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1. Die Stofsysteme Helium-Krypton und Helium-Xenon

Die Wechselwirkung der asymmetrischen Edelgaspaare ist im Gegensatz zu der
der symmetrischen Paare noch immer Gegenstand vieler Verdffentlichungen,
da die zugrunde liegenden Potentiale, insbesondere fur das hier untersuchte
System Helium~Xenon, noch immer nicht mit gleich hoher Genauigkeit bekannt
gsind. Ein typisches Beigpiel ist die Abweichung in den Werten fir die Tiefe
des Potentialtopfes fur Helium~-Xenon wvon immerhin 10% =zwischen den bei
[Smith et al., 77] und bei [Danielson u. Keil, 88] publizierten Werten, die
in dieser Arbeit zu kl&ren sein wird. Die Ursachen fiir die Probleme liegen
zum einen darin, daf auch die Edelgasmischungen mit Helium aufgrund der
Vielzahl der Elektreonen zu kompliziert sind, um in ab-initio Berechnungen
fir die vorliegende schwache van der Waals-Wechselwirkung gute Ergebnisse
zu liefern, und 2zum anderen sind die Mefdaten nicht gut genug: Die
gemessenen Virialkoeffizienten fir Gasmischungen sind weniger genau als bei
reinen Gasen, die differentiellen Streuquerschnitte weisen keine Symme-
triecszillationen auf, und Regenbogenoszillationen (s.u.) wie bei den
Systemen aus zwei schweren Edelgasen kdnnen bei experimentell gut erreich-

baren Strahltemperaturen nicht beobachtet werden.

Ein erst kiirzlich erschlossenes Anwendungsgebiet, wo die Kenntnis genauer
Wechselwirkungspotentiale wvon Atomen oder Molekiilen wvon grofer Bedeutung
ist, ist die Oberflachenphysik. Bei [Jonsson u. Weare, 86] wird uber
Streuung von Heliumatomen an einem Graphitkristall, dessen Oberflidche mit
Krypton bedeckt ist, berichtet. Wahrend hier die Experimente mit Berech-
nungen im Einklang stehen, ist bei entsprechenden Messungen mit Xencon eine
gute Ubereinstimmung bisher nicht zu erreichen. Es wird vermutet, dap
Experimente dieser Art sehr empfindlich auf die Helium-Xenon-Wechselwirkung
reagieren und dap die bei den Berechnungen verwendeten Potentiale nicht

genau genug sind.



Zur genaueren Bestimmung der Potentialfunktion werden daher hochauflosende
Kreuzstrahlexperimente durchgefiihrt. Seit Bereitstellung der entsprechenden
experimentellen Techniken hat sich die Auswertung differentieller,
elastischer Streuquerschnitte durch Inversions- oder Anpassungsverfahren
als iberlegene Methode erwiesen, um Details des Wechselwirkungspotentials
von Systemen zu bestimmen, die spektroskopisch nur schwer untersucht werden
konnen [Buck, 88]. Bei den hier diskutierten van-der-Waals-Systemen, die
durch geringe Topftiefen und kleine reduzierte Massen charakterisiert sind,
stellen bei den Stofenergien um 25meV und 65meV, bei denen die Messungen
durchgefiihrt werden, Diffraktionscszillationen die dominierende Struktur
der Querschnitte dar. Die Abstdnde dieser Oszillaticonen liegen hier bei
mehreren Grad und kOnnen im Experiment gut aufgeldst werden. Unter
Beriicksichtigung des Einflusses der Apparaturmittelung auf die gemessenen
Winkelverteilungen k&nnen die aus einem Potential berechneten Querschnitte
durch Simulation der Mittelung direkt mit den Messungen verglichen werden,
Beim System He-Xe wird durch gleichzeitiges Anpassen zweier Parameter eines

HFD-Potentials eine sehr genaue neue Potentialfunktion ermittelt.



2. Apparaturbeschreibung

2.1. Charakterisierung der Streuapparatur

Die Experimente zu dieser Arbeit wurden an einer relativ neuen Streuappara-
tur durchgefiihrt, die erstmals bei [Otten, 83] beschrieben worden ist. Hier

s0ll nur kurz auf die grundlegenden Konzepte eingegangen werden:

Es handelt sich um eine universelle Kreuzstrahlapparatur, deren Konstruk-
tion eine Vielzahl verschiedener Experimente ermoglicht. Die besonders grogf
dimensionierten Ofenkammern erlauben die Verwendung unterschiedlicher
Strahlquellen, Das Nachweissystem befindet sich, im Gegensatz zu wvielen
anderen Kreuzstrahlapparaturen, auferhalb der Streukammer und ist um das
Streuzentrum schwenkbar. Dadurch ist der Detekteor einfach zuganglich und
das bisher eingebaute Nachweissystem, bestehend aus Elektronenstopionisa-
tor, Quadrupolmassenfilter und Kanalelektronenvervielfacher, kann ohne
gropen Aufwand um einen Fluoreszenzlichtdetektor oder ein Bolometer

erweitert werden.

Nach den ersten Experimenten mit einem Alkaliofen und einem dazu gehorenden
Riickgewinnungssystem [Winter, 86] sind dann im Rahmen einer Dissertation
[Kesper, 87] neben einigen Experimenten zur reaktiven Streuung Messungen
der Fragmentation von Mikroclustern durchgefiihrt worden. An stopselektier-
ten NO-Clustern wurden Flugzeitanalysen gemacht. Die Anwendung dieser
Methode und die Grenzen des Aufldsungsvermdgens der neuen Apparatur wurden

in der genannten Arbeit ausfilhrlich diskutiert.

In dieser Arbeit werden zum ersten Mal hochaufgeldste differentielle
Streugquerschnitte quantitativ ausgewertet, die an dieser Apparatur gemessen
worden sind, wobei auch die Einfliisse einiger Besonderheiten der neuen Kon-

struktion auf die Messung diskutiert werden: Vor allem Fragen der Streugeo-
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metrie und ihrer Auswirkungen auf die Mittelung der gemessenen Wirkungs-
querschnitte sowie Restgasstreuung in der Streukammer (sieh Kapitel 4.5.)

werden erdrtert.

2.2. Vakuunsystem

Die Apparatur besteht aus sechs Kammern:

a) Zwei Strahlquellenkammern (Ofenkammern}
b} Die Streukammer

¢) Drei Detektorkammern
Der grobe Aufbau des Vakuumsystems wird hier beschrieben. Weitere Informa-
tionen und Zeichnungen finden sich bei [Otten, 83], [Winter, 86] und

{[Kesper, 87].

a) Strahlquellenksmmern;

Primdar- und Sekunddrstrahlkammer sind aus Edelstahlrchren wvon 500mm
Durchmesser und 450mm Lange angefertigt und erlauben auch die Montage von
besonders aufwendigen Strahlquellen. Die Konusse am vorderen Ende der
Ofenkammern ragen in die dreieckige Streukammer hinein, um den Abstand vom
Streuzentrum zu den Strahlquellen moglichst gering zu halten. Die Strahl-
quellkemmern laufen auf Gleitschienen und konnen zuriickgefahren werden.
Durch ein spezielles System von Vergchraubungen ist es moglich, die Kammern
mit oder ohne diesen Konus zu bewegen, so dag Jje nach Bedarf die Streukam-
mer oder das vordere Ende der Strahlquellenkammern gedffnet und Wartungsar-
beiten zugédnglich gemacht werden kann. In der Spitze jedes Konus befindet
sich primérseitig ein 25mm, sekundarseitig ein l4mm langer Strahlabschidler

(Skimmer}. Dieser dient dazu, nur den Kern des Strahls in die Streukammer
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gelangen zu lassen, wahrend die Gaspartikel aus der HuBeren Region des
Strzhls von der kegelfdrmigen Aupenseite des Skimmers zur Seite abgelenkt
werden. Die Skimmerdffnung {780um bzw. 630um Durchmesser) ist die einzige
Verbindung zwischen Ofenkammer und Streukammer, weshalb der Druck in der

Streukammer um 2 bis 3 Grofenordnungen kleiner gehalten werden kann,

Bepumpt werden die Strahlquellenkammern von direkt darunter hingenden
0ldiffusionspumpen (Varian VHS 10, Saugvermdgen 5400 1/s), die durch 2 bis
3m lange Verbindungsleitungen (Innendurchmesser 65mpm)} mit den Wialzkolben-
pumpen (Leybold Herdus WS, S00 m®/h) und den Drehschieberpumpen (Alcatel
2100 A, 100 m’/h) verbunden sind. Sie stehen wegen der Gerausch- und
Warmeentwicklung in einem Nebenraum. Zusgdtzlich sind wvon oben in die
Kammern noch Kiihlfallen eingehiingt, an denen (lddmpfe aus den Diffusions-
pumpen oder sonstige bei der Temperatur von fliissigem Stickstoff konden-

sierbarer Gase sich niederschlagen.

Im Leerlaufbetrieb erzeugen die ﬁldiffusionspumpen mit den Vorvakuumpumpen
ein Hochvakuum von 107° bis 10 °mbar. Nach Fiillen der Kihlfallen wird ein
Enddruck von 10”% bis 10 'mbar erreicht. Bei der Strahlerzeugung werden die
Walzkolbenpumpen zusdtzlich eingeschaltet, Durch ihr hohes Saugvermdgen
garantieren sie, dap der Druck in der Kammer auch bei Verwendung intensiver
Disenstrahlen nicht zu sehr ansteigt. Als Beispiel sei hier ein Helium-
diisenstrahl angegeben: Bei Expansion aus einer 30um-Dise bei Raumtemperatur
kann der Druck in der Strahlquelle bis auf etwa 40 bis 50bar erhoht werden,

ohne dag in der Strahlkammer der Druck iiber 10™’mbar steigt.

In der Sekunddrstrahlkammer befindet sich unter der Strahlachse ein
Lock-In~Chopper, dessen Scheibe mit ihrem oberen Teil sich 2 bis 3mm vor

der Skimmerspitze befindet.



b) Streukammer:

Die Streukammer besteht aus einem Hauptteil in Form eines rechtwinkligen

Dreiecks und der angesetzten Streukammerkuppel.

In den Hauptteil ragen die beiden Konusse der Strahlquellenkammern herein.
Das Ende des Sekundarstrahlkammerkonus hat 26mm Abstand vom Streuzentrum,
das Ende des Primdrkonus ist dagegen 141mm entfernt, so daf hier noch Platz
fiir den Flugzeitchopper und eine zusdtzliche Blende zur Strahlkollimation

ist.

An der Hypothenuse des dreieckigen Hauptteils ist die Streukammerkuppel
befestigt, ein Halbzylinder, dessen Achse durch das Streuzentrum geht. Die
Kuppel hat innen einen Durchmessser von 102mm bei einer Hohe wvon 300mm.
Diese Abmessungen der Streukammer sind im Vergleich zu anderen Kreuzstrahl-
apparaturen besonders klein, was auf das Prinzip des aupenliegenden
Detektors zurickzufiuhren ist. Die Auswirkungen dieser Besonderheit werden

in Kapitel 4.5. besprochen,

Die O1diffusionspumpe {VARIAN VHS 10, 5400 1/s) mit wassergekiihlten
J1finger erreicht in Verbindung mit der Drehschieberpumpe (ALCATEL 2030, 33
n®/h) im Leerlauf einen Enddruck von 107° bis 10 'mbar bei gefiillter
Kiihlfalle. Nur bei unglinstigen Bedingungen {intensiver Sekundirstrahl bei
kurzem Diise-Skimmer-Abstand) kann der Druck bis auf 10 ’mbar ansteigen,

wahrend er sonst im Normalbetrieb bei 2 bis 5+10 ®mbar liegt.

Auf der &uperen Rundung der Streukammerkuppel sind =zwei iibereinander
gleitende Segmente angebracht, die in der Ebene der beiden Strahlen um das

Streuzentrum drehbar sind. Das Hupere Segment trigt zwei um 45° versetzte
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Ventile, die den Anschluf zum schwenkbaren Detektor bilden. Diese beiden
Ventile sind so angebracht, dap sie einen Bereich von ~3° bis 47° bzw. von
42° bis 92° iberstreichen kdnnnen, wobei 0° der Richtung des Primdrstrahls
und 90° der des Sekundarstrahls entspricht. Hier wird nur der erste Bereich
benutzt, da alle Meppunkte zwischen 0° und 46° liegen, jedoch ist auch das

Umflanschen von dem einen auf das andere Ventil problemlos.
Vom ersten Segmentventil ragt ein Rohrchen von 43mm Linge und 4mm Innen-

durchmesser ins Innere der Streukammerkuppel, das die Winkelakzeptanz und

damit das Auflosungsvermogen des Detektors festlegt,

c} Detektorkammern:

Der ganze Detektorteil besteht aus drei Kammern, die mit den dazugehorigen
Pumpen auf einer Lafette montiert sind. Die pganze Lafette ist in einem
Winkelbereich von -3° bis 92° in der Strahlebene schwenkbar. Sie wird von
einem Schrittmotor (LENZE) bewegt, der durch ein CAMAC OQutput Register (OR
2027) auch vom Experimentrechner aus gesteuert werden kann. Der aktuelle
Detektorwinkel wird von einem Winkelgeber (STEGMANN} mit einer Genauigkeit
von *0.01° angezeigt. Er ist iiber ein Camac Input Register (2IR 2010) mnit

dem Rechner verbunden.

Die drei Kammern des Detektors sind als differentielle Pumpstufen ausge-
legt, d.h. wvon einer Kammer zur n8chsten ist der Druck schrittweisze
niedriger. Die Druckuntersetzung zwischen den Kammern wird durch schmale
Leitwertrohrchen erreicht. Ein senkrechter Schnitt durch den ganzen

Detektor ist in Abb, 1 gezeigt.
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Zur Streukammer hin ist die Detektoreinheit durch ein faltenbalggedichtetes
Ventil abschliefbar. Daran schlieft sich die nur 57.5mm lange Zwischen-
kammer an, die seitlich durch ein Knie wvon einer Turbomolekularpumpe
(LEYBOLD HERAUS, Turbovac 220, 220 1/s) bepumpt wird. Der Druck in dieser
differentiellen Pumpstufe betrdgt bei gedffnetem Ventil etwa 3+107 mbar.
Bei Bedarf kann diese Kammer gegen eine langere (280mm) ausgetauscht

werden, die auch den Laserfluoreszenzdetektor aufnimmt.

Durch ein UHV-Ventil ist die Detektorhauptkammer mit der Zwischenkammer

verbunden. Sie wird durch eine magnetgelagerte Turbopumpe (LEYBOLD HERAUS,
Turbovac 560 M, 560 1/s) bis auf einen Enddruck von 10 ’mbar evakuiert. Sie

enthdalt den Quadrupcl und den Kanalelektronenvervielfacher.

In den vorderen Teil der Hauptkammer ist die Ionisatorkammer eingebaut. Sie

ist als vertikales Rohr mit quadratischem Querschnitt ausgelegt. Durch die
in Relation zum geringen Kammervolumen grofe Pumpleistung der Zwillingstur-
bopumpe (PFEIFFER TPU 330, 330 1/s) in Verbindung mit der Kiihlfalle, die
mit flliissigem Stickstoff geflillt wird, kann ein Enddruck von 2+107!’mbar
erreicht werden. Dieser besonders geringe Druck ist gerade an der Ionen-

quelle erforderlich, um mdglichst wenige Restgaspartikel zu iocnisieren.

Zwei Zwischenvakuumsysteme, bestehend aus je einer kleinen 01diffusions-
pumpe (EDWARDS Diffstak 63, 135 1/s) und einer Drehschieberpumpe (ALCATEL
2012, 12 m®/h), erzeugen einen Vordruck von 107 ° bis 10" "mbar. Das eine ist
mit der Turbopumpe der Zwischenkammer, das andere mit den Turbopumpen der
Hauptkammér und der TIonisatorkammer verbunden. Um das Eindringen wvon
0ldampf zu wverhindern, sind zwischen Diffusions- und Turbopunpen sog.

Zeolith-Molekularsiebe montiert.
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2.3%. Nachweissystem

Der verwendete universelle Molekularstrahldetektor igt flur den Nachweis wvon

Neutralteilchen ausgelegt. Er besteht aus drei Komponenten:

a} ElektronenstopRionisator

Der Ionisator (Ionenquelle} hat die Aufgabe, die nachzuweisenden Neutral-
teilchen zu ionisieren und sie anschliepend wmit einer speziellen Elektro-
nenoptik auf die Eintrittsblende des Massenfilters 2zu fokussieren. Die
Verwendung einer Ionenquelle als Nachweis bei einem Molekularstrahlexperi-
ment wird ausfithrlich bei [Pauly und Toennies, 68] beschrieben. In der hier
beschriebenen Apparatur ist eine Ionenquelle des Herstellers EXTRANUCLEAR

LABORATORIES, Typ 041-1 eingebaut.

Ein zylinderformiges Gitter, dessen Achse mit dJder Strahlachse zusammen-
fallt, beschleunigt die Elektronen, die auperhalb des Gitters von vier
Heizdrahten emittiert werden, auf die Strahlachse zu, wo dann im Stofprozep
die ankommenden Teilchen icnisiert werden. Dieses Gitter liegt, bezogen auf
Masse, auf einem peositiven Potential, das die Ionencnergie bestimmt. Aus
dem Ionisationsvolumen werden die Ionen vom Extraktor, einer Blende mit
negativem elektrischen Potential, abgezogen und gelangen in den Bereich der
drei Linsen. Die zweite Linse liegt auf einem deutlich hoheren Potential
als die beiden anderen und gewahrleistet dadurch einen fokussierenden
Effekt. Da bei den Messungen der differentiellen Querschnitte stets
dieselben Atome {Helium) nachgewiesen werden, wird die Icnenquelle so
eingestellt, daf fir diese Spezies gropstmdgliche Intensitat erreicht wird.
Dazu werden bei einer vorgegebenen Elektronenenergie von 100eV {(Maximum deg
Ionisationsquerschnitts von Helium) die anderen Spannungen variiert. Eine

Auflistung aller Eingtellungen der lonenquelle findet sich in Tabelle 1.
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Die Icnenausbeute ist proportiocnal zur Dichte der Teilchen im Ionisations=~
volumen, folglich ist die Detektoreffizienz umgekehrt proportional zur
Geschwindigkeit der am Tonisator ankommenden Teilchen. Um bei einem
Streuexperiment die korrekte Winkelverteilung der gestreuten Intensitdt zu
erhalten, mup das BSignal mit der Geschwindigkeit der nachgewiesenen

Partikel nach dem Stof multipliziert werden.

Tabelle 1: Einstellung der Ionengquelle

Elektronenenergie 96.8 eV
Emissionsstrom 16.3 mA
Ionenenergie +16.6 eV
Extraktor -0.9 eV
Linse 1 -86.3 v
Linse 2 1.4 v
Linse 3 -150.9 V

b) Das Quadrupolmassenfilter

Das Masgenfilter ist zentraler Bestandteil des Universaldetektors. Hier
wird ein Quadrupol wvom Hersteller EXTRANUCLEAR LABORATORIES, Typ 270-9
verwendet. Die erste ausfihrliche Beschreibung von elektrischen Quadrupocl-
feldern zur Massenselektion findet sich beil [Paul et al., 58], hier so0ll

nur kurz das Grundprinzip beschrieben werden:
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Das Massenfilter besteht aus wvier zylindrischen Edelstahlstgben, die
parallel zur Achse um diese herum in Form eines Quadrats angeordnet sind.
Ihr Durchmesser betrdgt 16mm, die Ldnge 220mm. Jeweils zwei gegeniberlie-
gende Elektroden sind miteinander verbunden, ein Paar wird mit der Spannung
o{t)=U+V cos{2uft) versorgt, das andere Paar mit der gleichen Spannung aber
umgekehrtem Vorzeichen. Hierbei ist U eine Gleichspannung, V und f sind
Amplitude und Frequenz einer {iberlagerten Wechselspannung im Radiofre-
quenzbereich. Diese Feldanordnung wirkt massenselektiv: Aufgrund der
besonderen Eigenschaften der Bewegungsgleichung fiir die Ionen (Mathieu'sche
Differentialgleichung) konnen bei geeigneter Wahl von U, V und f nur Ionen
mit einem bestimmten Verhdltnis von Ladung e zu Masse m auf sinusformigen
Bahnen durch den Quadrupol zum Vervielfacher gelangen, alle anderen haben
instabile Bahnen und treffen auf einer der Elektroden auf, wo sie rekombi-

nieren.

