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Kurzfassung

Ein numerisches Modell zur Simulation rotationssymmetrischer,

magnetfeldfreier Elektronenstossionenquellen wird vorgestellt.

Im Modell wird die Bewegung der Elektronen getrennt von der

Bewegung der Ionen behandelt. Die Entstehungsorte und Anfangs-
4

geschwindigkeiten von etwa 10 Elektronen oder Ionen werden

mit Hilfe von Zufallszahlen so ausgewählt, dass sie eine re¬

präsentative Stichprobe aus der Gesamtheit aller möglichen An¬

fangsbedingungen mit gegebener Verteilung darstellen. Die Be¬

wegung der Teilchen unter dem Einfluss ihrer eigenen Raumla¬

dung wird verfolgt, indem für feste Zeitschritte abwechslungs¬

weise die Poisson-Gleichung und die Newton'sehe Bewegungs¬

gleichung gelöst wird. Durch eine statistische Analyse der

resultierenden Orts- und Impulskoordinaten gewinnt man Werte

von Grössen, welche eine Ionenquelle charakterisieren (z.B.

Stromdichteverteilung, Emittanz und Transmission).

Eine Ionenquelle, deren Empfindlichkeit um etwa 20 % sinkt,

wenn man den Druck im Ionisationsraum von 6 x 10 Pa auf

1.3 x 10 Pa Argon erhöht, wird mit Hilfe des Rechenmodells

untersucht. Aufgrund erster Resultate wird die Feldstärke im

Ionisationsraum erhöht, um die Verweildauer der Ionen und da¬

mit die Rekombinationsrate herabzusetzen. Weil sich dadurch

die Transmission der Quelle drastisch vermindert, werden geo¬

metrische Varianten der Quelle simuliert. Drei ausgewählte

Versionen werden in dieser Arbeit besprochen. Davon wird eine

gebaut, für welche eine hohe, wenig vom lonenstrom abhängige

Transmission erwartet werden kann. Die Emittanz der Quelle

wird mit einer elektrostatischen Zylinderlinse an die Akzep¬

tanz des Trennrohrs eines vorhandenen Massenspektrometers an-

gepasst. Die Position und die Brennweite der Linse werden be¬

rechnet.

Die reale Quelle erbringt nicht auf Anhieb die erwarteten

Leistungen. Die Emission von Sekundärelektronen, die im Modell

nicht berücksichtigt werden, muss erst reduziert werden. Dies

gelingt, indem die Platte, auf welche der Elektronenstrahl auf-
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trifft, aus Holzkohle hergestellt wird. Nach dieser Korrektur

stimmt die Transmission der realen Quelle innerhalb der vor¬

handenen Unsicherheit von etwa 13 % mit der vom Modell vor¬

ausgesagten überein. Die am Auffänger des Spektrometers ge¬

messene Empfindlichkeit erreicht maximal 8.8 + 0.4 uA/Pa Argon

bei 250 uA Elektronenemission. Wird die Raumladung durch Zu¬

gabe von Helium im gleichen Masse erhöht wie bei einer Zunahme

des Argondrucks von 2.7 x 10 Pa auf 8.3 x 10 Pa, so sinkt

die Empfindlichkeit um 0.75 + 0.1 %. Bei der numerischen Si¬

mulation der gleichen Druckzunahme fällt die Empfindlichkeit

um 1 + 0.3 %.
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Abstract

A Computer program for the Simulation of axially Symmetrie

ion sources without an auxiliary magnetic field has been

developed. The program handles the motions of electrons and

ions in two separate Steps. In each step the initial con-

4
ditions of about 10 electrons or ions are sampled by means

of random numbers. The trajeetories of the particles are

calculated including the effect of space Charge by succes-

sively solving Poisson's equation and Newton's law of mo-

tion for finite time intervals. The Performance data (e.g.

emittance, transmission etc.) of a simulated source results

from a subsequent Statistical analysis of particle coordi-

nates in phase space.

The model has been applied to improve an ion source with

insufficient pressure linearity. Many geometric versions of

the source have been examined. For three selected cases re¬

sults of the Simulation are reported here. One source has

been construeted and its emittance has been matched to the

aeeeptance of a mass spectrometers flight tube using a cyl-

inder lens. The sensitivity of the real source, run with

250 yA electron emission, amounts to 8.8+0.4 yA/Pa argon

measured at the collector of the mass spectrometer. The

sensitivity drops (0.75+0.1) % when the space Charge is in-

creased by an amount equivalent to a rise in argon pressure

-7 -5
from 2.7x10 Pa to 8.3x10 Pa. This is aecomplished by

admitting an appropriate amount of helium to the statically

operated mass spectrometer. Numerical Simulation gives a

(1+0.3) % decrease of the sensitivity.



- 4 -

1. Problemstellung

Vor mehr als sechzig Jahren baute Dempster (1916) ein Massen¬

spektrometer, dessen Quelle Ionen durch Elektronenstoss er¬

zeugte. Inzwischen sind auf diesem Prinzip beruhende Quellen¬

konstruktionen längst ausgereift. Die bekannte Nier'sche

(1947) Ionenquelle sei als Beispiel genannt. Nur für spezi¬

elle Anwendungen sind bescheidene Verbesserungen noch mög¬

lich. So besteht das Ziel der vorliegenden Arbeit darin, eine

Quelle zu entwickeln, die besonderen Anforderungen gerecht

wird. Sie soll bei der Isotopenanalyse von Edelgasen mit ei¬

nem statisch betriebenen Massenspektrometer eingesetzt werden.

Dabei werden in Bezug auf Massendiskriminierung und Ionenaus¬

beute hohe Ansprüche gestellt. Da die absolute Menge zusam¬

men mit der relativen Häufigkeit aller Isotope eines Elements

in einem Arbeitsgang bestimmt werden soll, kann die Eichung

nicht nach der Isotopenverdünnungsmethode erfolgen. Man

braucht somit eine Quelle, deren Empfindlichkeit stabil und

möglichst unabhängig vom Ionenstrom ist. Da für die vorgese¬

hene Anwendung kein Spektrometer mit hohem Auflösungsvermögen

benötigt wird, darf die Quelle einen Ionenstrahl mit ziemlich

grossem Durchmesser und Oeffnungswinkel liefern. Weil aber

ein einfaches Spektrometer ohne Geschwindigkeitsfokussierung

verwendet werden soll, muss die Streuung der Ionenenergie

gering sein.

Die spezifischen Bedingungen, die die gewünschte Quelle zu

erfüllen hat, lassen erkennen, welche Merkmale sie aufweisen

soll:

(1) Auf ein Magnetfeld zur Führung des Elektronenstrahls wird

mit Vorteil verzichtet. Es beeinflusst Ionen verschiede¬

ner spezifischer Ladung ungleich und ruft damit eine

deutliche, meist druckabhängige Massendiskriminierung

hervor.

(2) Die Ionenausbeute eines Spektrometers mit niedrigem Auf¬

lösungsvermögen kann naturgemäss einen hohen Wert errei¬

chen. Mitunter geht jedoch ein wesentlicher Teil der



Ionen wegen der beschränkten Höhe des Trennrohrs verloren.

Darum muss der Ionenstrahl so gebündelt werden, dass sei¬

ne in Richtung der magnetischen Feldlinien gemessene Höhe

kleiner wird als die entsprechende Abmessung des Trenn¬

rohrs.

(3) Die Empfindlichkeit wird abhängig vom Ionenstrom, wenn die

Bahnen der Ionen durch ihre eigene Raumladung beeinflusst

werden. Ideal wäre eine Quelle, deren Ionen sich auf ge¬

radlinigen und vom gesamten Ionenstrom unabhängigen Bah¬

nen bewegen. Ein entsprechendes Feld kann durch Elektro¬

den in der Form von parallelen Ebenen, koaxialen Zylindern

oder konzentrischen Kugeln erzeugt werden. Ausgehend von

diesen Elektrodenanordnungen entwarf Pierce (1940) seine

berühmten Elektronenkanonen. Will man in Anlehnung an sei¬

ne Ideen eine Elektronenstoss-Ionenquelle konstruieren,

so muss man die Form des Elektronenstrahls derartig ge¬

stalten, dass die Flächen gleicher Quelldichte der Ionen

sich mit den Aequipotentialflächen decken. Demnach sollte

zum Beispiel der Elektronenstrahl einer Nier'sehen Ionen¬

quelle die Form eines Hohlzylinders aufweisen.

Mit welchen Mitteln kann nun die Gestalt der benötigten Quelle

genauer festgelegt werden? Fasst man die Bewegung der Ionen

als Strömung eines kontinuierlichen Mediums auf, so kann man

analog vorgehen wie Pierce (1940) . Man gibt den Verlauf der

Stromlinien vor, berechnet daraus das elektrische Potential

ausserhalb des Strahls und gibt den Elektroden die Form von

Aequipotentialflachen. Dieses Verfahren kann aber in unserem

Fall aus zwei Gründen nicht ohne weiteres angewendet werden:

- Der Ionenstrom und damit die Form der Elektroden wären ver¬

änderlich.

- Da sich die Ionen praktisch stossfrei bewegen, müssten ihre

Bahnen als Stromlinien aufgefasst werden. Weil aber die

thermische Anfangsgeschwindigkeit der Ionen nicht vernach¬

lässigt werden kann (Chantreau und Vauthier, 1970), wären

so die Stromlinien nicht eindeutig definiert.



- 6 -

Es bietet sich deshalb die weniger elegante, aber übliche Me¬

thode an, die Quelle mit Hilfe von Erfahrung und Intuition zu

entwerfen und auszuprobieren. Hierbei stellt sich der Erfolg

unter Umständen erst nach vielen Versuchen ein. Billiger und

schneller als die Herstellung zahlreicher Prototypen ist de¬

ren Simulation mit einem Computer. Zudem kann Simulation Ein¬

blick in das Verhalten von Grössen geben, die einer direkten

Messung nicht zugänglich sind. Mit der Kenntnis solcher Grös¬

sen, z.B. dem Potentialfeld im Ionisationsraum, kann die

Quellengeometrie gezielt verbessert werden. Von den zahlrei¬

chen Arbeiten zur Simulation der Bewegung geladener Teilchen

lieferten besonders diejenigen von Weber (1967), Hockney (1970)

sowie Lapostolle und Le Bail (1972) die Grundlagen für das

hier entwickelte Modell.

Um beim gewählten Optimierungsverfahren die Zahl der freien

Variablen und die Anforderungen an das Computersystem zu be¬

grenzen, ziehen wir nur Quellen in Betracht, die mit zwei Ko¬

ordinaten ausreichend geometrisch beschrieben werden können.

Neben den Elektroden soll auch der Elektronenstrahl die ent¬

sprechende Symmetrieeigenschaft aufweisen. In Frage kommen

entweder rotationssymmetrische oder aus unendlich langen, pa¬

rallelen Spaltblenden aufgebaute Quellen. Natürlich kann der

zweite Fall nur näherungsweise mit Blenden endlicher Länge

realisiert werden. Der entstehende Ionenstrahl ist dann - in

Längsrichtung der Spalte gemessen - sehr hoch und lässt sich

daher nicht ohne weiteres so bündeln, dass er durch das Trenn¬

rohr eines Spektrometers passt. Wir bevorzugen deshalb rota¬

tionssymmetrische Quellen, weil diese Schwierigkeit hier ent¬

fällt.
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F = q-(-grad $ - — + v * rot A) (2-2)

2. Systeme geladener Teilchen - Grundlagen

2.1 Die Bewegungsgleichung eines Teilchens

Newton's zweites Bewegungsgesetz bildet die Basis für die Be¬

rechnung der Teilchenbahnen:

p ist der Impuls eines Teilchens zur Zeit t. Auf ein Teilchen

mit der Ladung q wirkt im elektromagnetischen Feld die Kraft

-*

F:

3t

Dabei ist * das elektrische Potential, A das magnetische Vek-

torpotential und v die Geschwindigkeit des Teilchens. Die

Tenne, welche das Vektorpotential A enthalten, werden im fol¬

genden vernachlässigt. Wir beschränken uns damit auf quasi¬

elektrostatische Systeme. Dies ist gerechtfertigt, wenn weder

ein äusseres magnetisches Feld angelegt wird, noch die Strom¬

dichte zu gross ist. Die Ionenquelle eines Massenspektrome-

ters kann gegen das Streufeld des Analysatormagnets abgeschirmt

werden. Kritischer ist das durch den Heizstrom der Kathode ver¬

ursachte Magnetfeld. In 1 mm Abstand von der mit 4 A Strom

durchflossenen Kathode wirkt auf ein Elektron, dessen Energie
-17

1.6 x 10 J (100 eV) beträgt, eine magnetische Kraft von

8 x 10 N. Dieser Wert ist zu vergleichen mit 1.6 x 10~ N

im elektrischen Beschleunigungsfeld der Elektronen.

Der Impuls p in Gleichung (2-1) ist definiert durch

-»

* dr
P = m-S| (2-3)

Dabei ist r der Ortsvektor des Teilchens und m die - im nicht¬

relativistischen Fall - konstante Masse. Setzen wir nun (2-2)

und (2-3) mit den genannten Vereinfachungen in (2-1) ein, so

erhalten wir in kartesischen Koordinaten für die Komponenten

x, y und z des Ortsvektors die Gleichungen:

d2x
_

a.l* djy
_

2.i£ d2z
_

a.jW
o-a\

dt7 "m 3x! dt*" "m 3y
; dt2" ~m 3z

l '

Für axialsymmetrische Systeme ist es sinnvoll, Zylinderkoor-



dinaten mit den Komponenten r, z und f zu verwenden. Ist das

Potential $ rotationssymmetrisch bezüglich der z-Achse, d.h.

so gilt

3*

3?

3x r'3r 3y r'är

(2-5)

(2-6)

Damit folgt aus den ersten beiden der Gleichungen (2-4)

cTy
x

dt* y
.d'x

dP"
= 0

Anschliessende Integration führt zu:

.<!* dx
c = constant

(2-7)

(2-8)
dt J dt

Diese Gleichung ist der Erhaltungssatz für den Drehimpuls

eines Teilchens bezüglich der z-Achse. Mit der durch (2-8)

definierten Konstanten c lautet die Bewegungsgleichung in

Zylinderkoordinaten:

(2-9)

d2r g
dt2 m

3*
^

c2

37
+

F-

d2z
_ 2

dt2 m

3$

3z

2.2 Die Poisson - Gleichung

Das elektrische Potential $ genügt für elektrostatische Sy¬

steme im Vakuum der Poisson-Gleichung:

A$ _ß_ (2-10)

p Ladungsdichte; e0 Influenzkonstante

Ist * auf dem Rand eines abgeschlossenen, räumlichen Gebie¬

tes vorgegeben und p im ganzen Gebiet bekannt, so ist $

durch (2-10) bestimmt. Da der Laplace-Operator linear ist,

erhält man durch lineare Superposition zweier Lösungen der

Poisson-Gleichung eine neue. Betrachten wir ein Beispiel für

den praktischen Nutzen dieser Eigenschaft. Gegeben ist ein

zweidimensionales Gebiet G, welches stückweise durch ideal

leitende, nicht zusammenhängende Metallteile begrenzt ist

(Abb. 2.1). Der Rand wird geschlossen durch Stücke aus einem
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Material mit endlicher Leitfähigkeit, so dass das Potential

eine stetige, stückweise lineare Funktion der Weglänge s ent¬

lang dem Rand wird. Kennt man nun diejenigen Lösungen der

Laplace-Gleichung (p = 0), für welche jeweils ein Metallteil

das Potential 1 annimmt, während die anderen auf Potential 0

gesetzt werden, so erhält man durch lineare Superposition

die Lösungen für alle anderen möglichen Potentiale der Metall¬

teile. Sucht man die Lösungen der Poisson-Gleichung für eine

gegebene Ladungsdichte und beliebige Potentiale der Metall¬

teile, so braucht man nur diejenige Lösung zu kennen, welche

die Bedingung * = 0 auf dem ganzen Rand erfüllt; die anderen

gewinnt man durch Superposition passender Lösungen der Laplace-

Gleichung.

