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Kapitel 8

Angeregte Atomzustnde

Die in Kapitel[7 diskutierten optischen Spektren reichten vom ultraviolditesr den sichtbaren bis

in den infraroten Spektralbereich hinein. Den einzelnen Linien waren dé#iiginge eines einzel-

nen LeuchtelektronsEinelektronenanregungzwischen Energieniveaus zugeordnet, die alle oberhalb
denen des Grundzustands des Atoms liegen. Das heif3t, das Leuchtelektron konnte nicht in Niveaus tiefer
liegender Schalen und Unterschalévergehen, da diese Niveau alle besetzt und sOimrgange auf-

grund des Pauli-Prinzips verboten waren. Die typischen Energien der betradbibeteinge lagen alle

im Elektronenvoltbereich. Die Anregung der Atome koniber inelastische 88e, durch Absorption
elektromagnetischer Strahlung oder durch hohe Temperaturen erfolgen.

Wir wollen uns nun mit den Kglichkeiten beschitigen, Atome in Bher angeregte Zuatde zu bringen,

bei denen die inneren Schalen der Atome beteiligt sind. Die in Emission erhaltenen Linien entsprechen
dannUbergangen eines Leuchtelektrons in einen freien Zustand in einer inneren Schale. Umgekehrt
werden bei der Absorption Elektronen aus der entsprechenden inneren Schale emittiert. Ist dabei nur ein
Elektron beteiligt, sprechen wir wiederum v@&inelektronenanregungesanz allgemein wollen wir

von Einelektronenanregungesprechen, wenn im Modell unabhgiger Elektronen, in dem ja die Wech-
selwirkung der Elektronen untereinander nur in Form eines effektiven Potenzidkskbiehtigt wird,

sich die Quantenzahl nur eines einzelnen Elektr@mdert. Hierbei ist jedoch zu beachten, dass auf-
grund der Korrelationen der Elektronen die bdilbergang vom ZustanB, zum Zustand; zugefihrte
Energie nicht nur auf das eine Elektrabertragen wird, sondern zum Teil auch auf die anderen. Dies
liegt daran, dass sich die Coulomb-Wechselwirkung zwischen den Elektamaent. Dieser Prozess ist
besonders ausgeqgt bei der Anregungen von Elektronen aus inneren Schalen. Er spielt dagegen kaum
eine Rolle bei der Anregung eines aul3en liegenden Leuchtelektrons irbéieestSchale (z.B. die Anre-

gung des einzelneiulerers-Elektrons von Alkaliatomen in einedhere Schale oder Unterschale). Bei
starkerenauReren Strungen Knnen auch mehrere Elektronen gleichzeitig angeregt werden. In diesem
Fall sprechen wir dann voklehrelektronenanregungen

Die beim Ubergang von Elektronen in innere Schalen frei werdenden Photonen haben typische Ener-
gien von 100 eV bis 100 keV. Wir bezeichnen diese hochenergetische StrahluRgn&denstrahlung

Das Rintgenspektrum schlief3t sich zu kurzen Webeglen hin an das ultraviolette Gebiet des elek-
tromagnetischen Spektrums an. Wir werden im Zusammenhang mit der Diskussion angeregter Atom-
zustinde also auch auf diedRtgenstrahlung zu sprechen kommen. Die so genaitateakteristische
Rontgenstrahlungird in angeregten Atomen beitibergang von Elektronen auslmeren Energienive-

ausE; in innere Schalen mit Energidfy erzeugt. Sie besteht deshalb aus Photonen mit einer diskreten
Energiehwy = E; — Ey, die fur das betreffende Atom charakteristisch ist.

Die thermische Energie reicht, sofern keine ganz extremen Bedingungen vorliegen, nicht mehr aus, um
Elektronen aus inneren Schalen der Atome anzuregen. Solche Anregungen difidgeiegend durch
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StoRprozesse mit Elektronen oder Photonen. Wir werden deshalb in diesem Kapitel solche Prozesse
diskutieren. Wir wollen an dieser Stelle auch darauf hinweisen, dass bei angeregten Atomen die Zahl
der mbglichen Drehimpulskopplungen im Allgemeinen wesentlicl¥gr ist als im Grundzustand, da

sich die Hauptquantenzahldes angeregten Elektrons von denjenigen der anderen Elektronefilter H
unterscheidet und deshalb das Pauli-Prinzip keine Baskhngeniir die anderen Quantenzahlen auf-
erlegt.
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8.1 Einfachanregungen

Anregungen in Mehrelektronenatomerorinen generell sehr komplex sein. Es stellt sich aber
glucklicherweise heraus, dass wir in vieleallEn von Einelektronanregungen sprechénrien. Dem

liegt die Annahme zu Grunde, dass sich sowohl der Grund- als auch der angeregte Zustand durch ei-
ne Slater-Determinante aus Einelektronwellenfunktionen (antisymmetrischer Zustand) dargssiien |

Bei der Einelektronanreguriindern sich dann in diesem Modell die Quantenzahlen nur einer Zeile der
Slater-Determinante. Dabei muss allerdings die Anregungser&egicht mit der Differenz der Einzel-
energienkE; — Ey Ubereinstimmen (siehe hierzu Ab.]8.1). Dabei bezeiclihiemd Ey die Eigenwerte,

die wir mit dem Einteilchen-Hamilton-Operator erhalten, d.h. sie geben den Beitrag des an der Anregung
beteiligten Elektrons zur Gesamtenergiem Grund- bzw. im angeregten Zustand wieder (vergleiche
hierzu Abschnitf 7.1]1). Durch die mit der Anregung verbundene Ladungsumverteilung des Elektrons
wird aber das effektive Zentralpotenzial aller anderen Elektronegindert. Diesiihrt dazu, dass alle
anderen Einzelenergien ebenfalls neu bestimmt werdéssem. Die Anregungsenergie wird also auf
Grund der Korrelation der Elektronenorbitale auch bei der Einelektronanregung nicht dem angeregten
Elektron alleine zuteil.

Leucht-
elektro
Photon

Abbildung 8.1:Schematische Darstellung einer Einelektronanregung. Das Leuchtelektron wird aus der
nicht vollstandig gefiillten n = 3 Schale in die n =4 Schale angehoben. Diese Verdnderung wirkt sich
auch auf das Potenzial aller anderen Elektronen in der n= 3 Schale aus. Die Energie des anregenden
Photons muss deshalb nicht mit der Differenz AE = E; — Ex der “Einteilchenenergien” tibereinstimmen.

Fur die Emission und Absorption von Licht gelten im Falle dieser Einelektronanregungen des Mehr-
elektronensystenthnliche Auswahlregeln wie wir sie in Kapifgl 8rfdas Einelektronenatom abgeleitet
haben (siehe Abschnjit 6.4).

Regt man nur ein Elektron der Elektronditie an, so spricht man vaginfach angeregten Zustdenoder
EinfachanregungerDie geringste Energidif eine solche Anregung bétigt man, wenn man ein Elek-
tron in einerauBeren Schale (Valenzelektron) ithiere Energiezudhde anregt. Die Anregungsenergien
dieser Valenzelektronen liegen typischerweise im Bereich von 1 bis 10 eV. Der angeregte Bigtrd
spontan durch Lichtemission wieder in tieferliegende dndeEy Uber. Die mittlere Lebensdauerei-
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nes angeregten Zustande}mgt von den entsprechenden Einstein-Koeffiziedgab (siehe Kapitél]6).
Fiur manche Zusinde ist dieUbergangswahrscheinlichkeit sehr gering und deshalb ihre Lebensdauer
entsprechend grof3. Solche Zarstie nennen wimetastabil Beispiele @ir metastabile Zuanhde sind:

H(2°Sy,): ©=8s
He(2'S): 15=196x1073s
He(23s)): 1=7870s. (8.1.1)

8.1.1 Anregung und Rekombination durch Stof3prozesse

Wir wollen kurz die Sto3prozesse zwischen Atomen und Elektronen sowie Photonen diskutieren, die
es erlauben, Energi@derungen der tlenelektronen von Atomen zu erzeugen. Zu jedem Prozess gibt
es auch einen Umkehrprozess, sofern jeder deravayg in einem sich im thermischen Gleichgewicht
befindlichen System ahulft.

StoRprozesse zwischen Elektronen und Atomen haben wir bereits bei der Diskussion des Franck-Hertz-
Versuchs (siehe Physik I1lI) kennengelernt. Atofkeerden hier durch Elektrones die in einem elek-
trischen Feld beschleunigt wurden, in einen angeregten Zustandrsetzt:

A+e = AT+e . (8.1.2)

Hierbei iste; das stol3ende Elektron mit der kinetischen Endigiande, dasjenige mit der kinetischen
EnergieE, < E; nach dem Stol3. Wir nennen einen solchen Prozess 8itoénl. ArtDa die Masse des
Atoms grol3 gegéiber der Elektronenmasse ighdert sich die kinetische Energie des Atoms beim Stol3
praktisch nicht. Der Umkehrprozess zum Stol3 erster Art istief® 2. Art

Af+e = Ate , (8.1.3)

wobei wiederunt; < E; gilt. Beim Stol3 zweiter Art wird die Energie des angeregten Atoms durch Stof3
auf den StoRpartnéibertragen. Dabei erfolgt keine Strahlungsemission.

Die entsprechenden Prozesse beim Stof3 mit Photonen kennen wir bereits. Es sind dische
Anregung

A+ho = AT (8.1.4)

und diespontane Emission

At = A+ho . (8.1.5)
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Besitzt ein stoRendes Elektron bzw. Photon einéigend hohe Energie, so kann es zu eBi®fiionisa-
tion

A+e = A+e+e, (8.1.6)

wobeiE, < E; gilt, bzw. zu einePhotoionisation

A+ho = AT +eg (8.1.7)

kommen. Der zur Stol3ionisation gigige Umkehrprozess ist dBreierstol3

Af+e+e = Ate , (8.1.8)

wobeiE; > E, + E¢ gelten muss. Die Anwesenheit des 2. Elektrons ist dabei notwendig, um die frei wer-
dende Bindungsenergie aufzunehmen. Der zur Photoionisati@migeltumkehrprozess ist d&mweier-
stol

A"+e; = A+ho, (8.1.9)

bei dem die frei werdende Bindungsenergie in die Emission eines Photons geht.

Es ist weiterhin mglich, dass eine Elektron bei der Wechselwirkung mit der Elektraménbines lons
nur abgebremst wird, ohne dass es eingefangen wird und in einen atatictustandibergeht:

A+e = A+e+ho, (8.1.10)

wobei E; < E; gilt. Das Spektrum der bei diesem Vorgang entstehenden Strahlung ist kontinuierlich
und wird alsBremsspektrurbezeichnet. Wir werden das Bremsspektruratepbei der Diskussion der
Rontgenstrahlung noch aiigfrlicher diskutieren.
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8.2 Komplexere Anregungsprozesse

8.2.1 Anregung mehrerer Elektronen — Autoionisation

Ist die Sbrung des atomaren Systems durch Einstrahlung von Licht oder durch Sto3prozesse hinreichend
stark, so kann es zur Anregung mehrerer Elektronen kommen. Wir wollen kurz den Faleiefektro-
nenanregungliskutieren. Bringt man zwei Elektronen idtmere Anregungszustde, so kann man die
Gesamtenergie des Atoms im angeregten Zustand schreiben als

E = Ei+E+AE, (8.2.1)

wobei E; die Energien der Einzelanregungen der Elektronen sind Alddie durch die Anregung
geanderte Wechselwirkungsenergie.

