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The electron does anything it likes. It just goes in any direction at
any speed, forward or backward in time, however it likes, and then
you add up the amplitudes and it gives you the wave-function.

Richard P. Feynman
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Einleitung

Streuexperimente sind eine etablierte Technik, physikalische Mechanismen und die Struktur
von Atomen zu verstehen. Die Untersuchung von Spin-Effekten bei der Streuung von Elek-
tronen an Atomen ertffnet die Moglichkeit, die Zusammenhénge detailliert zu studieren und
theoretische Berechnungen eingehend zu iiberpriifen (KESSLER, 1985; ANDERSEN und BART-
SCHAT, 2001). Insbesondere an schweren Atome mit nicht abgeschlossenen Valenzschalen wie
Blei kénnen simultan auftretende Spin-Effekte wie Spin-Bahn-Wechselwirkung und Elektro-
nenaustausch genauer untersucht werden. Die Streuung spin-polarisierter Elektronen an sol-
chen komplexen Atomen ist insoweit noch nicht vollstidndig verstanden, als es zum Zeitpunkt
der Entstehung dieser Arbeit zwischen Messungen und Modellrechnungen Diskrepanzen gibt.
Die Spin-Asymmetriefunktion S, ist einer von acht Parametern, die in einer theoretischen
Behandlung des Stofles von spinpolarisierten Elektronen mit unpolarisierten und unausgerich-
teten Atomen eingefithrt werden, um Spin-Effekte zu quantifizieren. Sie ist ein Mafl fiir die
Spinabhéngigkeit des Wirkungsquerschnitts. Darauf basierend ist eine Technik zur Bestim-
mung der Spinpolarisation von Elektronenstrahlen etabliert worden, die MoTT-Elektronen-
polarimetrie. In vielen Bereichen der experimentellen Physik wenden sich die Fragestellungen
der Elektronen-Spinabhéngigkeit zu. Aufgrund der rdumlichen Begrenzung vieler Laboratori-
en ist es notwendig, effiziente Detektoraufbauten mit kleinen Abmessungen zu verwenden. In
dieser Arbeit wird auch die Entwicklung eines kompakten Elektronenpolarimeters vorgestellt.
Beispielhaft wird in einem Oberflaichenexperiment die Spinpolarisation von Photoelektronen
aus einem Gold-Einkristrall bestimmt.

Ferner wird die Spin-Asymmetriefunktion bei der elastischen Streuung an atomarem Blei unter-
sucht. Der vorhandene Datensatz an experimentellen Ergebnissen ist umfangreich. Spineffekte
bei der Elektron-Atom-Streuung an natiirlichem Blei und anderen Metallatomen wurden von
KAUSSEN et al. (1987) fiir ausgewéhlte Energien von 6 bis 180 eV behandelt. Bei GEESMANN
et al. (1991) und DUMMLER et al. (1992) sind unter anderem winkeldifferenzielle Untersu-
chungen der Spin-Asymmetriefunktion fiir die elastische und inelastische Streuung an Blei fiir
ausgewéahlte Energien im Bereich von 2,5 bis 14 eV bzw. von 0,3 bis 2,0 eV présentiert worden.
Darin zeigte sich eine starke Abhéngigkeit von der Primérenergie der einfallenden Elektro-
nen. Deutlich wird sie an den unterschiedlichen Verldaufen der Spin-Asymmetriefunktion fiir
11 und 14 eV im Winkelbereich von 30° bis 125°. Die entsprechenden theoretischen Modell-
rechnungen zeigten im Falle eines so genannten R-Matrix-Ansatzes keine zufrieden stellen-
de Ubereinstimmung. Im Falle eines generalisierten KOHN-SHAM-Modells von HABERLAND

und FRITSCHE (1987) sind bei 14 eV zwar kaum Abweichungen vom Experiment festzustel-
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len, jedoch bei 11eV. Ziel dieser Arbeit ist es, durch experimentelle Untersuchung der Spin-
Asymmetriefunktion fiir die elastische Elektron-Atom-Streuung zwischen 11 und 14 €V einen
Satz von Daten zu gewinnen, der dazu genutzt werden kann, theoretische Modellrechnun-
gen zu iiberpriifen. Eine aktuell diskutierte Methode ist eine relativistische Erweiterung der
R-Matrix-Rechnungen mit einer Basis aus sogenannten B-Splines, aus der physiklische In-
formation iiber das Target-Atom erhalten werden koénnen. Im Zuge dieser Behandlung wird
die These aufgestellt, dass Elektronenkonfigurationen von Autoioinisationszustdnden die spi-
nabhéngige Streuung beeinflussen. Dies wird in einer Messung von Resonanzstrukturen im
Energiebereich von 6,5eV bis 15,5eV bei elastischer Streuung iiberpriift. Eine dhnliche Mes-
sung ist von BARTSCHAT et al. (1981) an Quecksilber fiir elastische und inelastische Streuung
durchgefiihrt worden, jedoch wurde bisher keine Modellrechnung hierfiir prasentiert, so dass
eine weitere Auswertung ausgeblieben ist. In dieser Arbeit wird diese Analysemethode anhand

der elastischen Elektronenstreuung an Blei erprobt.

Die vorliegende Arbeit ist wie folgt gegliedert: Im ersten Kapitel werden die theoretischen
Grundlagen der spinabhéngigen Elektronenstreuung an Atomen behandelt, insbesondere die
Spin-Asymmetriefunktion und der Einfluss von Resonanzen. Anschlielend wird in Kapitel 2 die
Entwicklung eines kompakten Elektronenpolarimeters vorgestellt. Die Apparatur des Streuex-
periments und die Durchfithrung der Messungen werden in den Kapiteln 3 und 4 beschrieben.
Die Ergebnisse der Untersuchungen zur Spin-Asymmetriefunktion werden in Kapitel 5 darge-
stellt und mit Modellrechnungen verglichen. Abschliefend wird die Arbeit zusammengefasst

und ein Ausblick auf weitere Untersuchungen gegeben.



1. Theorie zur Elektron-Atom-Streuung

Gegenstand dieser Arbeit sind Spin-Effekte, die bei der Streuung von Elektronen an unpolari-
sierten und unausgerichteten Atomen auftreten. Um die Effekte bei der Streuung beschreiben
zu kénnen, werden die Spinpolarisationen von ein- (P) und auslaufenden (P') Elektronenstrah-

len betrachtet. Abbildung 1.1 veranschaulicht den Stoflprozess. Im dargestellten Experiment

Elektron

Abb. 1.1.: Schema des Streuprozesses im Stofisystem (collision frame).

trifft ein Elektronenstrahl mit der Spinpolarisation P und dem Wellenvektor ko auf den Stof-
partner im Streuzentrum, der im Folgenden als Target-Atom bezeichnet wird. Die gestreuten
Elektronen werden unter dem Streuwinkel 9 in Richtung von El emittiert und weisen im
Allgemeinen eine von P verschiedene Spinpolarisation P’ auf. Die Streuebene wird von den
Wellenvektoren EO und El aufgespannt. Zur theoretischen Beschreibung und experimentellen
Analyse wird die z-Achse des karthesischen Koordinatensystems in Richtung von Eo gewéhlt.
Diese Konvention wird Stofisystem (collision frame) genannt, in dem ein in y-Richtung pola-
risierter Elektronenstrahl einen zur Streuebene senkrecht stehenden Polarisationsvektor hat.

Im Folgenden wird dieser Streuprozess im Dichtematrixformalismus beschrieben und parame-
trisiert. Anschliefend wird seine Bedeutung fiir das Experiment mit dem Target-Atom Blei
erlautert. Dabei wird insbesondere auf den Parameter Spin-Asymmetriefunktion eingegangen.
Abschlieend werden zwei Ansédtze zur numerischen Behandlung der spinabhéngigen Streuung

werden vorgestellt, die spater zur Diskussion der Messergebnisse herangezogen werden.

1.1. Dichtematrixformalismus

Zur Beschreibung der Streuung von Elektronen an Atomen ist der Dichtematrix-Formalismus

ein bewahrtes Werkzeug. In dem verwendeten Aufbau erfolgt keine vollsténdige Polarisation
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oder Ausrichtung der Stofipartner. Sie liegen somit nicht in einem reinen, sondern in einem
gemischten Zustand vor. Die Information iiber den Anfangszustand ist daher unvollsténdig.
Dies erfordert die Verwendung des statistischen Operators p, der durch eine Dichtematrix

reprisentiert wird.

1.1.1. Polarisierte Elektronen

Zunéichst wird ein Strahl von Elektronen betrachtet, deren Spins beliebig orientiert sind. Diese
lassen sich als inkohédrente Mischung von zwei reinen Spinzusténden |xx) (k = a,b) ausdriicken,
die mit einer entsprechenden Wahrscheinlichkeit wy, = N /N besetzt werden. Die Dichtematrix
P = WalXa)(Xal + ws|Xp) (xb| ist eine spezielle Darstellung des statistischen Operators dieses
zusammengesetzten Strahls (BLum, 1996). Die Berechnung des Erwartungswerts

(o) = Spur(p®o;)

= Wa{Xal|OilXa i =Pb L = T,Y, 1.1
Spur(p©) WaXaloi|Xa) + wp(Xo|oi]Xb) (i =z, 2) (1.1)

der PAULI-Matrizen o liefert Komponenten eines Vektors P= (B;,B,,P.), der Spinpolarisation
genannt wird. Die Dichtematrix eines polarisierten Elektronenstrahls lasst sich damit notieren

als:

1{ 1+P P, —iP
Pl == Y (1.2)
2\ P, +iP, 1-P,

Bezogen auf eine ausgewihlte Raumachse weisen die Spins der Elektronen die Projektionen
+h/2 oder —h/2 auf, die in diesem Zusammenhang iiblicherweise als ,,Spin-up“ bzw. ,Spin-
down“ bezeichnet werden. Ein Elektronenstrahl gilt als spinpolarisiert entlang dieser Achse,

wenn sich die Anzahlen der Spin-up- (NT) und Spin-down-Elektronen (N*) unterscheiden. Die

Uberschussgleichung
NT — N+
P == 1.
NT+ Y (1)

definiert diese Spinpolarisation beziiglich der Raumachse i (KESSLER, 1985).

1.1.2. Dichtematrix von Atomen

Da bei dem hier vorgestellten Experiment die Target-Atome unpolarisiert und unausgerichtet
und daher als Mischung aus unabhéngigen reinen Anfangszustédnden vorliegen, werden diese
durch den statistischen Operator pé beschrieben. Dieser setzt sich allgemein zusammen aus
den moglichen Zustanden der Atome [i;) (i = 1,2,...), die mit der Wahrscheinlichkeit w;

eingenommen werden:

Py = Zwi|¢i><¢i| : (1.4)
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-/

Jeder der Zustande |¢;) wird in einer gewahlten vollstandigen Orthonormalbasis {|¢;/)}, (7' =
1,2,...) als Superposition ausgedriickt:

i) = aildy) und (i = aj;{¢;] .
5 j
Der statistische Operator aus (1.4) hat damit die Form:
A *
Po = ZZ Zaij’ a;; Wy ‘¢j’><¢j‘ .
AT
Die Ubergangsmatrixelemente zwischen zwei Basiszusténden

¢I‘Po ‘(bk Zwl Qg a’zk

sind eine Darstellung der Dichtematrix in der gewéhlten Basis. Im Fall von nicht orien-
tierten und nicht ausgerichteten Target-Atomen, die sich allein in der Gesamtdrehimpuls-
Magnetquantenzahl M, bei fester Gesamtdrehimpuls-Quantenzahl .J, unterscheiden, sind die
Besetzungswahrscheinlichkeiten der magnetischen Unterniveaus gleichverteilt und damit w; =

(2Jy + 1)7L. Die Dichtematrix des Target-Atoms vereinfacht sich damit zu:

1
= 1 1.
2J,+1 "o (1.5)

wobei 1, die Einheitsmatrix vom Rang (2.J, + 1) ist (BLum, 1996).

po

1.1.3. Streuamplituden und Streuzustand

Ohne Beschrinkung der Allgemeinheit ldsst sich ein reiner Anfangszustand des Stofisystems
durch |Jy,My; lgom0> angeben, wobei M, die Magnetquantenzahl der Target-Drehimpulsquanten-
zahl J, und my = £1/2 die magnetische Spinquantenzahl des einfallenden Elektrons be-
zeichnen. Analog wird ein reiner Endzustand mit |.J;,M;; E1m1> ausgedriickt. Der Ubergang
zwischen beiden wird mittels des Ubergangsoperators T in Form einer Streuamplitude f be-

rechnet, wobei die Abhéngigkeiten von J,, J;, Eo und El hier unterdriickt werden:
f(Mymy; Mogmg) = <J1M17k1m1‘T‘J0M0a k0m0> (1.6)

Es werden solche direkte Streuamplituden genannt, fir die mqg = my gilt, d. h., dass die Spin-
projektion sich durch die Streuung nicht dndert. Die anderen, bei denen der Spin des Elektrons
umgekehrt wird (mg = —m;), werden als Spin-Flip-Amplituden bezeichnet.

Gewohnlich erfolgt die Préaparation der Stofipartner, wie auch in diesem Experiment, un-
abhéngig voneinander. Die Anfangszustinde sind somit nicht miteinander verschrankt. Fir
ein System aus stoflenden Elektronen und Target-Atomen wird die Dichtematrix p, seines

Anfangszustands daher als direktes Produkt aus (1.5) und (1.2) berechnet:

1 1 1+ P P, — 1P,
A e z T y
pPo=py Xpyp=—">-1j, %X = . (1.7)
2Jo+ 17" 2(Px+z'Py 1-P; )
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Bei gemischten Zustdnden wird die Dichtematrix nach dem Stof§ p; aus der Anfangsdichtema-

trix pp mit dem Ubergangsoperator T gebildet:
p1 = Tp T, (1.8)

TT bezeichnet den zu T adjungierten Operator. Formal wird die Information iiber den Streu-
prozeB aus den Matrixelementen (J|M]; kym)|p,|J, M,; k;m,) gewonnen, deren weitere Be-
rechnung mit Gleichung (1.8) einen Zusammenhang zur Anfangsdichtematrix p, herstellt
(BARTSCHAT, 1984). Fiir die Elemente der Dichtematrix gilt damit folgende Beziehung;:
- - (1.8) - -
(JIMy; kym | py|Jy Mys kymy) = <J{M{%k‘1m/1|TPoTT|J1M1§k71m1>

= Z <J{M{;k1m’1]T]JéMé;k0m6> (Jo Mg kgmglpol Jo Mos kgmg)
JAM Iy M, . .
Omﬁnfo ’ (16 x (JoMo; komo| TT[J; My; kymy)

(1.6)

(1.9)

= Z F(Mymy; Mymg) f*(Mymy; Mym) <J6M6§Eom6\Po‘JoMo§Eomo>'
JoMoJo M
mgmg

Dies ist die Dichtematrix des Streuzustands, der sich aus den Endzustdnden des Target-Atoms
und der gestreuten Elektronen zusammensetzt. Bei der letzten Umformung werden hierbei die
in Gleichung (1.6) definierten Streuamplituden mit den auftretenden Matrixelementen identi-
fiziert. f*(M;mq; Mymg) bezeichnet die komplex konjugierte Streuamplitude.

Fiir gewohnlich wird ein Experiment so eingerichtet, dass die Target-Drehimpulse vor und
nach dem Sto (J, = Jy, J; = Jj) sowie der Wellenvektor /;0 feststehen, d.h., dass un-
ter diesen Voraussetzungen eine Summation iiber diese Grofien entfillt. Die Matrixelemente

(TG M komi| polJo My; kgmg) mit J, = Jj repriisentieren die Priiparation des Stofsystems.

1.1.4. Reduzierte Dichtematrix

Bei den Messungen im Rahmen dieser Arbeit werden nur die gestreuten Elektronen detektiert.
Die daraus maximal zugéngliche Information ist in der sogenannten reduzierten Dichtematrix
(kym)|py|kym,) enthalten (BLuM, 1996). Sind die Target-Atome anfangs unpolarisiert, gel-
ten fiir die Magnetquantenzahlen in Gleichung (1.9): M} = M,. Werden sie nach dem Sto8
nicht untersucht, wird iiber die nicht beobachteten Magnetquantenzahlen M; = M/ ebenfalls
inkohédrent summiert, wobei auf Grund eines energieselektiven Elektronennachweises wie oben
erwahnt J; = J] als fest angesehen wird:
(J1 M7 ElmHPlUlMﬁElmﬁ — Z <J1M1;E1m’1]p1]J1M1;E1m1>

M, M,

Moy (1.10)

= <E1m/1|P1|E1m1> .

allg. Dichtematrix

red. Dichtematrix
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Dieser Ausdruck wird als reduzierte Dichtematrix ( k,m/|p;|k;m,) bezeichnet. Diese beinhal-
tet die Information des Stoiprozesses, ohne Betrachtung des anfangs unpolarisierten Target-
Atoms, sondern nur unter Berticksichtigung der Elektronen. Unter den vorangehenden An-
nahmen (J) = J,, My = M,, M, = M|, J, = J| fest) und Bezichungen wird sie wie folgt

berechnet:

<k1m’1\p1]k1m1>

(1.9) * 7 1
= Z f(Mymi; Mgmg) f*(Mymys Momg) (My; kgmg|po| Mo; komy)
MIMO
mymg
(1.7) * 7 e 1.
= Z F(Mymi; Mymg) f*(Mymy; Momy) (Mo; kgmg|pg x p§| Mo; kgmo) (1.11)
MM,
mymg
(1.5) 1 * 7 e
= > F(Mymy; Mymg) f*(Mymy; Mymg) (kgmo|pglkomy) -
2Jy + 1
MlMO
mgmg

Fiir die letzte Umformung wurde die Inkohérenz zwischen pi* und p§ ausgenutzt, die allgemein

bei getrennter Praparation gilt:
- A - A - -
(Mo; kgmy|py x po|Mo; kgme) = (Mol pg'| Mo) (kgmg| pg kgm) -

Fiir eine tibersichtliche Darstellung der anschliessenden Betrachtungen wird folgende Schreib-

weise eingefiihrt (BLuM und KLEINPOPPEN, 1983):

1
(mllmf);m1m0> = 27 1 Z f(Mlmll;Mom6)f*(M1m1;Momo) . (1.12)
0 M, M,
Die Argumente des Ausdrucks (m/|m{;m;mg,) konnen zu 2* = 16 komplexen Parametern

kombiniert werden, die aus solchen Experimenten bestimmt werden kénnen und die darin
zugéngliche Information enthalten. Eine detaillierte Besprechung wird bei BARTSCHAT (1989)
gegeben.

Mathematische und physikalische Eigenschaften des Stofisystems schranken jedoch deren An-
zahl ein. Aus Gleichung (1.12) wird ersichtlich, dass gilt:

(mllmf);m1m0> = <m1m0;m’1m’0>* ) (1.13)

wenn die Hermitizitdt der reduzierten Dichtematrix berticksichtigt wird. Die Anzahl der un-
abhéngigen Parameter wird hierdurch auf 16 reale verringert. Weiterhin unterliegt ein solches
StoBsystem der Spiegelinvarianz beziiglich der Streuebene. Bezeichnet R den Spiegeloperator,

gilt fiir die Streuamplituden aus Gleichung (1.6):

(J1 My kyma | T| JoMo; komo) = (J1 My; kyma [RITR[Jo Mo komo) - (1.14)
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Diese Spiegelung setzt sich zusammen aus einer Parititsoperation P und einer Drehung
D(a,8,y) um den Winkel § = —7m um die y-Achse des Koordinatensystems, die gemafi den
EULER’schen Winkeln vollzogen wird (s. Anh. A.1). Der Paritdtsoperator ist hermitesch und

prapariert den Eigenwert 11y des Zustands heraus:

R|JoMo; kgmo) = D(0, — m,0) o P |Jo Mo; kgmo)

= Mp(—1)To=MoF1/2=mo| 1o Mo ko — mg) -

Diese Beziehung gilt analog fiir den Endzustand des Stofisystems. Angewendet auf Gleichung
(1.14), wird fiir die Streuamplituden damit folgende Beziehung berechnet:

F(Mimy; Mymg) = HoIly (—1) 71—tz =mitJo=Motg=mo £(_ Ay —my; — My —mg) . (1.15)

Diese Symmetriebeziehung wird auf die Schreibweise in Gleichung (1.12) iibertragen:

/
—mq+my—m <_ /

<m3m6§m1m0> = (_1)m/1 my — mé; —my = m0> . (1.16)

In einem Experiment, in dem nur die Elektronen prédpariert und beobachtet werden, wird
dadurch die Anzahl der zuginglichen Parameter auf acht halbiert. Sie werden im folgenden

Abschnitt behandelt.

1.2. Generalisierte STU-Parameter

Im Zuge der theoretischen Behandlung des Streuprozesses werden generalisierte Parameter
eingefithrt, mit denen Spin-Effekte dargestellt werden. Sie beschreiben die Streuung spinpo-
larisierter Elektronen an unausgerichteten Target-Atomen. Im Folgenden wird ihre Ableitung
skizziert und ihre Bedeutung fiir das Experiment betrachtet. Eine detaillierte Besprechung,
insbesondere eine Berechnung der Streuparameter, findet sich bei BARTSCHAT (1989).

Zunachst wird aus der Spur der reduzierten Dichtematrix der differenzielle Wirkungsquer-
schnitt unter Verwendung der Dichtematrix eines polarisierten Elektronenstrahls aus Gleichung

(1.2) berechnet:

do 1
a9 Spur(p;) = ) Z (mymg;mymg) —2 B, Im{(% —%§ % %>} ’ (1.17)
mimo
spinunabhéangig spinabhéngig

der in einen spinunabhéngigen und einen spinabhéngigen Teil zerlegt wird. Aus dem ersten
Summanden wird der differenzielle Wirkungsquerschnitt fiir die Streuung unpolarisierter Elek-
tronen an nicht ausgerichteten Target-Atomen definiert:

do 1 1
R — — . - - M M 2 ' 11
(dQ)u ) mlzmo<m1m0’mlm°> 2(2Jo + 1) M%O‘f( 1ma; Momy )| (1.18)

mimo
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Der Wirkungsquerschnitt aus Gleichung (1.17) wird damit als

do do

notiert. Sy bezeichnet die Spin-Asymmetriefunktion, die in der gewahlten Beschreibung durch:

-1
si=-2(55) it -kib . -1<s <4 (1.20)

dargestellt wird. Durch diese Grofie wird die Spinabhéngigkeit des differenziellen Wirkungs-
querschnitts quantifiziert. Die Streuintensitit der Elektronen unterscheidet sich fiir die Pro-
jektionen Spin-up und Spin-down. Im anschliefenden Abschnitt 1.3 wird dies eingehender
behandelt. Anhand von Gleichung (1.17) bzw. (1.19) wird ersichtlich, dass in der gewéhlten
Streugeometrie wie in Abb. 1.1 nur senkrecht zur Streuebene stehende Polarisationskompo-
nenten (F)) einen Beitrag liefern.

Ein Zusammenhang zwischen der Polarisation vor und nach dem Stof8 wird analog zu Glei-

chung (1.1) durch die Bildung des Erwartungswerts der PAULI-Matrizen hergestellt. Fiir die

Komponenten der beiden Vektoren Pund P’ ergeben sich folgende Gleichungen:

do
Bag=h(3-553)+ (355 -9)+B (05533 — (-3-355-3)) » (121a)
do do
Tx -~ zz \ 10
(3 > e >
., do
T R e T e N I T I LT I
do do
s (30), % (4a),
do
P p (hih-G-bideR @RBd-bil). 029
do do
e (d_ﬂ) U (dﬂ)

Bei den jeweiligen Umformungen wird eine Darstellung gewahlt, bei der die einzelnen Ter-
me den differenziellen Wirkungsquerschnitt (do/d2), beinhalten. Die verbleibenden Faktoren
sind neben S, weitere Parameter fiir Spin-Effekte, die bei der Streuung auftreten. Fiir den
Fall, dass F, = 0 ist, verschwindet die Komponente Py’ nicht. Dies bedeutet, dass ein zuvor
unpolarisierter Strahl durch den Stofl senkrecht zur Streuebene polarisiert werden kann. Daher
bezeichnet S, die sogenannte Polarisierfunktion, die Werte von —1 < S, < +1 annimmt.

U,, und U,, werden Rotationsparameter genannt. Fiir sie betragt der Wertebereich: —1 <
Uz 2o < +1. Sie quantifizieren jeweils einen Anteil von F, bzw. P, der in der Streuebene ge-
dreht wird. Die T}, .-Parameter sind ein Maf} fiir die Kontraktion des Polarisationsvektors. Sie
nehmen Werte zwischen —1 < T, , . < 41 an. Sie beschreiben eine Stauchung oder sogar Um-
kehrung der jeweiligen Komponente von P= (B:,R),P.). Ursache hierfiir ist die Anderung ei-

ner einzelnen Elektronenspinprojektion (sog. Spin-Flip) durch Elektronenaustausch oder durch
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Elektron

Abb. 1.2.: Bedeutung der STU-Parameter im Stofisystem. Gezeigt werden die Wirkung der
Asymmetriefunktion S, , die der Polarisierfunktion Sp, die Kontraktionsparameter 1 ,, . so-

wie U, und U,,, die eine Drehung in der Streuebene beschreiben.

,Umklappen®, was die Anderung der Spinorientierung bezeichnet. Die geometrische Interpre-
tation dieser generalisierten STU-Parameter ist in Abbildung 1.2 dargestellt. Durch Zusam-
menfassen der Gleichungen (1.20) lésst sich der Polarisationsvektor nach dem Stofl mit einer

Vektorgleichung angeben:

) T, B +UgE
pro— . ) 1.22
1+ S, L, Sp +1y B, ( )
E-F?z_Uzmjja:

Die hier eingefiihrten sieben Parameter sind zusammen mit dem differenziellen Wirkungsquer-
schnitt die zuvor erwidhnten acht Gréflen, die die maximale Information des Streuprozesses
bei der hier behandelten Experimentfithrung wiedergeben. Im Sinne ihrer Definition beschrei-
ben sie die Spin-Effekte, die bei der Streuung an unpolarisierten Atomen auftreten. In einem
Experiment mit der Elektronenpolarisation senkrecht zur Streuebene (P = (0,R,,0)) sind die
Parameter Sp, Sy und 7, zugénglich.

Abschlielend wird ein verschwindender Target-Gesamtdrehimpuls vor und nach der Streuung
(Jo = J1 = 0) betrachtet, was z.B. bei der elastischen Streuung an Blei der Fall ist. In dem
Ausdruck (m)m{; mimg) in Gleichung (1.12) entfillt die Summierung tiber die Magnetquan-

tenzahlen My und M;. Die Beziehung fiir die Streuamplituden in Gleichung (1.15), die aus der

Reflexionsinvarianz folgt, fithrt damit zu einer weiteren Eigenschaft:

(miymiy; mymg) = oIl (—1)"™1 "0 (—m) — mi;mym) . (1.23)

Insbesondere folgt unter diesen Voraussetzungen aus der Definition in Gleichung (1.12):

(mymg; mymg) = f(0mi;0mg) f*(0my;0my) ; (1.24)
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somit tritt hier eine Faktorisierung in die Streuamplituden auf. Mit den vorangegangenen

Uberlegungen wird die Anzahl der STU-Parameter schlieblich auf vier reduziert:

Sp =1ILILSy , T, =1L1ly, T, =IL1IgT., U, =ILILU.,, . (1.25)
Bei elastischer Streuung ergibt das Produkt IIpIl; = +1, sodass insbesondere gilt:

S\ =S, T=1, =T, Uy,="U,.. (1.26)

Diese drei verbleibenden Parameter und der differenzielle Wirkungsquerschnitt (do/df2), aus
Gleichung (1.18) sind die sogenannten relativen STU-Parameter nach KESSLER (1985). Da
T, = 1 feststeht, kann Elektronen-Austausch bei elastischer Streuung an Target-Atomen mit

Jo = J1 = 0 in y-Richtung nicht direkt beobachtet werden.

