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Abstract

Hydrogen molecules are often present in low—pressure, low-temperature plasmas
which are typically used for plasma processing. Furthermore, molecules can oc-
cur in the plasma edge of fusion experiments, in particular in the divertor where
the electron temperature is in the range of a few eV. For understanding kinetic
processes where molecules are involved, diagnostic methods are required which
are supported by equilibrium models. Since these plasmas are typically non—
equilibrium plasmas, collisional-radiative models are applied, which describe the
population and ionization balance in the range between the corona model (low
electron density) and the Boltzmann—Saha equilibrium (LTE, high electron den-
sity, collision dominated regime).

The report is based on an already existing collisional-radiative model for H, and
H. The underlying model is introduced and the limits of the models are discussed.
It is shown that the quality of the results strongly correlates with the quality of the
data implied in the model. Possible improvements and extensions of the model
are suggested whereas some of the improvements, i.e. changes in transmission
probabilities, are carried out and tested. Other suggestions are postponed due to
the lack of data to a later time.

In a next step, systematic investigations on the equilibrium population of atomic
and molecular levels are carried out. Population and depopulation processes are
studied and their dependence on electron temperature and electron density is
shown. The population of the electronic excited levels of the molecule is connected
with molecular ground state, atomic hydrogen and the various hydrogen ions.
Therefore, the composition of the ion species in representative laboratory plasmas
is calculated by a simplified particle balance. In the case of populations of excited
atomic levels the influence of self-absorption of Lyman lines on the emission of
Balmer lines is shown.

The dependencies of level populations on plasma parameters are then used for
diagnostic purposes. Applications are given for laboratory plasmas as well as
for divertor plasmas. In the first case, the molecular and atomic radiation is
used to determine particle densities in the plasmas. In the latter case, molecular
particle fluxes are determined by the measurement of molecular radiation. For this
purpose, the effective ionization and dissociation processes per emitted photon is
calculated by the collisional-radiative model, taking into account the vibrational
population in the ground state of the molecule. The line ratio of Balmer lines is
used either to determine the degree of dissociation or the electron density of the
plasma.



The last section of the report focuses on the vibrational population of the mo-
lecular electronic ground state. A remarkable vibrational population offers new
reaction paths which lead to the formation of negative ions (important to know in
plasma processing) and can influence the energy balance (important for the recy-
cling regime of divertors). In order to predict vibrational populations, the original
collisional-radiative model is modified by implementing new reaction channels.
Since in divertor plasmas isotopes occur, a comparison of hydrogen and deute-
rium is carried out. For this purpose the model for the vibrational population
is transferred from hydrogen to deuterium. The input data for all reactions are
critical reviewed and the importance of data needs for vibrationally resolved cross
sections is emphasized. A data base is preferred which is based on the same data
source for the isotopes, so that in some cases not the best available cross sec-
tions are implemented in the current version of the collisional-radiative model,
but the effect of the isotopes can be separated from the effect of different data
sources. Examples for applications are shown, i.e. results are given for hydrogen
and deuterium plasmas for electron temperature diagnostics in divertors using
the molecular radiation, in particular the vibrational population in the excited
electronic state.
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Kapitel 1

Einleitung

Zur Charakterisierung eines Plasmas ist eine genaue Kenntnis der Plasmaparame-
ter wie beispielsweise der Temperaturen und Dichten aller im Plasma befindlichen
Teilchensorten wichtig. Diese Parameter werden typischerweise durch verschiede-
ne Diagnostiken bestimmt, die mehr oder weniger stark von der Kenntnis anderer
Plasmaparameter abhéingen. So 1483t sich die Elektronendichte n, vergleichsweise
unabhéngig durch eine Langmuir-Sondenmessung bestimmen, geht aber selber als
notwendiger Parameter in die Auswertung einer spektroskopischen Untersuchung
ein. Die zur Bestimmung unbekannter Plasmaparameter aus bekannten Werten
verwendeten Zusammenhinge zwischen den Parametern resultieren aus zu dem
jeweiligen Plasma passenden Gleichgewichtsbedingungen. Ein Plasma kann sich
beispielsweise im Koronagleichgewicht oder im Saha-Boltzmann—Gleichgewicht
befinden.

StoB-Strahlungsmodelle wurden urspriinglich dazu entwickelt, um den Gleichge-
wichtszustand von Plasmen zu charakterisieren, deren Elektronendichte zu hoch
ist, um die Anwendung des Koronagleichgewichtes zu rechtfertigen, aber nicht
hoch genug ist zur Verwendung des Saha-Boltzmann—Gleichgewichtes. In die-
sem Elektronendichtebereich befinden sich typischerweise Niederdruckplasmen,
aber auch die Randschichtplasmen von Fusionsexperimenten. Mit dem Stof3—
Strahlungsmodell lassen sich Besetzungsdichten im Gleichgewichtszustand be-
rechnen. Diese lassen sich z.B. zur Interpretation von spektroskopisch aufgenom-
mener Strahlung einsetzen und dienen so zur Plasmadiagnostik.

Wasserstoff ist in fast allen technischen Plasmen, wie beispielsweise bei Plasmen
fiir Schichtabscheidungen oder Atzvorginge, aber auch in dem Plasma von Fu-
sionsreaktoren vorhanden. Dabei ist in den technischen Plasmen der Wasserstoff
nicht vollstindig dissoziiert. Im kalten Randschichtplasma von Fusionsreakto-
ren sind ebenfalls Molekiile vorhanden, insbesondere im Divertorbereich. Folglich
muf ein fiir diese Plasmen geeignetes Stof3~Strahlungsmodell sowohl Atome und
Molekiile, als auch die koppelnden Prozesse zwischen beiden betrachten.

In der vorliegenden Arbeit wird ein vorhandenes, in [Saw95] vorgestelltes, Stofi—
Strahlungsmodell fiir H, und H untersucht. An diesem Modell sind bereits die
in [Gre96] beschriebenen Modifikationen vorgenommen worden. Bei der Untersu-
chung des Stofi-Strahlungsmodells werden Abhéngigkeiten von der Elektronen-
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temperatur, der Elektronendichte, dem Dissoziationsgrad und anderen Plasma-
parametern aufgezeigt. Auflerdem wird das Stof3-Strahlungsmodell um wichtige
Prozesse erweitert. Beispielsweise wird die physikalisch wichtige Beriicksichtigung
der optischen Dicke der Lyman-Linien des Wasserstoffatoms hinzugefiigt.

Ein Schwerpunkt der Arbeit ist die Erweiterung des Sto3—Strahlungsmodells vom
Wasserstoffmolekiil auf das néchstschwerere Isotop Deuterium. Da das Wasser-
stoffmolekiil aus zwei identischen Atomen besteht, kann im Rahmen dieser Erwei-
terung die Modellierung der elektronischen Niveaus und der Prozesse zwischen
diesen unveréndert bleiben. Es ist allerdings eine Anpassung der Vibrationsni-
veaus und aller Prozesse, die diese Niveaus betreffen, notwendig. Das erweiterte
Stofl—Strahlungsmodell soll zur Diagnostik an einem Niederdruckplasma und dem
Divertorplasma von ASDEX Upgrade angewendet werden.



Kapitel 2

Theorie zu
Stof3—Strahlungsmodellen

2.1 Gleichgewichte

Zur Beschreibung der in einem Plasma stattfindenden Prozesse werden verschie-
dene Modelle verwendet:

Das Fliissigkeitsmodell eignet sich zur Beschreibung von Stromungsvorgingen
im Plasma. Dieses Modell behandelt identische Teilchen als eine inkompressible
Fliissigkeit. Unterschiedliche Teilchen mit identischen Eigenschaften werden gege-
benenfalls zu einer Fliissigkeit zusammengefasst. Die Betrachtung als Fliissigkeit
ermoglicht die Aufstellung einfacher Gleichungen zur Beschreibung der im Plas-
ma stattfindenen Stromungen. Einfachstes Beispiel fiir eine dieser Gleichungen
ist die Kontinuitétsgleichung.

Das Teilchenmodell eignet sich dazu, Besetzungsdichten der im Plasma vorhan-
denen Teilchensorten zu bestimmen. Die betreffenden Teilchen sind Atome, Mo-
lekiile, Elektronen und Ionen. Es treten verschiedene Ionisationsstufen auf, die
miteinander wechselwirken. Atome, Molekiile und Ionen besitzen mehrere elek-
tronische Anregungsstufen, die ebenfalls miteinander wechselwirken.

Im Rahmen dieser Arbeit sind im Plasma stattfindende Strémungen nicht re-
levant. Stattdessen sollen Besetzungsdichten bestimmt werden und daher wird
das Teilchenmodell verwendet. Im folgenden werden die verschiedenen anregen-
den und abregenden Prozesse, die zwischen den Teilchen des Plasmas stattfinden,
vorgestellt:

e Bei Elektronenstoflanregung trifft ein schnelles Elektron auf ein Teilchen
und {ibertrigt einen Teil seiner kinetischen Energie auf dieses. Das Teilchen
wird dadurch auf ein héheres Energieniveau angehoben:

A+e;, & A" +e (2.1)

Der Umkehrprozess der Elektronenstolanregung wird als Stof§ zweiter Art
bezeichnet.



10 Kapitel 2. Theorie zu Stofi-Strahlungsmodellen

o Trifft ein schnelles Elektron auf ein Teilchen und iibertrigt soviel kinetische
Energie auf dieses, daf} ein Elektron vollstdndig von dem Teilchen entfernt
wird, so spricht man von Elektronenstoflionisation:

A+e, & At +e +e (2.2)
Der Umkehrprozess heifit Dreierstorekombination.

e Ein Lichtquant kann auf ein Teilchen treffen und seine Energie an dieses
abgeben. Wenn sich das Teilchen danach in einem angeregten Zustand be-
findet, wird dieser Prozess als Absorption bezeichnet:

A+hy < A" (2.3)
Der Umkehrprozess heifit spontane Emission.

e Entfernt ein auf ein Teilchen treffendes Lichtquant ein Elektron des Teil-
chens vollstindig von diesem, so spricht man von Photoionisation:

A+hv < AT +e” (2.4)
Der Umkehrprozess der Photoionisation ist die Strahlungsrekombination.

In Abhéngigkeit davon, welche dieser Prozesse mit der jeweiligen Umkehrreaktion
im Gleichgewicht stehen, verdndert sich die Vorgehensweise bei der Bestimmung
des Besetzungsgleichgewichts. Dabei werden die beiden Grenzfille durch das ther-
modynamische Gleichgewicht und das Koronagleichgewicht beschrieben.

2.1.1 Thermodynamisches Gleichgewicht

Ein Plasma ist dann im vollstdndigen thermodynamischen Gleichgewicht, wenn
jeder der vier Prozesse (2.1) bis (2.4) mit seinem Umkehrprozess im Gleichgewicht
steht. Zwischen allen im Plasma vorhandenen Teilchen ist ein vollstdndiger Ener-
gieaustausch gegeben, so daf} sich eine fiir alle Teilchen einheitliche Temperatur
T einstellt. Fiir die Geschwindigkeiten dieser Teilchen gilt dann die Maxwellver-

teilung:

dN 4% /1 m \3/2 mu?

= (= - )d 2.5
N ﬁ(sz) eXp( ) v (25)

Dabei ist dN/N der Anteil der Teilchen, deren Geschwindigkeit zwischen v und

v + dv liegt, m ist die Masse eines Teilchens und & die Boltzmann—Konstante.

Die Besetzung der Niveaus eines Atoms bzw. Molekiils wird durch die Boltzmann-

gleichung beschrieben:

i i B —FE
i 9 oxp <_7kT f) (2.6)

n; bzw. ny sind die Besetzungsdichten der jeweiligen Niveaus, g; bzw. g; die
zugehorigen statistischen Gewichte und E; bzw. Ef die Energien.
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In einem Plasma liegen meist verschiedene lonisationsstufen vor. Die Summe
all dieser Tonisationsstufen entspricht der Anzahl der Elektronen, da im Plasma
Quasineutralitét herrscht. Will man aus Gleichung (2.6) eine Verteilungsfunktion
fiir die verschiedenen Ionisationsstufen erhalten, so reicht es nicht, nur die stati-
stischen Gewichte gz der Z-fach ionisierten lonen zu beriicksichtigen. Es miissen
auch die statistischen Gewichte der freien Elektronen in die Rechnung einbezogen
werden. Da Elektronen Fermionen sind, benétigen sie im Impulsraum ein Volumen
von mindestens h3/2. Aus der thermischen Energie ergibt sich ein tatsichliches
Volumen von (27m.kT)*?. Unter Beriicksichtigung der dieser Entartung entspre-
chenden statistischen Gewichte der Elektronen ergibt sich aus Gleichung (2.6) die
sogenannte Sahagleichung:

Nz41

QZ-H (27TmekT)3/2 Eion.
Ne =2 exp | —
nz Rz h3 kT

Dabei ist n, die Elektronendichte, m, die Masse eines Elektrons, A die Planck-
sche Konstante und Ej,,. die Energie, die aufgebracht werden muf}, um den Z-fach
ionisierten Zustand noch einmal zu ionisieren. Es werden nicht die Ionisationsstu-
fen eines einzelnen elektronisch angeregten Zustands ¢, sondern die des gesamten
Atoms bzw. Molekiils betrachtet. Aus diesem Grund werden statt statistischen

Gewichten g Zustandssummen verwendet. )z, und @)z sind die Zustandssum-
2.(2mme kT)3/?
h3

(2.7)

men der Ionen, ist die Zustandssumme der Elektronen.

Ein sich im vollsténdigen thermodynamischen Gleichgewicht befindendes Plasma
strahlt aufgrund seiner Temperatur eine Leistung pro Fliche ab, die nach dem
Stefan-Boltzmann—Gesetz zur Grofle der strahlenden Flidche und der 4. Potenz
der Plasmatemperatur 1T proportional ist:

P, =oT* (2.8)

Auflerdem gilt die Planck—Formel fiir Schwarzkorperstrahlung und die Strahldich-

te ergibt sich zu: ,

@:2% 1 (2.9)

c®  exp (ﬁ) -1

Dabei ist v die Frequenz der Strahlung und c die Lichtgeschwindigkeit. Die Strahl-
dichte gibt an, welche Leistung pro Fliche, Frequenz und Raumwinkel abgestrahlt
wird.
Maxwellverteilung, Boltzmanngleichung, Sahagleichung, Stefan-Boltzmann-Ge-
setz und Planck—Formel gemeinsam gelten nur fiir sehr hohe Elektronendichten
(ne 2 10" cm™?) und das wird in realen, irdischen’, Plasmen selten erreicht. Um
diese Plasmen zu beschreiben, wurden verschiedene Einschrinkungen des totalen
thermodynamischen Gleichgewichts definiert. Diese sind:

e Lokales thermodynamisches Gleichgewicht (LTG): Dieses Modell beschreibt
lokale Bereiche eines Plasmas, in dem Temperatur— bzw. Dichtegradienten

!Diese Einschriinkung ist wichtig, denn die Fusionszone im Inneren von Sternen befindet
sich im vollsténdigen thermodynamischen Gleichgewicht.
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auftreten. Da Photonen eine relativ grofie freie Weglénge haben, kann sich
kein Strahlungsgleichgewicht einstellen. Die Elektronenstofiprozesse (2.1)
und (2.2) dagegen stehen noch im Gleichgewicht mit ihrem jeweiligen Um-
kehrprozess, das heifit, das Plasma ist stoBdominiert. Als Konsequenz sind
die Maxwellverteilung, die Boltzmanngleichung und die Sahagleichung giil-
tig, nicht jedoch das Stefan—Boltzmann—Gesetz und die Planck—Formel. Es
ergibt sich keine fiir alle Teilchen einheitliche Temperatur 7', sondern ei-
ne Neutralteilchentemperatur 7),, eine Elektronentemperatur 7, und eine
[onentemperatur 7;. Es gilt: T, < T, =T;

e Partielles lokales thermodynamisches Gleichgewicht (PLTG): Mit abneh-
mender Elektronendichte wird sich das LTG ab einem bestimmten elek-
tronischen Niveau n, eines Teilchens einstellen. Die aus der Boltzmannglei-
chung und der Sahagleichung resultierenden Verteilungen sind ohne Korrek-
tur auch nur noch ab diesem Niveau giiltig. Um dieses mit den energetisch
niedriger liegenden Niveaus in Verbindung zu bringen, werden sogenannte
Unterbesetzungsfaktoren eingefiihrt.

Die genannten Einschrinkungen des vollstindigen thermodynamischen Gleich-
gewichts gelten somit fiir Plasmen, in denen zumindest ein Stofigleichgewicht
erfiillt ist, welches durch eine gewisse hohe Elektronendichte gegeben ist. Der an-
dere Grenzfall, d.h. das Gleichgewicht fiir sehr niedrige Elektronendichten, soll
im folgenden Abschnitt vorgestellt werden.

2.1.2 Koronagleichgewicht

Das Koronagleichgewicht wird zur Beschreibung von Plasmen verwendet, bei de-
nen die Elektronendichte so gering ist (n, < 10'2 cm™3), daf§ die beiden Elektro-
nenstofiprozesse (2.1) und (2.2) nicht mehr im Gleichgewicht mit ihren jeweiligen
Umkehrreaktionen stehen. Es dominiert die Hinreaktion iiber die immer unwahr-
scheinlicher werdende Riickreaktion. Zusétzlich gilt, wie beim lokalen thermo-
dynamischen Gleichgewicht, dafi die beiden Strahlungsprozesse (2.3) und (2.4)
nicht im Gleichgewicht mit ihren Umkehrreaktionen stehen. Beim Koronamo-
dell dominiert, analog zum lokalen thermodynamischen Gleichgewicht, die jewei-
lige Riickreaktion. Dies ermdglicht, im Koronamodell Elekronenstoanregung mit
spontaner Emission zum Besetzungsgleichgewicht bzw. Elektronenstoflionisation
mit Strahlungsrekombination zum Ionisationsgleichgewicht zu bilanzieren.

Im einfachsten Korona-Besetzungsgleichgewicht ist der einzige anregende Pro-
zess die Elektronenstoflanregung vom Grundzustand aus, bilanziert mit dem ein-
zigen abregenden Prozef3, der spontanen Emission. Von angeregten Zustinden
ausgehende Elektronenstolanregung wird vernachléssigt, da diese Zustdnde nur
schwach besetzt sind. Somit kann man fiir An— und Abregung des Niveaus 1
folgende Bilanzgleichung aufstellen:

noneXoi(1e) = n; ZAif (2.10)

f<i
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Dabei ist n, die Elektronendichte, T, die Elektronentemperatur, ny die Beset-
zung im Grundzustand, n; die Besetzung des oberen Niveaus, A;; die Ubergangs-
wahrscheinlichkeit fiir die spontane Emission und Xy; der Anregungsratenkoef-
fizient fiir die Elektronenstoflanregung. Spontane Emission ist fiir alle erlaubten
Ubergiinge in die entsprechenden, unterhalb von i liegenden Niveaus, maglich.
Den Anregungsratenkoeffizienten erhilt man als Integral iiber das Produkt aus
dem Wirkungsquerschnitt fiir elektronische Anregung oy;(E) und der Elektronen-
energieverteilungsfunktion f(E):

valty = [ auton/ L sar (211)

Eschw.

Es ist Fgepw. die Schwellenergie, ab der die Anregung aus den Grundzustand
0 nach ¢ moglich ist. Die Elektronenenergieverteilungsfunktionen wird haufig als
Maxwellverteilung angenommen, was aber fiir jedes Plasma gepriift werden sollte.
Fiihrt man die Emissivitit N einer Linie als Anzahl der Ubergiinge pro Zeiteinheit
und Volumen ein so gilt:

Dabei ist k£ der untere Zustand der zu der Linie gehorenden Emissionsiibergangs.
Nun 148t sich Gleichung (2.10) umformen zu:

- Aig
Nig = noneXoi(le) =——
: fotteto ( )Zf Az’f

Der Quotient von A;. zu Zf A;r wird als Verzweigungsverhiltnis bezeichnet.
Das Verzweigungsverhéltnis gibt an, welcher Bruchteil der von allen erlaubten
Ubergingen, die vom oberen Niveau i ausgehen, emittierten Strahlung, aus dem
betrachteten Ubergang i — k resultiert.

Das Produkt von Verzweigungsverhéltnis und Anregungsratenkoeffizient Xy; 148t
sich zu einem Emissionsratenkoeffizienten X,,,(T;) zusammenfassen:

(2.13)

Nik = ngneXemik (Te) (214)

Das vereinfachte Koronamodell ist nur fiir sehr geringe Elektronendichten giiltig.
Es spielen auch andere Prozesse wie beispielsweise von energetisch oberhalb des
Grundzustands liegenden Zustidnden ausgehende Elektronenstoflanregung, Elek-
tronenstoBabregung oder die Besetzung eines Niveaus von oben (Kaskadenprozes-
se) eine Rolle. Zusitzlich tritt strahlungslose Abregung durch Sté8e mit schweren
Teilchen (Quenching) auf. Zur Beriicksichtigung dieser Prozesse lafit sich das
vereinfachte Koronamodell erweitern. Als Beispiel soll hier eine Erweiterung zur
Beriicksichtigung von Quenching und Kaskadenprozessen gezeigt werden. Dabei
erhilt man durch Multiplikation der tatséchlichen Emissivitit mit einem Faktor
% eine effektive Emissivitét Nef 7, die derjenigen Emissivitét entspricht, die man
nach dem vereinfachten Koronamodell ohne Quenching und Kaskadenprozesse

erwartet:
. - Q

Ny=N-=< 2.15
11 I (2.15)
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Dabei ist @) > 1 und K > 1, das heif3t, die gemessene Emissivitit wird gegeniiber
der effektiven durch Quenching verringert und durch Kaskadenprozesse erhoht.
Die effektive Emissivitdt wird anstatt der tatséchlichen in die Gleichung (2.14)
eingesetzt.

2.1.3 Stof3—Strahlungsmodelle

Die in den Kapiteln 2.1.1 und 2.1.2 vorgestellten Gleichgewichtsmodelle stel-
len also Grenzfiille dar. Das Ubergangsgebiet zwischen dem Koronagleichgewicht
und dem lokalen thermodynamischen Gleichgewicht wird durch Stofl—Strahlungs-
modelle erfa3t. In Erweiterung zum Koronamodell setzt ein Stofl—Strahlungs-
modell? nicht nur zwei Prozesse in ein Gleichgewicht, sondern im Idealfall alle
in Kapitel 2.1 beschriebenen. Somit besteht fiir ein SSM im Gegensatz zum Ko-
ronamodell nicht die Moglichkeit, An— und Abregung fiir ein Niveau separat zu
betrachten. Stattdessen miissen miteinander gekoppelte Bilanzgleichungen fiir alle
im untersuchten Atom bzw. Molekiil und den entsprechenden Ionen vorkommen-
den Niveaus aufgestellt werden. Die Losung dieser Bilanzgleichungen 148t sich
schon fiir wenige betrachtete Niveaus nicht mehr auf triviale Weise ermitteln.
Demzufolge sind SSM zumeist als Computerprogramm realisiert. Die ersten SSM
liefen in den 60er—Jahren des 20. Jahrhunderts auf Grofirechnern, heute ist die
Leistung eines iiblichen Desktop—Rechners ausreichend. Die grofite Schwierigkeit
beim Erstellen eines SSM liegt nicht mehr in der Bereitstellung ausreichender
Rechnerleistung, sondern resultiert aus der Komplexitit der benétigten Daten-
menge: In ein SSM gehen idealerweise Wirkungsquerschnitte bzw. Ratenkoeffizi-
enten fiir alle in Kapitel 2.1 beschriebenen Prozesse ein. Die Qualitdt der vom
SSM gelieferten Ergebnisse hingt mafigeblich von der Qualitéit der eingehenden
Ratenkoeffizienten ab. Die am meisten ausgereiften SSM existieren fiir leichte Ato-
me, wie Wasserstoff oder Helium, da hier viele Arbeiten zu experimentell oder
theoretisch gewonnenen Wirkungsquerschnitten bzw. Ratenkoeffizienten vorlie-
gen. Sollen, wie im vorliegenden SSM, ein Atom und ein Molekiil gleichzeitig
untersucht werden, so ist zu beachten, dafl ein Molekiil aufgrund der Moglich-
keit von Schwingungen und Rotation erheblich mehr Energieniveaus besitzt, als
ein Atom. Dadurch wird die Modellierung erheblich erschwert, da sich mit der
Anzahl der Niveaus auch die Anzahl der méglichen Prozesse, zu denen Wirkungs-
querschnitte bzw. Ratenkoeffizienten benotigt werden, erhoht. Auflerdem sind die
beiden Teilchensorten durch Dissoziation und Rekombination aneinander gekop-
pelt, wodurch sich die Modellierung zusétzlich erschwert.

2.2 Das verwendete Stof3—Strahlungsmodell

Das im Rahmen dieser Arbeit verwendete SSM modelliert das Wasserstoffmolekiil
H, und das Atom H. Beide Teilchensorten kénnen durch Aufnahme von Energie

’Im weiteren Verlauf dieser Arbeit wird die Abkiirzung SSM fiir den Begriff Stof—
Strahlungsmodell verwendet werden.
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in angeregte Zustédnde iiberfiihrt werden.
Beim Atom ist dies iiber elektronische Anregung moglich. Es gilt fiir die Gesam-
tenergie eines Wasserstoffatoms:

Tu. = R(1 - %) (2.16)
R ist die Rydberg-Konstante fiir das Wasserstoffatom (R = 109677.6 c¢cm ')
und n die Hauptquantenzahl des Zustandes, in dem sich das Atom befindet. Die
durch Formel (2.16) gegebenen Energiezustinde spalten sich durch den Einfluf}
des Elekronenbahndrehimpulses und Elektronenspins auf. Diese Aufspaltung ist
jedoch beim Wasserstoffatom duflerst gering und wird im SSM nicht betrachtet.
Ein zweiatomiges Molekiil besitzt zuséitzlich zu den elektronischen Zustédnden die
Moglichkeit, Energie in Form von Schwingungen und Rotationen aufzunehmen.
Eine vereinfachte Methode zur Beschreibung des elektronischen Zustandes ist die
Vereinte—Atome—N#herung, die die Zustinde mit einer einzigen Hauptquanten-
zahl n charakterisiert. In der Realitit findet man anstatt der durch n beschriebe-
nen Niveaus eine Aufspaltung in mehrere Zustidnde, so dafl zur vollstdndigen Be-
schreibung des elektronischen Zustandes noch weitere Quantenzahlen nétig sind.
Aus den einzelnen Bahndrehimpulsen der dufleren Elektronen ergibt sich ein ge-
samter Elektronenbahndrehimpuls L. Dieser priazediert um die Verbindungsachse
der beiden Kerne. Projektion auf diese Achse gibt die Drehimpulsquantenzahl A.
Fiir ein gegebenes L gilt:

A=0,1,2,...,L (2.17)

Diese Zustdnde werden mit griechischen Buchstaben bezeichnet: ¥, I, A ... .
Aus der durchgefiihrten Projektion, die in positive oder negative Richtung auf der
Kernverbindungsachse moglich ist, resultiert eine Entartung. II, A, ...—Zustéinde
sind zweifach entartet, Y—Zustinde einfach.

Die Spins der dufleren Elektronen setzen sich zu einem Gesamtspin S zusammen.
Auch dieser priazediert um die Kernverbindungsachse und 148t sich auf diese pro-
jizieren. Man erhélt die Elektronenspinquantenzahl Y. Diese kann folgende Werte
annehmen:

Y=-5-(5-1),...,5-1,8 (2.18)

Der Elektronenspin und der Bahndrehimpuls koppeln zu einem gesamten Elek-
tronendrehimpuls mit der Quantenzahl €. Es gilt:

Q=|A+3) (2.19)

Aus Formel (2.18) folgt nun, daf§ fiir einen festen Elektronenbahndrehimpuls
25 + 1 verschiedene Werte fiir {2 moglich sind. Der durch den Bahndrehimpuls
charakterisierte Zustand spaltet in mehrere Multiplett—Systeme auf.

