ubereinstimmung.
Leider sind jedoch in diesem Fall nur wenige experimentelle Bindungsenergien zu
Vergleichszwecken verfiigbar. Die Ionisationsenergien fiir Eisen und Aluminium

werden aber von allen drei Modellen sehr gut vorhergesagt.

Einen weiteren Eindruck von der Genauigkeit der Methode vermittelt ein Ver-
gleich der Wellenfunktionen im analytischen und im selbstkonsistenten Potential,
den Abb. 2.2 am Beispiel des neutralen Goldatoms zeigt. Auch hier ist das Modell
unabhingiger Teilchen im analytischen Potential in der Lage, die selbstkonsisten-

ten Wellenfunktionen sehr gut zu néhern.

2.1.3 Ionisationspotentiale

Eine zur Beschreibung des Zustands von Plasmen wichtige Grofie stellen die Io-
nisationspotentiale dar, da diese den mittleren Ionisationsgrad in Abhéngigkeit
von Temperatur und Dichte beeinflussen. So haben zu hohe Ionisationspotentiale
einen zu geringen Ionisationsgrad zur Folge und umgékehrt. Haufig werden in
Plasmamodellen die berechneten Ionisationspotentiale nach Carlson et al. (1970
[38]) verwendet, da diese fiir alle Ionen aller Elemente mit 2 < Z < 103 tabel-
liert sind. Daher werden in Abb. 2.3 die relativen Abweichungen dieser Werte
und der Resultate dieser Arbeit fiir Aluminium und Eisen von den genauesten
tabellierten Daten (Wiese et al. 1969 [39], Fuhr et al. 1988 [40]) gezeigt. Im allge-
meinen sind die Abweichungen der Ionisationspotentiale dieser Arbeit geringer,
insbesondere trifft dies jedoch fiir die bereits ionisierten Elemente zu, bei denen
die Abweichung der Werte nach Carlson et al. circa 5 — 10% betragen, wihrend

die Ionisationspotentiale dieser Arbeit nur um circa 3% abweichen. Der grofite

5Das Theorem besagt, dafl die Ionisierungsenergie fiir ein Elektron gleich der negativen Ein-
teilchenenergie ist, unter der Annahme unverinderter Wellenfunktionen der noch verbleibenden

Elcktronen nach Entfernen des Elektrons.
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Abb.2.2: Grofie (F) und kleine (G) Komponente der 65y /o-Wellenfunktion
in Gold I. Durchgezogene Linie: Lésung der DIRAC-Gleichung im analyti-
schen Potential. Quadrate: Resultat aus selbstkonsistenter DFS-Rechnung
mit Programm HEX (Liberman et al. 1971 [30], 1965 [31]).
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Abb. 2.3: Relative Abweichung der berechneten Ionisationspotentiale fiir

Aluminium und Eisen. Die Dreiecke stellen die Abweichungen der Resul-
tate dieser Arbeit und die Quadrate der Werte nach Carlson et al. (1970
[38]) von tabellierten Ionisationspotentialen nach Wiese et al. (1969 [39])
und Fuhr et al. (1988 [40]) dar.
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Abb. 2.4: Ionisationspotentiale fiir Gold. Die durchgezogene Linie zeigt die
Ergebnisse dieser Arbeit und die gestrichelte Linie die Werte nach Carlson
et al. (1970 [38]) an. Die beiden experimentellen Werte (CRC Handbook of
Chemistry and Physics 1990 [41]) sind durch Dreiecke dargestellt.

Fehler (—17.95%) tritt bei neutralem Aluminium auf, was jedoch nicht auf eine
Unzulénglichkeit des Modells unabhéngiger Teilchen mit analytischem Potential

zuriickzufiihren ist, da bereits die selbstkonsistente DFS-Rechnung einen Fehler
von —18.54% gibt.

Fiir Gold stehen nur fiir das neutrale und das einfach ionisierte Atom experi-
mentelle Daten zur Verfiigung, so daB ein Vergleich nicht sinnvoll ist. Stattdessen
sind in Abb. 2.4 die Ionisationspotentiale selbst dargestellt. Es ist jedoch zu
erwarten, dafl auch hier die Ionisationspotentiale dieser Arbeit fiir héher gela-
dene Ionen genauer sind als die Werte nach Carlson et al., da im Grenzfall des
wasserstoffihnlichen Goldions im ersten Fall das Ionisationspotential 93455 eV’
gegeniiber 91290 eV im zweiten Fall betriigt, was im Vergleich zum exakten,
relativistischen Wert von 93460 eV zu niedrig ist.
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Abb. 2.5: Ionisationspotentiale fiir Gold. Die durchgezogene Linie zeigt die
Ergebnisse dieser Arbeit und die gestrichelte Linie die Werte nach Carlson
et al. (1970 [38]) an. Die Resultate des abgeschirmten Wasserstoffmodells

(Perrot 1989 [42]) sind durch Kreuze dargestellt.

2.1.4 Vergleich mit abgeschirmtem Wasserstoffmodell

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse der vorliegenden Arbeit fiir Bindungs-
energien und Ionisationspotentiale mit Werten verglichen, die aus dem bisher
verwendeten, abgeschirmten Wasserstoffmodell mit ¢-Aufspaltung (Perrot 1989
[42), Rickert 1989 [8], Rickert und Meyer-ter-Vehn 1990 [9]) folgen. Anhand des
Beispiels Au?** in Tab. 2.4 wird deutlich, welche Verbesserung das neue Modell
fiir die Bindungsenergien mit sich bringt. Die abgeschirmten Wasserstoffwerte
weichen erheblich von allen anderen Werten ab und sind insgesamt zu gering;
so ergibt sich zum Beispiel fiir den Wert der Bindungsenergie des 4s-Niveaus
nur ~ 47 gegeniiber & 53 in den anderen drei Modellen. Auch die Ionisations-
potentiale des abgeschirmten Wasserstoffmodells, von denen einige in Abb. 2.5

dargestellt werden, weisen grofie Abweichungen von den genaueren Resultaten
18+

auf, inshesondere im Bereich zwischen Au!®t bis Au

2.1. MODELL UNABHANGIGER TEILCHEN

Au XXV
AP DFS DF SHML
15179 | 3035.5 | 3003.8 | 3012.3 || 1s | 2731.1
2s1/2 | 559.16 | 553.84 | 558.19 || 2s | 489.08
2p1/2 | 542.11 | 533.04 | 535.31 || 2p | 469.27
2p3/2 | 471.11 | 464.82 | 467.72
3s1/2 | 150.60 | 151.55 | 153.85 || 3s | 132.96
3p12 | 141.53 | 142.08 | 143.70 || 3p | 125.76
3p3se | 126.13 | 126.91 | 128.43
3dz/o | 109.36 | 111.06 | 111.88 |[ 3d | 111.35
3dso | 105.99 | 107.78 | 108.44
45179 | 52.886 | 52.590 | 53.532 || 4s | 46.911
dpyyp | 48.862 | 48.474 [ 49.221 || 4p | 43.431
dp3/o | 44.964 | 44.551 | 45.130
4dzsy | 37.961 | 37.749 | 38.112 || 4d | 36.469
ddsso | 37.190 | 36.976 | 36.966
dfs/0 | 28.124 | 28.219 | 28.110 |[ 4f | 26.028
4f7/2 | 27.953 | 28.027 | 27.913

Tabelle 2.4: Vergleich der Bindungsenergien (in Einheiten 2Ry) fiir
Gold aus verschiedenen Modellen. AP: Analytisches Potential dieser
Arbeit. DFS: DIRAC-FOCK-SLATER-Rechnungen. DF: DIRAC-FOCK-
Rechnungen. SHML: abgeschirmtes Wasserstoffmodell mit ¢-Aufspaltung
(Perrot 1989 [42]).
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Zusammenfassend 18t sich sagen, da das Modell unabhéngiger Teilchen mit ana-
lytischem Potential der Form (2.1) auch im relativistischen Fall anwendbar ist,
und die damit ermittelten Einteilchenenergien eine fiir die Zwecke dieser Arbeit
ausreichende, hohe Genauigkeit aufweisen, die gegeniiber den bisher haufig ver-

wendeten, einfachen wasserstoffihnlichen Modellen eine deutliche Verbesserung

bringt.

2.9 Oszillatorstirken in semiklassischer Nihe-

rung

Um die Anzahl der Zustinde in den weiter unten zu besprechenden Ratenglei-
chungen auf eine handhabbare Grofenordnung zu beschrénken, wird bei der Be-
stimmung des Plasmazustands (Kapitel 3) — und nur dabei - die Feinstrukturauf-
spaltung der Energieniveaus vernachléssigt, das heifit es werden nur Uberginge
nl — n'¢" zwischen Unterschalen betrachtet. In diesem Abschnitt wird die Be-
rechnung der Energien und Oszillatorstarken fiir diese Uberginge behandelt. Wie
bereits oben erwihnt wurde, miissen angesichts der Vielzahl benétigter Oszilla-
torstiarken, von denen viele zudem experimentell bisher nicht zuginglich sind,
und kénnen angesichts der Ungenauigkeiten in den damit zu bildenden Ratenko-

effizienten einfache Naherungen verwendet werden.

Zur Berechnung der nichtrelativistischen Einteilchen-Oszillatorstirken

) 2 max({, (') 2

ot — _AEn n'¢'
fnﬂ—mﬂ £n'e 2€+1

n'l
3 |D nl

(2.7)

hat man sich KKenntnis iiber die Ubergarngsenergien AFE e und die radialen
Dipolmatrixelemente D zu verschaffen. Die Ubergangsenergien sind im selbst-
konsistenten Verfahren durch die Differenz der totalen Energien des Ausgangs-
und des Endzustands gegeben, fiir die jeweils eine getrennte selbstkonsistente
Berechnung erforderlich ist. In der vorliegenden Arbeit werden die Ubergangs-
energien jedoch durch die Differenz E,p — Ey, der iiber den Spin gemittelten
Einteilchenenergien E,; des Ausgangsniveaus und E, ¢ des Endniveaus im selben
analytischen Potential genihert (frozen-core-Ndherung ), das heifit die gesamte

Reorganisation der Rumpfelektronen wird vernachlissigt. Dies stellt jedoch keine
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grofie Einschrdnkung dar, da zur Beschreibung des Plasmazustands nur einfach
angeregte Zustinde und Ubergénge zwischen diesen betrachtet werden, bei denen
sich das aktive Elektron in guter Ndherung im Potential des Rumpfs befindet, das

aus dem Kernpotential und den verbleibenden Rumpfelektronen gebildet wird.

Aus diesem Grunde ist auch die semiklassische Ndherung des radialen Dipolma-
trixelements nach Pankratov und Meyer-ter-Vehn (1992 [43]) fiir diese Zwecke
sehr geeignet. Ausgangspunkt ist — wie in der Coulomb approzimation von Bates
und Damgaard (1949 [44]) - die Tatsache, da8 fiir einen Ubergang n¢ — n'¢ die

signifikanten Beitridge zum radialen Dipolmatrixelement in der Lingenform
o0
D::ﬂc = /Rn’ﬂ’(”‘)Rnf(T)"'sd?' (28)
0

aus Bereichen grofler Radien stammen, bei denen das Potential annahernd durch
cin COULOMB-Potential mit der Ladung des Rumpfs Z, beschrieben werden kann.
Mit Hilfe semiklassischer WKB-Wellenfunktionen und einiger Niiherungen (Pan-
kratov und Meyer-ter-Vehn [43]) ergibt sich fiir das Dipolmatrixelement

2
ZVe

n't' _ .
D = Conarme T2 (U,(ey)cosAs — V,(e7)sinAé) (2.9)
mit
/ Z? Z2 (C+0+1)2
Vpe = o Unte = £ . T A .o
g 2Enﬂ “ae 2En'£” € J ! (21/6)2 (210)
und

W= Enrgl e Eng . (211)

Die Funktionen U, (y) und V,(y) kénnen mittels der ANGER-Funktion Jy(y) und
der WEBER-Funktion E,(y) in folgender Form dargestellt werden:

V1 —¢€2
€

Uy) = Ji(y)+ A\ I (y) (2.12)

1 — €2 —
b = B+ (5o) - )+l ey
€ Ty s
Die Ableitungen nach dem Argument y werden mit
1
L) = 5@ = L)
] 1
E7(y) = D) (E‘y—l(y) . E7+1(y)) (2.14)

R = T e —

|
|
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auf die urspriinglichen Funktionen mit um eins erniedrigten und erhdhten Index

zuriickgefiihrt. Fiir nicht-ganzzahliges v konnen diese in der Form

s sinym 915
J(y) = o fy(y) + o 9(¥) , (2.15)
1 — cosym 1+ cosym
E\(y) = Tfy(y) = —Tm(y) : (2.16)
mit
2 4
_ Y y
fHy)=1- 5% _ 2 + 22— )@ = )
6
Y
= +--0 (2,17
(22 — ) (42 = *)(6* —7?) (217)
und
3
Gly) = —— =
WEToE T @ )

ys .
+(12_72)(32 — )52 —17) (2.18)

entwickelt werden. Das zentrale Resultat der oben angefiihrten Arbeit ist die

‘Wahl von

=22 “\Bt BuelP
wobei (...) fiir die nichstgelegene, ganze Zahl steht und Av = vyp — vy Die
Gleichungen (2.7) bis (2.19) ergeben zusammen eine analytische Formel zur Be-
rechnung der Einteilchen-Oszillatorstéirke, wenn die Rumpfladung Z. und die Ein-
teilchenenergien E,, und E,» bekannt sind. 6 Ist das Ausgangsniveau mit Py,

3
it < Wy ___ Au> +Av, (2.19)

$Bei Ubergingen an denen Wellenfunktionen mit maximaler Drehimpulsquantenzahl £ =
n — 1 beteiligt sind, treten manchmal Probleme bei Berechnung der Exzentrizitét € in Gleichung
(2.10) auf. Diese Wellenfunktionen besitzen keine Knoten, deshalb stellt die Beschreibung mit
semiklassischen Wellenfunktionen keine gute Niherung dar. Dies fiihrt zu einem negativem
Ausdruck unter der Wurzel, und damit ist die Methode in diesem Fall nicht anwendbar. Diese
Uberginge lassen sich aber gut mit Hilfe wasserstoffihnlicher Wellenfunktionen und abgeschirm-
ter Kernladungszahlen beschreiben, die fiir das Ausgangs- und das Endniveau verschieden sind
(Rickert 1989 [8], Rickert und Meyer-ter-Vehn 1990 [9]). Daher wird bei Problemen in. der vor-
liegenden Arbeit diese Methode verwendet, wobei die abgeschirmte Kernladungszahl Z und die

Energie E eines Niveaus (7, ) durch Z = 2 x #V/ —E miteinander verbunden sind.
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und das Endniveau mit P, Elektronen besetzt, erhiilt man die Oszillatorstirke
aus der Einteilchen-Oszillatorstirke durch Multiplikation mit der Besetzung des
Ausgangsniveaus und der Verfiigbarkeit des Endniveaus

Pnlel 1
Jnt—ne = Py (1 - m) fr(uz)-.n'z' . (2.20)

In Tabelle 2.5 sind Energien und Oszillatorstirken, die im Rahmen dieser Arbeit
berechnet wurden, Referenzwerten aus der Literatur (Wiese et al. 1969 [39], Fuhr
et al. 1988 [40], Moore 1958 [45], Penkin und Slavenas 1963 [46]) gegeniiberge-
stellt. Es zeigte sich, daf3 bei neutralem Aluminium die Oszillatorstéirken der star-
ken Uberginge gut beschrieben werden, wihrend bei den schwachen Ubergsngen
auch grofiere Abweichungen zu den Referenzwerten auftreten. Da diese Uberginge
in den Ratengleichungen jedoch keine wichtige Rolle spielen, kénnen diese Dis-
krepanzen in I<auf genommen werden. Mit steigendem Ionisationsgrad ist sowohl
in Aluminium als auch in Eisen die Ubereinstimmung in den Energien und Os-
zillatorstéirken als sehr gut zu bezeichnen, was angesichts des einfachen Modells
sehr erstaunlich ist. Fiir neutrales Gold stehen leider nur einige Ubergangsener—
gien und die Oszillatorstérke des Resonanziibergangs 6s — 6p zum Vergleich
zur Verfiigung. Diese wenigen Werte stimmen aber gut mit den Werten des be-
schriebenen Modells iiberein. Fiir ionisiertes Gold sind keine Referenzdaten in
der Literatur zu finden (Wiese et al. 1991 [47]), weshalb keine Aussage iiber die
Genauigkeit der Ergebnisse gemacht werden kann.

Bei Verwendung von berechneten Energien mit hegrenzter Genauigkeit stellt sich
die Frage, wie sich Ungenauigkeiten in den Anfangs- und Endenergien auf die Os-
zillatorstérken auswirken, da nicht alle tatsichlich verwendeten Daten iberpriift
werden kénnen. Dies ist in Abb. 2.6 anhand der Oszillatorstirken fiir den Reso-
nanziibergang in neutralem und in lithiumahnlichem Aluminium veranschaulicht.
Der Bereich der abgebildeten Energien reicht ungefihr vom 0.5 bis 1.5 fachen der
berechneten Werte aus Tabelle 2.5, daf§ heilt Abweichungen der tatsichlichen
Energien von den berechneten Energien um 50% werden erfaft. Endenergien
Kleiner oder gleich der Anfangsenergie sind fiir Absorptionsoszillatorstirken nicht
moglich, daher wurde die Oszillatorstirke in diesem Bereich der Abbildung auf
den Wert Null gesetzt. Die Oszillatorstirken héngen auf zweierlei Arten von den
Energien ab. Einerseit sind sie direkt proportional zur Ubergangsenergie, die sich

aus der Differenz der Anfangs- und Endenergie ergibt. Andererseits gehen diese

———— L ———
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nl—on'l | -Epe | -Ene | AE | AERgey. | fnemner | fRes.
All 4s — 4p | 0.097 | 0.066 | 0.031 | 0.035 1.25 0.9443
4s — 5p | 0.097 | 0.035 | 0.062 | 0.068 0.0243 | 0.0340
3p — 3d | 0.180 | 0.058 | 0.122 0.148 0.455 0.175
Al III 3s — 3p | 1.072 | 0.827 | 0.245 | 0.245 0.775 0.875
3s — 4p | 1.072 | 0.400 | 0.672 | 0.655 | 0.0202 0.011
3s — 5p | 1.072| 0.237 | 0.835 | 0.813 0.00647 | 0.0068
Al XI 2s — 2p | 16.34 | 15.45 | 0.889 | 0.820 0.123 0.116
2s — 3p | 16.34 | 6.824 | 9.514 | 9.433 0.340 0.330
3s — 3p | 7.067 | 6.824 | 0.243 | 0.226 0.207 0.194
3p — 3d | 6.824 | 6.729 | 0.095 | 0.084 0.0358 | 0.0314
3p — 4d | 6.824 | 3.785 | 3.039 | 3.027 0.632 0.58
Fe XVI | 3s — 3p | 18.17 | 16.91 | 1.257 | 1.327 0.353 0.395
3s — 4p | 18.17 | 9.048 | 9.117 | 9.037 0.234 0.217
3s — 5p | 18.17 | 5.637 | 12.53 | 12.40 | 0.0723 0.069
3s — 6p | 18.17 | 3.848 | 14.32 | 14.16 | 0.0308 0.0314
Fe XXIV | 2s — 2p | 75.45| 73.09 | 2.352 | 2.177 | 0.0703 | 0.0654
2s — 3p | 75.45 | 32.37 | 43.08 | 42.85 0.388 0.374
2s — 4p | 75.45 | 18.17 | 57.28 | 57.07 | 0.0933 | 0.097
Aul 6s — 6p | 0.318 | 0.136 | 0.182 | 0.182° 0.793 0.60°
6s — 7p | 0.318 | 0.057 | 0.261 | 0.276" 0.109 -
6s — 8p | 0.318 | 0.032 | 0.286 | 0.304* | 0.0186 =
Au XXV | 4f — 5d | 28.02 | 19.43 | 8.599 - 0.302 -
4f — bg | 28.02 | 13.24 | 14.78 - 6.783 -
5s — 5p | 25.39 | 22.85 | 2.536 == 0.952 -
5s — 6p | 25.39 | 13.95 | 11.44 - 0.0539 -
5s — 7p | 25.39 | 9.459 | 15.93 — 0.0211 -

“nach Moore (1958 [45])

bhach Penkin und Slavenas (1963 [46])

Tabelle 2.5: Vergleich der Oszillatorstirken und Energien (in Einheiten
2Ry) fiir Aluminium, Eisen und Gold mit Literaturwerten (AEges.,frey.
aus Wiese et al. (1969 [39]) fiir Al, Fuhr et al. (1988 [40]) fiir Fe und
Moore (1958 [45]) bzw. Penkin und Slavenas (1963 [46]) fiir Au).
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Abb. 2.6: Dipolmatrixelement fiir Resonanziibergang in Al (a) und Al XI

(b) in Abhéngigkeit von der Energie des Ausgangs- und des Endzustands.
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Energien auch in die Bestimmung des Dipolmatrixelements ein, wodurch sich eine

komplizierte Abhéngigkeit ergibt.

Die Oszillatorstirke fiir den Ubergang 4s — 4pin AlI betriigt bei Verwendung der
Energien aus dem oben beschriebenen Modell 1.25. Bei Anderung der Endener-
gie von —0.066 auf —0.053 (—20%) und festgehaltener Anfangsenergie (—0.097)
reduziert sich dieser Wert auf 0.949 (—24%). Hilt man die Endenergie fest und
senkt die Anfangsenergie von —0.097 auf —0.116 (+20%), dann fillt die Oszil-
latorstirke auf 1.12 (—10%). Drastischer sind die Verinderungen beim zweiten
Beispiel des Ubergangs 25 — 2p in lithiumahnlichem Aluminium. Eine Erhdhung
der Endenergie von —15.45 auf —12.36 (—20%) ergibt eine Ubergangsenergie von
3.98 gegeniiber dem urspiinglichen Wert von 0.89. Dies hat eine Anhebung der
Oszillatorstirke von 0.123 auf 0.731 (+494%) zur Folge. Die Absenkung der An-
fangsenergie von —16.34 auf —19.61 (+20%) ergibt eine Ubergangsenergie von
4.16 und eine Oszillatorstirke von 0.497 (+304%).

Um den alleinigen Einflul der Energieabhéngigkeit des Dipolmatrixelements zu
untersuchen, ist es notwendig, die Ubergangsenergie konstant zu lassen. Er-
niedrigt man die Anfangsenergie im ersten Beispiel (Abb. 2.6 (a)) um 20%
und wahlt die Endenergie so, daB die Ubergangsenergie unverindert bleibt
(E4e = —0.116, E4, = —0.089), so betrigt die Oszillatorstirke 0.945 (—24%).
Ein Erhohung um 20% (E,;, = —0.078, Ey, = —0.047) resultiert in einer Oszil-
latorstirke von 1.17 (—6%). Fiir das zweite Beispiel (Abb. 2.6 (b)) ergibt sich
analog im ersten Fall (Ey, = —19.61, Fy, = —18.72) eine Oszillatorstérke von
0.0783 (—36%) und im zweiten Fall (Ey, = —13.07, E;, = —12.18) von 0.211
(+72%).

Diese Beispiele zeigen, wie empfindlich in dem oben beschriebenen Modell die
Berechnung der Oszillatorstdrken von den verwendeten Energien abhéngt. Daher
wird zur Bestimmung der Energien die Lésung der DIRAC-Gleichung herange-
zogen, obwohl die Oszillatorstarken mit einem semiklassischen Modell berechnet

werden.

Kapitel 3

Plasmazustand

Fiir ein Plasma mit gegebener Teilchendichte n; und Elektronentemperatur e
besteht der erste Schritt zur Bestimmung des Absorptions- und Emissionskoef-
fizienten darin, die Haufigkeiten der verschiedenen Ionisations- und Anregungs-
zusténde fiir jedes Element zu berechnen. In der vorliegenden Arbeit werden die
Haufigkeiten im Stofi-Strahlungs-Modell (collisional radiative model), das heift
durch Ratengleichungen, beschrieben, die auch Abweichungen vom thermody-
namischen Gleichgewicht erfassen. Das Ratengleichungsmodell, die Berechnung
der erforderlichen Raten und die Lésung des Ratengleichungssystems werden in
diesem Iapitel diskutiert.

Solange keine nuklearen Umwandlungen betrachtet werden, ist die Erweiterung
von einem Element auf Gemische einfach durchzufiihren und bringt fiir die vorlie-
gende Arbeit keine weitere physikalische Einsicht mit sich. Der Einfachheit halber
werden daher in der vorliegenden Arbeit nur Plasmen betrachtet, die aus einem
chemischen Element bestehen. An den entsprechenden Stellen wird jedoch darauf
hingewiesen, welche Anderungen sich fiir Gemische ergeben.