Da das angeregte Atom metastabil ist, wird es normalerweise wieder durch spontane oder induzierte
Emission von 2 Photonen in den Grundzustandiekikehren. Es besteht aber auch diéglichkeit,

dass eines der beiden Elektronen bei déckkehr in den Grundzustand seine Energie nicht an das
Strahlungsfeld, sondern an das zweite angeregte Elektron abgibt. Dieser Prozess kann allerdings nur
dann stattfinden, wenn Orbitale entsprechender Energie existidiendeR Fall, dass die Energie nur

zur weiteren Anhebung in einen gebundenen Zustand ausreicht, ist aufgrund der diskreten Natur dieser
Zustinde die Wahrscheinlichkeit dafgering. Ist die Energie aberdjfer als die Erstionisationsener-

gie aus dem angeregtem Zustand, so steht zur Aufnahme des zweiten Elektrons ein Kontinuum von
Zustanden zur Veidgung. Die Wahrscheinlichkeitif den Energigbertragungsprozess steigt deshalb
sprungartig an. Als Endprodukt etlh man ein freies Elektron und ein positiv geladenes lon. Man spricht
von Autoionisation(siehe Abb[ 8.2a).

(a) _ (b) 4 152p3p Li*+e +E,,
Kontinuum 8.0 A
E.
I ° I TR Jonisations.
// . grenze
M %_, 1s23p
N
/ "
L 1s22p 1s22p
1.85 A -
strahlungs-
NWW» los
NWW»
1s22s 15225
OO—@—« —=—

Abbildung 8.2:(a) Schematische Darstellung der photoinduzierten Autoionisation. (b) Termschema des
Li-Atoms mit Autoionisation.

In Abb.[8.2b ist als Beispiel das Termschema des Li-Atoms gezeigt. Auf der rechten Seite sind die Ener-
gieniveausiir ein einzelnes angeregtes Elektron abgebild@tnF « konvergieren die Energieniveaus
gegen die lonisationsgrenze. Auf der linken Seite sind die Energienivaademh doppelt angeregten
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1s2p3p Zustand gezeigt. Wir erkennen, dass die Energie d2p3b Zustandes bereits oberhalb der
lonisationsgrenzeif die Anregung einzelner Elektronen liegt. Gibt daher das zweite Elektron seine
Energie an das erste ab, so kann dieses das Atom verlassen und besitzt die endlicheEgnésagbe

Abb.[8:2b).

8.2.2 Innerschalenanregungen
Charakteristsische Rontgenstrahlung

Wir haben bisher in erster Linie von der Anregung der Elektronen idBersten Schale (Valenz- bzw.
Leuchtelektronen) gesprochen. Es ist aber auéglich, Elektronen aus den inneren abgeschlossenen
Schalen auszaken. Man spricht dann vdnnerschalenanregunge®azu ist wegen der gfReren Bin-
dungsenergie der inneren Elektronen, die ja fast eine unabgeschirmte Kernladung sehen, aber hochfre-
quenteres Licht (z.B. UV-Licht oderddtgen Strahlung) bzw. im Falle einer StoRanregung eimete
kinetische Energie der Sto3partner notwendig.

Bei Innerschalenanregungsprozessen wird im Normalfall das Elektron nicht auf e@ereh Niveau
eingefangen, sondern geht in einen nichtgebundenen Kontinuumszub&mdonisation). Das dadurch
entstehende Loch in der inneren Schale kann durch ein Elektron adsieren Schale aufggit wer-

den, wobei eineifr denUbergang charakteristische Strahlumgy = E; — Ey freigesetzt wird. Dieser
Prozess ist die Quelle deharakteristischen &tgenstrahlungDie beobachten Serien von Emissionsli-

nien bei Innerschalenanregungen lassen sich mit den Schalen des Mehrelektronensystems identifizieren,
aus der das Elektron herausgglwurde:

n=1: K-Linien =2: L-Linien
n=3: M-Linien n=4: N-Linien ... .

Das heif3t, die K-Linien sind diejenigen Spektrallinien, die beim Alléh des Lochs in der K-Schale
durch weiter au3en liegende Elektronen entstehen.

Zum Herausbsen des Elektrons bedarf es eini@r die jeweilige Schale charakteristischen, minimalen
aufgebracht werden muss. Es kommt daher zu den so genannten Absorptionskanten. Im Falle des Rhodi-
ums beftigt man z.B. zur Beobachtung aller Linien Anregungsenergien von mindestens 23 keV. Durch
das Studium dieser Kanten sowie deren Feinstruktur lassen sich wertvolle Informatimreten Scha-
lenaufbau gewinnen. Details zu den Linienspektren und deren Feinstruktur werden wir in Afjschnitt 8.3
diskutieren.

Der Auger-Effekt

Die EnergiedifferenE; — Ey, die beim Aufiillen eines Lochs in einer inneren Schale durch ein weiter au-
Ren liegendes Elektron frei wird, kann auch direkt auf ein anderes Elektroridletiidertragen werden.

Ist dessen Bindungsenerdig kleiner alsk; — Ei, so kann es das Atom verlassen, d.h. es tritt Autoionisa-
tion auf. Dieser Prozess wirluger-Effekigenannt. Die kinetische Energie des Auger-Elektronsagetr

Exin = Ei — Ex — Eg. Das Auger-Elektron hat also eine charakteristische Energie, die anzeigt, aus wel-
chem Zustand es kommt. Ferner sind die Energien charakteristiseine bestimmte Atomsorte. Der
Auger-Effekt kann deshalb zur Materialanalyse verwendet werden (Auger-Elektronenspektroskopie). Da
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die Elektronen aus einer nur wenige Atomlagen dicken Cioehrénschicht heraustreten, ist die Methode
sehr oberéichensensitiv.

Die Emission von charakteristischebigenstrahlung und Auger-Elektronen sind konkurrierende Pro-
zesse. Der Anteil detbergange, der zur Aussendung von charakteristischimtgenstrahlungiihrt,
heil3t Fluoreszenzausbeut8ie rangt vom Zustandex und von der Kernladungsza#l ab. Rir etwa

Z < 30 Uberwiegt der Auger-ProzessirZ > 30 die Emission charakteristischedftgen-Strahlung. i

Z > 60 erreicht die Fluoreszenzausbeute beidtr 90%, wenify in der K-Schale liegt.
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8.3 RoOntgenstrahlung

Im Jahr 1895 entdecki&ilhelm Conrad R 6ntgen(1845-1923) beim Experimentieren mit vehilipp
Lenard entwickelten Gasentladung@dren, dass aus dieseiiten Strahlung austritt, die verschiedene
Stoffe wie Holz, Glas oder menschliches Gewebe durchdringemdn. Da Rntgeniber die Natur
dieser Strahlen noch nichts wusste, bezeichnete er die Strahkrsadahlenim englischen Sprachraum
werden Bntgenstrahlen deshalb ¥srays bezeichnet.iF die Entdeckung dieser Strahlen, die bald nach
ihm Rontgen-Strahleigenannt wurden, erhielt er als erster Physikegrhaupt 1901 den Nobelpreis.

Heute versteht man unterRtgenstrahlung kurzwellige elektromagnetische Strahlung, die sich an das
Gebiet der Ultraviolettstrahlung anschliel3t. Der typische Wedlegénbereich liegt zwischen 100 und
0.1A, was in etwa Frequenzenzwischen 18 und 13°Hz und Photonenenergidw zwischen 0.1 und

100 keV entspricht. Wie wir sehen werden, wird diériggenstrahlung durch das Abbremsen schnel-
ler Elektronen bei ihrer Wechselwirkung mit der Elektron@idvon Atomen und beim Auifllen von
Lochern in deninneren Schalen der Atditib erzeugt. Noch kurzwelligere@her energetische) elektro-

Wilhelm Conrad R 6ntgen (1845 - 1923), Nobelpreidif Physik: 1901

Wilhelm Conrad Bntgen was wurde am 27.a% in Lennep geboren.

Er studierte Physik an der Univei&itUtrech und siter an der ETH drich. g
Er horte dort die Vorlesungen von Clausius und arbeitet auch in den Labﬂfs
von Kundt. 1869 promovierte er an der ETHirZch und wurde dort zum As-
sistenten von Kundt ernannt. Er ging anschlie3end mit Kundt naicizbrg ©
und 3 Jahre sider nach StraBburg. Bereits 1874 wurde er Dozent an der Uni-
versitit StralRburg und wurde 1875 zum Professor an der Landwirtschaftlichen
Hochschule in Hohenheim ernannt. 1876 kehrte er aber als Profésgdmyfsik

nach Straf3burg ziick. Nur 3 Jahre sjier akzeptierte er einen Ruf auf einen
Lehrstuhl fir Physik an der Universit Giessen.
Nachdem Rntgen Rufe an die Univergiten Jena (1886) und Utrecht (1888)‘ :
abgelehnt hatte, akzeptierte er eine Ruf an die Unidr¥ifirzburg (1888),
wo er die Nachfolge von Kohlrausch antrat und als Kollegen u.a. Helmh
and Lorenz antraf. 1899 lehnte er ein Angebot der Univérkitipzig ab, nahm
dann aber 1900 auf besonderen Wunsch der Bayerischen Staatsregierung
Ruf an die Universét Miinchen als Nachfolger von E. Lommel an. Dort blieb
er bis zum Ende seiner Laufbahn, obwohl er weitere interessante Angebote ertésit€¢Rt der Physikalisch-
Technischen Reichsanstalt in Berlin und Lehrstiiinlfhysik der Berliner Akademie der Wissenschaften).
Obwohl sich Pntgen mit vielen anderen Dingen beaftigt hat, wird sein Name natlich haupt&chlich mit der
Entdeckung der Bntgenstrahlung assoziiert. Im Jahr 1895 studierte @n&imene, die beim Durchgang eines Stroms
durch ein Gas extrem niedrigen Drucks auftreten. DiesmBmene wurden schon von mehreren Wissenschaftlern
wie z.B. J. Plucker (1801-1868), J. W. Hittorf (1824-1914), C. F. Varley (1828-1883), E. Goldstein (1850-1931), Sir
William Crookes (1832-1919), H. Hertz (1857-1894) und Ph. von Lenard (1862-1947) untersucht und waren bereits
gut bekannt. Bntgen’s Arbeitiiber Kathodenstrahleiilfirte ihn aber zur Entdeckung einer neuen udiliyanderen
Art von Strahlen. Br seine Entdeckung erhielt er als erster Physikeerhaupt im Jahr 1901 den Nobelprdis {
Physik.
Am Abend des 8. November 1895 fandiiRgen, dass, obwohl die Entladungsre in einen dicken schwarzen Karton
eingeschlossen wurde, um alles Licht abzuschirmen, eine Papierscheibe, die auf einer Seite mit Bariumplatincyanid
beschichtet war, zu fluoreszieren begann, wenn sie in den Weg der Strahlen gebracht wurde. Diese Erscheinung
wurde selbst in 2 Meter Entfernung beobachtétntgen untersuchte die Eigenschaften dieser Strahlen intensiy und
entdeckte bald, dass sie zur Abbildung des menschlichen Skeletts geeignet sind. Er nahm wiatgeinbitd der
Hand seiner Frau auf. DafRtgen nichtgsiber diese neuen Strahlen wusste, nannte er sie X-Strahlen.

