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Uber diese Arbeit...

Wenige Tage nachdem ich wohlwollend in die Arbeitsgruppe Atomphysik
aufgenommen wurde und mich in den ersten Tagen bereits ein wenig mit der dort
vorherrschenden Technik vertraut machte, erzdhlte mir Professor Reinhard Dorner
von den Ergebnissen einer Gruppe amerikanischer theoretischer Physiker. Diese
hétten nach ihren kiirzlichen Berechnungen die Existenz von Wirbeln in dem
elementaren System eines Proton-Wasserstoff-StofSes vorausgesagt. Es handelt sich
dabei natiirlich nicht um makroskopische Wirbel, wie in obiger Zeichnung
irrefiihrenderweise angedeutet, sondern um Wirbel in der Wellenfunktion des
beteiligten Elektrons — Wirbel, die bisher in diesem Stofisystem noch nicht
experimentell beobachtet wurden. Zwar gibt es Beobachtungen von Wirbeln in
quantenmechanischen Mehrteilchen-Systemen - z.B. in Bose-Einstein-Kondensaten
[1] - aber in der Wellenfunktion quantenmechanischer Ein-Teilchen-Systeme war
deren Existenz bisher nicht angenommen. Da dieser experimentelle Nachweis ein
Projekt war, das in unserer Arbeitsgruppe durchgefiihrt werden sollte, bot man mir
an, meine Diplomarbeit in diesem Rahmen zu schreiben. Da mich die Idee der Suche
nach den picoskopischen Wirbeln reizte, fiel es mir nicht schwer, mich in den
folgenden Monaten dieser Idee zu verschreiben.

In diesem Moment, in dem ich diese Einleitung zu meiner Diplomarbeit schreibe,
sind mein Beitrag zu dieser Idee fast am Ende, die meisten Zahlen und Worte bereits
getippt und der Grofiteil der Bilder, die hoffentlich bei der Veranschaulichung des
Sachverhalts und meiner Gedanken helfen, bereits an seinem Ort. Die Suche nach
den Wirbeln aber ist zu diesem Zeitpunkt erst am Anfang und wird im Rahmen einer
anderen Diplomarbeit fortgesetzt werden. Dieser Teil des Projektes, den meine
Diplomarbeit umfasst, beschaftigt sich mit den theoretischen Voraussagen, welche
die Motivation fiir dieses Experiment liefern, der Simulation eines Spektrometers,
das in der Lage ist, derart kleine Wirbel aufzuldsen, der technischen Umsetzung
dieser Simulation, sowie ersten Testmessungen. Damit sollen alle Voraussetzungen
gegeben sein um in naher Zukunft eine Verbindung zwischen Theorie und

Experiment zu schaffen.

Ich werde damit beginnen, im ersten Kapitel zundchst einen Uberblick iiber die
direkten Verbindungen zwischen theoretischem Hintergrund und den daraus

folgenden Bedingungen fiir die experimentelle Umsetzung zu geben. Dadurch wird



deutlich, welche Anforderungen an die Simulation, die Konstruktion sowie an die
ersten Testmessungen gestellt waren. Darauf wird in den Kapiteln 2-6 im Detail

beschrieben, wie diesen Anforderungen begegnet wurde.

Die Gliederung dieser Arbeit folgt damit direkt meinem tatséchlichen Vorgehen und
schliefst mit den ersten experimentellen Ergebnissen, die auf allem Vorangehenden
aufbauen. Um meine persénlichen Uberlegungen hinter den einzelnen Schritten bis
zu den ersten Messungen zu verdeutlichen, habe ich neben erlauterndem Text —
wenn sinnvoll — auch mdoglichst haufig anschauliche Grafiken oder Zeichnungen

angefertigt, die dem Verstandnis dienlich sein sollen.

Bevor nun der wissenschaftliche Teil beginnt, mochte ich noch erwédhnen, dass auch
diese Diplomarbeit, deren einziger Verfasser ich schlieSlich sein werde, natiirlich nur
in einer funktionierenden Arbeitsgruppe zu bewdiltigen ist und letztendlich viel
Unterstiitzung durch Erlauterungen und Anregungen, aber auch in tatkraftiger Form
von auflen eingeflossen ist, worauf ich im Detail noch einmal auf den letzten Seiten

zuriickkommen werde.



1. Motivation

In vielen natiirlichen Vorgangen bemerken wir die Prasenz von Wirbeln - sie sind ein
Phanomen, welches Teil des Stromungsverhaltens von Fluiden unterschiedlichster
Art ist. Sie sind dadurch charakterisiert, dass sich um einen Bereich geringerer
Teilchendichte ein Bereich erhdhter Teilchendichte ringt, welcher einer typischen
Rotation um eine gemeinsame Mittellinie unterliegt — wie man es in der Natur zum
Beispiel bei Tornados beobachtet. Vielleicht zunachst weniger offensichtlich ist die
Tatsache, dass auch in atomaren und quantenmechanischen Prozessen Wirbel
auftreten. So wurde schon fiir viele Quantensysteme die Existenz von Wirbeln
vorausgesagt [2] und auch in vielen Experimenten ein Nachweis solcher Wirbel er-
bracht. [3] Der Unterschied zu makroskopischen Systemen liegt hier in der Tatsache,
dass bei quantenmechanischen Systemen nicht von Wirbeln in einem Teilchenfluss,
sondern von Wirbeln im Wahrscheinlichkeitsfluss der Wellenfunktion gesprochen
werden muss. Wirbel sind hier gekennzeichnet durch eine verschwindende
Wellenfunktion im Zentrum des sich darum windenden Wahrscheinlichkeitsflusses.
Neu ist die Voraussage solcher Wirbel fiir das fundamentale System eines Proton-
Wasserstoff-Stofses. Der experimentelle Nachweis dieser topologischen Objekte in
der Wellenfunktion dieses fundamentalen physikalischen Systems ist das Ziel, auf

das im Rahmen dieser Diplomarbeit hingearbeitet wurde.

Zunéchst soll nun ein kurzer Uberblick iiber die Ergebnisse der US-amerikanischen
Arbeitsgruppe von Professor Joe Macek und die daraus folgenden Anforderungen an

diese Arbeit gegeben werden.



Theoretische Vorhersagen

Die theoretische Vorhersage zur Existenz von Wirbeln im p-H-Stofisystem erfolgte
durch Losung der regulierten, das heifst von divergierenden Losungen befreiten,
zeitabhangigen Schrodingergleichung nach etablierten, numerischen Lattice-
Methoden. [4] Dadurch lassen sich die Vorteile der computergestiitzten Rechung
ausnutzen, indem man den dreidimensionalen Raum durch ein Gitter diskretisiert.

Mit der Lattice-Methode war es der Arbeitsgruppe um Joe Macek zum ersten Mal
moglich die Schrodingergleichung fiir das Proton-Wasserstoff-Stofisystem bis zu
einem Protonenabstand von 10000 a.u. zu berechnen und somit Aufschluss iiber das
Verhalten des Systems im asymptotischen Endzustand, wenn alle drei Teilchen
getrennt sind, zu gewinnen. Fiir die Rechnung wurde ein Gitter simuliert, welches
sich passend zu den Dimensionen der gerade betrachteten Vorgange selbst skaliert.
Die besondere FEignung fiir komplexe Systeme ist bedingt durch den geringen
Speicher- und Rechenbedarf aufgrund dieser neuen Methode. Die der Simulation zu

Grunde liegende regulierte Schrodingergleichung liest sich wie folgt:

—E 2 l 292 :'M
[ 2Dq+qu +R2V(q,r)}CD(q,r) =

Hier bezeichnet g =r/R die Raumkoordinaten, wobei R(7) als Abstand der beiden
beteiligten Protonen definiert ist und 7 fiir die skalierte Zeit mit d7 = dt/ R2steht.
Auflerdem ist Q(7r) = RRd(R™?dR/dr)dr und V(q,7) entspricht dem Potential im

ausgedehnten Raum.

Die Simulation der Gruppe um Joe Macek wurde fiir 5 keV Stofienergie und einen
Stolparameter b von 1 a.u. durchgefiihrt. Eine plétzliche Anderung der Topologie
der Wellenfunktion durch die Entstehung von Wirbeln tritt erstmals bei einer
Entfernung der Kerne von 5 a.u. auf [5]. Sogenannte Ring- und Tornadowirbel sind
zwei Erscheinungen, die von der Simulation vorausgesagt werden und auf deren

Entstehung und Eigenschaften im Folgenden noch nédher eingegangen wird.



Diese freien Wirbel wurden bisher noch nicht in physikalischen FEin-Teilchen-
Systemen beobachtet. Diese Topologien sollen mit Hilfe der COLTRIMS-Technologie
und geeigneter Auflosung, durch die im Rahmen dieser Diplomarbeit entwickelte

Spektrometergeometrie, experimentell nachgewiesen werden.

Experimentelle Anforderungen

Wirbel existieren laut Arbeisgruppe Macek nach 1. bornscher Naherung in
unterschiedlichsten Stofisystemen - sind also keine Eigenheit des Proton-Wasserstoff-
Stofles. In der Praxis werden die theoretischen Voraussagen hier durch einen Proton-
Helium-Stof$ realisiert, da es sehr schwierig ist, die Voraussetzungen zu schaffen um
mit einzelnen Wasserstoffatomen, welche natiirlich einen starken Drang zur
Verbindung zu Wasserstoffmolekiilen haben, experimentieren zu konnen. Bei
diesem Stofssystem werden zwei Reaktionen — Ionisation und Transferionisation —
stattfinden. Um Wirbel, welche eine Ausdehnung von weniger als 0.04 V, besitzen
sollen, beobachten zu konnen, ist es - neben einer entsprechenden Auflosung auf
dem Elektronendetektor - notig, die Messergebnisse nach diesen beiden Reaktionen
selektieren zu konnen, da sich deren Topologien unterscheiden. Aufierdem ist eine
moglichst prazise Selektion nach Stofiparametern wiinschenswert, da die
Lokalisierung der Wirbel bei unterschiedlichen Stofsparametern leicht variiert [4],
was eine moglichst hohe Impulsauflosung auf dem Riickstoffionen-Detektor
erfordert. Fir eine Bestimmung der Teilchentrajektorien und damit des
Reaktionsverlaufs, ist es notwendig, Flugzeit und Detektionsort, der aus der
Reaktion resultierenden Elektronen und Riickstofsionen, zu kennen. Zur
Flugzeitbestimmung muss also der Reaktionszeitpunkt, sowie der
Nachweiszeitpunkt bekannt sein. Die Projektile werden nach Ladungszustand
getrennt und deren Nachweifizeitpunkt aufgezeichnet. Unter Bertiicksichtigung der
Impulserhaltung lasst sich so die Reaktion rekonstruieren. Wahrend der Elektronen-
und der Riickstofsionendetektor Detektionsort und Nachweiszeitpunkt liefern, erhalt
man den Reaktionszeitpunkt bei beiden Reaktionsmechanismen auf unterschiedliche

Weise.



Reaktionsmechanismus 1: Ionisation: p + He = p + He* + e-

Um den Reaktionszeitpunkt zu bestimmen, kommt hier ein Strahlpulser zum
Einsatz, welcher durch die moglichst kurzen Zeitintervalle in denen eine Reaktion
stattfinden kann einen engen Rahmen fiir den Reaktionszeitpunkt liefert. Dadurch
sinkt natiirlich die Reaktionsrate und es erhoht sich die notige Messzeit, um

ausreichend Statistik zu erhalten.

Reaktonsmechnaismus 2: Transferionisation: p + He > He + He* + e

Bei der Transferionisation ldsst sich ausnutzen, dass die Projektile wahrend der
Reaktion ein Elektron einfangen und durch den neuen Ladungszustand durch
elektrostatische Ablenkung von den tibrigen Projektilen getrennt und nachgewiesen
werden konnen. Durch den Nachweis ladsst sich der Reaktionszeitpunkt bestimmen

und ein Strahlpulser wird tiberfliissig, was der Reaktionsrate zu Gute kommt.

Mindestanforderung an die Auflésung des Riickstolionendetektors

Um bei der Transferionisation die Anregung des Wasserstoffs sicher erkennen zu
konnen, muss auf dem Riickstoffiionen-Detektor eine Impulsauflosung in
Strahlrichtung deutlich kleiner als Apz = AQ / v erreicht werden. Der Q-Wert
bezeichnet die Energiedifferenz zwischen beiden Anregungszustinden. Die
Geschwindigkeit v ergibt sich mit 2E/m aus dem Quotienten der Stofienergie (5 kV)
und der Energie der Targetatome.

_AQ

Ap, =—
v

_ 037awu.

p, = = 05%a.u.
0.63a.u.

Mit: AQ =10eV =10/27.2 a.u. und v = V10kV /25kV = 063a.u.



In der Simulation wurde eine Auflosung besser als 0.27 a.u. erreicht, was geniigt, um
die Riickstofiionen sicher nach beiden Reaktionsmechanismen zu trennen. Dies ist
notig, da die Elektronen-Wellenfunktion in beiden Mechanismen unterschiedliche

Topologien besitzt.

Umsetzung
Nachweis der Wirbel auf dem Detektor

Da es sich hier bei den Wirbeln um ,Null-Wahrscheinlichkeiten” im
Wahrscheinlichkeitsfluss der Wellenfunktion des Elektrons handelt, konnen diese
selbstverstandlich nur statistisch erfasst werden. Wenn es also gelingt, zu
unterscheiden, welche Reaktion stattgefunden hat wund die zugehdrigen
Stofsparameter genau genug bekannt sind, lassen sich die statistischen Daten, die der
Elektronendetektor liefern wird, nach Abgleich mit dem Riickstoffionendetektor,
derart filtern, dass kleine Punkte, die von Eleketronen unberiihrt sind, in der
Elektronenverteilung sichtbar werden miissten.

Wo und in welcher Haufigkeit diese zu erwarten sind und was die Ergebnisse der

Gruppe um Joe Macek im Detail sind, soll nun im Anschluss dargestellt werden.
Theoretischer Hintergrund
Ursprung der Wirbel

Warum wurden solche Wirbel in einer Ein-Teilchen-Wellenfunktion bisher weder im
Experiment noch in vorangegangenen Rechnungen gesehen? Friihere Berechnungen
der zeitabhangigen Schrodingergleichung auf einem Gitter waren nicht in der Lage,
diese Wellenfunktion bis zu hinreichend grofien Kernabstdnden zu propagieren, da
kein skaliertes Gitter verwendet wurde. In den bisher durchgefiihrten Experimenten
konnten aufgrund der begrenzten Auflosung und Statistik die mit den Wirbeln
verbundenen Minima in der Elektronenverteilung nicht beobachtet werden. Man
ging bei der Konzeption der Experimente bei langsamen Stofigeschwindigkeiten
davon aus, dass es abgesehen vom Target- und Projektil-Cusp, keine sehr scharfen
Strukturen in den Impulsverteilungen gibt [6]. Die Minima im Zentrum der Wirbel

haben in der theoretischen Vorhersage eine Ausdehnung von weniger als 0.04 vy.

-10 -



In Abb. 1 ist die Veranderung der
Wellenfunktion des Elektrons, wahrend
sich das Projektil (P) dem Target (T)
nahert, dargestellt.