1.3. Die Spin-Asymmetriefunktion

In dieser Arbeit wird insbesondere die Energieabhangigkeit der Spin-Asymmetriefunktion Sy
bei der Elektronenstreuung an Blei behandelt. Zwei Effekte liefern hier einen Beitrag: die
Spin-Bahn-Wechselwirkung und der Feinstruktur-Effekt. Diese beiden Mechanismen werden

im Folgenden kurz erlautert.

1.3.1. Die Spin-Bahn-Wechselwirkung

Die Spin-Bahn-Wechselwirkung resultiert aus der Relativbewegung von Elektronen im Feld
eines Atomkerns. Im Ruhesystem eines Elektrons mit dem Impuls ﬁgo, das sich auf einen
Atomkern zubewegt, sicht dieses ein Magnetfeld B = — (7 x E)/c?, das aus seiner Relativbe-
wegung im elektrischen Zentralfeld E (r) = =VV/(r) der abgeschirmten positiven Kernladung

resultiert (MAYER-KUCKUK, 1985):

E(r) = —d‘(/i—(r)i und B =—
r

r Me C

1 dV(r)
mec2r dr

hko x E(r) = — 1, (1.27)

2

wobei die Definition des Bahndrehimpulses [=7x ﬁgo verwendet wird. Dieses Feld steht in
Wechselwirkung mit dem Spin 5 des Elektrons, mit dem ein magnetisches Moment verbunden
ist:

gs€o
———35.

1.2
D (1.28)

fis =

Dieser Ausdruck enthélt mit gs & —2.00232 den LANDE-Faktor des Elektrons mit der Ruhe-
masse m,, und eg ist die Elementarladung. Das Wechselwirkungspotenzial V}; im Ruhesystem

des Elektrons berechnet sich dann nach:

gseo dVIr) - 7 (1.29)

V.= —fi=-B=—
ks Hs 2m2cr  dr
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Elektronen_ H4

Abb. 1.3.: Skizze zur Spin-Bahn-Wechselwirkung. Die magnetischen Momente (g4, 1)) und die
entsprechenden Streuintensitéiten sind farblich kodiert: | Spin-up-Elektronen, | Spin-down-

Elektronen.

Beim Wechsel in das Laborsystem muss zusétzlich in Folge der LORENTZ-Transformation
der THOMAS-Faktor 1/2 berticksichtigt werden (JACKSON, 2002). Vjs héngt also von dem
Produkt aus Spin und Bahndrehimpuls ab. Abbildung 1.3 veranschaulicht diese Spin-Bahn-
Wechselwirkung zwischen dem Kontinuums-Elektron und dem Target-Atom. Daraus folgen
die unterschiedlichen Wirkungsquerschnitte (do/dQ)" und (do/dQ)* fiir die beiden moglichen
Spinprojektionen entlang der y-Achse. Ein unpolarisierter Elektronenstrahl wird durch die
Streuung polarisiert. Dies ist die Ursache fiir die Polarisierfunktion Sp aus Gleichung (1.22).
Spinpolarisierte Elektronen werden demnach unterschiedlich stark gestreut. Diese Wirkungs-

querschnittasymmetrie wird als Uberschussgleichung zusammengefasst:

g T— g + .

Fiir einen beliebigen, aber festen Streuwinkel ¥ resultiert daraus ein Unterschied an Streuin-

tensititen fiir Spin-up- und Spin-down-Elektronen (NT+(19)). Diese Streuintensititen sind pro-
portional zum differenziellen Wirkungsquerschnitt. Damit 14sst sich Gleichung (1.30) schreiben

als:
_ NT(9) — N*(9)

AW) = B S\0) = 55T i)

Y

(1.31)

Die Wechselwirkung ist spiegelsymmetrisch, sodass fiir die Streuintensititen NT+(+9) gilt:
N*(9) = NT(—9) . Gleichung (1.31) beschreibt somit auch eine Links-Rechts-Asymmetrie, die
fiir polarisierte Elektronen bei festen Streuwinkeln +4 zu beobachten ist. In diesem Zusammen-
hang wird S, auch als SHERMAN-Funktion bezeichnet (SHERMAN, 1956). Sie ist im elastischen
Fall identisch mit der Spin-Asymmetriefunktion fiir die Streuung an unpolarisierten Target-
Atomen (KESSLER, 1985). Die Streuung unter Einbeziehung der Spin-Bahn-Wechselwirkung

ist in der Literatur auch als MOTT-Streuung bekannt (MoTT, 1929).
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1.3.2. Der Feinstruktur-Effekt

Der Feinstruktur-Effekt tritt in reiner Form merklich auf, wenn spinabhéngige Krifte wie
die zuvor diskutierte Spin-Bahn-Wechselwirkung vernachlassigt werden kénnen. Unter dieser
Annahme ist eine Anderung der Spinorientierung (Spin-Flip) des Projektilelektrons nur iiber
Austausch moglich.

Mafgeblich fiir den Feinstruktur-Effekt ist die stoflinduzierte Ori-

entierung der anfangs unpolarisierten Target-Atome. Eine se- - Ki;gﬁt-

miklassische Betrachtung ist in Abbildung 1.4 gezeigt (HANNE,
1984). Die Vorstellung ist analog zu einem streifenden Stof}; der

Drehimpuls in das System einbringt. Zwischen der Hiille und dem

Projektilelektron wirkt die CouLoMB-Abstoflung auf Grund der

negativen Ladung. Durch die wirkenden Kréfte kommt es zur Ori-

. o« -
entierung der ,Ladungswolke* senkrecht zur Streuebene. Im quan Abb. 1.4 StoBindugierte

tenmechanischen Bild bedeutet Orientierung eines Ensembles von Orientierung nach HANNE

Atomen, dass der Erwartungswert des Bahndrehimpuls-Operators (1984).

L nicht verschwindet: (L) # 0.

Wird nun das Target-Atom im Zuge des Stofprozesses orientiert, hingt die Streuwahrschein-
lichkeit, und damit der Wirkungsquerschnitt, von dem beteiligten Feinstruktur-Multiplett und
von der Spinorientierung der Elektronen ab. Kann die Aufspaltung der Niveaus experimentell
aufgelost werden, hat die Konfiguration des beobachteten Feinstrukturniveaus Auswirkung auf
die Austauschwahrscheinlichkeit der Elektronen, denn mit (L) # 0 ist durch die Feinstruktur-
kopplung auch eine Spinorientierung (S) # 0 verbunden, wobei S die Spinoperator bezeichnet.
Es ldsst sich auch hier eine Asymmetrie zwischen NT(9) und N*+(19) feststellen. Ein unpolari-
sierter Strahl wird durch diesen Effekt polarisiert. Der Mechanismus ist unabhéngig der Ord-
nungszahl Z. Lediglich die Aufspaltung der Feinstruktur nimmt mit der Grée des Kerns zu,
weshalb sie bei schweren Atomen besser aufgelost werden kann. Eine ausfiihrliche Besprechung
wird bei HANNE (1983) vorgenommen. In reiner Form tritt der Feinstruktur-Effekt bei leichten
Target-Atomen (Z < 10) und eher kleinen Streuwinkeln auf. Mit der Groe des Atomkerns
nimmt auch die Spin-Bahn-Wechselwirkung mit dem Projektilelektron zu. Die beiden Effekte
sind dann nicht zu unterscheiden, insbesondere bei Energien, bei denen Elektronen-Austausch

eine hohe Wahrscheinlichkeit besitzt.

1.3.3. Einfluss von Resonanzen

Eine Fragestellung dieser Arbeit behandelt den Einfluss von Resonanzen auf die Spin-
Asymmetriefunktion. Sie treten bei der Elektronenstreuung auf, wenn das Target-Atom mit

dem einfallenden Projektilelektron ein kurzlebiges angeregtes Anion bildet. Dabei werden ein
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nicht-bindender Zustand mit einer kurzen Lebensdauer besetzt und das gestreute Elektron
wieder abgegeben:
A*+ e~ (inelastisch)
e +A - (A7)
A +e”  (elastisch)
Diese Reaktionsgleichung berticksichtigt bei den Ejektilen eine mogliche Anregung des Target-
Atoms bei inelastischer Streuung.

Der Mechanismus unterscheidet sich grundsétzlich von

Target- Target-
der direkten Streuung, bei der das Streuelektron instan- Atom % Atom

|

ein Zusammenhang zwischen Resonanzen und angereg- Apb. 1.5.: Schemata der direkten

tan den Bereich des Target-Atoms verlésst. In Abbildung

1.5 sind diese beiden Prozesse skizziert. Der gebundende

Ubergangszustand ist darin als Bahn um den Atomkern

symbolisiert.

Nach TAYLOR et al. (1966) besteht im Allgemeinen

ten Zustédnden des Target-Atoms, das in einer Modell-  (links) und der resonanten Streuung
Vorstellung den Rumpf des Anions bildet. An dieses wird (rechts).

das einfallende Elektron dadurch gebunden, dass es angeregt wird und daher der Kern weniger
stark abgeschirmt ist. Die Streupartner werden dadurch aneinander gebunden. Das zusétzliche
Elektron besetzt einen angeregeten Zustand (sog. core-excited resonant state). Das Anion
zerfallt schlielich durch Autoionisation zum neutralen Atom. Ein Elektron wird dabei abge-
stoflen, indem es die durch den Elektroneneinfang in das System eingefiihrte Energie vollstandig
bzw. teilweise aufnimmt, je nachdem, ob es sich um elastische oder inelastische Streuung han-
delt.

Es werden zwei Arten von Resonanzen unterschieden, die iiber die relative energetische Lage
beziiglich der zugeordneten angeregten Zustinde des Target-Atoms festgelegt werden (SCHULZ,
1973). Die FESHBACH-Resonanzen liegen bis zu 0,5eVunterhalb der entsprechenden Target-
Zustdnde. Sie haben eine ldngere Lebensdauer, da die Bindung stérker ist. Im Wirkungsquer-
schnitt sind sie als scharfe Struktur zu erkennen. Die kurzlebigeren Shape-Resonanzen bilden,
energetisch betrachtet, oberhalb der angeregten Zustande ,virtuelle* Zustidnde. Das Wech-
selwirkungspotenzial zwischen einfallendem Elektron und Target-Atom setzt sich zusammen
aus einem attraktiven Dipolterm und einem repulsiven Zentrifugalterm V;, der sich aus einer

semiklassischen Betrachtung der Bahnbewegung ergibt:

I(1+1)
rz2

‘/lr\/

wobei r den Abstand vom Kern und [/ die Drehimpulsquantenzahl bezeichnet. Daraus resul-

tiert eine Potenzialmulde, in der das Kontinuumselektron gebunden wird. Diese Resonanzen
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treten vorwiegend bei inelastischer Streuung sowie im elastischen Fall bei kleinen Energien auf.
Die Lebensdauer ist im Allgemeinen kiirzer, und damit ist die Form im Wirkungsquerschnitt
breiter.

Von besonderem Interesse sind die sogenannten Autoionisations-Resonanzen. Sie bezeichnen
metastabile Anregungen, die oberhalb der Ionisationsschwelle eines Mehr-Elektronen-Atoms
liegen. Die Zustédnde zerfallen dann in ein einfach geladenes Ion und ein emittiertes Elek-
tron. Eine ausfiihrliche Besprechung wird bei CONNERADE (1998) vorgenommen. Experi-
mentell nachgewiesen wurden sie bereits von BEUTLER (1933). Eine analytische Behandlung
und Ableitung der Form der Resonanz wird bei FANO (1961) vorgestellt. Diese Autoionisa-
tionszustdnde sind Bestandteil der theoretischen Berechnungen in Abschnitt 1.5.2. Der im
Vergleich zur direkten Streuung lingere Aufenthalt im Bereich des Target-Atoms wirkt sich
auf die Wechselwirkungszeit im Streuprozess aus. Als Folge treten angeregte Zustinde, die
die Spin-Asymmetriefunktion beeinflussen, als Resonanzen auf. Bei einer Untersuchung der

Abhéngigkeit von der Primérenergie der Elektronen kann dieser Einfluss bestimmt werden.

1.4. Atomares Blei als Streu-Target

Als Streu-Target wird natiirliches Blei verwendet. Im Periodensystem ist es das flinfte Element
der IV. Hauptgruppe (Graphit-Grupppe) mit der Ordnungszahl Z = 82. Der Schmelzpunkt
betragt 327°C, der Siedepunkt 1750°C. Abbildung 1.6 zeigt ein vereinfachtes Termschema von
atomarem Blei. Dargestellt sind ausgewéahlte Zusténde bis zur ersten Ionisationsschwelle von
FEion = 7,417eV. Die Werte und elektronischen Konfigurationen sind der Internet-Datenbank
des National Institute of Standards and Technology, USA entnommen (RALCHENKO et al.,
2008; WooD und ANDREW, 1968) und im Anhang A.3 tabelliert. Die entsprechenden LS-
Terme sind bei MOORE (1958) aufgefiihrt. Im elektronischen Grundzustand betragen die Quan-
tenzahlen S = 1 und L = 1. In LS-Notation wird er als [Xe]4f* 5d'° 652 6p? 3Py angegeben.
Wegen der hohen Ordnungszahl (Z = 82) tritt innerhalb des Atoms eine starke Spin-Bahn-
Wechselwirkung auf, weshalb das intermedidre Kopplungsschema oder die jj-Schreibweise
[Xe]4f14 5410 652 6p* (1/2,1/2)0 verwendet werden kann (Anh. A.2). Ausschlaggebend fiir theo-
retische Uberlegungen ist jedoch die Angabe der Gesamtdrehimpuls-Quantenzahl Jy = 0, die
in den Notationen enthalten ist.

Fiir eine Energiekalibrierung wird die StoSanregung des Ubergangs 6p 7s 3PS — 652 6p% 3P,
ausgewdahlt, dessen Wellenldnge A\ = 405,7 nm betrégt. Dieser ist in Abb. 1.6 mit einem Pfeil
gekennzeichnet. Die bendtigte kinetische Energie betriagt E = 4,38 eV.

Bei der spinabhéngigen Streuung ist zum einen auf Grund der hohen Ordnungszahl ein star-
ker Spin-Bahn-Effekt zu erwarten. Bei Energien um 10 eV muss andererseits der Feinstruktur-

Effekt mitberiicksichtigt werden, da bei diesen Energien der Austausch wahrscheinlich wird,
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IS IPo lD 3P 3Po 3D 3Do 3Fo

Tonisation 7,417 eV

7r 1 7
6p1/27d
1 3
2 T2
6 L 6p3/27s1o—1 6p1/2851/2 1 16
6p3/2781 /2 2 6p1/26d ;
———0 6p1/27p3/2 % b 2
6171/27]91/2 1
5 F 1 5
6p1 /275 L
. /275172 0
2 o4t 14
o) 6m2
e P3/9 0
]
=
=
3F 1 3
6p§/272
2 F 1 2
6 6
1L P1/20P3/2 ) 1
o sPb 6p% ) J=0 10

Abb. 1.6.: Vereinfachtes Termschema fiir atomares Blei nach RALCHENKO et al. (2008) und
MOORE (1958). Den Niveaus sind die Elektronenkonfigurationen zugeordnet. Die nebenste-
henden Zahlen bezeichnen den Gesamtdrehimpuls J. Zur Benennung der Terme wird die
LS-Notation verwendet. Zusétzlich ist der zur Energiekalibrierung verwendete Ubergang ein-

gezeichnet.

weil die Geschwindigkeiten der Projektil-Elektronen denen der gebundenen Target-Elektronen
entsprechen. Weiterhin zeigt die Elektronenkonfiguration 6s26p? mit den LS-Termen 3P071,2
auf, dass beim Blei im Grundzustand eine starke Feinstrukturaufspaltung vorliegt. Sie betragt
zwischen J = 0 und J = 1 circa 0,9eV. Der (J = 2)-Zustand liegt bei 1,4€V. In einem realen
Experiment mit einem typischen Verdampfungsofen ist das Feinstruktur-Niveau ®P bei elas-
tischer Streuung zugénglich, auch wenn zum Elektronennachweis Spektrometer mit geringer

Energieauflosung AE > 200meV verwendet werden. Ein Austausch in y-Richtung ist an die-
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sem Zustand nicht beobachtbar, da die Spins der Target-Elektronen parallel stehen und nach
Gleichung (1.26) T, = 1 gilt. Ein Elektronenaustausch wird nur iiber eine Anregung moglich,

d.h. bei inelastischer Streuung.

1.5. Modelle zur theoretischen Behandlung elastischer Streuprozesse

Bei der theoretischen Behandlung von atomaren Streuprozessen werden im Wesentlichen
zwei unterschiedliche Ansétze fiir die Berechnung verwendet, deren Grundziige im Folgen-
den erlautert werden. Der eine bedient sich der Stoérungsrechnung, der andere benutzt das
nicht-perturbative R-Matrix-Konzept. Zur Losung der SCHRODINGER- respektive der DIRAC-
Gleichung werden bei beiden ein Separationsansatz gewéhlt und das Problem auf die Berech-
nung der Radialwellenfunktion reduziert. Aus der asymptotischen Form der Lésungen werden

dann tiblicherweise die Streuamplituden abgeleitet.

1.5.1. Methode mit relativistischem Modell-Potenzial

Dieses Verfahren basiert auf der sogenannten Relativistic Distorted Wave Approximation (RD-
WA). Dabei wird die Bewegung des Projektil-Elektrons im Feld des Target-Atoms durch einen
Potenzialansatz beschrieben und mit Mitteln der Stérungsrechnung geldst.

Die Wellenfunktionen der Target-Atome werden je nach deren Kernladungszahl Z ausgewéhlt.
Bei leichten Atomen wird die Wellenfunktion des Grundzustands z. B. nach der HARTREE-
Fock-Methode berechnet (MCLEAN und McCLEAN, 1981). In dieser nicht-relativistischen
Néherung wird ein N-Elektronen-System durch N Einelektron-Wellenfunktionen représentiert.
Sogenannte DIRAC-FOCK-Wellenfunktionen stellen eine relativistische Erweiterung der Metho-
de dar (PARPIA et al., 1996) und werden tiblicherweise fiir schwere Atome eingesetzt.

Die Bewegung eines Projektilelektrons im (effektiven) Zentralfeld des Target-Atoms wird durch
die (vereinfachte) DIRAC-Gleichung beschrieben (TOSIC et al., 2008):

{ca - p+ Bmc® — V(r)} v =FE¥

Hierbei sind o und 8 die DIRAC’schen 4 x 4-Matrizen. Die Losungen ¥ sind 4-dimensional
und werden Spinoren genannt. Zur Losung des Streuproblems wird das Variationsprinzip der
quantenmechanischen Stérungsrechnung herangezogen.

Die Stérung tritt als Potenzialterm auf. Dieser wird in diesem Zusammenhang optisches Po-

tenzial Vopi () genannt und als Summe von drei Anteilen dargestellt:
Vopt (1) = Vatat (1) + Vex(r) + Vool (r) -

Vitat () heifit das statische Potenzial, das aus der HARTREE-FOCK-Gleichung berechnet wird.

Dieser Term beinhaltet die CouLOMB-Wechselwirkung des Projektilelektrons mit dem Atom
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und dessen Hiille.

Der zweite Summand Ve (r) (exchange) bezeichnet einen lokalen Potenzialterm, der Elektro-
nenaustausch beriicksichtigt. Bei SLATER (1951) wird ein Ausdruck Vi, ~ p(r)/? angegeben,
bei dem die Ladungsdichte p(r) der Hiillenelektronen beriicksichtigt wird. FURNESS und Mc-
CARTHY (1973) diskutieren einen Term, der von der Elektronenenergie abhéngt und die Nicht-
lokalitdt der Austauschwechselwirkung durch ein dquivalentes Zentralpotential ausdriickt.
Das Polarisationspotenzial Vj,01(7) wird aus einem kurz- und einem langreichweitigen Potenzi-

alterm (Vsg und Vir) ausgedriickt (TOSIC et al., 2008):

Var, falls r < r¢
Vpol(r) =

iR, falls r > r .
Dabei bezeichnet r. den Abstand, bei dem die Potenziale ineinander {ibergehen. Grundsétzlich
propagiert bei dieser Methode das Kontinuumselektron im Potenzial V1. Spinabhéngige
Wechselwirkungen mit dem Target-Atom werden durch Vg berticksichtigt. Ein gebrauchlicher
Ausdruck fiir das kurzreichweitige Potenzial ist vom sogenannten BUCKINGHAM-Typ, wie er bei
MILISAVLJEVIC et al. (2005) benutzt worden ist. Dieser hat einen von der Energie abhéngigen
Parameter. Filir den Radius werden r. = 5,0 atomare Einheiten angenommen. Der langreich-
weitige Term héngt von der Dipol-Polarisierbarkeit og des Blei-Atoms ab: Vig = —aqg/(2 7’4) .
Die komplexen Streuamplituden der gestreuten Elektronen werden in spinunhéngige (f)
und -abhéngige (g) Anteile geteilt. Der differenzielle Wirkungsquerschnitt und die Spin-

Asymmetriefunktion berechnen sich daraus nach:

Z.fg* +9f*
|12+ g]?

Die im Rahmen dieser Arbeit diskutierten Rechnungen nach dieser Methode werden mit RMP

do _

G = IfElgl wmd 8, =

(KUMAR et al., 1994).

(relativistic model potential) bezeichnet. Die Zusitze -HF und -DF verweisen dabei auf die
Verwendung von HARTREE-FOCK- bzw. DIRAC-FOCK-Wellenfunktionen. Die Rechnungen sind
von R. SRIVASTAVA und R. K. GANGWAR (Roorkee University, Roorkee, Indien) durchgefiihrt
worden. Sie basieren auf Untersuchungen des differenziellen Wirkungsquerschnitts von Blei
(TOSIC et al., 2008). Es hat sich jedoch gezeigt, dass Potenzialterme und die grofe r. fiir die

Berechnung von Spin-Effekten angepasst werden mussten (HAMELBECK et al., 2009).

1.5.2. Die R-Matrix-Methode

In einer close-coupling-Néherung wird die Wellenfunktion fiir ein Stofisystem derart aus ortho-
gonalen Target-Zustédnden |®;) zusammengesetzt, dass der HAMILTON-Operator des Target-

Atoms mit N Elektronen HY die Diagonalisierung

(©y|HN|®;) = E; 611
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erfillt. Die E; sind die Eigenwerte zu den Zustdnden |®;), dy; ist das KRONECKER-
Symbol. Die in der Rechnung beriicksichtigten Zustédnde erhalten die gleiche Gewichtung.
Der Loésungsansatz der zeitunabhéngigen SCHRODINGER-Gleichung fithrt zu einem Satz von
gekoppelten Gleichungen (sog. close coupling).
Beim R-Matrix-Verfahren wird die vollstdndige Wechelwirkung zwischen den Stofipartnern auf
einen Radius R beschriankt. Dieser ,Raumbereich wird innere Region genannt. Die verblei-
bende dufere Region beinhaltet langreichweitige Felder wie die COuL.OMB-Wechselwirkung. Im
Rahmen dieser Arbeit wiedergegebene Rechnungen bedienen sich eines Radius von R = 50 aq,
wobei ag = 52.9177 - 1072 m der Bonr-Radius ist.
In einer gingigen Methode wird der BREIT-PAULI-HAMILTON-Operator HV+D verwendet
(ScorT und BURKE, 1980). Fiir die Beschreibung eines StoBes zwischen einem Elektron und
einem Atom mit N Elektronen (N + 1-Elektronenproblem) wird er als Summe aus einem nicht-
relativistischen und einem relativistischen Anteil dargestellt. Das Target-Atom wird durch
einen Rumpf mit (N — 1) oder (N — 2) Elektronen représentiert, um den Rechenaufwand zu
reduzieren (frozen core). Die verbleibenden Valenzelektronen (e, e2) treten in Wechselwirkung
mit dem StoBelektron (e3). Die Basis {¥j(e;1 2,e3)} der Gesamtwellenfunktion hat mit diesen
Naherungen die Form:

Uplerz.e3) = AD Piler2) uijles) age + Y 05(e12.e3)bj -

i,j J

Die ®;(eq,2) sind die Basis-Eigenzustande. Mit wu; j(e3) werden die Kontinuumszusténde des
Streuelektrons bezeichnet. Die 6j(e; 2,e3) représentieren die Wechselwirkung zwischen den

Elektronen. a;;; und b;; sind Entwicklungskoeffizienten, die aus der Diagonalisierungsbedin-
gung

(Wk’H(N+1)’\I’k/> _ 5kk’ E]iN—l—l)

berechnet werden. A ist der Antisymmetriesierungsoperator. Die in dieser Arbeit verwende-
ten Rechnungen nach der BREIT-PAULI-R-Matrix-Methode werden bei BARTSCHAT (1985)
beschrieben. Als Bezug hierauf wird im Folgenden die Kurzform BPRM-n verwendet, wobei
n die Anzahl der in die Beschreibung des Targets eingehenden elektronischen Zustdnde des
Target-Atoms bezeichnet.

In letzter Zeit ist diese Methode auf eine vollrelativistische Beschreibung geméfl der Di-
RAC-Gleichung erweitert worden (ZATSARINNY und FISCHER, 2000). Ein erfolgreiches Kon-
zept ist dabei, die Struktur der Elektronenorbitale des Target-Atoms aus sogenannten nicht-
orthogonalen B-Splines anzunéhern. Diese stellen einen iiberbestimmten Basissatz dar (sog.
overcomplete basis sets) und sind stiickweise Polynomialfunktionen, die zur Beschreibung der
inneren Region der R-Matrix-Methode herangezogen werden (ZATSARINNY, 2006). Im Folgen-
den wird auf diese Methode mit der Abkiirzung DBSR-n (DIRAC-based B-Spline R-Matrix)
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verwiesen, wobei n wiederum die Anzahl der einbezogenen Target-Zustinde bezeichnet.

Parallel zu den in dieser Arbeit dargestellten experimentellen Ergebnissen haben K. BART-
SCHAT und O. ZATSARINNY nach beiden Varianten Modellrechnungen durchgefiihrt. Der
BREIT-PAULI-Ansatz entspricht dem, der bei GEESMANN et al. (1991) diskutiert wurde. Da-
bei sind die fiinf Zustinde der Konfiguration 6s%6p? einbezogen worden (— BPRM-5). Das
DBSR-Modell umfasst n = 20 Zusténde. Zu der genannten werden die Konfigurationen 6p*
und 65 6p> hinzugefiigt, also Anregungen der s-Elektronen. Deren Terme liegen in der Region
der Autoionisationszustinde (PEJCEV et al., 1981). Es sei an dieser Stelle darauf hingewiesen,
dass auf die Einbeziehung von Anregungen der p-Elektronen der Art 6s26pnl (n = 1,2,...)
verzichtet wird, die im Rahmen der Dipolauswahlregeln zu den erlaubten Ubergingen gezihlt
werden. Ein signifikanter Einfluss dieser Konfigurationen auf die elastische Streuung wird somit

nicht angenommen.
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2. Kompaktes Elektronenpolarimeter

Im Rahmen dieser Arbeit ist ein MOTT-Elektronenpolarimeter entwickelt worden, das mit
wenig Aufwand von einem Experiment zu einem anderen bewegt werden kann. Wichtig bei
der mechanischen Ausfithrung ist dabei, den Umfang der zu ergreifenden Hochspannungs-
schutzmafinahmen so gering wie moglich zu halten. Mafigeblich fiir die Entwicklung des hier
vorgestellten Polarimeters ist daher vor allem ein kompakter Gesamtaufbau.