Rontgen erhielt fir seine Entdeckung eine Vielzahl von Ehrungen und Auszeichnungen, dereghAufg leicht
eine Seite {fillen wirde. Fontgen behielt immer seine Liebe zur Natur. Er war ein hervorragender Bergsteiger und
verbrachte seine Ferierafig in Weilheim am Ful3e der Bayerischen Alpen. Er scheute sich immer davor, |einen
Assistenten zu haben, und bevorzugte es, alleine zu arbeiten. Viele Apparaturen hat er mit viebGenthékperi-
mentellem Geschick selbst gebaut.

Rontgen starb am 10. Februar 1923 iithen an Darmkrebs.
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magnetische Strahlung wird gisStrahlung bezeichnet. Diese wird im Allgemeinen durch Prozesse im
Atomkern erzeugt. Die Grenzen zwischen harter UV- und weicletdnstrahlung auf der einen Seite,
sowie harter Rntgen- und weichey-Strahlung auf der anderen Seite sind flieRend. Die oben angegeben
Zahlen stellen nur grobe Richtwerte dar.

Rontgenstrahlung besitzt aufgrund ihrer im Vergleich zu Licht hohen Frequenz und déafeten Ener-

gie eine grofRe Durchdringungsfigkeit von Materie. Etwa 100 Jahre nach ihrer Entdeckung haben die
Rontgenstrahlen eineliie von Anwendungen erschlossen und sind aus vielen Gebieten wie der Medi-
zintechnik, der Materialforschung, der Sterilisation von Lebensmitteln oderdggBnastronomie nicht
mehr wegzudenken.

8.3.1 Erzeugung von Bntgenstrahlung

Die wichtigsten Methoden zur Erzeugung vodriRgenstrahlung sind die Abbremsung schneller Elektro-
nen beim Beschuss von Metallenanoden in so genanriietgBndhren und die Ablenkung hochener-
getischer Elektronen in Beschleunigern mit Hilfe von Magnetfeldern.

Die Rontgenrohre

Das urspiinglich von Rontgen benutzte Verfahren zur Erzeugung vordriRgenstrahlen basiert auf

der Bestrahlung von Materie mit schnellen Elektron&p,(~ 10— 100keV). Das Prinzip einer
Rontgenbhre ist in Abb[ 8.3 dargestellt. Von deriiblkathode werden Elektronen emittiert und mittels
eines elektrisch geladenen Metallzylinders (Wehnelt-Zylinder, Wehnelt-Spatuwingu einem Stahl
fokussiert. Der Elektronenstrahl duréhfft das Spannungsggle zur geerdeten Anode und wird dabei
entsprechend beschleunigt (Beschleunigungsspandghddeim Auftreffen der schnellen Elektronen

auf der Anode werden@htgenstrahlen emittiert. Die Anode besteht aus Metallen wie z.B. Kupfer, Mo-
lybdan oder Wolfram. Um Streuprozesse der Elektronen zu vermeiden, befindet sich die ganze Anord-
nung in einer Vakuuntrhre.

+UW; Ug

>

¢ \Q e L

Vakuum Anode\
@
UH ( Kathode> /_h

Fenster Réntgenstrahlung

Abbildung 8.3:Schematische Darstellung des Aufbaus einer Rontgenrohre. Die Anode ist geerdet, um
die Kihlung zu erleichtern. Die Kathode liegt auf negativer Hochspannung. Der Wehnelt-Zylinder ist
gegeniber der Kathode leicht negativ vorgespannt und dient zur Fokussierung der aus der geheizten
Kathode austretenden Elektronen.

Nur ein geringer Anteil der kinetischen Energie der Strahlelektronen wirdimgenstrahlung umge-
wandelt und vedsst das System wieder. Dedgte Anteil wird in WArme umgewandelt. Die Anode
muss deshalb sehr gut ddikt werden. Hochleistungdntgenbhren arbeiten mit Simen von etwa
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Abbildung 8.4: Schematische Darstellung der spektralen Verteilung der Rontgenstrahlung einer
Rontgenrohre mit Wolfram-Anode. Das kontinuierliche Bremsspektrum ist von den charakteristischen
Rontgenlinien Uberlagert.

500 mA und Anodenspannungen von etwa 100 keV, was einer Leistung von 50 kW entspricht. In sol-
chen Rllen verwendet man so genanmeshanodend.h. die Anode ist eine drehbare Scheibe. Damit
verteilt sich die VArmebelastung auf einedd$ere Anodenéiche.

Das von einer Bntgenbhre emittierte Spektrum besteht aus zwei Anteilen:

1. einem kontinuierlichen Spektrum, das &semsspektrunbezeichnet wird. Das Bremsspektrum
besitzt eine kontinuierliche spektrale Inteéssverteilund (1), deren Verlauf von der Energie der
Elektronen abéngt und eine kurzwellige Grenze besitzt.

2. einem Linienspektrum, das charakteristisih das Element ist, aus dem die Anode gefertigt ist
und gegeilber dem optischen Spektrum des entsprechenden Elemenisffegrtbiwenige Linien
besitzt. Man spricht von dermharakteristischen SpektrurAuch das charakteristische Spektrum
besitzt eine kurzwellige Grenze.

Beide Anteile sind elektromagnetische Strahlung, wie durch Messung der Polarisation durch den engli-
schen Physike€harles Glover Barkla (1877-1944, Nobelpreis 1917) und aus Beugungs- und Interfe-
renzexperimenten zuerst viax von Laue (1897-1960) und siter vonWilliam Henry Bragg (1862-

1942) und seinem Sohwilliam Lawrence Bragg (1890-1971), die beide zusammen 1915 den Nobel-

preis erhielten, nachgewiesen wurde. Das von eiritgendhre emittierte Spektrum ist in Abp. 8.4
schematisch dargestellt.

Aus der Optik ist bekannt, dass unpolarisiertes Licht durch Streuung polarisiert werden kanra$3azu |
man einen Strahl unpolarisierten Lichts auf ein streuendes Medium treffen. Die elektrischen Feldvekto-
ren liegen dabei senkrecht zur Strahlachse, sind aber sonst beliebig verteilt. Dadurch werden Atome und
Molekille des streuenden Mediums mit einem Dipolmoment senkrecht zur Strahlachse zu Schwingun-
gen angeregt. Es entsteht dadurch sekmm&treustrahlung, die sich aufgrund der Abstrahlcharakteristik
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Abbildung 8.5:Zur Bestimmung der Polarisation der Rontgenstrahlung durch Streuung.

eines Dipolstrahlers bevorzugt senkrecht zum jeweiligen Dipolmoment ausbreitet. Das bedeutet, dass
das senkrecht zum urgprglichen Strahl beobachtete Streulicht linear polarisiert ist (siehe Physik llI,
Polarisation durch Streuung). Auch die Polarisation vémtgenstrahlen kann mit Hilfe von Streuung
erreicht werden. Als streuendes Medium wird hierbei eine stark wasserstoffhaltige Substanz wie z.B.
Paraffin verwendet. Marast einen pri@iren Rontgenstrahl auf den Streuer fallen und blendet aus der
senkrecht zum Priérstrahl beobachteten Streustrahlung eine bestimmte Richtung aus. Bringt man in
diesen sekuritten Streustrahl einen zweiten Streuer, so streut dieser aufgrund der linearen Polarisation
des Streustrahls vorzugsweise in die Richtung parallel zum Brstrahl. Senkrecht dazu und senk-
recht zum Streustrahl ist die Streuinteésilull. Mit diesem Experiment wies Barkla im Jahr 1905 den
transversalen Charakter dediRgenstrahlung nach.

Das Synchrotron

In modernen Teilchenbeschleunigelimkien Elektronen auf sehr hohe Geschwindigkeiten beschleunigt
werden. Beeinflusst man den Elektronenstrahl durch ein senkrecht zur Strahlrichtung ausgerichtetes Ma-
gnetfeld, so wird der Elektronenstrahl durch die auf die bewegten Ladungen wirkende Lorentzkraft auf
eine Kreisbahn gezwungen. Die Strahlelektronen erfahren also eine Radialbeschleunigung und sind dem-
nach eine Quelle von Bremsstrahlung, die in diesem$aichrotronstrahlungenannt wird. Wie weiter

unten noch genau diskutiert wird, ist das emittierte Spektrum kontinuierlich. Es tritt aber eine minimale
Wellenlange auf, die durch das Gesetz von Duane und Hunt[8.3.1) bestimmt ist (sielie Abb. 8.8).

8.3.2 Das Rntgenspektrum

Bremsstrahlung

Beim Durchlaufen des Coulombfeldes der positiv geladenen Atomkerne des Anodenmatetiis

die eintreffenden schnellen Elektronen ihre Geschwindigkeit. Nach den Gesetzen der klassischen Elek-

trodynamik sendet ein geladenes Teilchen, wenn es beschleunigt wird, elektromagnetische Strahlung
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Abbildung 8.6:(a) Zur Entstehung von Bremsstrahlung. (b) Inelastischer StoR des schnellen Elektrons
mit einem Hullenelektron des Anodenmaterials. Eg ist die Bindungsenergie des Hullenelektrons.

aus (siehe Ablj. 8/6a). Die abgestrahlte Energie wird der kinetischen Energie des Teilchens entnommen,
wodurch dieses langsamer wird. Man spricht deshalbBmmsstrahlungDie Elektronen durchlaufen

dabei keine quantisierten, gebundenen Znde, weshalb das dazugelge Spektrum kontinuierlich ist.

Beim Auftreffen der Elektronen auf das Anodenmateréaken diese auch &be mit den Elektronen der
Anodenatome aughren. Dieser Prozesshrt zu einer Enarmung des Anodenmaterials aber auch zum
Herausbsen von Elektronen aus den inneren Schalen. DadiBerffder Locher in den inneren Schalen

fuhrt dann zur charakteristischefiRgenstrahlung (siehe Abschifitt 8]2.2).

Das Bremsspektrum ist zwar kontinuierlich, besitzt aber zu kurzen Waiigeh bzw. hohen Frequen-

zen hin eine charakteristische Abschneidewedlagk bzw. -frequenz. Die maximale Frequenz bzw. die
minimale Wellendnge, die die Bremsstrahlung erreichen kann, ist dann gegeben, wenn das einfallen-
de Elektron seine gesamte kinetische Energie in einem einzigen atomaren Bremsvorgang verliert. Das
Bremsspektrum muss also bei der WelléngeAmin abbrechen (siehe Abb. 8.7). Fallg die Beschleu-
nigungsspannung derdRtgendhre ist, so gilt:

h-c
Exin = eUs = N@max . (8.3.1)
min
woraus wir dasGesetz von Duane und Hufiitr die minimale WellerdngeAnin erhalten:
h-c 1
Amin = — — . 8.3.2
min e UB ( )

Einsetzen der Wertdif die Naturkonstanteg h undc ergibt

1
Ami = 123458 ——— .
min[ Y Ug[Volt]

Die Abstrahlung im Bereich nahe bgi,, erfolgt in einem einzigen Prozess. Der Abstrahlungsprozess
kann somit mit einem mit der Frequeng,ax schwingenden Dipol dargestellt werden. Die Brensstrah-
lung ist deshalb nahe der Grenzwelkemyje polarisiert. & sehr hochenergetische Elektronen erfolgt die
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Abbildung 8.7:Rontgenspektren einer Molybdananode bei verschiedenen Anodenspannungen. Man
erkennt, dass sich die Abschneidewellenlange mit abnehmender Anodenspannung zu groBeren Werten
verschiebt.

