Atomova fyzika plazmatu

* Oznaceni nabojovych stavu

Stupen ionizace 0+, 1+, 2+, 3+, .... Z+
Atom Y YI, YII, Y, YIV
Uhlik C (Z=6) CI, Cil, CItl, Clv, CV, CVI, CVII

Izoelektronova C-podobny, B-p., Be-p., Li-p., He-p., vodiku-p., holé jadro
 Atomoveé stavy

— Zakladni stav

— Excitované stavy (resonancni stavy — jeden elektron z vné;jsi podslupky
excitovan do vyssi podslupky)
— Autoionizacni stavy (vazané stavy s energii vyssi neZ ioniza¢ni potencial
— elektron excitovan z vnitini slupky nebo vic excitovanych elektronli) —
spontanni nezafivy prechod do kontinua je mozny
 Jednotky — cgs jednotky — polomér normalizovan na Bohriiv a,

(a,=h"/me* =0.529177x10" ecm) a energie v jednotkach Rydberg
1Ry =1 R, =e?%2a,=13.6058 eV = 109737.3 cm™



Redeni Schrodingerovy rovnice

 Casové-nezavisla Schrodingerova rovnice

HY" (7)=E"Y" (7)
qﬂ{(ﬁ) = Z}’é_ W
b

VInova funkce y, je funkci jednoelektronovych stavi ¢,

Wy =0y @3 s Op)
VInova funkce musi byt antisymetricka vzhledem k vymeéné
libovolnych 2 elektronu

Wi :@1(?'{)@:(?'2): Wy = _@1(?;)@2(?;)
ViInové funkce musi byt ortonormalni

<¢D‘§D>:O <'f/‘w>:o (P[¥') =0y



Atom (lont) s 1 elektronem

e Schrodingerova rovnice He=Ep

h’[162 1 (a. a) | a’]
= — —]| —— 0-— \'
H omlr o i 2 sin 0\ 20 50 = sin0 9 ¢? t V)
2 2
H :p_+\/(r) _ pr L 273 a,— Bohr radius
2m 2m 2mr? r

* Reseni  o(7)=9,,, (7 )——P (7)1, (8.9)-0, (s.)
kden=1, 2, ... —hlavni kvantové CIS|O |=0,1,..., n-1 charakterlzu1e orbitalni

uhlovy moment, m, = -l,-1+1,...,I-1,I je orientace orbitalniho uhlového momentu a
m_ = -%, ¥, je orientace spinového uhlového momentu

e Operatory Uhlového momentu (L% L, S%'S,, J?%, 1))
2=JJ=172+ Jy2 +J 2 -vlastni hodnoty j(j+1)#°-j=0, %, 1, 3/2, 2,...
J,—vlastni hodnoty m# (m =-j, -j+1, -j+2,...,j-1,j)



Orbitalni a spinovy uhlovy moment
Semiklasicky obrazek pro uhlové momenty J = 2, 3/2 T
, . 2
 Vlastni funkce operatorti L2, L, ) v
orbitalniho thlového momentu -2 i

Y, .(04) = ©,,0) 0,9 = (_1)(m+|m|)/2 [(21 + D — |m|)!] 1/2 P,'mKCOS B)e imé

4n(l + |m)!
— Sférické harmoniky jsou ortonormalni
(YlmIYl'm'> = f f Y,:]YrmeinedB d¢ = 8”!8 mm’ |Ylm(e’¢)|2 = lelm(e)lz
° 0 ’ 2 + 1
Suma pies m — sféricky symetricka el. hustota Z! Y@ = =
e

— Oznaceni orbitalniho uhlového momentu
s(=0) p(1) d(2) 3) g(4) h() i(6) k(7) 1(8) m(9)
« Elektronovy spin — elektron ma vnitfni ahl. mom. j =%
(z komponenta mg = - %2, ¥%2), vlastni funkce o,(s,) =8,, a
(Om (5Omg(S)) = By (Yim Bl YrmBm) = SurSmmP®mm