Fiir den Fall des vollstdndigen thermodynamischen Gleichgewichts gibt es zwei
verschiedene Zugénge, um die Haufigkeit der Ionisations- und Anregungszustinde
zu ermitteln. Die quantenstatistische Vielteilchentheorie (Kraeft et al. 1986 [12],
Ebeling et al. 1976 [48]) arbeitet im physikalischen Bild und betrachtet als elemen-

'Dem iiblichen Gebrauch in der Plasmaphysik folgend werden in diesem Kapitel Energien
und Temperaturen in eV (1eV entspricht 11604 K) und Teilchendichten in em =3 ausgedriickt.
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tare Bestandteile des Plasmas nur Elektronen und Kerne, die iiber COULOMB-
Krifte wechselwirken. Gebundene Zustéinde ergeben sich durch Losungen mit
negativem Erwartungswert des HAMILTON-Operators. Obwohl diese Art der Be-
schreibung formal exakt ist, miissen im allgemeinen zur Lésung der daraus resul-
tierenden Gleichungen Reihenentwicklungen benutzt werden, die nur fiir geringe
Dichten oder hohe Temperaturen konvergieren. Aber auch in diesen Fillen ist die
Theorie so komplex, daf eine praktische Anwendung fiir die Zwecke dieser Arbeit

nahezu unmoglich erscheint.

Im chemischen Bild (Ebeling et al. 1976 [48], Forster 1991 [49]) sind dagegen
gebundene Zustinde wie Ionen, Molekiile oder Cluster und freie Elektronen die
grundlegenden Bestandteile des Plasmas, die vermége effektiver Paarpotentiale
miteinander wechselwirken. Eine Methode besteht dann darin, ausgehend von
einem Ausdruck fiir die freie Energie die erforderlichen Héufigkeiten und alle
thermodynamischen Grofen durch Minimieren der freien Energie zu gewinnen
(Griem 1964 [50], Mihalas 1978 [51]). Die Besetzung der angeregten Zusténde
eines Ions mit Kernladungszahl Z, Ladung j (j =0,...,Z) und Anzahldichte n;
geniigt dann der BOLTZMANN-Verteilung

ik _ Qjﬁexp(_E_jvf‘_@'_), (3.1)
nj;i1 7l T

an,k = n; . (32)
k

Dabei sind G, und Gj; die statistischen Gewichte und E;; und Ej; die Energien

der angeregten Zustdnde k und [.

Mit der Energie E;¢ des Grundzustands, der Zustandssumme

E;.—FE;
2= Gypexp (-T2 _550) (3.3)
k

und dem Jonisationspotential I; fiir das Ion j folgt die Dichte der einzelnen Ionen-
sorten n; und der freien Elektronen n, durch Lésung eines gekoppelten Systems
von SAHA-Gleichungen
3/2 _
Mitl _ o2t 13 T ) exp(—ﬁ) (G=0,...,Z~-1), (3.4)
n; Z; neay \4mRy T

wobel die Ladungsneutralitét

z
> in; = ne (3.5)
=0
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und die Teilchenerhaltung
z
doni=n (3.6)
rd

zu erfiillen sind. Der Zugang iiber die freie Energie erméglicht auch die thermo-
dynamisch konsistente Einfiihrung von Nichtidealititseffekten, was zu einem Satz
von modifizierten SAHA-Gleichungen fiihrt (Ebeling et al. 1976 [48], Férster 1991
[49]). Eine weitere Methode, die nicht von der freien Energie sondern vom grofika-
nonischen Potential ausgeht, wurde von Rogers (1979 [52], 1986 [53]) entwickelt
und von Iglesias et al. (1987 [29], 1991 [54]) zur Berechnung von Opazititen
herangezogen.

Liegt kein vollstandiges thermodynamisches Gleichgewicht vor, dann gelten diese
Beziehungen fiir lokale Werte von Temperatur und Dichte (local thermodyna-
mic equilibrium LTE)?, vorausgesetzt die lokalen Gradienten sind vernachlissig-
bar Klein (Mihalas 1978 [51]). Diese Bedingung ist fiir viele astrophysikali-
schen Anwendungen gut erfiillt. Daher basieren drei umfangreiche Projekte der
Astrophysik (Huebner et al. [55], Hummer und Mihalas 1988 [56], Pradhan
1987 [57], Seaton 1987 [58], Iglesias und Rogers 1990 [59]) zur Berechnung von
Absorptionskoeffizienten® und Opazitéten fiir einen groBen Bereich von Tempe-
ratur und Dichte auf der Annahme des LTE, wobei jedoch verschiedene Ansitze
zur Beschreibung der Nichtidealitéitseffekte benutzt werden. Da im LTE-Fall die
Kenntnis der statistischen Gewichte und der Energien ausreicht, um den thermo-
dynamischen Zustand des Plasmas zu beschreiben, ist man in der Lage eine riesige
Anzahl von Anregungs- und Ionisationszustinden, unter Einbeziehung modern-
ster Methoden der Atomphysik, zu beriicksichtigen (Seaton 1987 (58], Pradhan
1987 [57]).

In astrophysikalischen Plasmen gibt es jedoch auch Bereiche (z.B. Sternat-
mosphéren), in denen kein LTE vorliegt, und nahezu alle Methoden zur Be-
schreibung der Abweichungen vom LTE wurden in Zusammenhang mit astro-
physikalischen Anwendungen eingefiihrt. Einer umfassenden Darstellung dieses
Gebiets ist das Buch von Mihalas (1978 [51]) gewidmet. Diese Abweichungen

Im vollstindigen thermodynamischen Gleichgewicht wird die Strahlung immer durch die
PLANCK-Verteilung beschrieben, wihrend sie im LTE davon abweichen kann, falls ein stofldo-
minjertes Plasma vorliegt.

*Im LTE sind die Emissions- und Absorptionskoeffizienten iiber das KIRCHHOFFsche Gesetz

miteinander verbunden, es ist daher ausreichend einen der Koeffizienten zu bestimmen.
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sind hiiufig auch bei der Beschreibung von Laborplasmen wichtig (z.B. in der
Koronaschicht lasererzeugter Plasmen), und kénnen durch eine detaillierte, mi-
kroskopische Beschreibung im Rahmen des chemischen Bilds erfasst werden. Es
werden die atomaren Eigenschaften aller Zustinde bestimmt und die Raten aller
StoB- und Strahlungsprozesse, die verschiedene Zustande miteinander verbinden,
bilanziert. Die Zahl der hierzu erforderlichen Raten wéchst sehr stark mit der
Zahl der betrachteten Zustinde, was die Verwendung einfacherer Modelle und
Einschrinkungen in der Zahl der Zustinde erzwingt. Die verwendeten Modelle
unterscheiden sich — je nach Anwendungszweck — erheblich in der Zahl der bertick-
sichtigten Zustinde und deren Niveaustruktur, der Auswahl der verbindenden

Prozesse und der Genauigkeit, mit der die Raten berechnet werden.

TIm Labor konnen auch Hoch-Z-Plasmen erzeugt werden, die zum Beispiel aus
Materialien wie Gold (Z = 79) oder Blei (Z = 82) bestehen, wihrend fiir astro-
physikalische Anwendungen nur leichte und mittelschwere Elemente (Z < 30) eine
Rolle spielen. Diese Hoch-Z—Elemente besitzen aufgrund der teilweise gefiillten
Unterschalen mit hohem Bahndrehimpuls eine viel komplexere atomare Struk-
tur, deren Beriicksichtigung in Ratengleichungen bisher nicht in geeigneter Weise
moglich ist. Auch werden mit wachsender I ernladungszahl und steigendem Ioni-
sationsgrad relativistische Effekte wichtig. Daher konnen diese Plasmen nicht mit

der fiir astrophysikalische Plasmen erreichten Genauigkeit beschrieben werden.

Zur Simulation von Réntgenlasern und der Berechnung des Verstarkungsfaktors
werden die wichtigen Zustiande und die Raten zwischen diesen mit den genaue-
sten Methoden berechnet, die heutzutage verfiighar sind. Andere Zustdnde wer-
den entweder mit einfachen Methoden beschrieben oder ganz vernachlissigt. Al-
lerdings beschrianken sich diese Modelle oftmals nur auf ein spezielles Element
und einige fiir die Lasertétigkeit wichtige Ionisationsstufen und vernachléssigen
die Hydrodynamik* und die Nichtidealititseffekte. Trotz dieser Einschrinkungen
ist der Aufwand enorm, da mehrere hundert Zustinde und eine Vielzahl von
Ubergéngen notwendig sind, um verlafiliche Aussagen machen zu kénnen. Als
Beispiel sei die Arbeit von Abdallah et al. (1992 [60]) genannt, welche die bisher

umfangreichste Studie dieser Art ist.

4In der vorliegenden Arbeit wird der Begriff Hydrodynamik stellvertretend fiir die Bewegung

von Fliissigkeiten, Gasen und Plasmen benutzt.
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Ganz andere Voraussetzungen sind bei einer Simulation der Wechselwirkung
intensiver Laser- oder Teilchenstrahlen mit Materie gegeben. Die Bestimmung
des thermodynamischen Zustands dient in diesem Fall der Berechnung der
Absorptions- und Emissionskoeffizienten sowie der Zustandsgleichung, die dann
ihrerseits in einem Programm verwendet werden, das die hydrodynamische Be-
wegung zusammen mit dem Energietransport durch Strahlung beschreibt. Da-
bei werden diese Daten fiir einen grofien Bereich von Temperatur und Dichte
benotigt. Aufgrund der Komplexitdt des Problems ist man daher gezwungen,
mit einfacheren Modellen zu arbeiten. Welche Naherungen hierzu eingefiihrt wer-
den und welche in der vorliegenden Arbeit benutzt werden, ist Gegenstand dieses
Kapitels. Nach einer Behandlung der Ratengleichungen in Abschnitt 3.1 werden
die verwendeten Wirkungsquerschnitte und Ratenkoeffizienten besprochen (3.2),
die Nichtidealitétseffekte eingefiihrt (3.3), die numerische Lésung der Ratenglei-

chungen skizziert (3.4) und die Ergebnisse ausfiihrlich diskutiert (3.5).

3.1 Stationire Ratengleichungen

Die detaillierte Betrachtung der Strahlungs- und Stofiprozesse (collisional radia-
tive model), die im Plasma die Besetzung der Ionisations- und Anregungszusténde
bestimmen, erméglicht es, den Plasmazustand sowohl im Grenzfall des LTE als
auch im nicht-LTE zu beschreiben. Die Haufigkeit eines Zustands k, der durch sei-
nen Ionisationsgrad i € (0,...,Z) und die Anregungsstufe spezifiziert ist, wird
unter Vernachldssigung der hydrodynamischen Bewegung durch Betrachtung der
Raten aller Prozesse ermittelt, die diesen Zustand be- oder entvélkern. Sei ny die
Dichte dieses Zustands (in cm™=3), Uy die Gesamtrate aller Prozesse (in s~1), die
vom Zustand k aus in irgendeinen Zustand ! mit Dichte ny fiihren, und Uy, die
Gesamtrate aller Prozesse, die den Zustand ! entleeren und ¥ fiillen, dann gilt fiir
die zeitliche Anderung der Besetzung des Zustands

dny,
d_tk =Y Um—n > U, (3.7)

1 1
wobei sich die Summen iiber alle zugelassenen Zustinde erstrecken. Eine derartige
Gleichung gilt fiir jeden Zustand, so daB insgesamt ein System von gekoppelten
Ratengleichungen, dessen Anzahl der Zahl der betrachteten Zustinde entspricht,

zu l8sen ist, um die Hiufigkeit jedes Zustands zu erhalten.

1
|
|
|
|
|
|
|
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Gegenstand der vorliegenden Arbeit soll nur die Beschreibung des Gleichgewichts-
Zustands sein, der sich nach hinreichend langer Zeit einstellt. Die hierfiir ma8-
gebliche Zeit ist durch die Zeitskala der Raten gegeben. Betrachtet man ein Gol-
plasma mit Teilchendichte n; = 102 ¢m~3 und Temperatur T, = 200 eV, so
liegt typischerweise ein Ion mit Ladungszahl z; = 24 vor. Fiir dieses Ion hat
der EINSTEIN-Koeflizient des Resonanziibergangs 5d — 4f den Wert Asq_45 =
1013 s~1, womit sich eine typische atomare Zeit t, ~ 10713 s fiir die Einstel-
lung des stationdren Gleichgewichts ergibt. Diese ist mit der hydrodynamischen
Zeitskala zu vergleichen, die fiir die Anderung von Temperatur und Dichte ma8-
geblich ist. Mit der Schallgeschwindigkeit ¢, = 10® ¢m/s und einer Ausdeh-
nung d = 1072 ¢m erhilt man hierfiir ¢, ~ 1078 s, so da die Annahme eines

Gleichgewichts-Zustands gut erfiillt ist.

Im Gleichgewicht dndert sich die Besetzung der Zusténde zeitlich nicht mehr und

es kann in Gl. (3.7)
dny,

— =0 3.8
o (3.8)
gesetzt werden, was zu den stationidren Ratengleichungen fiihrt. Die Teilchener-
haltung
dny,
— =0 3.9
" (3.9)

wurde bei Aufstellen der Ratengleichungen bereits implizit beriicksichtigt, was
durch Summation der Gleichung (3.7) iiber den Index k leicht einsehbar ist. Des-
halb bleibt die Gesamtdichte n; = 3, ny der Ionen erhalten. Die Dichte der
freien Elektronen n, ergibt sich aus der Ladungserhaltung n, = ¥, ¢;n;, die bei
der Losung der stationédren Ratengleichungen als Nebenbedingung zu beriicksich-
tigen ist. Da die Raten von der Elektronendichte n. abhingen und diese iiber die
Landungserhaltung und die Héufigkeitsverteilung indirekt wieder von den Raten,
ist eine selbstkonsistente Bestimmung erforderlich.

In dieser Arbeit werden nur einfach angeregte Zustinde beriicksichtigt, was fiir
leichte und mittlere Elemente eine gute Niherung darstellt, da die doppelt und
mehrfach angeregten Zusténde energetisch viel hoher liegen und daher nur schwer
anzuregen sind. Dies trifft fiir schwere Elemente nicht immer zu. Man ist aber
aufgrund der Rechenkapazitdt gezwungen, auch in diesem Fall die Anzahl der
Zustédnde auf ein handhabbares Maf zu beschrinken, was die Betrachtung mehr-
fach angeregter Zustinde ausschlieft. Aulerdem erlauben die heutigen, geringen
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Kenntnisse iiber mehrfach angeregte Zustande in schweren Elementen noch keine
konsistente Beschreibung. Ein Zustand ist auferdem nur durch seine Konfigu-
ration (die Verteilung der Elektronen auf Unterschalen mit Hauptquantenzahl
n und Bahndrehimpulsquantenzahl ¢) spezifiziert, wobei alle Unterschalen mit

n < 10 mitgenommen werden.

Besteht das Plasma aus einem Gemisch chemischer Elemente, ist fiir jedes Ele-
ment ein Ratengleichungssystem Gl. (3.7) aufzustellen. Falls keine nuklearen Um-
wandlungen auftreten, sind die Ratengleichungssysteme nur iiber die gemeinsame
Dichte der freien Elektronen gekoppelt, und die einzelnen Ratengleichungssy-

steme sind getrennt voneinander zu losen (siehe Abschnitt 3.4).

3.2 Wirkungsquerschnitte und Ratenkoeffizi-

enten

In freien Plasmen tragen zur Gesamtrate nur Strahlungsprozesse und Sté8e mit
Elektronen und schweren Teilchen des Plasmas bei. Bei getriebenen Plasmen,
die in dieser Arbeit nicht betrachtet werden, kénnen auch Anderungen in der
Héaufigkeitsverteilung vom &ufleren Treiber verursacht werden. Betrachtet man
zum Beispiel mit Ionenstrahlen erzeugte Plasmen, dann beeinflussen auch Sto8e
mit Projektilionen die Haufigkeitsverteilung (IK&rcher und Meyer-ter-Vehn 1990
[61], Kércher 1991 [62]). Wird der Treiber abgeschaltet, stellt sich jedoch nach
einer Relaxationszeit ein Gleichgewicht ein, das dem eines freien Plasmas ent-
spricht.

Die Besetzung der Ionisations- und Anregungszustinde hiingt iiber die strahlen-
den Prozesse auch vom Strahlungsfeld ab, das seinerseits iiber Streuung, Emis-
sion und Absorption der Photonen durch den thermodynamischen Zustand des
Plasmas mitbestimmt wird. Soll der Einfluf} des Strahlungsfelds auf die Besetzung
beriicksichtigt werden, miissen deshalb die Ratengleichungen zusammen (on-line)
mit den hydrodynamischen Gleichungen und der Gleichung fiir den Strahlungs-
transport gelost werden. Um eine Entkopplung der Ratengleichungen vom Strah-
lungsfeld zu erreichen, wird in vielen Ratengleichungsmodellen das Plasma als
optisch diinn betrachtet (MacFarlane 1989 [6], Eidmann 1989 [5], Wang 1991
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[63], Kircher 1991 [62]), das heifit die Prozesse Photoionisation, Photoanregung,
stimulierte Rekombination, stimulierte Abregung und der Umkehrprozess zur di-
elektronischen Rekombination, die vom Strahlungsfeld abhingen, werden ver-
nachlissigt. Es verbleiben dann nur noch die spontanen strahlenden Uberginge
Photoabregung und Photorekombination (Abschnitt 3.2.3) und die zweistufige di-
elektronischen Rekombination (Abschnitt 3.2.4). Da dann der Zustand des Plas-
mas nicht vom Strahlungsfeld abhingt, konnen Tabellen der Absorptions- und
Emissionskoeflizienten mit den Parametern Temperatur und Dichte erstellt wer-
den, die anschlieend in einem Programm zur Strahlungs-Hydrodynamik verwen-
det werden. Es existieren zwei Grenzfille, in denen die Besetzung der Zustinde
nicht von den vom Strahlungsfeld abhiéingigen Raten beeinflusst wird. Erstens bei
hohen Dichten, wenn ein stofidominiertes Plasma vorliegt, da dann die Stofiraten
gegeniiber den strahlenden Raten dominieren. Zweitens bei niedrigen Dichten,
wenn die rdumliche Ausdehnung des Plasmas so gering ist, dafl im Plasma ent-
standene Photonen dieses ohne weitere Wechselwirkung verlassen, und nur ein
schwaches externes Strahlungsfeld vorhanden ist. In allen anderen Féllen miisste
eigentlich das Strahlungsfeld in den Ratengleichungen beriicksichtigt werden. Dies
war bisher — auch unter Einsatz modernster Supercomputer — nur durchfiihrbar,
indem man nur Uberginge zwischen den Hauptschalen eines gemittelten Atoms
betrachtete (average atom model) (Lokke und Grasberger 1977 [64], Pollak 1990
[65]), da der numerische Aufwand sehr grof} ist. Im folgenden werden daher in der

vorliegenden Arbeit die vom Strahlungsfeld abhéngigen Raten vernachléssigt.

Es wird weiterhin vorausgesetzt, daf§ Stéfie von Ionen und Atomen untereinander
gegeniiber Stoflen mit Elektronen vernachléssigt werden konnen, das heifit Stofi-
anregung und -abregung (Abschnitt 3.2.1) sowie Stoflionisation und Dreikdrper-
rekombination (Abschnitt 3.2.2) erfolgen nur durch Elektronen. Die Stofifrequenz
hiingt vom Flufl der einfallenden Teilchen und damit von deren Geschwindigkeit
ab, die fiir Atome mit Massenzahl A bei thermischer Verteilung um einen Faktor
(myA/m,)'/? Kleiner ist als fiir Elektronen. Die Annahme ist daher gerechtfertigt,
wenn das Plasma ausreichend ionisiert ist, da nur dann iiberhaupt freie Elektro-
nen zur Verfiigung stehen, die Stofle ausfiihren kénnen. Dies grenzt den Anwen-
dungsbereich der vorliegenden Arbeit auf Temperaturen T, > 1 eV ein, darunter
kénnen Stoéfie mit neutralen Atomen wichtig werden. Fiir die Beschreibung von
Plasmen mit Temperaturen T, < 1 eV miifiten auch Beitrage von Molekiilen in

den Ratengleichungen in Betracht gezogen werden, die in dieser Arbeit ebenfalls
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vernachléssigt werden. Beziiglich der Kinetik von Niedertemperatur-Plasmen sei
auf das Buch von Biberman et al. (1987 [66]) verwiesen, in dem diese ausfiihrlich

diskutiert wird.

Zudem wird angenommen, dafl die Stéfe zwischen den Elektronen ausreichend
héaufig sind, um eine MAXWELL-Geschwindigkeitsverteilung der Elektronen zur
Temperatur T, zu gewéhrleisten. Dies wurde bisher bei Angabe einer Elektro-
nentemperatur implizit vorausgesetzt. Diese Annahme ist {iblicherweise in freien
Plasmen erfiillt, die hier betrachtet werden, weil die StoB3zeit 7,_, zwischen Elek-
tronen kurz ist im Vergleich zu typischen Zeiten 7._; fiir die Anderung der Haufig-
keit von Ionisations- oder Anregungszustinden. In getriebenen Plasmen hingegen
kann die Geschwindigkeitsverteilung der Elektronen von der thermischen Vertei-
lung abweichen, wenn durch den Einflufi des duBeren Treibers Elektronen mit

bestimmten Energien bevorzugt angeregt werden (z.B. Kircher 1991 [62]).

Einen Zusammenfassung aller noch verbleibenden Prozesse, die zur Bestimmung
des Plasmazustands hier betrachtet werden, zeigt Abbildung 3.1.

3.2.1 Stoflanregung und Stoflabregung

Der Ratenkoeffizient C§; (in em®s™') fiir den StoB eines freien Elektrons mit
Geschwindigkeit v, mit einem Atom oder Ion, das durch den Stof vom Anre-

gungszustand & in den Anregungszustand [ iibergeht, ist durch
Ck‘f,l = O'k,l(ve)ve (310)

gegeben, wobei o4 der Wirkungsquerschnitt fiir den entsprechenden Prozef ist.
Besitzen die freien Elektronen keine feste Energie sondern eine Geschwindigkeits-

verteilung f(v.), dann folgt der Ratenkoeffizient aus einer Mittelung iiber die
Geschwindigkeitsverteilung

Cra = /ak,l(ve)vef(ve)dve . (3.11)

Die Rate des Prozesses (in s7!) folgt aus dem Ratenkoeffizienten durch Multi-

plikation mit der Dichte n, der freien Elektronen. Es kénnen — abhingig vom

Zustand des Ions vor und nach dem Stoff — zwei Prozesse unterschieden werden.
Liegt der Zustand % energetisch iiber dem Zustand !, dann wird durch den Sto8
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Abb. 3.1: Zusammenfassung der atomaren Wechselwirkungsprozesse.

(a) ElcktronenstoBanregung,(b) ElektronenstoBabregung, (c¢) Elektronen-

stoBionisation, (d) Dreikérperrekombination, (e) Photoabregung, (f) Pho-
toreckombination, (g) Dielektronische Rekombination
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das Ion abgeregt und die Energie auf das Elektron iibertragen, wodurch sic
dessen Geschwindigkeit erhoht. Dies ist der Fall der Stolabregung, der in Abbi’

dung 3.1(b) veranschaulicht ist. Der umgekehrte Fall der Stoflanregung, bei dei:
das JTon vom energetisch niedrigeren Zustand k& zum héoher liegenden Zustand -

iibergeht, ist in Abbildung 3.1(a) dargestellt.

Stoflanregung

Um zum Ratenkoeffizienten fiir Stoflanregung zu gelangen, wird in GI. (3.17
der Wirkungsquerschnitt fiir Elektronenstoffianregung und die MAXWELL
Verteilung der freien Elektronen eingesetzt. Fiir dipol-erlaubte Uberginge wir
die VAN REGEMORTER-Formel (Van Regemorter 1962 [67]) verwendet, dic de.
Wirkungsquerschnitt fiir Elektronenstofanregung mit der Dipol-Oszillatorstiir!-
fiir die Absorption ,[.‘,';3 und der positiven Anregungsenergie Ey; verkniipft, derc
Berechnung bereits in Kapitel 2 diskutiert wurde.

Eine ausfiihrliche Diskussion der VAN REGEMORTER-Formel geben Sampso:
und Zhang (1992 [68]), wobei sie zu dem Ergebnis kommen, da die Forme
fiir Uberginge mit An > 1 in Anbetracht der genauen Daten, die heutzutag
verfiighar sind, oftmals eine schlechte Naherung darstellt und nicht mehr verwer:
det werden sollte. In der vorliegenden Arbeit wird diese Ungenauigkeit jedc:
angesicht der Vielzahl von Werten, die fiir viele verschiedene Elemente benttig
werden, in Kauf genommen; zumal es keinen .Sinn macht, nur eine Rate sc..
genau zu berechnen und fiir alle anderen Raten einfache und entsprechend une

naue Ausdriicke zu verwenden. Eine Berechnung aller Raten mit den heute z:

Verfiigung stehenden Methoden wiirde aber weit iiber den Rahmen dieser Arbe.
hinausgehen und wére in angemessener Zeit nicht durchfiihrbar, obwohl gro!
Fortschritte beziiglich Geschwindigkeit und Genauigkeit bei der Bestimmung d:

Raten gemacht wurden (Sampson und Zhang 1992 [68]).