Das Aufldsungsvermdgen des Massenfilters ist gegeben durch

0.126
U
0.16784 - v

(2.3.1.}

m
Am

Bei Eintritt in den Quadrupol auperhalb der Achse konnen nur Ionen, die
innerhalb eines Kreises mit Radius
2 Am 4 4,
_)/

{(2.3.2.) 8uax = = To
3 m

eingeschossen werden, den Quadrupol passieren. Hierbei ist r,, der halbe
Abstand zwischen gegeniberliegenden S$Stdben, in cm und f in MHz angegeben.
Die Obergrenze fiir die transversale kinematische Energie in eV, bis zu der
Icnen durch den Quadrupecl durchkommen konnen, ohne infolge zu groper

Amplituden der Sinusbahnen die Stdbe zu beriihren, betragt
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Am

(2'3°3°) Et'max =—-m fz rg -
2 m

Daraus ergibt sich, dap die Wahl des Auflosungsvermogens auch die Trans-

mission festlegt.

Da bei den in dieser Arbeit beschriebenen Messungen differentieller
Wirkungsquerschnitte stets das Primdrstrahlgas Helium nachgewiesen wird und
das Streugas Krypton bzw. Xenon eine wesentlich gropere Masse hat, werden
an das Aufldsungsvermdgen nur geringe Anforderungen gestellt. Um die Trans-
mission mdglichst grof zu machen, kann daher die Auflosung auf einen

niedrigen Wert eingestellt werden.

¢} Kanalelektronenvervielfacher

Die Ionen werden hinter der Austrittsﬁlemde des Magsenfilters vom elektri-
schen Feld des Kanalelektronenvervielfachers ("Channeltron"), der etwas
auferhalb der Strahlachse montiert ist, angezogen. Beschleunigt durch die
am Eintrittsende angelegte Hochspannung treffen die Ionen auf den Wider-
standsbelag im Innern des gebogenen Channeltron-Rohrchens, wo sie Sekundar-
elektronen herausschlagen. Diese werden in Richtung zunehmenden Potentials
abgelenkt, treffen auf die Wand und ldsen ihrerseits wiederum Sekundérelek-
tronen aus. Die so entstehende "Elektronenlawine® lost einen Strompuls an
der Ancde aus. Die an einem Ableitwiderstand abgegriffenen Spannungspulse
haben eine Amplitude wvon 50mV bei einer Breite von 10ps. Sie werden in
einem schnéllen Vorverstarker (ORTEC Time Pick Off) verstdarkt und liber

einen Diskriminator der weiteren Signalverarbeitung zugeleitet,

Fiir das hier verwendete Channeltron (BENDIX 4800) ist in Abb. 2 die
Abhangigkeit der Zshlrate von der Channeltronspannung dargestellt. Nach

einem steilen Anstieg bei etwa 2kV erkennt man bei etwa 2.2 bis 2.6kV einen
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Bereich mit geringerer Steigung. Dieser 1dpt sich folgendermagen erklaren:
Da die Bshnen der Elektronen im Channeltron nicht festgelegt sind, 1l&apt
sich keine genaue Aussage iber die Anzahl der Stufen der Vervielfachung und
die Grope des Strompulses wmachen, der von einem Ion ausgeldst wird. Der
ansteigende Teil der Verstdrkungskurve entsteht nun dadurch, dap nur ein
Teil der Impulse aus geniigend Elektronen besteht, um die Anspfechschwelle
der Zahlelektronik zu iibersteigen. Im Bereich der Sattigung nsghert sich die
Amplitude aller Pulse einer oberen Crenze, die durch die Raumladung der

Elektronen im Channeltron bedingt ist.

50 M1 T 1
40
30
20
10

Zahirate / kHz

o
o
lllllljklllllllj_llllllll

lllllllllllll?llllll‘llll
o

c, | ]
16 2.0 2.4 2.8 3.2
Channeltronspannung / kV

Abbildung 2: Verstarkungskurve des Channeltrons
Abhangigkeit der Zahlrate von der angelegten Hochspannung {bei konstantem

Streusignal)

Flir die Messungen wird eine Spannung wvon 2450 Vv gewidhlt, die nach Angaben

des Herstellers einer Verstédrkung von etwa 5-10T entspricht.
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2.4. Strahlquellen

In beiden Ofenkammern werden Gasstrahlquellen verwendet. Sie sind auf
dreidimensionalen Justierverrichtung befestigt, so dag die Ufen von auen
auf die Achse Skimmer-Streuzentrum-Detektor justiert werden konnen und der

Dise-Skimmer-Abstand einstellbar ist.

In der Sekunddrstrahlkammer befindet sich eine bei [Otten, 83] beschriebene
Quelle, in der Prim3rstrahlkammer ist eine modifizierte Quelle eingebaut,
die von einem Ringkiihlmantel umgeben ist. Abbildung 3 zeigt einen Lings-
schnitt durch diese Quelle. Ein Rohr fifhrt das Strahlgas von der Zuleitung
zur Diise. Auf einer Ldnge von 14 cm ist es von einem Ringkiihlmantel
umgeben, der etwa 0.5 Liter flilssigen Stickstoff aufnehmen kann. Die 121
fassende Kilhlfalle dient beim Betrieb dieser Quelle gleichzeitig als
Reservoir: Von hier flieft der fliissige Stickstoff durch einen Metallwell-
schlauch in den Kijhlmantel, von dort wird er durch einen zweiten Schlauch
durch einen Flansch aus der Apparatur wieder herausgeleitet. Der Verbrauch

betrdgt etwa 2 bis 3 1/h.

Aufgrund der gropen Kapazitdt des Kihlmantels bleibt die Temperatur nach
einer Einkiihlzeit von einigen Stunden in einem Bereich von $1K konstant.
Ein NiCrNi-Thermoelement am Diisenpldttchen dient zur TUberwachung der
Temperaturkonstanz. Der absolute Wert der Temperatur liegt bei etwa 100K,
er kann aus Flugzeitmessungen des Gasstrahls wesentlich genauer als mit dem

Thermoelement bestimmt werden.
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Beide Quellen sind fiir einen Druck wvon bis zu 200bar ausgelegt. Diisen-
pliattchen mit Offnungen bis herunter zu 10u Durchmesser konnen montiert
werden, wcbei allerdings die Disen von 10um oder 20um sich leicht durch

Staubpartikel wverschliefen kbnnen.

Von der Moglichkeit, den vorderen Teil der Quelle zu heizen, wird hier kein

Gebrauch gemacht.
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Abbildung 3: Strahlquelle mit Ringkiihlfalle
1} Diusenpldattchen

2) Gasocfen

3} Abschirmblech

4) Ringkiihlfalle

5) Austrittsdffnung fur dem f1. Stickstoff
6) Eintrittsoffnung fiir den fl. Stickstoff
7} Zuleitung fiir das Strahlgas

8) Blindflansch



_17_

3. Geschwindigkeitsmessungen an Strahlen

3.1. Diisenstrahlen

Seit wvielen Jahren werden Diisenstrahlen bei Kreuzstrahlexperimenten
eingesetzt. Besondere Vorteile sind die geringen Breiten der Geschwindig-

keits- und Winkelverteilung sowie die hohen Intensitdten.

Diisenstrahlen entstehen bei der Expansion eines Gases ins Vakuum. Von den
sogenannten effusiven Strahlen unterscheiden sie sich dadurch, dap die
freie Weglinge des Gases in der Quelle wesentlich kleiner als die Dimen-
sionen der Diisendffnung ist. Dann finden in der Expansionszone Stofe statt,
die dazu fiihren, daf ein Gropteil der freien Enthalpie in die kinetische

Energie einer gerichteten Stromung umgewandelt wird.

Bei idealer, d.h. adiabatischer Expansion aus einer Quelle mit Temperatur

T, wird als maximale Stromungsgeschwindigkeit

5kBTn)1/z

(3.1.2.) Upay = (
m

fiir Gase, die =aus Atomen der Masse m bestehen, erreicht. In realen
Expansionen findet man eine thermische Restbewegung, die durch die

Geschwindigkeit

2T
(3.1.2.) o sy1/7
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charakterisiert wird. Hierbei gibt TS die Temperatur im Strahl nach der
Expansion an. Die Giite einer Expansion wird dann durch das Geschwindig-

keitsverhdltnis ("Speed-Ratio")

(3.1.3.)

€2}
|
RIC-‘

{5

angegeben. Die Geschwindigkeitsverteilung, die man mit einem Dichtedetektor

migt, ergibt sich mit « und u als Parametern zu

v=u 2
(3.1.4.) f(v) ~ v¢ exp[-(—) "]

g

Die wahrscheinlichste Geschwindigkeit, das Maximum dieser Verteilung, liegt

bei

4
(1« (1 5_2)1/2] :

<
n
mile

die relative Halbwertsbreite betrigt

Av 1,66

(3.1.5.) — ®

Vi S

Um in einem Streuexperiment annfhernd monoenergetische Strahlen zu
erhalten, mup man moglichst hohe Geschwindigkeitsverhaltnisse erreichen.
Dazu soll das Produkt aus Quellendruck p, und Diisendurchmesser d einen

moglichst grofen Wert annehmen. Eine Obergrenze ist durch das begrenzte
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Saugvermogen gegeben, da der Gasflup aus der Dise proportional pud2 ist.
Daher empfiehlt sich die Wahl eines kleinen Diisendurchmessers bei grofen
Quellendruck. Eine 230um-Dise erweist sich als guter Kompromig fir die

Erzeugung der Heliumstrahlen.

Fur die Krypton- und Xenonstrahlen ergibt sich eine zusAtzliche Ein-
schrankung: Bei der Expansion kann durch die starke Abkiihlung Kondensation
im Strahl auftreten, was zu Clusterbildung fiihrt. Um dies =zu vermeiden,
wird flir den Sekunddrstrahl eine 200um-Dise benutzt und ein Druck wvon 300
bis 500mbar eingestellt. Dadurch wird sichergestellt, dap der Anteil der

Cluster im Strahl klein bleibt.

Eine Aufstellung der Strahldaten findet sich in Tabelle 4. Die Werte fiir
die wahrscheinlichsten Geschwindigkeiten und die Geschwindigkeitsverhalt-
nisse werden mit einem Programm von D. Otten ermittelt, das eine Verteilung

nach {3.1.4.) an die gemessenen Flugzeitverteilungen anpaft.

3.2. Flugzeitanalysen

a) Vorbemerkungen zur Geschwindigkeitsmessung

Fir die Auswertung der differentiellen Streuquerschnitte ist eine sorg-
féltige Geschwindigkeitsanalyse der verwendeten Strahlen aus zwei Griinden

unerldflich:

(i} Aus den wshrscheinlichsten Geschwindigkeiten ermittelt man die
(wahrscheinlichste} Stopenergie, die fiir den Vergleich mit berechneten

Querschnitten moglichst genau bekannt sein muf.
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(ii) Aus den Breiten der Geschwindigkeitsverteilungen erhalt man die
Geschwindigkeitsverhdltnissse, die als Parameter in die Mittelungs-
rechnungen (siehe Kapitel 5.2} eingehen, chne die ein quantitativer
Vergleich gemessener und gerechneter Wirkungsquerschnitte ebenfalls

nicht méglich ware.

Die Geschwindigkeit wird durch Flugzeitanalyse gemessen., Die Methode soll
nur kurz vorgestellt werden, eine ausfihrliche Beschreibung findet sich bei
[Huisken, 78], eine andere bei [Kesper, 87|, in der auch die hier verwen-
dete Mepelektronik und die Rechnersteuerung dargestellt wird. Zentraler
Bestandteil des Aufbaus zur Flugzeitmethode ist der Chopper. Eine schnell
rotierende Scheibe "zerschneidet" mit ijhren Schlitzen den Atom- oder
Molekiilstrahl in einzelne Pakete. Die darin enthaltenen Teilchen werden
dann infolge der Breite der Geschwindigkeitsverteilung zu wverschiedenen

Zeiten vom Detektor registriert.

Die einfachste Moglichkeit ist das Einzelpulsverfahren. Dabei werden die
Ankunftszeiten von Teilchen, die von einem Schlitz des Choppers durchge-
lassen werden, in der =zeitlichen Abfolge ihrer Ankunft registriert. Die
Drehzahl des Choppers ist begrenzt durch die Forderung, dag zwei aufeinan-
derfolgende Strahlpakete sich nicht iiberlappen diirfen. Dadurch ergibt sich
bei konstanter Schlitzbreite eine Obergrenze fir die zeitliche Auflosung.
Verringert man dagegen die Schlitzbreite, reduziert sich die Transmission.
Fir die pseudostatistische Flugzeitmethode gelten diese Einschrinkungen

nicht. Sie wird im folgenden Teil vorgestellt.
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b) Pseudostatistische Medulation

Zunachst soll die Zeitabhangigkeit des Detektorsignals D{t} in einem
Flugzeitexperiment mit Chopper betrachtet werden. Sie kann als Faltung der
Flugzeitverteilung F{t} mit der Chopperdurchlapfunktion C(t) dargestellt

werden:

(3.2.1.) D(t) = U + j Cl{t-t") F{t") dt"

Hierbei gibt U das Untergrundsignal an, das im Idealfall nicht zeitabhiangig
ist. C{t) beschreibt die Modulation des Strahls durch die Chopperscheibe.
Sie kann Werte zwischen 0 (Strahl unterbrochen) und 1 (Strahl offen)
annehmen, Un Gleichung (3.2.1.} eindeutig nach f(t} aufldsen zu kdnnen, muf
die Autokorrelation der Chopperfunktion die Dirac’'sche Deltafunktion

ergeben:

(3.2.2.) [ ettty cieret) ae' = ()

Unter dieser Bedingung 1Eft sich die Flugzeitverteilung durch Kreuzkorre-

lation von C(t) und D{t) rekonstruieren:

(3.2.3.) F(t) = J C(t™) D{t+t') dt' - U _[ c{t') dt'

Die Realisierung im Experiment sieht nun folgendermagen aus: Auf der
Chopperscheibe sind zwei Sequenzen wvon Schlitzen und Stegen eingeschnitten.
Sie werden beschrieben durch die Folge Sk' die nur die diskreten Werte O
und 1 annehmen kann. Sie besteht aus N=127 Elementen der Breite Tehs die

eine sogenannte pseudostatistische Folge bilden. Bei 64 Elementarschlitzen
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und 63 Stegen ergibt sich eine Transmission von etwa 50%. Sie bilden eine
sogenannte pseudostatistische Feolge. Das Charakteristikum einer solchen
Folge dist dihre Autokorrelation. Diese ist eine konstante Funktion mit
dreieckformigen Spitzen der Breite Ty, im Abstand N=NT, wodurch die in
Gleichung (3.2.2.,) geforderte Deltafunktion hinreichend gut angenshert
wird. Das Detektorsignal wird im Vielkanalanalysator als diskretes Spektrum
DK gespeichert. Ein Zyklus des Einlesens in die Kandle wird durch einen
sogenannten Reset-Puls gestartet. Diesen liefert ein Fototransistor beim
Durchgang eines Schlitzes auf der Chopperscheibe, der den Anfang jeder
Sequenz markiert, durch eine Lichtschranke. Die Kanalbreite Tyx des
Vielkanals ist gerade halb so grof wie die Offnungszeit Teh des kleinsten
Schlitzes. Bei einer Chopperfrequenz von 492.13 Hz ergibt sich TCh=8us und
TVK=4us. Fir die Kreuzkorrelation mup daher die pseudostatistische Folge

verdoppelt werden:
(3.2.4.) Sék-l = Sék = Sk , k=1,2, ..., 127

Man erhdlt das Flugzeitspektrum durch die Summation

25%

(3.2.5.) FJ. = ¥ Sy Dj_k , i=1,2, ..., 254
k=1

Die Vorteile gegeniiber der Einzelpulsmethode sind zum einen die wesentlich
hthere Transmission, weil das Uberlappungsverbot umgangen werden kann, zum
anderen die geringeren statistischen Fehler bei Messungen, wo der Unter-

grund pro Kanal groper als der Mittelwert des Flugzeitspektrums ist.
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¢) Eichung der Verzdgerungszeiten

Zur exakten Bestimmung der Geschwindigkeiten im Strahl miissen die Flugzei-
ten geeicht werden, da die aus Gleichung (3.2.5.) gewonnenen Verteilungen
iber der Gesamtzeit tTOF' der Zeit zwischen dem Resetpuls und dem Eintref-
fen der Signale am Vielkanalanalysator, aufgetragen sind. Diese Zeit lapt
sich als Summe aus der "echten" Flugzeit und drei verschiedenen Verzdge-

rungszeiten darstellen:

(3.2.6.) tToF = *Fz * tZon * YRes * CEL

Die Summanden sind im einzelnen

tpgzs die Flugzeit der Teilchen wvom Chopper bis zum Icnisator (durch-
laufene Strecke L = 484mm),

tron® die Flugzeit der Icnen vom JIonisierungsvolumen bis zum Verviel-
facher,

YReg die Zeit wvom Reset-Puls bis zum Durchgang des Anfangs einer
pseudostatistischen Sequenz durch die Strahlachse, und

teys die Laufzeit der Signale von Channeltron zum Vielkanalanalysatcr.

Da die elektrenische Verzogerungszeit tg; unter 1lps liegt, kann sie im
Vergleich zu den anderen Fehlern vernachldssigt werden, Eg mussen also nur

die Ionenflugzeit und die Verzdgerung des Reset-Pulses geeicht werden.
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i) Eichung von tp.o

Die Lichtschranke, die beim Anfang einer pseudostatistischen Sequenz den
Reset-Puls zum Starten eines Mefzyklus liefert, ist gegeniber dem Durchgang
des Strahls durch die Chopperscheibe um ca. 60° versetzt montiert. Zur
genauen Erfassung dieser Verzogerung ist die Gesamtzeit trop am Beispiel
eines Neonstrahls {30um Diise, 3bar Quellendruck) in Abb. 4 flir verschiedene
Kanalbreiten Tyk des Vielkanalanalysator aufgetragen. Die Punkte fir Ty =

3us bis Tyg = 8us liegen auf einer Geraden, aus deren Steigung sich

(3.2.7.) thes = 87.2us * Ty

ergibt, In dieser Gleichung ist auch schon eine migliche Verzogerung im
Vielkanalanalysator enthalten, die bedi [Huisken und Pertsch, 87] mit einer

Kanalbreite Tyk angegeben wird,

14

Neon (3 bar)

0.8
3 4 6§ 6 7 8

Tvk / MuS

Abbildung 4: Eichung der Ionenflugzeit
Abhingigkeit der Gesamtflugzeit t ,s von der Nachweismasse M der verschie-

denen Fragmente der C;H,-Cluster.
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ii) Eichung wvon tTon

Ein Summand in Gleichung {(3.2.6.} ist die Ionenflugzeit in der Jonenquelle
und im Quadrupoclfeld. Sie hdangt von den Potentialen der Ionenquelle ab und
entzieht sich aufgrund der komplizierten Feldverteilung einer einfachen
Berechnung. Eine einfache Methode der Eichung wird bei [Huisken und
Pertsch, 87] beschrieben. Flugzeitspektren eines Strahls aus 10% C,H, in
Helium (30um Dise, 5Sbar) werden auf den verschiedenen Massen M = 12, 13,
14, 27, 41, 56, 69, 82, 84 amu aufgenommen. Die Nachweismassen entsprechen
Fragementen des Monomers und hcherer Cluster. Unter der Annahme, dap alle
vorkommenden Clustergrofen (jedoch nicht das Tragergas Helium) bis zur
Ionenquelle eine einheitliche Geschwindigkeit haben, kann man aus den
unterschiedlichen Flugzeiten direkt auf die Abhdngigkeit der Ionenflugzeit
von der Masse schliepen. Abbildung 5 zeigt, dap bei Auftragung der

Gesamtzeit topgp iiber IVII/Z sich ngherungsweise eine Gerade ergibt.

0.78 | | 1
10% C;H4 (He)

20 4.0 6.0 8.0 10.0
M2 / amu'?

