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Zusammenfassung

Gegenstand der vorliegenden Arbeit ist die Simulation der Vorentladung einer Pseudofun-
kenkammer im Bereich zwischen Anode und Kathode mit Monte-Carlo-Rechnungen. Unter Vor-
entladung ist in diesem Zusammenhang die friihe Entladungsphase zu verstehen, wihrend der die
internen elektrischen und magnetischen Felder noch vernachlissigt werden koénnen. Das Modell
beruht auf einer Entladung, die sich zwischen zwei unendlich ausgedehnten Kondensatorplatten
aufbaut. EIf verschiedene StofSreaktionen und zwei Elektrodenoberflicheneffekte fanden Beriick-
sichtigung. Es wurde ein FORTRAN-Programm entwickelt, mit dem die Berechnung der zeitli-
chen und rdumlichen Entwicklung der Entladung moglich ist. Die Besonderheiten des Codes lie-
gen darin, daB nicht nur Elektronen und Ionen beriicksichtigt werden, sondern auch schnelle un-
geladene Atome und Molekiile.

Es wurden drei verschiedene Diodenlinge-Spannungs-Paare bei unterschiedlichen
Drucken untersucht: 350 kV/5.0 cm, 30 kV/10.0 cm und 6.9 kV/0.7 cm. Das Fiillgas war Wasser-
stoff. Berechnet wurden:

- die Paschenkurve

- die zeitliche Entwicklung der Teilchenstromdichten der einzelnen Teilchensorten
an der Anode (fir Elektronen) bzw. an der Kathode (fiir schwere Teilchen)

- die raum- und zeitabhdngigen Teilchendichten
- die zeitabhingigen Energieverteilungen der verschiedenen Teilchensorten
- die relativen Hiufigkeiten der verschiedenen StoBreaktionen.

Die Untersuchungen zeigten, dafl Ladungsaustausch zwischen Ionen und neutralen Mole-
kiilen die hdufigste Reaktion ist. So sind von allen Stéflen des H;—Ions bei 350 kV und 25 Pa
41 % Umladungen, bei 30 kV und 18 Pa 76 % und bei 6.9 kV und 200 Pa 87 %. Die angegebenen
Driicke entsprechen ungefihr dem dreifachen Ziindmindestdruck. Dies hat zum einen zur Folge,
daf3 die Neutralteilchenstromdichten grofler sind als die Ionenstromdichten, zum anderen begren-
zen Umladungen die Energieaufnahme der Ionen im elektrischen Feld. Bei 350 kV betrigt die
Durchschnittsenergie der H‘;—Ionen beim Erreichen der Kathode 2 % der maximalen Energie
e*U, die der Protonen 14 %.

Die Energieausbeute der Elektronen ist wesentlich besser. Bei hoher Spannung durchlau-
fen mehr als die Hilfte aller Elektronen die gesamte Spannung. Thr Beitrag zur Ionisation des Ga-
ses ist dann gering. Nur 10 % aller Ionisationen werden durch Elektronenstof8 verursacht. Der
Rest geht auf das Konto der schweren Teilchen. Dieses Verhiltnis kehrt sich mit abnehmender
Diodenspannung langsam um, so dafy bei 6.9 kV schon 76 % der Ionisationen von Elektronen ge-
macht werden.



ABSTRACT

Simulation of the Build-up Phase of a High Voltage Low Pressure Gas Discharge Using

Monte~Carlo-Methods.

In this report the simulation of a Pseudospark predischarge between anode and cathode
using Monte-Carlo-Methods is described. In the early phase of the discharge electric and mag-
netic self-fields can be neglected. The model is based on a discharge between two infinitely ex-
tended capacitor plates. Eleven different collision reactions and two electrode surface effects are
taken into account. A Fortran program was developed that computes the built-up of the discharge
in time and space. A specialty of the code is, that not only electrons and ions are taken into ac-
count, but also fast neutral atoms and molecules.

Three pairs of diode-length and voltage were investigated at different pressures: 350 kV /
5.0 cm, 30 kV / 10.0 cm and 6.9 kV / 0.7 cm. The working gas was hydrogen. The computations
included:

- the Paschen-curve

- the time evolution of the current densities of the electrons at the anode and the ions at the
cathode

- the space~ and time-dependent particle densities

- the time-dependent energy distributions of the different particle species

- the relative number of the different collision reactions.

The investigations show, that charge exchange between ions and neutral molecules is the
dominant reaction. 41 % of all collisions of the H;“—ion at 350 kV and 25 Pa are charge ex-
changes, 76 % at 30 kV and 18 Pa, and 87 % at 6.9 kV and 200 Pa. The pressures mentioned are
about three times higher than the minimum pressure required for ignition. From this follows
first, that the neutral current densities are higher than the ion current densities, and second that
the ions take up less energy in the electric field. At 350 kV the average energy of the H;—ions is
only 2 % and that of the protons 14 % of the maximum energy e*U.

The electrons are accelerated much more. At high voltage more than 50 % of the electrons
experience the full voltage. Their contribution to the ionisation of the gas is then small. Only
10 % of all ionisations are due to electron collisions. The rest is due to heavy particles. This ratio
is turned upside~-down for decreasing voltage: At 6.9 KV already 76 % of the ionisations are made
by electrons.



Einleitung

Seit 1979 ist das KfK an der Entwicklung von Quellen fiir hochintensive
Teilchenstrahlen in der GroB8enordnung kA/cm? beteiligt. Durch BeschuB von
Targets mit solchen Teilchenstrahlen kann man Materie verdichten und dabei ihr
Verhalten unter extremen Bedingungen studieren. Ein Fernziel solcher Unter-
suchungen kidnnte die Realisierung der Tragheitsfusion sein.

Neben Hochvakuumdioden bietet die von C. Schultheif und J. Christiansen
erstmals 1979 beschriebene Pseudofunkenkammer [11 [2] eine Moglichkeit zur
Ionenstrahlerzeugung. Desweiteren liefert dieser Diodentyp auch Elektronen [3]
sowle elektromagnetische Strahlung im Rontgenbereich [4] mit Eigenschaften, die
ihn z. B. fiir eine Anwendung in der Mikrofertigung interessant machen. Eine
praktische Verwendung findet er schon als Schalter fiir groBe Leistungen auf-
grund seines schnellen Stromanstieg von ca. 10A/s 151 161

Die Pseudofunkendiode ist eine Gasentladungskammer, die bei niedrigem
Druck (10 - 100Pa) und hoher Spannung (I - 400kV) betrieben wird. Das
Fiillgas ist gewOhnlich Wasserstoff. Durch eine Bohrung in Kathode und/oder
Anode konnen Ionen, Elektronen und schnelle Neutrale die Entladekammer als
Teilchenstrahlen verlassen und einer Diagnostik zugefiihrt werden.

Obwohl der Pseudofunken seit nunmehr einem Jahrzehnt in verschiedenen
Gruppen im In- und Ausland untersucht wird, fehlt immer mnoch ein voll-
standiges und quantitatives Verstandnis der fiir den gesamten Entladevorgang
verantwortlichen physikalischen Prozesse. Dies liegt zum Teil daran, daB es bis-
her nur wenige theoretische Arbeiten iiber ihn gibt. Da aber nach momentanem
Wissensstand die Entladung eine Kette von unterschiedlichen Vorgingen ist, die
sich zeitlich und raumlich iiberschneiden und sich gegenseitig beinflussen, wird
es wohl nicht moglich sein, eine geschlossene und einfache Theorie fiir sie zu
entwickeln. Auf dem Weg zu einem besseren Verstdndnis kann die Computer-
simulation weitere Fortschritte bringen. Die heutigen GroBrechenanlagen sind
immerhin leistungsfdhig genug, um grundlegende Teilaspekte des Gesamtproblems
numerisch zu losen, wenn auch eine vollstindige Behandlung mnoch versagt
bleibt. Ziel dieser Diplomarbeit ist die Simulation der Aufbauphase der Gasentla-
dung zwischen Anode und Kathode, um die zeitabhingigen Reaktionsvorginge

zwischen Elektronen, lonen und neutralen Molekiilen besser zu verstehen.

Die Arbeit ist wie folgt gegliedert: Nach einer kurzen Beschreibung der
momentanen Vorstellung von einer Pseudofunkenentladung in Kapitel 1 wird in
Kap. 2 etwas ausfiihrlicher auf die Erorterung verschiedener Methoden zur
theoretischen Beschreibung von Gasentladungen eingegangen. Das physikalische



Modell, welches dem Computerprogramm zugrunde liegt, wird in Kapitel 3
genau beschrieben. SchlieBlich folgt in Kap. 4 die Prasentation und Diskussion
der Ergebnisse, der in Kap. 5 ein kurzer Ausblick folgt. Im Anhang sind zu
finden: eine Herleitung des Paschéngestzes, Schaubilder der Wirkungsquerschnitt-
Energie-Abhédngigkeiten der verschiedenen Stofireaktionen sowie der Quelltext des

Simulationsprogramms.



1 Die Pseudofunkenentladung

Im folgenden Kapitel wird zunichst die momentane Vorstellung von einer
Pseudofunkenentladung in groben Ziigen wiedergegeben. Diese Darstellung erhebt
keinen Anspruch auf Vollstindigkeit und geht nicht auf Detailunterschiede ein,
die z. B. durch Anderung des Fiillgases oder des Produktes p#*d hervorgerufen

werden.

Abb. 1.1 stellt eine vereinfachte Form der Diode dar. Sie besteht im wesent-
lichen aus einer Anodenplatte und einer dazu parallelen Kathodenplatte mit einer
Bohrung. Diese Bohrung fiihrt in den Kathodenraum, welcher das entscheidende
Charakteristikum einer Pseudofunkenkammer darstellt. In ihm sind die elektro-
statischen Felder wesentlich schwicher als zwischen den Platten. Anode und
Kathode sind an ihren Ridndern itiber einen Isolator verbunden. Der Innenraum
der Diode ist mit Gas gefiilit. Die angelegte Spannung liegt in der Regel zwi-
schen 1kV und 400kV, der Elektrodenabstand zwischen 0,5cm und 10cm und
der Druck zwischen 10Pa und 100Pa. Damit ist die Entladung (genauer die
Vorentladung) im linken Teil der Paschenkurve angesiedelt.

Isolator ———"|

—— AL @F \

e ——

?\\\\\\\\\\L\\\\\\

Abb. 1.1: vereinfachte Darstellung einer Pseudofunkenkammer

Hohlkathode ———

Unmittelbar nach Anlegen der Spannung setzen sich die wenigen Ladungs-
trager, die infolge natiirlicher radioaktiver Strahlung oder Feldemission vorhanden



sind, entsprechend ihren Ladungsvorzeichen in Richtung Elektroden in Bewegung.
Dabei stoBen sie mit Fiillgasteilchen und konnen neue Elektron-Ion-Paare erzeu-
gen. Kurz: es baut sich eine Townsendentladung auf. Bedingung dafiir ist, daB
die Diodenspannung groBer als die Ziindspannung ist. Neben Ionen und Elektro-
nen entstehen durch Ladungsaustausch auch schnelle Neutrale, die vor allem bei
hohem Verhiltnis zwischen elektrischer Feldstirke und Gasteilchendichte E/n
(21077Vvm® wesentlich zur Ionisierung des Gases beitragen und, genauso wie
die Ionen, beim Aufprall auf die Kathode Elektronen herausschlagen konnen.

Ein Teil der schweren Teilchen (Ionen und schnelle Neutrale) gelangt durch
die Bohrung in den Kathodenhohlraum und bildet dort eine virtuelle Anode.
Elektronen, die durch Photoeffekt und Aufprall schwerer Teilchen aus den
Waianden herausgeldst werden, verursachen weitere lonisationen, weil sie bei der
geringen Feldstdrke in der Hohlkathode einen hohen Wirkungsquerschnitt haben.
SchlieBlich zerfallen auch die hochangeregten Neutrale durch StoBe in Ionen und
Elektronen. Die Mitte des Kathodenraums ist jetzt mit einem dichten Plasma
ausgefiillt. Es emittiert Elektronen, die durch das Loch in Richtung Anode
abgesaugt werden und einen schnellen Stromanstieg verursachen. Die Hauptent-
ladung ist damit in Gang gesetzt. Die Diode wird sehr gut leitend, bis die

Spannung zusammenbricht.

Die Voraussetzung fiir das Einsetzen der Hauptentladung ist, wie Computer-
rechnungen gezeigt haben, an eine gewisse Mindestdichte des Hohlkathodenplas-
mas gebunden. Diese hdngt von der Geometrie der Diode, und der angelegten
Spannung ab. Auf keinen Fall darf unbedingt erwartet werden, daB, wenn die
Paschenbedingung gerade erfiillt ist, die Diode auch ziindet. Die Paschenbedingung
stellt nur eine notwendige Bedingung fiir die Pseudofunkenentladung dar.

Der gesamte Entladeprozess kann also in drei Phasen eingeteilt werden:

— die Vorentladung, d. h. die Townsendentladung zwischen Anode und Kathode.
Sie liefert die Ionmen zur Ausbildung der virtuellen Anode im Hohlkathoden-
raum.

— der Aufbau des Hohlkathodenplasmas

— die Hauptentiadung, wiahrend welcher ein starker Elektronenstrahl aus dem
Hohlkathodenplasma in das Beschleunigungsgap extrahiert wird.

Gegenstand der vorliegenden Arbeit ist die Simulation der Vorentladung im
Raum zwischen Anode und Kathode, d. h. die Simulation einer Townsendentla-
dung. Ein Code, mit dem die Berechnung der Vorgidnge in der Hohlkathode
moglich ist, wurde bereits von K. Mittag entwickelt. Ziel weiterer Arbeiten ist
die Verbindung beider Programme zu einem einzigen, welches dann die Pseudo-

funkenentladung vollstindig auf dem Rechmer nachvollziehen kann.



2 Methoden zur Berechnung wvon
Gasentladungen

2.1 Die Boltzmann-Gleichung

Ein fundamentales Konzept zur Beschreibung von Vielteilchensystemen ist das
der Phasenraumdichte. Die Phasenraumdichte f(r,v,t) ist im allgemeinen eine
Funktion von sieben Variablen, den drei Ortskomponenten und den drei Ge-
schwindigkeitskomponenten der Teilchen sowie der Zeit. Ihr Wert gibt die
Teilchenzahl der betrachteten Teilchensorte pro Einheitsraumelement des Orts-
raumes und pro Einheitsraumelement des Geschwindigkeitsraumes wieder. Neben
der raumlichen Verteilung enthilt f(r,v,t) auch die vollstindige Information
iiber die Geschwindigkeitsverteilung. Diese ist vor allem dann notwendig, wenn
sich die Teilchen nicht im thermischen Gleichgewicht befinden, ihre Verteilungs-
funktion also nicht mit der Maxwellverteilung iibereinstimmt. In einem solchen
Fall kann sich das System in seinem Verhalten betrachtlich von dem eines
Gleichgewichtssystems unterscheiden. Durch Integration von f iiber den gesamten
Geschwindigkeitsraum erhilt man die Teilchendichte im Ortsraum:

n(r,t) = [fir,v,00d%

Die zeitliche und phasenrdumliche Entwicklung von f geniigt der Boltz-
mann-Gleichung [71:

of of B of of

73-1—'.- Va—r- + ‘;‘n—a—v = ("é‘i‘)c. (2.1.a)

wobei m die Teilchenmasse und F die auf die Teilchen wirkende Kraft bedeuten.
of

(—a_t_)c steht als Symbol fiir StoBterme, die den EinfluB der gegenseitigen Teil-
chenwechselwirkungen —wie z. B. CoulombstéBe oder Teilchenvernichtung- und
Erzeugung— auf f beschreiben. Kann man StoBe vernachldssigen, so wird die
rechte Seite der Boltzmann-Gleichung gleich null gesetzt. Ein Beispiel dafiir ist
die Vlasov-Gleichung, die auf Plasmen anwendbar ist, welche hauptsdchlich
durch &uBere, elektromagnetische Felder dominiert werden [8]:

of . of

e | 0 | e of _
ot ¥ or +mm(EﬁvaB)av =0

Der Index o bezeichnet die Teilchenart ( Elektronen, einfach geladene Ionen
u.s.w.). Sollen bei der Losung der Vlasov-Gleichung zusitzlich noch innere
Felder beriicksichtigen werden, so ist dies durch simultanes Losen der Poisson-
Gleichung oder, wenn notig, aller vier Maxwell-Gleichungen moglich [9]. Dabei
sind die Ladungsdichte p und die Stromdichte j folgendermaBen mit f, verkniipft:



.O = anffadav j = anffavdav

Beim Pseudofunken wird die Anwendung der Vlasov-Gleichung wahrschein-
lich erst bei der Behandlung der Hauptentladung sinnvoll, da dann —verursacht
durch hohe Strom- und Raumladungsdichten— die inneren elektromagnetischen
Krdfte im Vergleich mit StoBreaktionen an Bedeutung gewinnen. Bei der Be-
schreibung der Vorentladung kann man jedoch die inneren Felder vernach-
ldssigen, wahrend die Ladungstragervermehrung unbedingt zu beriicksichtigen ist.