Radialni ¢ast vinové funkce

Radialni rovnice — vazany stav P, (0)=P, (%)=0

[— L U 22] P,(r) = EP,(r)

dr? r? r
Substituce p=27ZrIn, E=-Z°/n?
2
[9-;-1+9—  + l)]Pn,-—-O
dp® 4 p P
Analyticke reseni
B Z(n — I — 1)1] 1”2 ~
Prd0) = = [ n[(n + D!)° ] pirle P LAY (P)
kde asociovany Laguerrav polynom je
n—{—1 k
+ - (—p)
L' () = — (0 + D7 ,;O Ko — 1 — 1 — K2 + 1 + k)

pouzita fazova konvence P, () >0, r— 0



Radialni ¢cast vinoveé funkce

lOJIﬁ T LI T 1 7 _; T 1.1 T 1 1 T —‘05 IO'— ‘\\1 T T :05
s I's Jos F 4s - /-\ 2p { T

= oy of ; —= =
oF === ey - N7 a

o . = o B 0 = 0
- X o NS \/ °F j ]

- : -10|- 1 -

. Iof- .- ] [~ - TN EIU B U B oY S S L L1, 705
> Lo ; | P N L -05 u>:' . r N
x o~ Tos [ 05 = lop 3p dJos [ 70 105
- 2s 1 - 6s o I+ \ -
o _ s —_ X o \ - A ]
~N — - = - 1 S \
= 0= - ~— A o < T O o F P
& Lo - ~—~ = ] s o C .
é X.' Y v i/ ] e 5 -1+ [
s I .o N . - i I
LTS I - I ] o Jos
- L . e L .7 —1-05 : loo— | T I N T -0.5 il ] | [ :
o -100 IR BTN RN v SR N -0.5 H R T D S U W R S T ' => r‘
c — —~ 705 IOZ 7] -J05
> [ -{0.5 4p 405 [ 9p ]
15 3s i N 9s s . T s ]

- . 3 E /\ ] F N ]
o F it 1° === E SN o
ni ] - ] JB e ; 3 ]

- P : - N L

-0} .-~ = 7 -10t- E — ]
- 7 . —1-05 = - S -0.5
-100 P R D S G T | —4-05 P Y S G U U S N T U B N -100 P O W T ST S Y R NN G 05 PO TS NSNS S W S Y ]
0.1 | 10 100 0.1 | 10 100 o.l | 10 100 (X | 10 100
r (ay) r (aq)

v wvrs

» Pocet uzlt (nul) je n-I-1, poCet extrému je n-I
 Pro atomy s vice nez 1 elektronem, potencial V nema zadny
jednoduse vyjadritelny tvar a nelze nalézt analyticke reseni

* Numerické feSeni — E je iterovano pfi zadaném poctu uzlu



Orbity a relativisticke opravy

« Hamiltonian s relativistickymi opravami

dVvy ¢ o’ |
H——VziV—-—E~V’ b
( ) (dr) or 2r( dr) (Fs)

e? h ]

kde konstanta jemné struktury © = hc = mca, ~ 137.036

— 3. Clen — dusledek relativistické zmény hmoty
elektronu (hmotové-rychlostni ¢len)

— 4. je Darwinuv Clen — projev relativ. neurcitosti Eliptické Bohr-Sommerfeldovy

— 5. je spin-orbitalni Clen — magneticka interakce orbity pro vodikovy atom
spinoveého a orbitalniho magnet. momentu

— Hmotové-rychlostni a Darwinuv ¢len — pouze posuv energii hladin
— Spin-orbitalni vazba vede k rozstépeni energetlckvch hladins|#0
Operator Is = - 0’ — # - §) - vlastni hodnoty x = |JU + 1) — I+ 1) = s(s + )]

4
a posuv ey +°‘:)Z(2! j)Ju + )=+ 1) —s(s+ 1) Ry

kde[]=1lproj=Il+%a[]=-(1+1)proj=1-%

E,=aZX( H=(1 -8y



Komplexni atomy

e Hamiltonian \
H = Hyn + Heecnva + Heecoctee + Hsoo = — szl - XT ZZ — + Z&,(r,)(l sl)

1>]
(hmotoveé-rychlostni a Darwinuv €len — jen posuv energie po vyresenl)