Für die vorliegende Arbeit ist der Spezialfall eines rota-

tionssymmetrischen Potentialfeldes wichtig. Die Poisson-Glei¬

chung lautet für diesen Fall in Zylinderkoordinaten:

(2-11)32$
+
l 3$

+
32$

_
_£_

3r2 r 3r 3z2 Eo

2.3 Teilchensyateme

Betrachten wir ein System, welches in einem bestimmten Zeit¬

punkt aus n geladenen Teilchen besteht. Für die Ortsvektoren

der Teilchen gilt n mal die Bewegungsgleichung. Für das Teil¬

chen mit Laufindex i lautet sie:

d2?. q.
i

= "

=T 9rad * (2-12)
dt2 mi

Um die Verbindung zwischen den n Teilchenpositionen und der

Ladungsdichte p in der Poisson-Gleichung (2-10) herzustellen,

kann p wie folgt dargestellt werden:

p(r) = 2i 9,
* «(r-r )

i _1 * J-

(2-13)
i=l

6 Dirac'sche 6-Funktion

Damit ist durch Gleichung (2-10) zusammen mit n Gleichungen
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(2-12) die Bewegung der n Teilchen für gegebene Anfangs- und

Randbedingungen eindeutig bestimmt.

Um die Gleichungen (2-10) und (2-12) auf Verhältnisse an¬

zuwenden, wie sie in Ionenquellen herrschen, müssen noch fol¬

gende Gesichtspunkte berücksichtigt werden:

(1): Die Teilchen können untereinander und mit der Wand rea¬

gieren.

(2): Der Betriebszustand einer Quelle ist bestimmt durch we¬

nige, makroskopische Zustandsgrössen.

Zu den einzelnen Punkten sind folgende Kommentare angebracht:

(1): Ionisation, Rekombination, Neutralisation an der Ober¬

fläche eines Leiters und Entweichen aus dem betrachteten

Gebiet sind Beispiele für Teilchenreaktionen. Jede Re¬

aktion ist verbunden mit dem Verschwinden von mindestens

einem Teilchen und eventuell mit dem Entstehen eines

oder mehrerer neuer Teilchen. Die Zahl n der Teilchen -

und damit der Gleichungen (2-12), welche ihre Bewegung

beschreiben - ändert sich deshalb häufig.

(2): Zustandsgrössen wie Kathodentemperatur und Gaskonzentra¬

tion enthalten keine Information über individuelle Teil¬

chen. Sie sind gleichbedeutend mit statistischen Aussa¬

gen über eine grosse Zahl von Teilchen. So bestimmt die

Kathodentemperatur die Quelldichte und die Verteilung

der Anfangsgeschwindigkeit der Elektronen. Mit dem Werk¬

zeug der statistischen Mechanik, z.B. dem Satz von Liou-

ville, könnte man aufgrund solcher Anfangsverteilungen

Aussagen über andere statistische Grössen wie Stromdichte

und Transmission gewinnen. Wir werden jedoch hier eine

andere Arbeitsmethode anwenden, nämlich die numerische

Simulation. Hierbei werden mit Hilfe von Pseudozufaus¬

zahlen eine Anzahl individueller Anfangsbedingungen so

bestimmt, dass sie eine repräsentative Stichprobe dar¬

stellen aus der Gesamtheit aller möglichen Anfangsbe¬

dingungen mit vorgegebener Verteilung. Dieser spezielle

Satz von Anfangsbedingungen wird benutzt, um das Glei-
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chungssystem (2-10) und (2-12) zu lösen. Als Ergebnis

erhält man Aufenthaltsorte und Geschwindigkeiten aller

Teilchen als Funktion der Zeit. Durch eine statistische

Analyse dieser Resultate gelangt man zu Werten für Strom¬

dichte, Transmission usw.

2.4 Die Ionenquelle im stationären Zustand

Wenn man eine Ionenquelle zur Messung von Gaskonzentrationen

verwendet, so setzt man voraus, dass sich bei konstanter Gas¬

konzentration in der Quelle rasch ein stationärer Zustand

einstellt. Das heisst die makroskopischen Zustandsgrössen,

insbesondere der Ionenstrom, nehmen nach einer im Vergleich

zur Messdauer kurzen Zeit konstante Werte an. Die Endwerte

charakterisieren eine Ionenquelle ausreichend. Deshalb ver¬

zichten wir darauf. EinlaufVorgänge und Schwankungen der Zu¬

standsgrössen zu beschreiben. Mit diesen und weiteren - in

den folgenden Abschnitten besprochenen - Vereinfachungen wird

es uns gelingen, die Eigenschaften einer Quelle zu ermitteln,

indem wir nur die gleichzeitige Bewegung von Teilchen mit

einheitlicher spezifischer Ladung untersuchen.

2.4.1 Teilchen mit verschiedener spezifischer Ladung

Im folgenden betrachten wir das elektrische Potential $ als

makroskopische Zustandsgrösse. Makroskopische Grössen sind im

Sinne der statistischen Mechanik als Mittelwerte mikroskopi¬

scher Grössen aufzufassen. Setzen wir das makroskopische Po¬

tential statt des mikroskopischen in die Bewegungsgleichun¬

gen (2-12) ein, so bedeutet dies, dass wir die momentanen,

lokalen Schwankungen vernachlässigen, welche durch die La¬

dungen der einzelnen Teilchen verursacht werden. Im statio¬

nären Zustand ist $ nur noch eine Funktion des Ortes, d.h.:

ff = 0 (2-14)

In diesem Fall werden die Bewegungsgleichungen (2-12) unab¬

hängig, und wir können individuelle Zeitskalen einführen:

t-/ qil
—±- t (2-15)
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Die so definierte Grösse nennen wir im folgenden dilatierte

Zeit. Analog bezeichnen wir die mit der dilatierten Zeit ge¬

messene Geschwindigkeit als dilatierte Geschwindigkeit:

dr.
l

dTi
~

V lqi

/ m. dr.

VlTt -5T <2"16)

Die Bewegungsgleichungen (2-12) gehen nun über in

d'ri
-j^ji

= T grad *

i

(2-17)

Daraus ersieht man, dass zwei Teilchen - unabhängig von ihrer

Masse und dem Betrag ihrer Ladung - dieselbe Bahn mit gleicher

dilatierter Geschwindigkeit durchlaufen, wenn sie am selben

Ort mit gleicher dilatierter Geschwindigkeit starten.

Die Teilchen in einer Ionenquelle lassen sich in Katego¬

rien mit einheitlicher Masse und Ladung einteilen. Teilchen

verschiedener Kategorien durchlaufen Bahnen aus derselben

statistischen Grundgesamtheit mit dilatierten Geschwindigkei¬

ten, die ebenfalls einer gemeinsamen Grundgesamtheit ange¬

hören, wenn sowohl die Verteilungen der Entstehungsorte als

auch die der dilatierten Anfangsgeschwindigkeiten für alle

Kategorien gleich sind. Man braucht dann nur die Bewegung der

Teilchen einer Kategorie zu untersuchen.

2.4.2 Der Beitrag von Teilchen mit verschiedener spezifischer

Ladung zur gesamten Raumladung

Im vorangegangenen Abschnitt wurde das Verhalten von Teilchen

mit verschiedener spezifischer Ladung in einem vorgegebenen

Potentialfeld besprochen. Unter welchen Umständen herrscht

nun in zwei Fällen das gleiche Potentialfeld, wenn sich im

einen Fall ein Gemisch von Teilchen mit verschiedener spezi¬

fischer Ladung und im anderen Fall nur eine Kategorie von

Teilchen mit einheitlicher spezifischer Ladung in einer Quel¬

le befindet? Oder anders ausgedrückt, wie tragen Teilchen

mit verschiedener spezifischer Ladung zur gesamten makrosko¬

pischen Ladungsdichte bei? Die makroskopische Ladungsdichte p
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fassen wir auf als Mittelwert der mikroskopischen Ladungs¬

dichte p.

P = ÄV^Ät * / / p dVdt (2"18)
ö

At AV

AV ist ein kleines Volumen, At ist ein Zeitintervall. Wir

setzen die Gleichung (2-13) ein und vertauschen Integration

und Summation:

l [q • / / <5(r-r\)dVdt] (2-19)
AV

•

At

aV at
i

"

At AV

Summiert wird dabei über alle Teilchen, welche im Zeitinter¬

vall At zum System gehören. Wir bezeichnen mit At. die Zeit,

welche das i-te Teilchen benötigt, um AV zu verlassen oder zu

durchlaufen. Wählen wir At so gross, dass praktisch alle

Teilchen AV wieder verlassen, dann wird aus (2-19):

1
E q. • At.

AV-At
1

(2-20)

Wir nehmen nun an, sowohl die Verteilungen der Entstehungs¬

orte als auch die der dilatierten Anfangsgeschwindigkeiten

seien für alle Kategorien von Teilchen gleich. Es ist dann

sinnvoll, die t. mit dilatierten Zeitskalen zu messen. Damit

folgt aus (2-20)

~p = äv4at •

jvviq±r*ATi (2-2l)

Mit einem Index k bezeichnen wir jetzt eine einzelne Katego¬

rie von Teilchen einheitlicher spezifischer Ladung. Im

Zeitintervall At entstehen v. Teilchen der Kategorie k.

Der Mittelwert der At. ist für alle Kategorien gleich.

Deshalb ist die Summe der At. aller Teilchen einer Kategoriek

proportional zu v :

E Ari =a •

vk (2-22)
i

Die damit definierte Ortsfunktion a ist unabhängig von Masse

und Ladung. Durch Einsetzen in (2-21) erhalten wir:
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? - ÄV^ ' l V"»k-|qkr-vk (2-23)

k

Wir definieren den durch die Teilchen der k-ten Kategorie ver¬

ursachten Strom mit

-

_

Vqk
*k

~

At (2-24)

Mit dieser Definition wird aus (2-2 3)

Wollen wir dieselbe Ladungsdichte mit Teilchen der einheit¬

lichen Masse m und Ladung q erzeugen, so brauchen wir den Strom

V m
,

V
iq, i V

k
•

!V
k

(2-26)

Diese Beziehung ermöglicht einerseits im Modell den gleich¬

wertigen Ersatz eines Teilchengemischs durch Teilchen einer

Kategorie und anderseits im Experiment den Ersatz einer Teil¬

chenkategorie durch ein Gemisch (vgl. Abschnitt 6.3).

2.5. Getrennte Behandlung der Elektronen und der Ionen

In einer Quelle bewegen sich neutrale Molekeln (Atome und

Moleküle), Elektronen und Ionen. Diese drei Sorten von Teil¬

chen können nicht durch eine einzige ersetzt werden, denn ihre

Entstehungsorte gehören nicht einer gemeinsamen Grundgesamt¬

heit an. Wir werden aber versuchen, die drei Teilchensorten

getrennt voneinander zu behandeln. Als erstes nehmen wir an,

dass die neutralen Teilchen mit räumlich und zeitlich kon¬

stanter Konzentration zur Verfügung stehen und lassen deshalb

ihre Bewegung ausser acht.

2.5.1 Die Elektronen

Die Bewegung der Elektronen betrachten wir im weiteren als

unabhängig von anderen Teilchen. Dabei vernachlässigen wir

implizite die Impulsanderung und die Bildung von Sekundär¬

elektronen bei der Stossionisation, den Einfluss der Ionen-
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ladung auf die Bahn der Elektronen und den Verlust durch Re¬

kombination von Elektron - Ion Paaren. Die Verteilung der

Entstehungsorte der Elektronen kann aus der Temperaturvertei¬

lung auf der Kathodenoberfläche bestimmt werden mit Hilfe der

Gleichung von Richardson-Dushman für die Stromdichte:

T2 • exp (- ^) (2-27)

T Temperatur der Kathode

W Austrittsarbeit für Elektronen

k Boltzmann'sehe Konstante

Die Mengenkonstante C hat den theoretischen Wert

_

4 -tt -m^e-k2
1 .2 10

m2k2
(2-28)

m Masse des Elektrons

e Elementarladung

h Planck'sches Wirkungsquantum

In der Praxis gilt: W >> kT.

Deshalb ist die Geschwindigkeitsverteilung der Elektronen beim

Austritt aus der Kathode in guter Näherung eine Maxwell'sche

Verteilung.

M, .dv
(v)

4tt(

3

)2 »V -exp(-
2irkT 2kT

)dv (2-29)

Dabei ist v jdr I

dt

Für Anfangsbedingungen, die eine Stichprobe aus der durch die

Gleichungen (2-27) und (2-29) definierten Gesamtheit darstel¬

len, kann die Bewegung der Elektronen berechnet werden. Mit

der Formel (2-20) gewinnt man darauf den Beitrag p der Elek¬

tronen zur Ladungsdichte im stationären Zustand

-e

AV'At
l At.

l
i

(2-30)
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Während ihrer Bewegung nehmen die Elektronen an Reaktionen

im Sinne von Abschnitt 2.3 teil. Insbesondere verschwinden sie

beim Auftreffen auf einen Leiter aus dem System. Wir verzichten

darauf, die dabei freigesetzten Sekundärelektronen zu berück¬

sichtigen. Eine andere wichtige Reaktion, an der die Elektronen

teilnehmen, ist die Stossionisation. Im folgenden Abschnitt

soll gezeigt werden, wie aus der Ladungsdichteverteilung der

Elektronen die Quelldichteverteilung der Ionen gewonnen werden

kann.

2.5.2 Die Ionen

Die Wahrscheinlichkeit W. dafür, dass das i-te Elektron auf

der Weglänge AS. ein Ion der Kategorie k erzeugt, beträgt.

W. = 0, -n. >AS. (2-21)
i k k i

Darin bedeutet a. den Wirkungsquerschnitt und n die Kor_zen-

tration der entsprechenden neutralen Molekeln. Ionenquellen

werden normalerweise so konstruiert, dass die Elektronen das

Ionisationsgebiet mit konstanter Geschwindigkeit v durchlau¬

fen. Die Strecke AS. wird dann in der Zeit At. durchlaufen
l l

ASi
At. = —= (2-32)

i ve

Wir definieren die makroskopische Quelldichte d für Ionen

der Kategorie k:

Z w±

3k =

ZVTÄt (2"33)

w. ist die Wahrscheinlichkeit dafür, dass das i-te Elektron

im Zeitintervall At ein Ion im Volumen AV erzeugt. Mit .2-31)

und (2-32) erhält man

ak nk Ve
\ =

AVAt
l Ati (2"34!

l

At. ist jetzt gleichbedeutend mit der Aufenthaltsdauer des

i-ten Elektrons in AV. Durch Einsetzen von (2-30) erhalten wir
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Damit brauchen wir nur noch die Verteilung der Anfangsge¬

schwindigkeit, um die Bewegung der Ionen berechnen zu können.

