
Atomová fyzika plazmatu

V této kapitole se budeme zabývat atomovou fyzikou vysokoteplotńıho plazmatu. Budeme
předpokládat, že teplota je natolik vysoká, že př́ıtomnost molekul a molekulárńıch iont̊u lze
považovat za zanedbatelnou. S výjimkou vod́ıku mohou být ionty v plazmatu v́ıcenásobně io-
nizované a mohou být př́ıtomny r̊uzné ionizačńı i excitačńı stavy. Atomová fyzika plazmatu
ovlivňuje dynamiku plazmatu, je velmi významná pro diagnostiku plazmatu a pro jeho aplikace.
Pro popis dynamiky plazmatu je d̊uležité znát alespoň středńı stupeň ionizace a ztráty energie
v d̊usledku vyzařováńı. Zářeńı vycházej́ıćı z plazmatu v sobě ale obsahuje velmi d̊uležitou di-
agnostickou informaci. Z emisńıch spekter lze určit elektronovou teplotu a hustotu plazmatu a
zastoupeńı jednotlivých ionizačńıch stav̊u. Plazma je zdrojem zářeńı vhodným pro celou řadu
aplikaćı. Jako př́ıklad zmı́ńıme extrémńı ultrafialové zářeńı (EUV) s vlnovou délkou 13.5 nm,
jež je vhodné pro EUV litografii, která se zač́ıná využ́ıvat při výrobě integrovaných obvod̊u (mi-
kročip̊u). Zářeńı s ještě kratš́ı vlnovou délkou v oblasti vodńıho okna (2.3 - 4.4 nm) je vhodné
pro zobrazováńı biologických objekt̊u.

1 Nábojové a excitačńı stavy

Tradičně se r̊uzné nábojové stavy iont̊u označuj́ı ř́ımskými č́ıslicemi. Neutrálńı atom se označuje
I, jednou ionizovaný II, dvakrát ionizovaný III, třikrát ionizovaný IV atd. Např́ıklad pro uhĺık s
atomovým č́ıslem Zn = 6 se neutrálńı atom označuje C I, jednou ionizovaný je C II, dvakrát C III
až pětkrát ionizovaný uhĺık je C VI. V plazmatu většinou nedocháźı k excitaci jádra, a proto
se stavy holého jádra (C VII) zabývat nebudeme. Spektra iont̊u se stejným počtem vázaných
elektron̊u jsou si do určitě mı́ry podobná, proto se už́ıvá i klasifikace podle počtu vázaných
elektron̊u. Iont C VI má jen 1 vázaný elektron, a proto se také označuje jako vod́ıkupodobný
(H-podobný, H-like) uhĺık. Stejně tak je C V héliupodobný uhĺık a C IV je lithiupodobný uhĺık.

Obrázek 1: Schéma energetických hladin héliupodobného a vod́ıkupodobného iontu.

1



Každý nábojový stav má základńı základńı stav a řadu excitačńıch stav̊u. Pokud je excitován
jen jeden elektron z vněǰśı slupky, stav nazýváme rezonančńım stavem a jeho energie je menš́ı
než je ionizačńı energie základńıho stavu. Jsou ovšem možné i vázané stavy s energíı vyšš́ı než
je ionizačńı energie. Tyto stavy nazýváme autoionizačńı, protože z těchto stav̊u může doj́ıt ke
spontánńı ionizaci, kdy jeden elektron přejde do nižš́ıho stavu a uvolněná energie je předána
jinémui elektronu, který přejde do kontinua (volného stavu). Typicky vznikaj́ı autoionizačńı
stavy excitaćı jednoho elektronu z vnitřńı slupky nebo excitaćı 2 elektron̊u z vněǰśı slupky.

Jednoduché schéma energetických hladin je demonstrováno na obrázku 1. Jemné rozštěpńı
hladin vod́ıkupodobnáých iont̊u lze obvykle zanedbat a stav lze považovat za jeden stav s degene-
raćı g = 2n2. U v́ıceelektronových iont̊u je třeba vźıt v úvahu rozštěpeńı hladin, pro lehč́ı prvky
je obvykle rozštěpeńı podle LS vazby, zat́ımco pro těžš́ı prvky je obvyklé schéma jj vazby. Ve
schématu LS vazby jsou hladiny rozštěpeny podle sumárńıho orbitálńıho momentu L a sumárńıho
spinového momentu. Základńı hladina héliupodobného iontu odpov́ıdá zcela zaplněné K-slupce
a má tedy L = S = 0 a stav lze označit 1s2 1S, kde S znamená L = 0 a horńı index 1 zna-
mená singletńı stav (S = 0). Rezonančńı excitované stavy jsou 1snl a jsou rozštepeny dle L a S.
Prvńı excitovaný stav obsahuje konfigurace 1s2s a 1s2p, nav́ıc celkový spinový moment S může
nabývat hodnot 0 a 1. Prvńı excitovaný stav héliupodobného iontu je rozštěpen do 4 stav̊u:
1s2s 1S s vahou (degeneraćı) g=1, 1s2s 3S s g=3, 1s2p 1P s g=3 a 1s2p 3P s g=9. Zde P znač́ı
L = 1, horńı index je dán 2k+1 možnými orientacemi spinového úhlového momentu o velikosti k.
Degenerace g je dána součinem možných orientaćı orbitálńıho a spinového úhlových moment̊u.
Velikost energie rozštěpeńı se obvykle zmenšuje u vyšš́ıch energetických hladin.

Nejsilněǰśı čáry v emisńım spektru obvykle odpov́ıdaj́ı rezonančńım přechod̊um, což jsou
povolené elektrické dipólové přechody mezi stavy. U LS vazby existuj́ı omezeńı pro rezonančńı
radiačńı přechody, celkový spinový moment se nesmı́ měnit ∆S = 0 a celkový orbitálńı moment
se může měnit jen o ∆L = ±1, př́ıpadně při L ̸= 0 může také být ∆L = 0. Přechody, které
nesplňuj́ı výše uvedené podmı́nky, jsou zakázané, a pravděpodobnost radiačńıho přechodu je
obvykle podstatně menš́ı.

Detailńı simulace atomové fyziky plazmatu se sestávaj́ı ze 2 část́ı. V prvńı je modelována
struktura atomu a jsou poč́ıtány energetické hladiny, vlnové funkce a pravděpodobnosti přechod̊u
mezi stavy. Ve druhé části je poč́ıtána obsazenost (populace) jednotlivých ionizačńıch a ex-
citačńıch stav̊u pro známou hustotu, teplotu a velikost plazmatu nebo pro známou historii těchto
parametr̊u. Lze přitom vźıt do úvahy i exterńı zdroje zářeńı. Potom je možno syntetizovat emisńı
či absorpčńı spektra. Tato druhá úloha může být řešena i jako post-procesor k fluidńı simulaci
dynamiky plazmatu.