Im Folgenden wird die Funktionsweise, Entwicklung und Charakterisierung eines konventio-
nellen, kompakten MoTT-Elektronenpolarimeters beschrieben. AbschlieSfend wird damit bei-

spielhaft die Spinpolarisation von Photoelektronen aus einem Gold-Einkristall bestimmt.

2.1. Elektronenpolarimetrie

Zur Messung der Polarisation eines Elektronenstrahls bieten sich im Allgemeinen physikalische
Prozesse an, die in Abhéngigkeit von den Elektronenspin-Projektionen einen messbaren Unter-
schied bei einer Beobachtungsgrofie erzeugen. Detektoraufbauten zur Messung dieser Grofien
werden Elektronenpolarimeter genannt. Effekte wie der Elektronen-Austausch oder die Spin-
Bahn-Wechselwirkung werden hierfiir ausgenutzt.

Eine Methode, die von weniger praktischer Bedeutung ist, wird von GAy (1983) diskutiert.
Sie basiert auf der inelastischen Elektron-Atom-Streuung. Durch Elektronenaustausch kénnen
Atome polarisiert werden. Anregung und Zerfall ausgewéhlter Zustinde sind dabei abhéangig
von der Spinpolarisation. Eine Analyse des emittierten zirkular polarisierten Lichts lasst auf
die Elektronenpolarisation schlieflen. Dieses Verfahren wird vorwiegend zu Kalibrierungszwe-
cken angewendet (GAY et al., 1996).

Ein starker Austauscheffekt tritt bei der Riickstreuung von niederenergetischen Elektronen
(= 10 — 50eV) an Oberflichen magnetisierter Proben, wie z.B Fe(001) auf (BERTACCO et al.,
1999). Die Streuintensitit hidngt hier von der longitudinalen Spinpolarisation der Elektronen
und der oberflichennahen Bandstruktur des Festkorpers ab. In aktuellen Entwicklungen wer-
den auch diinne magnetische Filme wie Fe(100) auf Ag(100) (HILLEBRECHT et al., 2002) oder
Fe(001) auf W(001) verwendet (WINKELMANN et al., 2008). Die darauf basierenden Polarime-
ter werden im Ultrahochvakuum betrieben. Die Proben miissen regelméflig wieder magnetisiert
und in Zeitintervallen von 20 min bis zwei Wochen gereinigt werden. Vorteil ist hier die hohe
Streuintensitét.

Fine andere etablierte Technik stellen die sogenannten MoTT-Elektronenpolarimeter dar. Zu

Grunde liegt hier die Spin-Bahn-Wechselwirkung, deren Beschreibung urspriinglich auf MoTT
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(1929) zuriickgeht. Der Mechanismus ist bereits in Abschn. 1.3 besprochen worden. Vorteilhaft

ist bei diesen Polarimetern die Funktionalitdt im Hochvakuum iiber lange Messzeiten hinweg.

2.1.1. Reale Anordnung

In einer realen Anordnung eines Elektronenpolarimeters, das auf der MOTT-Streuung basiert,
werden die Elektronen an einer diinnen Folie aus einem Material mit groer Ordnungszahl Z bei
kinetischen Energien von mehreren 10keV gestreut, da dann die Spin-Bahn-Wechselwirkung
einen hohen Betrag aufweist und aufgrund der hohen Packungsdichte der Atome in solchen Fo-
lien hohe Streuintensitdten auftreten. Die Polarisation wird aus der gemessenen Links-Rechts-
Asymmetrie ermittelt.

Ein ibliches Analysiertarget ist Gold (Z = 79). Der Verlauf der SHERMAN-
Funktion hat ein ausgeprigtes Minimum mit einem Betrag |S| > 0,3 bei Streuwin-
keln um ¢~ 120° im genannten Bereich der Streuenergie (KESSLER, 1985). Wird als
Analysier-Target eine diinne Folie von einigen 10nm Dicke verwendet, wird aufgrund
von nicht zu vermeidender Mehrfachstreuung die gemessene Asymmetrie vermindert.

Die SHERMAN-Funktion wird durch die so-

gennante effektive Seg ersetzt, die in einer Or N %i%‘;ﬂm ﬁij i
. : : . 45,3 nm &y
Kalibrierung bestimmt wird. In einer theo- + 28,0nm ’g?’
== Au-Atom *f#- b //
retischen Behandlung mit Monte-Carlo- # gmf
& i
Methoden berechnen QIA0O und KAKIZAKI 05 -0,1 ! fﬁf} i
: : . S . i
1 Sy F g
(1997) dieses Ser bei 50keV Streuenergie % ﬂﬁﬁwﬁaﬂm &## 4; ;
fir verschiedene Foliendicken. Es zeigt sich = N AR
) = & sttt [
in der Arbeit eine gute Ubereinstimmung Z 02 &/ ]
mit verschiedenen Experimenten, unter an- e ) “'*@#ﬁ% #
derem zu den Ergebnissen einer Absolut- ; M&W
3 A 7
bestimmung in einem Doppelstreuexperi- /
03 F N ]
ment bei GELLRICH und KESSLER (1991).
Die Modell-Ergebnisse sind in Abbildung S

2.1 dargestellt. Im Vergleich zum monoato- 90° 105° 120° 135° 150° 165° 180°

maren Target ist das Minimum der SHER- Streuwinkel
MAN-Funktion bei ¢ = 120° weniger stark Aph. 2.1.: Die effektive SHERMAN-Funktion Ser von
ausgepragt und zu grofferen Winkeln ver- Gold bei 50keV fiir verschiedene Foliendicken nach
schoben. Fir die mittleren Foliendicken Q1A0 und KAK1zAKI (1997). Zum Vergleich ist der
(45,3nm und 70,1nm) ist ein Winkelbe-  Verlauf fiir atomares Gold gezeigt.

reich zu erkennen, bei dem der Wert von S.g wenig schwankt. Er tiberstreicht die Streu-

winkel 90° < ¢ < 150°. Diese Ergebnisse zeigen, dass bei der Realisierung eines MOTT-
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Elektronenpolarimeters ein grofier Streuwinkelbereich AvY mit anndhernd konstantem Seg zur
Spinanalyse genutzt werden kann. Es wird dadurch iiber die Werte in diesem Winkelbereich
gemittelt. Werden Foliendicken zwischen etwa 28 nm und 70 nm verwendet, wird der Wertebe-
reich von Seg dadurch eingegrenzt auf: —0,23 < Seg < —0,18.

Ein prinzipieller Aufbau eines sol-

chen Elektronenpolarimeters ist in 9

Abbildung 2.2 gezeigt. Die in z-

_.m. o Analysiertarget
- 1)\ S e

Richtung einfallenden Elektronen - ~
werden am Analysiertarget gestreut
und in zwei symmetrisch ange-
ordneten Detektoren unter den
mittleren Winkeln £ nachgewie-

sen, deren Grofle und Abstand

den Offnungskonus AY festlegen.

Der Winkel ¢ wird am Minimum Abb. 2.2.: Prinzipieller Aufbau eines Mott-Detektors in der
der SHERMAN-Funktion gewdhlt. zz-Ebene. Die in dieser Konfiguration messbare Polarisati-

Es wird aus den registrierten Ereig- onskomponente Py steht senkrecht auf der Zeichnungsflache.
nissen die Links-Rechts-Asymmetrie der Spin-Asymmetriefunktion gemaf der Abbildung 1.3
bestimmt. In einem realen Detektor wird dieser Asymmetriewert A fiir eine feste Spinorientie-
rung (1)) als Uberschussgleichung aus den Zahlraten der Detektoren N und N, berechnet:

_ H . 2.1)
Hierbei muss bedacht werden, dass zum einen instrumentelle Gegebenheiten und zum anderen
Variationen im einfallenden Elektronenstrahl diese Messung beeintriachtigen. Es ergeben sich
damit zwei Beitrage zur gemessenen Links-Rechts-Asymmetrie in Gleichung (2.1). Verschieden
starke Nachweiseffizienzen der verwendeten Elektronenzéhler und nicht exakt gleiche Raum-
winkel der Zahlkanéle, die unter Umsténden aus Fertigungstoleranzen entstehen, werden unter
dem Begriff instrumentelle Asymmetrie Ajns; zusammengefasst. Sie ist fiir beide Spinorientie-
rungen gleich. Verdndert sich die Strahllage oder Position des Fokus auf dem Analysiertarget
beim Umkehren der Spinpolarisation, spricht man von falscher Asymmetrie A¢, die sich fiir
die beiden Orientierungen unterscheidet. Generell ist diese etwa drei Gréflenordnungen gerin-

ger als die instrumentelle (KESSLER, 1985). Die gemessene Asymmetrie A aus (2.1) setzt sich

folglich aus drei Summanden zusammen:
A= Ag+ Ajpst + A mit Ag = Py Seff - (2.2)

Die zu bestimmende, echte Asymmetrie wird hier mit Ay bezeichnet, wobei in Gleichung

(1.31) die Spin-Asymmetriefunktion S, durch Seg ersetzt wird. Da die SHERMAN-Funktion
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zur Streuebene symmetrisch ist, bietet es sich an, iiber die beiden spiegelbildlichen Prozesse

(AT und A%) zu mitteln:
AT — At 1

AN =2 2 g+ 5 (Al — A} . (2.3)

Auf diese Weise wird die Messung der Asymmetrie um instrumentelle Effekte bereinigt. Der
Einfluss des zweiten Summanden auf die Asymmetrie ist gering. Wenn eine entsprechend
prazise Auflésung der Spinpolarisation erzielt werden soll, werden unter ¥ = +45° sogenannte
Monitorzéhler eingesetzt. Die SHERMAN-Funktion hat an dieser Stelle einen Nulldurchgang,
wodurch von Null abweichende Asymmetriewerte zur Korrektur genutzt werden. Bei ESTER
(1989) wird die Einrichtung einer solchen Anordnung ausfiihrlich beschrieben. Wenn die Mit-
telung Uber beide Spinstellungen nicht realisiert werden kann, kann ein unpolarisierter Elek-

tronenstrahl dazu genutzt werden, den Term (Ajnst + Af) in Gleichung (2.2) abzuschétzen.

2.1.2. Polarimeterkenngroflie Effizienz

Zur Charakterisierung der Analysierfihigkeit eines Elektronenpolarimeters wird die Effizienz
€ definiert. Sie wird formell aus der Fehlerbetrachtung der gemessenen Asymmetrie abgeleitet.
Es wird hier angenommen, dass die instrumentelle und die falsche Asymmetrie verschwinden:
Aingtr = A = 0, d.h., dass A = Ay = F, Sefr gilt. Die Unsicherheit von Seg sei vernachléssigbar
gering. Dann wird geméfl dem Fehlerfortpflanzungsgesetz die Unsicherheit von Gleichung (2.1)

berechnet:

2 2
(AA)? = (g—]‘él) (AN))? + (;‘é) (AN,)? = 7(;;1]}:1 ]]\\2)3 . (2.4)

Fiir die Zéhlraten wird die Unsicherheit nach der POI1SSON-Statistik angegeben: AN, 1 = /N, .
Um eine Beziehung in Gleichung (2.4) zu den Groflen Seg und B, herzustellen, wird folgender
Ausdruck gebildet:

4 Ny N,
Mirnp (SR = (a4

2 1

1— A% = =
N1+Nr

[1- (s ] - (2.5)
Bei einer Messung der Spinpolarisation F, = A/Seq ergibt sich somit eine Unsicherheit von:

AAN? 25) 1 1
2 4.9 _ 2
(AR = (Seﬁ) T 8% N+ N, [1 (Setr F5) } ' (2.6)

Die Messung wird also umso genauer, je grofier das Produkt SCQH (N1 + N;) wird. Hieraus

wird die Polarimeter-Effizienz ¢ definiert, wobei die Streuzdhlrate (N} + IV;) auf die in die

Detektoranordnung einfallende Gesamtteilchenzahl Ny normiert wird:

. 2 Nl +Nr
— Meff NO .

Diese Grofle ist ein Vergleichswert, um unterschiedliche Verfahren und Bautypen miteinander

(2.7)

vergleichen zu koénnen. Die Werte von ¢ liegen im Bereich von 1078 < e < 1072,
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2.2. Designstudie

Bei GAY und DUNNING (1992) wird ein Uberblick iiber die Bautypen verschiedener MOTT-
Elektronenpolarimeter gegeben. Es werden grundsétzlich zwei Ausfihrungen unterschieden,
die konventionelle und die Verzoégerungsfeld-Bauform. Bei letzterer werden die Elektronen in
einem sphérischen oder zylindrischen elektrostatischen Feld auf die Goldfolie zubeschleunigt
und nach der Streuung gegenldufig in denselbem Feld auf Laborpotenzial abgebremst, wo sie
dann in Teilchenzdhlern nachgewiesen werden. Diese Vorgehensweise verkleinert den effektiven
Offnungswinkel A9 (s. Abb. 2.2), da der Elektronenstrahl beim Abbremsen stark defokussiert
wird und somit die Effizienz stark erniedrigt ist.

Bei der konventionellen Bauform sind die Detektoren in unmittelbarer Ndhe des Analysier-
Targets untergebracht. Auf diese Weise werden ein breiter Offnungswinkel AY ausgenutzt und
somit eine hohe Streuintensitat erzielt. Deshalb ist eine konventionelle Detektoranordnung vor-
zuziehen.

Um eine prézise Spinanalyse gewihrleisten zu koénnen, wird ein wohldefinierter Fokus auf
dem Analysier-Target benotigt. Weiterhin ist eine Konstruktion vorteilhaft, deren Kompo-
nenten einfach montiert werden kénnen und die einer geringen Anzahl an Hochspannungs-
durchfithrungen bedarf. Aus apparativen Gegebenheiten wird die Grundfliche der gesamten
Baugruppe auf 400 x 300 mm? eingegrenzt. Fiir den Anschluss an einen Vakuumrezipienten ist
ein Flansch der Norm DN 150 KF vorgesehen. Als kompakte Versorgung fiir die Beschleuni-
gungsspannung kommen Hochspannungsmodule in Frage, wie z. B von APPLIED KILOVOLTS,
deren Gehiuse die Abmessungen 230 x 135 x 60 mm?® haben. Diese werden fiir Spannungen bis
50kV konfektioniert. Fiir hohere Werte miissten ,herkémmliche* Netzteile verwendet werden,
die einen viel héheren Platzbedarf haben. Somit wird die Streuenergie zu 50keV festgelegt.
Im Zuge der Designstudie wird zuerst ein Entwurf der Bauform in einer Simulationssoftware
auf die entstehende Feldkonfiguration hin optimiert. Danach wird eine Einschussoptik hinzu-
gefiigt und die Abbildung eines Modell-Elektronenstrahls simuliert. Die Konstruktion eines

Prototyps wird im Anschluss vorgestellt.

2.2.1. Simulation der Bauform

Um die Bauform des Elektronenpolarimeters effektiv zu gestalten, wird zunéchst der Feld-
verlauf simuliert. Zur Darstellung und Evaluation der Elektrodenkonfigurationen wird das
Programm SIMION (Version 7.0) verwendet, das mit einem numerischen iterativen Verfahren
die LAPLACE-Gleichung im Raumbereich der simulierten Detektoranordnung lést. Die in der
folgenden Besprechung verwendeten Grafiken sind dem Programm entnommen.

Bei der Wahl der Polarimeter-Geometrie wird das sphérische Potenzial eines Ku-

gelkondensators ausgenutzt, um den Elektronenstrahl auf das Target zu fokussie-
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ren. In einer solchen Elektrodenanordnung ist die Feldstirke FE(r) ~r~2. Die elektri-
sche Kraft auf eine Ladung zeigt rdumlich isotrop auf das Zentrum, auf das ein
rdumlich divergenter Strahl fokussiert wird, der entlang des elektrischen Feldes eintritt.

Daher wird hier das Analysiertarget untergebracht. Beim

Entwurf der Elektrodenkonfiguration des Detektoraufbaus
wird entlang der Elektronenbahnen ein sphérischer Feld-
verlauf nachgebildet. Als geometrische Grundform wird ein
konischer Ausschnitt aus zwei konzentrischen Kugelscha-
len gewahlt, die seitlich durch feldformende Elektroden
(Hilfselektroden) abgeschlossen werden. Diese Vorgehens-

weise ist angelehnt an die Entwicklung eines neuartigen

Zylinderspiegel-Spektrometers von HERTING et al. (2008).

Das Prinzip ist in Abb. 2.3 gezeigt. Das innere Segment hat App. 2.3.. Grundlegende Geometrie
den Radius R;, das duflere R,. Diese beiden Bauteile wer- des Polarimeters: AuBen- und In-
den Innen- bzw. Auflenelektrode genannt. Der ausgewihlte =~ nenelektrode als Segmente aus Ku-
Bogenwinkel wird mit Ap bezeichnet, die Einfallsrichtung gelschalen mit Hilfselektroden.
der Elektronen durch einen griinen Pfeil reprasentiert. Der Radius der inneren Elektrode wird
zum einen an Hand bestehender Konstruktionen der Arbeitsgruppe abgeschétzt, zum ande-
ren ergibt er sich aus dem Mindestplatzbedarf der verwendeten Detektoren, der Goldfolie und
einem Strahlsumpf. Aus der Abschétzung eines Gehéuses, das diese Komponenten aufnimmt,
ergibt sich ein Innenradius von mindestens R; > 40mm. Der Radius der Auflenelektrode
lasst sich aus geeigneten Hochspannungsschutzmafinahmen und den damit verbundenen Min-
destabstdnden abschétzen. Begonnen wird mit R, = 100 mm.

In einem ersten Entwurf wird tiberprift, ob diese Bauform zur Simulation sphérischer Felder
geeignet ist. Als Ausschnitt wird ein Offnungswinkel von Ay = 60° gewahlt. Fiir den seitlichen
Feldabschluss werden zwei zusétzliche Ringelektroden in gleichméfigem Abstand zwischen
Innen- und Auflenelektrode untergebracht, an denen feldformende Kragen angebracht werden.
Der Querschnitt der Hilfselektroden wird rechteckig mit den Maflen 1 x 10 mm gewéhlt. Die
Absténde der Elektrodenmittelpunkte vom Zentrum betragen 60 und 80 mm. In Abb. 2.4 ist
eine Simulation dieser Konfiguration dargestellt. Durch die Wahl der Streuenergie 50 keV ist die
Innenelektrode auf das entsprechende Potenzial festgelegt. Die Auflenschale definiert das 0 V-
Potenzial, also die elektrische Bezugsmasse. Die Spannungen der Hilfselektroden werden so lan-
ge variiert, bis die Abweichung von einem sphérischen Feldverlauf von der Simulations-Software
nicht mehr aufgelost werden kann. Die so erhaltenen Werte (8kV und 23kV) sind in blauer
Farbung neben den Hilfselektroden eingetragen. An den darin gezeigten Aquipotenziallinien

wird die Ubereinstimmung mit dem Feld eines Kugelkondensators derselben Dimension in-
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Abb. 2.4.: Simulation einer zylindersymmetrischen Konfiguration (Querschnittsansicht). Blau:
Entwurf mit zwei ringformigen Hilfselektroden; rot: Aquipotenziallinien von 5 bis 45 kV mit

5kV Abstand. Zum Vergleich ist ein Kugelkondensatorfeld (schwarz) hinterlegt.

nerhalb eines groflen Raumbereiches deutlich. Diese erste Simulation zeigt, dass die Methode
prinzipiell auf die gegebene Aufgabenstellung anwendbar ist. Die &uflere Dimensionierung und
die Wahl der Hilfselektroden hat hier zu einem ,simulierten* sphérischen Feld innerhalb des
Elektrodenzwischenraums gefiihrt.

In einem zweiten Entwurf wird eine Elektrodenkonfiguration untersucht, die ohne zusétzliche
Hilfselektroden auskommt, die andere Potenziale tragen als 0 und 50 kV. Dadurch entféllt zum
einen in einer realen Konstruktion eine mechanische, isolierte Befestigung innerhalb des Va-
kuumrezipienten. Zum anderen werden fiir eine solche Konfiguration laborseitig keine Hoch-
spannungsteiler mit elektrischen Durchfiihrungen benotigt. Die Abmessungen R; = 40 mm,
R, = 100mm und Ay = 60° aus der ersten Simulation werden zunéchst ibernommen und auf
eine mechanische Umsetzung hin von den Abmessungen her noch ein wenig modifiziert. Ver-
schiedene Entwurfsskizzen werden schrittweise auf die Realisierbarkeit mit dem Konstrukteur
der feinmechanischen Werkstatt des Instituts diskutiert und angepasst. Maf3geblich sind dabei
Materialeigenschaften und -stdrken sowie Befestigung und Isolation der entsprechenden Kom-
ponenten. Innen- und Auflenradius werden anhand dieser Vorgehensweise auf R; = 45 mm und

R, = 90mm abgeandert. Als feldformende Hilfselektrode wird ein konischer Ring-Ausschnitt
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Abb. 2.5.: Entwicklungsschritte zur Festlegung einer Hilfselektrode auf Massepotenzi-
al: Links betrédgt die Ausdehnung 15mm, in der Mitte 20mm und rechts 30 mm. Die
Aquipotenzialflichen fiir 5 bis 45kV sind in Absténden von 5kV eingezeichnet (rot). Zum

Vergleich ist jeweils ein sphérisches Feld hinterlegt (schwarz).

auf Massepotenzial gewéhlt, dessen Ausdehnung in Simulationen so angepassst wird, dass wie-
derum ein sphérisches Feld entlang der Zentralachse erzielt wird. In Abb. 2.5 sind drei Entwiirfe
mit den Ausdehnungen 15 mm, 20 mm und 30 mm im Vergleich zu einem Kugelkondensator
dargestellt. Die Kanten, die in Richtung des Hochspannungspotenzials weisen, werden hier
durch einen Kragen mit 5 mm durchmessendem rundem Querschnitt abgeschlossen, um hohe
Gradienten an dieser Stelle zu verhindern. Diese Mafinahme beugt der Feldemission vor. An den
Simulationen wird der feldformende Einfluss deutlich. Die Wahl einer Ausdehnung von 20 mm
zeigt bereits eine gute Ubereinstimmung der Aquipotenzialflichen mit einem sphérischen Feld.
Damit ist die grundlegende Elektrodenkonfiguration festgelegt. Eine abschlieende Anpassung
des Innengehéuses erfordert, schrige Fliachen an der Innenelektrode zu begradigen. Die verblei-
benden Abmessungen bleiben jedoch erhalten. Die Simulation des fertigen Entwurfs (Abb.2.6)
zeigt, dass diese Anpassung des Querschnitts den Feldverlauf zwischen Auflen- und Innen-
elektrode nicht beeinflusst. Die Abmessungen und Aquipotenzialflichen werden wie bei den
vorangehenden Darstellungen gewéhlt.

Um eine moglichst hohe Variabilitiat bei der Verwendung des Detektors zu gewahrleisten, wird
diesem Entwurf eine elektrostatische 1Elektronenoptik hinzugefiigt. So kann das Polarimeter
an verschiedenen Aufbauten eingesetzt werden, ohne dass eine zusétzliche Erweiterung be-
stehender Komponenten benotigt wird. Es sind lediglich kleinere Anpassungen der jeweiligen
Apparatur erforderlich.

Als elektrostatische Transportoptik wird das vierelementige Design von KUREPA et al. (1974)
mit einem Innendurchmesser von 16 mm iibernommen. Es hat den Vorteil, fiir Transport-
energien von 10 bis 100eV gleichméaflige Abbildungseigenschaften zu besitzen. Die Gesamt-

linge ergibt sich nach der Skalierung zu 327mm. Am Eintritt des ersten und am Aus-
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Abb. 2.6.: Simulation der finalen Bauform. Gezeigt sind die Feldlinien (rot) des erzeugten

elektrischen Feldes im Vergleich zum sphérischen Verlauf (schwarz). Die Elektroden sind

blau eingefirbt. Die Aquipotenziallinien sind im Abstand von 5kV dargestellt.

tritt des letzten Linsenelements sind Kreisblenden mit 2mm Durchmesser vorgesehen. Der

Anbau des Elektronenpolarimeters an ein Oberflichenexperiment (Abschn. 2.5) erfordert

zusétzlich einen elektrostatischen, geschlitzten 90°-Umlenker vor dem ersten Linsenelement.

Er Dbasiert auf einem Spektrometer-Entwurf
nach JosT (1979). Eine Darstellung des 90°-
Umlenkers zeigt Abbildung 2.7. Die dort vorgestellte
Elektrodenkonfiguration erzeugt ein sogenanntes
simuliertes sphérisches Feld entlang der Sollbahn
der transmittierten Elektronen, deren Radius hier
26 mm betrdgt. Der Radius der Innenelektrode
betrdgt 20mm. Die AuBenelektrode mit einem
Innenradius von 32mm wird geschlitzt ausgefiihrt,
so dass beispielsweise ein Lichtstrahl durch die
FElektrodenanordnung gefithrt werden kann. Eine
solche Anwendung wird spéter in Abschnitt 2.5 vor-

gestellt. Um einen Felddurchgriff durch den Schlitz

Hilfselektrode
_Aufenelektrode

‘ eitenelektroden
Innenelektrode

Abb. 2.7.: Zeichnung eines geschlitzten
90°-Umlenkers ohne Ein- und Austritts-
blenden nach JosT (1979).

zu kompensieren, wird oberhalb der Aufienelektrode eine zusétzliche, separat kontaktierbare,

zweiteilige Hilfselektrode angebracht, deren Auflenradius von 41 mm die Gesamtabmessung
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90°-Umlenker Transportoptik

EL1: 11,5V

El 2: 142,6 V ElL 3: 58,5V

Abb. 2.8.: Simulation von Elektronenbahnen durch die Anordnung aus 90°-Umlenker, Trans-
portoptik und Polarimeter: Priméarenergie 20eV. Die Sollbahnenergie des Umlenkers wird
hier zu 50V gewéhlt. Die Linsenelemente (EL. 1-4) sind mit ihren eingestellten Potenzialen

beschriftet.

des Bauteils festlegt. In Abb. 2.8 wird eine Simulation der Elektronenbahnen durch die
drei Baugruppen dargestellt. Die Elektronen starten unterhalb des 90°-Umlenkers von
einer Potenzialfliche aus, werden durch die Transportoptik gefithrt und schliefilich in dem
Elektronenpolarimeter auf das Target fokussiert. Bei der Durchfithrung der Simulationen
werden die Startbedingungen der Elektronen so festgelegt, dass anfangs die Ausdehnung des
Strahlbiindels 1 mm im Durchmesser betridgt. Es wird eine Winkeldivergenz von £3° ange-
nommen. Auf diese Weise wird ein nicht-punktformiger Quellbereich mit leicht divergenten
Elektronen nachgebildet. Die Simulationen werden exemplarisch fiir die Primérenergien 10eV,
20eV und 50eV durchgefithrt. Dies ist der Bereich, in dem im Allgemeinen Niederenergie-
Streuexperimente betrieben werden. Nach dem Durchlaufen des 90°-Umlenkers ergibt sich ein
leicht asymmetrischer Strahlquerschnitt. Fiir die genannten Parameter wird eine Fokussierung

auf der Folie erreicht, deren Durchmesser d < 1 mm betragt.