Im speziellen Fall des Wasserstoffmolekiils sind zwei duflere Elektronen vorhan-
den. Der daraus resultierende Gesamtspin S kann 0 oder 1 betragen. Durch Kopp-
lung an den Bahndrehimpuls entsteht daraus ein Singulett— und ein Triplett—
System. Spinéinderung bei optischen Ubergingen ist verboten, somit ist ein Uber-

gang von einem Multiplett-System in das andere nur durch Elektronenstofl mog-
lich.
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Eine verbreitete Methode, den resultierenden elektronischen Zustand zu charakte-
risieren, benennt den Grundzustand mit X. Die angeregten Zustinde im Spinsy-
stem des Grundzustandes werden, mit steigender Energie, als A, B, C, ... bezeich-
net. Den Zustédnden in anderen Multiplett—Systemen werden kleine Buchstaben
zugeordnet. Hinter den zum betreffenden Zustand passenden Buchstaben wird
der den Bahndrehimpuls charakterisierende griechische Buchstabe geschrieben.
An diesen werden folgende Indizes gesetzt: Links oben die Multiplizitit des Zu-
standes, rechts oben die Paritit der Wellenfunktion bei A = 0 (+ oder —) und
rechts unten die Symmetrie der Wellenfunktion bei Vertauschung der Kerne (g
oder u). Beispielsweise wird der elektronische Grundzustand im Wasserstoffmo-
lekiil folgendermafien bezeichnet:

Iyt
X' (2.20)

In einem Molekiil gibt es bindende und antibindende elektronische Zusténde.
Jeder bindende Zustand spaltet in verschiedene Vibrationsniveaus auf. Bei zwei-
atomigen Molekiilen reicht zur Beschreibung dieser Vibrationsniveaus eine Quan-
tenzahl. Die Potentialkurve eines bindenden elektronischen Zustandes entspricht
derjenigen eines anharmonischen Oszillators und somit ergibt sich fiir die Energie
eines Vibrationsniveaus:

G(v) = we(v + %) — Tewe(v + %)2 + Yewe (v + %)3 — ... (2.21)
Dabei sind w,, r.w. und y.w, molekiilspezifische Grofien. Sie werden als Mo-
lekiilkonstanten bezeichnet. Die Vibrationsquantenzahl v kann ganze Zahlen an-
nehmen, mit v > 0. Eine obere Schranke fiir die Vibrationsquantenzahl ist durch
die Dissoziationsgrenze gegeben. Ein Molekiil, welches iiber diese Grenze hinaus
vibratorisch angeregt wird, dissoziiert in zwei Einzelteile. Da das Wasserstoffmo-
lekiil ein zweiatomiges Molekiil ist, ergeben sich diese beiden Einzelteile zu zwei
freien Wasserstoffatomen.

Durch die Rotation des Molekiils spaltet jedes Vibrationsniveau in verschiedene
Rotationsniveaus auf. Bei Verwendung des Modells der unstarren Hantel gilt fiir
diese Energiezustinde:

F(J)=BoJ(J+1) = D(J(J+1))* + H(J(J +1))*... (2.22)

Ahnlich wie in Gleichung (2.21) treten hier die fiir ein gegebenes Molekiil charak-
teristischen Molekiilkonstanten B., D, und H, auf. Die Rotationsquantenzahl .J
kann ganze Zahlen annehmen, mit J > 0.

Die Bewegung eines Molekiils ergibt sich im Allgemeinen aus einer Uberlagerung
von Schwingung und Rotation. Analog zum Atom l&sst sich ein Molekiil auch
elektronisch anregen. Somit gilt fiir die Gesamtenergie:

T =T,u(n)+Gv)+ F(J) (2.23)

Das verwendete SSM beriicksichtigt je 40 elektronische Niveaus im Singulett—
System und im Triplett-System des Wasserstoffmolekiils sowie 40 elektronische
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Niveaus im Wasserstoffatom. Dazu gehoren nicht die jeweiligen Grundzustinde
und die Ionisationsgrenze. Fiir das Atom wird die Feinstrukturaufspaltung nicht
beriicksichtigt. Fiir das Molekiil sind nur die Zustdnde mit der Hauptquanten-
zahl n = 2 nach den verschiedenen Werten von A aufgelost. n = 2 spaltet in
jedem Multiplett—System in drei Unterniveaus mit den Drehimpulsquantenzah-
len 3,3 und IT auf. Fiir n > 2 werden die elektronischen Zustdnde nur nach
ihrer Hauptquantenzahl unterschieden. Im Singulett—System sind zusétzlich zu
den 40 elektronischen Niveaus die 14 angeregten Vibrationszustinde (v > 0) des
Grundzustandes beriicksichtigt. Niveauaufspaltung durch Rotation wird im SSM
vernachléssigt.

Abbildung 2.1 zeigt schematisch einige der betrachteten Zustédnde. Der Zustand
b33F ist ein antibindender elektronischer Zustand. Der Kernabstand r eines Mo-
lekiils in diesem Zustand wird solange zunehmen, bis die Potentialkurve auf eine
Steigung von Null abgeflacht ist. Das Molekiil dissoziiert und das Potential ent-
spricht dem zweier einzelner Wasserstoffatome.

E [eV] _A
4] H
E [eV] \ . 12 { n=
16 1 H, .
——  E— n=2
1 VVV"iss = 10
14 | LN [N ] |
1EFE CTL .. 8 1
12 B —Blz: a Zg c’Il. |
i 6 -
10— .
. 4 .
8 - . .
| b=X 2 |
6 _
_ O_
4 - H
2 1 v;3
i v=2
v=1
_ v=0
Xz

H, Singulett  H, Triplett

Abbildung 2.1: Im SSM beriicksichtigte Energieniveaus beim Wasserstoffmolekiil und Atom.

Es wird angenommen, daf§ die Besetzung bestimmter Teilchen zeitlich konstant ist
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bzw. dafl die Zeitskala, innerhalb derer sich die Besetzung dieser Teilchen dndert,
sehr grof} ist gegeniiber der Zeitskala, in der sich eine Gleichgewichtsbesetzung
zwischen den angeregten Zustinden einstellt. Aufgrund dieser unterschiedlichen
Zeitskalen werden in [GreO1b] alle im SSM enthaltenen Zusténde in zwei Raume
unterteilt: Die Zustédnde mit sich langsam dndernder Besetzung liegen im P-Raum
und alle Molekiil- und Atomniveaus mit Ausnahme der jeweiligen Grundzustéinde
liegen im Q-Raum der Zustiinde mit schneller Anderung der Besetzung.

Im P-Raum befinden sich die Wasserstoffionen H™ und H~, der atomare Was-
serstoff H im Grundzustand, der molekulare Wasserstoff Hs im Grundzustand
und das Ion H, . Diese sind nicht in ihre unterschiedlichen Niveaus aufgespalten,
sondern es wird nur der jeweilige elektronische und vibratorische Grundzustand
betrachtet. Da diese Teilchen im P-Raum liegen, ist es moglich, dafl ihre absolute
bzw. relative Besetzung dem SSM vorgegeben werden kann. Dadurch wird das
Finden einer eindeutigen Losung fiir die Besetzungsdichten der Zustdnde im Mo-
lekiil und Atom sehr erleichtert. Auf dieses Verfahren wird in Kapitel 2.3 genauer
eingegangen.

Die im realen Molekiil erlaubten Ubergiinge zwischen den Multiplett-Systemen
durch Elektronenstofl sind in das SSM nicht implementiert. Stattdessen werden
fiir beide Multiplett—Systeme separat die Besetzungen der einzelnen Niveaus be-
stimmt.

In die Rechnung gehen als Startwerte Ratenkoeffizienten fiir alle betrachteten
Ubergiinge ein. Die Ratenkoeffizienten wurden gemif Gleichung (2.11) aus Wir-
kungsquerschnitten unter Verwendung einer Maxwellverteilung berechnet. Bei
den Ratenkoeffizienten wurden Kompromisse zwischen Verfiigbarkeit und Genau-
igkeit eingegangen. So stammen beispielsweise alle Koeffizienten fiir StoBanregung
von X'Y¥ in die Zustéinde mit n = 2 und n = 3 von [Mil72]. Teilweise sind diese
Koeffizienten skaliert. Darauf wird in Kapitel 2.4.1 genauer eingegangen. Sicher-
lich stiinden neuere und genauere Daten zur Verfiigung, allerdings nicht aus einer
einzigen Quelle. Somit wére die relative Vergleichbarkeit der Koeffizienten nicht
mehr gegeben. Die Quellen der eingehenden Ratenkoeffizienten sind in Anhang
B angegeben.

Prinzipiell berechnet das SSM die Besetzungsdichten abhéngig von vorgegebenen
Elektronendichten bzw. Elektronentemperaturen.

2.3 Ratengleichungen und Populationskoeffizi-
enten

Fiir jedes im SSM betrachtete Niveau kann man eine Bilanzgleichung fiir die
Zeitentwicklung der Besetzung aufstellen. Dabei mufl man mdglichst alle in Ka-
pitel 2.1 beschriebenen Prozesse beriicksichtigen. Im vorliegenden SSM werden
die Prozesse der Absorption und der Photoionisation vernachléssigt, da in den
modellierten Plasmen die Anzahl der Photonen zu gering ist, um diese Prozesse in
relevanter Haufigkeit zuzulassen. Durch Sté8e mit Schwerteilchen (das sind Ato-
me, Molekiile oder Tonen) verursachte Uberginge werden vernachlissigt, ebenso
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die Produktion von Wasserstoffmolekiilen aus den im Plasma vorhandenen Was-
serstoffatomen.

Somit gilt fiir die Besetzung n; des Niveaus mit dem Index i folgende Ratenglei-
chung:

dni

= +§C’(f,i) Ne (2.24)
—ZF(i,f) Ne N (2.25)
—fiic(z',f) Ne 1 (2.26)
—g(>¢i) e 2.27
— ZA(Z’, f)n; (2.28)
+§F(f,z’) Neny (2.29)
+§A(f,z’) ny (2:30)
+c:(>il) "2 Nion (2.31)
+B(3) ne Nion (2.32)

Dabei ist C'(i, f) der Ratenkoeffizient fiir ElektronenstoBanregung vom Zustand
¢ in den Zustand f, n; die Besetzungsdichte im Zustand ¢ und n,. die Elektro-
nendichte. Die Terme (2.24) und (2.26) der Ratengleichung behandeln also die
Besetzung von ¢ durch Elektronenstofle, die von unterhalb liegenden Niveaus aus-
gehen und die Entvélkerung durch Stofle in oberhalb liegende Niveaus.

Der Ratenkoeffizient fiir einen Stofl zweiter Art vom Zustand 7 in den Zustand f
hat die Bezeichnung F'(i, f). Die Entvilkerung von i durch abregende Stofle wird
somit in der Zeile (2.25) behandelt, die Bevolkerung durch Sté8e von oberhalb
liegenden Niveaus in (2.29).

Die Elektronenstofionisation mit dem Ratenkoeffizienten S(i) und ihr Umkehr-
prozess, die Dreierstorekombination mit dem Ratenkoeffizienten a(i) werden in
(2.27) und (2.31) beriicksichtigt. Dabei ist n,, die Dichte des entspechenden Ions,
beispielsweise H;" bei Anwendung der Gleichungen auf das Wasserstoffmolekiil.
Es bleiben die Umkehrprozesse zur Absorption und Photoionisation: Die spon-
tane Emission wird unter Beriicksichtigung der Ubergangswahrscheinlichkeiten
A(i, f) in den Termen (2.28) und (2.30) der Ratengleichung behandelt, die Strah-
lungsrekombination mit dem Ratenkoeffizienten 3(i) in (2.32).

Die vorgestellten Ratengleichungen (2.24) bis (2.32) gelten fiir das Wasserstoffmo-
lekiil und das Atom. Auch die zur Losung der Gleichungen verwendeten Verfahren
sind gleichermaf}en fiir Molekiil und Atom anwendbar. Im folgenden werden diese
Verfahren am Beispiel des Wasserstoffmolekiils vorgestellt.

Bei Betrachtung von 40 Niveaus in einem Multiplett—System des Wasserstoffmo-
lekiils erhilt man 40 gekoppelte Differentialgleichungen. Da die Losung dieses
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Problems selbst mit einem Computer sehr zeitaufwendig wire, betrachtet das
SSM die Besetzung der einzelnen Zustédnde nicht in ihrer Zeitentwicklung, son-
dern im Gleichgewicht. Das heif}t, die Besetzung ist konstant, und es gilt:

dni
dt

=0 (2.33)

Somit erhélt man aus den 40 gekoppelten Differentialgleichungen ebenso viele
gekoppelte lineare Gleichungen. In diesen Gleichungen werden nun die Besetzun-
gen von den im P-Raum enthaltenen Teilchensorten (also der Teilchensorten mit
sich langsam dnderner Besetzung), als bekannt angenommen. Bei Rechnung fiir
das Molekiil sind das die Besetzung im Grundzustand X* E* und die Besetzung
des Tons H, . Nun wird das Gleichungssystem in zwei Systeme aufgeteilt. Die
linke Seite dieser beiden Systeme ist identisch und behandelt Ubergéinge inner-
halb der angeregten Niveaus der Molekiile. Diese linke Seite wird einmal an den
Grundzustand gekoppelt und einmal an das Ion. Das heif}t, in der rechten Sei-
te stehen im ersten Gleichungssystem die Uberginge von X1§J;r in die einzelnen
Molekiilzustinde, im zweiten System die Ubergénge ausgehend von H). Sei m
der Index der gekoppelten Teilchensorte, so sehen die Gleichungssysteme nach
Umformen so aus:

Xl—)... X2—>1 X3—>1 e Rm(l) Xm—>1
X1~>2 XZ%... X3%2 . Rm(2) Xm%Z

N - : = (2.34)
Xisg Xoug Xz, -0 R, (3) Xmo3

Dabei sind X;_, ¢ die addierten Ratenkoeffizienten fiir alle Ubergiinge von i nach
f, X;.. ist die Summe der Ratenkoeffizenten aller das Niveau ¢ entvolkernden
Prozesse und X,,_,; der Ratenkoeffizient fiir die Bevolkerung des Niveaus ¢ von
der betrachteten Sorte im P-Raum aus.

Als Losungen dieser Gleichungssysteme erhélt man fiir jede der beiden gekoppel-
ten Teilchensorten einen Kopplungsvektor R,,. Dieser enthélt die Populationsko-
effizienten R,, (7). Fiir diese gilt:

Nim

Ry (i) = (2.35)

Ne * Ny,
Die Populationskoeffizienten geben an, wie die Besetzung n; eines bestimmen Ni-
veaus des Molekiils von der bekannten Besetzung n,, der Teilchensorte m abhéngt.
Dabei ist n;,, der Anteil von n;, der mit der entsprechenden koppelnden Sorte
im Gleichgewicht steht. Die Gesamtbesetzung ergibt sich aus der Summe beider
errechneter Besetzungsanteile:

= R, (1) - vty - e + Ry (i) - ngy - e (2.36)
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Durch Annahme von festen Besetzungen im Grundzustand des Molekiils und im
Ion wurde diese Losung des Gleichungssystems erst ermoglicht. Physikalisch ist
die dabei vorgenommene Aufteilung in P-Raum und Q—Raum nur dann gerecht-
fertigt, wenn die Zeitskala, innerhalb derer sich diese angenommenen Besetzungen
dndern, grof} ist gegeniiber der Zeitskala, innerhalb der sich das Gleichgewicht der
Besetzung der Molekiilzustédnde einstellt. Nur dann erscheinen diese beiden Teil-
chensorten vom Molekiil aus als zeitlich konstant besetzt. Diese Bedingung ist
fiir die im Rahmen dieser Arbeit untersuchten Plasmen erfiillt. Detailliertere In-
formationen zur Giiltigkeit der in einem SSM gemachten Annahmen werden in
[Gre0la] gegeben.

Aufgrund der nicht vollzogenen vollstédndigen elektronischen Auflésung der Nive-
aus mit Hauptquantenzahlen grofler als 2, muf} bei der Berechnung der Besetzung
eines Niveaus welches innerhalb n > 2 liegt, das Verhéltnis des statistischen Ge-
wichtes des Niveaus zur Summe der statistischen Gewichte aller Niveaus mit
derselben Hauptquantenzahl eingerechnet werden.

Die im Singulett—System zusétzlich betrachteten 14 Vibrationsniveaus des Grund-
zustandes lassen sich wahlweise dazuschalten. Informationen zu den dabei imple-
mentierten Prozessen und der Art des Einbaus sind in Kapitel 4 gegeben.
Ahnlich wie beim Molekiil wird auch fiir das Atom ein Gleichungssystem der
stattfindenden Ubergiinge aufgestellt, welches dann an verschiedene Teilchensor-
ten angekoppelt wird. Die Losung fiir die Besetzung eines Zustandes ergibt sich
wie in Gleichung (2.36) aus der Summe der Einzellosungen fiir diese Teilchen-
sorten. Beim Atom treten zusitzliche Anregungsprozesse auf. Der erste dieser
Prozesse ist die dissoziative Anregung. Dabei dissoziiert das Molekiil durch Elek-
tronenstof} direkt in ein angeregtes Atom und eines im Grundzustand:

Hy+e — H(l)4+H(n)+e (2.37)

Auflerdem kénnen Wasserstoffatome durch Rekombination des negativen lons H~
entstehen. Dabei trifft ein Proton auf das H —Ion und es entstehen zwei neutrale
Atome:

H +pt — H(1)+ H(n) (2.38)

Die letzte Teilchensorte, die an das Atom angekoppelt wird, ist das Ion H, . Dieses
kann durch dissoziative Rekombination auf zwei verschiedene Moglichkeiten zur
Produktion von H-Atomen beitragen:

Hf +e — H(1)+ H(n) (2.39)

Hf+e” — H(n)+H" +e” (2.40)

Somit koppelt das Atom insgesamt an die fiinf Teilchensorten H*, H~, H im
Grundzustand, H, im Grundzustand und H, .

Die so berechnete Besetzung n; eines beliebigen Niveaus im molekularen bzw. ato-
maren Wasserstoff 148t sich zur Berechnung eines sogenannten effektiven Emis-
sionsratenkoeffizienten verwenden. Dazu verwendet man die Gleichungen (2.12)
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und (2.14) und erhélt:

N =noneX.pr(T.) } = Xep(Te) = T non. (2.41)

Dieser effektive Emissionsratenkoeffizient beriicksichtigt alle in das SSM imple-
mentierten Prozesse, kann aber auch in den Gleichungen des Koronagleichge-
wichts wie beispielsweise Gleichung (2.14) eingesetzt werden. Somit ermoglicht
das SSM eine wesentlich weitergehende Anpassung des Koronamodells an die im
Plasma vorhandenen Bedingungen als es durch den in Kapitel 2.1.2 beschriebe-
nen Korrekturfaktor fiir Kaskadenprozesse und Quenching mdoglich ist, ohne die
Gleichungen auf irgendeine Art und Weise veréindern zu miissen.

Fiir Prozesse, von denen nach den Molekiilzusténden aufgeloste Ratenkoeffizien-
ten vorliegen, lassen sich mit Hilfe der Populationskoeffizienten ebenfalls effektive
Ratenkoeffizienten bestimmen. So gehen beispielsweise in das SSM zustandsauf-
geloste Koeffizienten S’(4) fiir die Ionisation iiber Elektronenstof} ein. Der effektive
Ratenkoeffizient S7, ergibt sich daraus folgendermafien®:

b= DS (0) - Riny(i)ne (2.42)

i>1

2.4 Auftretende Probleme

Im SSM werden zum Aufbau der Matrizen der Ratengleichungen die dazugehori-
gen Ratenkoeffizienten und Ubergangswahrscheinlichkeiten fiir das Molekiil und
das Atom bendétigt. Die atomaren Daten sind unkritisch und es soll daher im fol-
genden auf einige Probleme in der Modellierung des Molekiils hingewiesen werden.

2.4.1 Zustinde mit hoherer Hauptquantenzahl

Das SSM 16st Molekiilzustinde mit effektiver Hauptquantenzahl n grofler als
2 nicht mehr in die elektronischen Niveaus auf. Dabei sind beispielsweise die
Zustande mit n = 3 fiir die Diagnostik besonders relevant, da sie obere Zusténde
fiir einige spektroskopisch gut zugingliche Ubergénge sind, wie beispielsweise den
Fulcher-Ubergang (d*II, — a*¥}) oder den Singulett-Ubergang G'SS — B'S].
Die vorgenommene Néherung ist bei Beschrinkung der Betrachtung nur auf die
sieben elektronisch aufgelosten Zustdnde unproblematisch, da fiir die hier auf-
tretenden Prozesse bei der Erstellung der Matrizen der Ratengleichungen Uber-
gangswahrscheinlichkeiten und Ratenkoeffizienten verwendet werden konnen, die
explizit fiir das Molekiil bestimmt worden sind. Ebenso unproblematisch ist ei-
ne Betrachtung nur der nach den Hauptquantenzahlen aufgel6sten Zustédnde: Da
die effektiven Hauptquantenzahlen der Vereinte—Atome-Naherung entstammen,

3Tonisation ist auch {iber andere Wege moglich, beispielsweise iiber Ladungsaustausch. Der
hier berechnete effektive Ratenkoeffizient Sj;; ist ein Teil des gesamten effektiven Ionisations-
ratenkoeffizienten Seyy..
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konnen hier Koeffizienten verwendet werden, die fiir das Wasserstoffatom be-
stimmt worden sind. Diese Ndherung durch das Atom wird im SSM bei der Be-
stimmung der in die Rechnung eingehenden Ratenkoeffizienten fiir Stoanregung
und von Ubergangswahrscheinlichkeiten fiir spontane Emission durchgefiihrt.
Probleme bereitet die Kopplung zwischen den elektronisch aufgelésten und den
unaufgelosten Zustédnden. Hier werden gemittelte Ratenkoeffizienten verwendet,
deren Korrektheit nicht immer zweifelsfrei ist. Dazu zwei Beispiele:

Der Ratenkoeffizient fiir die Elektronenstoanregung vom Grundzustand nach
n = 3 im Triplett-System wird folgendermaflen berechnet:

C(X'SHn=3) = 2.( C(X'SF WSY)

2.
+
+

2.4
i (2.43)
+

+
Q
¢
N
+
Lc,o
i

Die dabei verwendeten Ratenkoeffizienten fiir die Anregung von X 12;’ in die
einzelnen elektronischen Zustédnde von n = 3 wurden mit Hilfe von Wirkungs-
querschnitten aus [Mil72] bestimmt. Der Faktor 2 stammt nach [Saw00] aus ei-
nem Vergleich des durch Summation erhaltenen Anregungsratenkoeffizienten fiir
n = 3 mit denen fiir n # 3. Letztere stammen fiir den Fall n = 2 aus [Mil72] (An-
regung nach a?’Z;) bzw. wurden durch Mittelung von Wirkungsquerschnitten aus
verschiedenen, in [Saw95]| angegebenen, Literaturquellen gewonnen (Anregung in
alle anderen Niveaus von n=2). Fiir n > 3 werden N&hrerungsformeln fiir das
Atom verwendet. Fiir das Singulett—System wird eine &hnliche Formel mit dem
ebenso erhaltenen Faktor 1.5 verwendet. Da die vorgenommene Anpassung Anre-
gungsratenkoeffizienten aus verschiedenen Literaturquellen verwendet und diese
unterschiedlich skaliert, darf dieser Punkt in zukiinftigen Arbeiten zum SSM nicht
vernachléssigt werden. Idealerweise sollte eine Quelle gefunden werden, die An-
regungsratenkoeffizienten von X 12; nicht nur nach n = 2 und n = 3 liefert,
sondern auch fiir héhere effektive Hauptquantenzahlen.

Fiir spontane Emission von n = 3 nach n = 2 im Triplett—System werden die
Ubergangswahrscheinlichkeiten nach folgenden Formeln ermittelt:

An=3,0’S}r) = (%) 27.7-10% P(n=3)~*3856 (%) (2.44)
An=3,a’S)) = 22-10° P(n=3)">%% (@) (2.45)
A(n=3,c',) = <§> 27.7-10% P(n=3)~*3856 <ﬁ> (2.46)

Diese Formeln wurden nach [Saw00] aus Ubergangswahrscheinlichkeiten fiir das
Heliumatom unter Beriicksichtigung der vorhandenen Abhéngigkeiten von der
effektiven Hauptquantenzahl des Wasserstoffmolekiils gewonnen. Es entspricht
P(n=3) einer korrigierten effektiven Hauptquantenzahl. Es gilt: P(n=3) = 2.98.
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Das statistische Gewicht g(n=3) von n = 3 ergibt sich zu 9. Fiir die Berechnung
der Ubergangswahrscheinlichkeiten der Uberginge von n > 3 zu den aufgelsten
Zustinden von n = 2 werden dhnliche Formeln verwendet. Fiir das Singulett—
System werden dieselben Formeln wie fiir das Triplett-System verwendet. Die so
erhaltenen effektiven Ubergangswahrscheinlichkeiten enthalten keinerlei Informa-
tion iiber den Ubergang eines der sechs einzelnen Niveaus von n = 3 zu einem
einzelnen Niveau von n = 2 und sind nur giiltig fiir eine Gleichbesetzung aller
Zustdnde von n = 3. Da in einem realen Plasma nicht alle Zustéinde von n = 3
gleich besetzt sein werden, wird dies zu einem Fehler in den vom SSM berech-
neten Besetzungen fiihren. Auflerdem mufi darauf geachtet werden, dafl bei der
Bestimmung von effektiven Emissionsratenkoeffizienten fiir einzelne Niveaus nach
(2.41) die korrekte, nach oberem und unterem Zustand des Ubergangs aufgeldste
Ubergangswahrscheinlichkeit verwendet wird.

Eine Losung der beschriebenen Probleme wire es, die Zustinde mit n = 3 elektro-
nisch aufzuldsen. Eine explizit fiir den Zustand d>II, berechnete Besetzungsdichte
fiihrt sicherlich zu einem exakteren effektiven Ratenkoeffizienten fiir den Fulcher—
Ubergang, als die mit dem statistischen Gewicht % skalierten Besetzungsdichten
fiir den Zustand n = 3. Auflerdem wiren zur Berechnung des Besetzungsgleichge-
wichts die aus den Gleichungen (2.44), (2.45) und (2.46) stammenden effektiven
Ubergangswahrscheinlichkeiten nicht mehr nétig. Es konnten fiir die von den
Zustinden des aufgelosten Niveaus n = 3 ausgehenden Ubergéinge Wahrschein-
lichkeiten aus der Literatur verwendet und bei Bedarf auch aktualisiert werden.

2.4.2 Vibrationsniveaus

Als einziges elektronisches Niveau wird im SSM der Grundzustand X 12;“ nach
den vibratorischen Niveaus aufgelost. Wie in Kapitel 2.2 beschrieben, hat das
Wasserstoffmolekiil aber unabhéngig vom elektronischen Zustand die Moglichkeit,
Vibrationsenergie aufzunehmen. Ubergiinge zwischen zwei Molekiilzustéinden sind
nicht nur zwischen den jeweiligen vibratorischen Grundzustéinden, sondern auch
zwischen vibratorisch angeregten Niveaus moglich. Folglich muf3 bei der Reduzie-
rung des realen Molekiils auf das im SSM verwendete Modell vorsichtig vorgegan-
gen werden. Aus einer Verwendung der Wahrscheinlichkeiten fiir den Ubergang
von v; = 0 nach vy = 0 resultiert eine zu geringe Ubergangswahrscheinlichkeit.
Es miissen effektive Ubergangswahrscheinlichkeiten verwendet werden, die alle
beteiligten Vibrationszustéinde beriicksichtigen.

Als besonders problematisch erwies sich eine néhere Betrachtung der Triplett—
Zusténde ¢*I1, und ¢®S}. Die Energien dieser beiden Zusténde liegen nur mi-
nimal auseinander (siehe Abbildung 2.2). ITm SSM wird 311, die Energie 11.87
eV zugewiesen, a?’E; die Energie 11.88 eV. Diese Sichtweise ist auf den jewei-
ligen vibratorischen Grundzustand beschrinkt und 148t einen moéglichen Strah-
lungsiibergang nur von ¢*¥F nach ¢’II, erwarten. Im Programmquelltext sind

folgende Ubergangswahrscheinlichkeiten explizit festgesetzt:

A(a®S}, AT1,) = 0

A(T,, a*S)) = 10° s71 (247)
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Abbildung 2.2: Potentialkurven der Zustinde a3E;r und c®II, mit ihren Vibrationsniveaus.
Die Potentiale fiir XlE; und b} dienen zur Verdeutlichung der Groflenverhiltnisse.

Die Ubergangswahrscheinlichkeit A(c*Il,, a®S}) bezieht sich nach [Saw00] auf die
angeregten vibratorischen Zusténde von c*II,. Dadurch wird beriicksichtigt, daf
bereits der Vibrationszustand v = 1 von ¢*II, energetisch hoch genug liegt, um
einen Ubergang durch Strahlung nach a?’E; zu ermoglichen.