Abstrahlung bevorzugt in Richtung des einfallenden Elektrons. Dies folgt aus der Impulserhaiiung. F
ein relativistisches Elektron gift ~ E /c, fur das emittierte Photon giftk = E /c und damitp ~ hk.

Abb. zeigt, dass dasiRtgenspektrum bei der Grenzwelléngiednin abbricht. Diese Tatsachadst
sich noch deutlicher erkennen, wenn wir die Inteitdit(v) pro Frequenzintervatlv als Funktion der
Frequenz auftragen. In diesem Fall erhalten wir eine Gerade

ly(v) = C-(Vmax—V) , (8.3.3)

wobei Vimax = ¢/Amin. Die KonstanteC ist im Wesentlichen proportional zur KernladungszZhtles
Anodenmaterials. Der unterschiedliche Verlauf vpfv) und der in Abk 8]7 gezeigte Verlauf vbn(A),
d.h. der Intensét pro Wellenhngenintervall, ergibt sich daraus, dass wir beim Umrechnen niche nur
durchc/A ersetzen riassen, sondern auch das Frequenzintefstall durch(c/A2)|dA|. Damit erhalten
wir

2
(L) = ';2</lim_i> . (8.3.4)
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Synchrotronstrahlung

Bei der Synchrotronstrahlung werden schnelle Elektronen durch ein senkrecht zur Strahlrichtung aus-
gerichtetes Magnetfeld beeinflusst. Die auf die Elektronen wirkende Lorentzkraft zwingt diese auf eine
Kreisbahn. Die dadurch erfahrene Radialbeschleuniguhng zur Abstrahlung von Bremsstrahlung, die

in diesem FallSynchrotronstrahlungenannt wir(ﬂ Das emittierte Spektrum ist kontinuierlich und es

tritt eine minimale WellerdngeAnmi, auf, die durch das Gesetz von Duane und Hunt (B.3.1) bestimmt ist.

Ein charakteristischer Strahlparametiér 8ynchrotronstrahlung ist digitische Wellerdinge

an
3

R[m]

ho = E3[GeV]

Ae[nm] = 5.59 (8.3.5)

= o

wobeiR der Kiiimmungsradius der Elektronenbahn gnd E /moc? das Vertiltnis von kinetischer Ener-
gie zur Ruheenergie der Elektronen ist. Das Maximum des spektralen Strahlflusses eines Synchrotrons
liegt bei etwa 15Ac.

Die insgesamt abgegebene Strahlleistung ist durch

b

I:)Synchrotron = ? (8-3-6)

gegeben, wenhdie Stromsarke des Elektronenstrahls ist. Die Strahlleistung nimmt also mit der 4. Po-
tenz der kinetischen Energie und proportional Z84zu. Da die Energiealiimgigkeit dominiert, \ihlt

man bei Synchrotrons eine hohe Teilchenenergie, selbst wenn dies bei den maximal Zgungste-
henden Ablenkmagnetfeldern (etwa 2 Tesla) Zi3gren Radieruhrt. Im Prinzip strahlen alle geladenen
Teilchen auf gekimmten Bahnen Synchrotronstrahlung ab. Bei gegebener kinetischer Energie ist wegen
der ¥* Abhangigkeit in ) und wegep= E/myc? aber eine kleine Ruhemasse der Teilchen von
\orteil. Man verwendet deshalb stets ElektroBen.

Wir wollen uns kurz mit der Abstrahlcharakteristik der beschleunigten Elektronen befassen. Im Ruhe-
system des Elektrons erfolgt die Abstrahlung senkrecht zur Beschleunigung miiir @p®élstrahlung
charakteristischen Winkelverteilun@s) O sir? 19 Die Abstrahlcharakteristik ist rotationssymmetrisch

um die Beschleunigungsrichtung, die auf den Mittelpunkt der Kreisbahn zeigt. In Richtung der Beschleu-
nigungsrichtung wird nichts abgestrahlt (siehe Abb. 8.9&)l&gsame Elektrongiff =v/c < 1) ist der
Unterschied der Abstrahlcharakteristik zwischen Ruhesystem und Laborsystem unbedeutend. Um hohe
Strahlleistungen zu erreichen, werden allerdings sehr schnelle Elektronen verwendet. Im relativistischen
Fall (B ~ 1) muss in das Laborsystem lorentztransformiert werden. Bewegt sich das BezugsSystem
gegeriber S (Ruhesystem des Elektrons) mit der Geschwindigkeitc und sei die Geschwindigkeit

des Elektrons in seinem Ruhesystemso kbnnen wir geral3 der Lorentztransformatioiirf die Ge-
schwindigkeitskomponents, im Laborsystem schreiben:

1Ein Synchrotron ist ein Kreisbeschleunigér geladene Teilchen. Speziell bei der Beschleunigung von Elektronen im
Synchrotron wurde diese Strahlungsform gefunden.

2Man kann nairlich auch Positronen verwenden, was in der neuen Synchrotronquelle am Argonne National Laboratory in
den USA realisiert wurde.

3Hinweis: eine Kreisbewegung kann immer in zwei zueinander senkrechte harmonische Schwingungen mit Phasendifferenz
7 /2 zerlegt werden.
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Abbildung 8.8:Links: Brillanz von Synchrotronstrahlungsquellen verschiedener Generationen. Die Bril-
lianz ist definiert als Zahl der Photonen pro Einheitflache der Quelle und Raumwinkel und fir eine
Bandbreite, die einem 1/1000tel der Photonenenergie entspricht. Synchrotronquellen der 1. Generati-
on (~ 1970 und der 2. Generation (~ 1980 benutzen die Ablenkung von schnellen Elektronen durch
Magnetfelder. Die Quellen der 3. Generation (ab etwa 1995) benutzen so genannte Insertion Devi-
ces (Wellenlangenschieber, Wiggler, Undulatoren), die in lineare Bereiche eines Beschleunigerringes
eingebracht werden. Die Quellen der 3. Generation haben eine etwa 10'2 mal héhere Brillanz als ei-
ne Réntgenrdhre. Rechts: Beispiele fiir die Brillanz, die an der ESRF (European Snchrotron Radiation
Facility) als Funktion der Wellenlange fur verschiedene Insertion Devices erreicht wird (Stand: 1998).
Quelle: ESRF

u+v  ucosd +v
1+%U 1+ ucosdy

Ux

(8.3.7)

Da im Ruhesystem des Elektroms ~ 90° und damit co®}’ ~ 0, folgt ux ~ v. Aus der Bedingung
Uz +ug = u? folgt dann

V+UPsitd = U (8.3.8)
und mitv~c
. u? u2
sind = \/1—? ~ \/1—§ = +/1-B2. (8.3.9)
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Abbildung 8.9:Abstrahlcharakteristik der Synchrotronstrahlung: (a) Im nicht-relativistischen Fall (8 =
V2 /c? < 1) ergibt sich die typische Dipolcharakteristik | (¢ O sir? 9. (b) Im relativistischen Grenzfall (8 =
v2/c? ~ 1) ist der Strahl sehr eng in Vorwartsrichtung gebiindelt. Die Abstrahlung erfolgt immer senkrecht
zur Beschleunigungsrichtung, also tangential zur Kreisbahn.

Dies fuhrt zu einem sehr engen tangentialen Striahdtel in Vorwartsrichtung (siehe hierzu Abb. 8.9b),
desserOffnungswinkelAd ~ 2,/1— B2 ist und typischerweise im mrad-Bereich liegt. Da die Bahn-
ebene der Elektronen durch die Geometrie des Speicherrings festliegt, ist die Synchrotronstrahlung ferner
polarisiert und zwar rein linear in der Bahnebene. Die enge Stiabldung, der weite Spektralbereich,

der sichuiber die Wahl vork; einstellen &sst, und der hohe Polaristationsgrad machen die Synchrotron-
strahlung zu einer idealen Lichtquelle vom UV- bis zui@n®yenbereich.

o)

AM

:| L
E Elektronenguelle

Abbildung 8.10Schematische Darstellung einer Synchrotronstrahlungsquelle. Der Linearbeschleuniger
L sorgt fur die Anfangsbeschleunigung, der Booster B ist ein Synchrotron, mit dem die Elektronen bis
auf ihre Endenergie (einige GeV) beschleunigt werden. Im Speicherring befinden sich einige Insertion
Devices (Undulatoren U, Vielpolwiggler VW oder Ablenkmagneten AM etc.). Mit der Hochfrequenzbe-
schleunigungsstrecke RF wird der Energieverlust pro Umlauf ausgeglichen.

In den Synchrotronquellen der 1. Generation wurden Elektronenbeschleuniger (z.B. DESY in Hamburg)
parasiér als Synchrotronstrahlungsquellen benutzt. Dies hat sich heute aufgrund der enormen Bedeutung
der Synchrotronstrahlung in der Forschuridlig geandert. Es werden heute dezidierte Anlagen speziell
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UL

Abbildung 8.11:(a) Schematische Darstellung eines Dipolmagneten zur Ablenkung des Elektronen-
strahl in einem Speicherring. (b) Schematische Darstellung eines Undulators. Durch die periodische
Variation der Feldrichtung wird der Elektronenstrahl in der Strahlebene hin- und hergelenkt. Die Ab-
strahlung der Synchrotronstrahlung erfolgt gerichtet in Strahlrichtung (Quelle: ESRF).

als Synchrotronstarhlungsquellen gebaut. Dabei werden meist Elektronen in einem Teilchenbeschleu-
niger beschleunigt und dann in einen Speicherring eingeschossen. Der Speicherring ist ein evakuiertes
Rohr, in dem man mit Hilfe von Ablenk- und Fokussiermagneten die schnellen Elektronen umlaufen
lasst. Das heifl3t, man benutzt nicht den Teilchenbeschleuniger selbst als Strahlungsquelle, sondern inji-
ziert die hochenergetischen Elektronen in einen Speicherring. In dem Ring existiert eine Hochfrequenz-
Beschleunigungsstrecke, auf der die pro Umlauf entstehenden Strahlungsverlust wieder ausgeglichen
Werderﬂ Das Prinzip einer modernen Synchrotronlichtquelle ist in 8.10 gezeigt.

Abb.[8.T]a zeigt einen typischen Ablenkmagneten der éisopen Synchrotronstrahlungsquelle in Gre-
noble (ESRF). Das Dipolfeld des Ablenkmagneten lenkt den Strahl ab, um ihn auf einer geschlossenen
Bahn zu halten und gleichzeitig die Abstrahlung von Synchrotronstrahlung zu verursachen. Der ESRF
Speicherring hat 64 Dipolmagnete, von denen jeder den Strahl6@%5ablenkt. Eir einen Speicher-
ringbetrieb bei 6 GeV behgt die bebtigte Feldsirke etwa 0.8 Tesla, die auf besser als 0.QH#r eine

Lange von 2.45 m kontrolliert werden muss.

Wir wollen darauf hinweisen, dass Ablenkmagnete nicht die einzigglighkeit sind, Synchrotron-
strahlung zu erzeugen. Heute verwendet man haaplieh so genanntesertion Devicesdie in lineare
Abschnitte des Speicherringes z.B. zwischen zwei Ablenkmagneten eingebracht werden. Diese Insertion
Devices sind so konzipiert, dass die Elektronen in ihnen schnelle Schlenker erfahren, wodurch intensi-
ve Synchrotronstrahlung entsteht. Ziel ist hierbei, Buzkren Wellerdngen zu kommen und zu einer
hoheren Brillanz. Die Insertion Devices siridt fdie hohe Brillanz verantwortlich, die man mit Synchro-
tronquellen der 3. Generation é@th Sie besteheiiblicherweise aus einer Abfolge von kleinen Magneten

mit wohldefinierter Sirke und Polarét (siehe Abl.8.11b). An der ESRF sind zur Zeit etwa 50 Insertion
Devices installiert, die in so genanntdggler und Undulatorenunterteilt werden &nnen.