2.2.2. Konstruktion des Prototypen

Ein nach der Designstudie aus dem vorherigen Abschnitt angefertigter Prototyp wird fiir den
Betrieb im Hochvakuum ausgelegt. Die Konstruktion der mechanischen Komponenten wird
hier vorgestellt. Die Abmessungen werden aus den Simulationen iibernommen. Der Prototyp
des Elektronenpolarimeters ist in Abb. 2.9 als dreidimensionale Ausschnittsansicht dargestellt.
Der AuBlendurchmesser betragt 175 mm, die Gesamtlinge 225 mm. Die Auflenelektrode O mit
einem Radius von 90 mm ist in einen Flansch aus Edelstahl der Norm DN 150 KF eingelassen.
Daran befestigt ist die Hilfselektrode [I. Die Flachen sind poliert. Zur Entliiftung des dahin-
terliegenden Volumens ist ein Kranz von Bohrungen vorgesehen. Diese Bauteile werden auf
einer Seite eines zylindrischen, hohlen Kunststoffisolators [ montiert.

Die Komponenten auf Hochspannungspotenzial werden von der anderen Seite eingeschoben.

Auf einem Tragerflansch der Norm DN 150 KF O befindet sich ein Gehduse aus Aluminium [
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AuBenelektrode
Hilfselektrode
Isolator
Tragerflansch
inneres Gehéduse
Innenelektrode

Elektronenzéahler

O ooooogoogd

Strahlsumpf

Abb. 2.9.: 3-dimensionale Ausschnittsansicht des Elektronenpolarimeters. Dichtungen, elek-

trische Durchfithrungen und Flanschiiberwiirfe sind hier nicht dargestellt.

mit seitlichen Entliftungséffnungen, an dem die aus Edelstahl gefertigte, polierte Innenelek-
trode 0 angeschraubt ist. An einer 100 mm durchmessenden Offnung wird ein weiterer Flansch
der Norm DN 100 KF befestigt, an dem Halterungen fiir die Elektronenzéhler [, die Goldfolie
und einen Strahlsumpf [0 angebracht sind. Diese innerhalb des Gehéuses liegenden Bauteile
sowie dessen Innenwand sind graphitiert, um die Emission von Sekundérelektronen aus den
Oberflachen zu minimieren. Als Dichtungen werden VITON-Ringe verwendet. Die Goldfolie be-
steht aus einem diinnen organischen Tragermaterial, auf das in einer Vakuumapparatur Gold
aufgedampft wird. Das Herstellungsverfahren wird bei AFTING (1995) beschrieben.

Zum Elektronennachweis bei 50 keV werden runde ionenimplantierte Oberflachensperrschicht-
zihler (CANBERRA PIPS PD 300-15-300 AM) mit 300 mm? aktiver Fliche verwendet. Sie wer-
den eingefasst in Gehéiuse mit einer konischen Offnung, die den sichtbaren Winkelbereich der
Folie begrenzt und nicht von der Goldfolie herriithrende Elektronen blocken soll. Zur elektri-
schen Kontaktierung sind zwei koaxiale Vakuumdurchfithrungen vorgesehen. Die vakuumseiti-
ge Verkabelung besteht aus RG174-Kabel mit PTFE-Isolator. Gewinkelte SMA-Steckverbinder
stellen den Kontakt zum Elektronenzédhler her. Die Konstruktion ist so ausgelegt, dass das
Hochspannungspotenzial laborseitig an den riickwértigen Tragerflansch angelegt wird. Zum

Schutz des Laborpersonals wird eine Abdeckung aus 6 mm starkem Plexiglas iiber die Kom-
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ponenten gestiilpt. Zusétzlich zu den vorgestellten Komponenten existiert ein Sichtflansch der
Norm DN 100 KF, der im Austausch fiir den riickseitigen Trégerflansch montiert werden kann.
Daran ist ein Leuchtschirm derart befestigt, dass er die Position der Goldfolie einnimmt. Er
ermoglicht eine Kontrolle des Fokus.

Eine Zeichnungsansicht der elektrostatischen Elektronenoptik wird in Abb. 2.10 gezeigt. Die
Materialien werden so ausgewéahlt, dass sie auch im Ultrahochvakuum verwendet werden
kénnen. Die Transportoptik wird auf einer U-Schiene aus Edelstahl befestigt. Die Linsen-
elemente aus einer bleifreien Aluminiumlegierung ruhen auf Keramikstében. Damit die Abbil-
dung der Elektronenstrahlen nicht durch statische Aufladungen an der passivierten Oberféche
beeinflusst wird, werden die inneren Fliachen graphitiert. Die Befestigung erfolgt durch Schrau-
ben, die in Isolatoren aus VESPEL gefiihrt werden. Im dritten Linsenelement werden zusétzlich
sogenannte Ablenker mittig eingebaut. Es handelt sich dabei um zwei gekreuzte Plattenkon-
densatoranordnungen. Zwischen diesen wird zusétzlich eine symmetrische Potenzialdifferenz
angelegt, um die relative Lage der Elektronenstrahlen beim Durchgang zu korrigieren. Ein En-
de der Schiene ist abgewinkelt, wo die Baugruppe des 90°-Umlenkers aufgenommen wird. Die
Befestigung der Komponenten ist generell angelehnt an andere Losungen der Arbeitsgruppe
und wird hier nicht weiter behandelt. Die Elektroden des Umlenkers sind aus unmagneti-
schem Edelstahl gefertigt und werden durch rechtwinklig angeordnete Potenzialbleche getra-
gen. Seitliche Wande nehmen iiber Keramikisolatoren die Bauteile auf. Die elektrostatischen

Komponenten werden {iber die Befestigungsschrauben kontaktiert.

90°-Umlenker

Element 1

Element 2

20

Schlitz

Abb. 2.10.: Zeichnungsansicht der elektrostatischen Transportoptik und des 90°-Umlenkers
mit Teilausschnitt: Gesamtldnge 371 mm, Maflangaben in mm. Im Teilausschnitt sind die

Platten des Ablenkers sichtbar.



2. Kompaktes Elektronenpolarimeter 33

2.3. Elektrische Versorgung

Wie bei der mechanischen Konstruktion wird die elektrische Versorgung mafigeblich kompakt
ausgefithrt. Fir die Oberflichensperrschichtzéhler wird eine Versorgungsspannung bendtigt,
die auf dem Potenzial der Beschleunigungsspannung erzeugt wird. Die Ubertragung des aus-
gekoppelten Zahlsignals zur weiteren Datenverarbeitung im Labor erfordert weiterhin eine
galvanische Trennung. Ein Blockdiagramm der elektrischen Versorgung ist in Abb. 2.11 dar-

gestellt.

24V_
Versorgung

22V_ 50kV

————{ Trenntrafo]

Abb. 2.11.: Blockdiagramm der elektrischen Versorgung des Elektronenpolarimeters.

Die positive Beschleunigungsspannung von U = 50kV wird durch ein Hochspannungsmo-
dul (HV-Modul) vom Typ AppLIED KiLovorLTs HWO050P erzeugt. Elektrische Energie fiir
die hochspannungsseitigen Komponenten wird durch einen Trenntransformator iibertragen.
Generell steigt seine Energiedichte mit der verwendeten Frequenz. Dieser Effekt wird un-
ter anderem in modernen Schaltnetzteilen ausgenutzt und ermdglicht eine platzsparende
Ausfiihrung. Hier wird eine von der Institutswerkstatt angefertigte sogenannte H-Briicken-

Schaltung verwendet, die eine angelegte Gleichspannung (15V — 24 V) in eine symmetrische

Rechteck-Wechselspannung der Frequenz 20kHz tiber-
flihrt. Sie wird an die Primérseite des Trenntrans-
formators angelegt. Die Platine hat die Abmessungen
100 x 70mm?. Eine Fotografie ist in Abb. 2.12 ge-
zeigt. Darin sind rechts und links die BNC-Anschliisse
der Primér- bzw. Sekundérwicklung zu sehen. Die gal-
vanische Trennung von labor- und hochspannungssei-

tigen Komponenten wird dadurch gewéhrleistet, dass

fir die Sekundéarwicklung Hochspannungskabel mit ei-
ner Priifspannung von 50 kV verwendet wird. Der Schirm Abb. 2.12.: Fotografie des Trenn-

wurde entfernt, sodass lediglich die innere Litze und der transformators ohne Vergussmasse.
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Isolator verbleiben. Diese Anordnung wird in einem Gehéuse aus 6 mm starkem Plexiglas
untergebracht. Die Grundfliche betriagt 95 x 80 mm?, die Hohe 70 mm. Das Hochspannungs-
kabel (rot) ist auf einer Kunststoffrolle befestigt, die die darunterliegenden 20 Windungen der
priméren Wicklung tiberdeckt. Die Windungszahl der Sekundérseite betragt 12. Der Doppel-U-
Kern wird zur mechanischen Stabilisierung zwischen zwei Kunststoffplatten mit Gewindebol-
zen verspannt. Abschliefend wird das Gehéduse zwecks Isolation mit Vergussmasse ausgefiillt.
Bei Uy = 22V Gleichspannung am Eingang der H-Briicke wird an der Sekundérseite des
Trenntransformators eine Effektivspannung von U.g = 8 V erreicht. In einem Test auf Durch-
bzw. Uberschlagsfestigkeit ist eine Hochspannung bis 60 kV angelegt worden, ohne dass spon-
tane Entladungen auftreten.

Auf der Seite der Beschleunigungsspannung werden von einer kombinierten Schaltung auf
einer Platine die beiden Oberflaichensperrschichtzdhler mit 60V versorgt. Deren Zéhlsignal
wird darin ausgekoppelt, vorverstéarkt, diskriminiert und tiiber eine Glasfaserstrecke an Kom-
ponenten auf Laborpotenzial iibertragen. In Abb. 2.11 tragt sie die Bezeichnung VV/SCA.
Ein Schaltplan befindet sich im Anhang B in Abb. B.5. Als Vorverstirker-Diskriminator-
Kombination wird darin eine integrierte Schaltung (IC) vom Typ AMPTEK A-111 verwendet,
die in einem TO-8-Gehéuse untergebracht ist. Sowohl das analoge Verstéirker-, als auch das
TTL-kompatible Zahlsignal sind an dem IC kontaktierbar. Die Grundfliche der Platine betragt
80 x 100 mm?. Sie ist in einem passenden Metallgehduse untergebracht. Eine Fotografie des
montierten Elektronenpolarimeters wird in Abb. 2.13 zusammen mit dem Trenntransformator
und der VV/SCA-Schaltung gezeigt. Der Gesamtaufbau ist 323 mm breit, 280 mm hoch und
335 mm lang.

Die Versorgung der Komponenten ist in einem 19”-Einschub zusammengestellt. Er enthélt die
optischen Empfianger, die ein TTL-kompatibles Ausgangssignal haben, und eine mikrocontrol-
lerbasierte Zahlerkarte, die auf einer LCD-Anzeige die aktuelle Zahlrate am Detektor ausgibt.
Der Schaltplan wird im Anhang B in Abb. B.6 gezeigt.

2.4. Charakterisierung des Polarimeters

Die Eigenschaften eines Elektronenpolarimeters sind bereits in Abschnitt 2.1 behandelt wor-
den. Im Folgenden wird die Charakterisierung des Polarimeters dargestellt. Die Bestimmung
der Detektor-Giite € aus Gleichung (2.7) erfordert die Kenntnis der effektiven SHERMAN-
Funktion Seg und der Nachweiseffizienz /. Zudem ist die Reproduzierbarkeit der Detekto-
rasymmetrie fur die Spinauflésung mafigebend. In einem ersten Schritt wird die Anordnung
auf die Fokussierung hin untersucht. Dazu werden der Sichtflansch mit dem Leuchtschirm

montiert und mit einer kommerziellen CCD-Kamera ein Bild (Abb. 2.14) aufgenommen.
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Der Rahmen des Leuchtschirms hat eine Kantenldnge von 25 mm.
Damit wird der Durchmesser des Fokus auf 2mm abgeschétzt.

Die Bestimmung der effektiven SHERMAN-Funktion Seg erfolgt in
diesem Fall gemafl Gleichung (2.2) durch die Messung der Asym-

metrie Ag bei bekannter Spinpolarisation P,. Hierzu wird das

Elektronenpolarimeter an die Streuapparatur in Geradeausrich-

tung aus Sicht des Elektronenstrahls angeflanscht, wie sie bei TA- Abb. 2.14.: Fokus auf dem

CKE (2008) verwendet wird. Der Elektronenstrahl wird mit 156V 1 chtschirm: ~22 mm.
Primérenergie in Richtung des Detektors gelenkt und gegebenen-

falls durch geschickte Defokussierung in der Intensitiat abgeschwécht, um die Detektorkompo-
nenten vor Sattigung oder gar Beschidigung zu bewahren. Die Polarisation der Quelle wird aus
Erfahrung mit anderen Aufbauten und aufgrund desselben GaAs-Kristalltyps auf P, = 27+1%
geschétzt. Gemessen wird die Links-Rechts-Asymmetrie aus Gleichung (2.1) jeweils fir die bei-
den Orientierungen Spin-up (A") und Spin-down (A"). Die Mittelung iiber beide Werte ergibt

die Asymmetrie

AT — At
AN = — (2.8)
2
Eine Korrektur der falschen Asymmetrien A}i nach Gleichung (2.3) ist hier nicht moglich,
da keine Monitordetektoren vorgesehen sind. Thr Einfluss ist nach KESSLER (1985) jedoch als

gering zu betrachten, sodass hier Ag ~ AT gilt.

Abb. 2.13.: Fotografie des montierten Elektronenpolarimeters mit Trenntransformator [,

VV/SCA-Schaltung 0 und Schutzabdeckung 0.
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Es wird als Analysiertarget eine Goldfolie der Dicke d ~ 77nm verwendet, die nach der bei
AFTING (1995) beschriebenen Vorgehensweise bestimmt worden ist. Die Asymmetrien Ay wer-
den fiir ausgewahlte Streuenergien von 20keV < U < 50keV bestimmt. Zur Abschétzung der
Genauigkeit dieses Verfahrens wird eine Statistik der Asymmetriewerte aufgenommen. Hier-
zu werden bei gleicher Erfassungszeit wiederholt die Zahlraten Ng 1, aufgezeichnet. Abbildung
2.15 zeigt eine Haufigkeitsverteilung der Asymmetriewerte Ag fiir einen Stichprobenumfang von
n = 119 Werten bei 50keV Streuenergie. Zum Vergleich ist eine Anpassung (,,Fit“) an eine
Gavuss-Normalverteilung mit dem Mittelwert /_1(()1) = —6,1-1072 und der Standardabweichung
oM =0,59-10~2 eingezeichnet. Fiir weitere Haufigkeitsverteilungen sei an dieser Stelle auf den

Anhang B verwiesen. Zu erkennen ist eine Hiufung der Asymmetriewerte um Ay = —6,1-1072.

30 T T T T
O 50 kV

Normalverteilung

15 | b

Héaufigkeit

10 | b

O 1 1 I | |
0 —0,02 —0,04 —0,06 —0,08

Asymmetrie Ay

Abb. 2.15.: Haufigkeitsverteilung der Asymmetrie Ay fiir 50 keV Streuenergie bei einem Stich-

probenumfang von 119 Einzelwerten.

Der aus den Einzelwerten berechnete Mittelwert betrigt /_1(()2) = —6,19 - 1072 mit einer Stan-
dardabweichung von o® = 0,64 - 1072. Bei einem Stichprobenumfang von n = 119 betrigt
der Standardfehler des Mittelwerts A = 0,06 - 1072, Die Asymmetriewerte werden durch eine
Normalverteilung wiedergegeben und somit als reproduzierbar angesehen. Ein einzelner Asym-
metriewert kann bei der verwendeten Konfiguration folglich mit AA = 40,6 - 1072 aufgeldst
werden.

Die Abhéngigkeit der Mittelwerte der Asymmetrie Ay vom Streupotenzial U ist in Abbildung
2.16 aufgetragen. Der Betrag der Asymmetrie nimmt mit der Beschleunigungsspannung zu,
und somit auch das Vermogen, die Spinpolarisation zu bestimmen. Innerhalb der statistischen

Abweichungen kann fiir Zahlraten bis 2500s~! keine Intensititsabhingigkeit nachgewiesen
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werden. Ein moglicher Einfluss der sogenannten Totzeit der Detektorelektronik wird somit
nicht aufgelost. Deshalb wird keine Totzeitkorrektur vorgenommen, wie sie bei HOLTKOTTER
(2008) beschrieben ist.

Unter der Annahme von Py, = 27 £ 1% wird die effektive SHERMAN-Funktion Scg nach

Ay = F, Sef berechnet. Die Werte sind in folgender Tabelle 2.1 zusammengefasst. Zur Berech-

E (keV) Ap (1072) A (1072) S

20 3,24 - —0,120
30 4,62 - —0,171
35 -5,23 - —0,194
40 5,97 - ~0,221
45 6,07 - —0,225
50 6,19 0,06  —0,229 +0,011

Tab. 2.1.: Berechnete effektive SHERMAN-Funktion Seg fiir die verwendete Folien in der De-

tektoranordnung bei einer Primérpolarisation von P, = (27 £ 1)%.

nung herangezogen werden die aus den Einzelwerten berechneten Mittelwerte. Fir das Streu-
energie 50 keV wird die errechnete Abweichung A = 0,06 ibernommen. Bei den iibrigen Streu-
energien ist der Stichprobenumfang mit Anzahlen von 20 bis 40 deutlich geringer, weshalb eine

weitere statistische Behandlung hier unterlassen wird. Der Wert Seg(50keV) = 0,229 + 0,011

Asymmetrie 4y (1072)

O 1 1 1 1
20 30 40 50

Beschleunigungsspannung U (kV)

Abb. 2.16.: Abhingigkeit der Asymmetrie Ay von der Beschleunigungsspannung U. Die Linie
dient der Fithrung des Auges.
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deutet darauf hin, dass die verwendete Folie diinner als die im Herstellungsverfahren bestimm-
te Dicke d =~ 77 nm ist, wenn die Berechnungen aus Abbildung 2.1 betrachtet werden.

Um schlielich die Effizienz € abzuschétzen, wird der in den Detektor eintretende Strahlstrom
bei einer bestimmten Zahlrate abgeschéatzt. Das Polarimeter wird wie gewohnt in Betrieb ge-
nommen, und es wird eine Gesamtzihlrate von N ~ 5500s~! gemessen. Ohne Anderung der
Elektronenstrahljustierung wird die Beschleunigungsspannung abgeschaltet, und die Verbin-
dung zum Innengehéuse wird getrennt. Uber ein gewdhnliches Netzteil wird ein Potenzial von
100V an die Innenelektrode gelegt. Mit einem zwischengeschalteten Elektrometer wird der
Strom Iy = 1,7nA zum Innengehéduse bestimmt. Um einen Leckstrom zu korrigieren, wird
der Elektronenstrahl blockiert und der Strom I, = 1,6nA abgelesen. Die Differenz ergibt
eine Abschétzung der einfallenden Intensitiat Iy = Imax — Imin = 0,1nA. Die Effizienz aus
Gleichung (2.7) betragt somit mindestens:

5500 ¢ s~ !

=46-1077.
0,1nA /610

e > (0,229)% -

Diese Abschétzung setzt voraus, dass alle durch die Auflenelektrode eintretenden Elektronen
auf die Detektoranordnung bzw. Goldfolie zu beschleunigt werden. Nicht berticksichtigt wer-
den jene, deren Bahn innerhalb der Elektrodenanordnung nicht in das innere Gehéuse fiihrt.
Der hohe Leckstrom auf das Innengehéuse ist etwa eine Groflenordnung stérker als der Elek-
tronenstrahlstrom. Dadurch wird eine prézise Bestimmung der in den Detektor eintretenden
Intensitét Iy erschwert. Festzuhalten bleibt, dass fir die Effizienz daher ein Mindestwert an-

gegeben werden kann.

2.5. Spinpolarisation von Photoelektronen aus Gold

Das kompakte Elektronenpolarimeter ist exemplarisch an einem im Institut befindlichen Ober-
flachenexperiment angebaut und die Spinpolarisation von Photoelektronen aus einem Au(111)-
Einkristall ist bestimmt worden. Der experimentelle Aufbau wird kurz beschrieben und eine
Messung wird vorgestellt. Ein Schema des Experiments wird in Abb. 2.17 gezeigt.

Die Probe wird von einem gepulsten Laserstrahl der Wellenldnge 210 nm mit der Repititions-
rate 1kHz bestrahlt. Eine ausfiihrliche Beschreibung dieses Aufbaus wird bei ROSENFELDT
(2009) gegeben. Als Erweiterung wird in den Laserstrahlengang eine Polarisationsoptik in-
tegriert. Ein mechanisch drehbarer \/4-Verzogerer ermoglicht eine zirkuldre Polarisation des
linear polarisierten Laserlichts. Die Helizitdt wird durch Rotation des \/4-Verzogerers um-
gekehrt. Ist dessen ordentliche oder auflerordentliche Achse entlang der linearen Polarisation
orientiert, tritt keine Verzogerung auf; das Licht wird, unverdndert in der Polarisation, trans-
mittiert. Die in Abschnitt 2.2.2 vorgestellte Konstruktion wird der bestehenden Apparatur
hinzugefiigt. Der 90°-Umlenker wird so ausgerichtet, dass das Laserlicht durch den Schlitz
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+—>
[ \/4-Verzdgerer Elektronenpolarimeter
zé 90°-Umlenker + Transportoptik (Abb. 2.10)
R0 =
K
I.’
4
.I
.
Probe

Abb. 2.17.: Schema des Oberflaichenexperiments.

und die Eintrittsblende auf die dahinterliegende Probe fillt. Die aus der Probe austretenden
Photoelektronen treten in den Umlenker ein und werden dann durch die Transportoptik zum
Elektronenpolarimeter gefithrt. Die Quantisierungsachse fiir den Elektronenspin ist die Ein-
fallsrichtung des Laserlichts, die den Bezug fiir dessen Helizitat darstellt. Die Elektronen treten
daher longitudinal polarisiert aus der Oberfliche aus. Da die Spinorientierung durch die elek-
trostatische Ablenkung in erster Ndherung nicht beeinflusst wird, folgt aus der Strahlfiihrung
eine transversale Polarisation nach dem 90°-Umlenker. In dieser Konfiguration wird die senk-
recht auf der Oberfliche stehende Komponente der Spinpolarisation analysiert. Die Kammer
des Experiments wird im Ultrahochvakuum betrieben, was ein differenzielles Pumpen des Elek-
tronenpolarimeters erfordert.

Zur Untersuchung der Spinpolarisation werden die Asymmetrien am Elektronenpolarimeter
bei Beschuss der Probe mit polarisiertem Licht erfasst. Dazu wird der A/4-Verzogerer in 45°-
Schritten senkrecht zum Laserstrahl gedreht, sodass abwechselnd linear und zirkulér polarisier-
tes Licht auf die Probe fallt. Die Drehung wird mehrfach wiederholt und die Einzelasymmetrien
werden statistisch ausgewertet.

Zwei Asymmetriewerte AT und A, die bei gegensitzlicher Helizitit aufgenommen werden,
werden entsprechend der Vorgehensweise nach Gleichung (2.3) zur Asymmetrie A, verrechnet,
um instrumentelle Asymmetrie zu eleminieren. Entsprechend wird mit den Werten fiir linear
polarisierten Beschuss verfahren. Es wird iiber die beiden Asymmetriewerte fiir die Stellungen
yordentliche Achse® Aga und ,auflerordentliche Achse* A,,a gemittelt; der Wert wird A; ge-

nannt. Eine Abweichung von A; = 0% deutet auf instrumentelle Asymmetrie durch optische
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Komponenten hin.
In Abb. 2.18 sind die Haufigkeitsverteilungen der Asymmetriewerte fiir lineare und zirkulére
Polarisation gezeigt mit jeweils einem Stichprobenumfang von n = 220 Werten. Zudem einge-

zeichnet sind Anpassungen an eine GAUSS-Normalverteilung:

C A-A
N(A):Wexp< 52 ) .

25 T T T T T T T T
O linear
~ M O zirkular
_ a — Normalvert.
20 PIy — Normalvert. -
Y inf i ik :
[
v
. |
3 N
s 10 | i
m
5 - — 4
0 W 1 otk 0.
-10 -8 —6 —4 -2 0 2 4

Asymmetrie A

Abb. 2.18.: Haufigkeitsverteilungen der Asymmetriewerte fiir Au(111) bei Beschuss mit zir-

kular und linear polarisiertem Licht.

Die Parameter sind in Tabelle 2.2 zusammengestellt. Anhand der Ergebnisse wird deutlich,

A% o (%) C
zirkular —6,14993 1,2108 59,9292
linear 0,162309 1,10304 59,8063

Tab. 2.2.: Parameter der Anpassungen an eine GAUSS-Normalverteilung in Abb. 2.18. Die

Parameter sind dem Programm GNUPLOT entnommen.

dass in diesem Experiment die Asymmetrieauflosung AA = 1,22 % betriagt. Fiir die weitere
Auswertung werden der Mittelwert der Verteilung und dessen Standardfehler verwendet. Bei
linear polarisiertem Beschuss betrigt der Mittelwert A = (0,16 £ 0,08) %, was eine geringe
Abweichung vom Nullpunkt darstellt. Die Drehung des \/4-Verzogerers beeinflusst daher nicht
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die gemessene Asymmetrie. Aus A, = —(6,1540,09) % wird zusammmen mit Seg = —(0,2294+
0,011) eine Polarisation von P, = (26,9 4 1,7) % berechnet.

2.6. Fazit

In diesem Kapitel ist die Entwicklung eines kompakten Elektronenpolarimeters in Kombina-
tion mit einer elektrostatischen Transportoptik beschrieben worden. In der Elektrodenkonfi-
guration wurde ein sphérischer Feldverlauf entlang der Elektronenbahn durch eine geeignete
Elektrodenkonfiguration nachgebildet. Durch eine schrittweise Optimierung der Bauform ist
ein Design entworfen worden, das ohne zuséatzliche Hilfselektroden auf Hochspannungspoten-
zial auskommt, wodurch der laborseitige elektrische Aufwand gering gehalten wird, da kei-
ne Hochspannungsteiler benétigt werden. Zur Vesorgung auf hochspannungsseitig betriebener
Komponenten sind ein kompakter Hochspannungs-Trenntransformator und eine elektronische
Schaltung entwickelt worden. Auf Grund der kompakten Abmessungen des Gesamtaufbaus ist
dieser einfach zu montieren und variabel einzusetzen. Die Kalibrierung ist an einer Streuap-
paratur durchgefithrt worden.