Nach Ausfiihren der Integration ergibt sich fiir den Ratenkoeffizienten

abs
Cer = 1.580 x 1075 b exp (—Br1) Gry (em3s™)  (3.1z.
Ej[eV]|/T.[eV]
Ekl[BV] (%1
o —_— N \tj.;
el = T0en ‘
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Der GAUNT-Faktor Gy, ist fiir neutrale Atome bei Van Regemorter in Abhéngig-
keit von S, tabelliert, und Zwischenwerte konnen durch logarithmische Interpo-

lation gewonnen werden. Fiir positiv geladene Ionen gilt in guter Ndherung

Gk = \;_E\/(El(ﬁk,l)f +% ) (3.14)

wobei E;(z) = [>°(exp(—y)/y)dy das Exponentialintegral (Abramowitz und Ste-
gung 1972 [69)]) ist.

In bisherigen Ratengleichungsmodellen zur Beschreibung von Laborplasmen wur-
den die dipol-verbotenen Stofiiibergéinge oftmals vernachlissigt (MacFarlane
1989 [6], Kércher 1991 [62], Wang 1991 [63]). Werden nur Uberginge zwi-
schen Hauptschalen beriicksichtigt, dann ist dies keine schlechte N&herung, da
diese Uberginge immer auch dipol-erlaubte Ubergéinge sind, und die dipol-
erlaubten Stofle einen groferen Wirkungsquerschnitt besitzen als die dipol-
verbotenen Stofle. Bei Betrachtung der (-Aufspaltung der Niveaus miissen die
dipol-verbotenen Uberginge jedoch mitgenommen werden. Da hierfiir aber we-
der experimentelle Daten noch zuverléssige theoretische Formeln zur Verfiigung
stehen, ist man auf einfache Naherungen angewiesen. Es wird daher die Ndherung
(Auer und Mihalas 1973 [70])

)
Cg, = 8.006 x 1078 0 , —Be1) — BitEs (B 3,1
H * GrEp[eV]y/Te[eV] Bt (eop( =Pt} = BuiFatBit)) (em™s™)

, (3.15)
verwendet, wobei G das statistische Gewicht des Ausgangszustands ist. Der Pa-

rameter €2y wird in Ubereinstimmung mit Auer und Mihalas eins gesetzt.

Stoflabregung

Aus dem Prinzip des detaillierten Gleichgewichts fiir Elektronenstéfie

"2
okt _ Gi (z) , (3.16)

ol Gr \ Ve

k)

das den Wirkungsquerschnitt fiir die StoBanregung oy; mit dem fiir die Stof-
abregung o, verkniipft, folgt eine Beziehung zwischen dem Ratenkoeffizienten

fiir StoBabregung C7), und dem Ratenkoeffizienten fiir Stoflanregung C§ ; (IKarcher

)
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1991 [62])
Cir = bk,I(Te)CﬁJ (3.17)
mit dem BOLTZMANN-Faktor
G
bey(T) = E’:exp(ﬂk,,) . (3.18)

Dabei sind Gy und G die statistischen Gewichte der Zustéinde, v, die Geschwin-
digkeit des Elektrons vor und v, die Geschwindigkeit nach der Elektronenstof-
anregung. Diese Beziechung ermoglicht die Berechnung der Ratenkoeffizienten fiir
StoBabregung sowohl fiir dipol-erlaubte als auch fiir dipol-verbotene Uberginge
durch Multiplikation der entsprechenden Anregungsrate mit dem BOLTZMANN-
Faktor by (T.).

3.2.2 Stoflionisation und Dreikérperrekombination

Wird durch den Elektronenstof8 soviel Energie iibertragen, daff ein gebundenes
Elektron vom Zustand % in einen Kontinuumszustand iibergeht und ein Ion im
Zustand [ mit einer erhohten Ladung entsteht, dann heifit der Prozef StoBio-
nisation (Abbildung 3.1(c)). Hierzu ist mindestens die Ionisierungsenergie I,
aufzuwenden. Der inverse Prozef}, der in Abbildung 3.1(d) veranschaulicht ist,
wird als Dreikérperrekombination bezeichnet. Es werden in dieser Arbeit nur
Einelektroneniibergéinge betrachtet, das heifit nur unmittelbar benachbarte Ioni-

sationsstufen sind durch Ionisation und Rekombination verbunden.

Stoflionisation

Der Ratenkoeffizient ist auch in diesem Falle durch GI. (3.11) definiert, nur daB
der entsprechende Wirkungsquerschnitt fiir Ionisation eingesetzt werden mu8.
Hierfiir bieten sich zwei semi-empirische Formel an, die an experimentelle Da-
ten angepafit sind. Mit der haufig verwendeten LoTz-Formel (Lotz 1967 [71],
1968 [72], 1968 [73], 1969 [74]) lautet der Ratenkoeffizient fiir Ionisation aus dem
Zustand k mit P, Elektronen

Ciy = 2.68x107° E1(Bry) (em®s™1) (3.19)

P
Lii[eV]y/T[eV]
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_ IyleV]
h = i (3.20)

wobei fiir die in der LoTz-Formel benétigten IKonstanten @ = 4 x 107! und
b = ¢ = 0 gesetzt wurde. Die neuere Formel von Burgess und Chidichimo (1983
[75]) stellt eine deutliche Verbesserung gegeniiber der LOTz-Formel dar, da die
empirische Ionstante C dieser Formel an einen viel gréfleren Datensatz angepaft
wurde. Zudem erlaubt diese Formel die Beriicksichtigung des indirekten Ionisa-
tionsprozesses Anregung-Autoionisation, der in der LOoTZ-Formel unberiicksich-
tigt bleibt. Eine Diskussion der verschiedenen empirischen Wirkungsquerschnitt
und ein Vergleich mit experimentellen Daten ist in einem Ubersichtsartikel von
Phaneuf (1986 [76]) enthalten. Fiir den Ratenkoeffizienten erhilt man in guter
Niherung (Burgess und Chidichimo [75])

N &k 3.1
Cg,=1.09x10"%¢C E1(Brg) w (em?s™") (3.21)
o L[V T.[eV]
mit
af/(14+1/8x 1)
w = (ln(l + ——)) (3.22)
By
und 0
1 100z + 91
“=7 ([_4{+T - 5) : (3:23)

wobel z die Ladungszahl des Ions vor dem Stof§ ist. Fiir die {onstante wird von

Burgess und Chidichimo ein mittlerer Wert von C = 2.3 angegeben.

Die Wall von & und I;; hingt davon ab, ob indirekte Ionisationsmechanismen
einen wichtigen Beitrag liefern (Burgess und Chidichimo 1983 [75]). Gibt es keine
signifikanten Beitrige von Anregung-Autoionisation, dann ist & die tatsachliche
Anzahl der Elektronen in dem Niveau, aus dem ionisiert wird, und I ; entspricht
der Tonisierungsenergie dieses Niveaus. Dies ist der hier verwendete Fall, da fiir die
Beriicksichtigung der indirekten Ionisationsmechanismen die Kenntnis der Ener-
gien mehrfach angeregter Zustinde erforderlich wére. Zudem haben Burgess und
Chidichimo vorausgesetzt, dafl alle mehrfach angeregten Zusténde, die autoioni-
sierend zerfallen konnen, dies auch tun. Es besteht jedoch auch die Moglichkeit
des strahlenden Zerfalls, der fiir hochionisierte Zustidnde dominierend ist, wo-
durch die Autoionisierung unterdriickt wird. Die Bestimmung von § und I;; bei
Beriicksichtigung von Anregung-Autoionisation wird in dem Artikel von Burgess

und Chidichimo diskutiert,
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(a) LY L
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Abb. 3.2: Méglichkeiten der Ionis

ation zwischen einfach angeregten
Zustinden.

In dem in der vorliegenden Arbeit verwendeten Modell unabhéingiger Teilchen ist
die Ionisicrungsenergie gleich dem Betrag der Einteilchenbindungsenergie I, =
—Eg,wenn das dufere Elektron entfernt wird, da das verbleibende Ion sich daI;n =
bei ausschlicBlicher Betrachtung einfach angeregter Zustinde - im Grundzustand
befindet (Abb. 3.2(a)). Es kann aber auch ein Elektron aus der &uBeren Schale des

Rumpfs entfernt werden, was ebenfalls zu einem einfach angeregten Zustand fiihrt

(ADD. 3.2(b)). Dann ist zu beriicksichtigen, daB sich auch die Bindungsenergie des
duBeren Elektrons &ndert, und die Ionisicrungsencrgie ist I, = —E¢+ Ep — E}
9 > b

wobei die Einteilchenbindungsencrgie (< 0) E° des &uBeren Elektrons und E des
Elcktrons in der Valenzschale des Rumpfs benétigt werden.

Dreikérperrekombination

D e 11, . . T . .
er Wirkungsquerschnitt fiir den inversen Prozefl der Dreikérperrekombination

Ist — analog zum Fall der StoBanrcgung und StoBabregung — mit dem Wirkungs-

e e i ot . e —— I — A —— e

|
i
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querschnitt fiir StofBionisation iiber das Prinzip des detaillierten Gleichgewichts
verbunden, wobel aber nun ein Zustand im Kontinuum liegt. Fiir die Ratenkoef-
fizienten fiihrt dies auf folgende Beziehung (Kércher 1991 [62])

Cle’k = nCSk’[CE’l (324)
mit dem SAHA-Faktor
ag Gy, (47rRy)3/2
] = ——— 3.25
s =55 T exp (Brs) (3.25)

wobei G} das statistische Gewicht des Ions vor und G; nach der Ionisation ist.
Setzt man die Zahlenwerte fiir den BoOHR-Radius @y und die RYDBERG-Energie

ein, so folgt

G,
. = 1.66 x 1072
Sk X G[ (

Damit kann der Ratenkoeffizient fiir die Dreikoérperrekombination aus dem Ra-

1
T.[eV]

3/2
) exp (Bry) (em®) . (3.26)

tenkoeflizienten fiir Stoflionisation durch Multiplikation mit dem SAHA-Faktor

und der Dichte der freien Elektronen n. gewonnen werden.

3.2.3 Photoabregung und Photorekombination

Beim Prozefl der Photoabregung geht ein Ion spontan vom Anregungszustand
l in den energetisch niedrigeren Zustand & iiber und sendet dabei ein Photon
der Energie Ej; aus (Abbildung 3.1(e)). Befindet sich der Anfangzustand des
Elektrons im Kontinuum, bezeichnet man diesen Prozef als Photorekombination
(Abbildung 3.1(f)).

Photoabregung

Die Rate fiir Photoabregung R, ist durch den EINSTEIN-Koeffizienten gegeben

Ry = A (3.27)

der vermdoge der Beziehung

Ry (Ew\® G,
A = a3y <i> = fua (3.28)
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= 4.34x 107% (BraleV])? fag (s7Y) (3.29)

mit der Absorptions-Oszillatorstirke fi.; verkniipft ist, die bereits in Kapitel 2
ermittelt wurde. Die statistischen Gewichte des Ions vor und nach der Abregung
sind G; und Gy, und « ist die SOMMERFELD-Feinstrukturkonstante.

Photorekombination

Der Prozef ist in Abbildung 3.1(f) veranschaulicht. Photorekombination ist der
inverse Mechanismus zur Photoionisation. Ist der Wirkungsquerschnitt fiir Photo-
ionisation oy bekannt, liefert die MILNE-Beziechung (Zel’dovich und Raizer 1966
[77], Kércher 1991 [62])

o,y G (m 2
m — G_k (Iw/c) (3.30)

den Wirkungsquerschnitt fiir Photorekombination oy ;. Die Energie des Photons
ist hierbei hv, die Geschwindigkeit des Elektrons v, und die Elektronenmasse

me. Fiir die Photorekombinationsrate folgt unter Verwendung dieser Beziehung
(Kércher 1991 [62])

8w i 9 E
Ry = 3ga ek / o E” exp (--,I—_I)dE , (3.31)

P
Ey .

wobei — wie im Fall der Dreikdrperrekombination — si; der SAHA-Faktor (Gl.
(3.25)) ist. In der vorliegenden Arbeit sind auch bei der Photorekombination
nur Einelektroneniibergénge zugelassen, so daf nur benachbarte Ionisationsstufen

iiber Photorekombination miteinander gekoppelt sind.

Der klassische KRAMERS-Wirkungsquerschnitt fiir die Photoionisation
(Zel’dovich und Raizer 1966 [77]) eines wasserstoffihnlichen Ions mit Ladungszahl
Z lautet

hre? dfr,
Okl = mee dE (3.32)

_ 64r*e"m, P, Z* 1 (3.33)
" 33 hd¢ nd E3 '

wobel man vom Zustand k zum Zustand ! gelangt, indem ein Elektron aus der

Subschale mit der Hauptquantenzahl n und der Besetzung P,¢ (P, = 1 fiir
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wasserstoffihnliche Ionen) durch Absorption eine Photons der Energie E = hv
ins Kontinuum gebracht wird. Einsetzen von Gl. (3.33) in GI. (3.31) ergibt fiir

die Rekombinationsrate

32 4RyP.Z

Rip = g_\/gaOT_nT”esk,lEl(ﬂk,l) (3.34)

PuiZ .
= 1.31x 10712222 [em ™3]
n5

Gi _exp(Bry) =
Gr Tev)y o) (57 (3:35)

wobei wie bisher Sy, = Ei; /T, gilt. Fiir den Fall des Wasserstoffatoms reduziert
sich diese Formel auf die bekannte SEATON-Formel (Seaton 1959 [78]). Wird die
Ladungszahl Z durch eine effektive Ladungszahl Z, 75 ersetzt, die der Abschir-
mung des Kerns durch die noch gebundenen Elektronen Rechnung trégt, kann
diese Formel ndherungsweise auch fiir komplexe Ionen verwendet werden. Eine
obere Grenze fiir die effektive Ladungszahl stellt die Ladungszahl des Kerns Z

dar, nach unten hin ist sie durch die Ladungszahl des Ions Z; begrenzt.

Bei niedrigen Ionisationsstufen wurde die Verwendung von Ze;; = /Z2Z; vor-
geschlagen (McLaughlin und Hahn 1991 {79]). Fiir den Einfang hochenergeti-
sche Elektronen (0.3 keV < Ei, < 1 keV) in Ionen mit Ladungszustdnden
0.4 < (Z;/Z) < 1.0 geben Hahn und Rule (1977 [80]) eine wasserstoffahnliche
Abschitzung der Photorckombinationsrate mit Zesf = (Z + Z;)/2. Kim und
Pratt (1983 [81]) zeigen, daBl diese effektive Ladungszahl zusammen mit dem
KRrRAMERS-Wirkungsquerschnitt eine gute Naherung fiir hochionisierte Zusténde
darstellt, die bessere Resultate liefert als die Verwendung einer effektiven Haupt-
quantenzall, die aus der Ionisierungsenergie und der Ladung des Ions folgt (Lee
und Pratt 1976 [82]), oder einer effektiven Ladungszahl Z.j; = Z—3,, Onm P, mit
den Abschirmkonstanten o,,, (Lokke und Grasberger 1977 [64]), die an Bindungs-
energien angepaft sind. Die Ursache hierfiir ist, daf die effektive Ladungszahl fiir
die Wellenfunktion grofler ist als die fiir die Energie, da fiir die Wellenfunktion
nur die innere Abschirmung beitrégt (Slater 1960 [83]). In der vorliegenden Ar-
beit wird die effektive Ladungszahl Z, fiir die Schale mit Hauptquantenzahl n
aus dem Modell des abgeschirmten Wasserstoffatoms mit ¢-Aufspaltung benutzt,
das im Abschnitt 3.2.4 besprochen wird. In diesem Modell trigt zur effektiven

Ladungszahl nur innere Abschirmung bei, der Beitrag der dufleren Abschirmung

zur Bindungsenergie wird getrennt behandelt.
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3.2.4 Dielektronische Rekombination

Dieser Prozef} setzt sich aus zwei Stufen zusammen, die in Abbildung 3.1(g) ver-
anschaulicht sind. Der erste Schritt besteht aus einem strahlungslosen Einfang ei-
nes Elektrons mit kinetischer Energie Ey;, in die Subschale nf unter gleichzeitiger
Anregung des Ions vom Zustand & in den Zustand [, wobei die Resonanzbedin-
gung Eyin — Eyne = Ey erfiillt sein mufl. Der dabel entstehende doppelt-angeregte
Zustand kann nun wieder durch Autoionisation zerfallen, was dann insgesamt die
Verteilung der Ionisations- und Anregungszustinde nicht veriindert. Er kann aber
auch durch einen strahlenden Zerfall iibergehen in einen stabilen Zustand, des-
sen Ladung sich gegeniiber der des Ausgangszustands durch den Einfang eines
Elektrons in der Subschale n{ um eins verringert hat. Die dielektronische Re-
kombination ist wesentlich gepragt durch den resonanten Charakter des Einfangs
und durch das Verzweigungsverhiltnis zwischen Autoionisation und strahlender
Abregung.

Ein Ziel dieser Arbeit war die konsistente Beriicksichtigung dieses Prozesses in
den Ratengleichungen, da bisher in Modellen, die einen grofien Parameterbereich
(ni, Te, Z) umfassen, nur sehr grobe Niherungen verwendet wurden. Zum Beispiel
macht Eidmann (1989 [5]) in seinem Programm SNOP zur Berechnung der Emis-
sion und Absorption von Strahlung in lasererzeugten Plasmen die Annahme, daB
die totale Rate fiir dielektronische Rekombination, die zu einem Ion im Grund-
zustand mit um eins veringerter Ladung fiihrt, proportional zur Gesamtrate fiir
strahlenden Rekombination ist. Der Proportionalititsfaktor d wird durch einen
Vergleich von Simulationen mit experimentellen Werten bestimmt. Hiufig wird
die Formel von Post et al. (1977 [84]) benutzt, die eine Modifikation der Formel
von Burgess (1965 [85]) ist und eine Niherung fiir die (-Aufspaltung der Niveaus
beinhaltet. Es ist aber auch damit nur méglich, die iiber alle Unterschalen n¢ und
iber alle Zwischenzustinde | aufsummierte Gesamtrate zu berechnen, weshalb
man zur Bestimmung der Ionisationsverteilung nur Grundzustinde beriicksichti-
gen kann (siehe z.B. Post et al. 1977 [84], Eidmann 1989 [5], MacFarlane 1989
[6], Darée 1992 [86]).

Die Anzahl der Niveaus, in die ein Elektron eingefangen werden kann, ist begrenzt
durch die maximale Anzahl angeregter Niveaus, die im Ratengleichungssystem

betrachtet werden, in der vorliegenden Arbeit also alle Niveaus mit Hauptquan-
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tenzahlen n < 10. Diese Ndherung ist moglich, obwohl hoch angeregte Rydberg-
zustiinde (bis n = 50) einen mafigeblichen Anteil zum Gesamtratenkoeffizienten
liefern, weil das Elektron nach Einfang in ein hoch angeregtes Niveau leicht durch
einen Stofl wieder freigesetzt werden kann, wenn nicht die Temperatur sehr klein
ist. Zusitzlich werden die hoch angeregten Niveaus, die im isolierten Atom vor-
handen sind, im Plasma durch Kontinuumsabsenkung zerstort. Eine quantitative
Diskussion dieser Effekte gibt Peter (1985 [87]) am Beispiel des Einfangs in was-
serstoffahnliches Helium. Der Einflufl der Stoflionisierung auf die dielektronische
Rekombinationsrate in Niveaus mit n < 10 ist in der vorliegenden Arbeit —im Ge-
gensatz zur Arbeit von Peter — im Ratengleichungssystem implizit beriicksichtigt,
da Stoflionisation aus angeregten Niveaus moglich ist, daher ist eine Modifikation

des Ratenkoeflizienten nicht erforderlich.

Eine ausfiihrliche Behandlung der dielektronischen Rekombination wird in zwei
Arbeiten von Peter (1985 [87], 1988 [88]) gegeben, in denen praktische Formeln
zur Berechnung der Rate fiir die dielektronische Rekombination zusammengestellt
sind, die in der vorliegenden Arbeit mit einigen Modifikationen verwendet werden.
Ist A.(I — k) die Rate fiir die strahlende Abregung und A,(l nl — k E;,0')
die Rate fiir die Autoionisation, dann gilt fiir den Gesamtratenkoeflizienten fiir
dielektronische Rekombination eines Elektrons in die Subschale nf (Peter 1988
[88], S.37)
COR(n0) ZZ ll—»k)A (Il =k Epnl') g(z—1,1nf)
= k)+ Al nl -k Ekmf) 2¢(z,k)

h® Ewi+ Epne
» (27m,.T,)3/2 — <_ T ) ’ (3:36)
wobel
2020 + 1 2020 + 1
g(z,k):H( ( k+ )) und g(z—l,ln@):]:[( ( 1+ )) (3.37)
n’E' Pn’f’ n'el P '

die statistischen Gewichte des Ausgangszustands mit Ladungszahl z und des dop-
pelt angeregten Zustands mit Ladungszahl z — 1 sind. Die Besetzung der Sub-
schale '’ in einem Zustand p ist PP, und die Produkte erstrecken sich iiber

alle offenen Unterschalen.

Unter der Annahme, dal das eingefangene Elektron die Abregung I — k
nicht beeinflufit, entspricht die Rate der strahlenden Abregung dem EINSTEIN-

Koeffizienten, der auf die Einteilchen-Oszillatorstirke fiir die Absorption f()
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zuriickgefiihrt werden kann. Wenn der Zustand ! aus dem Zustand k hervor-
geht durch Anheben eines Elektrons aus der Subschale ¢ = n;¢; (mit Besetzung
P; und statistischem Gewicht g; = 2(2(; + 1)) in die Subschale j = n;¢; (mit
Besetzung P; und statistischem Gewicht g; = 2(2¢; + 1)), dann erhilt man

Ry B\’ g—-P+1
Al -k =22} (P+1)ZT T .
(k)= ot (B) (2= Bt (338
Als Beispiel sei der Ubergang 152252 — 15225!2p'5s! betrachtet, bei dem ein
Elektron in der Subschale 5s bei gleichzeitiger Anregung eines Rumpfelektrons
von 2s nach 2p eingefangen wird. Hier entspricht n;¢; = 2s, n;¢; = 2p und
nl = 5s,und es gilt P, =2, g; =2, P, =0 und g; = 6.

Fiir die Autoionisierungsrate vom Zustand [ zum Zustand k unter Emission eines

Elektrons aus der Subschale nl gilt ndherungsweise (Peter 1988 [88])

8Ryz Ry 29(z2, k) 9; — (1
Al 0l — & Epn 0’ ’ = ik
(Enl—k Binl') = V/35n? (Ek.l) g(z—l,lnf)R 9i iy
(3.39)

wobei
0.4 1

[Ecanz) 2041

der partielle KRAMERS-GAUNT-Faktor (Peter 1985 [87], S.61) ist. Setzt man die
Gleichungen (3.38), (3.39) und (3.40) in GI. (3.36) ein, so folgt

Ry\3/? Eu + E,
CDRn@) ZZAI ( gj) ,g”(%) exp<———’"t;; e)

Gi(k, k') = (3.40)

1 3,.-1
xn3(2(’+ 0+ 4 (cm $ ) , (3.41)
mit
22 (B
Ap =252 %1077 (7) —~ (3.42)
In (2\/@’—'—)
Yy z
)
Ay = 4.75 x 10° Bt/ o (3.43)
In (2\/h "—2>
Y z
und
y= _29&E) Ploi—F) (3.44)
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Peter (1988 [88]) betrachtet nur den Einfang in ungefiillte Unterschalen n¢
und setzt daher fiir das statistische Gewicht des doppelt angeregten Zustands
a(z = 1L,k nt) = g(z,1) 2(2¢ + 1), womit sich v = 1/(2€ + 1) ergibt. Damit
wiirde sich GI. (3.41) auf die Gl. (III-22) von Peter reduzieren. In dem Ratenglei-
chungssystem der vorliegenden Arbeit besteht jedoch die Moglichkeit des Ein-
fangs in eine teilweise gefiillte Schale, daher wird die allgemein giiltige Formel fiir
v (Gl. (3.44)) beibehalten.