2 Struktura elektronového obalu atomu

Atomová struktura je plně konzistentně popsána relativistickou Diracovou rovnićı [1]. Zde ale
využijeme jednodušš́ıho př́ıstupu pomoćı nerelativistické Schrödingerovy rovnice s relativis-
tickými opravami. Budeme postupovat podle knihy [2].

Při popisu elektronového obalu atomu budeme prostorové souřadnice normovat na Bohr̊uv
radius a0

a0 =
4πε0ℏ2

mee2
= 5.29177× 10−11 m (1)

a energie budeme normovat na Rydbergovu konstantu R∞ (Ry)

1 Ry = R∞ =
e2

8πε0a0
=

e4me

2(4πε0ℏ)2
= 13.6058 eV = 109737 cm−1 . (2)
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Zde e je elementárńı náboj, me je hmotnost elektronu, Planckova konstanta ℏ = h/(2π) a ε0 je
permitivita vakua. Energetická jednotka cm−1 se ve spetroskopii už́ıvá, je to převrácená vlnová
délka fotonu s danou energíı.

2.1 Jednoelektronový atom (iont)

Elektron se pohybuje v centrálńım elektrostatickém poli V (r) jádra a jeho energie E je vlastńım
č́ıslem Hamiltonova operátoru. Vlnovou funkci elektronu źıskáme řešeńım bezčasové Schrödin-
gerovy rovnice

Hφ = Eφ (3)

H =
p2

2me
+ V (r) =

p2r
2me

+
L2

2me
+ V (r) =

= − ℏ2

2me

[
1

r

∂2

∂r2
r +

1

r2 sin θ

(
∂

∂θ
sin θ

∂

∂θ

)
+

1

r2 sin2 θ

∂2

∂ϕ2

]
+ V (r) ,

kde potenciál jádra o atomovém č́ısle Z je V (r) = −Ze2/(4πε0r). Když budeme vzdálenosti
měřit v Bohrových radiusech a0 a energie v Rydberźıch (Ry), pak bezčasová Schrödingerovy
rovnice přejde do tvaru[

−1

r

∂2

∂r2
r +

L2

r2
− 2Z

r

]
φ = Eφ . (4)

V každém problému centrálńıho pole je úhlový moment L konstantou pohybu. V kvantové
mechanice můžeme očekávat, že vlnová funkce φ by měla být vlastńı funkćı operátor̊u L2, Lz.
To skutečně plat́ı, protože L2 je jediný člen v Schrödingerově rovnici závislý na θ and ϕ.

Řešeńı pak může být zapsáno ve tvaru

φ(r⃗) = φnlmlms(r⃗) =
1

r
Pnl(r) · Ylml

(θ, ϕ) · σms(sz) , (5)

kde n = 1, 2, . . . je hlavńı kvantové č́ıslo, l = 0, 1, . . . , n − 1 charakterizuje orbitálńı úhlový
moment,ml = −l,−l+1, . . . , l−1, l je orientace orbitálńıho úhlového momentu ams = −1/2, 1/2
je orientace spinového úhlového momentu.

Všechny operátory úhlového momentu maj́ı následuj́ıćı vlastnosti (zde je uvád́ıme pro libo-
volný úhlový moment J). Operátor J2 = J⃗ · J⃗ = J2

x + J2
y + J2

z má vlastńı hodnoty j (j + 1) ℏ2,
kde j = 0, 1/2, 1, 3/2, 2, . . . a Jz má vlastńı hodnoty mℏ (m = −j,−j + 1,−j + 2, . . . , j − 1, j).
Orientace úhlových moment̊u jsou schematicky znázorněny na obr.2

Vlastńı funkce operátor̊u orbitálńıho úhlového momentu L2, Lz jsou sférické harmoniky

Ylm(θ, ϕ) = Θlm(θ)Φm(ϕ) = (−1)(m+|m|)/2
[
(2l + 1)(l − |m|)!

4π(l + |m|)!

]1/2
P

|m|
l (cos θ) exp(imϕ) . (6)

Sférické harmoniky jsou ortonormálńı a jejich součet přes m

l∑
m=−l

|Ylm(θ, ϕ)|2 = 2l + 1

4π

je sféricky symetrický. Důsledkem je sférická symetrie elektronové hustoty v libovolné plně ob-
sazené podslupce. Stavy s úhlovým momentem l = 0 se označuj́ı s, p znač́ı l = 1, d (l = 2),
f (l = 3), g (l = 4), h (l = 5), i (l = 6), k (l = 7), l (l = 8), m (l = 9).

Elektron má vlastńı úhlový moment - spin j = 1/2 (z-ová komponenta je ms = −1/2, 1/2),
vlastńı funkce je σms(sz) = δmssz . Stavy s rozd́ıly v kvantových č́ıslech jsou ortonormálńı〈
Ylml

σms |Yl′m′
l
σm′

s

〉
= δll′δmlm

′
l
δmsm′

s
.
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Obrázek 2: Semiklasické schéma pro úhlové momenty J = 2 a 3/2 (převzato z [2]).

2.1.1 Radiálńı část vlnové funkce

Vlnová funkce je nulová v mı́stě jádra Pnl(0) = 0. Pro volné stavy (Eεl > 0), otevřená hraničńı
podmı́nka v r → ∞ vede ke spojitému energetickému spektru. Pro vázané stavy (Enl < 0) jsou
povoleny jen diskrétńı energetické hladiny, jelikož vlnová funkce muśı j́ıt k 0 pro r → ∞. Rovnice
pro radiálńı část vlnové funkce je[

− d2

dr2
+
l(l + 1)

r2
− 2Z

r

]
Pnl(r) = EPnl(r) . (7)

Zde je efektivńı potenciál Veff (r) = V (r) + l(l + 1)/r2 = −2Z/r + l(l + 1)/r2. Po substituci
ρ = 2Zr/n a E = −Z2/n2 je rovnice transformována do tvaru[

d2

dρ2
− 1

4
+
n

ρ
− l(l + 1)

ρ2

]
Pnl(ρ) = 0 . (8)

Analytické řešeńı rovnice je následuj́ıćı

Pnl(ρ) = −
[
Z(n− l − 1)!

n2(n+ l)!3

]
ρl+1e−ρ/2L2l+1

n+l (ρ) , (9)

kde associovaný Laguerr̊uv polynom je

L2l+1
n+l (ρ) = −(n+ l)!2

n−l−1∑
k=0

(−ρ)k

k!(n− l − 1− k)!(2l + 1 + k)!
.

Fáze obecného řešeńı je libovolná, zde už́ıváme konvenci Pnl(r) > 0 for r → 0. Počet uzl̊u (nul)
je n− l − 1, počet extrémů je n− l.