- Reseni je linearni kombinaci ¥,
VIF) =2 Y, (1L [) =0,

b
- Systém linearnich rovnic je feSen (M bazovych funkci)
D Hob=EE, Hy=(¥

- Bazové funkce skladany z 1-Casticovych vinovych funkci - antisymetricka

,) energie Ek — vlastni hodnoty

- Bazové funkce — vlastni funkce celkového J?and J, 1 = ﬁ(,i + s)
- Ekvivalentni elektrony maji stejna nl — w elektronu v podslupce (nl)¥

- Uzaviené podslupky k (s?, pb, d9, f14, . )majiL, =S, =J, =0
- Pfiklad Ne | 1s22s22p°3s obvykle znac¢eno Ne | 2p°3s (uzaviené vynechany)



Detallni struktura energetickych hladin

* Nejdrive — radialni vinové funkce a stredni energie konfigurace

* Potom rozstépeni energii uvnitf jedné konfigurace (zpusobené
vazbou uhlovych momentu)
— Vazba 2 uhlovych momentu j;,m, and j,, m, , svazana funkce

j
'JrJ:Jm> = S C(jyj,m;, m —m, ;jm)ljljzmu m-—-m) = (__1)11+12—J IJanJm)

m=—jj
je vlastni funkce 4 operatora J,?, J,2, 32 =(J; +J,)%, ), =J, + J,,
C() jsou Glebsch-Gordonovy koeficienty

— Vazba 3 uhlovych momentu jesté komplikovanéjSi (neni asociativni)

e Schémata vazeb

— LS vazba (coulombovske odpuzovani >> spin-orbitalni interakce)
zakladni rozstépenipodle L =2 1§ a S = Zi $;, potomL asS
i
jsou svazany j = L + s aby vytvofily vlastni funkce J?, J,
oznaceni s+iL, - 2S+1 — nasobnost, o — licha parita, napf. Pl
— |Jj vazba (pro vysoka Z spin-orbitalni interakce >> Coulombovo odpuzeni)
I + s =j JaM-suma j,—pro 2 elektrony (1158 )i 1> (158,)j,]IM

— DalSi schemata vazeb (LK, jK), smiSena vazba



Schémata energetickych hladin
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Schéma rozstépeni energetickych hladin pd

konfigurace za podminek LS vazba zacCinajici

od stfedované E_, a pak postupne pridavajici
velkou Coulombovu interakci, spin-orbitalni

interakci a nakonec vnéjsi magnetické pole

Schéma energeticky hladin pd
konfigurace za podminek jj vazby, 2
silné spin-orbitalni interakce vedou
ke 4 energiim; malé rozstépeni v
dusledku Coulombova odpuzovani



Atomova fyzika plazmatu

M A4

Z?éi? Y 35,53,,., ” //////////

uhlik C CI, CII, CIII,

CIV, CV, CVI, CVII 2

Li-like He-like H-like jadro 2 9=2n
(vodikupodobny) N2 / / / / / / / / / /

//////
1111111111

il

Is2s'S L=0  S=0  g=I e ls g=2
tripletni 1s3l

IS2S3S L=0 S=1 g:3 rozstépeni Is

1s2p'P L=1 ,S=0  g=3 te2l nebo j

1s2p’P L=1 S=1 g=9

povoleny dipolovy prechod na 182

zakladni hladinu AS=0, AL=%1 (0) He-like

Relativisticke jevy u vysokych Z => jj vazba mén€ omezeni na prechody.
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Autoionizaéni stavy

1. excitovano > 1 elektron
2. excitovan elektron z vnitini slupky napi. Li-podobny 152121
Proces autoionizace Y** - Y '+¢
Energie fotonu pro piechod Y** — Y* je blizka k pfechodu Y™ — Y™ v 0 jednou vice
lonizovaneém atomu - satelit k rezonancni ¢are (satelity vyznamné pro diagnostiku)

Rozdéleni iontl podle elektronovych slupek

K-slupka — H, He-podobné¢ obvykle staci <30 hladin

L-slupka — Li- az Ne-like Li-like <30 hladin  dalsi > 100 hladin

Ne-like — relativné jednoduchy a dobie znamy — srazkové buzen¢ lasery v mékkeém rtg.

zékladni stav  1s*2s*2p® — 1s?2s*2p°3p  srazkova excitace  zakéazany opticky
piechod do zakl. stavu

inverze s hladinou 1s°2s°2p>3s, kde je pfechod spontanni emisi do zakl. stavu povolen