Bei bekannter Primérpolarisation ist die effektive SHERMAN-Funktion bestimmt worden.
Der Wert von Seg(50kV) = (—0,229 £ 0,011) liegt innerhalb des Bereichs —0,23 <
Ser < —0,18, der in Abschnitt 2.1.1 abgeschétzt wurde. In anderen konventionellen MoTT-
Elekronenpolarimetern (MEINTRUP, 1999) der Arbeitsgruppe werden, bei dhnlicher Dicke der
Goldfolie und Streuenergien von 120 keV, Werte um Seg = —0,24 erreicht. Ein niedrigere Streu-
energie kann also zu einer dhnlichen Auflésung der Spinpolarisation fiihren. Jedoch deutet der
hohe Betrag darauf hin, dass die verwendete Goldfolie diinner ist als 77 nm. Fir eine Ka-
librierung durch eine Foliendickenextrapolation wird im Herstellungsverfahren eine prézisere
Dickenbestimmung bendétigt. Bei der Methode nach AFTING (1995) wird die aufgedampfte
Menge durch Wagung bestimmt. Die Schichtdicke wird bei gegebener Bedampfungsfliche aus
der Massenzunahme bestimmt. Die Genauigkeit der verwendeten Feinwaage legt die Préazision
der Goldfolienherstellung fest. Eine Alternative ist, bei der Herstellung neben dem eigentlichen
Folientrager weitere Diagldser mitzubedampfen. Die Schichtdicke der darauf aufgedampften
Goldschicht kann danach mit einem Atom-Kraft-Mikroskop (AFM) bestimmt werden. Dieses
Verfahren wird momentan erprobt.

Aufbauend auf dem hier préasentierten Prototyp ist ein Elektronenpolarimeter entwickelt wor-
den, das an einem UHV-Rezipienten ohne differenzielles Pumpen betrieben werden kann. In
der Konstruktion wird das hier vorgestellte Design im Prinzip beibehalten. Es wird ein weiteres
Detektorpaar eingebaut, das um 90° versetzt zu dem ersten befestigt wird. Dadurch steht eine
zweite Streuebene zur Verfiigung, sodass gleichzeitig zwei Komponenten der Spinpolarisation

analysiert werden koénnen.
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An einem Oberflichenexperiment in einer anderen Arbeitsgruppe ist das Elektronenpolarime-
ter zusammen mit der elektrostatischen Transportoptik angebaut worden. In dem Experiment
wird die Spinpolarisation von Photoelektronen untersucht. Exemplarisch ist zunéchst die Spin-
polarisation von einem Au(111)-Einkristall bei Bestrahlung mit gepulster zirkular polarisierter
Laserstrahlung der Wellenldnge A = 210 nm bestimmt worden. Zum Zeitpunkt der Entstehung
dieser Arbeit kann die Spinkomponente senkrecht zur Oberfliche der Probe gemessen werden.
Sie betrégt |P,| = (26,9+1,7) %, also mindestens 25,2 %. Aus einer fritheren Arbeit von MEIER
und PEscIA (1981) wird fiir Au(111) eine Polarisation von etwa 10 % abgelesen. Dieser Wert
wird hier deutlich {iberschritten.

Weitere Untersuchungen werden an Proben durchgefiihrt, bei denen polykristallines Gold und
der hier behandelte Einkristall mit einer Schicht aus selbst organisierten chiralen Molekiilen
versehen wird. Es wird vermutet, dass diese Schichten eine Photoelektronen-Transmission auf-
weisen, die von deren Longitudinalpolarisation abhingt (RAY et al., 1999). Es deutet darauf
hin, dass der Effekt dhnlich dem Elektronendichrosimus ist, der eine Spinabhingigkeit des
Wirkungsquerschitts longitudinal polarisierter Elektronen bei der Transmission durch einen
Dampf chiraler Molekiile beschreibt (MAYER et al., 1996). Da die Enantiomere der Molekiile
auf der Oberflache zur Ausbreitungsrichtung der Elektronen ausgerichtet sind , wird auf diese
Weise ein starker sogenannter Spin-Filter moglich. Zur Zeit der Entstehung dieser Arbeit wer-
den Untersuchungen solcher Proben mithilfe des hier beschriebenen Elektronenpolarimeters in

einer Arbeitsgruppe des Instituts durchgefiihrt (KETTNER, 2011; GOHLER, 2011).
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3. Das Streuexperiment

Der experimentelle Aufbau ist eine winkel-, energie- und spinauflésende Elektronenstreuappa-
ratur mit Metallverdampfungsofen, die im Folgenden vorgestellt wird. Die verwendete Appa-
ratur dient der Messung der STU-Parameter. Sie ist von MEINTRUP (1999) entwickelt und
schrittweise ausgebaut worden. Zuletzt verwendet wurde sie beit HOLTKOTTER (2008), von dem
die Messsoftware {ibernommen und erweitert wird. Abbildung 3.1 zeigt eine Skizze des Auf-
baus. Die Anlage lésst sich in drei Teile gliedern: die Elektronenquelle, den Streurezipienten
und das Elektronenpolarimeter. Neben der Beschreibung dieser wesentlichen Baugruppen wird

ein Metallverdampfungsofen vorgestellt, der in die Apparatur integriert worden ist. Zusétzlich

Elektronenquelle

Streuzentrum mit Ofen

schwenkbares

Pumpstufe Spektrometer

POCKELS-
Zelle

MoTT-Elektronenpolarimeter

Lasermodul

Abb. 3.1.: Skizze des experimentellen Aufbaus nach HOLTKOTTER (2008). Gezeigt sind we-

sentliche Komponenten der Apparatur ohne Halterungen und Vakuumrezipienten.

zu den abgebildeten Komponenten ist seitlich innerhalb des Streurezipienten eine verschiebba-
re optische Linse angebracht, an die sich auflen, durch einen Sichtflansch von der Luft getrennt,
eine Kombination aus einem Interferenzfilter und einem Photomultiplier anschlie3t. Diese An-
ordnung dient zur Kalibrierung der Primérenergie und wird in Abschnitt 4.1.3 vorgestellt.

Im Labor sind in jeder Raumrichtung Spulenpaare an den Wéanden montiert, die dazu die-
nen, das Erdmagnetfeld und andere magnetische Stérungen im Bereich des Streuexperiments
zu kompensieren. Die Anordnung ist an HELMHOLTZ-Spulen angelehnt: ein jeweiliges Spulen-
paar wird von demselben Strom durchflossen, die Geometrie weicht jedoch von der idealen ab.
Das Signal einer FORSTER-Sonde in unmittelbarer Nahe der Apparatur wird genutzt, um den

Windungsstrom zu regeln.
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3.1. Die Quelle spinpolarisierter Elektronen

In einem Ultrahochvakuum-Rezipienten ist die Quelle spinpolarisierter Elektronen unterge-
bracht. Details zur Konstruktion kénnen der Arbeit von RUPPEL (1994) entnommen wer-
den. Generell basiert sie auf der Photoanregung von Elektronen in einem Gallium-Arsenid-
Halbleiterkristall (GaAs), wie sie bei PIERCE et al. (1980) vorgestellt wird. Je nach Helizitéat
des eingestrahlten Lichts werden dabei am I'-Punkt des Kristallgitters auf Grund von unter-
schiedlichen Ubergangswahrscheinlichkeiten Spin-up- oder Spin-down-Elektronen bevorzugt
angeregt. Durch Erzeugung einer negativen Elektronenaffinitiat (PIERCE et al., 1975) in Folge
einer geeigneten Préparation der Halbleiteroberfliche mit Casium (Cs) und Sauerstoff (Og)
werden die Elektronen ins Vakuum emittiert. Die Vorgehensweise bei der Kristallaktivierung
wird bei HOLTKOTTER (2008) ausfiihrlich besprochen. Die Abbildung 3.2 zeigt den Zeitver-
lauf des Emissionsstroms wéahrend einer solchen Aktivierung, die mit einem handelstiblichen

Halogenleuchtmittel als Lichtquelle durchgefiihrt wird. Zunéchst wird der Kristall mit Cs be-
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— Cs-Dampf
— Os-Zugabe
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Abb. 3.2.: Aktivierung des GaAs-Kristalls mit Weiilicht: Zeitverlauf des Emissionsstroms bei

der wechselweisen Behandlung der Kristalloberfliche mit Cs-Dampf und Os.

dampft, bis der Emissionsstrom ein erstes Maximum durchlduft. Darauf folgt die Zugabe von
09, bis auch hier ein Maximum erreicht wird. Diese Abfolge wird iiblicherweise bis zu 15 Mal
wiederholt. Generell sind bei diesem Aufbau die Zeitintervalle fiir die Cs-Bedampfung kiirzer
als fiir die O9-Zugabe. Bei dem hier gezeigten Zeitverlauf einer Aktivierung mit Weifllicht wird
schliefflich ein stabiler Emissionsstrom von I = 1,3 nA erzielt.

Als zirkular polarisierte Lichtquelle dient eine Kombination aus einem Diodenlasermodul
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(808 nm, 30 mW), einem Linearpolfilter und einer POCKELS-Zelle (Linos LM 08IM99 ), in
der in einem anisotropen, transparenten Kristall durch ein elektrisches Feld Doppelbrechung
induziert wird. Die Phasenmodulation des einfallenden linear polarisierten Lichts ist propor-
tional zur angelegten Potenzialdifferenz (HECHT, 1989).

Der mit dieser Lichtquelle erzielte maximale Emissionsstrom aus dem GaAs-Kristall kann bis
zu 10 pA betragen. Nach circa 2 Wochen Betrieb sinkt er unter 1 1A ab. Durch eine 5-miniitige
Behandlung mit Cs-Dampf steigt er wieder bis fast zum urspriinglichen Wert an. Mit der Zeit
werden die Intervalle zwischen diesen Nachaktivierungen kiirzer und der erreichte Maximal-
strom nimmt ab. Dann ist eine erneute Aktivierung nétig. Ublicherweise geschieht dies nach
einem Zeitraum von 12 bis 15 Monaten.

Die Quantisierungsachse der Spinpolarisation ist die Richtung des Laser-Lichtstrahls, die den
Bezug fiir dessen Helizitédt darstellt. Eine elektrostatische Abzugsoptik fithrt die zunéchst lon-
gitudinal polarisierten Elektronen durch einen 90°-Umlenker nach JoST (1979), wodurch eine

transversale Elektronenpolarisation hervorgerufen wird.

3.2. Der Streurezipient mit Elektronenpolarimeter

Uber eine differenzielle Pumpstufe (p ~ 2-10~2 mbar) wird der Elektronenstrahl in einer elek-
trostatischen Zylinderoptik zum Streuzentrum transportiert, das sich im Hochvakuumteil der
Anlage befindet. Zur Kontrolle der priméren Elektronenstrahlintensitdt kann ein FARADAY-
Becher hinter das Streuzentrum in die Strahllinie geschwenkt werden. Wéahrend des Messbe-
triebs werden Strahlstréme zwischen 50 und 300 nA erreicht.

Unterhalb der Einschussoptik ist ein Verdampfungsofen angebracht, aus dessen Diise das Tar-
getmaterial anndhernd kollimiert austritt und im Streuzentrum vom Elektronenstrahl getrof-
fen wird. Der Abstand zwischen der Austrittsoffnung und dem Streuzentrum betrigt etwa
6,5mm. Eine Beschreibung der Ofenkonstruktion folgt in Abschnitt 3.3. In 20mm Abstand
iiber dem Streuzentrum befindet sich eine Blechscheibe aus Edelstahl von 30 mm Durchmesser,
an der sich das Targetmaterial niederschligt. Diese Mafinahme verringert die Verschmutzung
der iibrigen Apparaturteile.

Auf einem Drehteller sind ein 180°-Spektrometer und ein geschlitzter 90°-Umlenker mon-
tiert. An dessen Riickseite ist in Richtung des Spektrometeraustritts ein Ein-Kanal-
Elektronenvervielfacher (,Channeltron*) befestigt. Dieser kann genutzt werden, um die
Streuintensitit zu bestimmen. Diese Bauteile sind in Abbildung 3.1 rot eingefdrbt. Sie sind
uber Elektronenstreuwinkel von —135° < 9 < +135° schwenkbar. Ein weiterer Umlenker ist
raumfest unterhalb des Drehtellers befestigt. Die erwdhnten Spektrometer und Umlenker sind
nach der Arbeit von JosT (1979) entworfen. Der Verlauf der Elektronenbahn im Nachweis-

kanal hat in 0°-Richtung die Form eines ,S“. In dieser Baugruppe werden die Elektronen bei
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einer Sollbahnenergie von 20 eV energetisch analysiert und zu einer elektrostatischen Beschleu-
nigungsstufe gefithrt, die in einem Hochenergie-MOTT-Elektronenpolarimeter endet.

Die Elektronen werden zur Bestimmung der Spinpolarisation auf eine Streuenergie von 120 keV
beschleunigt und an einer Goldfolie gestreut. Die Polarisation kann in zwei Ebenen gemessen
werden. Dadurch lassen sich die Komponenten P, und P, bestimmen. Die Messgeometrie ist
in der zz-Ebene zusétzlich mit Monitorzahlern unter +45° ausgestattet. An dieser Stelle gilt
fir die effektive SHERMAN-Funktion Seg =~ 0. Dadurch wird eine um falsche Asymmetrien
bereinigte und somit prazisere Polarisationsmessung ermoglicht. Der Aufbau und die Funkti-

onsweise wird bei ESTER (1989) beschrieben.

3.3. Der Metallverdampfungsofen

Der bei MEINTRUP (1999) verwendete Hochtemperaturofen ist ersetzt worden, da er bei
langerem Betrieb zu Tropfenbildung neigte und weil auf die dafiir vorgesehene Turbomole-
kularpumpe und die Wasserkiihlung verzichtet werden kann. Fiir die Untersuchungen an Blei
ist zunéchst der Verdampfungsofen aus der Arbeit von BRUNER (2008) eingesetzt worden. Die
Konstruktion orientiert sich an dem Mantelheizelement-Ofen nach GEERS (2001). Er besteht
aus einem liegenden zylindrischen Molybdédnbehélter, der mit einem Heizleiter bifilar umwi-
ckelt ist. Aus diesem tritt das Targetmaterial durch eine Diise anndhernd kollimiert aus. Drei
Hitzeschilde schirmen diesen nach auflen thermisch ab. Diese Konstruktion zeigte im Laufe
der Zeit Tropfenbildung an der Diisenoffnung im Inneren des Molybdéan-Behélters, was zu
einem schwankenden Dampfdruck und schliellich zu einem unregelméfigen Streusignal fiihrte.

Aufgrund dieser Erfahrungen ist ein

Ofen mit Keramiktiegel eingebaut

worden, der auf dem Design basiert,

wie es bei GEESMANN (1990) und

HERTING (2002) verwendet wurde. Deckel mit Diise

Eine Schnittzeichnung der Konstruk-
tion wird in Abbildung 3.3 gezeigt.
Das zu verdampfende Material befin- mittlerer Schild

auflerer Schild
Graphit-Stempel

det sich in einem Keramiktiegel, der

von auflen mit Graphitlack beschich-
tet ist. Eine kegelférmige Graphit-
kappe mit integrierter Austrittsdiise

schlief3t diesen Teil nach oben hin ab.

Der Tiegel ruht auf einem zweiteiligen

Stempel, der aus einem Titantrager Abb. 3.3.: Schnittansicht des Tiegelofens.
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und einem 6 mm breiten zylindrischen Graphitkontakt besteht. Er ist, durch Keramikhiilsen
thermisch und elektrisch isoliert, auf einer Titan-Tragerplatte befestigt. Die Diisengeometrie
ist nach den Uberlegungen bei BRUNER (2008) entworfen, wobei davon ausgegangen wird, dass
die Diise der wirmste Punkt im Betrieb ist. Aus der Betrachtung des Dampfdrucks und der
mittleren freien Weglénge des Target-Materials wird der Innendurchmesser auf 1,1 mm und
die Lénge auf 7mm festgelegt.

Diese Bauteile sind von drei Hitzeschilden umgeben. Die Formgebung folgt dem Umriss des mit
dem Graphitdeckel verschlossenen Tiegels. Das innerste Schild besteht aus Molybdén und dient
zusammen mit der Trégerplatte zur Befestigung der inneren Komponenten, indem die Bauteile
mechanisch verspannt werden. Das mittlere Schild ist aus Titan und das dufere ist aus Edel-
stahl gefertigt. An letzerem ist oben ein Kragen konzentrisch angeschweifit. Geheizt wird der
Tiegel, indem ein Gleichstrom durch das innere Hitzeschild iiber die Kontaktstelle am Deckel
in der Nédhe der Diise, durch die Graphitschicht und schliellich durch den Stempel fliefit. Die-
se gegenlaufige Stromfiihrung vermindert stérende Magnetfelder auf vernachléssigbare Werte
von B < 0,15puT (HERTING, 2002), was vor allem in der Ndhe des Streuzentrums ein wich-
tiger Gesichtspunkt ist. Der Widerstand der Schicht betrigt direkt nach dem Auftragen der
Graphitfarbe etwa 300k{2 und nach dem ersten Erhitzen um 100 bis 300 2. Er nimmt mit
steigender Temperatur leicht ab. Im Experiment werden Heizleistungen bis 60 W erreicht, um
die notigen Targetdampfdriicke zu erzeugen.

Integriert in die Streuapparatur befindet sich direkt iiber der Austrittsdiise ein schwenkbares
Blech mit einer 7mm groflien Blenden6ffnung. Dieses Bauteil ist an einer Drehdurchfithrung
befesigt, so dass es laborseitig betdtigt werden kann. Wéahrend des Messbetriebs wird die-
ser Schieber benutzt, um das Targetmaterial in das Streuzentrum zu lassen oder es fiir eine
Streuuntergrundbestimmung zuriickzuhalten, die bei dieser Apparatur somit im Gegensatz zu

KAUSSEN (1985) und GEESMANN (1990) bei eingeschalteter Heizleistung vorgenommen wird.

3.4. Das Datenerfassungssystem

Das Datenerfassungssystem besteht aus einem Rechner im Labor (Messrechner) und damit
verbundenen externen Messgerédten. Ein Blockdiagramm des Aufbaus ist in Abbildung 3.4
dargestellt. Die Ansteuerung und das Auslesen erfolgen mit Hilfe eines Satzes von Program-
men, der in der grafischen Programmiersprache LABVIEW erstellt wurde (HOLTKOTTER, 2003)
und insbesondere fiir die Aufgabenstellung dieser Arbeit angepasst und ergédnzt worden ist.

Neben einer Netzwerkanbindung steht auf einer Erweiterungssteckkarte ein Videoeingang zur
Verfiigung, an den bei Bedarf zur visuellen Uberwachung einzelner Komoponenten eine Ka-
mera angeschlossen werden kann. Uber den Parallelanschluss (LPT) wird ein sogenannter

Messmultiplexer mit 32 Kanélen angesteuert. Die geschaltete Spannung wird durch ein KEIT-
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Messrechner
AMD Athlon 1,2 GHz
Microsoft Windows 98

LabView

LPT

VGA Dualscreen

Netzwerk

Video —| TTL Quelle
Keithley 2000 IEEE488.2 | |ADC (32-ch), DAC (4-ch),

Relais (8-ch)

| Messmultiplexer (32-ch) |

| AML PGC1 Topf |—— 8x RS-232

—| Sicherheitsautomatik |

| AML PGC1 DP H
| AML PGC1 Quelle |-

Ortec 994 A
Ortec 994 B

TTL-IO | Schrittmotor |

Abb. 3.4.: Blockdiagramm des Datenerfassungssystems.

HLEY 2000-Tischmultimeter gemessen, das iiber einen GPIB-Anschluss (IEEE 488.2) ausge-
lesen wird. Auf diese Weise konnen im Betrieb bis zu 32 Spannungen erfasst werden.

In den Messrechner ist zudem eine Erweiterungskarte mit acht seriellen Anschliissen einge-
baut. Daran sind zum einen die Druckmessgerdte (AML PGC 1/2) angeschlossen, die die Va-
kuumdriicke im Quellrezipienten, in der differenziellen Druckstufe und im Streutopf ausgeben.
Zum anderen sind zwei Zahlbausteine vom Typ ORTEC 994 daran angeschlossen. Diese sind
mit vier Zahlkanélen von 100 MHz Bandbreite ausgestattet, wovon einer jeweils als Zeitba-
sis verwendet wird. An den verbleibenden sechs Kanélen liegen die Zédhlsignale des MOTT-
Elektronenpolarimeters und des Einkanal-Elektronen-Vervielfachers im Streutopf an.

Eine weitere Erweiterungssteckkarte stellt TTL-kompatible Ein- und Ausgéange (TTL-1I0) zur
Verfiigung. An diese sind Baugruppen zur Steuerung und Uberwachung des Messbetriebs an-
geschlossen, sowie sicherheitsrelevante Relais und Sperrschieber. Der Spektrometerteller wird
mittels eines Schrittmotors verdreht, der iiber die Steckkarte gesteuert wird. Weitere Kanéle
werden zur technischen Uberwachung der Anlage verwendet, um im Fall einer Stérung wei-
tere Beschidigungen, insbesondere eine Beliiftung des Quellrezipienten, zu vermeiden. Eine
detaillierte Behandlung dieser Sicherheitsautomatik wird bei MEINTRUP (1999) geleistet. Eine
externe Baugruppe besteht aus 32 Analog-Digital- (ADC) und vier Digital-Analog-Wandlern
(DAC). An einem davon (DAC 1) wird das Potenzial fiir die Sollbahn des Spektrometers aus-
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gegeben, an einem anderen (DAC 2) eine Regelspannung fir die Versorgung der Quellenkom-

ponenten, sodass die Streuenergie per Rechnersteuerung variiert werden kann.
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4. Durchfiihrung der Messungen

Bevor mit dem eigentlichen Messablauf zur Bestimmung der Streuparameter begonnen werden
kann, sind vorbereitende Messungen notig, die Auskunft geben iiber die aktuelle Konfiguration
des priméren Elektronenstrahls. Nach der Einrichtung des Experiments wird der Ablauf der
Datenerfassung zur Bestimmung des differenziellen Wirkungsquerschnitts (do/d€2) und der

Spin-Asymmetriefunktion Sy beschrieben.

4.1. Einrichtung des Experiments

Vor und nach jeder Einzelmessung werden der Winkelnullpunkt und die primére Spinpolari-
sation des Elektronenstrahls bestimmt. In unregelméfigen Zeitabstdnden wird die Einschuss-
energie kalibriert. Anhand eines Elektronen-Energieverlustspektrums wird die Funktion des

Metallverdampfungsofens iiberpriift.

4.1.1. Winkelnullpunkt

Der Drehteller in der Streuapparatur verfiigt iiber eine Winkelskala, anhand der im beliifteten
Zustand die Komponenten zueinander ausgerichtet werden kénnen. Als Bezug ist eine Licht-
schranke unter dem Drehwinkel 143° angebracht. Im Messbetrieb kann die Lage des Elektro-
nenstrahls von dem Nullpunkt der Skala abweichen, weshalb dieser kalibriert wird. Dadurch
wird die Referenz fiir die Streuwinkel festgelegt.

Durch entsprechende Dejustierung der elektrostatischen Transportoptik wird die Intensitdt in
Geradeausrichtung stark abgeschwécht, ohne deren Abbildungseigenschaften zu dndern. Das
Nachweis-Spektrometer wird iiber den Winkelbereich —10° < 9 < +410° in Schritten von
AY = 1° bewegt, und die Zahlrate wird an der jeweiligen Position aufgezeichnet. Abbildung
4.1 zeigt einen typischen Strahlquerschnitt, wie er mit dieser Methode aufgenommen wurde.
Der Verlauf ist anndhernd GAUSs-formig. Der Erwartungswert einer GAUSS-Normalverteilung
wird als Winkel-Nullpunkt 9, iibernommen. In dem hier gezeigten Beispiel ist ¥, = —0,47°.
Ublicherweise ist die Standardabweichung o ~ 2,5°, wodurch die Winkelauflosung abgeschétzt
wird. Eine Einzelmessung wird dadurch abgeschlossen, dass der zuvor gewéhlte Nullpunkt
durch eine nachfolgende Uberpriifung bestétigt wird. Bei iibereinstimmenden Werten vor und
nach einer Messung gelten die im Messablauf eingestellten Streuwinkel. Bei Abweichungen
wird die Messung als ungiiltig angesehen. Dieser Fall ist selten aufgetreten. Es hat sich im
Zuge der Datennahme gezeigt, dass der justierte Elektronenstrahl mehrere Tage innerhalb der

erstellten Abschitzung nicht von dem eingestellten Winkelnullpunkt abweicht.
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Abb. 4.1.: Bestimmung des Winkelnullpunkts: Gemessener Verlauf im Vergleich zu einer Nor-

malverteilung.

4.1.2. Priméirpolarisation

Die primére Spinpolarisation F, der Elektronen wird im MoTT-Elektronenpolarimeter bei
einem Streupotenzial von U = 120kV gemessen. Dazu wird der Strahl durch Dejustierung
der elektrostatischen Transportoptik insofern abgeschwécht, dass in 0°-Richtung die Zahlrate
an den Oberflachensperrschichtzdhlern etwa 1kHz betrdgt. Um den Einfluss experimenteller
Schwankungen zu minimieren, wird wéhrend der Messung die Spin-Orientierung vier Mal
umgeschaltet und fiir eine feste Erfassungszeit wird die Zéahlrate aufgezeichnet. Begonnen
wird mit der Orientierung Spin-up. Danach wird sie umgekehrt und es werden zwei Mal die
Daten fiir Spin-down aufgezeichnet. Zuletzt wird wiederum auf Spin-up zuriickgestellt. Diese
Sequenz wird einmal wiederholt, sodass schliellich acht einzelne Zahlraten registriert werden,
die dann zu den jeweiligen Gesamtzéhlraten NlT, ;i aufsummiert werden. Die Vorgehensweise
mit der Umkehrung des Spins ist bereits in Abschnitt 2.1 behandelt worden. Sie dient zur
Elimination instrumenteller Asymmetrie. Das hier verwendete Polarimeter verfiigt in der xz-
Ebene iiber Monitorzéhler, die zur Elimination von falscher Asymmetrie dienen. Analog zur
Datenerfassung der Polarisationszédhler werden deren Zéahlenraten mit MIT;} bezeichnet. Die
Links-Rechts-Asymmetrie der Polarisationszéhler A | wird mit der von den Monitorzéhlern
A, o, korrigiert (GELLRICH et al., 1990). Die korrigierte, echte Asymmetrie A, berechnet sich

nach:

AO = Apol + CAmon = }g)/ Seff ) (41)
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wobei ¢ = 0,23 die sogenannte Monitorkonstante dieser Apparatur bezeichnet, die aus einer
Kalibrierung bestimmt wird (ESTER, 1989). Die effektive SHERMAN-Funktion der verwendeten
Analysierfolie betrigt Sex = —0,24 (MEINTRUP, 1999). Die Asymmetriewerte werden durch

geometrische Mittelung aus den Zahlraten bestimmt:

N N} 1 M M} 1
N} NI M} M)
Apol pol S und Amon =T = Pmon S, eff - (42)
NN MM g
Ni N M} Mt

Die einzelnen Polarisationswerte P,o und Ppon werden dann zur echten Polarisation analog

zu Gl (4.1) verrechnet. Die Messunsicherheit AF, ergibt sich durch Fehlerfortpflanzung:

P

Y

(AR)? = (APyq)? + ¢ (APyen)?

() 7 e 3

ie{l,r} xe{t{} ie{l,r} xe{t, i}

:Ppol+cpmon

(4.3)

Fin Messzyklus wird als giiltig angesehen, wenn die Werte der Primérpolarisation vorher und
nachher innerhalb der statistischen Abweichung liegen.