In [Gub92] werden folgende vibrationsaufgeloste Wahrscheinlichkeiten fiir radia-
tive Ubergéinge zwischen den beiden Zustinden gegeben:

Ala —c) | Ale = a) ||v; | Ala — ) | A(c = a)
1.9-10% |0 11{2.0-10° |8.4-10°
3.0-10* |2.4-10" ||12|1.6-10° |2.9-10?
6.2-10* |5.6-10* || 13]|1.1-10° |4.3-10"
9.4-10* [5.8-10* [[14|6.2-10* |85
1.3-10° |4.6-10* [|15]24-10* |0
1.6-10° |3.3-10* | 16]1.0-10*
1.9-10° |2.1-10" ||17]5.6-10°
2.2-10° |1.3-10* | 18]3.2-10°
2.2-10° |7.4-10% |[19]1.5-10°
2.4-10° |3.9-10% |20]6.4-10°
10{2.2-10° [1.9-10°
Alle Ubergangswahrscheinlichkeiten in s~

(2.48)

©O|oo| || Ut kx| w| | | o

[ev] Ben) Hew) Nen) Naw}

1

Dabei ist v; der vibratorische Zustand des jeweiligen Startniveaus des Ubergangs.
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Die gesetzten Wahrscheinlichkeiten beriicksichtigen die nach Tabelle (2.48) selte-
ner auftretende Reaktion und vernachléssigen die héufigere.

Um diese Annahmen zu iiberpriifen, werden im folgenden Kapitel daher drei
verschiedene Ansitze der Modellierung der radiativen Ubergiinge zwischen a323“
und 11, untersucht:

1. Verwende die im Programm urspriinglich gesetzten Ubergangswahrschein-
lichkeiten nach den Gleichungen (2.47)

2. Setze die Wahrscheinlichkeit fiir den Strahlungsiibergang von ¢3II, nach
a?’E;r auf 0, um den metastabilen Charakter von c*II, zu beriicksichtigen.

3. Verwende folgende, durch Mittelung der Werte aus Tabelle (2.48) erhaltene
effektive Wahrscheinlichkeiten:

A(a®S}, 1,) = 1.4 -10° s:l; (2.49)
A(PT,, a®S}) =2.6-10" s

Bei der vorgenommenen Mittelung hétten idealerweise die Werte aus Ta-
belle (2.48) mit der Besetzungsdichte des jeweiligen Vibrationsniveaus ge-
wichtet und dann aufsummiert werden miissen. Die Besetzungsdichten der
Vibrationszustinde variieren mit den im Plasma herrschenden Parametern,
so daf} eine Gewichtung wie beschrieben nicht moglich ist. Stattdessen stel-
len die angegebenen Werte den Mittelwert der in Tabelle (2.48) angegebenen
Werte fiir ¢ = 0...10 dar. Diese Vorgehensweise basiert auf der Tatsache,
daf} die héheren Vibrationszustédnde ¢+ > 10 nur schwach besetzt sind.

Diese dritte Annahme ist der realistischste Fall.

Das Problem der im Programm nicht durchgefiihrten Vibrationsauflésung von
311, sollte in einer weiteren Arbeit am SSM nicht vernachliissigt werden. Ein
Ansatz wiire es, den Zustand ¢*II, programmintern in zwei Niveaus aufzuteilen.
Der untere Zustand bildet das metastabile Verhalten von v = 0 ab und gehort
zum P-Raum, da sich die Besetzung eines metastabilen Niveaus im Vergleich
zu der Besetzung nicht metastabiler Niveaus nur langsam &ndert. Der obere Zu-
stand wiirde alle héheren Vibrationszustinde reprisentieren und dem Q-Raum
angehoren. Dieses Niveau wiirde der Modellierung der erlaubten Ubergiinge nach
a’Y} dienen.
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Kapitel 3

Besetzung der elektronischen
Niveaus von Hs und H

3.1 Die untersuchten Plasmen

Mit dem SSM wurden im Rahmen dieser Arbeit Rechnungen fiir zwei verschiedene
Plasmatypen durchgefiihrt: Zum einen fiir Niederdruckplasmen, zum anderen fiir
Divertorplasmen.

Ein typisches Niederdruckplasma ist die in [Lot00] beschriebene ECR-Entladung,
ein Beispiel fiir Divertorplasmen ist das Divertorplasma von dem Fusionsexperi-
ment ASDEX Upgrade.

Das Divertorplasma ist ein spezielles Randschichtplasma. Um durch Kontakt mit
der Wand oder als Fusionsprodukt entstehende Plasmaverunreinigungen zu besei-
tigen, ist das einschlielende Magnetfeld so konfiguriert, daf} ab einer bestimmten
Magnetfeldlinie, der sogenannten Separatrix, alle niher an der Wand liegenden
Feldlinien auf den Prallplatten des Divertors enden. Dort konnen die Plasmaver-
unreinigungen abgepumpt werden. Die Verwendung eines Divertors erlaubt es,
die Verunreinigungen in einiger Distanz vom heiflen Fusionsplasma zu entfernen.
Damit hat der Divertor im Vergleich zu sogenannten Limitern, die die dufe-
re Schicht des Fusionsplasmas abschilen, den Vorteil, dafl bei der Beseitigung
der Verunreinigungen keine groflen Mengen neuer Verunreinigungen entstehen.
Auflerdem hat die rdumliche Trennung von der Fusionszone zur Folge, daf3 das
Divertorplasma deutlich kilter ist, als das Fusionsplasma. Molekiile werden an
der Wand durch Rekombination gebildet und dringen dann in das Plasma ein,
wo sie dissoziieren und ionisiert werden. Damit ist der iiberwiegende Teil der
neutralen Teilchen atomar und es 148t sich kein Dissoziationsgrad angeben. Eine
weitergehende Beschreibung des Divertorplasmas findet sich in [Miy89].

Tabelle (3.1) zeigt typische bzw. in dieser Arbeit verwendete Plasmaparameter
fiir Niederdruckplasmen und Divertorplasmen.
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Plasma Niederdruckplasma | Divertorplasma

T, 1.5—-3.5eV 1.0 — 10 eV

T; 450 K T, =2 T,

Ne 10" cm 3 103 —10* e¢m 3 (3.1)
Neutralteilchen | ng, > ngy Ly, <Ty ’
Hiufigste Tonen | Hy , H3 H*

) 1%

P 4 —18 Pa

'y, und 'y sind die im Divertorplasma auftretenden Fliisse des molekularen bzw.
atomaren Wasserstoffs. Bei dem Divertorplasma sind fiir Elektronentemperatur—
und dichte relativ grofle Intervalle angegeben. Das hat folgenden Grund: Das
Verhalten des Plasmas im Divertor kann zwischen zwei Extremfillen des Recy-
clingregimes liegen: Im attachten Zustand rekombiniert das Plasma hauptséchlich
an der Wand. Im Plasmavolumen herrschen geringe Elektronendichten und hohe
Elektronentemperaturen. Im detachten Zustand findet hauptséichlich Volumen-
rekombination statt. Im Plasmavolumen herrschen hohe Elektronendichten und
geringe Elektronentemperaturen.

3.2 Zustandekommen eines Besetzungsgleichge-
wichts

Da bei Stofi-Strahlungsmodellen eine Vielzahl von an— und abregenden Prozessen
auftritt, wird nur ein gewisser Anteil der Besetzung, die ein bestimmtes Niveau
durch direkte Anregung vom Grundzustand aus erhilt, auch in dem Niveau ver-
bleiben. Ein groflerer Anteil wird sich innerhalb der Molekiil—- bzw. Atomzustiande
weiterverteilen. Zusétzlich zur Umbesetzung innerhalb des Molekiils wird auch
Abregung in den P-Raum hinein eine Rolle spielen. Dazu zdhlen beispielsweise
Abregung in den Grundzustand oder Anregung in das H, —Ton durch Elektro-
nenstofl. Das Zusammenspiel all dieser Prozesse sorgt fiir die Einstellung eines
Besetzungsgleichgewichts.

Es sollten Untersuchungen zur An— und Abregung von Zustdnden des Wasser-
stoffmolekiils Ho im Gleichgewichtszustand durchgefiihrt werden. Dazu wurde
eine in [Gre0lb] dargestellte Methode verwendet. Das SSM wurde um Ausga-
beroutinen fiir die benotigten Matrizen erweitert. Diese Matrizen wurden dann
in ein in C4+4 umgesetztes Programm eingelesen und nach dem in den beiden
folgenden Unterkapiteln beschriebenen Verfahren ausgewertet. Zur Rechnung mit
Matrizen greift das Programm dabei auf das Paket NEWMATO09 [Dav00] zuriick.

3.2.1 Anregung eines Zustands

Soll bestimmt werden, wie stark ein ausgewéhltes Niveau im Gleichgewicht von
anderen Niveaus besetzt wird, bietet es sich an, alle anregenden Prozesse iiber
eine Zeitentwicklung nach ¢ = oo aufzuintegrieren. Im vorliegenden SSM 1483t
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sich aber eine einfachere Methode anwenden. In Kapitel 2.3 wurde beschrieben,
wie aus gegebenen Besetzungen der an das Molekiil bzw. Atom angekoppelten
Teilchensorten aus dem P-Raum eine zeitlich konstante Besetzung der einzel-
nen Niveaus resultiert. Wichtigste Voraussetzung dafiir ist, daB die Anderung der
Besetzung der angekoppelten Teilchensorte in wesentlich grofleren Zeitrdumen er-
folgt, als die Anderung der Besetzungen der betrachteten Niveaus im Molekiil.
Durch Erfiillen dieser Bedingung ist die oben erw#hnte Zeitentwicklung nach
unendlich bereits durchgefiihrt und es 148t sich direkt aus der Matrix der Ra-
tengleichungen ermitteln, wie das Besetzungsgleichgewicht zustande kommt. In
vereinfachter Form ldsst sich das Ratengleichungssystem (Gleichung (2.34)) so
schreiben:

X -R=V (3.2)

Dabei ist X die Matrix der Ubergiinge innerhalb des Molekiils, V der Vektor, der
die Uberginge von einer angekoppelten Teilchensorte zu den einzelnen Niveaus
des Molekiils behandelt und R enthélt die Populationskoeffizienten. In den fol-
genden Rechnungen wird davon ausgegangen, dafy die Niveaus des Molekiils nur
an den molekularen Grundzustand gekoppelt sind.

Durch Auflésen von Gleichung 3.2 nach R erhélt man:

R=X"V (3.3)

Die Matrix X" 148t sich als Gleichgewichtsoperator betrachten. Wendet man
eine Anfangsbesetzung, in diesem Falle diejenige, die aus direkter Anregung vom
Grundzustand aus resultiert, auf diesen Operator an, so erhélt man die sich ein-
stellende Gleichgewichtsbesetzung.

Betrachtet man den Populationskoeffizienten eines einzelnen Niveaus i, so gilt:

R() =Y X7'(,7)- V() (3.4)

Die einzelnen Summanden entsprechen dabei den Anteilen der sich einstellenden
Gleichgewichtsbesetzung, die vom Molekiilniveau j nach 7 iibergegangen sind. Der
1—te Summand enthélt denjenigen Anteil, der direkt vom Grundzustand aus in
das Niveau 7 angeregt wurde und dort auch verblieben ist. Im Grenzfall des Ko-
ronamodells, in dem Anregung eines Niveaus ausschliefilich durch Elektronenstof
aus dem Grundzustand moglich ist, betrigt dieser Anteil 100 % der Gesamtdichte
im Zustand .

3.2.2 Abregung eines Zustands

Bei der Abregung eines Zustands soll bestimmt werden, welche Anteile einer ge-
gebenen Besetzung eines ausgewéhlten Molekiilzustandes in bestimmte Teilchen
des P-Raums iibergehen. Hierbei sind nur relative Anteile relevant, und es kann
die Anfangsbesetzung des betrachteten Niveaus auf 1 gesetzt werden, die aller
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anderen auf 0. In vektorieller Schreibweise sieht diese Anfangsbedingung so aus:

n(i)mo = | 1 (3.5)

Da die Zeitskala der Ubergiinge innerhalb des Molekiils viel kleiner ist, als die
Zeitskala der Ubergiinge von und zu den angekoppelten Teilchen, mufl aus n.(i),—g
zunichst die daraus resultierende Gleichgewichtsverteilung innerhalb der Mo-
lekiilzustdnde berechnet werden:

n(i) = X' n(i)— (3.6)

Erst aus dieser Gleichgewichtsverteilung kénnen die Anteile der Uberginge zu
den angekoppelten Teilchen bestimmt werden. Dazu werden vom SSM Vektoren
H,, erstellt. Diese enthalten die Ratenkoeffizienten fiir die Ubergiéinge von den
verschiedenen Molekiilniveaus zu den angekoppelten Teilchen. Der Besetzungszu-
wachs, den das Teilchen mit dem Index m in Abhingigkeit von der Besetzung im
Molekiilniveau ¢ erfihrt, ergibt sich zu:

n(m) = H,X - n(i)=o (3.7)

3.2.3 Ergebnisse der Rechnungen

Die in den Kapiteln 3.2.1 und 3.2.2 beschriebenen Methoden zur Untersuchung
des Zustandekommens eines Besetzungsgleichgewichts und der Uberginge vom
Q-Raum in den P—Raum sollen fiir die Parameter des Niederdruckplasmas und
des Divertorplasmas angewendet werden. Besonderes Augenmerk wird dabei auf
die in Kapitel 2.4.2 angesprochene Problematik bei der Modellierung der radia-
tiven Uberginge zwischen a?’Z; und ¢*II, gelegt. Dazu wurden in das SSM als
Eingabeparameter die drei verschiedenen Annahmen iiber die Ubergangswahr-
scheinlichkeiten eingesetzt. Um in der Folge die drei Fille einfach unterscheiden
zu konnen, werden Kiirzel eingefiihrt.

A(a32+a C3Hu) =0 «
A(C3Hg a32+) — 106 g1 = alte A
uy g
A(a3SF,A10,) =0 )
AEC?’HQ a32+§ -0 } =, Ajx auf Null (3.8)
uy g
A(@*S},T,) = 1.4-10° 57 B "
A(ATL,, a*S)) = 2.6 - 10" 57! = ,neue A

Es soll hier nochmals erwédhnt werden, dafl die ,,neuen A;;“ die Bedingungen am
realistischsten wiedergeben.



3.2. Zustandekommen eines Besetzungsgleichgewichts 31

Besetzungsanteil aus dem Grundzustand

Es wurden Untersuchungen am Zustand n = 3 im Triplett—System durchgefiihrt.
Zu diesem Zustand gehort unter anderem des Niveau d*I1,. Dieses Niveau ist der
obere Zustand des Fulcher-Ubergangs d*II, — a*¥}. Die Fulcher-Strahlung liegt
im sichtbaren Bereich (~ 600 — 650 nm) und wird oft zur Diagnostik verwendet.
Um zu ermitteln, welcher prozentuale Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von
n = 3 direkt aus dem Grundzustand stammt, wurde das Verhé&ltnis zwischen
dem zum Zustand passenden Summanden aus Gleichung (3.4) und dem gesam-
ten Populationskoeffizienten gebildet. Die Rechnungen wurden fiir den 7,-Bereich
von 1 bis 10 eV durchgefiihrt. Dieser Temperaturbereich ist fiir die Diagnostik der
Molekiile relevant. Fiir kleinere Elektronentemperaturen sind die elektronisch an-
geregten Zustdnde nur schwach besetzt, bei hheren T, nimmt durch Dissoziation
und lonisation die Molekiildichte stark ab.

Abbildung 3.1 zeigt den erhaltenen Anteil, der fiir n, = 10'' cm™ berechnet
wurde (typische Bedingungen des Niederdruckplasmas), Abbildung 3.2 den fiir
ne = 10'3 cm™ (Bedingungen des Divertorplasmas).

100
90 _ ne=10t cm3
80
= 70}
s |
T 6o atte Ay [
*g i
ol 50
I neue A,
S 4} - ik
+— 8
8 s0f B e o
2 P
D nf A, auf Null
10 |
0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
T, [eV]

Abbildung 3.1: Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 (Triplett-System) fiir n, = 1011
em ™3, der aus direkter Anregung vom Grundzustand aus resultiert.

Unabhéngig von der Elektronendichte zeigen die Anteile bei Variation von T,
einen relativ konstanten Verlauf. Absolut gesehen liegen die Anteile unter 60 Pro-
zent. Dies verdeutlicht die Notwendigkeit der Verwendung von effektiven Emissi-
onsratenkoeffizienten bei der Beschreibung von realen Plasmen.

Fiir die im Niederdruckplasma auftretenden Elektronendichten zeigt sich eine
deutliche Abhingigkeit von den verwendeten Ubergangswahrscheinlichkeiten. Fiir
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Abbildung 3.2: Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 (Triplett-System) fiir n, = 103
em™3, der aus direkter Anregung vom Grundzustand aus resultiert.

die ,neuen A;;“ ergeben sich etwas hohere Werte als fiir die auf Null gesetzten A;p.
Fiir die auf Null gesetzten Ubergangswahrscheinlichkeiten stammt ein groBer Teil
der Besetzung von n = 3 aus dem metastabilen ¢*II,,, der nicht durch Strahlung
entvolkert werden kann. Bei Verwenden der ,,neuen A;;“ ist der Strahlungsiiber-
gang a*$} — ¢’II, zwar wahrscheinlicher als der umgekehrte Prozess, allerdings
ist 311, aufgrund seiner Metastabilitit im Gleichgewicht viel stiirker besetzt als
a?’E;. Dabher fiihrt die Verwendung dieser Ubergangswahrscheinlichkeiten zu ei-
ner Entvélkerung von ¢*I1,, zugunsten von a?’Z;. Der letztgenannte Zustand kann
dann durch Strahlung in den Grundzustand X 12; iibergehen. Zusammengenom-
men fiihrt dies zu einer Anhebung des aus dem Grundzustand stammenden An-
teils und zu einer Verringerung des aus c¢®II, stammenden Anteils der Besetzung.
Der weit hoher liegende Verlauf der Kurve fiir die ,,alten A;.“ 148t sich analog be-
griinden. Die ,alten A;.“ erlauben eine starke Entvolkerung von ¢3I1, zugunsten
von a?’E;r, nicht aber den Umkehrprozess.

Bei hoherem n, liegen die berechneten Kurven fiir die ,neuen A;;“ und die auf
Null gesetzten A;; aufeinander. Lediglich die Kurve fiir die ,,alten A;,“ zeigt et-
was hohere Werte. Die Wahrscheinlichkeit fiir Elektronenstofle ist proportional
zu n,. Daraus folgt, daf fiir n, = 103 cm™ An— und Abregung durch Elektro-
nenstdBe iiber die Strahlungsiiberginge dominiert und folglich eine Anderung der
radiativen Ubergangswahrscheinlichkeiten keinen entscheidenden Einflu hat.

Derselbe Effekt, die Unabhéngigkeit des aus dem Grundzustand stammenden Be-
setzungsanteils von den fiir Strahlungsiibergiinge zwischen zwei Molekiilzusténden
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verwendeten Wahrscheinlichkeiten, ist auch bei Rechnungen fiir sehr kleine Elek-
tronendichten zu erwarten. Bei diesen Dichten ndhert man sich dem Koronamo-
dell, in dem nur Anregung vom Grundzustand aus méglich ist und Uberginge
zwischen angeregten Molekiilzustéinden keine Rolle spielen.

Besetzungsanteil aus anderen Zustinden

Es wurde gezeigt, dafl die aus dem Grundzustand stammenden Besetzungsanteile
von n = 3 im Triplett-System nicht stark {iber die Elektronentemperatur variie-
ren, iiber die Elektronendichte dagegen schon. Daher wird im Folgenden von der
Auftragung der Besetzungsanteile in Abhéngigkeit von T, iibergegangen zu einer
in Abhéngigkeit von n.. Fiir alle Rechnungen wurde 7T, = 3 eV gewihlt, was eine
in den betrachteten Plasmen relevante Temperatur ist. Es sollen die bei der Be-
trachtung des aus dem Grundzustand stammenden Anteils der Fulcherstrahlung
beschriebenen Besetzungsmechanismen genauer untersucht werden. Dazu werden
Rechnungen zum Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 durchgefiihrt,
der aus Ubergiingen von den energetisch unterhalb liegenden Nivaus ¢*II, bzw.
a?’E; und dem oberhalb liegenden nicht aufgelésten Niveau n = 4 stammt.
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Abbildung 3.3: Relativer Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 im Triplett—System,
der aus Anregung von c3II, bzw. a323‘ aus resultiert.

In Abbildung 3.3 werden die relativen Anteile der Besetzung gezeigt, die aus
@’} und ¢*I1, stammen. Diese Anteile zeigen einen Verlauf, der ungefihr dem
der Besetzungsdichte der beiden Zustinde entspricht. An dem Anteil aus ¢*II,
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wird sehr gut der EinfluB der verschiedenen untersuchten Ubergangswahrschein-
lichkeiten verdeutlicht: Fiir sehr hohe Elektronendichten besteht kein Einfluf}.
Fiir niedrige Elektronendichten gehen die Besetzungsanteile unabhingig von den
gesetzten Ubergangswahrscheinlichkeiten gegen Null. Fiir mittlere Dichten wird
I, bei Verwendung der ,neuen A;“ stirker entvolkert als bei Verwendung
der auf Null gesetzten A;; und der Besetzungsanteil ist geringer. Die ,alten A;;“
fiilhren zu einer stiirkeren Entvélkerung von ¢TI, als die ,neuen A;,“ und somit
zu einem noch geringeren Besetzungsanteil. Der Besetzungsanteil aus a?’E; bleibt
dagegen bei Variation der A;; konstant.

100

Te=3 eV

90 |-

80 -
70
60

50 -

40 - Ay auf Null

neue Aik

30

Besetzungsanteil [%0]

20

10

0 PR RTTT B R R TTTT| B W R TTT] B A WA | vul

1E8 1E9 1E10 1E11 1E12 1E13 1E14 1E15 1E16

n, [cm™]

Abbildung 3.4: Relativer Anteil der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 im Triplett—System,
der aus Anrequng von n = 4 aus resultiert.

Abbildung 3.4 zeigt den relativen Verlauf der Besetzung, der aus n = 4 stammt.
Diese geht fiir hohe Elektronendichten gegen Null, da die Elektronenstoflionisati-
on mit steigendem n, immer dominierender wird. Auch hier weden die Abhangig-
keiten von den verwendeten A;;, sichtbar: Bei starker Entvélkerung von ¢*I1, nach
a3E;“ steigt der relative aus n = 4 stammende Anteil gegeniiber dem Fall der auf
Null gesetzten Ubergangswahrscheinlichkeiten. Die ,neuen A;,“ liegen auch hier
zwischen den beiden extremen Féllen.

Abbildung 3.5 zeigt zusammenfassend, nur mit den ,neuen A;;“ gerechnet, aus
welchen Niveaus n = 3 wie stark relativ besetzt wird. Hier wird zusétzlich zu den
schon in Bildern 3.3 und 3.4 sichtbaren Effekten der mit sinkendem n, steigende
Einflu} des Grundzustands X 12; deutlich. Das entspricht einer Ann#herung an
das Koronamodell, in dem die angeregten Zustinde nur vom Grundzustand aus
besetzt werden.
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Abbildung 3.5: Relative Anteile der Gleichgewichtsbesetzung von n = 3 im Triplett—System,
unter Verwendung der ,neuen A, “ gerechnet.

Insgesamt zeigt sich deutlich ein Einflufl des metastabilen Charakters von ¢3IT, auf
die vom SSM berechneten Besetzungsdichten. Die Modellierung der Uberginge
von und zu diesem Zustand mufl besonders kritisch betrachtet werden. Eine
endgiiltige Losung konnte die angesprochene Aufteilung des Zustandes in zwei
Zusténde sein. Im Rahmen dieser Arbeit werden nur noch Ergebnisse gezeigt, die
unter Verwendung der ,neuen A;.“ berechnet wurden. Diese stellen den momen-
tan realistischsten Fall dar.

Ubergang zum P-Raum

Es sollen mit Hilfe von Gleichung (3.7) die Mechanismen untersucht werden, die
ein Molekiilniveau entvélkern. Im Singulett—System ist Abregung durch Strahlung
in den Grundzustand X IE;F moglich, im Triplett—System nicht. Dafiir existiert
im Triplett-System der repulsive Zustand b3, iiber den Molekiile dissoziieren
kénnen.

Um diese Unterschiede zu verdeutlichen, wurde die Untersuchung fiir die Zustéinde
n = 3 in beiden Systemen durchgefiihrt. Die Matrix H,,, mit den Ratenkoeffizien-
ten fiir den Ubergang vom Molekiil in den P-Raum wurde fiir die Kopplung an
den molekularen Wasserstoff im Grundzustand, das H, ~Ton, und den atomaren
Wasserstoff erstellt. Kopplung an den atomaren Wasserstoff bedeutet Dissoziati-
on in zwei Atome. Diese kann entweder direkt iiber den Zustand 0*3} oder iiber
hoher angeregte Zustéinde erfolgen.
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Abbildung 3.6: Anteile einer gegebenen Anfangsbesetzung von n = 3 im Triplett-System, die
in verschiedene Teilchen des P—Raums tibergehen.

In Abbildung 3.6 sind die Ergebnisse fiir n = 3 im Triplett-System dargestellt.
Fiir kleine Elektronendichten spielt Dissoziation eine dominierende Rolle. Die Bei-
trige von lonisation und Abregung in den Grundzustand liegen um Gré8enord-
nungen darunter. Mit steigender Elektronendichte nehmen die Wahrscheinlichkei-
ten fiir Elektronenstofionisation und fiir Stoabregung in den Grundzustand zu.
Ab einem n, von etwa 10'2 cm ™2 nimmt der Anteil der Ionisation so stark zu, daf3
die Anteile fiir Dissoziation und Ubergang in den Grundzustand abnehmen. Fiir
Elektronendichten ab 10 ¢cm™3 ist die Ionisation der dominierende entvélkernde
Prozess.

Im Singulett—System ist die Dissoziation iiber 6%} nicht moglich, da das SSM
keine Ubergiinge zwischen den beiden Spinsystemen mit einbezieht. Stattdessen
ist der Ubergang in den Grundzustand nicht nur iiber Elektronenstof sondern
auch iiber spontane Emission erlaubt. Somit ist zu erwarten, dafl nicht wie im
Triplett—System, die Dissoziation der dominierende Prozess ist, sondern die Ab-
regung in den Grundzustand. Abbildung 3.7 zeigt die Ergebnisse fiir n = 3 im
Singulett—System. Fiir niedrige Elektronendichten geht die gegebene Besetzung
fast vollstindig in den Grundzustand des Molekiils iiber. Der in das Atom und
das Ton gehende Anteil ist um Groflenordnungen geringer, steigt aber mit stei-
gendem n, steil an. Ab einer Elektronendichte von etwa 103 ¢cm=3 flacht dieser
Anstieg ab, und ab 10 ¢cm™ verlaufen die beiden Kurven fast waagrecht. Der
radiative Anteil des Ubergangs in den Grundzustand spielt bei diesen Dichten
keine Rolle mehr. Da die Elektronenstoflionisation wahrscheinlicher ist als die



3.3. Effektive Ratenkoeffizienten 37

200
100 ? HZ(X129+)

10 b

I +
01 H,

Besetzungsanteil [%]

0.01 k£

T,=3 eV

13 b i v sl v v il
1E8 1E9 1E10 1E11 1E12 1E13 1E14 1E15 1E16

n, [em™]

Abbildung 3.7: Anteile einer gegebenen Anfangsbesetzung von n = 3 im Singulett-System, die
in verschiedene Teilchen des P—Raums tibergehen.

Elektronenstoflabregung in den Grundzustand, ist die Ionisation der dominieren-
de entvdlkernde Prozess.

3.3 Effektive Ratenkoeffizienten

3.3.1 Motivation

Setzt man effektive Emissionsratenkoeffizienten in die Koronagleichung (Glei-
chung (2.14)) ein, so erhélt man eine Mdoglichkeit, aus den durch Spektroskopie
bestimmten Emissivititen die Besetzungsdichte des Grundzustandes zu bestim-
men: !