Ein einfaches Modell dafiir ist folgendes: Anode (x=0) und Kathode (x=d)
sind zwei unendlich ausgedehnte Kondensatorplatten. Das bedeutet, daB das
E-Feld homogen ist. f hingt nur noch von x, vy und t ab. vy und v, miissen
nicht berticksichtigt werden, da die Bewegung der Ladungstriger so gut wie
parallel zu E verlduft. Die betrachteten StoBreaktionen seien:

e + Hp —> e + H; + e mit Wirkungsquerscnitt oy
Hg + Hg — H; + H; + e mit Wirkungsquerscnitt ogp

Die unterstrichenen Teilchen haben kinetische Energie, widhrend die nicht unter-
strichenen in Ruhe sind. Da die Durchschnittsenergie der Ladungstriager mehrere
keV betrdgt, konnen Energieverluste durch Ionisation sowie Anfangsenergien
vernachldssigt werden. Beim Erreichen der Elektroden werden die Ladungstriger
vernichtet, wobei die Ionen in Abhéingigkeit von ihrer Energie mehrere Elektronen
aus der Kathode herausschlagen konnen. Die Boltzmann-Gleichungen lauten nun:

af1 5f1 eE éfl _ afl
st T Vox my oV ( ot )c
afz afz eE ()fz - af2
st T Yox T mg ov = (58

Der Index 2 bedeutet Elektronen, 1 bedeutet H; -Ionen. Die StoBterme kann

man wie folgt schreiben:

of
(_SEL)c = 3(v) ffl(x,v)no oq lvldv Erzeugung von Elektronen durch
StoBreaktion 1
+  8(v) ffz(x.v)no aglvldv Erzeugung von Elektronen durch
StoBreaktion 2
+ S(V)8(x—d)ff2(d,v)lvl7(v)dv Sekundérelektronenemission durch

Ionenaufprall an der Kathode

8 ist die Dirac'sche Delta-Funktion. Sie bringt zum Ausdruck, daB Sekundéar-



elektronen bei ihrer Entstehung die Geschwindigkeit null haben. Yy ist der
Sekundarelektronenkoeffizient fiir das Kathodenmatrial und ny die Dichte des
Fiillgases. (%iz)c 1aBt sich analog zu (—%%*)c formulieren, jedoch mit dem
Unterschied, daB die Indizes vertauscht werden und der dritte Term wegféallt.

Die numerische Losung des Gleichungssystems bereitet wegen den singu-
liren Gliedern 8(x-d) und &(v) Schwierigkeiten. Die Unstetigkeit in v lieBe sich
zwar noch durch die Einfithrung einer realistischeren Geschwindigkeitsverteilung
fir die neu entstandenen Teilchen beheben, nicht jedoch die raumliche Dis-
kontinuitit an den Elektroden. Allgemein kann man feststellen, daB die Boltz-
mann-Gleichung bei der Berechnung von Vielteilchensystemen vorteilhaft ist,
wenn StoBe und Randeffekte keinen dominierenden EinfluB haben; wenn also die
rechte Seite vernachlassigbar ist oder zumindest einfach abgeschitzt werden
kann. Auch geht der Trend mit der stindig zunehmenden Leistungsfihigkeit der
Rechenanlagen immer mehr weg von der Boltzmann-Gleichung hin zu Monte-
Carlo-Simulationen [10] [i1], welche Losungen liefern, die den Losungen der
Boltzmann-Gleichung iuquivalent sind.

2.2 Die Kontinuititsgleichung

Durch Integration der Gleichung (2.1a) iitber den gesamten Geschwindigkeitsbe-
reich erhilt man die Kontinuitdtsgleichung (81, [121:

on ., o(nm) _ /3n ‘
gn . SR <<)t)c (2.2.a)

# ist die mittlere Teilchengeschwindigkeit, auch Driftgeschwindigkeit genannt.
(—g—%)c steht fiir Erzeugungs- und Vernichtungsterme. Da in den GroBen n und m
—die nur noch von Ort und Zeit abhingen— keine Informtion iiber die Ge-
schwindigkeitsverteilung enthalten ist, eignet sich Gleichung (2.2a) zur Beschrei-
bung von Vielteilchensystemen nur dann, wenn ihre rechte Seite ebenfalls von
der Geschwindigkeitsverteilung unabhdngig ist. Fiir Gasentladungen bedeutet dies,
daB die von den Ladungstrigern im elektrischen Feld aufgenommene Energie im
Mittel durch St6Be wieder abgegeben werden muB, was bei einem E/nWert von
unter 5-107'% Vm? der Fall ist. Bei der typischen Auslegung einer Pseudofunken-
kammer mit einem Druck von 20Pa, einem Elektrodenabstand von Scm und
einer Entladespannung von 350 kV, betrigt E/n mehr als 107* vm? . Im Hohl-
kathodenbereich liegen die Werte der Feldstirke jedoch wesentlich niedriger, so

daB dort die Anwendung der Kontinuitdtsgleichung sinnvoll ist [13].

Da Gleichung (2.2a) allein unterbestimmt ist, wird noch eine zweite
Bedingung fiir die Driftgeschwindigkeit benotigt um die Dichte n eindeutig
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bestimmen zu konnen. @ ist im allgemeinen parallel zu den Feldlinien und dem

Betrag mnach abhingig von E:
a = WE/ng)E

Wobei y, die Beweglichkeit, eine durch Experiment, Berechnung oder Simulation
ermittelte Funktion der reduzierten Feldstdarke E/ng ist.

Die Erzeugungsglieder der Gleichung (2.2a) lassen sich im einfachen Fall der
Ladungstrigerzeugung durch StoBionisation wie folgt schreiben [121:

(S), = (52). = omus + Bngup

Die Indizes 1 und 2 deuten wieder Elektronen und Ionen an. o und B sind der
erste und zweite Townsendkoeffizient. Sie geben die Zahl der Ionisationen an,
die ein Elektron bzw. Ion pro Einheitswegstrecke verursacht.

Oft ist es notig, Raumladungseffekte zusdtzlich zu berticksichtigen. Dies
kann wieder durch simultanes Losen der Poisson-Gleichung geschehen. Es sei
hier noch als Beispiel ein Gleichungssystem fiir das in 2.1 beschriebene Modell
einer Gasentladung — diesmal jedoch unter Hinzunahme der inneren elektro-

statischen Felder — angegeben:

6n1 + én1 Uy

it

~anguy + Bngug + 3(x-d)ng(dlus(d)y

ot ox
dng  dnglgy
St + 5% = -unguy + Bnguy
oE e
a;nt = _E; o = (ng-ny)e E = Eexx * Eine
uy = w(E)E up = up(E)E

2.3 Integralgleichungen

Fine weitere Methode zur Berechnung von Gasentladungen, die jedoch nur fiir
eindimensionale Systeme geeignet ist, wird im folgenden kurz skizziert. Sie
wurde von Lauer u. a. zur Beschreibung einer Wasserstoffgasentladung benutzt
[14]1. Es sollen wieder die in 2.1 genannten Niherungen gelten. Die in diesem
Modell berechneten ZustandsgroBen sind R(x,t), die Ionen- bzw. Elektronenpro-
duktionsrate pro Einheitsstrecke, und I(t), die Elektronenerzeugungsrate an der
Kathode.

Entsteht zum Zeitpunkt t' am Ort x' durch StoBionisation ein Ion, so kann
dieses selber nach einer gewissen Zeit eine weitere Ionisation verursachen. Fiir
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die Zeit t_, zwischen zwei StoBen gilt:

. VZmId(x-—x‘)
te =t -t = |/ ——m——

el

x und t sind Ort bzw. Zeitpunkt des neuen StoBes. Die Energie des lons ist
dabei eU(x-x')/d. Fiir das Elektron kann man die gleiche Uberlegung anstellen,
mit dem Unterschied, daB seine Flugzeit vernachldssigt werden darf. R(x,t) laBt
sich nun wie folgt ausdriicken:

d
R(x,t) = I(t)ngoy(eU(x-x')/d) + fR(x‘,t)nool(e(I(x-x‘)/d)dx‘
X

X
+ 0[R(x‘,t—t‘)nc,cz(eu(x—x')/d)dx‘ (2.3a)

Der erste Summand ist der lonisierungsbeitrag der von der Kathode emittierten
Elektronen. Der zweite beschreibt den Beitrag der Elektronen, die im Gas ent-
stehen und der dritte den lomenbeitrag. Der Sekundirelektronenstrom I(t) ist

gegeben durch:

d
I(t) = JR(X‘,t—t‘)Y(eU(x-x‘)/d)dx‘ (2.3b)

v ist der energieabhingige Sekundirelektronenkoeffizient. Die beiden Gleichungen
(2.3a) und (2.3b) bilden ein vollstiandiges Integralgleichungssystem, welches ein-
deutig geloBt werden kann. Es ist auch moglich, durch Hinzunahme zusédtzlicher
Gleichungen Umladungsprozesse zwischen Ionen und Restgasteilchen, Ionsationen
durch schnelle Neutrale sowie Elektronenriickstreuung an der Anode mit einzu-
beziehen.

Ein Vorteil der Lauer'schen Beschreibung —im Vergleich zur Kontinuitits-
gleichung— ist, daB sie die elementaren StoBprozesse auf atomarer Ebene be-
riicksichtigt und deshalb auch bei hohen E/n-Werten giiltig ist. Die Be-
schrankung auf eine Dimension reduziert jedoch ihre Anwendbarkeit. So ist diese
Methode auch nur ganz speziell und beziiglich der Allgemeinheit nicht mit den
beiden vorigen gleichzustellen.

2.4 Die Monte-Carlo-Methode

In den ndchsten beiden Unterkapiteln wird die Monte-Carlo-Methode vorge-
stellt. Da in der vorliegenden Arbeit Gasentladungen nach diesem Konzept be-
rechnet werden, wird nach einer kurzen Einleitung auf Details wie z. B. die
Bestimmung des freien Weges (das ist der Weg, der zwischen zwei StoBen
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zuriickgelegt wird) eingegangen. Gute Darstellungen findet man in den Ver-
offentlichungen von E. Kunhardt und Y. Tzeng bzw. J. P. Boeuf und E. Marode
(151, [16].

2.4.1 Das Konzept

Monte-Carlo-Methoden haben, wie der Name schon nahelegt, etwas mit Zufall
zu tun. Sie sind besonders fiir solche Systeme geeignet, deren Verhalten durch
viele stochastische Einzelereignisse bestimmt ist. Bei der Simulation von Gas-
entladungen geht man dabei folgendermaBen vor:

Am Anfang wird im Rechner — entsprechend f(r,v,t=0)— eine representative
Testmenge mit N, Teilchen generiert. Die Testmenge vertritt die gesamte Popu-
lation der betrachteten Teilchenart(en). Je groBer die Zahl der Testteilchen
gewdhlt wird, um so geringer wird der statistische Fehler und um so besser
spiegelt die Simulation die Wirklichkeit wieder. Allerdings nimmt auch die erfor-
derliche Rechenzeit und der Speicherplatz linear mit der Testteilchenzahl zu, so
daB Ny in der Praxis typisch auf einige tausend bis eine Million beschrankt ist.
GroBen wie z. B. Teilchendichte, Teilchenstromdichte und interme Feldstdrke, die
sich aus den Daten der Testmenge berechnen lassen, kann man durch Multipli-
kation mit dem Wichtungsfaktor w=Ng,/Ng in reale GroBen umrechnen. Nj, ist
die wirkliche Teilchenzahl zur Zeit t=0.

Nun werden die Testteilchenbahnen unter Beriicksichtigung der StoB-
reaktionen ermittelt. Das heiBt: a) Zwischen den StOssen eines Teilchens wird
seine Bewegungsgleichung

d Iy - —If!_
dtz my

(2.4.1a)

gelost. i ist der Teilchenindex, m; die Teilchenmasse und F;, die auf das Teil-
chen wirkende Kraft. b) Findet eine Kollision statt, so werden Teilchengeschwin-
digkeit gemaB der speziellen Reaktion gedndert und, wenn ndtig, neue Teilchen
erzeugt (z. B. bei lonisierungsstdssen). Nach festen, dem Problem angepaBten
Zeitintervallen, kann dann iiber alle Testteilchen Zwischenbilanz gezogen werden
und interessierende GroBen wie Teilchendichte, Teilchenstrom, Feldverteilung u.
s. w. aus den Teilchendaten r; und v; berechnet werden.

Bei Systemen mit wachsender Teilchenzahl ist es notig, das Testteilchen-
ensemble immer dann zu reduzieren, wenn es eine gewisse GroBe iibersteigt.
Dadurch wird ein Uberlauf des Rechenspeichers vermieden. Dieses "Abspecken”
erfolgt durch zufalliges Loschen von Testteilchen bis eine vorgegebene Mindest-
testteilchenzahl Np,;, erreicht ist. Nach der Reduzierung erhalten die Test-
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teilchen den neuen Wichtungsfaktor w« wN_,/N_;,. N, ist die Testteilchendichte
vor der Renormierung. Diese Prozedur kann im Hinblick auf eine Minimierung
von statistischen Fehlern noch verfeinert werden, indem man jedem Teilchen
einen eigenen Wichtungsfaktor zuordnet. Dieser wird dann je nach Teilchenart
und Teilchenernergie bei einer Reduzierung unterschiedlich veriandert [151. Darauf
soll hier jedoch nicht niher eingegangen werden, da dies den Rahmen dieser
Arbeit sprengen wiirde.

2.4.2 Berechnung des freien Weges bzw. der Zeit zwischen zwei
StoBen / Null-Kollisions-Technik

Im folgenden werden nur Kollisionen mit nicht angeregten und nicht ionisierten
Fiillgasteilchen betrachtet. Ihre Dichte ng soll sich wihrend des Entladevorgangs
nicht dndern. Das bedeutet, daB die Konzentration der angeregten und ionisierten
Teilchen gegeniiber ng noch zu vernachlédssigen ist.

Ist der totale Wirkungsquerschnitt ¢ eines Teilchens von seiner Energie un-
abhdngig, so geniigt die mittlere freie Weglange <(i_> der Beziehung:

A = ‘n‘:;‘&' (2.4.22)

Im allgemeinen ist Gleichung (2.4.2a) zur Ermittlung des freien Weges jedoch
nicht geeignet. Dies hat zwei Griinde: zum einen gilt sie nicht mehr, wenn o
mit der Teilchenenergie variiert, was iiber geniigend groBe Energiebereiche immer
der Fall ist. Zum anderen tridgt sie dem stochastischen Charakter von StoBSpro-
zessen nicht Rechnung. Es ist ndmlich durchaus moglich, daB ein Teilchen zwi-
schen zwei Stossen eine Kkiirzere oder langere Strecke als <(l.> zuriicklegt. Um
dies zu beriicksichtigen, bendtigt man die statistische Wegldngenverteilung. Dazu
folgende tiberlegungen:

Betrachtet wird ein Strahl mit N Teilchen, der eine infinitesimal diinne
Schicht aus Fiillgasteilchen der Dicke dx durchquert. Infinitesimal diinn bedeutet
in diesem Zusammenhang so diinn, daB sich die Fiillgasteilchen, in Strahlrich-
tung gesehen, nicht iiberlappen. Die Kollisionswahrscheinlichkeit dp. ist dann
gegeben durch:

_dN _ cAdxng

dp; = N Y (2.4.2b)

wobei -dN die Anzahl der Stosse, A die Querschnittsfliche des Strahls und
oAdxng die Summe aller Wirkungsfliachen im Volumen Adx ist. Integration der
Gleichung (2.4.2b) liefert:
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lc
3= = exp(-no [o(E() dx) (2.4.2¢)
0 o
N ist nun die Zahl der nach Durchquerung der Strecke 1, ungestreuten Teilchen,
E(x) die Teilchenenergie und N, die Zahl aller Teilchen. Gleichung (2.4.2¢) be-
riicksichtigt die Energiednderung des Teilchens (z. B. durch elektrostatische
Felder) und die damit verbundene Anderung des Wirkungsquerschnitts. Der Quo-
tient N/Ng ist die Wahrscheinlichkeit dafiir daB ein Teilchen mindestens den
Weg 1. zuriicklegt, bevor es mit einem Fiillgasteilchen zusammenstoBt. Die
Wahrscheinlichkeit p, mindestens einmal entlang 1. zu kollidieren, ist folglich:

]
po = 1 - exp(-ng ﬂs(E(x))dx) (2.4.2d)
o]

mit der Substitution dx=vdt kann Gleichung (2.4.2d) in die Form

t
bo = 1 - exp(-no fo(EGQIvdt) (2.4.2¢)
o

gebracht werden. (2.4.2d) und (2.4.2e) sind die Wahrscheinlichkeitsverteilungen
des freien Weges 1, bzw. der dazu gehdrenden Zeit t_.

Mit diesen Gleichungen ist es moglich, 1, oder t, vor jedem Sto8 zu be-
stimmen. Dazu generiert der Rechmer fiir p_. eine Zufallszahl mit Gleichvertei-
lung zwischen null und eins und integriert dann unter Beriicksichtigung der Be-
wegungsgleichung (2.4.1a) stiickchenweise das Argument der Expomnentialfunktion
so weit, bis beide Seiten von (2.4.2d) bzw. (2.4.2e) gleich sind. Um Rechenzeit
Zu sparen, kann diese Integration jedoch mit einem Trick, der sogenannten Null-
Kollisions-Technik, umgangen werden [17].

Hierzu wird der totale Wirkungsquerschnitt ¢ um einen fiktiven Null-
Kollisions-Querschnitt o), erhdht, daB der so erhaltene Wirkungsquerschnitt ¢'
proportional zu 1/v ist:

- Q

C"""{f=o+onull

Q ist eine Konstante. Setzt man ¢ in Gleichung (2.4.2e) ein, ldBt sich das
Integral analytisch 10sen. Aufdésung nach t_ ergibt:

¢ _ In(1-p.)
<c noQ

Die Vorteile dieser Methode liegen darin, daB t_. ohne groBSlen Rechenaufwand
bestimmt werden kann. Als Nachteil nimmt man in kauf, daB StdBe infolge von
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Onail fiktiv sind, also die Teilchenbahn- und zahl nicht verdndern, ihre Be-
handlung aber dennoch Rechenzeit erfordert.

Da eine Kollision im allgemeinen mehrere Reaktionskandle hat, muB davon
noch einer "ausgewiirfelt" werden. o ist der Null-Kollisions-Querschnitt plus
der gesamte Wirkungsquerschnitt, d. h. die Summe der Wirkungsquerschnitte der
verschiedenen Reaktionen:

¢ = Zoi * Snull
!

i ist der Kanalindex. Die Wahrscheinlichkeit dafiir, daB bei dem betrachteten
StoB die i-te Reaktion auftritt ist o;/c'. Wiederum wird eine Zufallszahl (py)
zwischen null und eins erzeugt. Die Bedingung dafiir, daB die k-te Reaktion
stattfindet lautet dann:

lk—l . k
E‘§:°l$pk<5"§:°l
i=1 =1

k lduft von eins bis zur Anzahl der Reaktionskanile. Ist obige Ungleichungskette
fiir kein k erfiillt, bedeutet dies eine Null-Kollision, das Testteilchen erfihrt
also keinen StoB.

