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Injektion, Speicherung und Abbildung hochgeladener Argon-Ionen in
der kryogenen Paul-Falle CryPTEx
Die Prizisionsspektroskopie verbotener optischer Ubergiinge in hochgeladenen To-
nen ist sowohl fiir die Grundlagenforschung als auch fiir die Metrologie von groffem
Interesse. Aufgrund fehlender geeigneter Kiihliiberginge konnen hochgeladene Ionen
nur durch sympathetische Kiihlung auf die erforderlichen Temperaturen gebracht
werden. Diese Arbeit befasst sich mit der Injektion und Speicherung hochgeladener
Ar'3*_Tonen in der kryogenen Paul-Falle CryPTEx (Cryogenic Paul Trap Experi-
ment). Die Ionen werden dabei in einer Elektronenstrahlionenfalle (EBIT) erzeugt
und extrahiert. Dabei konnten Speicherzeiten bis zu 70 ms demonstriert werden, was
Voraussetzung fiir die Implantation der Ionen in einen Be™-Coulombkristall ist, der
zur sympathetischen Kiihlung der Ar'3*-Ionen dient. Der Injektions- und Speicher-
vorgang konnte durch Simulationen numerisch untersucht werden. Zur Extraktion
und weiteren Untersuchung der gespeicherten Ionen wurde ein elektrostatischer
Deflektor mit einem energiesensitiven Detektor konstruiert.
Der zweite Teil der Arbeit befasst sich mit der dreidimensionalen (3D-) Abbildung
von Be™-Coulombkristallen mit Hilfe einer plenoptischen Kamera, die im Rahmen
dieser Arbeit entwickelt und in einem weitgehend dquivalenten Probeaufbau ge-
testet wurde. Die 3D-Abbildung ist von Interesse, um die rdumliche Struktur der
Coulombkristalle mit einzelnen implantierten hochgeladenen Ionen zu untersuchen,
sowie als Input fiir Molekulardynamik-Simulationen.

Injection, storage and imaging of highly charged Ar-Ions in the cryogenic
Paul trap CryPTEx

Precision spectroscopy of forbidden optical transitions in highly charged ions is of
particular interest for fundamental physics research as well as metrology. Due to the
lack of suitable cooling transitions in highly charged ions, they must be cooled by
means of the sympathetic cooling technique to obtain cryogenic temperatures. This
master thesis deals with the injection and storage of highly charged Ar'3* ions in the
cryogenic Paul trap CryPTEx (Cryogenic Paul Trap Experiment). For this purpose,
the ions are produced in and extracted from an electron beam ion trap (EBIT).
Storage times of up to 70 ms were succesfully demonstrated within the Paul trap.
This is a prerequisite for the implantation of the ions into a Be™-coulomb crystal
which is used for sympathetic cooling of the Ar'3* ions. The process of injection
and storage is described by simulations. For extraction and further investigation
of the stored ions, an electrostatic deflector and energy sensitive detector has been
constructed.

The second part of this thesis is about three-dimensional (3D-) imaging of Be™
coulomb crystals with a plenoptic camera. The camera setup is developed in this
thesis and could be tested in a similar testsetup. This type of imaging is of particular
interest for understanding the spatial structure of 3D Be™-coulomb crystals with
individually implanted highly charged ions and as input for molecular-dynamics
simulations.
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Kapitel 1
Einleitung

Die Moglichkeit, einzelne Atome und Tonen zu fangen, zu kiihlen und mit Hilfe von
Lasern ihre internen und externen Freiheitsgrade zu manipulieren, fiihrte zu einer
Revolution in der Atomphysik [1]. Da die Frequenzen von Spektroskopielasern mit
Hilfe von optischen Frequenzkdmmen hochprézise bestimmt werden kénnen [2], stel-
len Atome seit geraumer Zeit die am prézisesten vermessenen Systeme iiberhaupt
dar. Nicht zuletzt dadurch bildet das Fangen und Untersuchen einzelner Atome oder
Ionen einen unverzichtbaren Bestandteil vieler Prizisionsmessungen zur Uberprii-
fung fundamentaler Konzepte wie beispielsweise der Lorentzinvarianz [3| oder der
Uberpriifung der zeitlichen Unveriinderlichkeit von Naturkonstanten, wie etwa dem
Verhéltnis aus Protonen- und Elektronenmasse m,/m. [4]. Wahrenddessen umfasst
die typische Klasse der dabei untersuchten Objekte nur einige wenige Alkali- bzw.
Erdalkalimetalle oder besonders einfache Systeme wie zum Beispiel wasserstoffartige
Atome bzw. Ionen, die sich gut erzeugen und mit geeigneten Lasern kiihlen lassen.
Dabei bieten andere Systeme wie etwa hochgeladene Ionen vielseitige Moglichkeiten
fiir noch prézisere Messungen. Beispielsweise konnten durch Messung des g-Faktors
hochgeladener Si'**-Tonen die Vorhersagen der Quantenelektrodynamik (QED) bis
hin zur Ordnung (Z - @)% iberpriift werden, wobei Z die Ionenladung und « die
Feinstrukturkonstante bezeichnet [5]. Auch fiir die néchste Generation von Atom-
uhren mit einer Genauigkeit von bis zu 107! stellen einige hochgeladene Ionen
vielversprechende Kandidaten dar [6]. Griinde hierfiir sind vor allem die schwache
Polarisierbarkeit hochgeladener Tonen, die daraus resultiert, dass die verbleibenden
Elektronen aufgrund der hohen Feldstiarken besonders stark an den Kern gebunden

sind, sowie das Auftreten verbotener optischer Uberginge hoher Giite.
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Messungen von vom interstellaren Medium absorbierten Spektrallinien weit entfern-
ter Quasare weisen mit statistischer Signifikanz auf eine rdumlich-zeitliche Variation
der Feinstrukturkonstante o hin [7]. Um systematische Effekte dieser Messmethode
auszuschlieRen, bietet sich eine laborgestiitzte Langzeitmessung der Ubergangsfre-
quenzen zwischen atomaren Zustinden an, die unterschiedlich stark oder sogar mit
entgegengesetztem Vorzeichen auf eine a-Variation reagieren. Die sensitivsten Uber-
ginge fiir diese Art von Messung wurden in hochgeladenen Tonen vorhergesagt und
experimentell identifiziert [8,9]. Aufgrund der starken elektrischen Felder in hoch-
geladenen Ionen werden relativistische Effekte, die mit unterschiedlichen Potenzen
von « skalieren, verstérkt.

Um eine solche laborgestiitze Messung durchzufithren und die astrophysikalische
Messung zu iiberpriifen, miissten im Zeitraum eines Jahres Frequenzverschiebungen
der Grokenordnung 1071 nachweisbar sein [10]. Damit einhergehend steigen aller-
dings auch die experimentellen Anforderungen, welche sowohl die Erzeugung als
auch die Speicherung und Kiihlung der hochgeladenen Ionen betreffen. In den meis-
ten hochgeladenen Tonen fehlen geeignete Ubergéinge zur effizienten Laserkiihlung,
weshalb auf andere Kiihlmethoden wie zum Beispiel die sympathetische Kiihlung
zuriickgegriffen werden muss. Zuletzt gelangen L. Schmdoger et al. [11] erstmals der
Nachweis der Coulomb-Kristallisation sympathetisch gekiihlter Ar'®*-lonen, woraus
auf Temperaturen in der Gréfenordnung von 100 mK geschlossen werden kann. Die
Spektroskopie hochgeladener Ionen findet iiblicherweise zum Beispiel in einer Elek-
tronenstrahlionenfalle (engl. Electron beam ion trap, EBIT) statt, in der Tempera-
turen bis in den Megakelvin-Bereich herrschen. Direkte Absorptions- oder Emissi-
onsspektroskopie in einer EBIT ist daher grofen Dopplerverbreiterungen unterwor-
fen, wodurch die erreichbare Genauigkeit eingeschrinkt ist. Gekiihlte hochgelade-
ne Ionen bieten die Moglichkeit, Spektren mit minimaler Dopplerverbreiterung zu
messen. Auch das Auslesen langlebiger interner Zustdnde einzelner hochgeladener
[onen, mit herkommlichen Methoden nicht ohne Weiteres moglich, wird mit Hilfe
der Quantenlogik-Spektroskopie indirekt zugénglich, indem der Quantenzustand des
Spektroskopieions kohérent auf ein gleichzeitig gefangenes Kiihlion abgebildet wird,
wo er effizient ausgelesen werden kann [12].

Die vorliegende Arbeit beschéftigt sich mit der Injektion und Speicherung hochge-
ladener Argon-Tonen in der kryogene Paul-Falle CryPTEx (engl. Cryogenic Paul-
Trap Ezperiment) |13]. Dabei werden die Ionen in der Hyper-EBIT [14] unter hohen



Temperaturen erzeugt und extrahiert. Zudem sollen die in der Paul-Falle gespeicher-
ten Kristalle aus lasergekiihlten Be™-Ionen, die zur sympathetischen Kiihlung der
Argon-Tonen dienen, mit Hilfe einer plenoptischen Kamera dreidimensional abgebil-
det werden. Die dazu dienende Apparatur wurde in dieser Arbeit entwickelt und im
Rahmen eines Testaufbaus untersucht.

Die Arbeit gliedert sich wie folgt: Im einfiihrenden Theoriekapitel wird die Dynamik
geladener Teilchen in der Paul-Falle und ihre numerische Simulation beschrieben.
Weitere thematische Schwerpunkte liegen auf den Grundlagen und der Funktions-
weise der plenoptischen Kamera sowie computergestiitzter Moglichkeiten zur 3D-
Rekonstruktion. Im darauf folgenden Abschnitt wird die Injektion hochgeladener
Ionen in die Paul-Falle behandelt und es werden die Ergebnisse ionenoptischer Si-
mulationen in der Paul-Falle ausgefiihrt (Kapitel 3). Im 4. Kapitel wird der Aufbau
zur plenoptischen Kamera vorgestellt und erste Ergebnisse eines Testaufbaus wer-

den diskutiert. Die Arbeit schlieft mit einer Diskussion der Ergebnisse und einem
Ausblick.
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Kapitel 2

Theoretische Grundlagen

2.1 Bewegung von Ionen in elektrischen Feldern

2.1.1 Das Massenfilter

Im Folgenden soll die Theorie der zweidimensionalen Paul-Falle in ihrer Funktion als
Quadrupol-Massenfilter kurz umrissen werden, da diese unter anderem zur Analyse
der Simulationen wichtig ist. Wie von Earnshaw bereits 1842 bewiesen [15], ist es
mit Hilfe statischer elektrischer Felder nicht mdglich, geladene Teilchen in einem
stabilen Gleichgewicht zu halten, welches nicht mit einer Quelle (zum Beispiel einer
Elektrode) zusammenfallt. Als einsichtiges Beispiel zur Erlauterung des Theorems

dient hier ein Potential der Form
D(r) = 0o (az® + by® + ¢2?), (2.1)

dessen Minimum bestimmt werden soll. Da es sich im betrachteten Volumen um ein

elektrostatisches Potential ohne Quellen handelt, muss die Laplace-Gleichung
V20(2,y,2) =0 (2.2)

erfiillt sein. Direktes Einsetzen des Potentials fiihrt zur Bedingung a + b + ¢ = 0.
Mindestens einer der Koeffizienten muss also negativ sein, wodurch sich ein in betref-
fender Richtung abstoflendes Potential ergibt. Es gibt zwei Moglichkeiten, trotzdem

Teilchen mit Hilfe elektrischer Felder zu fangen: Die eine setzt eine anziehende Quel-
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)

Abbildung 2.1: Links: Skizze der hyperbolischen Elektroden, bei denen gegeniiberliegende
Elektroden auf gleichem Vorzeichen stehen. Adaptiert aus [16]. Rechts: Aquipotentiallinien
des Quadrupolpotentials der hyperbolischen Elektroden. Entnommen aus [17].

le am Ort des Gleichgewichts voraus, wie es beispielsweise in einer EBIT aufgrund
des Raumladungspotentials des komprimierten Elektronenstrahls der Fall ist. Die
andere bemiiht geeignete elektrische Wechselfelder und fiihrt aufgrund der Tragheit
der eingesperrten Teilchen zu einem anziehenden QQuasipotential, wie gleich gezeigt
werden soll.

Wihlt man in obiger Gleichung a = —b = 1/r2 und erlaubt einen zeitlich variieren-
den Vorfaktor ®(t), folgt aus der Laplace-Gleichung, dass ¢ = 0 ist und man erhilt

das Potential

22 — 12
B(r,t) = o(t) - — 2. (2.3)

o
Dieser Ausdruck beschreibt das elektrische Feld unendlich langer, hyperbolisch ge-
formter Elektroden, was bei Betrachtung der Aquipotentiallinien 2% — y?> = const.

deutlich wird, die durch eine Hyperbelgleichung beschrieben werden. Skizzen der
Elektroden und des Potentials sind in Abbildung 2.1 zu sehen. Dabei ist rq der
Abstand vom Quadrupolzentrum bis zu einer der Elektroden und aufgrund der qua-
drierten Ortskoordinaten befinden sich gegeniiberliegende Elektroden auf gleichem
Potential. Setzt man fiir den zeitlich abhéngigen Teil eine Kombination aus einem
Gleichspannungsanteil U und mit w,¢ oszillierendem Wechselspannungsanteil V' mit
Dy (t) = U+ V cos(wyt) an, erhélt man fiir die Komponenten der elektrischen Felder
mittels E = -V o
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2z

E, = —(U+Vcos(wiit)) = (2.4)
7o
E, = (U + V cos(wt)) 2—‘7; (2.5)
7o
E.=0. (2.6)

Fiir geladene Teilchen mit der Masse m und der Ladung @ lauten die Newtonschen
Bewegungsgleichungen
mi — QE(r,t)) =0 (2.7)

und nach Umsortieren erhalt man fiir die einzelnen kartesischen Koordinaten

i+ <2QU 262_‘2/ cos(wrft)) z=0

2
mrg - mrg

2QU  2QV
Q—(Q2—|— Q2COS(wrft))y:O
mrd  mrd

(2.8)

z=0.

In der axialen Richtung z ergibt sich damit erwartungsgemaf eine ungestorte gleich-
formige Bewegung, wihrend x- und y-Koordinaten einer komplizierten Schwingung
folgen. Um die Stabilitidtseigenschaften dieser Schwingungsbewegung zu analysieren,

wird die Variablentransformation
wrft = 25 (29)

durchgefiihrt, sodass die Gleichung dimensionslos wird. Es ergeben sich die Mathieu-

schen Differentialgleichungen [18]:

d2
=24 (a+2qcos28)x =0
dg?
P (2.10)
d—;j — (a+2gcos2&)y = 0.
Dabei wurden die dimensionslosen Transformationsparamater
8QU Qv
a=— 1= —5— (2.11)
MToWee MW
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eingefiihrt, die entscheidend fiir die Analyse des Stabilitatsverhaltens der radialen
Bewegung sind. Anschaulich gibt der Parameter a/4 das Verhéltnis aus potentieller
Energie QU und kinetischer Energie mr3w/2 einer Schwingung mit Amplitude rq
und Frequenz wy¢ an. Der Parameter ¢/2 hingegen ist ein Mak fiir das Verhéltnis
zwischen maximaler potentieller Energie im Wechselfeld QV und kinetischer Energie
der Schwingung.

Die Losung der Mathieu-Gleichungen ist nicht-trivial und wird ausfiihrlich in der
Literatur diskutiert [19,20]. Es sollen hier nur die wichtigsten Ergebnisse zusam-

mengefasst werden. Die allgemeine Losung der Mathieu-Gleichung
u" + (a —2qcos2)u =0 (2.12)

kann mittels einer Fourier-Entwicklung geschrieben werden als

n=-+o00 n=-+o0o

u@) =ar1 Y Copcos(2n £ B)E+ay Y Cyysin(2n £ B)E. (2.13)

n=—oo n=—oo

Dabei représentieren die Koeffizienten Cy,, die Amplituden der assoziierten Schwin-

gungsfrequenzen
(2n + 5>wrf

Wn="—""1—" (2.14)
wobei £ = wyst/2 benutzt wurde. Der Parameter § kann durch eine Kettenbruch-
gleichung festgelegt werden, die von a und ¢ abhéngig ist. Die Mathieu-Gleichungen
zeigen stabile und instabile Losungen, die in einem Diagramm mit den Achsen a
und ¢ iibersichtlich dargestellt werden konnen (Abbildung 2.2, links). Es ergeben
sich sowohl fiir die x-Bewegung als auch fiir die y-Bewegung stabile und instabi-
le Regionen, die sich jeweils durch Spiegelung an der q-Achse ergeben. Uberlappen
sich zwei stabile Region, ist die Bewegung sowohl in x- als auch in y-Richtung stabil.
Ansonsten ist sie in mindestens einer Richtung instabil, was zum Verlust des Ions
fithrt. Da g und a jeweils vom Verhéltnis ()/m abhéngig sind, spricht man bei der
linearen Paul-Falle auch von einem Massenfilter.

Der erste Uberlapp der stabilen Regionen ist in Abbildung 2.2 (rechts) vergrofert
dargestellt. Dies ist der Bereich, in dem die Paul-Falle in den durchgefiihrten Ex-
perimenten betrieben wird. Im Rahmen dieser Arbeit ist der Gleichspannungsan-

teil der Elektroden des Massenfilters ndherungsweise U ~ 0, wodurch auch der
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b)
2k
xstabil .~ 0237 ]
0.21
x stabil X instabil
y instabil y stabil
0.17 x stabil
y stabil oo
, 2
S x und y stabil 1S
) . s st ) 0.2 04 06 08 1.0 9
gl ">\ y instabil

Abbildung 2.2: Links: Stabilitdtsdiagramm nach Ghosh [18]. Aufgetragen sind die sta-
bilen und instabilen Regionen fiir die x-Bewegung (liniert) und y-Bewegung (gestrichelt)
in Abhéngigkeit vom g- und a-Parameter. Die sich iiberlappenden stabilen Regionen sind
grau hinterlegt. Dort ist die Bewegung in beiden Richtungen stabil. Rechts: Detailansicht
der ersten stabilen Region (adaptiert aus [17]).

a-Parameter verschwindet. Werden allerdings Be™-Kristalle erzeugt und gefangen,
muss die Theorie der linearen, dreidimensionalen Paul-Falle angewandt werden. Die
analoge Herleitung erfolgt dann fiir ein dreidimensionales Potential mittels einer
eigens eingefiihrten Endkappenspannung Ugc, die zur Einsperrung der Ionen in z-
Richtung dient, und eines empirischen Geometriefaktors 7. Dadurch enthilt der a-
Parameter das Produkt aus Geometriefaktor und Endkappenspannung anstelle des
Gleichspannungsanteils U und kann nicht mehr vernachléssigt werden. Im Rahmen
dieser Arbeit wird die Paul-Falle stets im Bereich der ersten Stabilititsregion be-
trieben. Aus Gleichung 2.14 folgt fiir n = 0 die erste fundamentale Frequenz, die
Sdkularfrequenz

ws = Buwye/2. (2.15)

In der hédufig verwendeten adiabatischen Ndiherung, die kleine a- und g-Parameter

voraussetzt, kann § durch

B=at+Ll |o<g<1 (2.16)

angendhert werden. Im Rahmen dieser Nidherung gilt demnach fiir die Sdkularfre-
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quenz
o Wrf q2

R} £y 2.1
w S Vet (2.17)

Zur vollstindigen Losung der Mathieu-Gleichung in der adiabatischen Naherung
reicht es aus, in Gleichung 2.13 nur die ersten Koeffizienten fiir n = 0, £ 1 zu
betrachten. Es ergibt sich schlieflich [17]

u(t) = Cor/ad + a3 - [1 — gcos ert:| cos (wst — @) (2.18)

2

2
mit ¢ = arctan (al 042) . (2.19)

a? + a3

Die Bewegung der Ionen im Massenfilter folgt also einer Uberlagerung aus zwei
verschiedenen Frequenzen, der Sidkularfrequenz ws und der Mikrofrequenz wys. Die
Amplitude der Mikrobewegung ist dabei viel kleiner als die der Sdkularbewegung.
Die Mikrobewegung folgt mit fester Phasenbeziehung direkt der Oszillationsfrequenz
des RF-Feldes, wiahrend der Sikularbewegung ein statisches Pseudopotential der
Form Visendo = m?w2x? /2 zugewiesen werden kann, wobei r? = 22 + y* den radialen

Abstand zum Potentialminimum bei r = 0 darstellt.

2.1.2 SIMION-Simulationen

Im Rahmen dieser Arbeit werden einige Simulationen mit der Software SIMION
durchgefiihrt [21]. Es ist daher sinnvoll, an dieser Stelle auf die Grundlagen dieses
Programms und dessen Arbeitsweise einzugehen. Die folgende Beschreibung folgt
dabei im Wesentlichen [22].