Wenn bei der Ionisation keine Molekülfragmente gebildet werden,

so weist ein Ion praktisch die gleiche Geschwindigkeit auf wie

das Molekel, aus dem es soeben entstand. Die Verteilung der

Anfangsgeschwindigkeit der Ionen ist dann gleich der Maxwell-

schen Verteilung (2-29), wobei natürlich für m die Ionenmasse

und für T die Gastemperatur eingesetzt werden rauss. Für die

Verteilung der dilatierten Geschwindigkeit

folgt aus (2-29)

W!ß) dß= 4w.(?;f2__)^.ß2.exp(- 2kV$2)dß (2-36)

Kategorien von Ionen mit gleicher Ladung q aber verschiedener

Masse weisen also die gleiche Verteilung der dilatierten An¬

fangsgeschwindigkeit auf und müssen deshalb nicht einzeln be¬

handelt werden (vgl. Abschnitt 2.4). Um die Bewegung der Ionen

analog zu derjenigen der Elektronen berechnen zu können, ver¬

nachlässigen wir die Teilchenreaktionen "Rekombination" und

"Umladung".
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3. Sumerische Methoden

3.1 Berechnung der Teilchenbewegung

Zur numerischen Lösung des Gleichungssystems, bestehend aus

der Poisson-Gleichung (2-10) und den Bewegungsgleichungen

(2-12), setzt man üblicherweise die Ladungsdichte für kleine,

endliche Zeitintervalle konstant (z.B. Hockney, 1970; Lapo-

stolle and Le Bail, 1972). Für jeden Zeitschritt werden fol¬

gende Operationen ausgeführt:

1) Aus den Positionen der Teilchen wird die Ladungsdichte

bestimmt.

2) Kit Hilfe der Poisson-Gleichung wird das Potentialfeld

berechnet.

3) Die Positionen und Anfangsgeschwindigkeiten der im Zeit¬

intervall neu entstehenden Teilchen werden unter Verwen¬

dung von Zufallszahlen festgelegt.

4) Durch Integration der Bewegungsgleichungen werden die

Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten der Teilchen am Ende

des Zeitintervalls gewonnen.

Danach beginnt der Zyklus von neuem bei Position 1).

Die Ladungsdichte und das Potential können numerisch nur

punktweise definiert werden. Man unterteilt darum den - in

unserem Fall zweidimensionalen - Raum durch ein aequidistan-

tes Gitter (Abb. 3.1). Jedem Gitterpunkt wird ein Potential¬

wert *. . und eine Ladung Q. . zugeordnet. Die Indizes i und

j sind in Einheiten des Gitterabstandes h gemessene Koordi¬

naten des Gitterpunktes.

r = i-h ; z = j-h (3-1)

Für Gitterpunkte, die sich am Rand des betrachteten Gebietes

oder im Innern von Metallteilen befinden, wird das Potential

vorgegeben. Da ein Teilchen sich im allgemeinen nicht an einem

Gitterpunkt aufhält, muss seine Ladung auf die benachbarten

Punkte verteilt werden. Eastwood and Hockney (1974) diskutie¬

ren verschiedene Schemas für die Ladungsverteilung. Wir wäh¬

len die einfachste Möglichkeit (NGP, steht für "Nearest Grid

Point"), bei der die ganze Ladung eines Teilchens dem nächsten
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' 1 Z -i- vorgegeben -L berechnet

i

: ih

: l
i

i

L_ }
l_ /
l_ /
-. h-1

S

(
\

>

i

<
<
> 1
>

Symmetrieachse

1 r= i-fn

t

Abbildung 3.1: Aequidistantes Punktgitter. Potential- und

Ladungswerte werden Punkten mit Zylinderkoordinaten r = i.h

und z = j.h (i, j natürliche Zahlen; h Aequidistanz) zuge¬

ordnet. Für die hervorgehobenen Punkte (—+-) auf dem Rand des

rechteckigen Gebiets - mit Ausnahme der Symmetrieachse - und

im Innern der Metallteile wird das Potential vorgegeben.
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Gitterpunkt zugewiesen wird. Das Volumen AV in der Gleichung

(2-20) ist dann gleichbedeutend mit einem Quadrat der Seiten¬

länge h, dessen Zentrum durch einen Gitterpunkt gegeben ist.

3.2 Die Poisson-Gleichung

Die Poisson'sche Differentialgleichung wird zur numerischen

Behandlung ersetzt durch eine Differenzengleichung für die

Potentialwerte benachbarter Gitterpunkte (vgl. z.B. Weber,

1967). In zweidimensionalen kartesischen Koordinaten lautet

die Differenzengleichung für das Potential an fünf benachbar¬

ten Punkten
Q.

4$. .

= *. . .,+*. .,,+$,
,

.+*.,, + 1,J

l,] i#D-l 1/3+1 i-l/D 1+1,3 Eo
(3-2)

Q. .
ist hier eine Ladung pro Längeneinheit. Die entsprechende

Gleichung in Zylinderkoordinaten lautet:

4$. kij-
i.j

$ +* +d- —i * +d+ —i # + — j

VAi"
u

2x'"-i,rliT 2V "nf 2Tre„ih
(3-3)

wobei Q. . diesmal_ eine wirkliche Ladung ist. Auf der Symme¬

trieachse muss (3-3) wegen i = 0 ersetzt werden durch

(3-4)

Hockney (1970) vergleicht verschiedene Methoden, mit denen das

System von Differenzengleichungen für alle Gitterpunkte ge¬

löst werden kann. Direkte Methoden, die auf der Fourier-Ana-

lyse basieren, sind vor allem für Probleme mit einfachen Rand¬

bedingungen und stark zeitabhängigem Potential geeignet. Da in

unserem Fall bei relativ komplizierten Randbedingungen vor allem

der stationäre Zustand von Interesse ist, verwenden wir eine

iterative Methode, die sukzessive üeberrelaxation (SOR, steht

für "Successive Over Relaxation"; vgl. z.B. Forsythe and Wasow,

1960). Die Gleichungen (3-2), (3-3) oder (3-4) können verall¬

gemeinert geschrieben werden als

•i,3
" f<»i.j-i'»i,j+i'fi-i.j'#i+i,j'Qi.j) (3"5)
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Um von der Werten *. .
einer n-ten Näherungslösung zu den

n+1
X'"*

Werten *. .
der nächstbesseren Lösung zu gelangen, geht man

wie folgt vor: Zuerst berechnet man für alle Gitterpunkte die

Fehlbeträge, die sogenannten Residuen R. .,
welche auftreten,

wenn man die Potentialwerte der n-ten Näherung in die Glei¬

chung (3-5) einsetzt.

< ^(Ci'C'^yC/Q,,)-^ 0-6)

Die Werte der nächsten Näherung gewinnt man dann mit der Formel

*;
1/3

». .
+ dl

1/3 1-3
(3-7)

Der Wert des Beschleunigungsfaktors u liegt zwischen 1 und 2

und kann für vorgegebene Randbedingungen optimiert werden. Wir

verwenden dazu eine Methode von Carrü (1961) ,
die mit fort¬

laufender Iteration immer bessere Schätzwerte für den optimalen

Beschleunigungsfaktor liefert.

3.3 Die Bewegungsgleichung

Um die Bewegungsgleichung (2-9) lösen zu können, muss erst das

punktweise definierte Potential zur Gradientenbildung inter¬

poliert werden. Wir verwenden dazu nach Weber (1967) die er¬

sten Glieder der Taylorentwicklung um den nächsten Gitter¬

punkt i, j

3* 3*

3r 3r

3$ 3$

3z 3z

•1.3

'i/3

3^1

3r2|.
r +

i,3

32$

3r3z|

3'$

3r3z
r +

i/3
3z2

'1/3

1/3

(3-8)

Die relativen Koordinaten r und z sind definiert durch

r = r - ih ; z = z - jh (3-9)

Die Ableitungen an der Stelle i,j werden aus den Potential¬

werten der benachbarten Punkte wie folgt berechnet:

;*_|
=

vi+i,j i-i,j
3r'. . 2h

i/3

* 5 l*i
=

i/J+1 i»i-l
z 3z'. . 2h

1/3
(3-10)
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rr~ 3p"1
i»D

zz 3z

<J>
i+l,j

+ *.
l--1 rl

- 2*.
1 rl

h2

i,j+l
+ ».

i 3"-1
- 2*.

i 'j

IrD

$
_

32*

rz 3r3z

i+l,j+l i-l,j+l i+l,j-l i-l,j-l

i,3 4h2

Gleichung (2-9) wird mit dieser Näherung zu

j2"
rr <-2

dt"1 m r rr rz (r+i-h)3

d2z
_

q

dt2 m* ($ + $ .r + $ .g)

(3-11)

Weber (1967) beschreibt eine Runge-Kutta Methode dritter Ord¬

nung zur Lösung von gewöhnlichen Differentialgleichungen zwei¬

ter Ordnung,welche keine ersten Ableitungen enthalten. Gege¬

ben sind die Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten eines Teil¬

chens im Zeitpunkt t = t

r = r(t ) j z 5 z(t )
0 0 0 0

•

- £r
ro "

dt

•

_

dz

o dt
t0

Die Berechnung der Koordinaten r. ,z, ,r und z^ im Zeitpunkt
t t t t

t = t0 + At erfolgt in zwei Schritten. Im ersten Schritt werden

folgende Grössen berechnet:

r m r rr rz
"

(r0+ih) 3

K° = -At-3-($ +$
z

-

m "Z--rz'r"+*z2,8»)

r, + At-f-(r„+ jK£)

(3-12)

z0 +
At-3«(z0+ |K^)'•-

k>
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und im zweiten Schritt

K1 = -At-2-($ +* •?!+* -Zj) + ,*
|C<V|.

3

r m r rr
J

rz (r^ ih) 3

K1 = -At-2.($ +$ • £,+$ -z,)
z m z rz

*
zz

r = r„ + At-(r0+ V4k£+ V4K^)

(3-13)

z. = z0+ At-(z0+ V4K°+ V4KM
t z z

rt
= r„+ V4K£ + 3/4K^.

zt
= z0+ V4K° + 3/4K*

In der Nähe der Achse (r<0.5h) verwendet man wegen der Singu¬

larität des Terms c2/r3 mit Vorteil kartesische Koordinaten.

In diesem Fall gilt:

* = 0 } * =0
r rz

Darum folgt aus der Gleichung (2-4)

—— = _a.$ .x
dt^ m rr

!LX
= _2.$ .y (3-14)

dt2 m rr
J

dt2 m z zz

Die kartesischen Koordinaten im Zeitpunkt t = t0 werden aus

den Zylinderkoordinaten berechnet:

/±. \ n
•

_

dxl c

x0 = x(t0)
= 0 ; x0 =

—- = -

dt I. r0
c° (3-15)

= dz
yo -j*-ö/ -u f jd ~dt

= r0

to
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Die zu (3-12) analogen Formeln lauten:

K.°. = -it-2-$__-r0
y m rr

K° = -At-3-($ + $ .£„)
z m z zz

°

x: = At"j'X0

yi = r0 + Af|-(r„ + V3K°)

z, = z0 + At-|-(z0 + V3K°)

Analog zu (3-13) berechnet man:

K1 = -At-a-$ -x,
x m rr

*

K1 = -At>3-$ «y,

y m rr
J'

K1 = -At-3-($ + $ • £,)
z m z zz

*

x = At-(x0 + V4K1)

Yt
= r0 + V4K° + 3/4K1

z = z0 + V4KC + 3/4K1
t z z

(3-16)

yfc
= r0 + At'(r„ + V4K° + V4K1) (3-17)

z = z0 + At-(z0 + V4K° + V4K1)
t z z

xt
= x0 + 3/4K1
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Für die Zylinderkoordinaten im Zeitpunkt t = t0 + At gilt

schliesslich:

x^-x«. + y -y.

I2I 2
' t t -'t •'t

rt= vxt+ yt ; rt
=

rt
(3-18)

Zur Wahl des Zeitschritts At können die Abweichungen vom

wahren Wert abgeschätzt werden,welche aus der Verwendung der

Formeln (3-13) resultieren (Weber,1967):

e = At«V4-(K1 - K°)

e = At-V4- (K1 - K°)
z z z

£• = V2'K° - 3/2'K1 + K2
r r r r

£• = V2«K° - 3/2-K1 + K2
z z z z

(3-19)

Darin sind

K2 = -At .2.($ + $ .? + $ •
£. ) +

At-c2

r
uu

m
l

r rr "t rz *t' (rfc+ih)3
(3-20)

K2 = -At-3-(* + * -r\+ » •£.)
z m z rz t zz t

Die Abweichungen (3-19) sind ungefähr proportional zu (At)3.

Toleriert man maximale Abweichungen x , x ,t» und x•, so kann

der maximal zulässige Zeitschritt abgeschätzt werden mit

T X T • X •
.

,

At = At-(min{—,—,
—,—} )VJ (3-21)

max £££•£•

r z r z

3.4 Teilchenerzeugrung

Die Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten neu gebildeter Teil¬

chen werden mit Hilfe von Zufallszahlen ausgewählt. Die Grund¬

lagen dazu wurden dem Lehrbuch von Kleijnen (1974) entnommen.

Zufallszahlen sind stochastische Variablen, welche im Inter¬

vall (0,1) gleich verteilt sind. Die kumulative Verteilungs¬

funktion einer Zufallszahl t; lautet deshalb:
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pU<£) = 0

'l

0<C<1

510
'

(3-22)

K>1

In der Praxis wird jeder Wert von C. dargestellt durch eine

endliche Anzahl n Bits. Dann gilt:

p(C = O = 2"n

(3-23)

für C^{k-2_n},(k = 0,l,...,2n-l)

Anstelle von echten Zufallszahlen verwendet man üblicherweise

Pseudo-Zufauszahlen. Wir verwenden die folgende, häufig be¬

nutzte Formel, um Zahlen n 6{l,...,b-l} zu gewinnen:

n = a-Ti . (mod b) (n = 1,2 —)
n n—1

(3-24)

n0 = c

Um Werte t f (0,1) zu erhalten, dividieren wir die Werte n
n
v

n

durch b. Für die Konstanten a,b und c setzen wir nach Lewis

et al. (1969) und Payne et al. (1969)

a = 16807 ; b = 231-1 ; c = 524287

Unter Verwendung von Zufallszahlen können Stichproben einer

stochastischen Variablen x mit vorgegebener kumulativer Häufig¬

keit

p(x <x) = F(x) (3-25)

mit folgender Beziehung gewonnen werden:

x = F-1(c), (3-26)

denn aus (3-26) und (3-22) folgt:

p(x<x) = p(F~ (?)<x) = p(c<F(x)) = F(x)
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wird durch:

(i-V2)-h < r < (i+V2)-h

(j-V2)-h < z < (j+V2)>h
(3-32)

Dazu benützen wir die Formeln

r = (i-V2+Cn+1)-n ; z = (j-V2+?n+2)-h (3-33)

3.4.2 Die Maxwell'sehe Verteilung

Die Komponenten v ,v und v der Anfangsgeschwindigkeit eines

Ions sind Stichproben der stochastischen Variablen v ,v und
x y

v mit der Verteilung:

f(v )dv = lArr^-exp{-£=-v2)dv
x x V 2-rvkT 2kT x xx (3-34)

y y y y

z z z z

Die Maxwell'sehe Verteilung (3-34) ist eine Normalverteilung.