In Abbildung 4.2 werden die statistischen Verteilungen der Primérpolarisationswerte bei ei-
nem Ofen-Heizstrom von Igei; = 0A (links) und unter Betriebsbedingung bei Iy, = 1,8 A

(rechts) gezeigt. Zur Auswertung ist in beide Auftragungen jeweils eine Anpassung an eine

20 T T T T T T T T T T T T 20
0A 1,8 A

15 1 115

i

Héufigkeit
—
=)
=
Héaufigkeit

;

5 F 1 am | 15

0 L [ | R
0,255 0,26 0,265 0,27 0,275 0,28 0,255 0,26 0,265 0,27 0,275 0,28

Primérpolarisation F, Primérpolarisation F,

Abb. 4.2.: Histogramm der Primérpolarisation F, bei kaltem Ofen (links: Tnei, = 0 A) und bei

Betrieb (rechts: Ihei; = 1,8 A), jeweils mit Anpassung an eine GAUSs-Normalverteilung.

GAuUss-Normalverteilung eingezeichnet, die die Messwerte gut reprasentiert. Die Parameter
sind in Tabelle 4.1 zusammengefasst. Darin sind die Werte aus der Anpassung (H,(l), o) und
aus der direkten Berechnung aus den Messwerten (Py@), o)) aufgefithrt. Der Stichproben-

umfang wird mit n bezeichnet. Innerhalb der Standardabweichungen weichen die Werte nicht
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Normalverteilung berechnet
Iieir (A n py(l) o py(2) e)

0 43 0,2672  0,0037 | 0,2651 0,0042
1,8 55 0,2654  0,0032 | 0,2657 0,0045

Tab. 4.1.: Auswertung der Primérpolarisationsbestimmung in Abb. 4.2.

voneinander ab. Der Ofenbetrieb wirkt sich daher nicht auf die Spinpolarisation aus, d. h.,
dass der Einfluss des Heizstroms, sowie etwaiger resultierender Magnetfelder, vernachlédssigt
werden kann. Die Primérpolarisation ist daher F, = 26,6% mit einer absoluten Unsicherheit
eines Einzelmesswerts von AF, = +0,5%. Dieser Wert der Abweichung wird iiblicherweise bei
einer Datenerfassungszeit von 300 s pro Einzelschritt erreicht, wenn Gl. (4.3) zu Grunde gelegt
wird. Werden mechanische und elektrische Umschaltzeiten bei der Erfassung der einzelnen

Zahlraten berticksichtigt, so dauert eine Polarisationsbestimmung etwa 45 min.

4.1.3. Kalibrierung der Primirenergie

Im Folgenden werden die Kalibrierung der Primérenergie und die Abschitzung ihres Vertrau-
ensbereichs behandelt. Im Allgemeinen ist sie abhingig von der gewéhlten Targetsubstanz.
Das an der Elektronenkathode angelegte negative Potenzial Uy legt die Priméarenergie Fy der

Elektronen fest, die jedoch um einen Betrag (eg - AUtarget) geringer ist:
EO =€0- (|U0‘ - AU‘carget)-

AUsarget Wird Kontaktpotenzial genannt, das aus dem elektrischen Kontakt zwischen den vom
Elektronenstrahl getroffenen Komponenten und dem Targetmaterial herrihrt.

Das Messprinzip wird in Abbildung 4.3 schematisch dargestellt. Zur Kalibrierung der

Elektronen

Abb. 4.3.: Messprinzip der Energiekalibrierung. Die verschiebbare Linse ist hier nicht gezeigt.
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Abb. 4.4.: Kalibrierung der Primérenergie Ey an Blei: Die Anregungsschwelle des Ubergangs
6p7s3P1 — 6p?3P2 + R\ bei 6,8V < |Up| < 6,9V ist markiert. Das Kontaktpotenzial ist
AUpp, = (2,47 +0,10) €V.

Primérenergie wird die Stofanregung eines atomaren Ubergangs genutzt. Der einfallende Elek-
tronenstrahl trifft den Atomdampf und regt ihn zum Leuchten an. Emittierte Photonen werden
seitlich in einer Kombination aus einer verschiebbaren Linse (nicht gezeigt), einem Interferenz-
filter und einem Photomultiplier (PMT: EMI 9789) detektiert. Das Kathodenpotenzial Uy wird
variiert. Uberschreitet die Primérenergie die Anregungsenergie des Ubergangs, so nimmt die
Ereignis-Zahlrate am Detektor stark zu. Dieser Punkt wird zur Kalibrierung herangezogen.

Der Messablauf wird per Rechner gesteuert. Das Kathodenpotenzial wird {iber den bené&tigten
FEnergiebereich variiert und die jeweilige Ereignis-Zéhlrate wird am Photomultiplier aufge-
zeichnet. Dieser automatisierte Ablauf ermoglicht die mehrfache Wiederholung. Abbildung
4.4 zeigt eine solche Messung fiir das Target Blei. Ausgewéhlt wird der intensivste Ubergang
6p7s°P1 — 6p? 3Py 4 kA mit einer Wellenldnge von A = 405,7 nm, der im Termschema von Blei
(Abb. 1.6) eingezeichnet ist. Die Stolanregung aus dem Grundzustand erfolgt bei Ey > 4,38 eV.
Ublicherweise werden bei solchen niedrigen Energien maximale Strahlstrome von etwa 50 bis
70nA im Streuzentrum erzielt, auch wenn mehrere pA Emissionsstrom aus der Elektronen-
quelle austreten. Die Zentral-Wellenldnge des verwendeten Filters wird mit A = 405,5nm bei
einer Halbwertsbreite von 3,8 nm angegeben (Typ Schott MA 3-0.3). Eine Untergrundkorrek-
tur wird aus den Photomultiplier-Ereignisraten fir |Uy| < 6,8V durch Mittelung bestimmt,
da sich in diesem Bereich ohne Anregung ein Plateau ausbildet. Fiir ein Kathodenpotenzial

im Bereich 6,8V < |Up| < 6,9V steigt die Zahlrate am Photomultiplier an. Den Mittelwert
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Abb. 4.5.: Histogramm des Kristallpotenzials Uy bei Rechnersteuerung: Fy = 7eV.

|Uy| = 6,85V zu Grunde gelegt, wird das Kontaktpotenzial fiir Blei auf AUpy, = (2,474+0,10) V
bestimmt. Bei dieser Fehlerabschidtzung werden apparative Schwankungen berticksichtigt, die
aus der Rechnersteuerung des Kathodenpotenzials resultieren. Als Beispiel ist ein Histogramm
des Kathodenpotenzials bei der Streuenergie 7€V in Abbildung 4.5 gezeigt. Darin ist eine leich-
te Schwankung zu erkennen, obwohl eine signifikante Haufung oberhalb von Uy ~ —947V
auftritt. Zum Vergleich ist eine Anpassung dieser Werte an eine Normalverteilung mit dem
Mittelwert Uy = —9,466 V und der Standardabweichung o = 0,004 V eingezeichnet. Zusammen
mit der obigen Ungenauigkeit bei der Bestimmung des Kontaktpotenzials wird der Vertrau-
ensbereich insgesamt auf AUy = 40,10V abgeschétzt.

Fiir gasférmige Targetmolekiile wurde bei HOLTKOTTER (2008) nach derselben Vorgehenswei-
se eine Kalibrierung an Xenon bei Primérenergien um Fy = 11 eV durchgefiihrt, bei denen die
Transmission des Elektronenstrahls besser ist als bei Ey = 4,4€eV. Jedoch betragt dabei das
Kontaktpotenzial AUx, = 3,7V, es ist somit grofler als beim Blei. Des Weiteren ist das Ne-
bengruppenelement Europium (g3Eu) als Targetmaterial erprobt worden (Abschn. A.5). Eine
Energiekalibrierung ergibt hier AUy, = 2,6 V, was wiederum von AUpy}, abweicht. Auf Grund

dieser Unterschiede ist eine Kalibrierung an der jeweiligen Targetsubstanz vorzuziehen.

4.1.4. Elektronen-Energieverlustspektrum

Zur Uberpriifung der Ofenfunktion und der Target-Reinheit wird ein sogenanntes Elektronen-

Energieverlustspektrum aufgenommen. Dazu werden die am Target gestreuten Elektronen
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Abb. 4.6.: Elektronen-Energieverlustspektrum von Blei fiir 4 = 40° bei Ey = 15eV
Primérenergie bis AE = 6,5¢eV. Ein Teil der Messung ist 7-fach tiberzeichnet dargestellt

(griin). Die eingezeichneten Linien dienen der Fithrung des Auges.

energieselektiv im 180°-Spektrometer bei einer festen Primérenergie Ey nachgewiesen. Die
Sollbahnenergie wird so gewéhlt, dass nachgewiesene Elektronen bei 20eV das Spektrometer
passieren. Inelastisch gestreute Elektronen mit dem Energieverlust AFE werden dadurch regis-
triert, dass die Potenziale am Nachweiskanal um eine Spannung AU = AF/ey nachgefiihrt
werden. Fir jeden eingestellten Energieverlust wird die Zéahlrate des Einkanal-Elektronen-
Vervielfachers bei gedffnetem sowie zur Untergrundkorrektur bei geschlossenem Ofenschieber
aufgezeichnet.

In Abbildung 4.6 ist eine solche Messung fiir den Streuwinkel ¢+ = 40° dargestellt. Die
Primérenergie betrégt hier 15eV und der maximale Energieverlust AF = 6,5¢eV. Die Elek-
tronen werden bei 20eV Sollbahnenergie im Spektrometer nachgewiesen. Die auftretenden
Peaks rithren von den Energieniveaus des Target-Atoms her, an denen die Elektronen gestreut
werden. Die LS-Terme aus Abbildung 1.6 sind bei den entsprechenden Energien eingezeichnet,
wodurch eine Zuordnung vorgenommen wird. Der elastische Peak des Grundzustandes (*Pg)
hat die hochste Streuintensitat. Anhand dessen energetischer Breite wird die Energieauflésung
der Streuapparatur bei 20eV Sollbahnenergie auf AFy = 250meV abgeschéitzt. Es schliefit
sich eine breitere Struktur an, in der zwei Niveaus nicht getrennt voneinander aufgel6st wer-
den. Die Konfigurationen sind 6p®3P; (0,93 eV) und 6p? 3Py (1,32eV). Bei der ersteren ist die
Streuintensitéit offenbar geringer, weil sie nicht als Peak gegeniiber der zweiten auftritt. Die

Zustinde 6p? Dy und 6p? 'Sy treten nicht deutlich hervor. Dem niichsten Peak werden die
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Konfigurationen 6p7s 3P871 (4,33eV, 4,38¢eV) zugeordnet. Terme hoherer Energie treten bei
Energieverlusten AE > 5.3eV auf und werden vom Nachweissystem nicht mehr getrennt. In
dem beobachteten Energiebereich treten keine weiteren Strukturen auf, die auf eine Verun-
reinigung des Targetmaterials hindeuten. Die Strukturen im Energieverlustspektrum kénnen

eindeutig Zustédnden des Bleiatoms zugeordnet werden.

4.2. Messgroflen

Als Messgrofien werden die Parameter Wirkungsquerschnitt und Spin-Asymmetriefunktion be-
trachtet. Beide werden winkeldifferenziell bei Primérenergien bis zu 15 eV erfasst. Wéahrend
einer Streumessung koénnen der Strahlstrom und die Targetedichte im Streuzentrum nicht
erfasst werden, weshalb insbesondere bei ersterem dessen Groflienordnung nur relativ er-
fasst werden kann und somit die Ergebnisse nur qualitativen Charakter haben. Die Spin-
Asymmetriefunktion hingegen ist eine relative Grofle, sodass sie quantitativ bestimmt werden
kann.

Die Vorgehensweise der Datenerfassung sowie die Auswertung der experimentellen Unsicher-
heiten wird im Folgenden dargestellt. Sofern keine weiteren Angaben erfolgen, werden fiir die
Zéhlraten das PoISSON-Gesetz und fiir die weitere Auswertung die Gauss’sche Fehlerfort-

pflanzung angewendet.

4.2.1. Relativer differenzieller Wirkungsquerschnitt

Fiir ausgewéhlte Energien wird der relative differenzielle Wirkungsquerschnitt o, (¢) gemes-
sen. Die apparativen Gegebenheiten reichen nicht aus, diese Gréfie absolut zu bestimmen. Es
wird bei einer festen Primérenergie die Zahlrate der gestreuten Elektronen N (¢}) im Winkelbe-
reich 35° < < 135° im Channeltron hinter dem Spektrometer detektiert. Bei geschlossenem

Schieber wird der Streuuntergrund U (¢}) ermittelt und zur Korrektur herangezogen:

do

o~ ald) = N(9) - U() | (4.4)

Die Unsicherheit wird angegeben durch eine Grofitfehlerabschatzung:

Acra(9) = \/N (@) +/U ) . (4.5)

4.2.2. Spin-Asymmetriefunktion

Zur Bestimmung der Asymmetriefunktion S, werden die transmittierten gestreuten Elektro-
nen in dem am Spektrometeraustritt angebrachten Channeltron nachgewiesen.
In der Auswertung werden die einzelnen Streusignal-Zihlraten (NT, N¥) fiir die jeweilige Spin-

Ausrichtung sowie der jeweilige Streuuntergrund (U', U*) subtrahiert. Der Asymmetriepara-
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meter wird aus der Streuasymmetrie A(J) und der Polarisation P, nach folgender Gleichung
berechnet:

1 1 (NT-U" — (Nt U
&“%:__'AW):fikNﬁ—UU+wN¢—UU . (4.6)

Der Vertrauensbereich der Einzelzahlraten berechnet sich nach dem P01SSON-Gesetz. Aus der

Fehlerfortpflanzung wird formell die Unsicherheit der Spin-Asymmetriefunktion S, berechnet:

1 /4 2

2\ [(NV—UYANT + U + (NT+ U2 - UY)

AA
(NT—UT + N+ - U2

(4.8)

Der Ablauf eines Messzyklus ist in Abbildung 4.7 schematisch dargestellt. Bei der Datener-
fassung werden die Zéahlraten fiir beide Spinausrichtungen abwechselnd aufgezeichnet und
es wird jeweils der Streuuntergrund bestimmt. Die Erfassung eines Messpunktes besteht
aus der Aufzeichnung der Detektorereignisse von 16 Schritten. Diese gruppieren sich in vier

Sequenzen aus einem Spin-Schaltzyklus. Die Spinpolarisation wird zuerst auf Spin-up, dann

‘ Primérenergie Ejy ‘

‘ Winkelnullpunkt g }4—
|

‘ Primérpolarisation P, ‘

‘ Datenerfassung ‘

|
|

|

: Sperrschieber  Daten

: geodftnet NT, N+ N+ NT
: geschlossen ut,ut, ut, ut

: geschlossen ut,ut,ut, ut

: gedtfnet NT, N4, N4, NT
|

|

[

|

|

|

[

|

|

|

l Nein
@nullpunkt identisch?

Abb. 4.7.: Schema eines Messzyklus zur Spin-Asymmetriefunktion S, .
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zweimal auf Spin-down und zuletzt wiederum auf Spin-up eingestellt. Dieser Zyklus wird
viermal ausgefiithrt, zuerst und zuletzt mit Target im Streuzentrum, dazwischen zweimal bei
geschlossenem Schieber. Auf diese Weise werden die Anzahl an Umschaltvorgingen sowie der
FEinfluss von Stérungen und Schwankungen der Strahlintensitdt minimiert.

In dem Schema in Abb. 4.7 ist nicht explizit beriicksichtigt, dass aufgrund des unterschied-
lichen Wirkungsquerschnitts die Messung an bestimmten Winkeln 6fter wiederholt werden
muss als z. B. bei kleinen Winkeln. Anhand der Auswertung der Zwischenergebnisse wird
letztlich entschieden, inwiefern eine Messung als abgeschlossen angesehen werden kann.
Die Ergebnisse der Einzelmessungen werden dann gemittelt, indem alle entsprechenden
Einzelzéhlraten aufsummiert und ausgewertet werden.

Bei der Streuung an Blei werden nur die positiven Streuwinkel angefahren, da aus vor-
herigen Arbeiten (HOLTKOTTER, 2003; JUTTEMANN, 2003; HOLTKOTTER, 2008) die
Primérpolarisation der Elektronenquelle genau bekannt ist und die fritheren Messungen der
Arbeitsgruppe zum Vergleich herangezogen werden kénnen (KAUSSEN, 1985; GEESMANN,

1990). Zudem wird der Winkelnullpunkt regelméafig kontrolliert.
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5. Messergebnisse

Die im Rahmen dieser Arbeit vorgenommenen Messungen werden im Folgenden vorgestellt.
Der relative differenzielle Wirkungsquerschnitt o, (¢) dient im Allgemeinen der Analyse mar-
kanter Stellen. Anschliefend werden die Untersuchungen der Spin-Asymmetriefunktion Sy
vorgestellt, die zum einen fiir ausgewahlte Primérenergien zwischen 11 und 14 eV winkeldiffe-
renziell, und zum anderen fiir zwei feste Winkel (¢ € {65°,130°}) fiir den Bereich von 6 bis
15,5 eV bestimmt worden ist.

Generell zeigte sich bei der Durchfiihrung der Messung, dass der aufgeheizte Ofen in der Néhe
des Streuzentrums zu einem hohen Streuuntergrund fihrt, der auf ausstromende Restgase
zuriickzufithren ist. Das Signal-zu-Rauschen-Verhaltnis ist deshalb bestenfalls 1:1, liegt jedoch
h&ufig zwischen 1:5 bis 1:10.

5.1. Relativer differenzieller Wirkungsquerschnitt

In diesem Abschnitt werden die Messungen zum relativen differenziellen Wirkungsquerschnitts
(rel. DCS) fiir die Primérenergie 15eV vorgestellt. In Abbildung 5.1 wird der relative DCS
fiir elastische Streuung bei Fy = 15eV dargestellt. Generell fillt er von den kleinen zu den

seitlichen Streuwinkeln hin ab und steigt von dort zu den riickwértigen wieder an. Bei 90° <
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Abb. 5.1.: Relativer DCS von atomarem Blei bei 15€eV Streuenergie in logarithmischer Dar-
stellung. Die Fehlerbalken sind in der Darstellung nicht aufgelost.
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¥ < 95° wird ein Minimum durchlaufen. Andere Strukturen werden nicht explizit aufgeldst,

jedoch deuten sich Sattelpunkte bei ¢ = 65° und bei ¥ = 110° an.

5.2. Winkelverteilung der Spin-Asymmetriefunktion von Blei im Bereich
11 — 14eV

Im Folgenden werden die Ergebnisse der winkeldifferenziellen Untersuchungen der Spin-
Asymmetriefunktion S, von Blei fiir den Streuwinkel-Bereich 35° < ¢ < 135° vorgestellt.
Die Einschussenergie der FElektronen wird zwischen 11eV und 14eV in 0,5eV-Schritten
variiert. Die Werte werden anschlieend mit Ergebnissen aus Modellrechungen verglichen.
Fiir alle Primérenergien stehen RMP-HF-, RMP-DF- und R-Matrix-Rechnungen (BPRM-5,
DBSR-20) zur Verfiigung (Abschn. 1.5). Fir Ey = 11,0eV und Ep = 14,0¢V sind éltere
Modellrechnungen von HABERLAND und FRITSCHE (1987) vorhanden, denen ein Verfahren
mit Stérungsrechnung und einem Potenzialansatz zugrunde liegt. Darin werden Potenzialter-
me fiir die Polarisierbarkeit des Target-Atoms und fiir Elektronenaustausch beriicksichtigt,
die ohne Kenntnis der experimentellen Ergebnisse aus physikalischen Uberlegungen heraus
berechnet werden. Als Bezeichnung wird die Abkiirzung GKS (Generalized KOHN-SHAM)
verwendet.

Die Darstellung ist getrennt nach den theoretischen Methoden aufgefiihrt. Es werden zuerst
die Rechnungen mit einem Potenzialansatz (RMP, GKS) diskutiert, danach die, die nach
der R-Matrix-Methode behandelt werden. Die eingezeichneten Messunsicherheiten zeigen den
statistischen Fehler nach Gl. (4.7).

In Abbildung 5.2 sind die Messergebnisse der Spin-Asymmetriefunktion fiir den Energiebereich
11,0eV < Ey < 14,0eV zusammen mit den Modellrechnungen nach der RMP-Methode und
den GKS-Rechnungen von HABERLAND und FRITSCHE (1987) dargestellt. Zum Vergleich
sind die Ergebnisse von GEESMANN et al. (1991) eingefiigt. Die sieben Felder sind mit der
Primérenergie beschriftet.

Generell wird eine ausgeprigte Energieabhéngigkeit festgestellt. Bei Ey = 11,0eV beginnend,
ist fir die Streuwinkel ¥ < 60° die Spin-Asymmetriefunktion S, positiv, oberhalb davon
negativ. Extrema treten hier nicht ausgepréigt auf, jedoch deutet sich um ¥ = 95° ein
Maximum an. Zu grofleren Winkeln hin fallt S, weiter ab. Mit steigender Primérenergie
treten zwei Extrema merklich hervor: ein Minimum bei ¢ = 85° und ein Maximum bei
¥ = 110°. Im Rahmen der experimentellen Unsicherheiten nimmt das Maximum bei 12eV
Primérenergie den Wert Null an und ist fiir gréflere Energien positiv, bei 14 eV Primérenergie
liegt der Wert bei S, = 0,5. Zu groen Winkeln hin fillt die Spin-Asymmetriefunktion in den
negativen Wertebereich ab. Der Nulldurchgang liegt bei Streuwinkeln 120° < ¢ < 125°. Fir

Primérenergien Ey > 13eV wird um ¢ = 65° eine Struktur nicht besser aufgelost, die den
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Abb. 5.2.: Spin-Asymmetriefunktion S, fiir elastische Streuung an Blei im Vergleich zu RMP-
und GKS-Rechnungen: e diese Arbeit, o Geesmann, — GKS, —RMP-HF, —RMP-DF.
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Verlauf eines Sattelpunkts hat.

Die vorhandenen Messergebnisse von GEESMANN et al. (1991) fiir 11eV und 14eV werden
im Rahmen der statistischen Unsicherheiten reproduziert. Lediglich bei einer Primérenergie
von Eg = 11eV treten fir Streuwinkel 100° < ¢ < 110° Abweichungen auf. Der beobachtete
Winkelbereich ist durch die Messungen auf Streuwinkel bis ¢ = 135° erweitert worden. Im
Allgemeinen wird der zuvor bekannte Verlauf experimentell wiedergegeben. Somit ist die
gewihlte Methode zur Messung der Asymmetriefunktion geeignet.

Die GKS-Rechnungen von HABERLAND und FRITSCHE (1987) zeigen bei einer Primérenergie
von Ey = 11eV eine gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten fiir Streuwinkel
¥ < 90°. Das berechnete Minimum bei 100° kann nicht bestétigt werden. Um diesen Winkel
herum treten die grofiten Abweichungen auf. Die zweite verfiighbare Rechnung nach dieser
Methode zeigt fir Ey = 14,06V eine gute Ubereinstimmung mit dem gemessenen Verlauf
iber den beobachteten Streunwinkel-Bereich, wie es auch schon bei GEESMANN et al. (1991)
diskutiert wurde.

In Abbildung 5.2 wird gezeigt, dass die RMP-HF- und RMP-DF-Rechnungen mit den
Messergebnissen fiir 7 < 90° iibereinstimmen, zu grofleren Winkeln weichen sie jedoch ab.
Auch hier wird bei £y = 11,0eV ein Minimum bei ¥ = 100° angezeigt, das nicht bestéitigt
wird. Zu hoheren Primérenergien hin wird dieses Minimum bei einem Streuwinkel von
¥ = 95° angegeben. Das in den Messungen auftretende Maximum wird generell von beiden
Varianten fiir £y > 12,5eV erfasst. Es wird ein weiteres Minimum bei groflien Streuwinkeln
angezeigt, das von den Messergebnissen nicht bestétigt wird. Im Allgemeinen werden die
Messergebnisse bei den Primérenergien Ey = 13,5eV und Ey = 14,0eV gut wiedergegeben.
Der Verlauf der beiden Varianten ist sehr &hnlich. Bei Ey = 12,5eV und Ey = 13,0eV wird die
Sattelpunkts-Struktur um ¢ = 65° erfasst. Bei diesen Energien treten Unterschiede zwischen
beiden Methoden hervor. Insbesondere weist das RMP-HF-Modell hier eine tendenziell bessere
Ubereinstimmung auf. Im Allgemeinen kann hieraus keine Aussage iiber den physikalischen

Mechanismus der Streuung getroffen werden.

In Abbildung 5.3 sind die Messergebnisse im Vergleich zu den R-Matrix-Rechnungen
dargestellt. Zum einen wird die BPRM-5-Variante gezeigt. Die Berechungen stimmen weder
quantitativ noch qualitativ mit den Ergebnissen im gesamten beobachteten Bereich tiberein.
Lediglich fiir die hoheren Primérenergien kann hieraus eine Aussage iiber die Lage der Extre-
ma getroffen werden Die Methode ist hier ungegeeignet zur Beschreibung der auftretenden
Spin-Asymmetrien.

Das DBSR-20-Modell stimmt bei Fy = 11,0eV fiir ¢ < 90° mit den Messungen iiberein. Bei

groBeren Winkeln wird tendenziell der Verlauf wiedergegeben, jedoch bei grofieren Betrégen.
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Abb. 5.3.: Spin-Asymmetriefunktion S, fiir elastische Streuung an Blei im Vergleich zu R-

Matrix-Rechnungen: e diese Arbeit, o Geesmann, — DBSR-20, —BPRM-5.
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Im Bereich 11,56V < Ey < 13,5eV werden die Messungen bis zum Maximum bei ¢ = 110° gut
wiedergegeben. Bei grofleren Winkeln weicht die Rechnung von den experimentellen Ergebnis-
sen zu grofleren Betrdgen hin ab, folgt aber tendenziell dem Verlauf. Bei einem Streuwinkel
von ¥ = 135° wird ein weiteres Minimum angezeigt, das aufgrund des begrenzten Umfangs der
Messungen nicht nachvollzogen werden kann. Diskrepanzen zeigen sich bei einer Streuenergie
von Ey = 14eV. Der experimentell bestimmte Verlauf wird tendenziell wiedergegeben, jedoch
um bis zu 10° zu kleineren Winkeln verschoben. Die Sattelpunkts-Struktur bei ¢ = 65° wird
nicht erfasst. Dennoch zeigt diese Methode generell eine sehr gute Ubereinstimmung mit
dem Experiment. Das DBSR-20-Modell stellt gegeniiber der BPRM-5-Variante eine deutliche

Verbesserung der Rechenmethode dar.

Die vorangegangene Besprechung zusammenfassend, wird fir Primérenergien zwischen
11eV und 14 eV eine starke Energieabhingigkeit der Spin-Asymmetriefunktion festgestellt,
sowie in der Winkelverteilung ein ausgepragtes Minimum bei 85° und ein Maximum bei 110°
registriert. Die im Zusammenhang mit den Messergebnissen diskutierten Modellrechnungen
fallen unterschiedlich aus. Zum einen hat sich ein gute Ubereinstimmung der GKS-Rechnungen
mit dem Experiment gezeigt, wobei bei Fy = 11,0eV Abweichungen auftreten. Da bei dieser
Methode ein Modellpotenzial fiir Elektronenaustausch einbezogen wird, sollte dieser bei
weiteren Modellrechnungen berticksichtigt werden.