Abbildung 5: Bichung der Reset-Puls-Verzogerung

Abhangigkeit der Gesamtflugzeit tiof von der Breite Tyg des Vielkanalanaly-
sators.
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Aus der Steigung folgt
(3.2.8.) ~ tygy = 10.44us - (Mﬁamu)l/z
Es darf nicht {bersehen werden, dap der Wert der Steigung nicht eine

Konstante der wverwendeten Ionenquelle ist, sondern stark von den einge-

stellten Potentialen (siehe Tabelle 1) abhangt.

d} Auflosungsvermdgen der Flugzeitmethode

Das Aufldsungsvermogen der Apparatur fir die Bestimmung von Flugzeiten tpy
wird von den Unsicherheiten der Weg- und Zeitmessung bestimmt. Aus der
Lange des Ionisationsvolumens AL = 12mm, aus der Breite Teh eines Elemen-
tarschlitzes der Chopperscheibe und aus der Breite Tyk eines Kanals im

Vielkanalanalysator ergibt sich

At AL 1 T
(3.2.9.) —App o [ (=) . (27 . (P
tpz L trz tpz

Damit erhdlt man aus der Breite At der gemessenen QGesamtzeiltverteilungen
TOF

die Breite der wirklichen Flugzeitverteilungen im Strahl

At A At
{(3.2.10.) _F2 ( (_ET_QE]“ - [_AP_E]’]V?
tFZ th th

Aus dieser Breite werden die Geschwindigkeitsverhdltnisse S nach Gleichung

(3.1.5.) bestimmt.
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Da die Linge des Ionisationsvolumens wegen des damit wverbundenen Verlusts
an Effizienz im Nachweis nicht verringert werden soll, bestimmt die maximal
erreichbare Chopperdrehzahl die Geschwindigkeitsaufldsung. Da der wverwen-
dete Choppermotor auf Dauwer nicht mit mehr als 500 Hz betrieben werden
kann, ergibt sich Tyk = Yus bzw. Teg = Bus sals Greﬁze. Durch Verwendung
eines groperen Choppermotors oder einer Chopperscheibe mit mehr als zweil
pseudostatistischen Sequenzen kdnnte die Auflosung verbessert werden, dem

steht jedoch der geringe Platz in der Streukammer entgegen,

Typische Werte des Aufldsungsvermogens fiir die verwendeten Strahlen sind in
Tabelle 2 aufgelistet. Bei dem gegebenen Aufbasu iberwiegt bei schnellen
Strahlen der Einflup der Kanalbreite, bei langsameren Strahlen {£1000m/s)

begrenzt dagegen die Flugstreckenunsicherheit das Auflosungsvermogen.

Tabelle 2: Flugzeitauflodsungsvermogen

AL T T At
Gas \.!'w/ms_1 tpy/us _ —th K —App
L tpz trz trz

He 1801.5 269 2.5% 3.0% 1.5% 4, 2%
He 1008.5 480 2.5% 1.7%  0,8% 3.1%
Kr 378.6 1278 2.5% 0.6% 0.3% 2.6%
Xe 308.7 1568 2.5% 0.5% 0.3% 2.5%
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4, Kreuzstrahlexperiment

4,1, Messung von Winkelverteilungen

Bei den hier beschriebenen Streuexperimenten in einer Kreuzstrahlapparatur
werden die Heliumatome des Primdrgtrahls im Uberlappuﬁgsgebiet der beiden
Strahlen, dem Streuvolumen, von den Targetatomen (Krypton, Xenon) des
Sekunddrstrahls abgelenkt. Die eigentliche Mepgridge ist die Winkelvertei-
lung der gestreuten Heliumatome, die wvom schwenkbaren Detektor auf der
entsprechenden Masse nachgewiesen werden. Diese Verteilungen zeigen schon
die typischen Strukturen des differentiellen Streuquerschnitts im Labor-
koordinatensystem, sind jedoch mit diesem nicht identisch, da sie immer
durch Mittelung iiber die im nichtidealen Experiment vorkommenden Winkel-und
Geschwindigkeitsverteilungen der Strahlen und durch das Winkelaufldsungs-
verndgen des Detektors night unwesentlich beeinflupt sind. Sie hangen
auperdem noch von der Geometrie des Aufbaus, wie in Abschnitt 4.3, bis 4.6.
beschrieben, ab. Erst wenn alle diese Einfliisse quantitativ bestimmt und
dadurch einer Korrektur (Abschnitt 5.3¢c) zugdnglich sind, kann ein

Vergleich mit gerechneten Querschnitten erfolgen.

4.2, Lock-In-Verfahren

Da die Nachweiswahrscheinlichkeit des Heliumatoms wegen des geringen
Ionisationsquerschnitts und der hohen Geschwindigkeiten besonders klein ist
und gleichzeitig das Untergrundsignal auf dieser Masse infolge der geringen
Pumpleistung fir Helium grof ist, ergeben sich trotz der nicht ungewthnlich
kleinen Werte der differentiellen Streuquerschnitte bis herab zu 5;\251:"1

Probleme, ein hinreichend gutes Signal-Untergrund-Verhdltnis zu erzielen.

Im Hinblick darauf wire es bei weltem giinstiger, Krypton oder Xenon
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nachzuweisen, jedoch wiirden fir diesen Fall die Oszillationen des Quer-

schnitts im Laborsystem unaufldsbar eng beianderliegen.

Daher kommt hier die phasenempfindliche Verstarkung ("Lock-In"), ein
iiberall in der Meptechnik gebréuchliches Verfahren zur Untergrundreduzie-
rung bei kleinen Signalen, zur Anwendung. Die Methode wird hier durch einen
Chopper realisiert, dessen .Scheibe nit 32Hz rotiert und die auf einenm
Winkelsegment wvon 180° den Sekunddrstrahl zwischen Diise und Skimmer
unterbricht. Ein wvon D. Otten entwickeltes Mefprogramm fiir digitales
Lock-In {DLI) ermdglicht das zeitlich abwechselnde Zdhlen der vorverstdrk-
ten Channeltron-Pulse in zwei Kanale. Die beiden Kandle entsprechen dem
Detektorsignal mit und ohne Sekunddrstrahl. Zwischen dem Eintreffen der
Signale wvon einer Lichtschranke am Chopper und dem Wechsel der beiden
Kandle ist eine gewisse Verzogerungszeit erforderlich, weil die Licht-
schranke gegeniber dem Durchgang des Molekilstrahls durch die Chopper-
scheibe um 120° versetzt mqntiert ist. Im Vergleich dazu kann der Anteil
der Flugzeit an der Verzogerungszeit vernachldssigt werden. Die Zdhlrate in
einem Kanal entspricht somit der Summe aus Untergrundsignal U und Streu-
signal S, die Zahlrate im anderen Kanal ist das Untergrundsignal. Durch
Bilden der Differenz erhdlt man das Streusignal allein. Das DLI-Programm,
das auf einem Experimentrechner vom Typ Micro-PDP 11/23 1lduft, bewerk-
stelligt dies mit Hilfe mehrerer Uhren und Zihler, die als CAMAC-Einschiibe
ausgelegt sind. Eine sehr detaillierte Beschreibung ihrer Schaltung und der

FORTRAN-Programme findet sich bei [Kesper, 87].

Wahrend eines Mefzyklus (hier 500 Chopperumdrehungen) werden die Signale
S+ und U in den beiden Zdhlern aufaddiert und anschliefend vom MefRprogramm
ausgelesen. Nach Durchfithren von N Mefzyklen werden die arithmetischen
Mittelwerte S und U gebildet. Die Streusignale liegen in der Gridpenordnung
von 10Hz bis hinauf zu einigen kHz im Kleinwinkelbereich. Die Standardab-

weichung des Streusignals wird definiert zu
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y (— ; (s, - 2)/*
.2.1. = (—— -
( ) %5 1(i-1) 454 i

Typischerweise liegt die Anzahl der Mepzyklen zwischen 5 wund 100, die
Mepzeiten fiir einen Winkel liegen zwischen etwa einer Minute (bei 4°
Detektorwinkel)} und 15 Minuten (bei 40°}. Dadurch werden bei Signal-Unter-
grundverhdltnissen wvon 100%¥ bis 1% Standardabweichungen von einigen
Promille bis etwa 10% erreicht. Eine weitere Verbesserung der Statistik
durch Verldngerung der MeBzeiten, die ohnehin schon bei 16 Stunden pro
Winkelverteilung liegen, erscheint wegen der hchen Kosten der schweren

Edelgase nicht sinnvoll.

Wahrend einer Messung wird die Winkelsteuerung des Detektors von einem von
3. Hoffmann geschriebenen Programmteil {ibernommen., Bis zu finf Winkelberei-
che konnen vorprogrammiert werden, fiir die einzeln Startwinkel, Endwinkel,
Winkelinkrement und Mepzeit eingegeben werden. Um langerfristige Schwankun-
gen der Intensitdt erkennen zu konnen, kann die automatische Winkelsteue-
rung in wahlbaren Zeitintervallen immer wieder die Intensitdt auf einem
Referenzwinkel messen. Solche Referenzmessungen, die ein- bis zwelmal pro
Stunde bei einem Maximum in der Gegend von 10° erfolgen, zeigen Schwankun-
gen in der Intensitdt von einigen Prozent auf, jedoch waren keine Langzeit-

drifts zu erkennen, die numerisch korrigiert werden miipten.

Fir beide Stopsysteme werden Winkelverteilungen bei zwei verschiedenen
Energien aufgenommen: Bei den Messungen mit Schwerpunktsenergien um 65meV
sind beide Strahlquellen auf Raumtemperatur, beli den Messungen um 25meV ist
die Heliumstrahlgquelle mit flussigem Stickstoff gekiihlt. Zur Kontrolle der
Geschwindigkeiten werden wvor und nach jeder Winkelverteilung Flugzeitmes-

sungen des Primdrstrahls durchgefihrt.
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%.3. Nullpunktskorrektur

Da die genaue Kenntnis des Streuwinkels wichtigste Voraussetzung fur
Auswertung von Oszillationen der Winkelverteilung ist, muf besondere
Sorgfalt auf die Winkeljustierung verwandt werden. Dazu wird zundchst ein
diinner Draht auf der Drehachse des Detektors durch die Streukammerkuppel
gespannt. Bei Detektorwinkel B8=0° werden mit Hilfe eines Fernrohrs die
Kollimationsblende und der Skimmer auf die Achse Detektoreingang-Draht
einjustiert. SpHter wird der Ofen mit Hilfe der Verschiebeanordnung so
verschoben, dap die Intensitdt des Signals vom direkten Strahl optimiert
wird. Dazu wird eine Blende mit 20um Durchmesser in die Offnung des
Segmentventils eingesetzt, um einen zu grofen Gasanfall im Detektor :zu

vermeiden.

Zur Kontrolle, ob Primdrstrahlachse und Justierachse zusammenfallen, wird
nach jeder Messung einer Winkelverteilung die Intensitd@tsverteilung des
Primarstrahls gemessen., Aus der Lage ihres Maximums, BPrim' erhdlt man als

Zusammenhang zwischen Streuwinkel 8, und Detektorwinkel @

{4.3.1.) 8, =8 -84,

Typische Werte fiir BPrim liegen im Intervall [~0.25°, +0.25°].

Noch genauer konnte der Nullpunkt der Winkelskalsa geeicht werden, wenn
wenigstens ein Teil der Winkelverteilung auch bei negativen Laborwinkeln
gemessen wird. Aus der Forderung der Symmetrie der Verteilung nach
Transformation ins Schwerpunktssystem konnte BPrim sehr genau bestimmt
werden [Schleusener, 78]. Diese Methode kann hier nicht angewandt werden,

da der Detektor nur bis -3° geschwenkt werden kann.
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4.4, Streugeometrie

Die in Abschnitt 5 dargestellten Methoden zur Simulation von Winkelver-
teilungen setzen unter anderem eine genaue Kenntnis der Streugeometrie
voraus. JInsbesondere das Winkelaufldsungsvermogen ist, wie noch gezeigt
wird, wesentlich wvon den Strahldivergenzen abhéngig. Die geometrische
Anordnung der Strahlquellen, Skimmer und Blenden und die Form des Streu-
volumens ist in Abb. 6 zu sehen. Wichtige Abmessungen der Anordnung sind in
Tabelle 3 zu finden. Die schon in Abschnitt 2.2b erwdhnte Asymmetrie der
beiden Strahlen fdllt unmittelbar auf: Die Sekunddrstrahlquelle liegt viel
naher am Streuzentrum, da in der Streukammer primarseitig noch der
Flugzeitchopper und eine Kollimationsblende untergebracht sind. Dadurch ist
die Sekundidrstrahldivergenz vom Diise-Skimmer-Abstand bestimmt, wdhrend die
Divergenz des Primdrstrahls durch den Abstand vom Skimmer zur Blende und
die Durchmesser ihrer Offnungen festgelegt wird. Die abgebildeten Diise-
Skimmer-Abstinde entsprechen denen, die wdhrend der Helium-Xenon-Experi-
mente eingestellt waren., Die Werte auch fir die anderen Messungen und die
sich daraus ergebenden Winkeldivergenzen finden sich in Tabelle 4. Die
Strahldivergenzen sind so gewahlt, dap das Streuvolumen den ganzen vom
Detektor einsehbaren Bereich ausnutzt. Eine Erhcéhung der Winkelauflosung
durch weitere Einschniirung der Strahlen mit Hilfe kleinerer Skimmer oder

Blenden hiatte die Streusignale zu klein werden lassen.
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Die Strahlen sind in der Querdimension wum einen Faktor 10 iberhsht

dargestellt. Der Kreis um das Streuzentrum entspricht der

Detektor von allen Winkeln aus eingesehen werden kann.

Tabelle 3: Abmessungen der Apparatur (Alle Angaben in mm)

Region, die wvon

Primdarstrahl Sekundarstrahl
Durchmesser:  Skimmer: 0.78 0.63
Kollimationsblende: 3.2 e

Abstand vom Streuzentrum:

Skimmerdffnung: 184 55

Kollimationsblende: 42 --
Bei He-Xe-Messung:

Dise-Skimmer-Abstand: 35 12

Winkeldivergenz: 1.1° 3°

Breite des Strahls beim

Streuzentrum: 2.1 1.8



4.5. Einflup von Restgas in der Streukammer

Erste Vergleiche der gemessenen Winkelverteilungen filir die Systeme He-Kr
und He-Xe mit entsprechenden, anhand von recht gut bekannten Potentialen
aus Literaturangaben durchgefiihrten Berechnungen zeigen, daf die experi-
mentellen Winkelverteilungen zu grofen Streuwinkeln hin steiler abfallen
als die simulierten Verteilungen. Dieser Effekt ist weit stdrker bei den
He-Kr-Messungen, wo der intensive Sekunddrstrahl (500mbar, 200um)} aufgrund
des kurzen Dise-Skimmer-Abstands wvon 6mm zu hohem Gasanfall in der
Streukammer fuhrt {(Diese Einstellung, die auch eine grofe Strahldivergenz
zur Folge hat, war wegen der geringen Intensitat des Streusignals notwen-
dig). Daher liegt die Vermutung nshe, dag Restgasstreuung in der Streukam-
mer diesen Effekt verursacht. Aus der fiir gropere Streuwinkel zunehmenden
Abschwidchung kann geschlossen werden, daf sich um den Sekunddrstrahl herum
eine Zone groperer Teilchenzahldichte ausbhbildet. Unter der Annahme, dag der
Weg durch diese Zone (in erster Ngherung) linear mit dem Streuwinkel

widchst, erhdlt man fiir die Abschwdchung der Intensitdt

(4.5.1.) 1(8) ~ 107K8

Diese Erscheinung ist vermutlich eine Folge der kleinen Streukammerkon-
struktion, in der der Gasanfall durch die intensiven Strahlen sich auf
wenig Volumen verteilt. Mdglicherweise 1lapt sich das Problem durch Einbau

mit flussigem Stickstoff gekilhlter Oberflidchen lodsen.

Zur Eichung des Korrekturexponenten K fiir die He-Kr-Messung wird unter
vergleichbaren Bedingungen eine He-Ne-Winkelverteilung aufgenommen. Aus dem
fiir dieses System gut bekannten Potential [Schleusener, 78] wird eine

Winkelverteilung simuliert. Durch Vergleich der gemessenen und berechneten
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Intensitdten kann die Abh#ngigkeit nach Gleichung (4.5.1.) bestidtigt werden
und die Griope von K abgeschitzt werden. Die genauen Werte werden dann durch

Vergleich gerechneter und gemessener He-Kr-Verteilungen ermittelt:

1.09 rad”! {25.08meV)

-~
1

1.20 rad™?! {65.29meV)

-
1

Bei den He-Xe-Messungen konnte aufgrund des glinstigeren Signal-Unter-
grund-Verhdltnisses ein Dise-Skimmer-Abstand von 12mm eingestellt werden,
Zur Festsetzung der hier weit schwdcheren Korrektur werden zusatzlich bei
6, 15, 20 mm einige Punkte in drei aufeinanderfolgenden Maxima gemessen: Es
zeigt sich, dap bereits von 15mm an keine Korrektur mehr erforderlich ist.

Fiir die Messungen bei 12mm erhidlt man fiir den Exponenten:

=~
1]

0.34 rad™!? (22.35meV)

-
i

0.52 rad”! {67.20meV)

Dieses Ergebnis wird durch Vergleich mit gerechneten Verteilungen besta-

tigt, wie Abbildung 7 zeigt.

Der Vergleich wmit einer Winkelverteilung, die aus einem der in der
Literatur gefundenen Potentiale berechnet worden ist, ist gerechtfertigt,
da die Potentiale sich in der Topftiefe nur geringfiigig unterscheiden und
daher die differentiellen Streuquerschnitte im generellen Verlauf der
Amplituden der Maxima nur unmerklich voneinander abweichen. Darﬁber.hinaus
wird dJdas exponentielle Abfallen der Querschnitte ohnehin nicht zur

Bestimmung der Topftiefe herangezogen.
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Abbildung 7: Restgasstreuung
Abhangigkeit der gemessenen Winkelverteilungen vom Gasanfall in der
Streukammer. Bei einem Diise-Skimmer-Abstand von 12mm fallen die gemessenen

Werte zu stark ab, bereits bei 15mm ist dies nicht mehr der Fall,
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4.6. Streuvolumenkorrektur

In Abbildung 8 ist schematisch der Aufbau des Detektors dargestellt. Nur
die Blenden und Rohrchen, die einen Einflup auf die Detektoreinsicht haben
kénnten, sind eingezeichnet. Als strahlbegrenzend erweisen sich das
Rohrchen, das vom Segmentventil in die Streukammer ragt, und die Eingangs-
blende der Ionenquelle., Aus dem Detektorakzeptanzwinkel wvon 1.51° ergibt
sich eine gedachte Kugel von 6.5mm Durchmesser um das Streuzentrum herum,
von der aus Teilchen geradlinig in den Ionisator gelangen konnen. Ein
horizontaler Schnitt dieser Kugel ist auch in Abb. 6, die sich auf die
Anordnung bei der Helium-Xenon-Messung bezieht, 2zu sehen. Von allen
Detektorwinkeln asus wird das ganze Streuvolumen eingesehen, eine Korrektur

ist also nicht erforderlich.

-
6.5mm
e — (7T} 151
L
g5mm
37Dmm
381 i

Abbildung 8: Detektorgeometrie
Die Querdimension ist um einen Faktor 20 iberhodht.
1) Streuzentrum
2} Rohrchen zur Begrenzung der Detektoreinsicht:
hum Innendurchmesser, 43mm Lénge
3) Leitwertrthrchen vor Detektorhauptkammer:
35mm Innendurchmesser, 40mm Lénge
4) Leitwertrdhrchen vor Ionisatorkammer:
3mm Innendurchmesser, 30mm Lange
5} Eintrittsblende der Icnenquelle
3.16mm Durchmesser
6) Ionisationsvolumen
12mm Lenge
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Bei den Helium-Krypton-Experimenten mufte, wie schon in Abschnitt 4.5.
erwdhnt, sekunddrseitig ein Diise-Skimmer-Abstand von 6mm eingestellt
werden. Dadurch ergibt sich ein Streuvolumen, das in Primarstrahlrichtung
doppelt so lang ist und das zwar bei Detektorwinkel 8=0° noch ganz, mit
zunehmendem B aber zu einem immer geringeren Teil eingesehen werden kann.
Da die erforderliche Korrektur aber um mindestens eine Grdfenordnung
kleiner ist als die Intensitdtskorrektur aufgrund der Restgasstreuung und
dariiber hinaus eine &#hnliche Winkelabhdngigkeit hat, wird sie nicht

gesondert durchgefiihrt, sondern ist in der Intensitdtskorrektur enthalten.
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5. Bestimmung des Wechselwirkungspotentials

Ziel der Auswertung der differentiellen Streuguerschnitte ist die Bestim-
mung des zugrundeliegenden Wechselwirkungspotentials. Prinzipiell erhdlt
man auch aus makroskopischen Eigenschaften von Gasmischungen, wie etwa der
Abhdngigkeit des zweiten Virialkoeffizienten wvon der Temperatur oder den
Transporteigenschaften (Viskositat, Wdrmeleitung, Diffusion) Informationen
iiber die Wechselwirkung, jedoch sind sie aufer bei tiefen Temperaturen
nicht empfindlich auf den Bereich der Potentialmulde, die bei der Wechsel-
wirkung von Helium mit den schweren Edelgasen besonders flach ist {etwa

2.5meV).

