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1. Bevezetés 1

1. Bevezetés

Napjainkban az elektronspektroszkopiai modszereket széles korben
alkalmazzak atom- ¢és molekulaszerkezeti vizsgalatokra ill. feliiletanalitikai
célokra. Kiilonb6z6 gerjeszté forrasok alkalmazasaval az atomok és molekulak
ill. a lejatsz6do kolcsonhatasok mas és mas tulajdonsagai tanulmanyozhatok. A
mérési modszerek ¢és berendezések fejlédése az atomi folyamatok jobb
megismerését €s az elméleti modellek egyre pontosabb ellenérzését teszi
lehetdve.

A foton illetve toltott részecske bombazast kovetd elektronemisszid
kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetének mérése egy nagyon érzékeny
modszer az ionizacids folyamatok vizsgalatira. Az ilyen tipusi mérések
hagyomanyos berendezések alkalmazasaval meglehetésen idéigényesek ¢és
nehézkesek. Az elmult két évtizedben az ATOMKI-ban szamos olyan specialis
elektrosztatikus elektron spektrométert fejlesztettek ki, amelyek alkalmasak a
mintabol kilépd elektronok energia- ¢és szogeloszlasanak egyidejli analizisére.
Ezek hasznalata nemcsak a mérési id6t csokkenti, hanem jelentésen megndveli
az adatok megbizhatdsagat. A berendezések nagy térszogének kdszonhetden kis
valdsziniiségli (pl. masodrendl) folyamatok is megbizhatéan tanulméanyozhatok.

A dolgozatomban kétszeresen differencialis hataskeresztmetszet mérésekben
elért eredményeimet ismertetem, kiilonds tekintettel a magasabb rendl
kdlcsonhatasokbol és a tobb 1épcsdben végbemend folyamatokbol szarmazod
effektusokra. A fotoionizacid soran kilépd fotoelektronok kétszeresen
differencialis hataskeresztmetszetében az elektromos dip6l (E1) és a magasabb
rendii vagy nondip6l (E2, M1) jarulékok fotonenergia-fiiggését vizsgaltam
lineadrisan polarizalt szinkrotron sugéarzas alkalmazasaval. A szdgeloszlast
meghataroz6 anizotropia paraméterek fotonenergia-fiiggésébdl kovetkeztetni

lehet az atomok sokelektronos tulajdonsagaira és a csatorna-kdlcsonhatasok
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fontossagara. Vizsgaltam ion-atom, ion-molekula ¢és molekulaion-atom
iitkozésekben szabadda valt elektronok tobbszords szorodasat a céltargy és a
l6vedék  Coulomb-terén (Fermi-féle gyorsitdsi folyamat) a céltargy
atomszamanak fiiggvényében, kiemelt figyelemmel kisérve a magasabb rendi
(haromszoros, négyszeres szorassal jard) gyorsitasi szekvenciakat.

A dolgozatom harom f6 részbdl all. A 2. fejezetben targyalom a sokelektronos
atomok leirasara hasznalt elméleti kozelitéseket ill. azokat az atomi ionizacios,
gerjesztési és atrendezOdési folyamatokat, amelyek szorosabban kapcsolodnak az
altalam vizsgalt teriilethez. Bemutatom a Fermi-féle gyorsitasi mechanizmust és
a leirasara leggyakrabban hasznalt klasszikus palyajt Monte-Carlo (CTMC)
szamolast. Ez a fejezet tartalmazza még a munkdmhoz kapcsoldédd irodalom
rovid attekintését is. A 3. fejezetben a mérésekhez hasznalt berendezéseket
(gerjesztd forrasok és elektron spektrométerek) tekintem at. Végiil a 4. fejezetben
ismertetem az eredményeimet, amelyek egyrészt a fotoelektronok szdgeloszlasat
jellemzd anizotropia paraméterek (8, y ¢és o) fotonenergia-fiiggésének
vizsgalataval, masrészt az ion-atom, ion-molekula és molekulaion-atom
iitkozésekben kilépd elektronok tobblépesés Fermi-gyorsitasaval (magasabb

rendll gyorsitasi szekvenciakkal is) és ezek kdvetkezményeivel kapcsolatosak.
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2. Elméleti attekintés

2.1 Elektronallapotok és  atrendezdodési  folyamatok

atomokban

Ebben a fejezetben beszélek a Hartree-Fock eljarasrol, az atomi egyelektron
allapotokrol, az atomi elektronok kozotti csatolastipusokrol ill. azokrdl az atomi
ionizaciés, gerjesztési ¢&s atrendezOdési folyamatokrol (fotoeffektus és
Auger-effektus) és jellemz6ikrél, amelyek szorosabban kapcsolodnak az altalam

vizsgalt teriilethez.

2.1.1 A Hartree-Fock eljaras

Meéréseink sokelektronos atomokon és molekulakon torténtek ill. a legtobb
fotoionizacids elméletben a kezdeti és a végallapoti hullamfiiggvényeket és
energiakat a Hartree-Fock modszer segitségével hatarozzak meg, ezért a
kovetkezokben roviden ismertetetem ezt az eljarast.

Nemrelativisztikus kozelitésben az atom stacionarius allapotait az atommag
elektrosztatikus terében mozgd, egymassal kolcsonhato elektronok rendszerére
felirt Schrodinger-egyenlet hatarozza meg. A Z rendszamu atom energia-
sajatértékeit meghatarozo Schrodinger-egyenlet [Nag78]:

2

S n . Zé) 1&e
Z ——A —— |+= ) — [@(x,,r,,..x,) =ED(r,,1,,..x,), (2.1.1)
o\ 2m h 2057y

(k=l)

ahol E az atom teljes energidja, m és e az elektron tomege és toltése, 4, az [-edik
elektron koordinatai szerinti Laplace-operator, r; az l-edik elektron atommagtél

valo tavolsaga, ry az [-edik és k-adik elektron kozotti tavolsag, d(r,,r,,...,r, ) a
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V(.80 0l,) =W, Ty s 081,85 50 sS ) = DX, Ty s, ) XS, S, 5058, ) SAJAL-
fliggvény térkoordinataktdl (ry, r,,...,rz) figgd része és s;, $5...57 a
spinvaltozok. Ennek megoldasa tobbelektronos atomok esetén csak kozelitd
eljarasokkal lehetséges. Az egyik ilyen kozelitd eljaras a Hartree-Fock kozelités
[Nag78, Fis77, Kap75, Gom71, Foc78], amelynél feltételezik, hogy minden
egyes elektron a mag és a tobbi elektron atlagterében mozog (centralis erdtér).

A (2.1.1) egyenlet bal oldalan allo, szdgletes zarojelben 1€vo kifejezés a Z

rendszamu atom H Hamilton-operatora:

H=Y)H, +- ) —, (2.1.2)

ahol H, az [-edik elektron Hamilton-operatora:

2 Z 2
H =1 A -2 (2.1.3)
2m 7

A H Hamilton-operator harom részbdl all: az elsé tag az elektronok kinetikus
energidjat jellemzi, a masodik ¢és harmadik tag az elektron-mag és
elektron-elektron kolcsonhatast irja le.

Az alapallapot E, energiajat a variacios eljarassal hatarozzuk meg, azaz az
I= I...I®*H¢>dxl...dx/. (2.1.4)
integral minimumat keressiik az
I...I®*<I>dx1...dxf =1 (2.1.5)
mellékfeltétel figyelembevételével és az ortonormalitds megkovetelésével (f a

szabadsagi fokok szama). A @ fliggvényt egyelektron hullamfiiggvények

szorzataként vesszik fel:

CD(rl,rz,...,rZ)= CI)I(rl)CI)Z(r2 )...CDZ(rZ). (2.1.6)

Az I integral minimumanak az a feltétele, hogy a d/ variacio6 zérus legyen, amikor

a @reket (I=1,2,3,...,7) varialjuk. Ez csak akkor teljesiil, ha
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4 2
H+ Y [0, S 0dr-E|0,=0 =12..Z (2.1.7)

k=1 T
(k#l)

ahol E; az atom [-edik elektronjanak az energiaja és dV,=dx;dydz;. Ez egy nem
linearis integro-differencialegyenlet-rendszer az ismeretlen @, egyelektron

fliggvényekre, amelyet a szukcessziv approximacié mddszerével oldunk meg a
kovetkezoképpen: A @, fliiggvényeket nulladik kozelitésben (<I)§°) )
hidrogénszerli sajatfiiggvényeknek vessziik fel és elszor ezekkel kiszdmitjuk az

els6 kozelités @;1) fliggvényeit, majd ez utdbbi fiiggvényekkel meghatarozzuk a

masodik kozelités (I)gz) fliggvényeit ¢és igy tovabb. Ezt az eljarast addig
folytatjuk, amig az n-edik lépésben az (n-I)-edik lépés filiggvényeit kapjuk
vissza, tehat @ = "™ _et. Ezek a @, fiiggvények lesznek a (2.1.7) egyenletek

megoldasai. A szdmolas eredményeként az adodik, hogy az atom alapallapotanak

energiajat a kovetkez6 kifejezés hatarozza meg:

Z 1 & P
E=ZE,—Ezjjq>lq>k—q>kq>,dmdm. (2.1.8)
I=1 &1:11) un

Ez a kozelités a (2.1.6) probafiiggvénnyel Hartree-t61 szarmazik. Hibaja, hogy ez
a probafiiggvény nem rendelkezik a kivant szimmetriatulajdonsaggal, mert nem
veszi figyelembe a Pauli-elvet, amely szerint az atom allapotfiiggvényének a
spinvaltozokat is figyelembe véve antiszimmetrikusnak kell lennie.

Az eljarast Fock altalanositotta tigy, hogy a (2.1.6) probafiiggvény helyett, a
Pauli-elvet is figyelembe vevd, determinans hullamfiiggvényt hasznalta kiindulo

fiiggvényként, amely mar antiszimmetrikus:

vi(5) vi(S) - wi(Sy)

_ 1 () vo (&) - wi(&y)
l//(‘flﬂ"'ﬂégz)_ﬁ . .

W) W& o v (&)

, (2.1.9)
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ahol &, =(r,,s,) (k=12,...,.Z) a térkoordinatakat és a spinvaltozokat jeloli. A
v, (&) fuggvényekrdl ismét feltessziik, hogy ortonormaltak. Az eljaras menete

ugyanaz, mint az elébb. Képezziik az

I=[.[vHyde, de, (2.1.10)
integralt és a variacids elvvel keressiik azokat a fiiggvényeket, amelyek ennek a
minimumahoz vezetnek. Az integralas valamennyi valtozora (térkoordinatakra és
spinvaltozokra) értendd. Mivel a spin diszkrét valtozo, ezért arra 6sszegezni kell.
Igy az integraljel a koordinatékra integralast, a spinvaltozokra 6sszegzést jelent.
A szamolas eredményeként az adodik, hogy a (&) fiiggvények a kovetkezd

egyenletrendszert elégitik ki:

H, + ZJ%{(@ l//k(é:k)d‘fk_ AN
(i 2.1.11)

- Z | wk(ék w (E)dEy , (£)=0
(/m)
=12,..,7Z.
Ezek a Hartree-Fock egyenletek, amelyek a (2.1.7) Hartree-egyenletektdl a
kicserélodési integralban kiilonboznek. Utobbi annak a kdvetkezménye, hogy a
kvantummechanika szerint az elektronok nem megkiilonboztethetoek. A (2.1.11)
egyenletrendszert ismét a szukcessziv approximacioval oldjuk meg, addig
folytatva az eljarast, amig az Onmagat nem reprodukalja. Ekkor az atom
alapallapotanak energiajara a kovetkezo6 kifejezést kapjuk:

E= ZE,» ijwk@)wl(é =y Ewi @) -vCGw&lsds - (21.12)

kl 1
(k1)
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A (2.1.11) Hartree-Fock egyenletek attekinthetébb alakba irhatok a kdvetkezo
jelolések bevezetésével:
z 2
G(&) = Y [wi&) = (&)dE, (2.1.13)
k=1 1

— r,
(kl)

“y.(&). (2.1.14)

T

4
F(&,¢) = zl//k(‘gk)
(is1)
ahol az els6 kifejezés a k-adik és [-edik elektron kozotti direkt-, mig a masodik a
kicserélddési kolcsonhatast irja le. Ezek felhasznalasaval a (2.1.11) Hartree-Fock

egyenletek a kdvetkezé alakot veszik fel:

H,+G(&)-El — [F&.Ew(E)dé, =0 1=12,..Z  (2.1.15)

Sok elektront tartalmazé atomok esetén ezek az egyenletek elég bonyolultak
és megoldasuk szamitogépekkel lehetséges. Az eljaras sikerrel alkalmazhato

magfizikai feladatoknal is.

2.1.2 Az atomi egyelektron allapotok osztalyozasa

Mint az el6z6 alfejezet is mutatja, sokelektronos atomok esetén valdjaban a
teljes rendszer stacionarius allapotait irjuk le a kvantummechanikaban. Ennek
ellenére van létjogosultsaga az atom egyelektron allapotairdl beszélni. Ugyanis
az atomi folyamatok jelent0s része, mind az elméleti leirds mind a kisérleti
adatok értelmezése szempontjabdl, gyakran targyalhatd6 megfeleld pontossaggal
az egyelektron allapotokbol kiindulva (ilyen pl. a részecske-atom {itkdzések nagy
része).

Centralis erOtérben, amikor tObbelektronos atomban a kiszemelt i-edik
elektron a mag és a tobbi elektron atlagterében végzi mozgéasat, az atom

barmelyik elektronjanak az allapota négy fliggetlen kvantumszammal
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jellemezhetd a spin-palya kolcsonhatas elhanyagolasa esetén [Nag78, Lan78,

You04, Eis85, Mar96, Bud94b]:

e az n fékvantumszammal (7 =1,2,3...),

e az [ mellékkvantumszammal (/ =0,1,2,3,...,n—1),

e az m; magneses kvantumszammal (m, =—/,...,—10,4+1,...+/), amely az 1
palyaimpulzusmomentumnak egy Kkitiintetett iranyra esé vetiilete (ez lehet
példaul egy kiilsé méagneses vagy elektromos tér irdnya),

e az s spinkvantumszammal (s=+1/2,-1/2), amely az s spinnek egy
kitlintetett iranyra es6 vetiilete, hasonldan a palyaimpulzusmomentumhoz.

A négy kvantumszam a spin-palya kolcsonhatas figyelembe vételével a

kovetkezo:

o 1 fokvantumszam,

e [ mellékkvantumszam,

o j bels6é kvantumszam (j=1+s a teljes impulzusmomentum kvantumszama, j
értekeit a  haromszog-egyenlStlenség  alapjan  hatarozhatjuk  meg

1-1/2| < j<|+1/2]),

e m; magneses kvantumszam, amely a j teljes impulzusmomentumnak egy

kitiintetett iranyra esd vetiilete (m; = —j,—j+1L...,J=1,]).

A négy kvantumszam lehetséges kombindcidira a Pauli-féle kizarasi elv
korlatozasokat jelent. A Pauli-elv kimondja, hogy az atom nem lehet olyan
allapotban, amelyben egyidejlileg két vagy tobb elektronjanak mind a négy
kvantumszama megegyezik. Ez azt jelenti, hogy minden kvantumallapot csak
egy elektronnal lehet betdltve.

Az azonos n fOkvantumszammal rendelkezd elektronok Osszessége héjat
alkot. Az ugyanazon n fOkvantumszdmu és / mellékkvantumszami, azaz

ckvivalens elektronok alhéjat képeznek. Az n=123,... fékvantumszamui
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héjakat rendre K, L, M,... betiikkel, az /=0,1,2,3,... mellékkvantumszamu
alh¢jakat pedig s, p, d, f,... betlikkel jeldljik. A Pauli-elv szerint egy alhéjon
2(21+1) szamu elektron helyezkedhet el. Ily modon az adott n fokvantumszamu

elektronok maximalis szama:
n—1
D2l+)=2n". (2.1.16)
=0

Innen n=123,...-ta kapjuk, hogy a K-, L-, M-,... héjon rendre 2, 8§,
18,...clektron foglalhat helyet, ill. az s-, p-, d-, f-,... alhéjak rendre legfeljebb
maximum 2, 6, 10, 14,...elektront tartalmazhatnak.

Az elektronok kilonb6z6 n, [ allapotok szerinti eloszlasat az atomban
elektronkonfiguracionak nevezziik, amelynek megadasa az alhéjak és az

ekvivalens elektronok szamanak ismeretét jelenti. Az elektronkonfiguraciot
altalaban a kovetkezéképpen jeloljiik: (n,/, )" (nzlz)kz...(nqlq )((q, ahol n; és I;
(i=1,2,...,q) az i-edik alhéj f6- és mellékkvantumszama (utobbit a megfeleld
betlivel jeloljik), & pedig az nil; alhéjon elhelyezkedd elektronok szama
(k =Zkl. az atom elektronjainak szdma). Pl: az argon atom

elektronkonfiguracidja: 1s°2s?2p®3s*3p®. Azt a folyamatot, amelyben az

elektronkonfiguracio valtozik, elektronatmenetnek nevezziik.

2.1.3 Atomi elektronok kozotti csatolastipusok

Tobbelektronos atomokban az elektronok nem mozognak egymastol
fiiggetlentl. Impulzusmomentumaik a kozottikk 1évé magneses és elektromos
kolcsonhatasok révén csatolodnak egymashoz ¢és ezen kolesonhatasok
egymashoz viszonyitott erdsségétol fliggden adodnak Ossze az atom teljes J

impulzusmomentumava.
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A legfontosabb csatolastipusok a kovetkezok [Lan78, You04, Eis85, Mar96,
Bud94b]:
1. LS- vagy Russel-Saunders csatolas: Akkor alkalmazhatjuk, ha az atomban
fellepd elektrosztatikus kolcsonhatasok nagysagrendekkel nagyobbak a

spin-palya kolcsonhatasokhoz képest. Ekkor elészor az elektronok I; palya-
impulzusmomentumai csatolédnak az L = Zl[ eredé palyamomentumma,
az §; spinmomentumai pedig az S = Zsi ered6 spinmomentumma, majd
pedig az L és S vektorok az atom J =L+ S teljes impulzusmomentumava
tevOdnek Ossze. L, S és J nagysagara nézve irhatjuk, hogy |L| =, L(L+1h,
|S|=\/m7"l és |J|: J(J+Dh. L, S és J rendre az atom palya-
impulzusmomentum, spin- ill. belsé (a teljes impulzusmomentum)

kvantumszamat jelenti (J =L+ S,L+S5—1....,

L- S| ). Egy meghatarozott
L, S értékparnak megfeleld energiaallapotot vagy termet a kdvetkezoképpen
jelolink: Az L =0,1,2,3,... kvantumszam értékeknek megfeleléen S, P, D,

F,... betliket irunk, a term 2S+1 multiplicitasat a nagybetii bal fels6, a J
kvantumszam értékét a jobb also indexeként irjuk, pl. 'So, 2P, “Pips.... Az
LS-csatolas kis rendszamt (Z<20) atomok esetén bizonyul j6 kozelitésnek.

2. jj-csatolas:  Amikor az elektronok kozotti  Coulomb-kdlesonhatas
elhanyagolhat6 a spin-palya kolcsonhatashoz képest, akkor eldszor az egyes

elektronok I; palya- és s; spinmomentumai kapcsolodnak 6ssze az elektronok

j; =1, +s, teljes impulzusmomentumaiva, majd az Osszes elektron j; teljes
impulzusmomentuma az atom J :Z j; teljes impulzusmomentumava. Itt

|J|:w/J(J +1). A jj-csatolas nagy rendszamu (Z>40) atomok esetén

mutatkozik jo kozelitésnek.
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3. Kozbensé csatolas: Ez akkor valosul meg, amikor az elektronok kozotti
Coulomb-kolcsonhatas és a spin-palya kolcsonhatds nagysagrendje kozel
azonos (kozepes rendszamu atomok tartomanya). Ekkor az allapotokat az LS-

és jj-csatolt allapotok linearis kombinacidjaként irjuk le.

2.1.4 Alapveto elektronatmenetek

Alapallapoti atomok szerkezetérol jelenlegi ismereteink szerint nem tudunk
informaciét  szerezni  kisérleti  Gton. Ahhoz, hogy megfigyelhetd
megnyilvanulasokra kényszeritsiik az atomokat, gerjeszteni vagy ionizalni kell
Oket, és ezen elektronszerkezeti valtozasok megfigyelésébol kovetkeztetlink
vissza az alapallapoti atom felépitésére. Az atomoknak elektromagneses
sugarzassal (fotonokkal) vagy mas részecskékkel (pl. elektron, proton, semleges
atom vagy mas nehezebb toltott részecske) vald rugalmatlan iitkdzése soran az
atombol egy vagy tobb elektron keriilhet szabad allapotba (ionizacid) vagy
magasabb, be nem tdltott atomi palyara (gerjesztés). A szabadallapota elektronok
energia és irany szerinti eloszlasa mar jol mérhetd. Az elektron(ok) helyén egy
(vagy tobb) lyuk keletkezik, amely egy magasabb palyan 1évé elektronnal
toltddhet be. A két héj kozotti energiakiilonbséget egy elektromagneses kvantum
(foton) vagy egy elektron (Auger-elektron) viszi el [Meh85, Car75], amelyek mar
kisérletileg jol megfigyelhetok. Az iitkozési folyamat ilyen kétlépcsOs targyalasa,
azaz amikor a gerjesztést és a bomlast két egymastol fliggetlen folyamatnak
tekintjiik, csak nagy sebességii 16vedékek esetén jo kozelités, amikor az iitk6zési
id6 elhanyagolhatd a gerjesztett allapotok élettartamahoz képest. Ha az atomi
atrendezodési folyamatok id6tartama Osszemérhetd az {itkozés idejével, a
fejlodés  kvazimolekularis  jellegivé  valik. Az altalunk  vizsgalt
energiatartomanyban azonban eltekinthetiink a kvazimolekularis folyamatoktdl

és igy a kétlépesds modell hasznalhato.
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2.1.4.1 Fotoelektromos effektus

Fotoelektromos effektus (fotoeffektus) esetén a foton, nagy valdszinliséggel,
teljes energidjat atadja egy atomi elektronnak, aminek kovetkeztében az atom
gerjesztett allapotba keriil [Car75, Cow81]. Ha a foton energiaja nagyobb, mint
az adott héj kotési energidja, akkor fotoionizaciordl (bal felsé abra a 2.1.1 abran),
ha kisebb, akkor fotogerjesztésrdl beszEliink (bal als6 dbra a 2.1.1 abran). Az els6
esetben az atom mint egyszeresen toltott ion, a masodikban mint semleges,
gerjesztett allapoth atom marad vissza. Fotoionizacidban emittalt elektron
(fotoelektron) E kinetikus energiaval hagyja el az atomot, amely a bemend foton

hv energiajaval az alabbi kapcsolatban van:
E=hv-(E -E,), 2.1.17)

ahol E; és E; az atom teljes energidja a kezdeti és végallapotban. A jelenséget
tobben is vizsgaltak a 19. szdzad végén és a 20. szazad elején (pl. Hallwachs,
Lénard Fiilop), elméleti magyarazatat Einstein adta meg 1905-ben [Ein05].
Rezonans fotogerjesztés (2.1.1 bal also abra) esetén egy kotott elektron
betoltetlen, kiils6 héjra keriil (Rydberg-palya), amelynek a fékvantumszama
nagyobb, mint az alapallapotban barmelyik bet6ltott palya fokvantumszama. Ez a
gerjesztési folyamat akkor johet 1étre, ha a beérkez6é foton energidja pontosan

megegyezik a két nivo kdzotti energiakiilonbséggel.