In (a) ist die Wellenfunktion bei einem
Abstand von 5 a.u. zu sehen. Im unteren
linken Viertel des Bildes erkennt man
bereits, wie sich ein dunkler Streifen -
welcher eine geringere Elektronenauf-
enthaltswahrscheinlichkeit reprasentiert

- separiert.

In (b), bei einem Abstand von 4.8 a.u.,,
ist der Wirbel in der Wellenfunktion,
der sich von der Knotenlinie gelost hat,
bereits deutlich zu erkennen. Im
vergrofSerten Ausschnitt (b') ist der
Wahrscheinlichkeitsfluss eingezeichnet.
Dieser '"rotiert" um das Zentrum mit
verschwindender Aufenthaltswahr-

scheinlichkeit.

Neben diesem eben beschriebenen
"Tornadowirbel" liefert die theoretische
Berechnung aufserdem noch andere
topologische  Objekte, welche als
"Ringwirbel" bezeichnet werden [4].

-11 -
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Abb 1: Die Elektronenwellen-

funktion mit Veridnderung des

Kernabstandes. Der rote Bereich
reprasentiert hohe Aufenthalts-
wahrscheinlichkeiten, schwarze Be-
reiche Null-Wahrscheinlichkeiten.



Abb. 2: In den Teilen a-d ist Projektil und Targetatom durch die bronzenen Kugeln
dargestellt. Das griine Volumen repasentiert Null-Wahrscheinlichkeiten in der
Wellenfunktion des Elektrons bei verschiedenen Kernabstinden. ¢’ schematisiert die
Verbindung des Tornadowirbels mit dem Ringwirbel. e zeigt das Maximum der

Wellenfunktion (gelb), sowie deren Nullstellen (griin) nach der Kollision.

In Abbildung 2 sieht man, dass sich - aus einer anderen Perspektive heraus
betrachtet - der Tornadowirbel in einer frithen Phase der Kollision um das Target-
Atom bei R = 5.8 a.u.(a) windet. Das Target-Atom ist hier die groflere der beiden
Kugeln. Bei R = 6.1 ensteht ein Ringwirbel um das Projektil mit einigem Abstand zu
diesem (b). Etwas spater bei R = 6.2 a.u., wahrend der Tornadowirbel weiter um das
Targetatom rotiert ist, verbinden sich beide Wirbel (c), bis bei R = 6.3 a.u. der
Ringwirbel absorbiert wurde und der Tornadowirbel nun um das Projektil rotiert. In
(c') ist schematisch die Kollision des Tornadowirbels mit dem Ringwirbel dargestellt.
Da die Rotation um die obere gestrichelte Linie der Rotation um die untere
gestrichelte Linie entgegengesetzt ist, vernichtet sich dieser Teil und ausschliefslich
der Tornadowirbel bleibt bestehen.

In (e) sieht man die Wirbel bei R= 50 a.u. nach der Kollision. Der gelbe Torus
reprasentiert dabei das Maximum der Elektronen-Wellenfunktion, die griinen
Oberflachen das Minimum. Man sieht also deutlich zwei Tornadowirbel, welche den
gelben Torus umschlieflen und zwei kleinere Wirbel, die von oben auf den gelben

Torus deuten [4].
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e Die theoretischen Berechnungen
zeigen auflerdem, dass sich der
Mittelwert des Elektronen-
drehmoments  senkrecht  zur
Kollisionsebene mit dem

Fortschreiten der Zeit, bzw. des

Projektilortes vt, deutlich andert,
was ohne das Auftreten von

Wirbeln nicht erklart werden

04 = - kann.

vt (auw)

Abb 3: Das mittlere Drehmoment senkrecht zur Kol-

lissionsebene aufgetragen gegen den Projektilort vt.

In den letzten Momenten der gebundenen Zustinde, wenn einige Tornadowirbel
den Atomkernen anhaften, projizieren sie Drehmoment auf eine Achse senkrecht zur
Streuebene und {ibertragen letztendlich Drehmoment von einem Proton auf das
andere. Die voher beschriebene Verbindung des Tornadowirbels mit dem Ringwirbel
scheint dabei entscheidend zu sein fiir den Ubertrag von relativer Drehbewegung zu
interner Drehbewegung [4]. In dem Graphen in Abbildung 3 ist die Anderung des
mittleren Drehmoments wéahrend des Reaktionsvorgangs dargestellt. Die Rechnung
wird dabei zundchst im Laborsystem durchgefiihrt und wechselt nach der Kollision
zu skalierten Koordinaten. Die Linie startet mit einem Drehmoment von bv/4 =0.112
und der Stofigeschwindigkeit v = 0.447 a.u. In Abwesenheit der Wirbel wére eine
konstante Linie zu erwarten. Die hier vorliegenden Strukturen dagegen sind direkt
mit dem Auftreten der Tornadowirbel verbunden. So treten erste Wirbel bei Rv auf,
bei t=0 wird aufgrund des quasi- molekularen Zustandes Drehmoment iibertragen,
bei Rt binden Wirbel zum ersten mal an das Targetproton und {iibertragen
Drehmoment auf dieses. Bei R 1,2,3 bilden sich Ringwirbel, welche allerdings keinen
Einfluss auf die Drehmomentsiibertragung haben, da sie kein Netto-Drehmoment

transportieren.

-13 -



COLTRIMS-Methode

Die Detektion des Experiments findet nach der sogenannten COLTRIMS-Methode
statt. Die Reaktionsprodukte - Elektronen und RiickstofSionen - werden dabei durch
das angelegte elektrische Feld auf zwei gegentiber liegende Detektoren beschleunigt.
Die deutlich leichteren und schnelleren Elektronen werden, auf einen 50 mm vom
Reaktionsort entfernten Detektor mit einem Durchmesser von 120 mm, beschleunigt,
wahrend die Riickstoffionen iiber eine 928 mm lange Strecke durch elektrostatische
Linsen auf einen Detektor mit einem Durchmesser von 80 mm gelenkt werden.

Die einzigen aufzunehmenden Mefigréfien sind die Orte, an denen die Teilchen auf
die Detektoren treffen, deren Flugzeit, sowie das Zeitsignal des Strahlpulser, bzw.
der Nachweiszeitpunkt der Projektile. Um ein deterministisches Verhalten zu
garantieren, findet die Messung im Ultrahochvakuum statt. Die freie Weglange der
(neutralen) Teilchen ist damit auf etwa 100 km erhoht und lasst von einem stofsfreien
Verhalten ausgehen. Mit Kenntnis der Mafie des Spektrometers und dessen
Potentialverlauf lassen sich damit die Trajektorien jedes einzelnen Teilchens
berechnen - man gelangt also zur Kenntnis des Impulsvektors zum
Ionisationszeitpunkt. Mit dieser Methode lassen sich alle Teilchen, unabhingig der
Ausrichtung ihres Impulses, detektieren - man spricht von einer 4rm-
Raumwinkelakzeptanz [7].

Die Auftrefforte und Flugzeiten werden gelistet gespeichert und lassen sich
nachfolgend ordnen, um nach bestimmten Ereignissen zu filtern oder die Detektion

zu eichen.

-14 -



Elektronen-Drift

Elektronen-
Detektor

r -~ v ‘:? / Riickstofiionen-
Proto /S ~_\/h
TERgnER ~J e Detektor
Riickstofdionen-Drift :

Abb. 4: Hier schematisch dargestellt, sieht man das Spektrometer mit exemplarischen
Teilchentrajektorien eines Elektrons (rot) und eines RiickstofSions (blau). Die Protonen
treffen in der Targetzone auf den Gasjet und von dort aus werden Elektron und
Riickstoflionen auf die gegeniiberliegenden Detektoren beschleunigt. Im feldfreien Raum
in den Driftstrecken erfahren sie dabei keine Beschleunigung - diese dienen der

Erh6hung der Flugzeitdifferenzen.

Da das Phasenraumvolumen der Elektronen nicht symmetrisch um die
Spektrometerachse verteilt ist, ist das Spektrometer auf der Elektronenseite
entsprechend asymmetrisch. Um das ebenfalls verschobene Phasenraumvolumen
der Riickstofsionen zu kompensieren, wird ein Teil des Spektrometer gegeniiber der
RiickstofSionen-Drift gekippt — was in dieser Darstellung nicht zu sehen ist. Darauf

wird spater noch genauer eingegangen.
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Es fallt auflerdem auf, dass die Riickstoffionen stark aufgefachtert werden um dann
wieder auf den Riickstofsionen-Detektor fokussiert zu werden. Dies ist eine Folge der
niedrigen Feldstarke in der Targetzone und notwendig um eine gleichzeitige Orts-
und Zeitfokussierung zu erreichen.

Im Vergleich zu vorhandenen Spektrometern muss namlich das elektrische
Absaugfeld stark reduziert werden, um die Elektronenverteilung im Nachweisort
und in der Flugzeit drastisch aufzuweiten. Dies fiihrt jedoch zu Problemen beim
Nachweis der Riickstoffionen, denn die Ionen bekommen durch das niedrige Feld am
Reaktionsort nur sehr wenig Energie, miissen jedoch vor dem Erreichen des
Detektors auf eine Energie von ca. 2 keV beschleunigt werden, um eine ausreichende
Nachweiseffizienz zu gewdahrleisten [8].

Normalerweise verwendet man eine Beschleunigungslinse mit anschlieSender
Driftstrecke, um den Einfluss der Targetausdehnung auf die Messgrofien zu
minimieren und so die notige Auflosung bei der Riickstoffionen-Impulsmessung zu
erreichen. Durch ein Gitter entkoppelt folgt danach ein homogenes Feld, welches die
Ionen auf die zum Nachweis notige Energie beschleunigt. Dieses tibliche Konzept ist
hier aufgrund der geringen Feldstdarke am Reaktionsort nicht anwendbar. Wenn die
Ionen beim Erreichen des Gitters erst wenige eV Energie aufgenommen haben,
zerstOrt der Felddurchgriff durch ein solches Gitter die Abbildungseigenschaften des
Spektrometers. Aus diesem Grund miissen mehrere elektrostatische Linsen in das
Spektrometer eingebaut werden, damit die Riickstoffsionen bis auf 80 eV beschleunigt

und dann erst auf ein Gitter vor dem Detektor abgebildet werden.
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2. Simion-Simulation

Um genaue Aussagen iiber die passende Spektrometergeometrie treffen zu konnen,
wurde der experimentelle Aufbau mittels der Simulationssoftware Simion 8.0
simuliert [9]. Damit ldsst sich {iber eine graphische Benutzeroberfliche eine
Anordnung von Elektroden konstruieren, deren elektrische Potentiale variiert
werden konnen. In dieser Anordnung lassen sich dann verschiedene Teilchen mit
variablen Anfangsbedingungen kreieren, deren Trajektorien von dem Programm
berechnet werden. Durch Auswertung der Flugzeiten und der Verteilung der
Nachweisorte auf dem Detektor bei unterschiedlichen Spektrometer-Designs lasst
sich die Simulation optimieren.  Einschriankend sind hier die Grofse der
Detektorflachen, sowie die vorgegebenen Mafle der Vakuum-Kammer zu sehen, in
welche das Spektrometer letzlich eingebaut wurde.

Die grofite Schwierigkeit der Simulation bestand darin, die Spektrometergeometrie
dem Phasenraumvolumen der zu detektierenden Elektronen und Riickstoffiionen
optimal anzupassen. Die Elektronen werden aus dem Ladungs- bzw.
Masseschwerpunkt des Stofisystemes emittiert und sind deshalb im Laborsystem in
Strahlrichtung gerichtet. Aufgrund des Uberschall-Gasjets, der letztendlich mit dem
Protonenstrahl gekreuzt wird, ist auch die Riickstofsionenverteilung stark
asymmetrisch. Ursachlich fiir diese Asymmetrien ist die Tatsache, dass der
verhaltnismafliig hohe Impuls des Gasjets fast vollstandig auf die Riickstofsionen
tibertragen wird, deren Masse gegeniiber der Elektronenmasse dominiert. Im
Gegensatz dazu wirkt sich die Bewegung des Ladungsschwerpunktes in Richtung
des Projektilstrahls nur auf die leichten Elektronen aus, wahrend die Riickstofsionen

davon fast unbeeinflusst bleiben.
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Gegebene Randbedingungen

Das Spektrometer ist fiir den Einbau in eine bereits bestehende Kammer konzipiert
und unterliegt deshalb einigen Mafsvorgaben. Diese beschrankten sich haupsachlich
auf den Elektronenteil des Detektors und die mogliche Breite der Driftstrecke in

Richtung des Riickstoffionendetektors.

£I6.6

100

61
Fis

1

Abb. 5: Ein Schnitt durch die Experimentierkammer. Links ist die Targetzone zu sehen,
rechts befindet sich der Kammerausgang in Richtung Riickstoflionen-Drift. Die krtischen

Mafe sind rot eingezeichnet.

Der griine Kreis stellt die Targetzone dar, die eingetragenen Mafle zeigen die
entscheidenden Abstande, die zu beachten waren. Die Nahe zum Jethut und zur
Grundplatte fiihrte dabei zu einigen notigen Materialaussparungen im Bereich der
Spektrometerplatten und des Elektronendetektors, die 100 mm breite Offnung in
Richtung des Riickstoffiionen-Detektors zu einer stiarkeren elektrostatischen Linse,
um zu verhindern, dass Teilchen an den Wanden der Drift reflektiert werden. Die
stirkere Linse wiederum bedingt grofiere Korrekturterme bei Impuls- und

Zeitauflosung.
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Konventionen

Um im Folgenden die wichtigsten Zusammenhénge einfach zu umschreiben, sollen
hier einige Konventionen beziiglich der gewdhlten Bezeichnungen eingefiihrt
werden. So werde ich von verschiedenen "Startorten" der Elektronen bzw.
RiickstofSionen schreiben, wobei zu bedenken ist, dass es sich aufderhalb der
Simulation natiirlich nicht um Startorte, sondern um Entstehungsorte der
Reaktionsprodukte handelt und deren abweichende Lokalisierung lediglich durch
die Targetausdehnung bedingt ist.

Da in der Simulation zunachst vereinfachend fiinf verschiedene Impulse senkrecht
zur Strahlachse betrachtet werden, die zudem an der Spaktrometerachse gespiegelt
sind, wird auflerdem von den Teilchentrajektorien 1-3 (siehe Abb. 6) die Rede sein,
welche den meisten notigen Anschauungen gentigen.

Die Koordinaten-Achsen sind wie in der Abbildung gewahlt, wobei das simulierte
Spektrometer entlang der x-Achse eine Zylindersymmetrie besitzt. Ausgehend von
der Targetzone in positiver x-Richtung befindet sich die hier sogenannte
"Riickstoffionenseite”, wahrend sich in negativer x-Richtung die "Elektronenseite"
befindet.

Zusatzlich soll erwahnt sein, dass die Elektronenseite lediglich in der Simulation
zylindersymmetrisch ist, wahrend sie tatsdchlich, schon aufgrund des begrenzten
Raumes in der Experimentierkammer, nur einseitig deutlich {ber die
Spektrometerachse hinausragt. Das wurde hier durch die gestrichelte Linie

angedeutet. Die Simulation zeigt eine Draufsicht auf das Spektrometer.

