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MIKRO DESENLI GAZLI DETEKTORLERDE IYON-IYONIK KUMELERIN
SINYAL OLUSUMUNA ETKILERI

Yalcin KALKAN

Uludag Universitesi
Fen Bilimleri Enstitistu

Fizik Anabilim Dali

Damsman: Prof. Dr. Ilhan TAPAN

Detektorlerin aktif gaz hacimlerinde, ytikli parcaciklarin gaz molekiillerini iyonlagtir-
masi ile ilk iyon grubu iiretilmis olur. Bircok gazli detektoriin igerisinde, elekt-
ronlar ve iyonlardan indiiklenen sinyaller, genelde kullanilan elektronik cihazlar
ile gozlenemeyecek kadar kiigiiktiir. Bu durum elektronlarin yiiksek elektrik alan
vasitasiyla, sinyalin alindig: elektrota yakin bir bolgeye transferi ile giderilir, burada
elektronlar bol miktarda ikincil elektronlar ve iyonlar tiretirler ki; bu olay ¢ig olarak
adlandirilir.

Iyonlar hizlarmmn diisiik olmasindan dolay1 uzun siire ortamda kalirken, elektronlar
yalitkan bir ortam s6z konusu olmadigi i¢in hizla bolgeyi terkeder. TPC gibi genis gaz
hacmine sahip detektorlerde birikmig iyon yiikii, onemli elektrik alan bozulmalarina
neden olabilir. Bu bozulmalarin iistesinden gelmek icin, iyon mobilitesinin dogru
olarak bilinmesi gereklidir.

Magboltz gaz karigimlari igerisinde elektron transferini simiile edebilir ama bilindigi
kadariyla iyonlar i¢in boyle bir program yoktur. Bazi gazlar icerisinde iyonlarin
mobilite degerlerini igeren bazi derlemeler mevcuttur ve bunlar temel hesaplamalar
yapmak i¢in oldukca caziptir. Bu veriler tizerinde, diigiik iyonizasyon potansiye-
line sahip olan gaz bilegeninin iyonlagmasi sayesinde iyonlarin olusacacagi varsayimi

hakimdir. Bu tez kapsaminda gosterildigi tizere, bu yanlig bir varsayimdir: Alkan
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iyonlar1 tekrar tekrar alkan molekiilleri ile reaksiyona girer, giderek daha biiytik
molekiiller meydana getirirler; soygaz iyonlar: ise soygaz atomlar ile baglanabilir.
Ancak tiim bu siireclere ragmen sonucta CO3 ve HyOT iyonik kiimeleri meydana
gelir. Bu reaksiyonlar tipik olarak 1 nanosaniye icerisinde gerceklesir ve bu stire,
iyonlarin detektor igerisindeki transfer stiresi ile kiyaslandiginda ¢ok hizh reaksiyon-

lardir. Sonucta daha biyiik ve yavas iyonik kiimeler meydana gelir.

Anahtar kelimeler: Iyonik kiimeler, uzaysal yiik, mobilite, Garfield ™"

2015, xi + 87 Sayfa
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ABSTRACT

PhD Thesis

EFFECTS OF IONS-CLUSTERS ON THE SIGNAL FORMATION
IN MICRO PATTERN GAS DETECTORS

Yalcin KALKAN

Uludag University
Graduate School of Natural and Applied Science
Department of Physics

Supervisor: Prof. Dr. Ilhan TAPAN

In detectors where gas is the active medium, a first set of ions is produced when
charged particles ionise gas molecules. In most gas-based detectors, the signals
induced by the ionisation electrons and ions are too small to be visible with common
read-out electronics. This is remedied by transferring the ionisation electrons to
a high-field region, in the vicinity of the read-out electrodes, where the electrons
generate copious amounts of secondary electrons and ions - the so-called avalanche.
The electrons are evacuated rapidly, provided they do not land on dielectric media
(as is the case in GEMs) while ions, owing to their lower speed, stay around longer.
In detectors with large drift volumes, such as TPCs, the accumulated ion charge can
cause significant field distortions. In order to correct off-line for these space-charge
distortions, one needs to know the ion mobility accurately.

Magboltz can simulate electron transport in gas mixtures but there is, to the best
of my knowledge, no such program for ions. Compilations do exist of the mobility
of some ions in some gases and it is tempting to base calculations on these values,
assuming that the gas component with the lowest ionisation potential supplies the
ions. As I show in this thesis, this is an incorrect assumption: alkane ions repeatedly
react with alkane molecules, forming larger and larger molecules; noble gas ions
bind with noble gas atoms; CO5 and H,O" form clusters. These reactions typically
take ns and hence are fast compared with ion transport in detectors. The reaction
products are larger and heavier, hence slower than the originally produced ions.

Key words: Cluster ions, space charge, mobility, Garfield ™

2015, xi + 87 Pages
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SIMGELER ve KISALTMALAR DIZINI

Simge Acgiklama

TA A reaktantinin yaricapi

Pas A ve B molekiilleri arasinda kimyasal bir reaksiyon meydana gelme
olasilig

ma A molekiiliintin kiitlesi

e, Anot yaricapi

|4 Anot ve katot arasindaki gerilim

N, Anotta biriken elektronlarin toplam sayisi

Ar Argon

CoH, Asetilen

M Atom veya molekiil kiitlesi

v Atom veya molekiiliin anlik hiz

v Atom veya molekiiliin ortalama hiz

A Atom veya molekiiliin ortalama serbest yolu

T Atom veya molekiiliin ortalama carpisma siiresi

d Atom veya molekiiliin ¢cap1 veya anot ve katot arasindaki uzaklik

Na Avogadro sayist

N Azot

B B reaktantinin yaricapi

mp B molekiluniin kitlesi

N Birim hacimde bulunan atom sayisi

kg Boltzmann sabiti

Ty Boyuna sicaklik parametresi

e Elemanter yiik

T, Enine sicaklik parametresi

R Evrensel gaz sabiti

Tess Efektif sicaklik

Qp Elastik carpisma tesir kesiti

b Etki parametresi

CoHg Etan

Tyar Gazin sicaklig
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Simge
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Oj
O_itoplam
Wy, W

Wy, W
He

fw)

r

Ud

Utermal

Vi, U

Vi, V

v
mi,mi,my
COq

CF,

Q

A*

Aciklama
Gaz molekilinun kiitlesi

Gazin iyonlagma tesir kesiti

Gazin toplam iyonlagma tesir kesiti
Gazin carpisma oncesi hizi

Gazin ¢arpigma sonrasi hizi

Helyum

Hizlarin dagilim fonksiyonu

Iyon ve molekiil arasindaki bagil mesafe
Iyonun siiriiklenme hizi

Iyonun termal hiz

iyonun carpigma oncesi hizi

Iyonun carpisma sonras hiz

Tyonun ortalama carpisma frekansi
Iyonun molekiil kiitlesi

Karbondioksit

Karbon—tetrafloriir

Katot yaricapi

Klasik acisal momentum

Kinetik enerji

Kripton

Maxwell - Boltzman hiz dagilim fonksiyonu
Metan

Molekiillerin indirgenmis kiitleleleri
Neon

Ortalama cap

Radon

Sayac icinden gegen yiiklii bir parcacik tarafindan baglangicta tiretilen
elektron sayisi

Sicaklik

Tesir kesiti

Townsend katsayisi, ag1 degeri,Notr molekiiliin kutuplanabilirlik kat-
sayisl

Uyarilmig durumdaki A atomu

Zenon

viii



Sekil 2.1.