SIMION erlaubt die Berechnung (quasi-)elektrostatischer und magnetischer Poten-
tiale aufgrund fest vorgegebener Randbedingungen und berechnet den Einfluss der
daraus resultierenden Felder auf die Bewegung geladener Teilchen. Das Programm
bietet sich hauptséchlich fiir die Losung elektrostatischer Probleme ohne Magnetfel-
der an, da die Implementierung von Magnetfeldern nicht iiber die Benutzeroberfliche
(GUI) erfolgt, sondern nur iiber eine externe Einbindung von Skripten moglich ist.
Die typische Vorgehensweise bei der Berechnung elektrostatischer Potentiale ist in
Abbildung 2.3 skizziert. Am Anfang steht dabei die Erzeugung einer STL-Datei aus
dem CAD-Modell der zu simulierenden Elektroden. Das STL-Format (engl. Surface

Tesselation Language oder Standard Triangulation Language) bietet eine Standard-

10



2.1. Bewegung von Ionen in elektrischen Feldern

schnittstelle fiir die geometrische Beschreibung der Oberflaiche von 3D-Objekten
durch eine Dreieck-Parkettierung. Beim Export der STL-Datei aus einem CAD-
Programm muss daher eine Modellierung der Oberfliche des Objektes mit definier-
ter Feinheit erfolgen. Im STL-Format werden die Positionen aller Eckpunkte der
Dreiecke und deren Flichennormalen gespeichert. Gekriimmte Oberflichen kénnen
durch Dreiecke nur angenédhert werden, was in diesem Fall eine feinere Parkettierung
erfordert als ebene Fliachen. Die Dateigréfie der STL-Datei ist deshalb auch von der
Geometrie des dargestellten Korpers abhéngig. Jede seperate Elektrode sollte in
einer eigenen STL-Datei gespeichert werden, wodurch SIMION sie als getrennt an-
steuerbare Elektrode erkennt. Beim Import der STL-Dateien werden diese zu einer
PA#-Datei (engl. fast adjust definition Potential Array) zusammengefasst. Dabei
wird ein quaderférmiges Gitter einstellbarer Feinheit erzeugt, welches die im STL-
Format definierten Oberflichen in Gitterpunkte umwandelt. Die .PA#-Datei enthélt
bereits den vollstindig in Gitterpunkte eingeteilten Simulationsraum. Jeder Gitter-
punkt erhélt dabei das Attribut electrode oder non-electrode, welches bei den Rand-
bedingungen der Simulation eine Rolle spielt. Die electrode-Gitterpunkte erhalten
zusitzlich jeweils entsprechende Index-Nummern, damit sie als zusammenhéngende
Elektrode erkennbar sind. Jeder Gitterpunkt verbraucht dabei im Allgemeinen ei-
nen Speicher von etwa 8 Byte auf der Festplatte oder 10 Byte im Arbeitsspeicher
(RAM, engl. Random Access Memory). Ein Gitter von beispielsweise 500x500x500
Punkten benétigt im RAM demnach bereits einen Speicherplatz von 1.2 GB. Bei

3D-Simulationen kénnen daher schnell die Grenzen der Computerhardware erreicht

STL-Dateien

Import l
.PA#-Datei

Refining l AD=0

].PAO-, PAI-,... -Datei‘

Abbildung 2.3: Veranschaulichung der Vorgehensweise SIMIONs zur Berechnung der
elektrischen Felder.

11
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werden. Die FEinschriankungen der Hardware miissen beim Prozess des Refinings be-
dacht werden, da dieses nur dann mdglich ist, wenn der RAM nicht iiberschritten
wird. Es gibt Moglichkeiten, den physikalischen RAM durch einen virtuellen RAM
auf die Festplatte zu erweitern, dabei sind allerdings grofse Beeintrachtigungen in
der Berechnungsgeschwindigkeit in Kauf zu nehmen, da die Speicherzugriffszeiten
auf der Festplatte viel linger als die im RAM sind. Im Refining-Schritt wird fiir jede
der n Elektroden separat die Laplace-Gleichung

o 2d 92D
= — 4+ =

A = 2.2
oxr?  0y®> 02?2 0 (2:20)

gelost und jeweils eine .PA1, .PA2, ..., .PAn - Datei (engl. electrode solution array)
erzeugt. Diese speichern auf jedem Gitterpunkt den Potentialwert, der sich aus nu-
merischer Losung der Laplace-Gleichung ergibt. Die Laplace-Gleichung ist eine par-
tielle Differentialgleichung zweiter Ordnung und beschreibt den rdaumlichen Verlauf
der elektrostatischen Potentiale. Die elektrischen Felder ergeben sich als Gradient
des Potentials mittels:

E(r) = —Vo(r). (2.21)

Fiir die eindeutige Losung der Laplace-Gleichung miissen Randbedingungen definiert
werden. Diese konnen aufgrund des Eindeutigkeitstheorems der Laplacegleichung auf

zwel verschiedene Arten definiert werden:

1. Das Potential kann entlang einer geschlossenen Oberfliche S = 90V, die
das Volumen V umschliefst, auf einen konstanten Wert gesetzt werden. Da-
mit ist die Losung des Randwertproblems eindeutig bestimmt (Dirichlet-

Randbedingung).

2. Die Normalkomponente des elektrischen Feldes E, = (n - V)® ist am Rand
vorgegeben. Damit ist die Losung des Randwertproblems bis auf eine Kon-
stante C eindeutig bestimmt (von-Neumann-Randbedingung). Die Konstante

fallt bei Ableitung und Berechnung des elektrischen Feldes weg.

SIMION verwendet je nach Geometrie eine Kombination aus beiden Randbedingun-
gen. Gitterpunkte, die als electrode mit der Spannung U, erkannt werden, bilden
eine Dirichlet-Randbedingung ®|,,, = Uy und non-electrode Punkte am Rande der
Geometrie werden mit einer von-Neumann-Randbedingung F,, = (n-V)® = 0 ver-

sehen.
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2.1. Bewegung von Ionen in elektrischen Feldern

Die numerische Berechnung der elektrischen Felder und Potentiale erfolgt durch die
Finite-Differenzen-Methode. Dies ist gleichbedeutend mit einer Diskretisierung des
Feldes in ein dreidimensionales Gitter und Umschreibung aller Ableitungen als Diffe-
renzenquotienten. Die Potentiale lassen sich dann mit Hilfe der relazation-Methode
iterativ berechnen [23]. Die Vorgehensweise liasst sich am einfachsten im Falle der
eindimensionalen Laplace-Gleichung

d2®

nachvollziehen. Zunéchst wird die Gleichung durch die zentrierten Differenzenquo-

tienten
d*®  d [(P(z+h/2)—P(x—h/2)
aﬁ—a< h + o)
® h) —2® ® h
_ Ot 1) =200 £ Bt D) e (2.23)
=0
diskretisiert und unter Benutzung von Gleichung 2.22 nach ®(x) aufgelost:
1
O(z) = 3 (®(x +h) + ®(z — h)) + O(h?). (2.24)

Sind also die Werte an den Stellen x + h und x — h bekannt, kann der dazwischen-
liegende Wert durch Mittelung (engl. relaxation) bestimmt werden. Im dreidimen-

sionalen Fall ergibt sich durch eine analoge Herleitung

1

Cb(x,y,z) = 8((1)(x + h,y,Z) + (I)('I - h,y,Z)
+®(ay + hy2) + B(zy — h.2) (2.25)
+®(z,y,2 + h) + P(z,y,z2 — h)) + O(hY).

Das Verfahren ist insofern iterativ, als es von den Randbedingungen des Problems
ausgehend immer weiter angewandt wird, bis die Verdnderung aller non-electrode
Gitterpunkte wihrend eines Iterationsschritts kleiner als ein festgelegter Genauig-
keitswert ist. Die Iteration wird dann abgebrochen und das Potential festgesetzt. Als
Zahlenwert fiir h bietet sich zunéchst der Abstand zweier benachbarter Gitterpunkte

an. SIMION verwendet aus effizienztechnischen Griinden die skipped point refining-

13



Kapitel 2. Theoretische Grundlagen
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Abbildung 2.4: 2D-Simulation des elektrischen Feldes eines Plattenkondensators. Deut-
lich zu sehen sind die fehlerhaften Auswirkungen der von-Neumann Randbedingungen fiir

non-electrode Punkte am Rand. Die Aquipotentiallinien treten deshalb senkrecht in den
Rand ein, was zu unphysikalischen Simulationsergebnissen fiihrt.

Technik, bei der die Methode zunéchst fiir ein sehr grobes Gitter angewandt wird.
Die Arraydichte wird dann verdoppelt, sodass die Zwischenwerte schon bekannt sind
und die relaxation-Methode wird erneut angewandt. Dies wird solange wiederholt,
bis keine Punkte mehr iibersprungen werden.

Wiéhrend die Dirichlet-Randbedingungen von Elektroden unproblematisch sind,
kann eine ungiinstige Wahl der von-Neumann-Randbedingungen zu Ergebnissen fiih-
ren, die nicht der Realitét entsprechen. Dass die Normalkomponente des elektrischen
Feldes £, = 0 am Rand verschwindet, ist gleichbedeutend damit, dass die Aquipo-
tentiallinien senkrecht in den Rand treffen. Dies ist in Abbildung 2.4 illustriert,
woran deutlich wird, dass dies zu unphysikalischen Effekten in den Randregionen
der Simulation fiihren kann.

Es gibt verschiedene Moglichkeiten, Probleme dieser Art zu umgehen. Beispiels-

weise konnte das Simulationsvolumen so lange vergrofert werden, bis die Randef-
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2.1. Bewegung von Ionen in elektrischen Feldern

fekte vernachléssighbar werden und der zentrale Bereich realistisch simuliert wird.
Von-Neumann Randbedingungen konnen auferdem vermieden werden, indem eine
geerdete Ummantelung eingefiigt wird. Im Falle der Simulation von Vakuumkom-
ponenten wird dies im Experiment von der Vakuumkammer geleistet, die in jedem
Fall in die Simulation mit eingegliedert werden sollte. Im Rahmen dieser Arbeit sind
einige Simulationen von lonentrajektorien mit und ohne Vakuumkammer verglichen
worden. Auch dort fiihrte das Weglassen der Vakuumkammer zu merklichen Ab-
weichungen der Trajektorien verglichen mit Simulationen, die eine Vakuumkammer
enthielten.

Aufgrund der Linearitit der Laplace-Gleichung kénnen die numerischen Ldsungen
der .PA1, .PA2, ...-Elektroden in einer gewichteten Linearkombination zum Gesamt-
potential addiert werden, welches immernoch eine giiltige Losung darstellt. Die Sum-
me der Potentiale wird in der .PAO-Datei gespeichert. Durch die Gewichtung der
Linearkombination ist es mdglich, die Spannungen der Elektroden im Nachhinein
noch anzupassen und in einem fast-refining-Prozess zu simulieren, ohne erneut die
.PAT1,...-Dateien erzeugen zu miissen. Nach der Berechnung der elektrostatischen Fel-
der konnen Tonentrajektorien berechnet werden. Die Herangehensweise von SIMION

an diese Problemstellung ist in Abbildung 2.5 skizziert.
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_ | Ermittele Krifte, Beschleunigung,
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Abbildung 2.5: Simulation der Trajektorien mit SIMION. Die Genauigkeiten der Simula-
tionsschritte werden dabei entscheidend durch den Wert des timestep-Parameters gesteuert.
Dieser wird durch Regelungsmechanismen automatisch angepasst.
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2.1. Bewegung von Ionen in elektrischen Feldern

In jedem Iterationsschritt werden zunéchst die értlichen Gegebenheiten des betrach-
teten Teilchens wie Position, aktuelle Geschwindigkeit, elektrisches Feld und daraus
resultierende Beschleunigung initialisiert. Im eigentlichen Simulationsschritt wird
ein klassisches (d.h. 4-stufiges) Runge-Kutta Verfahren mit variabler Schrittwei-
te (timestep) angewandt. Runge-Kutta Verfahren kénnen zur numerischen Lisung
von gewohnlichen Differentialgleichungen (Anfangswertproblemen) wie beispielswei-
se den Newtonschen Bewegungsgleichungen herangezogen werden. Details des klassi-
schen Runge-Kutta Verfahrens werden in einschlégigen Lehrbiichern wie [24] disku-
tiert. Ein wichtiges Merkmal des Verfahrens ist die Moglichkeit, die Schrittweite an-
zupassen. Dies geschieht durch einen Regelungsmechanismus, der {iberpriift, ob sich
in einem der aktuellen Runge-Kutta Schritte eine starke Verdnderung des Potentials
ergibt oder eine Elektrode getroffen wird. Sobald eine dieser Bedingungen eintritt,
wird die Schrittweite halbiert und der Simulationsschritt wiederholt. Die Schritt-
weite wird dann sukszessive halbiert, bis die Verdnderungen in allen Runge-Kutta
Schritten klein genug sind. Eine erste Anpassung der Schrittweite erfolgt bereits vor
dem Runge-Kutta Schritt iiber die Berechnung der sogenannten stopping-distance
Sq, die anhand der aktuell vorliegenden Beschleunigung und Geschwindigkeit die
Distanz berechnet, bis das Teilchen zur Ruhe kommen wiirde. Sobald diese klei-
ner als 10 Gitterpunkte ist, wird die Schrittweite verkleinert. Umgekehrt kann aber
beispielsweise durch die field curvature detection die Schrittweite auch wieder ver-
grofert werden, wenn keine zu grofen Variationen in der Beschleunigung auftreten
(die Grenze kann durch den Parameter quality in der GUI angepasst werden). Diese
Regelung soll einen Briickenschlag zwischen Effizienz und Genauigkeit der Simula-
tion liefern. Der Benutzer hat durch Einstellung von Parametern wie beispielsweise
quality in begrenztem Rahmen die Moglichkeit, die Prioritdten zwischen Effizienz
und Genauigkeit zu setzen.

Durch die Benutzung von workbench-Skripten hat der Benutzer die Moglichkeit,
wahrend einer Simulation die Potentiale an den Elektroden zu verédndern. Es ist
aber daran zu denken, dass SIMION nur quasistatische Felder zulasst. Insbesondere
kénnen dynamisch gekoppelte elektromagnetische Felder nicht simuliert werden. Zur
Simulation eines RF-Massenfilters oder einer Paul-Falle konnen diese Effekte aber
vernachlissigt werden und die Radiofrequenzfelder quasistatisch behandelt werden.
Demzufolge sieht das Teilchen in jedem Simulationsschritt ein konstantes Feld defi-

nierter Stirke, wihrend Anderungen des Feldes keine Rolle spielen.
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Kapitel 2. Theoretische Grundlagen

2.2 Theorie der Abbildungsoptik

Im Rahmen dieser Arbeit soll der bereits vorhandene Aufbau zur optischen De-
tektion der Be™-Kristalle dahingehend erweitert werden, dass eine dreidimensionale
Abbildung der Kristalle ermdglicht wird. Aufgrund der Verwendung eines einzelnen
ICCD-Sensors (intensified charge-coupled device) in der dafiir benutzten Kamera las-
sen sich herkémmliche Techniken zur Erzeugung dreidimensionaler Aufnahmen, wie
beispielsweise die Aufnahme von verschiedenen Positionen aus, nicht einfach inte-
grieren. Trotzdem gibt es einige Techniken aus dem Bereich der digitalen Bildverar-
beitung, die eine Tiefenrekonstruktion von zweidimensionalen Bildern ermoglichen.
Beispielsweise lassen sich aus einem Stapel von Bildern, die auf unterschiedliche Tie-
fen fokussiert sind, dreidimensionale Informationen iiber die sichtbaren Strukturen
der abgelichteten Objekte erlangen. Dies gilt insbesondere bei transparenten Ob-
jekten. Die Erzeugung dieser Bilder kann dabei auf unterschiedliche Art und Weise
geschehen: Eine naheliegende Moglichkeit stellt eine Bildfolge dar, bei der das Ob-
jektiv der Kamera nach jedem Bild leicht in der Position verdndert wird, sodass auf
jeweils andere Objektebenen fokussiert wird. Die Rekonstruktion aus diesem Stapel
geschieht im Nachhinein mit Hilfe von spezieller Software. Diese Methode hat sich
vor allem im Bereich der digitalen Makrofotografie etabliert, wodurch Bilder mit ei-
ner besonders hohen Schirfentiefe erzeugt werden kénnen. Eine weitere Moglichkeit
der Erzeugung von Bildstapeln, die fiir eine dreidimensionale Erfassung von Bild-
daten geeignet sind, stellt die Verwendung einer plenoptischen Kamera (auch Licht-
feldkamera genannt) dar. Die Bilderfassung erfolgt hier durch ein anderes Prinzip,
welches die Verwendung eines Mikrolinsenarrays erfordert, das zwischen Objektiv
und CCD befestigt wird. Ein Mikrolinsenarry besteht aus einer Ansammlung vie-
ler kleiner, meist kreisformiger Sammellinsen mit typischen Linsendurchmessern im
Bereich von hundert Mikrometern und Fokusldngen fyga im Bereich weniger Mili-
meter. Diese brechen das Licht des Objektivs ein weiteres Mal und erzeugen jeweils
ein Bild auf dem CCD. Dabei befindet sich der CCD eine Fokuslinge fyra hinter
dem Mikrolinsenarray.

Der Strahlengang einer Lichtfeldkamera ist exemplarisch in Abbildung 2.6 darge-
stellt. Je nach dem, ob sich das Bild der (Punkt-)Quelle vor, auf, oder hinter dem
Mikrolinsenarray befindet, verdndert sich das Bild auf dem CCD, der hinter dem

Array positioniert ist.
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Abbildung 2.6: Abbildung einer Punktquelle mit einer plenoptischen Kamera. Die rote
Ebene bezeichnet die Objektebene, auf der sich die Lichtquelle befindet. Im oberen Bild
wird diese vom Objektiv auf das Mikrolinsenarray (MLA) fokussiert, welches dann als
Lochkamera wirkt. Im unteren Bild wird die Punktquelle aus dem Fokus verschoben, so-
dass ein unscharfes Bild auf das Mikrolinsenarray trifft. Diese fokussieren die einfallenden
Lichtstrahlen und bilden damit ein Punktmuster auf dem CCD ab, welches die Winkelin-
formation der Lichtstrahlen kodiert und somit eine Rekonstruktion der Tiefeninformation
ermoglicht. Die Aufnahme (rechts) verwendet eine 40 pm Lochblende als Punktlichtquelle.
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Grundlegende Arbeiten im Bereich der technischen Umsetzung von Lichtfeldmikro-
skopie und -fotografie wurden von M. Levoy et al. geleistet [25-27]. Die erstmalige
Anwendung dieses Prinzips zur dreidimensionalen Abbildung atomarer Wolken wird
in [28] beschrieben. Auf das grundlegende Prinzip und die theoretische Beschreibung

dieser Technologie soll in den folgenden Kapiteln ausfiihrlich eingegangen werden.

2.2.1 Das 4-D-Lichtfeld

Die einzelnen Bilder, die jeweils hinter einer Mikrolinse entstehen, werden im Folgen-

den als Makropizel bezeichnet. Ein Makropixel umfasst mehrere Mikropixzel, welche

19



Kapitel 2. Theoretische Grundlagen
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Abbildung 2.7: Veranschaulichung des 4-D-Lichtfeldes L(u,v,s,t) durch den Schnittpunkt
eines Strahls mit zwei Ebenen. In der diskretisierten Version indizieren (u,v) die Makropixel
bzw. die zugehdrige Mikrolinse und (s,t) die Mikropixel.

die eigentlichen Pixel des CCD-Chips sind. Die Position der Bildelemente innerhalb
eines Makropixels verraten die Richtung, aus der ein Lichtstrahl urspriinglich kam.
Die Kenntnis der Richtungsinformation ermd&glicht im Nachhinein eine digitale Re-
fokussierung des aufgenommenen Bildes.

Die geometrische Beschreibung eines Lichtstrahls erfordert fiinf Parameter. Dies
sind normalerweise drei Ortskoordinaten eines beliebigen Punktes P(z,y,z) und zwei
Winkel (0,¢), welche die Richtung des Strahls angeben. Zusammen ergibt dies die
fiinfdimensionale plenoptische Funktion, die eine wichtige Rolle in der Bildverarbei-
tung spielt. Eine andere Art der Parametrisierung ist in Abbildung 2.7 dargestellt.
Hier wird der Lichtstrahl durch seine Schnittpunkte (s,t) und (u,v) mit zwei Ebenen,
hier der Objektivebene und der Mikrolinsenebene, beschrieben. Interessanterweise
ben6tigt man hier nur vier Parameter fiir die Beschreibung des Strahls statt fiinf.
Setzt man voraus, dass sich der Strahl unendlich weit geradlinig ausbreitet, ldsst sich
eine Grofe der plenoptischen Funktion eliminieren, wodurch nur noch vier unab-
hangige Koordinaten iibrig bleiben. Diese Form der Reprédsentation kann allerdings
nicht alle méglichen Strahlen erfassen: Die Klasse der Lichtstrahlen, welche parallel
zu den Ebenen verlaufen, kénnen dadurch nicht beschrieben werden. Da dies aber
gerade die Lichtstrahlen sind, die nicht auf den CCD treffen und zur Bildentstehung
beitragen, stellt dies kein Problem dar. Das 4-D-Lichtfeld L(u,v,s,t) beschreibt die
Strahlungsdichte eines Lichtstrahls. Sie bleibt konstant, solange sie nicht durch ir-
gendein Objekt abgeschwicht oder blockiert wird. In der Realitdt ist das Feld des
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Abbildung 2.8: Prinzip der plenoptischen Kamera im Zusammenhang mit einer her-
kémmlichen fokussierenden, aber nur virtuell vorhandenen Kamera. Abbildung nach [27].