2.1.4.2 Auger-effektus

Az ionizécids vagy gerjesztési folyamat eredményeként az alapallapotban
1év6 atom bels6 héjainak egyikén egy (vagy tobb) lyuk (vakancia, elektronhiany)
keletkezik, amely egy magasabb palyan 1év6 elektronnal t6ltédhet be. A
legerjesztddésnek azt a modjat, amikor a lyuk betdltddésekor felszabaduld

energia egy magasabb héjon 1évo elektronnak adodik at ugy, hogy ezaltal az
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szabad allapotba keriil, Auger-folyamatnak nevezziik, az emittalt elektront pedig
Auger-elektronnak [Meh85] (2.1.1 jobb oldali abrak). Az elnevezés onnan ered,
hogy ezt a tipusu folyamatot Pierre Auger francia fizikus figyelte meg 1923-ban
[Aug25].

Nem sugarzasos
legerjesztédési
folyamatok

Fotoabszorpcids
folyamatok

8 e : - e:\\\ger

Foton

Szeml¢él6 (spektator)

Rezondns fotogerjesztes rezonans Auger-atmenet

e L.

Résztvevo (participator)
rezonans Auger-atmenet

2.1.1 dabra Fotoabszorpcids és nem sugarzasos legerjesztddési folyamatok.
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Az Auger-elektron E, kinetikus energiaja [Meh78]:
EA:Ef—E_;+, (2.1.18)

ahol E ¢és E? az atom egyszeresen (kezdeti allapot) ill. kétszeresen

(végallapot) ionizalt allapoténak teljes energiaja.

Az atmenetek jelolésére harombetlis szimbdlumokat hasznalunk. Pl. K-L,L;
egy olyan folyamatot jelent, ahol a kezdeti K-héj vakanciat az L,-héj (n=2, j=1/2)
egy elektronja tolti be és az Auger-elektron az L;-héjrol (n=2, j=3/2) emittalodik.
Ha a vakancia és az azt betoltdé elektron ugyanazon a héjon (de kiilonb6zd
alhéjakon) vannak, akkor az atmenetnél felszabadulo6 tobbletenergia mennyisége
kicsi, igy ezt csak aranylag gyengén kotott elektron tudja elvinni. Az ilyen
atmenetet nevezzilk Coster-Kronig tipust atmeneteknek [Cos35]. Ezek az
atmenetek foleg nagyobb rendszamu atomoknal jelentkeznek szamottevden,
mivel itt az alhéjak kozotti kotési energia-kiilonbség elegendden nagy, hogy egy
kiilsé kotott elektron a bomlas soran szabad allapotba keriiljon. A Coster-Kronig
folyamat specialis esete a szuper Coster-Kronig folyamat. Ebben az esetben, az
atmenetben résztvevo mindharom elektron ugyanazon a héjon van.

Ha a kezdeti allapotban egyetlen belsé lyuk van, akkor diagram (normal)
Auger-atmenetrél beszéliink (2.1.1 jobb fels6 abra). Amennyiben a kezdeti
allapotban a bels6 lyuk mellett még egy vagy tobb elektron hianyzik vagy egy
gerjesztett allapot van (itt fotonnal torténd gerjesztés esetén az Uin. rezonans
Auger-atmenetekr6l van szd), akkor az atmenetet szatellit Auger-atmenetnek
nevezziik. Rezonans Auger-atmeneteknél, attol fliggéen, hogy a gerjesztett
elektron részt vesz-e az elbomldsban vagy sem, résztvevd (participator) ill.
szemléld (spektator) rezonans Auger-atmenetekrdl beszéliink (2.1.1 jobb oldali
also és kozépsG abra). Ha a gerjesztd forrasként alkalmazott fotonnyalab
szélessége keskenyebb, mint a gerjesztett (rezonancia) allapot természetes
vonalszélessége, akkor a folyamatot rezonans Raman Auger-effektusnak

nevezzilk. Ebben az esetben az elektronspektrumban az Auger-csucs
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energiaszélessége megegyezik a fotonéval és lehetOséget biztosit az atfedd

vonalak szétvalasztasara ill. nivoszélességének kisérleti meghatarozasara.

2.1.5 Fotoelektronok szogeloszlasa

Az atomok elektromagneses térrel vald kolcsonhatasat elméletileg az 1d6tél
fliggd perturbacidszamitas segitségével irjuk le [Nag78, Woo80], amelyben az
elektromagneses teret a klasszikus elektrodinamika alapjan allitjuk eld
(félklasszikus targyalasméd). Ebben a kozelitésben, amely szamot ad az atomok
sugarzasarol és fényelnyelésérdl, az i-edik allapotbol az f-edik allapotba torténd
atmenet iddegységre es6 valoszinliségét (W) a Fermi-féle aranyszabaly [Wo0080,
Co076, Sch97, Cra96] adja meg:

2
h

W, =) plE, ). 2.1.19)

ahol |l> és | f > a kezdeti és végallapotot jeloli, p(E f) a végallapot

energiastriisége, T a kdlcsonhatasi operator.
Fotoionizacio esetén a kezdeti allapot egy atomi kotott allapot (altalaban az
alapallapot), a végallapot folytonos allapot (visszamarado ion és egy vagy tobb

szabad elektron), a kdlcsonhatasi operator pedig

T =Aaexp(ikr, )PV, (2.1.20)
ahol |A| a fotonnyalab intenzitasat adja meg, k és P a foton hullamszam ill.
polarizacios vektora (|k| = aw , ahol w a foton frekvencidja), rj a j-edik elektron

helyzetvektora, V ; a gradiens operator (r; szerinti) ¢s o a finomszerkezeti

allando. A fotoionizacid differencidlis hataskeresztmetszetét a kovetkezd

kifejezés adja meg:
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2

2 4’
(i) =ﬂ7a<f|Zexp(ikrj)PVj|i> @121

do(E,0,0) 4r’a
dQ @
ahol F az emittalt fotoelektron kinetikus energiaja, 6 ¢és @ pedig a polarizacios
vektorhoz képesti polar és azimutalis szog.

A differencialis hataskeresztmetszet (2.1.21) kifejezésében, a szamolasok
egyszerisitése érdekében, a foton elektromos terének térbeli eloszlasat leird
exp(ikr) kifejezést kr szerint Taylor-sorba fejtjiik:

exp(ikr)z1+ikr+(il;—l;)2+(il;—l;)3+.... (2.1.22)
Ezt az eljarast a klasszikus elektrodinamikai analogia alapjan multipol
sorfejtésnek nevezziik. Elektromos dip6l-kozelitést kapunk, ha a Taylor-sorban
az elso tag kivételével a magasabb rendii tagokat elhanyagoljuk, azaz a kifejezést
exp(ikr)zl-gyel kozelitjik. Ez akkor tekinthetd jo kozelitésnek, amikor a
foton hullamhossza lényegesen nagyobb az atom méretéhez képest. A
sorfejtésben ez a tag az elektromos dipol (E1) kolcsonhatasnak felel meg. A
sorfejtés els0 rendi tagjanak figyelembe vételével a kolcsonhatasi operator
exp(z'kr)z 1+ikr alaka lesz, amely az elektromos kvadrupdl (E2) és a
magneses dipol (M1) tipust kolcsonhatasokat irja le. A kovetkezo, kvadratikus
tag, az elektromos oktupol (E3) és magneses kvadrupol (M2) multipolusoknak
felel meg, és igy tovabb. A multipol sorfejtés alkalmazasaval a differencialis
hataskeresztmetszet alakja a kovetkezd:

% oc E1- E1+ E1-E2+ E1-M1+ E1-E3+ E2-E2+ E1-M2+..., (2.1.23)

ahol a vegyes tagokat (E1-E2, EI-M]1,...) az irodalomban interferencia tagnak is
nevezik.
Alacsony fotonenergian (4v < 5 keV), ahol a dipo6l kolcsonhatds dominans a

magasabb rendli foton kolcsonhatasokhoz képest, a fotoionizacid leirdsara
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altalaban a dipol-kdzelitést hasznaljak. Ez esetben a linedrisan polarizalt fénnyel
létrehozott fotoionizacido differencidlis hataskeresztmetszetét a kovetkezo
kifejezés adja [Sch97, Coo93]:

do, =%(

o= BP,(cos 9)), (2.1.24)

1
ahol P, (cos 9) = E (3 cos’ 6 — l) a masodrendii Legendre-polinom, o;, az nl

atomi héj teljes fotoionizacios hataskeresztmetszete, S az elektromos dipdl (E1)
kolesonhatas anizotropia paramétere és & a fotoelektron impulzus vektora és a
foton polarizacids vektora kozotti szog (lasd 2.1.2 abran). Ebben a kozelitésben
minden magasabb rendii kdlcsonhatast, mint pl. elektromos kvadrupél (E2) és

magneses dip6l (M1), elhanyagolnak.

S Fotoelektron

—— ¥

Polarizacids vektor (P)

2.1.2 abra A @polarszog és a ¢ azimutalis szog definicidja. [Hem97]

Nondipol-kozelitésben az E2 és M1 kolcsonhatasok figyelembe vételével,
linearisan polarizalt fénnyel, véletlenszerlien orientalt mintabol emittalt
fotoelektronok szogeloszlasat a kdvetkez6 kifejezés irja le [C0093]:

dan/ _ O-nl

2 .
10 - ar (1 + ﬂPZ(cos 9)+ [5+ ¥ cos 6’]cos¢sm 9), (2.1.25)
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ahol o, az n/ atomi héj teljes fotoionizacios hataskeresztmetszete, PZ(COS 0) a

masodrendi Legendre-polinom, £ az elektromos dipol (E1), yés o az elektromos
kvadrupol (E2) és magneses dipdl (M1) kdlcsdnhatas anizotrdpia paraméterei, €
a fotoelektron impulzus vektora és a foton polarizacids vektora kozotti polarszog
¢s ¢ a foton terjedési vektora és a fotoelektron impulzusanak a foton polarizacos
¢és terjedési vektora altal kifeszitett sikra merdleges sikba (XZ sik) es6 vetiilete
kozotti azimutalis szog (1asd 2.1.2 4dbran).

Krause és Wuilleumier [Wui74] a fotoelektronok szogeloszlasaban a dipol
szogeloszlastol vald eltérést figyelt meg kozel 30 évvel ezeldtt 1 és 2 keV (azaz
alacsony) fotonenergidn, amit a magasabb rendii multipél kolcsonhatasnak
tulajdonitottak. Ezek az un. nondipol effektusok elsddlegesen a dipol-kozelités
els6 rendli (E2 és M1) korrekcidjanak tulajdonithatok. Hemmers és munkatarsai
a Ne 2s és 2p fotoelektronok szogeloszlasaban mutattak ki nondip6l hozzéjarulast
a 250-1200 eV fotonenergia-tartomanyban [Hem97].

Az elmult évtizedben szamos elméleti munka foglalkozott a fotoionizacioban
fellépé nondipdl effektusokkal. Bechler et al [Bec90], Cooper et al [Co090,
Co0093] ill. Derevianko ¢és munkatarsai [Der99] relativisztikus filiggetlen
részecske modell (relativistic independent particle model, RIPM) szamolasokat
kozoltek széles atomszam és fotonenergia-tartomanyban, amelyekben a
fotoelektronok szdgeloszlasanak elsérendii nondipdl korrekcidjat is figyelembe
vették. A filiggetlen részecske modellben feltételezik, hogy minden egyes
elektron a mag és a tobbi elektron atlagterében mozog és az egyes elektronok
kozotti kolcsonhatast elhanyagoljak. Ezek az elméleti munkak relative nagy
nondipdl jarulékot josoltak még néhany szaz eV fotonenergian is. A kiillonb6zé
ionizacios csatornak kozotti kdlesonhatast is figyelembe vevo nem relativisztikus
véletlen fazisu kozelitésen (random phase approximation with exchange, RPAE)
[Amu77, Amu99, AmuO1] ill. ennek relativisztikus (relativistic random phase

approximation, RRPA) [Joh79a, Joh79b, Kut89, Dol99, Joh99] valtozatan
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alapulo szamitasok rezonanciaszeri nondipol hatast mutattak az anizotropia
paraméterekben szdmos valencia alhéjra a belsébb héjak ionizéacios kiiszobe
koriili  fotonenergia-tartomanyban.  Amusia és  munkatarsai RPAE
szamolasaikban [Amu01] kimutattak, hogy a Xe 5s és 5p héjak 4d héjjal valo
csatolasanak erds hatasa van a nondipol paraméterekre 150 eV koriili
fotonenergian. Johnson és Cheng RRPA szamolasa [JohOl, Joh02] szerint
200 eV alatti fotonenergian a y és ¢ nondip6l paraméterek rezonanciaszer
viselkedésére tovabbi hatassal van, ha aXe 5s és 5p héjak 4s és 4p héjakkal valod
csatolasat is figyelembe vessziik. Gorczyca és Robicheaux [Gor99] R-matrix
eljarassal szamolasokat végzett az argon 2p”'ns(md) fotogerjesztett allapotaira a
direkt fotoionizaci6 és a rezonans gerjesztést kovetd participator
Auger-atmenetek kozotti interferencia figyelembe vételével. Ugy talaltak, hogy
az interferencia fontos szerepet jatszik az Ar 3p fotoelektronok szdgeloszlasanak
pontos leirasaban ill. azt is megjosoltak, hogy az interferencia effektus
megfigyelheto nagy felbontast mérésekben.

Nayadin és munkatarsai [Nay01] valamint Camilloni és munkatarsai [Cam96]
argon céltargy esetén kisérletileg megfigyeltek interferencia effektusokat a direkt

fotoionizacio és a spektator rezonans Auger-folyamatok kozott.
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2.2 Kiiitott elektronok tobbszoros szorodasa a céltargy és a

lovedék Coulomb-terén

Ebben a fejezetben a Fermi-féle gyorsitdsi mechanizmust és a leirasara
leggyakrabban hasznalt klasszikus palyaju Monte-Carlo (CTMC) szamolast

mutatom be.

2.2.1 Fermi-féle gyorsitasi mechanizmus

Fermi 1949-ben adott egy lehetséges magyarazatot a nagyenergiaji kozmikus
sugarzas keletkezésére [Ferd9]: A vilaglirben a toltott részecske-aramok altal
keltett oriasi méretl magneses terek minden iranyban mozoghatnak, igy
egymassal szemben is. Az ilyen terek a folyamatba megfeleld kezddsebességgel
¢s helyes iranyban belépd toltott részecskéket nagyon nagy energidra tudjak
felgyorsitani. A gyenge, de hatalmas kiterjedésii (és nagy effektiv tomegi)
mozgd magneses terekbe hatold részecske nagy sugaru palyan mozogva végiil
legtobbszor visszafordul. Ha a részecske és a magneses tér a vilaglr
,laboratoriumi rendszerében” eredetileg egymassal szemben mozogtak, akkor a
mozgd magneses térrél visszaver6dd, a magneses térhez képest konnylinek
tekintheté részecske kinetikus energidgja megné. Néhany MeV-es protonok
esetében a visszaverddések hossza sorozata akar GeV nagysagrendli energiat is
eredményezhet.

Ezzel a Fermi-féle gyorsitassal analdg folyamat atomi szinten is lejatszodhat.
Ekkor a magneses terek szerepét az atomok, molekuldk vagy atomfiirtok
(klaszterek) mikroszkopikus terei veszik at. lon-atom {itkdzésekben a Fermi-féle
gyorsitds mechanizmusa a kiiitott elektronnak a céltargy ¢és a 1ovedék

iontdrzseinek arnyékolt Coulomb-terén torténd tobbszori szorddasaval jar.
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Klasszikus képben ez egy ping-pong jatszmahoz hasonlithat6. A 2.2.1 dbran
példaként a céltargy ionizacidjahoz tartozd haromszoros -elektronszorddasi
(P-T-P) folyamatot lathatunk [Sul03]. Az abran P-vel az elektron-lovedék szorast
(az elektronnak a lovedékion terén torténd szorodasat), T-vel pedig az
elektron-céltargy szorast jeloljik. Az egyszeriség érdekében a céltargy
l6vedékkel kdlcsonhatd (aktiv) elektronjat iitkdzés eldtt nyugalomban 1évonek
tekintjiik. Az els6 1épésben (P-folyamat) a V' sebességgel kozeledé nehéz
lovedékion szorosan (kis Tlitkozési paraméterrel) {itkozik a céltargy egyik
elektronjaval, melynek eredményeként az elektron eléreszorddik a laboratériumi
rendszerben gyakorlatilag 2V sebességgel. A masodik (T-folyamat) 1épésben a
nagy sebességli, szabadda valt elektron visszaszorddik a céltargyion terén. A
harmadik 1épésben (P-folyamat) az elektron ismét szorosan iitkdzik a
lovedékionnal, visszaszordédik annak terén és kozben a sebessége 1jbol
kozelitéleg 2V-vel novekszik. Végiil kb. 4V sebességgel clhagyja az iitkdzési

zonat a lovedéek irdanyahoz képesti kis szogben.

LS g _;_:', 2.2.1 dabra Példa a Fermi-féle
D) gyorsitasi mechanizmusra

By 7\ El (haromszoros elektronszorodasi
- folyamat (P-T-P)) [Sul03]. P az

céltargy elektron-16vedék szoras, T az

....... i elektron-céltargy szoras, ey az

rr,,»' - .@ aktiv céltargy elektron és ¢ az

e 7 elektron szabad allapotban.
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A rugalmas szords torvényeibdl kovetkezik, hogy a kistdomegli (m)
(m<<M,,My) elektron sebessége gyakorlatilag 2V-vel novekszik a V" sebességgel
mozgd nehéz 16vedék (Mp) terén vald visszaszorodaskor, mig a nagytomegii
céltargyon (My) torténd visszaszoraskor csak az elektron mozgasanak iranya
valtozik, sebessége nem.

A 2.2.1 abra jelolésmodja szerint a jol ismert ,kettds iitkdzési” (binary
encounter, BE) folyamatot [Lee90, Sto97], azaz a bombazdion €s a céltargy egy
elektronja kozotti kozeli (kis 1itkdzési paraméterl) iitkdzés révén 1étrejovo
céltargyionizaciét P-vel jeloljiik. Az elektronvesztési folyamat (EL) [Dre76],
vagyis a l0vedék ionizacidja a céltargy tere altal, T-vel jelolhetd. Lathato, hogy a
bevezetett jeloléssel hosszabb sorozatok pl. P-T-P, T-P-T-P is azonosithatok. A
céltargy ionizaciojahoz tartozé folyamatok mindig egy P folyamattal kezd6dnek,
mig a lovedék ionizacidjahoz (elektronvesztési folyamat) tartozé sorozatok
mindig egy T folyamattal.

Eltekintve az elektron kotott allapoti mozgasabol szarmazo sebességtol és az
itkozések soran az atommagok altal elszenvedett magmeglokdodéstol
(recoil-folyamat), céltargyionizacio esetén a P-T-P-...-P"-T" (n—1<m < n)
tobbszords szorast szenvedett elektron sebessége (v) laboratériumi rendszerben a

0 kirepiilési szog ill. a V' 16vedéksebesség fiiggvényében a kovetkezo [Sul02]:

v:{V(cost9+\/cosz 9+2m(2m+2)) ham<n @21)

2nV ham =n,
ahol n a 16vedéken vald szorodasok szama és m a céltargyon vald szorodasok
szama. Hasonlo formula adhato a T-P-T-...-T"-P" (n—1<m < n) tobbszoros
szorast szenvedett ionizalt lovedékelektron sebességére is. A céltargy

ionizaciojahoz tartozé folyamatokban emittalt elektronok sebessége a l6vedék

mozgasahoz képesti eldre és hatra irdnyokban 2n ) koriili értéket vehet fel, ahol n
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a lovedéken vald szorodasok szamat jelenti, mig a lovedék ionizacidja esetén ez
az értek kozelitdleg (2n+1)V.

A Fermi-féle gyorsitasi mechanizmus kisérleti észlelése el0szor ion-szilardtest
itkozésekben tortént [Bar92, Sch93, Yam90, Yam92], ahol széles
lovedékenergia tartomanyban (keV-GeV) gyors elektronoknak a vartnal nagyobb
intenzitasat tapasztaltak. lon-atom iitkdzésekben a Fermi-féle gyorsitas elso két
szekvencidjat ionizalt lovedékelektronra (T-P folyamat) eldszoér Suarez ¢s
munkatarsai [Sua96] azonositottak H+He iitkdzésekben. Az
elektronspektrumban megndvekedett intenzitast figyeltek meg a 1ovedék
irdnyadhoz képest eldreszogben kozelitbleg haromszoros 16vedéksebességnek
megfeleld elektronenergian. Céltargyionizacional ennek a kétszeres szorasi
effektusnak megfeleld6 P-T folyamatot Bechtold és munkatarsai mutattak ki
[Bec97, Bec98] 5.9 MeV/u energigju U*’" ionnak gaz céltargyakkal vald
itk6zésében.