WIRKUNGSQUERSCHNITT

GESCHWINDIGKEIT

Abb. 2.4.2: 00 und o = Xo, als Fuanktion der Teilchengeschwindigkeit
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Noch ein paar Bemerkungen zur Null-Kollisions-Technik. Sie erhoht zwar
kiinstlich die StoBfrequenz der Testteilchen, doch der damit verbundene Zeitver-
lust wird im allgemeinen durch den Wegfall der Integration mehr als ausge-
glichen. Auch 1aBt sich der Anteil der Null-St6Be reduzieren indem der inter-
essierende Energiebereich in mehrere Intervalle unterteilt wird und in jedem

Energieintervall ein eigenes Q benutzt wird, so daB o,,;=c' -¢ moglichst klein

ist.
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3 NModell, Niherungen, Gremnzen

Vor der Erstellung des Programmcodes ist es zunachst ndtig, ein Modell fiir die
zu berechnende Vorentladung zu entwickeln. In dieses Modell konnen nicht alle
physikalischen Prozesse, die sich im realen Experiment abspielen, eingebaut
werden. Ein Grund dafiir liegt in der begrenzten Rechnerkapazitit, bezogen
sowohl auf den Speicherplatz wie auch auf die Rechengeschwindigkeit. Ein
weiterer Grund ist der Mangel an quantitativer und qualitativer Kenntnis samt-
licher prinzipiell denkbaren physikalischen Vorginge. So ist z.B. der EinfluB8, den
verunreinigte Elektroden auf die auf ihnen stattfindenden Oberflichenreaktionen
haben, noch wenig verstanden. Jedoch ist es moglich die wichtigsten und tragen-
den Aspekte zu beriicksichtigen und in einem Modell zusammenzufassen. Dieses
wird im folgenden dargestellt, wobei auch auf seine Grenzen und Unzuldnglich-

keiten eingegangen wird.

Wie in dem in Kapitel 2.1 skizzierten Beispiel besteht die Modelldiode aus
zwei unendlich ausgedehnten paralellen Metallplatten (genauer Molybdéan). Die
anliegende Spannung hat beim Einschalten sofort den den Wert Ug, der sich
dann nicht mehr &dndert.

Ut) = 6(t) Uy

Das &duBere elektrostatische Feld ist homogen. Interne elektromagnetische Felder,
verursacht durch Raumladungen und Ladungsstrome, werden vermachladssigt. Eine
solche Niherung ist verniinftig, da, wie schon erwihnt, wihrend der Vorentla-
dung die Ionen- und Elektronendichten mnoch gering sind. Besonderes Augenmerk
muB dagegen auf die verschiedenen Stofreaktionen gerichtet werden. Hier eine

Liste der betrachteten Kollisionen:

e + H —> e + Hy + e Ionisation

H + H; Ladungsaustausch
_E+ + Hz < + N

H + Hg + e Ionisation

Hy + H; Ladungsaustausch

H + H + H; Ladungsaustausch und
E;_ + Hy . Dissoziation

H + H + H, Dissoziation

E_;_ + H; + e Ionisation



..18._

// H + e + Hp Stripping
g \ H + Hp + e Ionisation
/ _}i;_ + e + Hp Stripping
Bo vt \ Ho + H; + e Ionisation

Reaktionen ohne Beteiligung von Fiillgasmolekiilen (z. B. Rekombinationen) wer-
den nicht beriicksichtigt. Ihre StoBraten sind nahmlich proportional zu dem Pro-
dukt der Komnzentrationen beider Partner ny,ng. Dem gegeniiber steht n,ng als
MaB fiir die Raten der obigen Reaktionen. Wahrend der Vorentladung kanm je-
doch n.ng gegeniiber n,np vernachldssigt werden. ng wird als konstant ange-
sehen.

Wieder haben die unterstrichenen Teilchen kinetische Energie und die nicht
unterstrichenen keine. Bei Iomen und schnellen Neutralen wird angenommen, da8
sich die Geschwindigkeiten durch einen StoB nicht dndern, d. h., daB Energiever-
luste durch Ionisation, Dissoziation oder Umladung vernachlissigt werden. Diese
Naherung ist verniinftig, da solche Reaktionen erst ab mehreren hundert eV eine
Rolle spielen. Im Vergleich dazu sind die 15,5eV Ionsiemngsenergie fir Ho we-
nig. Dem ist nicht so bei Elektromnen, die bei 80eV ihren maximalen Wirkungs-
querschnitt haben. Im Modell wird dem Rechnung getragen.

Elastische und inelastische StoBe zwischen Elektronen und Wasserstoffmo-
lekiilen werden vernmachlissigt, weil sie bei den betrachteten hohen E/n-Werten
keine Rolle mehr spielen. Fermer werden die Wechselwirkungen zwischen Photo-
nen und Gasmolekiilen auBer Acht gelassen, da die Photonenenergie —von
Bremsstrahlung abgesehen— kleiner als 15,5eV ist. Es konnen also nur Atome
und angeregte Molekiile ionisiert werden, was aber aufgrund ihrer geringen

Konzentration unwahrscheinlich ist.

Da auch Oberflacheneffekte eine Rolle spielen, werden die beiden wich-
tigsten in das Modell mitaufgenommen:

— Sekundirelektronenemission an der Kathode durch Aufprall von Ionen und

schnellen Neutralen

— Riickstreuung von Elektronen an der Anode
Die Energieabhdngigkeiten der Emissions- und Riickstreukoeffizienten werden
ebenfalls beriicksichtigt. Ionen und schnelle Neutrale werden an der Kathode
nicht zurtickgestreut. Bei der Reflexion der Elektronen liegt der Streuwinkel
(der Winkel zwischen Einfallslot und Reflexionsstrahl) — senkrechten Einfall
vorausgesetzt — mit einer Wahrscheinlichkeit von cos3d$ zwischen § und $+d9
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[18]1. Ist der Einfallswinkel 8, von null verschieden, so werden die Teilchen mit
einer gewissen Verschmierung um den Ausfallswinkel 3=38,, zuriickgestreut. Die
Verschmierung ist um so kleiner je groBer & ist. Es wird daher ndherungsweise
davon ausgegangen, daB Elektronen mit einem Einfallswinkel von weniger als
30° cos$-verteilt reflektiert werden; wihrend fiir die restlichen $=9,; gelten
soll. Fiir den Energieverlust durch die Riickstreuung wird 20% der Einfallsenergie
angenommen, falls diese groBer als 10keV ist. Unter 10keV soll das Elektron
elastisch reflektieren.

Die Emission von Photoelektronen wird aus folgendem Grund vernmachlissigt:
Zwar entstehen im Gas ungefiahr so viele Photonen wie Ionen; ihr Sekundér-
elektronenkoeffizient (maximal 0,1 [191) ist jedoch deutlich geringer als der der
schweren Teilchen (maximal 6,0).

Da sich die schweren Teilchen praktisch nur parallel zum &duBeren elektro-
statischen Feld bewegen, reicht eine Dimension im Ortsraum bzw. zwei im Pha-
senraum zu ihrer Beschreibung (x,v,). Die Elektronen erhalten jedoch durch die
Riickstreuung an der Kathode auch eine Geschwindigkeitskomponente senkrecht
zum Feld. Diese kann durch Hinzunahme einer weiteren Geschwindigkeitskoordi-
nate v, in die Bewegungsgleichung einbezogen werden. Die Einfiihrung der ent-
sprechenden Ortskoordinate ist wegen der Translationsinvarianz der Modelldiode
in y- und z-Richtung iiberfliissig. Aufgrund der hohen Maximalenergie der
Elektronen von bis zu mehreren hundert keV, die schon im Bereich der
Elektronenruheenergie von S5ilkeV liegt, wird fiir sie die relativistische Bewe-
gungsgleichng benutzt.

Es sei schlieBlich noch deutlich darauf hingewiesen, daB das oben ent-
worfene Modell nur die Vorentladung hinreichend beschreiben kann. Sobald die
Ladungsdichten und -strome nicht mehr zu vernachlissigen sind, miissen ihre
Felder miteinbezogen werden. Auch sollte dann die Rechnung im Ortsraum
zweidimensional sein, um die Bindelung der Ladungsirdger auf der Rotations-
achse erkliren zu konnen. Ferner muB man sich die Frage stellen, inwieweit
StoBe ohne Beteiligung von Fiillgasmolekiilen und der EinfluB von Photonen eine
Rolle spielen. Trotz der Vereinfachungen vermag dieses Modell dennoch eine
Reihe von Teilaspekten zu beleuchten, die auch in der Hauptentladung von

Bedeutung sein konnen.
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4, Prisemntation wEncl Diskussiocon
der Ergebnisse

Im folgenden Kapitel 4 werden die Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation
ausfiihrlich dargestellt und erortert. In 4.1 werden die Verifikation des Paschen-
gesetzes sowie der Vergleich mit bereits vorliegenden Rechnungen behandelt. In
den Unterkapiteln 4.2 bis 4.5 folgen Resultate fiir jeweils drei verschiedene
Diodenspannung / Elektrodenabstand-Paare (350kV/5,0cm, 30kV/10,0cm, 6,9kV/
0.7cm), fiir die es auch experimentelle Untersuchungen gibt [20]1, [21]. So ist
4.2 den Stromdichten der verschiedenen Teilchensorten gewidmet; in 4.3 werden
die raum- und zeitabhingigen Teilchendichten prasentiert, in 4.4 die Energiever-
teilungen und die mittieren freien Weglingen und in 4.5 die relativen Haufig-
keiten der einzelnen StoBreaktionen. Da die Zahlenwerte in 4.2 und 4.3 fiir
Strom- und Teilchendichten nicht in absoluten Einheiten skaliert sind, wird dies
in 4.6 durch eine grobe Abschatzung, die auch eine Aussage iiber den zeitlichen
Giiltigkeitsbereich der Simulation zuldsst, nachgeholt.

Samtliche Rechnungen wurden mit einer Anfangstestteilchenzahl von 569000
durchgefiihrt. Die Maximalzahl war auf 910400 beschriankt. Trotz dieser groBien
Testteilchenzahl sind noch statistische Fehler auf den Abbildungen in Form
kleiner ungleichméBiger Oszillationen erkennbar. Sie beeintrichtigen jedoch nicht
die Interpretation der Ergebnisse. Man mufB sich nur bewuBt sein, daB es keine
systematischen Effekte sind. '

Es wurde angenommen (sofern nicht explizit etwas anderes erwahnt wird),
daB im Fiillgas schon zu Beginn der Entladung eine geringe Menge von H;/e-
Paaren, gleichmaBig verteilt, vorhanden ist.

4.1 Testrechnungen

Zur Priifung des FORTRAN-Codes SPARK (siehe Anhang 3) dienten die Verifi-
kation des Paschengesetzes und der Vergleich mit der Arbeit von Lauer u. a.

[141.

Das Paschengesetz U=f(pd) muB fiir das verwendete Modell streng gelten,
da von eindimensionaler Geometrie ausgegangen wird und nur StoBe mit Fillgas-
teilchen in Betracht gezogen werden (siehe Anhang 1). Diese Giiltigkeit konnte
mit SPARK bestitigt werden: Fiir eine Entladespannung bei 30kV und einem
Elektrodenabstand von 10cm lieferte die Simulation einen Ziinddruck (der Druck
ab dem die Gasentladung selbstindig ist) von 5,2Pa. Demnach sollte man beij
gleicher Spannung, aber halbem Elektrodenabstand 10,4Pa Ziinddruck erwarten.
Genau dieser Wert konnte mit dem Programm ermittelt werden. Analog dazu
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ergab 6,9kV und 0,7cm einen Ziinddruck von 84Pa und 69kV und 50cm einen
von 11,8Pa (=84Pax0,7/5,0). Es sei jedoch darauf hingewiesen, da8 mit diesem
Test noch lange nicht gezeigt ist, daB auch die Paschenkurve korrekt wiederge-
geben wird (siehe Kap.4.2.).

Der Vergleich mit den Lauer'schen Rechnungen lieferte ahnlich befriedigende
Resultate. Die Abbildung 4.1 zeigt den von der Kathode emittierten Elektronen-
strom als Funktion der Zeit; einmal mit SPARK berechnet und das andere mal
nach Lauer u. a.. Ferner sind noch die Kathodenstrome der H;—Ionen und
schnellen Ho-Molekiilen der SPARK-Simulation dargestellt. Die Einheiten sind
willkiirlich. Lauer 138t in den ersten paar Nanosekunden einen pulsformigen,
extern getriggerten Elektonenstrom aus der Kathode flieBen und beriicksichtigt
in seinem Modell weder Protomen noch schnelle H-Atome. Diese Verhiltnisse
wurden bei der Testrechnung in SPARK eingebaut um mit Lauer vergleichen zu
konnen. Der Strompeak wire auch in Abb. 4.1 zu sehen; jedoch beginnt der
Computerplot erst nach dessen Abklingen. Da in beiden Fidllen die Stromdichte
einem konstanten Wert zustrebt, befriedigen die Diodenparameter (U, d, p)
gerade die Ziindbedingung. Die gute (bereinstimmung beider Ziinddriicke ist ein
positives Testergebnis.

Zu den Unterschieden folgende Erlduterungen: Lauer u. a. gingen von
konstanten freien Weglingen fiir die schnellen Ho-Molekiile aus; wahrend in
SPARK das gesamte statistische Wegldngenspektrum auch fiir Neutrale realisiert
ist. Dies kann der Grund fiir die unterschiedliche Lage der Elektronenstrom-
maxima sein (1Sns, 20ns). So rithren auch die feinen Oszillationen in der Lauer'
schen Kurve von den konstanten freien Weglangen her. In Wirklichkeit erwartet

man eine glatte Kurve.
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Abb. 4.1: Stromdichten der Elektronen (von Lauer berechnet bzw. mit SPARK),
der Hj-Ionen und der schnellen Hjy-Teilchen (mit SPARK berechnet) an der

Kathode
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4.2 Teilchenstrome, Paschenkurve

Auf den Seiten 23 bis 27 sind die zeitlichen Entwicklungen der Teilchenstrom-
dichten und die Paschenkurve dargestelit. Die Zahlenwerte der Stromdichten sind
in relativen Einheiten angegeben. Sie wurden durch Division mit der maximalen
Stromdichte des aus den Anfangselektronen resultierenden Anodenstromes
gewonnen. Dieses Maximum tritt kurz nach Anlegen der Diodenspannung auf
(genauer: zu dem Zeitpunkt, an dem die Primarelektronen, welche unmittelbar
vor der Kathode starteten, die Anode erreichen) und ist in den Abbildungen
nicht eingezeichnet. Eine Skalierung in absoluten Einheiten ist nicht ochne weiteres
moglich, da die absolute Teilchendichte von Elektronen bzw. H;—Ionen zur Zeit
t=0, d. h. der natiirliche Ionisierungsgrad, nicht genau bekannt ist. Die Schwer-
teilchenstrome beziehen sich wieder auf die Kathode.

Die Maxima in Abb. 4.2a und 4.2b zeigen die Ankunft der Lawine an, die
durch die letzten Primdérionen (H;—Ionen, die schon bei t=0 existierten) verur-
sacht wurde. Nach diesem Ereignis nehmen die Strome wieder ab oder steigen
zumindest weniger stark an (siehe Abb. 4.2c¢-4.2e) um dann in einen von

folgenden drei Zustinde iiberzugehen:

— exponentielles Abklingen der Strdme, wenn P < Prind
— Strome bleiben konstant, wenn P * Pzund
— exponentieller Anstieg der Strdome, wenn P > Pzind

Abb. 4.2a zeigt also den Fall der unselbstandigen Entladung. Wenn nicht
dauernd Ladungstriager durch externe Quellen bereitgestellt werden, stirbt die
Entladung mit einer Halbwertszeit von 22ns aus. In Abb. 4.2b wurde der Druck
auf 7,5Pa erhoht. Dies entspricht fast dem Ziindruck von 7,8Pa. Die Strome
bleiben nach einer Initialphase von ungefdhr 100ns annahernd konstant. Die
Auswirkungen einer weiteren Druckzunahme auf 25Pa sind Abb. 42c¢ zu ent-
nehmen. Nach ca. 80-100ns ist der Endzustand erreicht; die Strome wachsen
exponenentiell an. Ihre Verdoppelungszeit betrigt 6,3ns. Die Abbildungen 4.2d
und 4.2e zeigen diesen Fall fiir die anderen beiden Dioden (30kV/10,0cm und
69kV/0,7cm). Der Druck ist 18,0Pa (p,y,4=5.2Pa) bzw. 200Pa (p,ynq=84Pa),
die Verdoppelungszeit 56,8ns bzw. 9,3ns. Daraus kann man folgern, daB bei
gleichbleibendem Verhdltnis p/p,yn,q die Verdoppelungszeit mit wachsender

Feldstdrke abnimmt, was auch zu erwarten ist.

Erstaunlicher hingegen sind die Verhaltnisse der einzelnen Teilchenstrom-
dichten. So sind die Strome der Neutralteilchen H und H, stdrker als die der
Ionen; auBer in Abb. 4.2a und 4.2b, wo der H;—Ionenstrom an dritter Stelle
noch vor dem H-Strom steht. Der Elektronenstrom steht an der Spitze. Dies
liegt daran, daB ein lon durch Aufbruch und/oder mehrfache Umladung mehere
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schwere Teilchen generieren kann, die jhrerseits wiederum mehrere Elektronen
aus der Kathode herausschlagen konnen. Bei dem in Abb. 4.2c¢ dargestellten Fall
entstehen nur 27% aller Elektronen durch Ionisation des Fiillgases, bei dem in
Abb. 4.2d dagegen schon 62%, also mehr als die Halfte und bei den Diodenpara-
metern 6,9kV/0,7cm/200Pa stammen 807 der Elektronen aus der Gasphase. Je
kleiner die Entladespannung und je groBer das Verhédltnis p/p,ynq, desto unbe-
deutender ist also der EinfluB der Sekundadremission. Diesen Sachverhalt kann
man wie folgt verstehen: Mit abnehmender Spannung verringert sich die Durch-
schnittsenergie der schweren Teilchen und mit zunehmendem p/p,y,q der
mittlere freie Weg, somit auch wieder die Durchschnittsenergie, was schlieBlich
kleinere Sekunddrelektronenkoeffizienten bedeutet (siehe Anhang 2)

Der hohe Neutralteilchenanteil ist auf die groBen Wirkungsquerschnitte der
beiden Umladungsreaktionen

H" + H, —> H + Hy

Hy + H, —> H, + Hy
zwischen 0,5keV und 80keV bzw. zwischen OkeV und 80keV zuriickzufithren
(siehe Anhang 2).