Bei der anderen Modellpotenzialmethode (RMP) wird die Winkelabhéngigkeit der Spin-
Asymmetriefunktion generell bei den Vorwértswinkeln gut wiedergegeben. Ab Ey = 13,0eV
wird eine Sattelpunkts-Struktur erfasst und die Lage der Extrema anndhernd wiedergegeben.
Jedoch treten fir grole Winkel Abweichungen von den Messungen hervor. Tendenziell ist die
Ubereinstimmung der Rechnung mit relativistischem DIRAC-FOCK-Ansatz (RMP-DF) besser
als die auf Basis der HARTREE-FOCK-Wellenfunktionen (RMP-HF). Ein Problem der hier
diskutierten RMP-Rechnungen ist, dass sie an das Messergebnis angepasst wurden, so dass
keine wirkliche Vergleichsmoglichkeit mit fritheren Varianten wie z. B. der Modellrechnung
bei TOSIC et al. (2008) besteht, die fiir elastische Streuung an Blei entwickelt wurde.

Das R-Matrix-Modell BPRM-5 erscheint in diesem Energiebereich ungeeignet, da weder
deren Verlauf noch die Groflenordnung mit den Messdaten vergleichbar sind. Die DBSR-
20-Variante hingegen fithrt zu einer guten Ubereinstimmung mit den Ergebnissen und hat
den Vorteil, vom Ansatz her eine Basis zur Beschreibung der Orbitale des Target-Atoms zu
beinhalten. Insbesondere werden bei dieser Methode Autoionisationszustdnde mit Termen
im beobachteten Energiebereich beriicksichtigt, die aufgrund der Ubereinstimmung mit dem
Experiment einbezogen werden miissen. Die Ergebnisse der hier prasentierten Untersuchungen

sind kiirzlich veroffentlicht unter HAMELBECK et al. (2009).
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5.3. Resonanzstrukturen der Spin-Asymmetriefunktion von Blei fiir

Priméirenergien bis 15eV

Im vorherigen Abschnitt ist gezeigt worden, dass die DBSR-20-Modellrechnungen die Ergeb-
nisse der winkeldiffenziellen Untersuchungen der Spin-Asymmetriefunktion in dem betrach-
teten Energiebereich gut beschreiben. Insbesondere wird vermutet, dass die zehn Zustédnde
der Konfiguration 6s6p> einen wesentlichen Beitrag am spin-abhingigen Streuprozess haben
(BARTSCHAT, 2009). Wenn diese Zustande einen Einfluss auf die Spin-Asymmetriefunktion
ausiiben, sollten sie sich als Resonanzstruktur im energetischen Verlauf auffinden lassen.
Fir die Winkel ¥ = 65° und ¥ = 130° wurden entsprechende Messungen zur Spin-
Asymmetriefunktion durchgefiihrt. Diese Winkel sind ausgewéhlt worden, weil dort zum einen
der Wirkungsquerschnitt, und damit die Streuintensitéit, deutlich héher ist als am Wirkungs-
querschnittsminimum, und zum anderen, weil an diesen Stellen zwischen 11eV und 14eV
Sy # 0 ist. Zudem ist bei dem Streuwinkel ¥ = 65° sowohl im differenziellen Wirkungs-
querschnitt bei einer Primérenergie von Ey = 15€V, als auch in der Winkelverteilung der
Spin-Asymmetriefunktion fiir Primérenergien Ey > 13eV eine Sattelpunkts-Struktur festge-
stellt worden.

Die Spin-Asymmetriefunktion S, wird auf eine Abhdngigkeit von der Primarenergie Ey hin
untersucht, indem diese unter festem Streuwinkel in Schritten von 50 bis 100 meV variiert
wird. Unter ¥ = 65° wird der Bereich 6,7eV < FEy < 15,56V erfasst. Bei der Messung fiir
¥ = 130° hat sich gezeigt, dass die Ergebnisse fiir £y < 10eV durch den geringen Wirkungs-
querschnitt eine deutlich schlechtere Reproduzierbarkeit aufweisen. Deshalb ist der untersuchte
Bereich hier kleiner. Die Abbildung 5.4 zeigt solche Messungen fiir die Streuwinkel ¥ = 65° und
¥ = 130° im Vergleich zu DBSR-20-Rechnungen, die zur Lesbarkeit von Strukturen zusétzlich
noch einmal {iberzeichnet und verschoben dargestellt sind. Die Skalierungsfaktoren sind neben
den Graphen dargestellt. Die Spin-Asymmetriefunktion fiir den Streuwinkel ¥ = 65° ist bei
Ey = 6,7¢V positiv (S, ~ 0,25) und féllt zu hoheren Energien ab. Bei Ey = 10,8€V erreicht
sie einen Nulldurchgang. Zu Ey = 15V hin erreicht sie Werte um Sy ~ —0,5. Unter dem
Streuwinkel ¥ = 130° betrdgt die Spin-Asymmetriefunktioin bei 10,0eV Streuenergie etwa
Sy = —0,5. Von da steigt sie mit der Priméarenergie bis zu dem Wert Null an.

In den Darstellung sind die erste und zweite Ionisationsschwelle des neutralen Blei-Atoms bei
7,4 bzw. 15 eV blau markiert. In Grau sind Markierungen fiir mégliche Resonanzen eingetra-
gen. Diese werden als Struktur erkannt, wenn sie vom optisch gemittelten Verlauf der Funktion
abweichen und sich bei der gewahlten Schrittweite nachvollziehen lassen. Die Form entspricht
zweier aufeinander folgender lokaler Extrema unterschiedlichen Typs, wie z. B. eine Struktur,
die aus einem lokalen Minimum und Maximum zusammengesetzt ist. Manche dieser Resonan-

zen treten deutlich hervor, andere wiederum sind nicht vollstdndig aufgelost. Zudem variiert
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Abb. 5.4.: Energieabhingigkeit der Spin-Asymmetriefunktion S, bei elastischer Streuung an
Blei unter dem Streuwinkel ¢ = 65° (oben) und ¥ = 130° (unten). Resonanzstrukturen sind

grau hinterlegt: —DBSR-20, — DBSR-20 iiberzeichnet und verschoben.

deren Breite im Rahmen des experimentellen Auflésungsvermégens, weshalb im Diagramm

energetische Bereiche hervorgehoben werden.
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Nachweis Zuordnung Energie (eV)
Ep (eV) 9 =65° 9 =130° Term PrJCEV DBSR-20
7.0-73 + — 656p> 5Ss 7,253 6,408
7.5—1738 + — 65%6p8s 3PS 7,747 + 0,02

6526p8s 3Py 7,877 + 0,05
8,0—8,3 + — 6526p8p D3 8,132

6526p7d D3 8,187

6s26p7d 3PS 8,222

6526p7d 1P 8,272
8,980
_ - 33 )
9,1 -92 + 6s6p® °D12 9,397 £ 0,05 0168
9,6 — 9,9 - + 6s6p> 3D3 9,737 9,779
10,5 — 10,8 (+) — 6s6p3 3P 10,747 10,365
10,9 — 11,1 + + 6s6p> 3P, 11,087 10,679
656p° 3Py 11,167 11,073
11,3 — 11,6 + + keine Zuordnung
12,3 — 12,8 + + 6s56p> 3S; 12,762 12,807
656p> 1Dy 12,887 13,192
13,8 — 14,1 - (+) 6s6p> 1Py 13,847 14,566
14,7 — 15,1 + + keine Zuordnung
+ nachgewiesen (4+) nicht aufgelost — nicht beobachtet

Tab. 5.1.: Positionen der Resonanzstrukturen fiir ¥ = 65° und ¥ = 130° bei elastischer Streu-

ung an Blei und ihre Zuordnung nach PEICEV et al. (1981) und dem DBSR-20-Modell.

Im energetischen Verlauf der Spin-Asymmetriefuntion S, unter dem Streuwinkel ¢ = 65° sind
zwolf Resonanzstrukturen markiert, bei ¢ = 130° sieben, deren Energien bei beiden Streuwin-
keln auftreten. Sie sind in Tabelle 5.1 zusammengefasst. Als nachgewiesen angesehene Struk-
turen werden mit einem .+, nicht aufgeloste mit einem ,(4)“ und nicht beobachtete mit
einem ,,— versehen. Die DBSR-~20-Rechnung kann bei beiden Messungen die Gréfenordnung
und tendenziell den Verlauf gut erfassen. Eine gute Ubereinstimmung wird fiir den Streuwin-
kel ¥ = 65° im Bereich 11eV < Ey < 13€eV erzielt. Bei hoheren Energien wird hierfiir ein
zu grofler Betrag angezeigt. Generell werden die Ergebnisse der Messung unter dem Streu-

winkel ¥ = 130° gut erfasst. Durch die Uberzeichnung der Graphen in Abbildung 5.4 werden

Strukturen darin hervorgehoben. Sie sind im Allgemeinen weniger stark ausgepragt als bei
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den experimentellen Ergebnissen, und bei 9 = 130° geringfiigig betonter als bei ¥ = 65°.
Dennoch fallen diese Strukturen mit den markierten Bereichen grotenteils zusammen. Diese
DBSR-20-Rechnungen zeigen vom Ansatz her den Einflufl der Elektronenkonfigurationen auf
die Spin-Asymmetriefunktion.

Durch Vergleich der Primérenergien, bei denen Resonanzstrukturen auftreten, kénnen ihnen
in der Literatur verzeichnete Zustéinde zugeordnet werden. Bei den Resonanzstrukturen ober-
halb der ersten Ionisationsschwelle handelt es sich bei elastischer Streuung um Autoionisati-
onszustiande. Bei PEJCEV et al. (1981) wird eine Liste mit 207 solcher Zustédnde présentiert,
denen teilweise atomare Konfigurationen zugeordnet sind. In der Tabelle 5.1 sind jene an-
gegeben, die im jeweiligen Energiebereich liegen und einer Elektronenkonfiguration zugeord-
net sind. Zu zwei Resonanzstrukturen kann dennoch kein Term angegeben, da zwar Linien
verzeichnet sind, aber keine Zuordnung vorgenommen worden ist. Zudem sind fiir die zehn
Zustinde der Elektronenkonfiguration 6s6p® die theoretisch berechneten Energien aus dem
DBSR-20-Modell angegeben. Sie weichen von den experimentellen Ergebnissen ab, sind aber
von derselben Groflienordnung.

Den beobachteten Resonanzstrukturen werden Zustinde der Konfigurationen 6s 6p?, 6s% 6p 8s,
652 6p 8p und 6s% 6p 7d zugeordnet. Insbesondere werden unter ¥ = 65° an sechs Positionen
Resonanzstrukturen verzeichnet, die im Bereich der Energien von neun Termen der Konfigu-
ration 6s6p> liegen. Lediglich die Resonanz an der Stelle 10,5eV < Ey < 10,8eV kann nicht
eindeutig identifiziert werden. Bei 1 = 130° wird diese nicht beobachtet. Jedoch treten bei drei
Positionen Resonanzen auf, die mit den Termen der Konfiguration 6s 6p> zusammenfallen. Fiir
Primérenergien 13,8eV < Ey < 14,1V kann die Struktur nicht aufgeldst werden.

Gerade der EinfluB der Elektronenkonfiguration 6s6p3 ist hier hervorzuheben, da sie in den
DBSR-20-Rechnungen beriicksichtigt werden. Obwohl dipol-erlaubte Terme (652 6pnl) ausge-
lassen werden, wird die Energieabhéngigkeit der Spin-Asymmetriefunktion durch dieses Mo-
dell von der Groflenordnung und Tendenz her wiedergegeben. Weiterhin gehen Terme der
Konfiguration 6s26p? und 6p* in dieses Modell ein. Erstere sind atomare Zustinde, die in
diesem Experiment aufgrund der geringen Energie nicht zugénglich sind. Letztere werden fir
die DBSR-20-Rechnungen im Bereich 20 — 25V angegeben. Bei PEIJCEV et al. (1981) sind
bei diesen Energien Autoionisationszusténde verzeichnet, jedoch nicht einer Konfiguration zu-
geordnet. Im Experiment sind sie aufgrund des Zeitaufwands nicht erfasst worden, da mit

steigender Energie der Wirkungsquerschnitt abnimmt.
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6. Zusammenfassung und Ausblick

In dieser Arbeit wurden Spin-Effekte bei der elastischen Elektron-Atom-Streuung be-
handelt, wobei abhéngig von der Spin-Orientierung der Projektilelektronen verschieden
starke differenzielle Wirkungsquerschnitte auftreten. Die Messgroie fiir diesen Effekt ist
die Spin-Asymmetriefunktion S,. Sie wird einerseits dazu verwendet, die Spinpolarisation
von Elektronen zu bestimmen. Andererseits kann in einem Streuexperiment zusammen mit
theoretischen Modellrechnungen der Mechanismus des Streuprozesses verstanden werden.
Zum einen wurde die Entwicklung und Erprobung eines Elektronenpolarimeters vorgestellt,

und zum anderen ein Streuexperiment an Blei durchgefiihrt.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Hochvakuum-tauglicher Prototyp eines sogenann-
ten MOTT-Elektronenpolarimeters mit kompakten Gesamtabmessungen entwickelt. Hierzu
wurde in einer Studie zur Elektrodenkonfiguration mit Hilfe einer Simulationssoftware ein
sphérischer Feldverlauf bei einem Streupotenzial von 50kV nachgebildet. Bei der Umsetzung
der Konstruktion wurde fiir die Anpassung an experimentelle Aufbauten eine elektrostatische
Transportoptik hinzugefiigt. Weitere Entwicklungsschritte dienten der elektrischen Versor-
gung des Detektors. Dabei wurde der Mafigabe eines kompakten Gesamtaufbaus dadurch
Rechnung getragen, dass die Versorgung von elektrischen Komponenten auf Hochspannungs-
Streupotenzial durch einen Trenntransformator realisiert wird, der in Eigenentwicklung
aus Hochspannungskabel gefertigt worden ist. Die Wechselspannung am Transformator
wird mit einer Frequenz von 20kHz tibertragen, wodurch die Leistungsdichte erhoht und
damit der Platzbedarf reduziert wird. Die daraus versorgte Platine mit der Signal- und
Versorgungselektronik der Detektoranordnung hat die Abmessungen 100 x 80 mm?, was einer
halben Europakarte entspricht. Die Zahlsignale werden durch Glasfaser {ibertragen.

Die effektive SHERMAN-Funktion der Detektoranordnung mit Goldfolie betrigt
Sef = —(0,229 + 0,011). Sie ist dadurch bestimmt worden, dass das Elektronenpolarimeter
an eine Elektronenquelle bekannter Polarisation angebaut wurde und die Links-Rechts-
Asymmetrie bestimmt worden ist. Eine Abschéitzung der Detektor-Effizienz ergibt einen
Mindestwert von € > 4,6 - 10~7. Aktuell wird eine Variante dieses Detektors erprobt, die zum
Betrieb im Ultrahochvakuum ausgelegt ist.

Der kalibrierte Prototyp wird benutzt, um die Polarisation von Photoelektronen in einem
Oberflichenexperiment zu bestimmen. Beispielhaft ist ein Au(111)-Einkristall untersucht
worden. Unter Verwendung von gepulster Laserstrahlung der Wellenlange A = 210nm,

die senkrecht auf die Oberfliche trifft, wird eine Spinpolarisation von P, = (26,8 + 1,7)%
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gemessen. Es steht somit eine Apparatur zur Verfiigung, an der die Spinpolarisation in
Richtung der Flichennormalen einer Probe bestimmt werden kann. Weitere Untersuchungen
an diesem Experiment werden an poly- und einkristallinen Goldsubstraten durchgefiihrt, auf
die diinne selbstorganisierte organische Schichten chiraler Substanzen aufgetragen werden. Bei
solchen Proben wird ein effizienter Spin-Filter-Effekt vermutet, d.h, dass beim Durchgang der
Photoelektronen durch eine solche Schicht eine Spin-Orientierung besser transmittiert wird

als die andere. Diese Experimente werden derzeit fortgesetzt (GOHLER, 2011; KETTNER, 2011).

In einem Streuexperiment ist die Spin-Asymmetriefunktion S, bei elastischer Streuung
spinpolarisierter Elektronen an atomarem Blei im Niederenergiebereich untersucht worden.
Hierzu wurde ein Experiment durchgefiihrt, in dem ein spinpolarisierter Elektronenstrahl auf
den Dampf unausgerichteter Atome trifft. Als Elektronenquelle diente eine UHV-Apparatur
mit einem GaAs-Kristall. Der polarisierte Elektronenstrahl traf im Streuzentrum auf einen
Dampf des Target-Materials. In einem Spektrometer wurden die gestreuten Elektronen
nachgewiesen. Zur Spinanalyse stand ein konventionelles Elektronenpolarimeter mit Moni-
torzdhlern zur Verfiigung, das bei 120 keV Streuenergie betrieben wurde.

Es liegen experimentelle und theoretische Untersuchungen zur Elektronenstreuung an Blei vor.
Von KAUSSEN et al. (1987) ist die Spin-Polarisationsfunktion Sp fiir ausgewéhlte Energien
zwischen 6 und 180eV bestimmt worden. DUMMLER et al. (1992) untersuchten die Spin-
Asymmetriefunktion S, im Niederenergiebereich zwischen 0,3 und 2,0eV. Bei GEESMANN
et al. (1991) ist die Spin-Asymmetriefunktion fiir ausgewéhlte Primérenergien im Bereich von
2,5 bis 14eV bestimmt worden. Es zeigte sich bei den Primérenergien 11eV und 14 €V ein
grofler Unterschied der Winkelverteilungen. Diese Energieabhéingigkeit ist in dieser Arbeit
genauer untersucht worden. Es liegt nun ein Datensatz fiir die Spin-Asymmetriefunktion der
elastischen Streuung an Blei fiir den Bereich 11eV < FEy < 14eV in Schritten von 0,5eV
vor. Im untersuchten Bereich ist eine starke Abhéngigkeit der Spin-Asymmetriefunktion von
der Primérenergie festgestellt worden. Die Messergebnisse bei 11eV und 14 eV stimmen mit
denen von GEESMANN et al. (1991) iiberein. Mit steigender Primérenergie werden Extrema
ausgepragt: bei 85° ein Minimum und bei 110° ein Maximum.

Der Vergleich mit Modellrechnungen féllt unterschiedlich aus. Modelle, die auf der Modell-
Potenzial-Methode basieren, liefern teilweise eine gute Ubereinstimmung, insbesondere bei
13eV Primérenergie bis zu einem Streuwinkel von etwa 110°. Eine Auswertung der Rech-
nungen nach dem generalisierten KOHN-SHAM-Verfahren zeigt, dass der darin verwendete
Potenzialterm fiir Elektronenaustausch zu einer Ubereinstimmung mit dem Experiment fiihrt.
Von den beiden R-Matrix-Varianten BPRM-5 und DBSR-20 ist erstere nicht geeignet, im

beobachteten Energiebereich die Spin-Asymmetriefunktion zu berechnen, da weder der Verlauf
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noch die Magnitude der Messwerte wiedergegeben werden. Das DBSR-20-Modell fiihrt zu
einer guten Ubereinstimmung iiber einen weiten Bereich der beobachteten Streuwinkel und
Primérenergien. In den Rechnungen werden Naherungslosungen fiir die Elektronenkonfigura-
tionen 6s26p?, 6s6p> und 6p* verwendet. Deren Energieterme treten teilweise als angeregte
Zustinde des Atoms auf, zu einem anderen Teil als Autoionisationszustdnde. In einer Messung
der Energieabhéngigkeit der Spin-Asymmetriefunktion bei elastischer Streuung unter den
Streuwinkeln 65° und 130° konnten Resonanzstrukturen im Bereich 6,7e¢V < Ey < 15,5eV
identifiziert werden, die insbesondere mit der Konfiguration 6s6p3 verkniipft sind. Neun
von zehn Terme dieser in der Literatur verzeichneten Autoionisationszustdnde konnten mit
dieser Vorgehensweise beobachteten Resonanzstrukturen zugeordnet werden. Der Einflufl
der Autoionisationszustéinde auf die Spin-Asymmetriefunktion ist durch diese Arbeit gezeigt
worden. Die DBSR-Methode verwendet eine Basis fiir die Elektronenkonfigurationen, die einer
physikalischen Realitat entsprechen, auch wenn die angegebenen theoretischen Term-Energien
von der Literatur unterscheiden. Die hier diskutierte Vorgehensweise ist daher geeignet
derartige Einflisse aufzukldren. Durch den Vergleich mit theoretischen Modellrechnungen
werden auf diese Weise detailierte Erkenntnisse zur spinabhéngigen Elektron-Atom-Streuung

gewonnen.

In zukiinftigen Untersuchungen sollte der FEinfluss der Resonanzen im Bereich der Au-
toionisatioinszustinde weiter erarbeitet werden. Eine Moglichkeit bietet sich bei der
inelastischen Streuung an Blei im selben Bereich der Primérenergie, also zwischen 7eV und
15eV. Insbesondere die DBSR-20-Modellrechnungen sollten dahingehend fortgefiihrt werden,
um unter anderem die Rolle der Elektronenkonfiguration 6s6p® aufzukliren. Offensichtlich
kann anhand der verwendeten Basisfunktionen eine Voraussage der physikalischen Realitét
gemacht werden. Zudem ist eine Erweiterung auf Innerschalen-Anregungen (d-Orbitale)
wiinschenswert. Weiterhin bietet es sich an, die Untersuchungen auf andere Target-Atome
auszuweiten, um einen umfassenden Datensatz zur Verfiigung zu haben und die Generalitéit
der Modell-Rechnungen zu iiberpriifen. Da bereits Untersuchungen in diese Richtung gemacht
wurden, ist die Streuung an Quecksilber aussichtsreich, da hier ein umfangreicher Datensatz

an theoretischen und experimentellen Ergebnissen zur Verfiigung steht.
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Summary

In this thesis, spin effects in elastic electron scattering are studied. In particular, one of these
effects results in a difference of differential cross sections corresponding to the spin orientation
of the electrons. The measurand is called the spin asymmetry function S,. One application of
this effect is used for electron spin-analysis, namely the MOTT electron polarimetry. Otherwise,
the investigation of spin-effects in electron-atom scattering leads to a better understanding of
the physical mechanism. In particular, the collisions of electrons with heavy atoms are not fully
understood. In this case, spin-orbit and electron-exchange effects occur simultaneously, which
is still a task for theory. In this thesis, the development of a compact conventional MOTT-type
electron polarimeter is demonstrated, on the one hand. On the other, an experimental study of
the spin-asymmetry function for elastic electron scattering from lead atoms in the low energy
range is presented.

A prototype of an electron polarimeter of a compact size was designed which is suitable for
high-vacuum application. The scattering energy was chosen to be 50keV. The shape of the
particular electrodes was studied using a simulation software. The accelerating field was meant
to be spherical along the trajectories of the incoming electrons. For the adaption to different
experimental set-ups, an electrostatic beam optics has been added to the design. Additional
development was spend on the electrical supply of peripheral floating electronics on scattering
potential. In particular, a handy-sized isolating transformer was build from high-voltage cable
in a do-it-yourself construction. To meet the prerequisite of a small size, this transfomer is
driven by an alternating voltage of 20 kHz frequency to increase the density of power transfer.
This signal is a supply for floating signal electronics which carries the supply voltage for two
electron counters and pulse processing. The electric pulses on the output stage are compatible
to TTL-electronics. The circuit board has the overall measures 100 x 80 mm?. The counting
signals are transmitted optically by fibre optics.

For calibration purpose, the prototype was mounted to a source of polarised electrons, which
polarisation is well-known to be F, = (27 & 1)%. From the determination of the left-right
scattering asymmetry of the polarimeter set-up, the effctive SHERMAN-function is calculated
to be Seg = —(0.229 £ 0.011). Additoinally, the so-called figure of merit was estimated to
€ > 4.6 x 1077, Currently, design work is in progress to develop an assembly which could be
used in ultra-high vacuum experiments.

The calibrated prototype is presently used for spin analysis of photoelectrons from coated sur-
faces. Exemplarily, a gold single crystal (Au(111)) has been investigated. In this experiment,

photoelectrons were excited by circularly polarised pulsed laser light of 210 nm wavelength
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which was incident perpendicular to the sample’s plane. The spin polarisation is determined
to be I, = (26.8 £ 1.7)%. Hence, an apparatus is set-up in which the photoelectron spin
polarisation perpendicular to the sample’s plane can be measured. Further investigation are
targeted on samples which are coated with self-assembled monolayers of chiral organic mole-
cules. Poly- and single crystalline gold is used as substrate in the preparation. These kind of
samples supposedly show an efficient spin-filter effect, meaning that the transmission of elec-
trons through the thin film depends on their spin orientation. Currently, work in this diretion
of spin-selectivity in thin films is in progress (KETTNER, 2011; GOHLER, 2011).

In another experiment, the spin-asymmetry function S, has been studied for elastic scatte-
ring of spin-polarised electrons from atomic lead. In the experiment, a spin-polarised electron
beam was extracted from a GaAs-source assembly which is kept under ultra-high vacuum.
The electron beam was guided to the scattering center where it hit an atomic vapour of lead
emanating from an oven. The scattered electrons were detected in a rotatable spectrometer
with a channeltron for counting. A convential high-energy MOTT-type electron polarimeter
with monitor counters was used for precision spin analysis. The scattering energy was 120 keV.
The primary spin polarisation is ), = (26.5+£0.5)%

Many studies, experimental and theoretical, on electron scattering from lead atoms have been
carried out before. For low energies down to 0.3 €V, the results of DUMMLER et al. (1992)
show good agreement with predictions from R-matrix close-coupling calculations that include
both Mott scattering and the fine-structure effect. GEESMANN et al. (1991) investigated on
the spin asymmetry function in the region from 2.5eVto 14€eV. For 11eV and 14 €V, a strong
dependency on the primary energy was shown. A study of this energy dependence is one task
of this work. In steps of 0.5eV, the angular distibution of the spin asymmetry function has
been studied in the region 11eV < Ey < 14€V for scattering angles 35° < ¢ < 135°. The
strong dependence on the primary energy is evident. The results presented here agree well
with the data by GEESMANN et al. (1991). With increasing incident energy, two extrema be-
come incrementally distinct: a minimum at ¢ = 85° and a maximum at ¢ = 110°.

The results are compared to several theoretical calculations. One uses the relativistic model
potential approach (RMP). These show good agreement with the experimental results to some
extent, in particular up to ¢ = 110° at 13 eV incident energy. From a generalised KOHN-SHAM
approach by HABERLAND und FRITSCHE (1987), one can conclude that electron exchange plays
a role in this particular experiment because this leads to good agreement. Furthermore, the
results are compared to R-matrix calculations, being a 5-state BREIT-PAULI model (BPRM-5)
and a fully relativistic B-spline R-matrix approach (DBSR-20). The BPRM-5 model is in-
sufficient for this task since agreement with the experiment is not observed. The DBSR-20

calculations show a good prediction of the data. This model accounts for relativistic effects,
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angular momentum orientation and the influence of autoionising states. For this task, 20 states
of the configurations 6s2 6p?, 6s6p> and 6p* were generated during the calculations. They are
partly atomic states. Most of them lie in the autoionising region between 11eV and 15eV. To
investigate on these states, a determination of the energy dependence of the spin asymmetry
function for elastic scattering has been carried out under two fixed scattering angles: ¢ = 65°
and ¢ = 130°. For incident energies ranging from 6,7eV to 15,5€V, resonance structures are
observed which are in particular connected to autoionising levels of the 6s6p> configuration.
By comparison with literature, nine of ten terms of this configuration are assigned to experi-
mentally observed resonance structures. Hence, the influence of autoionising levels on the spin
asymmetry function has been shown in this work. The DBSR-calculations provide a prediction
of the collision process involving spin phenomena. The experimental method which is used here
is sufficient to study on these influences. By comparison to theoretical calculations, detailed
information of the spin-dependent electron-atom scattering can be achieved.

