Plasma Atomic Physics

e Designation of charge states

Ionization degree 0+, 1+, 2+, 3+, Lt

Atom Y YI YII, YIII, YIV

Carbon C (Z=6) CI, ClII, CIII, CIV, CV, CVI, CVII
Isoelectronic series C-like, B-like, Be-like, Li-like, He-like, H-like, nucleus

e Atomic states
- Ground state
- Excited states (resonance states — 1 electron from outer shell excited to higher
shell)
- Autoionization states (bound states with energy higher than ionization potential
— electron excited from inner shell or more excited electrons) — spontaneous
non-radiative transition to continuum possible

e Units — cgs units

32272 _n& -8
radius normalized on Bohr radius ag (%o = 72/ me” =0.529177x10™ cm,
energy in units Rydberg 1 Ry =1 Ru, = €*/2a0 = 13.6058 eV = 109737.3 cm™!



Solution of Schrodinger equation

Time-independent Schrodinger equation

HY" (7F)=E"" (7)

V() =2,
b

Wave function ¥} is a function of one-electron states ¢

Wp=HPy @) ey Q)

Wave function has to be antisymmetric with respect to exchange of any
2 electrons

Wy = ¢ (fl.) @, (1—;) — Wy =@ (1}) @, (ﬂ)
Wave functions have to be orthonormal
le)=6,  (wlv,)=6 (P[¥)=du

Y



Atom (ion) with 1 electron

e Schrodinger equation Hp=Egp

R[] 8 1 (a. a) 1 a’]
H=- —| "~ sin 6—] + + V(r
2ml r or? r? sin 8\ 06 30 r? sin’0 0¢? (®)
2 2 2
p D. L 27a
H :%Jr V)= 2m * 2mrt r 0 @~ Bohr radius

¢ SOIUtlon @(?) - go?'ff???.-?'??, (r) - l Rif (7) - };:rr.- (9 @) ‘ O-m, (S:) !
1" p : i : s

where n =1, 2, ...- principle quantum number, /=0, 1, ..., n-1
characterizes orbital angular momentum, m; = -/, -1+1,..., [-1, [ is
orientation of angular momentum and ms = -'5,1+% is spin angular
momentum orientation

e Operators of angular momentum (L?, L,, S, S, J4, J,)
2=11=)%+)2%+)7-eigenvalues  j(j+1)-j=0, %, 1, 3/2, 2,...
J;—eigenvalues m(m=-j, -j+1, -j+2,...,j-1,]j)



Orbital and spin angular momentum
Semiclassical picture for J = 2, 3/2

e Eigenfunctions of operators L?, L,
of orbital angular momentum

Ylm(e’¢) —_ (-)Im(g)(bm(d)) — (_1)(m+|m‘)/2 [(21 + 1)(’ - ImD'] 172 Pllm(COS G)C imé

4n(! + |m)!
- Spherical harmonics are orthonormal

2n .n

Y 2 2
YimlYemy = f f Ylelm sin0dddd = 8,8, Y im(8:0)] (©(6)]

2 + 1
Sum over m -spherically symmetric electron density ml Y@ = ==

- Nomenclature of orbital angular momentum
s({=0) p(1) d@) 13) g#) h(5) 1(6) k(7) 1(8) m(9)
e Electron spin — electron has internal angular momentum j="'%
(z component ms = - 2, /2), eigenfunctions o, (s,) =35, , and

MgS,

<0ms(sz)lom§(57)> = Smsmé (thloms'Yl’mjom‘s> = 8n’l'sm"miﬁmﬁm's



Radial part of the wave function

e Radial equation — bound state £, (0) =P, (OO) =0

_d g+ 2z
dr? r? r

]Pnl(r) = Epnl(r)

e Substitution

e Analytic solution

B Zin — | — 1)) 12 _
where the associate Laguerre polynomial is
n—{—1 k
_ (=p)
L () = = [ + D'P? EO k'n — I — 1 — k)2 + 1 + k)!

phase convention used P(ir)>0, r—20



Radial

part of wave functio
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Radial wave functions (full line) and effective potential (dotted) for the lowest s and p states

* Number of nodes (zeros) is n-I-1, number of extremes is n-/

« For atoms with more than 1 electron, potential V has no simply expressible
form and analytic solution cannot be found

* Numerical solution — E is iterated for given number of nodes



Orbits and relativistic Correctlons

« Hamiltonian with relativistic corrections

dVv\ ¢ a1/ dV
H=_V V——E—Vz—ﬁ(——) .._(_):.
+ ( ) dr/ or + 2r\ dr (+s)
_ e . h I
where fine structure constant hc  meca, 137.036