N
neXerr.(Te)
Die Bestimmung von ng aus der Spektroskopie verschiedener Molekiiliiberginge
sollte identische Ergebnisse liefern. Abbildung 3.8 zeigt ein vereinfachtes Term-
schema des molekularen Wasserstoffs mit folgenden fiinf ausgewiihlten Uber-
gingen: Fulcher-Ubergang (d°II, — a*7), Singulett-Ubergang G'SS — B'Sf,
Kontinuum-Ubergang (a*S] — 6°S;}), Lyman-Ubergang (B'S) — X'S) und
Werner-Ubergang (C'II, — X 'YF). Diese Ubergiinge liegen im sichtbaren Wel-
lenldngenbereich bzw. im VUV /UV. Im Folgenden werden fiir die fiinf Ubergiinge
mit dem SSM effektive Emissionsratenkoeffizienten berechnet und mit denen aus
einem Koronamodell erhaltenen Emissionsratenkoeffizienten verglichen.

Ng =

(3.9)



38 Kapitel 3. Besetzung der elektronischen Niveaus von Hy und H

Singulett-System Triplett-System
16
14 | — G (14.36 eV) _d(13.97 eV)
G->B Fulcher
C (12.61 eV)
12 a (12.04 eV)
B (11.37 eV) c
_ 10} 3
® £
— o
2 N -
2 6p gl &
Ll o >
= - _
4 b E i =4.48 eV
2+
ol X (0 eV)

Abbildung 3.8: Vereinfachtes Termschema des Wasserstoffmolekiils mit verschiedenen emis-
sionsspektroskopisch beobachtbaren Ubergingen.

3.3.2 Abhéingigkeiten

Wie in Kapitel 3.2 gezeigt wurde, hingt es empfindlich von der Elektronendichte
ab, wie stark ein bestimmter Molekiilzustand von anderen Zustinden bevolkert
wird. Daraus ergibt sich, daf} effektive Ratenkoeffizienten nicht nur, wie die im
Koronamodell verwendeten Ratenkoeffizienten, von der Elektronentemperatur
abhédngen, sondern auch von der Elektronendichte. Dies wird in Abbildung 3.9
am Beispiel des effektiven Emissionsratenkoeffizienten fiir den Fulcher-Ubergang
(d*I1, — a®%]) gezeigt. Eine detaillierte Beschreibung des Fulcher-Ubergangs
und der Berechnung des effektiven Ratenkoeffizienten ist in Kapitel 3.3.3 gege-
ben.

Ab n, = 10'° cm™3 nehmen die Ratenkoeffizienten mit steigender Elektronen-
dichte zunichst zu, um bei n, = 10" em™ und n, = 10'2 cm ™2 ein Maximum
zu erreichen. Mit weiter steigender Elektronendichte nehmen die Ratenkoeffizi-
enten wieder ab. Zwischen den Koeffizienten fiir die Dichte des Niederdruckplas-
mas (n. = 10" ¢m™3) und denen fiir die typischen Dichten des Divertorplasmas
(ne = 10" bis 10" ¢cm™2) liegt im betrachteten Temperaturbereich ein Faktor von
1.9 bis 77 fiir die beiden Extremfille des Recyclingregimes. Diese starke Abhéngig-
keit von der Elektronendichte zeigt, dafl es wichtig ist, die im betrachteten Plasma
herrschende Elektronendichte zu kennen.
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Abbildung 3.9: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir den Fulcher—Ubergang (d°II, —
GSE;‘) in Abhingigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.

3.3.3 Ratenkoeffizienten fiir Molekiiliiberginge
Fulcher—Ubergang (d*1, — a°S})

Der Fulcher-Ubergang liegt im sichtbaren Wellenliingenbereich zwischen etwa 600
und 650 nm. Es gibt mehrere Schwingungsiibergénge, deren Banden im Spek-
trum teilweise von anderen Ubergiéingen iiberlagert sind. Die 1ntens1vsten dieser
Schwingungsiibergiinge sind die diagonalen Uberginge v" = 0 — v” = 0 bis
v =5 — v" = 5. Da der obere Zustand des Fulcherbeergangs zum nicht elek-
tronisch aufgelosten n = 3 gehort, mufite zur Berechnung des effektiven Emis-
sionsratenkoeffizienten nach Formel (2.41) die Besetzung von n = 3 mit dem
passenden Verhiltnis (2) der statistischen Gewichte (siehe Kapitel 2.3) skaliert
werden. AuBerdem wurde die zu dem Ubergang passende Ubergangswahrschein-
lichkeit (2.53-107 s™') verwendet.

In Abbildung 3.10 sind die berechneten effektiven Ratenkoeffizienten fiir die Elek-
tronendichten des Niederdruckplasmas und des Divertorplasmas und der in das
SSM eingehende Anregungsratenkoeffizient fiir Elektronenstofl aus dem Grund-
zustand eingetragen. Dieser stammt aus [Mil72] und wurde mit dem Faktor 2
skaliert (sieche Kapitel 2.4.1) . Auflerdem ist ein aus von [M6h76] experimen-
tell bestimmten Wirkungsquerschnitten berechneter Ratenkoeffizient eingetragen.
Letzterer ist nur fiir die Summe der vier Schwingungsbanden v' = 0 — v" = 0,
v’:1—>v”:1,v’:2—>v”:2undv =3 — v" = 3 gegeben und wurde

mit dem in [Fan98] bestimmten Faktor 2% skaliert, um einen fiir den gesamten
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Abbildung 3.10: Emissionsratenkoeffizienten fir den Fulcher—Ubergang (d°II, — a3E;) n
Abhdngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.

Ubergang giiltigen Ratenkoeffizienten zu erhalten. Fiir die in Divertorplasmen
herrschenden Elektronendichten liegt der effektive Emissionsratenkoeffizient un-
terhalb der Anregungsratenkoeffizienten, fiir Niederdruckplasmen dariiber. Grund
dafiir sind die den Zustand d*II, abregende Elektronenstoprozesse, die mit stei-
gendem n, wahrscheinlicher werden.

Zwischen dem eingehenden Ratenkoeffizienten nach [Mil72] und dem Ratenkoeffi-
zienten nach [M6h76] liegt ein Faktor von maximal 3.8. Dieser Faktor verdeutlicht
die Unsicherheit der in das SSM eingehenden Ratenkoeffizienten.

Singulett—Ubergang G'SS — B'Sf

Der Ubergang GIE; — B'ST besitzt die spektroskopisch gut beobachtbare
Schwingungsbande v' = 0 — v = 0. Diese liegt etwa zwischen 462 und 467 nm.
Da der obere Zustand dieses Ubergangs zum nicht elektronisch aufgelésten n = 3
gehort, mufiten auch hier zur Berechnung des effektiven Emissionsratenkoeffizien-
ten das Verhéltnis der statistischen Gewichte ($) und die zu dem Ubergang pas-
sende Ubergangswahrscheinlichkeit verwendet werden. Diese betriigt 4.69-107 s
Fiir diesen Ubergang liegt zum Vergleich ein experimentell bestimmter Wirkungs-
querschnitt nach [Day79] vor. Dieser ist fiir die Summe der Linien R2, R3 und
P1 der Schwingungsbande v = 0 — v” = 0 gegeben.

Um einen Vergleich des aus diesem Querschnitt erhaltenen Ratenkoeffizienten mit
den durch das SSM berechneten effektiven Ratenkoeffizienten zu ermdoglichen,
muf} auf die gesamte Vibrationsbande v = 0 — v"” = 0 skaliert werden.



3.3. Effektive Ratenkoeffizienten 41

In [Day79] sind Anregungsquerschnitte o fiir die einzelnen Rotationszustinde
gegeben, aber nur fiir eine Elektronenenergie und nur bis zur Rotationsquan-
tenzahl J' = 8 des oberen elektronischen Zustands. Da die hoheren Rotations-
zustinde schwach besetzt sind, wird angenommen, dafl die gesamte Vibrations-
bande v = 0 — v" = 0 von den oberen Rotationszustinden J' = 0...8 ausgeht.
Somit konnte mit Hilfe der Anregungsquerschnitte aus [Day79] der vorhandene
Ratenkoeffizient nach [Day79] von den gegebenen drei Linien auf den gesamten R—
Zweig skaliert werden. Dazu wurden die Anregungsquerschnitte fiir die einzelnen
Rotationszusténde aufsummiert und daraus folgendes Verhéltnis gebildet:

o ZR—Zweig o

= o(R1, R3, P1)

=2.23 (3.10)

Um einen Faktor fiir die Skalierung des R—Zweigs auf die gesamte Vibrationsbande
v = 0 — v”" = 0 zu erhalten, wurden die Honl-London—Faktoren fiir diesen
elektronischen Ubergang aus [Her53] verwendet. Nach diesen Faktoren ergeben
sich fiir einen Ubergang mit AA = 0 die theoretischen Linienstéirken S der Linien
des P—, ()— bzw. R—Zweigs zu:

(' + )T = W)

Sp = = (3.11)
(1J"+ 1)A"”
B Sl M 12
S0 = a7 (3.12)
(J'+1+A)(J +1—A)
— 1
Sr J+1 (3.13)

Da der obere Zustand ein ¥—Zustand ist, gilt: A’ = 0 und die Formeln vereinfachen
sich zu:

SPZJI; SQZO; SR:JI—Fl; (314)

Unter Beriicksichtigung der oberen Rotationszusténde bis J' < 9 ergibt sich fol-
gender Skalierungsfaktor:

o Sp+ 8
f2221<9 PEOR 595 (3.15)

ZJ'<9 Sk

Zusammengenommen erhilt man folgenden Faktor zur Skalierung des Ratenko-
effizienten fiir die Linien R2, R3 und P1 auf einen Koeffizienten fiir die Vibrati-
onsbande v/ = 0 — v" = 0:

f=fifo=502 (3.16)

Eine Skalierung des so erhaltenen Ratenkoeffizienten fiir o' = 0 — v"” = 0 auf
den gesamten Ubergang ist aufgrund fehlender Franck-Condon-Faktoren nicht
moglich.

Abbildung 3.11 zeigt die aus den Rechnungen erhaltenen effektiven Emissionsra-
tenkoeffizienten im Vergleich mit dem Anregungsratenkoeffizienten nach [Mil72]
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Abbildung 3.11: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir den Ubergang G”E;r — BTt in
Abhdngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.

und den auf v = 0 — v” = 0 skalierten Literaturwerten. Die effektiven Ko-
effizienten, die fiir den gesamten Ubergang gelten, liegen um einen Faktor von
maximal 2.8 oberhalb des Literaturwerts. Im Gegensatz zum Fulcher-Ubergang
liegen hier die effektiven Ratenkoeffizienten fiir die beiden Elektronendichten un-
terhalb des Anregungskoeffizienten. Die effektiven Ratenkoeffizienten zeigen mit
der Elektronendichten eine vergleichbare Tendenz wie die Ratenkoeffizienten fiir
den Fulcher-Ubergang.

Kontinuum—Ubergang (a*S] — b°S7)

Die Strahlung des Kontinuum-Ubergangs liegt im Wellenlingenbereich von 120
bis 600 nm. Der intensivste Teil der Strahlung tritt dabei zwischen 190 und 400
nm auf. Ist die Emissivitit dieses intensivsten Teils bekannt, so ldsst sich, wie in
[Fan00] gezeigt, auf die Emissivitéit der gesamten Bande skalieren.

Abbildung 3.12 zeigt die berechneten Ratenkoeffizienten im Vergleich mit dem
Anregungsratenkoeffizienten nach [Mil72] und einem aus [Lim88] stammenden,
theoretisch bestimmten Koeffizienten.

Die effektiven Ratenkoeffizienten zeigen mit der Elektronendichten eine vergleich-
bare Tendenz wie die Ratenkoeffizienten fiir den Fulcher-Ubergang.
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Abbildung 3.12: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fir den Kontinuum—Ubergang
(a323‘ — b*%}) in Abhdngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.
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Abbildung 3.13: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir den Lyman—Ubergang (B'S}H —
XIE;‘) in Abhingigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.
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Lyman—Ubergang (B'S} — X'S})

Alle Vibrationsiibergéinge des Lyman—Systems liegen im Wellenléngenbereich von
130 bis 165 nm. In Abbildung 3.13 werden die berechneten effektiven Ratenko-
effizienten fiir diesen Ubergang und der Anregungsratenkoeffizient aus [Mil72]
dargestellt. Der zum Vergleich genommene Emissionsratenkoeffizient wurde von
[Red85] theoretisch bestimmyt.

Die effektiven Ratenkoeffizienten zeigen eine vernachlissigbar geringe Abhéngig-
keit von der Elektronendichte. Aulerdem weichen sie nur minimal von dem An-
regungsratenkoeffizienten ab. Grund dafiir ist die hohe Wahrscheinlichkeit (1.87 -
10° s !) fiir spontane Emission von B'Y} in den Grundzustand. Alle weiteren
den Zustand B'S; entvolkernden Prozesse sind vergleichsweise schwach. Somit
unterscheidet sich die Losung des Ratengleichungs—Systems (Gleichung (2.34))
nicht sehr von der Losung der Bilanz des Koronagleichgewichts, also dem Anre-
gungsratenkoeffizienten.

Werner—Ubergang (C'IT, — X'S})

Der Werner-Ubergang liegt im ultravioletten Wellenlingenbereich zwischen 116
und 130 nm. Abbildung 3.14 zeigt die effektiven Ratenkoeffizienten, den Anre-
gungsratenkoeffizienten nach [Mil72] und einen theoretisch bestimmten Emissi-
onsratenkoeffizienten nach [MuT82].
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Abbildung 3.14: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fir den Werner—Ubergang in
Abhdngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.

Die effektiven Ratenkoeffizienten zeigen eine geringe Variation mit der Elektro-
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nendichte und unterscheiden sich kaum vom Anregungsratenkoeffizienten. Grund
fiir diese geringen Abweichungen ist, #hnlich wie beim Lyman-Ubergang, die hohe
Wabhrscheinlichkeit (1.18-10° s™) fiir spontane Emission von C'II, in den Grund-
zustand. Da der Zustand C'II, energetisch hoher liegt, als der Zustand B
ergibt sich eine weniger starke Anndherung an das Koronagleichgewicht als be1m
Lyman-— Ubergang Als Folge weichen die effektiven Emissionsratenkoeffizienten
fiir den Werner— Ubergang etwas stidrker von dem Anregungsratenkoeffizienten
als die fiir den Lyman-Ubergang.

Zusammenfassung

Die effektiven Emissionsratenkoeffizienten zeigen verschiedene Abhingigkeiten
von der Elektronendichte n,. Fiir alle betrachteten Ubergiinge zeigen die in das
SSM eingehenden Ratenkoeffizienten grofle Abweichungen zu den aus der Lite-
ratur stammenden Vergleichsdaten. Dies verdeutlicht das Problem der Wahl der
eingehenden Ratenkoeffizienten fiir das SSM.

3.3.4 Diagnostik fiir Niederdruckplasmen

Die mit dem SSM bestimmten effektiven Ratenkoeffizienten sollen dazu verwendet
werden, fiir das Niederdruckplasma die Besetzungsdichte des Wasserstoffmolekiils
im Grundzustand zu bestimmen. Die notigen spektroskopischen Messungen wur-
den im Rahmen von Dipomarbeiten ([Heg98|, [Kot99]) an Wasserstoff-Helium—
Mischplasmen durchgefiihrt. Dabei wurde ein Spektrometer fiir den sichtbaren
Wellenldngenbereich und ein UV-Spektrometer verwendet. In [Wiin99] wurden
die Ergebnisse dieser Messungen zusammengetragen und neu ausgewertet. Da-
bei wurde auf eine Vergleichbarkeit der verwendeten Emissivitdten geachtet. Dies
wurde durch Skalieren der mit den beiden Spektrometern gemessenen Emissi-
vitdten auf eine identische Detektorfliche erreicht. Die so erhaltenen Emissi-
vitdten wurden in die nach der Grundzustandsdichte aufgeloste Gleichung (2.14)
eingesetzt:

N
neXery.(Te)
Abbildung 3.15 zeigt Ergebnisse der Rechnungen fiir das Mischplasma 10 % Ha,
90 % He in Abhéngigkeit vom Druck. Zum Vergleich sind die aus der Massen-
spektrometrie erhaltenen Molekiildichten mit eingezeichnet.

Die Kurven, die idealerweise aufeinander liegen sollten, zeigen unterschiedlich
starke Abweichungen von der Dichte, die mit dem kalibrierten Massenspektrome-
ter bestimmt wurde. Vernachlissigt man die Ergebnisse aus dem Werner—Uber-
gang, dessen Emissivitit aufgrund der geringen Wellenlinge mit dem vorhande-
nen UV-Spektrometer nur ungenau bestimmt werden kann, reduzieren sich die
Abweichungen zu den aus der Massenspektrometrie bestimmten Werten auf einen
maximalen Faktor von 2.6.

Ursache fiir diese Abweichungen koénnen einerseits Fehler bei der experimentel-
len Bestimmung der Emissivitdten sein. Diese konnen von der Kalibrierung der

(3.17)

Ng =
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Abbildung 3.15: Aus der Strahlung verschiedener Molekiiliiberginge bestimmte Grundzu-
standsbesetzungsdichten. Zum Vergleich sind Ergebnisse aus der Massenspektrometrie mit ein-
gezeichnet.

Spektrometer, iiber die Messung, bis zur Auswertung vielféiltige Ursachen haben.
Die Fehler in der Bestimmung der Emissivitdten sollten aber zum einen keine
Abh#ngigkeit vom Druck zeigen und zum anderen hochstens 25 % betragen.

Andererseits konnen auch die mit dem SSM berechneten effektiven Ratenkoef-
fizienten Ungenauigkeiten beinhalten. Ein entscheidender Faktor dabei ist die
Qualitét der in das SSM eingehenden Daten. Als Beispiel soll der Fulcher—Uber-
gang dienen: Wie in Kapitel 3.3.3 gezeigt wurde, liegt fiir diesen Ubergang der
Ratenkoeffizient nach [M6h76] um einen Faktor 3.8 iiber den in das SSM einge-
henden Ratenkoeffizienten nach [Mil72]. Die Verwendung eines dementsprechend
héheren eingehenden Ratenkoeffizienten resultiert in einen hoheren effektiven Ra-
tenkoeffizienten. Im Fall des Fulcher-Ubergangs fiihrt dies zu einer niedrigeren
Grundzustandsdichte in Abbildung 3.15. Ein Austauschen der Anregungsratenko-
effizienten im SSM ist allerdings erst dann sinnvoll, wenn diese fiir alle Zustidnde
in n = 2 und n = 3 aus einer Literaturquelle vorliegen und wurde daher im
Rahmen dieser Arbeit nicht durchgefiihrt.

Zudem wird die in Kapitel 2.4 angesprochene fehlende vollstéindige Auflosung
nach Vibrationszustdnden bzw. elektronischen Zustédnden auch Auswirkungen auf
die effektiven Ratenkoeffizienten haben.
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3.3.5 Diagnostik fiir Divertorplasmen

In Divertorplasmen von Fusionsexperimenten werden iiblicherweise keine Teil-
chendichten bestimmt, sondern Teilchenfliisse. Ein Flufl entspricht der Anzahl
von Teilchen, die pro Zeiteinheit durch eine bestimmte Flache treten. Eine Me-
thode zur Bestimmung des Hy—Flusses im Plasma {iber Messung des aus einem
optischen Ubergang resultierenden Photonenflusses soll hier vorgestellt werden.
Allgemein lassen sich Stromungen durch ein vektorielles Geschwindigkeitsfeld v
charakterisieren. In Kombination mit der Teilchendichte p ergibt sich aus dem
Geschwindigkeitsfeld die Stomdichte j:

j=pv (3.18)

Der Satz von Gauf} sagt aus:

://jdA:///divjdV (3.19)

Dabei ist I' der Flufl durch die Fliache A’.

Im Divertor wird molekularer Wasserstoff ausschliefilich durch Rekombination
von Atomen oder Ionen an der Wand gebildet. Auf dem Weg von der Wand in
das Innere des Plasmas werden die Molekiile durch Ionisation und Dissoziation
vernichtet. Bei Untersuchung des molekularen Wasserstoffflusses ['y, in geringer
Entfernung von der Wand kénnen also Ionisation und Dissoziation von H, als
Senke in einer molekularen Wasserstoffstromung behandelt werden.

Es gilt also fiir die Stromdichte im Inneren des betrachteten Volumens:

div j = (S(T.) + D(T.)) - neng (3.20)

In Verbindung mit Gleichung (3.19) folgt daraus:

/// ) - nong dV (3.21)

Im selben Volumen V' wird auch durch Molekiiliiberginge Strahlung frei:

Tpp. = / / / noneXem (T,) dV (3.22)

Iﬂ)abei ist I'pp,. der Flufl der das Volumen verlassenden Photonen, die aus einem
Ubergang resultieren und entspricht der Anzahl der im Volumen entstandenen
Photonen. Aus Gleichung (3.22) folgt:

ST noneXem(T2) dV

1= 3.23
Lph. (3:23)
Die Gleichungen (3.21) und (3.23) lassen sich zusammenfassen zu:
/ T, NeT dV
1‘\H2 — IIIV ( )) 0 . FPh,_ (324)

fffv, noneXem(Te) dV



48 Kapitel 3. Besetzung der elektronischen Niveaus von Hy und H

Unter der Annahme, daf§ die Ratenkoeffizienten S(T.), D(T,) und X,,(7¢) im
Integrationsvolumen ungefihr konstant sind, kann man sie vor die Integrale ziehen
und die restlichen Integrale kiirzen. Somit ergibt sich als Endergebnis fiir den
molekularen Wasserstofffluf3:

o @) +D@)
? Xem(Te)

Diese Formel wurde fiir den gesamten Raumwinkel hergeleitet, kann aber bei
Annahme einer {iber den Raumwinkel homogenen Verteilung der Fliisse I'y, und
['pn. auch bei Betrachtung eines kleinen Teils des Raumwinkels, beispielsweise
eines bei der Spektroskopie benutzten Sichtstrahls, verwendet werden.

Die Ratenkoeffizienten S(T.), D(T.) und X.,,(T,) lassen sich mit dem SSM be-
rechnen, der Photonenflufl I'p;,. wird experimentell bestimmt. Somit bietet diese
Methode eine Mdoglichkeit zur Bestimmung des molekularen Wasserstoffflusses,
ohne dabei die Kenntnis genauerer Daten iiber den Fluf, wie beispielsweise der
Geschwindigkeit der Atome, vorauszusetzen.

Da, wie in Kapitel 3.3.3 beschrieben, der Fulcher-Ubergang intensiv strahlt und
wenig iiberlagert ist, wird er im Divertor von Fusionsexperimenten fiir die hier
beschriebene Diagnostik verwendet. In Formel (3.25) wird fiir X,,,(7.) das mit
dem SSM berechnete X7 (7¢) fiir den Fulcher-Ubergang und fiir I'p;,. der experi-
mentell bestimmte Fluf von aus dem Fulcher-Ubergang resultierenden Photonen
eingesetzt.

(3.25)
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Abbildung 3.16: Effektiver Ionisationsratenkoeffizient Sery (Te) fiir zwei Elektronendichten.

Abbildung 3.16 zeigt den mit dem SSM fiir fiir zwei Elektronendichten berechne-
ten effektiven Ionisationsratenkoeffizienten Sess.(7%). Bei der Berechnung wurden
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folgende ionisierende Prozesse beriicksichtigt:

e” + Hy(X'S]) — 2e” + H (3.26)
e” +Hy(X'S)) = e +Hy — 2" + Hy (3.27)
HY+ Hy(X'S)) — Hf + H (3.28)

Die Ratenkoeffizienten fiir Reaktion (3.26) und Reaktion (3.28) stammen aus
[Jan87], der Ratenkoeffizient fiir Reaktion (3.27) ist der mit dem SSM berechnete
effektive Koeffizient Si;, (siche Gleichung (2.42)).

Reaktion (3.28), der Ladungsaustausch ist nicht von 7T, sondern von der Energie
der beiden beteiligten Stofipartner abhingig. Diese Abhéngigkeit war im SSM
nicht gegeben, wurde aber im Rahmen dieser Arbeit hinzugefiigt. Der dabei ver-
wendete Fit ist fiir Energien von 0.1 eV bis 20 keV giiltig. Im betrachteten Plasma
liegt die Neutralteilchenenergie unterhalb von 0.1 eV, daher wird in die Fitformel
0.1eV fiir die Energie der Wasserstoffmolekiile eingesetzt. Die Energie der lonen
entspricht der Elektronenenergie und damit der Elektronentemperatur. Es wurde
angenommen, da8 n(H™") gleich der Elektronendichte ist.

Fiir beide Elektronendichten zeigt der Ratenkoeffizient fiir kleine Elektronentem-
peraturen ein abflachendes Verhalten. Grund dafiir ist der Ladungsaustausch. Die
Ratenkoeffizienten fiir diesen ProzeB variieren bei Anderung von T, nur schwach
(siche Abbildung 4.9). In Kombination mit einer starken Abnahme der Ratenko-
effizienten fiir die Prozesse (3.26) und (3.27) bei kleinen T, resultiert daraus eine
Dominanz des Ladungsaustauschs fiir niedrige 7.

Der Ionisationsratenkoeffizient fiir n, = 10*® cm 3 liegt iiber dem fiir n, = 10!
cm™3, da die Elektronendichte linear in die Wahrscheinlichkeit fiir die Prozesse
(3.26) und (3.27) eingeht.

In Bild 3.17 ist der berechnete effektive Dissoziationsratenkoeffizient fiir beide n,
abgebildet. Bei der Berechnung wurden folgende Prozesse beriicksichtigt:

e +Hy(X'S)) - e +H,(0’S)) - H+H+e (3.29)

e +Hy(X'S)) = e +Hy — e +H,(b’S}) - H+H+e  (3.30)
e +Hy(X'S)) - e +H+H — H+H+e (3.31)

Der Ratenkoeffizient fiir Reaktion (3.29) stammt aus [Mil72], der Koeffizient fiir
Reaktion (3.31) aus [Saw93]. Der Ratenkoeffizient fiir Reaktion (3.30) ist ein mit
dem SSM berechneter effektiver Koeffizient.

Bei den Dissoziationsratenkoeffizienten zeigt sich eine vernachléssigbare Abhéng-
igkeit von der Elektronendichte.

Abbildung 3.18 zeigt mit dem SSM berechnete Ergebnisse fiir (Sesr.4+Desr.)/Xesr.
fiir den Fulcher-Ubergang bei verschiedenen Elektronendichten. Es zeigt sich eine
sehr starke T,—Abhéangigkeit fiir kleine Elektronentemperaturen. Dies resultiert
aus dem flachen Verlauf des effektiven Ionisationskoeffizienten bei diesen Tempe-
raturen. Fiir hohere T, zeigt (Sesr.+Desr.)/Xeyy. einen flacheren Verlauf. Zwischen
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Abbildung 3.17: Effektiver Dissoziationsratenkoeffizient Deyyr (T,) fiir zwei Elektronendich-
ten.
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Abbildung 3.18: Verhdltnis (Segs.+Degyr.)/Xesy. fiir den Fulcher-Ubergang bei verschiedenen
Elektronendichten.
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den Kurven fiir die unterschiedlichen Elektronendichten liegen Faktoren von meh-
reren Groflenordnungen. Fiir die Bestimmung von molekularen Wasserstofffliissen
im Divertorplasma ist also eine genaue Kenntnis von 7, und n, ein entscheidender
Faktor, da diese beiden Parameter iiber einen weiten Bereich variieren kénnen.

3.4 Untersuchungen am atomaren Wasserstoff

3.4.1 Spektrallinien des Wasserstoffatoms
Fiir die Energiezustinde im Wasserstoffatom gilt:

T=R(1 - i) (3.32)

n2
Somit gilt fiir einen Ubergang vom f-ten Atomniveau in das ite:

1 1

v= R(z_2 — F) (3.33)
Fiir 7 = 2 wurde Gleichung (3.33) im Jahr 1885 von Johann Jakob Balmer aufge-
stellt. Die nach ihm benannte Balmer—Serie liegt im sichtbaren und nahen ultra-
violetten Spektralbereich. Die Linien dieser Serie werden mit zunehmendem f als
H,,Hg, H,,... bezeichnet. Weitere im Wasserstoffatom auftretende Linienserien
sind unter anderem die Lyman-Serie im vakuumultravioletten Wellenlingenbe-
reich mit ¢ = 1 und die Paschen—Serie im Infraroten mit : = 3.
Abbildung 3.19 zeigt ein vereinfachtes Termschema des atomaren Wasserstoffs mit
den im Rahmen dieser Arbeit relevanten Ubergingen. Die im Wasserstoffatom
durch den Einflufl von Elektronenbahndrehimpuls und Elektronenspin auftreten-
de Aufspaltung der elektronischen Energieniveaus wird im SSM nicht betrachtet.