A Fermi-féle gyorsitas els6 elméleti leirasat Wang és munkatarsai [Wan91]
adtak elektronoknak modellpotencialokon torténd szorodasaiban.
Szamolédsaikban nulla hatétavolsaglh potencidlokra (Dirac-delta) alapozott
kvantummechanikai modellt alkalmaztak kétcentrumti {itkozésekben. Nulla
itk6zési paraméternél, a 16vedék sebességének fliggvényében meghataroztak az
“lonizacios valdsziniiségeket”, amelyek tisztdin mutattdk a tobbszords szordsi
szekvenciakat. Ezt Kklasszikus [Jak95, Rei98, Sul99a, Jak96] és mas
kvantummechanikai [Jak96, Ovc99] elméleti leirasok kovették, teljes értékii
elméleti leiras azonban még nem létezik. Legjobb kozelitésnek ma a klasszikus
palyaji Monte-Carlo (CTMC) szamitasok [Spa95, Rei98, Sul99a, Sul01, Sul02,
T6k05] tekinthetdk.

Az elmult években egyre szélesebb korben vizsgaltak a Fermi-gyorsitas
folyamatatat ion-atom és ion-szilardtest iitkozésekben [Rei98, Rot98a, Rot98b,
Lan01, Lan03]. Lanzano és munkatarsai [Lan99] sikeresen magyaraztak a

relativisztikus sebességii elektronok nagy hozamat a Fermi-féle gyorsitasi
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mechanizmussal 45 MeV/u energidgju Ni atomok Au céltarggyal valod
iitkozésében. Az ATOMKI-ban Sulik és munkatarsai [Sul99a, Sul99b, Sul01,
Sul02, Sul03] végeztek hasonlo jellegii méréseket kozepes 16vedéksebességeken
kiilonb6zo 1itkozési rendszerekre ionok ¢és atomok iitkdzéseiben. Sikeresen
azonositottak a kétszeres (P-T), haromszoros (P-T-P) és négyszeres (P-T-P-T)
szorasi  sorozatokat. A 2.2.2 é4bran példaként mutatom be az
1.8 MeV (150 keV/u) C"+Xe iitkdzésre vonatkozd kétszeresen differenciélis
hataskeresztmetszeteket a kilokott elektron energidjanak fiiggvényében 0°-180°
szogtartomanyban [Sul02]. Az arnyékolassal jelzett viszonylag nagy
intenzitasndvekedések feleltethetok meg a P-T, P-T-P és P-T-P-T t6bbszoros

szorasi mechanizmusoknak.

15
e . 150 keV/u C'+ Xe 222 dbra A kirepiild
elektronok energidja és
szoge szerint két-
szeresen  differencialis
hataskeresztmetszetek
az 1.8 MeV (150 keV/u)
C'+Xe iitkdzésben az
elektronenergia fliggvé-
nyében a 0° és 180°
kozotti  szogtartomany-
ban. [Sul02]
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Az elektron a Fermi-féle gyorsitas soran egy olyan folyamatban valik
szabadda, amely egy specialis haromtest-allapottal tarsithatd. Az ilyen jellegii
folyamatok vizsgalata alapvetd fontossagi az atomi {itkdzések fizikajaban.
Ionbombazas esetén a folyamatbol ily moédon szabadda vald gyors (nagy
energiaju) elektronok egy hosszu hatdtavolsaghh masodlagos sugarzast jelentenek,
ezért a Fermi-gyorsitds folyamata altaldban fontos az ion-anyag
kolcsonhatasokban és ebbdl kifolydlag sok alkalmazéasban is, mint pl. daganatos
betegségek  sugarterdpiaja, anyagok tulajdonsdgainak  megvaltoztatasa,
ionnyomok keltése szilard anyagokban, stb.. Elmondhato tehat, hogy fontos a
mechanizmus tovabbi vizsgalata, tulajdonsagainak részletesebb megismerése és a

folyamat pontosabb megértése ill. leirasa.

2.2.2 A haromtest klasszikus palyaju Monte-Carlo (CTMC) szamolas

A Kklasszikus palyaju Monte-Carlo (CTMC) [Spa95, Rei98, Ték00, Tok0S]
kozelités egy nem-perturbativ modell, amely az atomi iitkdzésekben résztvevo
részecskék mozgasat klasszikus fizikai alapon targyalja. Az elektront és a nehéz
lovedék ill. céltargy magot véletlenszertien kivalasztott fazistérpontokbol inditjak
ugy, hogy az utkozés elotti elektronmozgas 1ényegében a céltargymag koriili
Bohr-palyaknak feleljen meg. Ezutan megoldjak a Newton-egyenleteket a
haromtest-rendszerre [T6k05, Abr66, Ols77, T6k00]. A céltargyatom-elektron és
a lovedékion-elektron kolcsonhatdsokat vagy Coulomb-potenciallal vagy
centralis modellpotenciallal [Gree73] irjak le, ahol a paramétereket a
Hartree-Fock eljarassal hatarozzak meg. A mozgasegyenleteket id6 szerint
integraljak. Az iitk6zés utani szakaszon szamolt részecskepalyakat megvizsgalva

donthet6 el, hogy milyen végallapotba keriil a rendszer.
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A kétszeresen differencialis hataskeresztmetszeteket a

N
27b,,, > b
Jj=1

d’o, _
dEdQ NAEAQ

(2.2.2)

kifejezéssel [Tok0S5S] hatarozzak meg, ahol bj(.i) a j-edik egyedi

palyaszamolasoknak megfeleld {itkdzési paraméter, N a maximalis iitkozési
paraméternél (b,,..) kisebb {itkozési paraméterrel rendelkez6 palyak teljes szama,

AE és AQ pedig az elektron energia és emisszids-térszog intervalluma.

ylauw) 0 e .,____f/ -x-"'x.,
0B - / T""‘ e N p

i L S o~
06 - / L e M i
04 F et " (Y R il
L P-tipusu utkozesek\ i

o+ \‘1.
02 F X
od. /4-/_ q_."“*-—.a--__,__';___‘_

1

ra
i B
ﬁ 1

7 g
16—

Z{au.)

2.2.3 abra Példa egy P-T-P tipusu ,,CTMC eseményre”, ahol ¢ a céltargy magjat, e az
aktiv céltargy elektront és p a 16vedéket jelenti. A 16vedék palyajat szaggatott vonal, mig
az elektronét folytonos vonal jeldli. A 16vedék- és elektronpalyak két taldlkozasi pontjat
nyilak mutatjak. [RicO5b]

Egy folyamat hataskeresztmetszetének meghatdrozasdhoz nagyszamu
véletlenszeri kezdeti feltételekkel inditott iitkdzést kell végigszdmolni, azaz
szimulaciot kell végezni. A kolcsonhatasi potencidlok alakja analitikus, a

Hartree-Fock  szamolasokra valdo  illeszkedést  biztositd  valtoztathato

paraméterekkel. Ez lehet6vé teszi az elektronmozgas gyors leirasat arnyékolt
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iontdrzsek terében is. A CTMC szamoldsok egy masik fontos tulajdonsaga az
egyedi litkdzési események palydinak vizsgalata, ami lehetdvé teszi a Fermi-féle
gyorsitasi mechanizmus egyszeres ¢€s tObbszOrds szorasi  sorozatainak
azonositasat. A 2.2.3 abran egy ilyen ,,CTMC esemény” lathaté [RicO5b]
példaként, ahol ¢ a céltargy magjat, e az aktiv céltargy elektront és p a 16vedéket
jelenti. A l1ovedék palyéjat szaggatott vonal, mig az elektronét folytonos vonal
jeloli. Lathato, hogy a lovedék és elektron palydk két ponton taldlkoznak
egymassal (ezeket nyilak mutatjak), amelyek két egymast kovetd, szoros

iitkdzésnek (P folyamatnak) felelnek meg az elektron és a 16vedékion kozott.
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3. Kisérleti berendezések

3.1 Gerjeszto forrasok

Ebben a fejezetben ismertetem a munkam soran gerjeszto forrasként hasznalt
berendezéseket, igymint az ATOMKI 5 MV-os Van de Graaff generatorat
(VdG) és a lundi (Svédorszag) harmadik generacios MAX-II 1.5 GeV energiaju
elektron-szinkrotronjat. A  méréseknél a  VdAG jobb oldali  30%-o0s
nyalabcsatorndjan az ESA-21 elektron spektrométerrel, mig a MAX-II
szinkrotron [411 nyaladbcsatorndjan az ESA-22 analizatorral detektaltuk az

utkdzés soran emittalt elektronokat.

3.1.1 Van de Graaff generator

A Van de Graaff generator egy elektrosztatikus részecskegyorsitd, amelynek
mitkodési elve a kovetkezd [Sim73, Bud94a]: A motorral meghajtott 7, és 7>
tarcsakon (3.1.1 abra) koriilfutd, selyembdl vagy alkalmas szigeteld anyagbol
késziilt S szalagot a néhany kV fesziiltségii C; cstcs feltolti. A toltés a C, tlisoron
keresztiil a szigetelt G elektroda kiils¢ feliletére keriil. E folyamat allando
ismétlodése kovetkeztében az elektroda addig toltddik, amig a téreré a
‘legveszedelmesebb’ helyen meg nem haladja az atiitési szilardsagot, illetve amig
a toltd aram nagyobb, mint a veszteségi aram (ez utobbi a szigeteld feliiletén, a
gyorsitocsd ellenallas-osztolancan folyd aram és a gyorsitott részecskearam
Osszege).

1 MV feletti fesziiltségek esetén a méretek csokkentésére a Van de Graaff
gyorsitdt olyan tartalyba helyezik, amelyben nagy nyomast és nagy atiitési
szilardsagli szigeteld gaz van (altalaban N, és CO, keveréke). Az atiitési

szilardsag tovabb novelheté freon (CCl,F,) vagy kénhexafluorid (SF¢)
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hozzakeverésével, illetve az  elektrodarendszer  alakjanak  kedvezd

megvalasztasaval (élek, sarkok lekerekitésével).

3.1.1 abra Van de Graaff generator. 7; és T, a
tarcsakat, S a szigeteldé anyagbol késziilt szalagot,
C; a feltoltd csucsot, C, a tlisort és G a szigetelt
elektrodat jeloli. [Bud94a]

Az ATOMKI-ban végzett mérésekhez a nagyenergiaji ionnyaldbot az
ATOMKI 5 MV-os Van de Graaff generatora szolgaltatta [Kol79]. A gyorsito
radiofrekvencias ionforrasaban keletkezett ionok a gyorsitdcsdben torténd
gyorsulas utan az analizdldé magnesen haladnak keresztiil. A gyorsitd Ot
nyalabcsatornaval rendelkezik. Az ionokat egy kapcsolomagnes segitségével
juttatjak el a kiilonb6zo nyalabcsatornakra. A nyaldb fokuszalasat és finom
mozgatasat magneses kvadrupol lencsék végzik.

Az iitkdzési folyamatok soran emittalt elektronok detektalasara a jobb oldali
30%-0s nyalabcsatornan 1évé ESA-21 elektron spektrométert haszndltuk. Az
analizator el6tt egy kollimator rendszert helyeztiink el az ionnyalab helyzetének

meghatarozasara ill. méretének és sz6gszorasanak csokkentése érdekében.
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3.1.2 Szinkrotron sugarzas és tarologyurik

Ha egy toltott részecske sebességét valtoztatja (gyorsul, lassul vagy
mozgéasanak irdnya megvaltozik), elektromagneses sugarzas 1ép fel, amely
csokkenti a toltott részecske kinetikus energiajat. Relativisztikus sebességii (vac)
toltott részecskéknél az emittalt sugarzast szinkrotron sugarzasnak nevezziik
[Ber94, Mun87, Mar88, Koc83]. A leadott teljesitmény egyenesen aranyos a
részecske energidjdnak negyedik hatvanyaval és forditva aranyos a részecske
tomegének negyedik hatvanyaval, igy nagy tomegli részecskékkel nagy

intenzitasu szinkrotron sugarzast eldallitani nehézkes [Mar88, Mun87]:

> 4
p=2acf £ [ 1} (3.1.1)
3 R \myc 4re,

ahol P a leadott teljesitmény, c a fénysebesség, ¢, R, E és m, a részecske toltése,

palyadjanak gorbiileti sugara, kinetikus energidja és nyugalmi tomege. Lathato,
hogy a leadott teljesitmény ndvelhetd nagy energiaju, konnyii részecskék (a
gyakorlatban elektron) hasznalataval.

Ezt a sugarzast eloszor 1947-ben a General Motors szinkrotron
laboratériumaban észlelték [Eld47] (innen ered a sugarzas neve). Szinkrotron
sugarzas minden ciklikus gyorsitoban és tarologytirtiben fellép. A szaknyelvben
tobbnyire szinonimaként hasznaljak a tarologytirti és a szinkrotron fogalmakat. A
szinkrotron sugarzas jellemzoi:

e Hatarozott iranyfliggés: a sugarzas igen sziikk kipszogben az elektronpalya
érintGje iranyaban el6re 1ép ki (3.1.2 abra). A fél kupszoget (1/y) a kovetkezo

kifejezés adja meg:

1 - (3.1.2)

Lathato, hogy minél nagyobb az elektron kinetikus energidja, annal kisebb

kapszogben 1ép ki a sugarzas.
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e Nagy fotonintenzitas.

e A kibocsatott elektromdgneses sugarzas széles, folytonos spektralis eloszlasu
(néhany eV-t6]l néhanyszor tiz keV-ig), amelybdl altaldban monokromatorral
kell kivalasztani a sziikséges fotonenergiat.

e A sziik kupszog miatt a sugarzas erésen kollimalt.

e Polarizalt és koherens sugarzas hozhat6 1étre.

e Pulzdlt id6struktira: Az elektronok a taroldgyliriben csomagokban
keringenek orakon at, ezért a sugarzas adott iranyban meghatarozott idonként

bizonyos ideig 1ép fel.

elektronpalya

gyorsulas iranya

3.1.2 abra Relativisztikus elektronenergiak esetén keletkez6 szinkrotronsugarzas
emisszios képe. [Ber94]

Az 1970-es években kezdték el épiteni a masodik generacids szinkrotronokat
(pl. TANTALUS, Wisconsin, USA) kifejezetten fotonnyalab -eldallitasara.
Ezekben eltérité magneseket hasznalnak szinkrotron sugarzas 1étrehozasara, mig
a manapsag leggyakrabban alkalmazott harmadik generacios szinkrotron-

sugarforrasokban mar wigglereket és undulatorokat. A wigglerek és undulatorok
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lényege, hogy periddikusan elhelyezett magnesek soraval az eredetileg egyenes
vonalban halad6 elektront sokszoros iranyvaltozasra, hullamvonal alaku palyara

kényszeritik (3.1.3 abra).

3.1.3 abra Undulator ill. wiggler elrendezési vazlata. N és S az északi és déli magneses
polusok, 1, a magnesek elrendezésének periddushossza, 7 a magneses polusok kozotti
tavolsag és e az elektron.

Wigglerek esetében a magneses tér nagyobb, periddusainak szama pedig
kisebb, mint undulatorok esetében. A wigglerek ugy mikddnek, mintha egy sor,
az elektront gorbiilt palyara kényszeritd eltéritdé magnes volna jelen. Az igy
létrejott szinkrotron sugarzas energiaeloszlasa folytonos, hasonlit az eltéritd
magnesbdl szarmazd sugarzaséhoz, de az intenzitasa nagyobb ¢és az erds
magneses tér kovetkeztében az energiaspektrum eltolodik a nagyobb energidk
felé. Az undulatoroknal kisebb az elektronok kitérése (palyajuk amplitidoja
kisebb) és mivel az elektronok relativisztikus sebességgel mozognak, a
szinuszoidalis palyakrol kilépd szinkrotron sugarzas interferalni fog egymassal,
igy N’-tel aranyos intenzitisnovekedést kapunk, ahol N a magneses tér
periodusainak a szama. A Kkonstruktiv interferencianak koszonhetéen az
undulatorspektrum keskeny, jol elkiiloniilt csucsokat tartalmaz. Az igy 1étrejovo
sugarzas monokromatikus és hullamhossza valtoztathaté a magneses térerdsség
valtoztatasaval.

Egy harmadik generacios sugarforras tarologyirije (3.1.4 abra) altalaban nem
kor alaka, mert a wigglerek és unduldtorok beiktatasa az egyenes szakaszokban
torténik. Az egyenes szakaszok kozott eltéritd magneseket hasznalnak. Az
elektronokat a tarologytiriibe egy injektald rendszeren keresztiil viszik be, amely

egyben el is gyorsitja azokat. A keringd elektronok kinetikus energiat
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veszitenek, mikozben szinkrotron sugarzast emittilnak az eltéritd magnesek,
wigglerek ¢és undulatorok magneses mezejében. Az energiaveszteséget
radiofrekvencias tiregrezonatorral potoljak. Dipdl magneseket, kvadrupol és
sextupol magneses lencséket hasznalnak az elektronnyalab zart palyan tartasara
¢s fokuszalasara. A szinkrotronsugarzas a tarologylriib6l a nyaladbcsatornan

keresztiil jut el a méréberendezésig.

Undulator

Radiofrekvencias Nyalabcsatornak
iiregrezonator

Eltérit6 magnes

3.1.4 abra Egy harmadik generacios sugarforras tarologytirtje.

3.1.3 A MAX-II tarologyiri és az 1411 nyalabcsatorna

A harmadik generacios MAX-II 1.5 GeV energiaju elektron-szinkrotron
egyike a MAX-lab nemzetkozi szinkrotron laboratérium harom tarologytiriijének
(Lund, Svédorszag, nevét a laboratorium elsé gyorsitojarol kapta: Microtron

Accelerator for X-rays). A MAX-II-vel (www.maxlab.lu.se) eldallithatoé sugarzas

energiatartomanya 10 eV-t6l 20 keV-ig terjed. A tarologyiiriibe az elektronokat
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naponta egyszer vagy kétszer injektaljak egy 500 MeV energiaju linearis gyorsito
(LINAC) segitségével.

Az 1411 nyaldbcsatornan [Guo99, Bis99, Béds01] a linearisan polarizalt
szinkrotron sugarzast (98% a linearis polarizacio foka) egy undulatorral allitjak
el6 ¢és a fotonenergiat egy SX700-as sik optikai raccsal ellatott (1221 vonal/mm)
Zeiss  gyartmanyu — monokromatorral  lehet  bedllitani. A fotonok
energiatartomanya 50 eV és 1500 eV kozott folyamatosan valtoztathatd. A
maximalis fotonfluxus 10" foton/sec 100 mA tarolt elektronaram, 150 eV
fotonenergia ¢és 20 meV  fotonnyalab-savszélesség esetén. Az 1411

nyalabcsatorna optikai vazlatat mutatja a 3.1.5 abra.

undulator

3.1.5 dabra A lundi 1411 nyaldbcsatorna.

Az els6 harom elemet a héterhelés miatt vizzel hiitik. Az undulatorbol kilépd
fotonnyalabot az abran MI-gyel jeldlt hengertiikor a monokromator bemend
résére fokuszalja. A monokromator egy siktiikorbdl (M2), egy sik optikai racsbol
(G1) és egy sik-elliptikus tiikorbol (M3) all. A fotonnyalab energiaszorasat M3
kimend résszélességének (ES) valtoztatasaval tudjuk beallitani. A legutolso
optikai elem egy Ujrafokuszalo toroidalis tiikkor (M4), amely a monokromatizalt
fotonnyalabot horizontalisan és vertikalisan a mérGberendezés (EXP)
forraspontjaba  fokuszalja. Esetiinkben a mér6berendezés az ESA-22
elektrosztatikus elektron spektrométer (lasd késobb). A nyalab mérete az altalunk
hasznalt méréhelyen 0.5 mm vizszintesen és filiggblegesen egyarant. Ezek a
nyalabparaméterek idealisak elektronspektroszkopiai vizsgalatokra még kis

stirliségli gaz céltargy hasznalata esetén is.
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3.2 Elektron spektrométerek

Ebben a fejezetben eldszor roviden ismertetem az elektrosztatikus elektron
spektrométerek tipusait, fobb jellemzdit és tizemmodjait, majd pedig a munkam

soran hasznalt ESA-21 és ESA-22 nevi analizatorokat.

3.2.1 Elektrosztatikus elektron spektrométerek tipusai, jellemz6

paraméterei és lizemmodjai

E eclektromos ¢és B magneses térben v sebességgel mozgd ¢ toltési
részecskére hato erdt (Lorentz-erd) a kovetkezo kifejezés adja meg:
F=gE+q(vxB). (3.2.1)
Ennek megfelelden mind az elektromos mind a magneses tér hasznalhat6 a toltott
részecskék energidjanak ill. impulzusanak meghatarozasara. Jelen fejezetben
toltott részecske alatt elektronokat értek, de a leirtak igazak minden toltéssel
rendelkez0 mikroszkopikus ¢és makroszkopikus részecskére. Manapsag az
alacsony energidjii (az elektronok kinetikus energiaja kisebb, mint 20 keV)
elektron spektrométerek tobbségében elektrosztatikus teret hasznalnak. Homogén
elektrosztatikus térben mozgéd részecske mozgasegyenletét felirva és megoldva
kapjuk, hogy a részecske palyaja parabola (példaul egy sikkondenzator
fegyverzetei kozott). A mozgasegyenletek a ferde hajitas mozgasegyenleteinek
felelnek meg [Sim73, Hev95].
Elektrosztatikus  analizatorok  elektrodai egy  id6ben  allando
elektrosztatikus téreloszlast alakitanak ki. Ebben a térben a kiilonboz6 kinetikus
energiaval mozgo elektronok kiilonb6zé palydkon mozognak. Amikor az

clektron athalad ezen az er6téren, az eltérités nagysaga fiigg az analizator

srers

crer

energiajatol. gy, megfeleléen elhelyezett be- és kilép6 rések esetén, csak egy
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adott kinetikus energiaval s beesési szoggel rendelkezd elektronok mennek at az
analizatoron (AE energiaszorassal) €s jutnak el a detektorba.

Az elektrosztatikus analizatorok harom f6 csoportba sorolhatéoak [Var79,
Tay69]:

e A diszperziv tipusu rendszerek, amelyek a kiilonb6z6 szog alatt kilépd, adott
energiaju elektronokat fokuszaljak. Ezek tovabbi két alcsoportja:

— Az eltéritd (deflektor) tipustiak terében az elektronok palyaja

ekvipotencialis feliiletek mentén halad.