Sekil 3.1.
Sekil 3.2.

Sekil 3.3.
Sekil 3.4.
Sekil 3.5.
Sekil 3.6.
Sekil 3.7.
Sekil 3.8.

Sekil 3.9.

SEKILLER DIZINI

Sayfa

Sol:  COJ iyonlarn ve COj - (CO,), iyonik kiimelerinin, CO,
icerisindeki mobilitelerine ait ol¢iimlerinin bir profili. Sag: Bazi

mobilite 6lglimleri i¢in £/N grafikleri. . . . .. ... .. ... ... 12
iyon ve gaz atomunun ¢arpigmasi temsili. . . . . ... ..o 15
Etki parametresi i¢in rastlantisal sayilar tiretilebilmesi i¢in kullanilan

yontem icin yardimer sema. . .. .. ... 21
Etki parametresi i¢in kiimiilatif yogunluk fonksiyonu grafigi. . . . . 22
Iyon ve gaz atomunun carpismasi durumunda agilar. . . . . . . . . . 23
Iyonun radyal hiz dagilim spektrumu. . . . . . ... ... ... 29
Cesitli sicaklik degerleri igin polar aginin dagilimi. . . . . . . . . .. 30

Ar* iyonlariin Argon gaz icerisindeki carpisma frekansiin degisimi. 31
Ar™ iyonlarmim Argon gaz icerisindeki serbest zamanlarinin dagihim
spektrumu. . . ..o Lo 32
ArT iyonlarimim Argon gaz icerisindeki serbest zamanlarinin dagilim
spektrumu. . . ..o 33

Sekil 3.10. Ar™ iyonlarmim Argon gazi icerisindeki serbest zamanlarmim dagihim

spektrumu. . . ... L 34

Sekil 3.11. Ar™ iyonlarmin Argon gazi icerisindeki serbest zaman dagilim spek-

trumu ve carpisma frekansinin zamanla degigimi. . . . . . ... .. 36

Sekil 3.12. Art iyonlarmm Argon gaz icerisindeki serbest yolunun dagilim

spektrumu. . . ..o 37

Sekil 3.13. Iyonlarm serbest yollarmmmn, a) v/ < v b) v/ > v sartlan icin

histogramlar. . . . . . . ... Lo 39

Sekil 3.14. Ik carpigmayr gerceklestirecek gaz atomunun serbest zaman

dagiliminin elde edilmesini iceren yontemi agiklamak i¢in yardimei
SETNA. . . . o e e e 40

Sekil3.15. Ar % 90-CO2 % 10 (sol) ve Ne % 90-COy % 10 (sag)karigim

igerisindeki iyonizasyon oranlari. . . . .. . ... 45

Sekil 3.16.  Sol:Ar-CO, karigimi igerisindeki iyonik kiimelerin olugumunu

gosteren diyagram ve takip eden gecisler. Sag Iyon veya iyonik
kiimelerin birbirine dontigiimii sirasinda sayilarinin degigimi. . . . . 50

Sekil 3.17. Bazi iyonlarin Ar ve Ne igerisindeki, 10 Td indirgenmis elektrik

alandaki indirgenmis mobiliteleri. . . . . . . .. ... 0. 55

Sekil 3.18. Sol: COs igerisinde, 10 Td’a extrapole edilmis indirgenmis mobilite

degerleri. Sag: Ar, Ne (egriler) ve CO, (data noktalar1) elektron
etkisi ile tesir kesiti degerleri. . . . . .. .. ..o o7

ix



Sekil 4.1. Cesitli elektrik alan degerlerinde, iyon hizinin olasilik yogunlugu spek-
trumu.

Sekil 4.2. Kovalent ve van der Waals yaricaplarinin gekil ile temsili. . . . . . .

Sekil4.3. Sol: Iyon veya iyonik kiimeler, p = 1070 Pa basing altinda, zamanim

bir fonksiyonu olarak sayilmigtir. Sag: Ar-COs karigimi i¢in Blanc
diyagrama.

Sekil4.4. Sol: Ne-COq i¢in E/N = 20 Td alan altinda ¢izilmig Blanc diyagrama.
Sag: Soldaki diyagramin yakinlagtirilmig bir gosterimi. . . . . . . .

Sekil4.5. Sol: NA49 VTPC-1 igerisinde lazer ile elde edilen iyonlarin anod
telinden katot teline dogru ilerlerken indiiklenen sinyal. Sag: ALICE
i¢ ve dig detektoriinden, anod-katot arasi gecis siiresinden faydala-
narak elde edilmig iyon mobilitesi degerleri (Rossegger ve Riegler
2010).

Sekil4.6. TPC caligma prensibinin anlagilmasi i¢in basitce ¢izilmig bir sema.

73



Tablo4.1.

Tablo 4.2.

Tablo 4.3.

Tablo4.4.

CIZELGELER DIiZINi

Sayfa

Gazl detektorler igerisinde siklikla kullanilan gazlara ait iyonlarin,

bu gazlar igerisindeki tesir kesitlerinin deneysel ve atomik yarigaplar

dikkate almarak hesaplanmig degerleri (Ellis ve ark. 1976b), (Ellis

ve ark. 1978), (Ellis ve ark. 1984), (Viehland ve Mason 1995).

Gazli detektorler icerisinde siklikla kullanilan gazlara ait iyonlarin,

bu gazlar igerisindeki tesir kesitlerinin deneysel ve van der Waals

yarigaplar1 dikkate alinarak hesaplanmig degerleri (Winter 2010),

(Ellis ve ark. 1978), (Ellis ve ark. 1984), (Viehland ve Mason 1995).
Baz1 gaz iyonlar1 ve gazlar arasindaki reaksiyonlar ve hiz sabit-

leri(Anicich ve Huntress Jr.). . . ... ... ..o L.
NA49 veya ALICE igerisinde, iyonlarin anod telinden katot veya

alan teline gecis stiresi (fexp). - - - -« o o o oo
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1. GIRIS