/ 3 L

\ [ i

,Elektronenseite” ,RuckstoRionenseite"

Abb. 6: Ein Blick ,,von oben” auf das Spektrometer. Der Koordinatenursprung befindet in
der Targetzone, die Flugzeitrichtung verlduft entlang der x-Achse, die Ortsrichtung

entlang der y-Achse.
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Elektronenspektrometer

Die Elektronenseite des Spektrometers bestand bereits in der Form, in der sie auch in
diesem Projekt verwendet wurde und wird hier nur kurz behandelt. Die Simulation
dieses Teils ist deshalb weniger aufwendig, weil hier keine elektrostatische Linse
sinnvoll einzubringen ist, um eine Orts- und Zeitfokussierung zu erreichen. Im
Grunde bestiinde auch Interesse die Elektronen zu fokussieren, allerdings wiirde
eine Linse die Flugzeitunterschiede zu klein werden lassen. Die logische
Konsequenz, die Driftstrecke zu verlingern, wiirde die Akzeptanz des
Spektrometers noch weiter reduzieren, da bereits im Fall der kurzen Driftstrecke der
Detektor mit einem Durchmesser von 120 mm einen Teil des Phasenraumvolumens
der Reaktionsprodukte nicht mehr erfasst. Die langsamen Riickstofsionen dagegen
ermoOglichen  aufgrund ihrer hoheren Masse das Einbringen einer
Beschleunigungsstrecke mit einer elektrostatischen Linse ohne dabei die

Flugzeitunterschiede zu sehr schrumpfen zu lassen.
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Hier ist die Simulation des Elektronenspektrometers zu sehen. Ein schwaches elektrisches
Feld von etwa 0.09 V/mm projiziert die Elektronen auf einen MCP-Detektor mit 120 mm
Durchmesser. Nach einer Absaugstrecke von 13,5mm folgt eine durch ein Gitter
getrennte Drift von 27 mm, welche den Effekt der Targetausdehnung auf die
Impulsmessung in Feldrichtung (y-Achse) reduziert. Die simulierten Elektronen starten
auf einem Gitter im Impulsraum mit pz.=-0.05, 0.05, 0.15 ... 0.75 a.u. und py.= -0.3, -0.2, -
01, ... 03 awu. In der rechten Abbildung sieht man, welche Impulse unter
Beriicksichtigung der Ausdehnung des Reaktionsvolumens eine Messung ergeben wiirde.
Die erwartete Elektronenverteilung fiir das Stofisystem 10 keV p + He ist gelb markiert.
Innerhalb dieses Bereiches wird eine Impulsauflésung von 0.012 a.u. = 0.02 mevp erreicht.
Die Elektronen, welche nach rechts oben, also in Strahlrichtung und gegen

Absaugrichtung, emittiert werden, konnen nicht nachgewiesen werden [5].
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Riickstoflionenspektrometer

Der Teil des Spektrometers, der dem Nachweis der Riickstoffionen dient, musste
aufgrund der besonderen Anforderungen, welche die geringe Feldstarke in der
Targetzone an das Riickstoffionenspektrometer stellt, vollstindig neu simuliert
werden. Zwei wesentliche Ziele wollen durch ein geeignetes Design erreicht werden.
Zum einen soll die Targetausdehnung, welche etwa 1-1,2 mm betragen wird,
moglichst wenig Einfluff auf die Messgrofien haben. Das heifst, dass eine kleine
Variation der Reaktionsortes einen moglichst kleinen Einfluf$ auf den Detektionsort
und die Flugzeit des Ions haben soll.

Zum anderen sollen die Impulskomponenten in alle Raumrichtungen moglichst
linear auf die Mefigrofien abgebildet werden. Eine Verdopplung des Impulses in
Ortsrichtung soll also moglichst auch zu einem doppelten Abstand des
Detektionsortes von der Spektrometerachse fithren und die Flugzeit soll sich ebenso
linear mit dem Impuls in Flugzeitrichtung verandern. Diese Ziele konnen in einem
Spektrometer dieser Art physikalisch zwar nicht géanzlich erreicht werden, dennoch
gelingt es spater, durch Wahl geeigneter Eichfunktionen, eine gute Anndherung an
das Optimum zu erzielen.

Andere Effekte, die ebenso die Auflosungseigenschaften des Spektrometers
beeinflussen und die es zu minimieren gilt, sind die chromatische und die spharische
Abberation. Erstere, wird dadurch reguliert, dass man die elektrostatische Linse in
der Beschleunigungsstrecke so platziert, dass die RiickstofSionen bereits eine
geniigend hohe Energie erreicht haben und die relativen Impulsunterschiede
moglichst gering sind. Die sphdrische Abberation, die von der Form der
elektrostatischen  Linsen abhadngt, wird durch geeignete Wahl des

Offnungsdurchmessers der Spektrometerplatten und der Linsenstirke beeinflusst.
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Basis der Simulation

Um moglichst nah am tatsachlichen Experiment zu sein und die Simulation dennoch
auf das Wesentliche zu reduzieren, wurde eine Targetausdehnung von 1mm? mit
fiinf Startorten fiir RiickstofSionen mit einer Impulsverteilung von +/- 10 a.u. gewahlt.
Da das Spektrometer im, fiir die RiickstofSionen relavanten Bereich,
zylindersymmetrisch ist, konnte die Simulation auf die x-y-Ebene beschrankt
werden. An jedem dieser fiinf Startorte wurden dann jeweils Ionen mit den

folgenden Impulsen (in a.u.) erzeugt:

Impuls x/y [a.u.] 10 5 0 -5 -10
10 10/10 5/10 0/10 -5/10 -10/10
10/5 5/5 0/5 -5/5 -10/5
10/0 5/0 0/0 -5/0 -10/0
-5 10/-5 5/-5 0/-5 -5/-5 -10/-5
-10 10/-10 5/-10 0/-10 -5/-10 -10/-10

Abb. 7: Die fiinf Startorte auf einer Fliche von Imm?2. Von jedem Ort starten 25 Ionen mit
obigen Impulskombinationen. Die Simulation wurde zundchst mit He*Ionen

durchgefiihrt.
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Abb. 8: Eine Ansicht der Teilchentrajektorien im Bereich der Beschleunigungsstrecke.
Hier sieht man deutlich, dass sich die Teilchenbahnen - ausgehend von der Targetzone -
zu fiinf Stringen ordnen, was den fiinf verschiedenen Impulsen in y-Richtung entspricht
(10, 5, 0, -5, -10 a.u.). Der Impuls in x-Richtung resultiert in einer Anordnung auf gleicher

Hohe in Flugzeitrichtung.

Bei den durch technische Begebenheiten vorgegebenen Randbedingungen soll nun
erreicht werden, dass sich die Anfangsimpulse moglichst unabhédngig von dem
Startort des Teilchens, aus der Flugzeit und dem Auftreffort am Detektor, exakt
berechnen lassen. Die Spektrometergeometrie soll eine Ortsfokussierung - also die
Fokussierung aller Teilchen mit gleichem Impuls in Ortsrichtung auf einen Punkt des
Detektors (in einer 3-dimensionalen Ansicht ware es natiirlich ein Kreis) - und eine
Zeitfokussierung - also das gleichzeitige Ankommen der Teilchen, die sich

ausschliefSlich durch den Startort unterscheiden - gewahrleisten.
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Optimieren der Simulation
Physikalische Eigenschaften des Spektrometers:

Im Folgenden sollen die verdnderlichen Parameter bei der Konstruktion des
Spektrometers und die mit deren Verdnderung einhergehenden physikalischen
Effekte anschaulich dargestellt werden.

Die Starke der elektrostatischen Linsen, deren Position, die Lange der Driftstrecke,
sowie die Position des Detektors sind jene Variablen, welche dabei entscheidenden
Einfluss auf die Orts- und Zeitauflosung, also letztendlich die Impulsauflésung,
nehmen und sich flexibel verandern lassen. Um zu verstehen, in welcher Weise sich
die Teilchentrajektorien mit Veradnderung dieser Variablen vehalten und welche
Mechanismen hinter diesen Effekten stehen, gehe ich nun etwas detaillierter auf die
Vorgehensweise zum Erreichen einer moglichst scharfen Orts- und Zeitfokussierung

ein.

Ortsfokussierung

Die Ortsfokussierung erfordert &dhnlich wie in optischen Abbildungen ein
Linsensystem. Um zu erreichen, dass alle Ionen mit gleichem Impuls in Orts-
Richtung auf einer moglichst kleinen Flache auf dem Detektor abgebildet werden,

fokussiert man hier mit Hilfe elektrostatischer Linsen.
Verlauf der Ortsfokussierung:

Fiir Ionen, welche die elektrostatische Linse im grofiten Abstand zur
Spektrometerachse passieren, wirkt die elektrostatische Linse stirker fokussierend
(d.h. die Brennweite ist kiirzer), da die elektrostatische Linse in den Randbereichen
eine starkere Krimmung aufweist und die Brennpunkte fiir unterschiedliche
Impulse in y-Richtung somit auf einer gekriimmten Oberflache liegen. Dadurch ist es
unmoglich fiir samtliche Impulse in y-Richtung eine gleichmafSige Fokussierung auf

dem ebenen Detektor, welcher in der y-z-Ebene liegt, zu erhalten.
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Der Verlauf der Trajektorien ist in der folgenden Abbildung fiir eine zu starke Linse
exemplarisch dargestellt. Die Lage der Fokusebene verschiebt sich mit einer

Abschwiachung der Linse, wie es der Pfeil andeutet:

Abb. 9: Hier wurde der Potentialsprung zur elektrostatischen Linse gegeniiber der
optimalen Einstellung um 5 Volt erhoht, die Linse also verstirkt. Damit kann man die
Lage der gekriimmten Fliche, auf der die Brennpunkte der Linse liegen, besser erkennen.
Im tatsdchlichen Design liegt die rote Kurve zum grofiten Teil hinter dem Detektor. Der
Pfeil deutet die Veridnderung der Lage der Fokussierung mit einer Abschwichung der

elektrostatischen Linse um etwa 3 Volt an.

Eine Verstarkung der Linse fiihrt also offensichtlich dazu, dass die Position des
Ortsfokus nédher an die Linse heranriickt, wie man das auch aus der Optik kennt. Ein
Verschieben der Linse hat den offensichtlichen Effekt, dass sich die Position des
Ortsfokus mit der Linse verschiebt. Da sich der, fiir den Nachweis der Wirbel
elementare StofSparameter, nur fiir enge Stofie gut abschatzen lasst, welche zu grofien
Impulstibertragen fiihren, ist es wichtig den Randbereich des Detektors - welcher
letzendlich Ionen nach engen Stofsen detektieren wird - dhnlich scharf zu stellen, wie
den Bereich des halben Detektorradius, welcher die meiste Statistik aufweisen wird.
Deshalb wurde sich hier fiir eine optimale Fokussierung im Bereich von 2/3 r
entschieden.

Durch die Fokussierung geht der lineare Zusammenhang zwischen Detektionsort
und y-Impuls verloren, was anschlieffend durch eine entsprechende Eichfunktion
wieder herausgerechnet wird. Dennoch ist darauf zu achten, dass der Grad der
Abweichung von einer linearen Verteilung nicht zu grof ist, da dies zu grofiem
Rechenaufwand fiithren wiirde und auflerdem eine manuelle Fokussierung nach

Testmessungen erschwert.
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Flugzeitfokussierung

Um zu erreichen, dass Ionen mit gleichen Impulsen, trotz moglicher Unterschiede,
im Reaktionsort gleichzeitig auf den Detektor treffen, erweitert man ein
Spektrometer um eine Driftstrecke. Aber auch durch Position und Stédrke der

elektrostatischen Linsen ldsst sich die Zeitfokussierung beeinflussen.
Verlauf der Flugzeitfokussierung

Durch die Targetausdehnung kommt es in und nach der Beschleunigungsstrecke des
Spektrometers nach gleichen Flugzeiten zu deutlich unterschiedlichen Positionen der
Ionen. Dies kommt dadurch zustande, dass ein Ion, welches sich ndher zum
Elektronendetektor befindet, eine langere Beschleunigung erfihrt. Um eine optimale
Zeitfokussierung zu erhalten, wurde der Detektor so platziert, dass er die Teilchen
moglichst dann detektiert, wenn sie gerade auf "gleicher Hohe" sind, wie er hier noch

einmal dargestellt ist:

@ @ @ e @
@ ' @ > @
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Durch die deutlich unterschiedlichen Ionentrajektorien, abhédngig vom Impuls in
Ortsrichtung, liegt der Zeitfokus fiir verschiedene Teilchenbahnen, wie auch beim
Ortsfokus, nicht in einer Ebene und man muss aufgrund des ebenen Detektors erneut
einen Kompromiss eingehen. Die Ionen mit grofferem Impuls in Ortsrichtung
fokussieren aufgrund der langeren Trajektorie deutlich frither auf der x-Achse, als
Ionen ohne Impuls in Ortsrichtung. Der Zeitfokus liegt also ebenfalls auf dem Teil
einer gekriimmten Oberfliche. Die zusdtzliche Nach-Beschleunigung vor dem
RiuickstofSionen-Detektor, welcher einen Durchmesser von nur etwa 80mm besitzt,
erschwert die Zeitfokussierung allerdings zusatzlich, da dort wiederum Ionen mit
grofierer Nahe zur Strahlachse fither und stirker beschleunigt werden als weiter
auflen liegende - was verstarkt in den Randbereichen wieder zu einer Vergrofierung

der Flugzeitdifferenz abhangig vom "Startort" des Teilchens fiihrt.
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Im Folgenden soll im Detail gezeigt werden, welche vielleicht nicht offensichtlichen
Effekte tiberhaupt zur Zeitfokussierung fithren und in welcher Weise sich eine
Verschiebung oder Verstarkung der Linse auf den Zeitfokus auswirkt. Das Ergebnis
wird sein, dass eine starkere Linse zu einer weiter hinten liegenden Zeitfokussierung
fithrt und ein Verschieben der Linse dazu fiihrt, dass der Ort der Zeitfokussierung
seine Position der Verschiebungsrichtung entgegengesetzt verandert. Die Frage ist
nun aber, wieso dieser Effekt eintritt.

Um den Mechanismus hinter der Zeitfokussierung und die Moglichkeiten darauf
einzuwirken zu veranschaulichen, habe ich versucht, iiber eine Analogie mit zwei
Kugeln auf einer Rampe, zu einfacherem Verstandnis zu gelangen. Die
unterschiedlichen Startorte der beiden Kugeln auf der Rampe entsprechen dabei den
unterschiedlichen "Startorten" der Riickstoffionen aufgrund der Targetausdehnung.
Das Gefille entspricht dem Potentialgefalle, verursacht durch die elektrostatische
Linse. Der Fokuspunkt ist dann erreicht, wenn die hintere Kugel die vordere Kugel

eingeholt hat.

Zunachst mag es vielleicht {iberraschen, dass man durch eine Veranderung der
Starke der Beschleunigung iiberhaupt die Position des Zeitfokus beeinflussen kann.
Im Fall einer konstanten Beschleunigung, wie sie zwischen zwei Spektrometerplatten
gegeben ist, ist es nicht moglich, den Fokuspunkt in der darauffolgenden Drift zu
verschieben, indem man die Starke der Beschleunigung verandert, ohne Startort oder

Abstand der beiden Teilchen zu verandern.
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Abb. 10: Auf beiden Beschleunigungsstrecken verindert sich der Abstand der Kugeln bis
zum  Erreichen der Driftstrecke (Zeitpunkt t(1)) nicht. Zwar ist die
Geschwindigkeitsdifferenz in beiden Fillen eine andere, dies hat aber lediglich einen

Einfluf} auf den Zeitpunkt des Zusammenstofiens, nicht aber auf den Ort.