— A tiikor tipustiak, melyekben az ekvipotencidlis feliileteket metszd palyaju

elektronokat a fékez6 potencialu elektroda tiikrozi.
o A fékez6 teres analizatorok, amelyek az adott energianal nagyobb energiaju
elektronokat engednek at egy racson.
e Az un. repiilési id6 (time of flight) tipusu spektrométerek, ahol a repiilési id6
pontos mérésébdl hatarozzak meg a részecske energidjat.

Mivel munkam sordn diszperziv, tiikor tipusti elektron spektrométereket
hasznaltam, ezért a tovabbiakban csak az ilyen tipust analizatorokrol lesz szd.
Ezen elektrosztatikus elektron spektrométerek alapvet6 jellemzoi a kovetkezdk:

o A spektrométerfiiggvény az elektrodokra adott fesziiltség fliggvényében irja le

a detektalt részecskék szamanak eloszlasat, monoenergetikus nyalabot

feltételezve, adott résszélesség mellett.

e A spektrométer-konstans (c¢) az elektrodakra adott fesziiltség (U) és a
fokuszalt elektronok energidjanak (£) a hanyadosa: ¢ = E .

e Ha megvaltoztatjuk az adott £ energiaju monoenergetikus elektronnyaldb
energiajat, akkor a kép helyzete (x) eltolodik. Ezt az eltolodast linearis
diszperzionak (D) nevezziik:

dx

D=EZ", (3.2.2)
dE
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ahol x iranya megegyezik az elmozdulas iranyaval (x=0 a kép alaphelyzetével
esik egybe). A linearis diszperzi6 tehdt azt mutatja meg, hogy allando
potencial mellett mennyi a kép Ax eltolodasa adott relativ energiavaltozas
(AE/E) esetén.
Az analizatorok relativ energiafelbontdsa megadja, hogy az adott
spektrométer egy E energiaji monoenergetikus elektronnyaldbot milyen
széles energiasavként képez le a detektorra az elektron kinetikus energidhoz
viszonyitva. Ertéke meghatarozhaté a spektrométerfiiggvény maximumanak
felénél 1évo pontok tavolsagabol vagy pedig a kovetkezd kifejezésbol:
R:£:M5‘1+S2+Z’ (3.23)
E 2D
ahol S; a bemend, S, a detektor elbtti rés szélessége, M a spektrométer linearis
nagyitasa és 2'a leképezési hibak dsszege.
Az analizatorok relativ térszoge (47 szazalékaban kifejezve) altalaban nem
allando a kiterjedt forras felilletén. A kdzépponthoz tartozoé térszoget szokas
fényerdnek nevezni.
Egy spektrométer transzmisszidja (7) a detektorba jutd elektronaramnak a
forrasbol kiinduld elektronaramhoz viszonyitott aranya (%-ban kifejezve).
Pontforras esetén: 7=7"(2, ahol (2 a bemeneti térszog, T’ az elektronok
utjaban elhelyezkedd racsok és blendék miatti veszteséget figyelembe vevd
tényezo (beleértve a kilépd spektrométernyilas és a detektorméret hatasat).
Kiterjedt forrasnal a transzmisszionak a forrds feliiletére vett integralja a
luminozitas (7;), mely egyenlé a forras teriiletének és a fényerének a
szorzataval, ha az utobbi a forras minden pontjaban azonos.
Ha pontforras esetében a targy ¢és a kép tavolsagat a bemend szog szerint
differencidlva az els6 n differencidlhanyados nulla, akkor n-ed rendii szog

szerinti fokuszalasrol beszéliink.
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Elektrosztatikus analizatorok relativ energiafelbontdsa (R=AE/E) egy adott
bemend és kimend résszeélesség esetén allando (amig az elektron sebessége nem
relativisztikus). Az abszolut feloldast (AE) javitani lehet, ha a forras és az
analizator bemenete kozé egy fékezblencsét helyeziink, amellyel a mérendo
feladatnak megfeleléen valtoztathatd a spektrométeren athalado elektronok
energidja. Ilyenkor tobb lizemmod lehetséges [Var79, Ric90]:
= Allandd atmend energiajii izemmoédban az analizator elektrodai kozott a

fesziiltségkiilonbség allandd. Ilyenkor a spektrométer bemend rése ¢és a

céltargy kozotti fékezés valtoztatdsaval mérik a spektrumot. Az

elektrondetektor hatasfoka, a csticsalak és a félértékszélesség az energiatol

fliggetlen, azaz az analizator felbontdsa minden kinetikus energiara (azaz a

spektrum minden csucsara) azonos, valtozik azonban a fékezOrendszer

hatasfoka.
= Ha a lencsére adott fesziiltség konstans, a spektrométer a szokasos modon

milkodik, csak alacsonyabb energiatartomanyban. Ebben az esetben a

spektrométer transzmisszioja allando, a vonalak félértékszélessége azonban

valtozik az energiaval.

= El6fordul a két modszer kombinacidja, az ardnyos fékezés, amelynél a
spektrométerbe jutd elektronok kinetikus energiajat az eredetinek egy
meghatarozott hanyadara csokkentjiik a fékezdlencse segitségével, mikdzben

a rendszerben az elektronoptikai viszonyok nem valtoznak.

3.2.2 Az ESA-21 elektron spektrométer

Az ESA-21 elektrosztatikus elektron spektrométer az 1980-as évek elején
épiilt az ATOMKI Atomi Utkdzések Osztalyan (a kettes szdm a két paraméter
(sz0dg és energia) egyidejli mérésére utal) [Var79, Ric90, Var92, Var95]. Ez egy

gombtiikor és egy kétmenetes, masodrendben fokuszald hengertiikor
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kombinacidja (3.2.1 abra). A gombtiikdr az elektronokat a szorasi sikbol a
hengertiikor gytiri alaka belépd résére fokuszalja, tehat transzportlencseként
mitkodik. Az elektronok nagy pontossagli energiaanalizisét a masodrendben

fokuszalo kétmenetes hengertiikor végzi.

detektor koszord

hengerflkér

Gaz fuvoka

[Bvedék “ .
iy %;Eé > goMbtUkdr
— i 312 m— —
. , \‘ .
[Ovedék = fékezd lencse
iro’ny 180°

3.2.1 abra Az ESA-21 elektron spektrométer keresztmetszete.

A gylirii alaka kimenGrés utan a gyorsitd nyalabiranyahoz képest 0°-180°
szogtartomanyban  15%+5%onként  elhelyezett  detektorokkal — (csatorna-
elektronsokszorozokkal) egyidejileg tudunk 13 szOg alatt energiaanalizist
végezni. Ez jelentésen csokkenti a mérési id6t és ndveli az adatok
megbizhatosagat, mivel az elektronok detektalasa minden csatornaban egy

idében  torténik. A kétmenetes hengertikbr ndveli az  analizator
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energiafelbontasat és egyuttal jelentdsen csokkenti az elektrodak feliiletérdl szort
elektronok bejutasat a detektorokba, ami nagyon fontos kis valdsziniségi
folyamatok vizsgalatanal. A masodrendi fokusz azért lényeges, mert a
fokusztavolsag széles szdgtartomanyban fliggetlen az elektron
sebességvektoranak a henger tengelyével bezart szogétol, ami ndveli az
analizator térszogét a felbontas romléasa nélkiil és a spektrumban szimmetrikus
Gauss-fliggvénnyel leirhat6é vonalalakot eredményez.

A hengertiikor belsejében talalhaté a két, vakuumkamran kiviilrél mozgathato,
valtoztathatd szélességli rés, amelyek az energiafelbontast hatarozzak meg. Az
energiafelbontds tovabbi javitdsat szolgalja a forrds és a gOmbtiikor kozott
elhelyezett kételektrodos, gomb alaku fékezdlencse.

Mivel a mérend6 elektronok energidja kicsi (az analizator 0-13 keV
energiatartomanyban hasznalhat6), a Fold magneses terének csokkentése végett a
spektrométert haromrétegli hokezelt p-metal arnyékolassal lattuk el. A maradék
magneses tér értéke kozelitdleg 1 mG.

A spektrométer egy rozsdamentes vakuumkamraban helyezkedik el, amelynek
vakuumszivasat harom diffuzios szivattyl biztositja (2 db 2000 1/s és 1 db 400 1/s
szivosebességll). A mérések soran a céltargyként hasznalt gdzok beeresztésére
egy 0.5 mm atmérdji favoka szolgal, amelynek a végére egy mikrocsatornas
elektronsokszorozod darabkaja van felragasztva annak érdekében, hogy iranyitott
nyalabot érjlink el az {itkdzési tartomanyban. Az allando céltargyatomszamot a
fuvoka elott elhelyezett puffertartdly nyomdasanak allandé értéken tartasaval
biztositjuk. A kamraban 2-3-107 mbar végvakuum érhetd el (gazbedmlés nélkiil).

A Kkisérletek soran tobbféle 16vedékkel mérhetiink. A gyorsitod (esetiinkben az
5 MV-o0s VdG) ionnyalabjain kiviil lehetéség van elektronbombazasos mérésekre
is a gyorsitd nyalabiranydhoz képest 60°-os szogben beépitett elektrondgyu

segitségével.
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A spektrométer elektronikus vezérlérendszerének alapja egy személyi
szamitogépre alapozott, specidlis mérésvezeérlo €s adatgylijté egység, valamint a
mikddtetéséhez sziikséges vezérld program [Kad81, Kad83, Mol93a]. Az
elektronspektrumok felvétele energiapontonként torténik. A mérni kivant
energianak megfeleld fesziiltséget a szamitogép altal vezérelt nagyfesziiltségii
tapegység adja az elektroddkra. A spektrométeren atjutd elektronok a
13 elektrondetektor valamelyikébe becsapddva elektronikus jelet generalnak,
amely egy elOerdsitd és egy integral diszkriminator utdn jut a szamlalokba. Az
egyes energiapontokat azonos bombdz6d részecskeszamra normaljuk. A
nyalabaramot egy Faraday-kalitkaban mérjiilk és aramintegrator segitségével
digitalizaljuk. Ez a jel szintén a szamitdégépbe jut, amely a megfeleld
toltésmennyiség beérkezése utan leallitja a szdmlalokat, eltarolja az adatokat és
inditja a kovetkezd energiapont mérését.

Munkdm soran a spektrométert fékezés nélkiili iizemmodban hasznaltam.
Ekkor a spektrométer atmend energidja megfelel a mért elektron névleges
kinetikus energiajanak. A céltargy, a bels6 henger és a belsé gomb, valamint a
fekezOlencse mindkét elektrodaja foldpotencidlon van. A névleges energiat a

kiilsé gombre ill. kiilsé hengerre adott fesziiltségek hatarozzak meg.

3.2.3 Az ESA-22 elektron spektrométer

Az ESA-22 elektrosztatikus elektron spektrométer (3.2.2 abra) [Ric02, Jur01]
az ESA-21 nevii analizator tovabbfejlesztett valtozata. Az analizator az 1990-es
évek elején épiilt az ATOMKI Atomi Utkozések Osztalyan. A teljes
mérorendszer 1998-ban késziilt el az Oului Egyetem Elektronspektroszkopiai
Osztalyaval (Finnorszag) egyiittmiikodve. Jelenleg is kdzosen hasznaljuk a Lundi

Egyetem (Svédorszag) MAX-II szinkrotron 1411 nyalabcsatornajan.
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Az elso rész itt is egy gombtiikor, mely a mintabol kilépd elektronokat a
kovetkezd fokozat bemend résére fokuszalja ugy, hogy megdrzik az eredeti
emisszid szOgét. Az energiaanalizist egy gylribol-gyiribe fokuszalo,

masodrendii fokusszal rendelkezé hengertiikor végzi.

3.2.2 dabra Az ESA-22 elektron
spektrométer keresztmetszete. Az
azonos arnyalatd elektrodak
azonos analizatorhoz tartoznak,
mig a belsé henger és bels6 gomb
kozos. 1.Kh. és 1.Kg. az
1. spektrométer kiils6 hengerét és
kiilsé gombjét, 2. Kh. és 2. Kg. a
2. spektrométer kiilsé hengerét és
kiils6 gombjét, mig PSD a
helyzetérzékeny detektort jeldli.

S, o
/Fékezodlencse

A hengertiikorrel két kiilonb6z6 atmérdji fokuszt (20 mm és 88 mm) lehet
beallitani és igy kétféle detektorrendszer hasznalhaté a mintabol kilépd
elektronok észlelésére. A nagyobbik gylriifokusznal 20 db csatorna
elektronsokszorozot hasznalunk 15°-345° szogtartomanyban 15%-os 1épésenként
(kivéve a 0°+5°, 90%+5°, 180°+5° és 270°+5%-okat). Az egyes szogcsatornak

vizszintes iranyban +5°-t, mig fiiggbleges irdnyban £1.5°-t fednek le. A kisebbik
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gylriifokusz esetén egy kétdimenzidos helyzetérzékeny detektort (Position
Sensitive Detector, angol roviditése PSD) haszndlunk. Ez két egymas utan
elhelyezett mikrocsatornas elektronsokszorozd lapbol (channel plate) és egy
‘parna’ alaku ellenallas réteggel ellatott 2 dimenzidos anodbol all (egy csatorna
atméréje 8 um, az ¢érzékeny felillet atmér6je 25 mm). A detektor a
toltésmegosztas elvén milkodik. Az andd négy sarkarol kapott jelamplitidokat az
elektronok becsapddasanak helye és a sarkok kozotti ellenallas értéke hatdrozza
meg. A jelamplitidékat megmérve a becsapodas x, y koordinatdja jobb, mint
0.2 mm pontossaggal meghatarozhaté. Az ESA-22 elektron spektrométer
helyzetérzékeny detektor hasznalata esetén spektrografként viselkedik, azaz a
beallitott energiahoz képest egy +0.8%-0s energiasdvot képez le a detektor
felilletére kb. 1.5%-0s szogfelbontassal. Ez tovabbi jelentés idémegtakaritast
eredményez a mérések soran.

A kiilsé gomb ¢és henger elektrodait a spektrométer tengelyén atmend sik
mentén kettévagtuk. Igy két egymastol fiiggetlen analizatort kaptunk, amellyel
két kiilonb6z6 energian, egyidejli szOg- és energiaanalizist végezhetiink a vagasi
sikhoz képest 0°-180° szogtartomanyban. A két “félspektrométer” belsé és kiilsé
hengere ill. bels6 és kiilsé gombje kozott térkorrekcios elektrodakat hasznalunk,
hogy a hatarokon is biztositsuk a megfeleld elektrosztatikus téreloszlast. A
3.2.2 abran az azonos arnyalatu elektrodak azonos analizatorhoz tartoznak, mig a
bels6 henger és bels6 gomb kozos. Lathato, hogy az 1. spektrométer az E;
kinetikus energiaval érkez6 elektronokat a csatorna-elektronsokszorozora, mig a
2. spektrométer az E, energiajuakat a helyzetérzékeny detektorra fokuszalja. fgy
ez egy olyan egyediilallo berendezés, mely alkalmas mind szégeloszlas mind
elektron-elektron koincidencia ill. szogkorrelacidos mérésekre.

Elektrosztatikus elektron spektrométereknél a relativ energiafelbontas az
atmend energiatol fiiggetlen (AE/E=éllandd) és a bemend ¢és a kimend

résszélesség hatarozza meg. Ezt a tulajdonsagot felhasznalhatjuk az
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energiafelbontas novelésére fekezo lencse segitségével tigy, hogy a spektrométer
geometridjan nem véltoztatunk semmit. Igy az ESA-22 analizator érzékeny
térfogata koré is egy gomb alaku fékezo lencsét épitettiink.

Mivel ez az analizator is alacsony energidju elektronspektroszkopia céljara
késziilt, igy ezt is haromrétegli magneses arnyékolassal lattuk el a F6ld magneses
terének csokkentésére. A maradék magneses tér értéke kisebb, mint 5 mG.

Az ultra-nagyvakuum tartomany elérése érdekében a kamra teljes egészében
fémtomitéses és 250 “C-ig kiffithetd. A kamrat harom 250 I/s szivosebességii
turbomolekularis szivattyaval lattuk el. A gazok beeresztésére itt is egy 0.5 mm
atmér6jii  fuvoka szolgal, amelynek a végén egy mikrocsatornas
elektronsokszorozo darabkaja van felragasztva. Gaz céltargy és kifités nélkiil
24 6ras szivas utan a hattérnyomas 5-10°° mbar.

A rendszer elektronikus vezérld rendszerének alapja két személyi szamitogep,
amelyek az RS-232-es vonalon keresztiil vannak 6sszekotve. A mester gép két
ATOMKI gyartmanyt, 40 csatornds szamlalot és 64 input/output vonalat
tartalmazod kartyan keresztill végzi a csatorna-elektronsokszorozobol jovo
impulzusok szamlalasat ill. beallitja két digital-analog (DAC) konverteren
keresztiil a spektrométer elektrodain a megfeleld fesziiltséget. A szolga gépben
két ATOMKI gyartméanyt analog-digitdl (ADC) kartya van. Az egyik a
helyzetérzékeny detektor ’analdog szamitogépének’ jeleit dolgozza fel és a
digitalis x, y koordinatakat tarolja egy 256x256-0s (8x8 bit) matrix memoridban.
A masik kartyat csak koincidencia mérések esetén hasznaljuk, amely az id6-
amplitudo konverter analdg jelét alakitja at digitalis cimmé, amibdl kapjuk a
koincidencia id6éspektrumot.

Mivel munkam soran koincidenciafeltétel nélkiili méréseket végeztem
csatorna-elektronsokszorozok hasznalataval, ezért csak ennek a folyamatat irom
le, mely hasonlé az ESA-21 analizatornal leirtakhoz. ElGszor a mester

szamitogép beallitja a mérendd energianak megfeleld fesziiltséget a spektrométer
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elektrodain a digital-analog konvertereken keresztiil és kinyitja a 40 csatornas
szamlal6 bemeneteit. A mintabol a megfeleld energiaju elektronok a csatorna
elektronsokszorozok bemenetére érkeznek, amelyek jelei a gyors elderdsitokbe
jutnak mind a két spektrométerbdl. Ezt koveti hdrom, 8 csatornas, allando
id6zitésti  diszkriminator (Constant Fraction Discriminator, CFD), amit
jelformalasra ill. zajvagasra hasznalunk. A CFD-bol jovO jel beirodik a megfeleld
szamlaloba. A beallitott mérési id6 lejartaval a szamlalék bemenete lezarodik és
tartalmuk kiolvasasra ill. torlésre keriil. A mért adatokat a bombaz6 nyaldb adott
fluxusdra vagy az id6ére normaljuk. Mivel a szdmlalok és a detektorok kozott
egyértelmi a hozzarendelés, igy az emisszid szdge is egyértelmiien
meghatarozhatd. Ezutan a mester szamitogép bedllitja a kdvetkezd energiat a

spektrométeren és indul elolrdl az eljaras [Ric02, Mol93a, Mol93b].
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4. Sajat eredmények

4.1 Fotoelektronok szogeloszlasinak mérése nemesgaz

céltargyakon

A fotoelektronok szdgeloszlasat jellemzé dipdl (f) €s nondipol (y és O)
anizotropia paraméterek meghatarozasa céljabol a Xe 5s [Ric03], Xe 5p;»;0
[San04] és Ar 3p;» 3> [Ric05a] alhéjakrol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasat
mértik rendre a 90-225eV, 100-200eV és 90-330eV fotonenergia-
tartomanyokban linedrisan polarizalt szinkrotron sugarzassal. A kétszeresen
differencialis hataskeresztmetszetek (és igy jelen esetben az anizotropia
paraméterek) sokkal érzékenyebbek az ionizacios folyamat dinamikéjara, mint a
teljes ionizacids hataskeresztmetszetek. A kisérleti és a szamolt adatok
Osszehasonlitasabol egyértelmiien lehet kovetkeztetni az atomok sokrészecskés
tulajdonsagaira és a kiilonboz0 gerjesztési csatornak kozotti kolesonhatasok

jelentoségére.

4.1.1 Kisérleti elrendezés, mérorendszer hitelesitése és a spektrumok

Kkiértékelése

Hagyoméanyos berendezésekkel a fotoelektronok kétszeresen differencialis
hataskeresztmetszetét (energia és emisszio szdge szerinti) egy vagy tobb elektron
spektrométer forgatasaval mérik (tobbnyire néhany szognél). Linearisan
polarizalt fotonok esetén a vizsgalatok dontd tobbségét az Uin. dipol sikban
(amely a foton impulzusara merdleges és a polarizacios vektoron megy keresztiil
(YZ sik a 2.1.2 abran)) végzik, altalaban két sz6gnél a polarizacioés vektorhoz

képest (0° és 54.7°-nal, ahol a masodrendi Legendre-polinom értéke nulla).
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Ezekb6l a mérésekbdl egyértelmiien meghatarozhaté a f dipdl anizotropia
paraméter (lasd a 2.1.5 fejezetben a 2.1.25 kifejezést ¢=90°-nal). A mérdérendszer
intenzitas-hitelesitését nemesgazok  s-héjarol  szdrmazé  fotoelektronok
szogeloszlasaval végzik a =2 elméleti anizotropia paraméter alapjan, ami jo
kozelités az ionizacios kiiszobtél tavoli fotonenergidknal (eltekintve olyan
specidlis esetektdl példaul, mint amit a Xe s héjnal bemutatok). Mivel
vizsgélatainkat a foton polarizacios és impulzus vektora altal kifeszitett sikban
végeztiik, ez a moédszer esetiinkben nem hasznalhat6. Ugyanis korabban ebben a
sikban nem torténtek mérések, igy a fotoelektronok szdgeloszlasa ebben az
esetben ismeretlennek tekinthetd kisérleti szempontbdl.

Kisérleteinket Lundban, Svédorszagban végeztiik a harmadik generdcios
MAX-II tarolégytiri 1411 nyaldbcsatorndjan [Guo99, Bids99, Bas01]. A
tarologytirti és a nyaldbcsatorna részletes leirasa a 3.1.3 fejezetben talalhato. A
folyamat soran emittalt elektronokat az ESA-22 elektrosztatikus elektron
spektrométerrel [Ric02] mértiik. Az analizatort részletesen a 3.2.3 fejezetben
mutattam be. A fotoelektronokat egyidejiileg 20 kiilonbozé szognél detektaltuk a
foton polarizaciés és impulzus vektora altal kifeszitett sikban (¢=0°), a
polarizacios vektorhoz képest (6) 15° és 345° kozotti szogtartomanyban. Ennek a
mérési geometrianak az eldnye, hogy egyetlen szogeloszlas felvételébdl meg
tudjuk hatarozni az Osszes dip6l €s nondipdl anizotropia paramétert. Az igy
kapott eloszlasok alakjabol kovetkeztetni lehet a fotoionizacidoban jelentds
szerepet jatszo kolcsonhatasok tipusara. A mérési geometria a 4.1.1-es abran

lathato.