In Abb. 4.2f sind neben der mit SPARK berechneten Paschenkurven noch
drei andere dargestellt: eine von Lauer berechnete [14]1 und zwei von R. B.
Quinn [22] bzw. G. W. McClure [23] gemessene. Die Quinn‘sche Kurve bezieht
sich auf Nickelelektroden. Damit 148t sich zum Teil auch die starke Abweichung
erkldren. Nickel hat einen groBeren Sekundédrelektronenkoeffizient als Molybdan.
Eine Nickeldiode ziindet daher leichter als eine Molybdendiode. Der Vergleich
der anderen Kurven untereinander zeigt, daB die Simulation mit SPARK naher an
die Messungen von McClure heranreicht als die Rechnungen von Lauer. Die
hoheren Ziindspannunungen beim Lauer'schen Modell haben hauptsachlich zwei
Grinde: zum einen beriicksichtigt Lauer weder Protonen noch schnelle Wasser-
stoffatome. Aber genau diese Teilchen tragen —wie aus 4.5 hervorgeht— bei
hoher Spannung erheblich zur lonisation von Fiillgasmolekiilen bei. Zum anderen
werden auch Aufbriiche von H;—Ionen vernachldssigt. Ein Aufbruch hat jedoch
zur Folge, daB zwei neue Teilchen entstehen (H und H+), deren Gesamtsekundir-
elektronenkoeffizient itiber dem des H;—Ions liegt. Beide Effekte senken die

Ziindspannung.
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4.3 Teilchendichten

Die Abbildungen 4.3a bis 4.3f zeigen die zeit- und ortsabhingige Dichten
. verschiedener Teilchensorten. Ihre Zahlenwerte beziehen sich auf die raumlich
konstante H;-—Ionen- bzw. Elektronendichte zum Zeitpunkt t=0. Die Anode liegt
bei x=0. Das rechte Ende der x-Achse ist mit der Kathode identisch.

Abb. 4.3a bis 4.3d gehdren zum Parametertripel 350kV/5,0cm/7,5Pa, einem
Punkt, der wie aus Abb. 4.2b zu ersehen ist, ungefdhr auf der Paschenkurve
liegt (p/Pziyna ~1). Charakteristisch fiir die Elektronen (Abb. 4.3a) ist das
geringfiigige Abfallen der Dichte von der Anode bis kurz vor die Kathode. Dem
schlieBt sich ein starker Anstieg bis zur Kathode an. Dieser rithrt von der
Elektronenemission an der Kathode her. Die Sekundirelektronen haben bei ihrer
Entstehung die kinetische Energie bzw. Geschwindigkeit null und verweilen des-
wegen relativ lang im Kathodenbereich. Ahnlich sind die Verhiltnisse in Abb.
4.3e (30kV/10,0cm/18Pa/p:p,yng=3.5). Jedoch ist die Elektronenvermehrung
durch Ionisation von Gasmolekiilen stirker ausgeprigt, wihrend die hohe Elektro-
nenkonzentration an der Kathode nachlaBt. Beide Effekte lassen sich damit
erkldren, da8 mit zunehmendem Verhéltnis p/p,ynq und abnehmender Diodenspan-
nung die Sekundéremission von Elektronen an der Kathode abnimmt, weil die
auftreffenden Schwerteilchen weniger Energie und damit einen geringeren Emis-
sionskoeffizienten haben (siehe Anhang 2). Gleichzeitigc gewinnt die Ionisation
—vor allem durch Elektronen— in der Gasphase an Bedeutung.

Abb. 4.3b bis 4.3d zeigen die Schwerteilchendichten. Sie besitzen alle etwa
den gieichen Verlauf: Sie wachsen langsam mit steigender Tendenz von null an
der Anode bis zur Kathode. Einen Zentimeter vor der Kathode (=20% der Dioden-
linge) betragen ihre Dichten noch nicht die Halfte der Werte an der Kathode.
Uiber 60% der positiven Raumladung befinden sich in diesem Zentimeter. Das hat
einen Kathodenfall zur Folge. Dieser wird hauptsachlich durch H;—Ionen verur-
sacht, welche ca. neun mal hiufiger vertreten sind als Protonen und ca. fiinf
mal hiufiger als Elektronen. Die Dichte der schnellen Neutralen liegt —was auf
Grund ihrer Stromanteile zu erwarten ist— im gleichen GrdoBenordnungsbereich
wie die der H;—Teilchen. Die Konzentration der H-Atome (Abb. 4.3d) ist rund
18 mal groBer als die der H+—Ionen, H,;-Molekiile (keine Abbildung) haben

immerhin noch die gleiche Raumdichte wie H;—Ionen.

Das zunehmende rdumliche Anwachsen der H;—Ionendichte von Anode zu
Kathode ist in Abb. 4.3f (30kV/p:p,yng =3.5) in ein lineares Anwachsen iiberge-
gangen. Kurz vor der Kathode ist dem noch ein verstdrkter Anstieg iiberlagert.
Dieser hat seinen Ursprung in der H;-Produktionsrate durch von der Kathode

stammende Elektronen. Bei weiterer Spannungsverminderung und p/pgynq-Ver-
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groBerung wachsen die Schwerteilchendichte mit sinkender Tendenz zur Anode
hin an. Auch das kann man verstehen: Ionisierungen von Gasmolekiilen werden
immer hiufiger von Elektronen verursacht. Da die Elektronendichte von Kathode
zu Anode ansteigt, ist die lonisationsrate und damit die rdumliche Anwachsrate
der Ionendichte im Anodenbereich am groBten. Dieser Effekt wird noch durch
die an der Anode zuriickgestreuten Elektronen begiinstigt.
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4.4 Energieverteilungen

Es folgt nun die Diskussion der Energieverteilungen. Auf den Seiten 35 bis 37
sind zeitabhdngige Energiespektren der Ionen und schnellen Neutralteilchen an
der Kathode zu finden. Auf eine graphische Darstellung des Elektronenspektrums
an der Anode wurde verzichtet. Es ist jedoch notig, ein paar Bemerkungen
dariiber zu machen.

Ein groBer Teil der Elektronen ensteht, wie schon erwihnt, an der Kathode.
Da der Wirkungsquerschnitt oberhalb 1keV klein ist, sind StoBe im Gas selten.
Viele Elektronen werden zu "Runaway-Teilchen" (das sind Teilchen, deren Wir-
kungsquerschnitt so klein ist, daB sie nicht mehr stoBen). Der Energieverlust
auf dem Weg zur Anode ist also sehr gering. Dies hat zur Folge, daB die
Verteilung aus zwei Komponenten besteht: einem ausgeprigten Peak bei der
Maximalenergie e*U und einem kontinuierlichen Spektrum zwischen null und
e*lU, verursacht durch die in der Ga.sphase produzierten Elektronen. Diese
Verteilung sieht ungefihr so aus wie die Dichteverteilung der Elektronen. Mit
abnehmendem p/p,y,q und zunehmender Diodenspannung wird der Peak immer
groBer. So haben bei 350kV Spannung und p/p,ynq =1 rund 60% aller an der
Anode auftreffenden Elektronen die Maximalenergie von 350keV. Dies 4Bt an
eine Verwendung der Pseudofunkenkammer als Elektronenquelle denken.

Bei den Schwerteilchen sind die Verhdltnisse komplizierter, da ihnen mehrere
Reaktionskandle zur Verfiigung stehen, die je nach Teilchenenergie unterschiedliche
StoBraten haben. Abb. 4.4a bis 4.4d zeigen die Spektren der Schwerteilchen fiir
U=350kV und p/prynq =3,2. Auffallend bei den H;-Ionen ist, daB die Verteilung
ihr Maximum bei null hat und dann ungefahr exponentiell abnimmt. 93% der
Ionen haben weniger als 20keV. lhre Durschnittsenergie betrdgt nur 7,1keV, (2%
der Maximalenergie) was einem mittleren freien Weg von einem Millimeter
entspricht (die Diode ist 50mm lang). Besser ist die Energieaufnahme der
Protonen. lhre Durchschnittsenergie ist 48keV (147 der Maximalenergie). Fiir
den schlechten Energiegewinn der H;-Ionen sind vor allem die groBen Wirkungs-
querschnitte von Ladungsaustausch und Ladungsaustausch mit Dissoziation unter-
halb 100keV verantwortlich. Bei diesen Reaktionen geht dle gesamte Energie des
Ions auf schnelle Neutrale iiber, die im elektrostatischen Feld keine Energie
mehr aufnehmen kdnnen. Unterhalb 20keV sind die Wirkungsquerschnitte an-
nahernd konstant. Die Verteilung der freien Weglidnge l_ ist dann proportional
zu exp(-ngol ). Damit ist auch das exponentielle Abklingen des Energiespektrums
erkldrt.

Eine Erhohung der Diodenspannung wiirde die mittlere Energie vergroBern,
somit den Wirkungsquerschnitt der Austauschreaktionen senken und den der
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erwiinschten lonisationen heben. Um einen optimalen Energiegewinn zu erhalten,
sollte jedoch zusédtzlich eine differentiell leergepumpte Nachbeschleunigungskam-
mer verwendet werden. Ansonsten miiBten die Ionen auf der Anode entstehen
und ohne AustauschstéBe die Kathode erreichen um die Maximalenergie e*U zu
erhalten. Dies ist dann aber keine Gas- sondern eine Vakuumentladung mit
aktiver Anode.

Die Spektren der schnellen Neutralen sind in Abb. 4.4c und 4.4d darge-
stellt. Ihre Durchschnittsenergien von 8,0keV und 7,8keV sind immerhin mit der
der H;—Ionen vergleichbar. Abb. 4.4e und 4.4f zeigen die lonenspektren bei
U=30kV und p/p,yna = 3.5. Wie zu erwarten, liegen die Verhdltnisse von
mittlerer Energie (1,4keV fiir Protonen und 0,59keV fiir H;-Ionen) zu Maximal-
energie unter den oben erwihnten.

Es wurden auch Spektren fir 6,9kV Diodenspannung berechnet (keine
Abbildung). Diese konnten mit den experimentellen Daten von W. Benker [21],
welche wihrend der Hauptentladung gemessen wurden, verglichen werden. Dabei
zeigte sich, daB das simulierte Protonenspektrum gut mit den Messungen iiber-
einstimmte; mnicht so das Spektrum der H;—Ionen. Wahrscheinlich liegt das
daran, daB wihrend der Hauptentladung der Ionisationgrad des Gases so groB
ist, daB Ladungsaustausch zwischen H;—Teilchen und Wasserstoffmolekiilen stark
an Bedeutung verliert. Fiir Protonen fiele dieser Umstand nicht so sehr ins
Gewicht, da ihr Wirkungsquerschnitt unterhalb 1keV rund 30 mal kleiner ist.
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4.5 Relative Reaktionshiufigkeiten

Als letztes Ergebnis der Simulation wird im folgenden die Bedeutungen und
Haufigkeiten der einzelnen Reaktionen behandelt. Auf denm Seiten 39 bis 41 sind
dazu jeweils drei Schaubilder zu finden. Sie zeigen Rechtecke, die in kleinere
Flachen unterteilt sind. Diese Fldchen stellen relative Hiufigkeiten dar; im
obersten Rechteck die relativen Haufigkeiten von lonisationen durch Elektronen,
durch Protonen u. s. w. bezogen auf die Gesamthdufigkeit von Ionisationen. Aus
der mittleren Abbildung ist die Verteilung der verschiedenen Protonenreaktionen
zu entnehmen und aus der unteren die der H§~Reaktionen. Bei der Beurteilung
muB man beriicksichtigen, daB die relativen Gewichte der Reaktionen nicht nur
von der Diodenspannung abhdngen, sondern auch von p/p,;,q. Eine Variation
von p/pPpynq dndert die mittleren freien Weglingen, damit die mittleren Energien,
wodurch sich auch die Verhiltnisse der Wirkungsquerschnitte dndern konmen.

Betrachtet man Abb. 4.5a (U=350kV, p/pyng =3.2), so féllt auf, daB nur
rund 10% aller Ionisationen von Elektronen verursacht werden, obwohl der
Elektronenstrom 2,3 mal starker ist als der Strom der schweren Teilchen. Dies
liegt in der Energieabhdngigkeit des lonisationswirkungsquerschnitts der Elektro-
nen begriindet. Nach einem Maximum von 1072%°m? bei 80eV fillt er steil ab.
" Die mittlere freie Weglinge fiir Tellchen mit 10"%%m? Wirkungsquerschnitt in
einem Gas bei 25Pa Druck betragt 1,6cm. Nach dieser Strecke hat ein Elektron
aber schon eine Energie von 113keV und einen Wirkungsquerschnitt von

6+10"23m?. Es ist zu einem “"Runaway-Teilchen" geworden.

Bemerkenswert ist der hohe Ionisationsbeitrag der schnellen Neutralen von
ca. 60% in Abb. 4.5a. Diese Spitzenstellung nehmen bei U=30kV und p/p,yng
=3,5 (Abb. 4.5d) die Elektromnen mit 47% ein. In Abb. 45g (U=69kV, p/Pryndg
= 2,4) dominieren sie mit 77% noch stdarker. Daneben besitzen nur noch die

schnellen Hy-Molekiile eine nennenswerte Ionisationsrate.

Vergleicht man bei den Protonen das Verhdltnis von Umladungen zu Ioni-
sationen, so ist auch dort eindeutig ein Trend zu erkemnen: Je kleiner die Span-
nung, desto hiufiger sind Umladungen. Schon bei 30kV ist nur noch jeder 20.
StoB ein IonisationsstoB. Ahnlich so bei den H;—Ionen, jedoch mit dem Unter-
schied, daB vor allem bei hoher Spannung noch Dissoziationen und Dissoziationen

mit Umladungen eine Rolle spielen.
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P/Pztind =2.4)
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4.6 Absolute Skallerung

Um die Stromdichten und Teilchendichten in absoluten Einheiten zu skalieren,
ist es notig zu einem bestimmten Zeitpunkt entweder die Stromdichten oder die
Teilchendichten zu kennen.

Dazu wurde angenommen, daB das Fiillgas schon vor dem Anlegen der
Diodenspannung durch kosmische Strahlung und Radioaktivitit der FErdkruste
standig ionisiert wird. Die dabei entstehenden Elektron-lon-Paare rekombinieren
nach einer gewissen Zeit wieder. Im stationdren Zustand ist die Elektronen-
bzw. Ionendichte gegeben durch [24]:

Ny = Ne = -}:(%Itl—)en (4.6a)

(—%%)en ist die Ionisationsrate und r der Rekombinationskoeffizient. IThre Werte

sind fiir Luft 1,6#10° m™3s™! (bei 1bar) und 1,6%107'% m3s™'. Sie kinnen in
erster Naherung auch fiir Wasserstoff benutzt werden. Es ergeben sich damit

folgende Stromdichten an der Kathode:

U=350KkV / d=5,0cm / p=25Pa : j = 0,25Acm % nach 146 ns

0,076 mAcm 2 nach 972 ns

]

U=30kvV / d=10,0cm / p=18Pa : |

U=69kV / d=0,7cm / p=200Pa : j 0,78;1.Acm‘2 nach 95 ns

Zur Abschédtzung der Ladungsdichten und der damit verbundenen inneren
elektrostatischen Felder wurden nur die H;—Ionen in Betracht gezogen. Die
Dichte der Elektronen und der Protomen kann vernachldssigt werden. Es ist klar,
daB die darch die positive Ladungsschicht verursachten Felder an den Elektroden
am groBten sind. Man kann sie dort nach der Gleichung

E = -2
berechnen. ¢ ist die auf die Einheitsfliche bezogene Ladungsmenge zwischen

Anode und Kathode. Man bekommt folgende Zahlenwerte fiir die H;-Teilchen—
dichte n und E:

U=350kV / d=5,0cm / p=25Pa : n = 1,64108cm™, E = 7,2%10*Vm!
nach 146ns

U=30kV / d=10,0cm / p=18Pa : n = 1,7#¢10%m™, E = 1,5#103Vm™!
nach 968ns

U=69kV / d=07cm / p=200Pa : n = 57#10%cm™, E = 3,6Vm™

nach 96ns
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Man sieht, daB das interme Feld gegeniiber dem 4uBeren noch vermachlas-
sigt werden kann. Exponentielles Wachstum der Raumladungen angenommen,
wiirden ihre Feldstirken nach 187ns bzw. 1400ns bzw. 264ns schon 10% der
Diodenfeldstidrke betragen. Spétestens dann ist die Grenze des Modells erreicht.

Die obigen Abschitzungen sind sehr grob, da der Ionisationsgrad zum
Zeitpunkt t=0 —nach Gl. (4.6a) berechnet— nur einen Mittelwert darstellt. In
der Pseudofunkenkammer kann er durchaus wesentlich geringer sein, da durch
Metallwinde die ionisierende Strahlung zum Teil aufgehalten wird. SchlieBlich ist
es nicht sicher, daB die hochenergetische Strahlung der einzige Mechanismus ist,
der Primirladungstriger bereitstellt. So kann z. B. bei Feldstirken von iiber 107
V/m an den Elektrodenoberflichen auch Feldemission eine Rolle spielen.



_.4'4'_

5 Kurzer Ausblick

Fernziel unserer theoretischen Arbeit zum Pseudofunken ist die Verbindung von
SPARK mit dem Code zur Berechnung der Hohlkathode. Erst diese Vereinigung
wiirde eine komplette Berechnung der zeitlichen und r3umlichen Entwicklung der

Entladung ermdglichen.