M-slupka — >10°stavi TA — transition arrays (pfechody mezi skupinami stavii)
pasove spektrum — ¢ary nelze rozeznat

Plazmova chemie — disociace vibracni stavy  zajimava pro aplikace

AFP 2



Atomové procesy

1. Srazkové procesy
- pokud 7. neni mal¢, casto dominuji srazky iontl s elektrony
- U€inny priifez pro proces o,
0" necht na ¢astici 2 nalétavatok I, =ng
pocet udalosti o za 1s na 1 ¢astici druhu 2

(@) _
Q r
v , p 3 () (o) R (a) :lnz Q (05)( )
pocet udalosti / m’s R, " =nn,g0, " (g) 11 S8 (8
dl’l2 (a) (a)
2 —_R . vl v,
i 12 ... zmensen1 poctu castic n, procesem o

o srazkova excitace (deexcitace)
(k) (1) _ / .
I tez2i te u =& & &€ 2 &, ... prahova energie elektronu

— u¢inny prufez ma velmi podobnou zavislost na ¥ = € /& (pro prechody vné&jsiho e
mezi hladinami, kde je dipdlovy piechod povolen)

AFP 3



) g(u)
0" (¢)=4nay [i—] fuBg () gw) -
kl
g =" g :
maximum g pro u ~2-4; pro velkd u je proces malo - /
pravdépodobny, S, [ konstanty fadu 1 "% 1216 1s s 2 22 26 26 22 3 32 24 1e 2s
¢" =13,6eV - H - ioniza¢ni potencial Tobetazml mobetezmz mebetazes
4re,h’ T
DT 5,3x107"m  Bohriy polomér (polomér 1. vodikového orbitu)

/i — sila oscilatoru pro absorpci (charakterizuje fotoexcitaci)

1 srazkové procesy rychlé mezi blizkymi hladinami
Q- ; napi. mezi hladinami se stejnym » (hlavnim kvantovym cislem)
velikost rozstépeni hladin s riznymi / klesa s n
rovnovaha uvnitf 1 rozstépené hladiny mize byt zajiSténa srazkami
srazkovy prechod mezi hladinami, kde dipolovy prechod neni povolen muze byt stejné
rychly jako u povoleného prechodu !!! (jen nelze vyjadfit pies f, =0)

AFP 4



e srazkova ionizace (tri¢asticova rekombinace)

Y+e2Y +e+e €, pro ionizaci z hladiny k&

(tfi¢asticova rekombinace — rychlost ~ nine’ nezanedbatelna jen v hustém plazmatu)

H
&

2
u=-"- 0"7"(s)=2,667a,’ ( j ShBg(u) & ... pocet e na hlading k

2%
Dielektronova rekombinace — srazkov¢ radia¢ni proces
sk *
Y"+e—>Y oY +hv

2. Radiacni procesy
Ptechody mezi stavy
vazany — vazany — c¢arove¢ zareni
vazany —volny — spojité s hranici (hrana)
volny —volny  — brzdné zareni

e Vazany — vazany (fotoexcitace a fotodeexcitace)

(] (k _ _ D = — = . ’
i pa i+ hy hv=¢g-¢ =¢, Py c € Q - jednotkovy vektor

AFP 5



1,(QQ) . spektralni intenzita zafeni v jednotkovém prostorovém thlu 1,(Q)dvdQ

c
- ve vakuu pro izotropni elektromagnet. pole 1, =n, Az hv

Absorpce fotonu — pocCet absorbovanych fotonli nepohyblivymi Casticemi
o koncentraci n; za 1 ¢asu v jednotce 1 objemu

R:dev=nj]V(Q)dv-QdQ e . .
v 2} v 0, ucinny  prafez  pro  absorpci

(pro pohyblivé €astice se V méni Dopplerovym jevem, v klidove soustavé 0, (V> Q))

2
(k=1) _ € D(v

Fotoexcitace k—/ O, 4e,m c Ju ( )

Ju — sila oscilatoru pro absorpci (obvykle 0< f, <1) (fx =—&./u/ & — sila osc. pro emisi)