4.1.1 abra
Meérési geometria.
[Ric02]

Foton (k) Fotoelektron
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Az egyedi szdgcsatornak relativ intenzitas-kalibracidja alapvetd fontossagu a
kisérleti adatok helyes kiértékelése szempontjabol. A detektorok relativ
hatasfokanak meghatarozasahoz az Ar L,-M,;M, 33P0_ 1.2 1zotrop Auger-atmenetet
hasznaltuk 440 eV fotonenergian mérve. Mivel a fotoelektronok energiaja széles
tartomanyban valtozott, igy vizsgaltuk a fékezés esetleges torzitd hatasat is oly
modon, hogy mértiilk az argon 2p fotoelektronok anizotropia paramétereinek
atmend energia fiiggését 440 eV fotonenergian. A fékezési arany (fotoelektron
kinetikus energijja/atmend energia) 1-8.5 kozott valtozott. A 4.1.2 abran
lathatjuk az anizotropia paramétercket az atmend energia fiiggvényében. A

paraméterek értékét konstansnak talaltuk AP =10.05, Ad=20.05 ¢s
Ay =20.06 eltéréseken belill, amelyek az adott paraméterek statisztikai

hibajaval azonos nagysaguak és amelyeket szisztematikus hibaként kezeltiik.

140

13 } 4.1.2 abra 440 eV fotonenergidan mért Ar 2p
L2 fotoelektronok  anizotropia paramétereinek
&2 ok { atmend energiatol vald fliggése. A pontok a

e kisérleti értékek, a vonal pedig az ezekre

. illesztet gorbe.

110

0 20 40 &0 80 100 120 140 180 180 200 220

0,20
0,15
0,10
O 0,05
0,00 { }

0,05

0,10
02 40 & 80 100 120 140 180 180 200 220

iX

0,4

0,0

-0,2

04

0 20 40 &0 80 100 120 140 180 180 200 220

Atment energia (ev)



50 4.1 Fotoelektronok szégeloszldsanak mérése nemesgaz céltargyakon

A Xe 5s fotoelektronok szogeloszlasat két eljarassal mértiik, fékezés nélkiil és
fekezéssel. Fékezés nélkiili esetben a detektorok relativ hatasfokat ugy hataroztuk
meg, hogy az argon P, , Auger-elektronjait lefékeztiik 75, 100, 125, 150, 175 és
200 eV atmend energidra ¢és az igy mért spektrumokbol meghatarozott
csucsteriileteket hasznaltuk mint hatasfokot az egyes szogcsatorndkban az adott
elektronenergiara (a kozbensé energia értékekre interpolaltunk). A fékezéses
atmeno energiat hasznaltunk, az Auger-clektronokat is ide fékeztiik vissza. A két
modszerrel kapott anizotropia paraméterek hiban beliil egyeztek egymassal, ami
megerdsitette a hatdsfok hitelesitési eljards helyességét. A Xe 5p és Ar 3p
fotoelektronok szogeloszlasat mar csak fékezéssel mértiik.

Azért, hogy a Xe 5s fotocsucstol el tudjuk kiiloniteni a 4p”(*P)6s’ P, szatellit
vonalat [Fah84], méréseinkben az analizator relativ energiafelbontasa 2.4-107
volt. Ez fékezés nélkiilli méréseinkben 70 eV ill. 200 eV atmend energian
170 meV ¢és 480 meV kozotti félértészélességet (FWHM), mig fékezéssel a
fotoelektron  kinetikus  energigjatol  fiiggetleniil 170 meV ~ FWHM-et
eredményezett. Kisérleteink soran a monokromator kimeno résszélessége 120 pm
volt (a fotonnyalab savszélessége igy 0.09 eV és 0.3 eV kozott valtozott a
fotonenergiatol fiiggden). A Xe 5p fotoelektronok szogeloszlasat 70 eV atmend
energian (ez 170 meV energiafelbontast eredményezett a spektrométernél) €s
100 pm kimené monokromator résszélesség mellett (a fotonnyalab savszélessége
ekkor 0.05eV és 0.24 eV kozott valtozott a fotonenergiatol fiiggden) mértiik,
mert igy szét tudtuk vélasztani a Xe 5p;, és Xe 5p;, alhéjaknak megfeleld
fotocsucsokat. Az Ar 3p fotoelektronok szogeloszlasat el6szor, mint attekintd
mérés, szintén 70 eV atmend energian mértiikk, ami 100 meV energiafelbontast
eredményezett. 110 um kimend monokromator rést hasznalva a fotonnyalab
szélességét 60-560 meV kozott valtoztattuk a fotonenergiatol fliiggéen. Késobb,

hogy jol el tudjuk kiloniteni az Ar3p fotoelektron-vonal spin-palya
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komponenseit, 30eV atmend energiat (ami 50 meV energiafelbontast
eredményezett) ill. 15 um kimend monokromator rést (a fotonnyalab szélességét
igy 57 meV és 59 meV kozott valtoztattuk a bemend fotonenergiatol fiiggden)
hasznéltunk.

A linedris polarizacio fokat a Ne 2s fotoelektron-vonal 250 eV fotonenergian
mért szogeloszlasaval hatdroztuk meg, ahol a nondipdl hozzajarulés
elhanyagolhatdé [Hem97]. A sugarzast teljesen linearisan polarizaltnak (100%)
talaltuk.

Elvégeztiik a fotonenergia-skdla (vagy ha ugy tetszik a monokromator)
hasznalataval. King és munkatarsai [Kin77] altal korabban meghatarozott Ar 2p
gerjesztési energidkat fogadtuk el rezonans gerjesztési energiakként.

A mért adatok kiértékelése soran az elso 1épés a mért fotoelektron-spektrumok
¢és Auger-spektrumok linearis hattérlevonasanak elvégzése volt. Esetlinkben egy
spektrum az egyidejileg 20 szogben torténd szogeloszlasmérés miatt az
irodalomban szokasos spektrumelnevezésben 20 db. kiilonallo intenzitaseloszlas
kiértékelését jelentette. Egy hetes mérési id6 alatt kb. 70-80-szor 20 db. spektrum
kiértékelését kellett elvégezni. A hattérlevonas szazalék koriili korrekciot
jelentett. A jo energiafelbontasnak koszonhetéen nem kellett cstcsalakot
illeszteniink, elegendd volt a cstcsteriiletek meghatarozasa, hiszen a p héjak
esetén minden esetben jol elkiiloniiltek a finomszerkezeti komponensek ¢és a
hattér gyakorlatilag nulla volt. Ezutan az egyes szdgcsatornakhoz tartozo
fotoelektronok intenzitasat elosztottuk a hozzajuk tartozé Auger-intenzitasokkal.
Az igy kapott relativ kétszeresen (szO0g és energia szerinti) differencialis
hataskeresztmetszetekre illesztettiik ra a kovetkezd kifejezést [Co093] és ebbdl
hataroztuk meg a dip6l (B) és nondipdl (y és d) anizotropia paramétereket:

do, [

—_— 2 1
e (1 + ,BPz(cos 9)+ [5+ ¥ cos 9]cos¢s1n 0), (4.1.1)
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ahol o;; az n/ atomi h¢j teljes fotoionizacids hataskeresztmetszete, Pz(cos 6’) a

masodrendi Legendre-polinom, £ az elektromos dipol (E1), yés o az elektromos
kvadrupol (E2) és magneses dipol (M1) kdlcsonhatas anizotropia paramétere, 6
a fotoelektron impulzus vektora és a foton polarizacids vektora kozotti polarszog
¢s ¢ a foton terjedési vektora és a fotoelektron impulzusanak a foton polarizacos
¢és terjedési vektora altal kifeszitett sikra merdleges sikba (XZ sik) es6 vetiilete
kozotti azimutalis szog (1asd a 2.1.5 fejezetben az 2.1.2 dbrat).

A hibdkat a Gauss-féle hibaterjedési torvénnyel szamoltuk a statisztikus és az
illesztésbol kapott hibakbdl. A fékezés esetleges torzitd hatdsanak vizsgalata
sordn az anizotropia paraméterek konstanstol vald eltérését, mint szisztematikus
hibat, hozzaadtuk az egyes anizotrdopia paraméterek elobb elmondott hibaihoz.

A fentiekben leirt, az Ar L,-M,;M, 33P0_ 12 1zotrop Auger-atmenetre vald
normalason alapuldo 1 kalibralasi modszert, amely alkalmas az elektron
spektrométer hatasfokdnak meghatarozasara, teljes egészében én dolgoztam ki.
Ez az eljaras lehetévé teszi a fotoelektronok szdgeloszlasanak vizsgalatat az
altalunk hasznalt mérési geometridban. Ennek eredményeként egyetlen
szogeloszlas mérésével meg lehet hatarozni a kétszeresen differencialis
hataskeresztmetszetekb6l mind a dip6l mind a nondip6l anizotropia

paramétereket.

412 A XeSs héjrol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasanak

anizotropia paraméterei

Méréseink kezdetekor az irodalomban kétféle modellszamolas allt
rendelkezésre a xenon 5s héjarol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasara
vonatkozoan. Ezek jelentsen eltértek egymastol mind a dip6l mind a nondipol
anizotropia paraméterek tekintetében. Az egyik a filiggetlen részecske modell

(nem relativisztikus (independent particle model, IPM) ill. relativisztikus
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(relativistic independent particle model, RIPM)) keretein beliil végzett szamolas
[Bec90, C0090, Co093, Der99], mely elhanyagolja a kontinuum és gerjesztési
csatornak kozotti csatolasokat. A masik modell az atomi elektronok kollektiv
mozgasat is figyelembe vevd leirds, a nem relativisztikus véletlen fazist kozelités
(random phase approximation with exchange, RPAE) [Amu99, Amu01] ill.
ennek relativisztikus valtozata (relativistic random phase approximation, RRPA)
[Dol99, Joh99, JohO1, Joh02]). Ez utobbiak kozott is jelentds eltérések
mutatkoznak az anizotrépia paraméterek energiafiiggésére. S6t az RRPA
eredmények még attol is fliggnek, hogy milyen kodlcsonhatast ill. ktési energiat
vettek figyelembe az atomi elektronok kozott. A szamolasok kozotti jelentds
eltérések indukaltak kisérleti vizsgalatainkat, mivel az irodalomban ilyen jellegii

méréseket korabban nem kozoltek.

0.0 180

270

Xe 5s

4.1.3 dbra 250eV ¢és 150eV fotonenergian mért Ne 2s és Xe 5s fotoelektronok
szogeloszlasa polarkoordinata rendszerben abrazolva. A pontok a kiilonboz6 szogek alatt
mért intenzitasokat jelolik, mig a vonal az ezekre illesztett eloszlast mutatja. A kdzépsd
abran a mérési geometria lathato, ahol kp, és k. a foton ill. a fotoelektron impulzus
vektorai, E a foton polarizacios vektora és 6 a polarszog.
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A Xe 5s héjrol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasat vizsgaltuk [Ric03] a
fotonenergia fliggvényében 90-225 eV kozotti fotonenergia-tartomanyban. A
nondipol kdlcsonhatasok jelenlétének szemléltetéseként a 4.1.3 dbran a Ne 2s és
a Xe 5s héjakrol szarmazo fotoelektronok szdgeloszlasat mutatom be, amelyeket
rendre 250 eV és 150 eV fotonenergian mértiink. A baloldali dbra (Ne 2s) a
fotonnyalab iranydhoz képest eldre-hatra jo kozelitéssel szimmetrikus (fel-le
irdnyban), mig a jobboldali (Xe 5s) aszimmetrikus. Ez azt jelenti, hogy neon
esetében a nondipol jellegli kolcsonhatds elhanyagolhatd, mig xenonnal ezek
jaruléka jelentds a hasznalt fotonenergidkon. A foton impulzus vektordhoz
képesti bal-jobb oldali maximum mutatja mindkét abran, hogy a spektrométeren
beliili maradék magneses tér nem zavarja az elektronpalyakat.

A 4.1.4 abran lathato a Xe s fotoelektronok kisérleti [Ric03, HemO1] és
elméleti [Der99, JohO01, Joh02, Tof02] g dip6l anizotropia paramétereinek
Osszehasonlitasa. Az altalunk mért adatokat iires kordk, mig a szamoltakat

kiilénboz6 tipust vonalak jelolik.

22 T T T T T T ;

4.1.4 dabra A XeSs fotoelektronok
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Az abran Hemmers és munkatarsainak kisérleti eredménye [HemO1] (tomott
rombuszok) is fel van tiintetve, amely kissé eltér a mienkt6l. Az altalunk mért
paraméterek hasonlo, de szélesebb és mélyebb minimumot mutatnak, a minimum
helyzete a nagyobb energiak felé¢ tolodik el ill. a dip6l paramétereink értéke a
vizsgalt fotonenergia-tartomanyban kisebb. Az eltérés oka Hemmers ¢és
munkatarsai altal hasznalt rossz energiafelbontas (nem tudtdk szétvalasztani a
4p*CP)6s’P,; szatellit vonalat [Fah84] az 5s fotocsticstol).

Kisérleti f paramétereinket Osszehasonlitottuk a relativisztikus fliggetlen
részecske modellel (RIPM) [Der99], a 13 és 20 csatornds relativisztikus véletlen
fazisu kozelitéssel (RRPA) [JohOl, Joh02] és az id6fiiggd stirtiségfunkcional
elmélettel (time-dependent density functional theory, TDDFT) [Tof02] kapott
eredményekkel. Tisztan lathato, hogy a fiiggetlen részecske modell teljesen mas
energiafliggést mutat, mint a kisérlet és, hogy a mért adatok az RRPA és TDDFT
elmélettel sokkal jobb egyezést mutatnak. A mért f§ értékek a 20 csatornas RRPA
és TDDFT elméletekbd] kapott értékek kozott helyezkednek el. Bar a TDDFT
szamolas tartalmazza a szatellit (gerjesztési) csatornakkal vald korrelaciot egy
modellpotencial révén, a kisérleti értékekkel valé Osszehasonlitds azt mutatja,
hogy ez az elmélet hibasan ad szamot ezen korrelaciokrol. A 20 csatornas RRPA
szamolasbol kapott B értékek, ahol figyelembe veszik a 4s, 4p, 4d, 5s, 5p héjak
kozotti kolcsonhatast, kozelebb vannak a kisérletiekhez, mint a csak a 4d, 5s és
S5p héjak kozotti kolcsonhatast tartalmazd 13 csatornas RRPA  elmélettel
meghatarozott értékek. Ez azt jelenti, hogy a 4p és 4s héjak hatasa fontos a Xe s
héjat  jellemz6 f dipdl paraméterek fotonenergia-fliggésének leiraséban.
Mindezekbdl arra kovetkeztethetliink, hogy az atomi elektronok kozotti
kolcsonhatas jelentds szerepet jatszik a Xe s héj fotoionizacidjaban. Altalanosan
mondhatjuk, hogy a kisérleti f paraméterek jol egyeznek az elméletickkel,
eltekintve a 90 és 130 eV kozotti tartomanytdl, ahol a kozottik 16vé eltérés
jelentés. Ez az eltérés annak tulajdonithatd, hogy a gerjesztett allapotokat nem

vették figyelembe az RIPM, a 13 és 20 csatornas RRPA szamolasokban.
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A mérési geometrianknak koszonhetéen a y és J nondipdl anizotropia
paramétereket kiilon-kiilon meg tudtuk hatarozni. A J paramétert hiban beliil
nulldnak talaltuk, ahogy azt korabban elméletileg is megjosoltak [Co093]. A
4.1.5 abra mutatja a Xe 55 fotoelektronok kisérleti ¢s elméleti [Der99, JohOl,
Joh02, Amu01] y anizotropia paramétereit a fotonenergia fiiggvényében. Ezen az
abran is, ahogy eldzdleg a S paraméterekre vonatkozon is, az altalunk mért
adatokat korok, mig a szdmoltakat kiilonb6z6 tipusu vonalak jelolik. A mért
y paramétereinket Osszehasonlitottuk a relativisztikus fiiggetlen részecske
modellel (RIPM) [Der99], a 13 és 20 csatornas relativisztikus véletlen fazist
kozelitéssel (RRPA) [JohO1, JohO2] ill. a 13 csatornas, kicserélodést is
tartalmaz6 nem relativisztikus véletlen fazisti kozelitéssel (RPAE) [Amu0O1]

kapott eredményekkel.

125 + - 4.1.5 abra A Xe 5s fotoelektronok kisérleti
és elméleti y nondipdl anizotropia
paramétereinek Osszehasonlitdsa a foton-

1.00 < energia fiiggvényében.
| Kisérlet: o sajat mérés;
Elmélet: -+ RIPM [Der99]; —— 13
0.75 - csatornas RPAE [AmuOl1]; --- 13 csatornas
| RRPA [JohO1]; — 20 csatornas RRPA
[Joh02].
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Lathato, hogy az RIPM szamoldsok [Der99] egy szerkezet nélkiili enyhe
novekedést mutatnak, mig 13 ¢és 20 csatornds RRPA [JohOl, Joh02]
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szamolasokban egy csucs lathatdo 150 eV koriili maximummal, éppen ott, ahol a
4d hataskeresztmetszet Cooper-minimuma [Yeh85] talalhato. (Ha a
fotoelektronok ionizacids hataskeresztmetszetét abrazoljuk a fotonenergia
fliggvényében, akkor egy bizonyos fotonenergianal, héjtol és rendszamtol
fliggben, minimum taldlhaté a gorbén, amelyet Cooper-minimumak neveziink.)
A 20 csatornds RRPA modositja a maximum nagysagat ill. felhasitja a csucsot
két komponensre. Meg kell jegyezzem, hogy az dbran lathato 20 csatornas RRPA
eredményeken [Joh02] kiviil 1étezik egy korabbi 20 csatornds RRPA szamolas

[JohO01] is. A kiilonbség a kettd kozott az, hogy a korabbiban a szamoldsok soran

hasznalt 4p héj ionizacids kiiszObenergia E, (4 pyj =156.5¢elV és
2
EB(4 p y) =163.9 ¢V [Sev79] volt, mig az abran is feltiintetett szamolas a
2

realisabb EB(4py) =145.5eV és EB(4py) =157 eV [Car75] értékeken
2 2

alapul. A 4p héj kiiszObenergidjanak moddositasa eltolja a maximumot az
alacsonyabb fotonenergiak felé, de a cslics magassagat nem valtoztatja meg. A
kisérleti y paramétereink a 20 csatornas RRPA szamolasok eredményeihez
hasonl6 szerkezetet mutatnak [Joh02]. A cstcs felmend és leszalld aga jol
egyezik az elmélettel [Joh02], de a kisérletileg talalt maximum kisebb
fotonenergian talalhatd, mint az elméletileg josolt. A kisérleti és elméleti [Der99,
JohO1, Joh02, Amu01] értékek 6sszehasonlitasabol arra kovetkeztethetiink, hogy
a Xe 4s és 4p csatornak figyelembe vétele fontos a Xe 5s héj fotoionizaciojat
jellemz6 y nondipdl paraméter fotonenergia-fliggésének leirasaban, éppugy,
ahogy azt a f paraméterek esetében is tapasztaltuk. A 20 csatornds RRPA
szamolas [Joh02] kiss¢ tulbecsiili a 4p héj jarulékat, ami nem meglepd, hiszen a
Xe 4p™ allapot korreldl a 4d”nf;f allapotokkal, amit azonban az elmélet nem

tartalmaz.
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Tulkki [Tul89] a tobbcsatornas multikonfiguracios Dirack-Fock eljaras
keretein belill végzett szamolasaiban azt talalta, hogy 30eV korili
fotonenergiakon a f6 és a szatellit csatornak kozotti kolcsonhatas nagyban
befolyasolja a Xe 5s héj fotoionizacidjat. Ez alapjan a kisérlet és az elmélet
kozott tovabbra is jelenlévo eltéréseket az 5s és 4p ionizaciokhoz kapcsolodo
Sp7nded és 4d”nfef tipusu szatellit csatornak elméletekben valé elhagyasaval
magyarazhatjuk. Lathato, hogy a kicserélddést is tartalmazé nemrelativisztikus
13 csatornds RPAE szamoldsok [Amu0O1] kisebb vy paraméter értékeket
eredményeznek, mint a megfeleld 13 csatornas RRPA szdmolasok [Joh01]. Ezek
azt mutatjak, hogy a relativisztikus effektusokat valésziniileg talbecsiilték az
RRPA szamolasokban [JohO1, Joh02] ¢és hogy a szatellit csatornadk tekintetbe
vétele fontos a Xe 5s fotoionizaciojanak a pontos leirdsa szempontjabol.

Osszefoglalasul mondhatjuk, hogy a Xe 5s fotoelektronok szdgeloszlasat
jellemzo dipdl (B) és nondipdl (y és J) paraméterek fotonenergia-fiiggésében
tisztan lathato szerkezetet talaltunk (volgyet a f paramétereknél és csucsot a y
paramétereknél), kivéve a ¢ paramétereket, amelyeket jo kozelitéssel nulldnak
mértiink az elméletekkel [Co093] megegyezden. A kisérleti f§ €s y paraméterek jo
egyezésben vannak a 20 csatornas RRPA szamolasokkal [Joh02], de jelent6sen
kiilonboznek a fiiggetlen részecske modellbdl [Der99] kapott értékektol.
Mindezek azt mutatjak, hogy a tobbelektronos korrelacids effektusok lényeges
szerepet jatszanak a fotoionizacioé folyamataban.

Végiil megjegyzem, hogy ez volt az elsé olyan kisérleti vizsgalat, amely
ramutatott a nondipol kolcsonhatas figyelembevételének jelentdségére alacsony
energiaju foton-atom iitk6zésekben.