Bohr-Sommerfeldovy orbity maj́ı eliptický tvar. Orbit s l = n − 1 je sférický, se zvyšuj́ıćım
se n se orbity pro dané l č́ım dál v́ıc prodlužuj́ı ve směru hlavńı osy. Maximálńı vzdálenost
od jádra se zvyšuje, ale nejbližš́ı bod se k jádru přibližuje. Větš́ı přibĺıžeńı k jádru elektronu
ve stavu s s vysokým hlavńım kvantovým č́ıslem n zvyšuje jeho vazebnou energii a vede pro
neutrálńı atomy k anomálii, kdy je stav s s vyšš́ım hlavńım kvantovým č́ıslem obsazován dř́ıve
než d a f stavy s nižš́ım hlavńım kvantovým č́ıslem. Tato anomálie existuje i pro některé jednou
a dvakrát ionizované ionty těžkých prvk̊u, ale nikdy nenastává pro vyšš́ı stupně ionizace.

Pro atomy a ionty s v́ıce vázanými elektrony nemá efektivńı potenciál analyticky explicitně
vyjádřitelný tvar a analytické řešeńı pro vlnovou funkci nelze nalézt. Při numerickém řešeńı je
iterována hodnota energie a počet uzl̊u muśı odpov́ıdat př́ıslušnému stavu.
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Obrázek 3: Eliptické Bohr-Sommerfeldovy orbity pro vod́ıkový atom (převzato z [2]).

2.1.2 Relativistické opravy

Aby bylo možno dosáhnout kvalitativńı i kvantitativńı shody s pozorovaným rozštěpeńım spek-
trálńıch čar a s energiemi přechod̊u, je třeba přidat relativistické opravy k Hamiltomiánu, který
má pak tvar [2]

H = −∇2 + V − α2

4
(E − V )2 − α2

4

(
dV

dr

)
∂

∂r
+
α2

2r

(
dV

dr

) (⃗
l · s⃗

)
, (10)

kde konstanta jemné struktury α = e2/(4πε0ℏc) = ℏ/(meca0) = 1/137.036 a V = −2Z/r pro
vod́ıkupodobné ionty. Třet́ı člen Hamiltoniánu je hmotově-rychlostńı člen daný závislost́ı hmot-
nosti elektronu na jeho rychlosti. Čtvrtý člen je tzv. Darwin̊uv člen vyjadřuj́ıćı relativistickou
korekci v d̊usledku neurčitosti polohy elektronu. Posledńı člen je spin-orbitálńı člen zp̊usobený
magnetickou interakćı orbitálńıho a spinového magnetického momentu. Zat́ımco členy hmotově-
rychlostńı a Darwin̊uv vedou pouze k posuvu energetických hladin, spin-orbitálńı vazba vede k
rozštěpeńı energetických hladin s l ̸= 0.

Operátor l⃗ · s⃗ =
(
j2 − l2 − s2

)
/2 má vlastńı hodnoty X = [j(j + 1)− l(l + 1)− s(s+ 1)], což

lze zjednodušit na X = l pro j = l + 1/2 a X = −l − 1 pro j = l − 1/2. Radiálńı část vlnové
funkce záviśı na kvantových č́ıslech n, l a nově ještě na j a může být vypočtena př́ımo z radiálńı
části Schrödingerovy rovnice. Opravy energíı lze vypoč́ıst z klasických Pnl(r) s použit́ım člen̊u
relativistických oprav Hamiltoniánu. Posun energíı v d̊usledku spin-opbitálńı vazby je pak dán
vztahem

δEso = α2ZX
〈
r−3

〉
= (1− δl0)

α2Z4

n3l(l + 1)(2l + 1)
[j(j + 1)− l(l + 1)− s(s+ 1)] . (11)

Všechny relativistické opravy energíı jsou úměrné Z4 a rostou tedy se Z rychleji než základńı
členy úměrné Z2.

3 Vı́ceelektronový atom (iont)

Nebudeme zat́ım uvažovat členy hmotově-rychlostńı a Darwin̊uv, protože jeich vliv lze na ener-
gie stav̊u lze spoč́ıtat dodatečně poruchovou metodou. Nicméně spin-orbitálńı vazbu muśıme
zahrnout, protože má významný vliv na strukturu energetických hladin. Budeme tedy řešit
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Schrödingerovu rovnici s Hamiltoniánem ve tvaru

H = Hkin+He−nuc+He−e+Hso = −
∑
i

∇2
i −

∑
i

2Z

ri
+
∑
i

∑
j<i

2

rij
+
∑
i

ξl(ri)
(⃗
li · s⃗i

)
. (12)

Multiplikačńı faktor ξl lze spoř́ıtat ze znalosti použitého přibližného či selfkonzistentńıho po-
tenciálu poĺı V (r) pomoćı vztahu ξl = α2/2r × (dV/dr).

Vlnové funkce Ψk(r⃗) komplexńıch atomů jsou řešeńı Schrödingerovy rovnice a jsou vyjádřeny
jako lineárńı kombinace bázových funkćı ψb

HΨk(r⃗) = EkΨk(r⃗) Ψk(r⃗) =
∑
b

ykbψb . (13)

Bázové fukce jsou ortonormálńı a tvoř́ı úplný systém funkćı. Obecně je tento systém nekonečný.

Bázové funkce jsou konstruovány z jednoelektronových vlnových funkćı φi(r⃗i). Pauliho vy-
lučovaćı princip vyžaduje bázové funkce antisymetrické vzhledem k výměně libovolných 2 elek-
tron̊u. Takové fukce mohou být zkonstrovány ve formě determinant̊u

ψb = (N !)−1/2
∑
P

(−1)pφ1(r⃗j1)φ2(r⃗j2) . . . φN (r⃗jN ) , (14)

kde p = 0 pro sudou permutaci a p = 1 pro lichou permutaci a r⃗ zahrnuje také spin s⃗. An-
tisymetrizovaná funkce eliminuje možnost, aby libovolné dva orbitály byly identické, nebot’ by
to vedlo k ψb = 0. Nav́ıc elektrony se stejným spinem nemohou být ve stejném mı́stě a tak
ψb muśı být velmi malé, když jsou elektrony se stejným spinem bĺızko sebe. Antisymetrizované
bázové vlnové funkce tedy zahrnuj́ı korelace electron̊u se stejným spinem prostřednictv́ım Pau-
liho vylučovaćıho principu. Naopak elektrony s opačnými spiny nejsou korelovány, jelikož bázové
funkce neobsahuj́ı žádnou korelaci v d̊usledku coulombovského odpuzováńı.

Elektrony se stejným n a l tvoř́ı podslupku a jsou nazývány ekvivalentńımi elektrony. Seznam
N pár̊u nili definuje konfiguraci. Jestliže počet elektron̊u v podslupce k označ́ıme wk, pak je
konfigurace specifikována následuj́ıćım zápisem

(n1l1)
w1(n2l2)

w2 . . . (nhlh)
wh , where

h∑
k=1

wk = N .

