Hner
SIAI®
mainz

JOHANNES GUTENBERG  UNIVERSITAT

INSTITUT FUR PHYSIK

MAINZ

Entwicklung von Methoden zur
Untergrundreduzierung am Mainzer
Tritium—S—Spektrometer

Diplomarbeit
von
Thomas Thiimmler

Mainz, Januar 2002

Johannes Gutenberg (Rupferstich pon Theret)






Inhaltsverzeichnis

1 Einfiihrung

2 Das Mainzer Tritium-g-Experiment

2.1 Das Tritium-g-Spektrum . . . . . . . .. ..o

2.2 Das Experiment in Mainz . . . . . . ... . ... ... ... ...

221

2.2.2
2.2.3
224
2.2.5

Funktionsweise des MAC-E-Filters . . . . . ... ... .. ..
2.2.1.1 Parameter des Mainzer MAC-E—-Filters . . . . . ..
Adiabatische Naherung 1. Ordnung . . . . . . .. ... .. ..
Magnetisches Moment als adiabatische Invariante . . . . . . .
Adiabatische Energietransformation in relativistischer Form .

Energiekorrektur als Folge der Driftbewegung . . . . . . . ..

3 Werkzeuge zur Teilchenbahnverfolgung

3.1 SIMION 3D Version 7.0 . . . . . . . . . . . .

3.2 Das Simulationsprogramm ADIPARK . . ... ... .. ... ....

3.2.1
3.2.2
3.2.3
3.2.4

Motivation fiir ein neues Simulationsprogramm . . . . . . . .
Modularisierung und Funktionsweise . . . . . .. ... .. ..
Teilchenbahnverfolgung mit ADIPARK . . . .. ... ... ..
Prinzipielle und numerische Grenzen . . . . .. . ... .. ..
3.2.4.1 Diskussion der technischen Grenzen . . .. .. ...
3.2.4.2 Diskussion der mathematischen Grenzen . . . . . . .

3.2.4.3 Tests der numerischen Genauigkeit . . . . . . .. ..

3.3 Vergleich von ADIPARK mit SIMION 3D . ... ... ... .....

11
11
15
17
20
22
23

25



ii INHALTSVERZEICHNIS

4 Gespeicherte Teilchen im M AC—-E—Filter
4.1 Speicherbedingungen fiir geladene Teilchen . . . . . . . . .. ... ..
4.2 Speicherung von Elektronen . . . . . . . ... ... 0oL
4.3 Speicherung von Ionen . . . . . . .. ..o o000
4.4 Speichervolumenkarten des Mainzer Spektrometers . . . . . .. . ..

4.5 Untergrundprozesse . . . . . . . . . . ..o e e

5 Autheben der Speicherbedingungen
5.1 Diskussion einer elektrischen Dipolelektrode . . . . . . . ... .. ..
5.1.1 Motivation einer elektrischen Dipolelektrode . . . . . . . . . .
5.1.2  Wirkung eines idealisierten elektrischen Dipolfeldes . . . . . .
5.1.3 Stabilitatskriterien gespeicherter Teilchen . . . ... ... ..
5.2 Simulationen mit Dipolelektrode . . . . . . ... .. .. ... ...,
5.2.1 Simulation einer realen Dipolelektrode . . . . . . .. ... ..
5.2.2  Speichervolumenkarten mit Dipolelektrode . . . . . . . . . ..
5.3 Betrachtung eines gekriimmten Magnetfeldes . . . . . . .. ... ..
5.3.1 Motivation fiir ein gekriimmtes Magnetfeld . . . .. ... ..

5.3.2 Simulation mit gekriimmten Magnetfeldlinien . . . . . .. ..

6 Zusammenfassung und Ausblick

A Quelltexte
A.1 ADIPARK Hauptprogramm: adipark.c . . . . . ... .. ... ....
A.2 Bahnverfolgung: tracking.c . . . . . . .. ...
A3 Modul fiir Speichervolumenkarten: trapping.c . . . . .. .. ... ..
A.4 Elektrische Feldkartenverwaltung: efield.c . . . . .. ... ... ...
A5 Magnetische Feldkartenverwaltung: mag pa_ readerc . ... .. ..

A.6 Mathematische Bibliothek: math vector.c . . . ... ... ... ...

B Parameterdateien
B.1 Globale Konstanten: globalh . . . . .. ... .. ... ... .....
B.2 Simulationparameter: .run Datei . . .. .. ... .. ... ... ...

B.3 Magnetfeldparameter: .par Datei . . . . .. ... ... ... .....

49
49
53
99
61
67

71
71
71
72
73
78
78
80
84
84
84

89

93
93
95
110
112
119
123



Abbildungsverzeichnis

2.1
2.2
2.3
2.4
2.5
2.6

3.1
3.2
3.3
3.4
3.5
3.6
3.7
3.8
3.9
3.10
3.11
3.12
3.13

4.1
4.2
4.3
4.4

Signatur einer endlichen Neutrinomasse . . ... .. .. ... .. ..
MAC-E-Filter . . . . . . . . .
Transmissionsfunktion des MAC-E-Filters . . . . . ... .. ... ..
Elektrodenkonfiguration des Mainzer MAC-E-Filters . . . . . . . ..
Spulenkonfiguration des Mainzer MAC-E—Filters . . . . . ... ...

Nicht adiabatischer Energiegewinn eines Elektrons . . . . .. .. ..

Relaxation in SIMION 3D . . . . .. .. .. ... .. .. ... ...
Modulare Struktur von ADIPARK . . ... ... ... . .......
Struktogramm des Teilchenverfolgungsalgorithmus . . . . . . . . ..
Adiabasieabweichung in SIMION 3D . . . . ... ... ... .....
Flugbahnabweichung durch adiabatische Naherung . . . . . . .. ..
Vergleich von Flugbahn- und Adiabasieabweichung . . . . . . .. ..
Schrittweitenabhéngigkeit des Reflektionspunktes . . . . . . . .. ..
Schrittweitenabhéngigkeit der Berechnungszeit . . . . . .. ... ..
Energieabhéngigkeit des Reflektionspunktes . . . . . . . . .. .. ..
Vergleich einer Elektronentrajektorie in x-y-Projektion . . . . . . ..
Vergleich einer Elektronentrajektorie in x-z-Projektion . . . . . . ..
Vergleich der Abbildungseigenschaften . . . . . . ... .. ... ...

Energieerhaltung eines gespeicherten Elektrons . . . . . ... .. ..

Teilchenfalle im Elektrodenzwischenraum . . . . .. .. .. ... ..
Potentialmaximum im Elektrodenzwischenraum . . . . . . . . .. ..
Teilchenfalle mit magnetischen Reflektionspunkten . . . . . . . . ..

Flugbahn eines gespeicherten Elektrons in der Spektrometermitte . .

iii



v

4.5
4.6
4.7
4.8
4.9
4.10
4.11
4.12
4.13
4.14
4.15

5.1
5.2
9.3
5.4
5.5
5.6
0.7
0.8
2.9
5.10
5.11
5.12
5.13
5.14

ABBILDUNGSVERZEICHNIS

Flugbahn eines gespeicherten Elektrons im gesamten Volumen . . . . 56
Flugbahn eines gespeicherten Elektrons im linken Halbraum . . . . . o7
Flugbahn eines gespeicherten Elektrons in einer Penningfalle . . . . . 58
Flugbahn eines gespeicherten Protons . . . . . . ... ... ... .. 60
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =512¢V . . . . . .. 64
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =256 ¢V . . . . . .. 64
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =128 eV . . . . . . . 65
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =32¢eV . . . . . . .. 65
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =16eV . . . . . . . . 66
Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, =8eV . . . . .. .. 66
Speichervolumenkarte der kleinen Penningfallen . . . . . . . ... .. 67
Wirkung eines elektrischen Dipolfeldes . . . . . . .. ... ... ... 72
Gespeichertes Teilchen trotz elektrischem Dipolfeld . . . . . . . . .. 74
Radiale Abhéngigkeit der Driftgeschwindigkeit . . . . . . . . . .. .. 74
Teilchenbahnen von ADIPARK mit variiertem Dipolfeld . . . . . . . 75
Radiale Abhéngigkeit der Driftgeschwindigkeit . . . . . . . . . .. .. 75
Dipolhalbschale im Mainzer Spektrometer . . . . . . . . ... .. .. 78
ADIPARK-Simulation der Wirkung verschiedener Dipolfelder . . . . 79

Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ey;, = 512 eV 81
Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ey;, = 256 eV 82
Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ej;, = 128 eV 82
Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ey;, = 32 eV 83
Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ey;, = 16 eV 83
Feldlinien des gekriimmten Magnetfeldes . . . . . . ... ... .. .. 85
Vergleich von gekriimmtem Magnetfeld und Dipolfeld . . . . . . . .. 86



Tabellenverzeichnis

2.1 Parameter der Elektrodenkonfiguration des Mainzer MAC-E-Filters 17

3.1 Aufbau einer *.run’-Datei . . . . . . . . . ... 32
3.2 Aufbau einer ’.track<X>’-Datei . . . . . . . . .. .. ... ... ... 33
3.3 Eingabeparameter fiir numerische Genauigkeit . . . . . . . . . .. .. 44



vi

TABELLENVERZEICHNIS



Kapitel 1

Einfuhrung

Im Jahre 1914 beobachtete Chadwick das Energiespektrum des [-Zerfalls. Er ging
von einem Zwei-Korper-Zerfall aus, d.h. er erwartete eine monoenergetische Linie im
Energiespektrum. Zur Uberraschung der Physiker ergab sich aber ein kontinuierli-
ches Energiespektrum. Der f-Zerfall stand im Widerspruch zu den Erhaltungssétzen
fiir Energie, Drehimpuls und der quantenmechanischen Spinstatistik.

W. Pauli [Pau30| postulierte 1930 in einem Brief an H. Geiger und L. Meitner ein
hypothetisches neutrales Teilchen mit Spin %, das er vorldufig Neutron nannte. Da-
mit liefs sich der -Zerfall als Drei-Korper-Zerfall beschreiben und die Widerspriiche
waren entkréaftet. Nachdem Chadwick 1932 das neutrale Nukleon, das Neutron, ent-
deckt hatte, war durch die sehr viel héhere Masse klar, daf es sich nicht um das von
Pauli postulierte Teilchen handeln konnte.

Zwei Jahre nach der Entdeckung des Neutrons wurde der Name "Neutrino’ gebrauch-
lich, den E. Fermi |Fer34| einfiihrte, als ihm 1934 die theoretische Beschreibung des
B-Zerfalls gelang. Er betrachtete das Neutrino als masseloses Teilchen.

Es dauerte weitere 22 Jahre, bis 1956 E. Reines (Nobelpreis 1995) und C. L. Cowan
das Neutrino experimentell nachweisen konnten. Mit den jetzt vorhandenen Kernre-
aktoren standen sehr starke Antineutrinoquellen zur Verfiigung, die es ermdglichten,
den inversen (-Zerfall

Vo+p—n+et (1.1)

in einer wéssrigen Kadmiumchlorid-Losung zu beobachten. Hierbei ergab sich ein
mittlerer Wirkungsquerschnitt von o = (1.1 + 0.3) - 10~*3¢m?. Dieses Ergebnis be-
stétigt die um V-A erweiterte Fermitheorie fiir Neutrinoenergien von E, < 8 MeV
[Reib9]. Die Entdeckung des Myonneutrinos 1962 durch Ledermann, Steinberger und
Schwartz wurde 1988 mit dem Nobelpreis gewiirdigt. Das Tauneutrino wurde schliefs-
lich im Jahr 2000 durch das DONUT-Experiment am Fermilab nachgewiesen [Don00].

Laut Standardmodell der Teilchenphysik wird die gesamte Materie aus zwolf Fermio-
nen aufgebaut. Neutrinos (ve, v, ) sind die schwachen Isospinpartner der Leptonen:
Elektron, Myon und Tau. Sie ergeben zusammen mit den ebenfalls in Dubletts auf-
tretenden sechs Quarks ((u,d) , (c,s) , (b,t)) die zwolf Fermionen. Die Quark- und

1



2 KAPITEL 1. EINFUHRUNG

Leptondubletts ergeben, wenn man sie nach ansteigender Masse ordnet, die drei Fer-
mionfamilien. Das Standardmodell enthélt jedoch keine Information iiber die Massen
der Fermionen, daher miissen diese durch Experimente bestimmt und dem Modell
hinzugefiigt werden. Erst kiirzlich wurden experimentell Beweise fiir eine endliche
Neutrinomasse gefunden; das Standardmodell geht noch von masselosen Neutrinos
aus. In Theorien, die iiber das Standardmodell hinausgehen (sog. neue Physik, z.B.
Supersymmetrie, Grand Unified Theorie(GUT)), werden Neutrinos im allgemeinen
als massiv betrachtet.

Die Kenntnis der Neutrinoeigenschaften hat Auswirkungen auf Astrophysik, Kos-
mologie und Teilchenphysik. Da Neutrinomassen sehr viel kleiner sind, als die der
anderen Fermionen, wiirde die Kenntnis einer absoluten Massenskala fiir Neutri-
nos das Verstdndnis aller Fermionmassen stark beeinflussen. Neutrinos spielen eine
entscheidende Rolle in der Urknalltheorie, dem frithen Universum und seiner Struk-
turbildung. Nach Standard-Urknall-Modell entkoppelten die Neutrinos und bilden
heute, analog zur Mikrowellenhintergrundstrahlung, den Neutrinohintergrund. Zur
Zeit der Entkopplung der Neutrinos war das Baryonen zu Neutrino Verhéltnis 1 : 107,
d.h. es existieren sehr viel mehr sog. Relic Neutrinos, die zur Dunklen Materie bei-
tragen konnen, wenn sie denn eine endliche Masse besitzen. Dies wiirde sich auf das
Verstindnis der Gesamtstruktur des Universums und der Dynamik von Galaxien
und Galaxienhaufen auswirken. In den Modellen mit Dunkler Materie wird zwischen
Kalter Dunkler Materie und Heifler Dunkler Materie unterschieden, fiir letztere sind
Neutrinos die einzigen bekannten Kandidaten.

Eine indirekte Methode zur Suche nach der Neutrinomasse sind Oszillationsexperi-
mente. Bei Neutrinooszillationen nimmt man an, dak Ubergiinge zwischen den einzel-
nen Neutrinosorten stattfinden. Man geht davon aus, daf die Masseneigenzustinde
(v1,v2,v3) nicht identisch mit den Flavoureigenzusténden (ve,v,,v;) sind, es also
Uberginge zwischen Neutrinoflavours gibt. Vorraussetzung dafiir ist aber, daf min-
destens ein Masseneigenzustand ungleich Null ist, d.h. Neutrinos besitzen endliche
Massen. Oszillationsexperimente konnen jedoch nur Massenquadratdifferenzen und
Mischungswinkel messen und sind daher nicht in der Lage eine absolute Massenskala
aufzustellen. Sonnenneutrinoexperimente (Gallex, Sage,...) messen einen niedrigeren
Fluf von Sonnenelektronneutrinos als erwartet, das sog. solare Neutrinoproblem.
Man geht davon aus, daf dies eine Konsequenz der Ostzillation ist.

Das Super-Kamiokande-Experiment ist ein Oszillationsexperiment und hat 1998 er-
ste Evidenzen fiir Neutrinooszillationen gesehen [Fuk98]. In diesem Experiment wer-
den atmosphérische und solare Neutrinos, die in einen unterirdischen Wassertank
fliegen und dort wechselwirken, durch die Cerenkow-Strahlung ihrer Sekundérteil-
chen nachgewiesen. Die veroffentlichten Daten zeigen Massenquadratdifferenzen im
Bereich von 3 - 1073 eV2/c? fiir den Ubergang von atmosphirischen Vy = Vs

Eine weitere Evidenz fiir Neutrinooszillation zeigt LSND. Dieses Beschleunigerex-
periment hat Massenquadratdifferenzen von 1 eV?2/c! fiir den Ubergang Uy — Ve



gefunden [Ath95|. Die Evidenz wurde nicht durch das KARMEN-Experiment besta-
tigt, sondern es zeigten sich zum Teil sogar Widerspriiche [Eit00].

Im Juni 2001 wurden vom Sudbury Neutrino Observatory (SNO) weitere Evidenzen
fiir eine endliche Neutrinomasse gefunden. Auch bei diesem Experiment handelt es
sich um ein Oszillationsexperiment, es wird ein Wasser Cerenkov Detektor mit 1000
Tonnen ultrareinem schweren Wasser D2O in 6000 Meter Wasserdquivalent Tiefe ver-
wendet. Das entstehende Cerenkovlicht wird durch 9456 Photomultiplier registriert.
Die im Juni 2001 veroffentlichten Ergebnisse zeigen eine Obergrenze fiir die Massen-
quadratdifferenz der Neutrinos von Am? < 1073 eV2. Es wurde der v,—Fluk iiber die
Reaktion v, +d — e~ + p + p gemessen. Super—Kamiokande mifst den v,—Fluf iiber
die Reaktion v, + e~ — v, + e~ . Es ergab sich ®gx > Pgno, womit gezeigt wurde,
dafs das solare Neutrinoproblem eine Konsequenz der Neutrinooszillation ist [SNOO01].

Eine Methode zur Neutrinomassenbestimmung stellen die Experimente zum neutri-
nolosen doppelten f—Zerfall dar, hierbei finden zwei [-Zerfille simultan statt und
es werden zwei v, oder 7, emittiert. Der doppelte S—Zerfall kann bei Kernen auftre-
ten, fiir die der einfache f—Zerfall verboten ist. Der Nachweis gelang erstmals 1987
|[ENI87|. Ein Spezialfall ist der neutrinolose doppelte f—Zerfall, bei dem die Neutrinos
nicht emittiert, sondern als virtuelle Teilchen zwischen den beiden Zerfallsvertices
ausgetauscht werden. In diesem Fall miissen die Neutrinos Majorana-Teilchen sein,
d.h. Teilchen und Antiteilchen sind identisch. Damit das Neutrino als linkshéndiges
Teilchen emittiert werden kann und am zweiten Vertex als rechtshidndiges absorbiert
wird, ist ein Zustand gemischter Helizitdt notwendig, den es wiederum nur geben
kann, wenn das Neutrino eine Masse hat. Die Experimente sind hierbei sensitiv auf
die effektive Neutrinomasse mee (/). Sie ist die kohérente Summe aller Neutrinomas-
seneigenzustiande v;, die aufgrund der Mischungsmatrix U,; zum Elektronneutrino v,
beitragen.

3
Mee = | Z Uezi -m(v;)] (1.2)
=1

Die Matrixelemente sind im allgemeinen komplex, d.h. es kann zu Ausléschungen
kommen und m.e(v) kann verschwinden, obwohl die Masseneigenzustande m(v;) end-
liche Massen tragen.

Ein Experiment zur Suche nach dem neutrinolosen doppelten S—Zerfall ist das Heidel-
berg-Moskau-Experiment an "°Ge [Die00]. Das, obwohl es das zur Zeit sensitiv-
ste ist, noch keinen neutrinolosen doppelten S—Zerfall beobachtet hat. Aus dieser
Tatsache 14kt sich eine Massenobergrenze fiir Neutrinos als Majoranateilchen von
Meec? < 0.34 eV (90% CL) ableiten.

Eine andere Moglichkeit der Neutrinomassenbestimmung bieten Experimente zur di-
rekten Massenbestimmung. Hier sind keine weiteren Modellannahmen nétig, nur die
Giiltigkeit der relativistischen Energie-Impuls-Beziehung wird vorrausgesetzt. Ergeb-
nis dieser Untersuchungen ist das Quadrat der Neutrinomasse.
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Eine direkte Methode stellt die Flugzeitmessung dar. Hier wird die Flugzeit der Neu-
trinos gemessen, die sie zum Zuriicklegen einer definierten Strecke benotigen. Da sehr
lange Flugstrecken und starke Neutrinoquellen nétig sind, kann diese Methode nicht
auf der Erde angewendet werden. Erst die Supernova SN1987A | eine Supernova vom
Typ 11, die Neutrinos abstrahlte, ermoglichte die Anwendung dieser Methode. Aus
dem Nachweis von insgesamt 19 Elektronneutrinos konnte auf eine obere Massen-
grenze von m,,, < 23 eV/c? geschlossen werden [Par98].

Die bisher erfolgreichste direkte Massenbestimmung findet iiber die Untersuchung der
Kinematik schwacher Zerfille statt. Bevorzugt wird hier der g-Zerfall von Tritium,
mit einer Endpunktsenergie des S—Spektrums von 18,6 keV. Untersuchungen des -
Spektrums im Endpunktsbereich bieten hier die Mdéglichkeit auf die Neutrinomasse
zu schlieffen. Die Mefigrofe solcher Experimente ist wieder das Massenquadrat.

3
m?(ve) = D [Ueil® - 1 (1) (1.3)
i=1

Ein wichtiger Unterschied ist, daf in diesen Experimenten die Betragsquadrate der
Mischungsmatrix auftreten und keine Ausléschungen mehr méglich sind, d.h. die
Neutrinomasse kann bestimmt werden. In Mainz und Troitsk werden Experimente
nach dieser Methode durchgefiihrt. Beide Experimente haben Neutrinomassenober-
grenzen veroffentlicht, die bei

e m,, <22 eV/c?in Mainz (95% CL) [Bon01]

e m,, <2.5eV/c? in Troitsk (95% CL) [Lob99]

liegen. Die Experimente in Mainz und Troitsk haben mit diesen Werten ihr Sensitivi-
tétslimit erreicht. An Verbesserungen des experimentellen Aufbaus wird jedoch wei-
terhin gearbeitet, um die Untergrundzahlrate noch stérker zu reduzieren. Diese Mo-
difikationen sind, wenn sie Erfolge zeigen, sehr wichtig fiir das in Entwicklung befind-
liche Tritium-Experiment der niachsten Generation: KATRIN (KArlsruhe TRItium
Neutrinoexperiment). Dieses neue Experiment wird am Forschungszentrum Karlsru-
he gebaut und wird in einen Neutrinomassenbereich im sub—eV-Bereich vorstofen
kénnen. Damit wird es moglich werden, den kosmologisch relevanten Neutrinomas-
senbereich und eine absolute Massenskala fiir Neutrinos bis in den sub—eV-Bereich
zu untersuchen.



Ziel dieser Arbeit ist es, Methoden zur Reduzierung von Untergrundereignissen am
Mainzer Tritium-g-Spektrometer zu entwickeln und zu testen. Zu diesem Zweck wur-
den neue Werkzeuge zur Computersimulation in beliebigen dreidimensionalen elek-
tromagnetischen Umgebungen entwickelt und angewendet, um gespeicherte Teilchen
zu untersuchen und zu entfernen. Die Arbeit ist wie folgt gegliedert:

e Im zweiten Kapitel wird das Tritium-S-Spektrum als physikalische Grundla-
ge erldutert, bevor dann der experimentelle Aufbau und seine Eigenschaften
vorgestellt werden. Daran anschliefend wird die adiabatische Bewegung der
geladenen Teilchen erldutert.

e Im dritten Kapitel werden die Werkzeuge zur Computersimulation, die Ent-
wicklung des neuen Programms und seine Tests vorgestellt.

e Das vierte Kapitel befaftt sich mit den Eigenschaften von verschiedenen gespei-
cherten Teilchen und denen im Spektrometer vorhandenen Speicherregionen.
Es werden Ursachen und Auswirkungen von Untergrundprozessen besprochen.

e In Kapitel fiinf werden dann die verschiedenen Ansitze zur Reduzierung der
Anzahl gespeicherter Teilchen vorgestellt, durch Simulationen getestet und mit-
einander verglichen.

e Abschlieffend enthilt das sechste Kapitel eine Zusammenfassung der erarbeite-
ten Ergebnisse und einen Ausblick auf noch offene Fragestellungen und Ideen.
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Kapitel 2

Das Mainzer
Tritium-S-Experiment

In diesem Kapitel wird das Mainzer Tritium-8-Experiment, die physikalische Idee
und der experimentelle Aufbau vorgestellt. Es werden die Eigenschaften des Spek-
trometers und seine prinzipielle Funktionsweise erklért. Zum Verstédndnis der Teil-
chenbewegung im Spektrometer wird die adiabatische Ndherung in erster Ordnung
betrachtet, wodurch die Teilchenbewegung in verschiedene Bewegungsanteile zerlegt
werden kann.

2.1 Das Tritium-3-Spektrum

Wenn sich in einem nackten Atomkern ein Neutron in ein Proton umwandelt, wird
dabei ein Elektron und ein Elektronantineutrino abgestrahlt. Dieser Prozefs, in dem
sich die Kernladung Z um eins erh6ht, die Massenzahl A aber konstant bleibt, nennt
man [~ -Zerfall.

(Z,A) — (Z+1,A) + ¢ + 7 (2.1)

Man spricht hierbei von einem Drei-Korper-Zerfall, die Zerfallsenergie verteilt sich auf
das Elektron und das Antineutrino. Der zuriickgelassene Kern nimmt nur Riickstofs—
Impuls auf, aber keine Energie, da er als unendlich schwer angenommen wird. Man
erwartet daher ein kontinuierliches Energiespektrum der emittierten Elektronen. Da
die Energie erhalten ist, ist es moglich die Ruhemasse des Neutrinos aus der Form
des Energiespektrums der Elektronen abzuleiten.

Die Form des Energiespektrums wird durch Fermis Goldene Regel beschrieben. Un-
ter Verwendung der Phasenraumdichte der moglichen Endzusténde von Elektron
und Antineutrino und des Quadrats des Kernmatrixelementes |M|?, liefert sie die
theoretische Beschreibung. Hierbei ergibt sich die Anzahl der Elektronen dN, die im
Energieintervall dE emittiert werden, zu:
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dN G?m2ct
GE = ampr (0 MPFZE) p (B4 me) (B - B)
A (Bo— B)? —m2ct -0 (EO —E-— m,,c2) (2.2)

mit : Gf: Fermi—Kopplungskonstante
©.: Cabbibo—Winkel
M: Kernmatrixelement
F': Fermi—Funktion
E: kinetische Energie des e~
p: Impuls des e™
Ey: f—Endpunkt
me, My: Ruhemasse des Elektrons und des Neutrinos.

Bis auf die Abbruchbedingung kommt die Masse des Neutrinos m, in dieser Glei-
chung nur quadratisch vor, d.h. bei Untersuchungen eines S-Spektrums ist die Ob-
servable das Neutrinomassenquadrat m,?c?*.

Das Mainzer Experiment verwendet das neutronenreiche Wasserstoffisotop Tritium
wegen seiner niedrigen Endpunktsenergie von Fy = 18.6 keV. Tritium ist S~ -instabil
und zerfillt durch einen supererlaubten Ubergang in seinen Spiegelkern Helium3
(3He™).

SH —3He™ +e™ 41 (2.3)
Die theoretische Beschreibung (Gl. 2.2) geht von einem nackten Atomkern aus, ver-
wendet wird aber eine Quelle aus molekularem Tritium, d.h. das Spektrum muf
modifiziert werden, um den Einfluft von Hiillenelektronen zu beriicksichtigen. Diese
kénnen nach einem Zerfall als angeregte Zusténde des Tochteratoms verbleiben.

Um die Besetzungswahrscheinlichkeit dieser Zustdnde zu berechnen, wird die ’sud-
den approximation’-Methode angewendet. Hierbei geht man davon aus, daf der Zer-
fallsprozeft im Kern sehr viel schneller ablauft, als die Prozesse in der Elektronen-
hiille. Fiir die Hiillenelektronen éndert sich die Kernladung plotzlich (’sudden’). Die
Ubergangswahrscheinlichkeit von i — f, wird durch das Uberlappintegral der Wel-
lenfunktion des Anfangszustandes ¢; und der moglichen Endzusténde ¢y, angegeben.

Wisg, = | < eplei > |? (2.4)

Hiermit ergibt sich das Energiespektrum der Zerfallselektronen des Tritiummolekiils
aus der Summe der mit Wi_,, gewichteten Einzelspektren der Zerfille, die um die
Anregungsenergien der Elektronenhiille V;, verschoben sind, in die jeweiligen Endzu-
stdnde. Das modifizierte S-Spektrum ergibt sich dann zu:

aN 2 2 / 2 4
TE = const - |M|* F(Z,E) p (E 4 mec?) ZH:VVi_ﬁnen e2 —mic (2.5)

mit e, = FEy—V, — E.
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Abbildung 2.1: Signatur einer endlichen Neutrinomasse. Oben dargestellt ist
der Endpunktsbereich des Tritium-S—Spektrums fiir zwei angenommene Neutrinomas-
sen (0 eV und 10 eV) beim Ubergang in den Grundzustand des Tochterions. Unten
ist die Differenz der beiden Spektren aufgetragen, hierbei sieht man die Signatur einer
endlichen v-Ruhemasse. Sie ist in der Ndhe des f—Endpunktes maximal, verschwindet
jedoch nirgendwo ganz.

Eine endliche Neutrinomasse fithrt zu einer Absenkung und einem fritheren Ab-
knicken des f—Spektrums. Die Maximalenergie des Elektrons wird mindestens um
die Ruhemasse m,c? des Neutrinos reduziert, das Energiespektrum bricht also vor
dem Endpunkt Eg ab. Diesen Effekt kann man in Abbildung 2.1 beim Vergleich
zweier Beispielrechnungen erkennen. Da die Signatur einer endlichen Neutrinomasse
nirgendwo ganz verschwindet, konnte man auch einen grofen Teil des Spektrums
analysieren, um auf die Neutrinomasse zu schliefen. Problematisch ist hierbei, daf
dann weitere systematische Effekte, wie Energieverluste durch inelastische Streuung
in der Elektronenquelle, immer mehr an Einfluf gewinnen. Diese sind in der Regel
nicht einfach zu bestimmen, daher ist die Analyse des Elektronenspektrums auf einen
kleinen Bereich in der Nahe der Endpunktsenergie beschrénkt.

Zur Bestimmung der Neutrinomasse mufs man also das f—Spektrum nahe dem End-
punkt vermessen. Man mochte einen Bereich untersuchen, der sehr geringe Zahlraten
ﬁ—% aufweist. In diesem Zusammenhang ergeben sich dann auch die Vorteile, die Tri-

tium als Quellmedium bietet:

e Die Endpunktsenergie liegt bei Ey = 18.6 keV sehr niedrig, d.h. der relative
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Anteil des auf die Neutrinomasse sensitiven Bereichs ist hier grof.

e Der BZerfall von Tritium ist ein supererlaubter Ubergang in den Spiegelkern,
dies fiihrt zu einem sehr groflen, elektronenenergieunabhéngigen Kernmatrix-
element |M|? = 5.5.

e Tritium ist ein Kern mit einfach aufgebauter Elektronenhiille. Die Endzustin-
de (V,, Ey,) lassen sich daher berechnen, was fiir das theoretische Modell des
Spektrums (Gl. 2.5) wichtig ist.

e Tritium hat eine kurze Halbwertszeit von 12,3 Jahren, d.h. auch bei geringen
Quelldicken konnen relativ hohe Zahlraten erreicht werden. Dies ist wichtig,
um Verluste durch inelastische Streuung im Quellmaterial zu vermeiden, die
die Form des Spektrums verdndern wiirden.

Auf dieser Basis lassen sich Kriterien aufstellen, die ein Experiment zur Messung der
Neutrinomasse erfiillen mufs:

e Der akzeptierte Raumwinkel sollte aufgrund der niedrigen Z&hlraten im End-
punktsbereich des Spektrums moglichst grofs sein.

e Die Energieauflésung sollte im Bereich der statistischen Empfindlichkeitsgrenze
fiir die erwartete Neutrinomasse liegen. Eine Empfindlichkeit auf mp, = 2 eV/c?
erfordert in etwa eine relative Auflésung von ATE von 1074,

e Die Untergrundzihlrate im Betrieb soll niedrig sein, ein gutes Signal-zu—Rausch—
Verhéltnis ist wichtig. Eine zu hohe Untergrundzéhlrate wiirde die sehr niedrige
Zahlrate im Endpunktsbereich iiberdecken und damit die Sensitivitit auf die
Neutrinomasse zerstoren.

Diese Anforderungen erfiillt das in Mainz entwickelte Spektrometer, dessen experi-
menteller Aufbau anschliefsend vorgestellt wird.
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2.2 Das Experiment in Mainz

Das in Mainz betriebende Experiment basiert auf einem dort entwickelten neuen
Spektrometertypen, dem Solenoid-Retardierungs-Spektrometer (SRS). Das Spektro-
meter wird heute MAC-E-Filter (Magnetic Adiabatic Collimation with Electrostatic
Filter) genannt und im folgenden Abschnitt ausfiihrlich vorgestellt.

Die g—FElektronenquelle ist ein schockkondensierter Film aus molekularem Tritium,
der auf unter 1.9 K gekiihlt wird. Oberhalb von 2 K wiirde sich die Filmoberfliche
aufrauhen, dadurch wiirden zusitzliche unberechenbare Energieverluste auftreten.
Der Film ist etwa 480 dick und hat einen Durchmesser von 17 mm, die Aktivitit
betragt etwa 20 mCi.

Als Detektor wird ein ionenimplantierter Silizium-Halbleiterdetektor verwendet. Der
Detektor ist in fiinf konzentrische Segmente gleicher Fliche (1 ¢m?) aufgeteilt, sei-
ne Energieauflosung betrigt 1.4 keV (FWHM) fiir Energien in der Umgebung von
18 keV.

Dieses Kapitel wird sich hauptséchlich mit den Eigenschaften des Spektrometers
befassen, alle Details zu Quelle und Detektor findet man in [Bor00].

2.2.1 Funktionsweise des M AC-E-Filters

Zur Bestimmung der Ruhemasse des Neutrinos wird das S—Spektrum der Zerfalls-
elektronen gemessen, um dann iiber die Energieerhaltung Riickschliisse auf die Neu-
trinomasse machen zu kénnen. Zentrales Instrument des Mainzer Experimentes ist
daher das MAC-E-Filter, ein integrierendes Spektrometer, das mit einem elektrosta-
tischen Gegenfeld die Energie der Elektronen analysiert. Um dies moglichst effizient
zu tun, wird das Prinzip der magnetischen adiabatischen Kollimation genutzt.

Anhand von Abbildung 2.2a soll nun die Funktionsweise des MAC-E-Filters erl&u-
tert werden. Zwei supraleitende Solenoide erzeugen im Spektrometer, zwischen den
Solenoiden, ein inhomogenes Magnetfeld, das symmetrisch zur Mittelebene, der sog.
Analysierebene, als Fiihrungsfeld dient. Im Spektrometer zwischen den Solenoiden
wird der Magnetische Flufsschlauch von einer mehrteiligen zylindersymmetrischen
Elektrodenkonstruktion umschlossen. Diese Elektroden erzeugen das zur Mittelebe-
ne symmetrische elektrostatische Gegenfeld. In der Mittelebene entsteht somit das
maximale elektrische Potential — daher die Bezeichnung Analysierebene.

Im linken Solenoiden ist die S—Elektronen Quelle positioniert, hier herrscht das Ma-
gnetfeld Bg. Die Quelle strahlt isotrop in den vorderen Halbraum ab. Alle Elek-
tronen werden durch das starke Magnetfeld auf Zyklotronbahnen gezwungen, jedes
Elektron beschreibt eine Spirale um eine Magnetfeldlinie, die sog. Fiihrungsfeldli-
nie. Es ist sinnvoll in dieser Situation die gesamte kinetische Energie der Elek-
tronen in zwei Komponenten aufzuspalten, eine longitudinale kinetische Energie

BN
E| = Ekin (“flﬁ) entlang der Fiihrungsfeldlinie und eine transversale kinetische
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EI_ECTRODES SOLENOID DETECTOR
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Abbildung 2.2: MAC-E-Filter In (a) ist der schematische Aufbau eines MAC-E-
Filters dargestellt. Die Solenoide erzeugen den von Elektroden umgebenen magneti-
schen Flufischlauch, der die Elektronen von Quelle zu Detektor fiihrt.

Teil (b) stellt die Transformation der Transversalenergie in die Longitudinalenergie gra-
phisch am Beispiel des Impulsvektors dar. Dies ist die Folge eines konstanten magneti-
schen Moments p in einem inhomogenen statischen Magnetfeld.

Energie E| = Ejyn, — B in der Zyklotronbewegung. Wihrend die Elektronen nun
den Magnetfeldlinien in Richtung Analysierebene folgen, nimmt das Magnetfeld um
den Faktor 4000 ab, d.h. es wirkt die Gradientenkraft

Fg =V (ji-B) (2.6)
. . e = By
mit p= ] = 5|l = 7 (2.7)
e

Diese Kraft beschleunigt die Elektronen in longitudinaler Richtung. Da die Ge-
samtenergie im statischen Magnetfeld erhalten ist, kann dies nur auf Kosten der
Transversalenergie geschehen. Durch diese Transformation der Transversal- in die
Longitudinalenergie wird praktisch die gesamte kinetische Energie der Elektronen
elektrostatisch analysierbar, denn das elektrostatische Gegenfeld wirkt nur auf die
longitudinale Komponente der Bewegung.