A fejezetben ismertetett eredmények elérésében sajat munkamnak tekintem a
mért spektrumok teljes kort feldolgozasat (100%). Tovabba jelentésen
hozzajarultam a mérések kivitelezéséhez (60%) és a kisérleti adatok

értelmezéséhez (50%).
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413 A XeS5p héjrol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasanak

anizotropia paraméterei

A XeSp hé esetében a Xe 5s héjndl elvégzett és az el6zd fejezetben
bemutatotthoz hasonlé méréseket végeztiink, azaz vizsgaltuk a Xe 5p
fotoelektronok dip6l és nondipol anizotropia paramétereinek fotonenergia-
fliggését a 100-200 eV kozotti  fotonenergia-tartomanyban [San04]. A
spektrométer energiafelbontasanak (170 meV) és a fotonnyaldb-savszélességnek
(50-240 meV) kdszonhetden jol el tudtuk kiiloniteni a Xe 5p fotoelektron-vonal
spin-palya komponenseit (5p;, €s 5p;.).

Mar korabban is végeztek alacsony fotonenergian olyan méréseket [Kra81,
Sou83, Sou86], ahol a spin-palya komponenseket szét tudtak valasztani. Ezen
kisérleti vizsgalatokban azonban csak a f dipdl paramétert hataroztdk meg. A
mérések eredményeit sikeresen magyaraztdk a relativisztikus véletlen fazisa
kozelitéssel (RRPA) [Joh79a, Joh79b, Kut89] és a kicserélddési effektust is
tartalmazo nem relativisztikus véletlen fazist kozelitéssel (RPAE) [Amu77].

Meéréseink eredményeit Johnson €s Cheng legutobbi 13 és 20 csatornas RRPA

szamolasaival  hasonlitottuk ~ 6ssze  [Joh02], ahol az  utdbbiban
EB(4py):145-5 eV és EB(4py):157 eV 4p héj  ionizacios
2 2

kiiszobenergia-értékeket [Car75] hasznaltak a szamolasok soran. Emlékeztetdiil:
a 13 csatornas RRPA elmélet a 4d, 5s és 5p héjak kozotti kolcsonhatést
tartalmazza, mig a 20 csatornds RRPA ezeken feliill a 4s és 4p, héjakat is
figyelembe veszi.

Az anizotropia paraméterek Osszehasonlitasat azonos fotoelektron-energian
végeztik. fgy az 5p;s., fotoelektronok kinetikus energiajanak megfeleld £, i és
01, paraméterek értékét interpolaltuk a kisérleti adatokbol.

A 4.1.6 a.) és b.) abran lathaté a Xe 5p spin-palya komponensek kisérleti

[San04, Kra81] és elméleti [Joh02] S, és B3, dipdl anizotropia paramétereinek



60 4.1 Fotoelektronok szégeloszldsanak mérése nemesgaz céltargyakon

Osszehasonlitasa a fotoelektronok energiajanak a fliggvényében. A 4.1.6 c.) abra
mutatia a f;, és f3, dipol paraméterek kiilonbségének  (B,,-B35)
fotoelektronenergia-fiiggését. Mint mar emlitettem, méréseinket 100eV és
200 eV  kozotti fotonenergian végeztik, ami a Xe4d alakrezonancia
maximumanak ¢és a Xe 4d Cooper minimum kozotti tartomanynak felel meg

[Lin88].

80 100 120 140 160 180
20 e L L 4.1.6 a.), b.) és c.) abra A Xe 5p,;;,
18], e, @ (@) é 5psn (b) alhéjak kisérleti
12] L dip6l paramétereinek illetve ezek
“] 'o. kiilonbségenek Bi-P32) (©
o 084 LS Osszehasonlitasa a 13 és 20
= 4] * . csatornas  RRPA  szamolasok
j Mag-p-0t eredményével a fotoelektronok
g-g' . energiajanak fiiggvényében.
) (Q.«:‘"o'?‘.; o (b) Kisérlet: ® sajat mérés; o Krause és
164 . mtsai. [Kra81];
12 ® Elmélet: --- 13 csatornds RRPA
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Az altalunk mért adatokat tomott korokkel, mig a szamoltakat kiilonb6zo

tipusi vonalakkal abrazoltam. Az abran Krause és munkatarsainak kisérleti

eredménye (lires négyzet) [Kra81] is fel van tiintetve, amely mindkét alhéj esetén

jol egyezik az altalunk mért S paraméterek értékével. A kisérleti f paraméterek
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hibai csak az els6 pontoknal vannak feltiintetve az dbra konnyebb atlathatosaga
kedvéért. Ez az dbrazolasmod megtehetd, hiszen a tobbi ponthoz tartozo hibak
nagysaga kozel azonos az els6 pontokéval.

Lathato, hogy az elméletek jol reprodukaljak a kisérleti f,, és fs»
paramétereket a Xe 5p;,» €és 5p;,, alhéjakra egyarant (lasd 4.1.6 a.) és b.) abra). A
két kozelités majdnem ugyanazt a viselkedést josolja a dipol paraméterek
fotoelektronenergia-fiiggésére mindkét esetben, ami felveti, hogy a 4s és 4p
ionizaciés csatornak nem hatnak erdsen kolcson az 5p csatornaval. A 4.1.6 c.)
abran mutatott B;, és PBs, anizotropia paraméterek kiilonbségének (B;,-B35)
fotoelektronenergia-fiiggését nézve azonban lathatjuk, hogy a 20 csatornas
RRPA szamolas eredményei mégiscsak jobban egyeznek a kisérleti értékekkel,
mint a 13 csatornasé. Természetesen ez a kiilonbség a 4.1.6 a.) és b.) abran is
jelen van, csak kevésbé feltiinden. A f,,, és f;, anizotropia paraméterek erésen
valtoznak (lasd 4.1.6 a.) és b.) abrat) abban a tartomanyban, ahol a Xe 4d
hataskeresztmetszet is jelentésen valtozik [Bec88], mutatva, hogy az 5p és 4d
csatornak kozotti kdlesonhatas meglehetdsen erds. Az elobb elmondottakbol arra
kovetkeztethetiink, hogy az atomi elektronok kozotti kolesonhatas fontos
szerepet jatszik a Xe 5p héj fotoionizaciojaban. Megjegyzem, hogy a fiiggetlen
részecske modellben végzett szamolasok kozel konstans f paramétert adnak az
altalunk vizsgalt fotonenergia-tartomanyban (lasd pl. [Der99]).

Az 4.1.6 c) abran lathatd pS,,-f;, kiilonbség fotoelektronenergia-fiiggése
mutatja a Xe 5p fotoionizacidjaban jelenlévo relativisztikus effektusokat. Ez azt
tiikkr6zi, hogy az atmeneti amplitidd0 minimuma vagy nulldtmenete eltérd
fotoelektron energianal van a két alhéj esetén az erds spin-palya kélesonhatasnak
koszonhetden. A relativisztikus effektusok hianyaban ez a kiilonbség nulla lenne.
Az 4brabol vildgosan latszik, hogy a f,, és fs, anizotropia paraméterek
kiilonbsége jelen esetben eltér nullatol. Ez alapjan megallapithatjuk, hogy a

relativisztikus effektusok is fontos szerepet jatszanak a Xe 5p fotoionizaciojanak
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pontos leirasaban. A S értékek valtozasanak Osszehasonlitasabol azonban
vilagossa valik, hogy az elektronok kozotti kdlcsonhatas f dipol paraméterekre
kifejtett hatasa nagyobb, mint a relativisztikus effektusoké. A f,,,-f3, kiillonbség
a Xe 5p Cooper minimumnak megfelel6 helyen a legnagyobb (150 eV koriili
fotonenergian). Ez jo egyezésben van Kim ¢és munkatarsai altal végzett
szamolasokkal [Kim81] és a Xe Sp [Kra81] és Xe 4d [Wan01] fotoelektronok
szogeloszlasat vizsgald korabbi mérések ereményeivel. Altalanosan mondhatjuk,
hogy a kisérleti f paraméterek jol egyeznek az elméletickkel a vizsgalt
fotonenergia-tartomanyban.

Ahogy azt mar a Xe 5s héjra vonatkozd eredmények bemutatdsanal is
emlitettem, a mérési geometrianknak kdszonhetden a y és 0 nondipdl anizotropia
paramétereket kiilon-kiilon meg tudtuk hatarozni.

A 4.1.7 a.) és b.) abra mutatja a Xe 5p;,» és Xe 5p;; alhéjak kisérleti [San04]
¢és elméleti [Joh02] y;, és y3, nondipdl paramétereinek Gsszehasonlitasat, mig a
4.1.7 c.) abra a y;, és ys;, anizotrépia paraméterek hanyadosat (y;./ys») a
fotoelektronok energiajanak fliggvényében. Az altalunk mért adatokat itt is
tomott korokkel, a szamoltakat kiilonboz6 tipust vonalakkal abrazoltam. A
kisérleti y paraméterek hibai ezen az abran is csak az els0 pontnal vannak
feltiintetve. A mért y értékeket a 13 és 20 csatornas relativisztikus véletlen fazisu
kozelitésekbol (RRPA) [Joh02] kapott adatokkal hasonlitottuk Gssze. A 13
csatornas RRPA szamoléasok szerkezet nélkiili energiafiiggést mutatnak a Xe 5p
spin-palya komponensek y paramétereire vonatkozdan. A 20 csatornas RRPA
leirasban a y értékek fotonenergia-fiiggésében éles csucs talalhato 140 eV koriili
fotoelektronenergia-maximummal a Xe 5p;, alhéj esetén és 150 eV koriili
maximummal a Xe 5p;, alhéjnal (lasd 4.1.7 a.) és b.) abrat). A kisérleti adatok
gyenge valtozdst mutatnak a maximumok Kkorili tartomanyban mindkét
spin-palya komponens esetében, és inkabb széles, elkent szerkezet jellemzd

rajuk, mint a 20 csatornas RRPA kozelités altal josolt éles szerkezet.
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4.1.7 a.), b.) és c¢) abra A Xe 5p;,; (a) és
5ps, (b) alhéjak kisérleti y anizotropia
paramétereinek ill. ezek hanyadosanak
(y12/v32) (c) Osszehasonlitasa a 13 és 20

csatornas RRPA szdmolasok
eredményével a fotoelektronok
energidjanak fliggvényében.

Kisérlet: ® sajat mérés;

Elmélet: --- 13 csatornds RRPA
[Joh02]; 20 csatornas RRPA
[Joh02].

A 4.1.7 c.) abréan lathatjuk, hogy a kisérleti y;, és y;, nondipol paraméterek

hanyadosa (y;»/;3,) valtozast mutat 130eV és 190 eV kozotti fotoelektron

energian, amib6l a 4p ¢és/vagy 4s csatornak és az JSp csatorna kozotti

kolcsonhatasra kovetkeztethetiink. A 13 csatornas RRPA szamolasok itt is

szerkezet nélkiili fotonenergia-fliggést josolnak, mig a 20 csatornds RRPA

szamolasok eredményében egy cstcs lathaté 140 eV koriili fotoelektronenergia-

maximummal ill. egy volgy 150eV korili minimummal. Ennek az éles

szerkezetnek a hianya a kisérleti y értékekben azt mutatja, hogy az elmélet

talbecsiili az Sp ionizacidés csatorna és a 4p és/vagy 4s csatornak kozotti

kolesOnhatast. Az eltérést a kisérleti és a 20 csatornds RRPA szamolasok kozott

valészinlileg az okozza, hogy az RRPA szamolasokban a 4p héj ionizaciojat

egyelektronos folyamatnak tekintik annak ellenére, hogy tudjuk, hogy a Xe 4p™
allapot er6sen kolcsonhat a 44 nf,¢f allapotokkal [Hei04].
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Megjegyzem, hogy az ionizacios csatornak kozotti kolesonhatasok a Xe 5p
héj y paramétereit kevésbé, mig S paramétereit erdteljesen modositjak. Ez
ellentétben van azzal az eredménnyel, amit a Xe 5s h¢j fotoionizacidjanal
talaltunk [Ric03], hiszen ott a y paraméterek bizonyultak érzékenyebbnek a
csatornak kozotti kdlcsonhatasra.

Az 4.1.8 a.) és b.) dbran a Xe 5p spin-palya komponensek kisérleti [San04] és
elméleti [Joh02] J,, és 3, nondipdl paramétereinek Gsszehasonlitasa lathato,
mig a 4.1.8 ¢.) abran a d,,, és J3, anizotropia paraméterck hanyadosa (d,,/03,) a
fotoelektronok energidjanak fiiggvényében. A tomott korok itt is az altalunk mért
adatokat jelentik, mig a kiilonb6z6 tipust vonalak az elméleti értékeket. A mért o
paraméterek hibai ezen az abran is, ahogy az el6z6 két abran is, csak az els

pontoknal vannak feltiintetve.

4.1.8 a.), b.) és c.) dbra A
Xespi, (@) € Spyp (b)
fotoelektronok  kisérleti  d
« nondipdl paramétereinek ill.
e ezek hanyadosanak (6,;,/93)
(c) 0sszehasonlitasa a 13 és 20
csatornas RRPA szamolasok
eredményével a fotoelektronok
energidjanak fliggvényében.
Kisérlet: ® sajat mérés;
o Elmélet: --- 13 csatornas RRPA
© [Joh02]; — 20 csatornas RRPA
[Joh02].
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A 13 ¢és 20 csatornas relativisztikus véletlen fazisu kozelitésekb6l (RRPA)
[Joh02] kapott elméleti értékekkel hasonlitottuk 0Ossze a kisérleti o
paramétereinket. A 13 csatornas RRPA szamolasok csekély novekedést
mutatnak, mig a 20 csatornds RRPA szamolasok éles szerkezetet josolnak a
Xe 5p spin-palya komponensek J paramétereinek fotonenergia-fiiggésében.
Lathat6, hogy kisérleti adatok értéke enyhén novekszik a fotoelektronok
energidjanak novekedésével mindkét spin-palya komponens esetén, azaz a
20 csatornas RRPA altal josolt éles szerkezet nem talalhaté meg a kisérleti
adatokban. A mért 0 paraméterck értékére azonban dvatosan kell tekinteniink,
mivel sajnos a statisztikai bizonytalansaguk (hibajuk) elég nagy, ahogy azt az
abran is lathatjuk.

Osszefoglalasul mondhatjuk, hogy a kisérleti S, y és J anizotropia paraméterek
j6 egyezésben vannak az s, 5p és 4d csatornak kozotti kdlesonhatast tartalmazo
RRPA szamoladsokkal. Az 5p és 4p csatorndk kozotti kolcsonhatds erdsségét
tovabbra sem ismerjik, mivel a szadmoladsokban a 4p héj ionizaciojat
egyelektronos folyamatnak tekintik és ez nem irja le megfeleloen ezt a
folyamatot [Hei04]. A kisérleti eredményeink tisztan mutatjak, hogy nemcsak a
tobbelektronos korrelacios effektusok jatszanak Iényeges szerepet a Xe Sp héj
fotoionizacidjanak pontos leirdsdban, hanem a relativisztikus effektusok is.
Megjegyzem, hogy a korabbi kisérleti munkakban csak a dip6l kolcsonhatast
jellemz6 f paramétereket tudtdk meghatarozni. Elsoként mutattuk ki, hogy a
magasabb multipolusoknak jelentds jaruléka van a Xe 5p héj fotoionizaciojaban.

A Xe 5p héjra vonatkozd vizsgalataink soran részt vettem a mérésekben
(60%), a kisérleti eredmények értelmezésében (50%) és az adatok teljes

kiértékelését (100%) én végeztem.
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4.1.4 Az Ar3p héjrol szarmazo fotoelektronok szogeloszlasanak

anizotropia paraméterei

Felvetddik a kérdés, hogy az el6z6ekben ismertetett jelenségek csak a xenonra
vagy mas atomokra is jellemzéek. Ezt ellendrzend6, hasonld méréseket
végeztiink az Ar 3p fotoelektronok anizotropia paramétereinek fotonenergia-
fliggésére is a 90-330 eV kozotti fotonenenergia-tartomanyban [Ric05a].

Vizsgalatainkat mérsékelt energiafelbontds mellett (70 eV atmend energia)
széles fotonenergia-tartomanyon (90-330 eV) kezdtiik. A 4.1.9 dbra mutatja az
Ar 3p fotoelektronok kisérleti és a relativisztikus fiiggetlen részecske modellbol
(RIPM) [Der99] kapott elméleti dipdl (#) és nondipol (y és J) [RicO5a]
anizotropia paramétereit a fotonenergia fliggvényében. A mérési geometrianknak

koszonhetden kiillon meg tudtuk hatarozni a y és 6 paramétereket.
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A kisérleti f paramétereket Osszehasonlitottuk a relativisztikus fiiggetlen
részecske modellb6l (RIPM) [Der99] kapott értékekkel. Ez a szamolas szerkezet
nélkiili telitésbe futd eloszlast josol a S paraméterek fotonenergia-fliggésében,
mig a mért S értékek 250 eV koriili maximummal rendelkezd gyors ndovekedést
mutatnak az Ar 2p ionizacios kiiszob koriili tartomanyban. Ez a szerkezet
hasonld, mint amit a Xe 5s fotoelektronok szdgeloszlasanal tapasztaltunk a 4p
ionizacios kiiszob kornyékén [Ric03, HemO1]. Ebbdl arra kovetkeztethetiink,
hogy a xenonnal tapasztaltak barmelyik atomnal bekdvetkezhetnek egy-egy
ujabb ionizécids vagy gerjesztési csatorna megnyilasanal. Az RIPM szamolas és
a kisérleti adatok kozotti kiilonbség felveti, hogy az elektronkorrelacié 1ényeges
szerepet jatszik a fotoionizacidés folyamatban, vagyis ilyen kolcsonhatast
tartalmazo szamoldsban a 2p, 3s €és 3p ionizacids vagy gerjesztési csatornak
kozotti kolesonhatast is figyelembe kell venni.

Az anizotrépia paraméterek fotonenergia-fliggésénél a 2p;,s3,—ns/md
rezonans gerjesztés tartomanyaban megjelend szerkezet részletes vizsgalatat is
elvégeztiik keskeny fotonenergia-tartomanyban (246-253 eV) nagyon jo
energiafelbontassal mind a fotonnyalab (szélessége 57 meV és 59 meV kozotti),
mind az elektron spektrométer (30 eV atmend energia) oldalardl (a részleteket
lasd a 4.1.1 fejezetben). A spektrométer energiafelbontasanak és a fotonnyalab-
savszélességnek  koszonhetéen jol el tudtuk  killoniteni az Ar3p
fotoelektron-vonal spin-palya komponenseit. A 4.1.10 abran ezeknek a
vizsgalatoknak az eredménye lathatd a 3p;, és 3p;, alhéjak dip6l paramétereire,
Osszehasonlitva olyan két elméleti szamolassal [Ric05a, Gor99], amelyekben a
direkt és indirekt ionizacids folyamatok kozotti kolcsonhatast is figyelembe
vettek. Az egyik elmélet az R-matrix eljaras [Gor99], amely az optikai
potencialon és a tobbcsatornas kvantumdefekt elméleten (multichannel quantum
defect theory, MQDT) alapul. Ez egyrészt erds interferenciat josol a direkt

fotoionizacié €s a rezonans gerjesztést kovetd participator Auger-atmenetek
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koz6tt az argon 2p” belsé héj gerjesztések esetén, masrészt azt mondja, hogy az
interferencia effektusok mérhetové valnak nagy felbontdsu mérésekben (mint

példaul a mi méréseink).
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4.1.10 abra Az Ar 3p,,, és 3p;,; alhéjak kisérleti f dipol paramétereinek dsszehasonlitasa
az R-matrix és az MCDF szamolasok eredményeivel a fotonenergia fliggvényében.
Kisérlet: o sajat mérés. Elmélet: --- R-matrix [Gor99]; — MCDF [Ric05a]. A pontozott
vonal csak a szem vezetésére szolgal. A fiiggéleges vonalak mutatjak a 2p,,, ;,—ns/md
rezonanciahelyeket €s a nyil mutatja az ionizacios kiiszobenergiat.

A masik szamolas [RicO5a] alapja a multikonfguracios Dirack-Fock eljaras
(multi-configuration  Dirack-Fock approximation, MCDF), melyet a
GRASP92-csomag [Par96] hasznalataval sajat magunk végeztiink el. A szdmolas
sordn feltételeztiik, hogy a polarizalatlan argon atomok alapallapotait teljesen
linedrisan polarizalt fotonnyalabbal ionizaljuk és gerjesztjilk. A RATIP-program

[Fri01] (ami a GRASP92-csomag tovabbfejlesztése) segitségével kiszamoltuk az
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MCDEF participator Auger-bomlas €s a direkt fotoionizacid atmeneti amplitadoit.
Ezeket az atmeneti matrixelemeket hasznaltuk a dip6l anizotrépia paraméterek
meghatarozasahoz (lasd a 26. kifejezést [Bai94]-ben). A rezonans gerjesztés €s az
azt kovetd participator Auger-bomlds amplitidoinak leirasaban csak a
2p—3d,4s,4d,5s,5d,6s,7s gerjesztéseket vettiik figyelembe. Azért, hogy a kapott
eredményeket Ossze tudjuk hasonlitani a kisérleti értékekkel, a 2p—ns/md
gerjesztett allapotok energiafelhasaddsat a [Kin77] irodalomban taldlhato
kisérleti energiakkal korrigaltuk ill. ezen allapotok I teljes bomlasi
szélességeként Sairanen és munkatarsai kisérleti eredményeit [Sai96] fogadtuk
el.

A kisérleti S paraméterek éles volgyeket mutatnak a 2p elektronoknak az ns
(n=4) vagy nd (n=3) allapotokba torténd megengedett atmenetei koriil az Ar 3p
héj mindkét spin-palya komponense esetében. Ezt a rezonancia-szerkezetet az
Ar 3p héj fotoionizicidjaban a direkt és indirekt csatornak kozott fellépd
interferencia okozza. Lathatd, hogy a 3p;, és 3p;, alhéjakra vonatkozo dipdl
paraméterek eltérnek egymastol. Pl. a S paraméter energiafiiggésében a 2p,,—4s
atmenetnek megfeleld volgy a 3p;, alhéj esetén mélyebb, mint a 3p;, alhéj
esetén. Az Ar 3p alhéjak dipdl paramétereinek kiilonboz6 viselkedése mutatja a
spin-palya kolcsonhatas fontossagat a fotoionizacioban.