Bir gazli detektoriin temel bilegenleri olarak bilinen elektronlar ve iyonlarin detektor
igerisindeki davraniglari, siiphesiz detektoriin ve elde edilecek sinyalin kalitesini etki-
ler. Gazlh detektorlerin ¢aligma prensibi, bircok tez ve bilimsel yayinda agiklanmis
oldugundan bu g¢alismada bu konuya yer verilmeyecektir ama biraz daha ayrintili
diisiiniildiigiinde, ashnda bir gazli detektoriin caligmas: sirasinda gerceklesen fizik-
sel olaylarin daha karmasik oldugu yargisina ulagilmaktadir. Sonucta iyonizasyon-
larin sonucunda olugan elektronlar ve iyonlar ayni gaz ortaminda bulunmakta olup,
kendi aralarinda ve birbirleri ile etkilesmeleri kaginilmazdir. Elektronlarin sebep
oldugu etkilegimler, sinyale ve gaz kazancina olan etkileri ile ilgili literatiirde bilim-
sel yaymlar bulunmaktadir. Ancak iyonlarin detektor icerisinde yol actigr olaylar,
sinyale etkileri ve detektoriin kalitesini nasil etkiledikleri bu tez caligmasina kadar
neredeyse hi¢ tartigilmamigtir. Oldukg¢a yogun bir bilimsel kitle tarafindan kul-
lanmilan, hatir1 sayilir bir¢cok simiilasyon programinin iyonlarin etkilerini tamamen
gormezden geldigi aciktir. Hatta bilimsel gevrelerce c¢ok defa iyonlarin detektor

igerisinde hicbir etkiye sahip olmadiklar1 yoniinde gortigler belirtilmistir.

Bu tez ¢aligmasi, temel olarak iyonlarin bir detektoriin ¢aligmasini nasil etkiledigini

d™* simiilasyon programinin bir

anlamak tizere kurgulanmistir. Bu kapsamda Garfiel
alt programi olarak kullanilmak tizere bir program hazirlanmis ve testleri tamam-
lanmigtir. Boylece bahsedilen simiilasyon programinin iyonlarin etkilerini de gozete-
rek, hesaplamalar yapmasi amaclanmigtir. Basglangicta tezin ana konusu olarak
secilen bu simiilasyon programinin testlerinden elde eidlen ilk sonuclar 1g1ginda deney-
sel galigmalar, detektor hacminde bulunan iyonlarin beklenildigi gibi gaz karigiminin
bilegenlerinin iyonlar1 olmadigi siiphesi ile karsi karsiya kalinmigtir. Yani tezin ana
konusu daha ilging bir odaga kaymistir. Bu ip ucundan yola ¢ikarak, 30 yili agkin bir

siiredir gazli detektorler icerisinde iyonlarin, sinyali ve detektor igerisindeki elektrik

alan diizenini onemli olclide etkiledikleri halde, simiilasyon caligmalarinda dikkate



alinmadiklar1 yoniinde tespitler yapilmisgtir. Ayrica bu iyonlarin sadece birka¢ nano-
saniye sonra bagkalagimlar gecirerek sonucta gaz karigiminin cinsine bagh olarak or-
tamda tek tip iyonik kiimelerin (cluster) kaldigi, bu tez ¢aligmasi kapsaminda ilk defa
ispatlanmistir. Bircok bilimsel yayinla, iyon mobilitesi 6lctiiglinii iddia eden bilim
insanlarinin, iyon degil iyonik kiimelerin mobilitelerini ol¢tiiklerine dair kanitlar bu
tez kapsaminda yer bulmustur. 2015 yilinda, son teknolojiler kullanilarak yapilmig
Olciimler de dahil olmak tizere neredeyse hicbir dlgiimde kiitle spektrometresinin

kullanilmamig olmas1 bu yanligin siiregelmesinin ana sebebi olarak belirlenmigtir.

Tezin “Kuramsal Temeller” kisminda gaz atomlar1 ve iyonlarinin, kendi aralarinda
veya birbirleri ile etkilegimlerine oldukg¢a ayrintihi olarak yer verilmigtir. Ayrica
bunlarin elektronlar ile etkilegimleri de goz ontinde tutularak, ilgili etkilegsmeler
ele alimmistir. Modelleme veya ispatlarda kullanilacak temel kuram ve teorilerin
agiklamalari, uygulamalari, bazi agiklari, bu tez kapsaminda kullanilirken bazi mate-

matiksel piif noktalar da bu béliimde yerini bulmustur.

“Materyal ve Yontem” kisminda iyonlarin gaz ortamindaki davraniglarini acgikliga

kavusturmak adina ortaya atilmig fikirler, modellemeler, ve ispatlar yer almaktadir.

“Aragtirma Bulgular” kismi, hazirlanan alt programin ilk olarak elde edilmis baz
onemli test sonuglar ile birlikte, iyonik kiimelerin gazli detektorler icerisindeki etkin-

likleri ile ilgili onemli bulgular1 sunmak i¢in hazirlanmigtir.

“Tartigma ve Sonu¢” kisminda gazli detektorler agisindan iyonik kiimelerin ve onlarin
davraniglarinin nelere yol agabilecegi tartisilmig, bulgular hakkinda genel bir analiz

yapilmigtir.



2. KURAMSAL TEMELLER

2.1. Langevin Teorisi

Carpigma Teorisi, termodinamik biuiytikliiklerin hesaplanmasinda standart istatistik
mekanige bir alternatif olugturur ve tepkimeye giren maddeler hakkindaki diger tiim
gercel parametreleri goz ardi ederek, kimyasal reaksiyonlar1 sert kiirelerin ¢arpigarak
etkilesmesi olarak ele alan basitlestirilmig bir yaklagim olarak bilinir. Bu tiirli bir

etkilesme icin tesir kesiti agagidaki gibi yazilabilir:
o =nd* = 7(ra +r8)* (2.1)

Burada d=(ra+rg), etkilesmeye giren A ve B reaktantlarinin yarigaplar: toplamidir.
Bu model A ve B gibi iki molekiil arasinda kimyasal bir reaksiyon meydana gelme
olasiligini, molekiiller arasindaki mesafenin yaricaplar toplamindan kiiciik olmasi du-
rumunda (rap < d), Pap = 1 ve biiyiik olmasi durumunda (rag > d), Pag = 0 olarak

kabul eder. S6z konusu model i¢in reaksiyon hiz1 agagidaki gibi tanimlanmigtir;

k(T) = /vaf(v)dv (2.2)

Burada v, A ve B molekiillerinin relatif hizim1 (v = |vy — vg|) ve f(v) hizlarn
dagilim fonksiyonunu gostermektedir. Denklem—2.1, Denklem—2.2 icerisinde dikkate
alinirsa ve ayirt edilebilir bagimsiz tanecikler i¢in aligilagelmis kinetik enerji dagilim
fonksiyonu olan Maxwell-Boltzmann dagilimi hizlarin dagilim fonksiyonu olarak seci-

lirse, Denklem—2.3 agagidaki gibi yazilabilir:

k(T) = /WTBTCJ? (2.3)



burada kp Boltzmann sabitini, 7" sicaklig1 ve 1 molekiillerin indirgenmis kiitlelerini
gostermektedir.
ma.mpg

_ B 2.4
ey (2.4)

Ancak bilinmelidir ki; reaksiyona giren maddeleri sert kiireler olarak diisiinmek ve
geriye kalan tiim molekiilerin etkilesme potansiyellerini ihmal etmek, bir kimyasal
reaksiyonu gercege uygun olarak tanimlama imkani vermez. Diger kinetik modellerle
kargilagtirildiginda gaz fazindaki reaksiyonlarin hiz sabitleri i¢in oldukca abartili

degerler elde edildigi hakkindaki bilgiler literatiirde yer almaktadir.