Doch bevor diese Verbindung sinnvoll wird, muB8 SPARK zunichst auf zwei
Dimensionen (r, z) erweitert werden. Dies gilt nicht nur fiir die Bewegungsglei-
chungen der Teilchen, sondern auch fiir das elektrostatische Feld. Erst dadurch
ist es moglich die Biindelung des Plasmastrahls auf der Achse zu beschreiben.
Das Hauptproblem bei der Erweiterung wird das numerische L&sen der Bewe-
gungsgleichungen mit sich bringen. Bisher konnte darauf verzichtet werden, da
die auf die Teilchen wirkende Kraft als konstant angesehen wurde. Um den
zeitlichen Rechenaufwand, der zur Losung der vielen tausend Bewegungsglei-
chungen notig ist, in Grenzen zu halten, scheint eine Reduzierung der Testteil-
chenzahl sinnvoll zu sein. Dies wiederum macht die Implementierung einer
ausgefeilteren Renormierung —wie sie in Kap. 2.4 kurz angedeutet wurde— notig,
damit die statistischen Fehler nicht iiberhand nehmen.

Ist all dies getan, kann auch an die Beriicksichtigung von Raumladungen
gedacht werden. Dazu ist das simultane numerische Losen der Poissongleichung
notig, wofiir bereits ein Unterprogramm zur Verfiigung steht. Die ndchste Stufe
wiare dann die Berticksichtigung der intermen magnetischen Felder.

SchlieBlich muB auch daran gedacht werden, der Abmnahme der Fiillgasteil-
chendichte mit zunehmendem Ionisierungsgrad Rechnung zu tragen und auch
StoBe ohne Beteiligung dieser Fiillgasteilchen zu beriicksichtigen, wie z. B.
Rekombinationen.
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Anhang
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Al Herleitung des Paschengesetzes

In den meisten Biichern tiber Gasentladungsphysik wird das Paschengesetz mit
Hilfe des Townsend-Konzeptes hergeleitet. Die dabei vorausgesetzten Naherungen
wie z. B., daB der Ionisierungskoeffizient o« nur von E/n abhdngt, gelten jedoch
nicht mehr bei hohen E/n-Werte (>5#107'® Vm®. Formuliert man das Problem
im Rahmen der statistischen Theorie unter Verwendung der StoBwirkungsquer-
“schnitte, so laBt sich zeigen, daB der Giiltigkeitsbereich des Gesetzes nicht an
einen beschrinkten E/n-Bereich gebunden ist. Dies soll im folgenden geschehen.

PJdx) sei die Verteilung der freien Wegldnge eines geladenen Teilchens. Die
Diodenspannung sei U, der Elektrodenabstand d und die Gasdichte ng. Geht man
bei gleichbleibender Spannung zum Abstand kd und der Dichte ng/k iiber, so
gilt das Paschengesetz dann, wenn die neue Wegldngenverteilung p_.(x) mit der
alten durch die Ahnlichkeitsbeziehung

pu(k) = pglx) (D

verkniipft ist. p(x) ist nach Gleichung (2.4.2d) gegeben durch:
fu
pc(x =1 - exp(—nofo(—af-x‘) dx‘)
o)
potkx) kann man also wie folgt ausdriicken:
kx
Pk = 1 - exp(-72 [olx) dx)
o
Durch die Substitution x'=kz wird daraus:
(-5 Jot ke ve)
pukx) =1 - exp(- ol Kz) kdz) = p(x0
c —E.O 'KH c

Somit ist Bedingung (A1) erfiilit, das Paschengesetz also giiltig. Anders for-
muliert: EFine Entladung zwischen zwei unendlich ausgedehnten, parallelen und
ebenen Elektroden ist (bis auf ihre zeitliche Entwickiung) eindeutig durch die
Angabe von U und p*d festgelegt.

Allerdings hat man bei dieser Herleitung —neben der Vermachldssigung der
Raumladungen— vorausgesetzt, daB die StoBwahrscheinlichkeit eines Teilchens
nur proportional zur Fiillgasdichte ist und unabhdngig von der Ionen- und
Elektronendichte. Die Wahrscheinlichkeit von Rekombinationen ist aber pro-
portional dem Produkt mn. dieser Dichten. Rekombinationen miissen also ver-
nachlissigbar sein, damit obige Uberlegungen sinnvoll bleiben. Immer wenn
ProzeBraten dem Produkt aus n; und n. oder hoheren Potenzen proportional
sind, sind Ahnlichkeitsbeziehungen, wie z. B. das Paschengesetz, verletzt [25].
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A2 Wirkungsquerschnitte / Sekundirelektronenkoeffizienten /
Rilckstreukoeffizient der Elektromen

Auf den folgenden Seiten sind die verwendeten Energiabhingigkeiten der
Wirkungsquerschnitte, der Sekundérelektronenkoeffizienten und des Riickstreu-
koeffizienten graphisch dargestellt. Dazu folgende Eriduterungen:

Daten fiir samtliche Reaktionen wurden dem Oak Ridge National Laboratory
Report "Atomic Data for Controlled Fusion Research” [26] entnommen. Da in
diesem Report nicht alle Wirkungsquerschnitte und Koeffizienten iiber einen
geniigend groBen Energiebereich tabelliert sind, wurden einige Daten durch
andere Quellen bzw. Extrapolationen erganzt. So wurde der Wirkungsquerschnitt

fiir
+ +
Ho + Hp ——> H + H + Hy
unter 4,0-103eV und iiber 2,0-105eV nach der Formel

S
= = (&)

linear in doppelt logarithmischer Skalierung extrapoliert. og(Egp) ist dabei der
erste (letzte) Tabellenwert. s kann aus den beiden ersten (letzten) bekannten
o-E-Paaren bestimmt werden. Ebenso wurden die Daten der StoBreaktionen

Hy + Hp —> Hg + Hy + e
H' + e + Hyp
H + H, <
H+Hy +e
fiir Energien iiber 1,76-10%eV bzw. iiber 3,3-105eV erweitert. Unter 1,5-10%eV
wurde der Wirkungsquerschnitt der letzten Reaktion mit dem Ionisierungsquer-
schnitt von Protonen gleichgesetzt. Ferner kann man ndherungsweise davon

ausgehen, daB beide Reaktionskanile gleich wahrscheinlich sind [27]. Der Wir-

kungsquerschnitt fiir

H§+e+H2
H2+H2< :
H2+H2+e

wurde iber 1,2-10 SéV nach
C

G = —==

VE

extrapoliert. Auch hier sind, wie man aus Symmetrieiiberlegungen folgern kann,
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Stripping und Ionisierung gleich stark vertreten.

Sekundirelektronenkoeffizienten von  schellen Wasserstoffatomen und
schnellen Wasserstoffmolekiilen waren in der Literatur nicht zu finden. Sie
wurden mit denen der Protonen bzw. H;—Ionen, welche ausreichend tabelliert
sind, gleichgesetzt. Dies ist verniinftig, da die schnellen Neutrale beim Ein-
dringen in das Elektrodenmetall sich ijhrer Elektronen entledigen. Da durch
Anlagerung von Wasserstoff an den Metalloberflichen die Elektronenemission
zunimmt, wurden alle Koeffizienten mit 2,15 multipliziert [14]. Der Riickstreu-
koeffizient der Elektronen wurde tiber 2,0 10%V mit dem letzten Tabellenwert
gleichgesetzt.

10 -18

(M*M)

WIRKUNGSQUERSCHNITT

10° 10! 10° 10° 10% 10° 108
ENERGIE  (EV)

Abb.1 Ionisierungswirkungsquerschnitt ¢ fiir Elektronen [26]1 / Summe von o
and Null-Kollisions-Querschnitt ¢' = ¢ + Opupy
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A3 Programmbeschreibung

Die Monte-Carlo-Rechnungen wurden mit dem Programm SPARK ausgefiihrt.
SPARK ist ein FORTRAN-Code mit insgesamt 942 Zeilen und 16 Unterprogram-

men. Die einzelnen Programmeinheiten haben folgende Bedeutung:

Hauptprogramm SPARK: In Zeile 12 bis 18 werden zunichst Eingabedaten
eingelesen. In den 101#101-Feldern TC2 und TC3 sind die Verteilungen der Zeiten
zwischen zwei StdBen fiir Protonen und H;—Teilchen gespeichert. EFIELD, GAP-
LEN und PRESSU sind Variablen fiir die Diodenparameter elektrisches Feld,
Elektrodenabstand und Druck. MAXTIM ist die GroBe des Zeitbereichs, fiir den
die Entladung berechnet wird und DT die GroBe der Zeitintervalle, nach denen
tiber die Testmenge Zwischenbilanz gezogen wird. In der WHILE-Schieife 30
(Zeile 28 bis 45) wird das gesamte Testteilchenregime auf den neusten Zeit-
stand gebracht. In der WHILE-Schleife 10 (34 bis 37) wird das Testeilchen-
ensemble auf den neusten Stand gebracht.

Die Unterprogramme PHYSCO, INITZ, RNSEED, RESEND und INIT dienen
der (Anfangs)wertzuweisung diverser Variablen. In INIT wird die phasenraumliche
Verteilung des Testensembles zum Zeitpunkt t=0 festgelegt; wobei eine rdum-
lich gleichmaidBige Belegung mit ruhenden e/H;—Paaren angenommen wird.

Unter Beriicksichtigung von StoBreaktionen und dem &uBeren elektrischen
Feld werden im Unterprogramm UPDATE die Daten eines Teilchens fiir den
Zeitpunkt TIME berechnet. Dies geschieht indem die WHILE-Schleife 10 (17 bis
436) so oft durchlaufen wird (d. h. indem das Teilchen I so oft stoBt), bis die
Teilchenzeit T(I) groBer als TIME ist. Wird das Teilchen vorher jedoch ver-
nichtet, so wird UPDATE mit RETURN verlassen. In der Schleife werden auch
neue Teilchen erzeugt.

Die Funktion TC berechnet die Zeit zwischen zwei StoBen in Abhéangigkeit
der Teilchenart PAKIND, der Zufallszahl RND und des Teichenimpulses P unmit-
telbar nach dem letzten StoB. Fiir Elektronen findet die Null-Kollisions-Technik
Anwendung, fiir Ionen wird TC durch lineare Interpolation der in TCOLL gespei-
cherten Werte ermittelt. Diese Werte werden nach Gl.(2.4.2d) mit Hilfe des
Programms COLLTIME (siehe Seite 79) separat fiir 101%101 &Aquidistante RND-P-
Punkte berechnet. Fiir die schnellen Neutralen wird die Gleichung

¢ = -Jn(RND)
e vngo(E)

benutzt. v und E sind Teilchengeschwindigkeit bzw. Teilchenenergie.
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Die Unterprogramme DELETE und GENERE sind fiir die "Vernichtung" und
"Erzeugung" von Testteilchen zustindig. Dies geschieht indem die Zeiger der
verketteten Liste, in welcher die Daten der Teilchen gespeichert sind, in ge-

eigneter Weise umgebogen werden.

Das Unterprogramm RENORM reduziert den Umfang der Testmenge auf
einen Wert von MINN durch zufilliges "vernichten" von Testteilchen. Alle fiinf
Teilchenarten werden um den selben Faktor verringert. Dadurch wird eine
unterschiedliche Wichtung vermieden.

Die Programmeinheit OUTPUT und BOOKKE geben Daten (Teilchenstrom-
stdrke, Teilchendichte u. s. w.) auf Terminal bzw. Magnetplatte aus.

Die Funktion QN liefert das Produkt ngoc aus Gasdichte np und Wirkungs-
querschnitt ¢ in Abhidngigkeit von Teilchenenergie und Reaktionsnummer. Von
QN werden die Unterprogramme FITQNW und FITYX2 aufgerufen.

Die Funktion SIGMAT berechnet fiir Elektronen die Summe aus realem
Wirkungsquerschnitt und Null-Kollisions-Querschnitt, ebenfalls in Abhiangigkeit
der Energie. SIGMAT wird von TC aufgerufen.
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MAIN PROGRAM SPARK

||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||
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MAXN IS THE MAXIMUM NUMBER OF TESTPARTICLES.

THE TEST PARTICLE SET IS REDUCED TO MINN TEST PARTICLES
IF THE NUMBER OF TEST PARTICLES EXCEEDS A GIVEN VALUE.
PARAMETER( MAXN = 91040, MINN = 56900)

INTEGER PAKIND, DNANOD, DNKATH

REAL MAXTIM

X : PARTICLE POSITION

PPA :  PARALLEL MOMENTUM COORDINATE OF THE PARTICLE

PPE :  PERPENDICULAR MOMENTUM COORDINATE OF THE PARTICLE *
E : CLASSICAL KINETIC ENERGY OF A HEAVY PARTICLE,

RESP. TOTAL RELATIVISTIC ENERGY OF AN ELECTRON
T : PARTICLE'S TIME
PAKIND : KIND OF PARTICLE

1 MEANS ELECTRON, 2 MEANS PROTON,

3 MEANS H2+, 4 MEANS FAST H,

5 MEANS H2
COMMON /PDATA/ X(MAXN), PPA(MAXN), PPE(MAXN), E(MAXN), T(MAXN),

PAKIND (MAXN)

PHYSICAL CONSTANTS
COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR

POINTERS OF THE CONCATENATED LIST IN WHICH THE PARTICLE *

DATA ARE STORED
COMMON /POINTE/ ITAIL, IFIN, ISUCC( O:MAXN )

DIODE PARAMETERS
COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU

COMMON /MISCEL/ NPARTI(5), DNANOD(5), DNKATH(5), FACTOR, EKIMA
COMMON /TIMES,/ TIME, DT, MAXTIM

DISTRIBUTION OF THE TIME BETWEEN TWO COLLISIONS
TC2 : . PROTONS, TC3 : H2+
COMMON /COLTIM/ TC2(0:100,0:100),TC3(0:100,0:100)

COMMON /PMAX/ PMAX2, PMAX3

READ(7) TC2
READ(8) TC3
READ(1,*) EFIELD
READ(1,*) GAPLEN
READ(1,*) PRESSU
READ(1,*) MAXTIM
READ(1,*) DT

FUNCTION QN IS CALLED TO CALCULATE THE BACK GROUND GAS
DENSITY
DUMMY = QN(2,0.)
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EKIMA = UNICHA * EFIELD * GAPLEN

PMAX2 = SQRT( 2. * PMASS * EKIMA )

PMAX3 = SQRT( 2. * H2MASS* EKIMA )

INIT RELATES INITIAL DATA TO VARIABLES X, ... IFIN

e
W

CALL INIT( X, PPA, PPE, E, T, PAKIND, NPARTI, ISUCC, ITAIL,IFIN,

& MAXN,MINN )

INITIAL RANDOM SEED
CALL RNSEED

RESNEND CANCELS THE ENERGY DISTRIBUTION DATA IN THE
ARRAY ENEDIS
CALL RESEND

FACTOR
TIME

1.
DT

DO 30, WHILE ( TIME .LT. MAXTIM )

DO 40, I =1, 5
DNKATH(I)
DNANOD (I)

CONTINUE

o

O O

K=20

THE WHILE LOOP UPDATES THE WHOLE TEST PARTICLE REGIME
FROM TIME - DT TO TIME.
DO 10, WHILE ( K .NE. ITAIL )

I = ISUCC(X)

<te
W

UPDATE UPDATES THE DATA OF PARTICLE I FROM TIME - DT *

TO TIME AND TAKES INTO ACCOUNT COLLISION REACTIONS.

CALL UPDATE( K, I )

CONTINUE

CALL OUTPUT

BOOKKE STORES ENRGY DISTRIBUTIONS OF THE PARTICLES,
THE DENSITY DISTRIBUTION OF THE PARTICLES AND THE
PARTICLE CURRENT ON AN EXTERNAL FILE.

CALL BOOKKE( X, E, PAKIND, ISUCC )

NTOTNE: NUMBER OF OCCUPIED LIST ELEMENTS AFTER UPDATING
NTOTNE = NPARTI(1)+NPARTI (2)+NPARTI (3)+NPARTI (4)+NPARTI(5)

CRITERION FOR TEST PARTICLE REDUCTION
IF ( NTOTNE .GT. MAXN * 0.75 ) THEN

TEST PARTICLE REDUCTION
CALL RENORM( ISUCC, ITAIL, IFIN, FACTOR, NPARTI, MINN )

ENDIF
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TIME = TIME + DT
CONTINUE

END

vvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvv
<

vvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvv
...........

COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR

DATA UNICHA / 1.602192 E-19 /

DATA EMASS / 9.10956 E-31 /

DATA PMASS / 1.67261 E-27 /

DATA H2MASS / 3.34613 E-27 /

DATA CSQR / 8.987554 E+16 /

DATA EOSQR / 6.703133 E-27 /

END

BLOCRDATA INITZ
% Z1 ... 211 ARE THE NUMBERS OF REACTION MADE BY THE %
# ELECTRONS ... FAST H2-MOLECULES DURING THE WHOLE TIME *

||||||||||||||||||||||||||||

COMMON /NOREAC/ 21, 22, 23, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 210, Z11

EMEAN(I) ARE THE MEAN ENERGIES OF THE PARTICLES
IMPINGING THE ELECTRODES.

COMMON /EMEAN/ EMEAN(5), TNUM(S)

DATA Z1, 22, 23, i4,
DATA ( EMEAN(I), I
DATA ( TNUM(I), I=

25, 26, 27, 28, 29, 210, 211 / 11 =
=1,5 ) / 5%0.0 /
1,5 ) / 5%0.0 /

END

0.

ot
"<

|||||||||||||||||||||||||||||||||||||||

|||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||
\\\\\\\\\\

CALL TIME(IGEN)
CALL TFAO4DS(IGEN)

END

.......................................................................

....................................................................

COMMON /ENEDIS/ ENEDIS(5,20), ENNORM(S)
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DO 10, I =1,
DO 20, J =1,
ENEDIS(I,J)
20 CONTINUE
ENNORM(I) =
10 CONTINUE

O

IINU1

END

.......................................................................

SUBROUTINE INIT( X, PPA, PPE, E, T, PAKIND, NPARTI, ISUCC,
& ITAIL, IFIN, MAXN, MINN )

----------------------------------------------------------------------

INTEGER PAKIND
REAL NEO

DIMENSION X(*), PPA(¥), PPE(®), E(*), T(*), PAKIND(¥*),
& ISUCC(0:*), NPARTI(5)
COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR
COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU
COMMON /NEO/ NEO

EO = SQRT(EOSQR)

* THE DO-LOOP GENERATES A INITIAL TEST PARTICLE SET. THE *
¥ TEST PARTICLES ARE UNIFORMLY DISTRIBUTED OVER THE WHOLE *
* GAP AND HAVE NO INITIAL KINETIC ENERGY. w

D0 10, I = 1, MAXN

X(I) = I*GAPLEN/ (MINN+1)
E(I) = EO*MOD(I+1,2)
PAKIND(I) = 1+4MOD(I,2)%*2
PPA(I) = 0.