Lathato, hogy az R-matrix szdmolas [Gor99] is erds valtozast josol a S
paraméterek viselkedésében. A kisérleti és elméleti értékek fotonenergia-fiiggése
mindkét alhéj esetén jol egyezik egymassal, bar kisebb eltérések megfigyelhetok.
A kisérleti és elméleti rezonanciahelyek kozott egy kis elcsuszas lathato, ami a
2pi» €s 2p;, finomszerkezeti felhasadas nem megfeleld elméleti becslésébdl
eredhet [Gor05]. Az elmélet szélesebb és kevésbé mély minimumokat josol a
rezonanciaenergiak koriil, mint amit kisérletileg kaptunk, kivéve a 2p,,—>4s
atmenetet a 3p;, alhéj esetén (a minimum elméleti értéke 0.4, mig a mért értek

1.35). Az eltérések a kovetkezéképpen magyarazhatok: Méréseink soran a
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fotonnyaléb savszélessége sokkal kisebb volt, mint a 2p’'nl rezonans allapot
természetes vonalszélessége (/,,=50 meV, 75, ,,~110 meV), ami azt jelenti,
hogy a 2p”’nl allapot természetes vonalszélessége kozelitdleg megegyezik a
fotonnyaldb savszélességével a rezonans Raman Auger-effektusnak megfelelden.
Ez az interferencia altal okozott volgyek szélességének elmélethez képesti
csokkenését és amplitidoinak elmélethez képesti novekedését eredményezi. Az
R-matrix szdmolasban [Gor99] a “normal” természetes vonalszélességet
hasznaljak az optikai potencidlban, ami helyes a toltott részecskékkel valo
iitkozések legtobbjénél ill. abban az esetben, amikor a gerjesztd nyalab
energiaszélessége nagyobb, mint a rezonans allapoté. Nagyobb fotonenergidkon
(hv >249 eV) az elméleti f paraméterek maximalis értéke egy kissé nagyobb,
mint a kisérleti dipdl paramétereké mindkét alhéjnal. Az R-matrix szamolas elég
jol visszaadja a magasabban gerjesztett allapotoknak megfeleld tartomanyt,
annak ellenére, hogy sok atfedés van a 2p—nd/(n+2)s rezonanciaallapotokkal.

Az MCDF szamolasbol [Ric05a] kapott elméleti gérbe eltér mind a kisérleti
mind az R-matrix elméletbdl [Gor99] meghatarozott gorbétél. Ez annak
tulajdonithatd, hogy a szamolasban csak az els6 néhany rezonanciat vettiik
figyelembe és a magasabban fekvé Rydberg-allapotok hatasat elhanyagoltuk. Az
elmélet nem adja meg jol a 3p;» héj f paraméterét sem a 2p,,,—4s rezonancianal.
Ennél az atmenetnél az MCDF elmélet kevésbé mély volgyet josol, mint amit az
R-matrix szamolas ill. a kisérlet ad. Mindkét alhéj esetén a 2p;,3;,—>3d(5s)
atmenetnek megfeleld, az MCDF kozelitéssel szamolt volgy elég jol egyezik a
kisérleti és R-matrix eredményekkel, csak a vOlgy minimuma és szélessége
kiilonbozik kissé a kisérlettdl az R-matrix elmélethez hasonlé modon.

A 4.1.11 a.) és b.) abra mutatja az Ar 3p;,; €s 3p;s, fotoelektronok kisérleti
nondipol (y és J) paramétereinek fotonenergia-fliggését. Sajnos az altalunk

vizsgalt energiatartomanyban a nondipol paraméterekre eddig nincs olyan
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elméleti szdmolas, amelyben a direkt és indirekt ionizacids folyamatok kozotti

kdlcsonhatast is figyelembe veszik.
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4.1.11 a.) és b.) abra Az Ar 3p,,; és 3p;s, alhéjak kisérleti y €s & nondipdl paraméterei a
fotonenergia fliggvényében. A fiiggbleges vonalak mutatjdk a 2p,., 3, —ns/md
rezonanciahelyeket és a nyil mutatja a megfeleld kiiszobenergiat.

A Kkisérleti eredmények értelmezése soran ovatosnak kell lenniink mindkét
nondip6l paraméter esetén, hiszen a o paramétereket kozelitbleg nullanak
talaltuk, a y paraméterek abszolut értékei pedig elég kicsik. Az azonban tisztan
latszik, hogy  mindkét nondipél  paraméterben  megfigyelhetdé a
rezonanciaszerkezet. Kiilonésen igaz ez a 3p;, alhéj fotoionizacidjaban a
2p1—4s és 2p;p—3d(5s) gerjesztéshez tartozo fotonenergianal. Az is jol lathato,
hogy a 3p;,» és 3p;,» alhéjakra vonatkozo y és o paraméterek eltéréen viselkednek.

Befejezésiil azt mondhatjuk, hogy direkt és indirekt csatornak kozotti erds
interferenciat figyeltiink meg az Ar 3p héj fotoionizacidjaban. Az Ar 3p;,» és 3ps.

alhéjakhoz tartozd S, y és o paraméterek kozotti kiilonbségek mutatjak a
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spin-palya kolcsonhatas fontossagat a fotoionizacioban. A Xe 5s [Ric03] és
Xe 5p [San04] fotoelektronok eldozéekben bemutatott vizsgalati eredményeivel
egyiitt kijelenthetjiik, hogy a tobbelektronos korrelacios effektusok fontos
szerepet jatszanak a fotoionizdcidban minden olyan esetben, amikor egy uj
ionizacids vagy gerjesztési csatorna nyilik meg. A kisérleti dipdl (f) anizotropia
paraméterek jol egyeznek mind az R-matrix [Gor99] mind az MCDF [Ric05a]
szamolasbol kapott elméleti értékekkel. A két elmélet kozti eltérés az alkalmazott
modellbdl és a figyelembe vett indirekt ionizacids csatorndk szamabdl ered. A
kisérleti €¢s elméleti rezonanciahelyek kozott egy kis eltolodas figyelhetd meg. A
nondipdl paraméterekre eddig nincs olyan elméleti szamolas, amely tartalmazza a
direkt és indirekt ionizacios folyamatok kozotti kolcsonhatést. Ezek az els6 olyan
kisérleti dip6l és nondipol paraméter adatok, amelyek igazoljak a participator
rezonans Auger-folyamat (indirekt) €s a direkt fotoionizacié kozotti interferencia
1étezését.

Az Ar 3p héjra vonatkozo vizsgalataink soran részt vettem a mérésekben
(70%) és az adatok teljes kiértékelését én végeztem (100%). Meghatarozo

szerepem volt tovabba a kisérleti adatok értelmezésében (60%).
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4.2 Kiiitott elektronok tobbszoros szorodasa a céltargy és a

lovedék ionok terén

Kisérletlink célja ion-atom, ion-molekula és molekulaion-atom {itk6zésekben
a Fermi-féle gyorsitasi mechanizmus P, P-T, P-T-P és P-T-P-T szorasi
sorozatainak tanulmdnyozdsa a céltargy atomszamdanak fiiggvényében ill. az
esetlegesen fellépd molekuléris effektusok kimutatdsa. E célbol a kovetkezd
itkdzési folyamatok soran emittalt elektronok kétszeresen differencialis abszolut
hataskeresztmetszeteit ~ (DDCS)  hataroztuk  meg: 0.75 MeV N ' +4r,
1 MeV N +N,, 1 MeV N +Ne és 1.5 MeV N, +A4r [Ric05b, Sul07].

4.2.1 Kisérleti korillmények és az adatok kiértékelése

Kisérleteinkben egyszeresen tOltott nitrogéniont és egyszeresen toltott
nitrogén molekulaiont hasznaltunk I6vedékként, amelyecket az ATOMKI
5 MV-o0s Van de Graaff generatora [Kol79] allitott el6. A gyorsitd részletesebb
leirasa a 3.1.1 fejezetben talalhato. A méréseket N* 16vedék esetén 0.75 MeV és
1 MeV, mig N," 16vedék esetén 1.5 MeV energian végeztilk. Az atomi N és
molekularis N, nitrogénion 16vedékek energiajat tigy vélasztottuk meg, hogy
sebességiik ugyanaz legyen az esetlegesen fellépé molekularis effektusok
kimutatasa céljabol. Céltargyként argon, neon és nitrogén gazt alkalmaztunk.
Mivel a visszaszorasi hataskeresztmetszet kozelitfleg aranyos a céltargy
atomszamanak négyzetével (Z;7) [Sul02, Sul03], N, (Zy=7 és igy Zy'=2-7"=98) és
Ne (Zy~10, ZNe2=102=100) céltargyakra hasonlo hataskeresztmetszeteket kellene
kapnunk a kétszeres (P-T) és a magasabb rendii (P-T-P, P-T-P-T) sorozatokra.
Az 4.2.1 tablazatban foglaltam Ossze azokat az energiakat, ahol a tobbszoros

szorast szenvedett elektronok jelentkezhetnek a spektrumban.
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ionok terén

. , I/lé'vedék Velektron Eelektron
Lovedék Elf,vedék n
(a.w) (a.w) (eV)
1 1.46 29
. 53.6keV/u 2 2.92 116
N, 1.46
(1.5 MeV) 3 438 261
4 5.84 464
1 1.46 29
53.6 keV/u 2 2.92 116
1.46
(0.75 MeV) 3 4.38 261
4 5.84 464
N
1 1.69 39
71.4 keV/u 2 3.38 156
1.69
(1 MeV) 3 5.07 351
4 6.76 624

4.2.1 tablazat A tobbszords szorast szenvedett elektronok Veeron=nVisveqasr sSebessége és
energidja a mérések soran hasznalt lovedékek és lovedékenergidk esetén (Vigessr @
16vedék sebességét jeldli).

Lathato, hogy 53.6 keV/u l6vedékenergia esetén a kétszeres, haromszoros és
négyszeres szoras korilbelil a 30eV és 470 eV kozotti elektronenergia-
tartomanyt jeloli ki, mig 71.4 keV/u 16vedékenergianal ez az energiatartomany
kozelitéleg 40-630 eV. Ezeket rendre az 5-1500eV ¢és az 5-1700eV
elektronenergia-tartomanyokban végzett mérésekkel fedtiik le. A folyamatok
soran emittalt elektronokat az ESA-21 elektrosztatikus elektron spektrométerrel
[Var79, Ric90, Var92, Var95] detektaltuk egyidejiileg a nyalabiranyhoz képest 0°
és 180° kozotti szogtartomanyban (kivéve 60°-ban) 15%-o0s lépésenként. Igy az
elektronok energia- és szogeloszlasat egyidejileg mértiik, ami a mérési idd

jelentds csokkenését és az adatok megbizhatosaganak novekedését eredményezte.
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Az analizatort részletesen a 3.2.2 fejezetben mutattam be. A szdgeloszlasokat
fékezés nélkiil mértiik. A mérések alatt a kamraban a hattérnyomas (gazbeomlés
nélkiil) 2-107 mbar, mig gazbedmléssel 5-10° mbar volt mindharom céltargy
esetén.

A mérésekben a kirepiild elektronok energidja és szdge szerinti kétszeresen
differencialis abszolut hataskeresztmetszeteket hataroztuk meg. Az adatok
abszolit normalizalasdhoz a 1.5 MeV proton+argon {itk6z¢és esetén mért
spektrumokat hasznaltuk, amelyeket referencia hataskeresztmetszetekkel
hasonlitottuk 6ssze [Rud79]. A meghatarozott abszolut hatdskeresztmetszetek
hib4ja 120 eV feletti elektronenergia esetén kevesebb, mint 40%, mig 120 eV
alatt kevesebb, mint 60% volt. Ez részben a haszndlt referencia adatok [Rud79]
kozolt hibaibdl, részben a mi adataink statisztikus ill. reprodukalhatosagi

hib4jabol adodott.

4.2.2 Kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetek  mérése

ion-atom, ion-molekula és molekulaion-atom iitkozésekben

A 4.2.1 dbra mutatja a 1.5 MeV N, +A4r iitkdzés kétszeresen differencialis
hataskeresztmetszeteit a kilokott elektron energiajanak fiiggvényében a 0°-180°
szOgtartomanyban. A spektrum kisenergias részén 29 eV energian (V) 0°-ban
jelenik meg a l1ovedék ionizaciojabol (T) szarmazd cstcs. Ezen az
elektronenergian az elektron sebessége megegyezik a 16vedék sebességével. A
kettds titkdzés (binary encounter, BE) folyamatanak a P gdrbe mentén megjelen6
(ezen a lovedékenergian nem tul feltiing) vall felel meg. A BE csticsot az ionizalt
céltargyelektronok hozzak l1étre. Ez egy tipikus kéttest kolcsonhatds, amely a
céltargyelektron és a 16vedék kozeli iitkozéseinek felel meg. Ez a csucs 0°-ban a

2V sebességnek (V a 16vedéksebesség) megfeleld energian (116 eV) lathato és a
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2.2.1 fejezet (2.2.1) kifejezésének megfelelden a kisebb energiak felé tolodik el

novekvé megfigyelési szoggel a 0°-90° kozétti szogtartomanyban.
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4.2.1 dbra 1.5MeV N, +Ar iitkozés kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetei
(DDCS) a kilokétt elektron energidjanak fiiggvényében a 0°-180° szogtartomanyban. A
hataskeresztmetszeteket 15°-t61 kezd8déen beszoroztuk rendre 107'-gyel,...,10"*-vel az
ugyanazon abran valo jobb abrazolhatosag kedvéért. A szorzofaktorok az abra jobb
oldalan vannak feltiintetve.

A céltargyelektronok 16vedékkel majd céltarggyal vald iitkozésének
koszonhetd P-T szekvencia (n=m=1 a 2.2.1 fejezet (2.2.1) kifejezésében) a
fiiggdleges P-T egyenes mentén jelenik meg a megfigyelési szogtdl fiiggetleniil
116 eV kortiili energian. Ez érthetd, hiszen az allonak tekinthetd céltarggyal valo

iitk6zés nem valtoztat az ionizalt elektron sebességének nagysagan (lasd 2.2.1
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fejezetben). A kovetkezO gyorsitasi fazisnak, a lovedékkel wvaldo ujboli
iitkozésnek, a P-T-P gorbe felel meg (n=2, m=1 a 2.2.1 fejezet (2.2.1)
kifejezésében). Ez a folyamat eldreszogben 4V elektronsebességet (464 eV)
eredményez ¢és a 2.2.1 fejezet (2.2.1) kifejezésének megfelelden kisebb energiak
felé tolodik el a megfigyelési szog novekedésével. Ez a haromszoros gyorsitasi
sorozat inkabb eldreszogekben eredményez mnagyobb intenzitasokat. A
négyszeres P-T-P-T szorési sorozat (n=2, m=2) minden megfigyelési szognél a
4V sebességnek megfeleld 464 eV elektronenergia koriill korvonalazodik. A
spektrum jellegzetes szerkezete még a nitrogén K-Auger-csoportja, amely a
mozgd 16vedékbsl emittalt elektronokat tartalmazza, 0°-os megfigyelési szognél
600 eV elektronenergia koriil jelentkezik és novekvd megfigyelési szoggel a
kisebb elektronenergiak felé tolodik el. A céltargy Ar LMM Auger-csoportja
150 eV koriil figyelheté meg a spektrumban. Megjegyezziik, hogy itt a nehézion
lovedékkel vald iitkozésnél tobbszords ionizacio torténik, és ezért ez a csoport a
fotongerjesztéshez képest a kisebb energiak iranyaba tolodik el. Az is lathato,
hogy a P-T és P-T-P-T folyamatoknak megfeleld csticsok, foleg hatraszogekben,
kissé eltolodtak a nagyobb energiak felé. Ez egybevag azzal a klasszikus képpel,
hogy a tobblépéses Fermi-gyorsitasban nagyobb valdszinliséggel azok az
elektronok vesznek részt, amelyek az iitkozés eldtt a 1ovedékkel ellentétes
iranyban mozognak. A mért spektrumokban nem figyelhetdk meg a
lovedékelektronok tobbszords szorodasara utald hatarozott mintazatok.

A 0.75MeV N'+4r és a 1.5 MeV N, +4r folyamatokra vonatkozé kisérleti
[Ric05b, Sul07] és elméleti [Ric05b, Sul07, Tok05] kétszeresen differencialis
hataskeresztmetszeteket a kilokott elektron energidjanak fliggvényében a
nyalabiranyhoz képesti el6re (30°), merSleges (90°) és hatra (150°) iranyokban a
4.2.2 és 4.2.3 4bran lathatjuk. A 90°-os és a 150%-0s adatokat rendre 10-el ill.

100-al osztottuk az ugyanazon abran valo jobb abrazolhatosag kedvéért.
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4.2.2 dbra A 0.75 MeV N'+4r iitkdozés kisérleti [Ric05b, Sul07] és elméleti [Ric05b,
Sul07, Tok05] kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetei a nyalabiranyhoz képesti
elére (30%), merdleges (90°) és hatra (150°) iranyokban a kilokott elektron energidjanak
figgvényében. Kisérlet: —o— 30°, —o— 90°, —A— 150°. Elmélet:— CTMC [Ric05b, Sul07,
T8k05].
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4.2.3 dbra A 1.5 MeV N, +Ar iitkozés kisérleti [Sul07] és elméleti (az N'-ra vonatkozo
hataskeresztmetszetek kétszerese) [Sul07, ToOk0S] kétszeresen differencialis hatas-
keresztmetszetei a nyaldbiranyhoz képesti elére (30%), meréleges (90°) és hatra (150°)
iranyokban a kilokott elektron energidjanak fiiggvényében. Kisérlet: —o— 30°, —o— 90°,
—A— 150°. Elmélet:— CTMC (az atomi hataskeresztmetszet kétszerese) [Sul07, Ték05].
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A Kkisérleti adatokat a klasszikus palyaju Monte-Carlo (CTMC) kozelités
eredményével [RicO5b, Sul07, T6k05] hasonlitottuk Gssze mindkét iitkozési
rendszer esetén.A CTMC szamolasban lehetdség van az egyedi iitkozési
események palyadinak fejlesztésére (lasd a 2.2.2 fejezetben és [T6ék05]-ben).
Ezaltal vizsgalhatova valik az egyszeres és tobbszords szorasok jaruléka, ami
lehetové teszi a Fermi-féle gyorsitdsi mechanizmus egyszeres és tobbszords
szOrasi sorozatainak azonositasat. Szamolasok csak a 30° 90° és 150° szorasi
szogekre ¢és a 0-1000eV kozotti  elektronenergia-tartomanyban  allnak
rendelkezésiinkre ill. ezekben csak a céltargy ionizédcidja van figyelembe véve.

Mind a nitrogénion mind a molekulaion 16vedék spektrumaban (4.2.2 és 4.2.3
4bra) lathatjuk a kettés iitkozésnek (BE) megfeleld vallat 30°-nal kozelitSleg a 2V
sebességnek megfeleld elektronenergian (~100 eV). A P-T kétszeres szorasbol
eredd csucsszerll szerkezet elsGsorban nagy szogeknél lathatd egy kicsit nagyobb
elektronenergiaknal mint a 2J-nek megfelelé 116 eV. A P-T-P folyamat
eléreszogben (lasd a 30-o0s gorbéket az 4abrakon) szintén a 4V
elektronsebességnek megfeleld energian talalhatd. A P-T-P-T szorasi sorozat
minden megfigyelési szognél a 41 sebességnek megfeleld elektronenergia kortil
korvonalazodik (hatraszogekben inkabb e felett). A nitrogén K-Auger-csoportja
(eléreszogekben, az abran 30%-nal, 600 eV elektronenergianal) és az Ar LMM
Auger-csoport (150 eV koril) jol megfigyelhetok a spektrumokban. Nem
figyelhetok meg viszont a lovedékelektronok tObbszords szoérodasara utald
mintazatok. Elmondhatjuk tehat, hogy mindkét spektrumban megjelennek a
céltargyionizacios P, P-T, P-T-P és P-T-P-T szorasi sorozatok.

Mivel az atomi és molekularis nitrogénion 16vedékek sebességét azonosnak
valasztottuk, a molekularis N, 16vedékre vonatkozd emisszios hatas-
keresztmetszeteknek akkor kell kozelitdleg azonosnak lenniiik az atomi N
I6vedék hataskeresztmetszeteinek kétszeresével, ha a molekularis effektusokat
elhanyagolhatjuk. A 4.2.2 és 4.2.3 abrakbol jol lathatd, hogy az N, lévedék

kisérleti emisszios hataskeresztmetszetei alig kisebbek az N™ 16vedék kisérleti
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hataskeresztmetszeteinek kétszeresénél. Ezek alapjan molekularis 16vedéknél
(4.2.3 abra) a kisérleti hataskeresztmetszeteket az N' 16vedék elméleti
hataskeresztmetszeteinek kétszeresével hasonlitottuk Ossze.

A kisérleti adatok jol egyeznek a CTMC szamolasbol [Ric05b, Sul07, Tok05]
kapott értekekkel mind atomi mind molekularis 16vedék esetén. Az elmélettel
val6 egyezés majdnem tokéletes a 30°-os megfigyelési szognél mindkét esetben.
A szamolés atomi és molekularis ionra ennél a szognél V' (29 eV) és 3V (261 eV)
kornyékén alulbecsiili a kisérleti értékeket ill. N, 16vedék esetén 2V koriil kissé
nagyobb hataskeresztmetszeteket mutat. A masik két megfigyelési szognél
mindkét iitk6zés esetén az elméleti értékek altalaban kisebbek a kisérletieknél,
elsésorban alacsonyabb energidkon. Ez az eltérés minden szognél V és 3V
kornyékén a legnagyobb és egyszertien annak tulajdonithatd, hogy a CTMC
szamolas sordn csak a céltargy ionizacidjat vették figyelembe. A 16vedék
ionizacidjanak figyelembe vétele varhatéan tovabb névelné az egyezést a
kisérleti és elméleti értékek kozott minden szognél.

A CTMC-palyak egyedi elemzésével késziilt statisztika szerint mindkét
itkozési rendszernél a 250eV elektronenergia folott emittalt CTMC
“elektronok™ tobb mint 60%-at azonosithatjuk a haromszoros (P-T-P) és és
négyszeres (P-T-P-T) sorozatban szabadda valt elektronokkal. Ilyen
elektronenergian a Fermi-folyamatban gyorsitott elektronok hozzéjarulasat az
elektronok emissziojahoz a teljes elektronemisszidos hataskeresztmetszet
4.5%-nak talaltuk. Mondhatjuk tehat, hogy a Fermi-gyorsitas tobbszords szorasi
sorozatai nagyban hozzéjarulnak a nagy energiaji elektronok emissziojahoz az
atomi {itkozésekben a vizsgalt I6vedéksebességen.