—3" term — result of relativistic change in mass of
electron (mass-velocity term)
—4%" Darwin term — relativistic non-localizability

—5. spin-orbital term — magnetic interaction of spin | Elliptic Bohr-Sommerteld
. . orbits for hydrogen atom
and orbital magnetic moments

— Mass-velocity and Darwin terms — only shift of level energies
— Spin-orbit coupling leads to splitting of energy levels with [ # 0

L )
Operator  Ls=4(j*- - s?) — eigenvalues ~ =200+ D -+ D=6+ 1)

4
and shift Eso=@ZX™) = (1 =20 3l +a12)z(21 + W’U + )=l +1)—s(s+ 1)) Ry

where [|=/forj=[+"%and []=-(/+]1) forj=1/-Y%




Complex atoms

e Hamiltonian

V27 2 Sy
H = Hkin + Hclec-nucl + Hclec—clec + Hs—o - - szl - ZT + ZZ 'r—' + Z‘gl(rn)(ll'sl)
i i i>j U i
(mass-velocity and Darwin terms omitted — only energy shift after solving)
- Solution 1s a linear combination of functions ¥y

vEF) =Y 0E Y, L (P, F,) =3,
b
- System of linear equations is solved (M base functions)

oo 0 oo

M
S Hyvi=E%, H, ={¥,[H|¥,) energies E* — eigenvalues
b'=1

- Base functions composed of single-particle wave functions - antisymmetric

, ¥ = (N!)—WZ("l)pq’l(rj,)(Pz(rj,)‘PJ(rj_,,)' - On(Ty,)
sum over all permutations p

- Base functions — eigenfunctions of total J* and J, - J = i(l. +s)
- Equivalent electrons - same n/ — w electrons in subshell (#/)" =

- Closed subshells & (s, p®, d'°, 14, ..,) have Ly = Sk =Jx =0

- Example Ne I 1s°2s*2p°3s usually denoted Ne I 2p°3s (closed omitted)



Detailed structure of energy states

* First — radial wave function and average energy of configuration
* Then energy splitting inside one configuration (angular momenta coupling)
— Coupling of 2 angular momenta ji1,m: and j2, mz not commutative, coupled
|.|:Jz.lm> = j_j: C(,j,m,;, m —m, ;.im)ljl.jzmu m-—-m,) = (-—-l)jlﬂrj ljz_h.lm>
my==h
is eigenfunction of 4 operators Ji2, I.2, J2 = (I1 + Io)?, J, = Tz + Iz,
C() are Glebsch-Gordon coefficients
— Coupling of 3 angular momenta more complicated (not associative)
* Coupling schemes
— LS coupling (Coulomb repulsion >> spin-orbit interaction)
basic splitting according to L =%; ; and S =2 si, then L a S are coupled
J =L + S to form eigenfunctions of J2, J, — notation 2Ly — 2S+1 -
multiplicity, o — odd parity, e.g. P,
— jj coupling (for high Z - spin-orbit interaction >> Coulomb repulsion)

li +si=ji,J and M — sum of j; — for 2 electrons [(ll’sl)Jl’ (IZ’SZ)JZIJM
— other coupling schemes (LK, jK), intermediate coupling



Diagrams of energy states
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Scheme of splitting of energy levels of pd Scheme of energy levels of pd

configuration in conditions of LS coupling configuration in conditions of jj
starting from averaged E,, and gradually coupling, 2 strong spin-orbit

adding large Coulomb interaction, spin-orbit  interactions lead to 4 energies; small
interaction and external magnetic field splitting due to Coulomb repulsion



Atomova fyzika plazmatu

M A4

Z?é?ﬁ Y ?ﬁ,&ﬁ,“. ” //////////

uhlik C CI, CII, CIII,

CIV, CV, CVI, CVII 2

Li-like He-like H-like jadro 2 g=en
(vodikupodobny) e / / / / / / / / / /

PGS === ===

il

Is2s'S L=0  S=0  g=I Ty i D=
tripletni 153l

IS2S3S L=0 S=1 g:3 rozstépeni Is

1s2p'P L=1 ,S=0  g=3 to2l nebo j

1s2p’P L=1 S=1 g=9

povoleny dipolovy ptechod na 1s?

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

LS vazba pro lehké prvky, relativisticke jevy u vysokych Z => jj vazba mén€ omezeni na
radiacni prechody.