In future investigations, studies of the influence of the autoionising levels on the scattering
process should be continued. One possibility is the inelastic scattering on lead in the same
energy region as studied in this work. In particular, the DBSR~calculations should be pursued
to clarify the role of the 6s6p® configurations. Evidently, the basis set of the DBSR-model
is suitable to describe the scattering process. An expansion to d- shells is desirable. Further-
more, these kind of investigations could be carried out with different target atoms to check
the validity on a wide basis. As there have been attempts in this direction before, mercury
is a promising target because it has been studied comprehensively, both experimentically and

theretically. Currently, this work is in progress.
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Anhang

A. Das Streuexperiment

Dieser Abschnitt beinhaltet zusétzliche Angaben zur Theorie der Elektron-Atom-Streuung
(Kap. 1) und Inhalte zum Streuexperiment (Kap. 3),die tabellierten Messergebnisse sowie

technische Angaben zum kompakten Elektronenpolarimeter aus Kap. 2.

A.1. Koordinatensystem—Drehung

Zur Drehung eines Koordinatensystems werden die EULER’schen Winkel verwendet. Es werden
kurz die Relationen fiir die Drehung im Stoflsystem behandelt. FEine ausfiihrliche Besprechung
wird bei EDMONDS (1996) gegeben.

Betrachtet wird die Koordinatensystem—Drehung im Bezug auf einen allgemeinen quantenme-
chanischen Drehimpuls J = (J,,Jy,J;), der zusammen mit seiner z-Komponente die Vertau-
schungsrelationen erfiillt. Die Quantenzahl sei j, der die Magnetquantenzahl m; zugeordnet
ist. Ein Eiegenzustand wird daher mit |jm;) bezeichnet.

Eine finite Drehung um den Winkelsatz («,3,y) wird beschrieben durch:

1 i3 1
D(a.,3,7) = exp (%Jz) exp (EJy) exp (EJ:E) .
Wenn Matrizen zu J, diagonal sind, werden die Matrixelemente des Drehoperators wie folgt

berechnet:
D, = (gm/lexp(im'y) &, (B) exp(ima)|jm) ,

wobei dfn,m(,é') = (jm/|D(0,8,0)|jm) ist. Dieser Ausdruck muss weiter ausgewertet werden.
Die Exponentialausdriicke gehen als Faktoren ein. Fir den Winkel § = 47 gilt schliesslich

folgende Symmetriebeziehung:
&, () = (1),

Damit berechnet sich die Drehung eines Zustands um den Winkelsatz (0, — 7,0):
D(0, = m,0)|jm;) = (=1)’ 7] — my) .

Dies gilt sowohl fiir Spinf%fTeilchen (j = 1/2, m = £1/2), als auch fir Atome (j = Jo,

m = M()71.
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A.2. Notation des Grundzustands bei schweren Atomen

Die Beschreibung der atomaren Zustédnde nach RUSSELL und SAUNDERS (1925) ist streng ge-
nommen bei so schweren Kernen wie dem von Blei nicht mehr giiltig, da die inneratomare Spin-
Bahn-Wechselwirkung an Bedeutung zunimmt MAYER-KUCKUK (1985). Fiir mittelschwere bis

schwere Atome wird die intermediire Kopplung verwendet, fiir schwere die reine jj-Kopplung.

Jj-Kopplung

Fiir schwere Atome wird die Notation der jj-Kopplung verwendet, bei der zuerst die einzel-
nen Spins §; der Elektronen mit ihren jeweiligen Bahndrehimpulsen l; zum Gesamt-Teilchen-
Drehimpuls j; = §; + l; gekoppelt werden, bevor aus den j; der Gesamtdrehimpuls der Hiille
J = le; gebildet wird. Zur Notation des Zustands werden die j; in Klammern angegeben.

Der Grundzustand von Blei ist nach RALCHENKO et al. (2008):
[Xe]4f 5d'0 652 6p* (1/2,1/2) .

Dieses Kopplungsschema tritt selten rein auf, weshalb oft das intermediére vorgezogen wird.

Intermediires Kopplungsschema

Bei mittelschweren bis schweren Atomen kommt das intermedidre Kopplungsschema zur An-
wendung, um Zustidnde zu beschreiben. Rein LS-gekoppelte Konfigurationen werden hierbei
mit Mischungskoeffizienten a und 8 zu einem Zustand zusammengesetzt, fiir die o + %2 =1
gilt. Fiir den Bleigrundzustand gibt BARTSCHAT (1985) folgende Darstellung an, bei der * zur

Unterscheidung des intermediér gekoppelten Zustands angefiigt wurde:

3Po)* = 0,9611 [3Pg) + 0,2764 |*Sg) .

A.3. Tabellen zu Blei

In dem Streuexperiment wird natiirliches Blei verwendet. In A.1 ist die Isotopie zusammenge-
fasst. Bis auf das Isotop 2°“Pb haben die anderen drei Isotope mit einem relativen Vorkommen

von etwa 78 % einen verschwindenden Kerndrehimpuls 1.

Isotop Masse (u)  Vorkommen Kerndrehimpuls /

204ph - 203,973020 1,4% 0
206ph  205,974440 24,1% 0
207phH - 206,975872 22.1% 1/2
208pL  207,976627 52,4% 0

Tab. A.1l.: Isotopie von natiirlichem Blei (RALCHENKO et al., 2008).
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Fiir das vereinfachte Termschema in Abb. 1.6 werden die in Tab A.2 gelisteten Zustdnde

aus der Literatur verwendet. Terme hoherer Ordnung werden wegen der Ubersicht nicht

beriicksichtigt.

E(eV) Konfiguration LS-Term jj—Term J
0 63 /5 3p (1/2,1/2) 0
0,96947  6py/96p3 )2 3p (1/2,3/2) 1
1,32048  6py/26p3/2 3p (1/2,3/2) 2
2,66044 6p3 /5 D (3/2,3/2) 2
3,65344 6p3 1S (3/2,3/2) 0
4,33450  6p1/27s1)2 3pe (1/2,1/2)° 0
4,37508  6p1 /27512 3pe (1/2,1/2)° 1
532126 6py/97p1 o 3p (1/2,1/2) 1
550504  6py1/97p1)o 3p (1/2,1/2) 0
553902 6py/97p3 )2 3D (1/2,3/2) 1
5,55568  6p1/97p3)0 3D (1/2,3/2) 2
5,63427 6p1 /26d e 25/21° 2
5,74405 6p126d 3Fe 2[5/2]° 3
5,71085 6p1 /26d 3pe 2[3/21° 2
5,71179 6p126d 3pe 2[3/21° 1
597466  6ps/o7s1 o 3pe (3/2,1/2)° 2
6,12976  Gps 27512 Ipe (3/2,1/2)° 1
6,03644  6p /28512 3pe (1/2,1/2)° 1
6,45982 6p1 /27d 3fe 2[5/2]° 2
6,49834 6p1/27d 3fpe 25/21° 3
6,48581 6p1/27d 3pe 2[3/2]° 2
6,50916 6p1/27d 3pe 2[3/21° 1
7,41668 1. Ionisation

Tab. A.2.: Energieniveaus und Terme des neutralen Pb-Atoms (RALCHENKO et al., 2008;
WooD und ANDREW, 1968; MOORE, 1958).

Zur Berechnung in dem DBSR-20-Modell werden u. a. die Autoionisationsniveaus der Kon-

figurationen 6s2 6p?, 65 6p> und 6p* verwendet, also die nichstmdoglichen Anregungen des neu-

tralen Atoms, ohne ein anderes Orbital zu besetzen. Bei PEICEV et al. (1981) sind 207 solcher

Niveaus aufgefiihrt. Daraus ausgewéhlte Autoionisationszustinde sind in der Tab. A.3 darge-

stellt. Fiir die Konfiguration 6p* sind bei PEJCEV et al. (1981) keine verzeichnet, jedoch sind

viele der gemessenen Terme nicht benannt worden.
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E (eV) Konfiguration LS-Term

7,253 65 6p° 53,
9,3 3D1 2
9,7 3Dy
10,747 5Py
11,087 Py
11,167 Py
12,76 33
12,88 1Dy
13,8 Py

Tab. A.3.: Ausgewahlte Autoioinisationszustdnde von neutralem Blei nach PEJCEV et al.

(1981); Assous (1972), sortiert nach Konfiguration.

A.4. Eigenschaften des Tiegelofens

Die elektrischen Eigenschaften des Tiegelofens lassen sich an den Darstellungen in Abb. A.1 ab-
lesen. Fiir die Erfassung der Heiz-Charakteristik wird der Ofen ohen Targetmaterial betrieben.
Ein Mantelthermoelement wird durch die Diisenéffnung in das Innere des Tiegels geschoben,
um dessen Temperatur aufzuzeichnen. Zur Bestimmung der Diisentemperatur wird das Ther-
moelement in die Diisen6ffnung gesteckt. Registriert werden die angelegte Heizspannung und
der flielende Heizstrom. Daraus werden die elektrischen Groflen Momentan-Widerstand R und
Heizleistung P berechnet.

Es zeigt sich, dass die Diisentemperatur allgemein niedriger ist als die Tiegeltemperatur. Eine
Ursache ist, dass ein Grofteil der Heizleistung an der Graphitschicht auf dem Keramiktiegel
abféllt, da ihr Widerstand grofler ist. Infolge dessen wird die Diise weniger stark erwéarmt.
Dem kann durch eine hohere Temperatur oder durch Anderung der Diisengeometrie begegnet
werden. Fine Moglichkeit stellt eine kiirzere und weitere Diisen6ffnung dar. Bei 60 W Heizleis-
tung wird in der Streuapparatur ein geniigend hoher Dampfdruck erzeugt, um das Experiment

durchzufiihren.

A.5. Europium als Streutarget

In der Streuappratur ist Europium als Target-Atom erprobt worden. Im Zuge der Untersu-
chungen stellte sich heraus, dass die Strahljustierung insgesamt instabil wird innerhalb von
weniger als zwei Wochen Betrieb. Dies erforderte eine zu héufige Beliiftung der Streukammer
und Reinigung der elektronenoptischen Komponente in unmittelbarer Ndhe des Streuzentrums.

Ferner konnten Unvertraglichkeiten zwischen den Materialien der Apparaturteile und Furopi-
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Abb. A.1.: Elektrische Heiz-Charakteristik des Tiegelofens.

um festgestellt werden.

In diesem Abschnitt wird das Element Europium als Streutarget vorgestellt

. Es wurde ei-



Anhang 81

GP GD 8S 8P 8D IOP lOD lOF
T T T T T T T T
b
4+ 9/2 7/2 —13)2 B
11/2
9/2
/2 11/2 —_— j;g 15/2
13/2
5/2 9/2 _11/2
9?3
I 7/2 444472 2
3,5 - 52 3?2 -
9/2
=
25 L 1/2 3/2 -
’ 372 1/
= i3
> o 11/2
&
~ 3/2
m —-
-%% 9/2
g 2r —r g 1
<] 5/2 772 11/2
€2 5/2
372 o/2
7/2 13/2
11/2
7
I 5;2
1,5 - -
462.7 nm
0,5 - 159.4 nm .
0+ 7/2 i

Abb. A.2.: Vereinfachtes Termschema von Europium bis 4,2eV. Die Niveaus sind mit den
Gesamtdrehimpulsquantenzahlen J beschriftet. Zuséatzlich eingezeichnet sind die intensivsten

Ubergénge, die zwecks einer Energiekalibrierung angeregt werden.

ne Energiekalibrierung und versuchsweise eine Streumessung zur Bestimmung der Spin-
Asymmetriefunktion bei Ey = 55V durchgefiihrt.

Furopium mit der Ordungszahl Z = 63 zéhlt zu den Seltenen Erden der Lanthanoid-Reihe
im Periodensystem. Der Schmelzpunkt bei Normalbedingungen betrdgt Tschm. = 1095K
(9schm. = 822°C). Der Dampfdruck bei dieser Temperatur betragt 144 Pa. Abb. A.2 zeigt
ein vereinfachtes Termschema von atomarem FEuropium bis zu einer Energie von 4,2eV. Der
Grundzustand in LS-Notation ist 5d'°4f76s28S, /2. Darin eingezeichnet sind die intensivsten
Ubergiinge des Emissionsspektrums, die zu einer Energiekalibrierung genutzt werden. Die erste

Ionisierungsschwelle wird mit 5,67e¢V angegeben (RALCHENKO et al., 2008).
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Abb. A.3.: Energiekalibrierung an Europium. Das Kontaktpotenzial betragt AUg, = 2,57 V.

Fir die Energiekalibrierung an Europium zeigt das Spektrum keine intensive einzelne Linie.
Die intensivsten drei Ubergéinge liegen energetisch nah beieinander. Sie sind in das Termschema

(Abb. A.2) eingetragen:

(Xe) 4f7656p°P5 o — (Xe) 4f765%%S7/5 A = 466,2nm (2,66eV),
(Xe) 4f7686p8P7/2 — (Xe) 47652 887/2 A = 462,7nm (2,68¢V),
(Xe) 4f7656p°Pg /g — (Xe)4f765°%S7/o A = 459,4nm (2,70€V).

Da dies Ubergiinge in den Grundzustand sind, muss der Elektronenstrahl bei Primérenergien
um 2,5eV in das Streuzentrum gefiihrt werden. Bei diesen Bedingungen sind selbst bei
hoher Emission aus dem GaAs-Kristall der Elektronenquelle nur sehr niedrige Strome
im Streuzentrum von einigen nA zu erreichen. Daraus resultiert ein schwaches Signal-zu-
Rauschen-Verhéltnis bei der Detektion der emittierten Photonen. In diesem Fall kann die
Rechnersteuerung zur Aufnahme einer mehrfach wiederholten Messreihe wie beim Blei nicht
benutzt werden, da die Einstellung der Elektronenoptik bei so niedrigen Priméenergien
zu empfindlich auf Anderungen der Potenziale ist. Diese Kalibrierung wird daher manuell
durchgefiihrt, d.h., dass fiir jedes einzelne Kathodenpotenzial die Linsenpotenziale nachjus-
tiert werden, um auf diese Weise dhnliche experimentelle Bedingungen zu erreichen. In Abb.
A.3 ist die Anregungsfunktion dargestellt. Bei Kathodenpotenzialen Uy < 5,2V werden die
Ubergéinge nicht angeregt. Dieser Bereich wird zur Untergrundkorrektur genutzt. Ein Plateau
ist nicht so stark ausgepragt wie beim Blei. Deshalb muss hier iiber diesen Bereich gemittelt

werden. Die Anregung tritt deutlich hervor bei Kathodenpotenzialen 52V < Uy < 5,3V.
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Dieser Bereich ist in Abbildung A.3 grau hinterlegt. Mit dem Mittelwert Uy = 5,25V ergibt
sich daraus ein Kontaktpotenziel von AUg, = 2,57 & 0,10 V. Der Fehler wird aus denselben
Uberlegungen wie in Abschnitt 4.1.3 abgeschétzt. Im weiteren Verlauf der Anregungsfunktion

treten um Uy =~ 5,3V und Uy = 5,5V nicht weiter aufgeloste Strukturen auf.

Versuchsweise ist eine Messung der Spin-Asymmetriefunktion S, bei 55eV Streuenergie
durchgefiihrt worden. In Abbildung A.4 sind die Messergebnisse fiir den Streuwinkelbereich
35° < ¢ < 135° dargestellt. Von 9 = 35° nach ¥ = 45° steigt die Spin-Asymmetriefunktion
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Abb. A.4.: Spin-Asymmetriefunktion S, von Eu bei Ey = 55eV. Die angegebenen Vertrau-

ensbereiche zeigen den statistischen Fehler an.

leicht an und durchlduft ein lokales Maximum. Von da an fillt sie ab, bis sie bei ¥ = 65° ein
breites Minimum erreicht (S, ~ —0,3) und bis ¥ = 90° wieder bis nahezu S, ~ 0 ansteigt. Im
Bereich 90° < 99 < 105° deutet sich ein lokales Minimum und ein lokales Maximum an. Zu
grofleren Streuwinkeln hin fallt die Spin-Asymmetriefunktion ab. Es deutet sich bei 9 = 120°
eine Struktur an, die jedoch nicht aufgelést wird. Bei ¥ = 125° wird ein lokales Minimum

durchlaufen. Danach ist ein starker Anstieg ins Positive zu verzeichnen.

B. Kompakte Mottkammer

In diesem Abschnitt wird zum einen die Zéahlelektronik beschrieben, die fiir das kompakte
Elektronenpolarimeter entwickelt worden ist. Zum anderen werden weitere Informationen zur

Kalibrierung gegeben.
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B.1. Schaltpline

In Abb. B.5 ist ein Schaltplan der Voverstirker-Diskriminator-Platine (VV/SCA-Platine) ge-
zeigt. Er ist mit dem Programm EAGLE (Version 4.16r2) erstellt worden. Darin sind Bauteile in

Rot dargestellt, elektrische Verbindugen in Griin. Die anliegende Wechselfrequenz wird durch

8V_eff N 'r_zs'%‘ﬁ;l
B I |__| 2
o T =4 sla  eND
i SZS EZS%I [0.330 Top S
D3 E
BF GND o ©
& a=l
4 S
GND i

LM317-T082-2 R12

LM317-TO82-1
| Y |
CTI_\”_I

[o 1y Q4

240

R6
D14

P N4007

GND

Abb. B.5.: Schaltplan der VV/SCA-Platine.

einen 1:7-Ubertrager gewandelt und gleichgerichtet. Die zwei Betriebsspannungen der Ober-
flichensperrschichtzihler (60 V) werden mit einem einstellbaren Spannungsregler (LM 317) er-
zeugt. Das Zahlsignal wird {iber Keramikkondensatoren eingekoppelt und in einer integrierten
Schaltung (IC) vom Typ AMPTEK A111 vorverstirkt und diskriminiert. Die analogen Pulse
aus dem Vorverstiarker des A111 sind an Kontaktstifte auf der Platine zugénglich, so dass z.
B. ein Pulshohenspektrum bei Bedarf aufgenommen werden kann. Die Diskriminatorschwellen
sind bei diesem IC einstellbar. Das TTL-kompatible Zahlsignal wird an eine Sendediode vom
Typ INFINIEON SFH-756 V angelegt und iiber eine kommerzielle Kunststoffglasfaser (2mm)
iibertragen.

Die Zahlsignale werden auf einer Empfangerplatine weiterverarbeitet, von der der Schaltplan
in Abb. B.6 gezeigt wird. Zur besseren Ubersicht sind hier einige elektrische Verbindungen
(griin) zu einem Datenbus (blau) zusammengefasst worden. Als optische Empfinger wer-
den IC’s vom Typ INFINEON SFH-551 verwendet. Diese sind jeweils an einen 8-bit breiten

Zahlerbaustein (74HC590) angeschlossen. Gesteuert und ausgelesen werden diese von einem
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Abb. B.6.: Schaltplan der Zahlerkarte.

Mikro-Controller (ATMEL AVR ATmega32), der zudem Zahleruberldufe registriert. Ein vier-

zeiliges Display dient zur Ausgabe der Zahlrate. Uber BNC-Buchsen am Gehiuse kann das

TTL-kompatible Zdhlsignal zur Weiterverarbeitung in anderen logischen Gerédten abgegriffen

werden. Diese Zédhlerkarte ist zusammen mit der Ansteuerung des Hochspannungsmoduls in

einem 19”-Einschub untergebracht. Eine Fotografie wird in Abb. B.7 gezeigt. Darin ist links

das erwahnte LC-Display zu sehen. Mittig ist ein Drehspulinstrument eingebaut, das zur An-

zeige einer Monitorspannung des Hochspannungsmoduls verwendet wird. Rechts davon sind

die Bedienelemente der Hochspannungsversorgungn untergebracht.
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Abb. B.7.: Fotografie des 19”-Einschubs.

B.2. Zur Kalibrierung des Elektronenpolarimeters

Zur Kalibrierung des kompakten Elektronenpolarimeters ist dieses an einen Aufbau mit ei-
ner Quelle spinpolarisierter Elektronen angebaut worden. Der Elektronenstrahl wird zum
Polarimeter gefiihrt und die Links-Rechts-Asymmetrie bestimmt. Eine Mittelung iiber beide
Spin-Orientierungen vermindert den Einfluf instrumenteller Asymmetrie. Zur Uberpriifung
der Funktionalitét der Detektoranordnung wird die Streuenergie von 20 keV bis 50 keV variiert
und jeweils eine Statistik aufgenommen. Die erhaltenen Haufigkeitsverteilungen sind in Abb.
B.8. Bei allen Streuenergien tritt eine Hiufung auf, jedoch ist der Stichprobenumfang bis auf
die Messung bei 50keV zu gering um eine weitere statistische Auswertung vorzunehmen. Zur

Orientierung sind die berechneten Mittelwerte bereits in Tab. 4.1 zusammengefasst.
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Abb. B.8.: Haufigkeitsverteilungen der Asymmetriewerte bei verschiedenen Streuenergien.

C. Tabellierte Messergebnisse

Im foglenden sind die Messergebnisse der Untersuchungen der Spin-Asymmetriefunktion von

Blei bei elastischer Elektronenstreuung zusammengefasst. Angegeben werden die bestimmten

Werte und die nach der Fehlerfortpflanzung berechneten Abweichungen.
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-0,247040,0261
-0,090340,0598
0,129640,0347
0,128740,0247
0,1134-£0,0143
0,067840,0085

sueyuy
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Ey (eV) S, (65°) S, (130°)
6,7 0,2571£0,0241 —
6,75  0,1907+0,0021 —
6,8 0,253640,0315 e
6,85  0,2491-+0,0189 —t—
6,9 0,18304:0,0225 —
6,95  0,2569-+0,0219 —

7 0,15294-0,0069 e
7,05  0,1051+0,0102 —
7.1 0,086940,0152 e
7,15  0,1361+0,0208 —t—
7.2 0,159740,0210 e
7.3 0,1424-£0,0129 —
7,35 0,1398+0,0273 —t—
7.4 0,098140,0199 e
7.5 0,120940,0074 —t—
7.6 0,076140,0228 —
7.7 0,047740,0062 —t—
775 0,1229+0,0123 —
7.8 0,142640,0137 —t—
7.9 0,153440,0189 e

8 0,046840,0095 —t—
8,1 0,103640,0152 e
8,2 0,040540,0184 —t—
8,3 0,014440,0304 e
8,4 0,016440,0136 —t—
8,5 0,070840,0214 —
8,6 0,040040,0198 —t—
8,7 0,042640,0040 e
8,8 0,034440,0049 —t—
8,85  0,0402-0,0192 —
8,9 0,023140,0055 e
8,95  0,0377+0,0176 —t—

9 0,048340,0054 e
9,05  0,0342+0,0133 —t—

bitte wenden
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Ey (eV) S, (65°) S, (130°)
9,1 0,061140,0060 —
9,15  0,0210£0,0091 —t—
9,2 -0,0027+0,0041 —
9,3 0,007740,0045 —t—
9,4 0,016940,0048 e
9,5 0,023640,0083 —t—
9,6 0,056440,0047 —
9,7 0,067340,0055 —t—
9,8 0,03284:0,0038 e
9,9 0,053340,0039 -0,521740,0651
10 0,01894:0,0030 -0,424340,0778
10,1 0,0023+0,0038 -0,4271+0,0976
10,2 0,0214+0,0066 -0,4971+0,0926
10,3 0,01504+0,0101 -0,37710,0929
10,4 0,0227+0,0057 -0,3940+0,0313
10,5 -0,023340,0041 -0,4930+0,0095
10,55  -0,020040,0339 -0,4457+0,0240
10,6 -0,016740,0042 -0,4451+0,0083
10,65  0,0013+0,0165 -0,4788+0,0226
10,7 -0,065540,0041 -0,4095+0,0062
10,8 -0,04334+0,0048 -0,4146+0,0078
10,9 -0,139140,0047 -0,41920,0074
10,95  -0,0830+0,0137 -0,3872+0,0192
11 -0,021540,0065 -0,3504--0,0100
11,1 -0,126840,0074 -0,4328+0,0152
11,2 -0,165140,0063 -0,3939+0,0165
11,3 -0,156940,0059 -0,3643+0,0166
11,4 -0,20294+0,0051 -0,3278+0,0154
11,5 -0,08004+0,0129 -0,3591+0,0095
11,6 -0,20974+0,0024 -0,3825+0,0028
11,7 -0,220940,0034 -0,3802-:0,0039
11,75 -0,21234+0,0121 -0,3536+0,0196
11,8 -0,200940,0077 -0,3179+0,0085
11,85 -0,24144+0,0161 -0,2432+0,0297

bitte wenden
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EO (eV)

S, (65°)

5, (130°)

11,9
12
12,05
12,1
12,2
12,3
12,4
12,5
12,6
12,7
12,8
12,9
13
13,1
13,2
13,3
13,4
13,5
13,6
13,7
13,8
13,9
14
14,1
14,2
14,3
14,4
14,5
14,6
14,7
14,8
14,9
15
15,1

-0,219640,0179
-0,1677+0,0173
-0,2919-0,0241
-0,2844-£0,0172
-0,30960,0309
-0,2112-£0,0239
-0,170640,0255
-0,305940,0114
-0,2649+0,0183
-0,413740,0589
-0,354340,0263
-0,362840,0161
-0,3432+0,0175
-0,3648+0,0116
-0,3554+0,0209
-0,377740,0273
-0,4142£0,0107
-0,395740,0303
-0,410940,0100
-0,405040,0082
-0,3770+0,0108
-0,4499+0,0126
-0,672540,0444
-0,599440,0218
-0,609240,0167
-0,653140,0148
-0,6366+0,0284
-0,537940,0117
-0,5686+0,0106
-0,5060+0,0100
-0,419540,0184
-0,5266+0,0086
-0,593140,0106
-0,5696+0,0060

-0,382740,0054
-0,3262+0,0072
-0,373140,0178
-0,3222+0,0156
-0,205140,0285
-0,301440,0524
-0,291340,0529
-0,159740,0031
-0,476940,0279
-0,4140+0,0193
-0,312540,0299
-0,270840,0171
-0,2603+0,0218
-0,234640,0230
-0,2764-£0,0224
-0,271740,0225
-0,1727+0,0093
-0,2665+0,0453
-0,2111+0,0133
-0,114640,0070
-0,077040,0059
-0,10980,0049
-0,100840,0147
-0,175640,0121
-0,0237+0,0146
-0,057940,0149
-0,052440,0197
-0,05900,0090
-0,0302+0,0079
-0,0297+0,0088

0,00200,0207
-0,0465+0,0100
-0,093740,0118
-0,031940,0070

bitte wenden
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Tab. C.5.: Messung der Energieabhéngigkeit der Spin-Asymmetriefunktion von 6,7 eVbis

15,5€eV.

EO (eV)

S, (65°)

5, (130°)

15,2
15,3
15,4
15,5

-0,5265+0,0060
-0,535440,0071
-0,516240,0073
-0,6045+0,0062

-0,010740,0075
-0,0507+0,0099
-0,034940,0109
-0,0473+0,0105
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