3.4.2 Zusammensetzung der Strahlung

Die Besetzung in den Niveaus des atomaren Wasserstoffs kommt nicht nur durch
Anregung aus dem Grundzustand oder den anderen Zustdnden des Atoms zu-
stande, sondern auch durch Anregung vom P-Raum der Teilchen mit langsamer
Besetzungsédnderung. Ein sehr wichtiger Effekt ist beispielsweise die dissoziative
Anregung, das ist die Anregung eines Niveaus im Atom durch Dissoziation eines
Molekiils:

Hy+e~ — H(l)+ H(n)+e" (3.34)

Die absolute bzw. relative Besetzung der Teilchen im P-Raum wird dem SSM
vom Benutzer vorgegeben. Bei der Berechnung von Besetzungen und effektiven
Emissionsratenkoeffizienten fiir das Atom mit fiinf aus dem P—Raum angekoppel-
ten Teilchen ist es nicht trivial, die fiir das betrachtete Plasmaexperiment korrekte
Besetzung dieser Teilchen zu ermitteln. Zudem sind in Niederdruckplasmen und
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Abbildung 3.19: Vereinfachtes Termschema des Wasserstoffatoms mit der Balmer—Serie und
der Lyman—Serie.

Divertorplasmen unterschiedliche Prozesse fiir das Zustandekommen der Beset-
zung der angekoppelten Teilchen relevant. Zur Bestimmung der Besetzung der an-
gekoppelten Teilchen wurde in C++ ein Programm mit dem Namen KALLIOPE!
geschrieben. Dieses Programm beriicksichtigt nur die in Niederdruckplasmen re-
levanten Prozesse. Wichtigster Bestandteil vom KALLIOPE ist die selbstgeschrie-
bene Klasse rate.cpp. Diese bietet mit Hilfe von dynamisch angelegten Listen
einen einfachen In— und Output fiir Ratenkoeffizienten.

Aufgabe von KALLIOPE ist es, durch Aufstellen und Loésen von Ionenbilanzglei-
chungen die Dichte der Wasserstoffionen H*, Hy” und H; zu berechnen. Diese
Ionen liefern besonders relevante Beitrige zur Besetzung von Zusténden im Atom.
Im Gleichgewicht soll gelten:

dt ’ dt

dn gy

dt

= 0; (3.35)

Es werden fiir die drei Tonen Gewinn— und Verlustprozesse bilanziert, fiir die in
[Jan87] oder dem neueren und iiberarbeiteten [Rei00] Ratenkoeffizienten und Wir-
kungsquerschnitte enthalten waren. Anhand der erwarteten Neutralteilchendich-
ten und der Grofle der Ratenkoeffizienten wurden folgende relevanten Prozesse

Kalliope ist in der griechischen Mythologie eine der neun Musen. Thr Aufgabenbereich
ist epische Dichtung, Rhetorik und Philosophie. Sie wird oft mit einem zusammengerollten
Pergament und einen Griffel in der Hand dargestellt.
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selektiert:

e +H(l) — 2 +H" (3.36)
e”+Hf — 2 +H"+HT (3.37)
e +Hf — e +H+H" (3.38)
e +Hy, — 2 +H+H" (3.39)
H"+H, — H+ Hy (3.40)
e +H" — H(1)+ hv (3.41)
e +Hy, — 2 + Hy (3.42)
Hf +H, — Hy +H (3.43)
e +Hf — H+H+H (3.44)
e+ Hf — Hy(v>5)+H(2) (3.45)

Die Prozesse (3.40) und (3.43) sind Schwerteilchenstofie. Die Ratenkoeffizienten
dieser Prozesse sind im Vergleich mit denen der anderen Prozesse nicht von T,
und n. abhéngig, sondern von der Energie der beiden beteiligten Teilchen. Diese
Abhéngigkeit wurde beriicksichtigt. Die dabei verwendeten Fitformeln sind fiir
Energien von 0.1 eV bis 20 keV giiltig. Im betrachteten Plasma entspricht die
Neutralteilchenenergie der Gastemperatur (450 K) und liegt somit unter 0.1 eV.
In den Fitformeln wird daher 0.1 eV fiir die Energie der Wasserstoffmolekiile ein-
gesetzt. Die Energie der Tonen entspricht in Niederdruckplasmen der Neutralteil-
chenenergie. In die Fitformel zur Berechnung des Ratenkoeffizienten fiir Prozef3
(3.43) wurde fiir die Ionenenergie 0.1 eV eingesetzt. Der Proze§ (3.40) setzt vor-
aus, daf3 T; gleich T, ist. Hier wurde daher T, als Ionenenergie eingesetzt und es
wurde angenommen, dal n(H™") gleich der Elektronendichte ist.

Zusétzlich zu den aufgelisteten Prozessen wurde fiir die drei Ionensorten Verlust
durch Diffusion mit eingerechnet. Fiir die aus der Diffusion resultierende Verlu-

strate gilt:
n(Ion)

= 3.46
7(Ion) (3.46)

Fiir die Einschluzeit 7(lon) der Ionen gilt:
T(Ion) =17+ 1, (3.47)

Dabei ist 77 die aus dem stoBfreien Fall der Ionen resultierende Einschlusszeit, 7,
die aus der ambipolaren Diffusion. Fiir den stoffreien Fall gilt:

_ A

(3.48)
vy

Tf
Die Tonenverlustlinge Ay ergibt sich fiir die Geometrie des betrachteten ECR-

Plasmas zu 4.9 cm. Fiir die mittlere Geschwindigkeit v; der Ionen gilt:

2kT,

my;

Vf = (349)
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Dabei ist m; die Masse der Ionen.
Fiir die aus der ambipolaren Diffusion resultierende Einschlufizeit gilt:

A2
D,

To =

(3.50)

D, ist die Diffusionskonstante fiir ambipolare Diffusion und A die Diffusionslénge.
Diese ergibt sich fiir diese Plasmageometrie nach [Fan95] zu:

1 2405\ /72

— = — 3.01

AZ ( Ro ) + (H) (3:51)
Esist H die Lange (7.5 cm) und Ry der Radius (8.0 cm) des untersuchten Plasmas.
Fiir die Diffusionskonstante der Ionen gilt bei T; = T ,:

3\/_ T gas m[] + mz
8 Tgas no + n;)00; 2mom;

D, = (3.52)

Es ist 0p; der gemittelte Stof3querschnitt fiir Stéfle zwischen Ionen und Neutral-
teilchen (7.5 -107' m?) nach [Ell76], [ElI78], mq und m; die Massen und ny und
n; sind die Dichten der Ionen und Neutralteilchen.

Insgesamt ergibt sich fiir die Einschluf3zeit der drei betrachteten Wasserstoffionen:

T(HY 25107
5) [ 4.0-107° s
T(H7) [5.0 107 s

pul
av

Es ist zu beachten, dafl einige der Reaktionen ein Ion besetzen und ein anderes Ion
entvolkern. Somit erhélt man ein gekoppeltes lineares 3 x 3—Gleichungssystem. Um
eine Losung dieses Systems zu ermdglichen, werden dem Programm verschiedene
Driicke und die im betrachteten Experiment bei diesen Driicken herrschenden
Elektronentemperaturen vorgegeben. Mit Hilfe der allgemeinen Gasgleichung und
dem vorgegebenen Dissoziationsgrad (6 = 0.33 %) werden fiir jeden Druck die
Dichten von Hs; und H berechnet.

In [Mei00] wurde gemessen, daf§ die Elektronentemperatur im Abhéngigkeit vom
Druck zwischen 2 und 3 eV liegt. Die Elektronendichte wurde als 10'! cm™3
unabhéngig vom Druck bestimmt. Es herrscht eine Gastemperatur von 450 K.
Um die Quasineutralitit zu erfiillen, sollte die Summe der Dichten aller Tonen-
sorten der Elektronendichte entsprechen. Somit sind die drei aus KALLIOPE er-
haltenen Dichten ein gutes Indiz fiir eine Korrektheit der vorgenommenen Mo-
dellierung.

Abbildung 3.20 zeigt die mit KALLIOPE berechneten absoluten Dichten der Was-
serstoffionen fiir dieses Niederdruckplasma. Die dominierende Tonenspezies ist das
H, ~Ton. Deren absolute Dichte liegt druckunabhiingig bei etwa 10'" ¢cm™3. Der
Betrag der Dichte des H. —Ions liegt bei etwa 5 % der H; —Dichte, der Betrag der
H*-Dichte bei etwa 0.1 % davon. Die Absolut— und Relativwerte beider Dich-
ten zeigen bei Druckzunahme eine leichte Abnahme. Die Summe aller Dichten
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Abbildung 3.20: Dichte der Wasserstoffionen H*, Hy und H;' fiir ein Niederdruckplasma.

entspricht bis auf kleine Abweichungen der Elektronendichte im Plasma (10"
cm™3).

Zusammenfassend ergibt sich, daf} aufgrund der hohen Dichten der Ionen bei
der Berechnung von Besetzungen der Zustinde im Atom nicht nur Anregungen
vom Atom selber und die dissoziative Anregung vom Molekiil aus beriicksichtigt
werden miissen, sondern auch Anregung von den Ionen aus. Im P-Raum sind H™*
und H; enthalten, fiir H;" liegen keine zustandsaufgelosten Ratenkoeffizienten
fiir die dissoziative Rekombination vor.

3.4.3 Einbeziehung der optischen Dicke

Besonders die intensiv strahlenden Resonanzlinien? kénnen beim Durchlaufen ei-
ner bestimmten Wegstrecke in einem Plasma aufgrund der hohen Besetzung im
unteren Zustand des Ubergangs wieder absorbiert werden. Dies fiihrt zu einer
Verringerung der von auflen beobachtbaren Emissivitit der betreffenden Linie.
Diese Verringerung kann durch Multiplikation der Ubergangswahrscheinlichkeit
der Linie mit einem sogenannten Populations-Escape-Faktor © [Beh00] darge-
stellt werden. Dabei muf} gelten: © < 1. Der Escape-Faktor hingt ab von n., T,
der Neutralteilchendichte, der Neutralteilchentemperatur, dem Linienprofil, der
Plasmageometrie und dem rdumlichen Strahlungsprofil. Beim Einbau dieser Fak-
toren in das SSM mufite beachtet werden, dafl in den Ratengleichungen die mit ©

2Das sind typischerweise Linien, die auf dem jeweiligen Grundzustand enden, im Fall des
Wasserstoffatoms also die Linien der Lyman—Serie.
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korrigierte Ubergangswahrscheinlichkeit verwendet werden muf), bei der Bestim-
mung von effektiven Emissionsratenkoeffizienten nach Gleichung (2.41) jedoch die
originale Wahrscheinlichkeit. Die folgenden Rechnungen wurden fiir Bedingungen
durchgefiihrt, wie sie im vorliegenden Niederdruckplasma herrschen. Dabei wur-
den folgende, in [Beh00] berechnete, Escape-Faktoren verwendet:

6(L.) | 0.04
O(Ls) | 0.35
o(L,) | 0.8
O(Ls) | 1.0

Das heifit, die optische Dicke hat nur auf L, und Lg einen starken Einfluf}, auf
L., nur noch einen geringen und auf Ls; und alle anderen Lyman-Linien gar kei-
nen mehr. Zusétzlich wurden Rechnungen mit total optisch dicken Lyman—Linien
durchgefiihrt. Dabei wurde einmal ©(L,) = O(Lg) = 0 gesetzt und einmal
©(L,) = 0. Abbildung 3.21 zeigt die berechnete und auf die Grundzustands-
besetzung normierte Besetzung der einzelnen Atomzusténde fiir 7, = 3 eV. Um
die dissoziative Anregung vom Molekiil aus zu beriicksichtigen, wurden eine Mo-
lekiildichte von 10 ¢m ™ und ein Dissoziationsgrad von 1 % angesetzt. Die Dich-
ten fiir die Molekiilionen wurden mit KALLIOPE berechnet.
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Abbildung 3.21: Besetzung der Zustinde im atomaren Wasserstoff in Abhdngigkeit der opti-
schen Dicke einzelner Lyman—Linien.

Die Beriicksichtigung der optischen Dicke fiir die Lyman—Serie fiihrt zu einer
stirkeren Gleichgewichtsbesetzung der oberen Niveaus der einzelnen Linien. Die
Annahme von total optisch dicken L,— bzw. L,— und Lg—Linien fiihrt zu einer
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starken Uberbesetzung aller Niveaus gegeniiber dem optisch diinnen Fall. Aus den
an das Experiment angepassten Escape—Faktoren resultiert eine mit steigendem
n abnehmende Anhebung der Besetzung. Fiir n = 2 betrigt der Faktor 50, fiir
n = 3 nur noch etwa 2 und fiir weiter steigendes n néhert sich die Besetzung immer
mehr der im optisch diinnen Fall an. Der Einflufl der optischen Dicke auf n = 2
und hohere n ist somit stark von den verwendeten Escape-Faktoren abhéngig.
Diese sollten daher fiir jedes betrachtete Plasma separat bestimmt werden.

Die aufgrund der optischen Dicke stirker besetzten Zustédnde sind selber obere
Zusténde fiir Ubergéinge, deren Emissivitit sich gegeniiber dem optisch diinnen
Fall dndern wird. Dies wirkt sich auf die effektiven Emissionsratenkoeffizienten
aus, bei deren Berechnung folglich die optische Dicke der Resonanzlinien auch
nicht vernachléssigt werden darf. Abbildung 3.22 zeigt berechnete effektive Emis-
sionsratenkoeffizienten fiir H,. Um den Effekt der optischen Dicke besonders zu
verdeutlichen, wurde dabei nur Anregung aus dem Atom in die Rechnung mit
einbezogen, das heifit, die Anregung aus dem Molekiil und den Ionen wurde ver-
nachléssigt.
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Abbildung 3.22: Aus verschieden angenommener optischer Dicke der Lyman-Linien resultie-
rende effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir H,.

Wie bei der Besetzung der Atomzustidnde zeigt sich deutlich ein Einflufy der ver-
wendeten Escape-Faktoren fiir die Lyman—Serie auf die effektiven Ratenkoeffi-
zienten. Die auf Null gesetzten Escape—Faktoren fiihren zu einer Erhéhung um
einen Faktor bis zu 100.
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3.4.4 Effektive Ratenkoeffizienten

Unter Beriicksichtigung von an das untersuchte Experiment angepassten Escape—
Faktoren wurden effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir die ersten vier Linien
der Balmer—Serie berechnet.
Abbildung 3.23 zeigt einen Vergleich von Ratenkoeffizienten fiir Anregung nur
aus dem Atom bzw. fiir Anregung aus Atom und iiber zusétzliche dissoziative
Anregung aus dem Molekiil.
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Abbildung 3.23: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir die Balmer—Linien des Wasser-
stoffatoms fiir Anregung der Atomzustinde nur aus dem Atom bzw. aus Atom und Molekiil
(nH2 =300 - TLH)

Die hinzugenommene Beriicksichtigung der dissoziativen Anregung fiihrt zu einer
stiarkeren Besetzung der Atomzustinde und damit zu einer Anhebung des Ra-
tenkoeffizienten. Diese Anhebung ist fiir niedrige Elektronentemperaturen noch
relativ gering und nimmt mit steigendem 7, bis zu einem konstanten Faktor zu.
Grund fiir diesen Effekt ist, dafl die Schwellenergie fiir die das Molekiil dissoziie-
renden Prozesse bei 17 eV liegt und somit die Dissoziation fiir niedrige Elektro-
nentemperaturen relativ schwach ist.

In Abbildung 3.24 werden Balmer—Emissionsratenkoeffizienten, bei deren Berech-
nung Anregung der Atomniveaus vom Atom und Molekiil aus beriicksichtigt wor-
den ist, mit Koeffizienten verglichen, bei denen zusétzlich Anregung von den Ionen
aus mit eingerechnet wurde. Die Dichte der Molekiile (ny, = 300 - ny) und die
Dichte der Ionen wurden als iiber die Elektronentemperatur konstant angenom-
men.
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Abbildung 3.24: Effektive Emissionsratenkoeffizienten fiir die Balmer—Linien des Wasser-
stoffatoms fiir Anregung der Atomzustinde aus dem Atom und Molekiil bzw. aus Atom, Molekiil
und Tonen (ng, =300 ng).

Die Ratenkoeffizienten mit Beriicksichtigung der von den Ionen ausgehenden An-
regung zeigen ab einem bestimmten 7, einen Verlauf, der den Koeffizienten ohne
Beriicksichtigung der Ionen entspricht. Diese Temperatur nimmt mit steigender
Quantenzahl des oberen Zustands des Ubergangs zu. Sie liegt fiir H, bei 3 eV
und nimmt bis zu 4 eV fiir Hs zu. Bei kleineren Temperaturen flachen die Kurven
immer mehr ab und nehmen ab 1.5 bis 2 eV mit abnehmenden 7, sogar wieder
zu. Grund fiir diesen Verlauf ist der Einflul der Rekombination von Ionen zu Mo-
lekiilen bzw. Atomen, die mit sinkendem T, iiberwiegt. Die Anregung aus dem
Atom und dissoziative Anregung aus dem Molekiil nehmen mit steigendem T,
stark zu. Fiir kleine Elektronentemperaturen dominiert somit die Rekombinati-
on, fiir grofle Elektronentemperaturen dagegen dominieren die Prozesse aus Atom
und Molekiil. Mit steigender Hauptquantenzahl nahert sich das Atom energetisch
immer mehr dem H*-Ion an und Rekombination wird wahrscheinlicher. Daraus
resultiert die Zunahme der Temperatur, ab der die Ratenkoeffizienten aufeinander
liegen.

3.4.5 Linienverhiltnisse der Balmer—Linien

Aus experimentell bestimmten Emissivitdten von Atomiibergéingen bzw. Beset-
zungen der jeweiligen oberen Zustinde lassen sich Verhiltnisse der Balmerlinien
H,, Hg und H, bestimmen. Diese Verhéltnisse lassen sich zur Diagnostik fiir un-
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terschiedliche Plasmaparameter verwenden. Detaillierte Informationen dazu lie-
fert [Mei00].

Zunichst sollen die Balmer—Linienverhéltnisse als Diagnostik fiir den Dissoziati-
onsgrad im Plasma verwendet werden. Dazu wurden mit dem SSM Werte fiir die
Verhéltnisse H,/Hg und H,/H, in Abhingigkeit von T, berechnet. Diese Rech-
nungen wurden fiir Plasmen mit Dissoziationsgrad 6 = 0 %, § = 0.33 % sowie § =
100 % durchgefiihrt. Da die beiden Plasmen mit 6 = 0 % und 6 = 100 % absolu-
te Extremzusténde eines Niederdruckplasmas darstellen, konnte keine akzeptable
Annahme gefunden werden, in welcher Form die Anregung der Ionen und die
optische Dicke beriicksichtigt werden miissen. Daher wurden optische Dicke und
Besetzung der Atomzusténde aus [onen fiir diese Rechnungen vernachléssigt. Die-
se Effekte miissen, soweit moglich, bei der Auswertung experimentell bestimmter
Werte berticksichtigt werden. So wird in [Beh00] gezeigt, wie man aus in einem
optisch dicken Plasma experimentell bestimmten Linienverhéltnissen die optische
Dicke herausrechnet, um einen Vergleich der mit einem SSM bestimmten Verhé&lt-
nisse durchfiihren zu kénnen.
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Abbildung 3.25: Berechnete Linienverhiltnisse von Hy zu Hg bzw H,, fiir Anreqgung nur aus
dem Atom bzw. nur aus dem Molekiil in Abhdngigkeit der Elektronentemperatur. Zusdtzlich sind
einige experimentell bestimmte Linienverhdltnisse eingezeichnet.

Abbildung 3.25 zeigt die Ergebnisse der Rechnungen im Vergleich mit auf die
erwiahnte Weise korrigierten experimentellen Werten. Die verschiedenen Symbole
entsprechen verschiedenen Mefireihen und damit verschiedenen experimentell be-
stimmten Dissoziationsgraden. Der Dissoziationsgrad in einem realen Plasma liegt
zwischen den beiden Extremwerten, also sollten die gemessenen Linienverhéltnis-
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se zwischen den beiden berechneten Kurven liegen. Die Kurve fiir 6 = 0.33 % gibt
ein Beispiel fiir Werte, die unter bestimmten Bedingungen fiir das Niederdruck-
plasma typisch sind. Die Bestimmung absoluter Werte fiir ¢ ist nicht moglich, da
bei dem Verhéltnis H,/Hz die Punkte einer Mefireihe und bei dem Verhéltnis
H,/H, sogar Punkte zweier Mefireihen auflerhalb des erlaubten Bereichs liegen.
Eine Ursache hierfiir konnen Meffehler sein, die aber bei maximal 25 % liegen.
Eine weitere Ursache ist die nicht ausreichende Datenbasis des verwendeten SSM.
Dies wird durch einen Vergleich mit dem SSM ADAS [Sum99] belegt. ADAS ist
ein hauptséchlich fiir Untersuchungen an Atomen entwickeltes SSM und enthélt
eine bessere Datenbasis als das hier verwendete SSM. ADAS behandelt alledings
keine Kopplung von Atom und Molekiil. Weitergehende Informationen zu ADAS
sind in [Sum99] enthalten. Die von ADAS berechneten Linienverhéltnisse fiir § =
100 % liegen um einen Faktor von 1.4 fiir H,/H,, bzw. 1.2 fiir H,/Hg unterhalb
denjenigen des hier verwendeten SSM. Als Folge erlauben die von ADAS berech-
neten Verhéltnisse eine physikalisch sinnvolle Deutung aller Mefipunkte. Daraus
erhaltene Ergebnisse fiir den Dissoziationsgrad sind in [Beh00] zu finden.
Obwohl die vom hier verwendeten SSM berechneten Linienverhéltnisse eine Be-
stimmung von § nicht ermdoglichen, lassen sich in Abbildung 3.25 dieselben Ten-
denzen erkennen, wie in [Beh00].

In [Fuj89] ist die Anwendung von Balmer—Linienverhiltnissen als Diagnostik fiir
die Elektronendichte vorgestellt. Abbildung 3.26 zeigt die Verhéltnisse von Hpg,
H, und H; zu H, in Abhéngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronen-
temperatur. Dabei wurde zunéchst nur die Anregung der Atomzustéinde aus dem
Atom selber, ohne optische Dicke beriicksichtigt.

Fiir geringe und hohe Elektronendichten verlaufen die Kurven flach. In einem
Bereich von etwa 10'' cm™ bis 10'* ¢cm™3 zeigt sich ein Hub. Die Hohe und die
Breite dieses Hubs nehmen mit steigender Hauptquantenzahl des oberen Zustan-
des des zu H, in Verhiltnis genommenen Ubergangs zu. H, 3/ H, variiert um einen
Faktor von 4 wogegen dieser Faktor fiir Hs/H, bei 39 liegt. Somit bietet sich das
Linienverhéltnis Hs/H, fiir die Verwendung als n.—Diagnostik an. Zur Diagno-
stik an Niederdruckplasmen muf} allerdings beachtet werden, dafl die hoheren
Balmerlinien nur noch schwach emittieren und die Bestimmung der Emissivitét
damit einen groflen Fehler beinhaltet. Somit wird fiir die Praxis die Verwendung
des Verhéltnisses H,/H, als Kompromifl zwischen moglichst hohen Hub und
moglichst genauer Bestimmung der Emissivititen vorgeschlagen.

Fiir zunehmende Elektronentemperatur nehmen die Linienverhéltnisse zu, jedoch
bleibt die Hohe des Hubs in etwa gleich, so dafl die Methode fiir einen grofien
Temperaturbereich anwendbar ist.

Abbildung 3.27 zeigt die gleichen Linienverhéltnisse in Abhédngigkeit von der Elek-
tronendichte und dem Dissoziationsgrad. Es wurde fiir 6 =0 %, § = 0.33 % und o
= 100 % und eine Elektronentemperatur von 5 eV gerechnet. Die optische Dicke
und die Anregung aus den Ionen wurden vernachlissigt.

Die Hohe des Hubs nimmt bei dem Verhéltnis Hs/ H,, mit steigendem ¢ von einem
Faktor 8 auf den Faktor 33 zu, seine Breite dagegen ist konstant. Die fiir 6 = 0.33
% gerechneten Kurven liegen nahe an denen fiir 6 =0 %. Diese Art der Diagnostik
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Abbildung 3.26: Linienverhdltnisse von Hg, H, und Hs zu H, fir Anrequng nur aus dem
Atom in Abhdngigkeit von der Elektronendichte und der Elektronentemperatur.
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Abbildung 3.27: Linienverhdltnisse von Hg, H, und Hs zu H, in Abhdngigkeit von der
Elektronendichte und dem Dissoziationsgrad.
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der Elektronendichte wird somit fiir Plasmen mit hoher Molekiilteilchendichte
weniger exakte Ergebnisse liefern, als fiir Plasmen mit hoherem Dissoziationsgrad.
Fiir einen Vergleich mit experimentell ermittelten Linienverh&ltnissen miissen die-
se wieder unter Beachtung der optischen Dicke und der Anregung aus den Ionen
korrigiert werden.

In den Abbildungen 3.26 und 3.27 wurde dargestellt, dal die Bestimmung der
Elektronendichte mit Hilfe der Verhiltnisse der Balmerlinien empfindlich von der
Kenntnis von 7, und ¢ abhéngt. Nach Tabelle 3.1 kann 7, in Divertorplasmen zwi-
schen 1.0 und 10 eV variieren, je nachdem, in welchem Recyclingzustand sich das
Plasma befindet. Eine Angabe von ¢ wird nicht verwendet, da das Divertorplas-
ma nahezu volldissoziiert ist und nur vereinzelt Molekiile durch Rekombination
an der Wand gebildet werden und in das Plasma eindringen. Zudem variieren die
Plasmaparameter (n., T., ng,ny,) entlang einer Sichtlinie, so daf man rdumlich
gemittelte Ergebnisse erhélt.
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Kapitel 4

Vibrationsbesetzung im
Grundzustand

Im SSM sind fiir den Grundzustand XIZJ;r des Molekiils neben dem elektroni-
schen Zustand (v = 0) auch 14 angeregte Vibrationszustéinde (v = 1...14) im-
plementiert. Zur Besetzung dieser Niveaus werden sieben verschiedene Prozesse
beriicksichtigt. Diese Prozesse kénnen wahlweise zugeschaltet werden:

1. Umbesetzung durch Elektronenstof
2. Dissoziation iiber *%F

3. Dissoziative Anlagerung

4. Ladungsaustausch

5. Ubergang iiber B'S} und C'II,

6. Schwerteilchenstofle

7. Stofle mit der Wand

Die ersten vier Prozesse waren im urspriinglichen SSM [Saw95] enthalten, der
fiinfte Prozess wurde auf unterschiedliche Vorgehensweisen [Sch00], [Gre01b] im-
plementiert. Die beiden letzten Prozesse wurden von [Sch00] hinzugefiigt. Diese
Prozesse sind nur fiir Plasmen hoher Hy—Dichte relavant, d.h. fiir typische Nieder-
druckplasmen, nicht aber fiir Divertorplasmen. Es ist es daher zu unterscheiden,
fiir welche Art von Plasma die Rechnung durchgefiihrt wird. In Divertorplas-
men sind die ersten fiinf Reaktionen relevant, in Niederdruckplasmen alle sieben,
wobei letztere nur ein Teil der tatsichlich stattfindenen Reaktionen sind, und
exemplarisch fiir die Vielzahl der Mo6glichkeiten dienen sollen.