Man kann sofort verstehen, dass sich der Abstand der beiden Kugeln bis zum Ende
der Beschleunigungsstrecke aufgrund der konstanten Beschleunigung nicht
verandern wird. Ebenso ist klar, dass die hintere Kugel die vordere Kugel auf der
beschleunigungsfreien Driftstrecke irgendwann einholen wird. Dies findet in beiden
Féallen am selben Ort (auf der Driftstrecke) statt. Im Fall einer steileren
Beschleunigungsstrecke wird die hintere Kugel zwar schneller auftholen, doch, da die
vordere Kugel ebenfalls schneller ist, bleibt der Ort des Zusammenstofiens gleich.
Unabhéangig von der Starke der konstanten Beschleunigung wird die zweite Kugel
die erste also an einem festen Ort treffen, der ausschliefslich von Abstand und
Startposition der beiden Kugeln abhdangt - lediglich der Zeitpunkt des
Zusammentreffens verandert sich. Ein Verlingern der Beschleunigungsstrecke
hingegen wiirde das Zusammentreffen im Ort, nicht in der Zeit, nach hinten
verschieben. Aber zunachst geht es ja nur darum zu kldren, wieso eine starkere Linse
dennoch den Ort des Zeitfokus verschiebt.
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Es ist also lediglich der Zeitpunkt des Zusammentreffens abhangig von der Starke
der Beschleunigung und liegt bei starkerem Gefille frither in der Zeit, wie man im

unteren Graphen erkennt.
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Abb. 11: Hier sieht man jeweils zwei Funktionen, die sich lediglich durch ihren y-
Achsenabschnitt, also den Startort unterscheiden und dann bis zum y-Wert 10 eine
gleiche Beschleunigung erfahren und ab dann konstant steigen. Beide Funktionenpaare
erfahren eine unterschiedlich starke Beschleunigung und doch unterscheidet sich der

Schnittpunkt lediglich in der Zeit, nicht jedoch im Ort.

Wieso lasst sich also der Ort des Zeitfokus durch ein Verstarken der elektrostatischen

Linse verschieben, ohne deren Position zu verandern?
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Erst eine, sich mit der Zeit andernde Beschleunigung, ermdglicht es, durch Variation
dieser Anderung, die Lage der Zeitfokussierung zu beeinflussen. Je stirker sich die
Beschleunigung andert, desto weiter hinten (im Ort) wird die hintere Kugel die
vordere Kugel einholen. Auch das kann man sich anschaulich klar machen, wenn
man die Beschleunigungsstrecke fiir beide Kugeln, in diesem sich @ndernden Gefille,
durch eine konstante Beschleunigung nahert. Die unterschiedlichen Startorte beider
Kugeln im Beschleunigungsfeld fithren dazu, dass die vordere Kugel eine starkere
mittlere Beschleunigung erfahrt als die hintere Kugel, da der flache Bahnverlauf zum
Teil nicht mehr durchlaufen werden muss. Eine Ndherung mit einer konstanten
Beschleunigung fiihrt also dazu, dass die vordere Kugel eine steilere Rampe
hinablduft, als die hintere Kugel — was unweigerlich zu einem Verschieben des

Zusammenstofles ,,nach hinten” fihrt.

150 mm 750 mm
[ ° >
1 Beschleunigungsstrecke Drift
y>X
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Abb. 12: Im Falle einer nicht konstanten Beschleunigung verdndert sich der Abstand
beider Kugeln abhingig vom Gefille bis zum Erreichen der Drift. Bei einem stirkeren
Gefille (unten) ist der Abstand der beiden Kugeln am Ende der Beschleunigungsstrecke
am grofiten und fithrt dazu, dass sich der Ort des Zusammenstofles nach hinten

verschiebt.
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Bleibt nun die Anderung der Beschleunigung gleich und verschiebt man lediglich die
Position, die den Beginn der Beschleunigung markiert, nach rechts, werden beide
Kugeln in einem flacheren Bereich starten und deren Abstand dadurch weniger
Einfluss auf die mittlere Beschleunigung haben. Ubertragen auf das Spektrometer
folgt daraus, dass sich die Position der Zeitfokussierung entgegengesetzt zur
Verschiebung der Linse verdandert und eine starkere elektrostatische Linse zu einer
Verschiebung der Zeitfokussierung im Ort nach "hinten" (in Flugzeitrichtung) fiihrt.
Das ist entgegengesetzt zum Verhalten der Ortsfokussierung und entspricht den

Ergebnissen, die auch die Simulation liefert.
In der folgenden Abbildung sieht man den Verlauf der Trajektorien bei einer stark
abgeschwachten elektrostatischen Linse, wahrend die roten Linien die Lage der

Zeitfokussierung und deren Verdanderung bei einer weiteren Abschwachung der

elektrostatischen Linse zeigen.

Abb. 13: Hier wurde der Potentialsprung zur elektrostatischen Linse um 2 Volt verringert.
Die rechte rote Linie entspricht der Lage der Zeitfokussierung bei dieser Einstellung. Eine
weitere Abschwichung um etwa 3 Volt wiirde zu einer Zeitfokussierung auf Héhe der

linken roten Linie fiihren.

-31-



Die Lage von Orts- und Zeitfokus im endgiiltigen Spektrometerdesign:

Die gekriimmten Oberflaichen des Orts- und Zeitfokus liegen in der endgiiltigen

Konfiguration wie in Abbildung 14 auf dem Detektor.

| IR
i

[T

Abb. 14: Die Stirke und Position der Linse sowie die Linge der Driftstrecke wurde so
optimiert, dass Orts- und Zeitfokus moglichst auf dem Detektor liegen und eine

maximale Impulsauflésung resultiert.

Diese Konfiguartion wird mit folgenden Spektrometereinstellungen erreicht:
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Vorhersagen der Simulation

1: 21.05
e 2:19,55 7: 17,55 17: 5,0
3: 19,55 8: 17,05 18: 4,5
4:19,55 9: 16,55 19: 4,0
b: 19,06 10: 16.05 20: 3,5
6: 18,55 11: 15,55 21:3,0
12: 15,05 22: 25
(1)(2){3){4)5)(6) 13: 14,55 23: 2,0
14: 14,05 24: 1.5
E E 15: 13,55 25: 1,0
16: 13,05 26:0,5

(L12)L3) (L7HLS)L9 (23)(241(25)(26)
(7HEND)L0) (14)CL5)(16) (2002122 Erde
Jet i i
elektrostatische Linse




Auswertung der Simulationsdaten

Die Simulation liefert fiir jedes simulierte Riickstofsion eine Flugzeit und einen
Detektionsort. Diese Daten gilt es nun auszuwerten um die genauen
Abbildungseigenschaften des Spektrometers zu kennen. Hier wurde fiir diese

Auswertung das Programm Origin 8.1 verwendet.
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Die Rohdaten der Simeon-Simulation

AfY) usec[Y] ¥l i) zw.Rechnung(Y] pxEd pylY)
lonennummer | Flugzeit [usec] | Detektionsort [mm] | Flugzeit [ns] | Pwischenrechnung | »-lmpuls [a.u.] | yImpuls [a.u.]
| 96 96 33.7262 63.5203 33726.2 -420.6 -10.02512 10.06165
87 97 34,4031 63.298 34403.1 256.3 -4.92443, 10.02102
T 98 35.0717 63.0724 35071.7 924.9| 0.11497| 9.9798|
‘99 a9 35.7361 62.8806 35736.1 1589.3 5.11306, 9.94478|
100 100 36.3994 62.7506 36399.4 2252.6 10.08498 9_._9_:_3_1__1]_5i
101 101 33.7233 -63.567 33723.3 -423.5 -10.06038 -10.07019)
102 102 34,4025 53,3772 34402.5 255.7 -4.95203 -10.03549|
103 103 35.0732 -63.1836] 35073.2 926.4 0.09391 -10.00011]
104 104 35.7395| ~63.0237 35739.5] 1592.7 5.0071 -9.97091
105 105 36.4043 62.9282 36404.3] 2257.5 10.07038 -9.95347
106 106 32.9817 34,4272 32981.7] -1165.1 -9.9899] -4.96161
107 107 33.6555 -34.5372 33655.5) -191.3 -4.98864) -4.97991
108 108 34.3299' -34.6582 34329.9 183.1 0.01588) -5.0000
109 109 35.0061 ~34.8383 35006.1] 859.3 5.02747] “5.03006
110 110 685 -35.1306 35685 1538.2 10.04699! -5.07881)
111 111 32.8058 0 32805 -1341 -9.97628|
112 112 33,4757 0 33475.7| 671.1 -4.9926|
4.1468 1 41 46.8 96 q 4 1
114 114 34.8198 0 34819.8] 673 5.00674
115 115 35,4949 0 35494.9) 1348.1 10.0291
116 116 32.9817 34.4272 32981.7| -1165.1 -9.9899 4.96161)
7 7 33.6555 :4.53?2| 3365 -491.3 -1.98864 4.97991)
3 34,3299 34,6582 3432 183.1 0.01588] 5.0000
] q 35.0061 34.8383 35006.1] 859.3 5.02747] 5.03006
120 120 35_,5_3_5| 35.1306) 35685 1538.2 10.04699 5.07881
121 121 33.7233 63.567 33723.3 -423.5 -10.06038 10.07019|
122 122 34,4025 63.3772 34402.5| 255.7 -4.95203 10.03549|
123 123 35.0732 63.1836 35073.2 9264 0.09391 10.00011]
124 124 35.7395 63.0237 35739.5 1592.7 5.0971 9,97091
125 125 36.4043 62.9282 36404.3 2257.5 10.07038| 9,95347
126 126 33.7233 -63.567 33723.3 -423.5 -10.06038] -10.07019
127 127 34.4025 63.3772 34402.5 255.7 -4,95203 -10.03549
128 128 35.0732 -63.1836 35073.2 926.4 0.09391 -10.00011
129 129 35,7395 63.0237 35739.5| 1592.7 5.0071 -9.97091
130 130 36,4043 -62.9282 36404.3 2257.5] 10.07038] -9.9534
131 131 32.9817 -34.4272 32981.7 -1165.1 -9.9899| -4.96161
132 132 33.6555 -34.5372 33655.5 -191.3 -1.98864| -4.97991
133 133 34.3299] -34.6582 34329.9| 183.1 0.01588| -5.00006,
134 134 34,8383 I5006.1| 859.3 5.02747| -5.03006
135 135 -35.1306] 1538.2 10.04699 -5.07881
136 136 0| -1341 -9.97628) 0
137 137 0| | -671.1 -4.9926/ 0|
138 138 34.1468| ol 34146.8| -7.27596E-12 5.4129E-14) ]

Abb. 15: Hier sieht man einen Auszug der simulierten Daten. Insgesamt wurde mit 150
simulierten Teilchen gearbeitet (6 x 25). Die ersten drei Spalten sind Rohdaten, die letzten
beiden Spalten zeigen den, mittels der Eichfunktionen errechneten Impuls in x- bzw. in y-

Richtung.

Die einzelnen Kéastchen liefern hier:

Rot (1 Feld): 5 Ionen mit gleichem y-Impuls (0) und x-Impulsen (-10, -5, 0, 5, 10).
Blau (5 Felder): 5 Ionen mit gleichem x-Impuls (0) und y-Impulsen (-10, -5, 0, 5, 10).
Griin (1 Feld): Die 25 Auftrefforte resultierend aus den 25 Startimpulsen

Violett (2 Felder): 2 Ionen mit identischem Impuls, welche sich lediglich aufgrund

der Targetausdehnung in ihrem Startort unterscheiden.
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Finden der Eichfunktion

Die Simulation liefert in der urspriinglichen Form also 150 unterschiedliche
Detektionsort-Flugzeit-Kombinationen, welche noch einmal zu 5er-Gruppen, welche
sich aufgrund der Targetausdehnung leicht unterschieden, zusammengefasst werden
konnen. Damit erhdlt man insgesamt 25 Kombinationen. Diese 25 Punkte
reprasentieren die 25 unterschiedlichen Impulskombinationen, die anfangs an die
simulierten Riickstoffionen vergeben wurden. Allerdings liegen diese Punkt noch
nicht auf einem gleichmafiigen Gitter, wie die Startimpulse es vorgeben. Stattdessen

erhdlt man folgendes Bild:

80

60 4 X X X X X
40
X X X X X
5
20
£
£
=
g 04 x X X X X
c
2
£ 204
[3)
©
X X X X X
O 404
-60 1 X X X X X
-80

-— 77
32500 33000 33500 34000 34500 35000 35500 36000 36500
Flugzeit (usec)

Abb. 16: Die Detektionsorte - gegen die Flugzeiten aufgetragen - liegen ohne eine

passende Eichfunktion noch nicht auf einem gleichmifiigen Gitter.

Gesucht ist nun eine Funktion, welche diese 25 Punkte auf das, durch die
Startimpulse festgelegte Gitter, verschiebt. Dabei ist ein optimales Ergebnis
erwiinscht, da die Prédzision, mit der man sich diesem gleichmafSigen Gitter nahert,
direkt die Impulsauflosung liefert.

Fiir den Impuls in Flugzeitrichtung (x-Richtung) ergibt sich eine Abhangigkeit von
Flugzeit und Detektionsort, wahrend der Impuls in Ortsrichtung (y-Richtung)
ausschlieSlich vom Detektionsort abhédngig sein wird. Diese Abhdngigkeit des y-
Impulses von nur einer Variable ist eine Folge der Ortsfokussierung des

Spektrometers.
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Abb. 17: Man moéchte vom
oberen Graphen, welcher den
Auftreffort gegen die Flugzeit
auftrigt, zum unteren Graphen
gelangen, welcher die tat-
siachlichen Startimpulse der

Teilchen zeigt.

Da eine einheitliche Eich-
funktion gefunden werden
muss, geht man davon aus,
dass die simulierten Teil-
chenbahnen an der Spek-
trometerachse = exakt ge-
spiegelt sind und die
Targetbreite nur ver-
nachlassigbaren Einfluss auf
Flugzeit und Auftreffort hat.

Um die Eichfunktion zu
berechnen, muss aber ein
deutlich feineres Flugzeit-
Detektionsort-Gitter simuliert
werden, da die ur-
spriinglichen  fiinf  Gitter-
punkte pro Impuls in
Flugzeit-richtung es zulassen,
verschiedene Funktionen zu
finden, die sie an die
gewiinschte Position ver-

schieben.



Impuls in Flugzeitrichtung

Um eine passende Eichfunktion fiir den Impuls in Flugzeitrichtung zu finden,
wurden hier 20 verschiedene Impulse in Ortsrichtung betrachtet, welche jeweils den
gleichen Impuls in Flugzeitrichtung besitzen. Dadurch ldsst sich gut der
Zusammenhang zwischen Detektionsort und Flugzeit erkennen. Aufgrund der
gewundenen Trajektorien haben Riickstoffionen mit grofilerem Impuls in

Ortsrichtung eine deutlich langere Flugzeit und es gilt diese Zeitunterschiede zu

eliminieren.