CCD in eine feste Anzahl von Pixeln (z,y) eingeteilt. Diese iiberspannen beispiels-
weise einen Wertebereich von N, x N, — 1024 x 512 Pixeln. Durch die Verwendung
einer Mikrolinse vor dem CCD werden immernoch alle Pixel aufgenommen, aller-
dings geschieht mathematisch betrachtet ein Koordinatenwechsel und die Pixel (z,y)
werden digital durch (u,v,s,t) referenziert. Im Allgemeinen gilt dann die Ungleichung
N, -N, > N, -N,-N;- N, wobei sich die N; auf die Anzahl der Makro- bzw. Mi-
kropixel beziehen. Durch ideale Positionierung und Dimensionierung der optischen
Bauelemente, auf die in Abschnitt 4.1 ndher eingegangen wird, soll die Gleichheit
so gut wie moglich angendhert werden. Im konkreten Fall einer Anordnung wie in
Abbildung 2.7, in der (s,t) die Objektiv-und (u,v) die Mikrolinsenebene definiert,
bezeichnen die Koordinaten die auf dem CCD gemessenen Mikropixel (s,t) innerhalb

eines Makropixels (u,v).

2.2.2 Lichtfeld-Rendering

Die hier ausgefiihrte Herleitung der Gleichung zum Lichtfeld-Rendering basiert auf
den Ausfithrungen in [27].

Im Rahmen dieser Arbeit soll die plenoptische Kamera konzeptionell eine herk6mm-
liche Kamera mit einstellbarer Fokusebene ersetzen. In Abbildung 2.8 ist die Ver-
bindung dieser beiden Konzepte in zwei Dimensionen dargestellt. Die Ebenen (s,t)
und (u,v) sind dabei die physikalisch vorhandenen Ebenen bestehend aus Objektiv
und Mikrolinsenarray. Die Ebenen (s',¢’) und (u/,v") definieren zusammen eine virtu-
elle Kamera bestehend aus virtueller Apertur (s',¢) und virtuellem Film (v v"). Die

Apertur ist dabei so eingestellt, dass eine bestimmte Objektebene auf ein scharfes
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Bild in der Filmebene abgebildet wird. Das Lichtfeld L der virtuellen Kamera ist

definiert durch die vier Koordinaten der beiden virtuellen Ebenen
L'=L'(stu 0. (2.26)

Das Bild auf der Filmebene E(u',v") entsteht durch aufsummieren aller einzelnen

von der Apertur ausgehenden Strahlen des Lichtfeldes:
1
E(' V) = o7 // L'(s't' ' W) A(s' ') cos* © ds'dt’ (2.27)

Dabei bezeichnet D den Abstand zwischen virtueller Apertur und Film und dient als
Normierungsfaktor, der im Folgenden vernachléssigt wird. A(s',t') ist die Apertur-
funktion, hat also innerhalb der Apertur den Wert 1 und sonst 0. Der Cosinus-Faktor
dient als Korrektur fiir nicht paraxiale Strahlen und wird in der paraxialen Nihe-
rung mit 1 approximiert, was erst in zweiter Ordnung zu Abweichungen fiihrt. Fiir

das Bild auf dem virtuellen Film ergibt sich damit
E' ') = // L'(s't' ' v"YA(S' t")ds dt . (2.28)

Um dieses Bild mit dem realen physikalischen Aufbau messen zu kénnen, muss das
Lichtfeld L'(s',t',u/,v") mit Hilfe der experimentell messbaren Koordinaten (s,t,u,v)
ausgedriickt werden. Zur Transformation der Koordinaten dienen die geometrischen
Uberlegungen in Abbildung 2.9. Die dort dargestellten Strecken A und B entlang
der messbaren Ebenen (s,t) und (u,v) konnen durch den Strahlensatz mit den ge-
strichenen Koordinaten ausgedriickt werden iiber

s —a

A:

" (2.29)
B =

Dabei sind die Gréfen v und o definiert iiber

a+p—1
V=
_atp- (2.30)
-
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Abbildung 2.9: Hilfsskizze zur Transformation der virtuellen, gestrichenen Koordina-
ten (s',u’) ins ungestrichene Koordinatensystem (s,u). Die Grofen A und B kénnen durch
elementare geometrische Uberlegungen durch «, 3, s und u’ ausgedriickt werden. Die Koef-
fizienten o und 8 werden hier eingefithrt und setzen die gezeichneten Absténde in Relation
zur Entfernung zwischen Objektiv und Mikrolinsenarray F. Entnommen und veréndert
aus [27].

Die Transformation in den anderen, dazu senkrecht stehenden Koordinaten ¢ und
v geschieht analog. Aus Abbildung 2.9 wird deutlich, dass die Strahlen, welche die
virtuellen Ebenen bei s’ bzw. ' schneiden, auch die messbaren Ebenen s und u
bei den Koordinaten v’ + A und s’ + B schneiden. Fiir diese Strahlen gilt also
L'(st'u' ') = L(s,tu,v), wobei s = v + A, u = ¢ + B und Analoges fiir ¢t und wv.
Fiir die Transformation des Lichtfeldes ergibt sich deshalb mit Gleichung 2.29

I v I Iy
L’(s',t',u’,v’):L<u’—|—S u,v'+ v,s'+u 5S7t'+v 5 ) (2.31)
Y Y

Einsetzen von Gleichung 2.31 in Gleichung 2.28 ergibt zusammengefasst

o o ) "y
E(u’,v’)://L(u’—l—S U,v'—i— U,s'—i—u 58,t’—|—v 5 >A(s’,t')ds'dt’.
Y '7

(2.32)

Die Grundgleichung zur digitalen Refokussierung geschieht iiber den Spezialfall, dass
die Position der virtuellen Filmebene variiert werden kann, wiahrend die vollstindig
geoffnete virtuelle Apertur dem Objektiv entspricht, weshalb g = 1 gesetzt wird und
« variabel ist. Somit gilt ) = o und 7 = 1 und die Abbildungsgleichung vereinfacht
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sich zu

Eo(u' ') = // L (s’, t', s+ v S/,t/ + i t/) ds'dt’. (2.33)
A o o

Dabei wird nur iiber die Apertur A integriert, wodurch der Faktor A(s',t') aus dem
Integranden wegfillt.
Gleichung 2.33 gibt die numerische Vorschrift zur Refokussierung auf bestimmte
Ebenen an. Die jeweilige Ebene wird dabei durch Angabe von « definiert. Im Falle
von o = 1 wird das Bild berechnet, welches vom Objektiv scharf auf die Mikrolinsen
abgebildet wird, wie direkt aus Abbildung 2.9 ersichtlich ist. Fiir 0 < o < 1 wird
auf dahinterliegende Ebenen fokussiert, und fiir « > 1 auf davorliegende.
Eine weitere Moglichkeit des Lichtfeld-Renderings stellt das Rendering verschiedener
Blickwinkel durch eine virtuelle Lochblende (engl. pinhole-rendering) auf das Objekt
dar. Um das Bild aus Sicht einer unendlich kleinen Lochblende an der Position (sg,to)

zu rendern, wird die Aperturfunktion als Deltafunktion angesetzt:
A ) =0(s" —s0) 0 (t' —to) . (2.34)

Es kann nun o = 1 gesetzt werden, da die Position der Lochblende nur das Bild

skalieren wiirde. Deshalb gilt in diesem Fall
(2.35)

Zusammen mit Gleichung 2.34 und Gleichung 2.32 vereinfacht sich die Abbildungs-

gleichung zu

E@W'v)=1L (u’ + i g UI,'U’ + fo — U/,u’,v'> . (2.36)
Aus dieser Gleichung wird deutlich, dass das Rendern von Lochblenden mit weitaus
geringerem Rechenaufwand moglich ist, da das Doppelintegral aus Gleichung 2.32
aufgrund der Definition der Lochblende mit Hilfe der Deltafunktionen wegfallt. Glei-
chung 2.36 besagt lediglich, dass in jedem Makropixel stets ein (im Falle von 5 =1
immer das selbe) Mikropixel zum gerenderten Bild beitriagt. Eine Variation der Posi-

tion (sg,ty) entspricht dann einer Bewegung des Beobachters entlang der virtuellen
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2.2. Theorie der Abbildungsoptik

Aperturebene, sodass sich das Objekt von verschiedenen Blickwinkeln anschauen
lasst. Die Tiefenscharfe ist dann maximal, wie es auch analog bei einer herk6mmli-
chen Kamera mit geschlossener Blende der Fall wére.

Neueste Methoden des Lichtfeldrenderings basieren auf einem wellenoptischen An-
satz, der Aliasing-Effekte dekodiert und somit rdumlich hochfrequente Informationen
rekonstruieren kann. Dies fiihrt zu einer besseren raumlich-lateralen Auflésung ver-
glichen mit der herkémmlichen Render-Methode, die rein auf Strahlenoptik basiert.
Eine theoretische Herleitung und experimentelle Umsetzung dieser Methode findet
sich in [29)].

2.2.3 Dreidimensionale Bildrekonstruktion und Point-

Spread-Function

Wird als Rendermodus das Refokussieren auf einzelne Fokusebenen bei maximaler
Apertur verwendet (Gleichung 2.33), kénnen durch Variation des Parameters o un-
terschiedliche Ebenen des gleichen Objekts nach einer Aufnahme scharf dargestellt
werden. Genausogut kann ein Fokusstapel berechnet werden, der sich aus einer Rei-
he dquidistanter Fokusebenen zusammensetzt.

Ziel der dreidimensionalen Bildrekonstruktion ist es, anhand der Information eines
aufgenommenen Fokusstapels auf die dreidimensionale Struktur eines transparen-
ten Objekts zu schlieffen. Dabei muss anhand der Unschérfe eines Objekts auf die
Ebene geschlossen werden, auf welcher es sich zum Zeitpunkt der Aufnahme befin-
det. Die dreidimensionale Auswirkung einer Punktquelle auf eine beliebige aufge-
nommene Ebene ldsst sich mit Hilfe der dreidimensionalen Point-Spread-Function
beschreiben. Das Prinzip einer Point-Spread-Function im zweidimensionalen Fall ist
in Abbildung 2.10 dargestellt. Simtliche Erlauterungen in diesem Kapitel sind aber
auf eine beliebige Anzahl von Dimensionen erweiterbar.

Die Point-Spread-Function ist das gemessene Bild einer idealen Punktquelle und
entspricht damit einer Charakterisierung der Abbildungseigenschaften des gesamten
optischen Aufbaus zwischen Punktquelle und CCD. Da sich ein ausgedehntes Ob-
jekt als kontinuierliche Ansammlung von Punktquellen auffassen lisst, entsteht ein

beliebiges aufgenommes Bild aus einer Faltung des realen Objektes mit der Point-
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Objekt

Faltung
Resultat

Point-Spread-Function

Abbildung 2.10: Prinzip einer zweidimensionalen Point-Spread-Function. Das reale Ob-
jekt wird mit der Point-Spread-Function gefaltet und ergibt ein verschwommenes Ergebnis.
Die Point-Spread-Function ist hier eine Gauk-Funktion mit zwei unterschiedlichen Stan-
dardabweichungen. Die Faltung wurde mit einem Python-Skript berechnet.

Spread-Function:

B(z,y) = ] Ox — 2y — )P y)dad'dy =0 P=P® 0O (2.37)
R

Dabei ist B(x,y) das aufgenommene Bild, O(z,y) das urspriingliche Objekt und
P(z,y) die zweidimensionale Point-Spread-Function. Die letzte Gleichheit weist auf
die Kommutativitdt der Faltungsoperation hin. Es spielt also keine Rolle, ob das
urspriingliche Objekt O oder die Point-Spread-Function P als Integralmafl benutzt
wird. Insbesondere gilt fiir eine auf dem Ursprung sitzende Punktquelle O(x,y) =

6()d(y)
B(x.y) = / 0(z —a")o(y —y) Pz y)da'dy’ = P(z,y), (2.38)

R2

wodurch sich wieder die Definition der Point-Spread-Function ergibt. Eine weitere
wichtige Eigenschaft der Faltung ist das Faltungstheorem, welches die Faltung zweier

Funktionen f und g mit dem Produkt ihrer Fourier-Transformierten F(f) und F(g)

26



2.2. Theorie der Abbildungsoptik

verkniipft:
F(f@g)=F(f)- Flg). (2.39)

Ziel der dreidimensionalen Bildrekonstruktion ist es, anhand der refokussierten Da-
ten B(z,y,z) auf die Funktion O(x,y,z) zu schlieflen. Mathematisch gesprochen muss
also das inverse Faltungsproblem gelost werden, die Entfaltung (oder Dekonvoluti-
on). Das Faltungstheorem Gleichung 2.39 stellt auf dem ersten Blick eine Moglichkeit
zur Losung des inversen Problems dar, indem Gleichung 2.37 durch Fouriertransfor-

mation nach O aufgelost wird:

O=F" <%> . (2.40)

Die direkte Anwendung dieser Gleichung ist allerdings mit einigen Problemen ver-
bunden. Es ist nicht auszuschliefsen, dass die fouriertransformierte Point-Spread-
Function Nullstellen hat, sodass die Division in dem Fall nicht definiert wire. Dies
kénnte man abmildern, indem die Division in diesem Fall anders definiert wird,
beispielsweise durch F(B)/0 := F(B). Aber selbst in diesem Fall ist die inverse Fil-
terung unbrauchbar, was im additiven Rauschen begriindet ist. In der Realitdt ist
jede Aufnahme mit Rauschen verbunden, sodass Gleichung 2.37 um das Rauschen
N erginzt werden muss:

B(z,y) =0 ® P+ N. (2.41)

Anwendung des Faltungstheorems ergibt dann nach Division durch F(P) fiir das
rekonstruierte Bild O

5 _ 1 (F(O) - F(P) + F(N) 1 F(N)
631 (TOLTDLTON i (50 T

Sollte also die transformierte Point-Spread-Function F(P) kleine Werte haben (was
normalerweise der Fall ist), wird das {iber einen weiten Frequenzbereich verteilte
Rauschen stark verstarkt.

Einen Mittelweg zwischen guter Bildrekonstruktion und Rauschverstirkung geht das
iterative Verfahren der van-Cittert-Dekonvolution. Das Prinzip dieses Algorithmus
ist in Abbildung 2.11 dargestellt. Ein Bild O,, wird dementsprechend zunéchst mit
der bekannten Point-Spread-Function P gefaltet. Anschliefend wird das Resultat

mit dem gemessenen Bild B vergleichen und die Differenz berechnet. Diese Differenz
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n=n+1
* On *P

Oﬂ
Faltung Neue Schitzung
K—>
Schitzung des Objekts O,*P-B
Vergleich durch | Korrektur von O,
Differenzbildung “ | mit Wichtung n

Point-Spread-Function P Gemessenes Bild B

Abbildung 2.11: Veranschaulichung des van-Cittert Iterationsverfahrens (Glei-
chung 2.43). Als erste Schitzung Op bietet sich direkt das urspriingliche Bild B an. Der
Wichtungsfaktor betrigt im vorliegenden Beispiel n = 0.01. Die Bilder wurden mit Python
erzeugt und zeigen die dritte beziehungsweise vierte Iteration.

wird mit einem Relaxationsfaktor 1 gewichtet und in der néchsten Iteration auf das

vorige Bild O,, addiert. Die Iterationsvorschrift lautet also
Ons1 =0, + 10, ® P— B). (2.43)

Es lasst sich zeigen, dass das van-Cittert-Verfahren bei geeigneter Wahl von Og gegen
die urspriingliche inverse Funktion O konvergiert. Allerdings ist auch hier das Rau-
schen nicht beriicksichtigt, weshalb bei hoheren Iterationen das Rauschen verstarkt
wird. Ein Beispiel der van-Cittert-Dekonvolution mit/ohne Rauschen ist in Abbil-
dung 2.12 gezeigt. Die Iteration muss also nach einer bestimmten Anzahl von Schrit-
ten, deren Anzahl von der Gréfse n abhéngig ist, abgebrochen werden, da ansonsten
das Ergebnis durch das verstiarkte Rauschen unbrauchbar wird. Bessere Resultate fiir
die Rekonstruktion verrauschter Signale bieten statistische Schéatzverfahren, die auf
der Maximum-Likelihood-Methode beruhen. In diesen Verfahren wird eine Grund-
annahme fiir die Rauschstatistik vorgenommen, auf dessen Basis eine Schatzung fiir
das urspriingliche Bild O vorgenommen wird. Dabei wird zwischen blinden (eng].
blind) und nicht-blinden (engl. non-blind) Algorithmen unterschieden, je nach dem
ob die Point-Spread-Function bekannt ist oder nicht. Im Falle einer Bildaufnahme
mit einem verstirkenden ICCD-Chip dominiert Rauschen mit Poisson-Statistik. Ei-

ne Moglichkeit fiir einen nicht-blinden Ansatz mit poissonverteiltem Rauschen bietet
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das Richardson-Lucy-Verfahren. Die Iterationsvorschrift dieses Verfahrens lautet

Ops1 = O, - ( ® P) : (2.44)

O,®P

wobei P die punktgespiegelte Point-Spread-Function ist, in Indexschreibweise also

A

Wie im Falle des van-Cittert-Verfahrens handelt es sich auch hier um einen gewollt
iterativen Ansatz, um nach einer nicht zu grofen Anzahl von Iterationen abbrechen
zu konnen. Der Grenzwert der Iterationen ldsst sich genau angeben, ist aber fiir
die Rekonstruktion nicht geeignet. Ein Beispiel der Richardson-Lucy-Dekonvolution
mit Poisson-verteiltem Rauschen ist in Abbildung 2.13 gegeben. Verglichen mit dem
van-Cittert-Algorithmus ist die Bildrekonstruktion des Richardson-Lucy-Verfahrens
vor allem bei verrauschten Bildern weitaus besser.

Weitere Dekonvolutionsalgorithmen wie beispielsweise Tikhonov-Miller oder
Wiener-Filter werden in [30] diskutiert. Modernere Ansétze wie beispielsweise
der Thresholded-Landweber Algorithmus sind Gegenstand aktueller Forschung und

verbinden statistische Konzepte mit sogenannten Wavelets [31].
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Quelle 5 Iterationen 20 Iterationen

Bild unverrauscht

Bild verrauscht
PSF verrauscht n PSF unverrauscht n PSF unverrauscht u

Bild verrauscht

Abbildung 2.12: Beispielhafte Dekonvolution mit dem van-Cittert Algorithmus. Das ur-
spriingliche Bild besteht aus einzelnen weifsen Pixeln, die mit der Point-Spread-Function
(links im Bild) gefaltet wurden, wodurch sich die Bilder der ersten Spalte ergeben. Die
Point-Spread-Function ist eine symmetrische Gauf-Funktion mit ¢ = 3 Pixel. Die unteren
Bildreihe zeigt das gleiche Beispiel, nur mit verrauschtem Bild oder verrauschter Point-
Spread-Function. Das Rauschen ist poissonverteilt mit einem Mittelwert (Grauwert) von
w=20.
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Quelle 5 Iterationen 20 Iterationen

Abbildung 2.13: Beispielhafte Dekonvolution mit dem Richardson-Lucy Algorithmus.
Die Quelle entspricht der in Abbildung 2.12. Die Bilder wurden mit Hilfe von Python be-
rechnet, wobei die Faltungsoperationen mit einem FFT-Algorithmus durchgefiihrt wurde.