In diesem speziellen Fall können Stichproben aufgrund des

zentralen Grenzwertsatzes gefunden werden. Dieser besagt, dass

die Summe einer grossen Zahl von stochastischen Variablen mit

gleicher Verteilung, endlichem Mittelwert und endlicher Varianz

normalverteilt ist. Betrachten wir die 12 als grosse Zahl,so

kann eine Stichprobe v mit folgender Formel aus 12 Werten c

der Zufallszahl £ gewonnen werden:

^"Vm'j; V6) (3"35)

3.4.3 Superteilchen

Mit den üblichen Computern können die Orts- und Geschwindig¬

keitskoordinaten von nur etwa 10 Teilchen gleichzeitig gehand¬

habt werden. Deshalb arbeitet man in vielen Fällen mit soge¬

nannten Superteilchen, von denen jedes eine grosse Anzahl s

wirklicher Teilchen repräsentiert. Diese s Teilchen werden

innerhalb des Zeitintervalls t gebildet. Die entsprechende

Variable t hat die Verteilung:

(~)S
f (t )dt = t^-ttt tf^.expt-'t )dt (3-36)

s s (s-1) : s
c

v s s
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Der Mittelwert der Verteilung beträgt y und die relative

Standardabweichung

f "

TT

Für grosse Zahlen s ist es deshalb angebracht, die Superteil-

chen in konstanten Zeitabständen y entstehen zu lassen.
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4. Computerprogramm

4.1 Programmaufbau

Der Benutzer eines Simulationsprogramms experimentiert mit

einem abstrakten Modell eines realen Gegenstands. Er beobach¬

tet dabei, wie sich das Modell verhält, wenn er dessen Para¬

meter verändert. Deshalb hat das hier verwendete Programm

eine zu dieser interaktiven Arbeitsweise passende Struktur.

Die Arbeit, welche das Programm zu leisten hat, wird in klei¬

nere Aufgaben unterteilt, welche vom Benutzer mit kurzen Be¬

fehlen gestellt werden. Die folgende Tabelle zeigt Beispiele

aus einer Liste von 75 Befehlen.

BEFEHL AUFGABE

AR,63,127 Platzreservation für 64 x 128 Gitterpunkte

RA,4000 Platzreservation für 4000 Teilchen

SB,0,4,60,66,1 Vorgeben einer Randbedingung (vgl. Ab¬

schnitt 4.3)

RE,1E3,200 Lösung der Poisson-Gleichung

RZ,4,66 Setzen der Anfangsbedingungen für ein

Probeteilchen

0R,1E-I0,I00 Berechnung der Bahn des Probeteilchens

Ist eine Aufgabe erledigt, wartet das Programm auf einen neuen

Befehl. Längere Aufgaben können zur Eingabe weiterer Befehle

unterbrochen werden. Mehrere Befehle können zu einem Paket -

einem sogenannten "Control File" - zusammengefasst vorberei¬

tet werden, welches als ganzes abgerufen wird. Ein solches

Paket besteht zum Beispiel aus allen Befehlen, welche die

Randbedingungen für eine bestimmte Quellengeometrie fest¬

legen.

4.2 Speicherhaushalt

Das Programm ist für ein Prozessrechnersystem HP 2100 mit

5 MByte Plattenspeicher geschrieben. Dieses System steuert

mehrere Massenspektrometer und erfasst deren Daten mit Echt¬

zeitverarbeitung. Für zusätzliche Benützerprogramme - wie
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das unsrige
- stehen nur etwa 8 K Worte zu 16 Bit an Kern-

speicherplatz zur Verfugung. Deshalb müssen Programmsegmente

und Daten auf dem Plattenspeicher und einem Magnetband gespei¬

chert werden. Der Datenaustausch zwischen Kern- und Platten¬

speicher ist wahrend der Potentialberechnung sehr intensiv.

Dank der Möglichkeit des direkten Speicherzugriffs können je¬

doch neue Potentialwerte für einen Teilbereich des Gitters

berechnet werden, wahrend gleichzeitig für einen anderen Teil¬

bereich Daten zwischen Kern- und Plattenspeicher ausgetauscht

werden. Die Methode der sukzessiven Ueberrelaxation erfordert

Speicherplatz für Potentialwerte der alten und der neuen Nä¬

herung. Damit nicht pro Gitterpunkt zwei Potentialwerte gleich¬

zeitig gespeichert werden müssen, wird das Gitter analog zu

einem Schachbrett eingeteilt in "schwarze" und "weisse" Punkte.

In einem Arbeitsgang werden neue Werte für die "schwarzen"

Punkte aus den alten Werten für die "weissen" Punkte berech¬

net. Im nächsten Durchgang berechnet man neue Werte für die

"weissen" Punkte. Mit diesem Vorgehen erfüllt man die Bedin¬

gung "A" von Young (1954), eine notwendige Voraussetzung für

die Bestimmung des Beschleunigungsfaktors u in der Formel

(3-7) nach der Methode von Carre (1961).

Als Resultat der Simulation eines Teilchensystems konnte

man für jeden Zeitschritt Potential- und Ladungsverteilung

sowie Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten der Teilchen

speichern. Wir verzichten jedoch darauf, die Entwicklung des

Potentials und der Ladung aufzuzeichnen, weil wir uns nur für

die Situation im stationären Zustand interessieren. Aus der

grossen Menge von Teilchenkoordinaten greifen wir für jedes

Teilchen nur diejenigen heraus, welche den Ort und die Ge¬

schwindigkeit bei seinem Austritt aus dem System wiedergeben.

Diese Daten werden im Verlauf der Simulation auf Magnetband

registriert.

4.3 Eingabe

Die Geometrie einer Quelle wird im Modell durch die Eingabe

von Randbedingungen festgelegt. Dabei wird das Potential vor¬

gegeben sowohl für eine Kette von Gitterpunkten, welche zu-
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sammen mit der Symmetrieachse das betrachtete, zweidimensio¬

nale Gebiet umschliesst, als auch für alle Gitterpunkte, die

in Metallteilen liegen (vgl. Abbildung 3.1). Die geometrische

Auflösung ist bei dieser Methode durch die Maschenweite h des

Gitters begrenzt. Die Potentialwerte werden eingegeben mit

Befehlen der Form SB,imin,imax, jmin, jmax,*! ,*2 ,*3 ,$i,. Durch

die Zahlen imin bis jmax wird ein rechteckiger Bereich des

Gitters definiert (siehe Abbildung 4.1). Das Potential in den

Eckpunkten des Rechtecks wird vorgegeben durch die Werte

$1=$.. .. $2=$. •.

imin,jmin, imax,jmm

imin,jmax, imax,jmax

Das Programm ermittelt die Werte für alle übrigen Punkte im

rechteckigen Bereich durch Interpolation. Die interpolierten

Werte liegen auf einer Sattelfläche im Raum, welcher durch

die Koordinaten r, z und $ definiert ist. Für Bereiche mit

konstantem Potential müssen die Zahlen 4>2, *3 und *i, nicht

eingegeben werden.

Beim Experimentieren mit dem Modell einer Quelle untersucht

man unter anderem den Einfluss der Potentiale einzelner Me¬

tallteile. Man kann dabei die Linearität der Poisson-Gleichung

ausnützen (vgl. Abschnitt 2.2). Als Vorbereitung hierfür spei¬

chert man diejenigen Lösungen der Laplace-Gleichung, für wel¬

che jeweils ein Metallteil das Potential 1 aufweist, auf den

Plattenspeicher. Die entsprechenden Datenpakete werden vom

Benutzer mit Namen versehen und von einem Systemprograimn (File

Manager) verwaltet. Um das Potential eines Metallteils zu ver¬

ändern, superponiert man die entsprechende Lösung der Laplace-

Gleichung mit einem Befehl der Form

AP,<Name>,U (steht für "Adjust Potential")

Darin ist <Name> der Name des Datenpakets und U die Differenz

zwischen dem neuen und dem alten Potential des Metallteils.

Die zentrale Aufgabe des Programms besteht in der Simulation

der Teilchenerzeugung und -bewegung nach der im Abschnitt 3.1

beschriebenen Methode. Diese Aufgabe wird gestellt mit dem Be¬

fehl
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z
'

i: imay —

i

himin i=imax *

Abbildung 4.1: Eingabe einer Randbedingung. Durch vier Zah¬

len i
. , i ,

j
, , j wird ein rechteckiger Bereich des

mm max Jmin max

Punktgitters festgelegt. Für die stark hervorgehobenen Eck¬

punkte (-^-) des Rechtecks gibt man Potentialwerte vor. Das

Programm ermittelt durch Interpolation Werte für die schwächer

hervorgehobenen Punkte (-4-). Das Potential aller bezeichne¬

ten Punkte (-^- und -+- ) wird festgehalten während der an¬

schliessenden Berechnung des Potentialfeldes ausserhalb des

Rechtecks.
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CY, <Name >, imin, imax , jmin, jmax, ns, ni, nc, nr, t, c, T, u>

Darin ist <Name> der Name des Datenpakets, welches die Quell¬

dichteverteilung, also für Ionen die Ladungsdichte der Elek¬

tronen (Formel 2-35), enthält. Die Zahlen imin bis jmax defi¬

nieren einen rechteckigen Bereich des Gitters, in welchem

Teilchen entstehen können. Weiter bedeutet:

ns die Zahl der Bewegungsschritte zwischen zwei Potential¬

berechnungen

ni die Zahl der Iterationen pro Potentialberechnung

nc die Zahl der Schritte, nach welchen jeweils der Bild¬

schirm, auf welchem Teilchenpositionen dargestellt werden,

gelöscht wird

nr die Zahl der Superteilchen, die pro Zeitschritt erzeugt

werden

t die Länge eines Zeitschritts

c den Strom im Sinne der Definition (2-24)

T die Temperatur und

(i) den Beschleunigungsfaktor für die Ueberrelaxation

Im Laufe der Berechnung werden die Teilchenpositionen auf

einem Bildschirm dargestellt. Der Simulationszyklus kann

durch den Benutzer nach jeder Potentialberechnung unterbro¬

chen werden. Mit Hilfe des Vergleichs der Teilchenzahl und

des Potentials mit denselben Grössen zur Zeit früherer Unter¬

brechungen kann festgestellt werden, ob ein stationärer Zu¬

stand erreicht ist.

4.4 Ausgabe

Aus den Rechnungen zur Simulation der Teilchenerzeugung und

-bewegung resultieren Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten

der Teilchen sowie Werte für Potential und Ladungsdichte zu

allen Gitterpunkten. Aus diesen primären Daten ersieht man

nicht ohne weiteres die Eigenschaften der entsprechenden

Quelle. Die primären Daten werden deshalb mit den folgenden

Methoden analysiert:

(1) Durch lineare Interpolation zwischen je zwei benachbarten

Gitterpunkten werden die Schnittpunkte von Aequipotentialli-
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nien mit den Gitterlinien bestimmt. Das Resultat wird auf dem

Fernsehschirm oder mit dem x-y - Schreiber dargestellt (Bei¬

spiel: Abbildung 5.1). Genauso können auch Linien gleicher

Ladungsdichte behandelt werden.

(2) Das Potentialfeld kann weiter untersucht werden, indem

man die Bahnen einzelner Probeteilchen verfolgt (Abb. 5.1).

(3) Die während der Simulation auf Magnetband aufgezeichneten

Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten der Teilchen beim Aus¬

tritt aus dem System werden in der Form von Histogrammen dar¬

gestellt. Unter der Annahme, die Teilchen bewegen sich ausser¬

halb des Systems im feldfreien Raum, können Histogramme er¬

stellt werden, welche die Koordinaten der Teilchen beim Durch¬

dringen einer vorgegebenen, senkrecht zur Symmetrieachse ste¬

henden Ebene wiedergeben (Beispiel: Abb. 5.11). Unter der selben

Annahme kann ein Histogramm über die z-Koordinaten der achs¬

nächsten Bahnpunkte hergestellt werden (Beispiel: Abb. 5.8).

Mit Hilfe eines solchen Histogramms kann die Lage des Brenn¬

punkts einer Quelle gefunden werden.

(4) Indem Teilchen, welche auf verschiedene Metallteile auf-

treffen, gesondert ausgezählt werden, kann die Transmission

einzelner Blenden bestimmt werden. Wenn die Bahnen in den feld¬

freien Raum extrapoliert werden, kann auch die Transmission zu¬

sätzlicher Blenden berechnet werden. Auch nicht-rotationssym¬

metrische Blenden, insbesondere Spalte, können berücksichtigt

werden, wenn für jedes Teilchen der Wert der Zylinderkoordi¬

nate f mit Hilfe einer Zufallszahl erzeugt wird.

Betrachtet man n unabhängige Teilchen, dann ist die Wahr¬

scheinlichkeit dafür, dass davon k Teilchen eine bestimmte

Blende passieren, gegeben durch die Binomialverteilung

B(k,n,p) = (£)pk (l-p)n_k (4-1)

Die Transmission p der Blende kann abgeschätzt werden mit

Hilfe der Formel für den Erwartungswert k dieser Verteilung

k = n
•

p (4-2)
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Aufgrund der Gleichung für die relative Standardabweichung

4- = i/ÜF
(4"3)

k V np

ermittelt man die Zahl n der Teilchen, welche für die ge¬

wünschte Genauigkeit erforderlich ist.
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5. Entwicklung der Quellengeometrie

5.1 Ausgangslage - die Quelle GS61

Zu Beginn dieser Arbeit stand bereits eine rotationssymmetri¬

sche Quelle mit der Bezeichnung GS61 zur Verfügung. Diese

Quelle ist mit Hilfe eines einfacheren Programms unter Ver¬

nachlässigung aller Raumladungseffekte konstruiert worden.

Sie basiert auf der Idee, die Ionen vor der Extraktion aus

dem Ionisationsraum im Zentrum eines angenähert Coulomb'sehen

Potentialfeldes zu sammeln. Abbildung 5.1 zeigt den Verlauf

der Aequipotentialflachen im Stosskästchen, das aus einer

halben Hohlkugel und zwei Lochblenden zusammengesetzt ist.

Eingezeichnet sind ausserdem vier Bahnen von Ionen mit der

Anfangsgeschwindigkeit 0. Die Ionen werden erzeugt durch einen

zur Quellenachse rotationssymmetrischen Elektronenstrahl. Die¬

ser geht von einer ringförmigen Kathode aus und tritt gebün¬

delt durch eine rückseitige Oeffnung in den Ionisationsraum

(Abbildung 5.2). So entsteht ein kegelförmiger Hohlstrahl,

und die Elektronen können nicht entlang der Quellenachse ins

Hauptbeschleunigungsfeld vordringen, wo sie Ionen mit wesent¬

lich niedrigerer potentieller Energie erzeugen würden. Die

Kathode, samt Stromzuführung, wird aus einem dünnen Blech her¬

gestellt und hat die Form einer jener Aequipotentialflachen,

welche sich in Abwesenheit der Kathode ausbilden würden. Da¬

her wird die Rotationssymmetrie durch die Zuführungen nicht

gestört. Die Zuführungen sind am Uebergang zum Ring so stark

eingeschnürt, dass sich dieser rundum auf die gleiche Tempe¬

ratur erwärmt. Die Wärmeableitung wird durch die Zufuhr zu¬

sätzlicher Joule'scher Wärme an den Einschnürungen kompensiert.

Abbildung 5.3 zeigt einen Längsschnitt durch die vollständige

Quelle. Man erkennt darin eine aus drei Platten bestehende

Einzellinse, die sich in Strahlrichtung gesehen hinter dem

Quellenspalt befindet. Mit dieser Zylinderlinse kann die

Emittanz der Quelle an die Akzeptanz des Spektrometers für

die Richtung parallel zum Magnetfeld angepasst werden.

Die eben beschriebene Quelle zeigt in der praktischen Er¬

probung eine Transmission von etwa 90 %. Die Prüfung der Li-
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Abbildung 5.2: Ringförmige Kathode ( D ) zur Erzeugung eines

kegelförmigen Hohlstrahls. Oberer Teil: Zwei Ansichten der

Kathode mit Stromzuführungen. Unterer Teil: Längsschnitt durch

die der Strahlbündelung dienenden Elektroden (graue Flächen).