Sind die Ubergangsenergie Ej,; und die Einteilchenoszillatorstirken f (1) bekannt,
kann mit Gl (3.41) der Ratenkoeffizient fiir dielektronische Rekombination be-
rechnet werden. Im Prinzip wire es moglich alle diese Daten mit den in Kapitel 2
besprochenen Methoden zu bestimmen, praktisch ist dies jedoch mit einem sehr
hohen Aufwand verbunden. Aus diesem Grunde und angesichts der Tatsache,
daf iiber alle doppelt angeregten Zwischenzustinde summiert wird, werden die
Energien und Oszillatorstirken mit dem Modell des abgeschirmten Wasserstoff-
atoms berechnet. Es wird ein erweitertes Modell verwendet, das die Aufspaltung
nach dem Drehimpuls ¢ beriicksichtigt (Perrot 1989 [42], Rickert 1989 [8]) und
im folgenden skizziert wird. Dies ist eine Erweiterung gegeniiber dem Modell von
Peter, der die ¢-Aufspaltung fiir die angeregten Zustinde vernachlissigt und die
Oszillatorstirken durch die Wasserstoffoszillatorstarken mit der Ladung des Ions

vor der Rekombination nihert.

Abgeschirmtes Wasserstoffmodell

Ist die Besetzung der Unterschale m¢ durch P, und der Hauptschale m durch
P, = ¥, Pne gegeben, und kennzeichnet wie bisher Z die Kernladungszahl, so
ergibt sich gemif Perrot (1989 [42]) fiir die effektive I{ernladungszahl in der

Hauptschale n

n—1
Zn =7~ Z Pmanm (1 - l6nm) i ZPanm E ’Iﬂgnf (345)
m<n 2 m =0 P"
mit
Gnt = L [712 —20(0+1)— 1] + v, . (3.46)
4n?

Die ersten beiden Ausdriicke der rechten Seite von Gl. (3.45) entsprechen dem
Ergebnis von More (1982 [89]) ohne (-Aufspaltung, wobei zur Abschirmung der
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Kernladungszahl nur die inneren Schalen m < n beitragen, der letzte Ausdruck
tragt der (-Aufspaltung Rechnung. Die Abschirmkonstanten o,,,, die von More
an Ionisationsenergien aus HFS-Rechnungen angepafit wurden, sind in Tab. 3.1
aufgelistet. Fiir die Auflerdiagonalelemente g, erhdlt man niherungsweise
1 ({m 5 m 2]1/2 2 2
. { 1(z) [2- () ] falls 207 > m? i)

0 sonst

die Diagonalelemente ¢,, und die v, kénnen Tab. 3.2 entnommen werden.

Ein verbessertes Modell fiir die effektive KKernladungszahl im Wasserstoffmodell
ohne (-Aufspaltung, das beriicksichtigt, daf sich ein Elektron in einer Schale nicht
selbst abschirmen kann, haben Marchand et al. (1990 [90]) entwickelt. Fiir die

effektive Kernladungszahl machen sie den Ansatz

1
Zn=2 — —opymax(0,P, — 1) — Z (o) A (3.48)

2 m<n
und passen die Abschirmkonstanten nicht nur an Ionisationsenergien sondern
auch an Anregungsenergien fiir leichte Elemente an. Die daraus folgenden Ande-
rungen fiir die Abschirmkonstanten zeigt Tab. 3.3, alle anderen Abschirmkon-
stanten bleiben unverdndert. Fiir das Modell mit (-Aufspaltung ergibt sich fiir

die effektive Kernladungszahl analog zu Gl. (3.45)

1 =
Zn =7 = 50mmmax(0,Ps~1) = 3 0umPr+ 3 Prdam 3 P"“gng . (3.49)
m<n m =0 ° n

wobei die neuen Abschirmkonstanten benutzt werden. Dieses Modell kann in
dem Computerprogramm, das im Rahmen dieser Arbeit entwickelt wurde, fiir
alle Elemente mit Z < 30 gewihlt werden.

Die totale Energie F fiir eine Konfiguration ist bei Kenntnis der effektiven Kern-
ladungszahlen
72
E = —RyZPnF;‘ , (3.50)
n
und die fiir den Ratenkoeffizienten notwendige Anregungsenergien folgen aus der
Differenz der totalen Energien der Konfigurationen.

Die Oszillatorstérken werden berechnet, indem die Wellenfunktionen R(r) im Di-
polmatrixelement D7 = [° Ryo(r) Ry (r)r3dr durch Wasserstoffwellenfunktio-

nen mit verschiedenen effektiven Kernladungszahlen Z, und Z, nach Gl. (3.45)
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|
|
n 1 2 3 4 5
n— 1 9 3 4 5 Gnn | 0.270672 | 0.366310 | 0.371802 | 0.329523 | 0.295072
m | v, | 0000 | 0070 | 0.020 [ 0012 | —0.100
1 | 0.3125 | 0.9380 | 0.9840 | 0.9954 | 0.9970 = — = = —
2 | 0.2345 | 0.6038 | 0.9040 | 0.9722 | 0.9979 _ |
3 10.1093 | 0.4018 | 0.6800 | 0.9155 | 0.9796 Gop (020050 1 0.920910)  1/m e L ;|
4 ]0.0622 | 0.2430 | 0.5150 | 0.7100 | 0.9200 ol 0200 [ 0420 0 0 L |
5 0.0399 | 0.1597 | 0.3527 | 0.5888 | 0.7320 Tabelle 3.2: Numerische Werte der I{onstanten fiir das abgeschirmte Was-
6 0.0277 | 0.1098 | 0.2455 | 0.4267 | 0.5764 serstoffmodell mit ¢-Aufspaltung nach Perrot (1989 [42]).
7 |0.0204 | 0.0808 | 0.1811 | 0.3184 | 0.4592 !‘
8 |0.0156 | 0.0624 | 0.1392 | 0.2457 | 0.3711 ‘ |
9 |0.0123 | 0.0493 | 0.1102 | 0.1948 | 0.2994 |
10 | 0.0100 | 0.0400 | 0.0900 | 0.1584 | 0.2450 |
|
T 6 7 8 9 10 ‘
m | |
1 [0.9970 | 0.9990 | 0.9999 | 0.9999 | 0.9999 1
2 [ 0.9880 [ 0.9900 | 0.9990 | 0.9999 | 0.9999 |
3 |0.9820 | 0.9860 | 0.9900 | 0.9920 | 0.9999 = R
4 0.9600 | 0.9750 | 0.9830 | 0.9860 | 0.9900 . 1 2 3 4 5 |
| +Tori s s coomicesm oomd L0506 | o:%07 | 0002 | 9800 0072 |
7 | 0.6098 | 0.7374 | 0.8300 | 0.9000 | 0.9500 i s gizgg 322;12 égggg 1} |
8 |0.5062 | 0.6355 | 0.7441 | 0.8300 | 0.9000 i TR T 1!
9 |0.4222 | 0.5444 | 0.6558 | 0.7553 | 0.8300 - —— |
10 | 0.3492 | 0.4655 | 0.5760 | 0.6723 | 0.7612 11|

Tabelle 3.3: Verbesserte Abschirmkonstanten ¢,,, nach Marchand et al. ‘
(1990 [90)).

Tabelle 3.1: Abschirmkonstanten ¢,, nach More (1982 [89]).
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bzw. Gl. (3.49) genédhert werden. Das Dipolmatrixelement mit diesen Wellen-
funktionen ist analytisch zu l6sen, und mit den aus dem abgeschirmten Was-
serstoffmodell mit ¢-Aufspaltung folgenden ["Jbergangsenergien ist eine schnelle
Berechnung vieler Oszillatorstirken moglich. Das Dipolmatrixelement D iiber
normierte, wasserstoffihnliche Wellenfunktionen ist ein spezielles Integral einer

ganzen Gruppe von Integralen der Form

0o
» k+k —14s ! /
JP(a, o) = /exp (— 5 z) 277 Fa,y, k2)F(o! ,y = p,k'2)dz , (3.51)
0
deren Losung mittels Rekursion bei Landau und Lifschitz (1984 [91]) gegeben
ist. Damit ist nicht nur die Berechnung des Dipolmatrixelements sondern auch
hoherer Multipole méoglich. Die Parameter fiir das Dipolmatrixelement ergeben

sich durch einen Vergleich mit der allgemeineren Formel zu

2Z, 27
b2 gl 2w (3.52)

apn apn
a=-n+l+1,d=-n"+0,7y=204+2,p=2,s5=1. (3.53)

Im Fall des Dipolmatrixelements kann das Ergebnis aber auch in geschlossener
Form angegeben werden (Naqvi 1964 [92])

e B (n + 8)'
D} (Zn, Zw) = [(zn)(n — (- 1)!]

=

[ !/ +0) 3
2n)(n' = ¢ - 1)!

1 1 0+0'+4 n‘+n"‘+£+% f’+%
“Grrni@erc o 2
,(n‘-{-n") Zot\ ¥
X(2n + 22) "2 ST (0l 0 0) (—") , (3.54)
u Zyn
mit
n=n—L-1,n"=n"-¢-1, (3.55)
2 2
'n:_Zna n! = 4y, .
0= =Za, 1w = =2 (3.56)
und
im jm . . . .
P nln'l) = S5 d, dy 2V (040 340+ 5) (3.57)
i
b oo i) (3:58)

(n*+n"” —i—u)l(u—j)!
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wobel
im = min{n*,n* +n" — u}, j, = min{n"" u} , (3.59)
- i () (2e+1) 1
=) o Sier 11 91a \3:60)
und ") 204+ 1) 1
iy = (<)) @O+ 1) (3.61)

(™ — )20 +1434)8
Beziiglich einer detaillierten Diskussion dieser Methode sei auf die Arbeit von
Rickert (1989 [8]) verwiesen.

Resultate

Der Gesamtratenkoeffizient (summiert {iber k, ! und n¢) fiir dielektronischen Ein-
fang in die Grundzustandsionen Au?**t und A%+ wird in Abb. 3.3 und Abb. 3.4
gezeigt, wobei sowoll die Ergebnisse mit als auch ohne ¢-Aufspaltung dargestellt
sind. Erstere wurden mit Hilfe der oben beschriebenen Formeln ermittelt, wobei
auch der Einfang in eine teilweise besetzte Valenzschale erlaubt ist, und alle ener-
getisch moglichen Anregungen des Ions auch aus inneren Unterschalen méglich
sind. Die Resultate ohne ¢-Aufspaltung wurden mit einem Computerprogramm
berechnet, das die Formeln von Peter zusammen mit dem abgeschirmten Was-
serstoffmodell ohne (- Aufspaltung fiir das Ausgangsniveau ¢ des Rumpfelektrons
verwendet, nur Anregung aus der Valenzschale beriicksichtig und Einfang nur in
unbesctzte duflere Niveaus zuldBt5. Wie man erwarten wiirde, ergeben sich fiir
Gold durch die Einfiihrung der ¢-Aufspaltung groSe Anderungen im Ratenkoeffi-
zienten, die aber auch im Falle des Aluminiums (Kurve 1 in Abb. 3.4) auftreten,
obwohl fiir dieses niedrig-Z Element die ¢-Aufspaltung der Niveaus keine wich-
tige Rolle spielen sollte. Die Konfiguration fiir fiinffach geladenes Aluminium im
Grundzustand ist 1s225?2p*, so dafl die Anregung eines Elektrons aus dem Niveau
2s nach 2p mit einer Energie von 36.3 eV moglich ist. Vernachlissigt man die ¢-
Aufspaltung, dann ist der energetisch niedrigste Ubergang aus der Hauptschale
mit n = 2 nach n = 3, wofiir eine Energie von 142.3 eV aufzuwenden ist, und
bei niedrigen Temperaturen (T < 10 eV') reicht die beim Einfang eines Elektrons
gewonnene Energie nicht aus, ein Elektron anzuregen. In Kurve 2 der Abb. 3.4

5Dieses Programm wurde freundlicherweise von Dr. Bernd Kircher zur Verfiigung gestellt.
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Abb. 3.3: Ratenkoeffizient fiir dielektronische Rekombination in Au XXV
in Abhéngigkeit von der Elektronentemperatur.

wurde der Ubergang 2s — 2p in den Rechnungen mit ¢-Aufspaltung nicht mit-
genommen, was auch in diesem Fall zu einer Verschiebung der Schwelle zu einer
hoheren Temperatur fiihrt. Zusétzlich wurde in Kurve 3 auch der Einfang in die
Unterschale 2p unterdriickt, da in den Rechnungen ohne (-Aufspaltung Einfang
in die Valenzschale n = 2 nicht beriicksichtigt ist, was eine weitere Annédherung
der beiden Ratenkoeffizienten zur Folge hat. Die noch verbleibenden Unterschiede
sind auf die Verwendung unterschiedlicher Energien und Oszillatorstirken zuriick-
zufiihren. Dieses Beispiel zeigt, daf§ auch fiir niedrig-Z Elemente die Einfihrung
der (-Aufspaltung wichtig ist, da sich dadurch neue und veriinderte Méglichkeiten
der Anregung ergeben.

Die durch (-Aufspaltung verursachten Anderungen am Ratenkoeffizienten fiir
Gold sind, nach den Beitréigen der einzelnen Hauptschalen aufgeschliisselt, in
Abb. 3.5 dargestellt. Die energetisch niedrigste Anregung eines Rumpfelektrons
im entarteten Fall (Abb. 3.5 (a)) ist der Ubergang n = 4 — n = 5 mit einer
Energie von 563.8 eV. Bei Einfang eines Elektrons in die Schale n = 5 werden
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Abb. 3.4: Ratenkoeffizient fiir dielektronische Rekombination in Al VI in
Ablhéngigkeit von der Elektronentemperatur. (1): Alle Einfangs- und An-
regungskanéle berticksichtigt. (2): Der Resonanziibergang 2s — 2p wurde
vernachléssigt. (3): Zusdtzlich wurde der Einfang in das Niveau 2p un-
terdriickt.




60

3. PLASMAZUSTAND

10'85 Ty T

10 °
L :

! =10 |
210
bt ;

10 " E
e §
Q L
~10 "7}

) i
c :
€710 "k
© :
10 ™E
10'—15 [ it g syl N I R i 4 aiii
1 10 100 10000 100000
Temperc’rur e
10_55 /"“""ML\' LA ] v LR LI ] ¥ LA B LB LY | T """_EE
é’ 5\\ ]

10} B—=Zs, (b) :
~1 ' z
| = ""'--_‘\ 2R A
[72] , \\ \\

10" ,7/ 7 X
g E ;'f/ \\\\\\\\ 3
10 ! g
/C\ E 1 19 \\\\\\::
S~ i 13 L i i N\

e 10 3 1t N
O i '110
/ [y ]
= ! -
10 14 : : g
1 [ 1
10-‘5 i ||a||’||} 3 5 s asesl TEET TR | al Lt iaanl L 4or i |
1 10 100 10 O 10000 100000 '

Temperatur (eV) |

Abb. 3.5: Beitrag der Hauptschalen zur dielektronischen Rekombination
in Au XXV in Abhéngigkeit von der Elektronentemperatur. Die Zahlen der

Kurvenbeschriftung entsprechen den Hauptquantenzahlen der Niveaus, in

denen das rekombinierende Elektron eingefangen wird. (a): Rechnung ohne
C-Aufspaltung. (b): Rechnung mit (-Aufspaltung und iiber die Unterscha-
len summiert.
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313.3 eV frei, so dafl die kinetische Energie des Elektrons vor dem Einfang un-
gefihr 250 eV betragen muf}, um diesen Ubergang anzuregen. Das Maximum des
Ratenkoeffizienten fiir die Hauptschale mit n = 5 liegt daher bei einer Elektro-
nentemperatur von ungefdhr 174 eV, was einer wahrscheinlichsten Energie von
~ 250 eV entspricht. Elektronen mit einer gréfieren kinetischen Energie kénnen
auch von der Schale n = 4 zur Schale n = 6 oder hdher anregen, nur fillt fiir
diese Ubergiinge die Oszillatorstirke stark ab, so daff der Resonanziibergang den
grofiten Beitrag zum Ratenkoeffizienten liefert. Mit steigender Hauptquantenzahl
verschiebt sich das Maximum zu h6heren Temperaturen, weil beim Einfang des
Elektrons in diese Schalen eine geringere Bindungsenergie frei wird, zur Anregung

des Resonanziibergangs also eine hohere kinetische Energie erforderlich ist.

Bei Betrachtung der (-Aufspaltung (Abb. 3.5 (b)) ergibt sich - wie im Falle
des Aluminiums — ein ganz anderes Bild. Sei zunichst der Beitrag der Schale
mit » = 5 zum Ratenkoeffizienten betrachtet, der bereits bei Elektronentempe-
raturen 7, ~ 3 eV’ ein Maximum besitzt, was bedeutet, da die beim Einfang
eines Elektrons in diese Schale frei werdende Bindungsenergie zur Anregung eines
Rumpfelektrons nahezu ausreicht. Diese Resonanzbedingung ist fiir den Einfang
in das Niveau 5p und gleichzeitiger Anregung eines Elektrons von 4 f nach 5¢
erfiillt, wozu bei Berechnung der Energien mit dem abgeschirmten Wasserstoff-
modell mit (-Aufspaltung nur eine kinetische Energie von 5.1 eV erforderlich ist.
Beim Einfang in die Schale n = 6 sind vor allem der An = O-ﬂbergang 4d — 4f,
der aufgrund der teilweise besetzten #uBersten Unterschale moglich ist, und der
Ubergang 4f — 5d beteiligt, die kinetische Energien von &~ 41 eV bzw. ~ 65
eV erfordern, um den doppelt angeregten Zustand zu erzeugen. Dabei ist zu be-
achten, dafl die Anregungsenergie des doppelt angeregten Zustands auch von der
Unterschale abhingt, in die das rekombinierende Elektron eingefangen wird, da
diese unter Verwendung des abgeschirmten Wasserstoffmodells mit (-Aufspaltung
durch die Differenz der totalen Energie des Ions im Grundzustand vor dem Ein-
fang und der totalen Energie des doppelt angeregten Zustands gegeben ist. Diese
beiden Ubergiinge sind auch mafigeblich bei Rekombination in die Niveaus n = 7
bis n = 10 beteiligt, daher verschiebt sich auch hier das Maximum mit steigender
Hauptquantenzahl des rekombinierenden Elektrons zu hoherer Elektronentem-
peratur. Insgesamt liegt durch die ¢-Aufspaltung die Schwelle fiir die Anregung
eines Rumpfelcktrons bei geringerer Energie als im entarteten Fall, was sich bei

den hoheren Niveaus durch ein Auftreten des Maximums bei niedrigeren Tempe-

e e e e e e e e e e
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raturen bemerkbar macht.

Der Einfang in die Schale mit n = 4 wurde im entarteten Fall vernachlissigt, da
die Resonanzbedingung nur durch Anregung eines Elektrons aus der Schale mit
n = 3 erfiillt werden kann. Diese Ubergiinge besitzten im Vergleich zur Anregung
aus der Valenzschale nur kleine Oszillatorstirken, und es sind hohe kinetische
Energien des rekombinierenden Elektrons erforderlich, was dies rechtfertigt. Ganz
anders ist die Situtation, wenn man die - Aufspaltung der Energien zuldfit. Es ist
dann energetisch méglich, ein Elektron in die Unterschale 4f einzufangen, und
ein Elektron aus der Unterschale 4p in die Unterschale 5s anzuregen, wenn die
kinetische Energie des eingefangenen Elektrons mindestens 15.5 eV betrigt, so
daf} das Maximum des Ratenkoeflizienten bei einer Elektronentemperatur von
ungefihr 11 eV liegt. Der Ratenkoeffzient ist aber geringer als beim Einfang in
die Schalen n = 5 und n = 6, weil die Oszillatorstérken der beteiligten Uberginge
in diesen beiden Fillen gréfier sind als die Oszillatorstirke fap—ss. Bei einer Tem-
peratur T, =~ 60 eV tritt ein zweites Maximum auf, das in Abb. 3.5 b deutlich zu
erkennen ist, da dann auch die Anregung von 4p nach 5d energetisch moglich ist.

Die in diesem Abschnitt aufgefiihrten Beispiele haben gezeigt, daf die Aufspal-
tung der Energieniveaus nach der Drehimpulsquantenzahl bei der Berechnung
des Ratenkoeflizienten fiir die dielektronische Rekombination wichtig ist, da sich
dadurch neue Kanile fiir die Anregung eines Rumpfelektrons ergeben, die auch

beim Gesamtratenkoeffizienten zu erheblichen Anderungen fiihren.

3.3 Nichtidealitiatseffekte

Wie bereits mehrfach angesprochen wurde, ist im Plasma der EinfluB der Elek-
tronen und der Nachbarionen auf die Niveaustruktur der Atome zu beriicksichti-
gen. Mit steigender Dichte verschwinden gebundene Zustiinde, ob dabei Diskonti-
nuitdten in den thermodynamischen Gréfen auftreten, ist bis heute Gegenstand
der Forschung (More 1981 [93], Forster 1991 [49]). Dieser Effekt sorgt zum Beispiel
im LTE-Fall fiir eine Konvergenz der Zustandsummen, da durch Wechselwirkung
mit den anderen Teilchen nur eine endliche Anzahl von gebundenen Zusténden

existiert. Es existiert bis jetzt keine quantitative Theorie fiir dieses zeitabhéngige,

quantenmechanische Vielteilchenproblem, und selbst wenn es gelingen sollte, das
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Problem nédherungsweise zu l6sen, wire es fraglich, ob diese Lésung zur Verwen-
dung in einem umfangreichen Ratengleichungsprogramm geeignet wire. Man ist
daher erneut gezwungen, auf ein einfaches Modell auch fiir die Nichtidealititsef-
fekte zuriickzugreifen, das aber aus numerischen Griinden in der Lage sein sollte,
das Verschwinden der Zustdnde mit steigender Dichte kontinuierlich zu beschrei-

ben. Im allgemeinen unterscheidet man zwei Nichtidealititseffekte:

¢ Kontinuumsabsenkung
Durch die Wechselwirkung der freien Elektronen untereinander und mit den
Ionen wird die Kontinuumskante abgesenkt, und die Wechselwirkung der
gebundenen Elektronen mit den freien Elektronen fiihrt zu einer verringer-

ten Bindungsenergie.

¢ Druckionisierung
Der Abstand zwischen den Ionen ist bei hohen Dichten so gering, daf sich
die besetzten Orbitale benachbarter Ionen iiberlappen, wodurch aufgrund
des Ausschlieffungsprinzips von Pauli Elektronen ins Kontinuum gehoben

werden.

Zur Beschreibung der Kontinuumsabsenkung existieren viele Modelle, die in un-
terschiedlichen Dichtebereichen anwendbar sind. Sehr hiufig wird die Formel von
Stewart und Pyatt (1966 [94]) verwendet, die den kontinuierlichen Ubergang zwi-
schen dem Resultat der DEBYE-HUCKEL-Theorie bei geringen Dichten und dem
Resultat des Ionensphirenmodells bei hohen Dichten beschreibt. Im DEBYE-
Grenzfall ist die Kontinuumsabsenkung gering, es ist daher in der vorliegenden
Arbeit angesichts der Ungenauigkeiten in allen atomaren Gréfen ausreichend,
die Kontinuumsabsenkung im Rahmen des Ionensphirenmodells zu berechnen,
zumal sich die STEWART-PYATT-Formel im Falle signifikanter Absenkung der

Kontinuumskante immer auf die Ionensphirenformel reduziert.

Im Jonensphirenmodell (More 1981 [93], Clayton 1968 [95]) nimmt man eine
homogene Teilchendichte der freien Elektronen n, an und betrachtet das Ion
der Ladung Z; als Punktladung im Mittelpunkt einer Kugel, deren Radius r; so

gewdhlt wird, dafl die Kugel nach aufen elektrisch neutral ist, d.h.

4
—?W(?‘jao):“ne =7; . (3.62)
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Die elektrostatische Energie dieser Anordnung setzt sich zusammen aus dem An-
teil der Elektron-Elektron-Wechselwirkung der freien Elektronen

2
o

Uee = (3.63)

) ’I‘j
und der Energie, die zur Anordnung dieser Elektronenladung um die Punktladung

des Tons aufgewendet werden muf

372 J2

S A 3.64

Ue] 2 Tj ' ( )
womit sich insgesamt ergibt 3
9 Z;

;= ——— 3.65

UJ 10 Ty ( )

Da sich Z; freie Elektronen in der Ionensphére befinden, hat jedes freie Elektron
eine potentielle Energie von —97;/10r;. Betrachtet man ein gemitteltes Ion mit
der Ladung z* = n./n; und dem Radius rq = (3/47n;)!/3/ay, dann folgt fiir die

iiber die verschiedenen Ionen gemittelte IXontinuumsabsenkung

9 z*
AE = ——Z2. . 3.66
1 10 7o (3.66)

Unter der Annahme, daf sich die gebundenen Elektronen im Kugelmittelpunkt
befinden, d.h. die Radien der gebundenen Elektronen sind klein im Vergleich
zum Jonensphirenradius, ergibt sich durch die Wechselwirkung mit den freien

Elektronen eine zusitzliche Verschiebung der Ionisationsenergie

R
AFE, = _57'_0 ; (3.67)

so daf} zusammen eine Kontinuumsabsenkung

*

AE =24 % (3.68)
To

aus dem Ionensphérenmodell folgt. Der Zahlenfaktor 2.4 spielt angesichts der
groben Abschitzung keine Rolle und wird im folgenden durch einen frei wihl-
baren Parameter 7 ersetzt, fiir den im folgenden ein Wert angegeben wird. In
den Raten fiir Elektronenstoflionisation werden die Nichtidealitidtseffekte durch

Ermiedrigung der Ionisationsenergien um |AE| berticksichtigt.