Abb. 19: Die roten Punkte in der
linken Abbildung stehen jeweils fiir
ein Riickstofiion mit einer
bestimmten Impulskombination.
Dieses Impulsgitter kommt offen-
sichtlich fiir identische Impulse in
Flugzeitrichtung nicht gleichzeitig am
Detektor an. Die &dufSeren Riick-
stoflionen mit gréfleren Impulsen in
Ortsrichtung besitzen aufgrund der
lingeren Trajektorie eine ldngere
Flugzeit als Ionen mit Nahe zur
Spektrometerachseachse. Die Eich-
funktion soll den nichtlinearen
Zusammenhang zwischen De-
tektionsort und Flugzeit bestimmen

und herauskorrigieren.

Dazu wurde mittels der Kalkulations-Software Origin 8.1 das Polynom gefunden,
welches die Anordnung der Flugzeiten am besten nahert. Eine Substraktion dieser
Eichfunktion von den realen Flugzeiten fiihrt dann anndhernd zu einer Verschiebung

der Flugzeiten auf eine Gerade.
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35.2

35.0 1

34.8 1

34.6 1

Flugzeit [usec]

34.4

34.2 1

<+ 18
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

Detektionsort [mm]

Abb. 18: Hier sieht man deutlich, wie die Flugzeiten mit zunehmendem Abstand zur
Strahlachse stark zunehmen. Da aus der Simulation bekannt ist, dass dennoch alle hier
dargestellten Teilchen den gleichen Impuls in Flugzeitrichtung besitzen, muss die

Funktion gefunden werden, welche die Flugzeiten auf den gleichen Wert korrigiert.

o
o
|

0.4+

0.2

0.0

-0.24

0.4

B -
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

Detektionsort [mm]

Abweichung von Linearitat nach Korrektur [usec]

Abb. 19: Wie man sieht, werden die Abweichungen von einer Geraden im Randbereich
des Detektors etwas grofier, allerdings ist man versucht, einen 6konomischen
Kompromiss zwischen Grad des Polynoms und nétiger Rechenleistung zu finden,

weshalb diese Anndherung geniigend genau ist.
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Die Eichfunktion lautet schlief8lich:

([Flugzeil - ([Flugzeitsbwerpunk}+[Polynom(abh vomDetektionsrt)])) (738

Das Polynom ist hier ein Polynom 6ten Grades und abhangig vom Detektionsort y:

598 O+ 1717 G2 - 8970 3/° - 23 [/* + 2452 G/° + 9572 [3/°

Im ersten Term wird die mittlere Flugzeit {iber alle Riickstofsionen von der Flugzeit
des zu betrachtenden RiickstofSions abgezogen, um den Flugzeitunterschied
herauszustellen. Abhédngig von diesem Flugzeitunterschied wird dann das, vom
Detektionsort abhdngige Polynom subtrahiert, um die bereits erwahnte Nicht-
Linearitat der Simulationsdaten herauszurechnen. Letztendlich wird das Ergebnis
dann noch durch einfache Multiplikation skaliert, um die Flugzeiten den vorher

festgelegten Impulsen in Flugzeitrichtung zuzuordnen.

Das Resultat der Korrektur fiir den Impuls in Flugzeitrichtung ist die Anordnung der
Punkte auf einem rechteckigen Gitter. Um mit den Anfangsbedingungen der
Simulation iibereinzustimmen, miissen die Punkte aber noch auf ein quadratisches

Gitter verschoben werden.

80
604 X ,,,,,,, X >< ,,,,,,, X >< ,,,,,,, X X ,,,,,,, X >< ,,,,,,,,,
‘ ‘ X X X X
04 S e
X X X X X X X X X
E 20T R TR
0 X -me e D Rt A SCE TS x ——————— SREREES D OISR e -mmeees
S :
i) A : : : : :
% 204 Ko X Koo X X X X XX
© ‘ ‘ i 1 1
o X X X X X X X X X
A0 o e e
X ‘ X X X X
o 1 S A S
X TUXTUX XX TR
-80 i T i T i T i T i
10 5 0 5 10

Impuls in x-Richtung [a.u.]

Abb. 20: Der Impuls in x-Richtung ist also bereits korrekt berechnet, allerdings ist
ersichtlich, dass das Gitter zu betragsmifiig hoheren Detektionsorten noch immer

gestaucht ist.
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Impuls in Ortsrichtung

Auch die Ortsrichtung muss korrigiert werden, da auf dem Detektor, wie Abbildung

21 zeigt, kein linearer Zusammenhang zwischen Detektionsort und Impuls in Orts-

Richtung besteht.

S / f'f-';:'*?/-‘/ i z‘f il
AN ;’/}f 7’5? i
[ f/ﬁ{’?ﬁ%ﬂ}' |

l‘a ‘alhw |«Q“Wl\\aﬁ'\k %
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:\‘\I'ﬂ“l‘ \\

W
L X y W) \\‘\

L NN q“‘:‘\%\\
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Abb. 21: Wie man sieht, ist der Abstand der

mittleren  Trajektorie =~ zur  ndchsten

Trajektorie beim Auftreffen auf den

Detektor grofier als der Abstand der beiden
Im

aufieren zueinander.

Idealfall wire der Abstand identisch, da der

Trajektorien

Impulsunterschied in y-Richtung ebenfalls
identisch ist (0 = +5 = +10 a.u.). Die noétige
Riickfokussierung auf den  Detektor
allerdings lenkt die Bahn duflerer Teilchen
deutlich stirker ab, als in der Nihe der
Spektrometerachse. Die Abweichung von
der der

Simulationsdaten berechnet:

Linearitat wurde anhand

Wie Abbildung 22 zeigt, weicht die tatsdchliche Verteilung (schwarze Punkte) von

der linearen Verteilung (rote Punkte) an den Réndern stark ab. Um die linerae

Verteilung zu erhalten, wurde angenommen, dass die Verteilung im Impulsbereich

in Ortsrichtung von 0-1 a.u. gentigend linear ist und dementsprechend fortgesetzt.

Theoretisch miisste man diesen Bereich natiirlich minimieren um sich einer

Linearitit anzundhern, doch es wurde

angenommen, dass die Abweichung von

dieser in diesem Bereich vernachlassigbar ist.
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Detektionsort [mm]
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Impuls in Flugzeitrichtung [a.u.]

Abb. 22: Der Detektionsort gegen den x-Impuls aufgetragen, zeigt einen Vergleich des

tatsichlichen Zusammenhangs (schwarze Punkte) mit einem linearen Zusammenhang

(rote Punkte).

Die Abweichung betragt bis zum Rand der Impulsverteilung tiber 7 mm und wurde

hier ebenfalls mittels Origin 8.1 durch ein Polynom genahert, welches spater von den

Messwerten subtrahiert wird. Nach Anwendung der Korrekturfunktion erhélt man

auch hier anndhernd eine Gerade, die den gewiinschten linearen Zusammenhang

zwischen den Impulsen in Ortsrichtung und dem Detektionsort herstellt (Abb. 24).

Abweichung von Linearitat [mm]

I o

-20 0 20 40 60 80

Detektionsort [mm]

Abb. 23: Hier ist der Betrag der Abweichung der tatsachlichen Verteilung von der linearen

Verteilung in mm gegen den Detektionsort aufgetragen. In dieser Darstellung lasst sich

leicht ein Polynom finden, welches diese Kurve beschreibt.
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Abb. 24: Nach Anwendung der Eichfunktion fiir den Impuls in Ortsrichtung liegen alle
Punkte auf einer Geraden. Ein Polynom 6ten Grades geniigte auch hier den

Anforderungen.

Die Eichfunktion lautet hier:

[Detektions)rt] - [Polynom(abh.vom DetektionS)rt)] [0.142

Das Polynom ist ein Polynom 6ten Grades und ebenfalls abhidngig vom

Detektionsort.
- 774718 [y - 324 [y2 -239% [y3 -1147 [y“ + 8352 [y5 - 2414 Ey6

Der Detektionsort wird mit dem, vom Detektionsort abhdngigen Polynom,
multipliziert, um das gewiinschte Verhaltnis der Impulse in y-Richtung herzustellen.
Am Ende folgt eine einfache Multiplikation zur Skalierung. Nach der Korrektur
werden auf dem Detektor 0,15 a.u. pro Millimeter abgebildet.
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Die auf diese Weise erhaltenen Eichfunktionen werden also auf die gemessenen
Flugzeiten und Detektionsorte angewandt, um dann von den Messwerten wieder auf
die in der Simulation gewdhlten Startimpulse schlieflen zu konnen. Im folgenden
Diagramm sind die korrigierten Impulse in Flugzeit- und Ortsrichtung
eingezeichnet. Das rote Impulsgitter kennzeichnet die Startimpuls-Werte aus der
Simulation (-10, -5, 0, +5, +10 a.u.). Wie man sieht, kommt es zu einer sehr guten
Ubereinstimmung. Somit lassen sich nun aus einem Detektionsort und der
zugehorigen Flugzeit auf einfache Weise direkt die Impulse des detektierten

Riickstofsions nach der Reaktion in der Targetzone ablesen.

Py [a.u.]

R
I I * I I
10 5 0 5 10
Px [a.u.]

Abb. 25: Nach Anwendung der Eichfunktionen fiir die Impulse in Orts- und
Flugzeitrichtung lassen sich die korrekten Impulswerte direkt aus Detektionsort und
zugehoriger Flugzeit ablesen. Es fillt dennoch auf, dass Ionen mit groffem Impuls in
negative x-Richtung (hier auf der linken Seite) etwas stirker vom vorgegebenen
Impulsgitter abweichen als andere Ionen. Dies liegt vermutlich an leichten Feld-

Inhomogenititen nahe der Elektronendriftstrecke.
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Eichfunktion fiir andere Ionen

Die gerade bestimmten Eichfunktionen sind in ihrer Form natiirlich nur fiir die
simulierten He*-Teilchen giiltig und liefern nicht mehr die richtigen Impulse, wenn
sich Ladung oder Masse der spektroskopierten Ionen andert. Jetzt soll gezeigt
werden, wie man mit den bekannten Ergebnissen zu den passenden Eichfunktionen
fiir unterschiedlichste Ionen gelangt. Dafiir wird das Verhalten der Gitterpunkte fiir

verschiedene Ionenladungen und -Massen betrachtet.
Riickstolionen mit doppelter Ladung

Fiir Riickstofliionen, welche eine andere Ladung tragen, ergibt sich aufgrund der
unterschiedlichen Trajektorie auch eine andere Eichfunktion. In der unteren
Abbildung wurde die vorher bestimmte Eichfunktion auf He?-Riickstofsionen

angewendet.

Py [a.u.]

Px [a.u.]

Abb. 26: Die Verteilung bei He?-Ionen ist mit der urspriinglichen Eichfunktion in der

Flugzeit stark verkiirzt und im Ort gestaucht.

Wie man sieht, kommt es hier wieder zu den bekannten Nicht-Linearitaten. Die
hoher geladenen RiickstofSionen besitzen im Mittel eine niedrigere Flugzeit und ihr
Spektrum nimmt eine kleinere Flache auf dem Detektor ein. Auflerdem scheint die
voher gefundene Eichfunktion hier zu stark zu korrigieren, da die Verteilung im
Impulsraum jetzt zur entgegengesetzten Seite gekriimmt ist. Allerdings ergibt sich
hier ein einfacher Zusammenhang zwischen der urspriinglichen Eichfunktion und

der Eichfunktion fiir zweifach geladenen RiickstofSionen gleicher Masse (Abb. 27).
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Abb. 27: Eine Division des
Korrekturterms fiir den Impuls in
Flugzeitrichtung durch V2 liefert
sofort die passende Eichfunktion.
Um zusidtzlich die Skalierung
anzupassen, miisste man die
Eichfunktion der Ortsrichtung mit
V2 und der Flugzeitrichtung mit 2

multiplizieren.

In Abbildung 28 ist die Impulsverteilung nach Anwendung der urspriinglichen

Eichfunktion bei Ionen mit halbierter Ladung zu sehen. Naheliegenderweise sind die

Flugzeiten erhoht und die Ortsverteilung deutlich grofier. Deshalb ist hier auch nur

ein Ausschnitt der gewdhlten Startimpulse zu sehen (hier: +5 bis -5 a.u.). Der

Korrekturterm ist hier offensichtlich nicht stark genug, da immer noch eine

Kriimmung der Impulsverteilung in die urspriingliche Richtung besteht. Der Faktor
\2 fithrt auch hier zum erwiinschten Effekt (Abb. 29).

Py [a.u.]

105
Px[aul]

Abb. 28: Ionen mit der Ladung '2 haben erhohte Flugzeiten und iibersteigen die

Akzeptanz des Spektrometers. Eine Erh6éhung des DPotentialgefilles wiirde dem

entgegenwirken.

46



8_
] X X X X X
6_
4__ X X X X X
2_
S ol
K 0 X X X X X
=
& 24
4] X X X X X
64
; X X X X X
-84
T T T T T T T T T 1
-10 5 0 5 10
Px[au]

Riickstolionen mit doppelter Masse
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verdoppelt

der

sich

Verdoppelt man Masse
RiickstofSionen
erwartungsgemafs wieder deren Flug-
zeit, wiahrend die Ortsverteilung kleiner
wird (Abb. oben). Eine Multiplikation
des Flugzeitkorrekturterms mit V2 fiihrt
hier zur angepassten Eichfunktion (Abb.
unten). Eine neue Skalierung ist hier nur
in Ortsrichtung notig und wiirde durch

Multiplikation mit \2. erfolgen.

a7

Py [a.u]

Py [a.u]

Abb. 29: Eine Multi-
plikation des Korrektur-
terms fiir die Flugzeit-

richtung mit V2 liefert die
angepasste Eichfunktion fiir
Riickstoffionen mit gleicher
Masse, aber halber Ladung.
Fiir die Skalierung miisste
die

durch diesen Faktor dividiert

Ortseichfunktion hier

werden, wihrend in
Flugzeitrichtung durch 2

dividiert werden wiirde.
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Riickstoflionen mit halbierter Masse

Selbstverstandlich fiihrt auch hier o § § § .
der Faktor V2 zur gewiinschten .

neuen Eichfunktion. Eine Division 7] ) X ’ ’ ’
der Flugzeitkorrektur durch 2 fij : . . . .
liefert die angepasste Eichfunktion. o ) ) ) .
Skalierung wiirde {tiber Division : * . * x x
der Ortskorrektur durch 2 w o PX'[;:_U_] e e
erfolgen. Auch hier sind lediglich

die Impulse bis + 5 a.u. in der

Grafik enthalten, da die : ] = x x x x
Detektorflache nicht das komplette 1 ~ x x x x
Spektrum erfasst. 3 Z “ “ " " y

Veranderungen in Ladung und Masse der Ionen fiihren also zu leicht verifizierbaren
Anderungen der geeigneten Eichfunktion. Die folgende Tabelle fasst die Ergebnisse

noch einmal zusammen:

Unterschied | Korrekturterm in Skalierung in Korrekturterm | Skalierungin
zu He* Flugzeitrichtung | Flugzeitrichtung | in Ortsrichtung | Ortsrichtung
Ladung x2 2 X2 - x\2
Ladung :2 x\2 :2 - V2
Masse x2 X V2 - - X V2
Masse :2 2 - - V2

Nachfolgend soll erldutert werden, welche physikalischen Effekte zu den
beobachteten Anderungen in der Orts- und Flugzeitverteilung fithren. AuSerdem
soll eine universelle Eichfunktion bestimmt werden, die unter Kenntnis des
Ladungszustandes und der Masse der zu detektierenden Ionen sofort die passende

Eichung liefert.
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Skalierung in Ortsrichtung:

Man kommt zu dem Ergebnis, dass eine Verdopplung der Masse, genauso wie eine
Verdopplung der Ladung fiir gegebene Startimpulse eine Nachskalierung des
Impulses in Ortsrichtung durch Multiplikation mit dem Faktor V2 bedingt. Bei einer
Halbierung muss man durch den gleichen Faktor dividieren. Dies ist dadurch
bedingt, dass im Falle der veranderten Ionenmasse die Startimpulse der Simulation
dennoch gleich bleiben und damit die Startgeschwindigkeiten verandert werden.
Folglich fiihrt eine doppelte Masse zu kleineren Startgeschwindigkeiten und damit
zu einer geringeren Ausdehnung des Ionen-Spektrums auf dem Detektor.
Umgekehrt verhilt es sich bei einer Verringerung des Masse.