In Abschnitt 2.2.4 wird die Energietransformation der adiabatischen Ndherung im
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relativistischen Fall beschrieben. In nichtrelativistischer Ndherung gilt, daf die trans-
versale kinetische Energie des Elektrons in gleichem Mafe abnimmt, wie die magne-
tische Feldstarke. Das Teilchen am Ort ¢ im Magnetfeld B; mit transversaler Energie
E,; wird am Ort f im Magnetfeld B; die Energie

EJ_f:EJ_Z"F (28)
7

haben.! Im Feldmaximum B, startende Elektronen werden in der Analysierebene,
wo das Magnetfeld minimal ist (Bpin = Bmaz/4000), fast ihre gesamte transversale
kinetische Energie in die Longitudinalbewegung transferiert haben, die vom elektro-
statischen Gegenfeld analysiert werden kann. Mit Hilfe dieser Gleichung 1aft sich ein
Wert fiir das Auflésungsvermdogen des Spektrometers angeben. Mit Auflésung ist in
diesem Zusammenhang das Energieintervall AE gemeint, in welchem die Transmis-
sion von 0% auf 100% ansteigt. Wenn man von der maximal moglichen Energie in
der Zyklotronbewegung ausgeht, der Startenergie Eg, ergibt sich:

Bmin

max

AE = EJ_fymaX = ES . ~ 4.8 eV (2.9)

Das parallel zum Magnetfeld ausgerichtete elektrostatische Gegenfeld erfiillt zwei
Aufgaben. Eine Hauptaufgabe des elektrostatischen Gegenfeldes ist seine Funktion
als Energiefilter. Nur Elektronen, deren longitudinale Energie grofter als das Poten-
tial in der Analysierebene (—ely) ist, konnen diese iiberwinden und zum Detektor
gelangen.

EHf =FEs—FE > —c¢-U (2.10)

Nicht alle Elektronen, die die Quelle isotrop in den vorderen Halbraum emittiert,
konnen das Analysierpotential —el iiberwinden. Es gilt, daf das Uberwinden des
Analysierpotentials nur dann méglich ist, wenn zwischen Quelle und Analysierebene
die longitudinale kinetische Energie Ej nicht verschwindet. Die Transformation von
transversaler kinetischer Energie zu longitudinaler kinetischer Energie mufl schneller
sein, als die Retardierung der longitudinalen kinetischen Energie durch das Gegen-
potential. Alle diese Kriterien fliefen in die sog. Transmissionsfunktion, die weiter
unten beschrieben wird, ein.

Eine andere Aufgabe des Gegenfeldes ist, die Elektronen auf ihrem Weg zur Analy-
sierebene abzubremsen, indem longitudinale kinetische Energie in potentielle Energie
umgewandelt wird. Dieser Vorgang ist wichtig, damit sich die Elektronen weiterhin
adiabatisch bewegen. Adiabatisch bedeutet in diesem Zusammenhang, dafs die Ener-
gietransformation geméf Gleichung (2.8) stattfindet, was durch eine iiber eine Zyklo-
tronschrittlange hinreichend kleine relative Magnetfelddnderung % erreicht werden
kann. Die hier geltenden Zusammenhénge werden ausfiihrlich in den folgenden Ab-
schnitten beschrieben. An dieser Stelle ist wichtig zu wissen, daf das magnetische
Bahnmoment der Elektronen /i eine Erhaltungsgrofe ist.

'Dies ist der Umgekehrte Fall im Vergleich zum magnetischen Spiegel, bei dem ein Teilchen in das
héhere Magnefeld fliegt. Nach 2.8 nimmt dann die Transversalenergie zu und die Longitudinalenergie
nimmt bis zum Erreichen des Reflektionspunktes ab.
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Ein weiterer limitierender Faktor fiir die Transmission ist die Position der Tritium-
quelle. Sie sitzt nicht genau im Magnetfeldmaximum By, des Solenoiden, sondern
weiter links in Abbildung 2.2 im niedrigeren Feld Bg. Dies fiihrt dazu, dafs der ma-
ximal akzeptierte Raumwinkel kleiner als 90° ist und alle Elektronen, die mit einem
Winkel grofer 6,4, starten, vor dem Feldmaximum magnetisch reflektiert werden.
Der maximal akzeptierte Startwinkel 60,,,, ergibt sich aus dem Verhéltnis der Ma-
gnetfelder am Startort Bg und im Feldmaximum B,y zu

B
Omax = arcsin 5. (2.11)
Bmax

Die Quelle wird bewufst in einem schwicheren Magnetfeld Bg < Bynq, positioniert,
um Elektronen mit hohem Startwinkel zu entfernen. Elektronen mit grofien Start-
winkeln haben eine, durch die Zyklotronbewegung, sehr viel lingere Flugbahn im
Quellmaterial und daher ist die Wahrscheinlichkeit fiir Energieverluste durch inela-
stische Stofe mit Tritiummolekiilen viel grofer.

0.4
0.35 | 0’ 45°
| AE = 4.8 eV
5 03
g 0.25
5 o2
7
2 o015
2
S 01
0.05
0 1 1 1 1
-2 0 2 4 6
€ [eV]

Abbildung 2.3: Die Transmissionsfunktion des MAC-E-Filters. Zu sehen ist
die Form der Transmissionsfunktion. Fiir die jeweilige Uberschufenergie in der Analy-
sierebene ¢ beschreibt sie, wieviele Elektronen das Analysierpotential iiberwinden, im
Verhiltnis zur Gesamtzahl der in den vorderen Halbraum emittierten Elektronen. Die
Breite des Anstiegs AE wird durch die Spektrometerauflésung definiert.

Die Transmissionsfunktion

0 fir e<0
Th(e) = § 1-/1- 255 fir 0<e<AE mit e=Es—elp (2.12)

1—4/1—2EBs 5 > AE



2.2. DAS EXPERIMENT IN MAINZ 15

laRt nur Winkel bis 0,4, zu und héngt von der Startenergie der Elektronen Eg,
dem Verhéltnis der Magnetfelder vom Quellort zur Analysierebene g—i, dem Re-
tardierungspotential Uy und der Spektrometerauflosung AE (s. Gl (2.9)) ab. Der
Parameter € beschreibt die UberschuRenergie in der Analysierebene.

Das so aufgebaute Spektrometer integriert die Zahlrate der Elektronen iiber ihre
Energie, es arbeitet im Prinzip wie ein Hochpassfilter. Es werden alle Elektronen
nachgewiesen, deren Energie ausreicht, um die Analysierebene zu erreichen. Das
Spektrometer kann auch in einem nicht integrierenden Flugzeitmodus (TOF) be-
trieben werden, wie ausfiihrlich in [Bon99| beschrieben wird.

2.2.1.1 Parameter des Mainzer MAC—E—Filters

Hier sollen kurz die technischen Parameter des in Mainz verwendeten MAC-E-Filters
beschrieben werden. In Mainz wird ein etwa 4 Meter langer zylindrischer Vakuum-
tank verwendet, der eine Konstruktion von 27 Elektroden beinhaltet, wie in Ab-
bildung 2.4 zu sehen ist. Der Vakuumtank selbst liegt auf Erdpotential, die Daten

60
vacuum vessel
50 |- s
& EO
a0 b 1 El
,g' r H
= 30 =
E4
20 - {ggif E5
E13 E11 =
inner volume
| |
-150 -100 -50 0
X [em]

Abbildung 2.4: Elektrodenkonfiguration des Mainzer M AC-E—Filters. Ge-
zeigt ist die Mainzer Elektrodenkonfiguration mit Numerierung der einzelnen Elektro-
den. Diese Elektrodenkonfiguration ist im Spektrometer spiegel- und zylindersymme-
tisch realisiert.
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Abbildung 2.5: Spulenkonfiguration des Mainzer MAC—-E—Filters. In Mainz
werden zwel Solenoide verwendet, um das Magnetfeld des MAC-E-Filters zu erzeugen.
Zur Korrektur des Magnetfeldes werden drei Luftspulen im zentralen Bereich verwendet.
Eingezeichnet sind die Magnetfeldlinien mit Radien von R = £45 ecm, R = £22.5 cm
und R = 0 ¢m in der Analysierebene (z = 0 ¢m). Die eingezeichneten Magnetfeldlinien
zeigen den magnetischen Flufischlauch, der Elektronen von Quelle zu Detektor fiihrt.

der Elektroden sind ausfiihrlich in [Bor00| nachzulesen und in Tabelle 2.1 kurz zu-
sammengefatt. Durch diese Elektrodenkonfiguration wird das zur Energiefilterung
noétige, Uy = —18690 V starke, Analysierpotential erzeugt. Die Elektroden umschlie-
Ken spiegel- und zylindersymmetrisch den magnetischen Flufschlauch, der von zwei
Solenoiden und drei Luftspulen erzeugt wird. Die Spulenkonfiguration ist in Abbil-
dung 2.5 mit Magnetfeldlinien zu sehen. Die Solenoide erzeugen ein Magnetfeld von
Bz = 1.8 Tesla, das in der Analysierebene auf B,,;, = 5 Gauss abfillt. Die Zer-
fallselektronen des Tritium—F—Zerfalls werden von diesem Magnetfeld von der Quelle
bis zum Detektor gefiihrt, ohne dabei gegen eine Elektrode zu stofsen. Die Para-
meter der Spulenkonfiguration sind im Anhang B.3 am Beispiel einer *.par’ Datei

abgedruckt.
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Tabelle 2.1: Parameter der Elektrodenkonfiguration des Mainzer MAC-E—
Filters. Hier sind die Potentiale und die inneren Radien der Mainzer Elektrodenkon-
figuration nochmals zusammengefafit. Bei Elektroden mit radialer Ausdehnung ist der
mittlere Radius angegeben. Eine ausfiihrliche Beschreibung ist in [Bor00] nachzulesen.

Elektrode NR innerer Radius Potential

EO R =47 cm U =-18690 V
El R=42cm U=-18684 V
E2 R =35cm U=-18672 V
E3 R =30 cm U=-18645V
E4 R=25cm U=-18597V
E5 R =20 cm U=-18535V
E6 R =155 cm U=-18351V
E7 R=91cm U =-17650 V
E8 R=175cm U=-15119V
E9 R =46 cm U=-14180V
E10 R=29cm U=-7602V
E1l1 R=17cm U=-5723V
E12 R=13cm U=-3843 V
E13 R=12cm U=-1964 V

2.2.2 Adiabatische Niherung 1. Ordnung

In einem orts- und zeitunabhéngigen magnetischen Feld bewegen sich geladene Teil-
chen auf Zyklotronbahnen. Diese Flugbahn kann man durch eine Kreisbewegung
beschreiben, deren Zentrum sich entlang der Magnetfeldlinie bewegt. Wenn das Mag-
netfeld nicht mehr gleichmé&fig und zeitunabhéngig ist, erwartet man, daf diese ideale
Bewegung nicht mehr stattfindet. Man kann aber andererseits davon ausgehen, daf
weiterhin eine anndhernd zyklotronartige Bewegung vorhanden ist. Diese Bewegung
sollte sich daher durch eine Ndherungsrechnung aus der idealen Bewegung mit da-
zu senkrechten Korrekturen beschreiben lassen. Genau dies ist die Idee hinter der
adiabatischen Néherung, einer Bewegung entlang des Fiihrungszentrums der Zyklo-
tronbewegung eines geladenen Teilchens.

Zur Bahnberechnung eines geladenen Teilchens (Ladung ¢ und Masse m) in elek-
tromagnetischen Umgebungen ist es in einfachen Fiallen moglich, die Bewegungsglei-
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chung
mi* = = x B(7,t) + qE(F,t) (2.13)

direkt zu intergrieren. Ist dies nicht moglich, muf auf Ndherungsrechnungen zuriick-
gegriffen werden. Unter der Annahme einer Krelsbewegung entlang des Fuhrungs—
zentrums zerlegt man die Ortskoordinate in 7 = R+ o, mit dem Ortsvektor R auf
das Fiihrungszentrum und den Zyklotronvektor ¢ vom Fiihrungszentrum zum Zy-
klotronorbit.

qB(R)

me

Der Zyklotronvektor habe nun die Form ¢'= p (é sin wt+é3 cos wt), mit w =
der Zyklotronfrequenz im Magnetfeld am Punkt R. Die Einheitsvektoren é; und és
sind senkrecht zur Richtung von B (R) und zueinander. Substituiert man damit die
Bewegungsgleichung (2.13) und mittelt iiber einen Zyklotronumlauf, erhélt man nach
einigen Umformungen [Nor61] mit den Einheitsvektoren die Gleichung

B= 9 E@ + i< BB - LvB@E) +0 <T> (2.14)
m c m q
. 2
mit dem magnetischen Moment p = qucw = 4. In Gleichung (2.14) werden nur

Terme nullter Ordnung in % beriicksichtigt.

Es stellt sich jetzt die Frage, warum man rein technisch als Entwicklungsparameter
% verwendet. Diese Frage 1aft sich nur sehr knapp beantworten und zur genauen
Begriindung muft auf [Nor61| verwiesen werden. In [Nor61| wird die Bewegungs-
gleichung in dimensionsloser Form aufgestellt. Der Zyklotronradius ¢ wird mit der
charakteristischen Grofse L des Systems dimensionslos. Die charakteristische Grofe
L des Systems ist die Lange, iiber die sich das Magnetfeld so wenig &dndert, daf die

adiabatische Naherung (2.14) gut erfiillt ist. Es ergibt sich dann

0o m cuy

-7 Bl (2.15)
wobei in der dimensionslosen Formulierung £ der Entw1cklungsparameter ist. In
[Nor61| wird jetzt Gleichung (2.15) und deren Proportlonahtat zu 7 ausgenutzt, um
% klein zu machen. Natiirlich gilt dies nur rein mathematisch, d.h. um physikalische
Ergebnisse zu erhalten, muf man die anderen Parameter in Gleichung (2.15) in dem
Mafe verkleinern, wie es fiir % erforderlich wéare. Der Vorteil von % als Entwicklungs-
parameter liegt nun darin, daf er in der normalen Bewegungsgleichung automatisch
auftritt und man nicht den Umweg {iber die dimensionslose Formulierung machen
muf.

Die senkrechte Komponente von R gibt die senkrechte Abweichung der Bewegung
entlang des Fiihrungszentrums an. Man erhilt diese senkrechte Komponente durch

das Vektorprodukt von R mit B(ER).

—_
N
=

BRyx B =L B@B) x BB+ LBB) x B x BR)| - B(R)xVB(R) +o(
m C m

\_/
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Nach wenigen Umformungen, der Beschrinkung auf die senkrechte Komponente und

Auflsen nach R | ergibt sich eine Gleichung fiir die senkrechte Driftgeschwindigkeit.

= ExB B B BxR 2
xB  pcBxVB mcBXx O<m> (2.17)

R, = - i — -
L =52 ¢ B? q B e

Schon an dieser Gleichung kann man die ersten beiden Terme als E x B-Drift und
magnetische Gradientendrift klar identifizieren. Der dritte Term in dieser Gleichung
enthélt noch sechs weitere Driftterme der ersten Ordnung in der zweiten Ableitung

R des Ortsvektors. Analog zu [Kun66] wird nun mit Hilfe von Gleichung (2.17), die
darin enthaltene zweite Ableitung R im senkrechten Fall gebildet. Man muf hier

nur Terme nullter Ordnung beriicksichtigen, da der dritte Term in Gleichung (2.17)
ohnehin schon mit % multipliziert wird und damit der ersten Ordnung angehort.

SchlieRlich ergibt sich eine Gleichung fiir die senkrechte Driftgeschindigkeit, die alle
acht Driftanteile bis einschlieflich erster Ordnung in adiabatischer Ndherung enthélt.

+%|§—|2|B' X (CEBEB'V(%) + %“Z'fé X 3_6;1
e LBl (%) LR (CEBigv (EB B))
+%“§_'2'§ 2 (EB 5) Lo (’Z—> (218)

Der in dieser Gleichung interessante Term, neben den schon bekannten, ist Term

fiinf, der die Kriimmungsdrift beschreibt. In der Ableitung wird mit s ein Wegele-
ment entlang der Fiihrungsfeldlinie bezeichnet. Die Terme mit Ableitungen von C%XZB
sind vernachlédssigbar klein fiir schwache elektrische Felder. Wenn die magnetischen
Feldlinien nur langsam gekriimmt werden, sind auch Terme proportional zu % ver-

nachléssigbar. In der Plasmaphysik beschreibt der Term proportional zu VCEI;B die

Scherdrift oder sog. Helmholtz-Instabilitit2.

Von all diesen Drifttermen erster Ordnung werden im folgenden nur die E x B'fDrift,
die Gradientendrift und die Kriimmungsdrift zur Beschreibung der Teilchenbewegung
verwendet, alle anderen Terme werden vernachléssigt. Nach weiteren Umformungen
kann man die drei Korrekturterme der Bewegung des Fithrungszentrums in Abhén-
gigkeit der kinetische Energie und fiir Elektronen mit ¢ = —e in folgender Weise
schreiben.

?In [Nor61] wird die Helmholtz-Instabilitéit am Beispiel des Sonnenwindes, der um das Erdma-
gnetfeld herum flieftt, erklart.
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-, -, . . c - ,
. . o CEJ_ — —
Gradientendrift G = _FB x VB (2.20)
e
. . R 2¢E) 5 .
Kriimmungsdrift c= _FB x VB (2.21)
e

Die E x B-Drift (GL (2.19)) resultiert aus der nicht iiberall erfiillten Parallelitéit
von E und B. Die zum Magnetfeld B senkrechte Komponente von E beschleunigt
und bremst das Teilchen abwechselnd, d.h. die Zyklotronbahn wird verformt. Diese
Verformung hat eine azimutale Driftbewegung zur Folge, die von der Teilchenladung
unabhingig ist. Die kinetische Energie fiir diese Bewegung wird aus dem elektrischen
Potential bezogen; iiber einen Zyklotronumlauf bleibt die kinetische Energie im Mit-
tel gleich.

Die Gradientendrift (GI. (2.20)) resultiert, wie der Name schon sagt, aus dem Gradi-
enten des Magnetfeldes. Andert sich das Magnetfeld wihrend eines Zyklotronumlau-
fes, wirkt sich das direkt auf den zum Magnetfeld antiproportionalen Zyklotronra-
dius aus. Es kommt hier zu einer Driftbewegung senkrecht zum Magnetfeld und der
senkrechten Komponente des Magnetfeldgradienten. Die Zyklotronbewegung bleibt
erhalten, nur &ndert sich der Zyklotronradius wéhrend eines Umlaufes und es er-
gibt sich die Driftbewegung. Der Term ist proportional zur transversalen kinetischen
Energie, steigt diese an, vergrdfsert sich proportional dazu der Zyklotronradius und
die vom Teilchen durchquerten Magnetfeldgebiete weisen grofere Differenzen auf.
Der Driftterm beschreibt den Anteil der Zyklotronenergie, der fiir die senkrechte
Driftbewegung erforderlich ist. Werden positiv geladene Teilchen betrachtet, dndert
sich das Vorzeichen der Bewegung.

Schlieflich beschreibt die Kriimmungsdrift (Gl. (2.21)) eine Flugbahnkorrektur, die
durch gebogene Magnetfelder verursacht wird. Dieser Driftterm ist nun proportional
zur longitudinalen kinetischen Energie, anschaulich gesehen, will das Teilchen gera-
deaus weiter fliegen, wird jedoch von der gekriimmten fithrenden Magnetfeldlinie auf
eine gekriimmte Bahn gezwungen. Durch diese Bewegung wird kinetische Energie
aus der longitudinalen Komponente in die Zyklotronbewegung iibertragen. Es ergibt
sich eine Driftbewegung senkrecht zum Magnetfeld und dem Kriimmungsradius, der
proportional zum Magnetfeldgradienten ist. Auch diese Bewegung dndert ihre Rich-
tung fiir positiv geladene Teilchen.

2.2.3 Magnetisches Moment als adiabatische Invariante

In [Jac82] wird gezeigt, dak in Gebieten mit hinreichend orts- und zeitunabhén-
gigen magnetischen Feldern die adiabatische Invarianz der magnetischen Wirkung
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J = %Bm‘?, einen konstanten, von der Zyklotronbewegung eingeschlossenen, magne-
tischen Flufs zur Folge hat. Der magnetische Fluft durch die Bahn des Teilchens ist
Br?. Bei wachsendem Magnetfeld B, nimmt der Zyklotronradius r. gerade so ab,
daR Brr? = const. erfiillt ist.

Die Konstanz des von der Teilchenbahn eingeschlossenen magnetischen Flusses kann
man auf unterschiedlichen Wegen formulieren, entweder iiber den Zyklotronradius der
Teilchenbahn, den transversalen Teilchenimpuls oder {iber das magnetische Moment
v des Teilchens.

Br?

C

p? /B sind adiabatische Invarianten (2.22)

TH

In orts- und zeitunabhéngigen magnetischen Feldern ist die Invarianz des magneti-
schen Moments erfiillt. Werden die Magnetfelder ortsabhéngig, ist die Invarianz nur
noch im nicht relativistischen Grenzfall v — 1 erfiillt.

Im folgenden soll das magnetische Moment als Invariante der adiabatischen N&her-
ung im nicht relativistischen Fall betrachtet werden. Fiir das magnetische Moment
wird eine asymptotische Reihe aufgestellt, die die Invariante in der adiabatischen
Néherung darstellt.

p= o+ & + 2z + O (€%) (2.23)

Fiir diese Reihe gilt im nicht relativistischen Fall fiir konstante Magnetfelder und

verschwindende elektrische Felder p = po = %, wobel v die Geschwindigkeit
senkrecht zur fiithrenden Feldlinie ist. Als Entwicklungsparameter dient hier wieder
£ =™ oc £, wie schon im vorherigen Abschnitt. Adiabatische Invariante ist nun p,
d.h. die vollstédndige Reihe ist die zu betrachtende Invariante.

Fiir kleine E;ﬁB ist schon g eine gute Naherung. Wird % nun grofer, kann man
die Driftterme nicht mehr vernachléssigen. Das Teilchen beschreibt jetzt keine exakt
kreisformige Zyklotronbewegung mehr, sondern die Azimutalbewegung kommt als
senkrechter Bewegungsanteil hinzu und verzerrt die Zyklotronbahn (s. Gl. (2.18)).
Betrachtet man jedoch weiterhin den mit der Azimutalbewegung mitbewegten Ko-

ordinatenrahmen (s. Gl. (2.19)), findet man wieder die bekannte Zyklotronbewegung.

Wenn das elektrische Feld nicht mehr vernachlissigbar ist, muf es in der Reihe fiir
u beriicksichtigt werden. Die senkrechte Geschwindigkeitskomponente v; beinhaltet
nun auch die Anteile fiir E x B'fDrift, Gradientendrift und Kriimmungsdrift. Da die
E x B-Drift unabhingig vom magnetischen Moment ist, darf sie hier nicht beachtet
werden [Nor63]. Man schreibt daher

mv?t. m (7, —ig)?

_ m(vL —up)” 9.24
o M 2B (2.24)

p=po =
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U — U = 17Cycl + do + dg (2.25)
und verwendet fiir die Driftgeschwindigkeiten @c und @g Gleichungen (2.20) und
(2.21). Yoy beschreibt den Geschwindigkeitsanteil der urspriinglichen Zyklotronbe-
wegung. Die restlichen Terme aus Gleichung (2.18) werden hier vernachléssigt. Durch

Sortieren nach Potenzen von % und Vernachldssigung hoherer Terme erhdlt man eine
Reihe der Form

m m2
p=po+ —p1+ 0O (—2 (2.26)
q q
mit den Komponenten
m —
Ho = ﬁ|vcycl|2 (2.27)
c . - "
mo= 5 (EL + ZEH) Toyel - (B x VB) . (2.28)

An diesen beiden Reihentermen kann man sehr schén den Einflufs der Driftbewegung
erkennen, in nullter Ordnung bleibt nur der urspriingliche Zyklotronterm erhalten, in
der ersten Ordnung sind die Korrekturen durch die Driftterme enthalten. Anschau-
lich kann man den zur transversalen kinetischen Energie proportionalen Term als
Faktor verstehen, der beschreibt, welcher Anteil der Zyklotronenergie in der Azimu-
talbewegung steckt. Der zur longitudinalen kinetischen Energie proportionale Term
beschreibt die Erhohung der transversalen Energie auf Kosten der longitudinalen
Energie.

Abschlieffend kann man festhalten, daf jedes Verhalten eines Teilchens, welches im
Widerspruch zu dieser Reihenentwicklung steht, als nicht adiabatisch einzustufen
ist. Gerade bei Ndherungen mit niedriger Ordnung muf man davon ausgehen, daf
es immer Teilchen geben wird, die sich nicht adiabatisch beschreiben lassen.

2.2.4 Adiabatische Energietransformation in relativistischer Form

Wie schon in Abschnitt 2.2.1 angesprochen, wird im MAC-E—Filter der Effekt der
adiabatischen Energietransformation von transversaler zu longitudinaler kinetischer
Energie ausgenutzt. Die adiabatische Energietransformation wird unter Verwendung
der Erhaltungsgrofen von Gleichung (2.22) formuliert.
Um die Energietransformation relativistisch korrekt zu berechnen, geht man von der
2
Impulserhaltung % = const aus. Fiir die kinetische Energie ergibt sich
1 p?
Egipy = ——— 2.29

kin v+ 1m ( )
als relativistischer Zusammenhang mit dem Impuls. Analog dazu lafst sich dann ein
Zusammenhang zwischen Energie und Geschwindigkeit in relativistischer Form auf-

stellen.
+1
|v] = T2 5 Ekin (2.30)
\ my
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Mit diesen Gleichungen kann man nun die Transformation der kinetischen Ener-
gie formulieren. Aus der Erhaltungsgleichung (2.22) ergibt sich fiir die transversale
Komponente des Teilchenimpulses

pi Piz‘ pZLf
— = 1Lt — 2.31
B~ B, B (231)

Unter Verwendung der obigen Zusammenhénge ergibt sich fiir die transversale kine-
tische Energie die Transformationsgleichung

V(5 +1  B(E)
Y@ +1 BE)

B\ (%) = E.(3), (2.32)

wobei hier # die aktuelle Teilchenposition darstellt und s der Startort des Teilchens
war. Analog zu dieser Transformationsgleichung ergibt sich die Transformation der
transversalen Geschwindigkeit zu

v (Z)] = 1((33\/ g((i;) lv1 ()] (2.33)

Auf diesen beiden Transformationsgleichungen beruht auch das Programm ADI-
PARK, welches im dritten Kapitel ausfithrlich vorgestellt werden wird. Wenn man
die Energietransformationsgleichung im nicht relativistischen Grenzfall betrachtet,
erhélt man gerade die Gleichung, die in Abschnitt 2.2.1 zur Energietransformation
angegeben wurde.

2.2.5 Energiekorrektur als Folge der Driftbewegung

Wenn man die Erfahrungen aus dem letztem Abschnitt umsetzen will, muf man zur
Energietransformation noch einige Anmerkungen machen. Die Erhaltung der Gesam-
tenergie bedeutet, daff die Summe der kinetischen Energieanteile und der potentiellen
Energie konstant ist.

E|+ EL + Epot = const. (2.34)

Die transversale kinetische Energie setzt sich zusammen aus den Energieanteilen, die
auf die Zyklotronbewegung Ecy, die Kriimmungsdrift E¢, die Gradientendrift Eg
und die E x B-Drift Eg verteilt sind.

E| = ECycl + FEc+ Ex + Eg (235)

Die adiabatische Energietransformation durch die Magnetfelddnderung wirkt sich in
nullter Ordnung nur auf die reine Zyklotronbewegung aus, hier éndert sich Egy.
Der Energieanteil der Gradientendrift Eg wird gleichzeitig mittransformiert, da der
Driftterm zur Zyklotronenergie Ecy. proportional ist. Die Gradientendrift fiihrt zu
einer Verminderung der Zyklotronenergie, d.h. der Zyklotronradius wird kleiner. An-
dererseits ist in erster Ordnung auch diese Driftbewegung Teil des magnetisches
Momentes, so daft dieses weiterhin erhalten bleibt.
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Abbildung 2.6: Nicht adiabatischer Energiegewinn eines Elektrons. Hier ist
die von SIMION berechnete Flugbahn eines ruhend startenden Elektrons E$t¢"t = ( eV

kin
gezeigt. Das Elektron startet bei (z,y,z) = (0, 20,0) e¢m. Das elektrische Feld fithrt dem
Elektron Energie zu, in diesem Moment setzt dann die Driftbewegung ein.

Die Kriimmungsdrift ist proportional zur longitudinalen kinetischen Energie, sie
transformiert daher longitudinale kinetische Energie in Zyklotronenergie, d.h. Zyklo-
tronenergie und Zyklotronradius nehmen zu, wihrend die longitudinale kinetische
Energie kleiner wird.

Die E x B-Drift bezieht Energie aus dem Potential, d.h. bei Betrachtung des Fiih-
rungszentrums der Bewegung wird dieser Effekt iiber einen Zyklotronumlauf nicht
sichtbar. Jede Anderung des Ortes aufgrund der Driftbewegung ist gleichbedeutend
mit einer Anderung der potentiellen Energie. Dieser Effekt wird sehr deutlich, wenn
ein ruhendes Elektron in die Analysierebene des Spektrometers gesetzt wird (Abb.
2.6). Das Elektron wird durch den Potentialdurchgriff zum Zentrum des Spektrome-
ters beschleunigt, ihm wird Energie aus dem elektrischen Potential zugefiihrt. Sobald
sich das Teilchen bewegt, wirken wieder die bekannten Driftanteile und zwingen es
auf eine azimutale Bahn. Die Gesamtenergie des Teilchens bleibt erhalten, aber die
mittlere kinetische Energie steigt an. Ist dies der Fall, ist die Adiabasie verletzt.
Ein solches Verhalten ist mit adiabatischer Ndherung nicht mehr zu beschreiben. Ei-
ne Losung dieses Problems wire eine vom Algorithmus generierte Verschiebung des
Fithrungszentrums, um den Effekt des elektrischen Feldes auszugleichen. Ein ande-
rer Ansatz wire, zu untersuchen, ob ein Term héherer Ordnung in der adiabatischen
Néherung dieses Verhalten beschreibt.

Abschliefsend muf noch betont werden, daf die Energieinderungen durch Driftbewe-
gungen sehr klein sind und im allgemeinen im Bereich von etwa 1072 eV bis 1075 eV’
liegen.



Kapitel 3

Werkzeuge zur
Teilchenbahnverfolgung

Im Rahmen dieser Arbeit sollten Methoden zur Reduzierung von Untergrundereignis-
sen am Mainzer Tritium-f3-Spektrometer entwickelt und durch Simulationen getestet
werden. Diese Simulationen wurden mittels kommerzieller und selbst entwickelter
Software durchgefiihrt. Im ersten Teil dieses Kapitels wird das kommerzielle Simula-
tionsprogramm SIMION 3D vorgestellt, dessen elektrische Potentialfeldkarten auch
von dem selbst entwickelten Programm benutzt werden. Der zweite Teil dieses Kapi-
tels widmet sich dem neu entwickelten Simulationsprogramm ADIPARK. Die Idee zu
ADIPARK, sein Aufbau und seine Figenschaften werden hier detailliert vorgestellt.
Schlieflich sollen beide Simulationsprogramme miteinander verglichen werden.

3.1 SIMION 3D Version 7.0

Die Simulationssoftware SIMION 3D [SIM] wurde in der Version 7.0 unter Micro-
soft Windows NT 4.0 [MS] verwendet. SIMION 3D bietet die Moglichkeit geladene
Teilchen relativistisch korrekt in beliebigen elektromagnetischen Umgebungen, die
im Programm entworfen werden konnen, zu verfolgen. Hier wird es angewendet,
zum Erstellen der elektrischen Potentialfeldkarten, zum Verifizieren der ADIPARK-
Ergebnisse und zur Berechnung der Bahnen von geladenen Teilchen, auf die die
adiabatische Naherung nicht mehr angewendet werden kann.

Zum Erstellen der Elektrodengeometrie wird der in SIMION 3D integrierte gra-
phische Editor verwendet. Auf Basis der erstellten Geometrie berechnet SIMION 3D
die elektrische Potentialkarte durch Relaxation. Ausgehend vom Potentialwert am
Ort der definierten Elektroden wird durch diese Relaxations-Methode fiir jeden Git-
terpunkt im Raumbereich das Potential als Funktion der Nachbarpunkte bestimmt.
Dabei wird iterativ so lange verfeinert, bis ein anzugebender Grenzwert in der Po-
tentialdifferenz unterschritten wird.

25
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Abbildung 3.1: Relaxation in SIMION 3D. Schema zur Relaxation bei Gitter mit
Gitterkonstante g im zweidimensionalen Fall. Das Potential am Punkt PO wird solange
iterativ verfeinert, bis die Differenz zu den Potentialwerten der Nachbargitterpunkte
( P1 - P4) einen Grenzwert unterschreitet.

Die von SIMION 3D verwendeten Relaxations-Methoden unterscheiden sich gering-
fiigig fiir zweidimensionale und dreidimensionale Probleme. Im zweidimensionalen,
und damit auch im zylindersymmetrischen, Fall kommt GI.(3.1) zum Einsatz. Beim
Ubergang zu drei Dimensionen werden die Punkte P5 und P6 vor und hinter Punkt
PO im Raum hinzugefiigt, es ergibt sich dann Gleichung (3.2).

1
PO = 2 (P1+ P2+ P3+ P4) (3.1)
1

PO = <(P1+ P2+ P3+ P4+ P5 + P6) (3.2)

Zur Berechnung des elektrischen Potentials wird die Additivitdt der Losungen der
Laplace-Gleichung ausgenutzt. Es wird eine Potentialkarte fiir jede Elektrode separat
berechnet und abgespeichert. Das Gesamtpotential ergibt sich dann als Superpositi-
on aller Potentialkarten der Einzelelektroden.

SIMION 3D verarbeitet Magnetfelder auf Grundlage von Feldkarten, die skalare ma-
gnetische Potentialwerte enthalten. In SIMION 3D gibt es nur die Mdglichkeit auf
Basis von nur mathematisch definierten magnetischen Monopolen ein Magnetfeld zu
erzeugen. Die Problematik, fiir eine reale Spulenkonfiguration diese magnetische Mo-
nopolverteilung zu finden, wird in [Deg99| erldutert und kann auf folgendem Wege
umgangen werden. Die magnetischen Potentialkarten werden mit dem von B. Flatt
|[Fla01| entwickelten Programm Bfield 3D auf Basis von Spulengeometrien erstellt.
Bfield 3D verwendet die Informationen der Spulenparameter wie Position, Kipp-
winkel, Grofe, Stromstirke und Windungszahl, um zylinderférmige dicke Spulen in
einer Ebene im Raum zu positionieren, was es ermoglicht, Spulenanordungen zu be-
rechnen, die in einer Ebene gekippt sind. Aus diesen Parametern kann Bfield 3D
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aufserhalb der Spulen zwei- und dreidimensionale Karten eines skalaren magneti-
schen Potentials fiir SIMION 3D erstellen, sowie Magnetfeldlinien und Magnetfelder
berechnen.

Die elektrischen und magnetischen Kréfte werden von SIMION 3D getrennt berech-
net. Die Bewegungsgleichung wird durch das Runge-Kutta-Verfahren in 4. Ordnung
numerisch integriert. Um numerische Fehler zu minimieren, verwendet SIMION 3D
eine dynamische Schrittweitensteuerung, die vom Benutzer iiber den sog. ’compu-
tation quality factor’ Q bestimmt wird. Ein Kompromiss zwischen Rechengeschwin-
digkeit und ausreichender numerischer Genauigkeit ist nach [Fic00] ein Wert von
@ = 110. Diese Einstellung wird auch in den hier durchgefiithrten Simulationen bei-
behalten.

Wie in [Fic00] diskutiert wurde, tritt in SIMION 3D eine Energieverletzung in Berei-
chen mit hohen elektrischen Feldgradienten auf. In Relation zur Spektrometerauflo-
sung wurde diese Energieverletzung damals als vernachlissigbar klein angenommen.
Die Frage ist, wie wirkt sich diese Energieverletzung auf ein gespeichertes Teilchen
aus, wenn es sich sehr hdufig in Bereichen hoher Feldgradienten aufhélt. Zur Klérung
dieser Frage sei auf Kapitel 3.3 verwiesen.

3.2 Das Simulationsprogramm ADIPARK

Um Methoden zur Untergrundreduzierung zu entwickeln, zu testen und Modifika-
tionen am experimentellen Aufbau zu studieren, ist es wichtig Simulationen durch-
zufithren. Dafiir wurde ein vollkommen neues Programm, das Simulationsprogramm
ADIPARK, ADIabatic PARticle tracKing, zur Verfolgung von geladenen Teilchen in
beliebigen elektromagnetischen Umgebungen, unter Verwendung der adiabatischen
Néherung erster Ordnung, entwickelt. Es sollen Aussagen gemacht werden koénnen,
ob ein geladenes Teilchen gegen eine Elektrode fliegt oder gespeichert wird. Das
Programm berechnet die Flugbahn anhand des Fiihrungszentrums (engl. 'guiding
center’), d.h. die Zyklotronbewegung wird vernachlissigt, dadurch reduziert man
den Berechnungsaufwand und gleichzeitig die numerischen Fehler, da viel weniger
Berechnungsschritte notwendig sind (siehe Abbildung 3.10).