Elektronenbahnen sind durch punktierte und Aequipotentialflä-

chen durch gestrichelte Linien angedeutet. Weitere Erklärun¬

gen im Text.
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GS61

Kathode

Stosskästchen

Spalt

Einzellinse

,10mm ,

Abbildung 5.3; Längsschnitt durch die Quelle GS61. Die ein¬

zelnen Platten (schraffierte Flächen) sind durch vier Keramik¬

säulen (gestrichelte Linien) mit einem Grundflansch, der den

Spalt trägt, verbunden. Die Einzellinse im unteren Teil der

Abbildung besteht aus zwei äusseren, geerdeten Platten und

einer mittleren, geteilten Platte.
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nearität nach der im nächsten Kapitel (Abschnitt 6.3) beschrie¬

benen Methode liefert ein enttäuschendes Resultat. Die Empfind¬

lichkeit ist sehr stark abhängig vom Druck im Ionisationsraum

(Abbildung 5.4). Die Form der Abhängigkeit wird zudem schon

durch eine leichte Aenderung der Fokussierbedingungen beein-

flusst. Die Kurvenzüge A und B in Abbildung 5.4 entsprechen

zwei experimentell ermittelten Sätzen von Plattenpotentialen,

welche bei 6.0 x 10~ Pa beziehungsweise 1.3 x 10 Pa maxima¬

len Ionenstrom ergeben.

Auf der Suche nach einem Grund für die starke Nichtlinea-

rität der Quelle wird das Potentialfeld zu den der Kurve B in

Abbildung 5.4 entsprechenden Randbedingungen berechnet. Ab¬

bildung 5.5a) zeigt das Resultat für den Fall verschwindend

kleiner Raumladung. Die mit einer Elektronenemission von

250 uA verbundene negative Raumladung führt zum in Abbildung

5.5b) dargestellten Potentialfeld im Ionisationsraum. Dieses

ist wesentlich verschieden vom ursprünglich angestrebten, an¬

genähert Coulomb'sehen Potentialfeld. Entsprechend anders als

in Abbildung 5.1 verlaufen auch die Ionenbahnen. Die Abb. 5.6

zeigt Bahnen, deren Anfangspunkte sich mit denen von zwei der

vier Bahnen in Abbildung 5.1 decken. Man sieht, dass sich auch

geschlossene Ionenbahnen bilden (Bahn 3); die entsprechenden

Ionen können das Stosskästchen natürlich nicht verlassen. Das

gleiche gilt für diejenigen Ionen, welche mit geringer Anfangs¬

geschwindigkeit im Gebiet entstehen, das in Abbildung 5.5b)

schraffiert eingezeichnet ist. Solche Ionen sammeln sich so¬

lange an, bis das Potentialfeld sich unter dem Einfluss ihrer

positiven Raumladung wesentlich verändert oder bis ihre Re¬

kombinationsrate mit der Bildungsrate im Gleichgewicht ist.

Dieser Vorgang kann leider nicht mit unserem Modell simuliert

werden, weil erstens in ihm die Rekombination nicht berück¬

sichtigt wird und zweitens die numerische Berechnung der Bah¬

nen der Ionen wegen deren langer Aufenthaltsdauer zu ungenau

wird (vgl. Kapitel 7). Man kann aber erwarten, dass sowohl das

Potentialfeld als auch der Anteil der Ionen, die durch Rekom¬

bination verloren gehen, stark vom Ionenstrom abhängt.



- 43

[*]

100

90

80

1 1 I I I lll[ 1 1 II I ll!| 1—IUI Ml|

- O

_ Empfindlichkeit

äquivalenter Argondruck [S

' i i i i ml i i i i i ml i i i i i ml

1E-6 1E-5 1E-4 [Pa]

Abbildung 5.4: Empfindlichkeit als Funktion des äquivalenten

Argondrucks für die Quelle GS61. Zur Definition des äquiva¬

lenten Argondrucks siehe Abschnitt 6.3, Formel (6-6). Die

Empfindlichkeit ist so normiert, dass das jeweilige Maximum

der Kurvenzüge A und B bei 100 % liegt. A und B entsprechen

verschiedenen Fokussierungsbedingungen. Diese ergeben sich,
-7 -5

wenn A bei 6.0 x 10 Pa und B bei 1.3 x 10 Pa äquivalen¬

tem Argondruck die Plattenpotentiale experimentell für maxi¬

malen Ionenstrom optimiert werden.



Abbildung 5.5: Aequipotentiallinien der Quelle GS61 bei einer

Beschleunigungsspannung von 3000 V. a) Bei verschwindend

kleiner Raumladung, b) Bei einer gesamten Elektronenemission

von 250 uA und der damit verbundenen negativen Raumladung.

Die Aequipotentiallinien sind ebenso wie die Metallteile

(graue Flächen) mit Potentialwerten in Einheiten von V be¬

schriftet. Das Potential im Innern des schraffierten Gebietes

(links der Mittellinie) ist negativer als auf dessen Rand

(- .71 V).
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Abbildung 5.6: Zwei Ionenbahnen der Quelle GS61. Das dazu ge¬

hörende Potentialfeld ist in Abbildung 5.5b) gegeben. Zur bes¬

seren Uebersicht sind hier (im Gegensatz zur Abbildung 5.1)

die Ionenbahnen in kartesischen Koordinaten dargestellt. Die

Bahnen beginnen an den gleichen Stellen "2" und "3" wie die

gleich bezeichneten Bahnen in Abbildung 5.1. Bahn 3 ist da¬

durch geschlossen, dass sie wiederholt in beiden Richtungen

durchlaufen wird.
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Als naheliegende erste Massnahme zur Verbesserung der Li-

nearität der Quelle wird die Feldstärke im Ionisationsraum so

stark erhöht, dass lokale Potentialminima und andere Ionen¬

fallen verschwinden. Dadurch wird die Linearität wesentlich

verbessert, aber gleichzeitig die Transmission auf etwa 20 %

reduziert. Diese wiederum kann sowohl im Modell als auch an

der realen Quelle nur auf Kosten der Linearität durch blosse

Variation der Plattenpotentiale verbessert werden. Für einen

Satz von Plattenpotentialen sind Aequipotentiallinien und

Ionenbahnen in der Abbildung 5.7 wiedergegeben. Für diese

Plattenpotentiale teilt sich der simulierte Ionenstrom wie

folgt auf:

44 % auf Ziehblende 17 % Verlust bei Z-Fokussierung

18 % auf Quellenspalt 21 % Transmission

In Abbildung 5.8 kann man die Ursache für den Verlust am Quel¬

lenspalt erkennen. Dieses Histogramm über die Z-Koordinaten

der achsnächsten Bahnpunkte zeigt, dass der Hauptbrennpunkt der

Quelle nicht im Quellenspalt, sondern im Beschleunigungsfeld

liegt. Das linke Maximum im Histogramm entspricht dem Brenn¬

punkt der in falscher Richtung, also zur Kathode hin beschleu¬

nigten Ionen. Diese sind in der obigen Tabelle zur Aufteilung

des Ionenstroms nicht berücksichtigt.

Das Ziel der weiteren Arbeit besteht darin, durch geomet¬

rische Veränderungen an der Quelle die gute Transmission zu¬

rückzugewinnen, ohne die Linearität zu verschlechtern. Um dies

zu erreichen, werden viele geometrische Varianten der Quelle

mit Hilfe des Simulationsprogrammes geprüft.

5.2 Auswahlkriterien

Eine neue Variante der Quelle entsteht jeweils aus einer

Mischung von Zufall und Intuition. Dementsprechend ist die

Geschwindigkeit, mit welcher man sich dem Ziel - der idealen

Quelle - nähert, abhängig von der Zahl der Varianten, die pro

Zeiteinheit untersucht werden und von der "Güte der Intuition".

Deshalb prüfen wir jede Variante zuerst mit groben Auswahl¬

kriterien. Verspricht das Resultat der ersten Prüfung Erfolg,
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300

Abbildung 5.8: Verteilung der (hier meist virtuellen) achs-

nachsten Bahnpunkte von Ionen, welche die Quelle GS61 verlas¬

sen. Das dazu gehörende Potentialfeld ist in Abbildung 5.7

dargestellt. Mit Hilfe von Zufallszahlen (vgl. Abschnitt 3.4)

wurden die Anfangsbedingungen für 14000 Ionenbahnen ausgewählt.

Die berechneten Bahnen wurden, ausgehend von den Stellen, an

welchen die Ionen das in die Rechnung einbezogene Gebiet ver¬

lassen, geradlinig extrapoliert. Jede Extrapolationsgerade

besitzt einen, hier meist durch Ruckwartsextrapolation zu fin¬

denden, (d.h. virtuellen), achsnachsten Punkt. Im oberen Teil

der Abbildung ist die Häufigkeit dieser Punkte gegen ihre Lage

entlang der z-Achse aufgetragen. Der untere Teil zeigt einen

im passenden Massstab gezeichneten Längsschnitt durch die

Quelle GS61.
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so analysieren wir die Variante ausführlicher, damit wir die

nächste Aenderung möglichst gezielt vornehmen können. Die

Quelle soll in Bezug auf Transmission (1) und Linearität (2)

optimiert werden. Dementsprechend können die Auswahlkriterien

in zwei Gruppen eingeteilt werden.

(1) Die Transmission einer Quelle ist definiert als Verhält¬

nis der Zahl derjenigen Ionen, welche die Quelle verlassen

zur Zahl der erzeugten Ionen. Diese Grösse genügt allein

nicht als Mass für die Qualität der Quelle. Von grösserer

praktischer Bedeutung ist die analog definierte Transmission

des gesamten Spektrometers, in das die Quelle integriert wer¬

den soll. Deshalb besteht ein Teil der Optimierungsaufgabe

darin, die "Emittanz" der Quelle an die "Akzeptanz" des Spek¬

trometers anzupassen. Die in der Literatur nicht einheitlich

definierten Begriffe "Emittanz" und "Akzeptanz" werden im

folgenden Abschnitt 5.2.1 etwas erläutert. Dort wird eine

"normierte Emittanz" genannte Grösse als Mass für die Güte

der isolierten Quelle eingeführt.

(2) Die lineare Abhängigkeit des Ionenstroms von der Konzen¬

tration neutraler Atome im Stosskästchen kann geprüft werden,

indem die Transmission bei verschiedenen Ionenströmen bestimmt

wird. Dieses Verfahren ist jedoch zeitraubend und zudem wird

mit ihm der Einfluss von Rekombination und Umladung nicht er-

fasst. Deshalb wird eine Quelle bereits als genügend linear

betrachtet und akzeptiert, wenn in ihr keine Ionenfallen vor¬

handen sind. Im übrigen deckt sich die Forderung nach guter

Linearität zum grossen Teil mit der Forderung nach hoher Trans¬

mission. Denn eine Quelle ist natürlich besonders linear, wenn

ihre Transmission nur wenig vom Ionenstrom abhängt. Das ist

sicher der Fall, wenn der Ionenstrahl alle Blenden mit aus¬

reichendem Spielraum passiert.

5.2.1 Die Begriffe "Emittanz" und "Akzeptanz"

Die Begriffe Emittanz und Akzeptanz haben ihren Ursprung im

Satz von Liouville. Dieser ist anwendbar für ein System von

Teilchen, die sich unabhängig voneinander in einem Feld kon¬

servativer Kräfte bewegen. Die Ionen in einer Quelle beein-
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flussen sich gegenseitig wegen ihrer Ladung. Trotzdem kann

man im stationären Zustand die Ionen als angenähert unabhän¬

gig voneinander betrachten (vgl. Abschnitt 2.4). In diesem

Fall ist nach dem Satz von Liouville die Teilchendichte im

sechsdimensionalen Phasenraum eine Konstante der Bewegung.

In anderen Worten, das sechsdimensionale Volumen, in welchem

die einer Gruppe von Teilchen entsprechenden Punkte liegen,

verändert während der Bewegung - bei konstantem Volumenin¬

halt - nur seine Form. Das Volumen, in welchem die Punkte

beim Verlassen der Quelle liegen müssten, damit die entspre¬

chenden Ionen von einem nachfolgenden Instrument vollzählig

verarbeitet würden, wird oft (z.B. von Boerboom, 1970;

Dawson, 1976) als Akzeptanz des Instruments bezeichnet. Ent¬

sprechend nennt man dasjenige Volumen, in welchem alle Punkte

tatsächlich liegen, die Emittanz der Quelle. Zusätzlich zu

diesem, auch 100 % - Emittanz genannten Volumen kann man wei¬

tere, von Flächen gleicher Teilchendichte eingeschlossene

Volumina zur Beschreibung des Ionenstrahls verwenden. Ent¬

sprechend dem Anteil am Ionenstrom, der durch ein solches

Volumen repräsentiert wird, bezeichnet man es z.B. als 90 %-

Emittanz.

Meist nimmt man die Anpassung der Emittanz an die Akzep¬

tanz für zwei oder drei Paare von Orts- und Impulskoordinaten

getrennt vor. Dieses Verfahren ist streng nur gerechtfertigt,

wenn die Bewegungsgleichungen für drei Paare von Orts- und

Impulskoordinaten separiert werden können. In Abbildung 5.9b)

ist die zweidimensionale Akzeptanz des in Abbildung 5.9a) ge¬

zeigten Spaltpaares dargestellt. Solche Spaltpaare werden be¬

kanntlich zur Begrenzung der Breite und des Oeffnungswinkels

von Ionenstrahlen verwendet. Als Abszisse ist die kartesische

Ortskoordinate y der Ionen in der Ebene des ersten Spalts auf¬

getragen. Anstelle der konjugierten Impulskoordinate m •

-=£
wird hier als Ordinate die Grösse

uy
5 /ÜT- g (5-1)

aufgezeichnet, weil sie in unserem Fall unabhängig von der
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Abbildung 5.9: a) Spaltpaar zur Begrenzung der Breite und

des Oeffnungswinkels eines Ionenstrahls. Die Breite des ersten

Spalts beträgt 2.y^ und die des zweiten 2.y2. Eine geradlinige

Ionenbahn ist bestimmt durch ihren Neigungswinkel a zur Strahl¬

achse (z) und die y-Koordinate ihres Schnittpunktes mit der

Ebene des ersten Spalts (z = z^) . Z2 ist die z-Koordinate des

zweiten Spalts, b) Akzeptanz des obigen Spaltpaars bezogen auf

die Ebene des ersten Spalts mit eingeschriebener Emittanzellipse

eines "normalen Strahls" (wird im nachfolgenden Text definiert).
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Grösse EM mit dem Inhalt einer Fläche im zweidimensionalen
Y

Phasenraum ist am Beispiel des "normalen Strahls" zu erkennen.

Für einen normalen Strahl ist die Teilchendichte konstant

innerhalb einer Ellipse mit Zentrum im Ursprung des y-u -Ko¬

ordinatensystems und ausserhalb gleich null. Für den Flächen¬

inhalt F der Ellipse gilt dann:

F = wEM (5-6)
y

Womit vergleicht man nun diese Grösse EM ? Der Akzeptanzflä¬

che in Abbildung 5.9b ist eine Ellipse eingeschrieben. Sie ent¬

spricht einem optimal angepassten normalen Strahl, welcher ge¬

rade vollständig vom Spaltpaar aufgenommen wird. Für diese

Ellipse gilt:

u-y^yj

F = TT- 5 IT-AK
z2

-

zi y
(5-7)

Die damit definierte Grösse AK bezeichnen wir als Akzeptanz

des Spaltpaares.