Bild unverrauscht

PSF verrauscht n PSF unverrauscht n PSF unverrauscht n

Bild verrauscht

Bild verrauscht
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Kapitel 3

Injektion und Untersuchung von
Ar!3*t-Tonen in CryPTEx

3.1 Experimenteller Aufbau

Eine Skizze des gesamten experimentellen Aufbaus ist in 3.1 zu sehen. In der Hyper-
EBIT (electron beam ion trap, EBIT) wird ein auf einige hundert Elektronenvolt be-
schleunigter Elektronenstrahl durch ein Magnetfeld (HS) stark komprimiert, sodass
er nur noch einen Durchmesser von etwa 25 um hat. Durch ein Injektionssystem
wird Argon in die Fallenkammer geleitet, wodurch die Atome durch Stéfse mit dem
Elektronenstrahl ionisiert werden. Dabei werden die positiv geladenen Ionen durch
die negative Raumladung des komprimierten Elektronenstrahls radial gefangen und
solange sukzessive ionisiert, bis die Bindungsenergie des am schwichsten gebunde-
nen Elektrons grofser ist als die kinetische Energie des Tonenstrahls abziiglich seiner
Raumladung. Gleichzeitig treten Prozesse wie beispielsweise die radiative Rekom-
bination oder der Ladungsaustausch zwischen den Ionen auf, wodurch sich in der
Summe eine Ladungszustandsverteilung ergibt, dessen genaue Zusammensetzung
durch Ratengleichungen ermittelt werden kann. Durch geeignete Spannungen an
den Driftrohren (DTs) werden die Ionen in axialer Richtung eingesperrt. Details
zum Aufbau und zu den physikalischen Vorgéngen innerhalb der Hyper-EBIT sind
Gegenstand der Dissertation von T. Baumann [14]. Nach einer Brutzeit von einer
halben Sekunde wird die Spannung der zentralen Driftrohre auf einen hoheren Wert

als die benachbarten Driftréhrenspannungen gelegt. Dadurch werden die Tonen ab-
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hidngig von der Spannung der zentralen Driftrohre beschleunigt, wodurch sie aus
der EBIT extrahiert werden. Durch einen elektrostatischen Quadrupolbender (QB)
werden die Tonen um 90 Grad in ihrer Flugrichtung abgelenkt. Da die Ablenkung
durch elektrische Felder geschieht, ist der Ablenkwinkel energiesensitiv. Abgelenkte
Tonenstrahlen weisen dabei an Stelle der Detektoreinheit (DE) am Ende der Beamli-
ne eine FWHM-Energiebreite von etwa 30 eV /q auf [32]. Damit moglichst viele Ionen
in die Paul-Falle injiziert werden konnen, muss die Emittanz der Ionen auf die Ak-
zeptanz der Paul-Falle angepasst werden. Die Ionen miissen daher auf eine méglichst
niedrige kinetische Energie abgebremst werden. Zusétzlich sollte die Energiebreite
des Tonenpakets moglichst klein sein, wie in den Simulationen im Abschnitt 3.2.1
gezeigt werden soll. Um die Ionen abzubremsen und gleichzeitig emittanzverringernd
zu kiithlen, werden zwei hintereinander liegende Driftrohren (PDT) auf ein positives
Potential gelegt und mit einer Zeitkonstante von 0.1 us auf eine nahe null liegende
Spannung heruntergepulst, sobald sich das Ionenpaket zwischen beiden Driftréhren
befindet. Der genaue Aufbau und die Charakterisierung des Quadrupolbenders und
der gepulsten Driftrohren sind in der Diplomarbeit von L. Schméger dargestellt [33].
Die Elektroden der Paul-Falle sind in Abbildung 3.2 skizziert. Das Kiihlen und Fan-
gen hochgeladener Ionen iiber lange Zeitraume hinweg stellt hohe Anforderungen an
den Umgebungsdruck, weshalb die Paul-Falle in einem kryogenen Aufbau realisiert
wurde. Die geschiitzte Dichte der Restgasatome betrigt weniger als 6-10* cm ™3, was
einem H,-Partialdruck unterhalb von 6 - 107! mbar entspricht [11].

Die linear aufgebaute Falle besteht aus insgesamt 24 runden Elektroden mit einem
Durchmesser von 8 mm und einem Abstand von 3.5 mm zum Zentrum, die in insge-
samt 6 Segmente aufgeteilt sind. Drei 20 mm lange Segmente ("Vorfalle") befinden
sich hinter dem Eingang zur Falle. Drei weitere Segmente bilden die Hauptfalle, die
zum Fangen der Tonenkristalle benutzt wird. Im Betrieb als Massenfilter werden je-
doch alle Segmente mit RF-Spannungen versehen, weshalb auch die Elektroden der
Vorfalle von Bedeutung sind. Ein- und Ausgang der Paul-Falle bilden zwei elektro-
statische Spiegel (ES) aus kurzen zylindrischen Driftréhren. Diese kénnen auf eine
positive Spannung gelegt werden, sobald sich die HCIs in der Fallenregion befinden,
wodurch sie im Massenfilter hin- und herreflektiert werden.

Die Be'-Ionen, die zum sympathetischen Kiihlen der hochgeladenen Argon-Ionen
dienen, werden durch einen Zwei-Photoneniibergang mit einem 235 nm Photoionisa-

tionslaser (PI) aus neutralen Be-Atomen erzeugt, die aus einem Berylliumofen (BE)
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Kapitel 3. Injektion und Untersuchung von Ar'3*-Ionen in CryPTEx

direkt in die Falle injiziert werden. Um das Zentrum der Paul-Falle herum befinden
sich Zugénge fiir die Gasinjektion sowie optische Zuginge. Unterhalb der Kammer
befindet sich eine Linse, welche das Zentrum der Falle auf den iCCD-Chip einer dar-
unter befindlichen Kamera abbildet. Details zum Aufbau der kryogenen Paul-Falle
sind in [13, 34| und bereits erfolgte Messungen zur Rotationskiihlung molekularer
Ionen in [35] dargestellt. Die im Folgenden diskutierte Injektion von Ar'3* in die
Paul-Falle ist eine notwendige Voraussetzung fiir die erfolgreiche sympathetische
Kiihlung der Ar'**-Tonen mittels lasergekiihlter Be*-Coulombkristalle [11].

3.2 Speicherung der Ionen

Ein wichtiger Zwischenschritt fiir die Speicherung der Argon-Tonen in lasergekiihl-
ten Coulombkristallen stellt ihre erfolgreiche Injektion in die Paul-Falle dar. Zu
diesem Zweck werden die Ionen in den gepulsten Driftrohren (PDT) so weit ab-
gebremst, dass sie in der auf etwa 130V hochgelegten Paul-Falle nur noch eine
kinetische Restenergie von wenigen Elektronenvolt haben. In diesem Energiebereich
zeigen ionenoptische Simulationen optimale Stabilitdtseigenschaften, was in diesem
Abschnitt zunédchst demonstriert werden soll. Im Anschluss daran werden die expe-
rimentellen Versuche beschrieben, Argon-Ionen fiir moglichst lange Zeiten zu spei-
chern. Dies dient letztendlich dem Ziel, dass ein oder mehrere Argon-lonen den
Be™-Kristall mit geeigneten Parametern durchkreuzen, sodass sie eingefangen wer-
den kénnen. Eine hohe Speicherzeit erhoht die Wahrscheinlichkeit des Einfangs, da

der Kristall potentiell 6fter getroffen werden kann.

3.2.1 Simulationen

Ausfiihrliche Simulationen zur Mikro- und Makrobewegung einzelner Molekiile oder
Ionen in der Paul-Falle oder in ihrer Funktion als Massenfilter sind in den Arbei-
ten von F. Brunner [36] und T. Ballance [37] durchgefiihrt. Ziel der Simulationen
in dieser Arbeit ist es, eine Vorstellung dariiber zu bekommen, unter welchen An-
fangsparametern bestimmte Ionenspezies mit den vorliegenden, erweiterten experi-
mentellen Moglichkeiten der elektrostatischen Spiegel (ES) gefangen werden kénnen
und wie sie sich in der Paul-Falle verhalten. Zur Simulation der Paul-Falle wird ein

vereinfachtes SolidWorks-Modell der gesamten Fallenregion exportiert und in die
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Vorfallen-Elektroden geerdeter Edelstahlrahmen

Hauptfallen-

Ionen von der EBIT Elektroden

geerdete Ummantelung elektrostatische Spiegel

Abbildung 3.2: Zugrundeliegendes Modell der Simulation. Die elektrostatischen Spiegel
werden zeitlich gepulst, wie in Abb. 3.3 dargestellt. Um realistische Randbedigungen zu
setzen, wurde fiir die Simulation eine geerdete Ummantelung eingesetzt, welche im Expe-
riment letztendlich der geerdeten Vakuumkammer entspricht.

Simulationssoftware SIMION 8.1 importiert. Das zugrunde liegende Modell ist in
Abb. 3.2 dargestellt. Das Gitter, welches fiir das Refining und fiir die Berechnung
der Trajektorien verwendet wird, hat eine Maschenweite von 0.3 mm/Gittereinheit.
Es benotigt damit bei einem Simulationsvolumen von 91x91x281 mm? fiir alle si-
mulierten Elektroden einen Arbeitsspeicher von insgesamt etwa 22 GB. Aus diesem
Grunde wurden die Simulationen auf dem Linux-Cluster des Instituts durchgefiihrt,
der einen Arbeitsspeicher von etwa 130 GB bietet. Dafiir wird SIMION iiber die
Windows-kompatible Laufzeitumgebung Wine ausgefiihrt, da es nicht ohne weite-
res auf Linux-Systemen lauffihig ist. Da sich Wine noch im Entwicklungsstadium
befindet, gibt es noch einige Probleme mit der Darstellung von 3D-Grafiken der
64-bit Version von SIMION. Folgende Vorgehensweise erlaubt es aber trotzdem, SI-
MION unter Linux zu benutzen: Die Konvertierung von STL -> Potentialarray wird
mit der 32-bit Version von SIMION durchgefiihrt, bei der die 3D-Grafik gut darge-
stellt werden kann. Das Refining und die Simulationen erfordern aufgrund des hohen
Speicherbedarfs hingegen die 64-bit Version. Diese Vorginge benétigen aber keine
3D-Beschleunigung, weshalb dies unproblematisch ist.

Alle 24 Elektroden der Vor- und Hauptfalle lassen sich separat ansteuern. Die Fal-
lenelektroden werden mit einem vorhandenen Lua-Skript angesteuert |36]. Dieses
wurde erweitert, um einen realistischen Schaltvorgang der elektrostatischen Spiegel

in der Paul-Falle zu implementieren. Parameter der elektrostatischen Spiegel sind
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ihre An- und Abfallszeit 7, sowie die jeweiligen Spannungswerte zwischen denen sie
schalten. Zusétzlich gibt es die Moglichkeit, die Startphase der RF-Elektroden ein-
zustellen oder alternativ bei jedem neu simulierten Ion auf einen zufilligen Wert
zu setzen. Das Skript bietet aukerdem die Moglichkeit, eine Maximalzeit einzustel-
len, bei der ein Ion vernichtet wird. Dies ist insbesondere dann von Nutzen, wenn
[onen besonders niedriger kinetischer Energie in bestimmten Potentialmulden fest-
gefangen sind und es zu keinem Durchschuss oder zu weiteren Reflektionen kommen
kann, wodurch die Simulation beim jeweiligen Ion hingen bleiben wiirde.

Bedingung dafiir, dass die Ionen in der Paul-Falle gefangen werden kénnen (und in
der Folge im Be™-Kristall gespeichert werden kénnen), ist eine moglichst kleine ki-
netische Energie von weniger als 1€V /q, abhéingig von der Fallentiefe der Hauptfalle.
Die gepulsten Driftrohren (PDT) sind in der Lage, die Ionen auf eine Restenergie von
etwa 130eV /q abzubremsen (siehe Unterabschnitt 3.2.2). Es muss also eine weitere
starke Abbremsung erfolgen, damit die Ionen gespeichert werden konnen. Prinzipiell
gibt es zwei Moglichkeiten, dies zu erreichen. Eine Mdoglichkeit stellt die Verwendung
des ersten elektrostatischen Spiegels (ES) als eine zweite gepulste Abbremsvorrich-
tung dar, in ihrer Funktionsweise dhnlich wie die der gepulsten Driftrohren. Simula-
tionen zeigen, dass diese Methode zwar funktioniert, andererseits aber sehr anféllig
gegeniiber der genauen Schaltzeit ist. Sobald die Schaltzeit nur gering von den op-
timalen Parametern abweicht, werden die Tonen nicht mehr richtig abgebremst und
lassen sich damit nicht mehr fangen. Geringe Verdnderungen der Anfangsbedingun-
gen, welche die Ionen bei der Extraktion aus der EBIT haben, wiirden dazu fiihren,
dass das Timing nicht mehr optimiert ist. Da das Magnetfeld der EBIT langsamen
Drifts unterworfen ist und der Kathodenstrom téaglich variieren kann, bietet sich
eine zweite, unanfilligere Methode an. Statt das vordere Miniréhrchen hochzulegen
und zeitlich getriggert herunterzuschalten, werden alle Elektroden der Paul-Falle auf
einen gemeinsamen Spannungshias hochgelegt, der etwas unterhalb der kinetischen
Energie der Ionen vor der Falleninjektion liegt. Um die Argon-lonen schliefslich zu
fangen, wird der vordere elektrostatische Spiegel zunachst auf Erde gelegt. Sobald
das Tonenpaket diese Schwelle iiberschritten hat und sich in der Fallenregion befin-
det, wird die Elektrode hochgeschaltet, sodass die Ionen in axialer Richtung in der
Falle gefangen sind. Der Zeitpunkt dieses Schaltens ist weniger kritisch als in der
ersten Methode, da die genaue Position der Ionen in der Falle dabei unbedeutend

ist.
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Abbildung 3.3: Zeitliche Abfolge des Speicherungsprozesses. Dargestellt ist der Potenti-
alverlauf entlang der zentralen Fallenachse. Rot punktiert sind die Positionen des vorderen
und hinteren elektrostatischen Spiegels. Im ersten Schritt a) werden die Ionen in die Fal-
le injiziert, wihrend der erste elektrostatischen Spiegel auf Erde liegt. Sobald die lonen
in der Falle sind, wird die Elektrode hochgepulst, sodass die Ionen in der Falle hin- und
herreflektiert werden (b). Im letzten Schritt c) werden nach einer festgesetzten Zeit T die
Ionen wieder aus der Falle freigelassen. Das Ionenpaket verbreitert sich in der Fallenregion
aufgrund der Energieverteilung der gespeicherten lonen.

Zur Demonstration dieser Methode werden die hinteren elektrostatischen Spiegel
nach einer einstellbaren Zeit T' heruntergeschaltet, sodass die lonen die Falle auf
der anderen Seite verlassen kdnnen, wo sie mit einem MCP-Detektor detektiert wer-
den. Die zeitliche Abfolge der drei Phasen des Schaltprozesses ist in Abbildung 3.3
skizziert. Um eine Vorstellung davon zu bekommen, wie genau der Ionenstrahl ent-
lang der zentrale Achse der Paul-Falle ausgerichtet werden muss, um ein Fangen der
Ionen zu erméglichen, wird eine Simulation durchgefiihrt, in der sowohl die Injekti-
onsenergie als auch der radiale Abstand zur zentralen Achse hin variiert werden. Das
Schaltschema der elektrostatischen Spiegel entspricht dabei dem in Abbildung 3.3.
Der hintere Spiegel wird dabei nach 500 pus wieder heruntergeschaltet. Anschliefend
wird iiberpriift, ob das simulierte Ton diese Zeit in der Falle gefangen war und sie
im Anschluss wieder verlassen konnte oder ob es in der Zwischenzeit verloren ge-
gangen ist. Um einen moglichst grofen Bereich des Parameterraums bestehend aus
Startenergie und radialem Abstand zur zentralen Fallenachse abzudecken, werden
insgesamt 125000 Ionen simuliert. Die Startenergie und -position werden dabei mit
einer Gleichverteilung angenommen. Da die Gleichverteilung entlang des Abstan-
des zur zentralen Achse erfolgt, hitte dies zur Folge, dass viele Ionen mit grofen

Absténden zur Fallenachse und nur wenige mit geringem Abstand simuliert wiir-
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Tabelle 3.1: Einstellungen der Simulationsparameter, die fiir die Simulationen in den
Abbildungen 3.4, 3.5 und 3.6 verwendet werden.

Parameter Einstellung Parameter Einstellung
Frequenz f 3.92 MHz AC Amplitude 50 Vpp
q (Ar'3T) 0.42 Bias der Falle 133V

Simulationsgitter 0.3mm/gu Tiefe Hauptfalle 0.6V
elektrost. Spiegel 220V Zeitkonstante 7 0.1 us

den. Aus diesem Grund wird die Simulation in fiinf Bereiche aufgeteilt, die jeweils
25000 Tonen enthalten, welche in den Bereichen r = [0,0.1], » = [0,0.2], » = [0,0.5],
r = [0,1.0], » = [0,1.5] (Angaben in mm) beginnen. Die RF-Phase wird in dieser
Simulation fiir jedes lon auf einen zufilligen Wert gesetzt, damit ein moglichst rea-
listisches Bild der iiber die Phase gemittelten Akzeptanzparameter entsteht. Die
wichtigsten Simulationsparameter sind in Tabelle 3.1 zusammengefasst. Dabei wird
die Wechselspannungsamplitude Uye den Einstellungen im Experiment angepasst.
Da der genaue Wert nicht ablesbar ist, wird dieser anhand der direkt messbaren
Sakularfrequenz der Berylliumionen in der Hauptfalle abgeschitzt. Die Sakularfre-
quenz der Berylliumionen betrigt 0.2 MHz, was unter Ndherung von a =~ 0 einem
Stabilitdtsparameter von ¢ (Be™) = 0.14 entspricht. Mit Hilfe von Gleichung 2.11
ergibt dies einen Wechselspannungsanteil von Upyc = 25 V= 50V, und einen Stabi-
litdtsparameter von g (Ar'3*) = (.42.

Ergebnis der Simulation ist in Abbildung 3.4 dargestellt. Es wird zunéchst deutlich,
dass ein vollstdndig kollimierter Ionenstrahl bis auf eine Genauigkeit von weniger
als 0.5 mm auf die Fallenachse ausgerichtet werden miisste. Wird noch zusétzlich
eine Gleichverteilung des Winkels zwischen Anfangsgeschwindigkeit des Ions und
Fallenachse zwischen -1° und 1° zugelassen, wie es im Experiment unvermeidlich der
Fall ist, wird die Akzeptanz zwar insgesamt verringert (vgl. hierzu Abbildung 3.5),
der Spielraum der genauen Justierung des Ionenstrahls allerdings erhoht. Bei ei-
ner Speicherzeit von 500 us werden die meisten Ionen oberhalb einer kinetischen
Startenergie von 1760eV rausgefiltert. Eine identische Simulation mit einer Spei-
cherzeit von 40 ps zeigt hingegen noch viele gespeicherte lonen héherer Startener-
gie. Fiir die experimentelle Durchfiihrung bedeutet dies, dass die Falle auf einen
Bias gelegt werden muss, der knapp unterhalb der kinetischen Energie der Ionen

liegt. Es ist auffillig, dass selbst Tonen mit einer etwas geringeren kinetischen Ener-
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Abbildung 3.4: Prozentualer Anteil der hinter der Paul-Falle registrierten Ionen nach
einer Speicherzeit von 500 pus in Abhéngigkeit von der Startenergie und dem Abstand zur
zentralen Fallenachse. Die wichtigsten Simulationsparameter sind in Tabelle 3.1 aufgelistet
[38].

gie als 1729eV=133¢eV/q, also dem eingestellten Fallenbias, in die Falle eindringen
konnen und gespeichert werden kénnen. Der Grund fiir dieses iiberraschende Ver-
halten ist, dass die Tonen zum Zeitpunkt ihrer vollstindigen Abbremsung bereits
im Anfangsbereich der Falle sind, bevor der vordere elektrostatische Spiegel auf
220V hochschaltet, wodurch die Ionen wieder etwas Energie gewinnen koénnen. Die-
ses Verhalten betrifft aber nur die langsamsten Tonen im Bereich um 1729V und
ist abhangig von der Zeitkonstante 7.