Plně obsazená podslupka k (s2, p6, d10, f14, . . . ) je nazývána uzavřená a jej́ı úhlové momenty
Lk = Sk = Jk = 0. Uzavřené podslupky se obvykle vynechávaj́ı ve stručné notatci a tak
konfigurace Ne I 1s22s22p53s je zapisována Ne I 2p53s.

3.1 Energie středovaná přes konfiguraci a radiálńı vlnové funkce

Energie Eav středovaná přes konfiguraci je středńı hodnota energie množiny všech bázových
funkćı patř́ıćıch k dané konfiguraci, tj. všech dovolených kombinaćı orbitálńıch a spinových
úhlových moment̊u všech elektron̊u. Je vyjádřena jako

Eav = ⟨b|H|b⟩av =
∑
b

⟨b|H|b⟩ /M =
∑
b

Eb/M ,

kdeM je počet bázových funkćı. Eav je také energie sféricky středovaného atomu. Spin-orbitálńı
př́ıspěvky k Eav se navzájem vyruš́ı d́ıky př́ıtomnosti funkćı se spiny ±1/2.
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Př́ıspěvek interakćı mezi elektrony se skládá z př́ımého a výměnného členu, energie středovaná
přes konfiguraci je tak vyjádřena

Eav =
∑
i

〈
i| − ∇2|i

〉
av

−
∑
i

〈
i|2Z
r1

|i
〉

av

+
∑
i

∑
j<i

[〈
ij|2Z
r12

|ij
〉

av

−
〈
ij|2Z
r12

|ji
〉

av

]
, (15)

kde prvńı člen je suma kinetických energíı elektron̊u středovaných přes konfiguraci, druhý člen
je suma středovaných potenciálńıch energíı v poli jádra a třet́ı člen je dán vzájemnými po-
tenciálńımi energiemi Eij . Přes konfigurace středovaná vazebná energie i-tého elektronu ve stavu
nili je

Ei = Ei
k + Ei

n +
∑
j ̸=i

Eij ,

kde Ei
k je kinetická energie, Ei

n je potenciálńı energie v poli jádra a Eij je vzájemná potenciálńı
enegrie mezi i-tým a j-tým elektronem. Celková vazebná energie se tedy od sumy vazebných
energii všech elektron̊u lǐśı o jednu polovinu sumy vzájemných potenciálńıch energíı Eij .

Radiálńı vlnové funkce Pnj lj jsou identické pro všechny elektrony v podslupce. Tyto funkce
minimalizuj́ı energii atomu středovanou přes konfiguraci při splněńı vazebné podmı́nky orto-
normálnosti funkćı s r̊uzným n a shodným l.

Radiálńı vlnové funkce jsou řešeńım selfkonzistentńı Hartree-Fockovy (HF) rovnice− d2

dr2
+
li(li + 1)

r2
− 2Z

r
+

q∑
j=1

(wj − δij)

∫ ∞

0

2

r>
P 2
j (r2)dr2 − (wi − 1)Ai(r)

Pi(r) =

= εiPi(r) +

q∑
j=1(j ̸=i)

wj

[
δliljεij +Bij(r)

]
Pj(r) .(16)

Zde r> = max(r, r2), Ai, Bij , vyjádřené pomoćı integrál̊u Pi, Pj jsou výměnné potenciálńı energie
v jedné podslupce a v r̊uzných podslupkách. Čtvrtý člen na levé straně je potenciálńı energie
V i
H(r) i-tého elektronu v sféricky středovaném poli ostatńıch (N − 1) elektron̊u. Lagrangeovy

multiplikátory εij jsou měněny tak, aby byla dosažena ortogonalita funkćı P . Multiplikátory εi
vyjadřuj́ı vazebnou energii elektronu v podslupce

εi = Ei
k + Ei

n +
N∑

j(̸=i)=1

Eij = Ei . (17)

HF rovnice je pak řešena iteraćı selfkonsistentńıho pole (SCF iterace). Tato iterace jen obt́ıžně
konverguje pro vysoké orbity neutrálńıch a ńızce ionizovaných atomů. Pro integrály s Pi ve
jmenovateli jsou kv̊uli nulám Pi preferovány jiné metody výpočtu radiálńıch vlnových funkćı.

Je několik přibližných metod k výpočtu radiálńıch vlnových funkćı a vazebných energíı.
Všechny už́ıvaj́ı lokálńı potenciál, jsou ušetřeny složitost́ı doprovazej́ıćı SCF iteraci a jsou vhodné
pro výpočet integrál̊u. Metody Thomas-Fermiho (TF) a Thomas-Fermi-Diracova (TFD), což je
TF s přidaným výměnným potenciálem, už́ıvaj́ı atom s polovolnými elektrony. Jsou jednoduché,
ale už́ıváný potenciál je špatný. Hartreeho metoda už́ıvá V (r) = −2Z/r + VH(r), nedostat-
kem je absence výměnných člen̊u. V Hartree-Fock-Slaterově (HFS) metodě jsou výměnné jevy
započteny stejně jako u TFD metody. Nejpřesněǰśı známá je často už́ıvaná metoda HX (Hartree-
plus-Statistical-Exchange). Potenciál má tvar Vi(r) = −2Z/r + VH(r) + Vx(r), kde Vx(r) je
approximace pro výměnné členy založená na statistickém př́ıstupu.

7



3.2 Detailńı struktura energetických hladin

Rozštěpeńı hladin energie uvnitř jedné konfigurace je zp̊usobeno vazbou úhlových moment̊u.
Složená funkce dvou úhlových moment̊u je vyjádřena pomoćı Clebsch-Gordonových koeficient̊u
C následovně

|j1j2jm⟩ =
j1∑

m1=−j1

C(j1j2m1,m−m1; jm) |j1j2m1,m−m1⟩ = (−1)j1+j2−j |j2j1jm⟩ . (18)

Je vlastńı funkćı 4 operátor̊u J2
1, J

2
2, J

2 = (J1 + J2)
2 a Jz = J1z + J2z. Skládáńı dvou úhlových

moment̊u neńı komutativńı. Skládáńı 3 úhlových moment̊u je ještě složitěǰśı a neńı asociativńı.

Základńı rozštěpeńı energetických hladin je ovlivněno relativńı d̊uležitost́ı r̊uzných člen̊u
Hamiltoniánu. Poṕı̌seme zde 2 základńı schémata - LS vazbu a jj vazbu. Některé konfigurace se
chovaj́ı podle jiných schémat (LK vazba, jK vazba) a jiné konfigurace maj́ı přechodnou vazbu,
což znamená, že nemohou být přǐrazeny k žádnému obecnému schématu vazby.