PPE(I) = 0.
T(I) = 0.
ISUCC(I-1) = I
10 CONTINUE
ITAIL = MINN
IFIN = MAXN
NPARTI(1) = MINN/2
NEO = NPARTI(1)
NPARTI(2) = 0
NPARTI(3) = NPARTI(1)
NPARTI(4) = 0
NPARTI(5) = 0
END

......................................................................

SUBROUTINE UPDATE( K 1)

||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||

PARAMETER( MAXN = 91040 )
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003 INTEGER PAKIND, DNANOD, DNKATH
004 LOGICAL FLAG
005 COMMON /PDATA/ X(MAXN), PPA(MAXN), PPE(MAXN), E(MAXN), T(MAXN),
& PAKIND (MAXN)
006 COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR
007 COMMON /POINTE/ ITAIL, IFIN, ISUCC( 0:MAXN )
008 COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU
009 COMMON /PHYSIK/ DENSIT
010 COMMON /MISCEL/ NPARTI(S5), DNANOD(5), DNKATH(5), FACTOR, EKIMA
011 COMMON /TIMES/ TIME
012 COMMON /NOREAC/ 21, 22, 23, 24, 25, 26, 27, 78, 29, Z10, Z11
013 COMMON /EMEAN/ EMEAN(5), TNUM(5)
014 COMMON /ENEDIS/ ENEDIS(5,20)
015 COMMON /IEKATH/ IEKATH
016 FLAG = .TRUE.
017 DO 10, WHILE (FLAG)
* COMPUTATION OF TIME BETWEEN TWO COLLISIONS *
018 DT = TC( PAKIND(I), PPA(I), FAO4AS(1), I )
019 IF ( T(I) + DT .GE. TIME ) THEN
020 DT = TIME - T(I)
021 T(I) = TIME
022 FLAG = .FALSE.
023 ELSE
024 T(I) = T(I) + DT
025 ENDIF
026 IF ( PAKIND(I) .EQ. 1 ) THEN
#* ELECTRONS:
027 PPA(I) = PPA(I) - UNICHA*EFIELD*DT
028 EOLD = E(I)
029 E(I) = SQRT( EOSQR + CSQR*( PPA(I)*PPA(I) + PPE(I)*PPE(I) ) )
030 X(I) = X(I) - (E(I)-EOLD)/UNICHA/EFIELD
031 IF ( X(I) .LT. 0. ) THEN
032 DX = -X(I)
033 X(I) = 0.
034 E(I) = E(I) - UNICHA*EFIELD*DX
035 POLD = PPA(I)
036 PPA(I) = -SQRT( (E(I)*E(I)-CSQR*PPE(I)*PPE(I)-EOSQR)/CSQR )
037 T(I) = T(I) + (POLD-PPA(I))/UNICHA/EFIELD
038 EKIN = ( E(I) - SQRT(EOSQR) ) / UNICHA
% BACKSCATTERING OF ELECTRONS AT THE ANODE: *
039 ETA = QN(57,EKIN)/DENSIT :
040 IF ( FAO4LAS(1) .LE. ETA ) THEN
041 IF ( ABS(PPA(I)) .GT. O0.577%ABS(PPE(I)) ) THEN
042 THETA = ASIN( FAO4AS(1) )
043 ELSE
04 THETA = ABS( ATAN( PPE(I)/PPA(I) ) )
045 END IF

046 IF ( EKIN .GE. 1.E4 ) THEN
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E(I) = 0.2%SQRT(EOSQR) + 0.8*E(I)
ENDIF
PPA(T) SQRT( (E(I)*E(I)-EOSQR) / CSQR ) * COS(THETA)

PPE(I) ABS( PPA(I) = TAN(THETA) )
IF ( T(I) .LT. TIME ) FLAG = .TRUE.

ELSE

EKIN = EKIN * UNICHA

DIVIDING THE ELECTRONS IN
20 SEPARATE ENERGY INTER - *
VALLS AND COUNTING THEM *
INDEX = INT( EKIN / EKIMA * 19.9999 ) + 1

EMEAN(1) = EMEAN(1) + FACTOR*EKIN

TNUM(1) = TNUM(1) + FACTOR
IF ( INDEX .LE. 20 ) THEN

ENEDIS(1,INDEX) = ENEDIS(1,INDEX) + FACTOR
ELSE

WRITE(*,*) ' ELECTRON ENERGY : ', EKIN
END IF

DELETE(K,I) CANCELS THE PARTICLE I *
CALL DELETE( K, I )

DNANOD (1) = DNANOD(1) + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) - 1
RETURN
ENDIF
REACTIONS WITHTIN THE GAP: *
ELSE IF (FLAG) THEN
EKIN = ( E(I) - SQRT(EOSQR) ) / UNICHA
F = QN(47,EKIN) / DENSIT / SIGMAT(EKIN)
IF ( FAC4AS(1) .LE. F ) THEN
IONISATION E + H2 --> 2E + H2+ :

Z1 = 721 + FACTOR

GENERE CREATES A NEW PARTICLE *
CALL GENERE

NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) = 1

X(ITAIL) = X(I)

PPA(ITAIL) = 0.

PPE(ITAIL) =0

E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)

T(ITAIL) = T(I)

E(I) = E(I) - 2.4E-18

COSTHE = PPA(I) / SQRT( PPA(I)*PPA(I) + PPE(I)*PPE(I) )
PPA(I) = SQRT( (E(I)*E(I)-EOSQR)/CSQR ) * COSTHE

PPE(I) = ABS( PPA(I) ) * SQRT( 1./COSTHE/COSTHE -1. )

-CALL GENERE

NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1
PAKIND(ITAIL) = 3
X(ITAIL) = X(I)
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PPA(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = 0.
T(ITAIL) = T(I)
END IF
END IF

ELSE IF ( PAKIND(I) .EQ. 2 ) THEN

H+ IONS:
PPA(I) = PPA(I) + UNICHA*EFIELD*DT
EOLD = E(I)
E(I) = 0.5%*PPA(I)*PPA(I)/PMASS
X(I) = X(I) + (E(I)-EOLD)/UNICHA/EFIELD

IF ( X(I) .LT. 0. ) THEN
STOP ' H+ BEHIND ANODE'

ELSE IF ( X(I) .GT. GAPLEN ) THEN
DNKATH(2) = DNKATH(2) + 1

DX = GAPLEN-X(I)
E(I) = E(I) + UNICHA*EFIELD*DX
POLD = PPA(I)

PPA(I) = SQRT( 2*PMASS*E(I) )
T(I) = T(I) - (POLD-PPA(I))/UNICHA/EFIELD

DIVIDING THE H+ IONS 1IN 20 SEPARATE
ENERGY INTERVALLS AND COUNTING THEM
INDEX = INT( E(I) / EKIMA * 19.9999 ) + 1
EMEAN(2) = EMEAN(2) + FACTOR*E(I)
TNUM(2) = TNUM(2) + FACTOR
IF ( INDEX .LE. 20 )

& ENEDIS(2,INDEX) = ENEDIS(2,INDEX) + FACTOR

SECONDARY
Y H+ - IMPACT
HODE:
(I)/UNICHA) / DENSIT

IS O N OF
EC ONS B

E AT
ELTA = E
DEL =

59 QN(58

E
E
A
DE
I T(DELTA)

*—]L’*r—‘]r‘z

S I
TR
T H
2.1
N IN

DO 40, J =1, INTDEL
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) =
X(ITAIL) = GAPLEN
PPA(ITAIL) =
PPE(ITAIL) = 0
E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)
CONTINUE

IF ( FAO4AS(1) .LE. DELTA-INTDEL ) THEN
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) =
X(ITAIL) = GAPLEN
PPA(ITAIL) =
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131 PPE (ITAIL) = O.

132 E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)

133 T(ITAIL) = T(I)

134 END IF

135 CALL DELETE( X, I )

136 NPARTI(2) = NPARTI(2) - 1

137 RETURN
%* REACTIONS WITHIN THE GAP : =

138 ELSE IF (FLAG) THEN

139 SN2 = QN(2,E(I)/UNICHA)

140 SN25 = QN(25,E(I)/UNICHA)

141 SNTOT = SN2 + SN25

142 RND = FAO4AS(1)

143 IF ( RND*SNTOT .LE. SN2 ) THEN
* CHARGE EXCHANGE H+ + H2 --> H + H2+
* 100 * UNICHA IS THE LOWEST TABULATED H-ENERGY
% ( IN EV ) FOR PRODUCING SECONDARY ELECTRONS AT A
%* A MO-SURFACE.

144 72 = 22 + FACTOR

145 IF ( E(I) .GE. 100.%UNICHA ) THEN

146 CALL GENERE

147 ' NPARTI(4) = NPARTI(4) + 1

148 PAKIND(ITAIL) = &

149 X(ITAIL) = X(I)

150 PPA(ITAIL) = PPA(I)

151 E(ITAIL) = E(I)

152 T(ITAIL) = T(I)

153 END IF

154 CALL GENERE

155 NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1

156 PAKIND (ITAIL) = 3

157 X(ITAIL) = X(I)

158 PPA(ITAIL) = O.

159 E(ITAIL) = O.

160 T(ITAIL) = T(I)

161 CALL DELETE(K,I)

162 NPARTI(2) = NPARTI(2) - 1

163 RETURN

164 ELSE

IONIZATION H+ + H2 =--> H+ + H2+ E

165 Z3 = 723 + FACTOR

166 CALL GENERE

167 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1

168 PAKIND (ITAIL) = 1

169 X(ITAIL) = X(I)

170 PPA(ITAIL) = 0.

171 PPE(ITAIL) = O.

172 E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)

173 T(ITAIL) = T(I)

174 CALL GENERE

175 NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1

176 PAKIND (ITAIL) = 3

JURY
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EN
END
ELSE

H2+ IONS:
PPA(
EOLD
E(I)
X(I)

IF
ST

ELSE
DN
DX
E(
PO
PP
T(

DI
EN
IN
EM
TN
IF

E
E
T
DE

IN
DO
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X(ITAIL)
PPA(ITAIL
E(ITAIL)
T(ITAIL)
D IF

(

O
PR

(1)

0ot~ 1

e =R N

IF

IF ( PAKIND(I) .EQ. 3 ) THEN

I) = PPA(I) + UNICHA*EFIELD*DT

E(I)

0.5%PPA(I)*PPA(I)/H2MASS

X(I) + (E(I)-EOLD)/UNICHA/EFIELD

ono

( X(I) .LT. 0. ) THEN
OP ' H2+ BEHIND ANODE'

IF ( X(I) .GT. GAPLEN ) THEN
KATH(3) = DNKATH(3) + 1
GAPLEN-X(I)
I) = E(I) + UNICHA®EFIELD*DX
LD = PPA(I)
A(I) = SQRT(2*H2MASS*E(I))
I) = T(I) - (POLD-PPA(I))/UNICHA/EF

"o

VIDING THE H2+ IONS 1IN 20 SEPA
ERGY INTERVALLS AND COUNTING TH

IELD

RATE
EM

DEX = INT( E(I) / EKIMA * 7.5 * 19.9999 ) + 1

EAN(3) = EMEAN(3) + FACTOR*E(I)
UM(3) = TNUM(3) + FACTOR
( INDEX .LE. 20 )

ENEDIS(3,INDEX) = ENEDIS(3,INDEX) + FACTOR

=

I SSION O F SECON
LECTRONS BY H2+ - 1
HE KATHOTDE

D A
M P

R
A

LTA = 2.159 * QN(59,E(I)/UNICHA) / DENSIT

TDEL = INT(DELTA)

so, J =1, INTDEL
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND (ITAIL) = 1
X(ITAIL) = GAPLEN
PPA(ITAIL) = 0.
PPE(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)

CONTINUE

IF

( FAO4AS(1) .LE. DELTA-INTDEL )
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) = 1
X(ITAIL) = GAPLEN

THEN

Y
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T
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e
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PPA(ITAIL) = 0.
PPE(ITAIL) = O.

E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)
END IF

CALL DELETE( K, I )
NPARTI(3) = NPARTI(3) -1
RETURN

ELSE IF (FLAG) THEN
REACTIONS WITHIN THE GAP
SN4 = QN(4,E(I)/UNICHA)
SN20 = QN(20,E(I)/UNICHA)
THE ORNL-CROSS SECTION A.3.8 IS 1/2%SN20 + SN21
SN21 = QN(21,E(I)/UNICHA) - 0.5%SN20
IF ( SN21 .LT. 0. ) SN21 = 0.
SN28 = QN(28,E(I)/UNICHA)
SNTOT = SN& + SN20 + SN21 + SN28
RND = FAO4AS(1)

IF ( RND*SNTOT .LE. SN& ) THEN
CHARGE EXCHANGE H2+ + H2 --> H2 + H2+
50. * UNICHA IS THE LOWEST TABULATED H2-ENERGY
( IN EV ) FOR IONIZATION OF OTHER H2 - MOLECULES.
74 = 74 + FACTOR
IF ( E(I) .GE. 50.*UNICHA ) THEN
CALL GENERE
NPARTI(5) = NPARTI(5) + 1
PAKIND(ITAIL) = 5
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = PPA(I)
E(ITAIL) = E(I)
T(ITAIL) = T(I)
END IF
PPA(I) = O
E(I) = 0
ELSE IF ( RND*SNTOT .LE. SN4+SN20 ) THEN
PRODUCTION OF FAST NEUTRALS AND FAST PROTONS
H2+ + H2 --> H + H+ + H2
100 * UNICHA IS THE LOWEST TABULATED H-ENERGY
( IN EV ) FOR PRODUCING SECONDARY ELECTRONS AT A
A MO-SURFACE.
25 = 75 + FACTOR
IF ( E(I) .GE. 200.*UNICHA ) THEN
CALL GENERE
NPARTI(4) = NPARTI(4) + 1
PAKIND(ITAIL) = &4
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = 0.5%PPA(I)
E(ITAIL) = 0.5%E(I)
T(ITAIL) = T(I)
END IF
CALL GENERE
NPARTI(2) = NPARTI(2) + 1
PAKIND (ITAIL) = 2
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = 0.5%PPA(I)

e
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E(ITAIL) 0.5%E(I)
T(ITAIL) T(I)
CALL DELETE(K,I)
NPARTI(3) = NPARTI(3) - 1
RETURN

ELSE IF ( RND*SNTOT .LE. S

[T}

PRODUCTION OF FAST NEUTRALS
100 * UNICHA IS THE LOWEST TABULATED H-ENERGY

( IN EV ) FOR PRODUCING SECONDARY ELECTRONS AT A

A MO-SURFACE.

Z6 = Z6.+ FACTOR

IF ( E(I) .GE. 200.*UNIC
CALL GENERE

N&+SN20+SN21 )
H2+ + H2 -->

HA ) THEN

NPARTI(4) = NPARTI(4) + 1

PAKIND(ITAIL) = &
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = 0.5%PPA(I)
E(ITAIL) = 0.5%E(I)
T(ITAIL) = T(I)

CALL GENERE

NPARTI(4) = NPARTI(&4) + 1

PAKIND (ITAIL) = 4
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = 0.5%PPA(I)

E(ITAIL) = 0.5%E(I)
T(ITAIL) = T(I)
END IF
PPA(I) = O
E(I) = 0
ELSE
IONIZATION H2+ + H2 -->

EN

ELSE

H ATOMS :

X(I) = X(I) + PPA(I)/PMASS*DT

IF

27 = 77 + FACTOR
CALL GENERE
NPARTI (1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) = 1
X(ITAIL) = X(I)
PPA(ITAIL) = O.
PPE(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)

. CALL GENERE
NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1
PAKIND (ITAIL) = 3
X(ITAIL) = X(I)

PPA(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = 0.
T(ITAIL) = T(I)
END IF
D IF

IF ( PAKIND(I) .EQ. &4 )

( X(I) .LT. 0. ) .THEN
STOP ' H BEHIND AN'

H2+ + H2+ ‘E

THEN

THEN
2H + H2+
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ELSE IF ( X(I) .GT. GAPLEN ) THEN

DNKATH(4) = DNKATH(4) + 1
DX = GAPLEN - X(I)

T(I) = T(I) + DX/PPA(I)*PMASS
DIVIDING THE H ATOMS 1IN 20 SEPARATE *
ENERGY INTERVALLS AND COUNTING THEM *

INDEX = INT(C E(I) / EKIMA * 6. * 19.9999 ) + 1
EMEAN(4) = EMEAN(4) + FACTOR*E(I)
TNUM(4) = TNUM(4) + FACTOR
IF ( INDEX .LE. 20 )
ENEDIS(4,INDEX) = ENEDIS(4,INDEX) + FACTOR

EMISSION OF SECONDARY ELECTRONS BY H-IMPACT AT THE KATHODE: *

DELTA = 2.159 * QN(58,E(I)/UNICHA) / DENSIT

INTDEL = INT(DELTA)

DO 60, J = 1, INTDEL
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND(ITAIL) = 1
X(ITAIL) = GAPLEN -
PPA(ITAIL) = 0.
PPE(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)

CONTINUE

IF ( FAO4AS(1) .LE. DELTA-INTDEL ) THEN
CALL GENERE
IEKATH = IEKATH + 1
NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
PAKIND (ITAIL) = 1
X(ITAIL) = GAPLEN
PPA(ITAIL) = O.
PPE(ITAIL) = 0.
E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
T(ITAIL) = T(I)

END IF

i n

i

CALL DELETE( K, I )
NPARTI(4) = NPARTI(4) - 1
RETURN

ELSE IF ( FLAG ) THEN
IONIZATION H + H2 --> H+ + E + H2 ( H + H2+ + E ) =*

DECISION OF THE THE REACTION CHANNEL *
IF ( FAO4AS(1) .LE. 0.5 ) THEN

Z8 = 78 + FACTOR

CALL GENERE

NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1

PAKIND(ITAIL) = 1

X(ITAIL) = X(I)

V = PPA(I)/PMASS

PPA(ITAIL) = EMASS * V / SQRT( 1. - V*V/CSQR )

PPE(ITAIL) = 0.