Autoionizaéni stavy

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

Rozdéleni iontl podle elektronovych slupek

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

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

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

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

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

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

Plazmova chemie — disociace vibracni stavy  zajimava pro aplikace



Atomové procesy

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

1

1
a a () _ = 2 (@)
pocet udalosti / m’s R, =nn,g0,“ (2) (Rn =3 n"go, (8)]

dn (a)
hadde'} __R (@ T
dt — 2 ... Zmenseni poctu castic np procesem o
o srazkova excitace (deexcitace)

(k) +(1) — . :
[V te2i +e Eu =& ~¢& &€ 2 &y ... prahova energie elektronu

— u¢inny prufez ma velmi podobnou zavislost na ¥ = ¢& /& (pro pfechody vné&jsiho e
mezi hladinami, kde je dipolovy pfechod povolen)



H

0" (&) = 4ray’ [g—j fuBgu) gu)

ki

gy =" lnGﬁzuj

, 5
maximum g pro u ~2—4; pro velka u je proces malo -- /

pranépOdObn}’/, ﬂl, ﬁz konstanty f'édu 1 1 12 14 16 18 2 223 24 26 28 3 32 34 36 38 4

H . . v s ., —beta2=1 beta2=2 beta2=4
¢’ =13,6eV - H - ionizacni potencial
B dre 53510
Q=7 " T m Bohrtiv polomér (polomér 1. vodikoveho orbitu)
e

i — sila oscilatoru pro absorpci (charakterizuje fotoexcitaci)

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



e srazkova ionizace (tri¢asticova rekombinace)

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

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

H
& &

4§ =— 0" (g)=2,667a, (

€ra
Dielektronova rekombinace — srazkové radia¢ni proces

Y'+e—>Y —Y +hv

2
j &g (u) S ... poCet ¢ na hladiné k

&

2. Radiacni procesy

Pfechody mezi stavy

vazany — vazany — c¢arove¢ zareni

vazany — volny — spojité s hranici (hrana)
volny —volny  — brzdné zareni

e Vazany — vazany (fotoexcitace a fotodeexcitace)

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



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

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

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

R—dev—njlv(Q)dv-Qdﬁ i : .
B R ) B v 0, uéinny  prufez  pro  absorpci

(pro pohyblivé €astice se V méni Dopplerovym jevem, v klidové soustaveé 0, (V» Q))

2
(k=1) _ € D (v
Fotoexcitace k—/ O, 4e,m c Ju ( )
fu — sila oscilatoru pro absorpci (obvykle 0< f, <1) (/i =—&:.fu /& — sila osc. pro emisi)

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

1" (Q) = I[V (Q)(D (V)dV (Ikl (Q) =1, (é) pokud intenzita slab¢ zavisi na V')



Pocet fotoexcitaci / jednotku asu a objemu R“ =mB, 1" kde 1" = _[1 . (Q) dQ

2
e

B, = 1 Ju Einsteintiv koeficient pro absorpci
smyechv,

. .. k  _ Tk L : : ..
Stimulovana emise X, = 1,8,/ Bik — Einsteintuv koeficient pro stimulovanou emisi

1
A
T, = A, ~ >

Ik P . W /4 B
Spontanni emise Rpon = 1Ay Radiacni doba Zivota V2

Rovnovaha pro absolutné Cerné téleso => vztahy mezi Einsteinovymi koeficienty

Zafeni absolutné Cern€ho t€lesa  “v — Fv T wir _  a o
3 2.2
B R A4,  8rhv,, 4 =8 2rev, 7
8P = 1P ) = A, = 4t
By ¢ g, Emc

(pro povolené prechody v XUV oblasti s energii fotonu &, ~1keV — je 7,2 107s

pro piechody v optické oblasti s energii fotonu gy ~1eV je T2 10~"s )



Tvar ¢ary (velmi Casto (D(V) emisni = (D(V) absorpcni)
1. Prirozené rozsireni
— duasledek spontanni emise (kone¢na radiacni doba Zivota)

Ag, =hy,  gitka hladiny i = ; 4y Y =71tk

1 Vil 4r
O(v)=—
( ) 7T(1/—1/,{,)2+(7/,k/47z)2

Lorenziv tvar ¢ary

2. Tlakové rozsireni (v diisledku interakci s okolnimi ¢asticemi)

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

3. Dopplerovo rozsireni —v dusledku tepelného pohybu 1ontii

(v-v, )2 ]

pi1 Maxwellovské rozdé€lovaci funkci - profil Cary o (V) ~ P [_ Av,?/41n2

Pokud se najednou projevi Lorenzovo 1 Dopplerovo rozsifeni— Voigtiv profil (konvoluce)



e Vazany — volny (fotoionizace a fotorekombinace)

(k—>4) 1 _ rekombinacni
fOtOiOHiZ&CC V4 hladlny k hV 2 & kA Q - 7 Q LafyETeE ? rekombinacni
zareni
fotorekombinacni zateni — zdroj |
hv—g, |
e kgT, R £
Jv pro Maxwellovo rozdéleni e ZA ).