Ein praktisches Modell fiir die Druckionisation, das auf einer Idee von Zimmerman
und More (1980 [96]) basiert, wurde von Busquet (1990 [97]) zur Verwendung
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in einem Ratengleichungsprogramm vorgeschlagen. Die Grundidee dabei ist eine
Reduzierung der statistischen Gewichte durch Multiplikation mit einem Faktor

7rm=1—£

7 (3.69)

der mit steigender Dichte kontinuierlich vom Wert eins auf den Wert null iiber-
geht, wenn durch Absenkung der Kontinuumskante ein Elektron aus dem Ion mit
Ionisationsenergie I, freigesetzt wird. Um das Prinzip des detaillierten Gleich-
gewichts nicht zu verletzten, miissen dann aber auch alle Raten von n nach m
mit dem Faktor 7,, des Endzustands multipliziert werden (Busquet 1990 [97]).
Busquet verwendet eine andere Abschitzung fiir AE, die nur von der Hauptquan-
tenzahl des entsprechenden Elektrons und der Gesamtdichte der Ionen abhingt,
nicht jedoch von der Elektronendichte wie in Gl. (3.68). Bei Abhingigkeit der
Kontinuumsabsenkung von der Elektronendichte und damit auch der Druckioni-
sierung ist eine méogliche Losung des Ratengleichungssystems bei hohen Dichten
durch den Ionisationsgrad z* = 0 gekennzeichnet, da dann keine Kontinuums-
absenkung und folglich auch keine Druckionisierung auftritt. Um diese unphysi-
kalische Losung auszuschlieen und nicht im Ratengleichungssystem mit hohem
numerischen Aufwand viele Zustinde mitzunehmen, deren statistisches Gewicht
aufgrund der Druckionisierung verschwindet, wird zusitzlich ein geometrisches
Kriterium benutzt, mit dessen Hilfe iiber die Existenz eines Zustands schon bei
der Auswahl der Zustdnde entschieden wird. Sei die Ausdehnung eines Ions durch
den Radius des duflersten Elektrons nl festgelegt, der in wasserstoffihnlicher
Néherung mit der effektiven, abgeschirmten Kernladungszahl Z,, (Gl (3.45))

rae = 5 (307 = €(0+1)) (3.70)

1
2Z,
lautet. Der Zustand wird als nicht mehr gebunden angesehen, wenn der Radius
des Tons grofer wird als der Ionensphérenradius, der ein MaB fiir den mittleren
Abstand der Ionen ist. In der vorliegenden Arbeit wird ein Zustand als druckio-
nisiert betrachtet, wenn das Kriterium

1
due = ———g <c¢ (3.71)
1+ (ame)
o

erfiillt ist. Der Faktor d,; wurde von Zimmerman und More (1980 [96]) zur Re-

duzierung der statistischen Gewichte im Modell des gemittelten Atoms (average
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atom model) eingefiihrt, und die Parameter & = (407/3)'/3 und B = 3 durch Ver-
gleich mit Resultaten aus dem THOMAS-FERMI-Modell bestimmt (Pollak 1990
[65])6. Innerhalb einer Hauptschale besitzen die Orbitale mit kleinen Drehimpuls-
quantenzallen den groBeren Radius und werden daher zuerst druckionisiert. Diese

Bevorzugung von Orbitalen mit hohem Drehimpuls bei hohem Druck wurde un-

ter anderem von Meyer-ter-Vehn und 7Zittel anhand von Bandstrukturrechnungen

fiir hochkomprimierte Materie beobachtet und diskutiert (Zittel 1986 [99], Meyer-
ter-Vehn und Zittel 1988 [100]).

An dieser Stelle wird auf Ergebnisse des Abschnitts 3.5.1 vorgegriffen und in
Abb. 3.6 der Ionisationsgrad fiir ein Goldplasma der Temperatur T, = 200 eV’
und T, = 10 eV in Abhéngigkeit von der Dichte gezeigt. Dargestellt sind der
Tonisationsgrad, der aus dem Modell der vorliegenden Arbeit mit und ohne
Nichtidealititseffekte resultiert, und die Werte aus dem bei hohen Dichten giilti-
gen THOMAS-FERMI-Modell, die einer analytischen Anpassungsformel von More
(1981 [93]) entnommen wurden. Der Parameter der Kontinuumsabsenkung viz.urde
7 = 0.95 gesetzt. Mit dieser Wahl ist mit Nichtidealitatseffekten eine gute Uber-
einstimmung mit den Ergebnissen des THOMAS-FERMI-Modells festzustellen,
ohne Nichtidealititseffekte tritt selbst bei Dichten weit oberhalb der Festkorper-
dichte keine merkliche Ionisation auf. Der Parameter € ist hinreichend klein
zu wihlen, damit der Ionisationsgrad nicht durch Vernachldssigung wichtiger
Zustinde beeinflufit wird, aber auch nicht zu klein, um den numerischen Auf-
wand zu reduzieren. Im Programm SAPHIR ist € frei wéhlbar, alle Beispiele
der vorliegenden Arbeit wurden mit € = 10~3 gerechnet. Das THOMAS-FERMI-
Modell ist nicht in der Lage, die Schalenstruktur der Ionen zu erfassen, wahrend
im Modell der vorliegenden Arbeit ausgepréigte Stufen im Ionisationsgrad 2" zu
erkennen sind, die auf Schalenabschliisse zuriickzufiihren sind. Besonders die he-
liumahnliche (z; = 77) und neondhnliche (21 = 69) Konfiguration sind iiber
einen weiten Dichtebereich sehr stabil. Die Konfiguration mit Ladungszustand
z; = 51 ist ebenfalls sehr stabil, da bei hochionisiertem Gold die Niveaus in
der wasserstoffahnlichen Reihenfolge aufgefiillt werden, so daf alle Schalen bis
n = 3 vollstindig bestetzt sind, wihrend im Falle neutraler Elemente die 4s-

Unterschale vor der 3d-Unterschale gefiillt wird. Die kleine Stufe bei 2* = 33

6{Tberaschenderweise machen Zimmerman und More in ihrem Artikel keine Angaben fiir &
und B, erst Tsakiris und Eidmann (1987 [98]) verdffentlichten Zahlenwerte, jedoch finden sich

in dem Report von Pollak die von More gewéhlten Werte.
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Abb. 3.6: Ionisationsgrad eines Goldplasmas der Temperatur (a) T, =
200 eV und (b) T, = 10 eV in Abhiingigkeit von der Dichte. Die gestrichelte
Linie stellt die Resultate des THOMAS-FERMI-Modells (More 1981 [93])
dar. Die Ergebnisse mit Nichtidealititseffekten sind durch Quadrate und
die ohne diese Effekte durch Dreiecke gekennzeichnet.
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tritt nur bei Beriicksichtigung der ¢-Aufspaltung auf, da in diesem Fall alle Ni-
veaus bis zur 4d-Unterschale besetzt sind. Besonders zu erwéhnen ist, daf} auch
die Unabhingigkeit des Ionisationsgrads von der Temperatur fiir hohe Dichten

(n; > 5 x 10%* cm™3) richtig beschrieben wird.

3.4 Numerische L6sung der Ratengleichungen

Die Gesamtraten Uy und U, im stationdren Ratengleichungssystem Gl. (3.7)
und GI. (3.8)
E Uk,[ ny —ng Z Ul,k =0 (372)
l {

setzen sich aus den Einzelraten aller oben beschriebenen Prozesse zusammen, die

zwischen den Zustinden k und [ erlaubt sind, d.h.
Uii(ne, To) = Riy + n.Cgy + neCO (3.73)

Die Teilchenerhaltung wird beriicksichtigt, indem die Gleichung fiir den ersten

Zustand durch

> e =mn; (3.74)
k

ersetzt wird, wodurch auch die triviale Losung (n, = 0V k) ausgeschlossen wird.

In kompakter Schreibweise lautet das Ratengleichungssystem

NK ‘
SUpe=b , 1=1,...,NK , (3.75)
k=1
1 fallsl =1
Uy = ’ (3.76)
’ Uk =61 2m Uny  sonst

by (3.77)

n; fallsl=1
0 sonst

wobei iiber alle NK Zustdnde zu summieren ist. Bei einem vorgegebenen Wert

fiir die Elektronendichte konnen die Raten bestimmt werden, und man erhélt die
Hiaufigkeiten n; der Zustinde durch Invertierung der Matrixgleichung (3.75). Die

so berechneten Haufigkeiten erfiillen im allgemeinen nicht die Ladungserhaltung,
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es muf} daher nach einem konsistenten Wert der Elektronendichte iterativ gesucht
werden. Dazu wird die Nullstelle der Funktion

f(ne, Te) =3 ixne — ne (3.78)
k

bestimmt, was ein hochgradig nichtlineares Problem ist, da die Raten und auch
die Anzahl NK der Zustinde durch die Nichtidealitiitseffekte in komplizierter
Weise von der Elektronendichte abhingen. Dennoch kann bei Verwendung des
NEWTON-RAPHSON-Verfahrens (Press et al. 1986 [101]) in fast allen Fillen be-
reits mit wenigen Iterationsschritten (= 10) die Konvergenz errreicht werden.

Zur Matrixinversion einer Gleichung der Form U x n = b stehen mehrere nu-
merische Verfahren zur Verfiigung, die im Programm SAPHIR gewihlt werden

konnen.

o GAUSS-JORDAN-Algorithmus mit Pivotwahl
Dieser Algorithmus ist auch bei grofen Matrizen sehr stabil, er benétigt je-
doch bis zu dreimal lingere Rechenzeit als verfeinerte Methoden. Dennoch
wurde diese Option im Programm SAPHIR eingebaut, um bei Konvergenz-
problemen wéhrend der iterativen Suche nach der Elektronendichte, die in
Zusammenhang mit der Lésung des Ratengleichungssystems stehen kénn-
ten, eine Testmdglichkeit zu besitzen (Press et al. 1986 [101], S.24).

e ,Singular Value“ Zerlegung

Diese Methode wird verwendet, wenn die Matrix schlecht konditioniert ist,
das heifit das Verhiltnis des kleinsten Matrixelements zum grofiten Matrix-
element kleiner ist als die numerische Rechengenauigkeit. Dies kann bei
den anderen hier beschriebenen Verfahren aufgrund von Rundungsfehlern
zu einer ungenauen Losung oder zu einer singuliren Matrix U fiihren. In
diesem Falle kann durch die ,Singular Value“ Zerlegung die Losung — auch
fiir singulére Matrizen — verbessert werden (Press et al. 1986 [101], S.52).

¢ ,Lower-Upper* Zerlegung
Als Standardmethode im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurde diese Me-
thode gewihlt, bei der die Matrix U mit Hilfe des CRrouT-Algorithmus
in ein Produkt aus einer unteren Dreiecksmatrix (lower) und einer obe-
ren Dreiecksmatrix (upper) zerlegt wird. Gegeniiber dem GAUSS-JORDAN-

Algorithmus kann eine um einen Faktor 3 verringerte Rechenzeit erreicht
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werden. Dieses Verfahren wurde bel den im Rahmen dieser Arbeit durch-

gefiihrten Berechnungen fiir Matrizen mit bis zu 1000 Zeilen und Spalten

benutzt, wobei keine numerische Schwierigkeiten auftraten (Press et al. 1986 :: S
[101], S.31, The Numerical Algorithms Group 1990 [102], Unterprogramm |: :;
F04ARF) T 9f |
o 8 n
Da die Matrix U wegen der sehr unterschiedlichen Raten im allgemeinen bei 25k
einfacher Genauigkeit nicht gut konditioniert ist, erfordern alle hier beschriebe- 5 ;
nen Methoden bei 32bit-Fliefkomma-Arithmetik doppelte Genauigkeit bei der 2 I = 50 eV
Berechnung der Matrixelemente und der Invertierung der Matrix. :) e o E

11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26
logyo Dichte (em™)

1 3.5 Resultate |

13 g .
12 F i
In diesem Abschnitt werden einige Ergebnisse fiir den Ionisationsgrad und fiir :(1) -
die Verteilung auf die verschiedenen Ionisationsstufen anhand der Elemente Alu- -,8_ :;; .‘
minium, Eisen und Gold diskutiert. Diese Elemente wurden ausgewihlt, da sie Z;’ 7
oftmals in Experimenten verwendet werden, und die hier dargestellten Resultate % : ‘
auch zur Interpretation und Planung von Experimenten niitzlich sind. Es sei an 2 JE .
dieser Stelle noch einmal darauf hingewiesen, daf bei allen Resultaten die vom 23 HI
Strahlungsfeld abhéngigen Raten vernachléssigt wurden. f E T o = 100 eV _ : ;k
0111213 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 ' l
logso Dichte (cm™) r_
3.5.1 Ionisationsgrad i
Der Jonisationsgrad in Abhéngigkeit von der Teilchendichte fiir verschiedene dem :; Al 5
Experiment zugéngliche Temperaturen ist in Abb. 3.7 bis Abb. 3.9 dargestellt. :; ? ) !
Obwohl grofie Unterschiede im Betrag des Ionisationsgrads auftreten, zeigen alle B9k ?
Beispiele den gleichen qualitativen Verlauf. Bei niedrigen Teilchendichten ist ;',’ 3 f
der Ionisationsgrad unabhingig von der Teilchendichte, da hier nur die Elek- .§ 6 |
tronenstoflionisation aus dem Grundzustand, die strahlende Rekombination und .g i &
die dielektronische Rekombination eine Rolle spielen, die alle proportional zur 23 ‘
Elektronendichte sind, so daf§ sich diese bei Aufstellung der Ratengleichungen ? To = 200 eV 3 .
herauskiirzt. Angeregte Zustinde beeinflussen den Ionisationsgrad nicht, da die 0 Bttt PO TPPO PP PP TP PP FPTTT FISTTOT I I
11712 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 .
logie Dichte (cm™) '

e =50 eV, (b) T, = 100 eV und (c) T, = 200 eV in Abhingigkeit von

Abb. 3.7: Ionisationsgrad eines Aluminiumplasmas der Temperatur (a) l
der Dichte. |
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Abb. 3.8: Tonisationsgrad eines Eisenplasmas der Temperatur (a) T, =

50 eV, (b) T, = 100 eV und (c) T. = 200 eV in Abhingigkeit von der
Dichte.
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Abb. 3.9: Jonisationsgrad eines Goldplasmas der Temperatur (a) T, =
50 eV, (b) T. = 100 eV und (c) T, = 200 eV in Abhingigkeit von der
Dichte.
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Elektronenstoffanregung aufgrund der niedrigen Dichte gegeniiber der strahlen-
den Abregung klein ist, und daher die angeregten Zustédnde nur schwach besetzt
sind. Dieses Gleichgewicht wird als Korona-Gleichgewicht bezeichnet, da es unter
anderem die Verhéltnisse in der Sonnenkorona beschreibt. Mit steigender Teil-
chendichte werden auch die angeregten Zustinde durch Elektronenstoanregung
besetzt, die dann leichter zu ionisieren sind, was zu einem ansteigenden Ionisati-
onsgrad fiihrt. Nach Erreichen eines maximalen Werts sinkt der Ionisationsgrad
wieder, da dann die Dreikorperrekombination, die dem Quadrat der Elektronen-
dichte proportional ist, der dominierende Rekombinationsmechanismus ist. Dies
ist der Bereich des LTE, in dem die Strahlungsraten gegeniiber den Stofiraten
vernachlassigbhar sind. Wie bereits besprochen, folgt dann ein Bereich in dem
Nichtidealitatseffekte (Kontinuumsabsenkung, Druckionisierung) zu einem An-
steigen des Ionisationsgrads fithren, der dann bei sehr hohen Dichiten unabhingig

von der Temperatur wird.

Einflufl der dielektronischen Rekombination

Im Koronagleichgewicht liefert die dielektronischen Rekombination einen wichti-
gen Beitrag zur Festlegung des Ionisationsgrads. Dies wurde erstmals von Burgess
(1964 [103)) fiir die Sonnenkorona gezeigt, wo die Diskrepanz zwischen gemessener
und berechneter Ionisationsverteilung erst durch Beriicksichtigung der dielektro-
nischen Rekombination gekldart werden konnte. In Abb. 3.10 ist der Ionisations-
grad fiir Eisen und Gold mit und ohne dielektronische Rekombination dargestellt.
Es ist deutlich zu erkennen, dafl die dielektronische Rekombination einen erheb-
lichen Einfluf} auf den Ionisationsgrad des Plasmas ausiibt und keinenfalls ver-
nachldssigt werden darf. Bei Eisen mit einer Temperatur von T, = 500 eV ergibt
sich im Korona-Gleichgewicht bei Beriicksichtigung der dielektronischen Rekom-
bination ein Ionisationsgrad z* =~ 16 gegeniiber 2* &~ 19 ohne diesen Rekombi-
nationsmechanismus. Diese Differenz wird mit steigender Teilchendichte geringer
und verschwindet fiir n; > 108 ¢m™3. Fiir ein Goldplasma mit T, = 500 eV
hingegen beeinfluit die dielektronische Rekombination den Plasmazustand bis
zu Teilchendichten n; ~ 102 cm™3. Interessant ist hierbei das Absinken des
Tonisationsgrads im Bereich 101 cm™3 < n; < 10'° ¢m~3, das durch die dielek-
tronische Rekombination und die Elektronenstofanregung verursacht wird. Im

Korona-Gleichgewicht betrdgt der Ionisationsgrad z* =~ 26 und dielektronische
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Abb. 3.10: Ionisationsgrad (a) eines Eisenplasmas und (b) eines Gold-
plasmas der Temperatur T, = 500 eV (b) in Abhéngigkeit von der Dichte
mit (durchgezogene Linie) und ohne (gestrichelte Linie) dielektronische
Rekombination.
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Rekombination kann nur durch Anregung des Grundzustands erfolgen. Ab einer
Teilchendichte n; & 1016 ¢m ™2 werden durch Elektronenstoff angeregte Zustéinde
besetzt, wodurch sich fiir die dielektronische Rekombination neue Kanile der
Anregung eines Rumpfelektrons ergeben, was zu einem Anwachsen der dielek-
tronischen Rekombination und zu einem sinkenden Ionisationsgrad fiihrt. Fiir
Teilchendichten n; > 10'® cm™3 steigt der Ionisationsgrad dann mit steigender
Teilchendichte aufgrund der Ionisation aus angeregten Zustédnden an, was auch
bei Vernachlassigung der dielektronischen Rekombination auftritt.

Einflufl der angeregten Niveaus

Angeregte Niveaus werden in umfangreichen Ratengleichungsmodellen oftmals
nur in einer inkonsistenten Weise bertlicksichtigt. Entweder werden diese bei der
Bestimmung des Ionisationsgrads ganz vernachlassigt (Eidmann 1989 [5], Mac-
Farlane 1989 [6]) oder man nimmt an, das Ion befinde sich vor der Rekombination
bzw. nach der Ionisation im Grundzustand (Wang 1991 [63]). Die angeregten
Niveaus beeinflussen jedoch den Ionisationsgrad, da aus angeregten Zustinden
leichter ionisiert werden kann, was bereits weiter oben besprochen wurde, und
auch Rekombination in angeregte Zustinde méglich ist. Dies ist in Abb. 3.11
am Beispiel eines Goldplasmas veranschaulicht. Werden die angeregten Zusténde
vernachlédssigt, so behélt der Ionisationsgrad {iber einen weiten Bereich den fiir
das Korona-Gleichgewicht giiltigen Wert und féllt dann im Bereich des loka-
len thermodynamischen Gleichgewichts ab, wobei der Grenzwert bei niedrigen
Dichten der maximale Ionisationsgrad ist. Das gleiche Verhalten zeigen die mit
Hilfe des Programms IONMIX (MacFarlane 1989 [6]) ermittelten Werte des Io-
nisationsgrads, da dieses Programm bei der Berechnung des Ionisationsgrads nur
Grundzusténde berticksichtigt. Die erheblichen Abweichungen im Ionisationsgrad
im Vergleich zu den Resultaten der vorliegenden Arbeit beruhen darauf, da8 in
diesem Programm die ¢-Aufspaltung der Energieniveaus vernachlissigt wird und
nur eine grobe Naherung fiir die dielektronische Rekombination benutzt wird, die
fiir Elemente mit hohen Kernladungszahlen nicht zulissig ist.

Ein ganz anderes Verhalten erhidlt man, wenn die angeregten Niveaus in kon-
sistenter Weise in das Ratengleichungsmodell eingebaut werden. Dies fiihrt im

Korona-Gleichgewicht zu einem niedrigeren Ionisationsgrad als ohne angeregte
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Abb. 3.11: Ionisationsgrad eines Goldplasmas der Temperatur T, =
100 eV mit (durchgezogene Linie) und ohne (gestrichelte Line) Beriick-
sichtigung angeregter Zustinde in Abhéingigkeit von der Dichte. Zum Ver-
gleich ist auch der aus dem Programm IONMIX folgende Ionisationsgrad
(gepunktete Linie) abgebildet.
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Zustinde, da strahlende und dielektronische Rekombination in angeregte Niveaus
moglich sind. Im Ubergangsgebiet zwischen dem Korona-Gleichgewicht und dem
LTE-Bereich ergeben sich ebenfalls erhebliche Anderungen, da die Ionisation aus
angeregten Zustinden einen grofen Einfluff auf den Ionisationsgrad hat. Fiir Teil-
chendichte n < 1023 ¢m ™3 hat der Ionisationsgrad bei Vernachldssigung angereg-
ter Zustinde einen konstanten Wert 2* =~ 14. Mit konsistenter Beriicksichtigung
der angeregten Zustinde variiert dieser Wert zwischen z* =~ 10 und z* &~ 20. Dies
beeinfluBt sowohl den Plasmazustand als auch die optischen Eigenschaften des
Plasmas, so daB es nicht gerechtfertigt ist, angeregte Niveaus zu vernachléssigen.
Eine ausfiihrliche Diskussion dieses Sachverhalts ist beispielsweise fiir alkalidhn-
liche Tonen bei Mahn (1967 [104]) zu finden, der jedoch die {-Aufspaltung der

Energieniveaus vernachlissigt.

3.5.2 Haufigkeitsverteilung der Ladungszusténde

Eine wichtiges Resultat stellt auch die relative Haufigkeit der verschiedenen Ionen
dar, da diese einen grofien Einflul auf die optischen Eigenschaften des Plasmas
hat. Ein Beispiel fiir ein Aluminiumplasma mit T, = 50 eV und n; = 10?! em™3
zeigt Abb. 3.12. Am hiufigsten ist in diesem Fall das Ion Al"*, und die Ver-
teilung fallt zu beiden Seiten monoton ab. Im Rahmen der vorliegenden Arbeit
wurde aber auch ein nicht monotoner Verlauf der I{urve der relativen Haufigkei-
ten festgestellt, und ein Beispiel hierfiir ist in Abb. 3.13 gegeben. Betrachtet man
die Verteilung mit Beriicksichtigung aller statistischen Gewichte (markiert durch
Quadrate), so fillt eine sehr geringe Hiufigkeit des Ions Au*?* und ein erneutes
Ansteigen der Haufigkeiten fiir Ionen mit niedrigerer Ladungszahl auf. Dies wird
verursacht durch die geringen statistischen Gewichte des Grundzustands und aller
einfach angeregten Zustinde des Ions Au??* im Vergleich zu benachbarten Ionen.
Dieses Ion besitzt im Grundzustand die Konfiguration (45)%(4p)®(4d)! und alle in-
neren Niveaus sind vollstandig aufgefiillt, die einfach angeregten Zustdnde erhilt
man durch Anheben des 4d-Elektrons in energetisch hohere Niveaus. Das statisti-
sche Gewicht einer gesamten Konfiguration entspricht damit der Entartung der
Unterschale, in der sich das duflerste Elektron befindet, fiir den Grundzustand
also G = 10. Fiir das Ion Au%'* lautet die Konfiguration des Grundzustands
(45)%(4p)°(4d)?, womit sich ein statistisches Gewicht G = 45 ergibt. Erneut wer-
den einfach angeregte Zustande durch Anheben eines 4d-Elektrons gebildet, deren
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Abb. 3.12: Relative Hiufigkeit der Ionisationszustinde eines Aluminium-
plasmas der Dichte n; = 102! ¢m™3 und der Temperatur 7, = 50 eV’

gesamtes statistisches Gewicht ist aber durch das Produkt aus dem statistischen
Gewicht des verbleibenden 4d-Elektrons und der Entartung in der Auflersten be-
setzten Unterschale gegeben. Befinden sich in beiden Ionen das Leuchtelektron in
der gleichen Unterschale, so betrégt das statistische Gewicht des angeregten Zu-
stands im Ton Au*!* das Zehnfache des Werts im Ion Au?2*. Dies fiihrt zu einer
bevorzugten Besetzung des Ions mit der niedrigerer Ladungszahl. Zum Vergleich
sind in Abb. 3.13 auch die Haufigkeiten dargestellt, wenn das Verhiltnis aller

statistischen Gewicht zu eins gesetzt wird, was in jedem Falle zum Verschwinden
dieser lokalen Minima fiihrt.