LS vazba je characteristická pro atomy s ńızkým Z, kdy coulombovské odpuzováńı domi-
nuje nad spin-orbitálńı interakćı. Základńı rozštěpeńı je podle celkového orbitálńıho úhlového
momentu L =

∑
i l⃗i a podle celkového spinu S =

∑
i s⃗i. Potom jsou L and S složeny dohromady,

aby byly vytvořeny vlastńı funkce J2, Jz. Obvyklé značeńı stav̊u je 2S+1LJ, kde 2S + 1 je mul-
tiplicita v d̊usledku možných orientaćı celkového spinu, celkový orbitálńı úhlový moment L je
reprezentován ṕısmeny S, P, D,. . . pro L = 0, 1, 2,. . . a lichá parita je označena horńım indexem
o, např́ıklad 3S1,

2Po
1/2.

Naopak prvky s vysokým Z, kde spin-orbitálńı interakce dominuje nad elektrostatickým od-
puzováńım se chovaj́ı podle jj vazby. Zde se nejprve skládaj́ı orbitálńı a spinový uhlový moment
pro každý elektron l⃗i+s⃗i = j⃗i, a potom se skládaj́ı dohromady celkové úhlové momenty. Označeńı
hladin pro 2 elektrony je [(l1, s1) j1, (l2, s2) j2]JM.

Obrázek 4: Rozštěpeńı pd konfigurace při LS vazbě (levý panel) a při jj vazbě (pravý panel)
(přetǐstěno z [2]).

Schéma rozštěpeńı hladin energie pd configurace při LS a jj vazbách je demonstrováno na
Obr. 4. Obě vazby zač́ınaj́ı z energie Eav středované přes konfiguraci. LS vazba postupně přidává
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velkou coulombovskou interakci (př́ımou a výměnnou), spin-orbitálńı interakci a nakonec vliv
vněǰśıho magnetického pole. Při jj vazbě vedou 2 silné spin-orbitálńı interakce ke 4 energíım; malá
coulombovská interakce potom vede k malému rozštěpeńı podle celkového úhlového momentu
J.

4 Atomové procesy

Účinné pr̊uřezy a rychlostńı koeficienty jednotlivých atomových proces̊u lze přesně spoč́ıtat ze
znalosti vlnových funkćı koncového a počátečńıho stavu. My se zde ale zaměř́ıme na jednoduché
přibližné vztahy, které demonstruj́ı kvalitativńı charakteristiky jednotlivých proces̊u.

Atomové procesy se obvykle děĺı na srážkové procesy (procesy bez účasti fotonu) a radiačńı
procesy.

4.1 Srážkové procesy

Pro proces α, kdy na částice 2 nalétává tok Γ1 = n1g částic 1 (g je vzájemná rychlost), je účinný
pr̊uřez Q(α) dán počtem událost́ı za jednotku času na jednu částici druhu 2 lomený tokem Γ1

nalétávaj́ıćıch částic 1. Počet událost́ı α za jednotku času v jednotce objemu je

R
(α)
12 = n1n2gQ

(α)
12 (g)

(
R

(α)
11 =

1

2
n21gQ

(α)
11 (g)

)
(19)

Zmenšeńı počtu částic n2 v jednotce objemu procesem α je dáno vztahem(
dn2
dt

)(α)

= −R(α)
12

Pokud neńı hustota volných elektron̊u malá ve srovnáńı s hustotou ostatńıch částic, dominuj́ı
srážky iont̊u s elektrony.

4.1.1 Srážková excitace (deexcitace)

Budeme popisovat excitaci z nižš́ı hladiny k na vyšš́ı hladinu l

i(k) + e⇄ i(l) + e εkl = εl − εk

Prahová energie elektronu pro excitaci je εkl. Pro srážkové procesy neplat́ı výběrová pravidla a
srážková excitace pro zakázaný přechod může mı́t podobně velkou pravděpodobnost jako pro
povolený přechod. Obvykle účinný pr̊uřez rychle nar̊ustá nad prahovou energíı εkl, dosahuje
maxima při několikanásobku prahové energie a pak klesá. Pro povolené dipólové přechody lze
napsat přibližný vzorec pro účinný pr̊uřez srážkové excitace [3] v závislosti na poměru u = ε/εkl
energie ε dopadaj́ıćıho elektronu k prahové energii εkl

Q(k→l)(ε) = 4πa20

(
εH

εkl

)2

fklβ1g(u) , (20)

kde a0 = 4πε0ℏ2/(mee
2) = 5.3× 10−11 m je Bohr̊uv radius, εH = 13.6 eV je ionizačńı potenciál

vod́ıkového atomu, fkl je śıla osclátoru pro absorpci a funkce

g(u) =
u− 1

u2
ln (1.25β2u)
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Obrázek 5: Funkce g pro r̊uzná β2 v závislosti na poměru u energie ε elektronu k prahové energii
εkl.

a β1, β2 jsou konstanty řádu 1. Funkce g(u) zobrazená na Obr. 5 nabývá maxima pro u ≃ 2 - 4.

Účinný pr̊uřez Q ∼ ε−2
kl , a proto jsou srážkové procesy rychlé mezi bĺızkýmio hladinami.

Srážkové procesy mohou např́ıklad zajistit rovnováhu uvnitř jedné rozštěpené hladiny s danou
konfiguraćı. Rovnováha bude lépe zajǐstěna u vyšš́ıch hladin, kde je energie rozštěpeńı menš́ı.

4.1.2 Srážková ionizace (tř́ıčásticová rekombinace)

Popisujeme ionizaci atomu (iontu) Y z hladiny k

Y + e⇄ Y + + e+ e ,

kde ionizačńı energie z hladiny k je εkλ. Necht’ energie nalétávaj́ıćıho elektronu je ε. Označ́ıme
u = ε/εkλ. Účinný pr̊uřez srážkové ionizace je pak

Q(k→λ)(ε) = 2.66πa20

(
εH

εkλ

)2

ξkβ1g(u) , (21)

kde ξk je počet elektron̊u ve vněǰśı slupce na hladině k. Opět je závislost účinného pr̊uřezu
pro ionizaci na poměru u energie elektronu ε k prahové energii εkλ dána výše uvedenou funkćı
g(u). Účinný pr̊uřez je nepř́ımo úměrný druhé mocnině prahové energie a je tedy větš́ı pro výše
excitované stavy s malým ionizačńım potenciálem. Rychlost tř́ıčásticové rekombinace je úměrná
nin

2
e a je tedy nezanedbatelná pouze v hustém plazmatu.

4.1.3 Dielektronová rekombinace

Dielektronová rekombinace je dvoustupňový srážkově-radiačńı proces. Zachyt́ı-li iont Y + volný
elektron, vznikne autoionizačńı stav Y ∗∗ atomu (iontu) Y s energíı vyšš́ı než je jeho ionizačńı
potenciál Ip. Vyzářeńım fotonu přejde atom (iont) do excitovaného stavu Y ∗. Schéma procesu
je

Y + + e −→ Y ∗∗ −→ Y ∗ + hν .