In einer weiteren Simulation wird die maximal erreichbare Speicherzeit und die An-
zahl der Reflektionen innerhalb der Paul-Falle in Abhéngigkeit von der Injektions-
energie bestimmt. Um ideale Anfangsbedingungen zu erhalten, werden dabei die
Ionen entlang der zentralen Symmetrieachse in die Paul-Falle injiziert. Auch hier

werden die Simulationsparameter aus Tabelle 3.1 verwendet. Um diese Art von Si-
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Abbildung 3.5: Prozentualer Anteil der hinter der Paul-Falle registrierten Ionen nach
einer Speicherzeit von 500 us in Abhingigkeit von der Startenergie und dem Abstand zur
zentralen Fallenachse. Bei dieser Simulation starten die lonen im Gegensatz zu der in
Abbildung 3.4 mit einem zufilligen Winkel zwischen Bewegungsrichtung und Fallenachse,
der zwischen -1° und 1° liegt. Die Farbskala ist hier zur besseren Darstellung kleiner skaliert.
Simulationsparameter siche Tabelle 3.1 [38].

mulation durchzufiihren, wird ein Ion jedesmal registriert, wenn es die Mitte der
Paul-Falle durchkreuzt. Da die Ionen programmintern nummeriert sind, kann somit
die Anzahl der Reflektionen in Abhédngigkeit von der Injektionsenergie bestimmt
werden. Der Energiebereich wird dabei im Bereich zwischen 1700 eV und 2000 eV mit
einer Schrittweite von 0.1 eV durchgescannt. Die Startphase der Radiofrequenz wird
fiir jedes Ion auf einen zufilligen Wert zwischen ¢(t = 0) = 0 und ¢(t = 0) = 27
gesetzt, um systematische Abhéngigkeiten der Speicherzeit von der Phase auszu-
schliellen. Wie spiter gezeigt werden soll, ist deshalb die Streuung der einzelnen
Messwerte unter Wiederholung der Simulation relativ grok. Aufgrund der langen

Speicherzeiten von teilweise bis zu 80 ms nimmt diese Simulation einige Tage Re-
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Abbildung 3.6: Oben ist die simulierte Anzahl der Reflektionen der ITonen in der Paul-
Falle in Abhéngigkeit von der Energie aufgetragen. Unten ist die dazu korrespondierende
Speicherzeit zu sehen. Diese héngt mit der Energiedifferenz zum Fallenbias E — Ey und
der Anzahl der Reflektionen N iiber t o« N (E — Eo)_l/ ? zusammen, wodurch sich die
steile Steigung fiir kleine Anfangsenergien ergibt. Die rot gestrichelten Linien markieren
die Positionen der beobachteten Resonanzen, welche in Abbildung 3.7 genauer analysiert
werden [38].

chenzeit auf dem Linux-Cluster in Anspruch.

Ein Diagramm der Simulationsergebnisse ist in Abbildung 3.6 dargestellt. Dabei fallt
auf, dass sowohl die Speicherzeit als auch die Anzahl der Reflektionen fiir geringe In-
jektionsenergien am grofiten ist. Weiterhin sind bei bestimmten Injektionsenergien
Resonanzen der Speicherzeit erkennbar. Die Substruktur dieser Resonanzen weist
dabei stark fluktuierende Werte auf. Eine genaue Analyse dieser Resonanzen hat
ergeben, dass sich ihre Position mit einer Bedingung analog zur stehenden Welle in
einem Resonator beschreiben ldsst. Dazu wird folgendes Modell aufgestellt: Eine Re-

sonanz tritt dann auf, sobald die Linge zwischen zwei Reflektionen ein ganzzahliges
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Vielfaches der halben Wellenlidnge der Sékularfrequenz ist. Mathematisch formuliert

lautet diese Bedingung also

=1L, neN* (3.1)

| >

Dabei ist A die Wellenldnge, die sich aus der kinetischen Energie des Ions und der
Siakularfrequenz ergibt und L die Lénge der Strecke zwischen zwei Reflektionen
des Ions. Diese hiangt von der kinetischen Energie des Ions und vom Potential der
elektrostatischen Spiegel ab und hat im Falle der vorliegenden Simulation Werte
zwischen 87mm und 105mm. Die genaue Energieabhiingigkeit dieser Lange wird
zunachst vernachlédssigt und die Linge wird der Einfachheit halber mittels einer
Ungenauigkeitsangabe auf L = (95 + 10) mm gesetzt. Die Lénge ist damit etwas
kleiner als der Abstand der elektrostatischen Spiegel, der 110 mm betragt. Mit Hilfe
von

A= 2—7TUZ (3.2)

Ws

v, = \/% (3.3)

ergibt sich fiir die Resonanzbedingung

und

mw? L

FE = .
2m2n?

(3.4)

Dabei ist v, die Geschwindigkeitskomponente innerhalb der Falle in z-Richtung, die
aufgrund von Gleichung 2.8 konstant ist und nur von der Anfangsenergie F abhingig
ist. Um diesen Ansatz zu iiberpriifen, werden die Positionen der Peaks nummeriert
und iiber einen Index n aufgetragen. Da der Index des ersten sichtbaren Peaks nicht
bekannt ist wird n mit n —ng substituiert. Zusétzlich wird ein Offset Fy zugelassen.
Eine genaue Festlegung der Peakposition gestaltet sich als schwierig, da viele Peaks
eine Substruktur aufweisen und stark verrauscht sind. Als Ansatzpunkt wird daher
jeder Peak zunichst mit einer Gaufbfunktion gefittet, dessen Schwerpunkt z als
Peakposition angenommen wird. Die ermittelten Peakpositionen werden dann mit
einer Fitfunktion der Art

E(n)=Eo+ A- (3.5)

(n — n0)2

44



3.2. Speicherung der Tonen

2000
1950 4 ]

1900 )

1850 \ N

1800 | -

1750 4 =

Anfangsenergie (eV)

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9

Abbildung 3.7: Positionen der Speicherzeit-Resonanzen iiber einen willkiirlichen Num-
merierungsparameter n. Die Fehlerbalken sind innerhalb der Messpunkte. Der Fit einer
Potenzfunktion der Art E(n) = Eg + A - (n—ng) 2 ergibt Ey = (1728.08 & 0.84) €V,
A = (3507.89 £ 92.48) eV und xp = —2.76 & 0.05 mit einem reduzierten y? = 40.6.

gefittet. Dabei sind Ej, A und ng die Freiheitsgrade der Fitfunktion. Der Parameter
A ergibt sich durch Vergleich mit Gleichung 3.4 zu

mw? L
272

A=

(3.6)

Der Fit ist in Abbildung 3.7 dargestellt und spiegelt mit einem hohen y? = 40.6 den
Verlauf der Resonanzen wider. Dass der y2-Wert so hoch ist, liegt darin begriindet,
dass die Methode der Peakermittlung mit Hilfe einzelner Gauf-Fits die Substruktur
der Peaks unterschldgt und deshalb nicht in der Lage ist, belastbare Fehlergrenzen
anzugeben. Ndhme man stattdessen aber die Breite der Gauk-Fits als Fehler, wiren
die Fehler weit iiberschétzt worden.

Die Fitparameter lassen sich dabei wie folgt interpretieren: Ey = (1728.08 4-0.84) eV
gibt den Fallenbias an und damit den Energiewert, an dem die Absténde der Re-
sonanzen unendlich klein werden und im Grenzwert in ein Kontinuum iibergehen.
Auf den Spannungsbias Uy umgerechnet ergibt dies Uy = Ey/q = (132.93 + 0.06) V,

was damit dem tatsdchlich eingestelltem Fallenbias von 133V entspricht. Dies ent-
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spricht dem beobachteten Verhalten, dass die Ionen fiir geringe Anfangsenergien
stabil gefangen werden konnen, denn in diesem Bereich fillt jede Startenergie in die
unmittelbare Nahe einer Resonanz. Der Parameter ng = —2.76 4 0.05 weist darauf
hin, dass noch zwei weitere Resonanzen fiir hohere Anfangsenergien zu erwarten
sind.

Mit Hilfe des Parameters A und der Beziehung in Gleichung 3.6 lisst sich das Mo-
dell einer weiteren Priifung unterziehen, indem nach der Sakularfrequenz wg auf-
gelost wird und sowohl mit der Theorie der idealen Paul-Falle als auch der direk-
ten Simulation einer lonentrajektorie verglichen wird. Es ergibt sich ein Wert von
fs = 52 = (0.68 £ 0.07) MHz. Mit dem eingestellten g-Parameter der Simulation,
der Ndherung a ~ 0 und mit Hilfe von Gleichung 2.17 sagt die Theorie der idealen
zweidimensionalen Paul-Falle einen Wert von f; = 0.58 MHz voraus. Eine direkte
Analyse der x-Ostzillationsfrequenz von vier einzelnen simulierten Tonen verschie-
dener Anfangsenergien (1750eV, 1760eV, 1766 eV und 1805¢eV) ergibt als mittlere
Sékularfrequenz einen Wert von f; = (0.60 £0.01) MHz, was ebenfalls mit der theo-
retischen Vorhersage iibereinstimmt. Zur Bestimmung der Sékularfrequenz wird hier
eine FFT {iber die simulierten x-Koordinaten innerhalb der Falle durchgefiihrt. Die
x-Koordinaten werden dafiir nach jedem neuen Rechenschritt in der Simulation ge-
speichert.

Um die auffillige Substruktur der einzelnen Peaks ndher zu untersuchen, wird bei-
spielhaft der Peak um 1774eV mehrere Male simuliert, um Aufschluss iiber das
statistische Verhalten der einzelnen Punkte zu erhalten. Aufgrund der RF-Phase,
die fiir jedes simulierte Ton aufs Neue auf einen zufélligen Startwert gesetzt wird, ist
jeder Messpunkt von der zufilligen Startphase abhédngig. In Abbildung 3.8 ist der
Peak 13-fach gemittelt dargestellt. Die Fehlerbalken geben dabei jeweils die Stan-
dardabweichung der einzelnen Messpunkte wieder. Aufgrund der Grofe der Fehler-
balken wird deutlich, dass die RF-Phase, unter der die Ionen in die Falle eindringen,
eine wichtige Rolle fiir die Stabilitdt der Bahnen spielt. In der Theorie der idealen
Paul-Falle ist die Eintrittsphase fiir die Stabilitdt der Bahnen unerheblich, da es
nur auf die Abstimmung der ¢- und a-Parameter ankommt. Durch die Hinzunah-
me der elektrostatischen Deflektoren dndert sich die Situation und die Stabilitit
der Bahn entscheidet sich erst durch die Phase wiahrend der Reflektion. Betrach-
tung der x- bzw. y-Oszillationsamplituden der Ionenbewegung zeigen, dass sich die

Schwingungsamplituden nach einer Reflektion unter bestimmten Phasen vergrofsern
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Abbildung 3.8: 13-fach gemittelte Anzahl der Reflektionen im Bereich des Peaks bei
1774 eV. Die Fehlerbalken sind die Standardabweichung der einzelnen Simulationswerte. Es
zeichnen sich drei einzelne Peaks innerhalb der Resonanz ab. Der Energieabstand zwischen

zwei aufeinander folgenden Punkten betrigt in der Simulation AE= 0.1eV. Die Positionen
der Peaks befinden sich bei (1772.00£0.02) eV, (1772.97£0.02) eV und (1774.74+0.03) eV.

konnen. Dies fiihrt letztendlich zur Instabilitdt und zum Verlust des Ions. Aus Abbil-
dung 3.8 wird auflerdem erkennbar, dass die betrachtete Resonanz aus drei einzelnen
Peaks besteht. Die Peaks haben dabei voneinander einen Abstand von 0.97 eV bzw.
1.77eV. In den anderen Resonanzen wird ein dhnliches Verhalten in der Substruktur
beobachtet. Erkldren liefsen sich die Peaks mit einer weiteren Resonanzbedingung,
die allerdings auf einer hoheren Frequenz beruht. Eine systematischere Untersuchung
dieser Peaks gestaltet sich schwierig, da sie nur innerhalb der Resonanzen der Sa-
kularfrequenz auftreten. Eine naheliegende Vermutung zum Ursprung dieser Peaks
sind die Resonanzen der Mikrobewegung, die mit einer Frequenz w,s oszilliert. Eine
kurze Abschiatzung mit Hilfe von Gleichung 3.5 mit w, anstelle von wg liefert fiir
den erwarteten Energieabstand zweier Peaks im Bereich von 1774 eV einen Wert von
1.7 eV fiir A=122000eV und n=52 bzw. n=>53. Dies passt zumindest von der Gro-
fsenordnung zum beobachten Abstand. Zusammenfassend ldsst sich also feststellen,

dass zwei Bedingungen fiir eine Resonanz erfiillt sein miissen: Notwendig ist eine
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Resonanz der Siakularfrequenz und hinreichend eine weitere Resonanz einer héheren

Frequenz, die vermutlich direkt auf die RF-Spannung zuriickzufiihren ist.
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Abbildung 3.9: Simulation der Speicherzeit hochgeladener Ar- und N-Ionen im Mas-
senfilter, der hier als lonenfalle fungiert, in Abhéngigkeit von der auf den Ladungszustand
normierten Injektionsenergie. Alle Ladungszustdnde weisen ein Optimum im Bereich direkt
iiber dem Fallenbias von 133V auf.
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Tabelle 3.2: g-Faktoren fiir unterschiedliche Ladungszustdnde bei einer angelegten Wech-
selspannung von Uxc = 50 Vy, und einer Frequenz von wyr = 27 - 3.92 MHz.

Ladungszustand g-Faktor

AI‘12+ 0.39
Ar13+ 0.42
Ar14+ 0.45

N7+ 0.65

Eine wichtige Figenschaft der Paul-Falle, die sich mit Hilfe der Simulationen bestim-
men lisst, ist ihre Akzeptanz fiir Ionen der Spezies N7+, Ar!?*t Ar3+ ynd Ar'dt
ist. Dies ist von Interesse, da all diese Ionen (mit teilweise geringen Anteilen) in
den durchgefiihrten Experimenten aus der EBIT extrahiert werden. Zur Untersu-
chung dieser Fragestellung wird analog zum Vorgehen bei Ar!'3* die Anzahl der
Reflektionen zwischen den elektrostatischen Spiegeln simuliert. Bei einem gemes-
senen q-Faktor von 0.42 fiir Ar'®* ergeben sich fiir die anderen Ladungszustéinde
rechnerisch die in Tabelle 3.2 aufgelisten Werte. Da alle g-Faktoren kleiner als 0.9
sind (vgl. Abbildung 2.2), werden prinzipiell fiir alle Ladungszustinde stabile Tra-
jektorien erwartet. Dies wird durch die Simulation bestétigt, wie aus Abbildung 3.9

ersichtlich ist.

3.2.2 Messung der Energieverteilung der Ionen vor der Fal-

leninjektion

Um die Ergebnisse der Simulation auf das Experiment anwenden zu koénnen, wird
die Energieverteilung der Ionen vor der Falleninjektion bestimmt. Dazu wird eine
Retarding-Field-Messung vorgenommen, in der die g-fach geladenen Ionen der Mas-
se m einem einstellbaren elektrischen Gegenfeld U ausgesetzt werden. Die Ionen,
welche das Gegenfeld durchquert haben, werden mit einem MCP-Detektor direkt
hinter der Filteranordnung gemessen. Der Aufbau des Retarding-Field-Analysators
ist in Abbildung 3.10 skizziert. Das Gegenfeld wird durch zwei kreisformige Kup-
fergitter aufgebaut, die in einem Abstand von etwa 14 mm mit einer Haltevorrich-
tung aus Edelstahl eingespannt werden. Dabei liegt das vordere Gitter auf Erde,
damit das Gegenfeld nach Aufen hin abgeschirmt wird und die Feldlinien inner-

halb der Gitter moglichst parallel verlaufen. Das hintere Gitter kann auf eine po-
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Abbildung 3.10: Prinzip und Aufbau des Retarding-Field-Analyzers. Bild enthommen
aus [32].

sitive Hochspannung von bis zu 2kV gelegt werden. Durchqueren die Ionen das
Gegenfeld, verlieren sie einen Energiebetrag F = qU, der direkt proportional zur
angelegten Spannung ist. Somit werden alle Ionen mit einer axialen Geschwindig-
keitskomponente von v < \/% herausgefiltert. Hinter dem MCP-Detektor befindet
sich zur Strahldiagnostik ein Phosphorschirm, dessen Licht von einer CCD-Kamera
aufgenommen wird. Dieser Teil der Detektoreinheit wird im Folgenden allerdings
nicht benutzt. Weitere Details zum Aufbau und Funktionsweise des Detektors fin-
den sich in [32]. Bei der Messung ist darauf zu achten, dass die Einzellinse direkt
vor dem Retarding-Field-Analyzer (vgl. Abbildung 3.1) nicht auf Spannung liegt,
da dadurch die Energiemessung verfilscht wiirde. Diese Vermutung konnte durch
eine Vergleichsmessung noch einmal iiberpriift und bestitigt werden. Im Anhang
(Tabelle A.1) sind die Einstellungen der EBIT und der gepulsten Driftrohren zu-
sammengefasst. In der Messreihe werden die am MCP gemessenen Flugzeitspektren
in Abhéngigkeit von der Gegenspannung bestimmt. Zur Weiterverarbeitung wird
das Signal mit einem FFT-Filter von hochfrequenten Stérungen der Messelektronik
befreit. Um im Anschluss die Energieverteilung der Ar-Ionen zu berechnen, wird
das MCP-Signal des zugehorigen Peaks entlang der Zeitachse numerisch integriert
und der Integralwert iiber die Gegenfeldspannung aufgetragen. Die Punkte werden
durch einen Boltzmannfit der Art

A — Ay

y(U) = 1 + 6(U_UO)/D + A2 (37)
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Rohdaten der Flugzeitspektren —>  Frequenzfilterung ~———>  Integration des Ar-Peaks

MCP Signal
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Abbildung 3.11: Vorgehensweise der Datenverarbeitung. Die Rohdaten werden im ersten
Schritt mit einem FFT-Tiefpass-Filter von hochfrequenten Stérungen befreit. Im zweiten
Schritt wird der Doppelpeak bis zur angefitteten Basislinie integriert und ausgewertet.
Der Hauptteil des Peaks besteht aufgrund der gemessenen Flugzeit aus Ar'3*-Ionen mit
kleinen Anteilen von Ar'?* und Ar'4*. Der kleinere Peak ist ein unabgebremster Anteil
des Ionenpakets und besitzt eine weitaus héhere Energie, da er unabhingig von der Stéirke
des Gegenfeldes weiterhin bestehen bleibt und wird dementsprechend vor der Auswertung
subtrahiert. Die vorliegenden Signale wurden vor der Speicherung 256-fach gemittelt.

interpoliert. Dabei ist U die Gegenfeldspannung, U, das Zentrum der Funktion, D
die Breite der Verteilung und A; sowie Ay die Minimal- bzw. Maximalwerte der
Funktion. Die Energieverteilung der Ionen (geteilt durch die Ladungszahl) ist direkt
iiber die negative Ableitung dieser Fitfunktion gegeben, die ebenfalls numerisch
ermittelt wird. Die Vorgehensweise ist in Abb. 3.11 zusammengefasst. Es stellt sich
heraus, dass die Ar-Ionen eine Energie von 130.6eV /q haben (Abbildung 3.12).

In der EBIT werden eine Fiille verschiedener Ladungszustinde gleichzeitig erbriitet
und extrahiert. Die Extraktion umfasst immer eine Verteilung an Ladungszustin-
den, die von vielen Parametern wie beispielsweise der Brutzeit und der Spannungs-
differenz zwischen Kathode und EBIT-Driftrohren abhiingig ist. Um Ar!3* in die
Paul-Falle zu leiten, ist es wichtig, die Ladungszustandverteilung anzupassen und
zu messen. Dies wird mit zwei verschiedenen Methoden erreicht. Hohere Ladungs-
zustinde konnen zum groflen Teil verhindert werden, indem die kinetische Energie
des Elektronenstrahls in der EBIT kleiner als die benétigte lonisationsenergie zur

14+

Erzeugung von Ar'** gehalten wird. Die Energie des Elektronenstrahls im Zentrum

der EBIT ist gegeben durch

Ee = e(Ucath — Utrap) — €Us. (3.8)
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Abbildung 3.12: Messung der Energieverteilung der Ar-Tonen. Die Messpunkte sind die
Ergebnisse der integrierten Intensitéten. Die Gitterspannung ist nach Herstellerangabe [39]
im Rahmen von 1V genau. Die statistischen Fehler der Intensitdt sind bei dem angenomme-
nen Fehler der Gitterspannung unerheblich (x? = 0.69). Ein systematischer Fehler, der bei
der Ermittelung der Basislinie im Integrationsschritt entstehen kann, wiirde einen gleich-
bleibenden Offset der Integralwerte zur Folge haben, der allerdings nach der Ableitung
keine Rolle mehr spielt.

Dabei bezeichnet U,y die Kathodenspannung und Uy, die Spannung der zentra-
len Driftrohre in der EBIT. Diese Potentialdifferenz wird korrigiert um den Betrag
der Raumladung Us, welche durch das abstoftende elektrische Feld des Elektronen-
strahls zustande kommt. Durch Verédnderung der Kathodenspannung kann also die
Energie des Elektronenstrahls in der EBIT einfach beeinflusst werden. Die benotig-
te Tonisationsenergie fiir die Produktion von Ar'3* betriigt 687.0 ¢V, die von Arl4*
756.8 eV [40]. Da der genaue Wert der Raumladung nicht bekannt ist und nur abge-
schatzt werden kann, wird die Kathodenspannung so lange verringert, bis alle Peaks
von Ladungszustinden grofer als Ar'3* im Flugzeitspektrum verschwinden.