Wir betrachten als Beispiel einen Undulator. Der Vorzeichenwechsel des Magnetfeldes (siehe
Abb.[8.11b) verursacht durch die Lorentz-Kraft eine horizontale Oszillation des Elektronenstrahls. Die

4Ein Speicherring ist in Wirklichkeit kein ringfmiges Gebilde, sondern ein Polygon, das aus vielen geraden Teilen besteht,
an deren Ende jeweils ein Ablenkmagnet den Strahl um einen bestimmten Winkel ablenkt.

© Walther-Mei3ner-Institut



Abschnitt 8.3 RIYsIK IV 299

aufeinanderfolgenden Ablenkungen des Elektronenstrahls resultieren in der Emission von Synchrotron-
strahlung enorm hoher Brillanz. Das Emissionsspektrum ist bei der Grundenergie (-frequenz) des Undu-
lators und deren Harmonischen konzentriert. Die Grundfrequenz wird durch die Periode der Feldoszil-
lation und die Feldstrke des Einzelmagnete bestimmt. Da letztere déwmtierung des Abstandes der
oberen und unteren Undulat@lfte variiert werden kann, kann das Emissionsspektrum entsprechend
den Anforderungen des Experiments eingestellt werden.

Charakteristische Rontgenstrahlung

Den grundlegenden Mechanismus, der zur Aussendung der charakteristisaoitgerigtrahlungiirt,

haben wir bereits in Abschnift 8.2.2 diskutiert. Schnelle Elektronen regen durch StoRprozesse ein
Hullenelektron auch aus inneren Schalen bis ins Kontinuum hinein aiickinieibt dann ein einfach
ionisiertes Atom, das ein Loch in einer sonst ganitieen inneren Schale besitzt. Dieser Lochzustand

ist instabil und wird in sehr kurzer Zeit (= 10 13 sec) durch ein Elektron aus einebteren Schale
aufgetillt. Dabei strahlt das Elektron die entsprechende Energiediffek&nals Rontgenstrahlung ab.

Da die Lebensdauer des Lochzustandes sehr kurz ist, ist die Linienbreite/t der Rontgenlinie viel

grofier als die von optischen Linien.

Das die innere Schale auffende Elektron hinteédisst wiederum ein Loch in einer weiter auf3en liegenden
Schale, das dann durch ein Elektron in einer noch weiter aul3en liegenden Schalélibugdf Wir
konnen diesen Vorgang a#juivalent zum Durchlaufen eines Loch durch die verschiedenen Schalen,
und zwar von innen nach aufRen, anséhBer Lochzustand ist ein Einteilchenzustand und véinken
deshalb das resultierende Linienspektrum durch ein wassétattithes Termschema charakterisieren

(siehe Abb| 8.175

Genafll dem in Abl. 8.72 gezeigten Termschema muss analog zum WasserstdiffiatiigHrequenz der
Rontgenlinien gelten:

1 1
Rox = E —Eq = ExZ% (nZ_nZ) . (8.3.10)
k i

Hierbei istZ.« die effektive Kernladung, die das Loch in Gegenwart der anderen Elektronen sieht, und
Ex die Rydberg-Energie des Atonxs Aus Gleichung[(8.3.10) erkennt man, dass die charakteristische
Rontgenstrahlung analog zum Wasserstoff Spektralserien bildet, die man entsprechend der Startschale,
aus der das Loch nach aufzen wandert, als K, L, Mserien bezeichnet. Da das Loch von der Startschale

in verschiedene Schalérergehen kann, erhalten die Linien noch einen griechischen Buchstaben, um
die Endschale festzuhalten (siehe Abb. 8.12):

Ka Lochiibergang von K nach L
Kpg Lochibergang von K nach M
Ky Lochiibergang von K nach N

Gleichung [(8.3.10) zeigt ferner, dass die Frequenzen der charakteristisohagefstrahlung wesent-
lich hoher liegen als die des optischen Lichts. Die Energigatas zwischen den inneren Schalen sind

50ffensichtlich kann esifr ein Wasserstoffatom keine charkteristischinfenstrahlung geben, da hier nur eine Schale
besetzt ist.

6Das Konzept des Loches wird in der Physik sehufiy verwendet, z.B. in der Fesiiperphysik zur Beschreibung von
fehlenden Elektronen in einem fast voletdig geiiliten Band.
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Abbildung 8.12:Termschema der Ubergénge eines Elektronenloches in der K-, L- und M-Schale zur
Erklarung der charakteristischen Rontgenstrahlung. Das Fillen eines Lochs in der K-Schale mit ei-
nem Elektron aus der L-Schale ist &quivalent zu einem Lochiibergang von K nach L. Die Serien von
charakteristischen Emissionslinien lassen sich mit den abgeschlossen Schalen des Mehrelektronen-
systems identifizieren (h=1—K, n=2 —L, n=3 —M, n=4 —N). Es wurde angenommen, dass die
O-Schale die letzte gefiilite Schale ist. Die Absorptionskanten (gestrichelte Pfeile) bedeuten einen Elek-
tronentibergang vom gebundenen Zustand an die Grenze des Kontinuums.

namlich viel gBRer als die zwischen déuReren Schalen, die bei optischéimergingen die entschei-
dende Rolle spieldfjDieser Unterschied ist besonders bei schweren Atomen marKariei€hte Atome

ist er weniger ausgeggt, hier liegen die Frequenzen der charakteristisch@amdgenstrahlung im UV-
Bereich.

Zur Auslosung des Elektrons bedarf es eirigrdie jeweilige Schale charakteristischen, minimalen Ener-
gie Ex L m,.., welche z.B. im Falle der photoinduzierten lonisation durch das absorbierte Photon aufge-
bracht werden muss. Es kommt daher zu den so genawiisorptionskantenMan spricht von Ab-
sorptionskanten, da sich bei der Frequangk | v,.. = Ex . m.... die Absorption von Rntgenstrahlung
sprunghaféindert.

In Abb.[8.12 sind im Termschema izglich zu den Emissionslinien auch die Absorptionskanten einge-
zeichnet (gestrichelte Pfeile). Wir erkennen, dé@ssfnen bestimmten Kern immer

Elﬁbsorption > EEmission (8.3.11)

gelten muss. Das gleiche gilirfdie L, M, N, ... Zustande. Will man alle Bntgen-Linien beobachten,

S0 muss man ein Elektron aus der innersten, d.h. der K-Schale liessssDie Anregungsenergie der

Photonen oder stoRenden Elektronen muss deshaiegsein al€;"*™"". Die K-Absorptionskante

) "Beispiel: Rir einenUbergang zwischen den inneren Schalen K und L(1¢tl2 — 1/22) = 0.75, wahrend wir fir einen
Ubergang zwischen demuReren Schalen O und(B/5% — 1/62) = 0.012, also einen viel kleineren Wert erhalten.
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liegt im Falle des Rhodiums bei etwa 23 keWr Molybdan bei 19.9 keV, iir Kupfer bei 8.95 keV und

fur Nickel bei 8.31 keV. Die Anregungsenergie der Photonen oder stoRenden Elektronen muss also diese
Werte Ubersteigen, damit alleddtgen-Linien @ir diese Materialien beobachtet werddimken. Durch

das Studium der Absorptionskanten sowie deren Feinstruktur lassen sich wertvolle Informabenen

den Schalenaufbau gewinnen.

Schon sehr fith (1913) wurde votdenry G.J. Mosley (1887-1915) festgestellt, dad& fdie Wellenzahl
v = v/cder Absorptionskanten derdRtgen-Strahlen die Beziehung

Z-5,\?
Vo = Kn< - “> . (8.3.12)

gilt, wobei K, eine von der Hauptquantenzatlabhangige Konstante ist. Diese empirisch von Mos-

ley gefundene Beziehungdknen wir im Bild der Termenergien der absorbierenden Elektraiienh
verstehen. Sehen wir von den Wechselwirkungen der Elektronen untereinander ab, so besitzt das aus-
zuldsende Elektron eine Bindungsenergie, die der effektiven Kernladngroportional ist. Diesiihrt
beimUbergang zwischen zwei Zistden mit den Hauptquantenzahigmndny zu einer Wellenzahl der
emittierten Strahlung von

Vi — R (2—2)2(—> 7 (8.3.13)

wobei(Z — Z) = Zei die auf das Elektron wirkende effektive Kernladung ist, die einer durch die anderen
Elektronen der ldlle teilweise abgeschirmten Kernladung entspricht.

Bei einer lonisation ish; = o, wodurch wir fir die K, L, M, ...-Absorptionskante

zZ-3 2
VKLM,.. = Rx<KLM> (8.3.14)

mit n=1,2,3,... fur die K, L, M, ...-Absorptionskante erhalten. Ein Vergleich vgn (8.8.14) mit
dem Mosleyschen Gesefz (8.3.12) zeigt, dass die Konskanim Mosleyschen Gesetz der Rydberg-
Konstante des Atoms und die empirisch@ze>,, dem Abschirmparameter deiten Schale entspricht.

Durch Messen vorvg | m.... kann direkt der Abschirmparametgk ( v, .. der K-, L-, M-, ...-Schale
bestimmt werden. i die K-Kante, d.h.dr n = 1, erwarten wir in erster Bherung ein nur durch das
zusatzliche B-Elektron abgeschirmte Kernladugs = Z — 1, d.h.Zx = 1. Fur Blei ergibt das Expe-
riment fur die K-KanteZx = 1.6, was darauf hindeutet, dass noch andere als si&dektron an der
Abschirmung teilnehmen. Dies ist vaistlich, da diese Elektronen auch nahe beim Kern eine nicht
verschwindende Aufenthaltswahrscheinlichkeit haben.

8.3.3 Die Feinstruktur der Rontgenlinien

In der obigen Betrachtung haben wir angenommen, dass die Energieniveaus nur von der Hauptquan-
tenzahln abhangen. Dies ist ndétlich nur eine grobe Bherung. In Wirklichkeit besitzen diedRtgen-
Emissionsspektren, wie die optischen Spektren, eine Feinstruktur. Diese ist einerseits der Aufhebung
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Quantenzahlen Elek- Schale
tronen
- I j m, -zahl
1 0 1/2 -1/2, +1/2 2 K
2 0 1/2 -1/2, +1/2 2 L,
1 1/2 -1/2, +1/2 2 L, L
1 3/2 =312, -1/2, +1/2, +3/2 4 Ly
3 0 1/2 -1/2, +1/2 2 M,
1 1/2 -1/2, +1/2 2 M,
1 3/2 -3/2, -1/2, +1/2, +3/2 4 M, M
2 3/2 -3/2, -1/2, +1/2, +3/2 4 M,y
2 5/2 512, -3/2, -1/2, +1/2, +3/2, +5/2 6 M,

Tabelle 8.1Elektronenzustande der ersten drei Atomschalen.

der |-Entartung, wie wir sie schon bei den Alkali-Atomen kennengelernt haben und andererseits der
Spin-Bahn-Kopplung zuzuschreiben. Letztere kann bei schweren Atomen weggf-Alehangigkeit
der Spin-Bahn-Kopplungskonstanten sehr stark W@iaagesamt erhalten witif die Energieniveaus

E = E(l,j) .