Eger bir kimyasal reaksiyonu gercege daha uygun olarak tanimlamak istiyorsak,
molekiiler etkilesme potansiyellerini de hesaba katmaliyiz. Bunun igin genellikle,
cekici van der Waals terimi (r~%) ve kisa menzilli molekiiler etkilesmeler igin (r~'2)
daha baskin olan ve deneysel bir kisim olarak kargimiza cikan itici etkileri iceren
Lennard-Jones Potansiyeli kullanilir. Bunun yaninda iyon-molekiil etkilegmeleri ile
ilgili ilk teori 1905 yilinda P. Langevin tarafindan ortaya atilmigtir. Langevin teorisi
kisaca kutuplanmamig bir molekiil ve bir iyon arasindaki etkilesmeyi tanimlar. Buna
gore, efektif etkilesme potansiyeli asagidaki gibi verilebilir:
L? 1 ae? L?

V(r)=U =—c —F 2.5
(N =U0)+35="5 7+ 3.7 (2:5)

burada a notr molekiiliin kutuplanabilirlik katsayisini, e elemanter yiki, r iyon ve

molekiil arasindaki bagil mesafeyi ve L klasik agisal momentumu gosterir.



2.2. Sert Kiire (Hard Sphere) Modeli

Iyon ve gazin birer sert kiire olarak diigiiniildiigii ve kiitle merkezi cercevesinde
carpigmalar: halinde, iyonun bu ¢arpigma sonrasi herhangi bir yone sacilabilme ihti-
malinin, diger herhangi bir yonde sacgilabilme ihtimaline egit olarak diisiiniilebildigi
bir modeldir. Mason ve McDaniel iyonun ortalama enerjisi icin agagidaki gibi bir

denklem ortaya atmiglardir (Mason ve McDaniel 1988).

1 1 1

3 miv? = 3 mgV? + 3 mv3 + 3 mgv? (2.6)
Burada vq iyonun siiriiklenme hizini belirtmektedir. % mgV? ifadesi gazin orta-
lama kinetik enerjisini gosterir. % m;v3 terimi, iyonun dig elektrik alandan dolay:

kazanacagl ortalama kinetik enerjidir ve son olarak % @ ifadesi ise notr gaz
atomlarinin rastgele hareketleri sirasinda kazanmig olabilecekleri muhtemel ortalama
kinetik enerjidir. Agir bir iyonun hafif molekiillerden olugmus bir gaz ortaminda
hareket etmesi durumunda, bu son terim genelikle ihmal edilir. Sonucta ortalama
goreli enerji, efektif sicaklik (T.ss) ve iyonun rastgele sahip oldugu kinetik enerji-
lerinin, ortalama bir 6l¢iisii olarak kabul edilebilir. Boylece termal hareketlilik ve

dis elektrik alanin katkilar1 agsagidaki denklemde oldugu gibi belirtilebilir:

3kgTeg  3kpT
2 2

+ MgV (2.7)

Literatiir incelendiginde termal denge halindeki bir iyonun, gaz ortami igerisindeki
mobilitesi ile ilgili agagidaki denkleme rastlamak olduk¢a muhtemeldir (Mason ve

McDaniel 1988), (Mason 1984), (Revercomb ve Mason 1975).

<= (1) Vit (ot &

Mobilite-hiz iligkisi 1g181nda Denklem-2.8 kullanilarak mobilite igin,

3e 2m 1
K= — 2.
<16N> ,uk’BTeff |:QD:| ( 9)




Burada €2p elastik carpigma tesir kesiti, p indirgenmig kiitle, a diizeltme faktort, e, k
ve N ifadeleri bu ¢aligma igerisinde daha once agiklanmig ve kullanilmig olup, ayrica
kisaltmalar listesinde de bulunabilir. Denklem-2.7 ve Denklem-2.9 bir iyonun notr
bir gaz ortamindaki mobilitesinin toplam momentum transferi ile agiklanmasinin
bir temsilidir(Eiceman ve Karpas 2005). Ashnda bu boliimiin bu ¢alismada yer
almasinin temeli simiilasyon ile deney arasinda bir koprii olugturmaktir. Bilindigi
iizere bu ¢aligma kapsaminda, gazli detektorlerde kullanilan 6nemli gaz kombinas-
yonlar1 ile ilgili 6l¢iimler alinmig veya igbirligi icerisinde bulunulan gruptan ilgili
deneysel veriler temin edilmistir. Bu deneysel veriler elde edilirken yapilan deney-
lerin sinirlarini belirleyen bazi etkenler yukarida siralanan bilgiler 1g1iginda asagidaki

gibi siralanabilir:

e Verilen bir efektif sicaklik degeri i¢in mobilite, gaz yogunlugu ile ters orantili

olarak degisir.

° Tyonlarm belirli bir sicakliktaki siirtiklenme hizlari, mobiliteleri ve bu sartlar
altindaki efektif sicaklik ile indirgenmis elektrik alan degerine baghdir. Ilgili
bilimsel yayinlar incelendiginde, bu bagimhiliklar: belirlemek i¢in 6zel MatLab

“script”’lerinin hazirlandig1 gortliir.
e Sistemin mitkemmel derecede simetrik oldugu kabul edilmelidir (Mason ve Mc-

Daniel 1988).

Simiilasyon i¢in hazirlanmig olan Sinif, “Sert Kiire Modeli” baz alinarak hazirlanmis-

tir. Yukaridaki bilgiler 1s1ginda bunun uygun bir se¢im oldugu kanisina varilabilir.



2.3. Mason-Schamp Teorisi

Zayif elektrik alanlar etkisi altindaki gaz iyonlarimin mobilitesi ilgili orataya atilan
bu teori, bazi eksik ve zayif kalan yonleri goz oniine alinarak, kendisinden 6nce bu
konuda ortaya atilan teoriler yeniden diigiiniilerek gelistirmistir. Oyle ki, bu teoriler
kiictlik elektrik alan degerlerinde gegerli olan sinirh teorilere ve dikkate alinan fiziksel
stireg icin gecersiz kuvvet yasalarma dayanmaktaydilar. Iyon-molekiil etkilesmeleri
i¢in, dordiincii dereceden bir ¢ekme terimi ve bir sert kiire itme terimi iceren bir
potansiyel fonksiyonu meydana getirilmis, daha sonra aymi ¢ekme terimi sekizinci
dereceden bir itme terimi ile birlikte kullanilmigtir. S6z konusu dordiincii dereceden
¢ekme terimi, iyon iizerindeki yiik ile dipol arasindaki etkilesmeyi hesaba katan bir
teoriyi temel alir. Kullanilan itme terimleri ile ilgili olarak yapilan bazi deneylerin
sonuglar1 gostermigtir ki; sert kiire ¢ekme modeli oldukca fazla, sekizinci derecen

terim ise hafif kalmigtir.