E(ITAIL) = SQRT( EOSQR + PPA(ITAIL)*PPA(ITAIL)*CSQR )



359 T(ITAIL) = T(I)
360 NPARTI(2) = NPARTI(2) + 1
361 PAKIND(I) = 2
362 NPARTI(4) = NPARTI(4) - 1
363 ELSE
364 Z9 = Z9 + FACTOR
365 CALL GENERE
366 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
367 PAKIND(ITAIL) = 1
368 X(ITAIL) = X(I)
369 PPA(ITAIL) = 0.
370 PPE(ITAIL) = 0.
371 E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)
372 T(ITAIL) = T(I)
373 CALL GENERE
374 NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1
375 PAKIND(ITAIL) = 3
376 X(ITAIL) = X(I)
377 PPA(ITAIL) = 0.
378 E(ITAIL) = 0.
379 T(ITAIL) = T(I)
380 END IF
381 END IF ‘
382 ELSE IF ( PAKIND(I) .EQ. 5 ) THEN
* H2 MOLECULES : *
383 X(I) = X(I) + PPA(I)/H2MASS*DT
384 IF ( X(I) .LT. 0. ) THEN
385 STOP ' H2 BEHIND ANODE'
386 ELSE IF ( X(I) .GT. GAPLEN ) THEN
387 DNKATH(5) = DNKATH(5) + 1
388 DX = GAPLEN - X(I)
389 T(I) = T(I) + DX/PPA(I)*H2MASS
* DIVIDING THE H2 ATOMS 1IN 20 SEPARATE *
¥ ENERGY INTERVALLS AND COUNTING THEM #*
390 INDEX = INT( E(I) / EKIMA * 7.5 * 19.9999 ) + 1
391 EMEAN(5) = EMEAN(5) + FACTOR*®E(I)
392 TNUM(5) = TNUM(5) + FACTOR
393 IF ( INDEX .LE. 20 )
& ENEDIS(5,INDEX) = ENEDIS(5,INDEX) + FACTOR
EMISSION OF SECONDARY ELECTRONS BY H2-IMPACT AT THE KATHODE: #*
394 DELTA = 2.159 * QN(59,E(I)/UNICHA) / DENSIT
395 INTDEL = INT(DELTA)
396 DO 70, J = 1, INTDEL
397 CALL GENERE
398 IEKATH = IEKATH + 1
399 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1
400 PAKIND(ITAIL) = 1
401 X(ITAIL) = GAPLEN
402 - PPA(ITAIL) = 0.
403 . PPE(ITAIL) = 0.
404 : E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)

405 T(ITAIL) = T(I)
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406 70 CONTINUE

407 IF ( FAO4AS(1) .LE. DELTA-INTDEL ) THEN

408 CALL GENERE

409 IEKATH = IEKATH + 1

410 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1

411 PAKIND(ITAIL) = 1

412 X(ITAIL) = GAPLEN

413 PPA(ITAIL) = O.

414 PPE(ITAIL) = 0.

415 E(ITAIL) = SQRT(EOSQR)

416 T(ITAIL) = T(I)

417 END IF

418 CALL DELETE( K, I )

419 NPARTI(5) = NPARTI(5) - 1

420 RETURN

421 ELSE IF ( FLAG ) THEN
* TONIZATION H2 + H2 --> H2+ + E + H2 *
* DECISION WHICH PARTICLE WILL BE IONIZED .

422 IF ( FAO4AS(1) .LE. 0.5 ) THEN

423 210 = Z10 + FACTOR :

424 CALL GENERE

425 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1

426 PAKIND(ITAIL) = 1

427 X(ITAIL) = X(I)

428 V = PPA(I)/H2MASS

429 PPA(ITAIL) = EMASS * V / SQRT( 1. - V#V/CSQR )

430 PPE(ITAIL) = 0.

431 E(ITAIL) = SQRT( EOSQR + PPA(ITAIL)*PPA(ITAIL)*CSQR )

432 T(ITAIL) = T(I)

433 NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1

434 PAKIND(I) = 3

435 NPARTI(5) = NPARTI(5) - 1

436 ELSE

437 711 = Z11 + FACTOR

438 CALL GENERE

439 NPARTI(1) = NPARTI(1) + 1

440 PAKIND(ITAIL) = 1

441 X(ITAIL) = X(I)

442 PPA(ITAIL) = O.

443 PPE(ITAIL) = O.

TN E(ITAIL) = SQRT( EOSQR )

445 T(ITAIL) = T(I)

446 CALL GENERE

447 NPARTI(3) = NPARTI(3) + 1

448 PAKIND(ITAIL) = 3

449 X(ITAIL) = X(I)

450 PPA(ITAIL) = 0.

451 E(ITAIL) = 0.

452 T(ITAIL) = T(I)

453 END IF

454 END IF

455 END IF

456 10 CONTINUE
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THIS FUNCTION COMPUTES THE PATH LENGTH BETWEEN TWO COLLISIONS.

PARAMETER( MAXN = 91040, A = 6.0457E-14 )

INTEGER PAKIND

REAL MAXPRO

DIMENSION MAXPRO(2:3) .

COMMON /COLTIM;/ TCOLL( 0:100, 0:100, 2:3 )

COMMON /PMAX/ PMAX(2:3)

COMMON /PDATA/ X(MAXN), PPA(MAXN), PPE(MAXN), E(MAXN), T(MAXN)
COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU

COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR
COMMON /PHYSIK/ DENSIT

COMMON /TIMES/ TIME, DT

DATA  MAXPRO(2), MAXPRO(3) /1., 1./

FAST H-ATOMS
IF ( PAKIND .EQ. 4 ) THEN
EEV = E(I) / UNICHA
IF ( EEV .GE. 4.E2 ) THEN
TC = -LOG(RND) * PMASS / QN(30,EEV) / ABS(PPA(I))
ELSE
TC = 1.1 * DT
END IF
RETURN

FAST H2-MOLECULES
ELSE IF ( PAKIND .EQ. 5 ) THEN
EEV = E(I) / UNICHA
IF ( EEV .GE. 5.E1 ) THEN
TC. = -LOG(RND) * H2MASS / QN(31,EEV) / ABS(PPA(I))
ELSE
TC =1.1 % DT
END IF
RETURN

ELECTRONS

ELSE IF ( PAKIND .EQ. 1 ) THEN
TC = -LOG( RND ) / DENSIT / A
RETURN

END IF

RND = 1. - RND *% ( 5./PRESSU )

PROTONS AND H2+
IF ( RND .LT. MAXPRO(PAKIND) ) THEN

wle
Yy
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036 PNORM = P * 100. / PMAX(PAKIND)

037 RNDNOR = 100. * RND / MAXPRO(PAKIND)

038 J = INT(PNORM)

039 K = INT(RNDNCR)

040 SJ = TCOLL(J+1,K,PAKIND)-TCOLL(J,K,PAKIND)

041 SK = TCOLL(J,K+1,PAKIND)~-TCOLL(J,K,PAKIND)

042 TC = TCOLL(J,K,PAKIND) + SJ*(PNORM-J) + SK¥*(RNDNOR-K)

043 ELSE

044 TC = 1.1%DT

045 ENDIF

046 DEBUG SUBCHK

047 END

001 SUBROUTINE DELETE( K I)

002 PARAMETER( MAXN = 91040 )

003 COMMON /POINTE/ ITAIL, IFIN, ISUCC( O:MAXN )

004 COMMON /MISCEL/ NPARTI(S5)

005 ISucc( X ) = ISUCC( I )

006 ISUCC( IFIN ) = I

007 IFIN =1

008 IF (I .EQ. ITAIL ) THEN

009 ITAIL =

010 IF ( ITAIL .EQ. 0 ) THEN

011 WRITE (*,*) NPARTI(1) + NPARTI(2) + NPARTI(3) + NPARTI(&)
& + NPARTI(S)

012 STOP ' POPULATION HAS DIED! '

013 END IF

014 END IF

015 DEBUG SUBCHK

016 END

001 . SUBROUTINE GENERE

002 PARAMETER( MAXN = 91040 )

003 COMMON /POINTE/ ITAIL, IFIN, ISUCC( O:MAXN )

004 COMMON /MISCEL/ NPARTI(5)

005 ITAIL = ISUCC( ITAIL )

006 IF ( ITAIL .EQ. IFIN ) THEN

007 WRITE(**,*) ' NUMTOT = ', NPARTI(1)+NPARTI (2)+NPARTI(3)
& +NPARTI (4)+NPARTI(5)

008 STOP 'ARRAY IS TO SMALL'

009 END IF

010 DEBUG SUBCHK

011 END
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001 SUBROUTINE RENORM( ISUCC, ITAIL, IFIN, FACTOR,
& NPARTI, MINN )

alrataatenbe et atonlaata o ale ale ale ale abe ale wle e aloalsale wleale mlante ol aleofualewle afs oo ate oo ale afe et ol nloateoleslealaale alacleale by who obe ol afoole ola ale nla sle wteobe cle aleale mhe ale oo olenls e ole wlowlomt
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* THE SUBROUTINE RENORM REDUCES THE SET OF TEST PARTICLES *
% TO A NUMBER OF MINN TEST PARTICLES. V ¥

002 PARAMETER( MAXN = 91040 )

003 INTEGER PAKIND

004 DIMENSION ISUCC(0:*), NPARTI(5), NPARTN(S)

005 COMMON /PDATA/ X(MAXN), PPA(MAXN), PPE(MAXN), E(MAXN), T(MAXN),
& PAKIND (MAXN)

006 NTOTOL NPARTI(I)+NPARTI(2)+NPARTI(3)+NPARTI(4)+NPARTI(S)

itn

‘007 PRODEL 1. - DBLE( MINN ) / NTOTOL

008 WRITE(*,*) ' RENORMIERUNG:'

009 WRITE(“ *) ' PRODEL = ', PRODEL

010 WRITE(*,*) ' NPARTI BEFORE = ', NPARTI

011 po 30, J=1,5

012 NPARTN(J) = NINT( NPARTI(J) * ( 1. - PRODEL ) )

013 30 CONTINUE

014 NTOTNE = NPARTN(1)+NPARTN(2)+NPARTN(3)+NPARTN(4)+NPARTN(5)
015 FACTOR = FACTOR * DBLE( NTOTOL ) / NTOTNE
016 N = NTOTOL
017 DO 20, WHILE( N .GT. NTOTNE )
018 K=20
019 I = ISUCC(0)
020 DO 10, WHILE ( I .NE. ITAIL .AND. N .GT. NTOTNE )
021 J = PAKIND(I)
022 IF ( FAO4AS(1) .LT. PRODEL
& .AND. NPARTN(J) .LT. NPARTI(J) ) THEN
023 NPARTI(J) = NPARTI(J)-1
024 N =N -1
025 ISUCC( K ) = ISUCC( I)
026 ISUCC( IFIN ) =1
027 IFIN =1
028 ELSE
029 K=1
030 END IF
031 I = IsuCC( K )
032 10 CONTINUE
033 J = PAKIND(I)
034 IF ( FAO4AS(1) .LT. PRODEL .AND.
& NPARTN(J) .LT. NPARTI(J) ) THEN
035 NPARTI(J) = NPARTI(J)-1
036 N =N -1
037 ITAIL =

038 END IF
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20 CONTINUE
WRITE (*,%*) " NPARTI = ', NPARTI
WRITE (*,*) " FACTOR = ', FACTOR
END
SUBROUTINE UTPUT
* THIS SUBROUTINE PRINTS A TABLE WITH THE NUMBERS OF THE *
* PARTICLES. #*
LOGICAL FLAG
INTEGER RNPART
REAL MAXTIM
DIMENSION RNPART(5)
COMMON /CONST/ UNICHA
COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU
COMMON /MISCEL/ NPARTI(5), DNANOD(5), DNKATH(5), FACTOR, EKIMA
COMMON /TIMES/ TIME, DT, MAXTIM
COMMON /NOREAC/ 21, 22, 23, 24, Z5, 26, Z7, 28, 29, 210, Z11
COMMON /EMEAN/ EMEAN(5), TNUM(S)
SAVE FLAG
DATA FLAG / .TRUE. /
po 70, I=1,5
RNPART(I) = NINT( FACTOR * NPARTI(I) )
70 CONTINUE
IN THE FOLLOWING IF-BLOCK THE HEAD OF THE TABLE IS PRINTED. *
IF ( FLAG ) THEN
WRITE(,10)
10 FORMAT(1H ,'| TIME |', 5(' NUMBER OF |') )
WRITE (*,20)
20 FORMAT(1H ,'] IN- |',' ELECTRONS |',' H+ IONS |,
& © ' H2+ IONS |',' H ATOMS j'," H2 MOLECU.!|' )
WRITE(*,30)
30 FORMAT(1H , "] NANOSEC.|', 5(' WITHIN [') )
WRITE (*,40)
40 FORMAT(1H ,'| |', 5(' THE GAP ") )
WRITE (*,50)
50 FORMAT(1H ,'|=-===---~ |', 5('===mmmmmm- ')
FLAG = .FALSE.
END IF
WRITE(*,60) TIME*1.E9, RNPART(1), RNPART(2), RNPART(3),
& RNPART (4), RNPART(5)
60  FORMAT(1H ,"|',F8.2," |', 5(I10,' |") )

IF ( TIME .GE. MAXTIM-DT ) THEN
WRITE (*,*) NPARTI(1), NPARTI(2), NPARTI(3), NPARTI(4), NPARTI(5)
ZTOT = 21 + 22 + 23 + 24 + 25 + Z6 + 27 + Z8 + 29 + Z10 + Z11
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035 WRITE(:, ' (/) ")

036 WRITE (*,*) ' GAPABSTAND : ', NINT(GAPLEN*1000), by

037 WRITE(*,*) ' SPANNUNG : ', NINT(GAPLEN®*EFIELD), ' V'

038 WRITE(*,5) PRESSU

039 WRITE(*,6) 'E + H2 --> 2E + H2+ ', Z1/ZTOT*100.
040 WRITE(*,6) ' H+ + H2 --> H + H2+ ', Z2/ZTOT*100.
041 WRITE(*,6) ' H+ + H2 =--> H+ + E + H2+ ', 23/2TOT*100.
042 WRITE(*,6) ' H2+ + H2 --> H2 + H2+ ' 24/ZTOT*100.
043 WRITE (*,6) ' H2+ + H2 =--> H + H+ + H2 . ', 25/ZTOT*100.
A WRITE(*,6) ' H2+ + H2 --> H + H + H2+ . ', Z6/2TOT*100.
045 WRITE(*,6) ' H2+ + H2 --> H2+ + E + H2+ : ', 27/ZTOT*100.
046 WRITE(*,6) 'H + H2 --> H+ + E + H2 ', Z8/ZTOT*100.
047 WRITE(*,6) ' H + H2 =-->H + H2+ + E ', 29/ZTOT*100.
048 WRITE(*,6) ' H2 + H2 =--> H2+ + E + H2 ' 210/2TOT*100.
049 WRITE(*,6) ' H2 + H2 =--> H2 + H2+ + E ', Z11/ZTOT*100.
050 WRITE (*,*)

051 WRITE(*,*) 'EMEAN = ', ( NINT( EMEAN(I)/TNUM(I)/UNICHA ), I=1,5)
052 WRITE (*,%)

053 5 FORMAT( ' DRUCK . ', F&.1, " PA', /)

054 6 FORMAT( A36, F6.3, ' %' )

055 ENDIF

056 END

001 SUBROUTINE BOOKKE( X, E, PAKIAD ISUCC )

002 INTEGER PAKIND, DNANOD, DNKATH

003 REAL NEO, IMAXO, IEM, IHP, IH2P, IH, IH2, KATHOI

004 DIMENSION  X(*), E(*), PAKIND(*), ISUCC(0:*), DENSIT(5,20)

005 COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR

006 COMMON /POINTE/ ITAIL, IFIN

007 COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU

008 COMMON /MISCEL/ NPARTI(5), DNANOD(5), DNKATH(5), FACTOR

009 COMMON /TIMES,/ TIME, DT

010 COMMON /NEO/ NEO

011 COMMON /ENEDIS/ ENEDIS(5,20), ENNORM(5)

012 COMMON /IEKATH/ IEKATH

013 DATA M, N / 11, 0 /

014 DATA KATHOI, ANODEI / 0., 0. /

015 SAVE N, KATHOI, ANODEI, IMAXO

016 N = N+1

017 ENNORM(1) = ENNORM(1) + FACTOR * DNANOD(1)

018 DO 110, I =2, 5

019 ENNORM(I) = ENNORM(I) + FACTOR * DNKATH(I)

020 110 CONTINUE

021 IF ( MOD(N,M) .EQ. 0 ) THEN

022 IF (N EQ M ) THEN

023 WRITE(9 *) ' PARTICLE DENSITY DEPENDENT ON SPACE AND

&TIME'
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WRITE(9,%*)

WRITE(9,80) NINT(EFIELD*GAPLEN/1000.), GAPLEN*100., PRESSU

WRITE(9,%)

WRITE(11,*) ' ENERGY DISTRIBUTION DEPENDENT ON SPACE AND

& TIME'

PR

PR e

WRITE(11,%)

WRITE(11,80) NINT(EFIELD*GAPLEN/1000.), GAPLEN*100., PRESSU

WRITE(11,%)
DENSIO = NEO / GAPLEN

END IF
RESET THE ARRAYS OF
PARTICLE DENSITY
D0 50, I =1, 5

DO 60, J = 1,20

DENSIT(I,J) = 0

CONTINUE
CONTINUE
UPDATE THE ARRAYS OF
PARTICLE DENSITY:
I = ISUCC(0)
DO 10, WHILE ( I .NE. ITAIL )

INDEX = INT(X(I)/GAPLEN+*20)+1
DENSIT(PAKIND(I),INDEX) = DENSIT(PAKIND(I),INDEX)