Die Aufhebung der Entartung der Termenergig@nNiveaus mit unterschiedlichehoder j fihrt zu der
Unterscheidung der Unterschalenbis L undM, bis My (siehe hierzu Tabelle §.1).

Wir wollen nun die Auswahlregelriif die Ubergainge zwischen den verschiedenen Zoden diskutie-

ren. Das durch den lonisationsprozess in einer abgeschlossenen Schale entstandene &lbsickierh

was die Drehimpulsquantenzahlen anbetrifft, wie ein positiv geladenes Teilchen mi Spip2 und
Bahndrehimpuld in einer ansonsten leeren Schale. Dies ist der Tatsache zuzuschreiben, dass abge-
schlossenen Schalen der Drehimpulszust&gdd.h.S= 0,L = 0,J = 0 zukommt (siehe Abschn.4,

erste Hundsche Regel). Damit lassen sich die Lochngst wie die Zugtnde der Alkaliatome charak-
terisieren Ubergange finden zwischen solchen Lochzumsten in verschiedenen Schalen statt. Das Loch
wandert sozusagen durch das Mehrelektronensystem. Damit ist die Analogie zum Alkaliatom perfekt und
es ergibt sich das in Abp. 813 gezeigte Termschema. Auch die Auswahlrégeiarkdirekt vom Ein-
elektronenatonibernommen werden. Das Konzept décher findet in der Physik, wie schon mehrfach
erwahnt, vieliltige Anwendung (z.B. in der Festkperphysik). Am Beispiel der &tgen-Feinstruktur

wird deutlich wie das Lochkonzept zu einer vereinfachten Beschreihimg f

Aufgrund der Auswahlregelniif DipolstrahlungAl = +1 ist ein Ubergang von der K-Schale in die
Li-Schale nicht raglich. Die K -Linie entspricht denﬂbergang von dek ;- in die K-Schale, die

K g-Linie demUbergang von dek;-in die K-Schale. Aufgrund der Feinstruktur des Termschemas be-
obachtet man auch bei den Absorptionskanten eine Feinstruktur.

8Beim Uran findet man z.B. eine Spin-Bahn-Aufspaltungen von bis zu 2 keVabtiche Aufspaltungen mauReren

Magnetfeldern zu erreichen,aren enorme Felder von einer Million Tesla notwendig. Man beachte, dagé-derstieg der

Spin-Bahn-Kopplung bei derdtitgen-Strahlung nicht durch den Fak(ofpl% - ﬁ) ~ % kompensiert wird, den mariif
grof3en erhalt, da wir nicht Leuchtelektronen i@uReren Schalen, sondern Elektronen in den tiefliegenden Niveaus, d.h. mit

n=1,2, 3 betrachten.
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8.3.4 \Vertiefungsthema:
Streuung und Absorption von Rontgenstrahlung

Rontgenstrahlung wird heute setaufig zur Materialanalyse und in der Medizintechnik eingesetzt. Da-
bei ist die Streuung und Absorption votdRgenstrahlung durch Materialien von entscheidender Bedeu-
tung. Rallt paralleles Rntgenlicht auf ein Material der Dick#X, so stellt man fest, dass die Inte@sip

der einfallenden Bntgenstrahlung durch das Material athabgeschacht wurde. Man findet, dass die
Anderung der Strahlleistung mit der Schichtdicke durch die Beziehung

dl = —ulodx (8.3.15)

gegeben ist. Den Faktom nennen wir denAbschviicchungskoeffizienterWir erhalten somit ir
Rontgenstrahlung, genauso wig fede elektromagnetische Strahlung, das exponentielle Gesetz

[(x) = loexp(—ux) . (8.3.16)

Die Abschwachung der Bntgenstrahlung beim Durchlaufen der Materialdigkeat zwei Ursachen:

Kontinuum
n | ]
B, B, BB, B, n a, a,
( M, 3 2 52
M, 3 2 312
M M, 3 1 32
M, 3 1 12
qc) M 3 0 12
© L-Serie
=
Q a, a
0p] 1 Y2 Y VY L 5 1 a2
11}
%< L{ Y Vv L, 2 1 12
5 YV L 2 0 1
0
]
o
K-Serie
\K Y V VY K 1 0o 112

Abbildung 8.13:Energieniveauschema der Rontgenspektren bei Berticksichtigung der Feinstruktur
(Lochiibergange der K- und L-Rontgenserie). Die Abstande der einzelnen Niveaus sind aus Grunden
der Ubersichtlichkeit willkirrlich gewahlt. Alle Schalen unterhalb der M-Schale sind gefilllt.
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e Streuung, die wir durch den Streukoeffizienpgycharakterisieren, und

e Absorption, die wir durch den Absorptionskoeffizienggncharakterisieren.

Der gesamte Abschi&ichungskoeffizient setzt sich dann aus der Summe der beiden Teilkoeffizienten
zusammen:

U = Us+Ua . (8.3.17)

In der Praxis benutzt maifif die Beschreibung dergRtgenabsorptiondufig den so genanntéassen-
absorptionskoeffizientgsiehe Tabellg 8]2)

K, = Ha (8.3.18)

wobeip die Massendichte ist. Das Absorptionsgesetz lautet dann

I = lpexp(—KkapX) . (8.3.19)

Die GroRRep - x gibt dabei die auf der Streckedurchstrahlte Masse prod&iheneinheit an. Der Mas-
senabsorptionskoeffizienten gibt damit an, nach welcher durchstrahlten Masseégherfdinheit die
Intensitit auf 1/e abgesunken ist. Wegen= no, undp = nM, wobeio, der Absorptionsquerschnitt,
die Anzahl der Atome pro Volumeneinheit uMidie Atommasse ist, erhalten wir

O;
Ka = Ma (8.3.20)

Rontgen-Streuung

Wir haben im Rahmen von Physik Il und Ill bereits gelernt, dass die Streuwahrscheinlidivkeliek-
tromagnetische Wellen proportional zit ansteigt, solange der Durchmesdeter streuenden Teilchen
klein ist gegefiber der WellerdngeA. Fur d > A hangt die Streuwahrscheinlichkeit nur noch schwach
von der Wellerdinge ab.

Insgesamt &nnen wir daraus folgern, dass die Streuwahrscheinlichkeit vimdgenstrahlung aufgrund
ihrer bheren Frequenz wesentlictb@er ist als dieir sichtbares Lichf]

Auler elastischer Streuung tritt auch inelastische Streuung (Compton-Effekt, siehe Physik IIl) auf, bei
der die Energie der &tgen-Photonen teilweise absorbiert wird.

9Beispiel: Beim Durchgang durch reines Wasser wird sichtbares Lichf kei500 nm nach 1km durch Streuung auf
etwa 1/e der Anfangsintenattabgeschiacht. Bei Rntgenstrahlung der WellemigeA = 0.1 nm erfalt man die gleiche Ab-
schwachung bereits nach 5 mm.
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Energie Luft | H,O Al Cu w Pb
E (eV) | A (nm) K, (m2/kg)

5 0.246 2 2.0 25 24 70 100
10 0.123 0.5 0.52 2.6 22.4 9.53 13.7
50 0.025 | 0.02 0.92 0.04 0.26 0.6 0.8
100 | 0012 | 0015 | 0.017 | 0.2 0.05 0.4 0.6

Tabelle 8.2: Massenabsorptionskoeffizienten k, verschiedener  Absorbermaterialien  fur
Rontgenstrahlung verschiedener Energie.

Rontgen-Absorption

Wir wollen nun die Absorption von &tgenstrahlung diskutierentiFdie Absorption sind im Wesentli-
chen 3 Prozesse verantwortlich (siehe hierzu Abb.|8.14):

1. Die Photoionisation (siehe Abschrijitt B.1):

Bei diesem Prozedsbertiagt das Photon seine gesamte Enelngieauf ein im Atom mit der Bin-
dungsenergi&g gebundenes Elektron. Das Elektron @ssdt dann das Atom mit der kinetischen
Energie

Ekin = ﬁa)—EB. (8.3.21)

Um diesen Prozess zu edgilichen, mus&iw > Eg sein. Die Bindungsenergie der einzelnen Elek-
tronen besitztiir die verschiedenen Schalen mit ihrer Feinstruktur charakteristische Werte (siehe
Abschnit8.3.B). Sobald die Energie degriRyen-Photons eine dieser charakteristische Energien
Uberschreitet, stehen mehr Elektronén dlen Photoionisationsprozess zur Vgndng. Als Fol-

ge davon steigt der Absorptionskoeffizignt stark an. Man er@it eine typische Kantenstruktur

fur den Absorptionskoeffizienten und man spricht von den K-, L-, M-, Udvgorptionskanten

Bei den Absorptionskanten muss man beachten, dass es zu jeder Schale @hiUnterscha-

len gibt. Dies tihrt zu einer Feinstruktur der L-, M,- usw. Absorptionskanteahsend die K-
Absorptionskantén = 1) keine Feinstruktur besitzt (sieche Ab. §.15).

Fur die charakteristischen Frequenzen der Absorptionskanten gilt das bereits oben diskutierte Mos-

leysche Gesetz (8.3]12).
2. Die Compton-Streuung:

Neben der Photoionisation tritt als weiterer Absorptionsprozess die Compton-Streuung auf. Bei
diesem Streuprozess zwischen einedmtgen-Photon und einen fast freien (schwach gebundenen,
Eg ist sehr klein) Elektron eineiiu3eren Schale wird die Energie des Photons teilweise auf das
Elektronubertragen:

ﬁa)+EB(e‘) — ﬁco’+Ekin(e‘). (8.3.22)
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Abbildung 8.14Qualitative Darstellung der einzelnen Beitrage (Photoionisation, Compton-Effekt, Paar-
bildung) zum Massenabsorptionskoeffizienten x; von Blei.

Hierbei haben wir angenommen, dass das Elektron vor dem Streuprozess in Ruhe ist. Das gestreute
Photon kann dann durch die Photoionisation absorbiert werden.

3. Die Paarbildung:

Bei hinreichend groRen Energien debrRgen-Photonenhfp > 2mec® ~ 1MeV) kann das
Rontgen-Quant im Absorbermaterial ein Elektron-Positron-Paar erzeugen:

ho — e 4+e +2En . (8.3.23)

Der gesamte Massenabsorptionskoeffizient aufgrund der drei Prozessag betr

o, 0
o = Ma_ %, fa 0

(8.3.24)
PP PP

Die drei zum Absorptionskoeffizienten beitragenden Prozesse haben eine unterschied|ihg gitsit
von der Photonenenergie und der Kernladungszatiie wir hier nur qualitativ diskutieren wollen (siehe
hierzu Abb[8.1)). Br kleine Photonenenergieni(fBlei etwa unterhalb von 500 ke\)berwiegt der
Photoionisationsprozess. Der zugabge Massenabsorptionskoeffiziemi/p steigt schnell miZz und
nimmt mit zunehmender Photonenenergie ab:

— 0 w0 Z4A% . (8.3.25)
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Abbildung 8.15:Photoabsorptionskoeffizient von Blei im Rontgenbereich.