A 4.2.4 abra mutatja a nyalabiranyhoz képesti elére (30°), meréleges (90°) és
hétra (150°) irdanyokban az 1 MeV N'+N, iitkozésre vonatkozé [Ric05b] kisérleti
kétszeresen differencialis  hataskeresztmetszeteket a  kilokott — elektron

energiajanak fiiggvényében. A 90%-os és a 150%-0s adatokat most is beszoroztuk
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10"-gyel és 107-vel. Erre az iitkdzési rendszerre sajnos csak egy gyenge
statisztikdji CTMC szamolas all rendelkezésiinkre, amellyel ugyan hibahataron
beliili a mért adatok egyezése, de hatarozott kovetkeztetés nem vonhato le, ezért
az elméleti eredményeket nem is tiintettem fel az abran. Lathatd, hogy sem a
haromszoros (P-T-P), sem a négyszeres (P-T-P-T) szoérasi sorozatok nem
kiilonithetok el. A P-T-P szekvencianak megfeleld csucsnak eléreszogben 4V
elektronsebesség kornyékén (624 eV mindkét iitkozésnél) kellene jelentkeznie.
Ez a cstcs a 2.2.1 fejezet (2.2.1) kifejezésének megfelelden a megfigyelési szog
novekedésével kisebb energidk iranyaba tolodik el, mig a P-T-P-T folyamatbol
szdrmazot szOgtol fiiggetleniil a 4) sebességnek megfeleld (624 eV)
elektronenergian kellene latnunk. Az erds céltargy és 16vedék Auger-vonalak
jelenléte elfedi ezeket a szerkezeteket.
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4.2.4 dbra Az 1MeV N +N, iitkozés [Ric05b] kisérleti kétszeresen differencidlis
hatéskeresztmetszetei a nyaldbiranyhoz képesti elére (30°), merdleges (90°) és hatra
(150°) iranyokban a kilokott elektron energidjanak fiiggvényében. Kisérlet: —m— 30°,
—-90°, —A—150".

A nitrogénion 16vedék K-Auger-csoportja 30°-0s megfigyelési szognél 600 eV
elektronenergia koriil talalhatdo és novekvé megfigyelési szoggel a kisebb

energiak felé tolodik el. A nitrogén céltargy K-Auger-csoportja minden szognél
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300-400 eV koril figyelheté meg a spektrumban. Az eldbb elmondottak
kovetkeztében 90°-ban a 350 eV koriil talalhaté csucsot a céltargy és a 16vedék
Auger-vonalai egyiittesen hozzak létre, mig 150°-nal az ezen az energian
talalhato cstics csak a céltargy Auger-csoportjatol szdrmazik. A kettds iitkozés
(BE) csticsa 30°-ban 140 eV koriil jelenik meg, mig a P-T szérasi szekvencia
90"-ban és 150°-ban 180 eV kornyékén, azaz hatraszogekben itt is eltolodik kissé
a nagyobb energidk felé, ahogy ezt mar az eldzdekben leirt {itkozéseknél is
tapasztaltuk.

Az 4.2.5 abra mutatja a nyalabiranyhoz képesti elére (30°), meréleges (90°) és
hétra (150°) iranyokban az 1 MeV N +Ne iitkézésre vonatkozo [Ric05b] kisérleti
kétszeresen  differencialis  hataskeresztmetszeteket a  kilokott  elektron
energidjanak fiiggvényében. A 90%-os és a 150°-os adatokat rendre ebben az
esetben is beszoroztuk 107-gyel és 102-vel. Erre a folyamatra vonatkozoan

sajnos még nincs elméleti szamolas.
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4.2.5 dbra Az 1MeV N +Ne iitkozés [Ric05b] kisérleti kétszeresen differenciélis
hataskeresztmetszetei a nyaldbiranyhoz képesti elére (30°), merdleges (90%) és hatra
(150% iranyokban a kilokétt elektron energidjanak fiiggvényében. Kisérlet: —m— 30°,
—o-90°, —A— 150",
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A visszaszOrasi hataskeresztmetszet kozelitdleg aranyos a céltargy
atomszamanak négyzetével (ZTZ) [Sul02, Sul03], ezért N, (Zy=7 és igy
Zy'=27"=98) és Ne (Zy=10, Zy’=10’=100) céltargyak esetén hasonld
hataskeresztmetszeteket varunk a kétszeres (P-T) és a magasabb rendi (P-T-P,
P-T-P-T) sorozatokra. Lathatdo, hogy a teljes neon spektrum hasonldo az
1 MeV N'+N, iitkozés spektrumahoz. A P-T folyamat nagysagrendileg hasonlé a
nitrogén céltargynal tapasztaltakéhoz és elektronenergiat tekintve természetesen
ugyanott jelenik meg. A P-T-P és P-T-P-T magasabb rendl szo6rasi sorozatoknak
megfelel6 csticsokat nem tudjuk elkiiloniteni a spektrumban. A korabbi,
szén-neon iitkdzésekre vonatkozo szdmolasok és kisérletek alapjan [Sul01] arra
kovetkeztethetlink, hogy ez a szerkezetnélkiiliség a majdnem azonos erdsségii
céltargy- ¢és lovedékionizacié jelenlétébdl ered. A nitrogénion lovedék
K-Auger-csoportjia 30%-0s megfigyelési szognél 600 eV elektronenergia koriil
talalhat6 és novekvo megfigyelési szoggel a kisebb energidk felé tolodik el.

Osszefoglalasul mondhatjuk, hogy a 0.75 MeV N'+4r és a 1.5 MeV N, +A4r
iitkozések esetén az azonos sebességli atomi €és molekularis nitrogénion
lovedékekkel  kivaltott  elektronspektrumokban  jol  azonosithatok a
céltargyionizacio soran kialakuld haromszoros (P-T-P) és négyszeres (P-T-P-T)
szorasi sorozatok. Az N, lovedékkel keltett kisérleti elektronemisszios
hatdskeresztmetszetek  alig  kisebbek az N ldvedékionnal — mért
hataskeresztmetszetek kétszeresénél, ami azt mutatja, hogy nem I1ép fel
szamottevd molekularis effektus a céltargyionizacios folyamatban a vizsgalt
bombazoenergian. Ezek alapjan molekularis 16vedéknél a  kisérleti
hataskeresztmetszeteket az N 1dvedék elméleti hataskeresztmetszeteinek
kétszeresével hasonlitottuk 06ssze. A mért adatok jol egyeznek a CTMC
szamolasbol kapott értékekkel mindkét {itkdzési rendszer esetén. Mindkét
esetben az elektronspektrumokban a 250 eV-nél nagyobb elektronenergian
emittalt CTMC elektronok tobb mint 60%-at azonosithatjuk a haromszoros

(P-T-P) és négyszeres (P-T-P-T) sorozatokban szabadda valt elektronokkal.
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Altaldnosan megallapithatjuk, hogy a Fermi-gyorsitas tobbszords szorasi
sorozatai nagyban hozzadjarulnak a nagy energidju elektronok emissziojahoz
azokban az atomi iitkzésekben, ahol a 16vedéksebesség 1-2 a.u..

Az 1MeVN'+N, ¢és az 1MeV N +Ne iitkdzési rendszerek
elektronspektrumai egyszertibbek, mint az el6zdé két folyamaté, ami a nagyobb
lovedéksebességnek és kisebb céltargy atomszdmnak tulajdonithatd. Ezekben a
spektrumokban a P-T-P ¢és P-T-P-T magasabb rendii szorasi sorozatoknak
megfeleld csticsok nem kiilonithetéek el. A korabbi, szén-neon litkozésekre
vonatkozd szdmolasok és kisérletek alapjan arra kovetkeztethetiink, hogy ez a
majdnem azonos erdsségli céltargy- és lovedékionizacio jelenlétébdl ered. A
teljes neon spektrum hasonld a nitrogénmolekula spektrumahoz, ahogy az
varhato is volt a Z;” skalazasi torvénynek megfeleléen.

Ez a munka egy olyan szisztematikus vizsgalat elsé 1épése, ahol az iitkdzési
rendszerek széles tartomanyaban a Fermi-gyorsitas kisérletileg és elméletileg
egyiittesen tanulmanyozhato.

E fejezet témajaban végzett vizsgalatoknal a mérések 70%-at én végeztem.
Sajat munkdmnak tekintem még a mért spektrumok teljes kort feldolgozasat

(100%). Meghatarozo szerepem volt a kisérleti adatok értelmezésében is (50%).
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5. Osszefoglalas

Az atomi fotoionizacios folyamatok ill. az ion-atom, ion-molekula ¢és
ion-szilardtest {itkdzések soran kilépd elektronok kétszeresen differencialis
spektruma részletes informaciot ad az atomok, molekuldk és szilard testek
szerkezetérdl, a folyamat dinamikéjarol és a tobbelektronos korrelacios
effektusokrol. A kisérleti és elméleti adatok Osszevetése az atomi folyamatok
jobb megismerését és az elméleti modellek egyre pontosabb ellendrzését teszi
lehetdve.

A dolgozatomban kétszeresen differencialis hataskeresztmetszet mérésekben
elért eredményeimet ismertettem, kiilonds tekintettel a magasabb rendl
kolcsonhatdsokbol és a tobb 1épcsében végbemend folyamatokbol szarmazo
effektusokra.

Fotoionizacioban  emittalt fotoelektronok  kétszeresen  differencialis
hataskeresztmetszetében az elektromos dipol (E1) és a magasabb rendli vagy
nondipol (E2, M1) jarulékok fotonenergia-fiiggését vizsgaltam. A fotoelektronok
szogeloszlasat jellemz6 dipdl (f) és nondipdl (¥ és o) anizotropia paraméterek
meghatarozasa céljabol a Xe 5s , Xe 5pn3n €s Ar 3py3, alhéjakrol szarmazod
fotoelektronok szogeloszlasat mértiik linedrisan polarizalt szinkrotron sugarzassal
rendre a 90eV és 225¢eV, 100eV és 200eV ill. 90 eV és 330 eV kozotti
fotonenergia-tartomanyokban.

A fotoelektronok szogeloszlasat az ESA-22 elektrosztatikus elektron
spektrométerrel mértiikk, amelynek mérési geometridja jelentésen eltér a
hagyomanyos mérérendszerekétl, ezért a Kkorabbiaktol eltéré intenzitas-
kalibralasi modszert kellett kidolgozni. A vizsgalatokat a foton polarizacios és
impulzus vektora altal kifeszitett sikban végeztiik, ahol az Gsszes anizotropia
paraméter megfigyelhetd. Korabban ebben a sikban nem torténtek mérések, igy a

fotoelektronok szdgeloszlasa ismeretlennek tekinthet6 kisérleti szempontbol. Az
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elektron spektrométer hatasfokanak meghatarozasara kidolgoztam egy modszert,
amely egy izotrép Auger-vonalra vald normalason alapul. Ezen eljaras
alkalmazasaval egyetlen szogeloszlasbol meghatarozhatok a fotoelektronok dipol
¢s nondip6l paraméterei. Ez pedig jelentés mérési id6 megtakaritast jelent, ami
fontos pl. szinkrotron nyalabon végzend6 méréseknél.

A Xe 5s fotoelektronok szogeloszlasat jellemzo dipdl (5) és nondipol (y és J)
anizotropia paraméterek fotonenergia-fiiggésében tisztan lathatoé rezonanciaszerii
szerkezetet taldltunk a relativisztikus véletlen fazisu kozelitésnek (RRPA)
megfeleléen. Ez a tobbelektronos korrelacios effektusok lényeges szerepét
mutatja a fotoionizacié folyamatdban, még az ionizacids kiiszobtol relative tavol
is.

A Xe 5p héj spin-palya komponenseire els6ként mértiik meg mind a hdrom
anizotropia paramétert az altalunk vizsgalt fotonenergia-tartomanyban. A
kisérleti anizotropia paraméterek jo egyezésben vannak az 5s, 5p és 4d csatornak
kozotti kolcsonhatast tartalmazé RRPA szamoldsokkal. Eredményeink tisztan
mutatjak, hogy nemcsak a tdbbelektronos korrelacios effektusok jatszanak
lényeges szerepet a Xe Sp fotoionizaciojanak pontos leirasaban, hanem a
relativisztikus effektusok is.

Direkt és indirekt csatornak kozotti erds interferenciat figyeltiink meg az
Ar 3p héj fotoionizaciojaban. Az Ar 3p;,; és 3p;, alhéjakhoz tartozé anizotropia
paraméterek kozotti kiilonbségek jol mutatjdk a spin-palya kolcsonhatés
fontossagat. A kisérleti dipol paraméterek jol egyeznek mind az R-matrix
eljarassal mind a multikonfiguraciés Dirack-Fock (MCDF) szamolassal kapott
elméleti értékekkel mindkét spin-palya komponensre vonatkozoan. Ezek az elsd
olyan kisérleti dipol és nondip6l paraméter adatok, amelyek igazoljak a rezonans
gerjesztést kdvetd participator Auger-atmenetek és a direkt fotoionizacid kozotti
interferencia létezését.

Az elébb emlitett eredmények alapjan kijelenthetjiik, hogy a tobbelektronos

korrelacios effektusok fontos szerepet jatszanak a fotoionizacioban minden olyan
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esetben, amikor egy 1j ionizacios vagy gerjesztési csatorna nyilik meg. Ezek az
els olyan kisérleti munkak, amelyekben jelentds nondipdl kdlcsonhatast sikertilt
megfigyelni a Xe 5s, Xe 5p és Ar 3p fotoelektronok szogeloszlasaban.

Vizsgaltam ion-atom, ion-molekula és molekulaion-atom iitkdzésekben
szabadda wvalt elektronok tobbszoros szorodasat a céltargy és a lovedék
Coulomb-terén (Fermi-féle gyorsitasi folyamat) a céltargy atomszamanak
fiiggvényében. E célbol a 0.75 MeV N'+4r, 1 MeV N +N,, 1 MeV N +Ne és
1.5 MeV N, +A4r iitkozések soran emittalt elektronok kétszeresen differencialis
abszolut hataskeresztmetszeteit hatdroztam meg.

A 0.75MeV N +4r és 1.5MeV N, +4r iitkozések esetén az azonos
sebességli  atomi és molekularis nitrogénion 16vedékekkel kivaltott
elektronspektrumokban jol azonosithatok a céltargyionizacio soran kialakuld
haromszoros (P-T-P) és négyszeres (P-T-P-T) szorasi sorozatok. Az N,
16vedékkel keltett kisérleti elektronemisszids hataskeresztmetszetek és az N*
l6vedékionnal mért hataskeresztmetszetek kétszerese kozott nincs szignifikans
eltérés, ami azt mutatja, hogy a céltargyionizacios folyamatban nem lép fel
szamottevd molekularis effektus a vizsgalt bombazoenergian. Ezek alapjan
molekularis 16vedéknél a kisérleti hataskeresztmetszeteket a klasszikus palyaja
Monte-Carlo (CTMC) szamolds N’ hataskeresztmetszeteinek kétszeresével
hasonlitottam &ssze. A mért adatok mindkét {itk6zési rendszer esetén nagyon jol
egyeznek a CTMC szamolasbol kapott értékekkel. A CTMC palyak analizise azt
mutatta, hogy a 250 eV elektronenergia f6l6tt emittalt CTMC “elektronok” tobb
mint 60%-a azonosithaté a haromszoros (P-T-P) és négyszeres (P-T-P-T )
sorozatban szabadda valt elektronokkal. Altaldnosan megéllapithatjuk, hogy a
Fermi-gyorsitas tobbszords szorasi sorozatai nagyban hozzajarulnak a nagy
energiaju elektronok emisszidjahoz azokban az atomi iitkdzésekben, ahol a
l6vedéksebesség 1-2 a.u..

Az 1MeVN+Ne és az |MeVN +N, iitkozési rendszerek

elektronspektrumai nagyon hasonléak egyméshoz, ahogy az varhato is volt a Z;*
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skalazasi torvénynek megfelelden. Ezekben a spektrumokban a P-T-P és P-T-P-T
magasabb rendil szorasi sorozatoknak megfeleld csucsok nem kiilonithetéek el. A
korabbi, szén-neon iitkdzésekre vonatkozo szamolasok és kisérletek alapjan arra
kovetkeztethetiink, hogy ez a majdnem azonos erfsségli céltargy- ¢és
16vedékionizacio jelenlétébol ered. Mindkét iitk6zési rendszer elektronspektruma
egyszeribb, mint az el6z6 két folyamaté, ami a nagyobb 16vedéksebességnek és
kisebb céltargy atomszamnak tulajdonithato.

Ez a munka egy olyan szisztematikus vizsgalat els6 1€pése, ahol az iitk6zési
rendszerek széles tartomanyaban a Fermi-gyorsitast kisérletileg és elméletileg
egylittesen tanulmanyozzuk

A fenti méréssorozatok mindegyike esetén aktivan részt vettem a mérésekben,
a kisérleti eredmények értelmezésében ¢s az adatok teljes kiértékelését én

végeztem.
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6. Summary

Double differential spectra of electrons ejected in photoionization, ion-atom
and ion-solid collisions provide information on the electronic structure of atoms,
molecules and solids, the dynamics of the processes and the multi-electron
correlation effects. The comparison between the experimental and theoretical
data helps to understand better the basic atomic processes and to test the
theoretical models.

In this thesis the results of my double differential cross section measurements
were presented, in special consideration of higher-order effects and multi-step
processes. In the photoionization the photon energy dependence of the dipole
(E1) and nondipole (E2 and M1) contributions of the angular distribution of
photoelectrons was investigated. The angular distributions of photoelectrons of
the Xe 5s, Xe 5p;n;, and Ar 3p;,;, subshells were measured with linearly
polarized synchrotron radiation in the 90-225 eV, 100-200 eV and 90-330 eV
photon energy range, respectively, in order to determine the dipole (f) and
nondipole (yand o) angular anisotropy parameters.

The angular distribution of photoelectrons was measured with the ESA-22
electrostatic electron spectrometer. These studies were performed in the plane of
the polarization and momentum vectors of the photons where all anisotropy
parameters could be observed. To the best of my knowledge no experimental
data have been published for this plane. Since the measuring geometry of the
ESA-22 analyzer is very different from the traditional ones, I introduced a new
method for the efficiency calibration of the electron spectrometer based on the
normalization relative to an isotropic Auger line. The dipole and nondipole
parameters can be determined from an angle-resolved photoelectron spectrum

using this calibration method, which can save a lot of measuring time.
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In the case of the Xe Js shell clear structures were found in the photon energy
dependence of the dipole and nondipole anisotropy parameters in agreement with
the theoretical results based on the relativistic random phase approximation
(RRPA). This indicates that the multielectron correlation effects are very
important in the photoionization even far from the ionization threshold.

For the Xe 5p shell this was the first measurement where the dipole and
nondipole anisotropy parameters of the spin-orbit components were determined
in the studied photon energy range. The experimental angular distribution
parameters agree with the RRPA calculation including the interaction between
the 5p, 5s and 4d channels. The experimental results clearly show that both the
interchannel interaction and the relativistic effects play an important role in the
accurate description of the angular distribution of the Xe 5p photoionization.

In the case of the Ar3p shell photoionization strong interference was
observed between the direct and indirect channels. The differences between the
anisotropy parameters of the Ar 3p;, and 3p;, subshells indicate the importance
of the spin-orbit interaction in photoionization. The present experimental dipole
angular distribution parameters agree with theoretical values based on both the
R-matrix method and the multi-configuration Dirac-Fock approximation
(MCDF) for the spin-orbit components. These are the first experimental data for
the dipole and nondipole parameters to verify the interference between direct
photoionization and the resonant excitation participator Auger-transitions.

The above mentioned results indicate that the many-electron correlation
effects are important in the photoionization when a new ionization or excitation
channel opens. These were the first measurements where significant nondipole
contributions could be observed in the angular distributions of photoelectrons of
the Xe 5s, Xe 5py.32 and Ar 3p; 32 subshells.

The target atomic number dependence of the multiple scattering of electrons
ejected in ion-atom, ion-molecule and molecular ion-atom collisions

(Fermi-shuttle type acceleration mechanism) was investigated. In this mechanism
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the electrons undergo multiple scattering on the Coulomb fields of the target and
projectile. The absolute double differential cross sections for electron emission
were determined for the following collision systems: 0.75 MeV N +4r,
1 MeV N'+N,, 1 MeV N'+Ne and 1.5 MeV N, +Ar.

In the case of the 0.75 MeV N +4r and 1.5 MeV N, +4r collision systems
the multiple scattering target ionization structures (P-T-P and P-T-P-T) clearly
appear in the spectra. There is no significant difference between the experimental
emission cross sections of the equal-velocity atomic and molecular nitrogen ion
projectiles when the cross section of the atomic projectile is multiplied by two.
This indicates that the molecular effects do not play an important role in the
target ionization process in the studied energy range. On the basis of this
experimental finding the measured double differential cross sections of the
molecular nitrogen ion were compared with the theoretical values (obtained from
the classical trajectory Monte Carlo calculation, CTMC) calculated for nitrogen
ion and multiplied by two. For both the atomic and the molecular projectile ions,
the experimental double differential cross sections are in good agreement with
the theoretical values. More than 60% of the “CTMC electrons” “emitted” above
250 eV can be identified as Fermi-shuttle accelerated electrons, liberated in
P-T-P or P-T-P-T processes. The multiple scattering due to the Fermi-shuttle type
acceleration mechanism strongly contributes to the high-energy electron emission
in the studied collisions in the 1-2 a.u. projectile velocity range.

For the 1 MeV N'+N, and 1 MeV N +Ne collision systems the two electron
spectra are very similar as it was expected in accordance with the scaling rule
Z:*. In these spectra the peaks attributable to the P-T-P or P-T-P-T processes
cannot be separated. On the basis of the earlier calculations and experiments for
carbon-neon collisions the reason is the almost equal strength of target and
projectile ionization. The significantly structureless electron spectra, compared to
the previously mentioned two spectra, are owed to the higher projectile velocity

and the lower target atomic number.
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The present work is a starting point of a systematic investigation where
combined experimental and theoretical studies are carried out for wide range of
collision systems.

I took part in the measurements and the interpretation of the experimental

results and I made the complete data evaluation.
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