In dieser Arbeit werden daher aufer den gemessenen Streuquerschnitten nur
noch Messungen des zweiten Virialkoeffizienten berlucksichtigt, da diese
auch bei tiefen Temperaturen {um 100K) vorliegen. Wie in Abschnitt €& noch
im einzelnen gezeigt wird, sind die differentiellen Streuguerschnitte,
obwohl die Stopenergie bei den hier beschriebenen Experimenten etwa 10 bzw.
30 mal groper als die Tiefe des Potentialtopfs ist, auferordentlich
enpfindlich auf Details im Bereich der Mulde und sind damit die bei weitem
praziseste Mepgrope zur Potentialbestimmung. Um jedoch bei der Anpassung
von Potentialen sicher zu gehen, dag auch der repulsive Teil richtig
wiedergegeben wird, ewmpfiehlt sich auch die Berechnung wvon Virialkoeffi-
zienten, da diese den ansteigenden Teil bis in grdpere Hohen sbtasten als

die Steuquerschnitte bei den vorliegenden Stopenergien.

Im folgenden werden die Methoden beschrieben, mit denen zu gegebenem
Potential die Wirkungsquerschnitte {Abschnitt 5.1. bis 5.3.} und die
zweiten Virialkoeffizienten {(Abschnitt 5.4.)} berechnet werden, um so einen
Vergleich mit den Messungen der beiden Grdpen und gegebenenfalls eine

Anpassung des Potentials zu ermoglichen.
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5.1. Untersuchung der Mittelunggeinfliisgse bei differentiellen Streuquer-

schnitten

In diesem Abschnitt soll der Zusammenhang zwischen den Winkelverteilungen
der gestreuten Teilchen, die, wie in Abschnitt 4.1. besprochen, gemessen
werden konnen, und dem differentiellen Streuquerschnitt im Schwerpunkts-
koordinatensystem do/dw hergestellt. Letzterer i1ist zum einen frei wvon
Einfliissen des Experiments, zum anderen kann er mit quantenmechanischen
Rechenverfahren aus dem Wechselwirkungspotential abgeleitet werden. Hier
wird durch rechnerische Simulation der in einem realen Kreuzstrahlexperi-
ment auftretenden Mittelung aus einem differentiellen Streuquerschnitt, der
aus einem vorgegebenen Potential berechnet wird, die Winkelverteilung
hergeleitet, wobeli die Winkel- und Geschwindigkeitsverteilungen der beiden

Strahlen beriicksichtigt werden.

Der umgekehrte Weg ist nur in wenigen Fdllen moglich. Als Beispiel fir die
Anwendung eines semiklassischen Inversiongsverfahrens sei hier auf die sehr
genaue Potentialbestimmung fiir das System Argon-Krypton hingewiesen [Buck
et sal., 78]. Aus den Regenbogen- und den liberlagerten Diffraktionsoszilla-
tionen des differentiellen Streuquerschnitts sowie den Gloriencszillationen
des integralen Querschnitts konnte die klassische Ablenkfunktion rekon-
struiert werden. Da hel den hier untersuchten Systemen aufgrund der
geringen Tiefe des Potentialtopfes keine aufgelidsten Regenbogenstrukturen
im differentiellen Streuguerschnitt auftauchen und keine integralen
Querschnitte mit Glorienmaxima vorliegen, kann dieser Weg hier nicht
beschritten werden. Eine andere Methode wurde beim System He-Ne angewendet
[Gerber et al., 78]. Eine gemessene Winkelverteilung, die nur Diffraktions-
oszillaticnen aufweist, konnte entfaltet werden, und durch sehr komplexe

Rechenverfahren konnte aus dem so von Mittelungseinfliissen befreiten
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Streuguerschnitt das Potential gewonnen werden. Dieses Verfahren ist sehr

aufwendig und stellt hohe Anforderungen an die Qualitdt der Mefdaten.

Einen Eindruck wvom drastischen Effekt der Mittelungseinfliisse soll Abb. 9
vermitteln. Als Beispiel ist dort der aus dem in Kapitel 6 gefundenen
Wechselwirkungspotential fiir das System Helium-Xenon berechnete ungemittel-
te Querschnitt zusammen mit dem gemittelten zum Vergleich aufgetragen. Vor
allem fdllt auf, dap die extrem spitzen Minima, die bis zu 3 Zehnerpoten-
zen tief sind (logarithmische Ordinate!), durch die Mittelung wesentlich
flacher werden. Dagegen werden die Maxima, deren Struktur groper als das

Winkelaufldsungsvermogen ist, kaum beeinflupt.

Bei der nachfolgenden Herleitung wird nur der Spezialfall elastischer
Streuung an kugelsymmetrischen Potentimlen beriicksichtigt. Dabei werden
folgende Symbole zur Darstellung der Gropfen im Labor- bzw. Schwerpunkts-

koordinatensystem verwendet:

Lab-System CM-System
Geschwindigkeit 31, 32 31, ﬁz
vor dem Stof
Geschwindigkeit 31f, 32f ﬁlf, ﬁzf
nach dem Stop
Streuwinkel 8 9
Raumwinkelelement dQ dw
diff. Streuquerschnitt do/dn do/dw
Massen m,,m;

Die Indices 1 und 2 bezeichnen den Primar- bzw. Sekunddrstrahl. Der
Zusammenhang zwischen den Geschwindigkeiten in den beiden Koordinatensyste-
men sowie die Streukinematik sind fiir ein Beispiel (Helium-Xenon, ECM =

22.35meV) in Abb. 10, einem Newton-Diagramm, veranschaulicht.
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Heo-Xe
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A Ecu=22.35meV
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P gemittelt
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Abbildung 9: Effekt der Mittelung

Vergleich des wungemittelten it dem gemittelten Streuquerschnitt im

Schwerpunktssystem. Die Werte der Mittelungsparameter finden gich in
Tabelle 5.

He-Xe
Ecny=22.35meV

500 - {

v,/ ms™'

Vem &,

0 T )
0 - 500 1000

vs/ ms”’

Abbildung 10: Newton-Diagramm fiir den elastischen Stof

Der Kreis stellt die Punkte im Geschwindigkeitsraum dar, auf denen sich die

Primdrstrahlteilchen (Helium) nach dem Stof befinden.
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Zundchst soll die Streuung eines Primdrstrahlteilchens betrachtet werden.
Unter der Annahme, dap die Teilchenzahldichte der Targetatome im Sekundar-
strahl gering ist, wird jedes Teilchen nur einmal gestreut. Durch Separa-
tion der Schwerpunktsbewegung

> 2
> myvy + MV,

(5.1.1.) VCM =

1]11+m2

kann man zur Beschreibung im CM-System uUbergehen. Als zugehorige Geschwin-

digkeiten erhdalt man

-
(5.1.2.) Uy T V3T VoM i=1,2.

u
(5.1.4.) Ecy = 5 g

wobei W die reduzierte Masse darstellt

m m
(5.1.5.) poe —2

m + m,

Aus Impuls- und Energieerhaltung folgt, daf sich die Geschwindigkeiten 31

und U, dem Betrag nach nicht &ndern, sondern beim Stof nur um einen Winkel
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(5.1.6.) 8 = arc cos

gedreht werden. Die Wahrscheinlichkeit fiir die Ablenkung in ein Raumwinkel-
element dw gibt der differentielle Wirkungsguerschnitt do/dw (g,8) an.

Multiplikaticn mit dem Jacobi-Faktor fihrt zum Querschnitt im Laborsystem

do do duw

(501-7’) -
de dw dQ

Bei der Koordinatentransformation gibt der Jacobi-Faktor das Verhdltnis der

Grope der Raumwinkelelemente in beiden Koordinatensystemen an [Helbing, 67]

dw Vlf 2 -
(5.1.8.) _—= [—f?] cos
da u,

1
(u1f- V1f) .

Zur numerischen Erfassung eines realen Streuexperiments, bei dem eine sehr
grofe Zahl von Einzelstdpen auftritt, geht man zur Beschreibung durch die
Teilchenzahldichten n; der beiden Strahlen iiber, die im allgemeinen orts-
und geschwindigkeitsabhéngig sein konnen. Aus der einfachen Formel fiir die

in einem Volumen AV pro Zeiteinheit gestreuten Teilchen
(5.1.9.) N=mn, n, g o AV,
wobei o hier den integralen Streuguerschnitt bezeichnet, kann durch

Verallgemeinerung die Beziehung filir die Winkelverteilung der gestreuten

Teilchen hergeleitet werden



(5.1.10.) 1(8,) = J av, J dv, J dr J dn
AV, AV, AV AR,

dw
s o + 3 3 @ > 3 > >
n,{vy,r) n,{v,,r) g(vy.v,} ” (g,0(v,,v;,8)) - (vy,v;,8)
(7]

Die vorkommenden Integrationsvariablen und ihre Bereiche bedeuten:

i) I dai: Integration im Geschwindigkeitsraum des i-ten Strahls iiber

A3i alle im Strahl vorkommenden CGeschwindigkeiten éi'

ii) I d;: Integration iiber das Streuvelumen AV, den Bereich, wo n; und

AV n, beide nicht verschwinden,

iii) J d@: Integration iiber den Raumwinkel AQD, unter dem vom Ort T im

ﬁﬂd Streuvolumen aus der Detektor gesehen wird.

Die so zu berechnenden Intensitéten sind den im Experiment erhaltenen

Winkelverteilungen proportional und erlauben einen direkten Vergleich.

Die L&sung eines solchen 1l-fachen Integrals ware numerisch sehr aufwendig,
insbesondere dann, wenn sie bei einer Potentialanpassung fir jeden
Querschnitt und fir jeden Punkt einer Winkelverteilung wvon neuewm durchge-
filhrt werden miifte. Daher ist es erforderlich, durch geeignete Niherungen
die Dimension des Integrals zu erniedrigen, was den Rechenaufwand drastisch
reduziert. Hier wird nach der von R. Diiren entwickelten Methode vorgegangen
[Dﬁren. 75]- Als wesentliche Vereinfachung wird dort vorgeschlagen, die
Integratién iilber das Streuvolumeﬁ und den Raumwinkel des Detektors

auszulassen, wenn die Grofen im Integranden fiir die verschiedenen Stoorte



- 46 -

innerhalb des Streuvolumens und fiir die verschiedenen Nachweisorte bei
festem Detektorwinkel @, anndhernd konstant sind. Diese Naherung ist immer

dann zutreffend, wenn folgende drei Bedingungen erfillt sind:

i) Der Abstand vom Streuvclumen 2zum Detektor muf wesentlich groper als
die Abmessungen des Streuveclumens sein.

ii) Der Jacobi-Faktor dw/dQ und der differentielle Streuquerschnitt do/dw
diirfen sich fiir kleine Variationen von P bzw. © nicht stark verén-
dern.

iii} Die Teilchenzahldichten n; miissen innerhalb des Streuvolumens kongtant
sein. Dies ist hier in guter Ndherung der Fall, da die Strahldiver-

genzen einen Wert von 6° nie iiberschreiten.

Als nAchsten Schritt schldagt der Autor die Integration uber die Schwer-
punktsvariablen g und 8 vor, da der differentielle Streuquerschnitt eine

Funktion dieser beiden Variablen ist:
+=

dw

do
(5.1.11.) I{(8,) ~ J dg J a” — (g ,0") j v, J v,
0 o Ay

5(g-g ) 6(6-0") ny{(V,) ny(V,) & — .

Die beiden eingeschobenen Delta-Funktionen sollen sicherstellen, daf beim
Integrieren nur diejenigen Punkte im (31,32.g,9)—Raum beriicksichtigt
werden, die den Zwdngen des Newton-Diagramms und somit der Energie- und

Impulserhaltung geniigen:



i) g* ist die Relativgeschwindigkeit, die fir gegebene Geschwindigkeiten
31 und 32 Gleichung (5.1.3.) erfillt.

ii) B* ist der Winkel, der fiir vorgegebenes 31 und 3; die Gleichung
{(5.1.6.) erfiillt, wohel dort ﬁlf in der Richtung des Detektors, die

durch den Winkel 8, beschrieben wird, anzunehmen ist.

Wie schon in Gleichung (5.1.11.} durch die Reihenfolge der Integrationen

angedeutet, 1ldft sich die Integration iiber 31 und 32 abspalten

® n
) do
(5.1.12.)  1(8,) ~ [ dg ] 4 = (5.0) Flg.0:8)
1] 1]

Die sogenannte Apparaturmittelungsfunktion F(g,08;8,) ist nach den oben
eingefiihrten Ngherungen nur noch von den Verteilungen der Absolutbetrage
und Richtungen der Geschwindigkeiten in den sich kreuzenden Strahlen

abhéngig.

Die Separation dieser Funktion bringt zweil grope Vorteile:

i) Da sie unabhdngig vom Streuquerschnitt ist, braucht die Apparaturmitte-
lungsfunktion F fir jeden Laborwinkel 8, nur einmal berechnet zu
werden. Bei einer Anpassung durch Variation von Potentialparametern ist
fiir jeden neuen Querschnitt d¢/dw nur noch die Durchfithrung der
zweifachen Integration iiber g und 8 erforderlich.

ii} Bei der Konzeption eines neuen Experiments kann die Funktion F und
gsomit das Energie- und Winkelauflosungsvermogen aus den Strahldiver-
genzen und Geschwindigkeitsverhdltnissen der verwendeten Strahlen

(siehe Abschnitt 5.2.a) im voraus abgeschatzt werden.
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Die Aufteilung der Integration findet ihre Entsprechung in der Struktur der
beiden verwendeten Rechenprogramme: Ein Programm berechnet mit Integration
nach der Monte-Carlo-Methode die Apparaturmittelungsfunktion. Es wird in
Abschnitt 5.2.a beschrieben. Es wird fiir jedes Stopfsystem nur einmal fir
eine Reihe verschiedener Laborwinkel benutzt. Ein zweites Programm, das
Anpassungsprogramm, dient zur Berechnung des differentiellen Streuquer-
schnitts, mittelt diesen gemdp Gleichung (5.1.12} und kann Potentialpara-
meter so varlieren, dép die Abweichung zu einer gemessenen Winkelverteilung

minimiert wird. Es wird in Abschnitt 5.3. vorgestellt.

5.2. Die Apparaturmittelungsfunktion

a) Berechnung der Apparaturmittelungsfunktion nach der Monte-Carlo-

Methode

Ein FORTRAN-Programm zur Berechnung der Mittelungsfunktion ist bei [Dﬁren,
75] ausfiihrlich beschrieben, dort findet sich ein Flupdiagramm des
Algorithmus sowie eine genaue Liste der Ein- und Ausgabedaten. Daher wird

hier nur kurz das Prinzip der Rechnung dargestellt:

Zundchst werden die Teilchenzahldichten zerlegt:

b Gi

(5.2.1.) ng(v;) ~ £5dvy) 4 (=) . i=1,2 .
V.
1

Dabei entspricht f; einer Geschwindigkeitsverteilung nach Gleichung
(3.1.4.). Die Funktion d; beschreibt die Richtungsabhangigkeit. Innerhalb
eines gedachten Kegels in Richtung der Strahlachse, dessen Spitze bei der

Disenoffnung liegt und dessen Offnungswinkel durch die Skimmerdffnung
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festgelegt wird, sei d;=1, auperhalb sei d4;=0. Somit ergibt sich fiir F ein

6-faches Integral
(5.2.2.)  F(g .8 ,8,) ~ J av, J av,

>

* * Vl 32 dw
s(g-g ) 6(8-8 ) £{v,) f(v,) d(—) a(—)} g — .,
vy V3 da

das nach dem Monto-Carlo-Verfahren geldst werden kann. Dazu werden Punkte

aus dem (31,32)—Raum folgendermapen ausgewshlt:

i) Mit Hilfe eines Zufallszahlengenerators werden Einheitsvektoren
ausgewahlt, die innerhalb des durch d; definierten Kegels liegen.
ii) Diese Einheitsvektoren werden mit Betrdgen multipliziert, die der

Geschwindigkeitsverteilung fi der verwendeten Strahlen entsprechen.

Flir eine bestimmte Detektoreinstellung werden zu jedem der Punkte in der so
simulierten (31.32)-Verteilung die Werte fir die Schwerpunktskoordinaten g*
und 9* ermittelt, die mit einem Laborwinkel @, konsistent sind. Die Punkte
werden mit ihrem Gewicht g-dw/d2 dann in ein Raster von 60+60 Punkten als
Verteilung in g* und 9* aufsummiert. Um eine einigermapen glatte Verteilung
zu erhalten, werden jeweils zweitausendmal die Richtungen =zufdllig
ausgewghlt und die Geschwindigkeitsverteilungen durch je 20 Stlitzstellen
angenghert. Es werden somit 2000+20+20 = 800000 Einzelstdpe simuliert. Fiir
die Berechnung von 9 Verteilungen fiir Laborwinkel von 5° bis 45° im Abstand
von 5° wird auf einer Groprechenanlage vom Typ UNIVAC-~-SPERRY-1100/80 eine

Rechenzeit von einer Stunde benotigt.
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b) Diskussion der Ergebnisse

Die sich ergebenden Verteilungen weisen ungefaghr ellipsenfirmige Konturen
auf, deren Achsen fast parallel zur g- und 6-Achse liegen. Das Maximum
fallt sehr genau wmit den Werten g und 8 zusammen, die dem sogenannten
wahrscheinlichsten Newton-Diagramm entsprechen, das sich ergibt, wenn man
fiir v, und v, als Richtungen die Strahlachsen und als Betrége die wahr-
acheinlichsten Geschwindigkeiten annimmt. Um iliber ein Map fir die Energie-
und Winkelaufldsung zu verfiigen, werden die Halbwertsbreiten Ag und A6
eingefiihrt. Die Tabellen 4 und 5 enthalten unter anderem die Ein- und

Ausgabewerte des Monte-Carlo-Programms. Folgende Abhdngigkeiten der

Mittelungsgropen von den Strahleigenschaften sind zu erkennen:

i) Ag/g ist unabhdngig vom Nachweiswinkel 8,. Der Wert fur Ag/g héngt im
wesentlichen vom Geschwindigkeitsverhaltnis des Primdrstrahls ab, da
er um einen Faktor 2 bis 6 schneller als der Sekundérstrahl ist. Auch

Winkeldivergenzen kénnen Agfé vergrofern.

ii} Die Halbwertsbreite mit A8 = 26 wird wesentlich von den Strahldiver-
genzen bestimmt. Aus dem Vergleich der Ergebnissse fir He-Kr und He-Xe
wird ersichtlich (die Werte filir «, unterscheiden sich um einen Faktor
2), dap bei kleinen Detektorwinkeln der Einflup der Divergenz des
Primdrstrahls iiberwiegt, obwohl diese wesentlich kleiner als die des
Sekundidrstrahls ist. Der Einflup des Sekundarstrahls wird erst bei
groperen Laborwinkel {20°-40°) =zum dominierenden Faktor fir das

Winkelauflosungsvermbgen (siehe He-Kr 25.08meV).
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iii)} Als Folge der sehr verschiedenen Werte fiir die beiden Strahldivergen-
zen ergibt sich in allen Falle, dap & mehr oder weniger stark mit
steigendem B, anwdchst. Zur Beschreibung dieser Abh#ngigkeit wird ein

Potenzgesetz eingefiihrt:

(5.2.3) 5(8,) = 6, * (1 + & + 85%)

Die Ausgleichsgerade in der doppelt-logarithmischen Auftragung wvon
6-68, liber B8, gleicht auch die Schwankungen aus, die trotz der grofen
Zzahl von Punkten bei der Monte-Carlo-Integration immer noch auftreten.
Eine Aufstellung der Werte, die sich fir &;, 6, und &, ergeben,

enthdlt Tabelle 5

Un die Mittelungsfunktion, die bisher nur numerisch vorliegt, einfacher
handhaben zu konnen, wird sie, wie bei [Schleusener. 78] beschrieben, durch
eine analytische Form angensdhert, die sich als Produkt aus einem winkel-und

einem geschwindigkeitsabhidngigen Teil darstellen lapt:

(5.2.4.) F(g.8;8;) = Fglg - g) * Fg(0-8) , (a)