3.2.1 Motivation fiir ein neues Simulationsprogramm

Vor der Entwicklung von ADIPARK war es nur mdglich, im zylindersymmetrischen
Spezialfall die Transmission von Teilchen entlang von Magnetfeldlinien (adiabatische
Néherung nullter Ordnung) zu simulieren |Fic00], d.h. keine adiabatischen Korrektu-
ren flossen in die Teilchenbewegung ein. Die zylindersymmetrische Einschrénkung hat
schon dazu gefiihrt, dafs in der Diplomarbeit von B. Flatt |[Fla01] das Magnetfeldbe-
rechnungsprogramm Bfield 3D entwickelt wurde, um dreidimensionale Magnetfeld-
karten zu erzeugen und mit der Mdglichkeit, Magnete in einer Ebene gegeneinander
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zu kippen, wie es fiir das KATRIN-Experiment erforderlich ist.

Teilchen in elektromagnetischen Umgebungen bewegen sich auf Zyklotronbahnen,
d.h. sie beschreiben eine Spirale um die fiihrende Magnetfeldlinie. In der adiabati-
schen Né&herung wird die Teilchenbahn unter Vernachlédssigung der Zyklotronbewe-
gung beschrieben, man verfolgt das Teilchen dann entlang seines Fiihrungszentrums.
Bei dieser Methode reduzieren sich die Berechnungsschritte erheblich, was einer-
seits eine kiirzere Berechnungszeit zur Folge hat und andererseits weniger anféllig
fiir numerische Fehler ist. Das Programm ADIPARK wurde daher nach diesem Ge-
sichtspunkt entwickelt.

Das Fiihrungszentrum der Teilchenbahn bewegt sich entlang der Magnetfeldlinien,
aber es gibt zusétzlich die adiabatischen Korrekturen erster Ordnung, die die Abwei-
chungen senkrecht zur Teilchenbahn beschreiben. Auch diese Korrekturen wurden in
ADIPARK eingebaut.

Um entscheiden zu kénnen, wann ein Teilchen gespeichert wird und wann nicht, ist
es notwendig die Reflektionspunkte der Teilchenbahn zu finden und das Teilchen in
die entgegengesetzte Richtung weiter fliegen zu lassen. Unter Verwendung der adia-
batischen Naherung ist die Gesamtenergie automatisch erhalten. Der Fehler in der
Energieerhaltung, den die von SIMION 3D verwendete Methode erzeugt und der
in [Fic00] beschrieben wird, kann auf diesem Weg umgangen werden. Obwohl die
adiabatischen Korrekturen erster Ordnung nur nichtrelativistisch eingebaut wurden,
wurde die Energietransformation in relativistisch korrekter Weise implementiert.

Die Einbeziehung von adiabatischen Korrekturen erster Ordnung mit der Méglichkeit
gespeicherte Teilchen verfolgen zu kénnen, ermdglicht es, die Ergebnisse von ADI-
PARK direkt mit den Ergebnissen von SIMION 3D zu vergleichen. Der Geschwin-
digkeitsvorteil gegeniiber SIMION 3D, durch die Berechnung entlang des Fiihrungs-
zentrums bei ADIPARK] schlégt sich in deutlich kiirzeren Berechnungszeiten nieder.

ADIPARK sollte vom Aufbau her so modular konzipiert werden, dafs spatere Er-
ganzung oder alternative numerische Verfahren einfach in die Struktur eingebunden
werden konnen. Ein selbst entwickeltes Simulationsprogramm bietet natiirlich unein-
geschriankten Einblick in den Programmaquelltext, dieser bleibt dem Anwender unter
SIMION 3D verwehrt. Mogliche Erweiterungen fiir ADIPARK sind:

e Abstrahlung von Synchrotronstrahlung.
e Wechselwirkungen mit Restgasmolekiilen.

e Verfolgung der echten Teilchenbahn durch numerische Integration der dreidi-
mensionalen Bewegungsgleichung (2.13).
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3.2.2 Modularisierung und Funktionsweise

In diesem Abschnitt soll die Struktur und Modularisierung von ADIPARK vorgestellt
und erldutert werden. Bei der Entwicklung von ADIPARK wurde grofen Wert auf
modulare Programmierung gelegt, d.h. die Problemstellung wurde in mehrere kleine
Probleme zerlegt, die dann in einzelnen Modulen verkapselt gelost wurden. Ziel war
es, die Wiederverwendbarkeit der Programmkomponenten fiir zukiinftige Projekte
sicherzustellen. Die Struktur von ADIPARK ist in Abb.(3.2) dargestellt.

Hauptprogramm und Steuerzentrale ist das Modul adipark, welches die Routinen
zum Bereitstellen der Potentialkarten initialisiert und auf Benutzereingaben wartet,
um dann die entsprechenden Funktionen und Simulationsmodule wie

e Teilchenbahnverfolgung zu starten

Speichervolumen zu berechnen

e Transmission eines MAC-E-Filters zu testen

Anzeigen der Spulenkonfiguration

e Programm beenden

auszufithren.

I adipark.c

]! ]!

I trapping.c

u tracking.c
]! 1l

I mag_pa_reader.c |

lL efield.c

| Bfield_3D |

1! ]!

I math_vector.c I

]!

I matrix.c I

]!

| global.h |

Abbildung 3.2: Modulare Struktur von ADIPARK. Darstellung der Hierarchie
der in ADIPARK verwendeten Module. Jedem Modul stehen die darunter angeordneten
Teilmodule zur Verfiigung.

Kern des Simulationsprogrammes ist das Modul tracking, es liest die notigen Start-
parameter ein und enthélt den Hauptalgorithmus zur Teilchenbahnverfolgung (s.
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Initialisierung

Berechnung der Teilchenenergien
Berechnung der Teilchengeschwindigkeit

nachsten Schritt berechnen

Testschritt ausfihren

Neuberechnung der Teilchenenergien
Umkehrpunkt iberschritten?

ja nein
Elektrode erreicht?
ja nein
Minimalenergie unterschritten?
Schritt . .
verkleinern Ja nein
Bewegungsrichtung drehen | A 4
endglltigen Schritt gehen
% Neuberechnung der Teilchengeschwindigkeit

Wiederhole bis Abbruchkriterium erreicht wurde

Abbildung 3.3: Struktogramm des Teilchenverfolgungsalgorithmus. Das
Struktogramm zeigt die Hauptschleife zur Teilchenbahnverfolgung mit Verarbeitung
von Reflektionspunkten, Kollisionen mit Elektroden und Schrittweitensteuerung.

Abb.(3.3)). Nachdem alle erforderlichen Parameter aus den Parameterdateien gela-
den und initialisiert wurden, werden Energien und Geschwindigkeiten des startenden
Teilchens berechnet. Energien sind in diesem Zusammenhang die gesamte kineti-

sche Energie, sowie die zum Magnetfeldvektor longitudinale E)| = Ej;, (%)2 und
transversale £, = Ej;, — £ Komponente. Mit Kenntnis dieser Energien konnen
dann auch die longitudinale und transversale Geschwindigkeit berechnet werden. In
der Simulationsschleife wird dann der néchste Schritt entlang der Magnetfeldlinie
durch Runge-Kutta 2. Ordnung [Num92| berechnet und die transversalen adiabati-
schen Korrekturen erster Ordnung (s. Gl. (2.19) bis(2.21)) hinzugefiigt.

Die wesentlichen, bei der Entwicklung des Programms, auftretenden Probleme waren:

e Eine korrekte Kollisionserkennung. Fliegt ein Teilchen dicht an eine Elek-
trode, stellt sich die Frage, ob es reflektiert wird oder kollidiert. In diesem Fall
muf der Algorithmus gewihrleisten, daf das Teilchen nicht durch die Elektro-
de hindurchfliegt. Aufgrund des Interpolationsalgorithmus kann dies bei einer
groben Gitterkonstante der Potentialfeldkarte und diinnen Elektroden eintre-
ten.

e Die korrekte Erkennung von Reflektionspunkten. Verschwindet die lon-
gitudinale kinetische Energie, hat des Teilchen einen Reflektionspunkt erreicht.
Ein Schritt iiber einen solchen Punkt wiirde eine negative longitudinale kineti-
sche Energie ergeben. Um diesen Energienullpunkt moglichst gut approximie-
ren zu konnen, wurde der Parameter minimale longitudinale kinetische Energie
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eingebaut, der angibt wie weit die Energie bei Auftreten eines Reflektionspunk-
tes absinken mufs, bevor die Bewegungsrichtung gedreht wird.

All diese Probleme konnten durch die komplexe Schleifenform mit Schrittweitenver-
kleinerung erfolgreich bewiltigt werden. Entscheidend war, daf jeder neue Schritt
zuerst getestet wird, bevor er tatsachlich getan wird (s. Abb. 3.3).

Nachdem dem Schrittvektor die adiabatischen Korrekturen hinzugefiigt wurden, wird
dieser Schritt nun als Testschritt verwendet, um die Teilchenenergien an der neuen
Position zu berechnen. Wird nun ein Energienullpunkt, d.h. Reflektionspunkt fiir
das Teilchen, iiberschritten, wird die Schrittweite halbiert und der Testschritt erneut
berechnet. Diese Schrittweitenverkleinerung wird dann solange wiederholt, bis der
Reflektionspunkt ausreichend gut approximiert wurde. Wurde kein Reflektionspunkt
iiberschritten, wird getestet, ob sich das Teilchen im Volumen einer Elektrode befin-
det, wobei die Schleife mit einer Kollisionsmeldung abgebrochen werden wiirde. War
dies nicht der Fall, wird gepriift, ob das Minimallimit fiir die longitudinale kineti-
sche Energiekomponente unterschritten wurde. Wenn ja, wird die Bewegungsrichtung
des Teilchens fiir den néchsten Schritt umgekehrt. Anschliefsend wird der geteste-
te Schritt endgiiltig gegangen, die Teilchenenergien werden neu berechnet und die
Schleife beginnt erneut. Abbruchbedingungen sind ein Uberschreiten der maximalen
vorgegebenen Flugzeit, der maximalen Anzahl von Reflektionspunkten, Kollisionen
mit Elektroden oder das Verlassen des Spektrometers durch eine der Offnungen.

Das Modul trapping dient als Steuerroutine zur Berechnung der Speicherphasen-
dichte. Dazu folgt es einem vorzugebenden Gitter und startet an jedem Gitterpunkt
eine Reihe von Teilchen mit verschiedenen Startwinkeln und Energien. Fiir jedes
Teilchen wird dann gepriift, ob es gespeichert wurde. Fiir jeden Gitterpunkt und
jede Energie erhdlt man so die Anzahl der gespeicherten Teilchen, die dort gestar-
tet wurden. Dieses Modul arbeitet eng mit tracking zusammen und dient quasi als
Steuerroutine.

Im Modul mag pa_reader wird die magnetische Potentialkarte verwaltet, es sei
denn man entschliefst sich dafiir, das Magnetfeld an jedem Punkt direkt zu berechnen.
In diesem Fall gibt das Modul die Aufrufe an Bfield 3D von B. Flatt [Fla01] weiter.

Analog findet in efield die Verwaltung der elektrischen Potentialkarten statt.

Die mathematischen Module math vector und matrix kapseln Funktionen zur
Vektor- und Matrizenverarbeitung. In math vector sind auch die Routinen zur
Kriimmungsvektorberechnung, Gradientenberechnung und die Interpolationsalgorith-
men fiir Feldkarten abgelegt. Abschliefsend bildet global die unterste Instanz und
enthélt alle bendtigten globalen Datenstrukturen, Variablen und Konstanten.
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Die Quelltexte der ADIPARK-Module sind im Anhang A abgedruckt. Die Konfigu-
ration und Anwendung von ADIPARK wird in Abschnitt 3.2.3 ausfiihrlich demon-

striert.

3.2.3 Teilchenbahnverfolgung mit ADIPARK

Hier soll nun gezeigt werden, welche Mdglichkeiten die Teilchenbahnverfolgung mit
ADIPARK bietet, welche Parameter das Programm erwartet und wie sich diese aus-
wirken. Weiterhin wird der Inhalt, bzw. das Format von Parameterdateien und der

erzeugten Datendateien erldutert.

Tabelle 3.1: Aufbau einer ’.run’-Datei. Erlduterung der in ".run’-Dateien ndtigen

Start- und Konfigurationsparameter. Eine Beispieldatei ist im Anhang abgedruckt.

retard-onoff
dipol

max-mirrors

max-tof-in-sec

e-para-min

max-step-length

X?YJZ

ekin

theta

phi

mass

charge

Parameter Beschreibung

display Steuert die Bildschirmausgabe: 0=aus, 1=zeilen-
weise, 2=ausfiihrlich

calc-order Schalter fiir Korrekturterme: 0O=alle, l=nur

E x B-Drift, 2=nur Kriimmungs- und Gradi-
entendrift, 3=keine

Retardierungspotential: 0=aus, 1=an
Starke der Dipolfeldes in y-Richtung in [V /m]|.

Abbruchkriterium, maximale Anzahl von Reflek-
tionspunkten.

Abbruchkriterium, maximale Flugzeit in [m/s].

Minimallimit fiir longitudinale kinetische Ener-
gie.
Gibt maximale Schrittweite vor.

Startkoordinaten, Ursprung liegt in Spektrome-
terzentrum.

kinetische Startenergie.

Zenitwinkel zwischen Teilchenrichtung und x-
Achse.

Azimuthwinkel fiir Drehung um x-Achse.

Teilchenmasse in Einheiten der Elektronenmas-
se.

Ladung in Einheiten der Elektronenladung.
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Zuerst soll hier der Programmstart an der Linux-Kommandozeile demonstriert wer-
den, der Befehl lautet:

adipark <Sammelname der Parameterdateien>

Der Sammelname der Parameterdateien darf keine Dateinamenerweiterung enthal-
ten, er dient vielmehr dazu zusammengehérige Konfigurationsdateien zu laden. ADI-
PARK fiigt entsprechende Dateinamenerweiterungen hinzu und l4dt die bendtigten
Dateien. Beim Programmstart wird zuerst aus Sammelname + ".pa0’ die elektrische
Potentialkarte eingelesen, anschlieffend aus Sammelname + ’.pa’ die magnetische. In
Sammelname + ’.par’ werden die Parameter der magnetischen Spulenkonfiguration
erwartet, in Sammelname + ’.run’ miissen die Start- und Konfigurationsparameter
der einzelnen Simulationsdurchldufe abgelegt sein. Die durch die Simulation erhalte-
nen Daten werden nach dieser Methode in Sammelname + ’.track<X>’ gespeichert,

Tabelle 3.2: Aufbau einer ’.track<X>’-Datei. Kommentierte Auflistung der in
".track<<X>’-Dateien abgelegten Informationen.

Spalte Beschreibung Einheit
1,2,3 X, v, z Position cm

4 Zyklotronradius cm

5 elektrisches Potential v

6 kinetische Energie eV

7 longitudinale kinetische Energiekomponente eV

8 transversale kinetische Energiekomponente eV

9 magnetische Feldstdrke Tesla
10 Flugzeit ws

11,12,13 | x, y, z Komponenten der longitudinalen Geschwindigkeit | m/s

14 longitudinaler Geschwindigkeitsbetrag m/s
15 transversaler Geschwindigkeitsbetrag m/s
16,17,18 | x, y, z Komp. der E x B-Driftgeschwindigkeit m/s
19, 20, 21 | x, y, z Komp. der Kriimmungsdriftgeschwindigkeit m/s
22,23,24 | x, y, z Komp. der Gradientendriftgeschwindigkeit m/s
25 Vorzeichen der Teilchenbewegung rel. zu x-Richtung

26 Schrittweiten-Verkleinerungsfaktor




34 KAPITEL 3. WERKZEUGE ZUR TEILCHENBAHNVERFOLGUNG

<X > enthéalt hierbei die Nummer des Simulationsdurchlaufes aus den ".run’-Dateien.

In den ’.run’-Dateien sind alle Parameter der Teilchenbahnverfolgung abgelegt (s.
Tab.(3.1)). Die Datei enthélt Kommentarzeilen, die die einzugebenden Parameter
erldutern sollen, eine Beispieldatei ist im Anhang abgedruckt. In einer ’.run’-Datei
werden zuerst einige numerische Parameter festgelegt, bevor dann die Parameter der
zu verfolgenden Teilchen angegeben werden. Werden Parameter fiir mehrere Teil-
chen, in Zeilen untereinander, angegeben, so startet das Programm fiir jedes Teilchen
einen separaten Simulationsdurchlauf und nummeriert die Ergebnisdateien fortlau-
fend durch.

Die Ergebnisse eines Simulationsdurchlaufes werden in den ’.track<X>>’-Dateien ab-
gelegt. Ihre Struktur wird in Tab. (3.2) beschrieben. Zum Inhalt der ’.par’-Dateien
sei auf [Fla01] verwiesen. Die fiir das Mainzer Spektrometer verwendete ’.par’-Datei
ist im Anhang B.3 abgedruckt.

Eine weitere Moglichkeit der Konfiguration findet sich in der Datei ’global.h’. In ihr
werden neben global notwendigen Konstanten auch die Parameter der Potentialfeld-
karten festgelegt. Es handelt sich dabei im wesentlichen um die Gitterkonstante und
die Koordinatenursprungsverschiebung (engl. 'offset’). Solange mit denselben Poten-
tialkarten gearbeitet wird, ist hier keine Anderung nétig, es ist jedoch sehr wichtig,
hier die zu den Potentialkarten passenden Werte einzutragen. Zu beachten ist, daf
ADIPARK neu iibersetzt (engl. 'compiled’) werden mu$, damit Anderungen wirksam
werden. In einer zukiinftigen Version ist das Einlesen einer Textdatei mit Parame-
terdaten vorgesehen.

Wenn alle Konfigurationen und Parameter eingestellt wurden, kann ADIPARK ge-
startet werden. Es werden dann elektrische und magnetische Potentialkarten in den
Speicher geladen und das Auswahlmenii wird angezeigt. Wahlt man hier “start tracking
loop’ aus, wird die Teilchenbahnverfolgung fiir die in der ".run’-Datei definierten Teil-
chen gestartet. Unabhéngig von der Einstellung des display-Parameters wird auf dem
Bildschirm ausgegeben, wenn ein Reflektionspunkt passiert wurde. Am Ende eines
jeden Durchlaufes wird die Abbruchursache, z.B. Kollision mit Elektrode, Verlassen
des Spektrometers oder Eintreten einer definierten Abbruchbedingung, ausgegeben.

3.2.4 Prinzipielle und numerische Grenzen

Im folgenden soll diskutiert werden, inwieweit die verwendeten numerischen Me-
thoden sinnvoll sind und wo die prinzipiellen Grenzen der verwendeten Ndherung
liegen, bevor dann die Grenzen der numerischen Genauigkeit abgesteckt werden. Als
prinzipielle Grenzen des Programmes ADIPARK werden hier technische und mathe-
matische Beschrankungen betrachtet. Die technischen Beschriankungen ergeben sich
zum einen aus der zur Verfiigung stehenden Hardware und zum anderen aus dem
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verwendeten Algorithmus. Die mathematischen Beschrinkungen sind Konsequenzen
der verwendeten Ndherungsmethode fiir die Teilchenbewegung.

3.2.4.1 Diskussion der technischen Grenzen

Eine grundlegende Tatsache ist, daf sich die elektrischen und magnetischen Poten-
tialfeldkarten den vorhandenen Speicher teilen miissen, dies sollte daher bei der Po-
tentialkartenerstellung beachtet werden. Im wesentlichen wird die Gitterkonstante,
mit der die Potentialwerte abgelegt werden, den Ausschlag geben. Eine um Faktor
zwei verkleinerte Gitterkonstante einer dreidimensionalen Potentialkarte erfordert
um den Faktor 23 mehr Speicherplatz. Die verwendeten dreidimensionalen elektri-
schen Feldkarten haben daher eine Gitterkonstante von g = 4 mm, was einem Spei-
cherplatzbedarf von etwa 200 MB entspricht, wenn durch Nutzung von Symmetrien
nur ein Viertel des Gesamtvolumens gespeichert werden muf.

3.2.4.2 Diskussion der mathematischen Grenzen

Der verwendete Algorithmus basiert auf der Bewegung des Fithrungszentrums, d.h.
die Zyklotronbewegung wird vernachléssigt. ADIPARK kann daher keine Zyklotron-
bewegung berechnen, es ist jedoch moglich, an jedem Punkt der Teilchenbahn den
Betrag des Zyklotronradius, unter der Annahme einer kreisformigen Zyklotronbewe-
gung, anzugeben. Die Verformung der Zyklotronbewegung durch stark inhomogene
elektrische Felder, wird von ADIPARK z. Z. weder berechnet noch erkannt (in spéa-
teren Versionen durchaus moglich). In solchen Féllen muf auf andere Simulations-
programme zuriickgegriffen werden, z.B. SIMION 3D.

Die in der adiabatischen Naherung verwendeten Driftgleichungen (s. Gl. (2.19) bis
(2.21)) sind allesamt in nichtrelativistischer N#aherung formuliert. Bewegt sich ein
Teilchen in Feldbereiche, die zu relativistischen Driftgeschwindigkeiten fiihren, kann
ADIPARK keine verldfliche Aussage mehr iiber die Teilchenbahn machen. Die Giil-
tigkeit der nichtrelativistischen Driftterme ist dann nicht mehr gegeben. Feldbereiche
mit dieser Wirkung existieren in den Elektrodenzwischenrdumen, besonders beim
Einsatz von nicht zylindrischen Zusatzelektroden. Man kann aber davon ausgehen,
daf Teilchen, die in diese Bereiche fliegen, so starke Krifte erfahren, daf sie mit einer
Elektrode kollidieren werden.

Die grofsten prinzipiellen Einschrénkungen sind Konsequenzen der adiabatischen
Néherung fiir die Teilchenbewegung. Diese N#herung, wie in Abschnitt 2.2.2 be-
handelt, steht und féllt mit der Homogenitdt des Magnetfeldes und der Gréfe der
kinetischen Energie. Fiir eine gute Naherung ist es wichtig, dafs die relative Magnet-
feldénderung % pro Zyklotronumlauf sehr klein ist. Die charakterische Lénge L ist
als Strecke zu verstehen, auf der die Magnetfelddnderung vernachldssigbar klein ist.
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Man kann eine Abschitzung fiir die Giiltigkeit der adiabatischen Ndherung formu-
lieren, indem man davon ausgeht, dafs der Zyklotronradius g des Teilchens klein sein
mufs gegeniiber L [Del65]. Es miissen dann folgende Voraussetzungen gelten:

mcv | c

0 .
— 1 t o= = —+2mE 3.3
7 <1 omit o= 5= = —pV2mb, (3.3)

Unter Verwendung dieser Voraussetzungen kann man schreiben.
qgBL > qBo = mcv, (3.4)

Nach einigen Umformungen l&ft sich dies in Abhéngigkeit der transversalen kineti-

schen Energie £ schreiben.
1
BL > —\/2mE, ¢? (3.5)
q

Fiir Elektronen und Protonen kann man daraus leicht eine Grenzbedingung in ge-
bréuchlichen Dimensionen aufstellen [Del65].

3 /E1ev] ,fur Elektronen
B[Gauss}L[cm} > . (36)
135 \/E|[ev] ,fur Protonen

Hierbei soll noch angemerkt werden, dafs sich aufgrund des Wurzel Masse zu La-
dungsverhéltnisses fiir a—Teilchen ebenfalls der fiir Protonen geltende Zusammen-
hang ergibt. Interessant und wichtig ist nun der Faktor 1/7‘”—5 ~ V2000 ~ 45 zwi-

schen leichten Teilchen, wie Elektronen, und schweren Teilchen, wie Protonen und
a—Teilchen. Anhand dieses Faktors kann man eine Abschitzung der adiabatischen
Néaherung fiir Ionen aufstellen. Soll ein Ion, einem Elektron vergleichbar, in guter
adiabatischer Naherung verfolgt werden, muf entweder das Magnetfeld um Faktor
45 ansteigen oder die kinetische Energie um den Faktor 2000 kleiner werden. Diese
Betrachtung zeigt, dak es prinzipiell moglich ist Ionen zu verfolgen, allerdings ist man
in adiabatischer N&herung auf sehr niederenergetische lonen beschrénkt oder mufs in
sehr starken Magnetfeldern arbeiten. Aufgrund der Proportionalitit des Zyklotron-
radius zur Wurzel der Teilchenmasse bei identischer kinetischer Energie, ist dieser
fiir Ionen um etwa %—f ~ 45 grofer. Daher ist es problematisch in einem Volumen

der Grofse des Mainzer Spektrometers Ionen zu verfolgen, wenn diese nicht sehr ge-
ringe transversale kinetische Energie besitzen. Die Ionen mit hoher Energie werden,
aufgrund des grofsen Zyklotronradius, gegen eine Elektrode fliegen. Dies zeigt, daf
es sehr viel schwerer ist, lonen im Mainzer Spektrometer zu speichern, was aus den
Griinden, die in Abschnitt 4.5 besprochen werden, von Vorteil ist.

Um den Giiltigkeitsbereich der adiabatischen Naherung festzulegen, werden Ver-
gleichssimulationen mit SIMION 3D durchgefiihrt. Weichen die ADIPARK-Ergebnis-
se von den SIMION-Ergebnissen fiir dasselbe Teilchen ab, so reicht die adiabatische
Néaherung erster Ordnung nicht mehr aus, um die Flugbahn zu beschreiben.
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Abbildung 3.4: Adiabasieabweichung in SIMION 3D. Dargestellt ist der Wert
der Adiabasieabweichung A, giapatic als Funktion des Startwinkels fiir verschiedene Star-
tenergien B2 = 18700 eV, 18790 eV, 19190 eV, 19690 eV und 20690 eV. Grofere
Werte bedeuten grofsere Abweichungen in der adiabatischen Energietransformation.
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Abbildung 3.5: Flugbahnabweichung durch adiabatische Niherung. Dieses
Bild zeigt die Flugbahndifferenz Aposition als Funktion des Startwinkels zwischen be-
rechneten Bahnen von SIMION 3D und ADIPARK. Es wurde eine Serie von Elektronen
mit Startenergien von Eft%" = 18700 eV, 18790 eV, 19190 eV, 19690 eV und 20690 eV
berechnet. Es ist eine Verschlechterung der adiabatischen Niherung bei groken Uber-
schuflenergien zu sehen.

37
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Aposition
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Abbildung 3.6: Vergleich von Flugbahn- und Adiabasieabweichung. Dieses
Bild zeigt die Flugbahndifferenz Apgsition zwischen SIMION 3D und ADIPARK als
Funktion des Adiabasieabweichung A,giqapatic bei verschiedenen Startwinkeln mit an-

steigender Uberschufenergie. Es wurden Elektronen mit Startenergien von Ejtart —

18700 eV, 18790 eV, 19190 eV, 19690 eV und 20690 eV berechnet. Es sind die Startwin-
kel 8 = 10° (durchgezogen), 8 = 45° (gepunktet) und 6 = 80° (gestrichelt) dargestellt.

Wenn bei der adiabatischen Energietransformation eine Energieverletzung auftritt,
wird von Adiabasieverletzung gesprochen. Fiir die SIMION-Ergebnisse 1dfst sich die
Adiabasieverletzung durch die Grofse Aggigpatic beschreiben. Diese Grofe gibt in null-
ter Ordnung an, wie weit das magnetische Moment als adiabatische Invariante (GI.
(2.22)) vom Anfangswert abweicht. Der in ADIPARK verwendete Algorithmus ba-
siert auf der Energietransformation durch diese adiabatische Invariante, so dafs hier
die Adiabasie per Definition erhalten ist.

P: B
Adiabatic = 2t - =L — (3.7)
adiabatic B; PJ2_f

2
Im adiabatischen Idealfall ist % = const. und man erwartet, daf sich Aggigbatic = 0
ergibt. Sollte nun A giapatic 7 0 sein, gibt es Verluste bei der Energietransformation
von transversaler zu longitudinaler Komponente der Bewegung.

Bei ansteigendem Aggigpatic €rwartet man eine Abweichung der SIMION—-Ergebnisse
von der ADIPARK-Flugbahn, die durch die adiabatische Ndherung erster Ordnung
berechnet wurde. Man muff dann davon ausgehen, daf die adiabatische Naherung



3.2. DAS SIMULATIONSPROGRAMM ADIPARK 39

erster Ordnung nicht mehr ausreicht, um das Fiihrungszentrum der wirklichen Flug-
bahn gut zu beschreiben.

Fiir den Vergleich wurden fiinfzehn Simulationen mit gleichen Startparametern in
SIMION 3D und ADIPARK durchgefiihrt. Es werden Elektronen mit Fy;, = 10 eV,
100 eV, 500 eV, 1000 eV und 2000 eV Uberschufenergie im Spektrometereingang
bei ¥ = —201.2 em (y = 0.5 cm, z = 0 cm) gestartet. Uberschufenergie bezeichnet
den Energieanteil, der {iber dem im Spektrometer verwendeten Analysierpotential
Uy = 18690 eV liegt. Fiir jede Startenergie werden drei Simulationsrechnungen mit
unterschiedlichen Startwinkeln (10°, 45° und 80°) in beiden Programmen durchge-
fiihrt.

In Abbildung 3.4 sind die Adiabasieabweichungen der SIMION-Berechnungen iiber
den entsprechenden Startwinkel fiir die verschiedenen Startenergien aufgetragen. Die
Abbildung 3.5 zeigt analog dazu die Flugbahnabweichung der SIMION-Bahn zu den
ADIPARK-Berechnungen. Flugbahnabweichungen von Ajsgition < 5 mm werden als
noch vertretbare Abweichung angenommen. Betrachtet man diese beiden Darstellun-
gen, fillt sofort auf, daf eine Uberschufenergie von 2000 eV die Adiabasieerhaltung
nicht mehr erfiillt und auch die Flughahnabweichung sehr grof ist, man erhélt dann
mit ADIPARK kein vertrauenswiirdiges Ergebnis mehr. Bei einer Uberschukenergie
von 1000 eV ist die Flugbahnabweichung bei mittlerem Startwinkel von 6 = 45°
noch vertretbar, nur die sehr groffen und sehr kleinen Startwinkel weichen deutlich
ab. Fin vergleichbares Verhalten ist analog dazu auch bei der Adiabasieabweichung
zu erkennen. Bei Uberschufenergien < 500 eV werden die Flugbahnabweichungen
sehr gering und auch die Adiabasieabweichungen nahern sich immer kleineren Wer-
ten an. Fiir die Adiabasieabweichung kann man festhalten, daf sich relativ niedrige
Flugbahnabweichungen ergeben, wenn man Aggapatic < 0.5 fordert. Dariiber hin-
aus kann man nicht mehr davon ausgehen, daf die adiabatische N&herung erster
Ordnung die Flugbahn erfolgreich beschreiben kann. Abbildung 3.6 zeigt die Flug-
bahnabweichung gegen die Adiabasieabweichung aufgetragen. In dieser Darstellung
kann man erkennen, dafs die grofen Flugbahnabweichungen mit einem Anstieg des
Adiabasiefaktors korrespondieren.

Abschlieffend kann man festhalten, daf die adiabatische Ndherung erster Ordnung
von ADIPARK die Flugbahn bei Uberschuiéenergien von Fy, < 100 eV sehr gut
beschreibt. Bei Uberschuiéenergien von 500 eV < Ej;, < 1000 eV wird die Genau-
igkeit bei grofsen und kleinen Startwinkel zunehmend schlechter, mittlere Startwin-
kel werden noch gut beschrieben. Teilchen mit Uberschuiéenergien Ey;, > 1000 eV
kénnen nicht mehr adiabatisch beschrieben werden. Dies ist der Rahmen, in dem
ADIPARK als verldfliches Simulationsprogramm eingesetzt werden kann. Weitere
Einschrankungen ergeben sich noch aus der numerischen Genauigkeit des verwende-
ten Algorithmus, dieses Problem wird im néchsten Abschnitt ausfiihrlich behandelt.
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3.2.4.3 Tests der numerischen Genauigkeit

Es stellt sich die Frage, wie stark die numerische Genauigkeit von Variationen in
Eingabeparametern wie Schrittweite und Minimalenergie abhéngt. Dariiber hinaus
ist es noch wichtig zu wissen, welche Abweichungen sich ergeben, wenn die Gitter-
konstanten der magnetischen oder elektrischen Potentialkarten verdndert werden.
Die nun folgenden Testldufe wurden mit den Potentialkarten des aktuellen Mainzer
Spektrometers erstellt.

Fiir die Untersuchung der Abhéngigkeit von der eingestellten Schrittweite wurde
ein Elektron magnetisch gespeichert. Das Teilchen startet im Mainzer Spektrome-
ter mit einem Radius von 20 ¢m und einem Abstand von 30 c¢m links der Ana-
lysierebene. Daraus ergeben sich die Startkoordinaten (z,y,z) = (—30,20,0). Die
kinetischen Startenergie betrigt Ei;, = 1000 eV und ein Startwinkel von 8 = 50°
relativ zur Spektrometerachse wurde vorgegeben. Dieses Elektron ist im Bereich von
—86,1 cm < z < 86,1 ¢m im zentralen Bereich des Spektrometers gespeichert. Man
erwartet, dafs die x-Koordinate des Reflektionspunktes konstant bleibt; ist dies nicht
der Fall, kommt es zu Fehlern in der Gesamtenergie. Um die numerischen Ungenauig-
keiten moglichst deutlich sehen zu kdnnen, fliegt das Elektron 1000 Speicherzyklen
lang, d.h. fiir das Elektron vergehen etwa 362 ps und es wird 2000 mal reflektiert.
Die gleiche Simulation wurde fiir Schrittweiten von As = 10 mm, As = 0,5 mm,
As=1mm, As = 0,5 mm und As = 0,1 mm durchgefiihrt.

In Abb. (3.7) kann man sehr gut erkennen, wie stark die Anderung des Reflek-
tionspunktes einer Teilchenbahn von der vorgegebenen Schrittweite abhéngt. Diese
Tatsache ist auch einzusehen, da mit feinerer Schrittweitenvorgabe der Runge-Kutta-
Algorithmus zu Berechnung der Teilchenbahn besser arbeitet. Um vertrauenswiirdi-
ge Daten zu erzeugen, sollte man mit einer Schrittweite von As < 1 mm arbeiten.
Natiirlich kann man auch auf grébere Schrittweiten zuriickgreifen, um die Berech-
nungszeit zu verkiirzen. Man sollte sich dann allerdings auf kurze Flugzeiten oder
wenige Speicherzyklen beschrénken, um nicht zu grofe Ungenauigkeiten zu erzeugen.

Eine Konsequenz der feineren Schrittweitenvorgabe ist natiirlich eine hohere Berech-
nungszeit. In Abb. (3.8) ist die Berechnungszeit als Funktion der Schrittweitenein-
stellung aufgetragen. Man sieht hier sehr deutlich, daf eine feinere Schrittweite eine
hohere Berechnungszeit zur Folge hat, d.h. eine um den Faktor zehn feinere Schritt-
weitenvorgabe erfordert eine um den Faktor zehn héhere Berechnungszeit.

Aufgrund dieser Ergebnisse werden alle nun folgenden Simulationen mit einer Schritt-
weitenvorgabe von As = 0,1 mm durchgefiihrt.

Neben der Schrittweite kann sich auch noch die Einstellung der minimalen longi-
tudinalen kinetischen Energie, auf die numerische Genauigkeit auswirken. Bei auf-
treten eines Reflektionspunktes legt die minimale kinetische Energie (s. Abs. 3.2.2)
das Energielimit fest, unter das die kinetische Energie des Teilchens absinken muf,
damit das Programm die Reflektion ausfiihrt. Auf diese Weise sollen die Reflektions-
punkte moglichst gut approximiert werden. Um die Auswirkungen dieses Parameters
auf die Genauigkeit zu testen, wird die oben durchgefiihrte Simulation fiir verschie-
dene Minimalenergien wiederholt. In Abb. (3.9) ist die Minimalenergie gegen die



3.2. DAS SIMULATIONSPROGRAMM ADIPARK 41

88

As =10 mm

87.5

87

X [cm]

86.5

86 | | | | | | |

Abbildung 3.7: Schrittweitenabhingigkeit des Reflektionspunktes. Dargestellt
ist der detektorseitige Reflektionspunkt des gespeicherten Teilchens als Funktion der
Flugzeit. Fiir grobere Schrittweiteneinstellungen ist deutlich zu sehen, wie sehr der
Reflektionspunkt zu grofseren Werten hin abweicht.

Position des detektorseitigen Reflektionspunktes des gespeicherten Teilchens aufge-
tragen. Es sind die Ergebnisse fiir die Minimalenergien Eﬁm” =1leV, Eﬁm" =0,5¢€eV,

ﬁmn =0,2€V, ﬁmn = 100 meV, ﬁmn = 10 meV und Eﬁm” = 1 meV dargestellt.
Man sieht hier, dafs fiir E*" < 0,1 eV die Position des Reflektionspunktes stabil

[
bleibt.