Rychlost dielektronové rekombinace je úměrná n+ne, a v méně hustých plazmatech může převa-
žovat nad tř́ıčásticovou rekombinaćı.
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4.2 Radiačńı procesy

Radiačńı procesy lze rozdělit do tř́ı skupin dle charakteru počátečńıho a koncového stavu.

1. Přechody vázaný – vázaný (fotodeexcitace a fotoexcitace) odpov́ıdaj́ı čárovému spektru
zářeńı.

2. Přechody volný – vázaný (fotorekombinace a fotoionizace) odpov́ıdaj́ı spojitému zářeńı s
minimálńı energíı fotonu (rekombinačńı hranou).

3. Přechody volný – volný (brzdné zářeńı a srážková absorpce) odpov́ıdaj́ı neohraničenému
spojitému spektru.

Budeme zde předpokládat, že frekvence fotonu je mnohem větš́ı než elektronová plazmová frek-
vence ωpe, a proto můžeme s dobrou přesnost́ı položit relativńı permitivitu εr = 1.

4.2.1 Přechody vázaný – vázaný

Jde o procesy fotodeexcitace, kdy iont (atom) přejde z vyšš́ıho stavu l na nižši stav k a rozd́ıl
energíı je vyzářen ve formě fotonu, a inverzńı proces fotoexcitace. Schematicky je lze zapsat

i(l) ⇄ i(k) + hν hν = εl − εk p⃗ν =
hν

c
Ω⃗ ,

kde Ω⃗ je jednotkový vektor ve směru š́ı̌reńı fotonu.

Intenzita zářeńı v infinetizimálńı spektrálńı a úhlové oblasti je Iν(Ω⃗)dνdΩ⃗, kde veličinu Iν(Ω⃗)
nazýváme spektrálńı intenzitou zářeńı. Pro izotropńı elektromagnetické pole je

Iν(Ω⃗) = nν
c

4π
hν ,

kde nν je objemová hustota foton̊u v dané spektrálńı oblasti.

Počet foton̊u absorbovaných nepohyblivými částicemi o koncentraci nk v jednotce objemu
za jednotku času je

R =

∫
Rνdν = nk

∫
Iν(Ω⃗)

hν
dνQνdΩ⃗ ,

kde Qν je účinný pr̊uřez pro absorpci. V př́ıpadě pohyblivých částic se ν měńı v d̊usledku
Dopplerova jevu a v laboratorńı soustavě účinný pr̊uřez záviśı na vektoru rychlosti částce a na
směru š́ı̌reńı zářeńı. Účinný pruřez pro fotoexcitaci pro povolený dipólový přechod je

Q(k→l)
ν =

e2

4ε0mec
fklΦ(ν) , (22)

kde fkl je śıla oscilátoru pro absorpci (obvykle 0 < fkl < 1) a Φ(ν) je tvar absorpčńı čáry
(
∫
Φ(ν)dν = 1). Tvar emisńı čáry je většinou stejný jako u absorpčńı čáry, ale v některých

situaćıch se může lǐsit. Zavád́ı se i śıla oscilátoru flk pro emisi, která je záporná a plat́ı flk =
−gkfkl/gl a kde g znač́ı degeneraci př́ıslušného stavu.

Pro výpočet počtu absorbovaných foton̊u v jednotce objemu za jednotku času je třeba zin-
tegrovat intenzitu zářeńı přes frekvenci a přes prostorový úhel

Ikl(Ω⃗) =

∫
Iν(Ω⃗)Φ(ν)dν I

kl
=

∫
Ikl(Ω⃗)dΩ⃗ .
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Pokud se intenzita zářeńı měńı pomalu, lze položit Ikl(Ω⃗) ≃ Iνkl . Pokud porováme počet foto-
excitaćı ze stavu k do stavu l v jednotce objemu za jednotku času vyjádřený pomoćı účinného
pr̊uřezu s vyjádřeńım pomoćı Einsteinova koeficientu Bkl pro absorpci, dostaneme hodnotu Ein-
steinova koeficientu

Rkl = nk
I
kl

hν

e2

4ε0mec
fkl = nkBklI

kl
=⇒ Bkl =

e2

4ε0mechνkl
fkl (23)

Počet foton̊u emitovaných stimulovanou emiśı v jednotce objemu za jednotku času je vyjádřen
pomoćı Einsteinova koeficientu Blk pro stimulovanou emisi

Rlk
stim = nlBlkI

kl
(24)

Rychlost spontánńı emise Rlk
stim a radiačńı doba života τlk

Rlk
spon = nlAlk τlk = A−1

lk , (25)

kde Alk je Einstein̊uv koeficient pro spontánńı emisi.
Vztahy mezi Einsteinovými koeficienty lze odvodit z podmı́nek pro termodynamickou rov-

nováhu, kdy počet emitovaných foton̊u na přechodu l → k se muśı rovnat počtu absorbovaných
foton̊u na přechodu k → l a populace stav̊u jsou dány vztahem

nk =
gk
gl
nle

hν/kBT .

Odtud vyjádř́ıme spektrálńı intenzitu zářeńı a porovnáme ji s Planckovým spektrum absolutně
černého tělesa

Iklν =
I
kl
ν

4π
=

Alk/(4π)
gk
gl
Bklehνkl/kBT −Blk

= Bν =
2hν3/c2

ehν/kBT − 1
.

Odtud źıskáme následuj́ıćı vztahy pro Eisteinovy koeficienty

gkBkl = glBlk
Alk

Blk
=

8πhν3kl
c2

=⇒ Alk =
gk
gl

2πe2ν2kl
ε0mec3

fkl . (26)

Koeficient spontánńı emise je úměrný kvadrátu frekvence fotonu a povolené dipólové přechody
jsou tedy rychlé pro velký energetický rozd́ıl mezi stavy, což je opak proti srážkovým proces̊um,
které jsou rychlé mezi energeticky bĺızkými stavy. Typická doba života pro silný dipólový přechod
v optické oblasti s energíı fotonu ∼1 eV je 10 - 100 ns, ale v oblasti XUV (měkkého rentgenového)
zářeńı s energíı fotonu ∼1 keV je 106× kratš́ı (10 - 100 fs). Emisńı i absorpčńı čára maj́ı velice
často shodný tvar Φ(ν). Tato funkce neńı nikdy δ funkce, ale spektrálńı čára je rozš́ı̌rena r̊uznými
procesy.

1. Přirozené rozš́ı̌reńı - v d̊usledku spontánńı emise je doba života energetického stavu konečná
a v d̊usledku Heisenbergovy relace neurčitosti δ(E)×δ(t) ≥ ℏ/2 má energie stavu končnou
š́ı̌rku. Š́ı̌rka přechodu ze stavu l do stavu k je

∆εjk = hγlk γlk = γl + γk γl =
∑
j<l

Alj .