_ 1 fiir |e-8] £ &
Fg(8 - 8) = (b}
0 fir |6-8] > & ,

g -8
). (c)

exp(-41n2 (

F (g - g)
g Ag



Tabelle 4: Strahleigenschaften
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Dieser Produktansatz aus Rechteck- und Gaupfunktion wurde von J. Schleuse-

ner bel verschiedenen Systemen getestet, die aufgrund folgender Gemeinsam-

keiten @hnliche Verteilungen F(g,8;8,) haben:

i)
ii)
iii)

iv)

pe - Druck in der Strahlquelle
d - Diisenlochdurchmesser
DS - Abstand Dise-Skimmersffnung
Vi wahrscheinlichste Geschwindigkeit
S - Geschwindigkeitsverhdltnis
« - halber Strahldivergenzwinkel [in Grad]
Primdrstrahl Sekundarstrahl
E r d DS W Pg d DS v
System—cv- —"—-——-—-—‘f—-s o - - — X S &
meV bar wym mm @m/s bar um mm m/s
He-Ne 65.051 11 40 15 1776 15 0.59 1] 50 33 10 T77 100 1.8
25.08 112 30 20 1060 108.7 0.57| 0.5 200 6 378.6 25.8 3.0
He-Kr
65.29 | 15 30 10 1777 36.5 0.6170.5 200 6 378.6 25.8 3.0
22.35 | 12 30 35 1009 43.5 0.52| 0.3 200 12 306.7 21.5 1.5
He-Xe
67.20 |10 30 35 1802 22,6 0.52|0.4 200 12 308.7 18.7 1.5
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Tabelle 5: Mittelungsgrofen

@, - Detektorwinkel :
£,V - Relativgeschwindigkeit [in m/s] und Streuwinkel [in Grad]
des wahrscheinlichsten Newton-Diasgramms
Ag/g - relative Halbwertsbreite [in %]
6=A8/2 - halbe Halbwertsbreite [in Grad]
6,,5,,8; - siehe Gleichung (5.2.3.}

System Egﬁ 8, v g Ag/g 8 8g 5, 8,
meV
5 6.05 .50 0.67
He-Ne 65.05 20 25.25 1939} 9.50 0.70 0.65 0.0096 0.84
ho 52.65 1 9.50 0.80
5 5.32 3.55 0.62
25.08 20 22.16 1126| 3.90 O0.74 0.55 0.0218 0.96
50 46.43 3.55 1.00 “
He-Kr
5 5.28 h.96 0.60
65.29 20 21.67 1817 | 4.95 0.60 0.59 0.00075 1.43
4o 44,58 4,40 0.68
5 5.22 3.41 52
22,35 20 21.64 1054 3.41 0.53 0.515 0.000054 1.94
4o 45,14 3.41 0.55
He-Xe
5 5.19 6.54 0.53
67.20 20 21.19 1828 6.54 0.54 0.52 0.0022 1.14
ho  43.40 6.80 0.58




¢) Fehlerbetrachtung

Zur Kontrolle der Mittelungsrechnung wird zuerst eine Helium-Necn-Winkel-
verteilung (ECM = 65.05) gemessen. Ein solches Experiment ist schon an
einer anderen Apparatur durchgefiihrt und besonders sorgfidltig ausgewertet
worden [Schleusener, 78]. Daher wird ein aus dem dort angepapten HFD-A-
Potential errechneter Streuquerschnitt zum Testen benutzt. Wie in Abbildung
11 gezeigt, ist die mit dem Monte-Carlo-Programm berechnete Mittelung
(Ag/g = 9.5%, 6, = 0.65°) deutlich zu schwach. Da die Mittelung hauptséch-
lich wvon der Winkelabhdngigkeit kontrolliert wird, wird folglich &,
vergropert. Erst wenn das Auflosungsvermdgen nur etwa halb so grof
angenommen wird (6, = 1.25°), stimmt die Rechnung mit den Mefpunkten
iiberein, Ahnlich verhalten sich auch die Ergebnisse der Monte-Carlo-Rech-
nungen fiir die Systeme He-Kr und He-Xe. Bei den vier gemessenen Verteilun-
gen missen die §,-Werte um etwa einen Faktor 2 erhdht werden. Zum Ein-
justieren von 6, dient das Verhdltnis der Intensitaten zweier Extrema, das
sich bei den hier durchgefilhrten Variationen des Potentials nicht verandert

{ndheres siehe Abschnitt 6.3.).

Die Ursache fiir die Diskrepanz ist im Auslassen der Integration iber das
Streuvolumen und den Raumwinkel des Detektors zu suchen. Die Voraussetzun-
gen dieser Naherung, die, wie sich bei der Auswertung vieler Experimente an
der bei [Schleusener, 78] beschriebenen Apparatur gezeigt hat, dort
hinreichend gut erfiillt sind (die Werte fiir &, muften nur um etwa 10-20%
nach oben korrigiert werden}, scheinen fiir die in Abschnitt 4.6. beschrie-
bene Detektorgeometrie der neuen Streuapparatur nicht mehr ganz gegeben.
Hier ist der Abstand des Ionisaters vom Zentrum des Streuvolumens nur noch
381mm und die Grdpe des Volumens, das der Detektor einsehen kann, betrdgt
6.5mm, wahrend sich bei der dlteren Streuapparatur diese Werte auf 560 bzw.

hmm belaufen, so dap der Raumwinkel unter dem das Streuvolumen vom Detektor
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aus eingesehen wird, zu grof ist, um wvernachldssigt zu werden. Allein
aufgrund der GroRe des Streuvolumens trdgt schon Streuung unter verschiede-
nen Winkeln 8 zur Intensitdt auf einem Detektorwinkel 8, bei, wahrend die
mit den oben erlduterten Rechnungen erhaltene Breite der Verteilung in 8
nur von den verschiedenen Geschwindigkeitsvektoren der kollidierenden

Partikel vor dem Stop herriihren.

Ein weiterer Grund fir den zu schwachen Effekt der simulierten Mittelung
ist sicher die Anndherung der Verteilungsfunktion F nach Gleichung
(5.2.4.). Wie schon in den Abbildungen bei [Schleusener, 78] zu sehen ist,
ist die Ndherung wvon Fg durch eine Rechtecksfunktion nicht sehr genau. Die
Beitrdge mit |8-8] > 6, die auf die Mittelung einen Einflup haben konnen,

werden bei der Integration in Gleichung {5.1.12) ausgelassen.

3

|llillifillllllllll‘lllllllll

He-Ne
Egc&f=43£i‘15}7he‘/

10

IETTT]
1 1141t

10’ 6,=0.65

0o=125

11 IIIII
L laril

I(®) / willk. Einhelten

. oG

—

LTTTTTE
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Abbildung 11:
Vergleich eines nach den Ergebnissen Monte-Carleo-Integration gemittelten

Querschnitts (6=0.65°, Ag/g=9.5%) und einer entsprechend den MeBwerten
korrigierten Mittelung (8=1.25°, Ag/g=9.5%) mit einer experimentellen

Winkelverteilung.




_56_

5.3. Das Anpassungsprogramnm

Zur Querschnittsberechnung und zur Auswertung der gemessenen Winkelvertei-
lungen wird ein umfangreiches FORTRAN-Programm benutzt, das in seinen
verschiedenen Teilen won McGuire, J. Schleusener und H. Meyer entwickelt
worden ist und im Rahmen dieser Arbeit nur noch iiberarbeitet werden mufte.
Die wesentlichen Schritte des Programms, die auch einzeln angewandt werden

konnen, sind:

a} - Berechnung von differentiellen Steuquerschnitten aus einem vorgegebe-
nen Potential
~ (Auch inelastische Prozesse kdnnen berechnet werden}
b} - Durchfiilhrung der Mittelung
- Transformaticn ins Laborkoordinatensystem
¢) -~ Korrektur gemessener Winkelverteilungen
= Vergleich Experiment~Theorie
- Chi-Quadrat-Summe
d) - Variation von Potentialparametern

- Minimierung der Chi-Quadrat-Summe

a} Berechnung der Querschnitte

Die elastischen Streuquerschnitte werden wvoll quantenmechanisch in der
Born-Oppenheimer-Ngherung berechnet [Child. 7h]. Die Grundziige dieser
Methode sowie einige Besonderheiten des Programms von McGuire sollen hier

kurz erldutert werden.
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Fir Streuung an einem kugelsymmetrischen Potential hangt die Wechselwirkung
V nur vom Betrag des Abstandsvektor ? der beiden Atomkerne ab. Fir die

Kernwellenfunktion Y ergibt sich als Schrddinger-Gleichung

(5.3.1.) (v + k? - U(r}) ¥(}) = 0
2uE
mit k: = —
.hZ
2uv(?)
und ) = ”
n

Im asymptotischen Bereich (r+e) muf die Wellenfunktion, die das Streuexpe-
riment charakterisierende Randbedingung

(5.3.2.) lim ¥(2) = §(2) + £(8) X7/

I

r

erfiillen. Hierbei ist i’(i") diejenige Wellenfunktion, die sich ohne das
streuende Potential ergdbe {in der Regel eine ebene Welle). Der zweite Term
auf der rechten Seite stellt eine vom Streuzentrum ausgehende Kugelwelle

dar. Aus ihrer Winkelabhdngigkeit ergibt sich der differentielle Streuquer-

schnitt zu
do 2
{5.3.3.}) 5— = |f(8}] .

Umn die Streuamplituden f(8) berechnen =zu kénnen, betrachtet man die
Losungen der Schrodingergleichung. Dazu wird ¥(%) nach Legendre-Polynomen

{Drehimpulseigenfunktion} entwickelt



L

1 [--]
(5.3.4.) T(;) =- ¥ Aﬂwg(r) P(cosB}
T 2=0

Fiir jedes vy ergibt sich dann eine eindimensionale Schridingergleichung

2(e+1)

d
+ k¥ - Ufr) -
drz r

(5.3.5.) ( } wpir) =0

2

Im folgenden wird das Verhalten der Wellenfunktionen weit entfernt vom
streuenden Potentisl (r#e) diskutiert. Vergleicht man die LOsungen ;2. die
sich fir U(r)=0 ergeben, die Besselfunktionen, mit den Ldsungen w({r} der

vollen Schridingergleichung {5.3.5.}, findet man sehr dhnliche Ergebnisse:

(5.3.6.) lim vp(r) ~ sin(kr - £n/2)
o

(5.3.7.) lim vp{r} ~ sin(kr - 2u/2 + n(R)}.
b 1]

Anschaulich gesehen besteht die Wirkung des Potentials in einer Verschie-
bung der Wellenfunktionen fiir die verschiedenen Drehimpulsquantenzahlen £
uz die Streuphase n(f). Setzt man diesen Ansatz in (5.3.2.} ein, erhdlt man

mit (5.3.3.) als quantenmechanischen Streuquerschnitt

n

do 1
{5.3.8.) — = —— T (20+1) exp[(2in(R)}] Py(cos8)
dw  2ik p.q
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Zur Berechnung der Streuphase werden die Schrddingergleichungen (5.3.5.)

nach dem de Vogelasr-Algorithmus geldst. Die Summation iiber 2 bricht bei

n{R)<0.001 ab. Dieser Wert ist fur die hier untersuchten Edelgassysteme bei

100 (=25meV) bzw. bei 150 (* 65meV)} erreicht. Um Rechenzeit zu sparen, wird

ab R=100 der Verlauf der Phase durch ein Potenzgesetz

.3.9. ) = =
(5.3.9.) n(e) =

extrapoliert. Abbildung 12 zeigt den Verlauf der Streuphase n in Abhdngig-

keit von R flir zwei verschiedene Stopenergien fiir das System Helium-Xenon

o
o

Ecu=22.35 meéV

Phase nl)

=
o
T

I i Ecu=67.20 meV

ll Lll_.ll.LLll.]l

-2.0 ——
0 20 40 60 80 100
Quantenzahl |

Abbildung 12; Streuphasen
Abhéingigkeit der Streuphase von der Drehimpulsquantenzahl £ fiir zwei

verschiedene Stopenergien.
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Im Bereich des Potentialtopfs ist die Wellenlange der Oszillationen von v
kleiner als won ;, der asymptotische Teil der Wellenfunktion w wverschiebt
sich zu kleineren r und n nimmt einen positiven Wert an, der bei niedrige-
rer Stopenergie groper ist. Dieser Effekt nimmt mit wachsendem R ab, weil
dann der Zentrifugalterm in (5.3.5.) iberwiegt. Fir kleine £ iberwiegt der

Repulsivteil des Potentials und n nimmt negative Werte an.

b) Mittelung der Querschnitte

Nur die Breiten 6 und ﬁgXE der Apparaturmittelungsfunktion werden fiir die
Integration {iber g und 6 nach Gleichung (5.1.12.) als Eingabe benotigt.

Dazu wird die analytische Form nach Gleichung (5.2.4.) eingesetzt und man

erhalt:
Bmax 8+8 -
do B8
(5.3.10.)  I{Bg) ~ J(B,) Jdg de —(g.8) exp{-41n2 (—)")
- dw Ag
Bpin 96

Hierbei ist J(B,} der Jacobi-Faktor fiir das wahrscheinlichste Newtondia-
gramm, Die Abhangigkeit vom Jacobi-Faktor, die urspringlich in F{g,6,8;) in
Gl. (5.2.2) enthalten ist, entfidllt beim Einfiihren der auf eins normierten

Ngherung fiir F in GL.({5.2.4.).

Folgende Punkte sind bei der Ausfithrung der numerischen Integration

erwahnenswert:

i) Die Integrationsgrenzen gg;, und g,..  werden so gewdahlt, dap die

Gaugfunktion Fg bel Fg(gmin) = Fg(gmax) = K% abgeschnitten wird.



ii)

iii)

iv)
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Die Integrationsgrenzen -6 und 6+6 entsprechen der Rechteckfunktion

Fg(0-8).

Die Berechnung des Integranden an nur 12-12 Stiitzstellen hat sich als
ausreichend erwiesen. Die Integration wird nach der Gaup-Tscheby-

scheff-Methode durchgefihrt.

Um nicht fir jede der g-Stiitzstellen von neuem den Querschnitt aus dem
Potential berechnen zu miissen, wird auf eine beil [Schleusener. 78]
empirisch gefundene Nsherung der g-Abhangigkeit =zurlickgegriffen. Fir
Relativgeschwindigkiten g nahe beim wahrscheinlichsten Wert g ergibt

sich

it
Ml

g - B,
(5.3.11.) olg.8) = [(=)F « o(g, 0(=)*) .
-4 =

w |

Die Koeffizienten « und g, die die Verschiebung der Oszillationsstruk-
tur und die Verdnderung der Oszillationsamplituden beschrieben, werden
der Variation der Maxima der Diffraktionsoszillation fiir finf
verschiedene bei g, g$2.5%., g:5% berechnete Querschnitte entnommen.
Abbildung 13 =zeigt im Fall wvon Helium-Krypton die verschiedenen
Querschnitte. Mit wachsendem g verschieben sich die 0Oszillaticnen zu
groferen Streuwinkeln und werden niedriger. Da dieses Verhalten fiir
die einzelnen Maxima leicht unterschiedlich ist, werden die Exponenten
« und B flir jedes Maximum einzeln bestimmt. Eine Aufstellung enthdlt
Tabelle 6. Durch Interpolation erhdlt man die Winkelabhangigkeit o«(8)
und B{8). Die einfache Ngherung ist gerechtfertigt, weil Testrechnun-

gen gezeigt haben, dap die Abhdngigkeit des gemittelten Querschnitts
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nach Gl. (5.3.10.) von Ag/g ohnhin nur sehr klein ist und dap bei
vollstandiger Rechnung ohne die Geschwindigkeitsskalierung nach Gl.

(5.3.11.) das Ergebnis fast ununterscheidbar ist.

v) Die sich so ergebenden Zwischenwerte fiir 6, an denen do/dw berechnet
werden mup, werden durch kubischen Spline interpoliert, da der

ungemittelte Querschnitt nur an Punkten im Abstand von 0.1° vorliegt,

10° p——— g
He-Kr ]
ECM(QO)=65.29meV 7]

_10E 3
b - .
‘N 1 [~ 1
NS
~ = 3
e ]
100 3 ‘ g:;;lv??n?//: E
- g,=1817. m/s 3
- g’=1862 m/s
N g =1807 m/s  _
1cr’ MU I S U WS N T ST R T N T S T
5 10 15 20 25
Bcm / Grad

Abbildung 13: Geschwindigkeitsskalierung

Dargestellt sind funf differentielle Streuquerschnitte fiir Stopenergien im
Abstand von 5%.
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Tabelle 6:; Geschwindigkeitsskalierung

N - Nummer des Maximums im diff. Querschnitt
0 - Lage des Maximums fir g = é

Egy - Stopenergie fir g = g
«,g - Koeffizienten der Skalierung nach Gl. {(5.3.11.)

He-Xe Eom = 24 . 61lmeV Epy = 65.16meV
N ] [ B a8 « B
1 6.5 1.28 1.05 8.2 1.01 1.14
2 10.8 1.04 0.63 12.7 1.01 1.09
3 13.5 1,02 0.69 17.2 0.98 1.01
b 20.4 0.97 0.55 21.7 0.96 1.00
6 4.5 0.96 0.49

He-Kr Ecy = 18.77meV Egy = 65 .29meV
N 8 3 B 0 o g
1 8.6 1.20 0.88 9.0 1.03 1.13
2 16.9 1.00 0.53 13.8 .93 1.0
3 25.3 0.95 0.36 18.7 0.96 0.96
4 34.0 C.95 0.28 23.6 0.96 1.03
5 42.8 0.94 0.27 28.5 0.96 0.94




- 64 -

c) Vergleich mit experimentellen Werten

In weiteren Verlauf der Berechnung werden die gemessenen Winkelverteilungen
$(8), die Ausgabe des DLI-Programms, beziiglich einiger systematischer
Fehler berichtigt. Folgende vier Schritte fithren zur korrigierten Intensi-

tat IExp{Bﬂ):

i) Der Nullpunkt der Winkelskala muf der Richtung des Primdrstrahls

entsprechen (s. Abschnitt 4.2.)
(5.3.12.) I(8,) = S{(8 - Bp,;,)

ii) Die Nachweiswahrscheinlichkeit des Ionisationsdetektors, die umgekehrt
proporticnal zur Geschwindigkeit ;1f ist, muf entsprechend ausgegli-

chen werden {s. Abschnitt 2.3a}.
(5.3.13.) Igep(80) ~ V1F(8,) « 1(8,)

iii)} Die Restgasstreuung in der Streukammer, die, wie in Abschnitt 4.5.

diskutiert, winkelabhdngig ist, mup beriicksichtigt werden.

K8
(5.3.14.) Tg.p(Bo) ~ I(8y) = 10 0

iv) Eine Streuvolumenkorrektur (s. Abschnitt 4.6.) ist hier nicht erfor-
derlich.

Die so korrigierten experimentellen Winkelverteilungen IExp(BD) sind jetzt

bis auf einen konstanten Faktor ¢ direkt mit den theoretisch berechneten,

gemittelten Intensitdten ITh(aﬂ) vergleichbar. Um ein Map fiir die Uberein-

stimmung zwischen Experiment und Berechnung 2zu erhalten, fiihrt man die

Chi-Quadrat-Summe (iiber N Mefpunke) ein:
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N N
_ Clpn(Bos} - Ipp(Bay)
(5.3.15.) I xi= [ (i I 4%
i=1 i=1 cAlpyp(Bog)

Der Skalierungsfaktor ¢ wird so bestimmt, dap die Chi-Quadrat-Summe minimal

ist.

Die Mepfehler AIExp entgprechen der doppelten Standardabweichung o des
Streusignals nach Gi. (4.1.1.). Die Werte fiir ¢ werden allerdings vorher
auf mindestens 1% gesetzt, um einzelnen Punkten, bei denen sich ein sehr
kleiner Wert fiir o ergibt, kein zu hohes statistisches Gewicht zu geben. Im
Pereich kleiner Winkel wird bei Zidhlraten iiber 1000Hz ¢ auf 2% gesetzt, um
systematische Fehler, die sich bei sehr kleinen Streuwinkeln durch das
Anndhern an den Primdrstrahl oder durch nichtlineares Verhalten des
Channeltrons ergeben kdnnen, in der Chi-Quadrat-Summe mit 2zu beriicksichti-
gen. Die Fehlerbalken in den Grafiken der Winkelverteilungen entsprechen

einer so korrigierten Standardabweichung.

Als ein Map fir die Abweichung der Winkelverteilung, das auch von der

Anzahl der Punkte unabhingig ist, findet man den rms-Wert ("root mean

square")

N

T
{(5.3.16.) rmg = {1517]1/2

Bin rms-Wert unter 1 bedeutet, dag die gerechnete Winkelverteilung im
Durchschnitt iiberall innerhalk der Fehler AIExp der gemessenen Verteilung

liegt.
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d) Potentialanpassung

Durch Einfihrung der Chi-Quadrat-Summe besteht die Moglichkeit, ver-
schiedene Potentiale hinsichtlich ihrer Fahigkeit, die Expérimente Zu
reproduzieren, quantitativ zu vergleichen. Daher kdnnen Potentialparameter
variiert werden, um ein Potential in gegebener Parametrisierung an eine
gemessene Winkelverteilung anzupassen. Um einen Uberblick iiber den Einflup
der Parameter auf die verschiedenen Teile des differentiellen Streuquer-
schnitts und somit die gemittelten Winkelverteilungen zu bekommen, werden
zunachst Parameter in kleinen Schritten variiert und jedesmal eine Grafik
erzeugt {siehe z.B. e-Variation bei He-Xe, Abschnitt 6.3.). Zur genauen
Anpassung kommt die Fit-Routine ZX8SQ aus der IMSL-Programmbibliothek =zur
Anwendung. Sie basiert auf dem Levenberg-Marquardt-Algorithmus und ist fur
die Minimierung wvon Chi-Quadrat-Summen ausgelegt. Da fiir jede Wahl eines
Satzes von Parametern 1 bzw. 1.5 Minuten CPU-Zeit benttigt werden, konnten
hier nicht mehr als zwel Parameter gleichzeitig wvariiert werden. Der
Vorgang der Variation kann beobachtet werden, da bei jedem Anpassungs-
schritt die Werte der Parameter und der Chi-Quadrat-Summe ausgedruckt

werden. Es waren nur 30-50 Schritte erforderlich.