koeficient zavisly na iontu a hladiné gvr (Gauntiiv faktor)

e Volny — volny

brzdne zareni
hv

spektrum blizké ~e "™

s 2 1/2
celkovy vykon PY ~Z'nnI, "8, (Gauntiv free-free)

fb
Pomér mezi rekombinacnim a brzdnym zafenim 5 _ 2,k
(pro H atom k hlavni kvant. ¢islo) P7 k,T
ZZ— BT e
r W . . . ne gff
pro srazkovou absorpci fotonu na iontu je 0, ~ v
\%

cyklotronové zaieni — v magnetickych polich e emise hlavné na
elektronové cyklotronové frekvenci wee, a také na jejich harmonickych

ez 4w? 87
— ce O 2
P = Aren Sm.c2 ? Elin Elin = mev /2
- .l"lC.O e ), -(_-_:_T_ .

vykon emitovany elektronem



Transport zareni [ - draha podle paprsku =~ —>
ol, ol

1
(0] 1% % .
_p ~ _ + :.]v _kvlv
pro v >> " v, RC g, ~1 c it ol

(jv , k, mohou zaviset na 0 , napt. v disledku makroskopického pohybu prostiedi)
(pro jednoduchost je zanedban rozptyl zateni)
L charakteristicky rozmér k,L <<l = opticky tenké prostredi

k,L=1 opticky tlusté prostiedi

pii kK, L >0 I, —>B, absolutné gerné téleso
Fotoexcitace, fotoionizace, stimulovana emise => VLIV zareni na populace

Laboratorni plazmata jsou vétSinou opticky tenka (v nékterych pripadech s vyjimkou
center nejintenzivnéjSich emisnich ¢ar)

Vyjimka — cyklotronova emise na elektronové cyklotronove frekvenci a.. z magneticky
udrzovaneho plazmatu (napt. tokamaku) je opticky tlusta



Rovnovahy
1. TE (uplna termodynamicka rovnovaha) — hmota i zareni v rovnovaze
R - 20’ /¢’
e Zafeni = absolutné Cernému télesu O T (I'=Te=T:=T))

e Rovnovaha mezi excitaénimi stavy (Boltzmanntv vztah)
ﬂ — g[ e_gkl/kBTe

kde &y =& —¢
nk gk kl k /

max

ALY

n_ Z n _ 1 Z —& IkgT, _
Relativni populace zakladniho stavu ~ Ek o

Parti¢ni funkce Z(T) diverguje pii kmax=o0, je treba s1 ovSem uvedomit Ze pro velmi

vysoké stavy je Tomi > N1/ 1 a takové stavy nemusi byt vazané — nejsou to stavy

izolovancho iontu a jsou ovlivnény okolim
SniZeni ionizacniho potencialu AI- Casto se pouziva predpoklad, Ze stavy s energii

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



e Rovnovaha mezi ioniza¢nimi stavy (chemicka rovnovaha — Sahova rovnice)
rovnovaha mezi k-tou hladinou neutralniho atomu a zakladni hladinou jednondsobného

N N 3/2 _ ¢k
ne nl :2g1 (2ﬂmek87;j e kBTe
: , ., >
iontu dana rovnici n, g, h
tentyZ vztah plati mezi jakymikoli hladinami p-nasobné a p+1-nasobn¢ ionizovanych ionti
Podobn¢ vztahy lze zapsat pro celkove populace 1ontii — zde napisi pro neutraly a 1xioniz.
3/2

ne ni _ 2 Zi ﬂmekB]; e_ kBTe

- B2 kde Z; a Z, jsou piislusné partiéni funkce

Eg =&, & =1-¢

n /

n n

e Elektrony (a ionty) maji Maxwellovo rozdéleni s prislusnou teplotou (7= 7. = T5)



2. LTE  (lokalni termodynamicka rovnovaha) — hmota je v rovnovaze, zareni ne

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

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

Koronalni rovnovaha (velmi zfedéné plazma)

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

— fotorekombinace >> 3-¢asticova a dielektronova rekombinace
Zanedbani pomalych procestl znacné€ zjednodusi vypocet stacionarniho stavu

4. ReSeni rychlostnich rovnic

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

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

Vazba mezi riznymi ¢astmi systému zprostfedkovana zarenim

V priblizeni opticky tenkého systému — ¢leny obsahujici intenzitu zareni zanedbame,
t]. neuvazujeme vliv absorpce a stimulované emise fotonu



Princip detailni rovnovahy (detailed balancinq)

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

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

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