Programmintern hat die Mitbetrachtung der Vibrationsniveaus von X 12; zur
Folge, daf§ sich die Anzahl der Ratengleichungen fiir das Singulettsystem um 14
erhoht. Dabei wird die zunéchst erstellte (40 x 40)-Matrix der Ratengleichun-
gen durch Einschieben einer (14 x 14)-Untermatrix an geeigneter Stelle auf das
vollstdndige Gleichungssystem erweitert. Bei Einbeziehung der Vibrationsniveaus
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muf} auch die Berechnung einiger effektiver Ratenkoeffizienten erweitert werden.
So sind zum Beispiel Dissoziation und Ionisation nun auch von den Vibrationsni-
veaus aus moglich. Die betreffenden Ratenkoeffizienten miissen zu dem gesamten
effektiven lonisations— bzw. Dissoziationsratenkoeffizienten addiert werden.
Bei der im Rahmen dieser Arbeit vorgenommenen Erweiterung des SSM auf Deu-
terium haben die Vibrationsprozesse eine entscheidende Bedeutung: Die raumli-
che und elektronische Struktur des H, und Dy—Molekiils ist gleich, was zur Folge
hat, dafl die Potentialkurven der elektronischen Zustédnde bei den beiden Isoto-
pen identisch sind. Somit kénnen die Ratenkoeffizienten fiir rein elektronische
Ubergiinge bei beiden Isotopen als identisch betrachtet werden. Einziger Unter-
schied zwischen H, und D, ist die doppelte Masse bei Deuterium. Aus diesem
Unterschied resultieren unter anderem ein geringerer Energieunterschied zwischen
den Vibrationsniveaus bei Dy! und folglich unterschiedliche Ratenkoeffizienten fiir
Ubergiinge von und zu den Vibrationsniveaus von X 12;. AufBlerdem liegen bei D,
aufgrund der engeren Aufeinanderfolge 20 angeregte Vibrationsniveaus innerhalb
des Potentialtopfes, also 6 mehr als bei Hy. Somit miifite eigentlich statt einer
(14 x 14)-Matrix nun eine (20 x 20)-Matrix in die Matrix der Ratengleichun-
gen eingeschoben werden. Da die obersten 6 Vibrationsniveaus nur sehr schwach
besetzt sein werden, wurde auf diese aufwendige Erweiterung verzichtet.
Verschiedene Datensitze aus unterschiedlichen Quellen fiir Ratenkoeffizienten ein
und desselben Ubergangs bei einem der beiden Isotope kénnen Abweichungen um
einen Faktor bis zu 10 zeigen. Da nach der Erweiterung die Moglichkeit bestehen
soll, Ergebnisse, die fiir D, bzw. H, berechnet werden, direkt miteinander zu
vergleichen, ist es wichtig, nicht nur Ratenkoeffizienten fiir die Vibrationsprozesse
bei Deuterium hinzuzufiigen, sondern auch entsprechende, aus derselben Quelle
stammende Koeffizienten fiir Wasserstoff. Es erwies sich als Hauptproblem bei
der Erweiterung des SSM, geeignete Quellen fiir solche Daten in der Literatur
aufzufinden.
Im allgemeinen werden in der Literatur keine Ratenkoeffizienten, sondern Wir-
kungsquerschnitte fiir den jeweiligen Prozess angegeben. Um aus diesen Ratenko-
effizienten zu berechnen, mufl man eine Faltung mit einer Elektronenenergiever-
teilungsfunktionen vornehmen (siche Gleichung (2.11)). Diese wird als Maxwell-
verteilung angenommen. Fiir den Einbau in das SSM wird an der so erhaltenen
Kurve ein Fit durchgefiihrt. Dabei wird im allgemeinen folgende Form fiir den
Verlauf eines Ratenkoeffizienten verwendet:
8
n(X(7) =3 au(n(T)" (4.1)
n=0

Das auf Deuterium erweiterte SSM soll dazu verwendet werden, die Vibrations-
besetzung beider Isotope unter Divertorbedingungen auszurechnen und zu ver-
gleichen. Die Prozesse (6) und (7) sind also nicht relevant. Im Folgenden werden
die Vibrationsprozesse dargestellt und die vorgenommene Erweiterung auf Deu-
terium detailliert erldutert.

'Der zweite, im Rahmen des SSM aber nicht relevante, Unterschied ist eine engere Aufein-
anderfolge der Rotationsniveaus.
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4.1 Umbesetzung durch Elektronenstof}

4.1.1 Beschreibung des Prozesses

Das SSM behandelt Elektronenstofanregung und —abregung innerhalb der 15
Vibrationsniveaus des elektronischen Grundzustandes gemeinsam:

Hy(X'SH(vi) +e — Ho(X'SH)(vf) + e (4.2)
Dabei ist v; der Startzustand und vy der Endzustand des Ubergangs und es gilt:
Vi, Uf :0...14; (% %Uf

In [Jan87] gibt es Ratenkoeffizienten fiir die beiden folgenden Elektronenstofipro-
zesse:

Hy(X'SH(0) +e” — Hy(X'SH)(1) +e” (4.3)
Hy(X'SH(0) + e — Hy(X'SH)(2) + e (4.4)

Diese Ratenkoeffizienten sind im SSM enthalten. Fiir ElektronenstoBanregung zu
v; # 0 bzw. vy > 2 werden die Ratenkoeffizienten durch Skalierung aus dem Ko-
effizienten fiir (4.3) bestimmt und fiir den Skalierungsfaktor f gilt nach [GreO1b]:

_exp (5B, —4.44E,,)

0.121 (4:5)

Dabei sind E,, und E,, die Energien des unteren und des oberen Vibrationsnive-
aus.

Die Ratenkoeffizienten fiir Stoe zweiter Art werden aus denen fiir die Stoflanre-
gung mit Hilfe des detaillierten Gleichgewichtes gewonnen.

Allgemein verwendet man das detaillierte Gleichgewicht zur Bestimmung von
Ratenkoeffizienten fiir einen Prozess aus bekannten Ratenkoeffizienten fiir den
jeweiligen Umkehrprozess. Man nimmt dabei an, daf§ der anregende und der ab-
regende Prozess miteinander im Gleichgewicht stehen:

niNe Xioyp =nyne Xy (4.6)

Sind nun die Zusténde nach einer Boltzmannverteilung besetzt, so ergibt sich eine
einfache Formel zur Berechnung des Ratenkoeffizienten fiir den Umkehrprozess:

Dabei ist AW, die Energiedifferenz zwischen den beiden beteiligten Niveaus, g;
und gy sind die entsprechenden statistischen Gewichte.

Eine ausfiihrliche Beschreibung der im SSM urspriinglich verwendeten Ratenko-
effizienten und Skalierungsfaktoren findet sich in [GreO1b].
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4.1.2 Erweiterung fiir D,

In [Buc85] findet man Querschnitte fiir Elektronenstoanregung von v; = 0 nach
vy = 1,2 fiir Wasserstoff und Deuterium. Aus den Abbildungen der Querschnit-
te wurden durch Digitalisierung Datenpunkte gewonnen. Die aus diesen Werten
erhaltenen Ratenkoeffizienten wurden analog zur in Kapitel 4.1.1 beschriebenen
Methode in das SSM eingebaut. In Abbildung 4.1 sind diese Ratenkoeffizienten
abgebildet. Zusétzlich sind dort zum Vergleich die vorher im SSM enthaltenen
Ratenkoeffizienten fiir H, nach [Jan87] abgebildet.

1E-8

1E-9 |

o
~
™
£
L,
X 1E10}

— H, [Buc85]

ffffff D, [Buc85]

= H, [Jan87]
1E-11 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

T, [eV]

Abbildung 4.1: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Elektronenstidfie von v; = 0 nach
vy =1 bzw. vy =2 bei Hy und D». Zum Vergleich sind die urspiingliche Ratenkoeffizienten fir
H, eingetragen.

Fiir die Berechnung der Faktoren zur Skalierung des Ratenkoeffizienten fiir v; = 0
und vy = 1 auf alle anderen wurden Querschnittsdaten aus [Bar79] verwendet.
Diese sind fiir v; = 0...5 und vy = 0...5 gegeben, aber nicht fiir jede Elektro-
nenenergie, sondern nur fiir die beiden Energiewerte 3 eV und 6 eV. Mit diesen
Daten wurden {iber die beiden Elektronenenergien gemittelte Verhéltnisse der
Querschnitte zu dem Querschnitt fiir v; = 0 und vy = 1 gebildet.

Das Verhiltnis von Querschnitten, die einen dhnlichen Verlauf zeigen, entspricht
dem Verhiltnis der entsprechenden Ratenkoeffizienten. Daher wurden die erhal-
tenen Querschnittsverhéltnisse als Skalierungsfaktoren fiir die Berechnung der
Anregungsraten fiir v; < 5 verwendet. Fiir héhere v; wurde an die Skalierungs-
faktoren ein zweidimensionaler Fit der Form

fe exp (ap By, — a1 Ey;)

(4.8)

a2
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angepasst. Diese Form wurde gewiihlt, da die Erweiterung so weit wie moglich auf
dem urspriinglichen SSM basieren sollte (siche Gleichung 4.5). Es sind E,, und
E,, die Energien des unteren und des oberen Niveaus. Die Fitparameter ergeben
sich zu:

H, D,
ap | 4.596 7.201
ay | 4.440 6.787 (4.9)
ap | 7.716 - 1072 1 6.240 - 102

Abbildung 4.2 zeigt die daraus gewonnenen Skalierungsfaktoren fiir Wasserstoff
und Deuterium. Der Ubersicht halber werden nur die Faktoren fiir v; = 0, v; =
4 und v; = 9 gezeigt. Zum Vergleich sind die urspriinglichen, in Kapitel 4.1.1
beschriebenen Skalierungsfaktoren mit eingezeichnet.
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Abbildung 4.2: Im SSM verwendete Faktoren fiir Skalierung des Ratenkoeffizienten fiir v; =0
und vy = 1 auf Koeffizienten fiir andere Vibrationszustinde.

Die Annahmen des detaillierten Gleichgewichts sind fiir Hy bzw. D, gleicherma-
Ben giiltig, so daf} fiir die Stofle zweiter Art keine Verdnderungen vorgenommen
werden mufiten.

Um zwischen den verschiedenen implementierten Ratenkoeffizienten einfach um-
schalten zu kdnnen, wurde im Quelltext des SSM eine Variable als global verfiigha-
rer Schalter hizugefiigt:
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IeStossType = 0: | Ratenkoeffizienten fiir H,,
basierend auf [Jan87]. Siehe Kapitel 4.1.1.
IeStossType = 1: | Ratenkoeffizienten fiir H, und D,
basierend auf [Buc85]. Siehe Kapitel 4.1.2,

4.2 Dissoziation iiber b’ "

4.2.1 Beschreibung des Prozesses

Aufgrund der antibindenden Potentialkurve von v*%;} wird ein in diesen Zustand
iibergegangenes Molekiil in zwei Atome dissoziieren. Fiir die Elektronenstoflanre-
gung vom vibrationsaufgeldsten Grundzustand nach »33] gilt:

Hy(X'SH(v) +e” = H(b°S)) — H(1)+H(1) +e” (4.10)

Im SSM wird b*%; wie alle anderen Niveaus im Wasserstoffmolekiil auch behan-
delt, mit einer Ausnahme: Um den Verlust der dissoziierten Molekiile zu model-
lieren, ist der Ubergang in der Matrix der Ratengleichungen zwar fiir die Vibra-
tionsniveaus von X'X1 als Verlust eingetragen, nicht aber als Gewinn fiir 5*3;}.
Fiir die Dissoziation iiber b*S} verwendet das urspriingliche SSM Ratenkoeffizi-
enten aus zwei verschiedenen Datenquellen. Zwischen diesen Koeffizienten kann
umgeschaltet werden.

Zum einen wird ein Koeffizient nach [Jan87] verwendet. Dieser ist gegeben fiir v =
0. Fiir alle anderen Vibrationsniveaus wird der entsprechende Ratenkoeffizient
durch Skalierung ermittelt. Der Skalierungsfaktor f basiert auf Querschnitten
von [Res88] und es gilt nach [GreOlb]:

_exp (0.07 E,)

/ 1.0019

(4.11)

Dabei ist E, die Energie des jeweiligen Vibrationszustandes v. Die sich aus dieser
Skalierung ergebenden Ratenkoeffizienten sind in Abbildung 4.3 dargestellt.

Die andere verwendete Datenquelle ist [Sti98]. Der Einbau in das SSM wurde
von [Sch00] vorgenommen. Es liegen Querschnitte fiir niedrige Elektronenener-
gien (E, < 15 eV) und fiir v = 0...4 vor. Um die Querschnitte fiir hohere F,
zu erhalten, wurde ein Abfall mit F? angenommen. Da mit steigender Vibrati-
onsquantenzahl die Abstidnde der Vibrationsniveaus immer geringer werden, um
schlieBlich in ein Kontinuum tiberzugehen, wird die Annahme gemacht, daf} sich
auch die Anregungsratenkoeffizienten fiir den Ubergang nach b*F bei zuneh-
mendem v immer weniger voneinander unterscheiden. Programmintern wird der
Abstand fiir die Ratenkoeffizienten fiir v = 3 und v = 4 als Mafistab genommen
und fiir die Bestimmung aller Koeffizienten fiir v > 4 immer weiter verringert, bis
er bei v = 14 Null ist und somit der Ratenkoeffizient bei weiter steigendem v kon-
stant bleiben wiirde. Abbildung 4.4 zeigt die nach diesem Verfahren berechneten
Ratenkoeffizienten fiir die Dissoziation iiber »*%;.
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Abbildung 4.3: Urspriinglich im SSM enthaltene Ratenkoeffizienten nach [Jan87] fiir Disso-
ziation tiber b3 bei Hy.
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Abbildung 4.4: Urspringlich im SSM enthaltene Ratenkoeffizienten fiir Dissoziation tiber
b*SF bei Hy nach [Sch00], basierend auf [Sti98].
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Die Wirkunsquerschnitte nach [Sti98] sind mit Hilfe von R-Matrix-Rechnungen
bestimmt worden, die fiir geringe Energien sehr genau sind, und den élteren Ko-
effizienten aus [Jan87], die auf Born—-Néaherungen beruhen, vorzuziehen. Vergleich
der Abbildungen 4.3 und 4.4 zeigt, dafi die Ratenkoeffizienten nach [Sti98] vor
allem fiir hohere v groBere Werte als die von [Jan87] annehmen. Somit wird die
Verwendung der Ratenkoeffizienten nach [Sti98] als Ergebnis einen hoheren Dis-
soziationsgrad des Plasmas im Besetzungsgleichgewicht zur Folge haben.

4.2.2 Erweiterung fiir D,

Fiir die Erweiterung auf D, liegen keine mittels R—-Matrix berechneten Ratenko-
effizienten vor. Es werden stattdessen Querschnittsdaten aus [Cel99] verwendet.
Diese liegen bei H, fiir v = 0...13 und bei D, fiir v = 0...19 vor. Aus die-
sen Querschnitten wurden Ratenkoeffizienten berechnet, die direkt in das SSM
iibernommen werden konnten.
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Abbildung 4.5: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Dissoziation diber B>} bei Ho
nach [Cel99].

Aufgrund der im SSM durchgefiihrten Auflésung des Zustands X 12;“ in 15 Vi-
brationsniveaus fehlt fiir das Ho—Molekiil der Ratenkoeffizient fiir den obersten
Vibrationszustand. Da, wie in Kapitel 4.2.1 beschrieben, die Abstéinde zwischen
den Ratenkoeffizienten mit steigendem v immer geringer werden, wurde fiir v = 14
bei Hy derselbe Koeffizient verwendet, wie fiir v = 13. Die Abbildungen 4.5 und
4.6 zeigen die neu hinzugefiigten Ratenkoeffizienten fiir Hy und Ds.
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Abbildung 4.6: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Dissoziation iber b®SF bei Do
nach [Cel99].

Um zwischen den verschiedenen Ratenkoeffizienten umschalten zu kénnen, wurde
folgender Schalter im SSM hinzugefiigt:

0: | Ratenkoeffizienten fiir Hy nach [Jan87].
1: | Ratenkoeffizienten fiir Hy nach [Sti98].
2: | Ratenkoeffizienten fiir Hy und Dy [Cel99].

iDissociationRateType
iDissociationRateType
iDissociationRateType

4.3 Dissoziative Anlagerung

4.3.1 Beschreibung des Prozesses

Beim Prozef der dissoziativen Anlagerung trifft ein freies Elektron auf ein Wasser-

stoffmolekiil im elektronischen Grundzustand und regt dieses in einen Zwischen-
zustand an:

Hy(X'SH(v) +e” — Hy (°SE?S)) (4.12)

Da der Zwischenzustand resonant ist, wird das Molekiil in zwei einzelne Atome
dissoziieren:

H,(*S;?S)) - H+H (4.13)

Der zusammengesetzte Prozess ist also fiir die Vibrationsbesetzung ein Verlust-

prozess. Das SSM enthilt eine Fitformel nach [Cel99] zur Berechnung der vibra-
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tionsaufgelosten Ratenkoeffizienten X, (7,):

E'USChw.
Te

ol +1)

1+ ( — ESchw.
X, (T.) ~ 6.69 - 107 o5\ /T, v
( ) Oy (1 + aTe)Q

T.

exp (4.14)

Dabei ist ES"- die Schwellenergie in eV und ¢;"- der Schwellquerschnitt in
cm?. Der Parameter o ist ein Fitparameter, dessen Wert beim Wasserstoffmolekiil
fiir verschiedene Vibrationsniveaus um das Mittel o = 2.27& schwankt. Die

Einheit von X, (7,) ist % Die Schwellenergien und Schwellquerschnitte stammen
aus [Bar79]

4.3.2 Erweiterung fiir D,

Schw.

s fiir Wasser-

In [Bar79] werden vibrationsaufgeloste Werte von E5<" und o
stoff und Deuterium gegeben, nicht jedoch der Fitparameter a.
Daher wurden die benétigten Ratenkoeffizienten neu gerechnet. Es wurden die
vorhandenen Werte fiir Schwellenergie— und Querschnitt verwendet, um nach fol-
gender, aus [Cel99] stammender Formel energieabhéngige Querschnitte zu erstel-

len: Seh
E, — ESchw.
O'(Ee) — afchw. exp — ( v )
Ey

Dabei ist Ej ein molekiilabhéngiger Parameter und wird in [Cel99] angegeben als
0.45 eV bei Wasserstoff und 0.32 eV bei Deuterium.

Da die interne Struktur des SSM so weit wie mdglich unverdndert bleiben sollte,
wurde an den durch Faltung aus den Querschnitten gewonnenen Ratenkoeffizien-
ten kein Fit der Form (4.1) durchgefiihrt. Stattdessen wurde unter Beibehaltung
der Parameter E5"- und 05" der Parameter « in Gleichung (4.14) solange va-
riiert, bis eine minimale Abweichung von resultierenden Ratenkoeffizienten zum
selber gefalteten Ratenkoeffizienten auftrat. Fiir hohe Vibrationsniveaus mufite
dabei auch die Schwellenergie um einen geringen Wert verringert werden, um
die Ratenkoeffizienten auf optimale Ubereinstimmung zu bringen. Der so erhal-
tene Parameter « konnte gemeinsam mit den gegebenen E5<"- und 05" in die
urspriingliche Fitformel (4.14) des SSM iibernommen werden.

Fiir Vibrationsniveaus mit v > 9 bei Hy bzw. v > 13 bei D, gibt [Bar79] keine
Werte fiir E5" und o7" an. Da mit steigendem v sich E5°"- immer néher
der Null annéhert und 05" einen immer flacher werdenden Anstieg durchliuft,

wurden fiir v > ¢ mit ¢ = 9 fiir Hy bzw. ¢ = 13 fiir D, folgende angenommene
Parameter eingesetzt:

(4.15)

EShw- = (4.16)
Ufchw. _ Ufchw. (4.17)
a, = (4.18)

Die Abbildungen 4.7 und 4.8 zeigen die neu hinzugefiigten Ratenkoeffizienten
fiir H, und D,. Da die fiir Wasserstoff verwendeten Parameter derselben Quelle
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Abbildung 4.7: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir dissoziative Anlagerung bei Ho
nach [Cel99].
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Abbildung 4.8: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir dissoziative Anlagerung bei
Dynach [Cel99)].
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entstammen, stimmen die urspriinglichen und die neu implementierten Ratenko-
effizienten fiir Wasserstoff iiberein.

Um zwischen den verschiedenen Ratenkoeffizienten umschalten zu kénnen, ist fol-
gender Schalter im SSM vorhanden:

0: | Ratenkoeffizienten fiir H, nach [Bar79].
1: | Ratenkoeffizienten fiir H, und Dy nach [Bar79].

iDAType
iDAType

4.4 Ladungsaustausch

4.4.1 Beschreibung des Prozesses

Trifft ein Wasserstoffmolekiil auf ein Proton, so kann ein Elektron ausgetauscht
werden. Es entstehen ein neutrales Atom und ein positiv geladenes Molekiil:

Hy(X'SH(v) + HT — H(1)+ Hf (4.19)

Diese Reaktion ist von der Energie der beiden beteiligten Stofipartner abhéngig.
Im urspriinglichen SSM wurde angenommen, dafl die Energie der Tonen der Elek-
tronentemperatur 7, entspricht. Die Schwerteilchenenergie wurde als 0.37 eV ge-
setzt. Die Abhéingigkeit von der Energie beider Stopartner wurde dem SSM im
Rahmen dieser Arbeit hinzugefiigt. Der dabei verwendete Fit ist fiir Energien von
0.1 eV bis 20 keV giiltig. Fiir die betrachteten Plasmen (Divertorplasmen) ist 0.1
eV fiir die Energie der Wasserstoffmolekiile eingesetzt. Die Energie der Ionen ent-
spricht der Elektronentemperatur. Es wird angenommen, dafl n(H™") gleich der
Elektronendichte ist.

Der Ladungsaustausch zeigt bei ungefihr 2.1 eV eine Resonanz [Ich00]. Im SSM
wird angenommen, daf fiir den Ladungsaustausch im Resonanzfall der Ratenko-
effizient dem Ratenkoeffizienten fiir den Ladungsaustausch beim Atom entspricht:

H"+H(1) - H(1)+ H™" (4.20)

Die Resonanzenergie entspricht in etwa v = 4 bei Wasserstoff und v = 6 bei
Deuterium. Die Entvolkerung wird also fiir v = 0...4 bzw v = 0...6 ansteigen.
Fiir hohere v wird angenommen, dafl der Wirkungsquerschnitt wieder abnimmt.
Da fiir den Ladungsaustausch weder fiir Wasserstoff noch fiir Deuterium Lite-
raturdaten fiir Querschnitte zur Verfiigung stehen, wurde die Abhéngigkeit von
den Vibrationsniveaus durch Skalierung des eingebauten Ratenkoeffizienten fiir
v = 0 nach [Jan87] abgebildet. Die dazu verwendeten Skalierungsfaktoren ent-
sprechen dem Profil einer Lorentzkurve [Gre01b]. Konkret ergibt sich der Faktor
f fiir Skalierung auf den Koeffizienten fiir den Vibrationszustand v zu:

B 3.36
©0.0202 + (2.1 — E,)?

f (4.21)
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Abbildung 4.9: Im SSM enthaltene Ratenkoeffizienten fiir Ladungsaustausch bei Ho, basierend
auf [Jan87], skaliert von [Gre01b].
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Abbildung 4.10: Im SSM enthaltene Ratenkoeffizienten fiir Ladungsaustausch bei D5, in ana-
loger Weise skaliert wie Daten fiir Ho.
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Dabei ist E, die Energie des Vibrationszustandes v. Das Maximum dieser Lor-
entzkurve liegt bei £ = 2.1 eV und hat den Wert f = 166.3. Dieser Faktor ergibt
sich aus Vergleich der Ratenkoeffizienten fiir die Prozesse (4.20) und (4.19).

Die beschriebene Skalierung erfiillt aufgrund der energieabhiingig gestalteten For-
mel die Bedingung, dafl bei Deuterium der Zustand v = 6 resonant wird. Momen-
tan liegen keine weitergehenden Erkenntnisse vor, die eine andere Art der Skalie-
rung nahe legen. Somit wurde der Prozess des Ladungsaustausches unveréndert
belassen. Die Abbildungen 4.9 und 4.10 zeigen die im Programm enthaltenen
Ratenkoeffizienten fiir Ladungsaustausch.
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4.5 Ubergang iiber B'S' und C'II,

4.5.1 Beschreibung des Prozesses

Die beiden Zustéinde B'S;" und C'II, sind der erste bzw. zweite elektronisch an-
geregte Zustand oberhalb des Grundzustands X 12; im Singulett—System. Fiir die
Umbesetzung der Vibrationsniveaus in X 12;“ ist folgender Prozess von Interesse:

H(X'SH) () + e = Hy(B'SH/CML) + e — Hy(X'SH(v) +e (4.22)

Diesen Prozess kann man sich aus drei einzelnen Prozessen zusammengesetzt, vor-
stellen: Anregung von den Vibrationsniveaus des elektronischen Grundzustands
zu B'SF und C'I, ist im SSM nur iiber Elektronenstofs méglich:

H(X'SH)(0p) + e = Hy(B'SH/CMIL,) + e (4.23)

Der umgekehrte Ubergang, von B'S} oder C'II, zu X'Sf (v), geschieht zum
einen iiber Stof} zweiter Art:

Hy(B'S) /C'IL,) 4+ e — Ho(X'S[)(v;) + €~ (4.24)
Der zweite abregende Prozess ist die spontane Emission:
Hy(B'SH/c'n,) — HQ(XIE;“)(UZ-) + hv (4.25)

Der Umkehrprozess zur spontanen Emission, die Absorption, kann bei Molekiilen
aufgrund der Aufspaltung der elektronischen Niveaus vernachlissigt werden.
Diese drei Prozesse sind im SSM auf zweierlei Art implementiert. Zwischen den
beiden Methoden kann umgeschaltet werden.

Die erste Implementierung wurde von [Sch00] durchgefiihrt. Es sind Ratenkoeffi-
zienten fiir den Gesamtprozess (4.22) implementiert. Dabei stammen aus [Cel94]
Querschnittsdaten fiir vy = v; und vy = 0,5,12. Aus den daraus resultierenden
Ratenkoeffizienten werden mittels quadratischer Interpolation die Ratenkoeffizi-
enten fiir vy = v; und vy = 0...14 bestimmt. Zur Berechnung der Ratenkoef-
fizienten fiir vy # v; werden Skalierungsfaktoren verwendet, die mit Hilfe von
Franck—Condon-Faktoren aus [Spi69a] und [Spi69b] berechnet worden sind.

Die zweite Implementierung des Ubergangs stammt von [GreO1b] und besteht
aus den drei einzelnen Prozessen (4.23), (4.24) und (4.25). Die dazu notwendigen
Ratenkoeffizienten fiir Prozess (4.23) wurden aus Querschnittsdaten nach [Cel95]
berechnet, die Koeffizienten fiir den Umkehrprozess (4.23) werden mit Hilfe des
detaillierten Gleichgewichtes bestimmt. Fiir Prozess (4.25) werden vibrationsauf-
geloste Ubergangswahrscheinlichkeiten A,, benétigt. Diese wurden durch Mitte-
lung aus vollstéindig aufgeldsten, also auch vom Vibrationszustand vy von B'S.f
bzw. C'II, abhingigen Ubergangswahrscheinlichkeiten A, ;v; hach [All70] gewon-
nen. Diese Art des Einbaus hat den Vorteil, daB der Ubergang hier nicht als
alleinstehender Prozel behandelt wird, sondern durch den Eintrag der drei Ein-
zelprozesse in die Matrix der Ratengleichungen eine echte Kopplung zwischen



80 Kapitel 4. Vibrationsbesetzung im Grundzustand

den Vibrationsniveaus von X'S1 und B'S} bzw. C'II, erreicht wird. Somit sind
diese beiden Niveaus neben b3 die einzigen elektronischen Niveaus, die mit den
Vibrationszustidnden des Grundzustands X IE;F gekoppelt sind. Eine detaillierte

Beschreibung dieser Implementierung des Ubergangs iiber B'SF und C'T1, findet
sich in [Gre0O1b).

4.5.2 Erweiterung fiir D,

Die Erweiterung auf Deuterium ist nur fiir die verbesserte der in Kapitel 4.5.1
beschriebenen Implementierungen méglich. Fiir die erste Methode werden Ra-
tenkoeffizienten benétigt, die nach dem Start— und dem Endvibrationszustand
aufgelost sind. Hierzu stehen keine ausreichenden Daten zur Verfiigung. Zudem
diirfen die fiir Wasserstoff verwendeten Skalierungen nicht ohne Anderungen fiir
Deuterium iibernommen werden.

Die Erweiterung fiir Dy wird durch die Betrachtung der drei Teilprozesse durch-
gefithrt. In [Cel95] werden Querschnitte zu Prozess (4.23) fiir Wasserstoff und
Deuterium gegeben. Die Abbildungen 4.11 und 4.12 zeigen die daraus berechne-
ten und in das SSM hinzugefiigten Ratenkoeffizienten fiir Anregung von X 12;
nach B'YF die Abbildungen 4.13 und 4.14 diejenigen fiir die Anregung nach
C'11,, jeweils fiir Hy und D,.