Bu teoride ¢ekme potansiyeli olarak dordiincii ve altinci dereceden olmak tizere iki
terim kullanilmigtir. Ayrica gazlarin transfer parametreleri dikkate alindiginda, itme
potansiyeli sert kiire modeline goére daha hafif, sekizinci dereceden terime gore daha
fazla etkiye sahip olmasi gerektigi tahmin edilebilir. Buna bagl olarak on ikinci

dereceden bir terim, itme potansiyeli i¢in uygun gorilmiustiir.



2.4. Etkisiz-Carpigma (Null-Collision) Modeli

Bu calismada, iyonun gaz igerisindeki mobilitesine dayali iki farklh fiziksel durum
icin iki model iiretilmis ve elastik carpigsmalar: simiile edecek bir bilgisayar prog-
rami tasarlanmistir. Ancak hazirlanan bu program sadece tek bir carpigma son-
rasi iyonun hizin1 vermekteydi. Bu programa iyonun katoda ulagincaya kadar yapa-
bilecegi tiim sagilmalar: hesaba katan bir fonksiyon yazip ekleme geregi hissedilmis ve
sonugcta carpigsmalar sonucunda iyonun toplamda ne kadar siirede katoda ulagacag,
so0z konusu program ile hesaplanmasi planlanmigtir. Bundan sonra detektor igerisin-
deki elektrik alanin da bilinmesi halinde iyonun mobilitesi elde edilerek modellerin

dogrulugu sianmistir.

Gaz ortaminda ilerleyen bir iyonun hareketi i¢in “stiriiklenme” taniminin kullanilmasi
pek uygun olmaz. Ciinkii iyon, atalet kiitlesinden dolay1 gaz atomlar1 arasinda
siirekli sigramalar yapacak ve kendisinden elektrik alan yoniinde parabolik de olsa
diizgiin bir stiriklenme beklenemeyecektir. Bazen beklendigi gibi katoda yonelmek
yerine ters yonde geri sagilmalar bile yapabilir. Sabit elektrik alanda, gaz ortaminda
hareket eden bir iyonun yoriingesi, katota ulagma stiresi, katota ulagincaya kadar
yapacagl toplam carpigsma sayisi gibi fiziksel nicelikler, iyonlarin gaz icindeki akibeti

ve sebep olduklar1 olaylar zincirinin anlagilmasi agisindan onemlidir.

Bir iyonun gaz ortamina girdiginde, gaz atomlar: ile yapacagi ¢arpigsma frekansi za-
manla degisen bir niceliktir. Ayrica bu frekans iyonun hizina, gazin sayica yogunlu-
guna, tesir kesitinde baghdir. Ayrica gaz atomlarinin say1r yogunlugunun, gazin
sicakligi ve basinci ile degistiginin de belirtilmesi gerekir. Bu kadar ¢ok paramet-
reyi igeren bir fiziksel olay i¢in hesaplamalar yapmak oldukca zordur. Skullerud,
1968 yilinda bu durumdaki bir iyonun herhangi bir carpigma yapmadan ilerleye-
bilecegi serbest zamani hesaplamak adina bir model geligtirmisg ve bu zorluga bir ¢are
bulmustur. Ayrica caligmasinda bu problemin ¢oziilmesi icin bazi fikirler sunarak

bir de algoritma ortaya koymustur. Baslangi¢ hizi v; olan bir iyonun hizina bagh



olarak ortalama carpigma frekansi;
v(v) = Nvo(v) (2.10)

olarak verilmis olup, burada N birim hacimde bulunan gaz atomu sayisi, v iyonun
hiz1, o(v) ise garpigma tesir kesitidir. Bu noktadaki problem sudur ki; elektrik
alandan dolay1 iyon stirekli hizlanmaktadir. Hizlanma ivmesini a ile gosterirsek hiz
degigimi igin;

v :Ui—i—(lt (211)

yazilabilir. Boyle bir ivme, iyonun parabolik bir yoriingede hareket etmesine sebep
olacaktir. herhangi bir serbest zamanin, ortalama (gergek) serbest zamandan biiyiik

olma ihtimali;

P(t) = exp (— /tT v(|v; + at|)dt> (2.12)

=0

Bu ihtimal i¢in bilgisayar ile (0,1) araliginda uniform rastlantisal bir S sayisi tiretilebilir.
P(t)=2S (2.13)

Ancak hiza bagimli ¢carpigma frekansina dayali bir bilgisayar simiilasyonu, ¢arpigma-
larin sayisit ve kapsami bakimindan oldukga sinirh olacaktir. Bu siirliligi ortadan
kaldirmak, hizdan bagimsiz bir ¢arpigma frekansi diiginmekle miimkiin olup, bu
durumda olayin bilgisayarla simiilasyonu da daha kolay olacaktir. Yukaridaki iki

denklem 7’yu elde etmek icin birlikte ¢oziiliirse ;
r=v"'log$S (2.14)

elde edilmis olur. Ayrica herhangi bir [0,7] araliginda gerceklesecek ¢arpigma sayisi
basitce,

K= /Tu(t)dt (2.15)

ile gosterilebilir. Ayrica 7 kadarlik bir zaman diliminde, gerceklesen ¢arpigma sayisi
eksponansiyel bir dagilima sahiptir. Hatirlanmalidir ki; eksponansiyel dagilim, ken-

disinden onceki fiziksel siireclere bagh olmaksizin dagilim gosteren olaylar: temsil
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eder. Su asamada tartigilmasi gereken, soz konusu fiziksel olay, kendisinden onceki
olaylardan gercekten bagimsiz midir? Yoksa Sklerrud'un bu ¢aligmanin bel kemigi
mahiyetindeki denklemi olay1 temsil etmemekte midir? Uzerinde diisiiniildiigiinde,
herhangi bir 7 zaman diliminde gergeklegen carpigma sayisi, iyonun kesinlikle ken-
disinden once kag¢ carpisma yaptigi ile ilgili degildir. Dolayisiyla Denklem-2.12,

rahatlikla ¢oziillmesi gereken problem i¢in kullanilabilir.

2.5. iyonik Kiimeler

Iyonik kiimeler, bir ¢ekirdek iyon ve bir veya birden fazla nétr atom veya molekiilden
meydana gelir. Iyon yiikii ve indiikledigi dipoller arasinda olusan cekici kuvvet iyonik
kiimeleri bir arada tutar. 0,1 - 1,5 eV araliginda bir baglanma enerjisine sahip olan
bu yapilar, klasik kimyasal baglar ile “van der Waals” etkilesmesi arasinda bir bag
enerjisine sahiptir. COJ -CO, iyonik kiimelerinin olugumu igin belirlenen hiz sabitleri
oldukga biytiktiir ve boyle iyonik kiimelerin CO, bazh gaz karigimlar: igerisinde bol

miktarda bulunduklar: bu tez calismasi kapsaminda ispatlanmigtir.