3.5.3 Zustandsgleichung

Ist die Héufigkeit der Ionisations- und Anregungszustinde bekannt, kann auch
die innere Energie £ und der Druck P des Plasmas bestimmt werden. In der vor-

liegenden Arbeit werden bei der Bestimmung der Zustandsgleichung die Anteile
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ADbb. 3.13: Relative Haufigkeit der Ionisationszustéinde eines Goldplasma
der Dichte n; = 10?2 ¢m™3 und der Temperatur T, = 600 eV. Quadrate
kennzeichnen die relativen Haufigkeiten mit Beriicksichtigung der statisti-
schen Gewichte und Dreiecke die relativen Hiufigkeiten mit zu eins gesetz-
ten statistischen Gewichten.

3.5. RESULTATE

der Wechselwirkung zwischen den Toncu:
nachlissigt, die fiir Dichten n; > 10%? ¢;
werden. Es wire jedoch moglich, diese
schreiben (More et al. 1988 [105]), um
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und
a = 0.424665 (3.84)

gilt. Die spezifische Warme bei konstantem Volumen

o€ o€
= —_— 3.85
v= (o), * (@), 62
erhilt man durch numerisches Differenzieren, das heiit die innere Energie wird fiir 10: SR i i i |
zwei um AT verschiedene Temperaturen berechnet und der Differentialquotient s Au a '
durch den Differenzenquotienten ersetzt. @ af 5
: i
. , 2 T,=200eV |
Zur Berechnung des Drucks werden die Ionen erneut als ideales Gas behandelt, 2 1
womit fiir den Druck '% |
010 ° T,=100eV |
P; = 1.602 x 1070, T; (dyn cm™?) (3.86) = : F |i
. . I o ,[ T,=50eV 1
folgt. Der elektronische Anteil mit Beriicksichtigung der Entartung lautet (Basko & | |
1985 [106]) c
1 adT, 1 .
Pe=2.942X1014 3(371'2)2/3(716&3)5/3'{‘%1 (dyncm_2) . (3.87) 105 PR TR T T 0 S U T O NV W (O 0 U R0 O U U U U O U A A N U U U U1 0 U U 0 0 N U U0 0 0 T 0 0 0 O S O O
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Die innere Energie und der Druck eines Goldplasmas in Abhéngigkeit von der |
Teilchendichte bei verschiedenen Temperaturen sind in Abb. 3.14 und Abb. 3.15 l

dargestellt, wobei jedoch die Wechselwirkungsanteile zwischen den Ionen und

zwischen Elektronen und Ionen nicht beriicksichtigt sind. Es zeigt sich hierbei,

daB erst fiir Dichten n; > 10?2 ¢em ™3 die Entartung der freien Elektronen wichtig |

wird. Bei den dargestellten Temperaturen ist der Anteil der Ionen zur inneren Abb. 3.14: Innere Energie eines Goldplasmas in Abhéngigkeit von der
Energie gering gegeniiber dem Anteil der Elektronen und dem Anteil, der in Dichte bei verschiedenen Temperaturen mit (durchgezogene Linie) und
Ionisation und Anregung im Plasma gespeichert ist, was fiir T, = 100 eV in der ohne (gestrichelte Linie) Beriicksichtigung der Entartung der freien Elek- ll

Abb. 3.16 veranschaulicht ist. tronen. I
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Abb. 3.15: Druck eines Goldplasmas in Abhiingigkeit von der Dichte bei
verschiedenen Temperaturen mit (durchgezogene Linie) und ohne (gestri-
chelte Linie) Beriicksichtigung der teilweisen Entartung der freien Elektro-
nen.
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Abb. 3.16: Anteile der inneren Energie eines Goldplasmas der Temperatur
T. = 100 eV in Abhéngigkeit von der Dichte mit Beriicksichtigung der

teilweisen Entartung der freien Elektronen.
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Kapitel 4

Extinktions- und

Emissionskoeffizienten

Gegenstand dieses Kapitels ist die Berechnung des Extinktions- und Emissions-
koeffizienten fiir ein Plasma, dessen Verteilung der Ionisations- und Anregungs-
zusténde bekannt ist. Die hierfiir verwendeten Modelle und Methoden sind nicht
nur im Zusammenhang mit dem in Kapitel 3 besprochenen Ratengleichungsmo-
dell sondern universell — bei I{enntnis der Haufigkeitsverteilung — anwendbar. Es
werden in dieser Arbeit nur atomare Prozesse und THOMSON-Streuung betrach-
tet, was den moglichen Temperaturbereich auf 1 eV < T < 10 keV einschrinkt.
Bei niedrigeren Temperaturen sind Rotations- und Vibrationsanregungen von
Molekiilen wichtig, bei hoheren Temperaturen tragen auch nukleare Prozesse,
Photon-Photon-Streuung und CoMPTON-Effekt zur Extinktion und Emission
bei. Bei der Berechnung dieser Koeffizienten wird der Einfluf der Plasmaum-
gebung auf die atomaren Gréfien und die Aufspaltung der Niveaus nach dem
Gesamtdrehimpuls j = I + s beriicksichtigt. Diese Aufspaltung konnte bisher
vernachlédssigt werden, weil durch thermische Elektronen nur die dufleren Ni-
veaus beeinflufit wurden, fiir die die j-Aufspaltung gering ist. Es soll jedoch im
folgenden der Extinktionskoeffizient auch fiir hohe Photonenenergien (keV') be-
stimmt werden, bei denen die Absorption durch Elektronen in innere Schalen
eine Rolle spielt, so daf3 die j-Aufspaltung beriicksichtigt werden mufl. Hierzu
wird in Abschnitt 4.1 die Bestimmung der Haufigkeiten der (n,¢,j)-Zusténde
gezeigt, das parametrisierte Potential (Gl. (2.4)) erweitert (4.2), die Losung der
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DirAc-Gleichung fiir dieses Modellpotential skizziert, und die Verwendung der
daraus folgenden Energien und Wellenfunktionen zur Berechnung der Wirkungs-
querschnitte fiir Ubergange zwischen gebundenen Zustéinden (4.3) und zwischen
gebundenen Zustinden und Kontinuumszustinden (4.4) behandelt. Im Anschluf§
daran werden die Ubergiinge zwischen Kontinuumszusténden (4.5), die Streuung
von Photonen (4.6) und im letzten Abschnitt die Bildung der Extinktions- und

Emissionskoeflizienten besprochen.

4.1 Haiufigkeiten der (n,{,j)-Zusténde

In Kapitel 3 wurde die H&ufigkeit der Zustinde nur in Abhingigkeit von
den Quantenzahlen n und ¢ berechnet, d.h. die Aufspaltung durch die Spin-
Bahn-Kopplung (Quantenzahl j) wurde vernachléssigt. Bei der Bestimmung der
Extinktions- und Emissionskoeffizienten soll diese jedoch beriicksichtigt werden,
was unter der Annahme einer Gleichgewichtsverteilung der zu einem n¢-Orbital
gehorenden relativistischen Niveaus mit j = ¢ £ 1/2 (Orbitale mit £ = 0 zei-
gen keine Aufspaltung) moglich ist. Diese Annahme ist gerechtfertigt, wenn die
Energieaufspaltung zwischen den Zustinden nicht viel groer als die Elektronen-
temperatur ist — was fiir die Zwecke dieser Arbeit gut erfiillt ist —, da dann durch
Stofle mit den Elektronen die Haufigkeiten eine thermische Gleichgewichtsvertei-
lung erreichen. Im thermodynamischen Gleichgewicht gilt fiir die Haufigkeiten
N, ; die BOLTZMANN-Verteilung

_ . AE
Mngj=e+1/2 _ Gi=t+1/2 exp (_ ) , (4.1)
Nnej=e-1/2  Jj=t-1/2 T,

wobei die statistischen Gewichte g; und die Energiedifferenz AE zwischen den
beiden Zustinden bendtigt werden. Die Gesamthiufigkeit muf} erhalten bleiben
Nt j=t+1/2 T Nn g j=0-1/2 = Nnye (4.2)

womit sich fiir die Haufigkeiten

-1
_ gi=t+1/2 ( AE ) )
N | = = Npe|=——exp|— +1 4.3
dj=0-1/2 ¢ (gj=e-1/2 P T (4.3)

-1

-1
. — 9i=t+1/2 (__AE) 4.4
Nl j=0-1/2 Np,e (1 + (gj=e—1/2 exp T. (4.4)
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ergibt. Befindet sich nur ein Elektron in der nl-Unterschale, entspricht das
Verhaltnis der statistischen Gewichte der beiden nlj-Zustinde dem Verhiltnis
der Entartungen der Niveaus. Ist vor Beriicksichtigung der j-Aufspaltung die Un-
terschale mit mehr als einem Elektron besetzt, miissen die statistischen Gewichte
der beiden Zusténde gesondert berechnet werden. Ein Zustand mit p Elektronen
in der nl-Unterschale ((nf)?) spaltet in zwei Zustinde mit (n, £, j{= € — 1/2})?
und (n,¢,j{= € - 1/2})P"Y(n,¢,j{= €+ 1/2})! auf. Die Besetzung aller ande-
ren Niveaus bleibt unverindert, so dafl diese nicht beriicksichtigt werden miissen,
wenn das Verhéltnis der statistischen Gewichte der beiden Zustinde bestimmt
wird, womit sich ergibt

gi=es12 _ (2(E+1/2)+ 1)(2“’,',1_/;")“)

gj=t-1/2 B (2(l—1p/2)+1)

(4.5)

Kann das Niveau mit j = £ — 1/2 nur mit ¢ Elektronen (¢ < p) besetzt werden,
entspricht dem nichtrelativistischen Zustand mit (nf)? nur ein relativistischer
Zustand mit (nlj = £ —1/2)4(nlj = €+ 1/2)P79,

4.2 Lo6sung der Dirac-Gleichung im Modellpo-

tential

Befindet sich ein Ion mit der Ladung Z; in einem Plasma, dndert sich das Po-
tential gegeniiber dem eines isolierten Ions. Die fiir niedrige Dichte geltende
DEBYE-HUCKEL-Theorie zeigt, daf$ zur Beschreibung des Ions im Plasma das
CouLoMB-Potential durch ein abgeschirmtes DEBYE-H{UCKEL-Potential zu er-
setzen ist. Diese Theorie ist aber fiir hohe Dichten, bei denen sich nur wenige
Teilchen in der DEBYE-Kugel befinden, nicht anwendbar, obwohl in diesem Falle
die grofiten Anderungen zu erwarten sind. Bei hohen Dichten ist das Modell des
homogenen Elektronengases anwendbar, das die Absenkung des Kontinuums und
die Verschiebung der Linien qualitativ richtig beschreibt, bei niedriger Elektro-
nendichte aber keine korrekte Beschreibung der Nichtidealititseffekte erlaubt.
Dies zeigte zum Beispiel Skupsky (1980 [4]) fiir wasserstoffahnliche Ionen in dich-
ten Plasmen. Dennoch wird dieses Modell verwendet, da bei niedriger Elektro-
nendichte nur kleine Verdnderungen zu erwarten sind, die im Rahmen eines ein-

fachen Modells unerheblich sind. Abweichungen von der homogenen Elektronen-
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dichte wurden im Rahmen des average-atom-Modells von Rozsnyai (1972 [107])
betrachtet, indem er die freien Elektronen in der THOMAS-FERMI-Néherung mit
einem selbstkonsistenten Potential beschreibt, das vom Kern, den gebundenen
und den freien Elektronen gebildet wird. Dieses Verfahren ist bei Betrachtung
der einzelnen Ionisations- und Anregungszustinde jedoch numerisch zu aufwen-
dig, was eine Verwendung fiir die Zwecke der vorliegenden Arbeit ausschliefit.

Betrachtet man ein Ion der Ladung Z;, das sich im Plasma mit homogener Elek-
tronendichte n, befindet, wird das Kernpotential zusétzlich durch die freien Elek-
tronen abgeschirmt, wodurch eine Verdnderung der Bindungsenergien und der
Wellenfunktionen der Elektronen hervorgerufen wird. Im Rahmen des Modells
unabhingiger Teilchen ist die relevante Grofie nicht die Ladung des Ions sondern
die Rumpfladung Z, = Z; + 1, da diese das asymptotische Verhalten des Poten-
tials bestimmt. Innerhalb der Ionensphire, die nach auflen elektrisch neutral ist,
befinden sich daher Z,. freie Elektronen. Der Radius dieser Ionensphére ist durch
die Beziehung

%’r(Roao)"ne =z (4.6)

gegeben!, und das elektrostatische Potential der freien Elektronen lautet ( Greiner
1986 [108], Seite 42)

Z T 2]

Ze 13— (L fi <R

vV, = 21?0[ (%)) frr<B (4.7)
Ze fiir r > Ry

™

Ublicherweise wird die Verinderung der Energieniveaus in Stérungsrechnung er-
ster Ordnung mit wasserstoffihnlichen Wellenfunktionen behandelt, wobei fiir
Mehrelektronensysteme eine effektive Kernladungszahl eingefiihrt wird, um die
Abweichung vom COULOMB-Potential zu beschreiben (Mayer 1947 [109], Pom-
raning 1973 [110]). Zur Beschreibung von Linienverschiebungen wasserstoffahnli-
cher Tonen in dichten Plasmen l8st Skupsky aber numerisch die SCHRODINGER-
Gleichung mit einem Potential, das aus dem COULOMB-Potential des Kerns und
dem Potential V, der freien Elektronen gebildet wird.2 Eine Erweiterung dieses
Modells fiir Mehrelektronensysteme und eine relativistische Beschreibung wird

IDer Ionensphirenradius Ry (in Einheiten a¢) darf nicht mit dem im Kapitel 3 definierten
Tonensphérenradius rg verwechselt werden. Letzterer hingt nur von der Gesamtdichte der Ionen

ab, aber Ry wird durch die Ladung des Ions und die Dichte der freien Elektronen bestimmt.
2Skupsky diskutiert auch noch ein selbstkonsistentes Modell, in dem die freien Elektronen

eine BOTZMANN-Verteilung besitzen (siehe auch Nguyen et al. 1984 [111]).
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erstmals in der vorliegenden Arbeit durchgefiihrt, indem das Potential V, zum
parametrisierten Potential der isolierten Ionen (Gl. (2.4)) addiert wird. Fiir das
Modellpotential V' ergibt sich damit

. ((Z,, - 2) (H (exp(-f’j) B 1) + 1)_1 - Zc)

ot 5 2
Vin={ +& [3 - (%) ] firr <R, - (48)
0 fir r Z Ro

Der erste Termx in der eckigen Klammer ist fiir alle gebundenen Elektronen
gleich und fiihrt zu einer Verschiebung der Kontinuumskante. Die Anderung
der Ubergangsenergien zwischen gebundenen Zustinden wird durch den zweiten
Term hervorgerufen, der wegen der Abhéingigkeit vom Radius r fiir verschiedene
Niveaus unterschiedlich ist. Durch Beriicksichtigung der freien Elektronen in der
Ionensphére wird aus dem parametrisierten Potential mit unendlicher Reichweite
ein Potential, das fiir Abstdnde » > Ry verschwindet. Die Einteilchenbindungs-
energien und die Wellenfunktionen sowohl fiir gebundene Zustinde als auch fiir
Kontinuumszustdnde erhilt man durch Lésung der DIRAC-Gleichung mit dem
Modellpotential, das iiber den Ionensphérenradius Ry eine Abhéngigkeit von der
Elektronendichte besitzt. Da dieses Modellpotential nur eine endliche Reichweite
besitzt, ist die Anzahl der gebundenen Zustinde beschrankt, d.h. durch den Ein-
fluf} des Plasmas werden hoch angeregte, gebunden Zustinde zerstért. Im Grenz-
fall n. — 0 reduziert sich das Modellpotential auf das parametrisierte Potential,
das zur Beschreibung des isolierten Ions in Kapitel 2 verwendet wurde.

Die zeitunabhéngige Dirac-Gleichung lautet in atomaren Einheiten
[Ca -p+ /602 + V(I’)] (I’nrc;t(r) . E(I)nnu(r) 5 (49)

wobei o und 3 die DIRAC-Matrizen, p der Impuls, r der Ortsvektor und ¢ die
Vakuumlichtgeschwindigkeit sind. Fiir zentralsymmetrische Potentiale V(r) =
V(r) kann diese mit dem Ansatz fiir die relativistische Wellenfunktion

W Fpe/T) X"
B () = ( ((G,m //r)))?’i:) (4.10)

in eine radiale DIRAC-Gleichung umgeformt werden, die nur noch vom Abstand
r vom Ursprung abhéngt (Rose 1971 [112])

dFy v E-V 2c2
£ = Ep,. - (+2ce, (4.11)

dr T c

e ————— . e
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dGunyx _ E- V(T)FMc G (4.12)
dr c r

In den oben angefiihrten Formeln sind F, c und Gy . die grofie und kleine Kom-
ponente der Wellenfunktion, n ist wie bisher die Hauptquantenzahl, p ist die ma-
gnetische Quantenzahl, und x = (I—5)(2j +1) ist die relativistische Quantenzahl,
die sowohl den Gesamtspin j = |k| — 1/2 als auch den Drehimpuls | = j + £ /2|«]
(und damit die Paritit (—1)') festlegt. Die Spin-Winkel-Funktion x% erfiillt die
Beziehungen3(Grant 1970 [113])

Ixto= G+ )Xk (4.13)
Pyt = 11 +1)x" (4.14)
32 M 3 b

S Xx = ZXK, (415)
Bxt = pxk . (4.16)

Zur Losung der Radialgleichungen (Gl. (4.12)) fiir ein radialsymmetrisches Po-
tential mit asymptotischen Verhalten V(r) — 0 fiir r — oo und endlichem rV(r)
bei 7 = 0 stehen verschiedene Standardmethoden und Computerprogramme in
der Literatur zur Verfiigung (z.B. Liberman et al. 1971 [30]). In der vorliegenden
Arbeit werden jedoch an das Computerprogramm besonders hohe Anforderun-
gen beziiglich Konvergenz und Flexibilitat gestellt, da im Programm SAPHIR
fiir mehrere tausend Niveaus die DIRAC-Gleichung in verschiedenen Potentia-
len gelést werden muf, ohne da bei Problemen ein Eingreifen des Benutzers
in einzelnen Fillen moglich ist. Dafiir geeignet ist eine Sammlung von Unterpro-
grammen von Salvat und Mayol (1991 [114]) zur L6sung der SCHRODINGER- oder
DirAc-Gleichung, die im Quellcode zur Verfiigung steht. Der Benutzer iibergibt
diesen Unterprogrammen die Werte fiir 7V (r) an radialen Stiitzstellen r;, und
erhalt an diesen Stiitzstellen den Wert fiir die beiden Komponenten F,, und G,
der Wellenfunktion, die Bindungsenergie fiir gebundene Zustdnde (E < 0) und
die Phasenverschiebung fiir freie Zustdnde (E > 0) zuriick. Dabei miissen die
Stiitzstellen r; geeignet gewéhlt werden, um alle Knoten der Wellenfunktionen zu

erfassen, was zusammen mit den Eingabedaten iiberpriift wird. Eine Anzahl von

3Operatoren sind durch " gekennzeichnet
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800 Stiitzstellen (: = 1,800), die iiber einen Bereich von 300 ag gemis

300 i
" = exp (800/70) P (7_0) (ao) (4.17)

verteilt sind, ist fiir diese Arbeit ausreichend. Das Programm ist in der Lage
zu erkennen, ob ein Zustand noch gebunden ist, was im Zusammenhang mit
der vorliegenden Arbeit sehr wichtig ist, da die Anzahl gebundener Zusténde im
Potential (Gl. (4.8)) von der Elektronendichte abhéngt und somit nicht a priori
bekannt ist.

Die Tauglichkeit des Modellpotentials zur Beschreibung der Niveaustruktur und
der Linienverschiebung in dichten Plasmen kann nicht anhand eines Vergleichs
mit experimentellen Daten demonstriert werden, da solche Werte nach Wissen
des Autors nicht zu Verfiigung stehen. Deshalb werden die fiir Gold gemesse-
nen Bindungsenergien im Festkorper, die experimentell leichter zugénglich sind,
mit den Resultaten des Modellpotentials verglichen. Die Festkérperdichte fiir
Gold unter Normalbedingungen betrigt n®* = 5.84 x 10?2 cm™3, womit sich
unter der Annahme, dafl der mittlere Ionisationsgrad z* = 1 ist, eine Elektro-
nendichte ng = 5.84 x 1022 cm™3 ergibt. Das einfache Modell der vorliegenden
Arbeit beschreibt den Festkorper als Plasma mit einem mittleren Ionisationsgrad
z* = 1 und einer Elektronendichte n}; hierdurch ist auch die Temperatur fest-
gelegt. In den Abbildungen 4.1 und 4.2 sind die Bindungsenergien der Niveaus
3d3/2 und 3ds/y sowie 4f5/o und 4f7/5 fir Au II, die aus dem Modellpotential
(Gl. (4.8)) unter Verwendung der oben beschriebenen Unterprogramme folgen,
in Abhéangigkeit von der Elektronendichte dargestellt. Die Elektronendichte in
Gold bei Festkorperdichte n? ist in diesen Abbildungen durch einen senkrechten
Strich markiert. Bei sehr geringer Elektronendichte liegen die Bindungsenergien
fiir das isolierte Ion (n. = 0) vor, die sich aber mit steigender Elektronendichte
verringern, da die Abschirmumg durch die freien Elektronen anwichst, wobei
die duflere 4f-Unterschale stirker beeinflufit wird als die energetisch tiefer lie-
gende 3d-Unterschale. Die genauen Werte der Bindungsenergien (in eV') fiir die
M-Schale und die N-Schale fiir das isolierte Ion und bei einer Elektronendichte
n; sind zusammen mit gemessenen Bindungsenergien Tab. 4.1 zu entnehmen.
Die Bindungsenergien fiir die Elektronendichte des Festkorpers zeigen eine gute
Ubereinstimmung mit den gemessenen Werten, trotz der Einfachheit des Mo-
dells betragen die Abweichungen nur einige eV/. Durch die Nichtidealititseffekte

verringern sich die Bindungsenergien nur um = 20 eV, was fiir die tieferliegen-
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Abb. 4.1: Bindungsenergie der Niveaus 3d3/; und 3ds/p fir Au II in

Abhéangigkeit von der Elektronendichte. Die senkrechte, gestrichelte Linie

kennzeichnet den Wert der Elektronendichte in Gold bei Festkorperdichte.
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Abb. 4.2: Wie Abb. 4.1 fiir die Niveaus 4 f5, und 4f7/5.
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ne =0 | n =n | Exp.°
3s1/0 | 3443 3421 3425
3p1/2 | 3203 3181 3150
3p3sa | 2776 2754 2743
3dsn | 2330 2308 2291
3dss2 | 2235 2213 2206
4sy/0 | 769 747 759
4p1s2 | 660 639 644
4psse | 559 538 546
ddzse | 371 349 352
4dssy | 351 330 334
4fs5,0| 103 82 87
4f7/2 99 78 83

“nach Siegbahn (1967 [115])
Tabelle 4.1: Bindungsenergien der M-Schale und der N-Schale in Au II fiir

das isolierte Atom (n. = 0) und bei der Elektronendichte des Festkérpers
(n2) mit dem Modell der vorliegenden Arbeit sowie die gemessenen Werte
fiir Gold bei Festkorperdichte (Exp.).

den Niveaus nur eine kleine Verdnderung bedeutet. Dennoch ist deutlich zu er-
kennen, daf} alle Energien des isolierten Ions zu grof} sind. Fiir die beiden 4f-
Niveaus verringert sich die Differenz zum gemessenen Wert bei Beriicksichtigung
der Nichtidealitétseffekte von 26 eV auf 5 eV (4f5/2) und von 16 eV auf eben-
falls 5 eV. Noch stérker ist der Effekt fiir das 2s-Niveau in Aluminium (2* = 3,
nd = 1.81 x 102 em=3), dessen Bindungsenergie im isolierten Ion bei 156 eV und
fiir eine Elektronendichte von n, = 1.81 x 10?3 ¢m ™3 bei 107 eV liegt, was mit
dem gemessenen Wert von 118 eV (Siegbahn 1967 {115]) zu vergleichen ist. Zu-
sammenfassend kann gesagt werden, daf eine genauere Uberpriifung des Modells
derzeit nicht moglich ist, die Resultate des oben angefiihrten Vergleichs zeigen
aber, dafl die Nichtidealititseffekte im Modell der vorliegenden Arbeit in guter

Néaherung erfafit werden.
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4.3 Photoanregung und Photoabregung

Der Photoanregungsquerschnitt (gebunden-gebunden) fiir den Einfang eines Pho-
tons unter gleichzeitiger Anhebung eines gebundenen Elektrons in ein energetisch

hoheres Niveau ist
me?