Die niedrigeren Ladungszustinde werden durch eine zeitlich getriggerte Kicker-
Elektrode (KE) entfernt, bevor sie in den Quadrupol-Bender eintreten. Dabei wird
ausgenutzt, dass die kinetische Energie dieser Tonen kleiner und die Flugzeiten da-

mit linger als die von Ar'®* sind. Das Schalten dieser Elektrode erfordert ebenso
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wie die gepulsten Driftrohren die Verwendung eines Hochgeschwindigkeitsschalters.
Der Schalter wird aktiviert und auf eine positive Hochspannung gelegt, sobald die
Ar3*.Tonen die Elektrode passiert haben. Das genaue Timing wird ebenfalls mit den
Flugzeitspektren angepasst, sodass am Ende nur noch der Ar'3*-Peak iibrigbleibt.
Dieser enthélt wahrscheinlich noch geringe Anteile an den beiden benachbarten La-
dungszustinden Ar'?* und Ar'**. Wie sich in der in Abbildung 3.9 dargestellten

12+ als auch Ar'** bei den verwen-

Simulationen herausgestellt hat, weisen sowohl Ar
deten Parametern eine stabile Trajektorie innerhalb der Paul-Falle auf und koénnen
gleichzeitig gespeichert werden. Das letztendlich gespeicherte Ion muss daher iiber
eine in-situ Messung bestimmt werden, welche die Abbildung des Bet-Kristalls er-

fordert [11].

3.2.3 Messung der Speicherzeit

Um sicherzustellen, dass die Parameter der Paul-Falle, der Tonenoptik und der Kom-
pensationsspulen korrekt eingestellt sind, werden die Ionen in einem ersten Schritt
durch die Paul-Falle hindurchgeschossen. Diese fungiert in dieser Messung deshalb
als Massenfilter, da nur Tonen mit einem bestimmten q/m-Verhéltnis transmittiert
werden konnen. Andernfalls ist die Trajektorie nicht stabil. Diese Messung fand
vor dem Einbau des elektrostatischen Deflektors (siche Abschnitt 3.3) statt. Der
MCP-Detektor befindet sich damit in direkter Linie hinter der Paul-Falle (vgl. Ab-
bildung 3.1) und eignet sich aufgrund des fehlenden Abbremsgitters nicht fiir ei-
ne Energiemessung. Die eingestellten Werte der verwendeten Elektronik sind im
Anhang (Tabelle A.2) aufgelistet. Sie sind auf Maximierung des MCP-Signals der
Argon-Ionen optimiert.

Im zweiten Schritt werden die elektrostatischen Spiegel entsprechend des in der Si-
mulation verwendeten Schemas geschaltet (Abbildung 3.3). Wie in der Simulation
zeigt sich, dass die Tonen nur dann hin- und herreflektiert werden konnen, wenn
die Parameter der Paul-Falle genau auf die einlaufende Energieverteilung optimiert

sind.
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Abbildung 3.13: Demonstration der Speicherung von Argon-Ionen in der Paul-Falle.
Die roten Pfeile deuten den Zeitpunkt T an, bei dem der hintere elektrostatische Spie-
gel heruntergepulst wird. Direkt nach dem Schaltzeitpunkt wird die Falle entleert und
erzeugt ein Signal auf dem MCP-Detektor. Die unterste Messreihe (oben) demonstriert
den Durchschuss der Ionen durch die Falle ohne Benutzung der elektrostatischen Spie-
gel. Zum Zeitpunkt ¢t = 0 wird die zentrale Driftréhre der EBIT hochgeschaltet, wodurch
die Tonen freigesetzt werden. Bei der Datenverarbeitung wurde die Basislinie abgezogen
und der Absolutwert des verbliebenen Signals berechnet. Im unteren Bild sind beispielhaft
Vergleichsmessungen zu sehen, um andere Signalquellen auszuschliefen. Sobald das Radio-
frequenzfeld der Paul-Falle (a), die Ar'3T-Produktion (b) oder der vordere elektrostatische
Spiegel (c) ausgeschaltet wird, verschwindet das Signal.
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Die entscheidenden Parameter sind hierbei der Spannungsbias, auf den die Paul-Falle
gelegt wird und eine mdglichst schnelle Schaltzeit des vorderen elektrostatischen
Spiegels. Bei optimaler Einstellung dieser Parameter zeigt sich, dass kurzzeitiges
Fangen der Ionen moglich ist. In der in Abbildung 3.13 (oben) gezeigten Messreihe
wird der Schaltzeitpunkt 7" des hinteren elektrostatischen Spiegels variiert, wonach
sich am MCP-Detektor ein deutliches Signal der freigesetzten lonen zeigt. Versuche,
die Tonen moglichst lange zu fangen, zeigten selbst bei einem Schaltzeitpunkt von
T = 70ms noch ein statistisch signifikantes Signal. In Abbildung 3.14 ist eine Mes-
sung demonstriert, in der einzelne Argon-lonen fiir 50 ms erfolgreich gefangen werden
konnten. Aufgrund des kurzen Signals, das aber 50 ms vorher zu Beginn der Extrak-
tion der Ionen aus der EBIT getriggert wird, ist die genaue Form der Peaks durch
die endliche Abtastrate nicht mehr erkennbar. Fittet man an die statistische Ver-
teilung des Rauschens eine Gaufsfunktion und vergleicht die gemessenen Ausschlige
nach 7' = 50 ms mit dem Mittelwert, erreicht das Signal ein Signal-to-noise-ratio
von SNR = A/o, = 6.9, wobei A die Amplitude des Ausschlags, gemessen von der
gemittelten Basislinie aus, und o, die Standardabweichung des Rauschens ist.

Um Fehlerquellen auszuschlieffen und sicherzustellen, dass tatsidchlich Argon gefan-
gen wird, ist eine Reihe weiterer Tests durchzufiihren. Mogliche Ursachen fiir das
Signal konnten auch ungewollt gefangene Restgase aus der EBIT sein, die im En-
ergiespektrum aufgrund ihrer geringen Menge nicht sichtbar sind, in der Paul-Falle
aber eine stabile Dynamik zeigen. Eine andere Fehlerquelle wéiren Riickkopplungsef-
fekte, die durch das schnelle Herunterpulsen des hinteren elektrostatischen Spiegels
zustande kommen konnten. In der exemplarisch in Abbildung 3.13 (unten) darge-
stellten Messreihe wird die selbe Messung unter verschiedenen Anfangsbedingungen
durchgefiihrt. Da bei keiner der Messungen ein mit der Schaltzeit von 60 us kor-
relierendes Signal auftritt, die hinteren elektrostatischen Spiegel aber trotzdem ge-
schaltet werden, sind elektrische Riickkopplungen auszuschliefen. Genauso kann das
Speichern von Restgasen aus der EBIT ausgeschlossen werden, da diese auch dann
gespeichert werden miissten, wenn die Produktion von Ar'®** in der EBIT unter-
driickt wird. Die Ar'**-Produktion wird unterdriickt, indem der Kathodenbias der
Elektronenkanone solange verringert wird, bis die Produktion von Ar'3* nicht mehr
moglich ist, da die Energie des Elektronenstrahls F.- (Gleichung 3.8) unterhalb der

Ionisationsschwelle liegt.
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Abbildung 3.14: Messung von Argon-lonen, die iiber 50 ms in der Paul-Falle gespeichert
werden. Der rote Pfeil deutet dabei den Schaltzeitpunkt T=50ms an. Verglichen mit der
anderen Messung (Abbildung 3.13) ist das Signal-to-noise-ratio (SNR=6.9) aufgrund des
schwiicheren Signals kleiner. Hier wurde ebenfalls die Basislinie abgezogen. Da hier das
Rauschen analysiert wird, wurde nicht der Absolutwert des Signals gebildet.

3.3 Elektrostatischer Deflektor

In dem bisherigen Messaufbau ist es nicht moglich, die Energie der Argon-Ionen im
Massenfilter zu bestimmen. Es lassen sich nur obere und untere Limits abschétzen,
die sich aus der Breite des gemessenen Signals am MCP ergeben. Die zeitliche Breite
des MCP-Signals zusammen mit den Abmessungen der Falle lassen indirekte Riick-
schliisse auf die kinetische Energie zu, allerdings kann so keine Energieverteilung
bestimmt werden. Weiterhin ist es nicht moglich, den Einfluss des Bet-Kristalls auf
die Bewegung der Ar-Ionen im Massenfilter zu messen. Da sich der MCP-Detektor
direkt hinter der Paul-Falle befindet, ist der optische Zugang fiir den Laser blo-
ckiert, wodurch die Be™-Tonen nicht gekiihlt werden konnen. Um einen moglichen
Einfluss des Be'-Kristalls auf die kinetische Energie der Argon-Tonen zu messen,
miissen also zwei Dinge erfiillt werden: Zunéchst einmal muss die Moglichkeit einer
direkten Energiemessung gegeben sein. Dies kann durch einen weiteren Retarding-

Field-Analysator direkt vor dem MCP erreicht werden. Zweitens muss gleichzeitig
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die Laserkiihlung des Be'-Kristalls ermoglicht werden. Dies verbietet eine Befesti-
gung der Detektoreinheit entlang der Symmetrieachse der Paul-Falle. Ein elektro-
statischer Deflektor kann hier Abhilfe schaffen, sofern er durch eine Offnung dem
Laser die Moglichkeit zum Hindurchleuchten bietet, gleichzeitig aber noch dazu in
der Lage ist, die Ionen effektiv abzulenken. Bei herkémmlichen zylindrisch gefor-
meten elektrostatischen Deflektoren wird der Strahl entlang der dispersiven Ebene
fokussiert, wihrend er entlang der dazu orthogonalen Richtung defokussiert wird.
Dieser ungewollte Effekt liefse sich beispielsweise durch Verwendung hohlkugelférmig
geschnittener Ablenkplatten vermeiden, die den Strahl wihrend der Ablenkung in
beiden Ebenen fokussieren. Die Herstellung solcher Deflektoren ist allerdings sehr
aufwiindig. Das aus [41] entnommene Design verwendet stattdessen zwei zylindrisch
geformte Ablenkplatten mit unterschiedlichen Hohen. Diese kénnen verglichen mit
dem Erdpotential auf zwei verschiedene Spannung gelegt werden, wodurch sich auf-
grund ihrer asymmetrischen Geometrie eine gewollte Verbiegung der Feldlinien zwi-
schen den Platten ergibt. Diese sorgen fiir eine fokussierende Kraft entlang der ortho-
gonalen Richtung, wodurch letztendlich in beide Richtungen fokussiert werden kann.
Eine weitere Anforderung ist ein minimaler Platzbedarf, da der bereits vorhandene

optische Aufbau nicht verschoben werden kann.

3.3.1 Aufbau

Um die obengenannten Anforderungen zu erfiillen und in Hinblick auf den knappen
Platz wird die verwendete Vakuumkammer speziell angefertigt. Sie besteht aus ei-
nem Fiinffach-Kreuz und einem maximal verkleinerten Reduzierstiick, welches den
CF40-Ausgang der Paul-Falle auf den CF63-Eingang des Kreuzstiickes anpasst. Ein
gerendertes CAD-Bild der Vakuumkammer zusammen mit Ablenker und Detektor-
einheit ist in Abbildung 3.15 (oben) zu sehen. Die Ablenkplatten haben eine Héhe
von 46 mm bzw. 20 mm, eine Dicke von 4mm und ihre inneren Kanten befinden
sich in einem radialen Abstand von 19 mm. Sie werden an zwei geerdete runde End-
platten elektrisch isolierend befestigt. Die in Ionenflugrichtung vordere Endplatte
wird mit einem Ende des Reduzierflansches verschraubt, sodass der ganze Aufbau
stabil befestigt ist. In die dufere (hohere) Ablenkplatte ist ein ovales Loch einge-
frast, welches eine Breite von 8 mm und eine Hoéhe von 24 mm hat. Die Abmes-

sungen des Lochs wurden moglichst grof gewéhlt, damit etwas Spielraum fiir die
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kurzes Reduzierstiick

Ionen von Paul-Falle
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Abbremsgitter

Kiihl- und Repumperlaser

Abbildung 3.15: Oben: CAD-Rendering des Aufbaus aus Reduzierstiick, Ablenker und
Detektor. Unten: Foto des Ablenkers vor dem Einbau.
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gleichzeitige genaue Ausrichtung von Kiihl- und Repumperlaser iibrig bleibt, die
aus technischen Griinden an unterschiedlichen Positionen durch das Vakuumfenster
eintreffen. Es darf allerdings nicht beliebig grof sein, da sonst die Ablenkung der To-
nen nicht mehr problemlos funktioniert. Die Verkabelung der Ablenkplatten besteht
aus Kapton-isoliertem Kupferdraht, der direkt an die Ablenkplatten angeschweifst
wird. In Abbildung 3.15 ist ein Foto des Ablenkers vor der Verschraubung mit dem
Reduzierflansch und vor der Verkabelung abgebildet.

Die Detektoreinheit besteht aus einem Abbremsgitter in Verbindung mit einem
MCP-Detektor. Das Abbremsgitter hat eine Maschenweite von 224 pum bei einer
Dicke von 30 um und wird {iber PTFE-isolierte Edelstahl Kabel mit den SHV-
Durchfiithrungen verbunden. Die Befestigung des Gitters iiber eine ringférmige Pas-
sung, in die das Gitter eingespannt wird, orientiert sich an dem von L. Schmdger
entwickelten Aufbau, der in [32,33] im Detail besprochen wird. Der MCP-Detektor
der Firma tectra vom Typ short mount in Chevron-Konfiguration hat einen aktiven
Sensordurchmesser von 18.8 mm [42] und befindet sich direkt hinter dem hinteren

Abbremsgitter auf einem aus PEEK angefertigten Plittchen.

3.3.2 Simulationen

Zur Simulation der Ablenkung wird das CAD-Modell als STL-Datei exportiert und
in SIMION zur Simulation importiert. Dabei wurde erneut die umliegende Vaku-
umkammer mit einbezogen, um realistischere Simulationsergebnisse zu erzielen. Ei-
ne Vergleichssimulation mit einem Exportmodell ohne Vakuumkammer zeigte leicht
abweichende Simulationsergebnisse, was diese Vorgehensweise untermauert. Das den
folgenden Simulationen zugrunde liegende Modell ist in Abbildung 3.16 dargestellt.
Um einen ersten Anhaltspunkt fiir die benétigte Ablenkspannung zwischen den
beiden zylindrischen Elektroden zu erhalten, konnen die exakten elektrostatischen
Gesetze eines idealen Zylinderkondensators als Grundlage genommen werden. Das
elektrische Feld des Zylinderkondensators E(r), wobei r die radiale Koordinate vom
Kreisursprung aus bezeichnet, folgt nach Anwendung des Gaufschen Gesetzes in

Zylinderkoordinaten:

Q_ ]iE(r)dA: /OhE(r)Qﬂrdh’ (3.9)

€o
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Startpunkt des simulierten Fluges

Messpunkt/Beginn Abbremsgitter

Offnung fiir Laser

Abbildung 3.16: Das den SIMION-Simulationen zugrundliegende Modell. Unterschied-
liche Farben deuten auf einstellbare Spannungen hin. In der Simulation befinden sich die
Vakuumkammer, die beiden Endplatten auf Erdpotential. Nur die dufsere und innere Ab-
lenkplatte werden auf Spannung gelegt. Der Messpunkt befindet sich 2 cm hinter der hin-
teren Endplatte, dort beginnt der Retarding-Field-Analyzer.

Q
E p—
= Br) 2mwegrh

Dabei ist h die Hohe der Kondensatorplatten und @) die Ladung, die auf einer Platte

gespeichert ist. Die Ladung lasst sich mit der Definition der elektrischen Spannung

(3.10)

eliminieren:

U:/RQE(r)dr: Q& (3.11)

Ry 2megh o R_1

Setzt man die Kraft dieses Feldes F(r) auf ein geladenes Teilchen q mit der Zentripe-
talkraft gleich und eliminiert QQ mit obigen Gleichungen, erhilt man als Abschitzung

fiir die bendétigte Spannungsdifferenz

2Ekin In g—i

" (3.12)

wobei Fii, die kinetische Energie des Ions vor seinem Eintritt ins elektrische Feld
bezeichnet. Die benotigte Spannung hiangt hier allerdings nur scheinbar von der La-
dung q ab, da auch die kinetische Energie Ey;, der Ionen zu q proportional ist. Da
die Paul-Falle auf einer Spannung von etwa 130V liegt und die gespeicherten Ionen
eine kinetische Energie von der Grofenordnung 1eV/q haben, erhélt man als Ab-

schiatzung der Ablenkspannung einen Wert von ~78 V. In den Simulationen zeigt
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sich, dass sowohl die Fokussiereigenschaften als auch die Energieverteilung der Ionen
hinter dem Ablenker vom Spannungsbias der Ablenkplatten abhingig sind. Letzte-
res liegt daran, dass das elektrische Feld des Ablenkers am Ort des Abbremsgitters
noch nicht ganz verschwunden ist. Der Bias wird also dahingehend optimiert, dass
die Energieverteilung der Ionen hinter dem Deflektor der vor dem Deflektor ent-
spricht, damit eine Messung ohne systematische Verschiebungen moglich ist. Anders
ausgedriickt wird der Bias so optimiert, sodass das elektrische Feld m&glichst wenig
aus dem Deflektor ausdringen kann und die Ionen hinter dem Detektor eine méglichst
feldfreie Umgebung sehen. Dies wird dadurch erreicht, indem an die dufseren Elek-
trode eine betragsméifig kleinere Spannung (mit umgekehrtem Vorzeichen) als an
die inneren Elektrode angelegt wird, wodurch die Ionen in der zentralen Kreisbahn
entlang des Deflektors eine Spannung von ndherungsweise 0V gegen Erde spiiren.
Die optimalen Einstellungen in Abhéngigkeit von der kinetischen Energie des Ions
sind in Tabelle 3.3 zusammengetragen. Eine Simulation der elektrischen Felder mit
diesen Einstellungen (fiir Ei,=130eV/q) ist in Abbildung 3.17 gezeigt. Die Elek-
troden in dieser Messung liegen auf 32V bzw. -40. Es ist deutlich sichtbar, dass die
geerdeten Endplatten das elektrische Feld nach Aufen weitestgehend abschirmen
konnen, sodass am Ort des Abbremsgitters nur noch Spannungen in der Grofen-
ordnung 1072V auftreten. Dies ermdglicht eine ausreichend genaue Energiemessung
direkt hinter dem Deflektor. Stellt man optimale Spannungen fiir eine moglichst ge-
naue Energiemessung ein, stellt sich die Frage, wie gut die Fokussiereigenschaften
des Deflektors sind und wie hoch die Ausbeute der Ionen ist, die den MCP-Detektor
treffen konnen. Dazu wird eine Simulation mit moglichst realistischen Anfangsbe-
dingungen durchgefiihrt, die denen im Experiment weitestgehend entsprechen. Als
initiale Energieverteilung dient ausgehend von den Simulationen in Abbildung 3.9
eine Gaufverteilung zentriert um 133.5V/q mit einer FWHM-Breite von 0.3 V/q.

Tabelle 3.3: Simulierte optimale Spannungseinstellungen der Platten des elektrostatischen
Deflektors in Abhéngigkeit von der kinetischen Energie der Ionen. Fiir praktische Zwecke
bietet es sich an, diese Werte bei leicht unterschiedlichen kinetischen Energien linear zu
interpolieren.

Ein(eV/q) Innere Elektrode (V) Aufere Elektrode (V)

130 32 -40
134 33 -41
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Abbildung 3.17: SIMION-Simulation des elektrischen Potentials im Deflektor. Angege-
ben sind die Aquipotentiallinien in Volt. Der innere Ablenker liegt auf einem Potential von
-40V, der dubere auf 32V, sodass Teilchen mit einer Energie von 130V /q ideal abgelenkt
werden kdnnen.

Zusétzlich ist das Ionenpaket zu Beginn der Simulation iiber eine kreisférmige Fliche
mit einem Radius von 2 mm verteilt, was in etwa dem Radius der elektrostatischen
Spiegel entspricht. Bestimmt wird die Verteilung der Ionen an der Ebene des MCP-
Detektors. Die anfdnglichen Geschwindigkeitsvektoren sind alle parallel ausgerichtet,
um die Fokussiereigenschaft zu iiberpriifen. Das Ergebnis der Simulation ist in Ab-
bildung 3.18 zu sehen. Hierbei wird deutlich, dass in beide Richtungen fokussiert
wird. Es wird auch sichtbar, dass die Brechkraft hier, im Gegensatz beispielswei-
se zu Einzellinsen, abhéngig von der betrachteten Ebene ist. Aufgrund des Satzes
von Liouville bleibt die Emittanz, also das Produkt aus Winkeldivergenz und Quer-
schnittsfliche des lonenstrahls, erhalten. Deshalb nimmt die Winkeldivergenz der
Geschwindigkeitsvektoren trotz rdumlicher Fokussierung zu. Legt man die anfing-
liche Verteilung der Geschwindigkeitsvektoren auf eine Kegelfliche fest, wird diese
bis zu einem Winkel von o = 4° ohne Verluste durch den Deflektor gefiihrt. Dabei
ist o der Winkel zwischen Symmetrieachse und der Seitenfliche des Kegels.