Literatiirde iyon hareketi ve iyon kimyasi ile ilgili oldukca fazla sayida kaynak
bulunmasina ragmen, gazli detektor simiilasyon programlari, iyonlarin etkilerini
gormezden gelirler. Bazlar ise ikincil gazlarin (quencher) iyonlarini yok sayarak
sadece soygaz atomlarinin iyonlarini dikkate alirlar. Buna ragmen simiilasyon prog-
ramlarinin alinan olgiimler ile neredeyse uyum icinde oldugundan bahsedilebilir
(Bkz. Bolim 4.4.3) ama yaklagim kesinlikle fiziksel degildir. Ornegin; atmosferik
basingta, Ar™ ve Ne™ iyonlari, yiiklerini sadece birkac nano-saniye icerisinde CO,
molekiiliine aktarirlar (Boéliim 3.9) ve bunu izleyen birkag 10 ns igerisinde gergeklegen
kimyasal reaksiyonlar, CO3 - CO, iyonik kiimelerinin, nasil dominant iyon olarak gaz
ortaminda kaldigim1 aciklar. Boyle iyonik kiimeler bazi sartlar altinda biyiiyerek
CO5J - (COy), iyonik kiimelerini meydana getirebilirler. Bir iyon olan bu kiimenin
¢ekirdegi degisebilir ama en azindan birkag s sonra iyonik kiimeler ortama hakim
olacaktir. Boliim 3.10 iyon ve iyonik kiimelerin mobiliteleri i¢gin liiteratiirden elde

edilmig bilgiler icermektedir. Bdéliim 4.4 iyonik kiimelerin TPC detektorlerinde,
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diizgiin elektrik altinda, mobilite kavramindan yola ¢ikarak detektor icerisinde nasil

ortaya ¢iktiklarini gosterir.

2.6. Blanc yasasi

Blanc Yasasi (Blanc 1908) bir iyonun bir gaz karigimi igerisindeki mobilitesinin
hesaplanmasini saglar. Bir iyonun karigim icerisindeki mobilitesinin tersi, karigima
katilan gazlar icerisindeki mobilitelerinin terslerinin agirlikli ortalamalarinin toplami-
na esittir. Gereken toplam siire ), d;(£/K;) ile belirlenebilir, burada d; gaz or-
tamimin kalinhigidir. Blanc yasasia gore bu ifade, d(E/Kpx) ifadesi ile aymdir.
Buradad = ), d; ve Ky;x iyonun karigim icerisindeki mobilitesidir. Bu yasa karigima
katilan gazlarin birbiri ile etkilesime girmesi dikkate alinirsa gecersiz kalir. Benzer
olarak, iyonik kiimeler tasiyici gazlar tarafindan meydana getirildiginde, baz1 sap-

malar beklenmelidir.

T. Holstein ’e gére (Biondi ve Chanin 1961), (Holstein 1955) Blanc yasasinin bazi
noktalarda dogrulamaya muhta¢ oldugundan bahsetmektedir. Yasanin zayif yan-
lar1 Stanley I. Sandler ve E.A. Mason (Sandler ve Mason 1968) tarafindan daha
ayrintili olarak aciklanmaktadir. Bu yazarlar, ¢ok hafif bir gaz ile ¢ok agir bir
gazin karigtirilma durumunda ~ % 5 gibi bir hata payr oldugu hakkinda goriis
bildirmiglerdir. Yasanin bu yazarlar tarafindan bahsedilen en vahim hatasi budur.
Bu ¢aligma kapsaminda kullanilan gazlar kalici dipol 6zelligine sahip degildir. CO,
molekiiliiniin ¢ok diigiik titresim modlari, 80 meV enerjili biikiilme modlari, oda
sicakhiginda % 4, 5 oraninda mevcutturlar ve boyle salmiml dipoller, 6teki gaz atom-
lar1 ile zayif London etkilesimleri yapsalar da ayrica COy molekiiliiniin kuadropol
momenti, sadece kiiciik bir kuvvet tiretir. Buradan ¢ikarilacak sonug¢ sudur ki; bu
diigiik ihtimallere dayanan komplex durumlara ragmen, Blanc yasasi bu ¢aligma igin

kullanilmaya uygundur.
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Sekil 2.1. Sol: COJ iyonlar1 ve COj - (COy),, iyonik kiimelerinin, CO, igerisindeki
mobilitelerine ait Olglimlerinin bir profili. Sag: Bazi mobilite 6lgtimleri igin E/N
grafikleri.

Sekil 2.1 (sol)’da gorildiigi gibi, G. Schultz ve ark. (Schultz ve ark. 1977) ve
P.M.C.C. Encarnagao ve ark. (Encarnacao ve ark. 2015), iyon mobilitesi 6lgtiiklerini
iddia etselerde, iyonik kiimelere ait mobiliteler oOlctiikleri oldukg¢a aciktir. A.B.
Rakshit ve P. Warneck (Rakshit ve Warneck 1979) ve G.P. Smith (Smith ve ark.
1977) tarafindan yapilan mobilite dl¢iimleri agirlikli ortalamalar: icermemektedir.
Tahmini hatalar herhangi bir diizeltme yapilmadan direk olarak yayinlarda oldugu

gibi yansitilmigtir. Yanls ekstrapolasyonlar birkag durumda diizeltilmistir.

Sekil 2.1 (sag)’da ise kirmizi ve turuncu datalar, kiitle spektrometresi kullanilmadan
elde edilmistir. Zayif goriintiileme kalitesinden dolayi, bazi data noktalar: kaybolmus

veya kaymigtir.
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3. MATERYAL ve YONTEM

3.1. iyon—Gaz Etkilesmeleri

Iyonlarin, detektor icindeki elektrik alan diizenini bozarak, detektérden aliman sinyali
etkiledigi daha o6nce bu caligma kapsaminda bahsedilmigti. Giintimiize kadar ih-
mal edilmig bu etkiyi iyi anlamak i¢in, iyonlarin iiretildikten sonra diger iyon-
larla, notr gaz atom ve molekiilleriyle hatta detektoriin i¢ elemanlar: ile ne tiir
etkilesimler yaptigini bilmek oldukc¢a onemlidir. Siiphesiz bu etkilesimlerden en
muhtemel olanlarindan birisi elastik carpigmalardir. Detektor icerisinde iiretilmis
bir iyonun carpigma yapmadan serbest bir yol aldiktan sonra detektoriin igerisinde
bulunan gaz atomlarindan birisi ile garpigmasi olay1 da elastik bir carpigsma olarak ele
alimirsa, carpisan parcaciklarin momentum ve enerjilerinin korundugu kabul edilir.
Carpismadan once iyonun v(v,, vy, v,) hizi ile gelip bir gaz atomuna w(w,, wy, w,)
¢arpmasi sonucunda hizinin ne olacagi, kademeli olarak ¢oziilmesi planlanan bir
diigiimiin zorlu adimlarindan birisi olarak dikkat ¢ekmektedir. Bu problemin ¢oziil-
mesi halinde, garpisma sonrasi iyonun sahip olacagi hiz bilegenleri v'(v,’,v,’,v,)
tespit edilmis olacak ki, ¢oziim i¢in dort tane bilinmeyen soz konusudur. Bunlarin
ii¢ tanesi, her ii¢ boyut i¢in yazilabilecek momentum korunum denklemlerinden ve
bir tanesi kinetik enerji korunum denkleminden gelir. Momentum korunumu igin

asagidaki denklem yazilabilir:

miy V3 + v + v+ myy/2E cosb

:mi\/vg'—l—vg’+v§'+mg\/w§'+w§’+w§' (3.1)