Der Compton-Effekt dominiert im Bereich mittlerer Photonenenergien (bei Blei etwa im Bereich von
500 keV und 5MeV). Der zugéige Massenabsorptionskoeffizigh/ p ist nahezu unakingig vonZ
und umgekehrt proportional zur Photonenenergie:

l;a O % OA . (8.3.26)

Die Paarbildung dominiertif hohe Photonenenergierii{fBlei etwa oberhalb von 5MeV). Der zu-
gelbrige Massenabsorptionskoeffizighy p ist proportional zwZ und steigt mit wachsender Photonen-
energie logarithmisch an:

(8.3.27)

Da in das Absch@chungsgestl = lpexp(—xapX) ferner die Dichtep des Absorbermaterials eingeht,
verwendet man zur Absclaghung von Rntgenstrahlung Materialien mit hohefrund hohenp. Auf-
grund diesen Zusammenhangs schirmt z.B. Bfei= 82) Rontgenstrahlung wesentlich besser ab als
Aluminium (Z = 13).

8.3.5 \ertiefungsthema:
Rontgenfluoreszenz

Durch die Absorption von Bntgen-Strahlung kann ein Elektron des absorbierenden Materials aus einer
inneren Schale in eingdheres, angeregtes Energieniveau angehoben werden. Dadurch kann ein anderes
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Abbildung 8.16:Bragg-Reflexion von Rontgen-Licht an benachbarten Netzebenen eines Kristalls. Die
Probe kann in Richtung des reflektierten Strahl angebracht werden.

Hullenelektron in den nun freien Platz in der inneren Schaléddallen und dabei ein Photon mit einer
fur das Atom charakteristischen Frequenz aussenden. Dieses Photon neRiioneszenzphoton

Bestrahlt man ein Material mit&htgenlicht, dass eine breite Spektralverzeilung hat, salteman ei-

ne Vielzahl von charakteristischeroRtgenlinien. Analysiert man diese Fluoreszenzstrahlung mit Hilfe
eines energieaufsenden Detektors (z.B. Halbleiterdetektor), so kann man aus den im Spektrum enthal-
tenen charakteristischen Spektrallinien Aussagegr die Zusammensetzung des Materials machen. Da
dieses Verfahren zeigungsfrei ist und nicht nur auf die Obérthe des Materials besémkt ist, ist die
Rontgenfluoreszenz ist eine vielbenutzte Methodezeusbrungsfreien Materialpifung

Ein ahnliches Verfahren ist dienergiedispersive thtgen-Analysebei der die Anregung mit Hilfe eines
fokussierten Elektronenstrahls erfolgt. Die Analyse des durch die lokale Elektronenbestrahlung erzeug-
ten charakteristischendRtgenspektrums gibt dann Informatidber die lokale Materialzusammenset-
zung. Man kann auch die Obexthe eines Materials abrastern und soraitmliche Variationen der
Materialzusammensetzung sichtbar machen. Aufgrund der geringen Eindringtiefe des Elektronenstrahls
(typischerweise einigam) ist diese Methode aber auf obardhennahe Bereiche besaéhkt.

8.3.6 \ertiefungsthema:
Monochromatisierung von Rontgenstrahlung

Rontgen-Rhren liefern eine Kombination von monochromatischer (charakteristisciwetgen-
Linien) und kontinuierlicher Strahlung (Bremsspektrumjir Feinige Anwendungen, wie z.B. die
Rontgenstrukturanalyse, bé@ngt man monochromatischedRtgenstrahlung. iir die Monochromatisie-
rung der Rntgenstrahlung gibt es mehreréilichkeiten:

1. Beugung an einem Kristallgitter:

Unter Ausnutzung der Braggschen Bedingung (vergleiche Physik III)

2dsind = mA m=123 ... (8.3.28)

kann der Einfallswinkely und die Reflexordnungn bei vorgegebenem Netzebenenabstand eines
Einkristalls so gewhlt werden, dass nur Strahlung einer geschten Welle@nge auf die Probe
fallt (siehe Abb[ 8.16).
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Abbildung 8.17:Mergleich der Rontgen-Spektren einer Kupferanode (a) vor und (b) nach einem Nickel-
filter. Die rote Linie stellt den Absorptionskoeffizient von Nickel dar.

Mit Hilfe dieses Verfahrens kanndRtgen-Strahlung mit einer sehr geringen Frequenzbreite rea-
lisiert werden. Allerdings kann dies nur auf Kosten einer starken Reduktion der |atesrséicht
werden. Das Verfahren funktioniert deshalb gut, weil der typische Abstand der Netzebenen in
Kristallen in der gleichen Gif3enordnung wie die Welledmhge der Rntgen-Strahlung liegt.

2. Monochromatisierung durch Filterung:

Ein wesentlich einfacheres Verfahren zur Herstellung von monochromatisémégdRistrahlung
besteht in der Verwendung vorilichen Metallfolien als Filter. Aus Intenaisgiinden wird man

im Allgemeinen als monochromatisché@mgenstrahlung die Linie aus dem Gesamtspektrum
wahlen, da diese diedichste Intensitt aller Linien besitzt und die Intenattder Bremsstrahlung
bei weitemiibersteigt. Zur Reduzierung des unénschten Untergrundes der anderen Linien und
der Bremsstrahlung kann man nun Filter verwenden.

Element Ka —Linie | Ky —Linie | Kg —Linie | K—Absorp-
(nm) (nm) (nm) tionskante
(nm)
Molybden 0.070926 0.071354 0.063225 0.06197
Kupfer 0.154050 0.154434 0.139217 0.13802
Nickel 0.165783 0.166168 0.150008 0.14869

Tabelle 8.3: Wellenlangen der charakteristischen Rontgenlinien (Kg, Kg,, Kg) und der K-
Absorptionskante von Mo, Ni und Cu.

Abb.[8.17 skizziert schematisch die Filterwirkung am Beispiel einer Kupferanode und eiiies daf
geeigneten Nickelfilters. Die durchgezogenen Linien zeigen als Funktion der Véelendlie In-
tensitit der Kupferstrahlung ohne (links) und mit (rechts) Nickelfilteahnend die rotem Linien
jeweils den Absorptionskoeffizienten von Nickel andeuten. Die K-AbsorptionskéantNi€kel

liegt bei 1.486R (siehe TabeII3). Wegen der Absorptionskante wird diatBenstrahlung

mit Wellenlangen unterhalb der Absorptionskante stark uniekir Selbstvergindlich muss das
Filtermaterial in geeigneter Weise auf die Anode abgestimmt sein, wie z.B. Nickel im Fall einer
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Kupferanode.

© Walther-Meil3ner-Institut



Abschnitt 8.3 RIYsIK IV 311

Zusammenfassung

e Ein- und Mehrelektronenanregungen in Atomen kdnnen durch Absorption elektromagne-
tischer Strahlung oder durch inelastische Stol3prozesse erhalten werden.

e Werden Elektronen aus den inneren Schalen eines Atoms herausgeldst, spricht man von
Innerschalenanregungen.

e Rdntgenstrahlung entsteht

1. beim Abbremsen von Elektronen mit Energien im keV-Bereich. Das resultierende
Bremsspektrum ist kontinuierlich.

2. durch Ubergéange von Elektronen auf freie Platze in inneren Schalen. Das daraus
resultierende Spektrum ist ein Linienspektrum, das fur jedes Atom charakteristisch
ist (charakteristische Rontgenstrahlung).

e Die typische Wellenlange von Réntgenstrahlung liegt zwischen etwa 100 und 0.1 A, was
in etwa Frequenzen v zwischen 10 und 10'°Hz und Photonenenergien hv zwischen 0.1
und 100 keV entspricht.

e Die Absorption von Rdntgenstrahlung erfolgt tGber (i) die Photoionisation, (ii) die Compton-
Streuung und (iii) die Paarbildung fir E, > 2moc? ~ 1 MeV.

e Der Absorptionskoeffizient aufgrund der Photoionisation steigt als Funktion der Energie
der absorbierten Photonen immer dann sprunghaft an, wenn die Photonenenergie gera-
de dazu ausreicht, ein Elektron aus einer inneren Schale ins Kontinuum anzuheben. Es
entstehen fur jedes Atom charakteristische Absorptionskanten.

e Das charakteristische Linienspektrum und die Absorptionskanten zeigen eine Feinstruk-
tur, die durch die Feinstruktur der inneren Schalen L, M, N, ... verursacht wird.

e Rontgenstrahlung kann durch Beugung an einem Kristallgitter oder durch Filterung mit
dunnen Metallfolien monochromatisiert werden.

2003



	Inhaltsverzeichnis
	 Vorwort
	I Physik der Atome und Moleküle
	1 Einführung in die Quantenphysik
	1.1 Der Welle-Teilchen Dualismus
	1.1.1 Dualismus des Lichtes
	1.1.2 Dualismus der Materie

	1.2 Materiewellen und Wellenfunktionen
	1.2.1 Wellenpakete
	1.2.2 Die Heisenbergsche Unschärferelation
	1.2.3 Messprozess und Observable
	1.2.4 Dispersion von Materiewellen
	1.2.5 Gegenüberstellung Quantenphysik -- klassische Physik

	1.3 Grundlagen der Quantenmechanik
	1.3.1 Schrödinger-Gleichung und Materiewellen
	1.3.2 Operatoren
	1.3.3 Erwartungswerte
	1.3.4 Eigenwerte und Eigenfunktionen
	1.3.5 Zulässige Operatoren
	1.3.6 Vertiefungsthema:  Quantenmechanische Bewegungsgleichung
	1.3.7 Vertiefungsthema:  Vertauschungsrelationen und Heisenbergsche Unschärferelation
	1.3.8 Anwendungen

	1.4 Ununterscheidbarkeit
	1.5 Fermionen und Bosonen
	1.5.1 Der Spin von Quantenteilchen
	1.5.2 Quantenteilchen mit ganz- und halbzahligem Spin

	1.6 Austauschsymmetrie und Pauli-Verbot
	1.6.1 Die Austauschsymmetrie
	1.6.2 Das Pauli-Verbot

	1.7 Vertiefungsthema:  Zur Axiomatik der Quantenmechanik

	2 Aufbau der Atome
	2.1 Historisches
	2.2 Experimenteller Nachweis der Existenz von Atomen
	2.3 Größe, Masse und elektrischer Aufbau von Atomen
	2.3.1 Größe von Atomen
	2.3.2 Der elektrische Aufbau von Atomen
	2.3.3 Bestimmung der Atommasse

	2.4 Die Struktur von Atomen
	2.4.1 Gechichtliche Entwicklung
	2.4.2 Grundlagen zu Streuexperimenten


	3 Das Einelektronenatom
	3.1 Experimentelle Grundlagen
	3.1.1 Spektralanalyse
	3.1.2 Anregung von Atomen
	3.1.3 Das Spektrum des Wasserstoffs

	3.2 Das Bohrsche Atommodell
	3.3 Die Schrödinger-Gleichung für Einelektronenatome
	3.3.1 Schwerpunkt- und Relativbewegung
	3.3.2 Teilchen im kugelsymmetrischen Potenzial 
	3.3.3 Winkelabhängigkeit
	3.3.4 Der Drehimpuls
	3.3.5 Die Radialabhängigkeit
	3.3.6 Quantenzahlen
	3.3.7 Aufenthaltswahrscheinlichkeiten