Die Qualität eines Ionenstrahls kann objektiv gemessen

werden mit der durch die Gleichung (5-4) definierten effektiven

Emittanz EM . Diese eignet sich jedoch nicht als Mass für die

Güte einer Quelle,deren Ionen zum Teil an internen Blenden ver¬

loren gehen. Wir definieren deshalb als empirisches Mass für

die Qualität einer solchen Quelle die "normierte Emittanz":

EM

em
,

y f
(5-8)

f ist das Verhältnis des der EM zugeordneten zum total erzeug¬

ten Ionenstrom.

Die Bedeutung der Grössen EM und em geht aus ihrem Zusam-
y y

menhang mit dem Satz von Liouville hervor. Man könnte erwarten,

die effektive Emittanz EM sei wie die Teilchendichte im Phasen-
y

räum eine Konstante der Bewegung, solange keine Ionen durch

Neutralisation verlorengehen. Die Verteilung der Teilchendichte

kann aber ihre Form so verändern, dass EM zunimmt, obwohl

die Teilchendichte konstant bleibt. Im Englischen nennt man
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diesen Vorgang "filamentation". Er ist eine Folge von Bild¬

fehlern der ionenoptischen Abbildung (Walcher 1972) oder von

nicht-linearen Raumladungseffekten (Lapostolle und Le Bail,

1972). Demnach kann eine Quelle, deren effektive Emittanz EM

gleich gross ist wie die Akzeptanz AK eines Instruments, nur

im günstigsten Fall, d.h. wenn bei der Anpassung keine "fila¬

mentation" stattfindet, so an dieses Instrument angepasst wer¬

den, dass keine nennenswerten Verluste auftreten.

5.3 Entwicklungsschritte

5.3.1 GS61

In diesem Abschnitt wollen wir feststellen, was von einer Quel¬

le mit dem im Abschnitt 5.1 beschriebenen Arbeitsprinzip über¬

haupt erwartet werden kann. Abbildung 5.10a zeigt ein Phasen-

raumdiagramm für die in der beschriebenen Quelle bei einer

Temperatur von 400 K frisch entstandenen, also noch nicht be¬

schleunigten Ionen. Jeder Punkt im Diagramm entspricht den An¬

fangskoordinaten eines in der Simulation verwendeten Teilchens.

Die Teile b und c der Abbildung enthalten Histogramme über die

Projektionen der Punkte auf die Achsen des Koordinatensystems.

Berechnet man die effektive Emittanz nach der Formel (5-4) für

die Stichprobe von 10000 Teilchen, so erhält man:

EM0 = 2.85xl0_13 m-JV2
y

Das Zeichen "°"
soll den Unterschied zur effektiven Emittanz

EM hervorheben, die aus den Orts- und Impulskoordinaten der

beschleunigten Ionen berechnet wird. Was bedeutet der Wert der

Grösse EM0 ? Wir fassen ausnahmsweise das Ionisationsgebiet

als Quelle auf. Den Rest dessen, was üblicherweise Ionenquelle

genannt wird, bezeichnen wir als "Anpassungseinheit". Wir

nehmen zudem vereinfachend an, die Bewegungsgleichungen, welche

die lonenbahnen in der Anpassungseinheit beschreiben, Hessen

sich für drei Paare von Orts- und Impulskoordinaten separieren.

Dann ist EM0 gleich gross wie die kleinste Akzeptanz AK
,

welche ein Instrument aufweisen muss, ue im Idealfall alle

Ionen verarbeiten zu können. Wir vergleichen darum EM0 mit
y

der Akzeptanz AK eines Doppelspalts (Formel 5-7) . Abstand
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Abbildung 5.10: Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der Orts¬

und Impulskoordinaten für Ionen, die bei einer Temperatur von

400 K gebildet wurden. Das gleiche Diagramm ist gültig für die

Quelle GS61, GS73 und GS75.

a) Jeder Punkt mit Koordinaten y und u (Definition 5-1) stellt

eine mit Hilfe von Zufallszahlen ausgewählte Anfangsbedin¬

gung für eine Ionenbahn dar.

b) Histogramm der y-Koordinaten vom 10000 Punkten im Dia¬

gramm a)

c) Histogramm der u -Koordinaten (Maxwell'sehe Verteilung bei

400 K).
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und Breite der Spalte wählen wir so, dass für den maximal mög¬

lichen halben Oeffnungswinkel a näherungsweise gilt:
ntäx

(5-9)
max z2-Z]

Damit geht die Formel (5-7) über in

AK = u>y!-a (5-10)
y

J
max

Der Winkel a muss begrenzt werden wegen des Oeffnungsfehlers

bei der Abbildung mit einem Sektormagneten. Wir formulieren

diese Forderung wie folgt:

a-a2 < 2-Yl (5-11)
max -

11

a Radius der Ionenbahnen im Magnetfeld

Durch Einsetzen in (5-10) erhalten wir:

y> > (f)v3-02/3 (5-12)

Für ein Spektrometer mit 0.12 m Radius, einer Beschleunigungs-
-13 V2

Spannung von 3000 V und einer Akzeptanz AK von 2.85x10 m»J

für einfach geladene Ionen benötigt man demzufolge eine halbe

Spaltbreite ylf die grösser ist als 0.17 nun.

Wie nahe kommt die vorliegende Quelle GS61 dem eben bespro¬

chenen Idealfall? Abbildung 5.11 zeigt das Phasenraumdiagramm

für die senkrecht zur Strahlachse stehende Ebene des kleinsten

Strahldurchmessers der Quelle GS61. Den Strahldurchmesser d

definieren wir als Standardabweichung der Teilchendichtevertei¬

lung:

= ^7 (5-13)

In unserem Beispiel liegt die Ebene des kleinsten Strahldurch¬

messers nicht im feldfreien Raum. Im Diagramm ist deshalb ein

virtueller (rückwärts extrapolierter) Teil des Strahls darge¬

stellt. Die effektive Emittanz EM beträgt 2.80xl0~13 m-JV2,
bezieht sich aber auf nur 56 % des total erzeugten Ionenstroms.

Darum sagt ein Vergleich der normierten Emittanz em = 5.0x10

V2
v

m-J mit der normierten Emittanz em° der frisch entstandenen
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Abbildung 5.11: Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der

schmälsten Stelle des Ionenstrahls, welcher die Quelle GS61

verlässt. Das dazu gehörende Potentialfeld ist in Abbildung

5.7 dargestellt. Ausgehend von der Stelle, an welcher der Strahl

die Quelle verlässt, wurden 7000 berechnete Ionenbahnen gerad¬

linig (hier rückwärts) extrapoliert.

a) Jeder Punkt steht für das Koordinatenpaar (y, u ) des Durch-

stosspunkts einer Ionenbahn durch die Ebene des kleinsten

Strahldurchmessers (Definition im Text).

b) Histogramm der y-Koordinaten von 7000 Punkten im Diagramm a) .

c) Histogramm der u -Koordinaten.
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Ionen mehr aus über die Qualität der Quelle als ein Vergleich

von EM mit EM0. Für die normierte Emittanz em° gilt nach

y y y

Definition (5-8)

em° = EM0 (5-14)
y y

Das Verhältnis em°/em = 0.566 (vgl. Tabelle 1) lässt vermuten,
y y

dass die Abbildungseigenschaften der Quelle noch verbessert wer¬

den können. Von den zahlreichen Versuchen mit diesem Ziel werden

im folgenden drei ausgewählte beschrieben.

5.3.2 GS73

In Abbildung 5.12 ist der ursprünglichen Quelle GS61 eine Vari¬

ante mit der Bezeichnung GS73 gegenübergestellt. Alle Teile, die

der Erzeugung des Elektronenstrahls dienen, sind für beide Ver¬

sionen gleich. Die leichte Vereinfachung der Form des Stoss-

kästchens (3) beeinflusst die Ionenbahnen nicht wesentlich.

Weil an der Ziehblende (5) 44 % des Ionenstroms verloren gehen,

wird der Durchmesser ihrer Bohrung von 1 auf 1.5 mm erweitert.

Die aus den Blenden 5,6 und 7 gebildete Linse erzeugt mit

ihrer geringen Brechkraft keinen minimalen Strahldurchmesser

im feldfreien Raum (Abbildung 5.8). Deshalb wird die alte Blen¬

de 6 ersetzt durch zwei neue (6a, 6b) und die kleinere Bohrung

in der Erdblende (7) soll deren zerstreuende Wirkung verringern.

Abbildung 5.13 zeigt Aequipotentiallinien und Ionenbahnen der

modifizierten Quelle. Durch Vergleichen mit Abbildung 5.7 er¬

kennt man den Erfolg der getroffenen Massnahmen. Nur noch

23.5 % einer Stichprobe von 15000 Ionen werden von den Blenden

aufgefangen. Die Verteilung der achsnächsten Bahnpunkte (Ab¬

bildung 5.14) hat ihren Schwerpunkt im feldfreien Gebiet,

scheint aber aus einer sehr breiten und einer überlagerten,

schmalen Verteilung zu bestehen. Im Phasenraumdiagramm (Ab¬

bildung 5.15a) ist die Existenz zweier Teilstrahlen nicht so

deutlich zu sehen. Vielleicht entspricht das dunkle, in der

y-Richtung gestreckte, mittlere Gebiet dem einen und der dif¬

fuse Halo dem andern Teilstrahl. Die schlechten Abbildungs¬

eigenschaften der Quelle widerspiegeln sich auch im hohen Wert

der normierten Emittanz (siehe Tabelle 1). Bei näherem Betrach¬

ten der Abbildung 5.13 wird die Ursache dieser Eigenschaften
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Abbildung 5.12: Längsschnitte der Quellen GS61 (linke Hälfte

der Abbildung) und GS73 (rechte Hälfte). Die Elektroden sind

als graue Flächen dargestellt. Die Elektroden der Quelle GS73

tragen die gleichen Nummern (von 1 bis 8) wie die Elektroden

der Quelle GS61, welche übernommen oder modifiziert wurden.

Auf die Nummern wird im Text Bezug genommen.
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Abbildung 5.14: Verteilung der achsnächsten Bahnpunkte einer

Stichprobe von 12000 Ionen, welche die Quelle GS73 verlassen.

Gleiche Darstellung wie Abbildung 5.8. Die Betriebsbedingun¬

gen für die Quelle GS73 können der Abbildung 5.13 entnommen

werden.
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Abbildung 5.15; Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der

schmälsten Stelle des Ionenstrahls, welcher die Quelle GS73

verlasst. Gleiche Darstellung wie Abbildung 5.11. Die Be¬

triebsbedingungen können der Abbildung 5.13 entnommen werden.
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sichtbar. Die vier Ionenbahnen kreuzen die Achse nicht gemein¬

sam. Liegt ein Kreuzungspunkt im Bereich einer Blende, so wirkt

diese weder sammelnd noch zerstreuend auf die betroffene Bahn.

Beispiele sind der erste Achsdurchgang der Bahn 4 und der zwei¬

te der Bahn 3. Die Kreuzungspunkte der Bahnen lägen dichter

beieinander und ihre Startpunkte würden nicht so unterschied¬

lich abgebildet, wenn die Aequipotentiallinien im Ionisations¬

raum stärker gekrümmt wären. Dies zu erreichen ist das Ziel

des nächsten Versuchs.

5.3.3 GS75

Die Version GS75 unterscheidet sich von GS73 nur durch den von

5 auf 4 mm reduzierten Durchmesser der Bohrung der Blende 4

(Abbildung 5.12). Diese Blende muss jedoch auf ein tieferes

Potential gelegt werden, damit keine Ionenfallen entstehen.

Dadurch wird der Erfolg der Massnahme weitgehend zunichte ge¬

macht, wie Abbildung 5.16 zeigt. Die Verteilung der achsnäch¬

sten Bahnpunkte wird zwar wesentlich schmaler (vgl. Abb. 5.17

mit Abb. 5.14), doch geht dies zu Lasten der Verteilung der

transversalen Geschwindigkeitskomponente (vgl. Abb. 5.18c

mit Abb. 5.15c). Der Wert der effektiven Emittanz liegt sogar

wesentlich höher als für GS73 (siehe Tabelle 1). Dies wird

durch den geringeren Verlust an den Blenden (13 % des Strahl¬

stroms) teilweise wettgemacht.

5.3.4 GS98

Die endgültige Variante GS98 kann in Abbildung 5.19 mit GS75

verglichen werden. Das aus den Teilen 3,4 und 5 zusammengesetz¬

te Stosskästchen wird nochmals mit dem Ziel verändert, die

Aequipotentiallinien im Ionisationsgebiet stärker zu krümmen.

Die Linien sollen im hinteren Teil des Kästchens der ebenen

Platte 3 und im vorderen Teil der Platte 5 folgen. Damit zwi¬

schen den beiden Platten kein Potentialminimum entsteht, muss

an Platte 5 eine bezüglich Platte 3 negative Spannung gelegt

werden. In Abbildung 5.20 zeigt sich im Vergleich zu Abbildung

5.16 ein deutlicher Fortschritt, aber nach wie vor handelt es

sich nur um einen Kompromiss zwischen den zwei Idealen, nämlich

guten Abbildungseigenschaften und Linearität. Die Veteilung

der achsnächsten Bahnpunkte (Abbildung 5.21) ist ebenso schmal
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Abbildung 5.17: Verteilung der achsnächsten Bahnpunkte einer

Stichprobe von 15000 Ionen, welche die Quelle GS75 verlassen.

Gleiche Darstellung wie Abbildung 5.8. Die Betriebsbedingun¬

gen für die Quelle GS75 können der Abbildung 5.16 entnommen

werden.
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Abbildung 5.18: Zweidimensionales Phasendiagramm der schmäl¬

sten Stelle des Ionenstrahls, welcher die Quelle GS75 ver-

lässt. Gleiche Darstellung wie Abbildung 5.11. Die Betriebs¬

bedingungen für die Quelle GS75 können der Abbildung 5.16

entnommen werden.
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Abbildung 5.19: Längsschnitte der Quellen GS75 (linke Hälfte

der Abbildung) und GS98 (rechte Seite). Die Elektroden (graue

Flächen) der Quelle GS98 tragen die gleichen Nummern wie die-

3enigen Elektroden der Quelle GS75, welche übernommen oder mo¬

difiziert wurden. Platte 4 wurde nicht übernommen.
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Abbildung 5.21: Verteilung der achsnächsten Bahnpunkte von

29000 Ionen, welche die Quelle GS98 verlassen. Gleiche Dar¬

stellung wie Abbildung 5.8. Die Betriebsbedingungen für die

Quelle GS98 können der Abbildung 5.20 entnommen werden.
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wie für GS75 (Abbildung 5.17). Die transversale Geschwindig-

keitskomponente weist für GS98 (Abbildung 5.22c) eine weniger

breite Verteilung auf als für GS75 (Abbildung 5.18c) . Darum

besitzt 3S98 eine wesentlich niedrigere effektive Emittanz

(siehe Tabelle 1). Da ausserdem nur noch 3.8 % der Ionen an

Blenden verloren gehen, fällt der Vergleich der normierten

Emittanz noch mehr zu Gunsten von GS98 aus. Berücksichtigt

man, dass durch den Umbau des Stosskästchens der Elektronen¬

strahl etvas verlängert und damit die effektive Emittanz frisch

entstandener Ionen vergrössert wird, so steht die Quelle in

noch besserem Licht (emVem = 0.727).
y Y

5.4 Anpassung an das Spektrometer

Die neue Quelle soll in ein Massenspektrometer mit 90°-Sektor¬

feld eingebaut werden. Der Radius der Ionenbahnen beträgt,

a = 0.12 m. Der Eintrittsspalt ist 2yj = 0.4 mm breit. Ein

zweiter Spalt der Breite 2y2 = 5 mm im Abstand z2-zi = 39.5 mm

vom ersten begrenzt den halben Oeffnungswinkel auf a =0.063

rad. Den Spalten entsprechen Begrenzungslinien im Phasenraum,

die in Abbildung 5.23 eingetragen sind. Da beide Schlitze

vergleichbare Anteile des Ionenstrahls abschneiden, ist keine

zusätzliche Anpassung an die Akzeptanz des Spaltpaares not¬

wendig. Dank der Rotationssymmetrie des Strahls kann die y-

Achse des Koordinatensystems auch parallel zum Magnetfeld ge¬

legt werden. Für diese Richtung bestimmt der zwischen den

Polschuhen liegende Teil des Trennrohrs (Abbildung 5.24) die

Akzeptanz des Spektrometers. Dem der Quelle abgewandten Ende

des 5 mm hohen Trennrohrteils entspricht ein schmaler, durch

gestrichelte Linien begrenzter Streifen in Abbildung 5.25.