Spektrum odpov́ıdá tlumenému oscilátoru s vlastńı frekvenćı νkl a koeficientem útlumu
γlk. Toto spektrum je dáno Lorenzovým tvarem čáry

Φ(ν) =
1

π

γlk/4π

(ν − νkl)2 + (γlk/4π)2
(27)

Přirozené rozš́ı̌reńı je většinou menš́ı než ostatńı typy rozš́ı̌reńı (s výjimkou velmi ř́ıdkých
systémů s malou iontovou teplotou).
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2. Tlakové rozš́ı̌reńı - je d̊usledkem interakce emitéru s okolńımi částicemi. V plazmatu s
převahou nabitých částic je tlakové rozš́ı̌reńı dáno p̊usobeńım elektrických poĺı na emitér,
proto mluv́ıme o Starkovu rozš́ı̌reńı. Jeho zdrojem jsou jednak srážky s volnými elektrony
(impaktńı rozš́ı̌reńı) a jednak kvazistacionárńı iontová mikropole. U neutrálńıch částic se
vyskytuje např. Van der Waalsovo rozš́ı̌reńı.

3. Dopplerovo rozš́ı̌reńı - v d̊usledku tepelného pohybu iont̊u ve směru vyzařováńı jsou frek-
vence vyzařováńı jednotlivých iont̊u posunuty Dopplerovým jevem. Profil čáry záviśı na
rozdělovaćı funkci vyzařuj́ıćıch iont̊u. Pro Maxwellovo rozděleńı má profil čáry tvar

Φ(ν) ∼ exp

[
− (ν − νkl)

2

∆ν2D/4 ln 2

]
(28)

Pokud se projev́ı jak Lorentzovo, tak i Dopplerovo rozš́ı̌reńı, profil čáry je dán jejich kon-
volućı a je nazýván Voigtovým profilem.

4.2.2 Přechody volný – vázaný

Jedná se o procesy fotorekombinace a fotoionizace. Pro fotoionizaci ze stavu k muśı být ener-
gie fotonu hν ≥ εkλ a účinný pr̊uřez Q(k→λ) ∼ ν−3. Zdroj fotorekombinačńıho zářeńı je pro
Maxwellovo rozděleńı elektron̊u dán vztahem

jν ∼ exp

(
−hν − εkλ

kbTe

)
pro hν ≥ εkλ a jν = 0 pro hν < εkλ

s klasickým koeficientem modifikovaným Gauntovým faktorem gbf závislým na emituj́ıćım iontu
a stavu, do kterého iont rekombinuje. Ve spektru se objevuje skok zvaný rekombinačńı hrana.
Tento skok je rozmazán všemi mechanizmy popsanými u rozš́ı̌reńı čáry.

4.2.3 Přechody volný – volný

Jedná se o brzdné zářeńı a srážkovou absorpci. Spektrum brzdného zářeńı je bĺızké
∼ exp (−hν/kBTe). Celkový výkon je

P ff ∼ Z2neniT
1/2
e gff ,

kde Z je náboj iontu a gff je Gaunt̊uv faktor pro brzdné zářeńı. Vid́ıme, že výkon brzdného
zářeńı je úměrný odmocnině elektronové teploty. Roste tedy s teplotou daleko pomaleji než
výkon vyzařovaný absolutně černým tělesem. Poměr mezi výkonem vyzařovaným rekombinaćı
do stavu k a brzdným zářeńım je [3]

P fb
k

P ff
≃ 2εkλ/k

kBTe
,

kde k pro vod́ıkupodobný iont je hlavńı kvantové č́ıslo. Účinný pr̊uřez pro srážkovou absorpci
fotonu je

Qff
ν ∼

neniZ
2gff

ν3vTe

Zmı́ńıme se zde ještě o cyklotronovém zářeńı, které je též přechodem volný – volný, byt’

se nejedná o atomárńı proces, ale jde o vyzařováńı volného elektronu při pohybu v magne-
tickém poli. Elektron se při gyraci kolem magnetické siločáry pohybuje se zrychleńım, a proto
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vyzařuje hlavně na elektrovnové cyklotronové frekvenci ωce a také na jej́ıch celých násobćıch
(harmonických frekvenćıch). Výkon vyzářený elektronem je dán vztahem

P =
e2

4πε0

4ω2
ce

3mec2
8π

3
Ekin ,

kde Ekin je kinetická energie elektronu. Kinetická energie elektronu klesá tedy v čase expo-
nenciálně. Pro magnetické pole 1 T je elektronová cyklotronová frekvence ωce = 1.76× 1011 s−1

a charakteristický čas poklesu energie elektronu asi 0.3 s.

4.2.4 Transport zářeńı

Budeme popisovat transport zářeńı s frekvenćı mnohem vyšš́ı než je plazmová frekvence. V tomto
př́ıpadě je relativńı permitivita plazmatu přibližně rovna 1 a grupová rychlost š́ı̌reńı zářeńı je
přibližně rovna rychlosti světla ve vakuu. Pak je transport zářeńı podle paprsku po dráze l
popsán následuj́ıćı rovnićı pro spektrálńı intenzitu Iν

1

c

∂Iν
∂t

+
∂Iν
∂l

= jν − kνIν , (29)

kde jν je spektrálńı hustota výkonu vyzařovaného spontánńı emiśı z jednotky objemu a kν je
efektivńı koeficient absorpce, což je koeficient absorpce mı́nus koeficient stimulované emise (kν
je záporný, pokud na dané frekvenci docháźı k laserováńı). Veličiny jν , kν mohou být závislé na
směru Ω⃗ š́ı̌reńı zářeńı např́ıklad v d̊usledku nenulové rychlosti prouděńı iont̊u. V rovnici (29) je
pro jednoduchost zanedbán rozptyl zářeńı.

Necht’ L je charakteristický rozměr plazmatu. Pokud kνL ≪ 1, ř́ıkáme, že plazma je pro
danou frekvenci opticky tenké. Téměř každý foton, vyzářený v opticky tenkém plazmatu, z
něho vylet́ı ven. Laboratorńı plazmata jsou často opticky tenká s výjimkou frekvenćı nejsilněǰśıch
čar. Pokud naopak kνL≫ 1, ř́ıkáme, že plazma je pro danou frekvenci opticky tlusté. Fotony,
vyzářené v hloubce opticky tlustého plazmatu, jsou v plazmatu reabsorbovány a maj́ı jen velmi
malou šanci dostat se na jeho povrch. Magneticky držené plazma je obvykle opticky tlusté pro
cyklotronové zářeńı na frekvenci ωce, pro magentické pole 1 T a elektronovou hustotou 1019 m−3

je atenuačńı délka asi 12 µm. Absolutně černé těleso je opticky tlusté pro všechny frekvence.

5 Populace (obsazenost) jednotlivých stav̊u

Populace jednotlivých stav̊u (počet iont̊u v daném stavu v jednotce objemu) lze vypoč́ıtat bud’

pomoćı r̊uzných analytických přibĺıžeńı nebo řešeńım rychlostńıch rovnic.