5.4, Berechnung der zweiten Virialkoeffizienten

Die aus der Thermodynamik bekannten Zustandsgleichungen fir Gase verkniipfen
die Grogen Volumen V, Druck p und Temperatur T miteinander. Eine Moglich-
keit der Erweiterung der Gleichung filir ideale Gase, beili denen nur elasti-
sche Stope der Gaspartikel mit den Wdnden einbezogen sind, auf reale Gase

lautet
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pV B(T} C{(T)

(5.4.1.) — =1+ + + oaees
RT v y?

wobei R die Gaskonstante ist. Der erste Term auf der rechten Seite, die
BEins, charakterisiert das ideale QGas. Die weiteren Terme sind Korrekturen,
die die Wechselwirkung der Teilghen untereinander Tberilicksichtigen.
Entsprechend den Potenzen von 1/V beschreibt der zweite Virialkoeffizient
B(T) die Zweiteilchenwechselwirkung, der dritte die Wechselwirkung dreier
Teilchen miteinander, usw. Aus der Mittelung iiber alle Paare erhdlt man
nach [Pack, 83] die klassische Beziehung fiir den zweiten Virialkoeffizien-

ten einer Gasmischung

N
(5.4.2.) Big)(T) "3 J dr (1 - exp(-V(?)/kT)}

und als radiale Quantenkorrektur ergibt sich

(1) N 2 N N av ,
4.3, B T) = — — -V kT -_ .
(5.4.3.) oD = g | @ eolvdiam )

Dabei steht N fiir die Loschmidt-Zahl und k fiir die Boltzmannkonstante.

Zur Berechnung wurde ein von M, Winter entwickeltes Programm freundlicher-
weise Uberlassen, Es ist ursprunglich fiir Gasmischungen aus einem Gasg, das
aus Atomen besteht, und einem Gas, das aus Molekiilen besteht, die sich wie
spharische Kreisel wverhalten, und deren Wechselwirkung anisotrop sein kann,
konzipiert worden, Fiir die Berechnung des zweiten Virialkoeffizienten mit
diesem Programm fiir das System Helium-Xenon in einem Temperaturbereich wvon
75 bis 350K {in Schritten von 25K) bendtigt eine MICRO-VAX drei Minuten

CPU-Zeit bei 32° Stiitzstellen fiir die numerische Integration.
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6. Bestimmung des Helium-Xenon-Potentials

6.1. HFD-Potentialmodell

Ur die Potentiale der isotropen Wechselwirkung der hier untersuchten
Edelgassysteme durch eine analytische Funktion darstellen zu konnen, wird
die weitverbreitete HFD-Form (Hartree-Fock-Dispersion) eingesetzt. Dieses
Potentialmodell [Ahlrichs et =al., ??] ist nicht ganz so flexibel wie
verschiedene andere gebrauchliche Modelle, die aus getrennten Morse-,
Exponential- und van~der-Waals-Teilen durch Spline zusammengefiigt sind. Es
hat dafir aber den Vorteil einer uberschaubaren Anzahl von Parametern, die
direkt mit ab-initio-Berechnungen verglichen werden konnen, da die
Potentialfunktion sowohl fiir kleine als auch fiir gropBe interatomare

Abstande ein physikalisch sinnvolles Verhalten zeigt:
(6.1.1.) V(R) = VRep(R) + VAtt(H) « F(R)

Ber Repulsivteil VRep des Potentials beschreibt die Abstofung bei kleinen
Kernabstanden, die durch das Uberlappen der Elektronenhiille zustandekommt
und kann aus  SOg. "self-consistent-field"-Hartree-Fock~Berechnungen

gewonnen werden
(6.1.2.) VREP(R) = A exp(-aR}

Da die Wechselwirkung des Systems Helium-Xenon sich wegen der grofen Anzahl
von Elektronen durch ab-initio-Berechnungen nur mit Schwierigkeiten
behandeln lagt, liegen keine genauen theoretischen Werte fir A und « vor.
Bei Anpassungsrechnungen kann daher « variiert werden, widhrend A sich aus
einen vorgegebenen Wert fiir den Nulldurchgang des Potentials ergibt (siehe

Abschnitt 6.2).
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Der Attrativterm VAtt beschreibt die Anziehung infolge der van-der-Waals-
Krdfte, die sich durch eine nur gquantenmechanisch erkldrbare Korrelation
der Rlektronenbewegung in den beiden Atomen ergibt. Er kann fiir grope

Abstdnde als Multipolentwicklung in Potenzen von 1/R dargestellt werden:

(6.1.3.) Vpee(R) = = — - — - =2 -

Un die Anzahl der freien Parameter zu reduzieren, werden hier zur Berech-
nung der hoéheren Terme Rekursionsformeln angewendet, die sich bei [Douketis

et al., 82] finden:

(6.1.4.a) C,o = 1.225 Cg2/C,
{6.1.4.b) Cy; & 1.028 Cg (Cy,/Cp)°
(6.1.4.c) C,v ® 0.975 C4 {C1,/C10)°

Dariiber hinaus existieren neue, sehr genaue Berechnungen fiir C; [Kumar u.

Meath, 85]:
(6.1.5.) Ce = (11.68 + 1%) ev A®

Folglich wird wvon den Dispersionskeeffizienten bei der Anpassung der
Potentiale an die gemessenen Winkelverteilungen nur C; als Variable

betrachtet.

Eine Mdglichkeit zur Berlicksichtigung der Tatsache, dap die bei kleiner
werdenden Abstidnden einsetzende Uberlappung der Elektronenhiillen auch die
Korrelation beeinflupt, besteht in der Einfihrung einer einfachen Damp-

fungsfunktion [Ahlrichs et al., 77], die den attraktiven Teil abschneidet:



-70...

(6.1.6.) F(R) = exp[-(D/R - 1)%] , R<D
=1 ' R ; D
mit D = 1.28 Ry

Sie ist durch Vergleich des sehr gut bekannten Hz—aza—Potentials mit den
Termen aus Gleichung (6.1.2.) und (6.1.3.) abgeleitet worden. Auch wenn
diese Nd@herung bei groperen Atomen nicht exakt ist, wird sie dennoch von
den Autcoren =als einfache Parametrisierung wvorgeschlagen. Eine genauere
Behandlung findet sich bei [Tang u. Toennies, 83]. Dort wird eine indivi-
duelle Dampfung der einzelnen Terme in Gleichung {6.1.3.} vorgeschlagen. Da
diese Damfpungsfunktionen als einzigen Parameter den Wert « aus Gleichung
(6.1.2.) enthdlt, lassen sich Repulsion und Attraktion bei Anpassungsrech-

nungen nicht getrennt variieren.

6.2. Nulldurchgang des Potentials

Das Auftreten wvon Diffraktionsoszillationen kann in halbklassischer
Betrachtung durch Interferenz von Partialwellen, die am repulsiven Teil des
Potentials gestreut werden, mit solchen, die am attraktiven Teil gestreut
werden, erklart werden. Daher ist es auch anschaulich verstandliich, dag
gerade der Nulldurchgang o des Wechselwirkungspotentials, alsc der atomare
Abstand, bei dem die Potentiale der Repulsion und der Attraktion betrags-
mdfig gleich sind, direkt mit dem Abstand A8 dieser Oszillationen zusammen-

hangt:

3 o
(6.2.1.) AD x —
ugo
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Flir die hier untersuchten Systeme mit kleinen reduzierten Massen sind die
Werte von o relativ klein {um 3.53), da einer der beiden Stoppartner, das
Heliumatom, einen besconders kleinen Durchmesser hat., Daher liegen die
Oszillationen so weit voneinander entfernt (in Abstand von einigen Grad),
dap sie ohne extreme Anforderungen an die Winkelauflosung der Apparatur
gemessen werden kodnnen. Ahnliche weit gespreizte Oszillationen findet man
bei Raumtemperaturmessungen von He-Ne [Schleusener, 78] und He-Ar [Aziz et
al., 79], wshrend bei Systemen aus zwei grdperen Atomen die schnellen
Oszillationen nur in wenigen Fdllen, wie z.B. Ar-Kr [Buck, 78] oder Na-Hg
[Buck u. Pauly, 71], aufgelést werden konnen. Schon der Abstand dieser
Oszillationen allein ergibt hier direkt einen wesentlichen Potentialpara-
meter, der sich ndherungsweise auch ohne Mittelungs- und Anpassungsrech-
nungen ergibt, und mit dem ein vorgegebener Potentialtyp in der Abstands-

koordinate geeicht werden kgnn.

Die Prdzision bei der Bestimmung von o hdngt nur davon ab, wie genau die
Relativgeschwindigkeit g bekannt ist. Die Konsistenz der zwei Werte fiir die
Nullstelle der Potentialfunktion, die bei getrennten Anpassungsrechnungen
fir die Winkelverteilungen bei den beiden Stopenergien resultieren, kann
als Map fir die Genauigkeit dienen. Dazu wird ein Potential, das die
Winkelverteilung schon ngherungsweise richtig wiedergibt, mit o entdimen-
sioniert. Durch Variation von o wird somit eine Streckung oder Stauchung
des Potentials erzielt. Die Anpassungsrechnung dist problemlos. Die
Chi-Quadrat-5Summe weist bei einem bestimmten Wert wvon o ein deutlich
ausgeprdgtes Minimum auf, da bei falscher Lage der berechneten 0Oszilla-
tionen die Chi-Quadrat-Summe sprunghaft ansteigt. Man erhﬁlt fir die zweil

Messungen folgende Ergebnisse:
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3.530 A (67.20 meV)
3.557 A (22.35 meV)

(6.2.2a) o

(6.2.2b) c

Das in Abschnitt 6.4 vorgestellte beste Potential hat seinen Nulldurchgang

bei
(6.2.3.) o = 3.548 A .

Der Fehler fiir diesen Wert kann auf unter 1% abgeschdtzt werden. Er ist
damit wesentlich geringer, als es die Unsicherheiten der Flugzeitbestimmung
nach Tabelle 2 erwarten lassen, die nur eine Obergrenze fur einzelne Punkte
des Flugzeitspektrums darstellen. Durch das Anpassen einer Verteilung nach
Gleichung (3.1.4.) an die Spektren ergeben sich jedoch fiir die wahrschein-

lichsten Geschwindigkeiten weit geringe Fehler.

Wie genau die Lage der gemessenen O0szillationen durch die Rechnungen
wiedergegeben wird, zeigt Abb. 14, Zu erkennen ist auch, dap die Null-
punktskorrektur richtig vorgenommen wurde, da eine Verschiebung der
gemessenen gegeniijber der gerechneten Oszillationsstruktur nicht zu erkennen

ist.
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Abbildung 14:

Getrennte Anpassungen fiir jeweils einen Satz von Mepdaten. Die Potential-

parameter sind in Tabelle 8 aufgestellt,
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6.3. Topftiefe des Potentials

Bei Querschnitten, die auch eine aufgeloste Regenbogenstruktur zeigen, lapt
gich die Tiefe £ des Minimums der Potentialfunktion #ghnlich einfach und
genau wie der Nulldurchgang hestimmen. Aus der halbklassischen Beziehung

fiir die Lage des Regenbogenmaximums

!

(6.3.1.) g = 2 =

t

ergeben sich fiir das System He-Xe Werte von nur etwa 11.5° bzw. 4.5 fir
die niedrigere bzw. die hdhere Stopenergie, die vom Betrag her 10 bzw.
30mal groper als die Topftiefe ist und die mit den zur Verfigung stehenden
experimentellen Techniken auch nicht weiter erniedrigt werden kann. Dieses
Maximum liegt fast wverborgen unter dem Abfall der Querschnitte nahe der
Vorwartsstreuung. Lediglich an der Tiefe der Minima der schnellen 0Oszilla-
tionen ist es zu erkennen: Bei reiner Diffraktionsstruktur waren die ersten

Minima am tiefsten.

Zur Bestimmung der Topftiefe kann jedoch der allgemeine Abfall des
differentiellen Steuquerschnitts herangezogen werden, Fir Streuwinkel
jenseits des Regenbogenmaximums BR, wo nach klassischer Streutheorie keine
Intensitdt mehr zu erwarten ist, kann der Verlauf des Querschnitts mithilfe

der Regge-Theorie abgeschatzt werden [Bosanac et al.]:

d
(6.3.2.) —E ~ exp{—29/9R) ~ exp(-28/¢)

dw
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Danach sollte der Abfall um so steiler sein, je kleiner € ist., Das ist
jedoch deutlich nur bei grofen Unterschieden in ¢ festzustellen [Aziz et

al., 79]. [Andres et al., 82].

Sehr viel empfindlicher dagegen reagieren die Amplituden der Minima auf
Anderungen der Potentialtopftiefe [Schleusener, 78]. Dies kann folgenderma-
pen demonstriert werden: Beil Variation der freien Parameter o« und C; soll
die vorher einjustierte Lage der Diffraktionsoszillationen konstant
gehalten werden. Dazu wird A stets so berechnet, dag sich der in Gleichung
{6.2.3.) genannte Wert fiir den Nulldurchgang des Potentials ergibt. Aus der

Forderung V(a) = O erhdlt man durch Einsetzen von Gleichung {(6.1.1.)

6.3.4 A= ; C2ns6 | 16) / expl-
(6.3.4.}) = . ;EE:E o exp{-a0) .
n:

Zur Veranschaulichung wird. hier der Wert des Hartree-Fock-Parameters o
variiert. Die Resultate fiir die Tiefe € und die Lage Ry des Potentialmini-
pums, die sich Fflir drei verschiedene Werte von o ($10 um den spater
erhaltenen Wert fiir das beste Potential) ergeben, sind in Tabelle 7
'aufgelistet. Dort finden sich auch die rms-Werte, die man bei Vergleich der
aus diesen Potentialen errechneten Winkelverteilungen mit den Messungen
erhdlt. Bei Variation von « um *10% ergeben sich bei annghernd konstantem
Minimumsabstand RM Anderungen der Topftiefe um ungefahr 20%. Die Abbildun-
gen 15 und 16 zeigen die drei verschiedenen Rechnungen bei beiden
Stopenergien. Wie bereits oben erwdhnt, ist trotz der grofen relativen
Anderung das verschiedene Abfallen der Querschnitte zu gropen Streuwinkeln
hin zumindest im hier betrachteten Winkelbereich kaum zu erkennen. Deutlich
tritt dagegen ein anderer Effekt hervor: Je grofer die Tiefe des Potential-
topfes ist, desto eher setzt das Abklingen der Oszillationsstruktur ein,

d.h. schon bei kleineren Winkeln fangen die Minima an, flacher zu werden.
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Beginnt man die Minima von kleinen Winkeln her zu zghlen (die Schulter bei
6.5° in der 22.35meV-Messung wird nicht einbezogen), stellt man fest, daf
dieser Unterschied sich erst eb dem dritten Minimum bemerkbar macht. Bei
den beiden ersten Minima ist ein schwdcherer Trend in entgegengesetzter
Richtung zu erkennen, der jedoch bel den hier zur Diskussion stehenden
Differenzen der Topftiefe, die wesentlich kleiner als die in Tabelle 7
angegebenen Differenzen sind, keine Rolle mehr spielt. Der Grund hierfiir
ist in der Dampfung der ersten Oszillationen durch das verdeckte Regen-
bogenmaximum zu suchen. Daher kann das Intensitdtsverhdltnis der ersten
Oszillation zum Einjustieren des Mittelungsparameters &, dienen. Somit
ergibt sich als gute Methode fiir die Bestimmung der Topftiefe der Vergleich
der Intensitdten im zweiten, dritten und vierten Minimum. Da hier relative
Veranderungen der Intensitdten in den Minima betrachtet werden, hat auch
ein Fehler bei der Einstellung von &, keinen Einfluf, da dieser Parameter
eine gleichmigige Dampfung der Oszillationsstruktur festlegt. Inshesondere
die Minima der bei niedriger Stopenergie gemessenen Winkelverteilung, die
eine Tiefe von bis zu einef Zehnerpotenz haben, und die durch die vielen
Mefpunkte im Abstand von nur D.25°_sehr genau vermessen sind, ermoglichen

es, den Wert der Topftiefe bis auf einen Fehler von weniger als 54

elnzugrenzen.

Tabelle 7: Variation des Potentialparameters e« bei konstantem Nulldurchgang
o=3.548 A. Alle anderen Parameter entsprechen dem besten Potential
(siehe Tabelle 8, dritte Spalte). Die rms-Werte sind entsprechend
Gl. 5.3.16. aus den doppelten Standardabweichungen berechnet.

M

Z-:l_ é; ;l"; R_' rzzrs(é?. 20m'e{/;‘ ms(22. 5’5&165’7
3.017 598.3 2,002 4.04%0 2.55 2.38
3.352 1965. 2.479  3.989 1.10 0.81

3.687 6446, 2.908 3.954 2.08 1.62
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Gerechnete Winkelverteilungen {durchgezogene Kurven) fiir drei verschiedene

Werte der Top

ftiefe im Vergleich zu den Raumtemperaturmesswerten (Punkte

mit Fehlerbalken). Die entsprechenden Potentialparameter finden sich in

Tabelle 7.
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Abbildung 16:

Entspricht Abb. 15, jedoch sind die drei gerechneten Verteilungen und die
Megwerte fiir die niedrigere Stofenergie dargestellt.
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6.4. Ermittlung des besten Potentials

Nachdem in den beiden vorangegangenen Abschnitten gezeigt wurde, wie
empfindlich die gemessenen Winkelverteilungen vom Nulldurchgang und der
Topftiefe abhdngen, wird nun durch Anpassung das zugrundeliegende Wechsel-
wirkungspotential ermittelt. Dazu wird, wie in Abschnitt 5.3.d beschrieben,
durch Variation von ein oder zwei Potentialparametern die Chi-Quadrat-Summe
minimiert. Als Ausgangswerte werden die bei [Danielson u. Keil, 88]
vorgeschlagenen Parameter des dort vorgestellten HFD-A-Potentials (siche
Abchnitt 6.1.) benutzt. Fir jede der beiden gemessenen Winkelverteilungen
werden zunachst getrennte Rechnungen durchgefiihrt, bei denen die nur
geringfiigig verschiedenen Werte fiir o nach Gleichung 6.2.2. Uber die in
Gleichung 6.3.4. angegebene Beziehung konstant gehalten werden. Als erster
Schritt wird nur der Dispersionskoeffizient Cp; wvariiert, der durch
Veranderung der Huferen Wand des Potentialtopfes dessen Tiefe beeinflugt,
Der besonders grofe Wert (93.60eV RB) des HFD-A-Potentials konnte eine der
Ursachen fiir die im Vergleich zu den hier vorliegenden Messungen zu grofe
Topftiefe (2.636meV) sein. Er weicht stark von den bei [Tang et al., 76)
angegebenen Werten fiir eine obere und untere Grenze {69.5 und 43.2eV Aa)

ab. Die Anpassung fiihrt schon nach etwa 10 Schritten zu stabilen Werten:

C, = 71.60eV A" (67.20meV)

C, = 88.36eV A® (22.35meV)

Da diese Rechnungen bei der niedrigeren Energie die Mepdaten noch nicht gut
reproduzieren konnen, wird im ndchsten Schritt gleichzeitig Repulsion und
Attraktion mithilfe der Parameter ¢ und Cg wvariiert. Dadurch wird die

Anpassung noch verbessert.
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Die Parameter der beiden so erhaltenen Potentiale, die die jeweils besten
Anpassungen an die einzelnen Datensitze der Messungen darstellen, sind in
den ersten beiden Spalten von Tabelle 8 zusammengestellt. Die daraus
simulierten Winkelverteilungen sind im Vergleich mit den Messungen in
Abbildung 14 2u sehen: Die Lage der Oszillationen stimmt genau iiberein, die
gemessenen Amplituden werden durch die Messung gut wiedergegeben. Im
Bereich bis 20° 1liegt bei der Raumtemperaturmessung nur ein eilnziger
Meppunkt bei 14.3° deutlich unter der gerechneten Kurve, bei der anderen
Messungen weist das Verhdltnis der Intensitaten darauf hin, dap der bei der
Anpassung erhaltene Wert filr £ um nicht mehr als 2-3% zu grop ist.
Beriicksichtigt man als Megfehler die doppelte Standardabweichung (die
Fehlerbalken in allen Abbildungen entsprechen der einfachen Standardabwei-
chung), die auch bei der Berechnung der Chi-Quadrat-Summe zugrundgelegt
wird, zeigt sich, dag mit den beiden Potentialen jeder Mefpunkt innerhalb

seines Fehlers reproduziert werden kann.