Ohne zusätzliche Anpassung passieren nur 20 % der Ionen diesen

Engpass. Deshalb soll das Strahlenbündel mit Hilfe einer

Zylinderlinse in ein solches mit kleinerem Oeffnungswinkel

abgebildet werden. Eine dünne Einzellinse mit einer Haupt¬

ebene H und der Brennweite f bildet achsnahe Ionenbahnen ge¬

mäss den Gesetzen Gauss'scher Optik ab. Betrachten wir dazu

die Abbildung 5.26. Eine Ionenbahn (1) im Gegenstandsraum ist

gegeben durch die Koordinate y = yi des Durchstosspunkts durch

die Gegenstandsebene G und die Steigung -^ = yj. für die ent-
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Abbildung 5.22: Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der

schmälsten Stelle des Ionenstrahls, welcher die Quelle GS98

verlässt. Gleiche Darstellung wie Abbildung 5.11. Die Be¬

triebsbedingungen für die Quelle GS98 können der Abbildung

5.20 entnommen werden.
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Abbildung 5.23: Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der

schmälsten Stelle des Ionenstrahls, welcher die Quelle GS98

verlässt (vergrösserte Kopie der Abbildung 5.22a). Zwei pa¬

rallele Geraden bei y = + 0.2 mm entsprechen den Schneiden

des Eintrittsspalts, der sich in der Ebene des kleinsten

Strahldurchmessers befindet. Dem ex-Spalt der Breite 2y2 = 5 mm

im Abstand z2
-

zx = 39.5 mm vom Eintrittsspalt sind Begren¬

zungslinien zugeordnet, welche durch die Gleichungen (5-3) ge¬

geben sind. In die Gleichungen (5-3) wurde für die Grösse u

der Wert 3.101xl0~ J
'2

eingesetzt. Dieser Wert gilt für

einfach geladene Ionen, die eine Beschleunigungsspannung von

3000 V durchlaufen haben.
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Trennrohr

A (M ittelstrahl) gestreckt

A EintrtttHprt

Abbildung 5.24: Vereinfachtes Bild des Trennrohrs, an dessen

Akzeptanz die Emittanz der Quelle GS98 angepasst werden soll.

Die Anpassung erfolgt mit Hilfe einer Zylinderlinse. Im Sinne

des nachfolgenden Textes ist die Spaltebene Gegenstandsebene

und die Symmetrieebene ist Bildebene.
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Abbildung 5.25: Zweidimensionales Phasenraumdiagramm der

schmälsten Stelle des Strahls, welcher die Quelle GS98 ver-

lässt. Dieses Diagramm ist eine Kopie der Abbildung 5.23, hat

aber eine andere Bedeutung. Die y-Achse liegt hier (im Gegen¬

satz zu Abbildung 5.23) parallel zu den Feldlinien des Analy-

satormagnets. Die parallelen, gestrichelten Geraden begrenzen

einen schmalen Streifen, die Akzeptanz des Trennrohrs ohne zu¬

sätzliche Anpassung. Die Punkte P.
, P_, P, und P. definieren

ein Parallelogramm, die Akzeptanz des Trennrohrs bei zusätzli¬

cher Anpassung mit Hilfe der Zylinderlinse. P.. , P,,, P und P.

sind die rückwärts in den Bildraum projizierten Bilder der

gleichnamigen Punkte im Bildraum (Abbildung 5.27).
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Abbildung 5.26: Geometrische Beziehungen zwischen einer Ionen¬

bahn (1) im Gegenstandsraum und ihrem Bild (2). Die parallel

zu 1 liegende Bahn (1) kreuzt die Symmetrieebene (z) der Linse

in der Hauptebene (H). Darum ist 1 identisch mit ihrem eigenen

Bild. Die Bilder paralleler Bahnen (2 und 1) treffen sich in

der Ebene des zweiten Brennpunkts (F ). In analoger Weise tref¬

fen sich 1 und die parallel zu 2 liegende Bahn (2) in der Ebene

des ersten Brennpunkts (F.).
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sprechende Bahn (2) im Bildraum mit der Koordinate y = y2 des

Durchstosspunkts durch die Bildebene B und der Steigung

-r^ = y| findet man aufgrund einfacher geometrischer Beziehungen

(siehe Abbildung 5.26):

y2 = (l-|)-y, + (g+b-2^).y!

y* =

-f-yi + (i-f)-yl
(5-15)

Darin sind g und b die Abstände der Gegenstandsebene G und der

Bildebene B von der Hauptebene H. Die Begriffe "Gegenstands¬

ebene" und "Bildebene" sind nicht im üblichen Sinne zu ver¬

stehen. Die von einem Punkt der Gegenstandsebene ausgehenden

Ionenbahnen treffen sich nämlich im allgemeinen nicht in einem

Punkt der Bildebene. Für die Ordinate u im Phasenraum gilt

nach Gleichung (5-3; -rj = tga) bei kleiner Steigung -j^:
qz az

uy
= u-g (5-16)

Aus (5-15) und (5-16) folgen die Abbildungsgleichungen für

den Phasenraum:

y2 - (l-|)-y1+ (g+b-3^).^

Uy2=-f^+ "-f'-y,
(5-17)

Zur Anwendung dieser Formeln legen wir die Gegenstandsebene

in die Ebene des Eintrittsspalts und ersetzen den realen Ionen¬

strahl näherungsweise durch einen normalen Strahl. Diese

Näherung ist gleichbedeutend mit folgender Aussage: Im Phasen¬

raum (Abbildung 5.25) liegen alle Punkte innerhalb einer

Ellipse, die gegeben ist durch:

a u2
Y=L + ^=£L = 1 (5-18)

y2 u2
y

Die Ellipse wird durch die lineare Transformation (5-17) in

eine flächengleiche Ellipse abgebildet. Als Bildebene wählen

wir die senkrecht zum Mittelstrahl stehende Symmetrieebene
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des Trennrohrs (siehe Abbildung 5.24). Im Bereich des Magnet¬

feldes verwenden wir ein krummliniges Koordinatensystem,

dessen Koordinate z entlang des Mittelstrahls gemessen wird.

Bezogen auf die Symmetrieebene nimmt die Akzeptanz des Trenn¬

rohrs angenähert die Form der in Abbildung 5.27 gezeigten

Raute an. Die optimale Anpassung wird erreicht, wenn die Bild¬

ellipse folgende Bedingungen erfüllt:

(1) Die Achsen der Ellipse liegen auf den Koordinatenachsen.

(2) Die Längen der Achsen verhalten sich zueinander gleich wie

die Längen der richtungsgleichen Diagonalen der Raute.

Die Abbildung 5.27 enthält als Beispiel eine Ellipse, die

diesen Forderungen genügt. Physikalisch bedeutet die Bedin¬

gung (1), dass der kleinste Durchmesser des Bildstrahls in der

Bildebene liegt. Berücksichtigen wir ausserdem die implizite

durch die Festlegung der Ebenen G und B gegebene Bedingung

d 5 g + b = (l-j)-a , (5-19)

a Radius der Ionenbahnen im Magnetfeld

dann sind die in den Abbildungsgleichungen (5-17) enthaltenen

Parameter g,b und f bestimmt. Wir erhalten nach einiger

Rechnung :

y
R2-Rl - V (R2-Rj)2 R2-R,

T

Rj-R2

(5-20)

f _
R2'd - (R2+Ri)-q

R2-Ri

Darin sind Rj und R2 die Achsenverhältnisse der Gegenstands¬

und der Bildellipse:

Ri =»=£- ; R2 = ^ (5-21)

In unserem Fall besteht der Strahl aus einfach geladenen

Ionen, welche eine Beschleunigungsspannung von 3000 V durch¬

laufen haben. Daraus berechnet man den Wert der durch (5-2)
—8 1/2

definierten Grösse u = 3.101x10 j . Für die Gegenstands¬

und Brennweite folgt:

g = 32.7 mm und f = 28.9 mm

Die Formeln (5-20) liefern noch ein zweites Wertepaar mit
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J Uy

u-h

S. 1

P^

) X* Y

/'uh
1

Abbildung 5.27: Akzeptanz des Trennrohrs (Abbildung 5.24) be¬

zogen auf dessen senkrecht zum Mittelstrahl stehende Symmetrie¬

achse. Den beiden Enden des Trennrohrabschnitts der Höhe

h = 5 nnn und der Länge 1 = 200 mm entspricht je ein Paar pa¬

ralleler Geraden, welche ein rautenförmiges Gebiet, die Akzep¬

tanz des Trennrohrs, einschliessen. Die Ellipse im Innern der

Raute erfüllt die Bedingungen (1) und (2) (siehe Text). Die

Punkte P., P-, P^ und P. sind Bilder gleichnamiger Punkte in

Abbildung 5.25.
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negativer Brennweite; diese kann jedoch nicht mit einer elek¬

trostatischen Einzellinse realisiert werden.

Wir können die Güte der Anpassung nachträglich überprüfen,

indem wir die Akzeptanzraute rückwärts aus dem Bildraum in den

Gegenstandsraum projizieren. Dazu verwenden wir die ümkehrung

der Gleichungen (5-17):

yi = d-fl-y* + (2^- g- b)- ^
(5-22)

Uyi=H.y2 + (l-|).Uy2

Das aus der Rücktransformation resultierende Parallelogramm

(siehe Abbildung 5.25) umfasst praktisch den ganzen Strahl,

obwohl wir die Anpassung nur für einen normalen Strahl vor¬

genommen haben.
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6. Erprobung der realen Quelle

6.1 Aufbau

Abbildung 6.1 zeigt einen Längsschnitt durch die Quelle. Die

dünnen Platten sind aus Vacromium-Blech, die dickeren aus

Edelstahl gefertigt. Sie werden durch vier mit Distanzringen

versehene Rundstäbe aus Aluminiumoxid-Keramik mit dem Grund¬

flansch verbunden. Dieser trägt den Eintrittsspalt (8) des

Analysators und passt in einen Sitz im Quellengehäuse des

Spektrometers. Die reale Quelle ist - im Gegensatz zur simu¬

lierten - an einigen Stellen nicht rotationssymmetrisch:

- Die Kathode braucht Stromzuführungen (vgl. Abschnitt 5.1).

- Jede der Platten 6a und 6b wird durch einen 0.1 mm breiten

Spalt zweigeteilt. Die Potentialwerte für die beiden Hälften

können verschieden gewählt und damit Ungenauigkeiten im me¬

chanischen Aufbau ausgeglichen werden.

- Der Eintrittsspalt des Analysators (8) und der a-Spalt (10)

begrenzen den Strahl in konventioneller Weise.

- Die Zylinderlinse (9) beeinflusst nur die parallel zum Mag¬

netfeld liegenden Komponenten der Orts- und Geschwindig¬

keitsvektoren der Ionen.

Die Wirkung von Eintrittsspalt, »-Spalt und Zylinderlinse

können mit unserem Modell erfasst werden (vgl. Abschnitte

4.4 und 5.4). Die Kathode und die geteilten Platten sollten

die Rotationssymmetrie so wenig stören, dass keine merkliche

Divergenz zwischen Modell und Experiment erwartet werden muss.

Trotzdem decken die ersten Messungen Widersprüche zum Modell

auf. Insbesondere erreicht die Quelle eine hohe Empfindlich¬

keit mit einem Satz von Plattenpotentialen, für den man auf¬

grund des Modells erwartet, dass alle Ionen in der verkehrten

Richtung, also zur Kathode hin, beschleunigt werden. Die Ur¬

sache für den Widerspruch wird darin vermutet, dass an der

Stelle, an welcher der Elektronenstrahl auf die Ziehblende

(Teil des Stosskästchens 5) auftrifft, Sekundärelektronen

entstehen. Diese und die mit ihnen verbundene negative Raum¬

ladung werden im Modell nicht berücksichtigt. Nachdem einige

Versuche, die Sekundärelektronen mit Hilfe eines lokalen elek-
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GS98

Kathode

Stosskästchen

Grundflansch

Einzellinse

.10mm
,

Abbildung 6.1: Längsschnitt durch die Quelle GS98. Die Elek¬

troden (schraffierte Flächen) sind mit vier Keramiksäulen

(gestrichelte Linien) und Distanzringen auf einem Grundflansch

aufgebaut. Auf die Nummern der Elektroden wird im Text Bezug

genommen. An die mittlere, geteilte Platte der Einzellinse

wird eine bezüglich dem Grundflansch positive Spannung von

ca. 1500 V angelegt. Die Potentiale der übrigen Platten können

der Abbildung 5.20 entnommen werden.
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trischen Feldes am Verlassen der Ziehblende zu hindern, ge¬

scheitert sind, gelingt es mit einer anderen Methode, den Se-

kundarelektronenstrom von 50 % auf 10 % des primären Stromes

zu reduzieren. Dazu wird ein Teil der Ziehblende durch eine

0.3 mm dicke, senkrecht zur Faserrichtung geschnittene Holz-

kohlescheibe ersetzt. Holzkohle enthalt viele feine Kanäle,

(siehe Abbildung 6.2), aus denen Elektronen im allgemeinen

nur nach mehreren Reflexionen an den Wanden entweichen können.

Da ein Elektron bei jedem Aufprall mit ungefähr 50 % Wahr¬

scheinlichkeit absorbiert wird, sind mehrfache Reflexionen

selten. Als Ausgangsmaterial für die Herstellung der Kohle

eignet sich das Holz der Weymouthskiefer (Pinus strobus L.).

Ihre Jahrringe enthalten nur einen geringen Anteil an - aus

dickwandigen Zellen bestehendem - Spatholz. Die so erreichte

Reduktion des Sekundarelektronenstromes genügt, um die gemes¬

senen Parameter der realen mit denjenigen der simulierten

Quelle in Einklang zu bringen.

6.2 Transmission

Eine charakteristische Grosse, um die simulierte mit der realen

Quelle zu vergleichen, ist die Transmission. Wir definieren

die Transmission der realen Quelle:

9 = j± (6-1)

Q

Hierbei bedeutet I den am Auffanger des Spektrometers gemes¬

senen Strom, wahrend I- den Strom der frisch erzeugten Ionen

repräsentiert. Die Grosse I ist einer direkten Messung nicht

zuganglich, kann aber berechnet werden:

I = a-n-As-I (6-2)
Q e

Dazu muss der Elektronenstrom I
,
die nutzbare Lange As des

Elektronenstrahls, die Teilchendichte n der neutralen Atome

und der Wirkungsquerschnitt a für die Stossionisation bekannt

sein. Zu den einzelnen Grossen sind ein paar Bemerkungen an¬

gebracht:

- Der Elektronenstrom kann direkt gemessen werden. Dabei muss

den Sekundarelektronen besondere Aufmerksamkeit geschenkt

werden.
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Abbildung 6.2: Rasterelektronenmikroskopische Aufnahmen der

als Elektronenauffänger verwendeten Holzkohlescheibe.