5.1 Termodynamická rovnováha (TE)

Termodynamickou rovnováhu lze charakterizovat následuj́ıćımi čtyřmi podmı́nkami.

1. Spektrum zářeńı odpov́ıdá Planckovu spektru absolutně černého tělesa

Bν =
2hν3/c2

ehν/kBT − 1
. (30)

2. Rozděleńı rychlost́ı iont̊u a volných elektron̊u je maxwellovské s teplotou T (teploty elek-
tron̊u, iont̊u a zářeńı jsou si rovny Te = Ti = Tr = T ).
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3. Rovnováha mezi excitačńımi stavy iont̊u stejného stupně ionizace je dána Boltzmannovým
vztahem

nl
nk

=
gl
gk

e−εkl/kBT , (31)

kde g jsou degenerace daných stav̊u a εkl = εl − εk je rozd́ıl energíı daných stav̊u.

Poměr sumy populaćı n k populaci n1 základńıho stavu je dán vztahem

n

n1
=

kmax∑
k=1

nk
n1

=
1

g1

kmax∑
k=1

gke
−εk/kBT =

Z(T )

g1
.

Všimněte si, že partičńı funkce Z(T ) diverguje pro kmax = ∞. Je ale třeba si uvědomit,
že pro vysoké stavy bude poloměr orbitu vněǰśıho elektronu izolovaného iontu větš́ı než
pr̊uměrná vzdálenost nejbližš́ıho iontu. Takové stavy nejsou stavy izolovaného iontu, jsou
ovlivněny okoĺım a nemuśı být vázané. Vliv okoĺı se projev́ı sńıžeńım ionizačńıho potenciálu
∆I, což se projev́ı i v emisńım spektru posunem rekombinačńı hrany a absenćı čar od-
pov́ıdaj́ıćı vysoce energetickým stav̊um. V nejjednodušš́ım přibĺıžeńı lze předpokládat, že
stavy s energíı vyšš́ı než Ip −∆I nejsou vázané. Pokud je energie ε2 prvńıho excitovaného
stavu mnohem větš́ı než tepelná energie kBT , pak je Z(T ) ≃ g1 a populace excitovaných
stav̊u jsou velmi malé ve srovnáńı s populaćı základńıho stavu.

4. Ionizačńı rovnováha je vlastně chemická rovnováha a je dána Sahovou rovnićı. Poṕı̌seme
obecně rovnováhu mezi ionizačńımi stupni p a p+ 1 (pro neutrálńı atom p = 0). Partičńı
funkce pro volný elektron je

Ze = 2

(
2πmekBTe

h2

)3/2

.

Pro populaci nk,p k-tého excitovaného stavu ionizačńıho stupně p a populaci n1,p+1 základńıho
stavu ionizačńıho stupně p+ 1 plat́ı

nen1,p+1

nk,p
= 2

g1,p+1

gk,p

(
2πmekBTe

h2

)3/2

exp

(
− εkλ
kBTe

)
.

Pro celkové populace ionizačńıch stav̊u pak plat́ı

nenp+1

np
= 2

Zp+1

Zp

(
2πmekBTe

h2

)3/2

exp

(
− Ip
kBTe

)
, (32)

kde partičńı funkce Zp+1, Zp jsou dány partičńımi funkcemi excitačńıch stav̊u, protože
partičńı funkce translačńıho pohybu se lǐśı zanedbatelně.

5.2 Lokálńı termodynamická rovnováha (LTE)

Ve spektru zářeńı v laboratorńım plazmatu obvykle převažuj́ı úzké spektrálńı útvary (spektrálńı
čáry a rekombinačńı hrany), a spektum se tak významně se lǐśı od zářeńı absolutně černého
tělesa.

V LTE je hmota v rovnováze, ale zářeńı neńı rovnovážné. Plat́ı Maxwellovo rozděleńı pro
elektrony, Boltzman̊uv vztah mezi populacemi excitačńıch hladin a Sahova rovnice. Taková situ-
ace je možná v hustém plazmatu, kdy srážkové procesy převažuj́ı všude nad radiačńımi procesy
ovlivněnými spektrem zářeńı (fotoexcitace, fotoionizace a stimulované emise).

Pokud lze vliv spektra zářeńı na populace stav̊u zanedbat, pak jsou populace určeny lokálńımi
podmı́nkami v daném mı́stě, proto mluv́ıme o LTE.
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5.3 Koronálńı rovnováha (CE)

Jedná se o stacionárńı stav ve velmi zředěném plazmatu, kde zanedbáńı pomalých proces̊u
značně zjednoduš́ı výpočet populaćı. Ve velmi zředěném plazmatu lze zanedbat srážkovou de-
excitaci proti fotodeexcitaci a proti fotorekombinaci lze zanedbat tř́ıčásticovou i dielektronovou
rekombinaci.

5.4 Kolizně-radiačńı model

Řeš́ıme rychlostńı rovnice pro populace excitačńıch stav̊u r̊uzných ionizačńıch stupň̊u. V každém
mı́stě dostaneme systém obyčejných diferenciálńıch rovnic. Hledáme-li stacionárńı stav, polož́ıme
pravé strany rovné 0.

Vazba mezi r̊uznými mı́sty je dána jen transportem zářeńı. V přibĺıžeńı opticky tenkého
plazmatu lze zanedat vliv spektra zářeńı na populace a populace lze pak řešit lokálně (pro
každou lagrangeovskou buňku zvlášt’).

5.5 Princip detailńı rovnováhy (detailed balancing)

V rovnováze muśı být diferenciálńı reakčńı rychlost př́ımého a inverzńıho procesu stejné (in-
variantnost v̊uči obráceńı času). Z diferenciálńıho účinného pr̊uřezu př́ımého procesu lze tedy
spoč́ıtat diferenciálńı účinný pr̊uřez inverzńıho procesu a ten mohu využ́ıt i mimo rovnováhu.

Pokud nav́ıc budu uvažovat i mimo rovnováhu Maxwellovo rozděleńı elektron̊u, pak lze stejný
postup aplikovat i na rychlostńı koeficienty. V rovnováze se rychlost srážkové excitace rovná rych-
losti srážkové deexcitace a rychlost srážkové ionizace je rovna rychlosti tř́ıčásticové rekombinace.
Z rychlostńıho koeficientu př́ımého procesu je možno spoč́ıtat rychlostńı koeficient inverzńıho
procesu a ten je možno použ́ıt i mimo rovnováhu. Jednou z aplikaćı principu detailńı rovnováhy
jsou vztahy mezi Einsteinovými koeficienty. Výpočet koeficient̊u z detailńı rovnováhy je výhodný
i pro numerické modelováńı, protože je automaticky zaručeno zachováńı rovnovážného řešeńı.
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