Ancak momentum korunumu her bir eksen dogrultusu ic¢in ayri ayr1 yazilabilir:
!/ /
MUy + MWy = MUy + MWy,

!/ !/
MUy + MeWy = MV, + MW
Y 9=y Y 9=y
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/ /
m;v, + mgw, = mv, + mgw, (3.2)

Carpigmanin iki boyutta gerceklesecegini diigtintirsek bu denklemlerden her hangi
birisi mutlaka kullanilamayacak ve sadece bilinmeyenleri bulmak igin iki denklem
kalacaktir. Carpigma sonrasi iyonun momentumunun her ii¢ eksen tizerindeki bilegen-
lerinin bulunmasi i¢in ti¢tlincii bir denkleme ihtiyac vardir ki bu denklem asagidaki
gibi yazilabilir:

1 1 5 1 1 9

imizﬂ + gy = §mﬂ/2 + 5w (3.3)

Burada Fj gazin carpisma oncesi sahip oldugu kinetik enerji, b ise soz konusu
carpigma igin etki parametresidir(impact parameter). Bu garpigma i¢in etki paramet-
resinin alabilecegi deger aralig1 belirlenebilir. Iyonun bir gaz molekiiliine kafa kafaya
(kiitle merkezleri ayni dogrultu iizerinde olmasi durumu) ¢arpmasi durumunda, etki
parametresinden bahsedilmesi miimkiin olamayacaktir (b = 0). Ote yandan iyon
gaz molekiiliine neredeyse siyirarak (teget) gegmesi durumunda ise etki parametresi

maksimum degerine kavugur dolayisiyla etki parametresi igin;
0 S b S Tgaz + riyon (34)

yazilabilir. Agikgasi bir iyon ve gaz atomunun c¢arpigsmasi olaymin fiziksel olarak
aciklanmas1 bu kadar basit degildir ama basite indirgenebilir. Bunun igin kiitle
merkezi gergevesine (Center of mass frame) gegilmesi sarttir. Bundan sonra bu
cercevede yazilacak fiziksel buytiklikler icin “KM” alt indisi kullanilacaktir. Kiitle
merkezi cercevesine gecmek icin oncelikle kiitle merkezinin hizinin hesaplanmasi

gerekir. Bunun icin agagidaki iglem basamaklarinin izlenmesi gerekir:

ZP:mivi+mgvg7é0

Z Py = mi(vi + Vi) + mg(vg + var) = 0

m;v; + Mgv
M) = T e mg ! (3.5)
i g
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Kiitle merkezi gergevesine gegildiginde carpigsma esnasinda toplam momentumun

yani kiitle merkezi momentumunun sifir oldugu kabul edilir.

Sekil 3.1. iyon ve gaz atomunun ¢arpigmasi temsili.

Dolayisiyla iyon ve gaz atomu carpigsma sonrasi Jekil-3.4’deki gibi egit momentum-
larla ve z1t yonlerde gelis dogrultular ile 6 agist yapacak bigimde sacilirlar. Ctinkii

kiitle merkezinin hiz1 sifirdir. Dolayisiyla;
myivy + mewy = myV cos 6 + myW cos 6 (3.6)
—_————
0

Burada V iyonun, W ise gaz atomunun garpigsma sonrasi hizlaridir. Ayrica kiitle
merkezi ¢ergevesinde ¢oziim i¢in ihtiyacimiz olan iki momentum korunumu denklemi
agagidaki gibi yazilabilir:

miVy + maW, =0

ml% + mgWy =0 (37)

Carpigmanin z-y diizleminde gerceklestigi varsayilarak bu simgeler kullanilmistir.
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Dikkat edilmelidir ki; ¢arpigma ti¢ eksenden herhangi ikisinin olugturdugu bir diizlem-
de gerceklegebilir. Dolayisiyla eksenlerden birisi igin momentum korunumu denklemi
yazmak miimkiin olmayacaktir. Enerji vektorel bir biiyiikliik olmadigi icin enerji ko-

runumu denklemi adina herhangi bir degisiklik soz konusu degildir.

my |v] =ms |w]

mq |V| = My |W|

ol = 22 1L
my

vi= "W
my

Ayrica iyon ve gazin hizlarinin yoni ve siddeti carpisma ya da etkilesme ihtima-
lini 6nemli derecede etkileyecektir. Calisma sirasinda bu onemli ayrintiya dikkat
edilmemis ve bunun sonucunda az da olsa deneysel verilerden uzak Monte-Carlo
sonuclarna ulagilmigtir. Iyonun ve gazin iz vektérlerinin aym yonde olmasi ve
gazin termal hizinin iyonun hizindan fazla olmasi durumunda carpisma veya etki-
lesmenin gerceklesme ihtimali oldukca azalacak, tersi durumda yani iyon ve gazin
hiz vektorlerinin zit yonde olmasi durumunda ise etkilesme ihtimali oldukca arta-
caktir. Bu durumu hazirlayacagimiz programda dikkate alinmasi i¢in bazi istatis-
tiksel hesaplamalarin yapilmasi kacinilmaz hale gelmistir. Gazin hizinin Maxwell
dagilimi gosterecegini diigiinerek yapilan mobilite hesaplamalarinin deneysel veri-
lerle yine tam olarak uyusmadigi gozlenmistir. Problemi basite indirgemek adina
tek boyutlu olarak diisiiniilecek olursa, iyon ve gazin vektorel hizlarinin ayni olmasi
durumunda carpismanin gergeklegmesi miimkiin degildir. Ancak egitligin olmadigi
durumlarda ¢arpigmanin gerceklesmesi beklenir. Bu duruma uyan bir matematiksel
fonksiyon olarak mutlak deger fonksiyonu diigiiniilmiig, carpismanin gerceklestigi du-
rumlar i¢in gaz hizinin dagilimi i¢in bu fonksiyon asagida yazildigi gibi kullanilmig
ve tek boyut i¢in bu problem ¢oziime kavusmustur.