Ein weiterer Effekt, der in dieser Darstellung auffillt, ist der Einflut des Schrittwei-
tenverkleinerungsalgorithmus. Bei den drei oberen Energien reicht eine Halbierung
der Schrittweite aus, um unter das Limit der minimalen longitudinalen kinetischen
Energie zu kommen, daher die Streifenform. Bei den niedrigeren Minimalenergieein-
stellungen sind mehrere und verschiedene noch feinere Verkleinerungsfaktoren nétig,
was dazu fiihrt, daf hier ein Bereich mit gleichméfiger Verteilung entsteht. Die Ver-
breiterung in x ist die Konsequenz der numerischen Ungenauigkeit, die schon in Abb.
(3.7) als Anstieg der Geraden zu sehen war.

Es bleibt festzuhalten, dafs alle nun folgenden Berechnungen mit einer minimalen
Longitudinalenergie von Eﬁm" =1 meV durchgefiihrt werden.

Ein abschliefender Test fiir die numerische Genauigkeit ist der Vergleich von Teil-
chenbahndaten, die unter Verwendung verschieden feiner Potentialkarten erzeugt
wurden. Fiir diesen Test wurde ein Elektron vom selben Startpunkt am Spektrome-
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Abbildung 3.8: Schrittweitenabhiingigkeit der Berechnungszeit. Die Berech-
nungszeit als Funktion der Schrittweiteneinstellung, gemessen auf einem Rechner mit
AMD Athlon Prozessor mit 800 M Hz Taktfrequenz. Fiir jeden Punkt wurde ein Teil-
chen 1000 Speicherzyklen (2000 Reflektionen) lang verfolgt, dies entspricht einer Flug-
zeit von je 362 us. Wie zu erwarten verzehnfacht sich die Berechnungszeit bei einer um
Faktor zehn kleineren Schrittweite.

tereingang durch das Spektrometer verfolgt, bis es den Spektrometerausgang erreicht
hat. Dies wurde dann fiir verschieden grobe magnetische und elektrische Potentialkar-
ten durchgefiihrt. Im Idealfall sollten die Elektronen am Spektrometerausgang wieder
den selben radialen Abstand zur Spektrometerachse haben wie am Startpunkt. Beim
Ubergang von einer elektrischen Potentialkarte mit g = 4 mm Gitterkonstante zu ei-
ner mit g = 2 mm ergab sich eine radiale Abweichung am Spektrometerausgang von
ARe = 7,9 nm. Ein Wechsel der magnetischen Potentialkarte, deren Gitterabsténde
dem elektrischen Fall entsprechen, ergibt eine radiale Abweichung am Spektrometer-
ausgang von AR,,q4 = 2,3 pm. Hier zeigt sich, daf sich der Gitterabstand der ma-
gnetischen Potentialkarte mit einem Faktor von etwa 300 stirker auf die Flugbahn
auswirkt als der Gitterabstand der elektrischen Potentialkarte. Da ADIPARK fiir die
Bahnverfolgung primér den Magnetfeldlinien folgt, ist klar, daf sich die Anderungen
in den magnetischen Potentialkarten am stérksten auf die Flugbahn auswirken. Je-
de Ungenauigkeit durch die Interpolation von groben magnetischen Potentialkarten
wirkt sich so direkt auf die Flugbahn des simulierten Teilchens aus. Eine hohe Ge-
nauigkeit, d.h. kleine Gitterkonstante, in den magnetischen Potentialkarten ist daher
sehr wichtig.

Es gilt hier immer einen Kompromifl zwischen Speicherplatzverbrauch und Gitterkon-
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Abbildung 3.9: Energieabhiingigkeit des Reflektionspunktes. Minimale longitu-
dinale kinetische Energie am detektorseitigen Reflektionspunkt des gespeicherten Teil-
chens. Der Reflektionspunkt wird mit abnehmendem Energielimit zunehmend besser
approximiert, fiir E‘m”’ < 0,1 eV bleibt der Reflektionspunkt ausreichend stabil. Jeder
Punkt beschreibt die Energie eines Reflektionspunktes, es wurden je Energielimitein-
stellung 2000 Reflektionen berechnet.

stante zu finden, um mdoglichst genaue Daten zu erzeugen. Die zweidimensionalen zy-
lindersymmetrischen Potentialkarten verursachen keine Speicherplatzprobleme, erst
die dreidimensionalen Potentialkarten sind problematisch. Fiir das Mainzer Spektro-
meter bendtigt eine dreidimensionale elektrische Potentialkarte mit g = 4 mm schon
etwa 100 MB an Speicherplatz, wenn Spiegelsymmetrien ausgenutzt werden kénnen
und nur 1/8 des Gesamtvolumens enthalten sein muf. Soll dieselbe Potentialkarte
mit halbierter Gitterkonstante (¢ = 2 mm) abgespeichert werden, wird 23 = 8 mal
soviel Speicher bendtigt. Fallen Spiegelsymmetrien (z.B. beim Einsetzen von Zusat-
zelektroden) weg, vergrofert sich der Speicherbedarf nochmals.

Im folgenden werden magnetische Potentialkarten mit g = 2 mm und elektrische Po-
tentialkarten mit g = 4 mm verwendet. Die elektrischen Potentialkarten sind grober,
da SIMION 3D an sein Speicherverwaltungslimit stoft, wenn man versucht, feinere
dreidimensionale Potentialkarten zu erzeugen oder zu verwenden. Im allgemeinen ist
es ausreichend, mit zweidimensionalen zylindersymmetrischen magnetischen Poten-
tialkarten zu arbeiten, solange keine gekriimmten Magnetfelder gebraucht werden.
Daher stofft man hierbei auch nicht so schnell an die Speichergrenze.

In Tabelle 3.3 sind die bei Berechnungen mit dem Mainzer Spektrometer verwende-
ten Parameter aufgelistet. Man mufs hier aus Speicherplatzgriinden anmerken, daf
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Tabelle 3.3: Eingabeparameter fiir numerische Genauigkeit. Hier sind
nochmals alle Eingabeparameter und Faktoren zusammengefafit, die die numerische
Genauigkeit positiv beeinflussen. Es ist natiirlich immer mdoglich auf Kosten der Genau-
igkeit die Berechnungszeit zu verkiirzen, indem grobere Parameter verwendet werden.

Parameter Wert
maximale Schrittweite As <1 mm
minimale longitudinale kinetische Energie Eﬁm" <0,1eV

Gitterkonstante fiir magnetische Potentialkarten | ¢ = 2 mm

Gitterkonstante fiir elektrische Potentialkarten | g =4 mm

bei Berechnungen mit groferen Spektrometern, wie sie bei KATRIN zum Einsatz
kommen werden, zwangsldufig grobere Gitterkonstanten zu wahlen sind.

3.3 Vergleich von ADIPARK mit SIMION 3D

Abschliefsend sollen in diesem Abschnitt die Simulationsprogramme ADIPARK und
SIMION 3D miteinander verglichen werden. Der Vergleich soll anhand der Flug-
bahndaten, der Abbildungseigenschaft und der Energieerhaltung zeigen, wie grofs
die Zuverléssigkeit von ADIPARK im Rahmen seiner numerischen und prinzipiellen
Grenzen ist und wie gut die Ergebnisse mit denen von SIMION 3D korrespondieren.

Den Anfang soll ein einfacher Vergleich der Flugbahndaten eines Elektrons, jeweils
von SIMION und ADIPARK berechnet, machen. Das Elektron startet im Spektro-
metereingang bei £ = —201.2 ¢m mit einer kinetischen Energie von Ej;,, = 18700 eV
und einem Startwinkel von 6 = 45° relativ zur fiihrenden Magnetfeldlinie. In Abbil-
dung 3.10 ist die Ubereinstimmung der Ergebnisse der beiden Simulationsprogramme
sehr schon zu sehen. Die rote Linie stellt die durch SIMION berechnete Flugbahn
dar, hier ist auch die Zyklotronbewegung sichtbar. Von ADIPARK wird nur das Fiih-
rungszentrum der Zyklotronbewegung und damit der Teilchenbewegung berechnet.
Die Ergebnisse der ADIPARK-Berechnung sind an der griinen Linie im Zentrum
der von SIMION berechneten Zyklotronbewegung zu erkennen. Durch die Darstel-
lung der Projektion der Teilchenbahn auf die x-z-Ebene, sind die Auswirkungen der
Driftbewegung zu erkennen. Die Abbildung 3.11 zeigt die Teilchenbahn aus Abbil-
dung 3.10 in der x-z-Darstellung. Hier ist wieder das von ADIPARK berechnete
Fithrungszentrum und die Zyklotronbewegung der SIMION—-Berechnung zu sehen.
Die gestrichelte Linie bezeichnet die Ausdehnung des von ADIPARK berechneten
mittleren Zyklotronradius. Zu sehen ist eine Abweichung im Bereich des niedrigen
Magnetfeldes im Spektrometerzentrum, die darauf hinweist, daf hier die adiabati-
sche Nédherung an ihre Grenze stofit. In den Bereichen des starken Magnetfeldes
ist die Ubereinstimmung sehr gut. Die Abweichung des von ADIPARK berechne-
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Abbildung 3.10: Vergleich einer Elektronentrajektorie in x-y-Projektion.
Projektion der Trajektorie eines Elektrons (E;, = 18700 ¢V, 8 = 45°) auf die x-
y-Ebene, das im Spektrometereingang (z = —201.2 cm) startet und bis zum Spek-
trometerausgang (r = —201.2 c¢m) verfolgt wird. Das Analysierpotential betragt
Uop = 18690 V. In rot ist das Ergebnis der SIMION-Berechnung mit Zyklotronbe-
wegung zu sehen. Im Zentrum der Zykklotronbewegung ist das durch ADIPARK be-
rechnete Fithrungszentrum (griin) der Elektronenbewegung zu sehen. Die gestrichelten
Linien zeigen den in ADIPARK berechneten Zyklotronradius.

ten Zyklotronradius von der SIMION-Bahn ist zu verstehen, da es sich um einen
mittleren Zyklotronradius handelt. Die SIMION-Bahn zeigt in diesem Bereich star-
ke Verformungen der Zyklotronbahn. Die adiabatische Ndherung erster Ordnung der
Bewegung des Fiithrungszentrums der Teilchenbahn beschreibt die wirkliche Teilchen-
bewegung der numerisch integrierten Bewegungsgleichung relativ gut. Man muf aber
einschranken, daft dies nur im Rahmen der prinzipiellen und numerischen Grenzen

von ADIPARK gilt.

Als Néchstes soll an mehreren Elektronenbahnen genauer iiberpriift werden, ob bei-
de Programme identische Ergebnisse im Hinblick auf die Abbildung der simulierten
Teilchen liefern. Abbildungserhaltung soll in diesem Zusammenhang bedeuten, daf
geladene Teilchen die von Spektrometereingang bis Spektrometerausgang verfolgt
werden, wieder mit dem urspriinglich vorhandenen Radius ihr Ziel erreichen. Neben
dem Radius ist es auch wichtig, die azimutale Verschiebung durch die Driftkorrektu-
ren zu vergleichen. Fiir diesen Vergleich werden Elektronen, die sich gut adiabatisch

beschreiben lassen, simuliert. Die Elektronen starten mit FEj;, = 18790 eV und
0 = 45° relativ zur Magnetfeldlinie im Spektrometereingang bei z = —201.2 ¢m und
radialen Abstdnden von y = 0.0 cm, 0.1 cm, ... ,0.7 cm, was dem Quellradius der

Tritiumquelle in Mainz entspricht. In Abbildung 3.12 sind nun die Ergebnisse die-
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Abbildung 3.11: Vergleich einer Elektronentrajektorie in x-z-Projektion.
Analog zu Abbildung 3.10 ist hier die zugehorige Projektion der Flugbahn auf die x-z-
Ebene zu sehen. In dieser Darstellung ist die mehr oder weniger gute Ubereinstimmung
der Driftbewegung sehr deutlich zu erkennen.

ses Vergleichs zu sehen. Aufgetragen ist die z-y-Ebene im Spektrometerausgang bei
z = 201.2 ¢m. Die Kreise markieren die Ergebnisse der SIMION-Berechnungen, ana-
log stehen die Kreuze fiir die ADIPARK-Ergebnisse. Die eingezeichneten Fehlerbal-
ken an den ADIPARK-Datenpunkten sind durch den Zyklotronradius gegeben und
sollen die Ausdehnung der Zyklotronbewegung beschreiben. Da ADIPARK nur das
Fithrungszentrum der Zyklotronbewegung berechnet, sind die Fehlerbalken wichtig,
um die Daten vergleichen zu konnen. Die Ergebnisse von SIMION;, die die Zyklo-
tronbewegung beinhalten, sollten allesamt innerhalb dieser Fehlerbalken liegen, was
gut erfiillt ist. Als Ergebnis kann man hier festhalten, daf in beiden Programmen
die Abbildungsradien mit azimutaler Verschiebung im Bereich eines Zyklotronradius
iibereinstimmen.

Als abschliefsender Vergleich soll die Erhaltung der Gesamtenergie eines simulierten
Elektrons iiberpriift werden. Mit den Simulationsprogrammen sollen gespeicherte
Teilchen {iber viele Speicherzyklen verfolgt werden, d.h. wahrend diesen Langzeit-
verfolgungen muf die Gesamtenergie erhalten sein. Um dies zu iiberpriifen wird ein
Elektron im Spektrometer durch zwei magnetische Spiegel so gespeichert, dal es
nach jeder Reflektion das gesamte Spektrometer durchquert, bevor es den néchsten
magnetischen Spiegel erreicht. Das verfolgte Elektron startet z = —100 ¢m von der
Analysierebene entfernt in einem radialen Abstand von y = 20 ¢m mit Fy;,, = 100 eV
und einem Winkel von € = 35° relativ zur fiihrenden Magnetfeldlinie. Die beiden ma-
gnetischen Spiegel liegen fiir dieses Elektron bei x = +180 ¢m. Das Elektron wird
verfolgt, bis es 15 mal reflektiert wurde, was etwa einer Flugzeit von tof = 10 us
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Abbildung 3.12: Vergleich der Abbildungseigenschaften. Hier wurden in bei-
den Programmen acht Elektronen bei # = —201.2 cm gestartet, mit Startradien von
y =0.0 em, 0.1 cm, ... ,0.7 cm. Fiir alle Elektronen gilt Fy;,, = 18790 eV und 6 = 45°
relativ zur filhrenden Magnetfeldlinie. Aufgetragen ist die Position in der z-y-Ebene
des Spektrometerausgangs bei z = 201.2 cm. Die ADIPARK-Ergebnisse (Kreuze) stim-
men sehr gut mit den SIMION-Ergebnissen (Kreise) {iberein. Die Fehlerbalken an den
ADIPARK-Datenpunkten sind durch den Zyklotronradius gegeben.

entspricht. In Abbildung 3.13 ist das Ergebnis dieser Berechnung zu sehen, aufgetra-
gen ist die Gesamtenergie des Elektrons als Funktion seiner Flugzeit. Die gestrichelte
Linie stellt die Berechnungen von ADIPARK dar, hier ist eindeutig zu sehen, daf die
Gesamtenergie erhalten ist. Dies entspricht den Erwartungen, denn die in ADIPARK
verwendete Berechnungsmethode basiert auf Energieerhaltung, so daf hier keine Ab-
weichung, aufler einer numerischen, auftreten kann. Die durchgezogene Linie zeigt das
Ergebnis der SIMION-Berechnungen; hier sind starke FEnergieschwankungen zu se-
hen. Diese Energieschwankungen treten jedesmal im Bereich des Reflektionspunktes
auf, der in einem Bereich des Spektrometers liegt, in dem die elektrischen Feldgradi-
enten sehr hoch sind. Man erkennt, daf die Gesamtenergie konstant bleibt, bis das
Elektron wieder in den Bereich der starken elektrischen Feldgradienten fliegt und
dort reflektiert wird, hier tritt eine Energieoszillation auf, die zu dem Energiesprung
fithrt. Diese Energiespriinge sind ein Artefakt der Potentialkarteninterpolation von
SIMION. Wahlt man sehr feine Potentialkarten, wird dieser Fehler vernachléssigbar
klein. SIMION kann aber aufgrund der Begrenzung der Potentialkartenverwaltung
auf eine maximale Anzahl von Gitterpunkten keine beliebig feinen dreidimensiona-
len Potentialkarten verwalten. Das Problem lafst sich daher in der Praxis nicht durch
eine beliebige Verfeinerung der Potentialkarte beheben, will man die geplanten Un-
tersuchungen mit dreidimensionalen Potentialkarten durchfiihren.
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Abbildung 3.13: Energieerhaltung eines gespeicherten Elektrons. Dargestellt
ist die Gesamtenergie, kinetische und potentielle, eines iiber 15 Reflektionen gespei-
cherten Elektrons iiber seine Flugzeit (tof). Das Elektron startet bei x = —100 ¢m und
y = 20 cm mit Ey;, = 100 eV und einem Winkel von = 35° zur fithrenden Magnetfeld-
linie. Die beiden magnetischen Spiegel liegen bei x = £180 em. Die durchgezogene Linie
zeigt das Ergebnis der SIMION-Berechnung, gestrichelt ist das ADIPARK-Ergebnis ein-
gezeichnet.

Parallel zur Langzeitmessung fiir die Energieerhaltung, wurde die Berechnungszeit
der beiden Programme auf identischen Computern festgehalten. Um das Elektron
tof = 10 ps lang zu verfolgen, benodtigt SIMION #/MION ~ 190 5. ADIPARK
benotigt fiir die gleiche Berechnung mit sehr feiner Schrittweiteneinstellung von
Asy = 0.1 mm nur #!PTPARK ~ 90 s mit noch ausreichend feiner Einstellung
Asy = 1 mm nur noch tyPIPARK ~ 9 5 Es ergibt sich daher ein minimaler Ge-
schwindigkeitsgewinn um Faktor 2 bis 20 fiir ADIPARK, wenn man mit sehr hoher
Genauigkeit rechnet. Fiir gewohnliche Kurzzeitmessungen sind auch Schrittweiten-
einstellungen von As = 5 mm noch ausreichend, so daf sich ein Geschwindigkeits-
gewinn von bis zu Faktor 100 ergibt.

Als Ergebnis all dieser Vergleiche kann man festhalten, daf man mit ADIPARK
sehr vertrauenswiirdige und schnelle Berechnungen durchfithren kann. Zu beachten
ist jedoch, daff man nur mit Teilchen arbeiten kann, die sich durch die adiabatische
Néaherung erster Ordnung ausreichend gut beschreiben lassen. Fiir nicht adiabatisch
zu beschreibende Teilchen mufl auf SIMION zuriickgegriffen werden, allerdings sollte
man hier dann die Gesamtenergie beobachten. Es ist klar, dafs SIMION nicht durch
ADIPARK ersetzt werden kann, beide Programme kénnen sich aber zu einem sehr
wertvollen Werkzeug erginzen.
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(Gespeicherte Teilchen 1m
MAC-E—Filter

In diesem Kapitel soll nun erldutert werden, daft in einem Experiment mit der in
Kapitel 2.2 beschriebenen elektromagnetischen Konfiguration geladene Teilchen ge-
speichert werden konnen. Die beschriebenen Speichermechanismen sollen durch Si-
mulationen der Flugbahnen der geladenen Teilchen in einem MAC-E-Filter belegt
werden. Im Hinblick auf folgende Kapitel, soll die Darstellungsweise der Flugbahnda-
ten eingefiithrt werden. Eine besondere Art der Darstellung wird durch die Méglich-
keit der Berechnung von Speichervolumenkarten vorgestellt. Schlieflich wird noch
auf potentielle Quellen fiir Untergrundereignisse eingegangen.

4.1 Speicherbedingungen fiir geladene Teilchen

Gespeicherte Teilchen bewegen sich auf Zyklotronbahnen um eine fiihrende Magnet-
feldlinie herum, d.h. die Flugbahn der Teilchen wird durch das axiale Magnetfeld
definiert. Daraus folgt, daf sich gespeicherte Teilchen in axialer Richtung bewegen
und die radiale Ausdehnung der Flugbahn durch den jeweiligen Zyklotronradius ge-
geben ist. Dies gilt, solange die magnetische Fiihrung stark genug ist. Teilchen mit
hoher Masse, z.B. Protonen oder Ionen, und Teilchen mit sehr hoher transversaler
kinetischer Energie erfahren aufgrund der kleineren Zyklotronfrequenz und damit der
grokeren Zyklotronschrittlinge eine geringere Fithrung. In Abschnitt 3.2.4.2 wird ge-
zeigt, unter welchen Bedingungen die magnetische Fiihrung eines Ions mit der eines
Elektrons vergleichbar ist. Es treten jetzt verschiedene Arten von Reflektionspunk-
ten auf. Wird ein Teilchen durch das elektrische Potential reflektiert, gilt das Prinzip
der Penningfalle. Im Gegensatz dazu kann ein Teilchen auch unabhéingig vom elek-
trischen Feld durch das Prinzip der magnetischen Flasche (s. G1. (2.8)) gespeichert
werden. Diese Tatsachen werfen weitere Fragen nach Speicherbedingungen fiir ver-
schiedene Teilchen mit unterschiedlichen Ladungen auf.
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Abbildung 4.1: Teilchenfalle im Elektrodenzwischenraum. Hier ist der Zwi-
schenraum zwischen Elektrode EO und E1 dargestellt. Die mittlere Magnetfeldlinie
schneidet die Aquipotentiallinie U3 = —18689.0 V zwei Mal, d.h. hier entsteht ein
Potentialmaximum (s. Abb. 4.2) und ein Elektron kann gespeichert werden.
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Abbildung 4.2: Potentialmaximum im Elektrodenzwischenraum. Gezeigt ist
das Potential im Zwischenraum der Elektroden EO und E1 entlang der mittleren Ma-
gnetfeldlinie von Abbildung 4.1. Der Potentialtopf hat eine Tiefe von etwa 1 eV.
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Zuerst zu gespeicherten Teilchen mit elektrischen Reflektionspunkten:

Der einfachste Speicherfall tritt fiir positiv geladene Teilchen auf. Diese Teilchen be-
sitzen aufgrund des negativen Analysierpotentials symmetrisch zur Analysierebene
rein elektrische Reflektionspunkte. Das Analysierpotential bildet eine Art Potential-
topf, in dem die positiv geladenen Teilchen gefangen sind. Die Bewegung im Potenti-
altopf wird weiterhin vom Magnetfeld vorgegeben, wihrend das elektrische Potential
nur die Reflektionspunkte definiert. Negative Ionen werden genauso vom Analysier-
potential abgestofien wie Elektronen. Es besteht natiirlich die Méglichkeit Positronen
zu speichern, jedoch ist kein ernstzunehmender Prozef bekannt, durch den diese in
das Spektrometervolumen gelangen oder darin entstehen konnen.

Die einzige Moglichkeit durch elektrische Reflektionsbedingungen Elektronen zu spei-
chern besteht in der Existenz von kleinen Penningfallen, die in den Elektroden-
zwischenrdumen vorhanden sind. Kreuzt eine magnetische Feldlinie eine elektrische
Aquipotentiallinie zweimal in der Art, daf sie senkrecht iiber eine Sattelfliche des
elektrischen Potentials verlduft, entsteht in diesem Bereich ein elektrisches Poten-
tialmaximum entlang einer magnetischen Feldlinie (s. Abb. 4.1, 4.2). Elektronen, die
entlang einer solchen magnetischen Feldlinie gefiihrt werden und deren Energie nicht
ausreicht, das elektrische Potential zu iiberwinden, werden gespeichert.

Wie werden nun geladene Teilchen durch magnetische Reflektionen gespeichert?

Das Prinzip der magnetischen Speicherung beruht auf der in Abschnitt 2.2.1 be-
schriebenen Transformation von transversaler kinetischer Energie in longitudinale
kinetische Energie und umgekehrt (magn. Spiegeleffekt). Dieser Prozefs soll hier am
Beispiel eines Elektrons erldutert werden. Ein Elektron starte an einer Stelle mit
Magnetfeld B; und elektrischem Potential U;. Das negative elektrische Potential der
Analysierebene beschleunigt das Elektron von der Mittelebene weg in Richtung des
positiveren elektrischen Potentials Uy. Wahrend dieser Bewegung nimmt die magne-
tische Feldstédrke auf By zu, die Gradientenkraft (s. Gl. (2.6)) wirkt in diesem Fall
abbremsend auf das Teilchen. Es findet hier eine Transformation von longitudinaler
zu transversaler kinetischer Energie statt und mit den Gleichungen (2.8) und (2.10)
ergibt sich die neue longitudinale kinetische Energie Ej; zu

B
By = By + (1 - §f> Eii+q(U;—Uy). (4.1)
(2

Beim Flug in Richtung des starken Magnetfeldes ist das Verhéltnis %’_ﬁ > 1 und es
wird fortschreitend mehr Energie der longitudinalen Komponente entzog;en. Wihrend
dieses Prozesses wird das Elektron durch die Potentialdifferenz AU = U; — Uy be-
schleunigt, d.h. die longitudinale kinetische Energie steigt an. Allgemein kann man
festhalten, daf ein Elektron dann magnetisch gespeichert wird, wenn die longitu-
dinale kinetische Startenergie und die Beschleunigung durch die Potentialdifferenz
kleiner sind, als der bis zum Erreichen des magnetischen Feldmaximums bendtigte
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Abbildung 4.3: Teilchenfalle mit magnetischen Reflektionspunkten. Dieses
Bild zeigt die Potentialdnderungen eines gespeicherten Elektrons, relativ zu seiner Start-
position. Das Elektron startet im Spektrometerzentrum mit Ey;,, = 250 eV und 6 = 20°
und wird im Bereich —170 em < 2 < 170 em durch magnetische Reflektion gespeichert.
Das fiir dieses Elektron formulierbare magnetische Potential ®,,qy = (1 — BBS—“;) E;
bildet mit dem elektrischen Potential ®,,+ einen Potentialtopf ®¢4p, der das Elektron

gefangen hélt.

transversale Energieanstieg (s. Abb. 4.3).
B
BEji+qU; —Uy) < By, < - Ff> (4.2)
)

Die Speicherbedingung lautet also: Ein Elektron wird magnetisch gespeichert, wenn
die magnetische Energietransformation schneller kinetische Energie aus der longitu-
dinalen Komponente entzieht, als das elektrische Potential longitudinale kinetische
Energie hinzufiigen kann. Zu beachten ist, daf die Energietransformation stark von
den Startparametern Ej;, £, ; und den Feldern U;, B; abhingt.

Betrachtet man nun ein Elektron, welches durch einen Stofsprozefs mit Restgasmole-
kiilen in der Analysierebene startet und ausschliefslich transversale kinetische Energie
besitzt, so wird dieses durch die magnetischen Spiegel gespeichert, falls seine kineti-
sche Energie grofer als die Spektrometerauflosung (s. Gl. (2.9)) ist. In diesem Fall
wire der erforderliche transversale kinetische Energieanstieg grofer, als der durch
das elektrische Potential mogliche Gewinn an kinetischer Energie, d.h. das Elektron
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wird gespeichert.
Jetzt soll noch ein Fall gemischter Speicherbedingungen angesprochen werden.

Wenn ein negatives Teilchen die Speicherbedingungen fiir einen magnetischen Reflek-
tionspunkt erfiillt, aber nicht geniigend kinetische Energie besitzt, um das Analysier-
potential zu iiberwinden, wird es nur auf einer Spektrometerseite gespeichert. In Ab-
bildung 4.3 kann man diesen Effekt am lokalen Minimum von ®y;.4, bei z ~ £130 cm
erkennen. Zur Spektrometermitte hin wird das negative Teilchen durch das starke
elektrische Potential reflektiert. Auf seinem Weg zu den Spektrometeréffnungen iiber-
wiegt die magnetische Energietransformation und ein magnetischer Reflektionspunkt
tritt auf. Dieses Teilchen besitzt dann einen magnetischen und einen elektrischen Re-
flektionspunkt, daher die Bezeichnung als Speicherung mit gemischten Speicherbe-
dingungen. Auch in diesem Fall wird das Teilchen weiterhin vom Magnetfeld gefiihrt.

Abschliefsend kann man klar bestatigen, daf es sehr viele Moglichkeiten zur Speiche-
rung geladener Teilchen in einem MAC-E-Filter gibt. Es kénnen sowohl Ionen als
auch Elektronen gespeichert werden und sind daher mdogliche Ursachen fiir Erhdhun-
gen der Untergrundzéhlrate, wie Abschnitt 4.5 zeigt.

4.2 Speicherung von Elektronen

In Abschnitt 4.1 wurde beschrieben, daft Elektronen im Flufsschlauch nur durch die
Moglichkeit der magnetischen Reflektion gespeichert werden kénnen. Als Spezial-
fall wurde beschrieben, daft Elektronen zur Analysierebene hin durch das elektrische
Potential reflektiert werden und zum Spektrometerausgang wieder die magnetische
Flasche die Reflektion verursacht. Weiterhin wurde abseits des Flufschlauchs die
Existenz von kleinen Penningfallen in den Elektrodenzwischenrdumen gezeigt. Alle
Flugbahnsimulationen mit Elektronen wurden mit ADIPARK erstellt.

Wie stellt sich nun das Simulationsergebnis solcher Elektronen dar? In Abbildung
4.4 ist die Flugbahn eines Elektrons mit einem Startwinkel von 6 = 70° relativ
zur fithrenden Magnetfeldlinie dargestellt. Bei diesem Elektron wirkt die magneti-
sche Energietransformation aufgrund des grofsen Startwinkels sehr friih ausreichend
stark, um bei z = 50 ¢m zu einer Reflektion zu fithren. Das Elektron wird in einem
ein Meter breiten Volumen um die Analysierebene gespeichert. Zu erkennen ist auch
die azimutale Bewegung des Teilchens, d.h. die Teilchenbahn rotiert um die Spek-
trometerachse. Die radiale Ausdehnung der Flugbahn betrégt nur einige Zentimeter,
wobei man anmerken muf, dafs hier keine Zyklotronbewegung sichtbar ist, sie aber
in Realitdt dennoch vorhanden ist und einige Zentimeter ausmacht.
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In Abbildung 4.5 ist jetzt ein Elektron mit identischen Startparametern zu sehen,
jedoch wurde hier der Startwinkel auf § = 30° reduziert. Mit diesem geringen Start-
winkel wirkt die magnetische Energietransformation erst viel spéater, was dazu fiihrt,
daft das Elektron jedesmal fast das gesamte Spektrometervolumen durchlauft, bis
es den néchsten Reflektionspunkt erreicht. Das Teilchen wird jetzt in einem 3.4 m
breiten Volumen gespeichert, die radiale Ausdehnung der Flugbahn betrégt mehr als
10 em.

Den oben erwidhnten Spezialfall, daf ein Elektron zur Analysierebene hin durch das
elektrische Potential reflektiert wird, kann man in Abbildung 4.6 sehen. Das Elektron
besitzt nicht genug kinetische Energie um das Analysierpotential zu iiberwinden, wird
zum Spektrometereingang hin durch die magnetische Flasche reflektiert und bleibt
so auf einer Spektrometerseite gespeichert.

Ein Beispiel fiir die abseits des Flufischlauchs liegenden kleinen Penningfallen in den
Elektrodenzwischenrdumen ist in Abbildung 4.7 zu sehen. Das Elektron wird hier
in dem Potentialtopf zwischen den beiden Elektroden EO und E1, der entlang der
Magnetfeldlinie vorhanden ist, gefangen. Es handelt sich hierbei um ein niederener-
getisches Elektron mit nur Ey;, = 0.25 eV, es wird sehr lokal zwischen den beiden
Elektroden gespeichert. Auch hier ist wieder die Azimutalbewegung vorhanden; das
Elektron kann aber niemals den magnetischen Flufischlauch, der auf den Detektor
trifft, erreichen.
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Abbildung 4.4: Flugbahn eines gespeicherten Elektrons in der Spektrome-
termitte. Dargestellt ist die Flugbahn eines Elektrons, das in der Analysierebene mit
einem radialen Abstand zur Spektrometerachse von y = 15 ¢m mit Ey;,, = 100 eV
und einem Winkel von 6 = 70° relativ zur filhrenden Magnetfeldlinie gestartet wurde.
Das Elektron wird tof = 53 us lang verfolgt und in dieser Zeit 75 mal reflektiert. Im
oberen Bild ist die Seitenansicht (x-y-Ebene) des Spektrometers mit der Teilchenbahn
zu sehen. Das Teilchen wird in einem ein Meter breiten Volumen um die Analysierebene
gespeichert. Im unteren Bild ist der zugehorige Schnitt durch die Analysierebene (z-y-
Ebene) und die Projektion der Teilchenbahn zu sehen. Hier ist sehr schén zu erkennen,
wie das Elektron die azimutale Bewegung beschreibt.
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Abbildung 4.5: Flugbahn eines gespeicherten Elektrons im gesamten Volu-
men. Dargestellt ist die Flugbahn eines Elektrons, das in der Analysierebene mit einem
radialen Abstand zur Spektrometerachse von y = 15 ¢m mit Ej;, = 100 eV und einem
Winkel von 8 = 30° relativ zur fiihrenden Magnetfeldlinie gestartet wurde. Das Elektron
wird tof = 90 us lang verfolgt und in dieser Zeit 140 mal reflektiert. Im oberen Bild ist
wieder die Seitenansicht (x-y-Ebene) des Spektrometers mit der Teilchenbahn zu sehen.
Das Elektron durchlduft jedesmal anndhernd das gesamte Spektrometervolumen, bevor
es reflektiert wird. Im unteren Bild ist der zugehorige Schnitt durch die Analysierebene
(z-y-Ebene) und die Projektion der Teilchenbahn zu sehen.
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Abbildung 4.6: Flugbahn eines gespeicherten Elektrons im linken Halbraum.
Dargestellt ist die Flugbahn eines Elektrons, das bei (z,y,2) = (—100,10,0) ¢m mit
Elin, = 55 eV und einem Winkel von § = 80° relativ zur Spektrometerachse gestartet
wurde. Das Elektron wird tof =~ 110 us lang verfolgt und in dieser Zeit 75 mal re-
flektiert. Im oberen Bild ist die Seitenansicht (x-y-Ebene) des Spektrometers mit der
Teilchenbahn zu sehen. Das Elektron wird links der Analysierebene gespeichert, bei
x & —25 c¢m reicht seine kinetische Energie nicht mehr aus, um das Analysierpotential
zu liberwinden. Im unteren Bild ist der zugehorige Schnitt durch die Analysierebene
(z-y-Ebene) und die Projektion der Teilchenbahn zu sehen.
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Abbildung 4.7: Flugbahn eines gespeicherten Elektrons in einer Penningfal-
le. Dargestellt ist die Flugbahn eines Elektrons, das bei (z,y, z) = (—52.0,45.5,0.0) cm
mit Eg;, = 0.25 eV und in Richtung des Magnetfeldes gestartet wurde. An dieser
Position liegt eine kleine Penningfalle im Elektrodenzwischenraum. Das Elektron wird
tof ~ 14 us lang verfolgt und in dieser Zeit 85 mal reflektiert. Im oberen Bild ist die
Seitenansicht (x-y-Ebene) der Hélfte des Spektrometers mit der Teilchenbahn im Zwi-
schenraum zwischen Elektrode EO und E1 zu sehen. Im unteren Bild ist der zugehdrige
Schnitt durch die Analysierebene (z-y-Ebene) und die Projektion der Teilchenbahn zu
sehen.
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4.3 Speicherung von Ionen

Der Versuch, ein Ion im Mainzer MAC—E-Filter zu speichern, hat in keinem der
vorhandenen Simulationsprogramme zum Erfolg gefiihrt. Dies ist aus verschiedenen
Griinden verstandlich.

Um negative Ionen speichern zu konnen, wird der magnetische Spiegeleffekt benotigt.
Die Auflésung des Mainzer Spektrometers betragt AE = 4.8 eV, daher benétigt ein
Ion eine transversale kinetische Energie von E| > 4.8 eV, um den magnetischen
Speigeleffekt zu nutzen. Ein Ion der Masse eines Protons fiihrt in der Analysierebene
des Mainzer Spektrometers mit B,,;, = 5 Gauss zu einem Zyklotronradius von etwa
r@@?w" ~ 60 cm. Da der maximale Radius der Elektrodenkonstruktion r,,.,, = 47 cm
ist, ist es nicht moglich im Mainzer Spektrometer ein Ion magnetisch zu speichern.

Positive Ionen kénnen aufgrund des Potentialtopfes des Analysierpotentials in einer
Penningfalle gespeichert werden. Hier sind dann auch Energien E| < 4.8 eV moglich,
so daf die Zyklotronbahn nicht zu grof ist. Allerdings werden, durch das schwache
Magnetfeld, schon Protonen nur schlecht magnetisch gefiithrt. Der vorhandene Po-
tentialdurchgriff filhrt dann dazu, daf die positiven lonen sich direkt in Richtung der
Elektroden bewegen und nicht gespeichert werden konnen.

Aufgrund der schwachen magnetischen Fiihrung und der prinzipiellen Grenzen der
adiabatischen Naherung aus Abschnitt 3.2.4, kénnen im Mainzer Spektrometer keine
Ionen mit ADIPARK verfolgt werden und es mufs auf SIMION zuriickgegriffen wer-
den. Die SIMION-Simulationen zeigen, daf lonen auf den Detektor gefiihrt werden
konnen, falls sie nicht gegen eine Wand stofsen.