O’ig]‘»q(lj) = %fi—»j\llij(y) . (418)
Bei Beriicksichtigung der j-Aufspaltung und nach Einsetzen der Konstanten er-

gibt sich fiir den Wirkungsquerschnitt
Ugﬁj,n’ﬂ’j’(y) = 2.65 x 10—2fncj_.,,lcljl\I/ngj,nrgljl(l/) (C777.2) y (419)

wobei ¥(v) das frequenzabhingige Linienprofil (in Sekunden) ist. Mit den stati-
stischen Gewichten gn¢; bzw. gn¢j und den Teilchendichten Nnej bZW. Nyipjr der
Zusténde folgt fiir den um stimulierte Emission korrigierten Absorptionskoeffizi-
enten fiir Photoanregung (Mihalas 1978 [51])

gnej Moo 99
Xﬁg == [1 hin —J Nyes Un inte gt 14 4.20

Gnrerjr Npej J 'ty ( ) ( )
und durch Division mit der Massendichte p (in g/em3) der Massenabsorpti-
onskoeflizient. Im LTE-Fall ist die Hiufigkeit der beiden Zustinde durch die
BOLTZMANN-Verteilung gegeben, und der Korrekturfaktor fiir stimulierte Emis-
sion nimmt die im LTE-Fall giiltige Form

Gneg Mnrerjr hv
l-——==1-exp|—— 4.21
gnlcljl nnfj p ( Te) ( )

an. Der Koeffizient fiir spontane Emission kann mittels des Photoanregungsquer-
schnitts in der Form

2h? Onei
o9 = ( ) ( 2 ) My 0% (V) (4.22)

Gurerj

geschrieben werden. Um die Koeffizienten fiir Photoanregung und Photabre-
gung ausrechnen zu kénnen, miissen daher nur die relativistische Oszillatorstirke
Jnlj—nurj und das Linienprofil ot (v) fiir jeden Ubergang bekannt sein. Die
Berechnung dieser beiden Grofen ist Gegenstand der néichsten beiden Abschnitte.
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4.3.1 Berechnung relativistischer Oszillatorstiarken

Die Ableitung der Formel fiir die Einteilchen-Oszillatorstirke im Rahmen der
DIrAC-FOCK-SLATER-Theorie (DFS) mit relativistischen Einteilchenwellenfunk-
tionen ®,,,(r) ist bei Bhalla (1970 [116,117], 1973 [118]) gegeben. Mit der
Phasenkonvention der vorliegenden Arbeit, die sich von der bei Bhalla unter-
scheidet, folgt fiir die Emissionsoszillatorstérke eines elektrischen Dipoliibergangs

n'k! — nk unter Emission eines Photons mit Energie AE (in atomaren Einheiten)

1 3 2
= —gAE [(n’ =R + Iy ~ 5K = ) - 12] (4.23)
X s, 4.24
X‘gﬁs (7 1,7) (4.24)
mit den Abkiirzungen
i / (k1) (FG' + GF') dr (4.25)
I = / g(kr) (FG' — GF')dr (4.26)

und den sphirischen BESSEL-Funktionen g¢y(k7) der Ordnung A. Der Faktor
S¢(4',1,7), der nur von den Gesamtdrehimpulsen des Anfangs- und Endzustands

abhangt, lautet

$H fiir j=4'+1
S5\ 1,5) = E%I(j}Tl) fir j=j ) (4.27)
L N " == - .
ZJj'_ fir j=j5"—1

wobei die Auswahlregeln [¢ — ¢'| = 1 und |j — j'| = 0,1 erfiillt sein miissen. Die
Absorptionsoszillatorstirken sind aus den Emissionsoszillatorstarken mittels der
Beziehung

(27 + 1)y = =25+ D)0 (4.28)
zu erhalten, und fiir die Oszillatorstérke bei teilweise gefiillten Niveaus gilt analog

zum nichtrelativistischen Fall

Pn’rc’
Fononit = P (1 _ '2IT’I) P (4.29)

nk—n's'

Die mit dem parametrisierten Potential ermittelten Oszillatorstirken werden in

Tab. 4.2 mit Werten aus selbstkonsistenten DFS-Rechnungen von Bhalla (1970
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[116], 1973 [118]) und mit gemessenen Werten (Andersen und Sgrensen 1972 [119],
Penkin und Shabanova 1963 [120], 1963 {121}, 1965 [122]) fiir einige isolierte Ele-
mente verglichen. Es wurden hierzu Elemente ausgewihlt, die nur ein Elektron
auBerhalb abgeschlossener Unterschalen besitzen, da hierfiir sowohl experimen-
telle Resultate als auch theoretische Vergleichswerte aus selbstkonsistenten DFS-
Rechnungen zur Verfiigung stehen. Die hierzu erforderlichen Parameter des pa-

rametrisierten Potentials, die nicht im Anhang A aufgelistet sind, kénnen Tab.

4.3 entnommen werden. Die Resultate der vorliegenden Arbeit zeigen eine sehr
gute Ubereinstimmung mit den gemessenen Werten und den theoretischen Oszil-

latorstirken nach Bhalla, die Abweichungen liegen im Bereich der Unterschiede

zwischen den gemessenen Werten — von wenigen Ausnahmen wie zum Beispiel der

Ubergang 5dsj2 — 4p1/2in Gal abgesehen. Dies zeigt, daf§ die Berechnung der Os-
zillatorstirken mit Bindungsenergien und Wellenfunktionen, die aus der Losung
der DIRAC-Gleichung im analytischen Potential folgen, fiir isolierte Atome mit ei-
ner dhnlichen Genauigkeit wie fiir selbstkonsistente Rechnungen moglich ist. Fiir

Wasserstoff und wasserstoffahnliche Ionen sind die Ergebnisse exakt (im Rahmen

der numerischen Rechengenauigleit).

Den EinfluB der freien Elektronen auf die Ubergangsenergien und die Oszilla-
torstiarken zeigen Abb. 4.3 und Abb. 4.4 fir Au I und Al III. Dabei findet
man, daB sich die Ubergangsenergien nur wenig mit steigender Elektronendichte
andern, obwohl die einzelnen Bindungsenergien herabgesetzt werden. Dies ist auf
die Abhiingigkeit der Anderungen in den Bindungsenergien vom Radius zuriick-
zufiihren, der fiir die betrachteten Niveaus nicht sehr unterschiedlich ist. Somit
verringert sich die Bindungsenergie beider Niveaus um den gleichen Betrag, und
die Differenz bleibt unverindert. Erst kurz bevor das obere Niveau durch Nicht-
idealititseffekte nicht mehr gebunden ist, tritt eine geringe Anderung in der
Ubergangsenergie ein. Da die Ubergangsenergien sich nicht stark andern und
die Wellenfunktionen durch die Potentialverinderung nicht stark beeinflufit wer-
den, zeigen die Oszillatorstérken das gleiche Verhalten. Stirkere Verinderungen
in den Oszillatorstarken ergeben sich fiir weit auseinander liegende Niveaus, die

jedoch fiir die Absorption nur eine geringe Rolle spielen, da fiir diese Uberginge

die Oszillatorstirken stets sehr klein sind.

Als Beispiel fiir die Linienverschiebung ist in Abb. 4.5 die Verinderung der Ener-
gie des Ubergangs 1s; /2 = 2p3/2 In wasserstoffihnlichem Aluminium dargestellt.

4.3. PHOTOANREGUNG UND PHOTOABREGUNG

nlj — n'l'y" | Exp.1% | Exp.2® | Bhalla | diese Arbeit

AT | 3pys — dsyp | 012 | 015 | - 0.12
3piy2—dsiyp | 013 | 015 | = 012

Gal 4p3/y — 98172 | 0.13 0.14 - 0.13
4p1js — 5512 | 0.12 | 013 - 013

4pys — 4dz;n | 0.30 0.32 0.27 0.35

4p1/2 — 5d3/o = 0.054 0.09 0.11
dpyp — ddg;s | — | 0.038 | 0.03 0.037

dpsjo — 4ds;e | 0.34 0.29 0.25 0.34
4pyjs — Bdyys | - - [ 0009 [ 0011

4}35‘;2 — Sdsjp | 0.08 - 0.078 0.10

Inl Op17a — Sdgs | 0.44 0.36 0.30 0.38
P32 = 5dys |~ | 0.06 | 0.033 | 0.044

5psj2 = 5dsz | 0.31 | 0.37 | 0.30 0.39

5psj2 — 6s1s | 0.15 | 0.6 | - 0.14

dp1/2 — 6512 | 0.12 0.14 - 0.12

op1/2 — 6dz/p | 0.08 0.045 0.09 0.12

op3/a — 6655{2 0.07 0.052 | 0.085 0.11

TIT | Gpiy2 — 6dss | 0.34 | 029 | 029 0.33
6p3/2 — 6d3/2 = 0.036 0.04 0.051

Ops/2 — 6ds; | 0.37 | 0.31 | 0.34 0.45

6p1/2 — 7s1/2| 0.13 0.13 - 0.12

Op3/2 — 7s172| 0.14 0.14 - 0.17

Opijo — 7d3js | 0.09 | 0.076 | - 0.11

6p3/2 — 7ds;y | 0.08 0.073 - 0.12

6psj2 — 8ds2 | 0.03 | 0.03 | - 0.048

;‘nach Andersen und Sgrensen (1972 [119])
nach Penkin und Shabanova (1963 [120], 1963 [121], 1965 [122])

Tab ) . N .
o fel-l.e 42 Osz.lllatorstarken in relativistischer Beschreibung fiir
bergange in Aluminium, Gallium, Indium und Thallium.
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Bindungsenergie (eV)
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Abb. 4.3: Bindungsenergien und Oszillatorstirke des Ubergangs 6s1/2 —
6p1/2 fiir Aulin Abhsngigkeit von der Elektronendichte.
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Abb. %.4: Bindungsenergien und Oszillatorstirke des Ubergangs 3s; J2 =
4p3/e fiir A1 TII in Abhéngigkeit von der Elektronendichte.
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d o!

Ga | 0.6530 | 1.056
InI |0.7275 | 1.000
TII | 0.6615 | 1.034

Tabelle 4.3: Parameter des analytischen Potentials.

Erst bei hohen Elektronendichten (n, > 3x 10 cm™%) betragt die Linienverschie-
bung mehr als 5 eV, was im Vergleich zur Energie des ungestorten Ubergangs von
1730 eV klein ist. Zudem iiberlagert sich der Verschiebung der Linie mit wachsen-
der Dichte auch ein Verbreiterung der Linie, was eine experimentelle Bestimmung
sehr schwierig macht. Dennoch sollte diese Verschiebung fiir eine experimentelle

Uberpriifung ausreichend sein, was Skupsky (1980 [4]) am Beispiel des wasser-

stoffihnlichen Neons diskutiert.

4.3.2 Linienprofil und Linienbreite

Neben der natiirlichen Linienbreite, die durch die endliche Lebensdauer des obe-
ren Niveaus gegeben ist und auch fiir ein isoliertes Atom auftritt, tragen Stofe
mit den Elektronen, Ionen und Atomen des umgebenden Plasmas (Stoflverbrei-
terung) und die thermische Bewegung der Ionen (DOPPLER-Verbreiterung) zZur

Linienbreite bei.

Natiirliche Verbreiterung

Das Linienprofil der natiirlichen Verbreiterung ist durch eine LORENTZ-

Verteilung gegeben

1 (FL/47I')
e e B , 4.30
nljn'l'y (V) T (Vn(?j,n'ﬂ'j' o V)2 + (FL/47T)2 ( )

wobei die Halbwertsbreite (FWHM) durch
Ty =229 x 108(AEnmei)? (s71) (4.31)

mit der Ubergangsenergie in eV, gegeben ist (Mihalas 1978 [51]).

4.3. PHOTOANREGUNG UND PHOTOABREGUNG 103
O-O ¥ T ¥ T T T T
ax '
Q
5 Al XIII
O -50 | -
- ]
3
0
o
o -
O L
: .
o—10.0 |
. | ]
[ -
0
C
N I
_15-0 I 1 i 1 1 L i ] i
0 2 4 6 8 10

Elektronendichte (10%**cm™

Abti. 4..5: Linienverschiebung des Ubergangs Is1/2 — 1pg3/o fiir Al XIII in
Abhéngigkeit von der Elektronendichte.

Stofiverbreiterung

D}ll'cll Stofe mit neutralen oder geladenen Teilchen wird die Lebensdauer d
Niveaus verkiirzt, was zu einer Verbreiterung der Linien fiihrt. Da der Einfl e;
der geladenen Teilchen viel grofer ist, kénnen Storungen durch neutrale Tel'll
chen vernachléssigt werden, wenn das Plasma nur merklich ionisiert ist (Ba; N
ger 1962 [123]). Unter den geladenen Teilchen wiederum ist der Beitra der Ioran_
zur Linienverbreiterung gegeniiber dem der Elektronen in guter Néiilgerun \Ifl -
.na.chliissigbar (Sobelman et al. 1981 [124]). Die Elektronen-StoBverbreiterui ?r;
im Rahmen der ,,impact approzimation* durch die Formel von Baranger ( lgglf;
[123]) gegeben, die in der Niherung nach Griem (1968 [125]) durch -

3/2
I's = 16 (E) Lne | Ry
3 mag kgT

X [< n€J|7‘2ln€j > yngj'*‘ < nlclij’|7'2l7l,€,j/ > gnlcljl] (432)

L—;———g—_—
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beschrieben werden kann. Die GAUNT-Faktoren g weichen gewdhnlich nur wenig
von eins ab, es wird daher § = 1 gesetzt (Stewart und Pyatt 1961 [126], Armstrong
et al. (1966 [127]). Die Erwartungswerte von r? werden mit den in Abschnitt 4.2
gewonnenen radialen Wellenfunktionen berechnet, optional kann im Programm

SAPHIR der wasserstoffihnliche Wert

1 ~ \ 2
< ntjlr?ntj >= (;—l) a2 +1-3¢e+1) (@),  (433)
mit der Rumpfladung Z. und der effektiven Hauptquantenzahl
Z2EH ) 1/2
n== , 4.34
(&2 (439

gewihlt werden, der fiir angeregte Niveaus eine gute Naherung darstellt ( Arm-
strong und Purdum 1966 [128]). Insgesamt ergibt sich damit fiir die Halbwerts-
breite (FWHM) in praktischen Einheiten

€

n
Fe=23.08x 107 8—=—
5 VT Z2

x [ (572 +1 - 30(C+1)) + a? (5n +1-30(¢ +1))] (s7), (4:35)

3 einzuset-

wobei die Plasmatemperatur in eV und die Elektronendichte in em™
zen sind. Eine detaillierte Diskussion der Formel (Gl. (4.32)) und der GAUNT-
Faktoren ist in dem Artikel von Griem (1968 [125]) zu finden, und einen Vergleich
gemessener Stofiverbreiterungen mit Ergebnissen der Naherungsformel geben Hey
(1976 [129]) und Hey und Bryan (1977 [130]). Das Linienprofil entspricht eben-
falls einer LORENTZ-Verteilung, und die Faltung zweier LORENTZ-Verteilungen
ergibt wieder eine LORENTZ-Verteilung mit einer Gesamtbreite I' = ', 4+ I'g

(Mihalas 1978 [51}).

DorPLER-Verbreiterung

Ist das Ion mit der Masse M wihrend des Ubergangs in Bewegung und besitzt eine
Geschwindigkeitskomponente in Richtung der Sichtlinie, ist die Linie durch den
DoprpPLER-Effekt in der Frequenz verschoben. Liegt eine thermische Geschwin-
digkeitsverteilung vor, fiihrt dies zu einer Verbreiterung der Linie, die durch ein

DoOPPLER-Profil

1 (v — Unejner )2
VY - ; gl
an,nlﬂljl(V) \ D ~ exp ( e (436)
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Vnejnter i 2T
A = Ljn'e'5 Ll
"=\ g (4.37)

.beschrieben wird. Mit der Massenzahl A des Elements und der Ubergan senergi
in eV folgt in praktischen Einheiten : .

mit

Avp =11 1o, /T ; x
D 1x10 \/;AEngj’nlgfj/ (s 1) y (438)

und fiir die Halbwertsbreite (FWHM) erhilt man

I'p = 2vIn2Ay, (4.39)

T.
= 1.8 10‘/ - ; -
95 x 10 AAEnfj,n’f’j' (S 1) . (440)

Zusammen mit dem LORENTZ-Profil ergibt sich, wenn die DOPPLER

Verbreiter i g i
' 1u'ng und die anderen Verbreiterungsmechanismen nicht miteinander
korreliert sind, durch Faltung ein VoiecT-Profil

\Ilr‘L/ﬂ'nl v = : 2 i __‘_‘—exp (_y2)
7n'l's ﬁAUD 71'_00 (’U - y)2 + a2 dy (441)
1
= Tenvg H(a,v) , (4.42)
das von dem Verhiltnis
e I's+Ty
ird, (4.43)
und
e V = Ungjnte o
-—-—-—-—AVD (4.44)

ab.héi.ngt. Die Eigenschaften der Vo1¢T-Funktion H (a,v) werden in dem Buch

Mihalas (1978 [51]) beschrieben, wo auch Literaturhinweise zu deren Ber u; .
aufgefiihrt sind. Ein Computerprogramm, das den Wert der VOIGT-Funk:'c nun'g
verschiedenen Niherungsmethoden und Tabellenwerten nach der Beschrl((e)irll)11111111gt

Mihalas bestimmt, kann dem P
, rogramm IONMIX A y
[6]) entnommen werden. e

von
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4.4 Photoionisation und Photorekombination

o
3

Die Ableitung der Formel fiir den Photoionisationsquerschnitt (gebunden-frei)
im Rahmen der DIRAC-FOCK-SLATER-Theorie geben Walker und Waber (1973
[131],1974 [132]). Als Ergebnis fiir den Photoionisationsquerschnitt in Dipolnéhe-

—
o
»

rung ergibt sich

7~

c

| -

o

el

S’

j ; ‘€10
8mc |27 —1 2j+3 c
9f ()= — |Z=—|R} ————|R} + ———|R} 4.45

O'nﬂ],ﬂ] (V) wk [ 12] lRJ—ll + 12](_7 + 1)| J| + 12(‘7 + 1)| _1+1| ) ( ) Enj !
()] 3 l
mit g_ 10 |
: 4 _~"
|IR%| = ((n - K - 1)/GerJ-dr +(k— K+ 1)/F_,-:dor) ) (4.46) S :
X Il
wobei w die Photonenergie und k die Wellenzahl des Elektrons im Kontinuum ist. ; H
Die beiden Komponenten Fj und Gj der Wellenfunktion im Kontinuum koénnen 10 ) " t
erneut mittels der Sammlung von Unterprogrammen von Salvat und Mayol (1991 %0 F’ho’rosnoenener1gzif-:n)O eV Jess e [1

[114]) berechnet werden, nur ist dabei zu beachten, daB die daraus resultieren-

den Kontinuumswellenfunktionen nicht normiert sind. Da bei der Herleitung der

-—t
(@
(]
T
-
i

Formel fiir den Wirkungsquerschnitt angenommen wurde, die Kontinuumswellen-

funktionen mit Phasenverschiebung 8, Wellenzahl k und Energie E seien gemif

2\ 1/2
F(r) =% (ﬁ%’%) cos(kr + 6) (4.47)
10*
E 1/2 : i
G(r) = (m) sin(kr + 6) (4.48)

o
o

normiert, miissen die Kontinuumswellenfunktionen nachtriglich normiert werden.

Die mit dem parametrisierten Potential und Gl. (4.45) berechneten Photoioni-

Wirkungsquerschnitt (barn)

sationsquerschnitte bei einer Elektronendichte n, = 106 ¢m~3 wurden fiir ei- |
nige Elemente mit Werten aus selbstkonsistenten, relativistischen Rechnungen 10 2 |
fiir isolierte Atome mit Beriicksichtigung aller Multipole (Band et al. 1979 [133)) 0 400 80 1200 1600 2000 |

Photonenenergie (eV) |

verglichen. Dabei zeigte sich, dafl bei dieser niedrigen Elektronendichte die Pho-

tionisationsquerschnitte des isolierten Atoms sehr gut reproduziert werden, die

Abweichungen betragen nur ungeféhr 10 %. In Abb. 4.6 sind als Beispiele die Abb. 4.6: Photoionisati

Photoionisationsquerschnitte fiir die dufieren Niveaus in neutralem Aluminium 5 L .1ot01on“1 saFlonéquerschmtt fiir die Niveaus 3py/z in Al T und

s ?‘1 {2 in Au I.1n Abha,-nglgkelt von der Photonenenergie. Die durchgezogene !
Linie kennzeichnet die Resultate der vorliegenden Arbeit bei einer Elek-

tronendichte n, = 10'® ¢m~3. Die Ergebnisse aus relativistischen, selbst- |!
konsistenten Rechnungen fiir isolierte Atom nach Band et al. (1979 [133]) )
sind durch Quadrate dargestellt. ‘ ’
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Abb. 4.7: Einflul der freien Elektronen auf den Photoionisationsquer-
schnitt des Niveaus 3s1/2 in Al III. Dargestellt sind der Photoionisations-
querschnitt in Abhéngigkeit von der Photonenenergie nach dem Modell der
vorliegenden Arbeit bei den Elektronendichten n, = 10'® ¢cm™3 (durchge-

zogene Linie) und n, = 1022 cm™3 (gestrichelte Linie).
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Die Anderungen im Photoionisationsquel,schnitt durch den Einflul der freien
Elektronen bei héheren Elektronendichte gind in Abb. 4.7 dargestellt. Betriigt
die Elektronendichte n, = 1016 em=3 SZ liegt die Bindungsenergie des 3s/o-
Niveaus in Al III bei 29 eV Der P,hotoionisationsquerschnitt steigt an der
Schwelle steil an und fillt danacl Mit gteisender Photonenenergie. Erhéht man
die Elektronendichte auf e = 102 gy el eiedl-igt sich die Bindungsenergie auf
14 eV. Zudem verindert sich der Veflauf,demphot Oionisationsquerschnitts an der
Schwelle. Der Anstieg an der Schwelle ist ® Jiger steil als bei niedriger Elektro-
nendichte, und der Querschnitt steigt . . Schwelle zuerst mit steigender
Photoneneuergie an. fach

Im . ind i . . ot
Plasma sind im entarteten Fal] die KontinuulllSZ“Stande teilweise besetetzt,

was durch Multiplikation mit einem Verfighagleitsfaktor
gharkeiy

Qe = -1 < (4.49)
1+exp(d+i‘)

a = _HF 4.50

= (4.50)

beriicksichtigt wird, wobei ¢ = 2Ry E dio Buergie des Kontinuumelektrons in eV
ist.

Bei bek ot ian bl . . ..
kanntem Phot01on1sat10nquel-SChni r um stimulierte Emission

e o . ftt kann de
korrigierte Absorptionskoeffizient Mittelg Y

9f _ Mats
Xy = []. - Lf'exp (\];TV)] ”,,[jd,‘(i'gfj,['j' (451)

berechnet werden, und der Koeffizient f;, tane Rekombination lautet (Mi-
halas 1987 [51]) et

2hy3
f
S (7) . (“%E) ?r;e'jag{i,f'i’ ' (4.52)
Die Hiufigkeit Nye; des Ausgangszustap s inj [TE-Fall berechnet sich geméfl
n;cj =1.66 x 10~2 nOneMT-% exp <-I-j,,rﬂ) 3 (4.53)
9 €

wobei gy das statistische Gewicht, Ny die By g keit des Grundzustands fiir das
gk . .
;sierungsenergie ist. Im LTE-

nach der Ionisation vorliegende Ion yyq I
Fall gilt

nty die Jon

(4.54)

nt,. =
nlj = My
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und der Korrekturfaktor fiir stimulierte Rekombination :

die im LTE-Fall giiltig Form

_ Dngj -—-}z =1—ex (ﬁh—

4.5 Bremsstrahlung und inverse

lung

Auch freie Elektronen kénnen im Feld der Ionen Photo
sorbieren, indem sie in einen anderen Kontinuumszusta:
Die semiklassische Rechnung fiir diesen Prozef im Cort
Kramers durchgefiihrt und ergab bei einer MAXWELL- V!
tronen fiir den Absorptionsquerschnitt (Zel'dovich und K
)= () e
3 \3mkgT hmer3

wobei n, die Teilchendichte der Elektronen ist. Werden i

und die Photonenenergie und die Temperatur in el” ang

i
o/ (v) =242 x 10 TEy
Die aus der quantenmechanischen Rechnung folgende IXo:
Resultat kann durch Multiplikation mit einem Faktor g,
der erstmals von Gaunt (1930 [134]) berechnet wurde. L.
sion des GAUNT-Faktors fiir die inverse Bremsstrahlung
Karzas und Latter (1961 [135]) zu finden. Deren Resv’

Anpassungsformel
1(,, 1"
grr =1+ 0.44exp (_Z (7 + Z) /}

mit 77
2 13.6—
v OgIO T

beschrieben werden. Dabei ist der Mittelwert der qua:

durch

VA ny

72 — 72 L
Z I

=1 n;

sNe (C10

['EN

auf

(4.55)

1 ab-
frei).
- von

clek-

(1.56)

cms

ian
57)

en

en
- Kus-
* beil

die

e
do
S’

.59)

-zahl

| 60)
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gegeben (MacFarlane 1989 [6], siche auch Menzel und Pekeris 1935 [136]). Bei ho-
hen Dichten kénnen die Elektronen entartet sein, und der Absorptionsquerschnitt
muf iiber die FERMI-DIRAC- Verteilung und nicht iiber die MAXWELL-Verteilung
gemittelt werden. Dies kann durch Multiplikation mit einem Faktor
14-exp(—a&)
2 Fus(@) (1 - exp (- 2))

(4.61)

= [t
a = T (4.62)

beriicksichtigt werden (Cox und Giuli 1968 [137]).