Zur Bestimmung eines einheitlichen Potentials werden aus den angepaften
Werten fir &« und C; sowie den berechneten Werten fiir A die arithmetischen
Mittelwerte gebildet. Diese Parameter sind in der dritten Spalte wvon
Tabelle 8 aufgetragen. Dort sind auch fiir alle drei Potentiale die
ros-Werte, bezogen auf beide Messungen, zusammengestellt, Erwartungsgemsp
ist der aus dem an einen Datensatz angepaften Potential erhaltene rms-Wert
fiir diese Werte deutlich kleiner als der fiir die andere Messung. Die
rms-Werte flir das gemittelte Potential liegen fir beide Stopenergien
dazwischen, jedoch bei beiden Messungen naher am niedrigeren Wert. Wegen
dieses unkomplizierten Verhaltens, das die gute Kompatiblitidt der beiden
Datensdtze anzeigt, wird auf eine gleichzeitige Anpassung der Mefdatensitze
verzichtet: Dazu migte fiir jeden Satz von Potentialparametern ein Vergleich
mit beiden gemessenen Winkelverteilungen {und evtl, auch den Transport-

daten) erfolgen und die Summe der rms-Werte minimiert werden.
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Tabelle 8: Parameter der einzeln angepaften Potentiale und des gemittelten
Potentials. Die angegebenen rms-Werte =zeigen den Grad der

bereinstimmung mit den beiden gemessenen Winkelverteilungen.

Anpassung Anpassung gemitteltes

an 22.35meV- an 67.20meV- Potential

Messungen Messungen
AleV 1996.1 1930.9 1963.3
«/A71 3.282 3.422 3.352
Cy/eV A 100.0 71.6 85.8
Ry /A 4.009 3.965 3.989
€ /meV 2.540 2.418 2.479
ofA 3.557 3.530 3.548
rms (22.35meV) 0.781 1.013 0.808
ros (67 . 20meV) 1.380 0.985 1.036
I rms 2.161 1.998 1.844

6.5. Vergleich mit den Literaturwerten

In diesem Abschnitt wird das in der oben beschriebenen Anpassungsprozedur
erhaltene Potential mit zwei anderen Potentialen wverglichen und die
Abhangigkeiten der differentiellen Streuquerschnitte und der zweiten
Virialkoeffizienten von Details des Potentialverlaufs werden diskutiert.
Die Potentiale, die zum Vergleich herangezogen werden, stammen aus

folgenden Veroffentlichungen:
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i) HFD-1 [Smith et al., 77]
Dieses Potential wurde durch Anpassen von A und o &sn zwei Winkelver-
teilungen erhalten, die bei #hnlichen wie den hier vorliegenden
Stopenergien gemessen wurden. Zur Diskriminierung verschiedener
Kombinationen von A und «, die bei den Streuquerschnitten zu gleich
guter Ubereinstimmung fiihrten, wurden die Transportdaten herangezogen.
Die Werte fiir die Dispersionskoeffizienten wurden von [Tang et al., 76]

Ubernommen.

ii) HFD-A [Danielson und Keil, 88]
Durch gleichzeitiges Anpassen des Potentials an eine Raumtemperatur-
Winkelverteilung, an zweite Virialkoeffizienten, Diffusions- und
Viskositdtsmefdaten, wobei Cy, « und Ry (durch entsprechende Berechnung
von A) variiert wurden, ergab sich ein besonders tiefer und breiter

Potentialtopf.

Eine Zusammenstellung der Parameter der drei Potentiale und der rms-Werte
enthdlt Tabelle 9. Der Bereich des Minimums der Potentiale ist in Abbildung
17 dargestellt. Die simulierten Winkelverteilungen konnen in den Abbil-

dungen 18 und 19 einzeln mit den Mefpunkten verglichen werden.



Tabelle 9: Vergleich des
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in dieser Arbeit erhaltenen Potentials (siehc

Tabelle 8, dritte Spalte) mit dem HFD-A-Potential [Danielson und
Keil, 88] und dem HFD-1-Potential [Smith et al., 77].

diese Arbeit HFD-A HFD-1
AfeV 1963.5 2953 8002.7
w/A71 3.352 3.422 3.926
D/A 5.12 5.12 5.0304
Cy/ev  AS 11.68 11.68 11.014
Co/lev Al 85.80 93.60 56.766
C,,/eV A? 772.1 918.9 334,76
C,,/ev Al? 8749.4 11359 -
Cys/ev Al 121737 172415 ---
Ry/A 3.989 3.997 3.930
€/meV 2.479 2.636 2.445
o/A 3.548 3.565 3.531
rms {22.35meV} 0.808 0.869 1.437
rns {67.20meV) 1.036 1.546 0.808
I rms 1.844 2.415 2.2h5
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HFD-1

Potential V(R) / meV

diese Arbelt
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Abbildung 17:

Vergleich des in dieser Arbeit ermittelten He-Xe-Potentials mit dem HFD-A
[Danielson und Keil, 88] und dem HFD-1-Potential [Smith et al., 77] .



Die geringfiigige Inkonsistenz in den Lagen der Oszillationen der beiden
Datensdtze fiihrt dazu, dap bei den Raumtemperaturdaten der kleinere Wert
0=3.53 R des HFD-1-Potentials, bei den 22.35meV-Daten dagegen der Wert des
HFD-A-Potentials (6=3.565 R) die Daten genauso gut wiedergeben wie das
Potential dieser Arbeit. Fiir die jeweils anderen Energien '(HFD—A bei

67.20meV und HFD-1 bei 22.35meV) sind deutliche Abweichungen zu erkennen.

Die Unterschiede in der Topftiefe erkennt man vor allem am Verhdltnis der
Intensitdten im dritten; vierten und finften Minimum der niederen Energie
und im fiinften Minimum der hoheren Energie. Der HFD-A-Wert {£=2.636meV} ist
zu grof, wahrend der HFD-1-Wert gut mit dem hier gefundenen Potential

ibereinstimmt,

Wahrend die Unterschiede zwischen dem HFD-1 und dem neuen Potential in den
Werten fiir o und € sehr klein sind, aber in den Winkelverteilungen gerade
noch wiederzufinden sind, sticht beim Betrachten der Potentiale in
Abbildung 17 eine weitere Diskrepanz im Verlauf der Kurven hervor: Bedingt
durch die schwdchere Attraktion liegt beim HFD-1-Potential die #@ufere Wand
des Topfes bei kleineren Abstanden, der Topf ist also schmaler. Durch den
steiler abfallenden Repulsivteil (groferes o) wird dies bei kleineren
Abstanden kompensiert und die inneren Wande des Topfes stimmen fast
liberein, Das einzige Anzeichen, das in den Winkelverteilungen auf diesen
Unterschied hinweist, ist der Sattel im Intensitdtsverlauf bei etwa 6.5° in
der Verteilung bei niedriger Stofenergie. Je breiter der Potentialtopf zu
groperen Abstidnden ist, desto ausgepragter ist diese Struktur und desto
besser 1ist die Anpassung an die hier sehr genauen und dichtliegenden

Megpunkte.
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Abbildung 18:
Vergleich gerechneter und gemessener Winkelverteilungen fur drei ver-

schiedene Potentiale {siehe Tabelle 9) bei Stopenergie 67.20meV.
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Auf eine andere, ebenso aussagekraftige Abhangigkeit zur Untersuchung
dieser Potentialregion wird bei [Danielson und Keil, 88] hingewiesen: Die
zweiten Virialkoeffizienten bei niedrigen Temperaturen reagieren sehr
empfindlich auf die Lage der duperen Wand des Potentialtopfes, falls der
Rest des Potentials festliegt. In Abbildung 20 sind die Werte B;, (T)
aufgetragen. Die Mepwerte im oberen Temperaturbereich sind aus der Arbeit
von [Brewer, 67], die im unteren Bereich aus der Arbeit von [Kate und
Robinson, 73] entnommen. Auch wenn die Fehler bei etwa *1 bis *2 cm’ mol™!
liegen, kann dennoch das HFD-1 Potential die Messungen unterhalb 150K nicht
wiedergeben. Daher stellt das in dieser Arbeit vorgestellte Potential eine
deutlich bessere Beschreibung der Wechselwirkung dar. Es verbindet die
geringere Topftiefe des HFD-1 Potentials mit der groperen Ausdehnung des
Topfes beim HFD-A Potentials. Nach Abschluf dieser Berechnungen sind neue
Ergebnisse der Gruppe aus Alberta eingetroffen [Danielson et al., 87]. Auf
der Grundlage neuer SCF-Berechnungen von Dr. Tom Dingle (University of
Victoria, Canada) sind dort neue Anpassungen an die Mefwerte, aus denen das

HFD-A-Potential hergeleitet wurde, vorgenommen worden. Mit dem berechneten

Repulsivteil

(6.5.1.) VRep = A exp(-aR - BR?)
« = 2.764 AT
B = 0.0890 A™?

ergaben sich noch grdpere Werte fiir den Nulldurchgang (o0=3.587 R) und die
Topftiéfe {€=2.686 meV). Beide Tendenzen vergropern die Digkrepanz zum hier
erhaltenen und zum HFD-1-Potential noch. Um diesen Ansatz fiir den Repulsiv-
teil mit den hier vorgestellten Messungen zu vergleichen, wird mit diesen
Werten und nach Gl. (6.2.2.) festgelegtem Nulldurchgang der Dispersions-
koeffizient €, variiert. Die sich ergebenden Potentiale weisen eine etwas
gropere Topftiefe von 2.56 bzw. 2.59 meV auf und geben deshalb eine etwas

schlechtere Anpassung an die Daten als das hier gefundene Potential.
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Abbildung 20:

Berechnete Abhingigkeit des zweiten Virialkoeffizienten von der Temperatur:

durchgezogene Kurve: berechnet aus dem in dieser Arbeit erhaltenen Potential
gestrichelte Kurve : berechnet aus dem HFD-A-Potential

Strich-Punkt-Kurve : berechnet aus dem HFD-1-Potential

Dreiecke ¢ Messungen von [Kate und Robinson, 73]

Kreise : Messungen von [Brewer. 67]
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7. Helium=-Krypton-Querschnitte

7.1. Potentislmodell

In einer Studie von [Aziz und Slaman, 86] sind alle zur Verfiigung stehenden
Mepdaten filr das System He-Kr zusammengetragen worden und mehrere Poten-
tialtypen hinsichtlich ihrer Fdhigkeit verglichen, die verschiedenen
Messungen zu reproduzieren. Darunter sind differentielle Streuquerschnitte,
integrale Querschnitte, Virialkoeffizienten, Viskositat und Diffusion, Als
eine der besten Anpassungen schlagen die Autoren ein HFD-C-Potentialmodell
vor, das eine Modifikation des in Abschnitt 6.1. vorgestellten HFD-Poten-
tials wvon [Ahlrichs et al., 77] darstellt. Der Repulsivteil wird dadurch

flexibler:
(7.1.1.) VRep = A * RT exp(-aR) [HFD-C]

Um auch fiir sehr kleine Kernabstidnde eine negative Steigung der Potential-

funktion zu erhalten, wird im Bereich R ¢ O.36-RM die Funktion

B
{7.1.2.) — +» exp {-6R)
R

eingesetzt. Dariiber hinaus existieren zur Beschreibung der He-Kr-Wechsel-

wirkung auch Potentiale in der einfachen HFD-Form.
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7.2. Vergleich der Literaturwerte

In den schon in Abschnitt 6. {He-Xe) zitierten Arbeiten von [Smith et al.,
77)} und [Danielson und Keil, 88] finden sich auch Messungen differentieller
Streuquerschnitte fiir das System He-Kr. Entsprechend sind dort die
HFD-1-und HFD-A-Potentiale hergeleitet worden. Sdmtliche Parameter dieser
beiden und des oben erwshnten HFD-C-Potentials von [Aziz und Slaman, 86]
sind in Tabelle 10 zusammengestellt. Dabei stellt sich heraus, dap gerade
in den Werten flir den Nulldurchgang und die Topftiefe, die eine direkte
Entsprechung in den differentiellen Querschnitten finden (Lage der
Diffraktionsoszillationen bzw. Amplitudenverhdltnis der Minima), die
Abweichungen der Potentiale untereinander geringer sind als das bei den
He-Xe-Werten der Fall ist. Die verschiedenen Werte von o liegen in einem
Intervall von 1.5%, die von € in einem Intervall von 6%. Eine Bewertung der
Glite der drei Potentiale wirde Mepdaten voraussetzen, deren Qualitdt

mindestens so gut wie die der He-Xe-Experimente ist.

7.3. Diskussion der Mefergebnisse

Die gemessenen Winkelverteilungen sind in Abbildung 21 fiir beide Stopener-
gien zusammen mit den aus dem HFD-C-Potential berechneten dargestellt., Die
Ubereinstimmung in der Lage der Oszillationen ist sehr gut, insbesondere
ist die Konsistenz der Messungen in diesem Punkt hervorzuheben. Der Wert
deg HFD-C-Potentials, o=3.262i. kann mit einer Genauigkeit von mindestens
1% bestatigt werden, Der generelle Verlauf der Intensititen kann hier
nicht so gut wie bei den He-Xe-Experimenten wiedergegeben werden. Das zeigt
sich besonders in der Hohe der Schulter im 25.08meV-Querschnitt bei 6.5°

und in den Intensitdten der Maxima vor allen bei Raumtemperatur, Diese
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Abweichungen sind wahrscheinlich auf die in Abschnitt 4.5. eingefiihrte
Intensitatskorrektur zur Beriicksichtigung von Restgasstreuung zuriickzufiih-
ren, deren simple Form nach Gleichung 4.5.1. bei den He-Kr-Messungen, wo
die Korrektur besonders grop sein mupte, nicht genau genug ist. Dariber
hinaus liegen in den Minima der 25.08meV-Verteilung Punkte nur im Abstand
von 0.5° vor, die auperdem im dritten und vierten Minimum stark streuen, so
daf sie eine sehr genaue Bestimmung der Topftiefe nicht zulassen. Jedoch
kann der HFD-C-Wert innerhalb eines Intervalls von kleiner als 10%
bestatigt werden, was aber zur Diskriminierung der dreli Potentiale nicht

ausreicht.
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Tabelle 10: Vergleich der He-Kr-Potentialparameter

HFD-C: [Aziz et al., 86]

HFD-1: [Smith et al., 77]

HFD-A: [Danielson und Keil, 88]

HFD-C HFD-1 HFD-A

Alev 4292.3 2527
Y/ATS 5.4 - -
e 6.0563 3.90 3.682
D/A 5. 6451 4.736 4.739
Ce/eV AP 8.087 (1) 8.007
Cy/ev AP 35,22 (1) 48.6
Cyo/eV ALY 264.7 (1) (2)
C1,/eV Al -- -- (2)
Cy4/eV ALS -- -~ (2)
B/eV A 1099 - --
6/A7 1.939 -- --
Ry /A 3.642 3.70 3.702
£/meV 2.663 2.508 2.667
o/A 3,262 3.31 3.299

(1) Werte aus [Tang et al., 76]

(2} Rekursiv berechnet nach [Douketis et al., 82]
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Abbildung 21: Winkelverteilung fir He-Kr

Vergleich der gemessenen Verteilungen mit den aus dem HFD-C-Potential [Aziz
und Slaman, 86] berechneten.



8. Querschnittsberechnungen fiir das System Neon-Methan

8.1. Einleitung

Neben der Untersuchung von Edelgassytemen, wo nur elastische Streuung durch
isotrope Wechselwirkung auftritt, konnen Molekiilstrahlexperimente auch fir
die Berechnung zur Bestimmung der Potentialflachen wvon Atom-Molekiil-
Systemen erfolgreich eingesetzt werden. Dazu kodnnen Messungen totaler
integraler oder differentieller Streuquerschnitte sowie Energieverlust-
spektren beitragen. Hier werden Untersuchungen der Wechselwirkung wvon Neon
mit dem Tetraedermolekiil Methan vorstellt, das durch seine hohe Symmetrie
einem Edelgasatom recht nahe kommt. Die wesentliche Fragestellung ist nun,
inwieweit eine rein elastische Behandlung fiir die Berechnung wvon totalen
Streuquerschnitten gerechtfertigt ist, oder ob auch fir diese Querschnitte

die anisotrope Wechselwirkung beriicksichtigt werden mug.

8.2. Vergleich der bisher vertffentlichten Potentiale

Bei [Buck et al., 85] ist erstmals idber eine vollstandige Bestimmung der
Potentialfldche fiir das System Ne-CH, berichtet worden. Verwendet wurden
totale differentielle Streuquerschnitte mit Diffraktionsstruktur und
Energieverlustspektren fir eine Reihe wvon Streuwinkeln., Zusammen mit
SCF-Rechnungen filir den Repulsivteil des Potentials und geddmpften Disper-
siorfskraften konnte eine Potentialfldche bestimmt werden, die es ermdg-
lichte, mit quantenmechanischen "Coupled-States"-Berechnungen die meisten
Megdaten gut zu reproduzieren. Jedoch blieb in der Topftiefe des isotropen
Potentialanteils noch eine Digkrepanz zwischen Messung und Rechnung. Den
Anlap fiir neue Berechnungen an diesem System bieten jlingste Ergebnisse, die

signifikant andere Werte filir die Topftiefe £ und den Minimumsebstand RM
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ergeben (s. Tabelle 11} als die in der oben erwdhnten Veroffentlichung
angegebenen (4.80meV und 3.833): Aus integralen Streuquerschnitten werden
bei [Liuti et al., 88] Werte von 5.56meV und 3.74; hergeleitet. Zur
Kontrolle wurden wvon den Autoren mit dem Potential wvon [Buck et al., 85]
ebenfalls integrale Querschnitte gerechnet. Aus dem Vergleich der Lage der
Glorienoszillationen ergibt sich, dap bei letzterem Potential das Produkt
e-RM deutlich zu klein ist. Aus Messungen totaler differentieller Streu-
querschnitte bei drei verschiedenen Stopenergien ist bei [0'Loughlin et
al., 85] durch Anpassungen ein Potential mit £=5.69meV und RM=3.683
gewonnen worden, wobei allerdings nur die isotrope Wechselwirkung zugrunde
gelegt wurde. Diese Diskrepanz ist umso erstaunlicher, als die gleiche
Mepggrope wie bei [Buck et al., 85] verwendet wurde und, wie in Kapitel 6.2
dargestellt, die Bestimmung des Nulldurchgangs (und des eng damit zusammen-
hdngenden Gleichgewichtsabstands RM) aus der Lage der Diffrasktionsoszilla-
tionen sehr genau ist. Es wird gezeigt, dap diese Abweichung ihre Ursache
darin hat, dap die elastische Niaherung fiir die Berechnung der Diffraktions-

oszillationen nicht angemessen ist.

Tabelle 11: Potentialparameter der isotropen Ne~CH, -Wechselwirkung. Angegeben
sind Topftiefe und Minimumsabstand der Potentiale sowie der Typ

der gemessenen Querschnitte und die angewandten Rechenverfahren.

Quelle Mepgripe Berechnung £/meV RM/A
[Buck et al., 85] tot. diff. cs 4.80 3.83
[0'Loughlin et al., 85] tot. diff. elastisch 5.69 3.68
[Liuti et al., 88] integral elastisch 5.56 3.74
diese Arbeit tot. diff. elastisch 6.50 3.60
tot, 4Qiff. Ccs
diese Arbeit 5.50 3.78
+integral elastisch



8.3. Bestimmung eines neuen isotropen Potentials

Durch Anpassung an die bei Raumtemperatur gemessenen totalen differentiel-
len Streuquerschnitte und an die Energieverlustspektren (Flugzeitspektren
der auf einen Winkel gestreuten Teilchen) konnte der anisotrbpe und der
isotrope Teil der Wechselwirkung bestimmt werden [Buck et al., 85]. Zur
Querschnittsberechnung wurde die sogenannte "j, -conserving-coupled-states”-
Ndherung {CS) benutzt. Als Potentialmodell wird ein HFD-Potential (vgl.
Abschnitt 6.1) zugrundegelegt. Da der Repulsivteil auch richtungsabhangig
bekannt ist und die Dispersionskoeffizienten mit Kombintaionsregeln aus
denen fir die Methan-Methan- bzw. denen fir die Neon-Neon-Wechselwirkung
berechnet wurden, blieb fiur Anpassungsrechnungen nur der Parameter der
Dampfungsfunktion frei. Abbildung 22 zeigt einen Vergleich der Messung von
A. Kohlhase mit dem gemittelten totalen differentiellen Streuquerschnitt
(durchgezogene Kurve): Widhrend die Lage der Oszillationen recht gut
wiedergegeben wird, deutet dagegen das zu steile Abfallen der gerechneten

Kurve auf einen zu flachen Topf hin.