Um dennoch Ionen simulieren zu kénnen, wird hier der Entwurf des Vorspektrome-
ters des geplanten KATRIN-Experimentes verwendet. Dieser Entwurf stammt von
B. Flatt und wird in [FlaOla] beschrieben. In diesem Vorspektrometer herrscht ein
minimales Magnetfeld von B, ~ 250 Gauss, was um den Faktor 50 stirker ist,
als im Mainzer Spektrometer. Die Zyklotronradien sind dann um Faktor 50 kleiner
und ein lon stofst nicht unweigerlich gegen eine Elektrode. Der Zyklotronradius ei-
nes Protons im Vorspektrometer ist dann in etwa dem eines Elektrons im Mainzer
Spektrometer vergleichbar.

In Abbildung 4.8 ist nun die SIMION-Simulation und die ADIPARK-Simulation
eines Protons im KATRIN-Vorspektrometer gezeigt. Das Proton verhilt sich dhnlich
einem Elektron, nur dafs es sehr viel langsamer fliegt. Es bendtigt tof ~ 170 pus um
19 mal reflektiert zu werden. Die ADIPARK-Bahn zeigt das Fithrungszentrum der
Bewegung, bei den SIMION-Daten ist zusétzlich die Zyklotronbewegung zu sehen.
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Abbildung 4.8: Flugbahn eines gespeicherten Protons. Dargestellt ist die Flug-
bahn eines Protons im Vorspektrometer-Entwurf von B. Flatt fiir das KATRIN-
Experiment [Fla0Ola]. Das Analysierpotential des Vorspektrometers betragt Uy =
—18000 V. Das Proton startet bei (z,y,z) = (0,50,0) cm mit Ey;, = 500 eV und
mit einem Winkel von 6 = 35° relativ zur fiihrenden Magnetfeldlinie. Das Proton wird
tof =~ 170 ps lang verfolgt und in dieser Zeit 19 mal reflektiert. Oben ist die Seitenan-
sicht (x-y-Ebene) des Katrin-Vorspektrometer-Entwurfs zu sehen, das Proton wird in
einem 1.5 m breiten Bereich um die Analysierebene gespeichert. Unten ist der Schnitt
durch die Analysierebene (z-y-Ebene) und die Projektion der Teilchenbahn zu sehen.
Zum Vergleich ist das Ergebnis der SIMION-Simulation (rot), mit Zyklotronbewegung,
und das ADIPARK-Ergebnis (griin), nur Fiihrungszentrum, dargestellt.
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4.4 Speichervolumenkarten des Mainzer Spektrometers

Nachdem jetzt die Flugbahnen gespeicherter Teilchen bekannt sind, stellt sich die
Frage nach den Startparametern, die ein gespeichertes von einem nicht gespeicherten
Teilchen unterscheiden. Man konnte jetzt mithsam eine Vielzahl Teilchen mit unter-
schiedlichen Startparametern von Hand simulieren, um diese Frage beantworten zu
konnen. Ein viel einfacherer Weg besteht darin, die modulare Struktur des Simu-
lationsprogramms ADIPARK auszunutzen und ein zusétzliches Modul einzubinden.
Dieses Modul soll dann die Suche nach den Startparametern der gespeicherten Teil-
chen durchfiihren. Auf Basis dieser Idee und auf Grundlage der Vorarbeit von [Con01]
konnte ein solches Modul, im folgenden Trapping—Modul genannt, entwickelt werden.

Das Trapping—Modul arbeitet auf Basis eines zweidimensionalen Koordinatengitters,
das iiber das Spektrometervolumen gelegt wird. Ein dreidimensionales Gitter ist prin-
zipiell moglich, erfordert dann aber einen extrem grofen Rechenaufwand. Dem Modul
werden dann ein Startwinkelbereich und ein Startenergiebereich iibergeben, inner-
halb derer dann die Teilchenverfolgung durchgefiihrt werden soll. Der Algorithmus
arbeitet Schritt fiir Schritt jeden Gitterpunkt ab und startet jeweils alle Teilchen des
vorgegebenen Energie- und Winkelbereiches. Es werden der Reihe nach von grofien
nach kleinen Startwinkeln Teilchen gestartet. Wird ein nicht gespeichertes Teilchen
gefunden, werden alle niedrigeren Startwinkel verworfen und als nicht gespeichert ge-
wertet. Im linearen zylindersymmetrischen Mainzer Spektrometer wird ein Elektron
als gespeichert betrachtet, wenn es mindestens zwei mal reflektiert wurde. Kommt
das Fiithrungszentrum n&her als einen Zyklotronradius an eine Elektrode heran, wird
das Teilchen als kollidiert betrachtet. Fiir die Berechnung der in diesem Abschnitt
gezeigten Bilder mufte je Bild eine Anzahl von etwa 50000 Elektronen simuliert wer-
den, was eine Berechnungszeit von unter einer Stunde je Bild erfordert hat. Dies
zeigt den Fortschritt, den das Trapping—Modul durch Automatisierung der Bahn-
verfolgung darstellt. Ergebnis einer solchen Berechnung ist dann eine Datei, die fiir
jeden Gitterpunkt des gewéhlten Koordinatengitters Informationen enthélt, welche
Teilchen mit welchen Startparametern gespeichert werden, falls sie an genau dieser
Stelle starten, bzw. erzeugt werden. Man erhélt hier keine weitere Informationen
iiber die reale Teilchenbahn, es gibt nur ein Ja/Nein Kriterium, das angibt, ob das
Teilchen gespeichert wird oder nicht.

Zur Darstellung der so gewonnenen Daten bietet sich die Konturdarstellung an, in
der Gebiete gleicher Hohe mit einer Konturlinie umrandet gezeichnet werden. Grund-
lage fiir die Konturdarstellung ist das Koordinatengitter der Trapping-Berechnung,
wobei sich die Hohe aus dem zur Speicherung notigen minimalen Startwinkel der Teil-
chen an jeder Stelle ergibt. Die so entstandenen Grafiken aus Konturlinien werden
im folgenden Speichervolumenkarten genannt, da sie angeben, mit welchen Start-
parametern ein Teilchen, das im markierten Raumbereich startet, im Spektrometer
gespeichert wird. Man erhélt auf diese Weise eine Art Phasenraumdichte fiir die ge-
speicherten Teilchen.



62 KAPITEL 4. GESPEICHERTE TEILCHEN IM MAC-E-FILTER

Zur Untersuchung von Elektronenspeicherbedingungen im Mainzer Spektrometer,
wird ein Koordinatengitter mit g = 1 em Gitterabstand verwendet. Es werden Elek-
tronen mit Energien von 2 eV < Ej;, < 512 eV und Startwinkeln von 10° < 6 < 80°
verwendet. Die Startwinkel werden immer relativ zur fiihrenden Magnetfeldlinie am
Startort eingestellt. Zur Berechnung wird nur die Hélfte der Querschnittsfliche des
Spektrometers verwendet, da Spiegel- und Zylindersymmetrie besteht. Weiterhin soll
schon hier die gleiche Darstellungsform wie in spéteren Untersuchungen verwendet
werden. In den Abbildungen 4.9 bis 4.14 sind die Resultate fiir Ey;, = 512 eV,
Ekin = 256 BV, Ekm = 128 BV, Ekm = 32 BV, Ekm = 16 eV und Ekm =8eV
dargestellt. Zu sehen sind die Bereiche im Spektrometervolumen, in denen Elek-
tronen starten miissen, um gespeichert zu werden. Die dargestellten Konturen haben
folgende Bedeutung:

e Die innerste Kontur fiir einen niedrigen Startwinkel von 6 = 10°, zeigt den
Bereich, in dem ein Elektron mit # > 10° starten muf, damit es gespeichert
wird.

e Die néchst duflere Kontur fiir § = 20° zeigt, dafs Elektronen mit 6 > 20°
gespeichert werden, falls sie hier starten. Im Winkelbereich 10° < 6 < 20°
existiert also ein Grenzwinkel, unter welchem die startenden Elektronen nicht
mehr gespeichert werden.

e Schliefslich definiert die dufserste Kontur fiir Startwinkel 6 > 80°, dafs die hier
startenden Elektronen nur noch gespeichert werden, falls ihr Startwinkel 8 >
80° ist.

Es soll nochmals betont werden, daf die Konturen nur die Startbereiche der Elek-
tronen angeben; die wirkliche Flugbahn kann daraus nicht abgeleitet werden. Diese
Art der Darstellung soll zeigen, inwieweit man mit gespeicherten Elektronen rech-
nen muf, wenn im Spektrometervolumen Tritium-Zerfall stattfindet oder Stofe mit
Restgas auftreten, wobei Elektronen mit den simulierten Startbedingungen entste-
hen konnen.

Die Abbildungen 4.9 bis 4.14 zeigen sehr schon, wie die Startbereiche fiir gespeicherte
Elektronen mit der Startenergie abnehmen. Wahlt man eine Startenergie unterhalb
der Spektrometerauflosung (s. Gl. (2.9)) werden keine Elektronen mehr gespeichert;
es ist nicht mehr genug transversale kinetische Energie £/; vorhanden, um am Spie-
gel der magnetischen Flasche reflektiert zu werden. Diesen Effekt sieht man auch
bei den Elektronen héherer Energie, bei Ey;, = 16 eV in Abbildung 4.13 werden
nur noch Elektronen mit 8 > 40° gespeichert, da bei kleineren Winkeln die trans-
versale kinetische Energie fiir den magnetischen Spiegeleffekt nicht mehr ausreicht.
Bei Eji, = 128 eV in Abbildung 4.11 werden immer noch keine Elektronen mit
0 < 20° gespeichert, erst bei Energien von Ej;, > 256 eV (Abbildung 4.10) werden
die Elektronen mit den niedrigsten untersuchten Winkeln gespeichert. Der Abstand
der Konturen zu den Elektroden l&ft sich durch die Ausdehnung der Zyklotronbe-
wegung erkliren. Startet ein Elektron zu dicht an einer Elektrode, stoftt es im Laufe
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eines Zyklotronumlaufes gegen diese und kann daher nicht gespeichert werden.

Alle bis jetzt besprochenen Speichervolumenkarten zeigen nur magnetisch gespei-
cherte Elektronen, wobei das Trapping-Modul nicht zwischen rein magnetisch gespei-
cherten Teilchen und Teilchen mit elektrischem und magnetischem Reflektionspunkt
unterscheiden kann. Nicht zu sehen sind die kleinen Penningfallen in den Elektro-
denzwischenrdumen. Diese kleinen Penningfallen werden nur sichtbar, wenn man
sehr niedrige Startenergien wihlt und mit einem sehr feinen Raster zwischen den
Elektroden abtastet. Abbildung 4.15 zeigt die Speichervolumenkarte fiir die kleinen
Penningfallen, es wurden Elektronen mit Energien Ej;, < 1 eV simuliert. In den
Penningfallen ist der Speicherprozefs unabhéngig vom Startwinkel; es werden sehr
kleine Startwinkel von 6 < 3° simuliert, um Kollisionen mit den Elektroden auf-
grund des Zyklotronradius zu vermeiden. Der Konturplot zeigt in allen Elektroden-
zwischenrdumen kleine Bereiche, in denen die dort startenden niederenergetischen
Elektronen gespeichert werden. Die auferhalb des inneren Spektrometervolumens
liegenden Bereiche sind fiir die Untergrundproblematik nicht von Belang, da sie nur
iiber komplizierte Folgeprozesse in den Flufsschlauch gelangen kénnen.

Die Moglichkeit, die hier eingefiithrten Speichervolumenkarten zu erstellen, wird im
folgenden Kapitel noch sehr wichtig. Mit Hilfe dieser Darstellungsweise kénnen die
Wirkungen und der Nutzen von elektrischen Dipolelektroden und gekriimmten Ma-
gnetfeldern sehr anschaulich beschrieben werden.
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Abbildung 4.9: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ej;, = 512 eV.
Dieses Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten
Elektronen im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit Ey,, = 512 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden.
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Abbildung 4.10: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit FEy;,, = 256 eV.
Dieses Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten
Elektronen im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit Fj;, = 256 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden.
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Abbildung 4.11: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit FE;;,, = 128 eV.
Dieses Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten
Elektronen im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit Ey;,, = 128 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 6 < 20° gespeichert werden.
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Abbildung 4.12: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit E;;, = 32 eV.
Dieses Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten
Elektronen im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit Fyg;, = 32 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 8 < 30° gespeichert werden.
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Abbildung 4.13: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit E;;, = 16 eV.
Dieses Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten
Elektronen im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit Ejy;, = 16 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 6 < 40° gespeichert werden.
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Abbildung 4.14: Speichervolumenkarte fiir Elektronen mit Ey;, = 8 eV, Dieses
Konturbild zeigt das Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten Elektronen
im Mainzer Spektrometer. Es wurden Elektronen mit FEyg;, = 8 eV mit Startwinkeln
zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in denen ein
Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,,;, starten mufs, um gespeichert
zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 8 < 60° gespeichert werden.



4.5. UNTERGRUNDPROZESSE 67

! ' T 60
4 40
4 20
=
- 0 &
>
4 -20
1 -40
©
l ' ' .60
-200 -150 -100 50 0

x[cm]

Abbildung 4.15: Speichervolumenkarte der kleinen Penningfallen. Gezeigt ist
das Ergebnis der Suche nach den kleinen Penningfallen im Elektrodenzwischenraum. Es
wurden niederenergetische Elektronen mit Ey;, < 1 eV und einem Startwinkel 6 < 3°,
der zur Berechnung verwendete Gitterabstand ist g = 5 mm. Man erkennt sehr gut die
kleinen Fallenbereiche zwischen den Elektroden. Die eingezeichneten Bereiche aufserhalb
der Elektroden, d.h. nicht im inneren Spektrometervolumen, sind nicht von Bedeutung,
da dort entstehende Teilchen nur {iber Folgeprozesse zum Detektor gelangen konnen.

4.5 Untergrundprozesse

Abschliefsend soll noch auf die wirklichen Auswirkungen gespeicherter Teilchen ein-
gegangen werden. Im allgemeinen geht man davon aus, daf sich die im Spektrometer
gespeicherten Teilchen erhohend auf die Untergrundzdhlrate auswirken. Es stellt sich
hier die Frage, auf welche Weise wirken sich die unterschiedlichen gespeicherten Teil-
chen aus und welche Rolle spielen sie? Diese Frage soll hier nur qualitativ beantwortet
werden, da die genaue Struktur des Untergrundspektrums und alle dazu beitragen-
den Effekte noch nicht vollstindig verstanden sind und noch weitere Untersuchungen
in diesem Zusammenhang notwendig und geplant sind.

Wihrend der Diplomarbeit von J.-P. Schall [Sch01] wurden Messungen der Abhén-
gigkeit der Untergrundzéhlrate vom herrschenden Spektrometerdruck durchgefiihrt.
In der Analyse dieser Messungen wurde davon ausgegangen, daf sich die Form des
Untergrundspektrums durch ein Polynom 2. Ordung beschreiben laft. Unter den
in [Sch01] gemachten Annahmen, kénnte der gemessene Anstieg des Untergrund-
spektrums durch die Anwesenheit von gespeicherten Elektronen im magnetischen
Flufsschlauch, den der Detektor erfassen kann, erklart werden. Es wurde festgestellt,
dafs der Anstieg schon von im zeitlichen Mittel nur einem gespeicherten Elektron



68 KAPITEL 4. GESPEICHERTE TEILCHEN IM MAC-E-FILTER

verursacht werden konnte.

Als mafgeblich verantwortlichen Prozeft, um gespeicherte Elektronen und Ionen zu
erzeugen und in weiteren Prozessen einen Anstieg der Untergrundzédhlrate zu ver-
ursachen, betrachtet man die Bildung von Wasserstoffionen, die durch Stof eines
Elektrons mit einem Restgasmolekiil entstehen kénnen.

e] + Hy — e + Hf +e; (4.3)

Der maximale Wirkungsquerschnitt fiir diesen Stofsprozef liegt bei etwa 100 eV
Elektronenenergie mit einer spezifischen lonisation von 4 lonisationen pro cm -mbar.
Durch die frithe Retardierung wird der grofte Teil der niederenergetischen Zerfalls-
elektronen Ej;, ~ 6 keV schon sehr frith auf der Quellseite des Spektrometers reflek-
tiert. Die 2 - 10® Elektronen pro Sekunde, mit Energien zwischen 3 keV und 6 keV,
kénnen nur etwa 50 cm tief in das Spektrometervolumen eindringen. Man nimmt
jetzt fiir die Elektronen eine mittlere Flugstrecke von 100 ¢m an und erhilt bei ei-
nem Druck von 1071 mbar etwa 8 Ionisationen pro Sekunde [Sch01].

Elektronen mit Energien unterhalb des Analysierpotentials konnen nicht {iber die
Analysierebene gelangen, hier werden Sekundérprozesse wichtig, die dazu fiihren,
dak die Energie der Elektronen iiber die Analysierebene transportiert werden kann.

Elektronen, die durch f—Zerfall von Tritium im Spektrometervolumen entstehen,
haben hohe kinetische Energien. Wie im letzten Abschnitt an den Speichervolumen-
karten zu sehen war, konnen hochenergetische Zerfallselektronen in mehr als 50% des
Spektrometervolumens permanent gespeichert werden.

Die positiven lonen entstehen auf der Quellseite und kénnen, aufgrund ihrer Ladung,
den Detektor nicht direkt erreichen, es existieren aber indirekte Prozesse, die dies
ermoglichen. Handelt es sich um negative Ionen, ist klar, dafs diese das Analysierpo-
tential nicht iiberwinden kénnen und somit keine Rolle spielen. Wenn es sich aber um
positive Ionen handelt, wie in Gleichung (4.3), werden diese zur Spektrometermit-
te hin beschleunigt und gelangen in den detektorseitigen Bereich. Auch wenn diese
positiven gespeicherten Ionen den Detektor nicht erreichen, stellen sie dennoch eine
Gefahr dar. Da die Ionen auf ihrem Weg ins Zentrum des Spektrometers durch das
elektrische Potential beschleunigt werden, besitzen sie dort ausreichend kinetische
Energie, um durch weitere Stofprozesse ihre Energie an Elektronen abzugeben, die
dann den Detektor erreichen konnen. Sollten die hierdurch entstandenen Elektronen
den Detektor nicht erreichen, kénnen sie magnetisch gespeichert werden und stehen
fiir weitere Stofprozesse zur Verfiigung.

Elektronen, die in den kleinen Penningfallen (s. Abb. 4.1) zwischen den Elektroden
gespeichert sind, konnen auf direktem Weg keinen Untergrund erzeugen. Jedes ange-
stofene Elektron kann nur maximal die Energie des stokenden Elektrons haben und
daher nicht aus der Falle entkommen. Wie [Sch01] beschreibt, kann ein gespeichertes
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Elektron in einem Wasserstoffmolekiil des Restgases einen Schwingungseigenzustand
anregen.
e +Hy,— e +H, (4.4)

Dieses angeregte Molekiil kann in einem zweiten Schritt ein Elektron einfangen.
e +H; — H)" (4.5)

Durch einen weiteren Stof mit einem Restgasmolekiil kann das Elektron wieder frei-
gesetzt werden.
H;* — Hy+e” (4.6)

Aufgrund seiner hohen Masse wird dieses Ion nicht mehr magnetisch gefiihrt und
folgt dem elektrischen Potential in die Spektrometermitte. Gibt es das Elektron hier
ab, kann dieses zum Detektor gelangen und zur Untergrundzadhlrate beitragen. N.
Titov [Tit01] konnte sogar zeigen, daf H ™ —Ionen, die in diesen Fallen durch Elek-
troneneinfang erzeugt werden, direkt auf den Detektor gelangen koénnen.

Werden geladene Teilchen im Spektrometervolumen permanent gespeichert, spielen
Wirkungsquerschnitte von Stofprozessen und Gasdruck praktisch keine Rolle mehr.
In einem solchen Fall wird die Speicherzeit des geladenen Teilchens beliebig grof,
d.h. es wird mit Sicherheit ein Stofprozeft stattfinden. Die anfangs gestellte Frage,
nach Wirkung und Rolle gespeicherter Teilchen, kann also beantwortet werden. Man
kann davon ausgehen, daf gespeicherte Teilchen jeglicher Art zur Untergrundzahlra-
te beitragen. Es sind aber nicht primér die gespeicherten Elektronen und Ionen, die
die im Detektor registrierten Untergrundereignisse ausmachen, vielmehr spielen sie
die Rolle eines Boten. Die durch retardierte Elektronen des S—Spektrums oder ande-
re Prozesse entstandenen positiven lonen erhalten Energie aus der Beschleunigung
durch das Analysierpotential. Geben diese Ionen ihre Energie an gespeicherte Elek-
tronen auf der Detektorseite ab, konnen diese auf den Detektor gelangen und fithren
zu Untergrundereignissen. Die Ursache fiir die primére Erzeugung der H; Ionen nach
Gleichung (4.3) kann nur durch besseres Vakuum bekdmpft werden, was durch grofsen
Aufwand und auch dann nur um maximal eine Grofsenordnung moglich wére. Es ist
daher das primére Ziel dieser Arbeit, mit Modifikationen am elektromagnetischen
Aufbau des Spektrometers, die Zahl der gespeicherten Teilchen zu reduzieren.
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Kapitel 5

Aufheben der
Speicherbedingungen

Dieses Kapitel beschéftigt sich nun mit Methoden, die es ermoglichen, die Speicher-
bedingungen geladener Teilchen im Mainzer Spektrometer zu brechen. Dies soll durch
Modifikationen am elektromagnetischen Aufbau des Spektrometers, in Form von Zu-
satzelektroden oder gekriimmten Magnetfeldern, realisiert werden. Ziel dieses Kapi-
tels ist es, die Idee eines iiberlagerten elektrischen Dipolfeldes vorzustellen und seine
Wirkung auf die gespeicherten Teilchen zu verstehen. Schlieflich soll auch die Mog-
lichkeit von gekriimmten Magnetfeldern betrachtet werden, um ihre Wirkung auf die
Speicherbedingungen der geladenen Teilchen zu zeigen.

5.1 Diskussion einer elektrischen Dipolelektrode

Die nun folgenden Abschnitte werden sich der Idee eines elektrischen Dipolfeldes,
sowie seiner Eigenschaften widmen. Die Zusammenhénge werden hier anhand eines
idealisierten elektrischen Dipolfeldes, das dem Analysierpotential iiberlagert wird,
diskutiert und sollen dann im darauf folgenden Abschnitt mit einer méglichen realen
Dipolelektrode durch Simulationen iiberpriift werden.

5.1.1 Motivation einer elektrischen Dipolelektrode

Die Idee hinter einem elektrischen Dipolfeld und damit einer Dipolelektrode be-
rubt auf dem Versuch, mit einem gleichméfigen elektrischen Feld eine Vorzugsrich-
tung auszuzeichnen und damit die gespeicherten Teilchen abzulenken. Die stabilen
Bahnen der gespeicherten Teilchen sollen auf diesem Weg zerstort werden, d.h. die
Speicherbedingung wird gebrochen. Angriffspunkt des Dipolfeldes ist die transversa-
le Driftbewegung des gespeicherten Teilchens, welche u. A. durch die E x B-Drift
(s. Gl (2.19)) verursacht wird. Das iiberlagerte Dipolfeld soll nun einen konstanten
Driftanteil in einer Richtung erzwingen. Mit dieser nicht azimutalen Driftbewegung
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sollen die Teilchenbahnen so weit abgelenkt werden, daf sie in relativ kurzer Zeit,
d.h. bevor sie mit dem Restgas wechselwirken konnen, aus dem Spektrometer ent-
fernt werden.

5.1.2 Wirkung eines idealisierten elektrischen Dipolfeldes

Zuerst soll hier die Frage nach der Wirkung des elektrischen Dipolfeldes beantwor-
tet werden. Im MAC-E-Filter sind elektrische und magnetische Felder vorhanden,
die, wie schon in Abschnitt 2.2.2 beschrieben, zu einer azimutalen Driftbewegung
fiihren, wenn beide Felder nicht parallel liegen. Die sog. E x B-Drift (s. Gl. (2.19))
beschreibt genau diese Bewegung, sie ist azimutal, da das ganze System Zylindersym-
metrie besitzt. Wenn nun das elektrische Dipolfeld {iberlagert wird, bekommt diese
Driftbewegung eine neue Komponente in nur einer Richtung. Dieser Bewegungsan-
teil wird durch das Dipolfeld und die Richtung des Magnetfeldes definiert und wirkt
senkrecht zu beiden. Mit einem Magnetfeld in x-Richtung und einem elektrischen
Dipolfeld in z-Richtung ergibt sich eine Driftbewegung in y-Richtung. Die einfachste
Annahme, dafs das Teilchen zum Dipol hin oder davon weg beschleunigt wird trifft

30 -

20 -

y [em]
o
T

-30

z [cm]

Abbildung 5.1: Wirkung eines elektrischen Dipolfeldes. Dargestellt ist die Pro-
jektion der von ADIPARK berechneten Flugbahn eines Elektrons auf die Analysierebe-
ne (z-y-Ebene), mit elektrischem Dipolfeld (gestrichelt) und ohne (durchgezogen). Das
Elektron startet bei (z,y,z) = (0,25,0) cm mit Ej;, = 100 eV und 6 = 70° relativ zur
fithrenden Magnetfeldlinie. Das —10 V/m starke Dipolfeld wirkt in z-Richtung und das
Elektron fliegt dadurch nach etwa tof =~ 25us gegen Elektrode E1 bei R = 42 cm.
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also nicht zu, da die Anwesenheit des Magnetfeldes das Teilchen auf eine dazu senk-
rechte Bewegung zwingt. Natiirlich gilt das nur, solange das Dipolfeld nicht so stark
wird, dafs die Teilchen nicht mehr magnetisch gefiihrt werden. Die Realisierung solch
starker Dipolfelder stellt aber ein technisches Problem dar. Im Ubrigen kénnte dann
auch nicht mehr die adiabatische Ndherung angewendet werden.

In Abbildung 5.1 ist ein gespeichertes Elektron gezeigt, dessen Speicherbedingung
durch ein Dipolfeld zerstort wird. Das Elektron startet in der Analysierebene mit
einem radialen Abstand y = 25 ¢m zur Spektrometerachse mit Ey;, = 100 eV und
0 = 70° relativ zur fiilhrenden Magnetfeldlinie. Die geschlossene Flugbahn zeigt das
gespeicherte Teilchen ohne elektrisches Dipolfeld. Wird ein —10 V/m starkes Di-
polfeld in z-Richtung {iberlagert, so ergibt sich die gestrichelte Flugbahn und das
Teilchen stofst nach tof ~ 25us gegen eine Elektrode. Der Effekt, dafl das Teilchen
durch ein in z-Richtung wirkendes elektrisches Dipolfeld durch die E x B-Drift in
y-Richtung abgelenkt wird, ist hier sehr schén zu sehen.

5.1.3 Stabilitédtskriterien gespeicherter Teilchen

Obwohl die zusétzliche Dipoldrift eine in eine Richtung ausgezeichnete Drift bewirkt,
wurde wihrend der Untersuchungen der Wirkung des elektrischen Dipolfeldes auf
ein gespeichertes Elektron festgestellt, dafs gespeicherte Elektronen mit bestimmten
Startparametern nicht einfach durch ein beliebiges Dipolfeld zu entfernen sind. Ab-
bildung 5.2 zeigt ein Elektron, das trotz eingeschaltetem elektrischen Dipolfeld eine
stabile, wenn auch verzerrte, Flugbahn hat. Die Vermutung liegt nahe, daf eine Kom-
ponente der Bewegung des gespeicherten Teilchens in dieser einfachen Uberlegung
nicht beriicksichtigt ist. Diese Komponente scheint unabhingig vom elektrischen Di-
polfeld zu sein und hélt das Elektron auf der geschlossenen azimutalen Bahn, so daf
es gespeichert bleibt.

Wir miissen in den Uberlegungen zur Driftbewegung unter Anwesenheit eines elektri-
schen Dipolfeldes auch die magnetischen Driftterme: Gradienten und Kriimmungs-
drift miteinbeziehen. Diese, vom elektrischen Dipolfeld unabhéngigen Flugbahnkor-
rekturen, fithren dazu, daf das Teilchen gespeichert bleibt. Die magnetischen Drift-
terme sind stark genug, um dem nicht azimutalen Anteil der E x B-Drift entgegenzu-
wirken. Einzig der nicht azimutale Anteil der E x B-Drift lenkt das Elektron ab, der
azimutale Anteil und die magnetische Gradienten- und Kriimmungsdrift halten das
Elektron auf der azimutalen Bahn. In Abbildung 5.3 sind die Driftgeschwindigkeiten
des in Abbildung 5.2 dargestellten Elektrons als Funktion des Bahnradius aufgetra-
gen, es sind die Driftanteile des nicht azimutalen Anteils der E x B-Drift und der
restlichen azimutalen Driftbewegungen gezeigt. In dieser Darstellung erkennt man,
dak die azimutal wirkenden Driftterme (gestrichelt) sehr stark mit dem Radius an-
steigen, wiahrend der nicht azimutale Anteil der E x B-Drift konstant bleibt. Der
starke Anstieg wird im wesentlichen von der magnetischen Gradienten- und Kriim-
mungsdrift verursacht.
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Abbildung 5.2: Gespeichertes Teilchen trotz elektrischem Dipolfeld. Hier ist
die ADIPARK-Simulation eines Elektron zu sehen, das bei eingeschaltetem elektrischen
Dipolfeld gespeichert bleibt. Das Elektron startet im Spektrometerzentrum mit Ey;, =
100 eV und 6 = 45° relativ zur filhrenden Magnetfeldlinie. Das Dipolfeld hat eine
Stérke von —10 V/m in z-Richtung. Das Elektron wird vom Dipolfeld zwar sehr stark
abgelenkt, es bleibt aber noch stabil gespeichert.
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Abbildung 5.3: Radiale Abhingigkeit der Driftgeschwindigkeit. Aufgetragen
sind die Driftgeschwindigkeiten des in Abbildung 5.2 gezeigten Elektrons als Funkti-
on des Bahnradius. Die durchgezogene Linie zeigt die radiale Abhingigkeit des nicht
azimutalen Anteils der E x B-Drift (2.19). Gestrichelt ist die Summe aller azimutalen
Driftbewegungen dargestellt. Die magnetische Driftgeschwindigkeit nimmt mit steigen-
dem Radius sehr stark zu.
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Abbildung 5.4: Teilchenbahnen von ADIPARK mit variiertem Dipolfeld.
Dargestellt ist die Projektion der Flugbahn auf die Analysierebene (zy-Ebene) ei-
nes Elektrons bei verschieden starken Dipolfeldern. Die Elektronen starten jeweils bei
(z,y,z) = (0,5,5) em mit Eg;, = 500 eV und 6 = 45° zur fithrenden Magnetfeldlinie.
Die durchgezogene Linie zeigt die Flugbahn ohne Dipolfeld, das Elektron ist gespeichert.
Die gestrichelte Flugbahn zeigt die Verzerrung durch ein —50 V/m starkes Dipolfeld
in z-Richtung, das Elektron bleibt gespeichert. Erst ein Dipolfeld von —100 V//m (grob
gestrichelte Linie) 1afst das Elektron nach tof = 2.2 us gegen Elektrode E1 fliegen.
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Abbildung 5.5: Radiale Abhéngigkeit der Driftgeschwindigkeit. Analog zu Ab-
bildung 5.3 sind hier die Driftgeschwindigkeiten der in Abbildung 5.4 dargestellten Elek-
tronen als Funktion des Bahnradius zu sehen. Die durchgezogene Linie zeigt die radiale
Abhéangigkeit des nicht azimutalen Anteils der E x B-Drift des Elektrons, das bei ei-
nem —50 V/m starken Dipolfeld gespeichert bleibt. Die gestrichelte Linie parallel dazu
zeigt den nicht azimutalen Anteil der E x B-Drift (2.19) des Elektrons, das durch das
—100 V/m starke Dipolfeld gegen eine Elektrode fliegt. Fir beide Elektronen ist die
radiale Abhéngigkeit der restlichen azimutalen Driftbewegungen (ansteigende Kurve)
identisch.
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Im Bereich R < 11 ¢m dominiert noch der nicht azimutale Anteil der E x B'fDrift,
aber ab R =~ 11 ¢m sind es die magnetischen Driftterme, die die Teilchenbewegung
am starksten beeinflussen. Vereinfacht betrachtet kann man sagen, daf das gespei-
cherte Elektron vom nicht azimutalen Anteil der E x B-Drift gegen eine Elektrode
gefiihrt werden muft solange dieser dominiert, da sonst die magnetischen Driftterme
iiberwiegen und das Teilchen wieder auf eine geschlossene Bahn zwingen.

Die einzige Moglichkeit den nicht azimutalen Anteil der E x B-Drift dominanter
zu machen, ist ein stéirkeres Dipolfeld'. Das Dipolfeld muR so stark werden, daf die
azimutal wirkenden Driftanteile, im wesenlichen die magnetischen Driftterme, das
Teilchen nicht mehr auf eine geschlossene Bahn fithren konnen und es gegen eine
Elektrode fliegt.

Um den steigenden Einfluf des nicht azimutalen Anteils der E x B-Drift mit anstei-
gendem elektrischen Dipolfeld anschaulich zu zeigen, wird ein gespeichertes Elektron
mit verschieden starken Dipolfeldern konfrontiert. Es wird ein Elektron verwendet,
das sehr stabil gespeichert ist und bei schwachen Dipolfeldern gespeichert bleibt.
Das Elektron startet bei (z,y,2) = (0,5,5) c¢m mit Eg;, = 500 eV und 6 = 45° zur
fiihrenden Magnetfeldlinie. Es werden drei Simulationen durchgefiihrt, eine ohne Di-
polfeld, eine mit —50 V//m starkem Dipolfeld und schlieflich eine mit —100 V//m star-
kem Dipolfeld. Die Ergebnisse der Simulationen sind in Abbildung 5.4 zu sehen. Die
durchgezogene Linie zeigt das gespeicherte Teilchen auf der gewohnten azimutalen
Bahn ohne iiberlagertes elektrisches Dipolfeld. Das —50 V/m starke Dipolfeld fiihrt
zu einer stark verzerrten Flugbahn; das Elektron bleibt aber gespeichert. Erst das
—100 V/m starke Dipolfeld reicht aus, um das Elektron innerhalb von tof = 2.2 pus
gegen Elektrode E1 fliegen zu lassen.

Die Abbildung 5.5 zeigt die radiale Abhéngigkeit der Driftgeschwindigkeiten fiir die
in Abbildung 5.4 gezeigten Elektronen. Das Elektron ohne Dipolfeld ist nicht einge-
zeichnet, da hier der Radius immer konstant ist. Die stark ansteigende Kurve zeigt
die radiale Abhéngigkeit der azimutal wirkenden Driftanteile; sie ist unabhéngig vom
Dipolfeld fiir beide Elektronen identisch. Die durchgezogene Linie zeigt den nicht azi-
mutalen Anteil der E x B-Drift fiir das —50 V/m starke Dipolfeld: Hier erkennt man
sehr schnell, warum das Elektron gespeichert bleibt, der nicht azimutale Anteil der
E x B-Drift iiberwiegt nur sehr kurz, bevor dann die magnetischen Driftterme die
Bewegung bestimmen. Ganz anders sieht es bei einem —100 V/m starken Dipolfeld
aus: Hier ist der nicht azimutale Anteil der E x B-Drift stark genug, um die Teil-
chenbewegung lange zu bestimmen. Dies reicht aus, um das Elektron so nahe an
eine Elektrode heran zu bringen, daff auch eine ansteigende Gradienten- oder Kriim-
mungsdrift es nicht davon abhalten kann, gegen eine Elektrode zu fliegen.

Abschiefiend kann man festhalten, daf es ein elektrisches Dipolfeld ermoglicht, ge-

'Gleichung (2.19) skaliert mit +; der nicht azimutale Anteil der E x B-Drift kann daher durch
ein kleineres Magnetfeld verstirkt werden, allerdings skalieren die magnetische Kriitmmungs- und
Gradientendrift auch mit 5.
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speicherte Teilchen aus dem Spektrometer zu entfernen. Es muf allerdings folgende
Bedingung erfiillt sein: Das Dipolfeld muf so stark gew#hlt werden, dafs der nicht
azimutale Anteil der E x B-Drift eines Teilchens ausreichend lange iiber die ma-
gnetischen Driftterme dominiert. Man kann hier keinen Grenzwert oder Sollwert
angeben, da die relativen Driftanteile stark von der jeweiligen Startbedingung ab-
héngen. Es bieten sich zur Untersuchung einer grofen Anzahl von Startbedingungen
die Speichervolumenkarten aus Abschnitt 4.3 an. Betont werden mufs hier, dafs bei
starken elektrischen Dipolfeldern die Retardierungsenergie in der Analysierebene des
MAC-E-Filters nicht mehr konstant ist, d.h. das Entfernen von gespeicherten Teil-
chen mittels elektrischem Dipolfeld kann nur in Mefspausen durchgefiihrt werden.
Allerdings werden nur sehr kurze Mefpausen im Bereich von 1073 s bendtigt, um
gespeicherte Teilchen zu entfernen.
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5.2 Simulationen mit Dipolelektrode

Die Erkenntnisse iiber die Wirkung eines iiberlagerten idealisierten elektrischen Di-
polfeldes sollen jetzt auf eine realisierbare Dipolelektrode iibertragen werden. Diese
Untersuchungen werden durch Simulation einer zusétzlichen Elektrode im Mainzer
Spektrometer durchgefiihrt.