1E-7 ¢

|v=14| |v=13| |v=12| |v=11||v=10| |v=9||v=8|

1E-8 |

1E-9 |

X [cm3/s]

1E-10 L/

T, [eV]

Abbildung 4.11: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Elektronenstoffanregung von
X'S} nach B'SY bei Hy von [Cel9s].

Aus diesen Ratenkoeffizienten werden programmintern unter Verwendung des de-
taillierten Gleichgewichts diejenigen Ratenkoeffizienten fiir die St6fe zweiter Art
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Abbildung 4.12: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Elektronenstoflanrequng von
X'SF nach B'S} bei Dy von [Cel95].
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Abbildung 4.13: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Elektronenstofflanrequng von
X'SF nach C'11, bei Ha von [Cel95].
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Abbildung 4.14: In das SSM eingebaute Ratenkoeffizienten fiir Elektronenstofflanregung von
X'S} nach C'IL, bei Dy von [Cel95].

bestimmt. Es werden zusitzlich die vibrationsaufgelosten Ubergangswahrschein-
lichkeiten fiir die spontane Emission benétigt. In [All70] sind fiir beide Isotope
nach dem Vibrationszustand v; des oberen Zustands B'Y} bzw. C'II, und dem
Vibrationszustand v; des Grundzustands X 12;“ aufgeloste Oszillatorstérken f,,,,
und Ubergangswahrscheinlichkeiten Aypo; gegeben. Diese mussten in nur vom
Vibrationsniveau des Grundzustands abhéngige Werte A,, umgerechnet werden.
Dazu nimmt man an, daB Anregung der Zustéinde B'Y bzw. C1II, nur vom elek-
tronischen Grundzustand aus mdoglich ist. Die Wahrscheinlichkeit eines solchen
anregenden Ubergangs zwischen zwei Niveaus ist proportional zum Betragsqua-
drat des zum Ubergang gehdrenden Dipol-Matrixelementes Ry,

647r41/5’w ; )

AUiUf = 3h |Rvivf| (426)

Dabei ist h die Plancksche Konstante und Voo, die Wellenzahl des betrachte-

ten Ubergangs. Durch Auflosen von Gleichung (4.26) erhiilt man das Dipol-
Matrixelement:

Avivf

3
V’uivf

(4.27)

Rvivf o

Die Wellenzahl kann aus den Ubergangswahrscheinlichkeiten und den Oszilla-
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torstérken berechnet werden [All70):

1 6.6702-10',,,

Aoy = = > (4.28)

ViU f

1 A’U"U
= Uy, = — 4 |G - the 4.29
Poivg n\/ 6.6702 - 10, ., (429)

Dabei ist \,,,, die Wellenldnge des betreffenden Ubergangs und n der Brechungs-
index der Luft. Die Konstante G ist vom oberen Zustand des Ubergangs abhiingig
und betriigt 1 fiir B'S} und 2 fiir C''IT,,. Setzt man die so berechnete Wellenzahl
in Gleichung (4.27) ein, so erhilt man aus den vorhandenen Daten Werte fiir
die Dipol-Matrixelemente. Aus diesen 1a8t sich fiir alle unteren Zustinde v; ein
Verzweigungsverhiltnis bilden, das angibt, welcher Anteil der von v»; nach oben
angeregten Elektronen in einem bestimmten oberen Zustand v; landet:

| Ry |

P = =15
U Zf |Rvivf |2

(4.30)

Der Laufindex f geht dabei iiber alle Vibrationsniveaus im oberen elektronischen
Zustand. Mittelt man P,,,, nun iiber alle méglichen Vibrationszustinde im elek-
tronischen Grundzustand, so erhélt man einen Faktor, der angibt, welcher Anteil
der von allen unteren Vibrationsniveaus angeregten Elektronen in das obere Vi-
brationsniveau v; geht:

1
P, =— E P, 4.31
U1 15 U; U1 ( 3 )

Vg

Bei Beschrankung auf Anregung vom elektronischen Grundzustand aus geben
diese Faktoren die Besetzung der Vibrationsniveaus im jeweiligen oberen elektro-
nischen Zustand, und werden als Gewichtungsfaktoren verwendet, um aus den
vollstindig vibrationsaufgelésten Ubergangswahrscheinlichkeiten nur noch vom
unteren Vibrationszustand v; abhéngige Werte zu gewinnen:

Avi — AU’UZ‘PO —|— Aluipl —|— AZ’UZ‘P2 + e (432)

Ublicherweise wurden bei der Erweiterung des SSM auf Deuterium alte Da-
tensitze fiir Wasserstoff im Programm belassen. Da sich beim Nachrechnen her-
ausstellte, da sowohl die Fitparameter als auch die Ubergangswahrscheinlich-
keiten fehlerhaft waren, wurden die Daten fiir Hy korrigiert und Daten fiir Dy
erginzt. Somit ist nun folgender Schalter vorhanden, um zwischen den verschie-
denen Ratenkoeffizienten umschalten zu kénnen:

0: | Ratenkoeffizienten fiir H, nach [Cel94].
1: | Ratenkoeffizienten fiir H, und Dy nach [Cel95].

iBCRateType
iBCRateType
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4.6 Schwerteilchenstofle

4.6.1 Beschreibung des Prozesses

In Plasmen konnen eine Vielzahl von unterschiedlichen Arten von Schwerteil-
chenstoflen stattfinden, die bei hohen Neutralteilchendichten relevant sind. Um
den Einflu8 solcher Prozesse zu demonstrieren, ist im SSM ein typischer dieser
Stofe eingebaut:

Ein Wasserstoffmolekiil kann auf ein zweites Molekiil treffen und Vibrationsener-
gie von diesem aufnehmen. Diese wird dann in kinetische Energie umgesetzt. In
das SSM ist dieser Prozess nur fiir Verringerung der Vibrationsquantenzahl v um
1 implementiert:

Hy(X'SH)(vi) + Ho — Ho(X'S))(v; — 1) + Ho (4.33)

Die in das SSM implementierten Ratenkoeffizienten fiir diesen Prozess gelten fiir
eine Schwerteilchentemperatur von 500 K und stammen aus [Gor92.

Da der Einbau dieses Schwerteilchenstofles nur zu Testzwecken vorgenommen
wurde und zudem keine Querschnittsdaten fiir Deuterium vorlagen, wurde hier
keine Erweiterung auf Deuterium vorgenommen. Da dieser Prozess keine Rolle in
den elektronenstofldominierten Divertorplasmen spielt, ist eine Erweiterung auf
Dy auch nicht relevant fiir den Isotopenvergleich.

4.7 StofBle mit der Wand

4.7.1 Beschreibung des Prozesses

Trifft ein vibrationsangeregtes Wasserstoffmolekiil auf eine Wand, so kénnen dort
verschiedene Vibrationsprozesse stattfinden. Das SSM enthélt einen typischen
dieser Prozesse und zwar einen abregenden:

Hy(X'SH) () + Wand — Hy(X'S))(vp < v;) + Wand (4.34)

Im SSM sind Repopulationswahrscheinlichkeiten w(v;, vs) aus [His90] eingebaut.
Diese geben die Wahrscheinlichkeit dafiir an, dafl ein Teilchen, welches im Vibra-
tionszustand v; auf die Wand trifft, diese im Zustand vy wieder verldsst. Um aus
diesen Wahrscheinlichkeiten einen Ratenkoeffizienten fiir die Stoe mit der Wand
zu berechnen, mufy abgeschitzt werden, wieviele Teilchen pro Zeiteinheit auf die
Wand treffen. Bei Verwendung einer Einschlufizeit 7 der Wasserstoffmolekiile im
Plasma ergibt sich die Rate n(vs) der WandstoBle zu:

. w(via v )
in(vg) = == (4.35)
Daraus folgt der Ratenkoeffizient X (v):
X(oy) = 200 (4.36)

Ne
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Da die Reaktion fiir Niederdruckplasmen realisiert ist, muf} je nach Druck die Dif-
fusion der Teilchen fiir molekulare und laminare Stréomung beriicksichtigt werden.
Fiir das betrachtete ECR-Niederdruckexperiment befindet man sich im Uber-
gangsbereich und die EinschluBzeit 7 ergibt sich nach [Fan95] zu:

T ="Tm+T (4.37)

Dabei ist 7, die aus der molekularen Stromung resultierende Einschluf3zeit, 7; die
aus der laminaren Strémung. Fiir die laminare Einschlufzeit gilt:

AZ

. (4.38)

T =

D ist die Diffusionskonstante fiir Diffusion zweier Gassorten und A die Diffusi-
onslénge. Diese ergibt sich fiir die vorhandene Geometrie nach [Fan95] zu:

1 2.405\% /72

S — 4.

Az ( Ro ) +(H) (4.39)
Esist H die Lénge (7.5 cm) und Ry der Radius (8.0 cm) des untersuchten Plasmas

und daraus ergibt sich A fiir das betrachtete Niederdruckplasma zu etwa 3 cm.
Die Diffusionskonstante fiir Neutralteilchen folgt aus dem Hartkugelmodell:

VET gas

8 (Tll + n2)0'12 2m1m2

Dabei ist 015 der gemittelte Stoflquerschnitt, m; und my die Massen der Gas-
molekiile und n; und ny die Dichten der beiden Gase. Die Gastemperatur Ty,
entspricht der Schwerteilchentemperatur. Es muf, je nach im simulierten Plasma
vorhandenen Gassorten, auf richtige Wahl von m; und ms bzw. n; und nsy ge-
achtet werden. Die vorliegende Implementierung wurde fiir Hy/He-Mischplasmen
durchgefiihrt und somit werden zwei laminare Einschlu8zeiten 7; 7, und 7 g, be-
stimmt. Fiir die gesamte laminare Einschluflzeit gilt dann:

1 1 1
—=— (4.41)

T T1,Ho Ti,He

Die molekulare Einschlufzeit ergibt sich aus dem Verhiltnis der charakteristi-
schen Gefiafllinge d zur mittleren thermischen Geschwindigkeit vyy,:

d

Tm = — (4.42)

Uth
Dabei entspricht d dem Verhiltnis von Volumen zur Oberfliche des Experiments,
und ergibt sich im betrachteten Niederdruckplasma zu etwa 2 cm.
Fiir die mittlere thermische Geschwindigkeit gilt:

8kT, 46
i = 4 | o9 (4.43)

TN,
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Insgesamt ergibt sich fiir das betrachtete Plasma eine FEinschlufzeit von 7 =
5.9 -107* s fiir 10 Pa.

Wie fiir den in Kapitel 4.6 beschriebenen Prozess der Schwerteilchenstofle wird
auf eine Erweiterung fiir Dy verzichtet, da die Stéf8e mit der Wand keine Rolle in
den elektronenstodominierten Divertorplasmen spielen.

4.8 Ergebnisse der Rechnungen

Fiir elektronenstofldominierte Plasmen wird die Besetzung der 15 im SSM be-
trachteten Vibrationsniveaus von X 12; in Abhéngigkeit von der Elektronentem-
peratur T, bestimmt. Dazu sind jeweils die in Kapitel 4.1 bis einschlief8lich 4.5
beschriebenen Vibrationsprozesse aktiviert. Die berechneten Besetzungsdichten
der Vibrationsniveaus zeigen eine geringe Abhéngigkeit von der Elektronendich-
te. Die Rechnung wird zunéchst zweimal fiir Hy durchgefiihrt: Bei der ersten
Rechnung waren per Schalter die urspriinglichen Ratenkoeffizienten fiir die ein-
zelnen Prozesse ausgewihlt, beruhend auf dem jeweils neuesten Datensatz. Die
zweite Rechnung wurde mit den neu fiir die Erweiterung auf D, eingebauten Ra-
tenkoeffizienten durchgefiihrt. Abbildung 4.15 und 4.16 zeigen Ergebnisse dieser
Rechnungen fiir n, = 10'® cm=3 abhiingig von T,.

Fiir Abbildung 4.15 wurden die erhaltenen Besetzungen der Vibrationsniveaus
v=0...7 auf den Zustand v = 0 normiert.
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Abbildung 4.15: Relative, auf v = 0 normierte Besetzung der ersten acht Vibrationsniveaus
von H,y. Verglichen sind Ergebnisse unter Verwendung von verschiedenen Eingangsdaten.

Mit steigendem v nimmt die Besetzung stark ab, bei v = 3 betrigt sie nur noch
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ungefihr 1% der Besetzung von v = 0. Fiir alle betrachteten Vibrationsnive-
aus liegen die mit den erweiterten Ratenkoeffizienten berechneten relativen Be-
setzungen bei geringer Elektonentemperatur noch sehr nahe an denen mit den
urspriinglichen Koeffizienten bestimmten Besetzungen. Die Abweichungen neh-
men mit steigendem 7, rasch zu und erreichen bis 7, = 10 eV einen Faktor von
maximal 1.7 (bei v = 7).

Unabhéngig von den verwendeten Ratenkoeffizienten fillt der Verlauf der Kurven
fiir v > 4 auf: v = 5 ist fiir T, > 5 eV ungefihr gleich stark oder stirker besetzt
als v = 4. Bei Verwendung der erweiterten Ratenkoeffizienten sind ab etwa 10 eV
sogar v = 5 und v = 6 stirker besetzt als v = 4.

Die Ursache fiir die hohe Besetzung von v = 5 und v = 6 ist der Ladungsaus-
tausch, der ein resonantes Verhalten (siche Abbildung 4.9 und 4.10) mit Maximum
bei I >~ 2.1 eV zeigt. Diese Energie entspricht dem Vibrationsniveau v = 4 bei
H,. Aufgrund der in Kapitel 4.4 beschriebenen Skalierung der Ratenkoeffizien-
ten durch eine Lorentzkurve wird die Entvolkerung der Niveaus v = 0...4 stark
zunehmen und mit v dann sehr schnell wieder abnehmen. Ab v = 9 liegt die
Entvélkerung unter der fiir v = 0.

Deutlich sichtbar wird dieser Effekt auch in Abbildung 4.16, wo die relative Be-
setzung der Vibrationsniveaus fiir drei Elektronentemperaturen aufgetragen ist.
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Abbildung 4.16: Relative, auf v = 0 normierte Besetzung aller 15 Vibrationsniveaus von Hs
fiir drei ausgewdhlte Elektronentemperaturen. Verglichen sind Ergebnisse unter Verwendung von
verschiedenen FEingangsdaten.

Fiir hohere Elektronentemperaturen ergibt sich ein deutlich flacherer Verlauf der



88 Kapitel 4. Vibrationsbesetzung im Grundzustand

Besetzung fiir v > 4.

Verantwortlich fiir diesen flachen Verlauf ist die Umbesetzung iiber B'S bzw.
C'TI,. Da die Ratenkoeffizienten fiir StoBanregung nach B'S! und C'II, mit
steigendem v um einen Faktor 3 zunehmen, werden auch die mittels detailliertem
Gleichgewicht berechneten Koeffizienten fiir Stof§ zweiter Art mit steigendem v
zunehmen. Dies hat zur Folge, dafl die héheren Vibrationsniveaus von X 12;“
starker von dem angeregten elektronischen Niveau besetzt werden, als niedrige
Vibrationsniveaus.

Einzeln betrachtet sorgt also die Umbesetzung iiber B'Y} und C'II, fiir einen
mit steigendem v allgemein immer flacheren Verlauf der Kurve in Abbildung 4.16.
Der Ladungsaustausch sorgt fiir einen Knick, die Unterbesetzung des resonanten
Zustands v = 4 und einen etwas abflachenden Verlauf bei zunehmenden v. In
Kombination beider Ubergiinge entsteht der Knick bei dem resonanten Zustand
und ein sehr flacher Verlauf fiir v > 4.

Sowohl dieser Effekt als auch der Verlauf der Besetzung fiir v < 4 sind deutlich
von der Elektronentemperatur abhéngig. Die Besetzung féllt fiir niedrige Vibra-
tionsniveaus in der logarithmischen Darstellung linear ab, wenn man die Werte
gegen AFE statt gegen v auftrigt. Das heiflt, man kann der Besetzung eine Vi-
brationstemperatur T,; zuordnen. Mit steigendem 7, nimmt dann 7; ab. Die
Kurven fiir hohere v dagegen werden mit steigender Elektronentemperatur immer
mehr durch den oben beschriebenen Effekt angehoben. Bei kleinen 77, z.B. 2 eV
ergibt sich kein sichtbares Abknicken der Besetzung.
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Abbildung 4.17: Relative, auf v = 0 normierte Besetzung der ersten acht Vibrationsniveaus
von Hy und Do aus Rechnung mit den neu in das SSM hinzugefiigten Ratenkoeffizienten.
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Der Vergleich von H, und D, wird auf der Basis der erweiterten Ratenkoeffizi-
enten durchgefiihrt. Abbildung 4.17 zeigt fiir beide Isotope die Besetzungen der
Vibrationsniveaus v = 0...7, normiert auf v = 0. Die Besetzungen der Zusténde
v =0...3 von Hy und D, zeigen nur geringe Abweichungen. Abhéingig von der
Elektronentemperatur ist Deuterium gegeniiber Wasserstoff um einen Faktor von
maximal 1.6 stdrker besetzt (v = 3 bei 1 eV) bzw. um einen Faktor von 1.3
schwiicher besetzt (v =1 bei 10 eV).
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Abbildung 4.18: Relative, auf v = 0 normierte Besetzung aller 15 Vibrationsniveaus von Hs
und Do fiir drei ausgewdhlte Elektronentemperaturen aus Rechnung mit den neu in das SSM
hinzugefiigten Ratenkoeffizienten.

Da die Resonanz beim Ladungsaustausch energieabhingig ist, hat sich die schwa-
che Besetzung von v = 4 bei Wasserstoff auf den energetisch &hnlich liegenden
Zustand v = 6 bei Deuterium verschoben. Daraus resultiert eine hohere Beset-
zung von v = 4 und eine tiefere Besetzung von v = 6 bei Deuterium gegeniiber
Wasserstoff. Die Besetzung von v = 5 und fiir alle v > 7 ist bei beiden Isotopen
dhnlich.

Abbildung 4.18 zeigt einen vergleichbaren Verlauf bei H, und D,. Das bedeutet,
daf} die beiden Molekiile im Plasma eine &hnliche Vibrationsbesetzung haben.
Aufgrund des engeren Zusammenliegens der Vibrationslevels bei Deuterium re-
sultiert daraus eine niedrigere mittlere Vibrationsenergie als bei Wasserstoff.
Auch das Deuterium zeigt den aus Kombination von Ladungsaustausch und Uber-
gang iiber B'S} bzw. C'II, resultierenden Effekt: Ein Abknicken der Kurven
beim Resonanzzustand v = 6 und ein flacherer Verlauf der Besetzung fiir hohere
Vibrationszustéinde.
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4.9 Diagnostik am Divertor von ASDEX Upgra-
de

In Divertorplasrnen liegt die Elektronendichte in der Gréflenordnung von etwa
10'% cm™3, somit sind alle Prozesse relevant, die von einem Elektronenstofl ausge-
hen. Dies betrlfft die Umbesetzung durch Elektronenstoﬁ, die Dissoziation iiber
b*YF, die dissoziative Anlagerung, den Ladungsaustausch und den Ubergang iiber
B'YF bzw. C'I

In Divertorplasmen werden Wasserstoffmolekiile ausschliefilich an der Wand er-
zeugt und im Plasmavolumen durch Dissoziation und Ionisation vernichtet. Die
Molekiildichte in Divertorplasmen ist so gering, dafl St68e von Wasserstoffmole-
kiilen untereinander sehr unwahrscheinlich sind. Die Ratenkoeffizienten fiir den
Prozess der SchwerteilchenstoBe (Kapitel 4.6) sind fiir diese Bedingungen nicht
mehr giiltig, somit mufl dieser Prozef} deaktiviert werden. Gleiches gilt fiir die
Stofle mit der Wand. Zudem ist die in Kapitel 4.7 beschriebene Implementierung
dieser Stof8e sehr stark von der Plasmazusammensetzung und der Reaktorgeome-
trie abhingig. Wandprozesse konnen aulerdem vom Wandmaterial abhéingen.

In Kapitel 4.8 wurde eine Abhéngigkeit der mit dem SSM berechneten Grund-
zustandsvibrationsbesetzung von der Elektronentemperatur gezeigt. Aus dieser
Tatsache 148t sich eine T,—Diagnostik fiir Divertorplasmen ableiten [Fan01]. Da-
bei wird nach experimenteller Bestimmung der Vibrationsbesetzung diese mit aus
dem SSM erhaltenen Werten fiir verschiedene T, verglichen. Im Divertorplasma
von ASDEX Upgrade stehen als Diagnostik fiir niedige Elektronentemperaturen
Emissionsspektroskopie von Rekombinationsstrahlung und fiir hohe 7T, Messun-
gen mit Langmuir-Sonden als Diagnostik zur Verfiigung. Im Zwischenbereich bie-
tet sich die spektroskopische Methode iiber die Vibrationsbesetzung von XIE;r
als Alternative zu aufwendigen Diagnostiken wie z.B. der Thomson—Streuung an.

Die spektroskopische Methode, die Vibrationsbesetzung im Grundzustand mit
den Mittlen der Emissionsspektroskopie als T,—Diagnostik zu verwenden, basiert
auf der Annahme, daf sich die Besetzung im Grundzustand nach dem Franck—
Condon—Prinzip in angeregte elektronische Zusténde projiziert. Anregung von
anderen Zusténden als dem Grundzustand ist ebenso wie Kaskadenprozesse ver-
nachlissigbar [Fan98|. Somit kann mit den Franck-Condon-Faktoren fiir den
Ubergang von X IE;F nach einem beliebigen elektronischen Zustand die Vibra-
tionsbesetzung fiir diesen Zustand aus der im SSM berechneten Grundzustands-
vibrationsbesetzung bestimmt werden. Als elektronisch angeregter Zustand wird
d°TI, verwendet. Dieses Niveau ist der obere Zustand des Fulcher-Ubergangs
d*11, — a?’Z;. Mit Hilfe der entsprechenden Verzweigungsverhiltnisse kann man
aus den gemessenen Vibrationsbanden des Fulcher-Ubergangs einen experimen-
tell bestimmten Verlauf der Vibrationsbesetzung in d®II, bestimmen und diesen
mit den durch Projektion der Werte aus dem SSM gewonnenen Verlauf verglei-
chen. Der Fulcher-Ubergang ist fiir diese Methode besonders geeignet, da er im
sichtbaren Bereich liegt und sich die einzelnen Linien der ersten vier diagonalen
Vibrationsbanden im Spektrum gut trennen lassen.
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Die Projektion der mit dem SSM gewonnenen Grundzustandsdichten in den obe-
ren Zustand zeigen die Abbildungen 4.19 und 4.20 fiir H, und D, in Abhéngigkeit
von T,.
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Abbildung 4.19: Relative Vibrationsbesetzung im oberen Fulcherzustand d>II, von Wasser-
stoff. Die Abhingigkeit von der Elektronendichte n. ist vernachlissigber gering.

Da Anregung in den oberen Zustand des Fulcher-Ubergangs von angeregten Vi-
bratonsniveaus des Grundzustands erfolgt, werden neben den Franck—Condon
Faktoren vibrationsaufgeldste Ratenkoeffizienten fiir die StoSanregung von d?II,
vom Grundzustand aus verwendet. Diese wurden durch Verschieben der Schwel-
lenergie der entsprechenden Querschnitte genihert.

Die Energieminima der Potentialkurven beider beteiligter Zustinde sind nicht
identisch. Somit folgt aus dem Franck—Condon—Prinzip, daf} die relative Beset-
zung der Vibrationsniveaus in d*IL, nicht der in X'¥* (Abbildung 4.17) ent-
spricht.

Die Vibrationsbesetzung in d*II, zeigt fiir eine Elektronentemperatur von 1 bis
6 eV deutlich eine Abhéngigkeit von T,, bei hoheren Temperaturen wird die
Abhéngigkeit aufgrund der flacher verlaufenden Kurven geringer und damit eine
Diagnostik zunehmend unempfindlicher.

Mit Hilfe des SSM wird aus vorliegenden Mefidaten fiir zwei identische Wasser-
stoffentladungen von ASDEX Upgrade die Elektronentemperatur in Abhéngigkeit
von der Zeit bestimmt. Diese Entladungen haben die Bezeichnung Nummer 9700
und 9702 und erstreckten sich jeweils {iber 6 s. In dieser Zeit dndert das Divertor-
plasma seinen Recyclingzustand von zunéchst Attachment zu einem Detachment
und gegen Ende wieder in Attachment. Daraus folgt eine zunfichst ansteigende
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Abbildung 4.20: Relative Vibrationsbesetzung im oberen Fulcherzustand d®IL,, von Deuterium.
Die Abhdingigkeit von der Elektronendichte n. ist vernachlissigber gering.

und dann wieder abfallende Elektronendichte. Die Elektronentemperatur verhélt
sich umgekehrt.

Fiir die Bestimmung der Elektronentemperatur wurden neben der vorgestellten
Methode der Molekiilspektroskopie als Vergleich Messungen mit einer Langmuir—
Sonde und Ergebnisse aus der Spektroskopie von Rekombinationsstrahlung bei
vergleichbaren Sichtstrahlen verwendet. Dabei ist zu beachten, da} diese drei
Diagnostiken unterschiedliche Plasmavolumina wichten und somit auch unter-
schiedliche Temperaturen liefern kénnen [Fan01].

Abbildung 4.21 zeigt die aus den drei unterschiedlichen Diagnostiken erhalte-
nen Elektronentemperaturen. Fiir die Diagnostik {iber die Vibrationsbesetzung
werden Ergebnisse aus zwei verschiedenen Sichtstrahlen (ROV014 und ROV018)
verglichen, fiir die Rekombinationsstrahlung werden nur Ergebnisse aus einem
Sichtstahl (ROV010) dargestellt. Die Fehlerbalken zeigen die durchgefiihrte Mit-
telung iiber 0.5 s. Diese wurde vorgenommen, um das Signal-Rausch—Verhiltnis
der Molekiilspektren zu verbessern.

Die Messungen mit der Langmuir-Sonde und der Spektroskopie der Molekiilstrah-
lung liefern einen dhnlichen Verlauf der Elektronentemperatur iiber die Zeit. Die
Werte aus Sondenmessung liegen deutlich {iber denen aus den anderen Diagno-
stiken. Dies 1483t sich durch das unterschiedliche betrachtete Plasmavolumen be-
griinden. Die Temperaturen aus Spektroskopie von Molekiilen und der Rekombi-
nationsstrahlung liegen ab etwa 3.2 s, d.h. bei geringen Elektronendichten, gut
aufeinander. Dies 148t darauf schlielen, daf3 die neu in das SSM implementierten
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Abbildung 4.21: Elektronentemperatur aus Langmuir-Sonden—Messungen, Spektroskopie von
Rekombinationsstrahlung und der Molekiilspektroskopie fiir die identischen ASDEX Upgrade—
Schiisse 9700 und 9702.

Ratenkoeffizienten fiir Wasserstoff die Vorgénge im Divertorplasma gut abbilden.

Vergleicht man Elektronentemperaturen, die im selben Plasma zum selben Zeit-
punkt aus Strahlung des Deuteriummolekiils und des Wasserstoffmolekiils be-
stimmt wurden, so sollten sich keine groflen Abweichungen ergeben. Um einen
Vergleich zwischen Ergebnissen fiir beide Isotope zu ermoglichen, wurden Da-
ten zu vier identischen Deuteriumentladungen ausgewertet. Diese Entladungen
haben die Bezeichnung Nummer 12554 bis 12557. Zu einem bestimmten Zeit-
punkt ¢; wurde Wasserstoff in das Plasma eingeblasen. Dies erméglicht gleichzei-
tige Messung der Fulcher-Bande von H; und D,. Es liegen Daten fiir verschie-
dene Sichtstrahlen vor. Die Auswertung wurde fiir ZOV001, ZOV002, ZOV003
und ZONO003, die auf verschiedene Volumina abbilden, durchgefiihrt. Aus den
Sichtstrahlen ZOV003 und ZONO0O03 sollten vergleichbare Ergebnisse resultieren.
Abbildung 4.22 zeigt die Ergebnisse.

Da der Wasserstoff nur zu einem bestimmten Zeitpunkt eingeblasen wurde, stehen
fiir Hy auch nur Ergebnisse fiir diesen Zeitpunkt zur Verfiigung. Rechnungen fiir
Deuterium konnen dagegen fiir den gesamten Zeitverlauf der Entladung durch-
gefiihrt werden.