Aufschupreich ist der Vergleich mit dem rein elastisch berechneten
Querschnitt (gestrichelte Kurve in Abb., 22)., Es zeigt sich, dap diese
Ngherung nicht angemessen ist. Man erhdlt einen zu kleinen Abstand der
Oszillationen und deutlich =zu grope Amplituden. Somit wird auch die
Diskrepanz zu dem Ergebnis wvon [O'Loughlin et al., 85] verstandlich. Eine
Auswertung, die nur elastische Streuung beriicksichtigt, mup zu einem =zu
kleinen Wert von Ry und zu einem zu grofen Wert von € fihren. Um diesen
Einflup der elastischen Ngherung zu verdeutlichen, wurde eine einfache
Anpassung auf der Basis dieser Naherung durchgefiihrt. Man erhalt mit einem
MSV-Potential {s. unten) & = 6.50meV und Ry = 3.60&, was diese Tendenz
bestdtigt. Die Anpassung zeigt Abbildung 23. Besonders auffdllig ist die

fehlende Dampfung der Amplituden durch die Beitrfge inelastischer Stdpe.
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Abbildung 22: Vergleich der elastischen mit der CS-Rechnung

Dargestellt sind totale differentielle Streuquerschnitte, die aus dem bei
[Buck et al., 85] vorgeschlagenen Potential in elastischer Nidherung
{gestrichelte Kurve} und in gquantenmechanischer CS-Ndherung berechnt worden

sind. Die Messung ist von A. Kohlhase.
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Abbildung 23:
Ergebnis der Anpassung eines MSV-Potentials nach Gleichung (8.1) auf der

Basis der elastischen Niherung. Die Grafik zeigt den differentiellen

Querschnitt im Vergleich zu den Mefpunkten.
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Zur Bestimmung des neuen isotropen Potentials V, fiir Neon-Methan wird daher
stets die CS-Naherung bei der Berechnung von Querschnitten verwendet. Die
Potentiale V, und V,, die den anisotropen Anteil der Wechselwirkung
beschreiben, entsprechen den bei [Buck et =al., 85] angegebenen. Fiir das

isotrope Potential wird die Morse-Spline-van der Waals-Form (MSV} benutzt

mit
(8.1.) x = R/Ry
Vo(R) = f(x}-e
f(x) = exp[-2p(x-1)] - 2exp[-p(x-1)] XX,
f{x) = a + bx + cx’ + dx° X,Ex3x,
£(x) = -cgx ° - cgx ® xZx,
wobei Cg = CB/(ERMB). cg = CB/(ERMS)

Bei der Berechnung der totalen differentiellen Querschnitte wird die
Apparaturmittelung, wie in Abschnitt 5.1. und 5.2. beschrieben, beriicksich~
tigt. Jeder partielle Querschnitt muf einzeln gemittelt werden, da sich fiir
jeden einzelnen Querschnitt aufgrund der verschiedenen Energieiibertrage ein
anderes Newton-Diagramm ergibt. Die Winkel- bzw. Energieaufldsung ist durch

6§=1.02° und Ag/g=8% gegeben.

Bei der Anpassung von V, an die von A. Kohlhase gemessenen Winkelverteilun-
gen wird das Produkt e<Ry auf dem bei [Liuti et al., 88] angegebenen Wert
festgehalten. Obwohl dort auch nur elastische Streuung fiir die Auswertung
berilicksichtigt wurde, kann das Ergebnis saus zweil Griinden als zuverlassig
angesehen werden: 1) Die Lage der Gloriensozillationen ist (&hnlich wie der
Regenbogen) nicht so empfindlich wie die Lage von Diffraktionsoszillationen
von der Anisotropie des Potentials abh#ngig. 2) Die Experimente zur
Bestimmung des integralen Querschnitts sind an einem effusiven Molekular-
strahl durchgefihrt worden. Daher ist die Anfangsverteilung der Rotations-
zustiande einer Boltzmann-Verteilung. Das filhrt zu einer Mittelung iber
viele Rotationsiibergdnge. Im Gegensatz dazu sind im Disenstrghl nur die

untersten Zustande bevidlkert.
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Im Ergebnis erhdlt man fir die Tiefe und die Lage des Minimums von V, die
Werte E=5.50meV und RM=3.78A. Die Werte der anderen Parameter wurden aus

der Arbeit von [Liuti et al., 88] entnommen:

6.97
18.727, Cg = 93.633
1.10, %, = 1.50

Morse: B

Digpersion: Cg

Spline: Xq
Fir die Koeffizienten der Spline-Parabel ergeben sich:
a=-19.794, b = 37.433 ¢ = -24.006, 4 = 5.197

Der daraus berechnete totale differentielle Querschnitt ist in Abb. 24
zusammen mit den Mefwerten zu sehen. Die Anpassung ist wesentlich besser
als die in Abb. 22 gezeigte. Einen Vergleich der Potentialkurven ermtglicht
Abb. 25: Das asymptotische Verhalten von V, ist fiir beide Kurven das
gleiche, jedoch ist beim MSV-Potential das Minimum 15% tiefer, dessen Lage
ist um 1.3% nach innen verschoben. Hierin zeigt sich, daf in diesem Fall

das HFD-Potential bei der ersten Anpassung nicht flexibel genug war.
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Abbildung 24:
Ergebnis der Anpassung eines MSV-Potentials nach Gleichung (8.1) mit Hife

der CS-Ndherung. Dargestellt ist der berechnete totale differentielle

Querschnitt im Vergleich zu den entsprechenden Mefpunkten.
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8.4. Zusammenfassung

Es konnte gezeigt werden, dag fir die Simulation von Diffraktionsoszilla-
tionen eine elastische Berechnung dann nicht ausreicht, wenn im Experiment
nach einer Diisenstrahlexpansion alle Methanmolekiile in den Grundzustand
relaxiert sind. Dadurch konnte die grope Abweichung des bei [O'Loughlin et
al., 85] verdffentlichten Potentials von dem bei [Buck et al., 86]
angegebenen erkliart werden. Letzteres keonnte noch verbessert werden durch
Anpassung eines MSV-Potentials an die gleiche Messung eines totalen
differentiellen Streuquerschnitts unter Einhaltung des Produktes der bei
[Liuti et al., 88] publizierten Werte fiir £ und Ry. Als Werte fiir das neue
isotrope Potential des Systems Neon-Methan ergeben sich e£=5.50meV und

Ry=3.78A.
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9. Zusammenfassung

An einer neuen Kreuzstrahlapparatur, die durch die Einsatzmdglichkeit wvon
Diisenstrahlen und einen Universaldetektor mit Elektronenstopicnisator
gekennzeichnet ist, wurden in Streuexperimenten bei je zweil Stopenergien
(etwa 25 bzw. 65meV) hochaufgeldste Winkelverteilungen fiir die Stoppartner

Helium-Krypton und Helium-Xenon gemessen.

Die van der Waals-Wechselwirkung dieser Edelgaspaare zeichnet sich durch
eine besonders flache Potentiaslmulde aus, so dap keine Regenbogenstruktur
in den gemessenen Verteilungen zu sehen ist. Diese weisen aber wegen der
kleinen reduzierten Massen susgepragte Diffraktionsoszillationen auf, die
aufgrund der hohen Winkel- und Energieauflosung der Mepanordnung eine Tiefe
vonn bis zu einer Zehnerpotenz haben und damit insbesondere bei He-Xe an
Genauigkeit die bisher verdffentlichten Mepdaten fur dieses System

tibertreffen.

Durch den Vergleich berechneter differentieller Streuquerschnitte unter
sorgfidltiger Berlicksichtigung der Mittelungseinfliisse konnen Potentiale
durch Variation von Parametern an die Mepdaten angepaft werden. Dabei kann
der Nulldurchgang aus der Lage der Diffraktionsoszillationen mit einer
Genauigkeit von besser als :1% bestimmt werden wund stellt damit die
genaueste Mefgrofe dar. Sichere Rickschliisse iiber die Tiefe des Potential-
topfes lassen die Intensitdten in den Minima der Querschnitte zu, die das
unterschiedlich einsetzende Abklingen der Oszillationen wiederspiegeln.
Dadurch wird die Bestimmung der Tiefe mit einer Genauigkeit wvon 5%
ermbglicht., AuBerdem wurde im Bereich der Kleinwinkelstreuung bei der
niedrigeren Stopenergie eine Sattelstruktur in den Winkelverteilungen
gefunden, die von der duferen Wand des Potentialtopfes abhdngt. Zusammen

mit Messungen des zweiten Virialkoeffizienten im Bereich niedriger
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Temperaturen [Kate und Robinson, ?3] konnen bei sonst vorgegebenem
Potentialverlauf die Absolutwerte des Potentials im Bereich des Wendepunk-

tes auf 5-10% genau bestimmt werden.

Fiir das System Helium-Xenon wurde ein neues Wechselwirkungspotential mit
£=2.479meV, T=3.5H8i und RM=3.989R bestimmt, das die Diskrepanz zwischen
dem HFD-1-Potential [Smith et al., 77] und dem HFD-A-Potential [Danielson
und Keil, 88] klart. Im Vergleich zum hier erhaltenen stellt sich das
HFD-A-Potential mit €=2.636meV als deutlich zu tief heraus, wahrend sich

der Topf des HFD-1-Potential nach aufen hin als zu schmal erweist.

Fir das System Helium-Krypton sind die Mefdaten von nicht ganz so guter
Qualitdt. Sie erlauben bei gleicher Genauigkeit in der Lage der Oszilla-
tionen eine Bestimmung von € nur innerhalb eines Intervalls von £10%. Hier
wird ein von [Aziz und Slaman, 86] aus der Analyse einer Reihe verschie-
dener Mepdaten gefundenes Potential bestatigt, aber auch andere Potentiale

liegen innerhalb der Fehlergrenzen.



- 104 -

Anhang: Werte der experimentellen Winkelverteilungen

Fir die vier gemessenen Winkelverteilungen sind hier die einzelnen Mefwerte
aufgestellt. Die Werte fiir den Streuwinkel 8 und die Streusignale I{8) sind
wie in Abschnitt 5.3.d beschrieben korrigiert. Die Fehler o entsprechen

einer Standardabweichung.

He-Kr, 25.08meV

8 I{9) o 0 1(8) o

2.75 42598.1 86.3 19.75 248.6 8.3
3.25 27820.3 33.3 20.25 247.5 11.2
3.75 17384.7 53,4 20.75 226.7 12.3
4,25 10733.5 45.6 21.25 194.2 12.1
4.75 7082.8 17.0 21.75 158.4 10.9
5.25 5393.6 17.3 22.25 148.4 11.8
5.75 4749.9 14.9 22.75 97.7 8.0
6.25 4493.4 14.1 23.25 96.6 8.6
6.75 4257.8 13.3 23.75 74.4 8.4
7.25 3820.4 11.1 24,25 80.2 8.7
7.75 3265.9 11.8 24.75 109.5 9.9
8,25 2570.3 11.9 25.25 103.8 9.1
8.75 1824.3 9.1 *25.,75 102.4 10.0
9.25 1204.7 7.5 26.25 111.2 9.5
9.75% 756 . 2 9.8 26.75 138.0 10.9
10.25 493.5 6.5 27.25 130.7 9.6
10.75 385.6 7.2 27.75 119.7 9.9
11.25 424.0 7.2 28,25 107.2 11.3
11.75 519.9 6.6 28.75 101.2 11,2
12.25 660.6 7.2 29.75 98.8 9.1
12.75 755.0 6.8 30.75 72.7 9.6
13.25 792.9 7.2 31.75 8g.3 10.6
13.75 762.0 7.5 32.75 91.1 10.6
14.25 664.2 7.7 33.75 111.5 13,2
14.75 523.5 6.9 34,75 84.3 14.4
15.75 253.8 7.4 35.75 B0.3 12.8
16.25 148.8 7.2 36.75 47.6 14.0
16.75 105.1 7.6 37.75 84.0 14.7
17.25 103.3 7.8 38.75 67.2 16.1
17.75 123.3 7.0 40.75 40.7 16.3
18.25 152.4 8.2 42,75 26,0 18.7
18.75 193.3 7.6 44.75 19.7 23.3
19.25 241.0 9.1



He-Kr, 65.29meV
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] I(8) a
2.75 -50575.9 85.3
3.25 33391.6 47.7
3.75 26056.5 86.9
4.25 20051.0 29.5
4.75 14488.3 27.6
5.25 9005.6 18.8
5.75 4605.2 14.9
6,25 2098.7 10.5
6.75 1454.5 9.8
7.25 1938.3 11.6
7.75 2719.3 11.6
8.25 3145.1 14.8
B.75 3094.7 13.1
9.25 2362.0 10.8
9.75 1416.4 11.2

10.25 681.5 12,0
10.75 339.9 9.0
11.25 336.0 10.7
11.75 505.0 14.5
12.25 773.2 9.4
12.75 923.7 10.2
13.25 894.5 21.8
13.75 730.9 10.5
14,25 533.6 8.7
14.75 364.9 11.0
15,25 272.3 9.4
15.75 251.8 12,0
16.25 296.2 10.5
16.75 390.6 10.8
17.2% 428.8 11.1

1] I{8) o
17.75 413.2 = 14.5
18.25 391.9 12.6
18.75 328.7 12.9
19.25 250.2 11.7
19,75 243.4 11.4
20.25 237.2 10.9
20,75 237.3 10.3
21.25 256.1 11.7
21.75 291.5 11.7
22.25 285.5 11.7
22.75 262.4 12.3
23,25 250.0 13.0
23.76 244.2 12.0
24,25 207.8 13.9
24,75 229.6 13.9
25.25 220.0 12.9
25.75 208.7 12.9
26,25 235.1 15.4
26.75 215.0 12.0
27.25 213.0 13.1
27.75 222.6 13.8
28.25 217.3 17.0

. 28,75 200.7 14.1
29.25 212.4 14.8
29.75 224.2 16.1
31.75 193.5 16.8
33.75 172.7 16.4
35.75 182.1 21.5
37.75 143.6 26.9
39.75 154.0 26.8
41.75 136.2 28.0
43.75 179.9 35.1
45.75 183.0 37.7



He-Xe, 22.35meV

a8 I1{8) a
3.20 1348B2.5 57.5
3.45 10838.2 33.1
3.70 8493.5 53.7
3.95 6656.7 12.9
4.20 5105.5 16.9
4.45 4043.4 8.2
4,70 3216.0 11.3
4.95 2585.1 13.8
5.20 2146.9 4.1
5.45 1949.6 9.7
5.70 1801.7 14.5
5.95 1736.4 6.0
6.20 1726.6 6.1
6.45 1759.8 16.3
6.70 1742.0 1l6.2
6.95 1722.9 13.0
7.20 1671.5 5.3
7.45 1628.7 6.3
7.70 1529.9 3.8
7.95 1425.5 3.1
8.20 1284.9 2.8
8.45 1128.5 8.1
8.70 954.9 3.7
8.95 789.8 12.1
9.20 655.4 6.7
9.45 514.8 2.6
9.70 399.4 9.5
9.95% 313.0 6.4

10.20 230.7 6.8
10.45 192.8 6.1
10.70 169.2 5.5
10.95 171.7 5.8
11.20 185.3 5.3
11.45 196.2 7.0
11.70 236.2 7.1
11.95 276.0 6.4
12.20 321.3 5.1
12.45 353.0 2.3
12.70 381.9 6.9
13.20 403.4 5.5
13.70 393.5 6.5
14.20 326.9 7.1
14.45 299.7 4.3
14.70 270.6 4.6
14.95 216.0 4.0
15.20 186.4 7.1
15,456 135.9 5.4
15.710 109.4 4.8
15.95% 78.2 4.5
16.20 53.0 5.2
16.45 40.0 4.0
16.70 32.3 4.8
16.95 29.4 4.8
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8 1(8) o
17.20 32.0 4.4
17.45 46.3 3.8
17.70 56.4 5.5
17.95 65.7 3.9
18.20 89.1 4.1
18.70 120.2 4.4
19.20 126.0 2.6
19.70 152.3 4.8
20.20 128.9 5.1
20.70 117.0 5.6
21.20 92.4 4.5
21.45 74.7 3.7
21.70 55.0 3.9
21.95% 47.5 4.4
22.20 40.9 3.0
22.45 33.0 3.1
22.70 24.9 3.1
22,95 21.7 2.8
23.20 21.8 3.1
23.45 27.7 3.6
23.70 32.8 3.8
23,95 37.2 3.9
24.20 40.1 4.3
24.45 48.8 4.4
24.70 47.0 3.7
25.20 64.3 3.2
25.170 70.9 3.1
26.20 64.6 3.4
26.70 66.9 3.1
27.20 59.2 3.2
27.70 44.9 3.4
28.20 26.3 3.1
28.70 21.8 3.4
29,20 24.4 3.3
29.70 31.7 3.3
30.20 33.4 3.7
30.70 34.4 3.6
31.20 41.9 3.2
31.70 49 .4 3.6
32.20 43.2 3.8
32.70 51.0 3.7
33.20 40.7 3.8
33.70 34.5 3.6
34.20 29.9 3.4
34.70 25.9 3.8
35.20 30.2 3.8
35.70 22.9 3.9
36.20 30.2 3.7
38.20 37.1 4.1
40,20 31.3 4.2
42,20 30.0 4.4
44.20 33.1 4.5



He-Xe, 67.20meV

~-10%-

0 I(|) o
4,05 9229.4 14.3
4.30 7719.7 37.6
4.55 6245.1 27.8
4.80 4869.3 10.1
5.0% 3683.9 7.0
5.05 3683.9 7.0
5.05 3639.3 6.1
5.30 2639.6 18.0
5.30 2639.6 18.0
5.55 1796.6 13.7
5.55 1796.6 13.7
5.80 1225.5 10.6
5.80 1225.5 10.6
6.05 965.1 13.5
6.30 904.1 10.6
6.55 992.5 3.2
6.80 1168.1 12.0
7.08 1421.9 13.9
7.30 1579.6 13.0
7.55 1733.1 12.2
7.80 1824.3 12.6
8.05 1692.6 4.0
8.55 1361.0 10.0
9.05 829.8 10.9
9.30 579.8 8.2
9.55 403.1 7.0
9.80 273.0 10.5

10.05 182.9 9.8
10.30 188.2 8.5
10.55 231.3 9.8
10.80 304.1 9.3
11.05 386.7 10.6
11.30 470.1 9.0
11.55 534.9 7.6
12.05 567.2 10.2
12,55 517.9 9.3
13.05 366.0 10.9
13.30 295.5 7.8
13.55 225.2 6.6
13.80 185.5 7.2
14.05 153.4 7.5
14.30 137.5 8.7
14.55 165.8 7.8

a 1(8) ¢
14.80 176.1 8.5
15.05 205.9 8.1
15.30 228.7 7.7
15.55 244.2 6.8
15.80 264.8 7.4
16.05 283.3 9.2
16.55 274.3 9.6
17.05 228.4 8.2
17.55 182.6 7.1
17.80 173.5 8.4
18.05 142.5 7.2
18,30 132.7 7.5
18.55 141.2 7.9
18.80 145.9 B.6&
19.05 148.2 9.1
19.30 151.3 9.0
19.55 148.0 9.0
19.80 160.4 7.5
20.05 175.3 8.7
20.55 183.2 8.6
21.05 157.8 11.2
21,55 146.0 9.0
22.05 134.8 10.1
22.55 132.1 7.8
23.05 142.4 7.6
23.55 133.3 7.8
24.05 151.0 7.4
24.55 137.5 7.8
25.05 126.8 7.9
25.55 110.8 9.1
26.05 111.4 7.2
26.55 103.2 8.2
27.05 107.4 8.1
27.55 110.3 7.8
28.05 119.9 9.3
28.55 107.6 8.6
29,05 105.9 7.7
29,55 121.7 9.0
30.05 108.2 8.3
33.05 83.6 7.2
36.05 99.6 7.9
39.05 94.2 9.4
42.05 78.2 11.2
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