5.2.1 Simulation einer realen Dipolelektrode

Zur Realisierung eines elektrischen Dipolfeldes in der Spektrometermitte geniigt es,
eine zylindrische Halbschalenelektrode {iber der Zentralelektrode EO einzufiigen. In
Abbildung 5.6 ist die Simulation dieser Dipolelektrode mit SIMION gezeigt.
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Abbildung 5.6: Dipolhalbschale im Mainzer Spektrometer. Hier ist die Seiten-
ansicht einer Spektrometerhélfte und der Schnitt durch die Analysierebene der Mainzer
Elektrodenkonfiguration mit Dipolhalbschale iiber der zentralen Elektrode EO0 gezeigt.
In griin ist die zylindrische Halbschalenelektrode eingezeichnet, die ein um AU = 100 V'
positiveres Potential als die Elektrode EO (Ugo = —18690 V') hat. In rot sind die Aqui-
potentiallinien von U = —18590 V' bis U = —18690 V in 10 V' Schritten eingezeichnet.

Die zusédtzliche Elektrode liegt konzentrisch zur Zentralelektrode EO. In dieser er-
sten Simulation wird eine halbschalenformige Elektrode verwendet, weitere Elek-
trodenentwiirfe werden in [Mue02| untersucht. Die Elektrode EO hat ein Poten-
tial von Ugy = —18690 V. Um ein Dipolfeld von etwa 100 V/m zu erzeugen,
wird die Dipolelektrode auf ein Potential von Up;pe = —18590 V gelegt, was um
AU = 100 V positiver ist als Ugg. In Abbildung 5.6 sind auch die Aquipotentialli-
nien von U = —18590 V bis U = —18690 V in 10 V Schritten eingezeichnet. Man
erkennt, daf im Spektrometerzentrum ein ideales, in y-Richtung gerichtetes, Dipol-
feld vorhanden ist, das an den Réndern verzerrt ist.

Jetzt soll untersucht werden, ob die hier entworfene Dipolelektrode wie erwartet
auf gespeicherte Elektronen wirkt. Es wird ein Elektron bei Position (z,y,z) =
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(0,0,15) e¢m mit Eg;, = 500 eV und einem Startwinkel § = 55° relativ zur fithren-
den Magnetfeldlinie gestartet. Im Mainzer Spektrometer ohne Dipolelektrode wird
dieses Elektron gespeichert; mit dem idealisierten Dipolfeld und 100 V/m Feldstérke
stofst das Elektron nach tof ~ 2.7 us gegen Elektrode EO bei R = 47 ¢m. Unter
Einfluft der realen Dipolelektrode stoft das Elektron nach neun Reflektionen und
tof ~ 2.2 ps gegen Elektrode E1 bei R = 42 ¢m. In Abbildung 5.7 sind die Flug-
bahndaten dieses Elektrons mit und ohne Dipolfelder gegeniibergestellt. Das durch
die reale Dipolelektrode erzeugte elektrische Dipolfeld wirkt wie erwartet und ist
stark genug, die Speicherbedingung des Elektrons zu brechen. Vergleicht man das
idealisierte Dipolfeld mit dem der realen Dipolelektrode, erkennt man sofort, daf
beide eine vergleichbare Wirkung auf das Elektron haben. Es ergibt sich eine kleine
Abweichung, die man auf die kompliziertere Form des elektrischen Feldes, besonders
die Verzerrungen im Randbereich der Dipolhalbschale, zuriickfiihren mufs.
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Abbildung 5.7: ADIPARK-Simulation der Wirkung verschiedener Dipol-
felder. Projektion der Flugbahn eines Elektrons auf die z-y-Ebene, das bei Position
(z,y,z) = (0,0,15) em mit Ej;,, = 500eV und einem Startwinkel von 6 = 55° relativ
zur fiihrenden Magnetfeldlinie startet. Die Flugbahn des Elektrons wurde ohne Dipol-
feld (durchgezogene Linie), mit 100 V/m starkem idealisierten Dipolfeld (gepunktet) in
y-Richtung und schliefslich mit der realen Dipolelektrode (gestrichelt) simuliert.
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5.2.2 Speichervolumenkarten mit Dipolelektrode

Im letzten Abschnitt wurde gezeigt, dak eine reale Dipolelektrode wie erwartet auf
ein gespeichertes Elektron wirkt. Es stellt sich jetzt die Frage, ob es auch hier noch
gespeicherte Elektronen mit bestimmten Startparametern gibt, die nicht durch das
Dipolfeld entfernt werden.

Die in Abschnitt 4.3 vorgestellte Methode zur Berechnung von Speichervolumenkar-
ten ist hier hilfreich, wenn man nach den weiterhin gespeicherten Elektronen su-
chen méchte. Zu diesem Zweck wird eine vergleichbare Berechnung wie in Abschnitt
4.3 nochmals durchgefiihrt, allerdings wird jetzt die elektrische Potentialkarte mit
Dipolhalbschale verwendet. Da es sich jetzt nicht mehr um ein rein zylindersym-
metrisches elektrisches Feld handelt, kann man nicht mehr einfach davon ausgehen,
daf das Elektron gespeichert ist, wenn es mindestens zweimal reflektiert wurde. Das
Trapping—Modul wird so konfiguriert, daf erst Elektronen, die mehr als 500 mal
reflektiert werden oder deren Flugzeit tof > 30 us ist, als gespeichert gewertet wer-
den. Da die Berechnungszeit jetzt von Stunden auf Tage ansteigt, wird nur ein Gitter
mit g = 2 ¢cm Abstand berechnet. Es werden nur Untersuchungen in der x-y-Ebene
durchgefiihrt, da die groften Effekte in Richtung des Dipolfeldes zu erwarten sind.

Das Ergebnis dieser Berechnung ist in den Abbildungen 5.8 bis 5.12 zu sehen. Zum
Vergleich mufs man die Ergebnisse aus Kapitel 4 betrachten (siehe Abbildungen 4.9
bis 4.14). Es wurde hier kein Bild mit Ey;, = 8 eV abgedruckt, da dort kein Elektron
mehr gespeichert werden konnte. Im Vergleich erkennt man, daf das Dipolfeld die
Speicherbedingung fiir einen Grofteil der gespeicherten Teilchen zerstort.

In Abbildung 5.8 erkennt man einen Bereich um die Dipolelektrode, der vollkommen
von gespeicherten Teilchen gereinigt wurde. Das separate Gebiet im Spektrometer-
eingang deutet darauf hin, daf die hier startenden Elektronen weiterhin gespeichert
sind, diese besitzen einen magnetischen Reflektionspunkt und zur Spektrometermitte
hin werden sie vom elektrischen Potential reflektiert. Die zackige, zerfranste Form
der Kontur ist ein Hinweis, daff an diesen Stellen die oben vorgegebenen Parameter
zur Unterscheidung zwischen gespeichert und nicht gespeichert noch nicht ausrei-
chen. Die aufrdumende Wirkung des Dipolfeldes wird bei den niedrigeren Energien
von Epi, = 256 €V und Ey;, = 128 eV (Abb. 5.9 und 5.10) noch deutlicher. Bei
Ejyin = 128 eV (Abb. 5.10) sind nahezu alle im mittleren Spektrometervolumen ge-
speicherten Elektronen entfernt worden. Der Bereich im Spektrometereingang bleibt
unbeeinflufst.

Geht man zu noch niedrigeren Energien, verschwinden, wie auch im dipolfreien Fall
(Abb. 4.12), die Speicherbereiche im Spektrometereingang. In den Abbildungen 5.11
und 5.12 erkennt man einen neuen Bereich, in dem gespeicherte Elektronen entstehen
kénnen. Dieser Bereich korrespondiert mit einer Sattelfliche des elektrischen Poten-
tials, einem Potentialminimum, das durch die Dipolelektrode erzeugt wird und das
in Abbildung 5.6 zu sehen ist. Die Elektronen sehen dieses Potentialmaximum als
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Barriere und kénnen daran reflektiert werden. Auch dieser Speicherbereich wird mit
der Startenergie der Elektronen kleiner. Bei einer Energie von Eg;, = 8 eV ist kein
einziges gespeichertes Elektron mehr gefunden worden.

Man kann aus diesen Ergebnissen schlufsfolgern, daf ein Dipolfeld einen sehr grofen
Teil der gespeicherten Elektronen aus dem Spektrometervolumen entfernt. Da hier
der Effekt nur anhand einer Dipolkonfiguration und auch nur in einer Ebene ge-
zeigt wurde, bleibt offen, wie die optimale Form einer Dipolelektrode aussehen muf
und durch welche Feldstérke man die besten Ergebnisse erreicht. Ausfiihrliche Un-
tersuchungen dieser Problematik werden in [Mue02| durchgefiihrt und auch durch
Testmessungen mit einem modifizierten Mainzer Spektrometer {iberpriift.
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Abbildung 5.8: Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ej;, =
512 eV. Ergebnis der Suche nach den magnetisch gespeicherten Elektronen im Main-
zer Spektrometer mit Dipolhalbschale. Es wurden Elektronen mit Ey;, = 512 eV mit
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,;, starten mufy, um
gespeichert zu werden. Die Dipolelektrode ist bei y = —42 cm in griin eingezeichnet.
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Abbildung 5.9: Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit Ey;, =
256 eV. Analog zu Abbildung 5.8 wurden hier Elektronen mit FEy;,, = 256 eV und
Startwinkeln zwischen 10° < 6 < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche, in
denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 6,,;, starten mufl, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 8 < 20° gespeichert werden.
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Abbildung 5.10: Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit
Elin, = 128 eV. Analog zu Abbildung 5.9 wurden hier Elektronen mit Ej;,, = 128 eV
und Startwinkeln zwischen 10° < § < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche,
in denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 8,,,;,, starten muf}, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 6 < 40° gespeichert werden.
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Abbildung 5.11: Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit
Ein = 32 eV. Analog zu Abbildung 5.10 wurden hier Elektronen mit Ej;, = 32 eV
und Startwinkeln zwischen 10° < 6§ < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche,
in denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 8,,,;,, starten mufs, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 8 < 40° gespeichert werden.
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Abbildung 5.12: Speichervolumenkarte fiir Elektronen im Dipolfeld mit
Elin, = 16 eV. Analog zu Abbildung 5.11 wurden hier Elektronen mit Ej;, = 16 eV
und Startwinkeln zwischen 10° < § < 80° simuliert. Die Konturen zeigen die Bereiche,
in denen ein Elektron mit entsprechendem minimalen Startwinkel 8,,,;,, starten muf}, um
gespeichert zu werden. Es konnten keine Elektronen mit 6 < 50° gespeichert werden.
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5.3 Betrachtung eines gekriimmten Magnetfeldes

In diesem Abschnitt soll die Idee, Speicherbedingungen gespeicherter Teilchen mit
Hilfe von gekriimmten Magnetfeldern zu brechen, vorgestellt werden. Die Moglichkei-
ten, die gekriimmte Magnetfelder bieten, werden am Beispiel von gekippten Spulen-
konfigurationen des Mainzer Spektrometers erldutert. Die Wirkung des gekriimmten
Magnetfeldes auf gespeicherte Teilchen wird durch ADIPARK-Simulationen iiber-
priift.

5.3.1 Motivation fiir ein gekriimmtes Magnetfeld

Mit gekriitmmten Magnetfeldern versucht man, sich die magnetische Kriimmungsdrift
zu Nutze zu machen, um gespeicherte Teilchen aus dem Spektrometer zu entfer-
nen. Analog zu der Wirkung eines elektrischen Dipolfeldes sollen die stabilen Bah-
nen gespeicherten Teilchen zerstort werden. Die magnetische Kriimmungsdrift (s.
Gl. (2.21)) verursacht eine Driftbewegung senkrecht zur Magnetfeldlinie und deren
Kriimmungsradius. Durch gekriimmte Magnetfelder soll eine definierte Kriimmung
in einer Richtung vorgegeben werden, die einen konstanten Anteil der Driftbewegung
des gespeicherten Teilchens in einer Richtung verursacht. Wie im letzten Abschnitt
soll dadurch die Bahn des gespeicherten Teilchens so weit ausgedehnt werden, bis
dieses schliefslich gegen eine Elektrode stéfst. Auch hier ist es im Hinblick auf Unter-
grundereignisse wichtig, dafs das Teilchen innerhalb kurzer Zeit gegen eine Elektrode
fliegt, also bevor es mit Restgasmolekiilen wechselwirken kann.

5.3.2 Simulation mit gekriimmten Magnetfeldlinien

Zur Simulation von gekriimmten Magnetfeldern, wird eine neue Magnetfeldkarte be-
notigt. Diese Magnetfeldkarte wird auf Basis der bestehenden Spulenkonfiguration
fiir das Mainzer Spektrometer erstellt (s. Abb. 2.5). Zur Kriimmung des Magnetfel-
des werden die Spektrometersolenoide um jeweils 10° gegen die Spektrometerachse
verkippt. Mit Hilfe des Programmes Bfield3D von B. Flatt kann daraus eine neue
dreidimensionale Magnetfeldkarte fiir SIMION und ADIPARK erstellt werden. Die
neue Spulenkonfiguration mit eingezeichneten Magnetfeldlinien ist in Abbildung 5.13
gezeigt. Auf die notwendigen Modifikationen an den Elektroden E8 bis E13 (vgl. Abb.
2.4) wird hier nicht eingegangen, da im wesentlichen der unverinderte zentrale Be-
reich des Spektrometers fiir die Simulationen wichtig ist.

Die zu erwartende Driftgeschwindigkeit im Vergleich zum Dipolfeld soll hier durch
folgende grobe Abschitzung berechnet werden. Es werden die Betrige der Kriim-
mungsdrift und der £ x B-Drift betrachtet.

2By 5. 5 - 2B
e 1 Pl= g

(5.1)

Ue| =
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Abbildung 5.13: Feldlinien des gekriimmten Magnetfeldes. Dargestellt ist die
Spulenkonfiguration des Mainzer Spektrometers. Links und rechts die, um je 10° ge-
kippten Hauptsolenoide, in der Mitte drei Luftspulen zur Feldkorrektur. Eingezeichnet
sind die Magnetfeldlinien mit Radien von R = £45 ¢m, R = £22.5 cm und R =0 c¢m
in der Analysierebene (z =0 cm).

| = =22l = = (5.2)

Der Kriimmungsradius der Magnetfeldlinien, durch die um je 10° gekippten Spulen
betrdgt in etwa R ~ 11 m. Ein Elektron mit Eg;, = 100 eV und € = 35° hat eine
longitudinale kinetische Energie von Ej = 67 eV. Der Vergleich wird anhand des
Verhéltnisses der beiden Komponenten durchgefiihrt.

|iip] _ eRE 2E)

.| ~ 2E ¢R frm >3

Man erwartet also, dafs ein Dipolfeld von E = 12 V/m dquvalent zu einer Gesamt-
kriimmung von 20° ist.

Zur Untersuchung der Auswirkungen auf ein gespeichertes Elektron wird es bei
(z,y,2) = (0,—5,5) cm mit Eg, = 100 eV und einem Startwinkel von 6 = 35°
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Abbildung 5.14: Vergleich von gekriimmtem Magnetfeld und Dipolfeld.
Fiir diesen Vergleich wurde ein Elektron bei Position (z,y,z) = (0,—5,5) c¢m mit
Elin, = 100 eV und einem Startwinkel von 6 = 35° relativ zur filhrenden Magnetfeldli-
nie gestartet. Ohne Modifikationen am Spektrometer wird dieses Elektron gespeichert
(schwarz). Durch das gekriimmte Magnetfeld (griin) stoft das Elektron nach tof = 21 us
gegen Elektrode EO. Zum Vergleich, durch ein nur 12 V/m starkes idealisiertes Dipolfeld
in y-Richtung stoft das Elektron (rot) nach tof = 27 us ebenfalls gegen Elektrode EO.

relativ zur fithrenden Magnetfeldlinie gestartet. In Abbildung 5.14 ist zu sehen, wie
das Elektron vom gekriimmten Magnetfeld gegen eine Elektrode gefithrt wird. Hier
ist auch ein Vergleich zwischen dem gekriimmten Magnetfeld und einem elektrischen
Dipolfeld dargestellt. Der Vergleich wurde mit dem oben spezifizierten im unmodifi-
zierten Spektrometer gespeicherten Elektron durchgefiithrt. Das um 20° gekriimmte
Magnetfeld, 10° je Solenoid, verursacht, daf das Elektron nach tof = 21 us gegen
eine Elektrode fliegt. Durch ein vergleichbares Dipolfeld in y-Richtung, mit Feldstér-
ke 12 V//m, fliegt das Elektron nach tof = 27 us gegen eine Elektrode. Es ist also
auch mdoglich, mit einem gekriimmten Magnetfeld gespeicherte Teilchen zu entfernen.

Der Vergleich zeigt jedoch auch, daf der Effekt eines elektrischen Dipolfeldes sehr
viel grofer ist. Wie erwartet erzeugt schon das 12 V/m starke Dipolfeld eine, dem
gekriimmten Magnetfeld vergleichbare, Driftbewegung. Aus den Abschnitten 5.1 und
5.2 ist bekannt, daf selbst ein Dipolfeld mit 100 V/m noch nicht alle gespeicherten
Elektronen aus dem Spektrometer entfernen kann. Ubertragen auf ein gekriimmtes
Magnetfeld bedeutet das, dafs eine viel starkere Kriimmung, die aber nicht realisier-
bar ist, notwendig wire, um ausreichend viele der gespeicherten Teilchen zu entfer-
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nen. Der Vorteil eines gekriimmten Magnetfeldes ist die Moglichkeit permanent und
ohne Pausen Mefidaten aufzunehmen. Ein Dipolfeld kann nur in Pausen, also bei
unterbrochener Messung, aktiviert werden, da hierbei das elektrische Potential in
der Analysierebene zu stark verformt wird. Ein Nachteil des gekriimmten Magnet-
feldes ist, daf man die Kriimmung der Spektrometersolenoide nur bei gleichzeiti-
ger Veranderung des Elektrodensystems modifizieren kann. Ein einmal gekriimmtes
Spektrometer muft und kann nur in der gegebenen Form betrieben werden. Anders
die Dipolelektrode, die zwar nur in Mefspausen aktiviert werden kann, dafiir aber
variabel in der Feldstérke ist und insbesondere gilt, daf man sie abschalten kann.

Abschliefsend kann man festhalten, daft die Kriimmung des Spektrometers im Ver-
gleich zum Dipolfeld ungeeignet ist. Der Effekt von gekriimmten Magnetfeldern bei
sehr hohen Feldstdrken wird eventuell zwischen Vor- und Hauptspektrometer des
KATRIN-Experiments ausgenutzt; es spielen dann auch Effekte wie Synchrotronab-
strahlung eine Rolle. Hierfiir sind noch gesonderte Untersuchungen notwendig, die
nicht Bestandteil dieser Arbeit sind.
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Kapitel 6

Zusammenfassung und Ausblick

Das Ziel dieser Arbeit war die Entwicklung von Methoden zur Untergrundreduzie-
rung am Mainzer Tritium—g—Spektrometer, einem MAC-E-Filter, 'magnetic adia-
batic collimation with electrostatic filter’. Fiir die Entwicklung solcher Methoden ist
das Versténdnis der Teilchenbewegung im MAC-E-Filter sehr wichtig. Der Versuch
die Bewegung der geladenen Teilchen zu verstehen, hat zur adiabatische Naherung er-
ster Ordnung gefiihrt. In dieser N&herung wird die Zyklotronbewegung des Teilchens
absepariert und nicht mehr beriicksichtigt. Es wird nur noch das Fiihrungszentrum
der Zyklotronbewegung betrachtet, mit dazu senkrechten Korrekturen. Man erhélt
so zwei zueinander senkrechte Bewegungsanteile. Als Hauptanteil der Bewegung wird
die Bewegung entlang der Magnetfeldlinie als Fiihrungszentrum betrachtet. Die da-
zu senkrechten Bewegungsanteile ergeben sich aus der Existenz von nicht parallelen
elektrischen und magnetischen Feldern und aus Feldinhomogenitéiten und der Kriim-
mung des Magnetfeldes. Durch diese Vereinfachung kann die Teilchenbewegung sehr
gut beschrieben und verstanden werden.

Aus der elektromagnetischen Konfiguration eines MAC-E-Filters lernt man, daf
es im Inneren sehr viele Mdoglichkeiten zum permanenten Speichern von geladenen
Teilchen gibt. Es existieren Penningfallen, magnetische Flaschen und natiirlich das
negative Analysierpotential. Diese Tatsachen fiihren zu verschiedenen Arten von Re-
flektionsbedingungen fiir geladene Teilchen. Mit Hilfe der Simulationsprogramme
konnten die Teilchenfallen identifiziert werden. Untergrunduntersuchungen von J.-P.
Schall [Sch01] haben ergeben, daf schon wenige gespeicherte Elektronen zu einer
starken Erh6hung der Untergrundzihlrate fithren kénnen (siehe Abschnitt 4.5). Als
potentielle Quellen fiir die Erhohung der Untergrundzéhlrate werden daher die ge-
speicherten Teilchen betrachtet. Um Methoden zu entwickeln, die die Speicherbedin-
gungen der gespeicherten Teilchen brechen oder stéren, miissen im wesentlichen Mo-
difikationen am elektromagnetischen Aufbau des MAC-E-Filters untersucht werden.

Zur Simulation der Bewegung von geladenen Teilchen in der elektromagnetischen
Umgebung des MAC-E-Filters gibt es das kommerzielle Programmpaket SIMION
3D, das die numerische Integration der Bewegungsgleichung verwendet. Die Lang-
zeituntersuchungen von gespeicherten Teilchen waren mit SIMION schwierig, da die
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numerische Integration zu viel Zeit in Anspruch nahm und das verwendete numeri-
sche Verfahren die Energieerhaltung nicht gewéhrleisten konnte.

Unter Anwendung der adiabatischen Naherung erster Ordnung wurde ein neues
Simulationsprogramm entwickelt. Dieses Programm trigt den Namen ADIPARK,
’ADlabtic PARticle tracKing’, und beschreibt die Teilchenbewegung durch das Fiih-
rungszentrum mit dazu senkrechten Korrekturbewegungen. In diesem Programm ist
die Energieerhaltung per Definition erhalten und es erlaubt um den Faktor 100
schnellere Berechnungen der Teilchenbahn. Es existiert aber die Einschrankung, daf
ADIPARK Teilchenbewegungen nur dann richtig beschreibt, wenn die adiabatische
Néaherung erster Ordnung moglich ist. Verhélt sich ein Teilchen nicht adiabatisch,
kann die von ADIPARK berechnete Flugbahn sehr stark von der wirklichen Flugbahn
abweichen. Neben den Tests der numerischen Genauigkeit, wurde daher auch durch
einen Vergleich mit SIMION 3D der Giiltigkeitsbereich der adiabatischen Ndherung
in der verwendeten Form festgelegt. Zur automatisierten Untersuchung von vielen
Teilchen mit vielen Startparametern wurde ein Zusatzmodul, Trapping—-Modul, er-
stellt, mit dessen Hilfe es mdglich ist, Speichervolumenkarten zu erzeugen.

Zur Reduzierung von gespeicherten Teilchen gibt es mehrere Moglichkeiten. Das
Uberlagern eines elektrischen Dipolfeldes iiber das Analysierpotential ist eine Mog-
lichkeit. Hierbei wird die £ x B-Drift der Teilchenbewegung ausgenutzt. Das Di-
polfeld erzeugt eine Driftbewegung senkrecht zum Dipolfeld und dem Magnetfeld
im Spektrometer. Wenn die Dipolfeldstiarke so gewdhlt wird, daf die E x B-Drift
iiber alle anderen Driftbewegungen dominiert, wird das Teilchen aus dem im De-
tektor abgebildeten magnetischen Flufischlauch gefiihrt und trifft auf eine Elektro-
de. Uberwiegen die azimutal wirkenden Driftanteile, bleibt das Teilchen auf einer
verzerrten Bahn gespeichert. Durch Simulationen einer realen Dipolhalbschale im
Mainzer Spektrometer konnte gezeigt werden, daf diese Methode sehr erfolgreich die
Speicherbedingungen der geladenen Teilchen stort. Es bleibt anzumerken, daf ein
Dipolfeld nur in Mefspausen eingesetzt werden kann, da es das Analysierpotential zu
stark verzerrt und die Funktion des MAC-E-Filters nicht mehr gewédhrleistet ist.

Eine zweite Moglichkeit den elektromagnetischen Aufbau zu modifizieren ist die
Verwendung eines gekriimmten Magnetfeldes. In diesem Fall wird die magnetische
Kriimmungsdrift der Teilchenbewegung ausgenutzt. Ein Teilchen, das sich entlang
einer gekriimmte Magnetfeldlinie bewegt, erfihrt eine Driftbewegung senkrecht zur
Magnetfeldlinie und dem Kriimmungsradius derselben. Die vorgegebene Kriimmung
des Magnetfeldes muf so grok sein, daf die resultierende Kriimmungsdrift {iber die
restlichen azimutalen Driftbewegungen dominiert. In den Simulationen wurde das ge-
kriimmte Magnetfeld durch Kippen der Spektrometersolenoide um je 10° realisiert.
Auch in diesem Fall konnte erfolgreich gezeigt werden, daft Speicherbedingungen von
geladenen Teilchen gestort werden konnen. Der Vorteil dieser Methode ist, dafs ge-
kriimmte Spektrometersolenoide die Funktion des MAC—-E—-Filters nicht beeintréich-
tigen und keine Mefipausen mehr notig sind. Allerdings ist es nicht einfach moglich
das einmal gekippte Spektrometerdesign zu verindern, denn fiir jede Anderung am
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Kippwinkel muf das Elektrodensystem angepafst werden.

Zusammenfassend kann man sagen, daf beide Methoden erfolgreich zum Ziel fiih-
ren. Beide erfiillen die Anforderungen, daf die Speicherbedingungen der geladenen
Teilchen zerstort werden. Unter dem Gesichtspunkt der Flexibilitdt muf man das
elektrische Dipolfeld bevorzugen, da es variabel in der Feldstdrke und der Feldkon-
figuration ist und je nach Bedarf ein- und ausgeschaltet werden kann. Im Vergleich
zum Dipolfeld ist das gekriimmte Magnetfeld ungeeignet, da schon relativ schwache
Dipolfelder den Effekt einer realisierbaren Kriimmung iibertreffen.

Die ersten experimentellen Untersuchungen eines durch eine Dipolelektrode erzeug-
ten elektrischen Dipolfeldes werden von B. Miiller [Mue02| durchgefiihrt. Ziel dieser
Arbeit wird sein, verschiedene Dipolkonfigurationen zu simulieren, um dann einen
vielversprechenden Entwurf in das Mainzer Spektrometer zu integrieren. In den dar-
auf folgenden Untergrundmessungen sollen die Auswirkungen des elektrischen Di-
polfeldes experimentell {iberpriift werden und erste Aussagen iiber die erforderliche
Grofe der Dipolfeldstarke gemacht werden.

Das neu entwickelte Simulationsprogramm ADIPARK wird auch zur Entwicklung der
MAC-E-Filter des KATRIN-Experimentes eingesetzt. Es dient dort zur frithzeitigen
Erkennung von Teilchenfallen und zur Berechnung der Transmissionseigenschaften.

Da sich ADIPARK bewéhrt hat, sind fiir die Zukunft verschiedene Erweiterungen
geplant, dies wird durch die modulare Struktur begiinstigt. Mogliche Erweiterungen
sind die Berechnung von Synchrotronabstrahlung, Wechselwirkungen mit Restgas-
molekiilen und die M6glichkeit die vollstdndige Teilchenbewegung durch numerische
Integration der dreidimensionalen Bewegungsgleichung zu verfolgen.
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Anhang A

Quelltexte

A.1 ADIPARK Hauptprogramm: adipark.c

[ F AR ROk kAR KOk K ok ok ok KoK ok kK ok kKR ok koK [
/* ADIPARK */
/* Adiabatic Particle Tracking */
/* July to September 2001, by Thomas Thiimmler */
/*  Thanks for Support From Chr. Weinheimer  */

/* and Bjorn Flatt */
/* */
/*Based on */
/* Transmission */
/* Adiabatic Ray Tracing */
/* May,June 2000, by Lars Fickinger */

/3 3k Kk ok Kok ok ok ok ok ok Kok ok ok ok ok o ok ok KoK sk ok Kok ok ok ok ok ok ok ok /
#include <stdio.h>
#tinclude <stdlib.h>
#include <unistd.h>
#include <fcntl.h>
#include <math.h>

#include <stdarg.h>
#include "global.h"
#include "efield.h"
#include "b_struct.h"
#include "b_util.h"
#include "tracking.h"
#include "trapping.h"
#include "mag_pa_reader.h"

int main(int argc, char *argv[]) {

struct coils spul;
struct bfield_geom geo;
int choice;

char* pa_in_name;

char* par_filename;

printf ("\n\n");

Printf (" \mskskskkskkokkskskokskokkokoksk ok ok sk okskokokskokskkokskoksk ok kR kokkokk \n ')
printf ("xx* #%\n") ;
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printf ("*x* ADIPARK

printf ("x*

printf ("*x* ADIabatic PARticle tracKing
printf ("*x*

printf ("x* written by Th. Thuemmler in 2001

printf ("x*

ANHANG A. QUELLTEXTE

**\n") ;
**x\n") ;
**\n") ;
**\n") ;
**x\n") ;
**¥\n") ;

PTAntE (Mskskrokskokkokkokokokokokkokkok ook kokokkokk bRk ok kokkkkokk ok kkk\n"") ;

printf ("*x* Version 3.01

**\n") ;

printf(”********************************************\n\n“);

if (arge<2) {

puts("Usage: adipark <parameter filename without suffix>");
printf (" use MM_PER_UNIT #f\n", MM_PER_UNIT);
printf (" wuse MAG_MM_PER_UNIT %f\n\n", MAG_MM_PER_UNIT);

} else {
alloc_electric_arrays();
alloc_mag_arrays();
par_filename = argv[1];
read_epot (par_filename) ;
read_mag_pa(par_filename) ;
pot2efield (MM_PER_UNIT) ;
do {
choice = 0;
printf ("\nEnd:
printf ("Show Magnetic Setup
printf ("Start Particle Tracking Loop
printf ("Test Trapping Volume
printf ("Choose: ");
scanf ("%d", &choice);
printf ("\n");
switch(choice){
case 0 :
break;
case 1
read_par (&spul, &geo, par_filename);
print_par(&spul, &geo);
break;
case 2 :
read_par (&spul, &geo, par_filename);
print_par(&spul, &geo);
tracking_loop(&spul, &geo, par_filename) ;
break;
case 3 :
read_par (&spul, &geo, par_filename);
print_par(&spul, &geo);
trapping (&spul, &geo);

break;
default

printf("--- Fehler ---\n");
}

} while (choice !'= 0);
free_electric_arrays();
free_mag_arrays();
printf ("\n\n") ;

}

return 0;

}

0\n");
1\n");
2\n");
3\n\n") ;



A.2. BAHNVERFOLGUNG: TRACKING.C

A.2 Bahnverfolgung: tracking.c

#include <stdio.h>

#include <math.h>

#include "global.h"

#include "integral.h"

#include "matrix.h"

#include "efield.h"

#include "math_vector.h"

#include "b_struct.h"

#include "mag_pa_reader.h"

#include "tracking.h"

double dipol = 0.; // factor to magnify dipol potential

int retard_onoff = 1; // switch on and off retarding potential
int save_data_count = 0; // counter to count between data to save

int last_saved = -210.;

[FxxFFRRRRRFRRRRRFRR* particle outpUt Fkkkkkkkrkkkkkkkkkkkkkk/

void output (struct particle_data* particle)

{

if (display == 2) // when set to 2, display data block with label

{

printf ("Position (x,y,2) 4f 4f %f\n", (xparticle).position[0],
(*¥particle) .position[1], (*particle) .position[2]);

printf ("B_START (x,y,2) 4f %f %f\n", (*particle) .b_start[0],
(*¥particle) .b_start[1], (*particle) .b_start[2]);

printf ("siny(alpha_start) %f\n", (¥particle) .sin2_alpha_start);
printf ("V_PARA (x,y,2) 4 %f %f\n", (*particle).v_paral0],
(*¥particle) .v_para[1], (xparticle) .v_paral[2]);

printf ("V_PERP-start (x,y,z) %f 4f %f\n", (xparticle).v_perp_start[0],
(*particle) .v_perp_start[1], (*particle) .v_perp_start[2]);
printf (" |V_PARA|=}f, |V_PERP|=Yf\n", (*particle).v_para_value, (*particle)
printf ("Energy (para,perp,kin) U%f %f %f\n", (*particle).e_para,
(*particle) .e_perp, (*particle) .e_kin);

printf ("STEP (x,y,2) %f 4f %f\n", (xparticle).step_finall[0],
(*¥particle) .step_final[1], (*particle).step_final[2]);

printf ("---\n");

}

if (display == 1) // when set to 1, display data in one line without label

{

printf ("4f Uf Uf %4f U4f %f\n", (xparticle).position[O0],
(*¥particle) .position[1], (*particle) .position[2], (*particle).e_kin,
(*particle) .time_of_f1light*1000000., (*particle) .shrinkfactor) ;

}

/FExkkkkkkkkkkkkkkkkk savedata Kk kkkskokkkkkokkokkkkkkokk/

void savedata(FILE* f_fly,struct particle_data* particle)
{ // save one datablock to harddisc
// save_data_count = 0; //only for the center points
if (((*particle).position[0] >= -(*particle).max_step_length) &&
((#particle) .position[0] <= (*particle).max_step_length))
save_data_count = SAVE_EVERY; // force data saved around analysing plane

95

.v_perp_value) ;
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}

if (((*particle).position[0] >= (SPEC_OUT-(*particle).max_step_length*10)) ||

((*particle) .position[0] <= (SPEC_IN+(*particle).max_step_length*10)))

save_data_count = SAVE_EVERY; // force data saved at source and detector

if (save_data_count == SAVE_EVERY)

{
save_data_count = 0;
fprintf (f_£fly,"%1.9f %1.9f /1.9f ", (xparticle).position[0],
(*¥particle) .position[1],
(*#particle) .position[2]);
fprintf (f_£fly,"%1.9f ", (xparticle).cyclrad);
fprintf (f_fly,"%1.9f %1.9f ", (*particle).e_pot, (*particle).e_kin);
fprintf (f_fly,"%1.9f %1.9f ", (*particle).e_para, (*particle).e_perp);
fprintf (f_fly,"/1.9f %1.12f ", (*particle).b_value, (*particle).time_of_flight);
fprintf (f_fly,"%1.9f %1.9f J1.9f ", (*particle).v_paral0],
(*particle).v_para[l],
(*particle) .v_paral[2]);
fprintf (f_fly,"%1.9f %1.9f ", (*particle).v_para_value, (¥particle).v_perp_value);
fprintf (f_£fly,"%1.9f %1.9f /1.9f ", (xparticle).exb_vell[0],
(*particle) .exb_vel[1],
(*¥particle) .exb_vel[2]);
fprintf (f_£fly,"%1.9f %1.9f /1.9f ", (xparticle).rxb_vell[0],
(*particle) .rxb_vel[1],
(*¥particle) .rxb_vel[2]);
fprintf (f_£fly,"%1.9f %1.9f /1.9f ", (xparticle).dbxb_vel[0],
(*particle) .dbxb_vel[1],
(*¥particle) .dbxb_vel[2]);
fprintf (f_fly,"/1.9f %1.9f ", (*particle).v_signum, (*particle).shrinkfactor) ;
fprintf (f_fly,"\n");

}

else save_data_count++;

[FRFxEF Rk kRRkkkkkkkkkk @DOt3d Kk kkkkkkkokkkkkkokkk ok kK /

double epot3d(double *position, int *e_tag)

{

// this function gives 3 dim potentials out of cylindric values from efield module
double cyl_pos[3]; // 2D coordinates
double e_pot = 0.; // electric potential
int splat;
if (retard_onoff == 1) // switch on and off retarding potential

{

if (get_symmetry() == 0)

cyl_pos[0] = position[0]; // 2D z coordinate equal to 3D x coordinate
cyl_pos[1] = sqrt(position[1]*position[1]+position[2]*position[2]);

cyl_pos[2] = 0.;

// read 2D flux radius by using distance between
// x axis and position

e_pot = get_epot2D(cyl_pos,&splat);

else e_pot = get_epot3D(position,&splat); // use 3D potential array
if (splat == 1) // tag for electrode detection
*e_tag = *e_tag + 1; // use e_tag to inform parent routine

}
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if (dipol != 0.)