Zur Bestimmung von T, wurden experimentell erhaltene Daten fiir einen oder
zwei Vibrationszustédnde mit den dazugehorenden Verldufen aus den Abbildungen
4.19 bzw 4.20 verglichen. Dies ist in Abbildung 4.22 durch die unterschiedlichen
Symbole dargestellt. Es zeigen sich fiir alle Sichtstrahlen und Zeiten mit Ausnah-
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Abbildung 4.22: Elektronentemperatur aus Molekiilspektroskopie fiir vier identische ASDEX
Upgrade—Entladungen. Es wurde Hy in eine Do—FEntladung eingeblasen.

me von ZOV002 zum Zeitpunkt ¢; bemerkenswert geringe Abweichungen der aus
verschiedenen Vibrationsniveaus bestimmten Elektronentemperaturen. Ein Ver-
gleich der aus den beiden Gasen zum selben Zeitpunkt ¢; und aus vergleichbaren
Sichtstrahlen ZOV003 bzw. ZONO003 ermittelten Temperaturen zeigt auch nur ge-
ringe Abweichungen. Alle diese Ubereinstimmungen lassen auf die Anwendbarkeit
des SSM im erweiterten Zustand sowohl fiir Hy als auch fiir Dy schlieen.
Abschliefend kann man sagen, dafl sich die vorgestellte Methode zur Bestim-
mung der Elektronentemperatur im Divertorplasma besonders zur Verwendung
bei Entladungen anbietet, in denen 7, zwischen 1 und 6 eV liegt. Hier dient sie als
Bindeglied zwischen Sondenmessungen und der Spektroskopie der Rekombinati-
onsstrahlung. Eine detaillierte Beschreibung der vorgestellten Diagnostikmethode
mit weiteren Ergebnissen findet sich in [Fan01].
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Kapitel 5

Zusammenfassung

In dieser Arbeit wird ein vorhandenes Stofi-Strahlungs-Modell (SSM) fiir das
Wasserstoffmolekiil und Atom vorgestellt und erweitert. Es soll zur Unterstiitzung
der Diagnostik an einem Niederdruckplasma und dem Divertorplasma von AS-
DEX Upgrade angewendet werden. Das SSM dient der Berechnung von Beset-
zungsdichten und ist fiir Bedingungen giiltig, die zwischen dem thermodynami-
schen Gleichgewicht und dem Koronagleichgewicht liegen. Es werden je 40 ange-
regte Zustdnde im Singulett— und Triplett—System des molekularen Wasserstoffs
sowie 40 angeregte Atomzustdnde untersucht. Der Grundzustand des Molekiils
ist in 15 Vibrationsniveaus aufgelost. Die Besetzungsdichten in den jeweiligen
Grundzustidnden sowie die Dichten einiger anderer Teilchensorten werden vor-
gegeben. Zur Bestimmung der Besetzungsdichten im Gleichgewicht werden Bi-
lanzgleichungen aller be— und entvolkernden Prozesse aufgestellt. Diese Raten-
gleichungen werden als Matrix geschrieben. Die aus der Losung dieser Matrix
erhaltenen Besetzungsdichten kénnen zur Berechnung von effektiven Ratenko-
effizienten fiir radiative Ubergéinge, aber auch fiir Ionisation und Dissoziation,
verwendet werden. Bei dem Aufbau der Bilanzgleichungen tritt das wichtigste
Problem aller SSM auf: Eine zumeist ungeniigende Datenbasis. Im Idealfall sind
fiir alle betrachteten Prozesse Ratenkoeffizienten aus einer Datenquelle vorhan-
den. In der Realitdt werden Koeffizienten aus verschiedenen Quellen oder Nihe-
rungen verwendet. Nicht vorhandene Daten werden durch Skalierungsgesetze aus
vorhandenen Daten gewonnen. Die vorliegende Arbeit zeigt durch Vergleich ver-
schiedener Daten, dafl die Aussagekraft von aus dem SSM erhaltenen Ergebnissen
stark von der eingehenden Datenbasis abhéngt.

Mit Hilfe der invertierten Matrix der Ratengleichungen wurden Untersuchungen
zum Zustandekommen eines Besetzungsgleichgewichts durchgefiihrt. Der Schwer-
punkt wurde dabei auf den oberen Zustand des Fulcher-Ubergangs (d®II, —
a’L}) gelegt. Dieser Ubergang geht von elektronischen Zustand n = 3 nach n = 2
und die Strahlung wird hiufig zur Diagnostik von molekularem Wasserstoff ein-
gesetzt. Es wurde zunéchst gezeigt, dafl nur ein kleiner Teil der Besetzungsdichte
in den einzelnen Molekiilzustinden direkt aus dem Grundzustand stammt. Ein
weitaus groflerer Teil kommt aus anderen Niveaus. Aus diesem Grund ist bei
Anwendung der Koronagleichung ein effektiver Emissionsratenkoeffizient anstelle
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einem mit dem passenden Verzweigungsverhiltnis skalierten Anregungsratenko-
effizienten zu verwenden. Desweiteren wurde am Beispiel des Triplett—Zustandes
mit n = 3 gezeigt, dafl der direkt aus dem Grundzustand stammende Anteil der
Besetzungsdichte in einem Zustand stark von der Modellierung des Verhaltens an-
derer Zustinde abhingig sein kann. Im speziellen Beispiel wurden die Ubergangs-
wahrscheinlichkeiten fiir Strahlung zwischen den Niveaus ¢S} und ¢*I1, variiert.
Es wurden drei Fille untersucht, die den Strahlungsiibergang zwischen den bei-
den Ubergingen unterschiedlich gewichten: Die im SSM urspriinglich enthaltenen
Ubergangswahrscheinlichkeiten lasssen nur den Ubergang von ¢*II,, nach a*} zu
und sind nicht realistisch, da auch Strahlungsiibergang von den héheren Vibra-
tionsniveaus in a?’E; nach ¢®I1, erlaubt ist. Da der vibratorische Grundzustand
von ¢*IT, metastabil ist, wurden fiir den zweiten Fall beide Ubergangswahrschein-
lichkeiten auf Null gesetzt. Der dritte Fall verwendet Ubergangswahrscheinlich-
keiten aus der Literatur und beriicksichtigt beide Strahlungsiibergéinge. Dieser
Fall entspricht am besten der realen Situation. Je wahrscheinlicher die Entvolke-
rung des metastabilen ¢3I1, gesetzt wurde, umso grofer wurde die Besetzung aus
dem Grundzustand in n = 3. Auch die Anteile der Besetzungsdichte, die aus
bestimmten anderen Niveaus stammen, variieren stark. Folglich ist es von beson-
derer Wichtigkeit, die Ubergiinge zwischen diesen beiden Zustiinden, aber auch
den anderen Niveaus mit n = 2, mit korrekten Ubergangswahrscheinlichkeiten zu
betrachten. Zur besseren Modellierung dieser Uberginge wurde eine Aufteilung
des Zustandes ¢*II, in zwei Zustinde empfohlen. Wiinschenswert wire zudem
eine Auflésung von n = 3 nach den elektronischen Zustinden und der Zustédnde
mit n = 2 bzw. n = 3 nach ihren Vibrationsniveaus. Dies ist momentan jedoch
aufgrund der mangelnden Datenbasis schwer zu realisieren oder muf§ auf weiteren
Skalierungsgesetzen beruhen.

Ein sich im Besetzungsgleichgewicht befindendes Niveau wird auch in externe
Teilchensorten abgeregt. Die dominierende dieser Teichensorten ist fiir geringe
Elektronendichten im Triplett—System aufgrund des repulsiven Zustands in die-
sem System das Atom und im Singulett—System das Molekiil im Grundzustand.
Mit steigender Elektronendichte nehmen Stofiprozesse zu und die Ionisation wird
zum dominierenden Abregungsprozess.

Nachdem die Mechanismen zum Zustandekommen eines Besetzungsgleichgewichts
untersucht worden sind, wurden Untersuchungen zu den Besetzungsdichten eini-
ger Niveaus im Molekiil durchgefiihrt. Aus den Besetzungen wurden effektive
Ratenkoeffizienten fiir fiinf spektroskopisch beobachtbare Ubergiinge berechnet.
Mit Hilfe dieser Ratenkoeffizienten wurde aus spektroskopisch ermittelten Emissi-
vitdten die Dichte des molekularen Wasserstoffs im Grundzustand bestimmt. Die
aus den verschiedenen Ubergiingen erhaltenen Dichten weichen stark voneinander
ab. Dies resultiert aus der nicht vollstdndigen Modellierung des Molekiils im SSM
sowie der Anwendung von Skalierungsgesetzen. Der Fehler in der Messung und
Auswertung wird auf 25 % abgeschitzt.

Fiir Divertorplasmen von Fusionsexperimenten wurde eine Diagnostikmethode
zur Bestimmung des molekularen Wasserstoffflusses vorgestellt und die benotig-
ten Daten zusammengestellt. Molekiile entstehen an der Wand, strémen in das
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Plasma, und werden im Plasmavolumen durch Tonisation und Dissoziation ver-
nichtet. Mit dem SSM wird das Verhéltnis der effektiven Ratenkoeffizienten fiir
Ionisation und Dissoziation zu dem effektiven Ratenkoeffizienten fiir einen aus-
gewithlten Ubergang berechnet. Mit Hilfe dieses Verhiltnisses it sich aus der
freiwerdenden Strahlung des Ubergangs der molekulare Wasserstoffflul bestim-
men.

Die Modellierung des Wasserstoffatoms im SSM bereitet weniger Schwierigkei-
ten als die des Molekiils: Aufgrund der geringeren Anzahl von Energieniveaus
im Atom existiert eine bessere Datenbasis. Allerdings wird im SSM die Fein-
strukturaufspaltung der atomaren Niveaus vernachlissigt. Bei der Modellierung
des Atoms miissen aber folgende Punkte beachtet werden: Das Atom kann von
einer Vielzahl externer Teilchensorten wie dem Molekiil oder verschiedenen lo-
nen Bevolkerung erfahren. Deshalb werden fiir die Neutralteilchendichten expe-
rimentell bestimmte Werte verwendet und die [onenzusammensetzung fiir das
betrachtete Niederdruckplasma mit dem Programm KALLIOPE berechnet. Die-
ses Programm stellt eine vereinfachte Teilchenbilanz auf. Es wurde gezeigt, wie
die Besetzungsdichte der angeregten Niveaus im Atom von der Einbeziehung der
externen Teilchensorten in die Rechnung abhéngt: Einbeziehung des Molekiils
fithrt zu einer Anhebung der Besetzung vor allem fiir hohe Elektronentemperatu-
ren durch die sogenannte dissoziative Anregung, die Ionen fiihren zu einer Anhe-
bung fiir niedrige 7, durch Rekombination. Die Resonanzlinien des Atoms kénnen
Selbstabsorption erfahren. Der Einflul der optischen Dicke wurde mit Hilfe von
Populations—Escape—Faktoren dem SSM hinzugefiigt. Es wurde untersucht, wie
die Besetzungsdichten von den vorgegebenen Escape—Faktoren abhéngen: Die An-
nahme von total optisch dicken Lyman-Linien fiihrt zu hohen Uberbesetzungen.
Verwendung der an das betrachtete Plasma angepaflten Escape—Faktoren dagegen
fithrt zu nur leicht hoheren Besetzungen der ersten Atomzustinde im Vergleich
zum optisch diinnen Fall. Um die mit dem SSM berechneten Besetzungsdich-
ten der Atomzustinde zur Diagnostik zu nutzen, miissen damit die passenden
Escape—Faktoren bekannt sein. Als Diagnostik konnen einerseits die effektiven
Ratenkoeffizienten mit Hilfe der Koronagleichung zur Bestimmung der Atomdich-
te im Grundzustand verwendet werden. Andererseits konnen aus den Ratenkoeffi-
zienten Linienverh&ltnisse der Balmer—Linien berechnet werden. Durch Vergleich
mit experimentell bestimmten Linienverhéltnissen 148t sich der Dissoziationsgrad
bzw. die Elektronendichte bestimmen. Dabei muf§ die Elektronentemperatur und
ne bzw. ¢ genau bekannt sein, da die vorgestellte Diagnostikmethode empfindlich
auf diese Parameter reagiert.

Es wurde eine Erweiterung des SSM auf das Deuteriummolekiil vorgenommen.
Mit dem so erweiterten SSM wurden Rechnungen zur Besetzung der Vibrati-
onsniveaus des elektronischen Grundzustands durchgefiihrt. Diese Rechnungen
wurden fiir eine T,—Diagnostik fiir das elektronenstoldominierte Divertorplasma
von ASEDEX Upgrade verwendet. Es wurden fiinf Vibrationsprozesse auf Deute-
rium erweitert. Das sind die Umbesetzung durch Elektronenstof}, die Dissoziation
iiber b3, die dissoziative Anlagerung, der Ladungsaustausch und der Ubergang
iiber B'Y und C'II,. Diese Prozesse sind Elektronenstofiprozesse. Zwei weite-
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re im SSM vorhandene Reaktionen, die Schwerteilchenst68e und die St68e mit
der Wand, sind im Divertor nicht relevant. Zudem sind diese beiden Prozesse
nur zur Abschitzung des Effekts naherungsweise eingebaut. Es lagen keine Daten
fiir Deuterium vor und es wurde auf eine Erweiterung verzichtet. Um einen Ver-
gleich der beiden Isotope bei Divertorbedingungen zu ermdglichen, wurden die
Ratenkoeffizienten fiir Deuterium Datenquellen entnommen, die auch Ratenkoef-
fizienten fiir Wasserstoff enthielten. Diese wurden ebenfalls in das SSM eingebaut,
so dafl wahlweise die urspriinglichen Daten als auch die fiir den Isotopenvergleich
ergdnzten Daten verwendet werden konnen.

Es ergab sich im Vergleich von Rechnungen mit den erweiterten und den urspriing-
lichen Ratenkoeffizienten fiir Hy eine stirkere Besetzung der Vibrationsniveaus
fiir die ergéinzten Koeffizienten. Eine Betrachtung der relativen Besetzungsdich-
ten aller Vibrationsniveaus zeigt fiir kleine v mit zunehmendem v eine steile
Abnahme und ab v = 4 einen flacheren Verlauf. Hier tritt zudem eine leichte
Unterbesetzung auf. Grund dafiir sind der Ladungsaustausch und der Ubergang
iiber BIZ];r und C11,. Die fiir D, berechneten Besetzungsdichten der Vibrations-
niveaus liegen in der Grofenordnung derjenigen fiir Hy. Der flachere Verlauf und
die Unterbesetzung treten bei v = 6 auf. Grund ist das Resonanzverhalten des
Ladungsaustausches, der fiir H, bei v = 4 und fiir Dy bei v = 6 maximal wird.
Aus den von T, abhéngigen Besetzungsdichten der Vibrationsniveaus wurden un-
ter Verwendung der entsprechenden Franck—-Condon-Faktoren Besetzungsdichten
der Vibrationsniveaus im elektronisch angeregten Zustand dII, berechnet. Diese
lassen sich mit experimentell bestimmten Besetzungen derselben Niveaus ver-
gleichen. Durch Anpassen der Rechnung an die Messung erhélt man daraus die
Elektronentemperatur im untersuchten Plasma. Diese Diagnostikmethode wurde
am Divertorplasma von ASDEX Upgrade angewendet. Es ergibt sich eine gute
Ubereinstimmung des so bestimmten Temperaturverlaufs mit dem aus anderen
Diagnostiken erhaltenen, was die vorgenommene Erweiterung sowohl fiir H, als
auch fiir D, bestétigt.

Insgesamt konnte in dieser Arbeit gezeigt werden, dal das SSM vielfiltig bei der
Interpretation von Strahlung sowohl in Niederdruckplasmen als auch in Diver-
torplasmen von Fusionsexperimenten verwendbar ist. Die im SSM vorhandene
Kopplung von Atom und Molekiil ist dabei ein grofler Vorteil.

Allerdings ist ein SSM nur so gut, wie die eingehende Datenbasis. Die Datenbasis
stellt beim betrachteten SSM aufgrund der vielen Niveaus des Wasserstoffmo-
lekiils und der vorhandenen Kopplungen zwischen diesen Niveaus ein Problem
dar. Diese Arbeit zeigt Tendenzen auf und trégt somit zum Verstdndins von Be-
setzungsmechanismen bei. Es stellte sich heraus, dal der néichste wichtige Schritt
die Aufteilung der elektronischen Niveaus von n = 2 in ihre Vibrationsniveaus
und des elektronischen Niveaus n = 3 in seine einzelnen elektronischen Zusténde
ware. Diese Aufteilungen wiirden es erméglichen, im SSM enthaltene Naherungen
und Skalierungen fiir n = 2 und n = 3 zu ersetzten und wiirden die vorgestellten
Diagnostikmethoden wesentlich verbessern.
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Anhang A

Stof3—Strahlungsmodell fiir
Windows 95/98

Zu Beginn dieser Arbeit lag der in Fortran verfasste Quelltext des SSM vor.
Durch Kompilation 148t sich daraus ein unter einer Shell’ lauffihiges Programm
erhalten. Der Programmaufruf geschieht folgendermafien:

H2 input output

Dabei legt die Datei input fest, fiir welche Parameter die Rechnung durchgefiihrt
werden soll. Im einzelnen lassen sich die Elektronendichten— und Temperaturen,
das betrachtete [sotop, die in die Rechnung einzubeziehenden Vibrationsprozesse,
die dabei verwendeten Ratenkoeffizienten und die Escape-Faktoren fiir die ersten
vier Lyman—Linien des Atoms einstellen.

In output wird festgelegt, welche Grofle in Abhéngigkeit der ausgewé#hlten Para-
meter bestimmt werden soll und unter welchen Dateinamen die Ergebnisse abge-
speichert werden sollen. Zusétzlich kann eine Kommentarzeile angegeben werden,
die in die Ergebnisdatei integriert wird.

Um den bei Verwendung des SSM unter einer Shell notwendigen Prozef des
Anderns der beiden Voreinstellungs-Dateien und anschlieBenden Aufrufens des
SSM zu vereinfachen, wurde eine graphische Oberfliiche (GUI) fiir die Betriebssy-
steme Windows 95 und Windows 98 erstellt. Um eine Kompilation des erweiterten
SSM auch unter anderen Betriebssystemen weiterhin zu ermdéglichen, wurde die
GUTI als vollig unabhéngig vom Hauptprogramm konzipiert. Zur Umsetzung der
GUI wurden die in VISUAL C++ erhaltenen MICROSOFT FOUNDATION CLAS-
SES verwendet.

Abbildung A.1 zeigt das Hauptfenster der graphischen Oberfléche. Hier lassen sich
alle Einstellungen vornehmen, die auch in den beiden Voreinstellungs-Dateien
moglich sind. Durch Klick auf den Knopf wird ein Unterfenster
aufgerufen, in dem sich die fiir die Modellierung der verschiedenen Vibrations-
prozesse verwendeten Ratenkoeffizienten auswéhlen lassen.

!Unter einer Shell versteht man eine textorientierte Benutzerschnittstelle eines Betriebssy-
stems, also beispielweise die Kommandozeileninterpreter von UNIX und DOS.
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b ssMwin 1.20 [_ ol =] |

— Eingabe
|zotop: Wasserstaff % Deuterium
Schritte  Anzahl ok biz Werte Liste
Te & |30 [1.0e0 1063 - ] [ev]
ne | | | & [10e10 5] [iem®d]
1.0e11

Yibrationzprozesse; I 1 I 2 I 3 I 4 ] | G | # won... |

E scapefaktor La: |1.nnn Lk |1.nnn Lo |1.nnn Ld: |1.nnn

—Auzgabe
Waz auzgeben’? IXBFuIcherEH j

Titelzeile: IEffektiver R atenkoeffizient fur den Fulcher-Ubergang

Filename: IergebnisseMEFulched

0k | Abbrechen | Hife |

Abbildung A.1: Graphische Benutzeroberfiiche fiir die Verwendung des SSM unter Windows
95/98.

Nach Anklicken von werden die beiden Einstellungs—Dateien erzeugt und
dann das SSM in einer minimierten und versteckten DOS-Box gestartet. Um
dem Benutzer eine Riickmeldung iiber den Verlauf der Rechnung zu geben, wur-
de zwischen dem Hauptprogramm und der GUI eine Kommunikation iiber eine
unnamed Pipe realisiert. Die Pipe leitet an die DOS—Box gehende Ausgaben des
SSM an die GUI um. Diese erstellt mit Hilfe der so gewonnenen Informationen
einen Fortschrittsbalken fiir den Verlauf der Rechnung.

Nach Abschlufl der Rechnung wandelt ein Unterprogramm der GUI die vom SSM
erstellte lineare Ausgabedatei in eine matrixorientierte Datei um, die sich in Da-
tenprisentationsprogramme wie EXCEL oder ORIGIN einlesen l&sst.
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Anhang B

Quellen der Ratenkoeffizienten

Die Quellen der Ratenkoeffizienten fiir die verschiedenen Vibrationsprozesse wur-
den bereits in Kapitel 4 ausfiihrlich beschrieben. Hier werden die Quellen der
Ratenkoeffizienten fiir die Prozesse zwischen den elektronisch angeregten Nive-
aus angegeben. Die Parameter ¢ und f stehen dabei fiir den Start— und Endzu-
stand des jeweiligen Ubergangs. Angegeben sind dabei die Hauptquantenzahlen
beim Atom bzw. die aus der Vereinten—Atome—N&herung resultierenden effekti-
ven Hauptquantenzahlen beim Molekiil. Zu beachten ist, dafl n = 2 beim Molekiil
in seine elektronischen Zustdnde aufgelost ist. Ausfiihrliche Informationen zu den
verwendeten Ratenkoeffizienten und ihren Quellen liefert [Saw95].

B.1 Wasserstoffatom

Elektronenstolanregung:

Prozess: H(i) + e — H(f) + e, wobei gilt: i < f

Ratenkoeffizient: Cy (i, f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

i=1 [Saw93]

2<i<10 [Joh72] und [Vri80]
Die Ratenkoeffizienten aus den beiden Quellen werden mit
folgender Formel gemittelt:

Cu(is ) = (1 =9) - Culis fyonze) + 9 Crlis Hvrigo]
Dabei gilt: g = (12)

8
i> 10 [Vri80]

Stofle zweiter Art:

Prozess: H(i) + e~ — H(f) + e, wobei gilt: i > f

Ratenkoeffizient: Fy (i, f)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten berechnen sich aus denen fiir Elektronenstof8anregung
mittels detailliertem Gleichgewicht.
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Elektronenstoflionisation:

Prozess: H(i) + e — H' + 2~

Ratenkoeffizient: Sy (7)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten stammen aus denselben Quellen wie die fiir Elektro-
nenstoanregung. Fiir 2 < ¢ < 10 wird dieselbe Formel zur Mittelung der
Koeffizienten verwendet.

Spontane Emission:

Prozess: H(i) — H(f) + hv, wobei gilt: i > f

Ubergangswahrscheinlichkeit: Ay (i, f)

Quelle der Ubergangswahrscheinlichkeit:

[JohT2]

B.2 Wasserstoffmolekiil

Elektronenstoflanregung:

Prozess: Hy(i) + e — Hy(f) + e, wobei gilt: i < f

Ratenkoeffizient: Cp, (i, f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

1=1,7=2 Das Niveau 5 = 2 ist nach den 6 elektronischen Niveaus auf-
gelost. Die Ratenkoeffizienten stammen von [Mil72].
i=1,j=3 Der Ratenkoeffizient stammt von [Mil72] und wird fiir das

Singulett—System mit 1.5 und fiir das Triplett—System mit
2.0 skaliert.

Elektronenstoflanregung (Fortsetzung):

1=1,7>3 Die Ratenkoeffizienten werden aus denen fiir das Atom mit-
tels folgender Ndherungsformel berechnet:

(1, f) = (G2g7) - 95~ Cur (1, f)
Dabei gilt:
g1 = ¢o fiir das Singulett—System,
1 fiir das Triplett—System.

go = (0.495695) . (T )1.4478
2.0 e

g5 = 0.909 fiir j = 4
0.665 fiir j = 5

0.390 fiir j =6 und j = 7
0.140 fiir j > 7

1=2,7=2 Dies sind die Ubergiinge zwischen den 6 elektronisch
aufgelosten Niveaus. Die Ratenkoeffizienten stammen von
[Zyg87]
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Stofle zweiter Art:

Prozess: Hy(i) + e~ — Hy(f) +e~, wobei gilt: i > f

Ratenkoeflizient: Fy, (i, f)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten berechnen sich aus denen fiir Elektronenstoflanregung
mittels detailliertem Gleichgewicht.

Elektronenstof3ionisation:

Prozess: Hy(i) + e~ — Hy + 2e”

Ratenkoeflizient: Sy, (i)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

i=1 [Jan87]

1> 1 Es werden die Ratenkoeffizienten fiir das Atom verwendet.

Spontane Emission:

Prozess: Hy(i) — Hy(f) + hv, wobei gilt: i > f

Ratenkoeffizient: Ay, (i, f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

1<2,f<2
oder [Joh72]
1> 3,f>2
1>2,f<2 Fiir den Ubergang von den nicht elektronisch aufgeldsten
Zustidnden zu den aufgelosten werden die in Kapitel 2.4.1
angegebenen Naherungsformeln verwendet.
Dissoziation:

Prozess: Hy +¢ — H(1)+ H(f)+e

Ratenkoeffizient: Dy, (f)
Quellen des Ratenkoeffizienten:

1< f<6 Der Ratenkoeffizient liegt vor. Es sind keine Angaben zur
verwendeten Quelle vorhanden.

f>5 Die Ratenkoeffizienten werden mit Hilfe einer umfangreichen
Néaherungsformel berechnet.
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B.3 Wasserstoffionen

Dreiersto3rekombination von H™:

Prozess: Ht +e” +e” — H(f) + e~

Ratenkoeffizient: o+ (f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

f=1 [Saw93]

f>1 Die Ratenkoeffizienten berechnen sich aus denen fiir Elek-
tronenstoflionisation durch Gewichtung mit der zur Mo-
lekiildichte im Grundzustand ins Verhéltnis gesetzten Ionen-
dichte. Dieses Verhéltnis wurde mit Hilfe der Saha-Gleichung
bestimmt.

Rekombination von H :

Prozess: H +p" — H(f)+ H(1)

Ratenkoeffizient: Q35-(f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

F=2.3 [Jan87]

f#2,3 Der Ratenkoeffizient wird auf Null gesetzt.

Strahlungsrekombination von H™:

Prozess: Ht + e~ — H(f) + hv

Ratenkoeffizient: 3+ (f)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten werden mit Hilfe einer umfangreichen Ndherungsformel
berechnet.

Dreierstofirekombination von H, :

Prozess: Hy + e~ +e~ — Hy(f) + e~

Ratenkoeffizient: aprt (f)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten berechnen sich aus denen fiir Elektronenstofiionisation
durch Gewichtung mit der zur Molekiildichte im Grundzustand ins Verhéltnis
gesetzten lonendichte. Dieses Verhiltnis wurde mit Hilfe der Saha-Gleichung
bestimmt.
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Strahlungsrekombination von H, :

Prozess: H, +e¢~ — Ho(f) + hv

Ratenkoeffizient: 3+ (f)

Quelle des Ratenkoeffizienten:

Die Ratenkoeffizienten werden mit Hilfe einer umfangreichen Nidherungsformel
berechnet.

Dissoziative Rekombination von H, :

Prozess: H +e~ — H(f)+ H" + e~

Ratenkoeffizient: QlH; (f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

f=2 [Jan87]
f>2 Der Ratenkoeffizient wird aus dem fiir f = 2 mittels folgen-
den Faktors durch Skalierung gewonnen:
23
9= 7

Dissoziative Rekombination von H. :

Prozess: H, +e~ — H(f)+ H(1)

Ratenkoeffizient: Q2H; (f)

Quellen des Ratenkoeffizienten:

Der aus [Jan87] stammende Ratenkoeffizient fiir folgenden Prozess ist im SSM
gesetzt:
Hf+e=— HO f)+ H(1)
Die Koeffizienten fiir die einzelnen f werden durch Skalierung gewonnen. Die
Skalierungsfaktoren betragen:
g= 0.0fir f=1

0.10 fiir f = 2
0.45 fiir f =3
0.22 fiir f = 4
0.12 fiir f =5
0.069 fiir f =6

%fﬁrf>6
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