Der Ablenker und Detektor sind bereits fertig zusammengebaut und sollen innerhalb
des néchsten Monats in das Experiment eingebaut werden und fiir erste Messungen

zur Verfiigung stehen.
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Abbildung 3.18: SIMION-Simulation der Tonenverteilung vor (rot) und hinter dem De-
flektor (schwarz) im Vergleich. Die anfiangliche Ionenverteilung hat einen Radius von 2 mm.
Aufgrund der Deflektorgeometrie und der angelegten Spannungen ist die Brechkraft in
beide Richtungen unterschiedlich stark, aber jeweils positiv. Der MCP-Detektor hat einen
aktiven Durchmesser von 18.8 mm.
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Kapitel 4

Dreidimensionale Abbildung
lasergekiihlter Be"-Kristalle

In diesem Abschnitt wird eine Erweiterung des bisherigen optischen Aufbaus zur
Abbildung des Fallenzentrums vorgestellt. Der bisherige Aufbau besteht aus einer

Sammellinse, welche den Be™-Kristall im Zentrum der Falle unter einem Abbil-
dungsmafstab von m = 13.5 auf den ICCD-Chip der Kamera [43] abbildet, die
sich unterhalb der Paul-Falle befindet. Die Kamera iiberdeckt einen Spektralbereich
von 180 nm - 850 nm bei einer Quanteneffizienz von etwa 20 % im UV-Bereich. Zur
Minimierung des Rauschens wird der ICCD-Sensor durch Peltierelemente auf eine
Temperatur von bis zu —15°C gekiihlt. Eine Aufnahme mit diesem System ist bei-
spielhaft in Abbildung 4.1 gezeigt. Abgebildet wird dabei das Fluoreszenzlicht des
25281 /9 — 2p2Py5 Ubergangs in “Be?, welches von einem Kiihllaser bei 313nm an-
geregt wird.

Zur dreidimensionalen Abbildung der Coulomb-Kristalle muss das bestehende Ab-
bildungssystem um einen plenoptischen Aufbau erweitert werden. Der dazu geplan-
te Aufbau wird in Abschnitt 4.1 vorgestellt. Das System konnte bereits in einem
Testaufbau (siehe Abschnitt 4.2) untersucht werden, der weitestgehend analog zum

geplanten Aufbau ist.

4.1 Aufbau der plenoptischen Kamera

Eine Skizze des geplante Aufbaus ist in Abbildung 4.2 zu sehen. Das wichtigste Ele-
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o

100 um

Abbildung 4.1: Bild eines gekiihlten Ionenkristalls, das mit dem bisherigen Aufbau aufge-
nommen wurde. Die leuchtenden Punkte sind die bei 313 nm fluoreszierenden Be™-Tonen,
die ein einzelnes (nicht-leuchtendes) Ar'3*-Ion sympathetisch kiihlen. Die Vergréferung
betragt m = 13.5. Entnommen aus [11].

ment einer Lichtfeldkamera ist ein geeignetes Mikrolinsenarray. Die Spezifikationen
des Mikrolinsenarrays miissen genau auf die Anforderungen des Experiments zuge-
schnitten sein. Die wichtigsten Kenngrofen eines Mikrolinsenarrays sind die Grofe
des Arrays, der Durchmesser der einzelnen Linsen, ihre Fokusldnge, sowie ihre Form
und Anordnung. Weitere Punkte betreffen das Material und eine passende Antire-
flexbeschichtung. Sonderanfertigungen der Arrays sind sehr aufwindig herzustellen,
da die herkémmlichen Herstellungsverfahren zunéchst die Anfertigung eines Nega-
tivs erfodern, welches in der Nanoprigelitographie als Stempel fungiert [44]. Aus
diesem Grund sollten bei der Wahl des Arrays auch die Kosten im Auge behalten
werden.

In jedem Fall ist ein moglichst hoher Fiillfaktor der Mikrolinsen im Substrat er-
wiinscht. Dieser hingt vom Verhéltnis zwischen Durchmesser und Abstand der ein-
zelnen Mikrolinsen und vom Fiillmuster ab. Ein hexagonales Fiillmuster erreicht
dabei einen Fiillfaktor von bis zu 90.7 %, wihrend er bei rechteckigem Fiillmuster
unter sonst optimalen Parametern nur 78.5 % betrigt [45].

Die Tiefeninformation, die man bei der digitalen Refokussierung zuséatzlich gewinnt,
geht auf Kosten der rdumlich-lateralen Information entlang der Fokusebene. Wie
stark man nun Tiefeninformation bzw. rdumliche Information gewichten mdchte,
legt die Randbedingungen fiir die verwendete Art des Mikrolinsenarrays fest. Wie
aus Gleichung 2.33 ersichtlich ist, entspricht die Anzahl der Mikrolinsen der An-
zahl an Pixeln im gerenderten Bild. Bei den bisherigen zweidimensionalen Aufnah-

men der Ionenkristalle betrégt der Kalibrationsmalfstab 1 um pro CCD-Pixel. Die
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Kapitel 4. Dreidimensionale Abbildung lasergekiihlter Bet-Kristalle

Tabelle 4.1: Spezifikationen des verwendeten Mikrolinsenarrays.

Parameter Wert

Material Quarzglas

Typ quadratisches Gitter, kreisformige Linsen
Abmessungen 15mm x 15 mm=0.05 mm
Dicke 0.9mm

Aktiver Bereich 14mm x 14mm
Linsendurchmesser d 130 um

Kriimmungsradius 1.218 mm=+5%

Brennweite fypa (bei A =313nm) 2.5mm

Blendenzahl /f-Zahl 20

AR-Beschichtung beidseitig, A = 313 — 441 nm

kleinste auflosbare Struktur, also der Abstand zweier gerade noch auflésbarer To-
nen in einem Kristall betragt etwa 7 Pixel. Die abgebildete Grofe eines Ions setzt
sich zusammen aus einer Faltung der Point-Spread-Function mit der von der lonen-
bewegung im Laufe der Belichtungszeit abgedeckten Trajektorie. Die Grofse dieses
Bereichs kann direkt zur Bestimmung der Temperatur des Berylliumkristalls her-
angezogen werden [11]|. Da die genaue Substruktur dieses Bereiches allerdings nicht
aufgeldst werden kann, ist sie nicht von Interesse, weshalb dieser Uberschuss an Pi-
xeln in eine Tiefenrekonstruktion umfunktioniert werden kann. Um beispielsweise
bei einer Bildgréfe von 512 x 512 Pixeln einen Bereich von 5 x 5 Pixeln in Tiefenin-
formation umzustrukturieren, sollte ein quadratisches Array iiber (512 x 512)/(5 x
5)=102 x 102 Mikrolinsen verfiigen. Der abgebildete Bereich im Objektraum iiber-
deckt dann mit dem vorliegenden Abbildungsmafstab eine Fléche von etwa 0.5 mm
x 0.5 mm. Das in dieser Arbeit verwendete Mikrolinsenarray hat bei einem aktiven
Bereich von 14 mm x 14 mm und einem Linsenabstand von 130 um in jeder Richtung
107 nutzbare Mikrolinsen. Weitere Spezifikationen sind in Tabelle 4.1 zusammenge-
fasst. Das Array wurde so ausgewéhlt, dass eine groftmogliche Tiefenrekonstruktion
ermoglicht wird, ohne dass Einschrinkungen in der Auflésung einzelner Ionen inner-
halb eines Tonenkristalls entstehen. Der aktive Bereich des TICCD-Sensors betréigt
18 mm x 6.9mm, was 1330 x 512 Pixel entspricht [43]. Die Position der Relaylin-
se muss demnach so angepasst werden, dass die 512 Pixel in y-Richtung auf dem
ICCD-Sensor von allen 107 Mikrolinsen abgedeckt wird. In der herkémmlichen Rea-

lisierung einer plenoptischen Kamera wird das Mikrolinsenarray im Abstand seiner
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4.1. Aufbau der plenoptischen Kamera

Brennweite fypa direkt vor dem CCD-Sensor fixiert |26,27|. Da die Brennweite des
Mikrolinsenarrays fypa = 2.5mm betrigt und sich direkt vor dem Bildsensor der
Kamera noch eine schiitzende Glasplatte befindet, ist dies in diesem Aufbau nicht
moglich. Deshalb wird in Anlehnung an Adelson und Wang [46] eine Relaylinse
verwendet, die das Zwischenbild auf der Brennebene der Mikrolinsen auf den Bild-
sensor abbildet. Fiir optimale Abbildungseigenschaften wird zu diesem Zweck eine
bikonvexe Sammellinse mit f = 47.9mm (bei A = 313 nm) verwendet. Die genaue
Positionierung der Relaylinse ist der empfindlichste Parameter der plenoptischen
Kamera. Insbesondere macht eine unbeabsichtige Abbildung der Mikrolinsenebene
anstelle der Brennebene die Bildrekonstruktion unméglich. Eine Methode zur Ab-
standskalibration wird in Unterabschnitt 4.2.1 vorgestellt. Um stérende Reflexionen
zu vermeiden und fiir maximale Lichtausbeute werden alle Linsen mit einer Antire-
flexbeschichtung im UV-Bereich versehen. Die spezielle beidseitige Beschichtung des
Mikrolinsenarrays ist im Anhang in Abbildung A.1 charakterisiert. Als schonende
Halterung fiir das Mikrolinsenarray wird ein Halter fiir zylindrische Linsen von Thor-
labs verwendet. Der gesamte Aufbau befindet sich in vertikaler Richtung unterhalb
des Zentrum der Paul-Falle, weshalb die optischen Elemente in einem Cage-System
beweglich montiert sind.

Entscheidend fiir eine erfolgreiche Bildrekonstruktion ist eine Anpassung der f-
Zahlen zwischen abbildendem Objektiv fi,/# und Mikrolinsenarray fypa/#. Die
bildseitige f-Zahl des Objektivs betragt

(m+1)

fu/# = SNA

wobei m die Vergroberung der Abbildung und NA die numerische Apertur des Ob-

jektivs bezeichnet. Die Anpassung der Blendenzahlen erfordert dann

Sura 1 (m + 1).

d 2NA (4.1)

Um eine prazise Anpassung der Blendenzahlen zu ermoglichen wird zwischen Ob-
jektiv und Mikrolinsenarray eine verstellbare Irisblende eingefiigt, welche die Blen-
denzahl durch Schliefsen der Blende vergrofiern kann. Die Blende sollte bildseitig
in der Brennebene des Objektivs positioniert werden, um ein telezentrisches Ob-

jektiv zu realisieren. Dies ist Voraussetzung dafiir, dass die dreidimensionale Point-
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Kapitel 4. Dreidimensionale Abbildung lasergekiihlter Bet-Kristalle

Spread-Function fiir die 3D-Rekonstruktion unabhingig von der horizontalen Po-
sition ist [28]. Andernfalls miisste die Point-Spread-Function fiir jede Position neu
bestimmt werden.

Bei objektseitiger Telezentrie befindet sich die Eintrittspupille im Unendlichen, so-
dass die Vergroferung unabhéngig von der axialen Position des Objekts ist. Dadurch
haben die rekonstruierten Bilder stets den gleichen Abbildungsmafstab, was fiir ein
Messobjektiv natiirlich sinnvoll ist. Die Auswirkungen von zu grofsen oder zu kleinen
f-Zahlen des Objektivs werden in Abschnitt 4.2.2 zum Testaufbau demonstriert.

4.2 Testaufbau

Um erste Tests zur Funktionsfahigkeit des plenoptischen Kameraaufbaus durchzu-
fithren, wird ein Testsetup aufgebaut, welches zur Demonstration des Lichtfeldren-
derings dient. Dabei wird eine zum finalen Aufbau analoge Abbildung realisiert. Ein
Foto des Testaufbaus ist in Abbildung 4.3 zu sehen.

Als Objekt dient in diesem Fall ein Kalibrationstarget, welches daher als Negativ von
der Riickseite beleuchtet werden muss. Die Beleuchtung sollte dabei iiber den Be-
reich des abgebildeten Musters homogen und nicht-kohérent sein. Zu diesem Zweck
wird in Analogie zur Ulbricht-Kugel ein Karton mit weikem Papier von innen aus-
gekleidet und mit zwei senkrecht zueinander stehenden Lochern versehen. In eines
wird das (inhomogene) Licht einer Taschenlampe geleuchtet, das andere dient als
homogene, diffuse Lichtquelle. Das beleuchtete Objekt wird von einem Achromaten
mit einer Brennweite von fr, = 30 mm {iiber eine Blende auf das Mikrolinsenarray
fokussiert. Aufgrund der vergleichsweise kurzen Brennweite des Mikrolinsenarrays
von fyra = 2.5 mm kommt dieser Lichtstrahl ndherungsweise aus dem Unendlichen,
weshalb auf der Fokusebene des Arrays ein reelles Bild entsteht. Dieses Bild wird
anstelle einer Relay-Linse mit einem flexiblen Makroobjektiv vom Typ Tamron SP
90mm F/2.8 Macro VC USD unter einem noch zu bestimmenden Vergroferungsver-
héltnis auf den 22.2 x 14.8 mm CCD-Sensor (APS-C Standard) der Kamera vom Typ
Canon EOS abgebildet. In Abbildung 4.3 (unten) ist der Strahlengang des Aufbaus
zu sehen, der offensichtlich dquivalent zu dem finalen Strahlengang in Abbildung 4.2
ist.

Der gesamte (in der Abbildung gedffnete) Aufbau ist schwarz ausgekleidet, sodass

bei den Aufnahmen kein Licht von aufsen nach innen eindringen kann und gleichzei-
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Kapitel 4. Dreidimensionale Abbildung lasergekiihlter Bet-Kristalle

tig Reflexionen des Streulichts innerhalb der Box vermieden werden. Streulicht hat
storende Auswirkungen auf die Qualitdt des Lichtfeldes. Mit einer Abbildung der
Fokusebene des Mikrolinsenarrays besteht aufgrund ihres geringen Abstandes zum
Array die Gefahr der gleichzeitigen Aufnahme der Glasplatte, was das Lichtfeld un-
brauchbar fiir weitere Auswertungen machen wiirde. Durch optimale Abdunkelung
werden die Lichtreflexionen am Mikrolinsenarray minimiert.

Zur Minimierung des Rauschens wird die Filmempfindlichkeit des CCD-Sensors auf
den minimal einstellbaren Wert von ISO 100/21° gesetzt, wodurch in umgekehrter
Weise die Belichtungszeit erhoht werden muss. Um unter langer Belichtung scharfe
Bilder zu erhalten, wird die stérende interne Bildstabilisierung der Kamera ausge-
schaltet und die Spiegelvorauslosung aktiviert, sodass die Verwackelungsunschérfe
durch das Umklappen des Spiegels in der Kamera vermieden wird. Zudem wird ei-
ne Aufnahme erst zwei Sekunden nach der Betétigung eines Fernauslosers gestartet,
wodurch weitere Vibrationen des gesamten Aufbaus und/oder der Kamera minimiert

werden.

4.2.1 FEinstellen der Fokusebene

Die Einstellung des Objektivs bzw. die Positionierung der Relaylinse auf die Fokus-
ebene der Mikrolinsen ist der entscheidende Schritt zu einer Aufnahme des Lichtfel-
des. Die Fokuslédnge der Mikrolinsen betrigt fyma = 2.5 mm. In dieser Entfernung
befindet sich auch das reelle Bild des Objekts, da es aus Sicht der stark brechenden
Mikrolinsen aus dem Unendlichen zu kommen scheint. Aufgrund der geringen Ab-
stdnde besteht bei der Justage die Gefahr, dass unabsichtlich auf das Mikrolinsenar-
ray selbst, anstelle auf dessen Bildebene fokussiert wird. Auch geringe Abweichungen
von der Fokusebene in der Grofenordnung von 0.5 mm werden mit einem merklichen
Verlust des Refokussiervermogens bestraft. Aus diesem Grund sollten entweder das
Objektiv oder das Mikrolinsenarray iiber eine Mikrometerschraube zur Feinjustage
der axialen Position verfiigen und Vibrationen wéhrend der Belichtung vermieden
werden.

Eine Moglichkeit der Kalibration stellt die Abbildung ebener Wellen dar. Zur De-
monstration dieses Verfahrens dient eine fast geschlossene Blende als Punktlicht-
quelle, die von einer Sammellinse ins Unendliche abgebildet wird, wodurch ebene

Wellen vorliegen. Treffen diese auf das Mikrolinsenarray, wirkt jede Mikrolinse als
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Abbildung 4.4: Messung zur Abstandskalibration zwischen Mikrolinsenarray und Ma-
kroobjektiv/Relaylinse. Mit Hilfe einer Mikrometerschraube wird das Mikrolinsenarray so
lange verschoben, bis die Ausdehnung der Punkte minimal wird. Das Limit entspricht dabei
der Grofse des ersten Beugungsscheibchens.

Sammellinse und fokussiert die ebene Welle auf einen Punkt, dessen Grofe der des
ersten Beugungsscheibchens mit dem Radius r = 1.22 - A\ fya /d entspricht, wobei
A der Wellenlinge des abgebildeten Lichts und d dem Durchmesser einer Mikrolinse
entspricht. Im Falle von A = 550 nm, was etwa der Wellenlédnge des Lichts hinter
dem Farbfilter entspricht, betridgt » ~ 13 um. Um den Abstand zwischen Mikro-
linsenarray und Relaylinse bzw. Objektiv zu kalibrieren, muss die Ausdehnung der
Beugungsscheibchen auf dem CCD minimiert werden. Im finalen Aufbau sollte je-
weils nur ein Bildpunkt pro Mikrolinse beleuchtet sein, da zum einen die effektive
Pixelgrofse 13.5 um betragt und zum anderen das Beugungsscheibchen aufgrund der
kiirzeren Wellenldnge von 313 nm kleiner ist.

In Abbildung 4.4 ist das Bild einer Kalibration gezeigt. Die FWHM-Breite der
Scheibchen liegt dabei zwischen (14.7 £+ 0.5) um fiir die oberen Mikrolinsen und
(17.0 &£ 0.6) pm fiir die Linsen im unteren Bereich, was in beiden Féllen im Be-
reich des Rayleighschen Auflésungsvermdégens ist. Der leichte Drift liefse sich durch
Abweichungen der Parallelitidt zwischen Makroobjektiv und Fokusebene des Mikro-
linsenarrays erkliaren. Allerdings miissen fiir eine genauere Messung auch Unregel-
mafigkeiten der Wellenfront vor dem Mikrolinsenarray in Betracht gezogen werden,
die iiber Form, Abstand und Helligkeit der Beugungspunkte entscheiden [47].

Eine mogliche quantitive Auswertung dieses Verfahrens unter Einbeziehung der Beu-
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Abbildung 4.5: Auswirkung unterschiedlicher f-Zahlen zwischen Objektiv und Mikrolin-
sen. In der oberen Abbildung betridgt der Durchmesser der Blende 8 mm, was bei vorlie-
gendem Aufbau einer bildseitigen f-Zahl des Objektivs von f1,/24 entspricht. Die anderen

Blendendffnungen betragen entsprechend 10 mm bzw. 12 mm. Die Belichtungszeit betrigt
10s.

gungsbilder aller Mikrolinsen zur Optimierung der Fokusebene wird in [48] beschrie-

ben.

4.2.2 Anpassung der f-Zahlen

Sobald sichergestellt ist, dass die Fokusebene des Mikrolinsenarrays auf den CCD
abgebildet wird, konnen die Offnungswinkel der Randstrahlen mit Hilfe der Blende
so eingestellt werden, dass sie an die Aperturen der einzelnen Mikrolinsen angepasst
werden. In Abbildung 4.5 ist der Einfluss der Blenden6ffnung auf die Abbildung der
Mikrolinsen dargestellt. Falls die Blende zu weit geschlossen wird, ist der Offnungs-
winkel des Lichtkegels hinter dem Mikrolinsenarray zu klein, sodass viel Platz auf

dem CCD-Sensor verschwendet und somit die Winkelinformation verloren geht, die
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CCD Bildebene Objektiv f. Objektebene

Abbildung 4.6: Herleitung der Bedingung zur Anpassung der f-Zahlen. Entscheidend ist,
dass sich benachbarte Lichtkegel nicht iiberlappen, sodass die Grofe des Lichtkegels im
Fokus hinter einer Mikrolinse gleich ihrem Durchmesser d gesetzt wird.

letztendlich fiir die Refokussierung auf unterschiedliche Fokusebenen entscheidend
ist (a). Dies entspricht einer zu groken bildseitigen f-Zahl des Objektivs fy, /#. Sie
ist definiert als das Verhéltnis aus Bildweite und wirksamer Eintrittspupille des Ob-
jektivs. Die wirksame Eintrittspupille ist das objektseitige virtuelle Bild der Blende.
Bei vergrofsernden Abbildungen ist die Bildweite grofer als die Fokuslinge, sodass
die bildseitige f-Zahl hier grofer ist als die herkémmliche f-Zahl, die als das Verhélt-
nis zwischen Fokusléinge und Eintrittspupille definiert ist.