Eine Erhohung der Ladung ldsst die Startgeschwindigkeiten unberiihrt, ist aber
aquivalent zu einer Verstarkung des elektrischen Feldes. Die Verteilung der Ionen
wird also deutlich schneller in Richtung des Detektors beschleunigt und ist dadurch
ebenfalls in Ortsrichtung weniger ausgedehnt — was wiederum zur gleichen

Nachskalierung, wie im Fall der Massenerhohung, fiihrt.

Anpassung des Korrekturterms in Ortsrichtung

Die Ortskorrektur bleibt in jedem Fall unberiihrt, da sie eine Eigenschaft im
Ortsraum des Spektrometers ist und nicht von Ladung und Masse der detektierten

Ionen abhangt.

Skalierung in Flugzeitrichtung

Die Impulse in Flugzeitrichtung miissen lediglich im Falle einer Ladungsdnderung
neu skaliert werden. Das ist dadurch bedingt, dass eine Ladungserhéhung zu
stirkeren Kréften auf die Ionen fithrt und deren Verteilung um den
Flugzeitschwerpunkt gestaucht wird. Eine Ladungsverringerung fiithrt zu einer
Streckung.

Eine Veranderung der Masse fiithrt nicht zu diesem Effekt, da die Ionen zwar
insgesamt eine verdnderte Flugzeit, aufgrund der verdnderten Start-
geschwindigkeiten als Folge der Impulserhaltung, haben der Flugzeitunterschied

zwischen dem ersten und dem letzten Ion aber gleich bleibt.
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Anpassung des Korrekturterms in Flugzeitrichtung

Die Flugzeitkorrektur wird von Ladungs- und Masseverdnderungen beeinflusst. Sie
muss mit einer Ladungserhohung oder einer Massenverringerung abgeschwécht
werden.

Im Fall einer Ladungserhohung werden die Flugzeitunterschiede der Ionen geringer,
was zu einer weniger starken Zunahme der Flugzeiten mit dem Detektionsort fiihrt.
Umgekehrt verhalt es sich bei einer Ladungsverringerung.

Eine Massenerhohung dagegen fithrt zu langeren Flugzeiten aufgrund der
geringeren  Startgeschwindigkeiten = und  damit auch zu  hoéheren
Flugzeitunterschieden zwischen Ionen mit unterschiedlichem Impuls in

Ortsrichtung, weshalb der Korrekturterm verstarkt werden muss.

Dadurch ergeben sich folgende universelle Eichfunktionen:

In Ortsrichtung;:

([Detektions;)rt] - [Polynom(abh.vom DetektionS)rt)] [10142) E{/[Ionenrzassh]] 1/| Laduna

In Flugzeitrichtung;:

/|Ionenmass[e|]
[Flugzeil -| [Flugzeitsbwerpunk}+ ([Polynom(abh vomDetektionsrt)]) 2 m 738 |fflLadung
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Auswertung der Simulationsergebnisse

Nachdem bekannt ist in welcher Weise das Spektrometer die Impulse der Ionen auf
dem Detektor abbildet, ldasst sich nun anhand der durch die Eichfunktion
modifizierten = Daten  iiberpriifen, welche  Ergebnisse das simulierte

Spektrometerdesign liefern kann.

Ortsauflésung

Die Ortsauflosung gibt an, wie stark ein Ion mit gegebenem Impuls im Detektionsort
variieren kann. Diese Variation ist bedingt durch die Targetausdehnung und

errechnet sich folgendermafsen:

A, =T

r max min‘

Dabei sind rmax und rmin der Maximal- und Minimalwert des Ortes, an welchem
Teilchen identischen Impulses, die sich ausschliefllich durch ihren Startort
unterscheiden, detektiert werden. Die Ortsauflosung des Spektrometers verhalt sich

wie folgt:

0.70—-
0.65—-
0.60—-
0.55—-

0.50

Ortsauflésung [mm]

0.45 | ¥ %
0.40

0.354

Impuls in Ortsrichtung [a.u.]

Wie man sieht, ist die Ortsauflosung bei 3/4r, also 7,5 a.u. am besten. Dies ist, wie
anfangs bereits erwahnt, beabsichtigt, da in diesem Bereich hohe Stofsparameter und
ausreichende Statistik gewahrleistet sind. Bis zu den duflersten Trajektorien wird die

Auflésung dann etwas schlechter, bleibt aber unter 0,7 mm.
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Flugzeitauflosung

Um die Flugzeitauflosung fiir Teilchen unterschiedlicher Impulse zu berechnen,
berechnet man den maximalen Flugzeitunterschied fiir eine Gruppe von Teilchen mit

identischem Impuls, die sich ausschliefdlich durch ihren Startort unterscheiden.

Das folgende Diagramm zeigt die Zeitauflosung, die fiir alle 25

Impulskombinationen erreicht wird.

354
] ]

3.0 1 ] ]
«n 254
c
> ] ]
% 204 n = .l n
0 ] ] n ] n
T 157
= |
> ] ]
S” 1.0 4
LL 4

054

!
0.0+
T T T T T T T T T T T T T T 1
-80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80

Detektionsort (mm)

Man sieht hier die Zeitdifferenz zwischen dem Teilchen, das zuerst und zuletzt den
Detektor trifft - jeder Punkt reprasentiert die Zeitdifferenz fiir Teilchen mit
identischem Impuls (folglich 25 verschiedene Impulskombinationen), aber
unterschiedlichem Startort. Es ist zu erkennen, dass die Flugzeitauflosung im
Randbereich am starksten variiert und dort im Mittel aufserdem am schlechtesten ist.

Zur Strahlachse fallt die Flugzeitauflosung bis auf unter 0.5 ns.
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Impulsauflésung

Die Impulsauflosung ist der entscheidende Wert, der die Qualitit der
Abbildungseigenschaften des Spektrometers bestimmt. Sie ist direkt abhangig von
Orts- und Flugzeitauflosung, wird aber auch durch andere Effekte beeinflusst. Die
Leistung der Eichfunktion spielt dabei eine wichtige Rolle. Entscheidend fiir die
Impulsauflésung ist namlich unter anderem, in welcher Weise die Eichfunktion fiir
das gesamte Phasenraumvolumen der RiickstofSionen eine passende Korrektur
liefert. Zu starke Nicht-Linearititen bei der Abbildung der Impulse auf
Detektionsorte und Flugzeiten erschweren die Bestimmung einer moglichst exakten
Korrektur.

Um die Impulsauflosung zu bestimmen, muss die Reichweite der Werte fiir den
Impuls in Flugzeitrichtung und den Impuls in Ortsrichtung nach Anwendung der
Eichfunktion ermittelt werden. Die Abweichung von den bekannten Startimpulsen

aus der Simluation (10, 5, 0, -5, -10 a.u.) errechnet sich einfach aus:
Ap = ‘ Pwvin ~ pMAX‘

Wobei p den Impulsen entspricht, die letztendlich mit Hilfe der Eichfunktion

ermittelt wurden. Die Methode ist fiir x- und y-Richtung dquivalent.

T i - - i Abb. 30: Die durch die
s % x x x x Eichfunktion berechneten
§ § § Werte fiir die Impulse in Orts-
é— und Flugzeitrichtung variieren
) ) ) auch fiir Ionen mit iden-
x x tischem Impuls aufgrund der
T T Targetausdehnung. Es ist zu
beachten, dass nicht etwa die
Ausdehnung der Kreuze die
Varianz des Impulses darstellt,
Varianz in sondern  lediglich  deren
y-Richtung Unschirfe, welche in der
) _ Vergrofierung angedeutet ist.
Varianz in
X-Richtung
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Um die Impulsauflosung in Flugzeit- und Ortsrichtung zu erhalten, wird die
maximale Differenz aller Punkte fiir jeweils einen festen Impulswert ermittelt. Somit

erhdlt man eine Impulsauflosung fiir verschiedene Impulsbereiche in x- und y-

Richtung.
Impulsauflésung in x-Richtung
10 + X pd ; X ¥
5 Es x w X
o
=
S
w 0 S * » 3 » w
3 .
O Impulsauflésung in
§ y-Richtung
1
- _5 5, = 7 T
_1 D -1 'Y b4 M X =
1 ' 1 ' ' 1 ' 1
-10 5 ] 5 10

X-Impuls (a.u.)

Abb. 31: Beispielhaft ist hier die Impulsauflosung fiir einen Impuls in
Ortsrichtung (y-Impuls) von -5 a.u. und fiir einen Impuls in Flugzeitrichtung (x-
Impuls) von 0 a.u. dargestellt. Es ist ersichtlich, dass die Giiltigkeit der
Eichfunktionen iiber alle Impulsbereiche entscheidend ist fiir eine mdglichst

scharfe Impulsauflésung.
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Es ergeben sich folgende Werte fiir die Impulsauflésung in Flugzeitrichtung;:

Mean (X) Min (X) Max (X) Range N (X)

-9.98148 -10.12302 -9.85933 0.26396 30
-4.97019 -5.02776 -4.91399 0.11377 30
0.01956 -0.01826 0.07698 0.09524 30
4.99672 4.95583 5.05875 0.10293 30
9.96584 9.93452 10.00654 0.07202 30

Man sieht hier den durchschnittlichen, sowie den minimalen und den maximalen
Impulswert, den die Eichfunktion fiir die Impulsbereiche -10, -5, 0, +5 und +10 a.u.
liefert. Die Reichweite der Werte ergibt die Impulsauflosung. Die Impulsauflésung
in x-Richtung belduft sich damit auf einen Wert besser als 0.27 a.u. Die Spalte N
(Anzahl der Werte) umfasst 30 Werte, da 6 Startorte mit jeweils 5 unterschiedlichen
Die der

Impulsauflosung in x-Richtung kommt dadurch zustande, dass das Spektromter in

Impulsen in Flugzeitrichtung ausgewertet wurden. Asymmetrie

Flugzeitrichtung keine Symmetrie wie in Ortsrichtung besitzt.

Es ergeben sich folgende Werte fiir die Impulsauflosung in Ortsrichtung:

Mean (Y) Min (Y) Max (Y) Range N (Y)

-9.99757 -10.09905 -9.88185 0.2172 30
-5.00619 -5.08784 -4.94437 0.14347 30
-4.3368E-19 | -0.01777 0.01777 0.03554 30
5.00691 4.94437 5.08784 0.14347 30
9.99757 9.88185 10.09905 0.2172 30

Die dargestellten Werte entsprechen den Werten in Flugzeitrichtung. In Flugzeit-

richtung wird eine Auflosung besser als 0.22 a.u. erzielt.
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Abhingigkeit der Impulsauflésung von Flugzeit- und Ortsauflosung

Die Impulsauflosung lasst sich natiirlich zurtickfithren auf direkt in der Simulation
beobachtbare Groflen und soll im Folgenden in Abhdngigkeit dieser direkt
zuganglichen Grofien untersucht werden. Interessant ist dabei die Frage, wie stark
sich die Impulsauflosung mit einer Verbesserung der Orts- und/oder Zeitauflosung
ebenfalls verbessern liefle. Insbesondere wenn man die (noch hypothetischen)
Verbesserungsmoglichkeiten durch z.B. ein kleineres Target, bei gleicher
Jetgeschwindigkeit, oder eine gekriimmte Detektorfliche bedenkt, ist es
aufschlussreich den moglichen Gewinn in der Aufldsung zu kennen. Fiir diese
Betrachtung geniigt es, die Eichfunktionen in Flugzeit- und Ortsrichtung

auszuwerten und deren Verhalten bei Variation der Rohdaten zu bestimmen.

Impulsauflésung in Flugzeitrichtung in Abhingigkeit von der Flugzeitauflosung

Die Flugzeitauflosung hat lediglich einen Einfluss auf die Impulsauflésung in x-
Richtung, da die Messung des y-Impulses aufgrund der Ortsfokussierung, also der
Fokussierung von RiickstofSionen mit gleichem Impuls in y-Richtung auf
(idealerweise) einen Punkt, unabhédngig von der Flugzeit ist.

Die Flugzeit fliefst nur linear, als Differenz von der mittleren Flugzeit tiber alle
RiickstoSionen in die FEichfunktion ein. Die Flugzeitauflosung betragt im
schlechtesten Fall 3,5 ns. Bei einer gesamten Flugzeit von etwa 35000 ns und einer
Varianz der Flugzeit fiir Ionen mit identischem Impuls in Ortsrichtung von knapp
3000 ns ist dieser Betrag im Verhaltnis derart klein, dass eine weitere Verbesserung
der Flugzeitauflosung keinen mefsbaren Effekt hatte. Die Impulsauflosung variiert

abhangig von der Flugzeitauflosung in einem Bereich von 0.2 %.
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Impulsauflésung in Orts- und Flugzeitrichtung in Abhingigkeit von der
Ortsauflésung

Fiir die Impulsauflésung in Orts und Flugzeitrichtung ldsst sich der Einfluss der
Ortsauflosung nicht ohne Weiteres gesondert betrachten. Mit einer Veranderung des
Ortswerts geht auch eine Anderung der Flugzeit einher.

Wiirde man beispielsweise kurz vor dem Detektor starker fokussieren um eine
bessere Ortsauflosung zu erreichen, wiirde das gleichzeitig bedeuten, dass sich die
Trajektorien starker kriimmen, die Flugzeitunterschiede zunehmen und die
Abbildung der Impulse in Orts- und Flugzeitrichtung starker nicht-linear wird. Auf
diese Weise konnte man die Impulsauflosung in Ortsrichtung auf Kosten der
Impulsaufldsung in Flugzeitrichtung und grofserer Korrekturterme verbessern, was
aber nicht gewollt ist. Grofiere Korrekturterme begiinstigen, neben dem bereits
erwdahnten hoheren Rechenaufwand und der erschwerten Eichung nach Messdaten,
eine schlechtere Auflosung, da sie bei gleichbleibenden Variationen der Variablen
(hier Detektionsort) zu grofieren Schwankungen im Ergebnis fithren. Man sucht also
den optimalen Kompromiss zwischen einer kleinen Ortsauflosung und einer

moglichst linearen Abbildung der Messgrofsen.
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Moglicher Aufl6sungsgewinn durch Reduzierung der Targetbreite

Die tatsachliche Targetbreite belduft sich bei Durchfithrung des Experiments auf
etwa 1,0-1,2 mm. Im Folgenden soll betrachtet werden, wie sich eine kleinere
Targetbreite auf die Impulsauflosung des Riickstoffionen-Detektors auswirken
wiirde. Um eine geringere Targetausdehnung zu erreichen, konnte man die
Geschwindigkeit des Gasjets erh6hen, was aber zu einer starkeren Verschiebung des
Phasenraumvolumens fithren wiirde. Eine andere Mdglichkeit bestiinde darin, den
Ort, an dem der Gasjet austritt, ndher an die Targetzone heranzufiihren, wobei hier

Storungen im elektrischen Feld zu vermeiden waren.