Links oben ist bei 58-facher Vergrosserung ein Jahrring zu

sehen, der vom Rand der Bohrung nach links verläuft. Der

Massstab der drei anderen Aufnahmen ist eingeblendet.
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Zur Ermittlung der Länge As wird das Modell herangezogen.

Wir definieren dazu As als Mittelwert der Weglängen vieler

Elektronen. Die Weglänge eines einzelnen Elektrons wird von

der Stelle seiner Bahn, an welcher die axiale Komponente

des elektrischen Feldes ihr Vorzeichen wechselt, bis zum

Elektronenauffänger (Ziehblende) gerechnet.

Die Teilchendichte für ein ideales Gas erhält man mit der

Formel

k Boltzmann'sche Konstante (6-3)
k -T B
B

aus dem Druck p und der Temperatur T des Gases im Ionisations¬

raum. Die Temperatur T wird der geschätzten Temperatur des

Stosskästchens (400 K) gleichgesetzt. Der Druck p wird er¬

zeugt, indem eine bekannte Gasmenge in ein bekanntes Volu¬

men mit gegebener Temperaturverteilung eingelassen wird.

Wenn das Teilvolumen, welches durch die heisse Kathode er¬

wärmt wird, klein im Vergleich zum restlichen Volumen des

statisch betriebenen Spektrometers ist, kann die mittlere

Temperatur des Spektrometers (Raumtemperatur) zur Druckbe¬

rechnung herangezogen werden.

- a in Gleichung (6-2) ist gleichbedeutend mit dem Wirkungs¬

querschnitt o für die Bildung von Ionen eines bestimmten,

k-fachen Ladungszustands, denn in den Auffänger eines Mas-

senspektrometers gelangen gleichzeitig ja nur Ionen einer

spezifischen Ladung. In Experimenten absolut bestimmt wurde

dagegen der "totale Wirkungsquerschnitt"

ötot
- l k>ak+ (6"4)

k

Aufgrund dieser Definition kann <j, für eine feste Zahl k

berechnet werden aus o. .
und den allen Werten von k zuge-

tot

ordneten relativen Ionenströmen. Bei der Messung von o

treten Schwierigkeiten auf, über welche Kiefer und Dünn (1966)

berichten. Selbst neuere Daten auf diesem Gebiet sind mit

einer grossen Unsicherheit behaftet.

Um die Aussagekraft des Modells zu prüfen, wollen wir die

Transmission der realen Quelle mit der Transmission der simu-
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Herten Quelle vergleichen. Die Transmission der simulierten

Quelle wird bestimmt, indem die Zahl der Ionen, denen Punkte

innerhalb der Akzeptanz des Spektrometers entsprechen, durch

die Zahl der insgesamt erzeugten Ionen dividiert wird. Berech¬

net man die Transmission der realen Quelle nach den Formeln

(6-1), (6-2) und (6-3), so wird selbstverständlich die Unsi¬

cherheit im Wirkungsquerschnitt und in der Temperatur des

Gases im Ionisationsraum übertragen. Darum ist nur ein grober

Vergleich zwischen Realität und Modell möglich. Die in Tabel¬

le 2 für die Transmission der realen Quelle angegebenen Werte

erreichen im Mittel 95 ^ 13 % der vom Modell vorausgesagten

Transmission (Spalte "Modell" in Tabelle 2).

6.3 Linearität

Eine naheliegende Methode, die Linearität der Quelle zu prü¬

fen, bestünde darin, die Quelle in ein statisch betriebenes

Massenspektrometer einzubauen und damit eine Reihe bekannter

Gasmengen zu messen. Diese um mindestens einen Faktor 300 ver¬

schiedenen Gasmengen müssten relativ zueinander auf 1 % genau

abgemessen werden. Mit der gleichen Genauigkeit sollten natür¬

lich auch die Ionenströme am Auffänger bestimmt und die Kor¬

rekturen für den sogenannten "Memory Effect" vorgenommen wer¬

den. Diesen Schwierigkeiten können wir ausweichen, wenn wir

davon ausgehen, dass die Nichtlinearität, d.h. die Abhängig¬

keit der Empfindlichkeit vom Druck, hauptsächlich durch die

Raumladung bestimmt wird. Den Einfluss der Raumladung können

wir auch in anderer Weise untersuchen. Wir messen Aenderungen,

welche der - einer festen Gasmenge zugeordnete - Ionenstrom

erfährt, wenn die Raumladung durch Zugabe eines anderen Gases

erhöht wird. Wir lassen zum Beispiel Argon ein und beobachten

den Sprung im Ionenstrom der Masse 40 bei einer Zugabe von

Helium. Bei der Umrechnung des Ionenstroms in eine Empfind¬

lichkeit muss berücksichtigt werden, dass der Argonpartial-

druck sich aus zwei Gründen geringfügig verändert, wenn Helium

eingelassen wird:

- Helium enthält Spuren von Argon (15 x 10 mol/mol).
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Gas
°tot

[*10-20m2]
ff. .

tot

a

max

[+rad] [yA/Pa]

Transmission [%]

reale Quelle Modell

He
* **

0.370 0.355
0.999

+0.001

0.038
0.848

+0.042

* **

59.7 62.4 68.5

0.063
1.004

+0.050

* **

70.7 73.8 84.2

Ar
* **

2.83 3.61
0.859

+0.001

0.038
7.58

+0.38

* **

81.2 63.7 68.5

0.063
8.85

+0.44

* **

94.9 74.4 84.2

Tabelle 2: Die Transmission der realen Quelle GS98 im Ver¬

gleich zur Transmission der simulierten Quelle.

Die Ueberschriften der Spalten bedeuten:

tot

1+,

tot

totaler Wirkungsquerschnitt für die Ionisation durch

Elektronenstoss (Definition 6-4);

* Messwerte von Rapp und Englander-Golden (1965);

** Messwerte von Smith (1930) .

Verhältnis des Wirkungsquerschnitts für die Erzeu¬

gung einfach geladener Ionen zum totalen Wirkungs¬

querschnitt (eigene Messungen).

Begrenzung des halben Oeffnungswinkels durch den a-Spalt.

Empfindlichkeit: Am Auffänger gemessener lonenstrom

(I ) geteilt durch den Partialdruck (p) des einge¬

lassenen Gases.

Transmission

reale Quelle: Transmission des Spektrometers (Quelle eingeschlos¬

sen) berechnet nach den Formeln (6-1),(6-2) und (6-3).

Modell: Transmission des Spektrometers (Quelle eingeschlossen)

mit Hilfe numerischer Simulation bestimmt.

A/r

-17.

Betriebsbedingungen

Elektronenenergie: 1.78 x 10 """'J (111 eV)

gesamte Elektronenemission: 250 uA

Elektronenweg (As): 8.46 + 0.05 mm

angenommene Temperatur (T) des Gases im Ionisationsraum: 400 K

Plattenpotentiale: siehe Abbildung 5.20
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- Das Gas im Spektrometer dehnt sich in das zum Einschleusen

des Helium benötigte Volumen aus (Volumenänderung 0.7 %,) .

Was sagt eine solche Messung über die Linearität der Quelle

aus? Mit Hilfe der Formel (2-26) kann der äquivalente Ionen¬

strom der Massenzahl 1 (lfq^) berechnet werden, welcher allein
tot

die gleiche Raumladung verursacht wie im Experiment Argon,

Restgas und Helium zusammen:

lfqu = i /m-I (6-5)
tot

M
M

Jeder Massenzahl M in atomaren Masseneinheiten pro Elementar¬

ladung ist ein am Auffänger*gemessener Ionenstrom I zugeord-

net. M nimmt nicht nur ganzzahlige Werte an (Beispiel: Ar ).

Aus dem äquivalenten Ionenstrom ermittelt man den äquivalenten

Argondruck p ,
der herrscht, wenn reines Argon die gleiche

Raumladung hervorruft wie I.
.

:

P
aqu Taqu rAr

,, ,.

P» =
1^. .— (6-6)

*Ar tot _aqu

Ar

p Argonpartialdruck

I,
u
durch Argon verursachter Teil von I q.

Ar
^

tot

Zum beschriebenen Vorgehen sind zwei kritische Bemerkungen

angebracht:

- Die Voraussetzungen für die Anwendung der Formel (2-26)

sind nicht vollständig erfüllt. Denn mehrfach geladene Ionen

weisen nicht die gleiche Verteilung der dilatierten Anfangs¬

geschwindigkeit (Formel 2-36) auf wie einfach geladene.

Ausserdem werden bei der Ionisation von Restgasmolekülen

auch Fragmente gebildet.

- Teilchenreaktionen wie "Rekombination" und "Ladungstausch"

können wesentlich zur Nichtlinearität einer Quelle beitragen.

Die Wahrscheinlichkeit, mit der eine solche Reaktion auftritt,

ist von der Art und der Konzentration der Reaktionspartner

abhängig.

Die Resultate von neun Messreihen, welche aus je etwa zehn

Werten der Empfindlichkeit als Funktion des äquivalenten Argon¬

drucks bestehen, sind in Abbildung 6.3 zusammengefasst. Die

zugehörigen Datenpunkte liegen in den beiden schraffierten
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Abbildung 6.3: Empfindlichkeit als Funktion des äquivalenten

Argondrucks für die Quelle GS98. Definition des äquivalenten

Argondrucks im Text. Die Empfindlichkeit ist so normiert, dass

ihr Wert bei 2.7 x 10~ Pa 100 % entspricht. Die schraffier¬

ten Gebiete bedecken Datenpunkte aus Messungen mit verschie¬

denen ct-Spalten, die den halben Oeffnungswinkel des Ionen¬

strahls auf 0.063 rad (W&) beziehungsweise 0.038 rad (^^)

begrenzen. Entsprechende Resultate der numerischen Simulation

sind durch Symbole dargestellt: $ = 0.063 rad; $ = 0.038 rad.
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Feldern. Diese entsprechen a-Spalten, die den halben Oeffnungs-

winkel des Strahls auf 0.038 rad beziehungsweise 0.063 rad be¬

grenzen. Für alle Messreihen ist die Empfindlichkeit willkür¬

lich so normiert, dass ihr Wert bei 2.7x10 Pa Argon 100 %

entspricht. Die mit Hilfe numerischer Simulation gewonnenen

Punkte deuten eine Druckabhängigkeit an, welche stärker ist

als die gemessene. Dies könnte, zusammen mit der vom Modell

zu hoch vorausgesagten Transmission (siehe Tabelle 2), even¬

tuell damit erklärt werden, dass die Temperatur der frisch

entstandenen Ionen unterschätzt wird. Unabhängig davon scheint

die Aussagekraft des Modells auszureichen, um mit seiner Hilfe

eine Quelle mit verbesserten Linearitätseigenschaften ent¬

wickeln zu können. Dies zeigt sich im Vergleich der Abbildungen

5.4 und 6.3
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7. Ausblick

Das erklärte Ziel dieser Arbeit ist anscheinend erreicht. Die

neu entwickelte Ionenquelle eignet sich zur Isotopenanalyse

von Edelgasen mit einem statisch betriebenen Massenspektro-

meter. Es erhebt sich nun die Frage, ob die gewonnene Erfah¬

rung in einem erweiterten Rahmen angewendet werden kann. Von

Interesse wäre zum Beispiel eine Quelle für ein statisches

Spektrometer mit höherem Auflösungsvermögen, wie es etwa zur

Bestimmung von Tritium durch massenspektrometrische Messung

des Tochternuklides He (Clarke et al., 1976) benötigt wird.

Eine für diese Anwendung geeignete Quelle muss gegenüber der

hier beschriebenen eine wesentlich kleinere normierte Emittanz

aufweisen. Eine Möglichkeit, die Emittanz einer Quelle auf

Kosten ihrer Linearität zu verkleinern, wird im Abschnitt 5.1

angedeutet. Das Potential im Ionisationsraum kann so geformt

werden, dass die Ionen das Stosskästchen nur verlassen können,

wenn ihre Bahnen nahe bei der Symmetrieachse und annähernd

parallel zu dieser verlaufen. Andernfalls bewegen sie sich

gewissermassen in einem "Potentialtopf", bis sie entweder

die genannte Bedingung erfüllen oder neutralisiert werden.

Die Tatsache, dass so die zwei- oder vierdimensionale Emittanz

für transversale Koordinaten verringert werden kann, steht

nicht im Widerspruch zum Satz von Liouville. Weil nämlich

gleichzeitig entstehende Ionen sich unterschiedlich lang im

Stosskästchen aufhalten, ist die Steubreite ihrer longitudi-

nalen Ortskoordinaten im Strahl grösser als am Entstehungsort.

Damit die Vorgänge in einer auf die vorgeschlagene Weise

betriebenen Quelle simuliert werden können, muss das im zweiten

und dritten Kapitel entwickelte Modell an zwei Stellen ver¬

feinert werden.

1) Weil die mittlere Aufenthaltsdauer der Ionen im Stosskäst¬

chen gross ist, müssen Teilchenreaktionen berücksichtigt

werden. Besonders die Rekombination von Elektron-Ion-Paaren

fällt ins Gewicht. Es wäre ein leichtes, den Verlust von

Ionen durch Rekombination oder Umladung einzubeziehen,

wäre die Wahrscheinlichkeit X für das Auftreten einer sol-
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chen Reaktion pro Teilchen und Zeiteinheit bekannt. Zu den

vier Operationen, welche für jeden Zeitschritt ausgeführt

werden (vgl. Abschnitt 3.1), käme dann eine weitere hinzu.

Mit Hilfe eines Wertes C einer Zufallszahl ? für jedes
n —

Teilchen und jeden Zeitschritt der Länge At würde entschie¬

den, ob das betreffende Teilchen den Zeitschritt überlebt.

l > X'Ät Teilchen überlebt
n —

(7-1)

c < X-At Teilchen überlebt nicht
n

Die Grösse X als Funktion des Ortes kann natürlich nur be¬

rechnet werden, wenn die Konzentrations- und Geschwindig¬

keitsverteilungen der Reaktionspartner bekannt sind. Um den

Vorgang der Rekombination erfassen zu können, müssen dem¬

nach die bei der Stossionisation freigesetzten Elektronen

in das Modell einbezogen werden.

2) Das im Abschnitt 3.1 beschriebene Verfahren, die Teilchen¬

ladungen Gitterpunkten zuzuordnen, führt zu unphysikalischen

Wechselwirkungen von Gitter und Teilchen. Nach einer grossen

Zahl von Zeitschritten resultieren daraus beträchtliche Ab¬

weichungen des Modells von der Wirklichkeit. Diese Abwei¬

chungen können reduziert werden, indem die Ladung eines

Teilchens auf mehrere Gitterpunkte verteilt wird (Eastwood

and Hockney, 1974). Es bleiben aber Fehler, welche entstehen,

weil das Potential für endliche Zeitintervalle festgehalten

wird. Da nämlich die Ladungsverteilung am Anfang jeden Zeit¬

intervalls festgelegt wird, erfährt jedes Teilchen - im Mit¬

tel über ein Zeitintervall - eine Beschleunigung durch seine

eigene Ladung. Eine Verbesserung kann erreicht werden, indem

neben den Teilchenpositionen am Ende eines Zeitintervalls

auch diejenigen in der Mitte des folgenden Intervalls berech¬

net und diese dann zur Bestimmung der neuen Ladungsvertei¬

lung herangezogen werden.
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