®(v) — tvar absorpéni &ary _[CD (v)dv=1 tvar emisni cary se muze lisit (Casto stejny)

74 (Q) _ .[]V (Q)q)(v)dv (Ikl (fl) =1, (é) pokud intenzita slab¢ zavisina V)
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- Tkl Kl [ A
Pocet fotoexcitaci / jednotku ¢asu a objemu R =m B, 1"  Kde 17 = J-[ (Q)dQ

2
e

B, = Ju Einsteiniv koeficient pro absorpci
desm,c hv,

. .. ko _ Tk L : : ..
Stimulovana emise R, =78,/ Bik — Einsteintuv koeficient pro stimulovanou emisi

_ 1
Spontanni emise Rs”;on = m Ay Radia¢ni doba Zivota T = Ay V_zfz
Rovnovdaha pro absolutné éerné téleso  => vztahy mezi Einsteinovymi koeficienty
Ay _ 8zhvy, o & 2re’v,,
8B, =8B, B, > Ik o e mc K

(pro povolené pfechody v XUV oblasti s energii fotonu &y ~1keV — je 7,2 107s
pro prechody v opticke oblasti s energii fotonu &, ~1eV je Ty <2 107°s )
Tvar ¢ary (velmi Casto CD(V) emisni = CD(V) absorp¢ni)

1. Prirozené rozsireni
— dusledek spontanni emise (konecna radiacni doba Zivota)

AFP 7



Agy = hy,  sitka hladiny V1= ; 4y Y =V

CD( 1 Vil 4r

T (v—v, )2 +(7y /472)2

Lorenziv tvar ¢ary

2. Tlakové rozsireni (v disledku interakci s okolnimi Casticemi)

v plazmatu s prevahou nabitych castic predevSim pusobeni elektrickych poli, tedy
Starkovo rozsifeni (vCetné rozStépeni) — zdroje srazky s elektrony a iontova mikropole
U neutralnich ¢astic napt. Van der Waalsovo rozSiteni

3. Dopplerovo rozsireni —v dusledku tepelného pohybu ionti

(v—-v, )2 ]

pi1 Maxwellovské rozdélovaci funkci - profil Cary o (V) ~ P [_ Av,?/4In2
Pokud se najednou projevi Lorenzovo 1 Dopplerovo rozsiteni— Voigtiv profil (konvoluce)

e Vazany — volny (fotoionizace a fotorekombinace)

| 24

(k—2)
fotoionizace z hladiny k 7V 2 &, O
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fotorekombinacni zafeni — zdroj

B hv—¢&;, (Q '

rekombinacni
hrana

rekombinacni

. kgT, : zal eni
Jy ~€ pro Maxwellovo rozdéleni e l
koeficient zavisly na iontu a hladin€ gpr (Gauntiiv faktor) ;
).
e Volny — volny (brzdné zéteni) £A
hv
k Vi 2 1/2 =
spektrum blizké ~e ° fe celkovy vykon PT ~Z"nnl, "8,  (Gauntiv free-free)
/b
Pomér mezi rekombina¢nim a brzdnym zarenim 5 _ 2, /k (pro H atom
pr k,T k hlavni kvant. &islo)
. : : : n,z ? gy
pro srazkovou absorpci fotonu na iontu je 0, ~——*
ViV,
Transport zareni [ - drdha podle paprsku =~ —
1o, ol
V>>& ~ ~1 ——+ V:jv_kv]v
pro 27 vV, ®C g, = c ot Ol
=0
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(jv , k, mohou zaviset na Q , napt. v disledku makroskopického pohybu prostiedi)

L charakteristicky rozmér k,L <<l = opticky tenké prostredi
k,L=1 opticky tlusté prostiedi
pii K,L >0 I, —>B, absolutng erné t&leso

Fotoexcitace, fotoionizace, stimulovana emise => VLIV zafeni na populace

Rovnovahy
1. TE (uplna termodynamicka rovnovaha) — hmota i zareni v rovnovaze
2hv’ /¢’
]v_Bv_ehv/kT_l (T'=T.=T=T))

e Zafeni = absolutné ¢ernému télesu
e Rovnovaha mezi excitaénimi stavy (Boltzmanntv vztah)
M _ 81 eulkil,

kde €y =&, — €
nk gk kl k /

Relativni populace zakladniho stavu n on | g
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Parti¢ni funkce Z(T) diverguje pii kmax=0, je tieba s1 ovSem uvédomit, Ze pro velmi