+ FACTOR
I = ISUCC(I)
CONTINUE
INDEX = INT(X(ITAIL)/GAPLEN®*20)+1
DENSIT(PAKIND(ITAIL),INDEX) = DENSIT(PAKIND(ITAIL),INDEX)
' + FACTOR :
WRITE THE ARRAYS ON THE
EXTERNAL FILE
DENSITY. DATA.DATA
WRITE(9,90) TIME*1.E9
WRITE(11,100) NINT( ( TIME - DBLE(M)/2.*DT ) * 1.E9 )
DO 20, I =1, 20
WRITE(9,30) DENSIT(1,I)/DENSIO/GAPLEN*20.,
DENSIT(2,I)/DENSIO/GAPLEN*20.,
DENSIT(3,I)/DENSIO/GAPLEN*20.,
DENSIT(4,1)/DENSI0/GAPLEN*20. ,
DENSIT(5,I)/DENSIO/GAPLEN*20.
WRITE(11,30) ENEDIS(1,I) / ENNORM(1),
ENEDIS(2,I) / ENNORM(2),
ENEDIS(3,I) / ENNORM(3),
ENEDIS(4,I) / ENNORM(4),
ENEDIS(5,I) / ENNORM(5)
CONTINUE
WRITE(9,%)
WRITE(11,%)
CALL RESEND
END IF

e T S b e e i s e e
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RT LE CU RRENT *
E ELECTROD

IC
TH E S W%

IF (N .EQ. 2 ) THEN

IMAXO = ( NEO + 1 ) / GAPLEN * SQRT( ( SQRT(EOSQR)

+ UNICHA®EFIELD*GAPLEN ) ** 2 - EOSQR ) /

( SQRT(EOSQR) + UNICHA*EFIELD*GAPLEN ) * SQRT(CSQR)
WRITE(10,%*) ' PARTICLE CURRENT AT THE ELECTODES'
WRITE(10,%)

WRITE(10,80) NINT(EFIELD*GAPLEN/1000.), GAPLEN*100., PRESSU
WRITE(10,%)
WRITE(10,%)
"TIME (NS) E H+ H2+ H H2
(IEA-IEK)/IEK'
WRITE (10,%)
END IF
COMPUTATTION OF %
ELECTRODE CURRENT: *
KATHOI = KATHOI + FACTOR*IEKATH
ANODEI = ANODEI + FACTOR*DNANOD(1)

IF ( MOD(N,3) .EQ. 0 ) THEN

KATHOI = KATHOI + FACTOR*IEKATH
ANODEI = ANODEI + FACTOR*DNANOD(1)
IEM = DNANOD(1)*FACTOR / DT / IMAXO

IHP = DNKATH(2)*FACTOR / DT / IMAXO
IH2P = DNKATH(3)*FACTOR / DT / IMAXO
IH = DNKATH(4)*FACTOR ./ DT / IMAXO
IH2 = DNKATH(5)*FACTOR / DT / IMAXO

WRITE(10,70) (TIME-1.5%DT)*1.E9, IEM, IHP, IH2P, IH, IH2,

( ANODEI - KATHOI ) / KATHOI
KATHOI = 0.
ANODEI = 0.
END IF
IEKATH = 0

I, FRR JOPSR RN, UL JES SUY, JURE JADG TR SOPRL JRNL JURL UL T O TR TP UL JHL JUORE SOUE TR TS SR R S T 3
e o e e L o e L *

FORMAT( 5(1P,E11.3) )
FORMAT( F7.2, 6(1P,E11.3) )

FORMAT( 'U = ',I3,' KV D= "',F3.1," CM P="

&

F&4.1,"' PA' )

FORMAT( 'TIME = ', F5.1, ' NS' )
E =

', I3, ' NS')

END

---------------------------------------------------------------------

.......................................................................

*  MQ

* QN = CROSS SECTION * DENSITY (M#*-3 * Ms#2 = 1/M)
* ICROSS = INDEX OF CROSS SECTION
* ENERGY = PARTICLE ENERGY (EV)

= DIMENSION FOR NUMBER OF CROSS SECTIONS
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* MW DIMENSION FOR NUMBER OF ENERGY VALUES FOR EACH CROSS SECTION
002 PARAMETER (MQ=59 ,MW=30)
003 CHARACTER*80 TEXTQ(4,MQ)
004 COMMON /CROSS/ NQ
005 COMMON /FLAGS/ KPRINT,KCROSS(MQ)
- 006 COMMON /GETQWI/ QFIT(MW,MQ),QNWFIT(3,MW,MQ),
& WFIT(MW,MQ) ,WFITL(MW,MQ),
& NW (MQ) ,KQZERO (MQ)
007 COMMON /PARAME/ DUMMY1, DUMMY2, DRUCK
008 COMMON /PHYSIK/ DICHTE
009 - COMMON /TEXT/  TEXTQ
010 DATA KFIT/0/
011 SAVE
012 IF(KFIT.EQ.1) GO TO 100
013 DO 10 I=1,MQ
014 KCROSS(I) =
015 10 CONTINUE
016 READ(2,*) KPRINT
017 READ(2,*) KCROSS
018 WRITE(6,210) KPRINT
019 WRITE(6,211) KCROSS
020 CALL FITQNW
021 KFIT = 1
022 BOLTZ =  1.38054D-23
023 TEMP = 293.15D0
024 DICHTE = DRUCK / (BOLTZ*TEMP)
025 WRITE(6,290) BOLTZ,TEMP,DRUCK,DICHTE
026 CALL FITNQW
027 100 IF(ENERGY.GE.WFIT(1,ICROSS)) GO TO 110
028 IF (KQZERO(ICROSS).EQ.0) THEN
029 QN = 0
030 ELSE
031 - QN = DICHTE*QFIT(1;ICROSS)
032 ' END IF
033 RETURN
034 110 DO 120 J=1,NW(ICROSS)-2
035 IF (ENERGY.LE.WFIT(J+1,ICROSS)) GO TO 130
036 120 CONTINUE
037 IF (ENERGY.LE.WFIT(NW(ICROSS),ICROSS)) THEN
038 JW = NW(ICROSS) - 2
039 GO TO 140
040 : ELSE
041 _ QN =
042 - RETURN
043 END IF
044 1300 =7
045 140 X = LOG(ENERGY)
046 QN = EXP( QNWFIT(1,JW,ICROSS)
& + X*( QNWFIT(2,JW,ICROSS) + X*QNWFIT(3,JW,ICROSS)) )

047 RETURN
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210 FORMAT('1KPRINT = 0: PRINTS NO CROSS SECTIONS '/

&' KPRINT
&' KPRINT
&' KPRINT
&' KCROSS
211 FORMAT('

&' PRESSURE =

o

1: PRINTS CROSS SECTIONS USED IN THIS RUN'/

2: PRINTS 'ALL CROSS SECTIONS'/

',I11,' 1IN THIS RUN',/,

INDICES OF CROSS SECTIONS CONSIDERED IN THIS RUN')

KCROSS = ',401I3)
290 FORMAT('OBOLTZMANN CONSTANT = ",1P,D12.5,' (N*M/K);'
&' TEMPERATURE = ',3P,D11.2,'(K);"',/,

',1P,D10.3," (N/M**2 = 1E-2 MILLIBAR);',

&'  DENSITY =',D10.3,' (M**-3);")

END

---------------------------------------------------------------------
..........................

.......................................................................

CALL FITQNW READS AND WRITES TABULATED CROSS SECTIONS QFIT(WFIT)

ENTRY FITNQW HAS TO BE RECALLED FOR EACH NEW VALUE OF "DICHTE"

ENTRY FITNQW CALCULATES LOG(DICHTE*QFIT), LOG(WFIT)
NEXT, FITS CUBIC FUNCTION TO THESE DATA

* KQZERO(I)

* KQZERO(I)

* NQ

* NW(I)

* NWMAX

* WFIT(J,I)

* QFIT(J,I)

% QN(W, ICROSS)
oW

* IXXX = INDEX
% JXXX = INDEX
* KXXX =

* MXXX =

* NXXX =

T S PR

LA L A (R VI | I B T

i

* STORES ITS COEFFICIENTS IN QNWFIT(X,J,I), I = CROSS SECTION NUMBE
¥ AT RETURN THE FUNCTIONS QN(W) ARE READY FOR USE FOR EACH I = 1,NQ

0 THEN QN(W) = 0 IF W < WFIT(1,1)
1 THEN QN(W) = DICHTE * QFIT(1,I) IF W < WFIT(1,I)
TOTAL NUMBER OF CROSS SECTIONS .

NUMBER OF ENERGY VALUES FOR CROSS SECTION I

MAXIMUM OF NW(I)

ENERGY IN EV MUST BE # 0 IN QN(W)!!!ittternty
CROSS SECTION IN M#%2 MUST BE # O IN QN(W)!!!1tttrtyy
FUNCTION DENSITY # CROSS SECTION IN M#%-3 * M¥#2 = 1/M
FOR THE CROSS SECTION NUMBER ICROSS

ENERGY IN EV

nou

IN LOOP
IN LOOP

FLAG TO CONTROL PROGRAM FLOW
DIMENSION OF ARRAY XXX
NUMBER OF ELEMENTS OF THE VARIABLE XXX USED AT PRESENT

e T T T s T s T e T S T T S e T s P s T T s s e T T e s T e e e s ke

PARAMETER (MQ=59 ,MW=30)

REAL

AFIT(3),QNFITL(MW),XFIT(3),YFIT(3)

CHARACTER*80 TEXTQ(4,MQ)

CHARACTER*52 TEXT (MW)

COMMON /CROSS/ NQ

COMMON /FLAGS/ KPRINT,KCROSS(MQ)

COMMON /GETQWI/ QFIT(MW,MQ),QNWFIT(3,MW,MQ),

WFIT(MW,MQ),WFITL(MW,MQ),
NW (MQ),KQZERO(MQ)

COMMON /PHYSIK/ DICHTE
COMMON /TEXT/  TEXTQ

IF(KPRINT.EQ.1.0R.KPRINT.EQ.2) WRITE(6,1)
1 FORMAT('OIF W < WFIT(1,I) THEN: IF KQZERO(I) = 0 THEN QN(W) =
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&, ' ; IF KQZERO(I) = 1 THEN QN(W) = DIC
&TE * QFIT(1,I)")

013 DO 10 I=1,MQ

014 WFIT(1,I) = -1

015 10 CONTINUE

016 ICROSS = 1

017 20 READ(3,*) I,NQ,NW(I),NWMAX,KQZERO(I)

018 READ(3,25) (TEXTQ(J,I),J=1,3)

019 READ(3,30) (WFIT(J,I),QFIT(J,I),TEXT(J),J=1,NW(I))

020 25 FORMAT(A80/A80/A80)

021 30 FORMAT(2D10.3,A52)

022 IF(KPRINT.EQ.0) GO TO 40

023 IF (KPRINT.EQ.2) GO TO 33

024 IF(I.NE.KCROSS(ICROSS)) GO TO 40

025 ICROSS = ICROSS + 1

026 33 WRITE(6,35) I,NQ,NW(I),NWMAX,KQZERO(I)

027 WRITE(6,36) (TEXTQ(J,I),J=1,3)

028 WRITE(6,37) (WFIT(J,I),QFIT(J,I),TEXT(J),J=1,NW(I))

029 35 FORMAT('OI = ',I2," NQ = ',I2,' NW = ',I3,' NWMAX= ', I3,
&' KQZERO = ',I1)

030 36 FORMAT(1H ,A80)

031 37 FORMAT(1H ,1P,2D10.3,A52)

032 40 IF(I.LT.NQ) GO TO 20

033 RETURN

034 ENTRY FITNQW

035 DO 100 I=1,NQ

036 ~ IF(WFIT(1,I).LT.0) GO TO 100

037 DO 50 J=1,NW(I)

038 WFITL(J,I) = LOG(WFIT(J,I))

039 QNFITL(J) = LOG(DICHTE*QFIT(J,I))

040 50 CONTINUE

041 DO 90 J=1,NW(I)-2

042 DO 60 K=1,3

043 XFIT(K) = WFITL(J+K-1,1)

04s 60 YFIT(K) = QNFITL(J+K-1)

045 CALL FITYX2(YFIT,XFIT,AFIT)

046 DO 80 K=1,3

047 QNWFIT(K,J,I) = AFIT(K) .

048 80 CONTINUE

049 90 CONTINUE

050 100 CONTINUE

051 RETURN

052 END

001 SUBROUTINE FITYX2(Y,X,A)

-l ot wbe o o1 wtaal alatomlontolealanlea! -leat aleal L s s mloade nhe atentle vl ale wlnwlaa! ! ool
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* FITS THE QUADRATIC FUNCTION Y = A(3)%X**2 + A(2)*X + A(1)



002

003
004
005

006
007
008
009

001

002
003
004
005
006

007
008
009
010

011
012

013

&

-------------------------------------------
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GIVEN DATA POINTS (X(I),Y(I),I=1,3)
= INPUT
= OUTPUT

REAL A(3),X(3),Y(3)

DYDX
X1X2
A(3)

(Y(2) - Y(1)) / (X(2) - X(1))

X{(1) + X(2)

( Y(3) - Y(1) - DYDX*(X(3) - X(1)) ) /
( X(3)*(X(3) -X1X2) + X(1)*X(2) )

DYDX - A(3)*X1X2

Y(1) - X(1)*( A(3)*X(1) +A(2) )

(L

A(2)
AC1)
RETURN
END

I

--------------------------------------------------
nnnnnnnnnnnnnnn

FUNCTION SIGMAT( E )

b TH
W% A /

h-' .l_ l_ ' l L L.L;L.---.' L ‘ -_ -- JIR JUPRL JRNG 00 SUP DU, R PARUL DU, SOV J S
oo e D S e T e R R R i 4

E FUNCTION RETURNS THE VALUE OF THE *
V - CROSS SECTION FOR ELECTRONS *

LOGICAL FLAG
PARAMETER ( A = 6.0457E-14 )

COMMON JCONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR
DATA FLAG / .TRUE. /
SAVE FLAG

IF ( FLAG ) THEN

E0O = SQRT( EOSQR )
FLAG = .FALSE.
END IF
EKIN = E * UNICHA
SIGMAT = / SQRT( (EKINYEKIN+2¥EO*EKIN) * CSQR ) * ( EO + EKIN )

END
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* MAIN PROGRAM COLLTIME ;
* THIS PROGRAM COMPUTES THE TIME BETWEEN TWO COLLISIONS (TC), *
* DEPENDENT ON THE INITIAL PARTICLE'S MOMENTUM AND THE PROBABILITY
* THAT AT LEAST ONE COLLISION HAPPENS BETWEEN 0 AND TC. "

001 REAL INTEGR, MAXPRO

002 DIMENSION TC( 0:100, 0:100 )

003 COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR

004 COMMON /PARAME/ EFIELD, GAPLEN, PRESSU

005 COMMON /PB/PB

006 EXTERNAL FUNCTI

007 DATA ( (TC(I1,K), K=0,100), I=0,100 )/10201%150.E-9/

008 READ(1,%*) EFIELD

009 READ(1,%*) GAPLEN

010 READ(1,*) PRESSU

011 MAXPRO = 1.

012 RFACTO = 100./MAXPRO

013 PMAX = SQRT( 2. * H2MASS * UNICHA * EFIELD * GAPLEN )

014 TMAX = PMAX / UNICHA / EFIELD

015 WRITE(*,*) ' TMAX = ',TMAX,'S', ' PMAX = ' PMAX, 'KG*M/S'

016 DT = TMAX/4000.

017 DP = PMAX/100.

018 po 10, I =0, 100

019 PB = I%DP

020 INTEGR = 0.

021 DO 20, K =0, 3999

022 T = K+DT

023 DINTEG = TRAPEZ( T, T+4DT, FUNCTI )

024 INTEGR = INTEGR + DINTEG

025 ~ R = 1. - EXP(-INTEGR)

026 INDEXK = INT(R*RFACT0+0.9999999)

027 TC(I,INDEXK) = T+DT

028 20 CONTINUE

029 TC(I,0) = O.

030 10 CONTINUE

031 WRITE(4) TC

033 END
T T e e Y e T e e e e e e T e e e S e s e ST S e e e s e R e e e ey

001 FUNCTION TRAPEZ( XLOW, XUPP, F )
D R e A e b e e i L e g e T T, e

002 TRAPEZ = 0.5 * ( F(XLOW) + F(XUPP) ) * ( XUPP - XLOW )
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003 END

-------------------------------------------------

001 ‘ FUNCTION FUNCTI( T )

-------------------------------------
--------------------------------------------------

* THIS FUNCTION COMPUTES THE PRODUCT OF THE DENSITY OF BACK GROUND  *
* GAS AND THE TOTAL CROSS SECTION AND THE VELOCITY OF THE COLLIDING *
* PARTICLE. X

002 COMMON /CONST/ UNICHA, EMASS, PMASS, H2MASS, CSQR, EOSQR
003 COMMON /PARAME/ EFIELD GAPLEN PRESSU
004 COMMON /PB/PB

005 P PB + UNICHA * EFIELD * T
006 E 0.5 % P % P / H2MASS
KINETIC ENERGY IN EV: %

007 E = E / UNICHA

*  VELOCITY: "
008 Y ABS( P / H2MASS )
009 SN1 = QN(4,E)
010 SN2 = QN(20,E)
011 SN3 = QN(21,E) - 0.5%SN2
012 IF SN3 .LT. 0. ) SN3 =
013 SN& = QN(28,E)

nu

H~ntnun

* H2+ - IONS N
014 FUNCTI = ( SN1 + SN2 + SN3 + SN4 ) * V

* PROTONS .
c FUNCTI = ( QN(2,E) + QN(25,E) ) * V

015 END

et e e T T T T T T Y T T T T e T e S T T T s e T s S s e e T s s e e T e e

002 INCLUDE (PHYSCO)

aleateola -t AN B N e T e L e o AT B L e ST L PR PN,
T T T T T T T T T e T e e Y T e e e e e e e e e e e e e e s S e e e e S e e sty

alealvatentealenlaclsnlewls. wlamtealealectsnleste atralonteateate ntle st nlente ale alenla; = NS A 2R N AP,
et e oS T T T T T e T e T T e e e S S e s e T e e S s e e b A

001 INCLUDE (CROSS)
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