{
e_pot = e_pot - dipolx*(position[2]+50.)/100.;
}
// add a linear potential to force drift motion
return e_pot; // return the value of epot

}

[F Rk kk ko kkkokkkokk ef1eld3d Kk kskkkskkkskkok ok koK ok ok /

void efield3d(double *position, double *evec, int *e_tag)

{ // this function calculates the electric field vector E by gradient of potential
double pos1[3],pos3[3];
double delta = MM_PER_UNIT;
int komp,splat_tag;

delta = delta*MM2CM; // delta in mm must be used in cm
if (delta == 0.) printf("Error: MM_PER_UNIT constant not set!\n");
for (komp = 0; komp <= 2; komp++)

{
vector_times_scalar(position,1.,posl);
vector_times_scalar(position,1.,pos3);
posllkomp] = posl[komp] - delta;
pos3[komp] = pos3[komp] + delta;
evec[komp] = -(epot3d(pos3,&splat_tag)-epot3d(posl,&splat_tag))

*M2CM/ (2.*delta) ;
}
if (splat_tag > 0) *e_tag = *e_tag + 1;

}

[k kR kR k| get_gamma okskkokkk koo kb ko ok ok ok /

double get_gamma(struct particle_data* particle)

{ // this function calculates the relativistic gamma factor
return ((*particle).e_kin + (*particle).mass)/(*particle).mass;

}

[Frxrrrrkkkkkkkkkkkkk get_cyclrad #¥kkkkkkkkkkkkok bk bk kokkk /
double get_cyclrad(struct particle_data* particle)
{ // this function calculates the cyclotron radius of particle in cm
return (sqrt( (*particle).e_cycl*(*particle).mass*(get_gamma(particle)+1.) )
/(3000000. * (*particle) .b_value)) ;

[*rrrrrkkkkkkkkkkkkkk @0 _STEpP F R kAR KRR Rk Rk Kk Rk kok /
void go_step(struct particle_data* particle, struct particle_data* probe)
{ // this function adds to the position vector th estep vector
// in other words it goes one step forward
(¥probe) = (*particle);
vector_sum( (*probe) .position, (*probe) .step_final, (¥probe) .position);

}

[FxxkFkrkkkkkkkkkkkkkk Shrink_step *kkkkkkkkkkkskkkkkkkkkkk/
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void shrink_step(struct particle_data* particle)
{ // this function halfs the shrinkfactor value each time it was called
(xparticle).shrinkfactor = (*particle).shrinkfactor * 0.5;

}

[FERRk Rk bk Rk Rk unshrink_step ##skkkkkkimkkkskkkkkkkk/

void unshrink_step(struct particle_data* particle)

{ // this function halfs the shrinkfactor value each time it was called
(¥particle) .shrinkfactor = (xparticle).shrinkfactor * 2.;

}

/Fskkskork kbR kokokkokokk tUrn_direction skskskkskkokskoskoksdokokokkok ok kokskok /
void turn_direction(struct particle_data* particle)
{ // this function turns the direction of motion and counts the miror points
(*particle) .v_signum = - (*particle).v_signum;
(*particle) .mirrors++;
printf ("mirror=yd tof=}f\n", (¥particle) .mirrors, (*particle).time_of_flight); // put out mirror coun

[ kxkokdokkckkkokdokkokkkkk test_electrode skskokkokkskoksokdokkokkokokkokkkok /
int test_electrode(struct particle_data* particle,struct particle_data* probe)
{

double radius;

double testvec[3];

double testpos[3];

double test_here[3];

double origin[3];

double gain;

int e_tag;

radius = sqrt(pow((*probe).position[1],2)+pow((*probe).position[2],2))
+ get_cyclrad(probe) ;

vector_times_scalar((*probe) .position,1.,testvec);
vector_times_scalar ((*probe) .position,1.,origin);
testvec[0] = 0.;

origin[1] = 0.;

origin[2] = 0.;

if ((testvec[1] == 0.) && (testvec[2] == 0.)) testvec[l] = 1.;
vector_times_scalar(testvec,MM_PER_UNIT/(2.*absvalue(testvec)) ,testvec);

gain = 1.;
e_tag = 0;

do {
vector_times_scalar(testvec,gain,testpos);
vector_sum(testpos,origin,test_here);
epot3d(test_here,&e_tag);

gain+t+;

} while ((e_tag == 0) && (absvalue(testpos) <= MAX_RADIUS));

e_tag = 0;

if (radius > sqrt(test_here[l]*test_here[l]+test_here[2]*test_here[2]))
{

printf("Particle at radius )5.2fcm splat on electrode at radius %5.2fcm\n",radius,sqrt(test_here
e_tag = 1;
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}
if (radius >= MAX_RADIUS) e_tag = 1;
return e_tag;

}

[Fxxkxxkkxkkxkkrkkxk* Runge Kutta Midpoint Methode ¥k xkskkkskxkkkkkkkkkxkk/
void runge_kutta_midpoint(struct particle_data* particle, struct coils#* spulen,
struct bfield_geom* geom)
// this routine calculates the next point on bfield line by using
// runge kutta midpoint method with second order.
{
double pos1[3],b1[3],stepl1[3],step2[3];

vector_times_scalar((*particle).step_final,0.5,stepl); // half step value
vector_sum((*particle) .position,stepl,posl); // go one step (of half value)
get_bfield(posl,bl,spulen,geom); // get bfield vector here

vector_times_scalar(bl, (*particle).step_final[0]/b1[0],step2); // go one step (whole value)
// with bfield vector of middle point
vector_times_scalar(step2,1., (*particle) .step_final); // new step vector in v_step

[Fxxkkokkkkkkkkkkkkkkk ExB Drift Calculation sskkskskskskskkskskskkskkkskkkkkkk/
void ecrossb_drift(struct particle_data* particle, struct coils* spulen,
struct bfield_geom* geom)
{ // this function calculates the EcrossB drift velocity and uses
// the runge-kutta-method (2nd order) too
double evec[3];
int e_tag = 0;

// starting point
efield3d((*particle) .position,evec,&e_tag);
cross_prod(evec, (¥particle) .b_vec, (*particle) .exb_vel);
if ((xparticle).b_value == 0.) printf("Error: B-Value zero in ExB-drift calculation!\n");
vector_times_scalar((*particle) .exb_vel,

1./((xparticle) .b_value* (*particle).b_value),

(*particle) .exb_vel);

[FFEdkkkdkokkkkkkkkkkk Drift relativity Check sssksksksdkkkkkskokskokkkkkkkkk /
int test_drift(struct particle_data* particle)
{ // this function calculates the EcrossB drift velocity and uses
// the runge-kutta-method (2nd order) too

int error = 0;

if (absvalue((*particle).exb_vel) >= Clight/2.)

{
printf ("WARNING: ExB Veclocity = %4.2f Clight\n",absvalue((*particle).exb_vel)/Clight);
error=+1;
}
if (absvalue((*particle).dbxb_vel) >= Clight/2.)
{

printf ("WARNING: Gradientdrift Veclocity = %4.2f Clight\n",absvalue((*particle).exb_vel)/Clight);
error=+2;

}
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if (absvalue((*particle).rxb_vel) >= Clight/2.)
{
printf ("WARNING: Curcaturedrift Veclocity = %4.2f Clight\n",absvalue((*particle).exb_vel)/Cligh:
error=+4;
}
return error;

}

[FFFRRRFRRRRFF AR KRRk magnetron ATift xkkskkskkkkrkkkkrkskrrk/
void mag_drift(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)
{

double pos1[3],pos3[3]; // positions on B field line

double bvec1[3],bvec3[3]; // B vector for gradient calculation
double dbvec[3],db_perp_vec[3]; // vector of db and perpendicular db
double delta = MAG_MM_PER_UNIT; // delta value for gradient calculation
double gdrift[3]; // final gradient drift vector

int komp; // component counter

// now computing the gradient and curvature drift

delta = delta*MM2CM; // delta in mm must be used in cm
if (delta == 0.) printf("Error: MM_PER_UNIT constant not set!\n");
for (komp = 0; komp <= 2; komp++)

{ // this is a simple gradient calculation for Bfield value
vector_times_scalar((*particle).position,1.,posl);
vector_times_scalar((*particle) .position,1.,pos3);
posl[komp] = posl[komp] - delta;
pos3[komp] = pos3[komp] + delta;
get_bfield(posl,bvecl,spulen,geom) ;
get_bfield(pos3,bvec3,spulen,geom) ;
dbvec[komp] = (absvalue(bvec3)-absvalue(bvecl))*M2CM/(2.*delta);

gradB_perp ((*particle) .b_vec,dbvec,db_perp_vec); // use only perpendicular part of gradB
cross_prod((*particle).b_vec,db_perp_vec,gdrift); // calc gradB_perp cross Bvector

if ((*particle).b_value == 0.) printf("Error: B-Value zero in mag-drift calculation!\n");
vector_times_scalar(gdrift,

- (*particle) .charge* (¥particle) .e_perp/

((xparticle) .b_value* (*particle) .b_value* (¥particle) .b_value),

(*¥particle) .dbxb_vel); // finishing gradient drift velocity
Vector_times_scalar(gdrift,

- (*particle) .charge*2.* (¥particle) .e_para/

((xparticle) .b_value* (*particle) .b_value* (¥particle) .b_value),

(#particle).rxb_vel); // finishing curvature drift velocity

/R kxR Rkckkkkkkkkkkk cale_drifts #kskkkskkkskokkkkokkokkkkkkk /

void calc_drifts(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)

{
vector_times_scalar((*particle).exb_vel,0., (¥particle).exb_vel);
vector_times_scalar((*particle).rxb_vel,0., (¥particle).rxb_vel);
vector_times_scalar((*particle) .dbxb_vel,0., (*particle) .dbxb_vel);
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if ((*particle).calc_order > 0)

{
if ((xparticle).calc_order == 1)
{
ecrossb_drift(particle,spulen,geom) ; // calculate ExB drift
}
if ((#particle).calc_order == 2)
{
mag_drift(particle,spulen,geom) ; // calculate curvature and gradient drift
}
}
else
{
ecrossb_drift(particle,spulen,geom) ; // calculate ExB drift
mag_drift (particle,spulen,geom) ; // calculate curvature and gradient drift
}
}

[FEkrkkkkkkkkkkkkkkkk init_particle skkkkskskkkckskokkkokkokkkokkokkk /
void init_particle(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)
{ // this routine is used to init all importent data before simulation begins

double v_value;

double v_vec[3];

int e_tag = 0;

// calculate start values now
(xparticle) .u_start = epot3d((*particle).start_pos,&e_tag);// potential at start position
(#particle) .e_pot = (*particle).u_start;
vector_times_scalar((*particle).start_pos,1., (*particle) .position);

// here starting position equal to position

(#particle) .e_kin = (*particle).e_start; // e_kin equal to e_start
(*particle) .gamma_start = get_gamma(particle); // calc rel gamma factor at start
(*¥particle) .v_signum = 1.; // start in positive direction
(*particle) .time_of_flight = 0.; // reset tof

(*particle) .delta_tof = 0.; // reset delta_tof

(xparticle) .mirrors = 0; // reset mirror count

(*particle) .shrinkfactor = 1.; // reset shrinkfactor

vector_times_scalar((*particle).step_final,0., (*particle).step_final); // reset step_final

v_value = sqrt((*particle).e_start#* (*particle).e_start + // velocity here
2.x(xparticle) .e_start*(*particle) .mass)*Clight/ ((*particle).e_start +
(*¥particle) .mass);

spher2kart (v_vec,v_value, (*particle) .starting_theta, (*particle) .starting_phi);
// transform sherical vector in kartesian vector
if (v_vec[0] < 0.) {(*particle).v_signum = -1.;} // turn direction if velo_vec pointing to neg.

get_bfield((*particle).start_pos, (*particle).b_start, spulen, geom);

// starting bvec vector at start position
(¥particle) .b_start_value = absvalue((*particle).b_start);

// and its value

(*¥particle) .sin2_alpha_start = sin(angle_rad((*particle).b_start,v_vec))
*sin(angle_rad((xparticle).b_start,v_vec));
// angle between bfield vector and velocity vector
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vector_times_scalar((*particle) .b_start,

scalar_prod((*particle).b_start,v_vec)/

((xparticle) .b_start_value* (¥particle) .b_start_value),

(*particle) .v_para) ;
vector_times_scalar((*particle).v_para,-1., (¥particle).v_para); // turn direction of v_para
vector_sum(v_vec, (¥particle) .v_para, (*particle) .v_perp_start);

// to bfield perpendicular part of velocity vector

vector_times_scalar((*particle).v_para,-1., (¥particle).v_para); // turn back direction of v_para

(*particle) .v_perp_value = absvalue((*particle).v_perp_start);
(*¥particle) .v_perp_start_value = (*particle).v_perp_value; // value of perpendicular velocity
(*¥particle) .v_para_value = absvalue((*particle).v_para); // value of parallel velocity

[Fxxkdkkkkkkrkkkkkkkk init_particle_se  kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk/
void init_particle_se(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)
{ // this routine is used to init all importent data before simulation begins

double v_value;

double v_vec[3];

int e_tag = 0;

double beta; // angle between x-direction and B-vector

double x_unit[3] = {1.,0.,0.}; // direction of x-axis

// calculate start values now
(xparticle) .u_start = epot3d((*particle).start_pos,&e_tag);// potential at start position
(#particle) .e_pot = (*particle).u_start;
vector_times_scalar((*particle).start_pos,1., (*particle) .position);

// here starting position equal to position

(#particle) .e_kin = (*particle).e_start; // e_kin equal to e_start
(*particle) .gamma_start = get_gamma(particle); // calc rel gamma factor at start
(*¥particle).v_signum = 1.; // start in positive direction
(*particle) .time_of_flight = 0.; // reset tof

(*particle) .delta_tof = 0.; // reset delta_tof

(xparticle) .mirrors = 0; // reset mirror count

(*particle) .shrinkfactor = 1.; // reset shrinkfactor

vector_times_scalar((*particle).step_final,0., (xparticle).step_final); // reset step_final

v_value = sqrt((*particle).e_start#*(*particle).e_start + // velocity here
2.*(x¥particle) .e_start*(*particle) .mass)*Clight/((*particle).e_start +
(*particle) .mass);
get_bfield((*particle).start_pos, (*particle).b_start, spulen, geom);
// starting bvec vector at start position

beta = angle((*particle).b_start,x_unit); // get angle of B-field-vector

if ((xparticle).b_start[1] < 0.) beta = -beta; // test B-Vector pointing down

(*particle) .starting_theta = beta + (*particle).starting_theta; // adjust starting_theta

if (((*particle).starting_theta > 89.) && ((*particle).starting_theta < 91.))
(*particle).starting_theta = 89.;

spher2kart (v_vec,v_value, (¥particle).starting_theta, (*particle) .starting_phi);
// transform sherical vector in kartesian vector
if (v_vec[0] < 0.) {(*particle).v_signum = -1.;} // turn direction if velo_vec pointing to neg.

(¥particle) .b_start_value = absvalue((*particle).b_start);
// and its value
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(*¥particle) .sin2_alpha_start = sin(angle_rad((*particle).b_start,v_vec))
*xsin(angle_rad((xparticle).b_start,v_vec));
// angle between bfield vector and velocity vector

vector_times_scalar((*particle).b_start,

scalar_prod((*particle).b_start,v_vec)/

((xparticle) .b_start_value*(*particle) .b_start_value),

(*#particle) .v_para);
vector_times_scalar((*particle).v_para,-1., (¥particle).v_para); // turn direction of v_para
vector_sum(v_vec, (*particle) .v_para, (*particle) .v_perp_start);

// to bfield perpendicular part of velocity vector

vector_times_scalar((*particle).v_para,-1., (¥particle).v_para); // turn back direction of v_para

(*¥particle) .v_perp_value = absvalue((*particle).v_perp_start);
(*particle) .v_perp_start_value = (*particle).v_perp_value; // value of perpendicular velocity
(*particle) .v_para_value = absvalue((*particle).v_para); // value of parallel velocity

[FFFRRRFRR KRR AR KR KRk calc_energies Fkkkkkkakkkkkkkkkkkkkkk/
void calc_energies(struct particle_data* particle, int* e_tag, struct coils* spulen, struct bfield_geom*
{ // this routine calculates the energies, perpendicular part and the parallel part

double gamma;

(xparticle) .e_pot = epot3d((*particle).position,e_tag);
get_bfield((*particle).position, (*particle).b_vec,spulen,geom) ;
(*particle) .b_value = absvalue((*particle).b_vec);

gamma = get_gamma(particle);

(*particle) .e_perp =
(*¥particle) .e_start*(*particle) .sin2_alpha_start* (*particle).b_value*
((*xparticle) .gamma_start + 1.)/((*particle).b_start_value*(gamma + 1.));

(*¥particle) .e_para = (*particle).e_start -
(*¥particle).e_perp + (*particle).charge*((*particle).e_pot - (*particle).u_start);

calc_drifts(particle,spulen,geom); // calculate all recommended drift velocities

(*particle) .e_curv = gamma*gamma* (*particle) .mass*
absvalue ((*particle) .rxb_vel) *absvalue ((*¥particle) .rxb_vel)
/(Clight*Clight* (gamma+1)) ;

(*¥particle) .e_grad = gamma*gamma* (*particle) .mass*
absvalue ((*particle) .dbxb_vel) *absvalue ((*particle) .dbxb_vel)
/(Clight*Clight* (gamma+1)) ;

(*particle) .e_ExB = gamma*gamma* (*particle) .mass*
absvalue ((*particle) .exb_vel)*absvalue( (*particle) .exb_vel)
/(Clight*Clight* (gamma+1)) ;

(¥particle) .e_perp = (*particle).e_perp + (*particle).e_curv;
(¥particle) .e_para = (*particle).e_para - (*particle).e_curv;
(*particle).e_cycl = (*particle).e_perp - (*particle).e_grad;
(¥particle) .e_perp_all = (xparticle).e_perp + (*particle).e_ExB;

if ((xparticle).e_para < (*particle).e_para_min)
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{
if ((#particle).shrinkfactor > MIN_SHRINK_FACTOR)

*e_tag = *e_tag + 2;
// when parallel energy below zero
// there has to be a mirror point, therefor e_tag is set to 2

}
else
{
(*particle) .e_para = (*particle).e_para_min/2.;
(*¥particle) .shrinkfactor = 1.;
}

}
(¥particle) .e_kin = (*particle).e_para + (*particle).e_perp_all; // full kinetic energy
}

[Fkxkkdokkokkkkkokkokkkkk calc_velocities  dkdkkkskksokkokkskokkokdkokkokkokok /
void calc_velocities(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)
{

double v_value;

double v_trafo;

if ((xparticle).shrinkfactor < 1.) // expand shrinkfactor if lower than 1
unshrink_step(particle);
else (*particle).shrinkfactor = 1.; // set default value for shrinkfactor

(*¥particle) .v_perp_value = (xparticle).v_perp_start_valuex
sqrt ((*particle) .b_value/(*particle) .b_start_value)*
get_gamma (particle)/ (*particle) .gamma_start;

// calculate perpendicular velocity value by squareroot of the fraction of B to Bstart

v_value = sqrt((*particle).e_kin#* (*particle).e_kin + // velocity here
2.*(xparticle) .e_kin* (*particle) .mass)*Clight/((*particle).e_kin +

(*particle) .mass);

// calculate value of velocity by using relativistic expression

v_trafo = (get_gamma(particle) + 1.)*(*particle).e_para/
((xparticle) .mass*get_gamma (particle)*get_gamma(particle)); // new relativistic version

vector_times_scalar((*particle).b_vec,
(*¥particle) .v_signum*
sqrt (v_trafo) *Clight/ (xparticle) .b_value,
(*particle) .v_para); // make parallel velocity vector

(¥particle) .v_para_value = absvalue((*particle).v_para); // value of v_para

}

[FFRRRRR kR Rk Rk Rk Rk R cale_Step Fkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk/
void calc_step(struct particle_data* particle, struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)

{
double all_drifts[3];

// cut the steplength to value given by max_step_length
vector_times_scalar ((*particle).v_para,
(*¥particle) .max_step_length/(*particle).v_para_value,
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(*particle) .step_final);

do {
vector_times_scalar((*particle).step_final, (*particle) .shrinkfactor, (*particle).step_final);
// this is the place where the shrinkfactor is finaly used to shorten the step
runge_kutta_midpoint (particle,spulen,geom); // use now the runge kutta approximation

if ((*particle).v_para_value <= 0.)
{
printf ("ERROR: devide by zero in TOF calculation!\n");
}
(*particle) .delta_tof = absvalue((*particle).step_final)*10000./(*particle).v_para_value;//in as
// tof for actual step in as
(*#particle) .delta_tof = (*particle).delta_tof/(1000000.); // in sec
// and transform into sec

vector_times_scalar(all_drifts,0.,all_drifts); // earase all_drift vector
vector_sum(all_drifts, (*particle) .exb_vel,all_drifts);// add to all_drift vector
vector_sum(all_drifts, (*particle) .rxb_vel,all_drifts); // add to all_drift vector
vector_sum(all_drifts, (¥particle) .dbxb_vel,all_drifts); // add to all_drift vector

vector_times_scalar(all_drifts, (*particle).delta_tof*M2CM, (*particle).v_drift);

// transform all_drift velocity vector to v_drift distance vector with factor 100 for cm
vector_sum( (*particle) .step_final, (*particle) .v_drift, (*particle).step_final);

// add v_drift to step_final vector

if (absvalue((*particle).step_final) > (*particle).max_step_length) shrink_step(particle);
// test max_step_length again
}
while (absvalue((*particle).step_final) > (*particle).max_step_length);
// repeat this until step_final is shorter then max_step_length
}

[FFFRRRFRF KRR ARk Rk single_track *kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk /
void single_track(FILE* f_fly,

struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom,

struct particle_data* particle)
{

// Routine for Particle Tracking, runs one single track

int e_tag = 0; // error tag

int loop_counter; // counter to prevent infinite loops

double tof_backup = 0.; // time backup for pulsing control

int got_turn = 0; // stores turning point information of last move
double dipol_value; // backup for dipol value, used by pulsing control

struct particle_data probe;

init_particle(particle,spulen,geom) ; // init particle data block
calc_energies(particle,&e_tag,spulen,geom); // energies for the first time
calc_velocities(particle,spulen,geom) ; // velocities for the first time

printf ("\n");

(*particle) .cyclrad = get_cyclrad(particle);
output (particle) ;

savedata(f_fly,particle);

time_reset_all();
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start_timer(2);
dipol_value = dipol;
loop_counter = 0;

do {
loop_counter++;
calc_step(particle,spulen,geom) ; // do the step calculation
go_step(particle,&probe) ; // go forward
e_tag = 0; // reset e_tag

calc_energies (&probe,&e_tag,spulen,geom); // recalculate energies
if ((got_turn > 0) && (probe.e_para > probe.e_para_min)) got_turn = 0;
if (e_tag < 2) // in case of no mirror point = energy minimum
{
if (e_tag == 0)
{
if ((probe.e_para <= probe.e_para_min) && (got_turn == 0))
// no collision and energy lower minimum energy
{
turn_direction(&probe) ; // turn direction of motion
got_turn = 1;
loop_counter = 0;
save_data_count = SAVE_EVERY; // force data to be saved
}

e_tag = test_electrode(particle,&probe); // test collision with electrode
if (test_drift(&probe) != 0) e_tag = e_tag + 10*test_drift(&probe);

(*particle) = probe; // store data in probe back in particle
(*¥particle) .time_of_flight = (*particle).time_of_flight + (*particle).delta_tof*1000000.; // add |
(*¥particle) .cyclrad = get_cyclrad(particle);
output (particle);// output if no error and not first point
savedata(f_fly,particle);
}
calc_velocities(particle,spulen,geom); // recalculate velocity
}

else // in case of approaching mirror point shrink step length

~

shrink_step(particle);
e_tag = e_tag - 2; // remove error code from error detection tag

“w

} while ((((*particle).position[0] < SPEC_OUT) // repeat until particle out of range

&& ((xparticle).position[0] > SPEC_IN))
&& ((*#particle) .mirrors <= (*particle).max_mirrors) // or mirror count reached
&& ((*particle).time_of_flight < (*particle).max_tof*1000000.)
&& (e_tag == 0)
&& (loop_counter <= MAX_LOOPS)); // or error happend
if (loop_counter > MAX_LOOPS) printf("EXIT by loop count overflow!\n");
if (((*particle).position[0] > SPEC_OUT)

|l ((*particle) .position[0] < SPEC_IN)) printf ("EXIT by Position! --> splat on detector\n");
if ((xparticle).mirrors > (*particle).max_mirrors) printf("EXIT by Mirrors! --> trapped?\n");
if ((*particle).time_of_flight >= (*particle).max_tof*1000000.) printf("EXIT by TOF! --> trapped?\n
if (e_tag !'= 0) printf("EXIT by Energy Tag! --> splat on Electrode\n");
if (e_tag >= 10) printf("EXIT by relativistic Drift --> ADIPARK unable to calculate!\n");
stop_timer(2);
store_times();
} // end of routine single_track
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[FFRRxRF kR R kR ARk Rk single_track_se kFkkkkkkkrkkkkakkkkrkdk/
int single_track_se(struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom,
struct particle_datax particle)
{
// Routine for Particle Tracking, runs one single track
// small version for special calculations

int loop_counter;

int e_tag = 0; // error tag

int exit_tag = 0; // exit tag for trapping volume routine
int got_turn = 0; // detects a turn of direction

struct particle_data probe;

init_particle_se(particle,spulen,geom) ; // init particle data block
calc_energies(particle,&e_tag,spulen,geom); // energies for the first time
calc_velocities(particle,spulen,geom) ; // velocities for the first time

output (particle) ;
printf ("4 4f 4f %f %f\n",
(*particle) .position[0], (*particle).position[1], (*particle) .position[2],
(*#particle) .e_start,180*asin(sqrt ((*particle).sin2_alpha_start))/M_PI);
loop_counter = 0;
do {

loop_counter++;

calc_step(particle,spulen,geom) ; // do the step calculation
go_step(particle,&probe) ; // go forward
e_tag = 0; // reset e_tag

calc_energies (&probe,&e_tag,spulen,geom); // recalculate energies

if ((got_turn > 0) &% (probe.e_para > probe.e_para_min)) got_turn = 0;
if (e_tag < 2) // in case of no mirror point = energy minimum
{
if (e_tag == 0)
{
if ((probe.e_para <= probe.e_para_min) && (got_turn == 0))
// no collision and energy lower minimum energy
{
turn_direction(&probe) ; // turn direction of motion
got_turn = 1;
loop_counter = 0;

}

e_tag = test_electrode(particle,&probe); // test collision with electrode
if (test_drift(&probe) != 0) e_tag = e_tag + 10*test_drift(&probe);

(*particle) = probe; // store data in probe back in particle
(*particle) .time_of_flight = (*particle).time_of_flight + (*particle).delta_tof*1000000.; // add to -
(*¥particle) .cyclrad = get_cyclrad(particle);

}
calc_velocities(particle,spulen,geom); // recalculate velocity
}
else // in case of approaching mirror point shrink step length
{

shrink_step(particle);
loop_counter++;
if (loop_counter <= MAX_LOOPS) e_tag = e_tag - 2;
// remove error code from error detection tag

}
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} while ((((*particle).position[0] < SPEC_OUT) // repeat until particle out of range
&& ((xparticle).position[0] > SPEC_IN))

&& ((xparticle).mirrors <= (xparticle).max_mirrors) // or mirror count reached

&& ((*particle).time_of_flight < (*particle).max_tof*1000000.)

&& (e_tag == 0)

&& (loop_counter <= MAX_LOOPS)); // or error happend

exit_tag = 0; // not trapped
if (e_tag >= 10)

{
printf ("EXIT by relativistic Drift --> ADIPARK unable to calculate!\n");
exit_tag = 3;
e_tag = 0;

}

if (loop_counter > MAX_LOOPS)

{
printf ("possible infinite loop -> force exit! \n");
exit_tag = 2;

}

if (((xparticle).position[0] > SPEC_0UT)
|l ((*particle) .position[0] < SPEC_IN)) printf("Out of spectrometer!\n");
if ((xparticle).mirrors > (*particle).max_mirrors)

{
printf ("Particle trapped! (mirrors)\n");
exit_tag = 1;
}
if ((*particle).time_of_flight >= (*particle).max_tof*1000000.)
{
printf ("Particle trapped! (tof)\n");
exit_tag = 1;
}
if (e_tag != 0)
{
printf ("Impact on electrode! (e-tag)\n");
exit_tag = 0;
}

return exit_tag;
} // end of routine single_track

[FFFFF R KRRk kKRR tracking 1oop *¥kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk/
void tracking_loop(struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom, char* filename)

{

// Loop for Particle Tracking of more than one Particle

struct particle_data particle; // structure containing particle data
int particle_count = 0; // counter for particles

char* track_filename[30]; // filename for tracking data

char* run_filename[30]; // filename for parameter list

char* charline[100]; // commentline in parameter file
FILE* f_run; // parameter input file

FILEx f_track; // output file

sprintf (run_filename,"Ys.run",filename) ;// data input from file with extension .run
f_run = fopen(run_filename, "r");
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printf ("Particle Tracking parameter file: J%s\n",run_filename);

if (f_run == (FILE x)0) // disk error handling
{
fprintf (stderr, "ERROR: Can’t read parameter file Js\n",run_filename);
exit(1);
}
else
{

fscanf (f_run,"%s\n",&charline) ;

fscanf (f_run,"%s\n",&charline) ;

fscanf (f_run,"%d %d %d %1f %d %1f %1f %1f\n",&display,&particle.calc_order,
&retard_onoff,&dipol,

&particle.max_mirrors,&particle.max_tof ,&particle.e_para_min,
&particle.max_step_length) ;

fscanf (f_run,"%s\n",&charline) ;

printf ("Display Mode = %d \n",display);

printf ("MAX_MIRRORS = %d \n",particle.max_mirrors);

printf ("MAX_TOF [s] = %4.2f \n",particle.max_tof);

printf ("E_PARA_MIN = %11.9f \n",particle.e_para_min);
printf ("MAX_STEP_LENGTH = J2.1f \n",particle.max_step_length);
printf ("Dipol Value = %4.2f V/m\n",dipol);

printf ("calculate ")

if (particle.calc_order == 0) printf("all drifts\n");
if (particle.calc_order == 1) printf("only ExB drift\n");
if (particle.calc_order == 2) printf("only curvature and gradient drift\n");
if (particle.calc_order > 2) printf("no drift\n");
}
printf("\n-----—- o \n") ;

while (fscanf(f_run,"%1f %1f %1f %1f %1f %1f %1f %1f\n",
&particle.start_pos[0],&particle.start_pos[1],&particle.start_pos[2],
&particle.e_start,&particle.starting_theta,&particle.starting_phi,
&particle.mass,&particle.charge) !=EOF)
{// read data out of file until file ends

particle_count++;

particle.mass = particle.mass*M0Clight2;

if (particle.e_start == 0.) //< particle.e_para_min)

{
particle.e_start = particle.e_para_min;
printf ("warning: starting energie low, set to E_PARA_MIN for calculation!\n");

}

printf ("starting run %d.\n\n",particle_count);

sprintf (track_filename,
"Ys.track)d",
filename,particle_count); // data output to file with extemnsion .track
f_track = fopen(track_filename, "w");
printf ("Particle Tracking output file: ¥%s\n",track_filename);
if (f_track == (FILE %)0) // disk error handling
{
fprintf(stderr, "ERROR: Can’t write output file %s\n",track_filename) ;
exit(1);
}

single_track(f_track, spulen, geom, &particle); // start a single track simulation
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}
fclose

} // end

A3

#include
#include
#include
#include
#include

#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define

int trap
{

struct
struct
double
double
double
double
double
int e_
double
int tr
FILE =*
FILE =*

f=fope
if (!
re

log=fo
if (!
re

partic
partic
partic
partic
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intf ("\nfinished run %d.\n",particle_count);
intf (M- o \n") ;
lose(f_track);

(f_run); // close all files
of tracking_loop

Modul fiir Speichervolumenkarten: trapping.c

<stdio.h>
<math.h>
"global.h"
"b_struct.h"
"tracking.h"

theta_step 10.
start_e 32.
end_e 8.
start_theta 80.
start_phi O.
include_neg_y 1
y_plane 1
z_plane 2

ping(struct coils* spulen, struct bfield_geom* geom)
//parameters of the stored electrons

particle_data particle; // structure containing particle data
s_trap trap;

theta,energy;

position[3];

phi;
y_max;
y_limit;
tag =0;
trapped =
ap_tag = 0;
log;
f;

0.;

n("trapping_vol.dat","w");
)
turn 1;

pen("trapping_vol.log","w");
log)

turn 1;

le.max_mirrors = 250; // tracking stops after this count of mirrors
le.mass = MOClight2; // electron mass

le.charge = 1.; // electron charge

le.max_step_length = 0.1; // steplength of 1 mm
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particle.e_para_min = 0.01; // minimum of parallel energy for mirror points
particle.max_tof = 0.00003; // break after this tof
particle.calc_order = 0; // order of drift calculations (0 all; 3 nothing)

// x-direction loop
y_limit = (*geom).y_max;

if (include_neg_y == 1) printf("Remark: negative volume included!\n");

else printf("Remark: only positive volume included!\n");

if ((y_plane == 1) && (z_plane == 2)) printf("Remark: calculate in x-y-plane!\n");
else printf("Remark: calculate in x-z-plane!\n");

for (position[0]=(*geom).x_max; position[0]>=(*geom).x_min;position[0]-=(*geom) .stepx)
{
position[z_plane]=0.;
y_max = 0.;

e_tag = 0;
do
{
position[y_plane] = y_max;

y_max = y_max + MM_PER_UNIT/20.;
epot3d(position,&e_tag);

}
while ((y_max <= y_limit) && (e_tag == 0));
y_limit = y_max;
printf("x y_limit %f %f\n",position[0],y_max);
position[y_plane] = (*geom).y_min;
if (include_neg_y == 1) position[y_plane] = -(*geom).y_max;
e_tag =0;
epot3d(position,&e_tag);
fprintf (£," \n");
while (/*(e_tag == 0) &&*/ (position[y_plane] <= (*geom).y_max)) // y-direction loop
{
for(energy = start_e;energy>= end_e;energy=energy*0.5) // energy loop
{
fprintf (f,"4f %f %f ",position[0],position[y_plane],energy);
theta=start_theta;
phi=start_phi;
particle.starting_theta = theta;
particle.starting_phi = phi;
particle.e_start = energy;
if (particle.e_start == 0.) particle.e_start=energy+particle.e_para_min;
particle.start_pos[0] = position[0];
particle.start_pos[y_plane] = position[y_plane];
particle.start_pos[z_plane] = position[z_plane];
trapped = 0.;
do //theta loop
{

trap_tag == 0;
if (sqrt(position[y_plane]*position[y_plane]) <= y_limit)
trap_tag = single_track_se(spulen,geom,&particle);
if (trap_tag == 2)
{
fprintf (log,"ADIPARK broken loop at (x,y,z,E,a) 4f %f %f %4f %f\n",
position[0],position[1],position[2],energy,theta);
}
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if (trap_tag == 3)

{

fprintf (log,"ADIPARK relativistic ERROR at (x,y,z,E,a) %f 4f %4f %4f %f\n",
position[0],position[1],position[2],energy,theta);

}

if (trap_tag == 1)

{

trap.trap_theta = theta;

trap.trap_energy=energy;
trap.trap_position[0]=position[0];
trap.trap_position[y_plane]=position[y_plane];
trap.trap_position[y_plane]=position[y_plane];
trapped++;

theta=theta-theta_step;
particle.starting_theta = theta;

if (theta <= 1.) theta = -1;
}
else
{
theta= -1;
}

while (theta> -1);

if

(sqrt (position[y_plane]*position[y_plane]) > y_limit) trapped = 0.;

fprintf (£,"%f\n",trapped) ;

}

position[y_plane]l=position[y_plane]+(*geom).stepy;

e_tag =

0;

epot3d(position,&e_tag);

}

fclose(f);
fclose(log);

}

A.4 Elektrische Feldkartenverwaltung: efield.c

#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include

<stdio.h>
<stdlib.h>
<unistd.h>
<fcntl.h>
<math.h>
"matrix.h"
"math_vector.h"
"global.h"

static int nx,ny,nz,sym;

static double* electric_potential_array;
static double* efield_z_array;

static double* efield_r_array;

static double maxvoltage;

double get_max_voltage()
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return maxvoltage;

}

int get_symmetry()
{
return sym;

}

void alloc_electric_arrays(){
electric_potential_array=malloc (N_ARRAY*sizeof (double));
efield_z_array=malloc(N_ARRAY*sizeof (double)) ;
efield_r_array=malloc (N_ARRAY*sizeof (double));
return;

}

void free_electric_arrays(){
free(electric_potential_array);
return;

}

void read_epot(char* el_filename) {

int pa_in;
int X,¥,Z;

double pot;
char* pa_in_name[30];

struct header_3d {
int mode;
int symmetry;
double max_voltage;
int nx;
int ny;
int nz;
int mirror;};

struct header_3d h;

sprintf (pa_in_name,"/s.pa0",el_filename) ;// data input from file with extension .pa0
printf ("\nNow reading out the electric PA-File ¥s...", pa_in_name);

pa_in = open(pa_in_name, O_RDONLY ); /* open electric PA-File in read mode */
read(pa_in,&h,sizeof (h)); /* read the header out of the file */

maxvoltage = h.max_voltage;

sym = h.symmetry;

printf ("\nInformation out of the file’s header:\n");
printf (" mode %d\n",h.mode);

printf (" symmetrie %d\n",sym);

printf (" max_voltage %f\n",maxvoltage);

printf(" Potentials at electrodes = potential + %f\n",2*h.max_voltage);
printf(" mirror %d\n",h.mirror);

printf(" nx, ny, nz : %d,%d,4d\n", h.nx, h.ny, h.nz);
nx = h.nx;

ny = h.ny;
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nz = h.nz;
for(z=0;z < h.nz; z++) {
for(y=0;y < h.ny; y++) {
for(x=0;x < h.nx; x++) {
read(pa_in, &pot, sizeof(double)); /* read potential of an (x/y/z)-Koord. */
if (pot>h.max_voltage)

{
pot = pot - h.max_voltage;
}
write_matrix_value(electric_potential_array ,h.nx, h.ny, h.nz, 0, x, y, z, pot);
}
}
}

}

printf ("Done.\n");
close(pa_in);

double get_epot3D(double *position_cm,int #*splat)

{

double oktett[8]; // potential values at all 8 cormers

double pos_backup[3]; // real position without any mirroring

double position[3]; // position used for epot calculation

double epot_interpol; // interpolated potential value

int pos_left[3]; // position of lower left corner in front - position of oktett[O]
int pos_right[3]; // position of upper right corner in back - position of oktett[5]
int electrode_count; // counting points located in electrodes

int comp;

*splat = 0;

vector_times_scalar(position_cm,1.,position); // copy position vector
position[0] = (position[0]-X_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MM_PER_UNIT; // transform to simion grid
position[1] = (position[1]-Y_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MM_PER_UNIT;

position[2] = (position[2]-Z_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MM_PER_UNIT;
vector_times_scalar(position,1.,pos_backup); // backup position vector

for (comp = 0; comp <=2; comp++)

{
pos_left[comp] = (int) (position[comp] + 5000.) - 5000; // corner 0
// 5000 shifts all to positive than truncate and shift back
// this is only needed when negative position
if (pos_left[comp] < 0.)
pos_left[comp] = -pos_left[compl; // use positive value
pos_right[comp] = pos_left[comp] - 1; // corner 5
else pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1; // corner 5
if (position[comp] < 0.) position[comp]l= -position[comp]; // use positive values
}
if ((position[0]1>nx) || (position[1]1>ny) || (position[2]>nz))
{
return maxvoltage; // watch for electrodes
}
else
{ // read potential in all 8 corners of cubus
oktett[0] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,

pos_left[0], pos_left[1], pos_left[2]);
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{

{

}

oktett[1] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_left[1], pos_left[2]);

oktett[2] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,
pos_right[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[3] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,
pos_left[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[4] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_right[1], pos_right[2]);

oktett[5] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,
pos_right[0], pos_right[1], pos_right[2]);

oktett[6] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,
pos_right[0], pos_left[1], pos_right[2]);

oktett[7] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,

pos_left[0], pos_left[1], pos_right[2]);
electrode_count = 0;
for (comp = 0; comp <=7; comp++) // patch epot when in electrode

if (oktett[comp] > 0.)
{
oktett[comp] = oktett[comp] - maxvoltage;
electrode_count++;

}

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
// redo corner O and 5 for interpolation
pos_left[comp] = (int) (pos_backup[comp]+5000.) - 5000;
// now positive and negative values needed
pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1;

epot_interpol = interpol_3dim(pos_backup,pos_left,pos_right,oktett);

// do interpolation

if (electrode_count >= INTERPOL_SPLAT) #*splat = 1;

// if too many corners in electrode than interpolated point in electrode
return epot_interpol; // return epot value

}

double get_epot2D(double *position_cm,int #*splat)

{

double oktett[8]; // potential values at all 8 cormers

double pos_backup[3]; // real position without any mirroring

double position[3]; // position used for epot calculation

double epot_interpol; // interpolated potential value

int pos_left[3]; // position of lower left corner in front - position of oktett[0]
int pos_right[3]; // position of upper right cormer in back - position of oktett[5]
int electrode_count; // counting points located in electrodes

int comp;

*splat = 0;

vector_times_scalar(position_cm,1.,position); // copy position vector
position[0] = (position[0]-X_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MM_PER_UNIT; // transform to simion grid

position[1] = (position[1]-Y_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MM_PER_UNIT;
position[2] = 0.;
vector_times_scalar(position,1.,pos_backup); // backup position vector

for (comp = 0; comp <=2; comp++)

{
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pos_left[comp] = (int) (position[comp] + 5000.) - 5000; // corner 0
// 5000 shifts all to positive than truncate and shift back

// this is only needed when negative position

if (pos_left[comp] < 0.)