Ist die Blende zu weit geoffnet, iiberlappen sich die benachbarten Lichtkegel hinter
den Mikrolinsen, weshalb auch hier Information unbrauchbar wird (c¢). Im idealen
Fall entspricht die bildseitige f-Zahl des Objektivs der f-Zahl der einzelnen Mikro-
linsen (b). Die Begriindung dafiir liefert Abbildung 4.6, in der die Blende zunéchst
weggelassen wird. Die Grofe des Lichtkegels in der Fokusebene der Mikrolinsen
wird hier gleich dem Mikrolinsendurchmesser d gesetzt, sodass sich die benachbar-
ten Lichtkegel dort gerade beriihren. Trigonometrische Uberlegungen fiithren dann
direkt zur Bedingung

Jura b

a2z (4.2)

was der erforderten Anpassung der f-Zahlen entspricht. Ausgedriickt durch die Ver-

grokerung des Objektivs m = b/g erfordert dies aufgrund der Linsengleichung

f“il“ :%(1+m). (4.3)

Wird eine Blende verwendet, entspricht dies einer variablen Apertur D, sodass die

f-Zahl Anpassung direkt im Experiment erfolgen kann.
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4.2.3 Refokussierung

Zur Demonstration der Refokussierung wird als Negativ ein vertikales Kalibrations-
gitter mit einer Maschenweite von 715 um bzw. einer Strichfrequenz von 1.4/mm
verwendet. Dieses wird iiber eine Mikrometerschraube manuell um einen definierten
Abstand aus der Schérfeebene gebracht, die iiber die Objektivlinse auf das Mikro-
linsenarray abgebildet wird. Der gesamte Abbildungsmafstab M = my - moy setzt
sich zusammen aus der Vergroferung des Objektivs m und der des Makroobjektivs
mo und betrigt aufgrund der CCD-Sensorgrofe und dem bekannten Linienabstand
M = 3.5. Uber die Groke des Mikrolinsenarrays lisst sich daraus my = 0.89 und
damit m; = 3.9 entnehmen, welches mit dem direkt bestimmbaren Verhéltnis aus
Bild- zu Objektabstand iibereinstimmt.

Das aufgenommene Lichtfeld wird mit Hilfe der von M. Levoy et al. programmier-
ten Software LFDisplay [49] digital refokussiert, sodass die Schérfe des gerenderten
Bildes maximal ist. Die GPU-beschleunigte Software berechnet in einem effizienten
Code die numerische Integration von Gleichung 2.33 in Abhéngigkeit von a. Die
direkte Implementierung von Gleichung 2.33 in einen Python-Code mittels der
Bibliothek numpy lieferte gleiche Ergebnisse. Allerdings dauert die Berechnung
selbst nach Verwendung des Cython-Compilers, der im Gegensatz zu Python rein
statische Datentypen verwendet, etwa eine Minute pro Abbildung, weshalb auf die
frei verfiighare Software zuriickgegriffen wurde.

In Abbildung 4.7 sind die digital refokussierten Bilder in Abhingigkeit des Abstan-
des zur Fokusebene zu sehen. Zum Vergleich dient hier das Bild, welches ohne die
Verwendung von Mikrolinsen entsteht (a). Dazu wird zunéchst der Kamerafokus
des Makroobjektivs um 2.5 mm auf das Mikrolinsenarray selbst, anstelle auf dessen
Fokusebene, verschoben. Anschlieffend wird das Mikrolinsenarray aus dem Strah-
lengang entfernt und die Messreihe wiederholt.

Offensichtlich ist der Bereich, auf den refokussiert werden kann, grofer als der
Tiefenschérfebereich (depth of field) der herkdmmlichen Abbildung, die bereits bei

einem Abstand von 5 mm von der Fokusebene merklich verschwommen ist.
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Kapitel 4. Dreidimensionale Abbildung lasergekiihlter Bet-Kristalle

4.2.4 Analyse der Tiefenscharfe

Um zu begriinden, weshalb der scharf refokussierbare Bereich (Abbildung 4.7d)
grofer ist als der Tiefenschirfebereich der Abbildung ohne Mikrolinsen (Abbil-
dung 4.7a), wird im Folgenden die Definition der Tiefenschérfe eines Mikroskops
herangezogen. Da in dieser Messung allerdings keine mikroskopische Abbildung vor-
liegt, sind Beugungseffekte nicht bildwirksam. Die berechneten Werte liegen deshalb
unterhalb der optischen Wahrnehmung und erlauben nur eine qualitative Erkldrung.
Sobald im endgiiltigen Aufbau unter Verwendung eines Mikroskopobjektivs hohere
Abbildungsmafstibe verwendet werden, sind die hier aufgefiihrten Betrachtungen
allerdings entscheidend und bilden die bildwirksamen Tiefenschéarfebereiche.

Die Tiefenschérfe eines Mikroskops D bezeichnet die beugungsbedingte Ausdehnung
des axialen Bereiches um die Fokusebene herum, der gleichzeitig scharf abgebildet
werden kann und sich hinsichtlich der Schérfe nicht unterscheiden lisst [50].

Die in Unterabschnitt 4.2.1 beschriebenen und abgebildeten Beugungsscheibchen
haben auch in axialer Richtung eine charakteristische Intensitatsstruktur bestehend
aus Maxima und Minima, und definieren damit eine wellenoptische Grenze der Tie-
fenschérfe. Der objektseitige Abstand zwischen den ersten beiden axialen Beugungs-

minima betrigt

mA

T NAZ2+m) (4.4)

D,
wobei NA die numerische Apertur des Objektivs und m seine Vergroferung ist. Ein
weiterer geometrischer Anteil D, der Tiefenschérfe entsteht aufgrund der begrenzten

lateralen Auflésung des Detektors e und betragt

D= x@ (4.5)

Fiir die gesamte Tiefenschirfe ergibt sich fiir starke Vergroferungen m der géngige
Ausdruck [50]

mA\ e A e

D=D,+D,= + ~
PTTPTNAZ2+m) | NA(2+m)

~ et (49
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Bei der in dieser Messung vorliegenden numerischen Apertur von NA ~ 0.07, der
Vergroberung m = 3.9 und dem Abstand zweier Pixel auf der Zwischenbildebene
e = 4.8um ergibt sich fiir die herkommliche Abbildung eine beugungslimitierte
Tiefenscharfe von D ~ 86 um.

Im Falle der plenoptischen Abbildung sind zwei Grofsen von Interesse: Zum einen die
eigentliche Tiefenschérfe eines refokussierten Bildes D,, die analog zu der beschriebe-
nen Tiefenschirfe eines Mikroskops definiert ist. Die andere charakteristische Grofe
ist die Ausdehnung des Bereiches D, auf den digital refokussiert werden kann.
Diese Grofsen sind jeweils abhéngig von der Anzahl der unterscheidbaren Punkte
N, = N, (vgl. Unterabschnitt 2.2.1), die pro Mikrolinse abgebildet werden kénnen.
Fiir die Berechnung von D, muss die laterale Auflésung e aus Gleichung 4.6 an-
gepasst werden. Die effektive laterale Auflésung entspricht hier dem Durchmesser

einer Mikrolinse. Umgeschrieben mit Hilfe der Anzahl auflésbarer Punkte N,, die

jeweils eine Grofe von r = ﬁ haben, ergibt sich mit e =r- N, =d
A (2 N,
= A@m Ny m ) (4.7)
2NA® (24 m)

Bei der Berechnung von Dy, bleibt der wellenoptische Anteil, wie von Levoy et
al. [26] und Ng [51] gezeigt, konstant, wihrend sich der geometrische Teil der Tie-
fenschérfe um einen weiteren Faktor N, verglichen mit D, vergrofert. Damit ergibt

sich

A(2m + N?2)

= NV e (4.8)

tot
Die Anzahl an unterscheidbaren Punkten N, pro Mikrolinse ergibt sich in der Theo-
rie ndherungsweise aus dem Quotienten zwischen der Grofse einer Mikrolinse und
der Ausdehnung des lateralen Beugungsscheibchens, sofern die Grofe der Pixel nicht
der auflosungslimitierende Faktor darstellt. Dies ergibt einen theoretischen Wert von
N, = 10.4. Dieser Wert kann je nach Definition der Auflosungsgrenze variieren. In
der Mikroskopie ist auch das Sparrow-Limit {iblich, welches die kleinste Distanz
zwischen zwei Punkten angibt, sodass sich auf deren Verbindungslinie ein detektier-
bares Minimum befindet. Dadurch verringert sich der Wert der Auflésungsgrenze auf
d = 0.78r, wobei r das Rayleigh-Limit darstellt [50]. Dementsprechend vergrofert

sich im Sparrow-Limit die Anzahl der unterscheidbaren Punkte zu N, = 13.3.
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Kapitel 4. Dreidimensionale Abbildung lasergekiihlter Bet-Kristalle

Fiir die Tiefenschirfe D, ergibt sich damit D, ~ 200 um, wahrend der scharf refo-
kussierbare Bereich auf D, &~ 1600 um ansteigt.

In Abbildung 4.7c ist jeweils ein Ausschnitt des aufgenommenen Lichtfelds gezeigt,
der illustrativ verdeutlichen soll, wie die Mikrolinsen die Winkelinformation der
Lichtstrahlen codieren. Ist das Objekt im Fokus, werden die Mikrolinsen gleich-
makig beleuchtet. Wird das Objekt aus der Fokusebene verschoben, trifft das ver-
schwommene Bild (z.B. drittes Bild der oberen Reihe) auf das Mikrolinsenarray. Der
verschwommene Bereich zwischen zwei Linien stammt dann gleichermafen von den
beiden benachbarten Linien, deren Licht allerdings aus unterschiedlichen Winkeln
auf die Mikrolinse trifft. Da diese lediglich als Pinhole wirkt und die Richtung der
zentralen Lichtstrahlen nicht beeinflusst, zeigt das Bild hinter der Mikrolinse zwei
deutlich unterscheidbare Linien. Dabei entspricht die linke Linie im Mikrolinsenbild
der rechten Linie im Zwischenbild und umgekehrt. Sobald das Objekt noch weiter
aufer Fokus gebracht wird, erhéht sich entsprechend die Anzahl der Gitterlinien pro
Mikrolinsenbild. Ist der Fokus zu weit entfernt, verschwimmen diese Linien auch
innerhalb der Mikrolinse, sodass sie sich nicht mehr auflésen lassen. Dies entspricht
dann der Tiefenschirfe der einzelnen Mikrolinse, die dem Wert von Dy, entspricht.
Sowohl in den refokussierten als auch in den herkémmlich aufgenommen Bildern
treten erkennbare kissenférmige Verzerrungen auf, die ihren Ursprung nicht im ple-
noptischen Aufbau haben. Diese Abbildungsfehler treten immer dann auf, sobald
eine asymmetrische Anordnung zwischen Objektiv und Blende besteht [52|. Befindet
sich die Blende in Lichtrichtung hinter der Linse, entstehen kissenférmige Verzer-
rungen. Durch Verwendung eines hochwertigen Mikroskopobjektivs liefen sich die

Verzerrungen auf ein Minimum reduzieren.

4.2.5 Refokussierung transparenter Objekte

Im finalen Aufbau des Experiments sollen Be™-Tonenkristalle abgebildet werden, was
verglichen mit dem Kalibrationsgitter aus den vorigen Abschnitten eine prinzipiell
andere Situation darstellen, da der Ionenkristall im Gegensatz zum Kalibrations-
gitter ein transparentes Objekt mit einer Tiefenstruktur darstellt. Um sich dieser
Situation im Testaufbau zu ndhern, wird anstelle des Strichmusters ein dreidimen-
sionales transparentes Objekt abgebildet. Dazu wird ein quaderférmiges Glas mit

einer Laserinnengravur verwendet. Dieses wird von oben mit einer weifen LED be-
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1 mm I mm I mm

Abbildung 4.8: Refokussierung eines Auschnittes der transparenten Laserinnengravur
auf drei verschiedene Ebenen. Der refokussierte Bereich der Struktur iiberdeckt etwa eine
Tiefe von 5mm, was direkt anhand der Innengravur bestimmbar ist. Die Belichtungszeit
betriagt jeweils 10s. Die Vergrokerung betrdgt m = 3.1.

I mm

Abbildung 4.9: Rendering des Objekts aus Sicht zweier unterschiedlicher virtueller Loch-
blenden. Das Gitter dient der Unterscheidung der beiden Bilder. Die farbigen Markierungen
zeigen drei wiedererkennbare Strukturen unterschiedlicher Tiefe in den beiden Abbildun-
gen, die sich relativ zueinander verschieben, da das Objekt virtuell von einem anderen
Winkel aus betrachtet wird.

leuchtet, sodass die Gravur in alle Richtungen zu leuchten beginnt. Der Rest des
Setups entspricht dem in Abbildung 4.3. Der griine Farbfilter wurde hier allerdings
zu Gunsten einer hoheren Helligkeit entfernt, was bessere Messergebnisse geliefert
hat. Aufgrund der geringeren Helligkeit des Objekts wird die Belichtungszeit bei
vollstindig gedffneter Kamerablende auf 10s festgesetzt, was eine besonders er-
schiitterungsfreie Messung voraussetzt. Nach der Belichtung wird das Objekt auf
drei verschiedene Absténde digital refokussiert, was beispielhaft in Abbildung 4.8
dargestellt ist. Die Vergroferung betrégt hier aufgrund des gemessenen Abstands-
verhéltnisses Objektebene zu Zwischenbildebene m = 3.1. Da sich die Blende in der

bildseitigen Fokusebene des Objektivs befindet, liegt annihernde eine objektseitige

81
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Telezentrie und damit eine orthographische Projektion vor, sodass der Abbildungs-
makstab im refokussierten Bereich gleich grofs ist.

Mit Hilfe der Vorschrift aus Gleichung 2.36 lassen sich auch Bilder aus Sicht einer
theoretisch unendlich kleinen Apertur bzw. einer idealisierten Lochblende an der
Objektivebene produzieren. Dabei kann die Position der Lochblende entlang die-
ser Ebene variiert werden. Dazu wird stets der selbe Mikropixel eines Makropixels
verwendet, um das Bild zu rendern. Die Anzahl an unterschiedlichen Blickwinkeln
entspricht damit der Anzahl der effektiven, unterscheidbaren Punkten pro Mikro-
linsenbild. In Abbildung 4.9 sind qualitativ zwei unterschiedliche Blickwinkel auf
das selbe Objekt gezeigt. Die Schirfentiefe ist aufgrund der minimalen Apertur hier

maximal und entspricht dem Wert von Gleichung 4.8.
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Kapitel 5
Zusammenfassung und Ausblick

In dieser Arbeit wurden zwei Themenkomplexe behandelt. Priméres Ziel war die
Injektion und Speicherung von Ar'®*-Tonen in der kryogenen Paul-Falle CryPTEx.
Zu diesem Zweck wurden Simulationen durchgefiihrt, die das Injektionsverhalten
der Ionen in die Paul-Falle untersuchen. Anhand der Simulationen gelang es, die
Ionen unter geeigneten Parametern in die Paul-Falle zu injizieren und mit Hilfe von
elektrostatischen Spiegeln, die einem geeigneten Pulsschema unterworfen sind, erst-
mals iiber ldngere Zeitrdume zu speichern. Dabei konnten Speicherzeiten einzelner
Ar'3*_Tonen bis hin zu 70ms erreicht werden. Diese Speicherzeit befindet sich in
guter Ubereinstimmung mit ionenoptischen Simulationen, die ebenfalls eine solche
Speicherzeit vorhersagen, sofern die lonen geeignete Einschussbedingungen aufwei-
sen.

Durch die lange Speicherung der Ar'*T-Tonen in der Paul-Falle durchqueren die-
se viele Male den Be'-Kristall, sodass sie eine hohe Wahrscheinlichkeit haben, mit
diesem in Wechselwirkung zu treten und in der Folge aufgefangen zu werden. L.
Schmoger et al. gelang so die erstmalige Implantation und sympathetische Kiih-
lung hochgeladener Ar'®*-Tonen in einen lasergekiihlten Be™-Kristall [11], wodurch
Temperaturen unterhalb von 100 mK erreicht werden konnten - die tiefste jemals
erreichte Temperatur fiir hochgeladene Tonen.

In den Simulationen konnten Resonanzen der erreichbaren Speicherzeiten beobachtet
werden, welche sich in guter Ubereinstimmung mit einem vorgeschlagenen Modell
befinden, das Resonanzen der Sdkularbewegung als Ursache der stabileren Trajek-
torien annimmt.

Zur gleichzeitigen Laserkiihlung und Energiemessung der Teilchen in der Paul-Falle
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wurde ein elektrostatischer Deflektor konstruiert, der den Ionenstrahl hinter der
Paul-Falle um 90° ablenkt und im Anschluss auf eine energiesensitive Detektor-
einheit leitet, die aus einem Abbremsgitter und einem MCP-Detektor besteht. Der
Einbau und erste Messungen dieses doppelt-fokussierenden Ablenkers, der auf einem
Design von H. Kreckel et al. beruht, werden im néchsten Monat erfolgen.

Der zweite Teil der Arbeit beschéftigt sich mit dem Entwurf und Testaufbau einer
plenoptischen Lichtfeldkamera zur dreidimensionalen Bilderfassung der Fallenregion.
Der Aufbau ist fiir eine Wellenlinge von 313 nm konzipiert und soll in Kombination
mit der Richardson-Lucy-Dekonvolution eine dreidimensionale Rekonstruktion der
Kristallstruktur erméglichen.

In einem dazu weitgehend analogen Testaufbau konnte die Funktionsfihigkeit des
Aufbaus demonstriert werden. Dieser fokussiert mit Hilfe eines Mikrolinsenarrays
das vom Objekt ausgesandte Lichtfeld auf eine Bildebene, sodass es nach einer ge-
eigneten Kalibration aufgenommen werden kann. Die Aufnahmen konnten mit der
Methode des Lichtfeldrenderings auf unterschiedliche Fokusebenen refokussiert wer-
den. Die Tiefe des refokussierbaren Bereichs ist dabei grofier als die Tiefenschérfe
einer herkommlichen Aufnahme, was in Ubereinstimmung mit der Theorie der Licht-
feldkamera demonstriert werden konnte.

In naher Zukunft soll dieser Aufbau in das Experiment integriert werden, um drei-
dimensionale Aufnahmen der Coulomb-Kristalle zu ermdglichen. Ahnlich wie in
der Astronomie konnten dann einzelne Ionen, die als Punktlichtquelle dienen, ei-
ne in-situ Messung der Point-Spread-Function erméglichen, wodurch auch die 3D-
Rekonstruktion ermdéglicht wird. Diese wurde im Rahmen des Theorieabschnitts
dieser Arbeit behandelt und erfolgreich an simulierten Bildern getestet.

Die bisher verwendete Linse in der Paul-Falle wird mit einem leistungsstarken
Schwarzschildobjektiv [53] ersetzt, welches bei einer Vergroferung von m = 15 und
einer numerischen Apertur von NA = 0.4 weitgehend ebene Gesichtsfelder produ-

ziert und sphérische Abbildungsfehler minimieren soll.
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Anhang A

Einstellungen der Ionenoptik und Datenblatt

Tabelle A.1: Einstellungen der lonenoptik, die in den in Unterabschnitt 3.2.2 vorgestellten

Messungen benutzt wurden.

Elektrode Einstellung Elektrode Einstellung
Bender -L 190V Compensation Coil 14A @44V
Bender +L 48V PDT Timing 8.1us
Bender -R 130V Kathode Ugyp 477.1
Bender +R 130V MCP -1614V
Bender Bias 490V zentr. Driftrohre Uy, 572V
EL1 -2868 V PDT1 450V
EL2 oV PDT2 650V

Tabelle A.2: Parameter der Paul-Falle und ihrer ionenoptischen Komponenten. Entschei-
dend fiir eine lange Speicherzeit der Argon-lonen sind vor allem die Parameter Bias und
Vim signal width, also der DC-Bias der Paul-Falle und der Zeitpunkt des Hochschaltens

des vorderen elektrostatischen Spiegels.

Elektrode Einstellung  Elektrode Einstellung
Paul Right 1.27 (rel.E.) RF 2% @ 500 mV
Paul Bottom 0.70 V(rel.E.)  Vfm signal delay 19.5 ps
4KVF -172(1) V Vim signal width 4 us
40KCH 955(1) V' Einzellens 2 580 V
AKHF 460(1)V  MCP2 12222V
ALY /- 181(1)/-4(1) V. Vim /- 206/-14 V
40KVF “246(1)V  Hfm +/- 200(1)/0(1) V
Bias 128V
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