Mit dem Wirkungsquerschnitt fiir Bremsstrahlung folgt fiir den um stimulierte
Emission korrigierten Absorptionskoeffizienten

o = <1 — exp (—%)) ny o/ (v) (4.63)

€

und fiir den Emissionskoeffizienten

2h13 hv
n£f=( g )exp (—T) nyoll(v) | (4.64)

€

wobei ny die Teilchendichte der Ionen mit Ladung Z; ist (Mihalas 1978 [51]). Der
Korrekturfaktor fiir stimulierte Emission besitzt fiir Ubergéinge im Kontinuum

die LTE-Form, da eine thermische Verteilung der freien Elektronen vorausgesetzt
wurde.

4.6 Streuung

Die Streuung von Licht an freien Elektronen kann fiir Photonen mit hv < 104 eV
durch den frequenzunabhingigen THOMSON-Querschnitt

es  8met _
Qe = 32 = 665 %10 % (em?) (4.65)
beschrieben werden. Alle freien Elektronen (mit Dichte n.) und alle gebundenen
Elektronen, deren Bindungsenergie kleiner als die Photonenenergie ist (mit Dichte

ne(v)), tragen zur Streuung bei, womit fiir den Streukoeffizienten folgt

0 = 6.65 x 1072 (n, + 1,(v)) . (4.66)
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Bei niedrigen Photonenenergien und hoher Elektronendichte (n, > 10" em™3)
ist auch Streuung von Photonen an Plasmaoszillationen wichtig. Nimmt man an,
daB die Transmissionswahrscheinlichkeit der Photonen, deren Kreisfrequenz w
niedriger als die Plasmafrequenz wpe ist, nach einer Skin-Tiefe um 1/e reduziert

ist, so folgt (Peterson und Moses 1983 [138])

2 _ 9 1/2
g———l—w"‘ taid fiir hv < hwpe

ob = ‘ , (4.67)

0 fir hv > hwpe

wobei die Plasmafrequenz durch

4re?n,
e = A (4.68)

gegeben ist.

4.7 Extinktions- und Emissionskoeffizient

Sind die Beitrage der einzelnen Absorptions-, Streuungs- und Emissionsmechan-
simen bekannt, so erhilt man den totalen Extinktions- und den totalen Emis-
sionskoeffizienten durch Aufsummieren aller Beitrdge von allen Zusténden (a,b)
und allen Ionen (I), die im Plasma mit relevanter Haufiglkeit vorhanden sind

SN X 0+ (4.69)
a I

a b>a

Xv

b= ST T (4.70)
a b>a

Dies ist mit einem erheblichen Rechenaufwand verbunden, da man bei jeder

Photonenenergie alle Beitrage aufsummieren muB. Dariiberhinaus ist das Git-

ter der Photonenenergie hierzu fein genug zu unterteilen, um alle Linien erfassen

zu konnen.

Ein Beispiel fiir den Extinktionskoeffizienten eines Goldplasmas mit T, = 100 eV
und n; = 3 x 102 cm~3 zeigt Abb. 4.8. Zum Vergleich ist auch der Extinktions-
koeffizient abgebildet, der aus einem average-atom-Modell unter der Annahme
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Abb. 4.8: Extinktionskoeffizient eines Goldplasmas mit T, = 100 eV und
n; = 3 x 10® em™3 in Abhéngigkeit von der Photonenenergie. Die Re-
sultate des Modells der vorliegenden Arbeit sind in (a) dargestellt. Den
Extinktionskoeffizienten im LTE-Fall in der Wasserstoffndherung mit ¢-
Aufspaltung (Rickert 1989 [8]) zeigt (b).
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Abb. 4.9: Emissionskoeffizient eines Goldplasmas mit 7, = 100 eV und
n; = 3 x 1020 ¢m~3 in Abhiingigkeit von der Photonenenergie nach dem

Modell der vorliegenden Arbeit.

des LTE-Falls und unter Verwendung wasserstoffahnlicher Energien und Wellen-
funktionen mit Beriicksichtigung der {-Aufspaltung folgt. Man erkennt deutlich,
dafl der Extinktionskoeffizient der vorliegenden Arbeit im Bereich hv > 40 eV
mehr Struktur aufweist. Dies ist auf die Beriicksichtigung der einzelnen Konfi-
gurationen zuriickzufiihren, was zu einer Vielzahl von Linien verschiedener Io-
nen fiihrt. Fiir Photonen mit einer Energie hv < 40 eV ist Bremsstrahlung der
dominierende Absorptionsmechanismus. In diesem Bereich zeigt das Modell der
vorliegenden Arbeit eine geringere Absorption als das LTE-Modell, da der mitt-
lere Ionisationsgrad den Wert &~ 20 und im LTE-Fall &~ 24 hat, so dal weniger
freie Elektronen zur Absorption beitragen. In Abb. 4.9 ist der Emissionskoeffizi-
ent dividiert durch die PLANCK-Verteilung B, abgebildet, was im LTE-Fall dem
Extinktionskoeffizienten entspricht, da Emissions- und Extinktionskoeffizient im
LTE-Fall iiber das KIRCHHOFFsche Gesetz

m = X» By (4.71)
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miteinander verbunden sind. Ein Vergleich dieser GréSe mit dem Extinktionsko-
effizienten in Abb. 4.8a zeigt, insbesondere fiir Photonenenergien hv > 150 eV
dafl ein Goldplasma der betrachteten Temperatur und Dichte sich nicht im lokaler;
thermodynamischen Gleichgewicht befindet.

Zusammenfassend kann gesagt werden, dafl das Modell der vorliegenden Arbeit
die Bestimmung der optischen Eigenschaften dichter Plasmen mit einer erhGhten
Genauigkeit gegeniiber bisher publizierten, vergleichbaren Modellen erlaubt, da
bei der Berechnung von Bindungsenergien, Oszillatorstirken und Photoionis,ati-
onsquerschnitten eine deutliche Verbesserung erzielt werden konnte.
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Kapitel 5
Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde ein umfassendes Modell und ein darauf basierendes Com-
puterprogramm entwickelt, das es ermdglicht, den Zustand und die optischen
Eigenschaften von Plasmen in einem weiten Bereich von Temperatur, Dichte und
Photonenenergie — vor allem aber fiir sehr dichte Hoch-Z-Plasmen im Bereich der
Festkorperdichte, die im Zusammenhang mit Inertialfusion derzeit intensiv un-
tersucht werden — zu beschreiben, wobei in wesentlichen Punkten Verbesserungen
gegeniiber bisher publizierten Modellen erzielt wurden.

Um Abweichungen vom lokalen thermodynamischen Gleichgewicht (LTE) erfas-
sen zu kénnen, wurde zur Bestimmung des Plasmazustands ein StoB-Strahlungs-
Modell (collisional radiative model) entwickelt. Das Ratengleichungsmodell
beriicksichtigt explizit die einzelnen Konfigurationen, die durch die Besetzung
der n-Unterschalen festgelegt sind (detailed configuration accounting DCA), und
weist folgende wesentliche Merkmale auf:

¢ Bindungsenergien werden durch Loésung der DirAc-Gleichung fiir ein ana-
lytisches, parametrisiertes Potential gewonnen, was fiir Hoch-Z-Elemente
eine deutliche Verbesserung gegeniiber den bisher benutzten abgeschirmten
Wasserstoffenergien darstellt. Die Parameter des analytischen Potentials
wurden im Rahmen dieser Arbeit durch Anpassung an selbstkonsistente,

relativistische Rechnungen ermittelt.
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Auch bei der Berechnung der Oszillatorstirken werden keine wasser-
stoffilinlichen Abschitzungen verwendet, sondern es wird auf ein semiklas-
sisches Modell fiir das Dipolmatrixelement zuriickgegriffen, das auf der Cou-
lomb approzimation beruht. Zusammen mit den in der vorliegenden Arbeit
verwendeten Bindungsenergien konnten iiberraschend gute Resultate — an-
gesichts der Einfachheit des Modells ~ fiir Oszillatorstérken erzielt werden.

Erstmals wurde die dielektronische Rate in ein Programm der vorliegenden
Art in konsistenter Weise eingebaut. Durch die ¢-Aufspaltung der Ener-
gieniveaus ergeben sich neue Moglichkeiten der Anregung innerhalb einer
Hauptschale, was zu Verinderungen in der dielektronischen Rate und zu

einer Beeinflussung des Plasmazustands fiihrt.
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freien Elektronen werden als homogenes Elektronengas behandelt und das
analytische, parametrisierte Potential um einen von der Elektronendichte
abhéngigen Term erweitert. Durch dieses Modellpotential kann der Einfluf§

der im Plasma vorhandenen freien Elektronen auf Bindungsenergien und
Wellenfunktionen erfait werden.

Wéhrend in  bisher publizierten, vergleichbaren Modellen dje
Photoanregungs- und Photoionisationsquerschnitte unter Verwendung ab-
geschirmter Wasserstoffwellenfunktionen berechnet wurden, werden in der
vorliegenden Arbeit relativistische Wellenfunktionen benutzt, die aus der
Lésung der DIRAC-Gleichung im Modellpotential folgen.

e Die Kopplung benachbarter Ionisationszustinde iiber angeregte Zustinde Es ist zu erwarten, dafl numerische Simulationen, die auf den Resultaten der

wird berticksichtigt vorliegenden Arbeit aufbauen, eine bessere Ubereinstimmung mit experimentel-
len Ergebnissen zeigen, als dies bisher moglich war. Die Anwendung des hier
entwickelten Modells auf konkrete experimentelle Fille unter Einschluf} von Hy-
drodynamik und Strahlungstransport geht iiber den Rahmen dieser Dissertation

hinaus und bleibt kiinftiger Arbeit vorbehalten.

e Die durch den Einflul des Plasmas verursachte Kontinuumsabsenkung
und die Druckionisierung werden in einer Weise beriicksichtigt, die fiir
den Ionisationsgrad bei hohen Dichten eine gute Ubereinstimmung mit
dem THOMAS-FERMI-Modell zeigt, jedoch die Schalenstruktur der Ionen

beriicksichtigt.

e Druck und innere Energie des Plasmas werden konsistent mit den entspre-
chenden Extinktions- und Emissionskoeffizienten berechnet, wobei die teil-
weise Entartung der freien Elektronen bei hohen Dichten beriicksichtigt

wird.

Die Ergebnisse dieses Stofi-Strahlungs-Modells wurden fiir experimentell rele-
vante Parameterbereiche diskutiert und dabei inshesondere anhand des mittleren
Tonisationsgrads gezeigt, dafl sowohl die dielektronische Rekombination als auch

angeregte Zustinde den Plasmazustand stark beeinflussen.

Bei der Bestimmung der optischen Eigenschaften konnten wesentliche Verbesse-

rungen erzielt werden:

e Die Aufspaltung der Energieniveaus durch die Spin-Bahn-Kopplung wird

beriicksichtigt, die bei hochionisierten Hoch-Z-Elementen wichtig ist. Die




120

5. ZUSAMMENFASSUNG

Anhang A

Parameter fiir analytische

Atompotentiale

Das in Kapitel 1 eingefiihrte analytische Potential ist fiir jedes Ion mit Kernladung
Z, Rumpfladung Z. = Z— N +1 und N gebundenen Elektronen durch die beiden
Parameter d und a eindeutig festgelegt

1 1
V(r) = ;((z—zc) (1_H(exp(g)—1)+1) —z) . (A1)

H = da(Z-2)"". (A.2)

Da in der Literatur fiir den relativistischen Fall nur Werte fiir einige neutrale Ele-
mente zu finden sind und die Bestimmung von & und d sehr aufwendig ist, werden
die im Rahmen der vorliegenden Arbeit ermittelten und verwendeten Parameter
in diesem Anhang aufgelistet. Diese wurden, wie bereits erldutert, durch Mini-
mierung der Summe der quadratischen Abweichungen der Energieeigenwerte — im
analytischen Potential des Grundzustands — von Dirac-Fock-Slater(DFS)-Werten
ermittelt. Die DFS-Energieeigenwerte wurden fiir den Grundzustand aller Tonen
der Elemente Aluminium, Eisen und Gold mit dem Programm HEX (Liberman
et al. 1971 [30]) berechnet.

Fiir wasserstoffdhnliche Ionen reduziert sich das Potential unabhéngig von der
Wahl der Parameter auf das COULOMB-Potential des Kerns, daher ist eine spe-
zielle Anpassung in diesem Fall nicht erforderlich.
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d e d a d a
I |0.8968|1.147| V |0.2574|1.633 || IX | 0.1724 | 3.029
II | 0.4948 | 1.178 || VI |0.2408 | 1.864 || X [ 0.1250 | 3.794
I1I | 0.3413 | 1.252 || VII | 0.2233 | 2.122 || XI | 0.05647 | 4.496
IV | 0.2744 | 1.462 || VIII | 0.2020 | 2.495 || XII | 0.02103 | 6.454
Tabelle A.1: Parameter des analytischen Potentials fiir Aluminium.
d Q d e d Q
I |0.6855 | 0.9666 X 0.3168 | 1.825 || XIX [ 0.09777 | 4.049
II | 0.5879 | 1.049 XI 10.2919]1.980 (| XX |0.09361 | 4.584
IIT | 0.4992 | 1.127 XII |0.2632]2.152 || XXI | 0.08736 | 5.314
IV |0.4583 | 1.197 || XIII |[0.2277 | 2.326 || XXII | 0.07702 | 6.354
V [0.4285| 1.276 || XIV | 0.1896 | 2.499 || XXIII | 0.05793 | 7.842
VI | 0.4017 | 1.361 XV |0.1543 | 2.687 || XXIV | 0.02732 | 9.289
VII | 0.3789 | 1.457 || XVI | 0.1267 | 2.966 || XXV | 0.01030 | 13.33
VIII | 0.3587 | 1.566 || XVII | 0.1030 | 3.318
IX [0.3390 | 1.688 || XVIII | 0.1006 | 3.641

Tabelle A.2: Parameter des analytischen Potentials fiir Eisen.
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d a d a d a
I 0.6200 | 1.021 || XXVII | 0.1832 | 1.721 LIII 0.07412 | 3.977
II 0.5421 | 1.025 || XXVIII | 0.1815 | 1.771 LIV 0.07403 | 4.152
IIT | 0.5007 | 1.041 XXIX 0.1794 | 1.882 LV 0.07396 | 4.344
IV | 0.4683 | 1.060 XXX 0.1774 | 1.876 LVI 0.07387 | 4.556
VvV 0.4407 | 1.081 XXXI 0.1754 | 1.932 LVII 0.07377 | 4.792
VI |0.4164 | 1.104 || XXXII | 0.1735 | 1.991 LVIII 0.07395 | 5.348
VII |0.3939 | 1.126 || XXXIII | 0.1716 | 2.056 LIX 0.07395 | 5.348
VIIT | 0.3739 | 1.150 || XXXIV | 0.1700 | 2.120 LX 0.07388 | 5.674
IX [0.3541 | 1.173 || XXXV | 0.1666 | 2.184 LXI 0.07371 | 6.044
X 0.3354 1 1.195 || XXXVI | 0.1630 | 2.252 LXII 0.07301 | 6.455
XI [0.3175 | 1.217 || XXXVII | 0.1592 | 2.323 LXIII 0.06955 | 6.907
XII [0.3012 | 1.241 || XXXVIII | 0.1552 | 2.397 LXIV 0.06526 | 7.415
XIIT | 0.2869 | 1.265 || XXXIX | 0.1509 | 2.474 LXV 0.06004 | 7.982
XIV |0.2730 | 1.289 XL 0.1470 | 2.559 LXVI 0.05301 | 8.549
XV [0.2595 | 1.313 XLI 0.1424 | 2.644 || LXVII | 0.04682 | 9.209
XVI | 0.2468 | 1.337 XLII 0.1375 | 2.732 || LXVIII | 0.04072 | 10.01
XVII | 0.2350 | 1.362 XLIII 0.1323 | 2.823 LXIX 0.03419 | 11.02
XVIII | 0.2240 | 1.388 XLIV 0.1267 | 2.918 LXX 0.02810 | 12.21
XIX |0.2132 | 1.414 XLV 0.1202 | 3.016 LXXI 0.02765 | 13.38
XX ]0.2033 | 1.441 XLVI 0.1135 | 3.116 || LXXII | 0.02694 | 14.89
XXI [ 0.1998 | 1.476 || XLVII 0.1066 | 3.220 || LXXIII | 0.02574 | 16.89
XXII | 0.1965 | 1.512 || XLVIII |0.09958 | 3.327 || LXXIV | 0.02368 19.67
XXIIT | 0.1935 | 1.550 XLIX [0.09316 | 3.441 || LXXV | 0.02121 | 23.15
XXIV | 0.1906 | 1.590 L 0.08696 | 3.562 || LXXVI | 0.01651 | 28.26
XXV [0.1880 | 1.631 LI 0.08041 | 3.687 || LXXVII | 0.008198 | 34.70
XXVI | 0.1855 | 1.675 LII 0.07422 | 3.817 || LXXVIII | 0.003046 | 50.05

Tabelle A.3: Parameter des analytischen Potentials fiir Gold.
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Anhang B

Das Programm SAPHIR

Das Programm SAPHIR zur Bestimmung des Plasmazustands und zur Berech-
nung der Extinktions- und Emissionskoeffizienten ist in Standard-FORTRAN77
geschrieben und besteht aus ungefihr 11000 Zeilen, wobei ungefihr 9000 Zeilen
auf Vereinbarungen und Anweisungen entfallen. Die GréBe des benétigten Haupt-
speichers hingt von den gewihlten Parametern fiir dje Anzahl der Elemente, der
Anzahl der Ionisationsstufen je Element und der gewiinschten Unterteilung des
Gitters der Photonenenergie ab, liegt jedoch bei mindestens 50 Mbyte. Einen Ein-
druck von der Struktur des Programms vermitteln Abb. B.1 bis Abb. B.4, wobei
der Ubersichtlichkeit wegen nur die wichtigen Unterprogramme dargestellt sind.
In der Grobstruktur ist das Programm an das in der CPC-Bibliothek versffent-
lichte Programm IONMIX (MacFarlane 1989 [6]) angelehnt, von dem auch ein-
zelne Unterprogramme (VOIGT,OPACYS) in leicht verinderter Form ibernom-
men wurden. Die zugrundeliegenden physikalischen Methoden sind jedoch véllig
verschieden, so daf} einzelne Unterprogramme auch bei gleichlautendem Namen

nicht austauschbar sind.

Zunichst wird das Unterprogramm INPUT aufgerufen, das von einer Datei die
Eingabedaten einliest und die Vorbesetzung aller tabellierten Werte vornimmt.
Danach folgt eine Doppelschleife {iber Elektronentemperatur und Teilchendichte,

die das gesamte Programm aufler der letzten Ausgabe umfafit. Der erste Schritt
in dieser Doppelschleife besteht in der Berechnung des Plasmazustands (Kapitel
3) im Unterprogramm EOS. Danach werden die Bindungsenergie aller relevan-
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AUSGABE
Eos |[— ENEIRGY “Z heny. 2, P ]
INPUT EDENSEST
4 ) ( START )
SCHLEIFE T, ITERATION
TN |
SCHLEIFE n; MODEF
|
| CONLOW |
EOS |
SOLVE
MESHHYV
END l
ABSCON \JTERATION
OPACYS | |
I
!.'
/ OUTPUT 1 Abb. B.2: Aufbau des Unterprogramms EOS i
|
ENDE I ten Zustinde durch Lésen der DirAc-Gleichung im Modellpotential (siehe 4.2) J |
p — : ermittelt, und es wird ein geeignetes Gitter der Photonenenergie gesucht, das :
die Position der Linien und der Absorptionskanten beriicksichtigt (MESHHYV). ’
( ENDE J An dicsen Gitterstellen werden die einzelnen Beitréige zur Absorption, Emission |

und Streuung und anschliefiend der totale Extinktions- und Emissionskoeffizi- ‘]
/ " / ent berechnet (ABSCON). Das danach folgende Unterprogramm OPACYS dient
ou !

der Mittelung dieser Koeffizienten mit verschicdenen Gewichtsfunktionen, um die
PLANCK-Opazitit, dic ROSSELAND-Opazitit und gruppengemittelte Emissions- |
und Extinktionskoeffizienten zu erhalten, die dann auf verschiedenen Dateien |
ausgegeben werden (OUTPUTI).

Den groben Aufbau des Unterprogramms EOS, das - in Abhingigkeit von Elek-
tronentemperatur und Teilchendichte — die Dichte der freien Elektronen, die

Abb. B.1: Aufbau des Programms SAPHIR i
Haufigkeit der Zustédnde, die innere Encigie, die spezifische Wirme und den

!

|
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SOLVE
DIELEC
COLION

LUDCMP
COLEXC {

LUBKSB
RADREC

GAUSSJ

AUSGABE

SVBKSB

Abb. B.3: Aufbau des Unterprogramums SOLVE

Druck bestimint, zcigt Abb. B.2. Hierzu wird mchrmals bei verschiedenen Tem-
peraturen und Dichten ein Unterprogramm aufgerufen, das die innere Energie
und die Elektronendichte bestimmt (ENERGY). Darin werden zuerst ein Start-
wert fiir die Elcktronendichte abgeschitzt (EDENSEST) und die Ionisations-
und Anregungszustinde ausgewihlt. Danach werden in MODEF die atomaren
Daten mittels der in Kapitel 2 beschrichenen Methoden berechnet, die erlaub-
ten Ubergiinge zwischen den Zustinden bestimmt und die Zusténde eliminiert,
dic aufgrund des Dichtekriteriums (Gl 3.71) nicht erlaubt sind. Die Berechnung
der Kontinuumsabsenkung, die Reduzierung der statistischen Gewichte und die
Verschicbung der Encrgie der gebunden-frei Uberginge erfolgt anschlieflend in
CONLOW. Im Unterprogramm SOLVE (siche Abb. B.3) werden die Raten der
diclcktronischen Rekombination (DIELEC), die ElcktronenstoBraten (COLION,
COLEXC) und die strahlenden Raten (RADREC) fiir alle erlaubten ﬂbergénge
bestimmt und die stationéren Ratengleichungen unter Verwendung verschiedener
numerischer Methoden (LUDCMP, LUBKSB, SVDCMP, SVBKSB, GAUSSJ,
siche 3.4) gelost. Weicht die anhand der stationiren Losungen ermittelte Elek-

tronendichte um mehr als 107 von der anfangs gewihlten Elektronendichte ab,

129

ABSCON

SCHLEIFE hv

“ LINWID
LINES —[
0szi

CONT

SCATT

ENDE )

Abb. B.4: Aufbau des Unterprogramms ABSCON

so wird ein neuer Schitzwert fiir die Elektronendichte ermittelt und so lange ite-
riert, bis dieses Kriterium erfiillt ist (siche 3.4). Im Unterprogramm ABSCON
(siehe Abb. B.4) wird eine Schleife iiber die Photoncnenergie durchlaufen, wobei
zu jeder Photonenenergie jeweils der Anteil der gebunden-gebunden, gebunden-
frei und frei-frei Ubergiinge (LINES, CONT) und der Streuung (SCATT) zum
Extinktions- und Emissionskoeffizienten ermittelt und aufsummiert wird.

Das Programm wurde auf Arbeitsplatzreclinern vom Typ IBM-Risc 6000 und
SUN-Sparc getestet, mit denen auch alle fiir die vorliegende Arbeit notwendigen
Rechnungen durchgefiihrt wurden. Da nur der F ORTRANT77-Befehlssatz verwen-
det wurde, ist das Programm aber sehr portabel. Die benstigte CPU-Rechenzeit
héngt von den Eingabedaten und von der Rechenleistung des Arbeitsplatzrech-

ners ab, liegt aber typischerweise im Bereich mehirerer Stunden bis Tage fiir einen
Temperatur-Dichte-Punkt.
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