{
pos_left[comp] = -pos_left[compl; // use positive value
pos_right[comp] = pos_left[comp] - 1; // corner 5
}
else pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1; // corner 5
if (position[comp] < 0.) position[comp]l= -position[comp]; // use positive values
}
if ((position[0]1>nx) || (position[1]1>ny) || (position[2]>nz))
{
return maxvoltage; // watch for electrodes
else
{ // read potential in all 8 corners of cubus
oktett[0] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_left[1], pos_left[2]);
oktett[1] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0,
pos_right[0], pos_left[1], pos_left[2]);
oktett[2] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_right[1], pos_left[2]);
oktett[3] = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_right[1], pos_left[2]);
oktett[4] = 0.;
oktett[5] = 0.;
oktett[6] = 0.;
oktett[7] = 0.;
electrode_count = 0;
for (comp = 0; comp <=7; comp++) // patch epot when in electrode
{
if (oktett[comp] > 0.)
{
oktett[comp] = oktett[comp] - maxvoltage;
electrode_count++;
}
}

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{ // redo corner 0 and 5 for interpolation
pos_left[comp] = (int) (pos_backup[comp]+5000.) - 5000;
// now positive and negative values needed
pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1;

}
epot_interpol = interpol_3dim(pos_backup,pos_left,pos_right,oktett);
// do interpolation
if (electrode_count >= INTERPOL_SPLAT) *splat = 1;
// if too many corners in electrode than interpolated point in electrode
return epot_interpol; // return epot value
X
3

double epot(double z, double r, double mm_per_unit, double z_offset_in_cm) {
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double d_z, d_r, pot_left_below, pot_right_below, pot_right_above, pot_left_above;
int i_z_left, i_z_right, i_r_below, i_r_above;

if (z<0) z=-z;
d_z=(z-z_offset_in_cm)*10./mm_per_unit;
i_z_left = (int)d_z;
i_z_right = i_z_left+1;
d_r=r*10./mm_per_unit;
i_r_below = (int)d_r;
i_r_above = i_r_below+l;
if ((i_z_left<0) || (i_z_right>nx) || (i_r_below<0) || (i_r_above>ny))
{
return +1000000. ;
}
else
{
pot_left_below = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
i_z_left, i_r_below, 0);
if (pot_left_below>=maxvoltage) pot_left_below = pot_left_below - maxvoltage;
pot_right_below = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_below, 0);
if (pot_right_below>=maxvoltage) pot_right_below = pot_right_below - maxvoltage;
pot_right_above = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_above, 0);
if (pot_right_above>=maxvoltage) pot_right_above = pot_right_above - maxvoltage;
pot_left_above = read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, O,
i_z_left, i_r_above, 0);
if (pot_left_above>=maxvoltage) pot_left_above = pot_left_above - maxvoltage;
return interpol_2dim(d_z, d_r,
(float)i_z_left, (float)i_z_right,
(float)i_r_below, (float)i_r_above,
pot_left_below, pot_right_below,
pot_right_above,pot_left_above);
}

void pot2efield(double mm_per_unit) {
int r,z;
printf ("\nNow making electric field out of electric potential...\n");

for (z=1; z<=nx; z++) {
for (r=1; r<=ny; r++) {

write_matrix_value( efield_z_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z-1, r, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z+l, r, 0)))
* (1000./(2*mm_per_unit)) );

write_matrix_value( efield_r_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r+l, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r-1, 0)))
* (1000./(2*mm_per_unit)) );
}
}
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z = 0;
for (r=1; r<=ny; r++) {
write_matrix_value( efield_z_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z+1, r, 0)))
* (1000./(mm_per_unit)) );
write_matrix_value( efield_r_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r+l, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r-1, 0)))
* (1000./(2*mm_per_unit)) );

}

r = 0;
for (z=1; z<=nx; z++) {

write_matrix_value( efield_z_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z-1, r, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z+1, r, 0)))
* (1000./(2.*mm_per_unit)) );
write_matrix_value( efield_r_array, nx, ny, nz, 0, z, r, O,
((read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r+l, 0))
- (read_matrix_value(electric_potential_array, nx, ny, nz, 0, z, r, 0)))
* (1000./(mm_per_unit)) );
}
printf ("Done.\n");
}

void efield(double z, double r, double* ez, double* er, double mm_per_unit, double z_offset_in_cm) {

double d_z, d_r, ez_signum = -1.0;

int i_z_left, i_z_right, i_r_below, i_r_above;

double ez_left_below, ez_right_below, ez_right_above, ez_left_above;
double er_left_below, er_right_below, er_right_above, er_left_above;

if (2<0) { z=-z; ez_signum = -ez_signum;}
d_z=(z-z_offset_in_cm)*10./mm_per_unit;
i_z_left = (int)d_z;

i_z_right = i_z_left+1;

d_r=r*10./mm_per_unit;

i_r_below = (int)d_r;

i_r_above = i_r_below+l;

if ((i_z_left<0) || (i_z_right>nx) || (i_r_below<0) || (i_r_above>ny)){

*er = 0.;
¥ez = 0.;
}
else
{
ez_left_below = read_matrix_value(efield_z_array, nx, ny, nz, O,

i_z_left, i_r_below, 0);

ez_right_below = read_matrix_value(efield_z_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_below, 0);

ez_right_above = read_matrix_value(efield_z_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_above, 0);

ez_left_above = read_matrix_value(efield_z_array, nx, ny, nz, O,
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i_z_left, i_r_above, 0);
*ez = ez_signum * interpol_2dim(d_z, d_r,
(float)i_z_left, (float)i_z_right,
(float)i_r_below, (float)i_r_above,
ez_left_below, ez_right_below,
ez_right_above,ez_left_above);

er_left_below = read_matrix_value(efield_r_array, nx, ny, nz, O,
i_z_left, i_r_below, 0);

er_right_below = read_matrix_value(efield_r_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_below, 0);

er_right_above = read_matrix_value(efield_r_array, nx, ny, nz, O,
i_z_right, i_r_above, 0);

er_left_above = read_matrix_value(efield_r_array, nx, ny, nz, O,
i_z_left, i_r_above, 0);

xer = interpol_2dim(d_z, d_r,
(float)i_z_left, (float)i_z_right,
(float)i_r_below, (float)i_r_above,
er_left_below, er_right_below,
er_right_above,er_left_above);

}

A.5 Magnetische Feldkartenverwaltung: mag pa reader.c

#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>
#include <unistd.h>
#include <fcntl.h>
#include <math.h>
#include "matrix.h"
#include "math_vector.h"
#include "b_struct.h"
#include "mag_3d.h"
#include "global.h"

static int nx,ny,nz,sym;
static double* mag_potential_array;

int get_magpa_sym()
{
return sym;

}

void alloc_mag_arrays (){
mag_potential_array=malloc (N_ARRAY*sizeof (double));
return;

}

void free_mag_arrays(){
free(mag_potential_array) ;
return;

}
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void read_mag_pa(char* mag_filename) {

int pa_in;
int X,¥,Z;

double pot;
char* pa_in_name[30];

struct header_3d {
int mode;
int symmetry;
double max_voltage;
int nx;
int ny;
int nz;
int mirror;};

struct header_3d h;

sprintf (pa_in_name,"}s.pa",mag_filename);// data input from file with extension .magpa
printf ("\nNow reading out the magnetic PA-File Js...", pa_in_name);

pa_in = open(pa_in_name, O_RDONLY ); /* open electric PA-File in read mode */
read(pa_in,&h,sizeof (h)); /* read the header out of the file */

sym = h.symmetry;
printf ("\nInformation out of the file’s header:\n");
printf (" mode %d\n",h.mode);
printf(" symmetrie %d\n",sym);
printf(" max_voltage %f\n",h.max_voltage);
printf(" Potentials at electrodes = potential + %f\n",2*h.max_voltage);
printf(" mirror %d\n",h.mirror);
printf(" nx, ny, nz : %d,%d,%d\n", h.nx, h.ny, h.nz);
nx = h.nx;
ny = h.ny;
nz = h.nz;
for(z=0;z < h.nz; z++) {
for(y=0;y < h.ny; y++) {
for(x=0;x < h.nx; x++) {
read(pa_in, &pot, sizeof(double)); /* read potential of an (x/y/z)-Koord. */
if (pot>h.max_voltage)

{
pot = pot - h.max_voltage;
}
write_matrix_value(mag_potential_array ,h.nx, h.ny, h.nz, O, x, y, z, pot);
}
}
}

printf ("Done.\n");
close(pa_in);

}
double get_magpot3D(double *position_cm)
{
double oktett[8]; // potential values at all 8 corners

double pos_backup[3]; // real position without any mirroring
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double position[3]; // position used for epot calculation

double magpot_interpol; // interpolated potential value

int pos_left[3]; // position of lower left corner in front - position of oktett[0]
int pos_right[3]; // position of upper right cormer in back - position of oktett[5]
int comp;

vector_times_scalar(position_cm,1.,position); // copy position vector

position[0] = (position[0]-MAG_X_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT; // transform to simion grid
position[1] = (position[1]-MAG_Y_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT;

position[2] = (position[2]-MAG_Z_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT;
vector_times_scalar(position,1.,pos_backup); // backup position vector

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{
pos_left[comp] = (int) (position[comp] + 5000.) - 5000; // corner 0
// 5000 shifts all to positive than truncate and shift back
// this is only needed when negative position
if (pos_left[comp] < 0.)

pos_left[comp] = -pos_left[compl; // use positive value
pos_right[comp] = pos_left[comp] - 1; // corner 5

else pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1; // corner 5
if (position[comp] < 0.) position[comp]l= -position[comp]; // use positive values
}
if ((position[0]1>nx) || (position[1]1>ny) || (position[2]>nz))

{

printf ("ERROR: in get_magpot3D: coordinates outside BFIELD_3D potential map!\n");

return -1.; // watch for electrodes
}

else

{ // read potential in all 8 corners of cubus

oktett[0] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_left[1], pos_left[2]);

oktett[1] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_left[1], pos_left[2]);

oktett[2] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[3] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[4] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_right[1], pos_right[2]);

oktett[5] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_right[1], pos_right[2]);

oktett[6] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_left[1], pos_right[2]);

oktett[7] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,

pos_left[0], pos_left[1], pos_right[2]);

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{ // redo corner O and 5 for interpolation
pos_left[comp] = (int) (pos_backup[comp]+5000.) - 5000;
// now positive and negative values needed
pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1;
}
magpot_interpol = interpol_3dim(pos_backup,pos_left,pos_right,oktett);
// do interpolation
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return magpot_interpol; // return epot value

}
}
double get_magpot2D(double *position_cm)
{
double oktett[8]; // potential values at all 8 cormers
double pos_backup[3]; // real position without any mirroring
double position[3]; // position used for epot calculation
double magpot_interpol; // interpolated potential value
int pos_left[3]; // position of lower left corner in front - position of oktett[0]
int pos_right[3]; // position of upper right corner in back - position of oktett[5]
int comp;
vector_times_scalar(position_cm,1.,position); // copy position vector

position[0] = (position[0]-MAG_X_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT; // transform to simion grid
position[1] = (position[1]-MAG_Y_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT;

position[2] = (position[2]-MAG_Z_OFFSET_IN_CM)*CM2MM/MAG_MM_PER_UNIT;

position[1] = sqrt(position[1]*position[1]+position[2]*position[2]);

position[2] = 0.;

vector_times_scalar(position,1.,pos_backup); // backup position vector

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{
pos_left[comp] = (int) (position[comp] + 5000.) - 5000; // corner 0
// 5000 shifts all to positive than truncate and shift back
// this is only needed when negative position
if (pos_left[comp] < 0.)

pos_left[comp] = -pos_left[compl; // use positive value
pos_right[comp] = pos_left[comp] - 1; // corner 5

else pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1; // corner 5
if (position[comp] < 0.) position[comp]l= -position[comp]l; // use positive values
}
if ((position[0]>nx) || (position[1]>ny) || (position[2]>nz))

{

printf ("ERROR: in get_magpot2D: coordinates outside BFIELD_3D potential map!\n");

return -1.; // watch for electrodes
}

else

{ // read potential in all 8 cormers of cubus

oktett[0] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_left[1], pos_left[2]);

oktett[1] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_left[1], pos_left[2]);

oktett[2] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_right[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[3] = read_matrix_value(mag_potential_array, nx, ny, nz, O,
pos_left[0], pos_right[1], pos_left[2]);

oktett[4] = 0.;

oktett[5] = 0.;

oktett[6] = 0.;

oktett[7] = 0.;

for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{ // redo corner 0 and 5 for interpolation



A.6. MATHEMATISCHE BIBLIOTHEK: MATH VECTOR.C 123

pos_left[comp] = (int) (pos_backup[comp]+5000.) - 5000;
// now positive and negative values needed
pos_right[comp] = pos_left[comp] + 1;

}
magpot_interpol = interpol_3dim(pos_backup,pos_left,pos_right,oktett);
// do interpolation
return magpot_interpol; // return epot value
1
}

void get_bfield(double #*position, double *bvec, struct coils #*spulen, struct bfield_geom *geom)
{

double pos1[3],pos3[3];

double delta = MAG_MM_PER_UNIT;

int komp;

if (USE_MAG_PA == 0) bfield3d_all(position,bvec,spulen,geom);
else {
delta = delta*xMM2CM; // delta in mm must be used in cm
if (delta == 0.) printf("Error: MAG_MM_PER_UNIT constant not set!\n");

if (get_magpa_sym() == 1)

{
for (komp = 0; komp <= 2; komp++)
{
vector_times_scalar(position,1.,posl);
vector_times_scalar(position,1.,pos3);
posll[komp] = posl[komp] - delta;
pos3[komp] = pos3[komp] + delta;
bvec [komp] = (get_magpot3D(pos3)-get_magpot3D (posl))
*M2CM*MAG_MM_PER_UNIT*MM2CM/ (2.*TESLA2GAUSS*delta) ;
}
}
else {
for (komp = 0; komp <= 2; komp++)
{

vector_times_scalar(position,1.,posl);
vector_times_scalar(position,1.,pos3);
posl[komp] = posl[komp] - delta;

pos3[komp] = pos3[komp] + delta;
bvec[komp] = (get_magpot2D(pos3) - get_magpot2D(posl))
*M2CM*MAG_MM_PER_UNIT*MM2CM/ (2.*TESLA2GAUSS*delta) ;
}
}
}
}

A.6 Mathematische Bibliothek: math vector.c

// Interface-Datei von:

// Bibliothekname: math_vector.c

// written by Thomas Thiimmler in January 2001
// extended by B.Flatt on 02/13/2001

// new features by B.Flatt and T.Thimmler



124 ANHANG A. QUELLTEXTE
// merged by T.Thiimmler on 06/08/2001
// math_vector.c supplies math function to work with vectors

#include <math.h>
#include "math_vector.h"

/% kR kR Rk STETIUM F Kk koo kbR ok kkkk ok /
int signum(double x){

if (x>=0) {

return +1; // returns +1 if input >= zero
} else {

return -1; // returns -1 if input < zero
}

}

/% kkkckkokkkokkokkokkkokkokkokkkk  absvalue kkkkkkkokkkokkokkokkokokkokkok ok /
double absvalue(double *vector)

{
double value;
value = sqrt(vector[0]*vector[0] + vector[1]*vector[1l] + vector[2]*vector[2]);
// returns the absolute value of input vector
return value;
}

/% wxrxrkrkkkkkkkkkkkkkkkkk scalar_prod Fkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk ok /
double scalar_prod(double *vecl, double *vec2)

{
double value;
value = vecl[0]*vec2[0]+vecl[1]*vec2[1]+vecl[2]*vec2[2];
// returns the scalar product of two vectors
return value;
}

/% kkokskokskokskokskokkokkokkokkkkkkkk  vector_times_scalar kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk k/
void vector_times_scalar(double *vec, double value, double *result)

int index;

for (index = 0; index <= 2; index++) // multiply a vector with a scalar
{
result[index] = vec[index] * value;
}
}

/% kR F KKK FKKKKK KK KKKK VECTOT_SUM ¥k kk K kokokok sk kkkokkkkkkk %/
void vector_sum(double *vecl, double *vec2, double *sum)

{

int index;

for (index = 0; index <= 2; index++) // returns the summe of two vectors
{
sum[index] = vecl[index] + vec2[index];
}
}
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/% ek k kR kR kkkokkk Rk angle Rk kkkkkokkokkkkkkokkk Rk % /
double angle(double *vecl, double #*vec2)

{

double value;

value = (180./M_PI)*acos((scalar_prod(vecl,vec2))/(absvalue(vecl)*absvalue(vec2)));
// returns the angle between two vectors in degree
return value;

}

[F RFREFRRFRKFFAKRKKFAARRARK’  CTOSS_Prod *xkskkkkkkkrkkrkkrksrxs */
void cross_prod(double #*vecl,double *vec2,double *vec3)

{
vec3[0] = (vecl[1]*vec2[2] - veci[2]#vec2[1]); // calculate the vector product
vec3[1] = (vecl[2]*vec2[0] - vecl[0]l*vec2[2]);
vec3[2] = (vecl[0]l*vec2[1] - vecl[1]#*vec2[0]);

}

/% kkskokkkokkkokkkkokkkokkkokk Rk vec_rotate Fkkkkkkkkokkkkkkkkkkkkk */
void spher2kart(double #*vecl,double value, double theta,double phi)
{

theta = M_PI*(theta)/180.0;

phi = M_PI*(phi)/180.0;

vecl[0] = value*cos(theta);

vecl[1] = value*sin(theta)*cos(phi);

vecl[2] = value*cos(theta)*sin(phi);

[¥ kxEkkkkkkkkkkkkkkkkkkkd DOINt_cUTvation #kkkkkskskkkkkkkrkkkrrsk */
void point_curvation(double #*x1,double *x2,double *x3,double *radius)
{

double p12[3],p23[3];

int komp;

for (komp = 0; komp <= 2; komp++)
{
p12[komp]
p23 [komp]
}

(x2[komp] - x1[komp]); // calculate point to point vectors
(x3[komp] - x2[kompl);

vector_curvation(pl2,p23,radius);

}

/% kkockiokkskokdok ok kskokdkokdokkokkkk vector_curvation skskkskocksokkkkskokdokkokkkokkok k /
void vector_curvation(double *pl2,double #*p23,double *radius)

{

double k0[3],p13[3],n[3],n1[3],n2[3];
double a;

int komp;

for (komp = 0; komp <= 2; komp++)
{
pl2[komp]l = 0.5 * pi12[komp];

p23[komp] = 0.5 * p23[komp];
// vectors to the centre
p13[komp]l = p12[komp]+p23[komp] ;

// vector from origin of pl2 to destination of p23
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}
cross_prod(p12,p23,n); // calculate normal vector
cross_prod(n,pl2,nl); // calculate perpendicular vector of
// point to point vector 1 in normal plane
cross_prod(n,p23,n2); // calculate perpendicular vector of
// point to point vector 2 in normal plane
a = 0;
if ((n1[0]*n2[1] - n1[1]1*n2[0]) != 0)
{
a = (p13[01*n2[1] - p13[11*n2[0]) / (n1[0]#n2[1] - n1[1]*n2[0]);
}
else
{
if ((n1[0]*n2[2] - n1[2]*n2[0]) != 0)
{
a = (p13[01*n2[2] - p13[2]#n2[0]) / (n1[0]*n2[2] - n1[2]*n2[0]);
}
else
{

if ((n1[11*n2[2] - n1[2]*n2[1]) != 0)
a = (p13[11*n2[2] - p13[2]*n2[1])
/ (n1[1]*n2[2] - n1[2]*n2[11);
X
X
// calculates the multiplication faktor of perpendicular vector 1 to
// the crosspoint of both perpendicular vectors

for (komp=0; komp<=2; komp++)

{

kO [komp] = pl2[komp] + a*nl[komp]; // calculate origin of radius vector
radius [komp] = 2.*p12[komp] - kO[kompl; // calculate radius vector

}

radius[3] = 1./absvalue(radius); // store curvation value in fourth component

void gradB(double delta,double b,double *b_delta, double *grB)
{

grB[1] = (b_delta[1]-b)/delta;
}

[¥ RxEERFRRRRFRRRRFR AR KR KRRk gradB_perp k¥ kkkkkkkkakkkhAkKkKKAK K/
void gradB_perp(double #*Bvec,double *grB,double *grB_perp)
{

double grB_paral3];

vector_times_scalar(Bvec,-scalar_prod(Bvec,grB)/(absvalue (Bvec)*absvalue (Bvec)) ,grB_para) ;
vector_sum(grB_para,grB,grB_perp) ;
}



A.6. MATHEMATISCHE BIBLIOTHEK: MATH VECTOR.C 127

/% ks kkkkok kb kR kokk angle_rad sk kkkkkkkkkkkkkkkkokkkk ok /
double angle_rad(double *vecl, double *vec2)

double value;
value = acos((scalar_prod(vecl,vec2))/(absvalue(vecl)*absvalue(vec2)));

return value;

}

/% kkkkckkkkkRkk Rk kKR kKRR kK Totate_vec kkkkkkkkikkkkkkkkkkkkk x/
void rotate_vec(double #*vecl,double *omega, double *vec3)
// rotates vector vecl (output vec3) around rotation axis omega
// by angle |omegal
// see Bronstein: section 2.6.5.2.3, page 215,216
{

double theta, stheta, ctheta, one_ctheta, alpha, beta, gamma;

theta = absvalue(omega) ;

ctheta = cos(theta);

one_ctheta = 1.0-cos(theta);

stheta = sin(theta);

alpha = omegal[0]/absvalue(omega) ;

beta = omegall]/absvalue(omega);

gamma = omegal[2]/absvalue (omega) ;

vec3[0] = vecl[0]*(ctheta + alpha*alpha*one_ctheta) +
vecl[1] *(gamma*stheta + alpha*beta*one_ctheta) +
vecl[2] *(-beta*stheta + alpha*gamma*one_ctheta);

vec3[1] = vec1[0]*(-gamma*stheta + alpha*beta*one_ctheta) +
vecl[1]*(ctheta + beta*beta*one_ctheta) +
vecl[2] *(alpha*stheta + beta*gamma*one_ctheta);

vec3[2] = vec1[0]*(betaxstheta + gamma*alpha*one_ctheta) +
vecl[1]*(-alpha*stheta + gamma*beta*one_ctheta) +
vecl[2] #(ctheta + gamma*gamma*one_ctheta);

return;

/% kkskkkkokkkokkkkokkkokokkkokkk Totate_VeC_ON_zZ_axis kkkkkkskkkksokkikokkkkkkkk */
void rotate_vec_on_z_axis(double *vecl,double *vec2, double *vec3)
// rotates vector vecl (output vec3) in such a way,
// that vec2 points in z-direction
// see Bronstein: section 2.6.5.2.3, page 215,216
{
double vecz[3],rot_axis[3];
double theta, stheta, ctheta, one_ctheta, alpha, beta, gamma, abs_rot_axis;
vecz[0] = 0.0;
vecz[1] 0.0;
vecz[2] = 1.0;
theta = angle_rad(vec2,vecz);
ctheta = cos(theta);
one_ctheta = 1.0-cos(theta);
stheta = sin(theta);
cross_prod(vecz,vec2,rot_axis);
abs_rot_axis = absvalue(rot_axis);
if (abs_rot_axis==0.0) {
vec3[0] = vecl[0];
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vec3[1]
vec3[2]
} else {

alpha = rot_axis[0]/abs_rot_axis;

beta = rot_axis[1]/abs_rot_axis;

gamma = rot_axis[2]/abs_rot_axis;

vec3[0] = vec2[0]*(ctheta + alpha*alpha*one_ctheta) +
vec2[1] * (gamma*stheta + alpha*betaxone_ctheta) +
vec2[2] #(-beta*stheta + alpha*gamma*one_ctheta) ;

vec3[1] = vec2[0]*(-gamma*stheta + alpha*beta*one_ctheta) +
vec2[1]*(ctheta + betaxbetakone_ctheta) +
vec2[2] # (alpha*stheta + beta*gamma*one_ctheta);

vec3[2] = vec2[0]*(beta*stheta + gamma*alpha*one_ctheta) +
vec2[1] #(-alpha*stheta + gamma*beta*one_ctheta) +
vec2[2] #(ctheta + gamma*gamma*one_ctheta);

printf ("rotated vec2: %f %f %f\n",vec3[0],vec3[1],vec3[2]);

vec3[0] = vec1[0]*(ctheta + alpha*alpha*one_ctheta) +
vecl[1] *(gamma*stheta + alpha*beta*one_ctheta) +
vecl[2] #(-beta*stheta + alpha*gamma*one_ctheta) ;

vec3[1] = vec1[0]*(-gamma*stheta + alphaxbeta*one_ctheta) +
vecl[1]*(ctheta + beta*beta*one_ctheta) +
vecl[2] *(alpha*stheta + beta*gamma*one_ctheta);

vec3[2] = vec1[0]*(beta*stheta + gamma*alpha*one_ctheta) +
vecl[1]*(-alpha*stheta + gamma*beta*one_ctheta) +
vecl[2] #(ctheta + gamma*gamma*one_ctheta);

vecl[1];
vecl[2];

}
return;

}

/% Fkxkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk spherical_coordinate kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk */
void spherical_coordinate(double #*vec,double* r, double* theta, double* phi)
// gives back from vector vec spherical coordinates

{

double vecz[3];

vecz[0] = 0.0;
vecz[1] = 0.0;
vecz[2] = 1.0;

printf ("vec %f %f %4f theta %f\n",vec[0],vec[1],vec[2],angle(vec,vecz));

*r = absvalue(vec);
*theta = angle_rad(vec,vecz);
if (vec[1]==0.0) {
*phi=signum(vec[0])*M_PI/2.0;
} else {
if (vec[1]1>0) {

*phi = atan(vec[0]/vec[1]);
} else {
*phi = M_PI + atan(vec[0]/vec[1]);
}
}
return;
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/% ko kkkk ookl kb Rk interpol_2dim kkkkkskokskokskkokkokokkokkokkokk ok /
double interpol_2dim(doub1e d_z, double d_r,
double z_left,double z_right, double r_below, double r_above,
double y_left_below, double y_right_below,
double y_right_above, double y_left_above)q{
double t,u; //see NUMERICAL RECIPES in C, chapter 3.6, page 123
t = (d_z-z_left)/(z_right-z_left); //relative distance in z
u = (d_r-r_below)/(r_above-r_below);
return (1-t)*(1-u) *y_left_below + t *(1-u)*y_right_below
+ t * u *y_right_above + (1-t)* u *y_left_above;

[¥ kxkkkkkkkkkkkkkkRkkkkkkd interpol_3dim kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk x/
double interpol_3dim(double #*position,

int *pos_left, int *pos_right,

double *oktett)

int comp;
double rel_pos[3]; // relative position
// see Numerical Recipes in C, chapter 3.6, page 123
// and use 3 dimentions
for (comp = 0; comp <=2; comp++)
{
rel_pos[comp] = (position[comp] - (double)pos_left[comp])/
((double)pos_right[comp] - (double)pos_left[comp]);
}
return
(1.-rel_pos[0])*(1.-rel_pos[1])*(1.-rel_pos[2])*oktett [0]
(rel_pos[0])x* (1.-rel_pos[1])*(1.-rel_pos[2])*oktett[1]
(rel_pos[0])x* (rel_pos[1])* (1.-rel_pos[2])*oktett[2]
(1.-rel_pos[0])*(rel_pos[1])=* (1.-rel_pos[2])*oktett [3]
(1.-rel_pos[0])*(rel_pos[1])* (rel_pos[2]) xoktett[4]
(rel_pos[0])* (rel_pos[1])* (rel_pos[2]) *xoktett[5]
(rel_pos[0])* (1.-rel_pos[1])*(rel_pos[2]) *oktett [6]
(1.-rel_pos[0])*(1.-rel_pos[1])*(rel_pos[2]) xoktett[7];

+ 4+ + + + + o+

/% kxxkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk end of module math_vector ¥kkskskkkkkkkkkkkkkkkkkk %/
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Anhang B

Parameterdateien

B.1 Globale Konstanten: global.h

#define MM_PER_UNIT 4.0 // Mainz 97 Spectrometer
//#define MM_PER_UNIT 4.0 // Mainz 97 Spectrometer 3D
//#define MM_PER_UNIT 5.0 // Katrin Spectrometer

#define X_OFFSET_IN_CM 0.0 // for electric potential array

#define Y_OFFSET_IN_CM 0.0 // -60.0 for dipol array

#define Z_OFFSET_IN_CM 0.0

#define MAG_MM_PER_UNIT 4.0 // for magnetic potential array
#define MAG_X_OFFSET_IN_CM -206.0

#define MAG_Y_OFFSET_IN_CM -48.0

#define MAG_Z_OFFSET_IN_CM -48.0

#define SPEC_IN -201.2 // x boundaries of spectrometer

#define SPEC_OUT 201.2

#define N_ARRAY 60000000 // Maximum array points for potential arrays

#define MAX_RADIUS 47. // maximum radius of spectrometer in cm (this one for mainz)

#define MAX_LOOPS 100000 // maximum iteration loops for one move
#define Clight 299792458.0 // PDG 98
#define MOClight2 510999.06 // PDG 98

#define MM2CM 0.1 // scale mm value to cm value

#define M2CM 100. // scale m value to cm value

#define CM2MM 10. // scale cm value to mm value

#define TESLA2GAUSS 10000. // scale tesla to gauss

#define USE_MAG_PA 1 // switch betreen bfield potential array and calculation
#define SAVE_EVERY 100. // save every xxth data block

#define PULS_TIME 1. // time of pulsing on in usec

#define MIN_SHRINK_FACTOR 0.000000001 // minimum of shrinkfactor

#define INTERPOL_SPLAT 1 // corners of interpolated cube or rectangle to be in electrode
static int display = 0; // output switch mode: O=nothing, l=some, 2=all

struct particle_data

{
double start_pos[3]; // origin of particle
double position[3]; // actual position
double e_start; // kinetic energy at start_pos
double b_start[3]; // magnetic vector bat start_pos
double b_start_value; // value of b_start
double u_start; // el. potential at start_pos
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double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
double
int

int

int

};

struct s_

{
double
double

double trap_position[3];

};

sin2_alpha_start;

starting_theta;
starting_phi;
gamma_start;
b_vec[3];
b_value;
v_paral3];
v_para_value;
v_signum;
v_perp_start[3];

v_perp_start_value;

v_perp_value;
v_drift[3];
exb_vell[3];
dbxb_vell[3];
rxb_vell[3];
e_para;
e_para_min;
e_perp;

e_kin;

e_pot;
e_perp_all;
e_cycl;

e_ExB;

e_curv;
e_grad;
cyclrad;

mass;

charge;
time_of_flight;
delta_tof;
max_tof;
step_finall[3];
max_step_length;
shrinkfactor;
mirrors;
max_mirrors;
calc_order;

trap

trap_theta;
trap_energy;

/!
1/
1/

1/
1/
/!

1/
/!
1/
1/

1/
/!
/!

/!
/!
1/
/!

1/
/!
/!

/7
/7
/!
/7

/!
/7
/7

/7
/7
/!
/7

//theta for
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siny of starting alpha

0 to 89 degree

0 to 359 degree

rel. gamma factor at start

actual magnetic vector

value of b_vec

actual parallel velocity vector

value of it

director relative to magnetic field line
perpendicular velocity vector at start_pos
and its value

actual perp velocity value

velocity vector for all drift parts
vector for exb drift velocity

vector for gradient dirft velocity
vector for curvature dirft velocity
parallel energy

lower energy limit

perpendicular energy only of magnetic motion, without ExB

kinetic energy

potential energy (el. field)

kinetic energy in all perpendicular motions, with ExB
kinetic energy only of cyclotron and gradientdrift motion
kinetic energy in ExB motion

kinetic energy in curvation motion

kinetic energy in gradient drift motion

cyclotron radius in cm

mass in eV

charge in e

time of flight

time of flight for single step

upper limit of flight time

final step to go

upper limit for step length

factor to shrink step length under max_step_length
counting number of mirror

upper limit for mirrors

tag to switch on and off drift calculation
O=alldrift 1=exb only 2=RxB and gradBxB 3=nothing

trapping

//energy for trapping

//x,y,

z]

B.2 Simulationparameter: .run Datei

display_calc-order_retard-onoff_dipol_max-mirrors__max-tof-in-sec__e-para-min__max-step-length

0

0

0.

35.

100
theta___phi

0.1
mass___charge
1. 1.

0.001 0.01



B.3. MAGNETFELDPARAMETER: .PAR DATEI

B.3 Magnetfeldparameter:

-201.
-46.

46.
201.
-200.

O N OO ON

0. 47.
0. 47.

0.0

O O O O O
0 W w W

36.
19.
20.
19.
36.

o oo oo
coooo
o oo oo
coooo

.par Datei
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