, . 3 r r r /4 r .
vysoké stavy je Toir > N1/ 1 a takové stavy nemusi byt vazané — nejsou to stavy
izolovancho iontu a jsou ovlivnény okolim
SniZeni ionizacniho potencialu AI- Casto se pouziva predpoklad, Ze stavy s energii

& >1—=Al  pejsou vibec vazané pii 1. <&, jepak Z(T)=g,

e Rovnovaha mezi ionizacnimi stavy (chemicka rovnovaha — Sahova rovnice)
rovnovaha mezi k-tou hladinou neutrdlniho atomu a zakladni hladinou jednonasobného
N N 3/2 _ %ka
ne nl — 2 gl (27Z-mekBI; j e kBTe
iontu dana rovnici 2
ny Ei h
tentyZ vztah plati mezi jakymikoli hladinami p-ndsobné a p+1-nasobn¢ ionizovanych ionti

Podobné vztahy lze zapsat pro celkove populace 1ontii — zde napisi pro neutraly a 1x1oniz.

1
ne ni 2 Zi (27Z-mekBT'e j3/2 _m
= h2 Cc

Ega=¢€,—& =1-¢

n 7 kde Z; a Z, jsou ptislusné parti¢ni funkce

n n

e Elektrony (a ionty) maji Maxwellovo rozdéleni s prislusnou teplotou (7= Tc= T5)
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2. LTE  (lokalni termodynamicka rovnovaha) — hmota je v rovnovaze, zareni ne

plati Maxwellovo rozd¢€leni elektronti + Boltzmannovy vztahy + Sahovy rovnice,
ale neplati spektrum absolutné ¢erného télesa (zareni musi byt rovnovazné
alespon v t¢ Casti spektra, kde radiacni procesy podstatné ovlivni populace !)

LTE splnéna vzdy, pokud je hustota tak velka, ze srazkove procesy pievazuji vSude
nad radiacnimi (vliv radiaCnich procest na populace 1ze zanedbat)

Koronalni rovnovaha (velmi ziredéné plazma)

Nejedna se vlastné o rovnovahu, ale o stacionarni stav
Ziedéné plazma — fotodeexcitace >> srdzkova deexcitace

— fotorekombinace >> 3-Casticova a dielektronova rekombinace
Zanedbani pomalych procesu znacn€ zjednodusi vypocet stacionarniho stavu

4. ReSeni rychlostnich rovnic

Resime rovnice pro npk (k-ty stav p-nasobné ionizovaného iontu)

System obycejnych diferencialnich rovnic (stacionarni stav — Casove derivace = 0)

Vazba mezi ruznymi ¢astmi systému zprostfedkovana zarenim

V priblizeni opticky tenkého systému — ¢leny obsahujici intenzitu zareni zanedbame,
t]. neuvazujeme vliv absorpce a stimulované emise fotonu
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Princip detailni rovnovahy (detailed balancinq)

V rovnovaze musi byt diferencialni reakéni rychlost pfimého a inverzniho procesu stejné
(invariantnost vuci obraceni ¢asu)

Z diferencidlniho ucinného privezu primeho procesu lze tedy spocitat diferencialni
ucinny prifez inverzniho procesu a ten mohu vyuZzit i mimo rovnovahu

Pokud navic budu uvazovat i mimo rovnovahu Maxwellovo rozdéleni elektronii
1ze steyny postup aplikovat 1 na rychlostni koeficienty
V rovnovaze se rychlost srazZkove excitace = rychlosti srazkove deexcitace
a rychlost srazkové ionizace = rychlosti tficasticové rekombinace
Z rychlostnich koeficient pfimého procesu spocitam rychlostni koeficienty inverzniho
procesu a ty pouziji mimo rovnovahu
Stejnou aplikaci principu detailni rovnovahy jsou vztahy mezi Einsteinovymi koeficienty
(vypocet koeficientl z detailni rovnovahy je vyhodny i1 pro numerické modelovani —
automaticky je zaruceno zachovani rovnovazneho feseni)
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