Die Trajektorien Nr. 1, 2 und 3 (Abb. 32) entsprechen hier Ionen mit den Impulsen 0,
+5 und +10 au. in Ortsrichtung. Fiir diese Impulse soll exemplarisch die

Impulsaufldsung fiir verschiedene Targetbreiten berechnet werden.

Abb. 32: Die einzelnen Trajektorien unterscheiden sich nur in ihrem Impuls in
Ortsrichtung, wahrend in Flugzeitrichtung jeweils alle Impulse vertreten sind. Trajektorie

Nr. 1liegt direkt auf der Spektrometerachse.
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Zur Berechnung der Impulsauflosung fiir verschiedene Targetausdehnungen
wurden fir die Simion-Simulation die Abstiande der Ionenstartorte modifiziert und

die neuen erhaltenen Rohdaten mit der bekannten Eichfunktion ausgewertet. Fiir

Targetbreiten von 1.5, 1.0, 075 und 0.5 mm ergaben sich folgende

Impulsauflosungen:

Impulsauflésung in Flugzeit-Richtung

Teilchenbahn/Targetbreite | 1.5 mm 1 mm 0.75 mm 0.5 mm
Nr. 3 0.28 a.u. 0.26 a.u. 0.25 a.u. 0.24 a.u.
Nr. 2 0.13 a.u. 0.11 a.u. 0.10 a.u. 0.9 a.u.
Nr. 1 0.11 a.u. 0.9 a.u. 0.8 a.u. 0.8 a.u.

Impulsauflésung in Orts-Richtung

Teilchenbahn/Targetbreite | 1.5 mm 1 mm 0.75 mm 0.5 mm
Nr. 3 0.24 a.u. 0.21a.u. 0.19 a.u. 0.18 a.u.
Nr. 2 0.16 a.u. 0.14 a.u. 0.13 a.u. 0.13 a.u.
Nr. 1 0.05 a.u. 0.03 a.u. 0.03 a.u. 0.03 a.u.

Eine Verringerung der Targetausdehnung um bis zu 66% fiihrt also maximal zu einer
Verbesserung der Impulsauflosung um ca. 25%. Selbst ein punktformiges Target
konnte keine deutlich bessere Impulsauflosung liefern, da Teilchen trotz identischer
Impulse in x- oder y-Richtung aufgrund ihrer verschiedenen Impulse in die dazu
senkrechte Richtung in einem Spektrometer dieser Art unterschiedliche Krafte

erfahren und deren Trajektorien sich dadurch zwangslaufig aufspalten.
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Moglicher Gewinn durch einen gekriimmten Detektor

Betrachtet man die gekriimmten Flachen, auf denen der Zeit- und der Ortsfokus der
RiickstofSionen liegt, wird klar, dass ein gekriimmter Detektor deutlich mehr leisten
konnte, als ein ebener Detektor, wie er hier verwendet wird. Mit einem derartigen
Detektor liefie sich die "Trajektorienbreite" iiberall auf unter 0.5mm reduzieren, da
der Detektionsort fiir Teilchen beliebigen y-Impulses immer genau in deren
Brennpunkt ware. Gleichzeitig hatte der spharische Detektor den erwiinschten
Effekt, dass die Flugzeiten der weiter aufien liegenden Trajektorien verkiirzt werden.
Das wiirde dazu fiihren, dass die Korrekturterme der Eichfunktion fiir den Impuls in
Flugzeitrichtung kleiner werden wiirden. Einen solchen Detektor konnte man sich

etwa wie in der folgenden Darstellung angeordnet vorstellen:

A S S D e E ]

Abb. 33: Ein gekriimmter Detektor konnte einige Vorteile mit sich bringen. Die spezielle

Form wiirde bessere Orts- und Zeitauflosungen fiir alle Impulsbereiche begiinstigen.

Selbstverstandlich miissten die Eichfunktionen neu berechnet und die Daten der
Messung etwas anders behandelt werden. Der Detektionsort miisste umgerechnet
werden in einen Ortswert in der y-Ebene, da sonst die dufieren Trajektorien sehr
schlechte Ortsauflosungen beséfien, da sie aufgrund der Kriimmung eine sehr grofse
Flache des Detektors treffen. Fiir Projekte, welche eine bessere Impulsauflosung auf
dem Riickstoffiionen-Detektor erfordern, ware das aber eine vielversprechende

theoretische Moglichkeit — ungeachtet der Frage nach der technischen Umsetzung.
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AutoCAD-Konstruktion

Das Spektrometerdesign, welches nach der Simion-Simulation, unter gegebenen
Randbedingungen, die optimale Auflosung bietet und samtliche nétigen Bauteile,
die dem Spektrometer den Rahmen bieten, den es benétigt um in den vorgesehenen
Vakuumkammern befestigt werden zu konnen, wurden nun mit dem Programm
AutoCAD in technischen Zeichnungen realisiert [10].

Mit welchem Konzept die Simulation in einem funktionsfdhigen Spektrometer
umgesetzt wurde und welche Uberlegungen hinter diesem Design stecken, werde
ich in diesem Kapitel veranschaulichen. Dabei wird zundchst das
Konstruktionsprinzip erldutert um dann einen Uberblick iiber das gesamte
Spektrometer zu verschaffen. Im Anschluss werden noch einige zusatzliche
Anforderungen, die an das Spektrometer gestellt waren, jedoch nicht in der
Simulation auftauchen, behandelt. Wenn es der Anschauung dient, wurden

Zeichnungen in einigen Fallen Photographien oder Computergrafiken vorgezogen.
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Limitierende Begebenheiten

Erschwert wurde die Konstruktion durch die knappen Platzverhiltnisse in der
Experimentierkammer. Um mit einem Delay-Line-Detektor von 120 mm
Durchmesser arbeiten zu konnen, musste das Jetsystem nach unten versetzt und ein
neuer Jethut konstruiert werden. Hier musste zum einen die Isolation des Detektors
gegen den Jethut gewdahrleistet werden, zum anderen sollte geniigend Raum fiir den
Gasjet und die Skimmer vorhanden sein. Aus diesem Grund wurde der Jethut mit
Aussparungen fiir die letzten Spektrometerplatten vor dem Detektor, sowie den

Detektor selbst versehen.

Det. || Spektrometerplatten

Abb. 34: Der Jethut musste so konstruiert werden, dass er sich den Formen des

Spektrometers genau anpasst.

Die Nahe zum Jethut ist auch der Grund, weshalb die meisten Teile des
Spektrometers keine Symmetrie aufweisen konnten - was die Konstruktion
zusatzlich erschwerte. Um Stabilitdit zu garantieren sind Spektrometerteile mit
Materialaussparungen an der Unterseite deshalb an der oberen Seite oft etwas

starker.
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Prinzip der Konstruktion

Das gesamte Gertist des Spektrometers wurde aus Aluminium gefertigt, wobei der
Grofsteil der Potentialplatten, welche auf Keramikstangen in Position gehalten
werden, aus 0.5 mm diinnem Kupferblech besteht. Um diesen Stabilitdt zu verleihen,
bestehen vier Potentialplatten aus deutlich dickerem Aluminium, welches auf 10 mm
dicken Stahlstangen aufgehangt ist. Dadurch erhalten die Keramikstangen in
sinnvollen ~Abstanden eine besser gegen Vibrationen (z.B. durch die
Vakuumpumpen) geschiitzte Halterung. Die Stahlstangen wiederum sind tiber die
Spektrometerfiifie direkt mit der Grundplatte verschraubt, welche selbst direkt mit
der Vakuumkammer verbunden ist. Durch diese Konstruktion wird vermieden, dass
das Gewicht des Detektors, der Alumiumbauteile und der Kupferplatten zu einer

geometrischen Abweichung von der Simulation fiihrt.

Die folgenden technischen Zeichnungen entsprechen den Zeichnungen, wie sie auch
zur Fertigung an die Feinmechanik-Abteilung des IKF weitergeleitet wurden.
Anhand dieses Beispiels, das eine der vier stabilisierenden, dickeren
Spektrometerplatten und deren rahmengebende, umliegende Spektrometerteile
zeigt, soll kurz veranschaulicht werden in welcher Weise das Spektrometer mit der

Kammer verbunden ist.
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Das Bauteil D1 (Ubersicht im Anhang), welches das Gitter zu Beginn der Driftstrecke
vor dem Elektronendetektor halt, bietet an den Punkten ,A” die Moglichkeit die
Keramikstangen, welche weitere Spektrometerplatten halten, in Sackléchern zu
verschrauben. An den Punkten ,, B wird es durch M3-Gewindestangen gehalten und
gegen diese mit Keramikhiilsen isoliert. Die acht sichtbaren Durchgangslocher ,C”

dienen der Befestigung der Elektronen-Driftstrecke.
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Bauteil G1 bietet den Rahmen fiir die Aufhangung von Bauteil D1 an den Punkten
»A” und liegt direkt hinter Bauteil D1. Aufserdem bietet es Platz fiir Ein- und
Ausgangssteerer an den Punkten ,B”. Durch die Offnungen bei "C" verlaufen die 10
mm starken Stahlstangen, welche der Konstruktion Stabilitdt verleihen. Durch die

grofle Aussparung in der Mitte verlauft die Elektronendriftsstrecke.
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Die Teile J1 und ]2 bieten die Moglichkeit die M3-Stangen, welche sowohl durch D1
als auch durch G1 verlaufen bei ,,A” zu verschrauben, und werden auferdem auch
fest mit den 10mm-Stahlstangen verklemmt (,B”). Die Gewinde-Sacklocher ("C")
lassen sich variabel mit den Spektrometerfiiffen verschrauben, um die Moglichkeit

das Spektrometer in der Hohe zu verstellen zu erhalten.
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Die Spektrometerfiifle, welche seitlich durch ,A” an den Bauteilen J1 und ]2
angebracht werden, werden bei ,B” direkt mit der Grundplatte verschraubt und
stellen mit insgesamt vier Spektrometerfiifen den einzigen Kontakt des

Spektrometers zur Grundplatte und damit zur Experimentierkammer her.
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Die Grundplatte ermdglicht es die Spektrometerfiifie in verschiedenen Positionen zu
befestigen und somit das Geriist des Spektrometers entlang der Strahlachse zu
verschieben. An den Stellen "A" wird die Grundplatte mit der Kammer verschraubt,
wobei drei Schrauben die Platte nach unten und drei sie nach oben driicken, um sie
gegen Vibrationen zu schiitzen. Die Asymmetrie der Durchfiihrung ist Resultat des

gegen die Spektrometerachse verschobenen Elektronendetektors.
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Dieses eben beschriebene Konstruktionsprinzip, wird auch bei den {iibrigen
stiitzenden Spektrometerplatten angewandt, wobei zwei nicht direkt mit der
Grundplatte verbunden sind, sondern ausschliefilich iiber die 10 mm starken
Stahlstangen Stabilitdat erlangen. Die 0,5 mm breiten Kupfer-Spektrometerplatten
filllen die Raume zwischen den stiitzenden Spektrometerplatten und werden durch
Keramikstangen gehalten. Die folgende schematische Zeichnung zeigt die

Verbindungen noch einmal im Uberblick.
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Funktion bestimmter Konstruktionen

Bevor nun eine Ubesicht iiber das fertige Spektrometer gegeben wird, soll hier noch

auf einige Elemente des Spektrometers und dessen Funktion eingegangen werden.

Es handelt sich dabei um Konstruktionen, die fiir eine erfolgreiche Umsetzung des

Experiments nétig sind und in allen angefertigten Konstruktionszeichnungen

Beachtung finden, aber nicht im Detail in der Simulation oder dem Prinzip der

Konstruktion auftauchen.

Ausgasoffnungen
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Hier sieht man Kupferplatten, die

mit einer Keramikhiilse auf einer
Aluminiumplatte  abschliefsen.
Um ein langsames stetiges
Ausgasen aus der
Gewindebohrung, durch welche
die  Keramikstangen  fixiert
werden, zu verhindern, wurden
derartige Durchgangslocher, wie
in der Zeichnung dargestellt, mit

einer Kerbe versehen.

Ausgasoffnungen  beschleunigen das
Erreichen eines hohen Vakuums, da sie
verhindern, dass in der Konstruktion
Locher und Kuhlen entstehen, die nur
eine kleine Verbindung zu dem Bereich
in dem die Vakuumpumpen arbeiten,
haben. Verschmutzungen in diesen
Lochern wiirden stetig zu einer
Verunreinigung des Vakuums fithren, da
sie nur eine geringe Angriffstlache bieten.
In der linken Zeichnung sind vier
Ausgaslocher - einfache Einbohrungen -
zu sehen, die sich am Ende von

Gewindebohrungen befinden.
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Klemmmechanismus der 10 mm-Stangen

Die 10 mm starken Stahlstangen, welche die gesamte Spektrometerkonstuktion
stiitzen, sind durch einen Klemmmechanismus direkt mit den tragenden
Spektrometerplatten verklemmt. Das gewdhrleistet zum einen eine vibrationsfreie
Aufhangung und zum anderen ein komfortables Montieren, da die Stangen ohne
Gewinde einfach durch die Platten geschoben werden konnen. Die flexible
Durchgangsoffnung wird dazu einfach mittels einer Schraube derart verengt, dass

sie fest an der durchgefiihrten Stahlstange festhalt.
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Drift-Gitter

Die Gitter, welche einen potentialfreien Raum sowohl vor dem Elektronen- als auch
vor dem  Riickstoffionen-Detektor  garantieren, werden zwischen der
Spektrometerplatte und einem Spannring eingeklemmt. Dadurch erhidlt man ein
ebenes Gitter. Durch abgerundete Kanten wird ein Einreiffen verhindert. Hier wurde

ein Edelstahl-Gitter mit einer Maschenbreite von 240 um verwendet.
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Platten um Targetzone

In der Targetzone, in der sich
Gasjet und  Protonenstrahl
kreuzen, mussten besondere
Kupferplatten verwendet
werden um eine Streuung der
ein- und austretenden Strahlen
an eben diesen zu vermeiden.
Deshalb wurden die, von der
Targetzone rechts und links
befindlichen, Platten mit einer
Aussparung versehen, welche
auf Hohe der Strahlachsen
mehr Raum gewdhrt, aber
dennoch  ein  homogenes

elektrisches Feld zulasst.
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Bei den Steerern an FEin- und
Ausgang wurden ebenfalls Kupfer-
platten verwendet, da diese aufgrund
ihres geringen Durchmessers bei der
Platzierung im knappen Raum um
die Targetzone mehr Variabilitat
bieten. Um ein moglichst homogenes
Feld zu gewahrleisten, wurden Senk-
kopfschrauben in die Oberflache der
Platten  eingebettet und diese
gegeniiberliegend isoliert und mit

einer Mutter gekontert.