	3.4 Der Elektronenspin
	3.4.1 Experimentelle Fakten
	3.4.2 Vertiefungsthema:  Theoretische Beschreibung des Spins


	4 Das Wasserstoffatom
	4.1 Experimentelle Befunde
	4.2 Relativistische Korrektur der Energieniveaus
	4.3 Die Spin-Bahn-Kopplung: Feinstruktur
	4.3.1 Der Spin-Bahn-Kopplungsterm
	4.3.2 Der Gesamtdrehimpuls
	4.3.3 Energieniveaus des Wasserstoffatoms bei Spin-Bahn-Kopplung
	4.3.4 Die Feinstruktur beim Wasserstoffatom

	4.4 Die Lamb-Shift
	4.5 Die Hyperfeinstruktur
	4.6 Das Wasserstoffatom im Magnetfeld: Normaler Zeeman-Effekt
	4.6.1 Klassisches Teilchen im Magnetfeld
	4.6.2 Vertiefungsthema:  Quantenmechanische Beschreibung

	4.7 Anomaler Zeeman- und Paschen-Back-Effekt
	4.7.1 Der anomale Zeeman-Effekt
	4.7.2 Der Paschen-Back-Effekt

	4.8 Der Stark-Effekt
	4.9 Vollständiges Termschema des Wasserstoffatoms
	4.10 Vertiefungsthemen
	4.10.1 Das Modell des Elektrons
	4.10.2 Vertiefungsthema:  Das Korrespondenzprinzip


	5 Wasserstoffähnliche Systeme
	5.1 He+, Li++ und Be+++
	5.2 Die schweren Wasserstoffisotope
	5.3 Rydbergatome
	5.4 Exotische Atome
	5.4.1 Myonische Atome
	5.4.2 Anti-Wasserstoff
	5.4.3 Positronium

	5.5 Quarkonium
	5.6 Exzitonen

	6 Übergänge zwischen Energieniveaus
	6.1 Übergangswahrscheinlichkeiten
	6.1.1 Spontane und stimulierte Übergänge

	6.2 Lebensdauer angeregter Zustände
	6.3 Linienbreiten von Spektrallinien
	6.3.1 Natürliche Linienbreite
	6.3.2 Dopplerverbreiterung
	6.3.3 Stoßverbreiterung

	6.4 Übergangsmatrixelemente
	6.4.1 Parität
	6.4.2 Auswahlregeln
	6.4.3 Auswahlregeln für die Bahndrehimpulsquantenzahl -- Paritätsauswahlregeln
	6.4.4 Auswahlregeln für die magnetische Quantenzahl
	6.4.5 Auswahlregeln für die Spinquantenzahl
	6.4.6 Stärke des Dipolübergangs
	6.4.7 Vertiefungsthema:  Multipol-Übergänge höherer Ordnung
	6.4.8 Vertiefungsthema:  Zwei-Photonen-Übergänge
	6.4.9 Vertiefungsthema:  Spektrales Lochbrennen


	7 Mehrelektronenatome
	7.1 Das Heliumatom
	7.1.1 Die Zentralfeldnäherung
	7.1.2 Symmetrie der Wellenfunktion

	7.2 Numerische Methoden und Näherungsverfahren
	7.2.1 Das Modell unabhängiger Elektronen
	7.2.2 Das Hartree-Verfahren

	7.3 Der Gesamtdrehimpuls
	7.3.1 Die L-S- oder Russel-Saunders-Kopplung 
	7.3.2 Die j-j-Kopplung
	7.3.3 Termschema bei L-S-Kopplung
	7.3.4 Beispiele für Drehimpulskopplungen und Termschemata

	7.4 Der Grundzustand des Vielelektronenatoms -- Hundsche Regeln
	7.5 Vertiefungsthema:  Atomarer Magnetismus
	7.6 Die Elektronenstruktur von Vielelektronenatomen
	7.6.1 Schalen und Unterschalen
	7.6.2 Aufbau der Atomhülle mit zunehmender Kernladungszahl
	7.6.3 Das Periodensystem der Elemente

	7.7 Spektren der Mehrelektronenatomen
	7.7.1 Termschema des Heliumatoms
	7.7.2 Alkalimetalle
	7.7.3 Erdalkalimetalle


	8 Angeregte Atomzustände
	8.1 Einfachanregungen
	8.1.1 Anregung und Rekombination durch Stoßprozesse

	8.2 Komplexere Anregungsprozesse
	8.2.1 Anregung mehrerer Elektronen -- Autoionisation
	8.2.2 Innerschalenanregungen

	8.3 Röntgenstrahlung
	8.3.1 Erzeugung von Röntgenstrahlung
	8.3.2 Das Röntgenspektrum
	8.3.3 Die Feinstruktur der Röntgenlinien
	8.3.4 Vertiefungsthema:  Streuung und Absorption von Röntgenstrahlung
	8.3.5 Vertiefungsthema:  Röntgenfluoreszenz
	8.3.6 Vertiefungsthema:  Monochromatisierung von Röntgenstrahlung


	9 Moleküle
	9.1 Das Einelektronen-Molekül --- H2+-Molekülion
	9.1.1 Die Schrödinger-Gleichung des Einelektronenmoleküls
	9.1.2 Die adiabatische Näherung
	9.1.3 Lösung der elektronischen Wellengleichung

	9.2 Das Vielelektronen-Molekül --- H2-Molekül
	9.2.1 Die Molekülorbitalnäherung
	9.2.2 Die Heitler-London Näherung
	9.2.3 Vergleich der Näherungen

	9.3 Elektronische Zustände zweiatomiger Moleküle
	9.3.1 Symmetrieeigenschaften
	9.3.2 Elektronenkonfiguration und spektroskopische Symbole
	9.3.3 Valenzelektronen
	9.3.4 Vertiefungsthema:  Excimere

	9.4 Die Molekülbindung
	9.5 Die Kernbewegung
	9.5.1 Der starre Rotator
	9.5.2 Molekülschwingungen

	9.6 Hybridisierung
	9.6.1 Das Wassermolekül
	9.6.2 sp-, sp2- und sp3-Hybridisierung



	II Wärmestatistik
	10 Grundlagen der Wärmelehre
	10.1 Systeme, Phasen und Gleichgewicht
	10.1.1 Systeme
	10.1.2 Phasen
	10.1.3 Gleichgewicht

	10.2 Zustandsgrößen
	10.2.1 Definitionen
	10.2.2 Die Temperatur
	10.2.3 Der Druck
	10.2.4 Teilchenzahl, Stoffmenge und Avogadrozahl
	10.2.5 Die Entropie

	10.3 Die thermodynamischen Potenziale
	10.3.1 Prinzip der maximalen Entropie und minimalen Energie
	10.3.2 Innere Energie als Potenzial
	10.3.3 Entropie als thermodynamisches Potenzial
	10.3.4 Die freie Energie oder das Helmholtz-Potenzial
	10.3.5 Die Enthalpie
	10.3.6 Die freie Enthalpie oder das Gibbsche Potenzial
	10.3.7 Die Maxwell-Relationen
	10.3.8 Thermodynamische Stabilität

	10.4 Die kinetische Gastheorie
	10.4.1 Druck und Temperatur
	10.4.2 Die Maxwell-Boltzmann-Verteilung
	10.4.3 Freiheitsgrade
	10.4.4 Der Gleichverteilungssatz

	10.5 Energieformen, Zustandsänderungen und Hauptsätze
	10.5.1 Energieformen
	10.5.2 Energieumwandlung
	10.5.3 Die Wärmekapazität
	10.5.4 Zustandsänderungen


	11 Statistische Beschreibung
	11.1 Grundbegriffe der Statistik
	11.1.1 Wahrscheinlichkeiten
	11.1.2 Mittelwert, Mittelwert der Abweichung, Schwankung

	11.2 Phasenraum und Verteilungen
	11.2.1 Mikro- und Makrozustände
	11.2.2 Der Phasenraum
	11.2.3 Verteilungen

	11.3 Das Spin-1/2 System
	11.3.1 Die Magnetisierung
	11.3.2 Entartung der Zustände
	11.3.3 Statistische Eigenschaften der Magnetisierung
	11.3.4 Die Gauß-Verteilung für große N
	11.3.5 Die Energie des Spin-1/2-Systems

	11.4 Grundlegende Annahmen der Wärmephysik
	11.4.1 Zeitmittel und Scharmittel

	11.5 Systeme in thermischem Kontakt
	11.6 Entropie, Temperatur und chemisches Potenzial
	11.6.1 Entropie
	11.6.2 Statistische Definition der Temperatur
	11.6.3 Statistische Definition des chemischen Potenzials
	11.6.4 Der 3. Hauptsatz
	11.6.5 Der 2. Hauptsatz
	11.6.6 Wärmefluss
	11.6.7 Teilchenfluss
	11.6.8 Zusammenhang zwischen statistischen und thermodynamischen Größen

	11.7 Der Zeitpfeil
	11.8 Magnetische Kühlung

	12 Verteilungsfunktionen
	12.1 Repräsentative Ensemble
	12.1.1 Abgeschlossenes System
	12.1.2 System in Kontakt mit einem Wärmereservoir
	12.1.3 System in Kontakt mit einem Wärme- und Teilchenreservoir

	12.2 Gibbs- und Boltzmann-Faktoren
	12.2.1 Der Gibbs-Faktor
	12.2.2 Der Boltzmann-Faktor

	12.3 Zustandssummen und Mittelwerte
	12.3.1 Große Zustandssumme
	12.3.2 Mittelwerte
	12.3.3 Zustandssumme
	12.3.4 Verteilungsfunktionen und ihre Eigenschaften

	12.4 Anwendungen der Verteilungsfunktionen
	12.4.1 Das ideale einatomige Gas
	12.4.2 Gültigkeit der klassischen Näherung
	12.4.3 Der Gleichverteilungssatz

	12.5 Die Maxwellsche Geschwindigkeitsverteilung
	12.5.1 Verteilung des Geschwindigkeitsbetrages
	12.5.2 Verteilung einer Geschwindigkeitskomponente
	12.5.3 Die barometrische Höhenformel
	12.5.4 Thermalisierung


	13 Quantenstatistik
	13.1 Identische Teilchen
	13.1.1 Klassischer Fall: Maxwell-Boltzmann-Statistik
	13.1.2 Quantenmechanischer Fall

	13.2 Die quantenmechanischen Verteilungsfunktionen
	13.2.1 Quantenstatistische Beschreibung
	13.2.2 Photonen-Statistik
	13.2.3 Die Fermi-Dirac-Statistik
	13.2.4 Die Bose-Einstein-Statistik
	13.2.5 Quantenstatistik im klassischen Grenzfall

	13.3 Die Zustandsdichte
	13.3.1 Das freie Elektronengas
	13.3.2 Das Photonengas

	13.4 Vertiefungsthema: Die Bose-Einstein Kondensation
	13.4.1 Historische Entwicklung
	13.4.2 Temperatur der Bose-Einstein Kondensation
	13.4.3 Realisierung eines Bose-Einstein Kondensats
	13.4.4 Beobachtung der Bose-Einstein Kondensation
	13.4.5 Atomlaser und Kohärenz



	III Anhang
	A Rutherfordsche Streuformel
	B Krummlinige Koordinaten
	C L"0362Li, L"0362L2 in Kugelkoordinaten
	D Vertauschungsrelationen L"0362Li, L"0362L2
	E Heliumatom
	F Literatur
	G SI-Einheiten
	G.1 Geschichte des SI Systems
	G.2 Die SI Basiseinheiten
	G.3 Einige von den SI Einheiten abgeleitete Einheiten
	G.4 Vorsätze
	G.5 Abgeleitete Einheiten und Umrechnungsfaktoren

	H Physikalische Konstanten