Vor dem Elektronendetektor

Es folgen nun einige Konstruktionszeichnungen und Photos des fertigen

Spektrometers vor dem Elektronendetektor bis zur RiickstofSionen-Driftstrecke.
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Abb. 35: Eine Draufsicht auf den Teil vor dem Elektronendetektor bis zum Ende der

Beschleunigungsstrecke einschliefilich der Grundplatte und des Jethuts.
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Abb. 36: Der gleiche Teil des Spektrometers in einer Seitenansicht. Hier ist auflerdem der

Raum bis zum Kammerausgang zu sehen, welcher mit einer Driftrohre aus Kupferblech

iiberbriickt wird.
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Abb. 37: Hier sieht man durch das Spektrometer in Flugzeitrichtung bis zum Ende der

Beschleunigungsstrecke. Der Elektronendetektor ist hier noch nicht angebracht.
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Abb. 38: Eine Draufsicht auf den Teil
vor dem Elektronendetektor diesmal als
Photo. Man sieht die Aussparungen in
den Kupferplatten in der Targetzone
und den  deutlich gegen die
Spektrometerachse verschobenen Elek-
tronendetektor. Im Gegensatz zu den
technischen Zeichnungen sind hier
bereits zwei zusdtzliche Kupferplatten
am Ende der Beschleunigungsstrecke
eingebracht worden, was zu der
Verlingerung des Rahmens um 1 cm
fithrt. Auf diese Option wird spater

noch einmal genauer eingegangen.



Abb. 39: Ein Blick entgegen der Strahlrichtung durch die Beschleunigungsstrecke auf den
Elektronendetektor.

Abb. 40: Hier sieht man auflerdem Eingangs- und Ausgangssteerer, welche den

Projektilstrahl jeweils sowohl horizontal, als auch vertikal ablenken kénnen.
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Abb. 41: Hier ist das Spektrometer bereits in der Experimentierkammer befestigt. Der

Projektilstrahl kommt von links und der Gasjet aus dem Bild heraus. Die
Flugzeitrichtung ist in diesem Bild nach oben gerichtet. Am Ende der
Beschleunigungsstrecke ist ein Kupferrohr am Kammerausgang befestigt, um einen

potentialfreien Raum zu garantieren.
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Vor dem RiickstofSionendetektor

Nun folgen Ubersichten {iber den verbleibenden Teil des Spektrometers.

Abb. 42: Seitenansicht des
Riickstofionendetektors. Die
Aluminiumplatten vor dem
Riickstoffionendetektor wur-
den mittels 6 M4 Ge-
windestangen direkt am
Endflansch befestigt. Die 6
diinnen Kupferplatten wer-
den von Keramikstangen
gehalten. Isolation ist durch
Keramikhiilsen gewdhrleis-
tet. Der Detektor (rot)
befindet sich direkt hinter
einem Edelstahl-Gitter.
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Abb. 43: In der Konstruktionzeichnung dieser Aluminiumplatte direkt vor dem Detektor

sind die leicht versetzten Durchfithrungen fiir die Keramikstangen, welche die

Kupferplatten halten, und die Stahlstangen, welche direkt mit dem Endflansch

verbunden sind und das meiste Gewicht halten, zu sehen.
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Abb. 44: Hier sieht man einen Schnitt
durch eine der Aluminiumplatten. Die
Loécher wurden derart konstruiert, dass sie
Keramikhiilsen einfassen, aber nicht
hindurchfiihren konnen. Auf diese Weise
konnen die Aluminiumplatten durch die
aneinandergereihten Keramikhiilsen in
einer Position fixiert werden und
gleichzeitig ist die Isolation durch den
Abstand zur tragenden Stahlstange

gewdhrleistet.

Abb. 45: Eine isometrische Ansicht des Spektrometers vor dem Riickstoflionendetektor.

Zu sehen ist das Gitter mit dem dahinter liegenden Detektor mit 80 mm Durchmesser.
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Gesamtes Spektrometer

Beide Teile des Spektrometers sind tiber die 720 mm lange Diriftstrecke der
Riickstofsionen miteinander verbunden. Am Kammerausgang schliefit sich ein 220
mm langer Wellbalg an, darauf folgt ein 500 mm langes Rohrstiick mit einem

Durchmesser von 250 mm. Auf diese Weise entspricht die Spektrometer-Geometrie

den Vorgaben der Simulation.

Abb. 46: Eine technische Zeichnung des gesamten Spektrometers und der Experimentier-

kammer. Von Detektor zu Detektor misst es 983 mm.

Das endgiiltige Design

Das Spektrometer ist somit so weit entwickelt, dass es alle Vorgaben der Simulation
erfiillt und real in der Experimentierkammer verwendet werden kann. Allerdings
waren an das Spektrometer noch einige zusatzliche Anforderungen gestellt, welche
unabhéngig von der Simulation sind. Beachtung erfuhren diese erst in der AutoCAD-
Konstruktion und bedingten einige Einschrankungen, bzw. erforderten groflere

Variabilitat. Auf diese zusatzlichen Anforderungen wird nun eingegangen.

78



Kombatibilitit mit Implanter und EZR

Die Konstruktion musste so angelegt werden, dass es moglich ist das Spektrometer
sowohl am Implanter, als auch an der Elektron-Zyklotron-Resonanz-lonenquelle des
IKF der Goethe-Universitdt in Frankfurt am Main einzubauen. Die Experimentier-
Kammern unterscheiden sich zum einen durch ihr Jetsystem, und zum anderen
durch die Richtung, aus welcher der Projektilstrahl auf das Gastarget trifft. Das
Design ist grundsatzlich so angelegt, dass es ohne zusatzliche Bauteile zu beiden
Experimentierkammern kompatibel ist. Der Elektronendetektor lasst sich in beide
Richtungen um 120 mm versetzen und samtliche Spektrometerplatten lassen sich auf
beide Detektorpositionen ausrichten. Steerer finden auf beiden Seiten der
Grundplatte Platz.

T v

Abb. 47: Die entgegengesetzten Richtungen des Projektilstrahls an Implanter und EZR
erfoderten das Spektrometer an seiner Achse ,spiegeln” zu konnen. Das Spektrometer
besitzt aber nicht etwa eine oben-unten-Symmetrie, die es erlaubt, es einfach zu drehen.

Stattdessen miissen die Spektrometerplatten gegeneinander verschoben werden.
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Verlidngern der Beschleunigungsstrecke

Da das Spektrometer moglichst flexibel auch fiir unterschiedliche zukiinftige
Projekte verwendet werden soll, wurde es moglichst variabel konstruiert. So lassen
sich in der Beschleunigungsstrecke weitere Platten einfligen um grofseren Einfluss
auf die Position der elektrostatischen Linse zu haben. Eine Verldngerung der
Beschleunigungsstrecke bietet auflerdem die Option auch Teilchen mit hdheren
Stofsenergien zu spektrometrieren, die sonst an den Kammerwanden reflektiert

wirden.
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Abb. 48: Die letzte Platte der Beschleunigungsstrecke ldsst sich samt isolierendem
Rahmen stufenlos verlingern. Dadurch ist es moglich auf fiinf Zentimetern weitere 10

Spektrometerplatten einzufiigen.
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Kippen des Spektrometers

Die zu detektierenden He-Ionen haben aufgrund des Uberschall-Gasjets eine im
Laborsystem asymmetrische Impulsverteilung in Ortsrichtung im Bereich von +16/-4
a.u. Diese Verschiebung des Phasenraums wiirde im Experiment dazu fiihren, dass
ein Teil der RickstofSionen nicht auf den Detektor trifft, sondern an den
Spektrometerwanden reflektiert wird. Deshalb musste die Konstruktion es
ermoglichen, den Elektronendetektor und die Beschleunigungsstrecke derart zu
kippen, dass die duflersten RiickstofSionen zur Strahlachse hin verschoben den

Riickstofsionen-Detektor treffen.
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Abb. 49: Die Phasenraum-Verschiebung der Riickstofiionen fiihrt im unveranderten

Spektrometerdesign zu einer Kollision mit der RiickstofSionen-Driftrohre schon innerhalb

der Experimentierkammer an der Stelle, die hier durch den roten Kreis markiert ist.

30

Abb. 50: Ein Kippen des Elektronenteils des Spektrometers um ca. 3° fiihrt dazu, dass die
Riickstoffionen eine zusitzliche Beschleunigung in negative Ortsrichtung ,nach unten”
erfahren, wodurch die Riickstoflionen wieder zentral auf den Riickstolionen-Detektor

treffen.
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Kippen des Spektrometers an den Spektrometerfiifien

Da das Spektrometer letztendlich aus genannten Griinden um 3° gekippt eingebaut
werden muss, ermdglicht die Art der Konstruktion der Spektrometerfiifse ein
stufenloses Kippen um bis zu 15°. Zusitzlich ist es moglich das gesamte
Spektrometer auch nach dessen Montage um + 5 mm in Strahlrichtung und + 10 mm
in der Hohe zu verschieben, um es nach dem Kippen genau auf Targetzone und

Kammerausgang abzustimmen.

+10 mm

Abb. 51: Die Madoglichkeit des stufenlosen Kippens ist dadurch gegeben, dass den
Schrauben (in der Zeichnung rot markiert), die den Elektronenteil des Spektrometers
halten, ein gewisser Spielraum gewihrt wird. Die vier - anstelle von zwei - Aussparungen

ermoglichen die Hohenverstellung.

82



Testmessungen

In den letzten Wochen war es nun moglich erste Testmessungen vorzunehmen und
die Abbildungseigenschaften des Spektrometers, und damit auch die Wirkung der
Eichfunktionen, zu erproben. Der Elektronen-Detektor wurde dabei zunachst noch
nicht in Betrieb genommen. Auf dem RiickstofSionendetektor wurde das Spektrum
einer Reaktion zwischen Alphateilchen und Helium aufgenommen und erste
Strukturen aufgelost. Es ist geplant das gesamte Experiment nun mit den hier

verwendeten Reaktionspartnern durchzufiihren.
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Abb. 52: Das Ortsbild der Riickstofiionen eines a-He-Stofses zeigt die Capture-Linien. In
der inneren Struktur der Capture-Linien sind die ausgezeichneten Winkel der Reaktion
zu erkennen. Die Ortseichfunktion bewirkt fiir diese Darstellung eine zunehmende
Streckung der Abbildung mit zunehmendem Abstand zur Detektormitte, um
beschriebene Nicht-Linearititen auszugleichen. Die Impulsabbildung betrigt schliefdlich

0,15 a.u. pro Millimeter.
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Die Ubersetzung der Simulation in ein reales Experiment ist dabei immer mit
gewissen Ungenauigkeiten verbunden. Mogliche Storfaktoren durch das
Gravitationsfeld der Erde, magnetische Momente im  Bereich der
Experimentierkammer und kleine Abweichungen zwischen der simulierten und der
realen Spektrometergeometrie, haben nur vernachldssigbaren Einfluss oder lassen
sich relativ gut vermeiden. Gewisse Abweichungen der Spannungen der
Spektrometerplatten von den simulierten Werten lassen sich aber kaum vermeiden
und miissen nachtrdaglich durch einen Vergleich der Messdaten mit den
Simulationswerten eliminiert werden. Wahrend die Ortskorrektur im
Detektionsbereich nur sehr kleine Nicht-Linearitdten korrigiert und lediglich eine r-
Abhangigkeit besitzt, muss die Flugzeitkorrektur insbesondere aufgrund moglicher
Abweichungen der Flugzeitschwerpunkte von Simulation und Experiment, den

Messdaten angepasst werden.
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Abb. 53: Die Flugzeitschwerpunkte fiir Ionisation und Transferionisation aus den
Messdaten erlauben zum einen die Uberpriifung des 1: V2-Verhiltnis zwischen Ionen mit
dem Ladungsverhiltnis 1:2, zum anderen lisst sich damit die Eichung in Flugzeitrichtung

der realen Messung anpassen.
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Anpassung der Eichfunktion in Flugzeitrichung

Um die Funktion den moglichen Abweichungen in den Spektrometerspannungen
anzupassen, skaliert man den Korrekturterm entsprechend des Verhéltnisses von
tatsachlicher zu simulierter Flugzeit neu (mit dem Faktor p — siehe unten).

Ein weiterer Umstand, der bei einer Messung bedacht werden muss, ist, dass man
zundchst nicht den genauen Ortsschwerpunkt des Spektrums auf dem Detektor
kennt. Damit geht einher, dass man den Schwerpunkt der Impulsverteilung in
Ortsrichtung nicht kennt und nicht weifs, wie stark die Eichfunktion diesen Punkt in
Flugzeitrichtung verschieben wird. Aus diesem Grund, wird nach Anwendung der
Eichfunktion noch einmal der Wert des Korrekturterms fiir den Ortschwerpunkt
subtrahiert um das Spektrum wieder an die urspriingliche Stelle zu verschieben. Mit

diesen Modifikationen lautet die Eichfunktion dann:

([(Flugzeit]- (Korrekturterm(Ort)][p)) - ([ Korrekturterm(Ortss&werpunkt)| [ p)

_ FlugzeitsbiwerpunktMessung)
mitp = FlugzeitsbwerpunktSimulatior

In den folgenden Abbildungen sieht man die Impulsverteilung, wie sie auch stets
zum Finden der Eichfunktion sowohl in Orts- als auch in Flugzeitrichtung betrachtet
wurde. Anhand dieser Messdaten ladsst sich nun tiberpriifen, ob die Eichfunktionen
auch auflerhalb der Simulation die richtigen Korrekturen liefern und das

Spektrometer die erwiinschten Abbildungseigenschaften besitzt.
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Recoil Impuls
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Abb: 54: Vor der Anwendung der Eichfunktionen ist die Verteilung der Ionen im
Impulsraum gestaucht und asymmetrisch. Die roten Kreise sind kein Teil des Spektrums

und dienen der Uberpriifung der Symmerie.
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Abb: 55: Nach Anwendung der Eichfunktionen sind Detektionsorte und Flugzeiten

korrigiert und es ergibt sich eine physikalisch korrekte, symmetrische Impulsverteilung.

86



Ausblick

Mit den ersten Testmessungen zur Uberpriifung der Abbildungseigenschaften des
Spektrometers ist nun der Umfang dieser Diplomarbeit erschopft. Das Projekt steht
damit auf einer Grundlage, die es erlaubt, die Theorie der Arbeitsgruppe um Joe
Macek zu tiberpriifen und etwaige Ergebnisse bis in die Grundannahmen, die schon
bei der Simulation des Spektrometers getroffen wurden, auszuwerten. Das ist
offensichtlich deshalb entscheidend, da es wie bei allen Ergebnissen der
experimentellen Physik moglich sein muss, diese, ausgehend von einfachen
physikalischen Gesetzten, bis hin zum Spektrum, zu den MefSpunkten oder anderen
Mef3grofsen liickenlos nachzuvollziehen, um sie zu verifizieren.

Auf experimentellen Ergebnissen basierend, ldsst sich iiber die Richtigkeit der
theoretischen Annahmen zu diesem Zeitpunkt noch nichts sagen. In den
kommenden zwei Jahren sind erste endgiiltige Aussagen iiber die Existenz der
Wirbel in Ein-Teilchen-Wellenfunktionen im Rahmen dieses Projektes zu erwarten.
Das Spektrometer selbst wird danach vorraussichtlich noch fiir weitere Projekte

verwendet werden.
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