3 2
m __muvT
Jlo) = (m) 4o —ul e TR 35
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Agikcast bu ¢oziime, ayrica hazirlanan bir bilgisayar programi ile ulagilmistir. An-
cak matematiksel analiz yontemiyle de bu sonuca ulagilmaya caligilmigtir. Dogrusal
bir yoriinge iizerinde siralanmig ve Maxwell dagilimina gore hizlara sahip olan gaz
atomlarinin igerisine belirli stabil bir hizla hareket eden iyonu biraktigimizda, ilk
olarak hangi gaz atomu ile carpisacagini belirlemek ile matematiksel analiz iglemine
baglayabiliriz. Bu durumda c¢arpigsma ihtimali devreye girer ki, iyon ve carpisacagi
gaz atomunun konumlari, hizlarinin siddeti ve yoni bu ihtimal tizerinde etkilidir.
Ornegin; tek boyutlu faz uzayinda z1t dogrultularda birbirlerine dogru hareket eden
iyon ve gaz atomunun ¢arpigma ihtimalinin ytizde yiiz oldugu gibi ayni dogrultularda
gitmeleri durumunda hizlarimin biiytikliiklerinin kiyas: bu ihtimali etkiler. Ancak, bir
genelleme yapabilmek adina bu basitlegtirilmig diisiinceden ayrilip, hiz dagilimlar
tizerine distiniilmelidir. Sonugta iyonun serbest zamani i¢in bir dagilim elde edilmek
istenmektedir. Ayrica iyonun gerceklestirdigi her bir esnek carpigsma sonrasi hizinin
belirlenmesi momentum korunum yasalarina bagl kalarak hesaplanmaktadir. An-
cak gaz molekiillerinin hiz dagihimlar: icin Maxwell dagilimi yeteriz kalmigtir. Cilinkii
yukaridaki ciimlelerde aciklandig iizere, gaz molekiilleri her yone ve tam olarak esit
(homojen) olmayan hizlarla hareket ettikleri i¢gin onlarin hizlariin yon ve biiyiikliik-
leri garpigma ihtimalini ve siiresini onemli olciide etkileyecektir. Dolayisiyla daha
once de bahsedildigi gibi, 6nemli olan iyon ile ilk kez ¢arpigsma yapacak gaz molekiilii-
niin hiz dagiliminin bulunabilmesidir. Bunun i¢in tek boyutlu faz uzayinda x = 0
noktasinda ilk hizi olmayan bir iyon ve termal hizlariyla hareket eden k ve [ gaz atom-
larmin hiz dagilimlarimin sirasiyla f(k) ve f(I) oldugu durumda bu hiz dagilimlarinin
toplami olan f(z) = f(k) + f(I) dagilimim elde etmek igin Delta dagilimi kul-

lanilabilir.

/_ o /_ T E Q) FS U+ 1 — 2) = F(2) (3.9)

Delta fonksiyonundan kurtulmak istenirse,

+00
_ _/ dLf () f (1) (3.10)

o

elde edilmig olunur. Sonugcta elde edilen, dagilimlarin toplaminin bir dagihimidir ve

ayrica matematikte evrigim (convolution) integralinin tanmmidir. Simdiye kadar 6zeti
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sunulan matematiksel kural, karsi karsiya bulunulan fiziksel duruma kolaylikla uygu-
lanabilir. Konumlar1 z; ve x5 hizlar1 v; ve vy olan iki tane gaz atomu diigtiniiliirse,

bu gaz atomlarinin iyon ile carpisma stireleri asagidaki gibi tanimlanabilir.

€ X2
= ) To = ——
U1 %)

Denklemlerdeki negatif ifadeler, iyonun konumu ve ilk hizinin sifir oldugu varsayimi

ile agagidaki denklemlerden anlagilabilir.
Zion + T1Vion = T1 + T1V1

Tion + ToVion = T2 + Tola

Sonucta ilk olarak iyona garpacak olan gazin ¢arpma siiresini agagidaki gibi elde

edebiliriz.

o] o] on ] amtteonensearens (G- (5.3)

(3.11)
Bu integralin sonucunda elde edilen deger ise sadece |v|, yani ilk olarak ¢arpigma
gerceklestirecek gaz atomunun hizinin mutlak degeridir. Monte-Carlo yontemi ile
yukarida ulagilan sonuca, matematiksel bir analiz ile de ulasilarak ispati gerceklestiril-
mistir. Bu problemi li¢ boyutlu uzay icin genellestirmeye kalktigimizda, tesir kesiti
ile kargilagiriz. Cok boyutlu ¢arpismalarda tesir kesiti kesinlikle belirleyici bir fiziksel

niceliktir.

3.2. Kutuplanabilirlik Etkisi

Gazli detektorler icerisinde, baska amaglarin varhgi ile birlikte ozellikle foton geri
besleme etkisini (Photon feed-back effect) 6nemli 6lgiide azaltmak igin bir soygaz
ile birlikte, molekiiler bir gazin da (Quencher Gas) kullanilmak durumunda oldugu

bilinmektedir. Kullanilan bu molekiiler gazin kutuplanabilirligi, olas1 iyon-molekiil
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etkilesmelerini onemli olciide etkiler. Oyle ki; molekiiler gazin kutuplanmas1 duru-
munda, iyon ve molekiil esnek ¢arpigma yapmazlar, birbirlerinin etrafinda donerler
ve sonucta birbirlerine paralel dogrultularda ve zit yonlerde sacilirlar. Ayrica bu
olayda momentum degisiminin olmadig1 bilinmektedir. Kutuplanabilirlik etkisini

daha net gozden gecirmek i¢in kii¢iik baz1 hesaplamalar yapilabilir.

Herhangi iki atom arasindaki ortalama mesafenin ne kadar oldugunu yaklasik olarak
hesaplayabilmek, kutuplanma etkisinin anlagilmasi i¢in onemli bir baglangic adimi
olabilir. Bu soru, molekiiler gazin kutuplandigi durumda, iyon ve molekiil arasinda
olusacak elektromanyetik kuvvet ve elektrik alan biiyiikliiklerinin nasil degistigini ve
bu degisimlerin siireci nasil etkilediginin anlasilabilmesi adina cevaplanmaya muhtac-
tir.  Oncelikle 1 ¢cm® gaz hacmi icerisinde 2,7.10" atom / cm® (Loschmidt con-
stant) atom bulunur. Bu hacim igerisinde atom veya molekiiller arasindaki mesafe,
W ~ nm olarak hesaplanir. Yani kabaca bir hesapla iyon ve gaz atomu

veya molekiilii arasinda bu kadar mesafe s6z konusudur.

Detektor igerisinde kutuplanabilirligi olan bir molekiil, 6rnegin Metan ve soygaz
olarak Metan gazinin sik kullanilan bir partneri olan Argon gazimin kullamldig
varsayilip, Argon atomunun ortalama yaricapinin 70 pm ve Metan molekiiliintin or-
talama yaricapinin 200 pm oldugu da goz oniinde bulundurularak basit bir hesapla-
ma yapilmigtir. Tahmin edilecegi iizere iyon, molekiiliin kutuplanmasina sebep ola-
cak ve aralarinda bir Coulomb alan1 meydana gelecektir. Bundan dolay1 birbirlerine

uygulayacaklar: kuvvet r% ile orantili olarak degisecektir.

Elektrik alan ile ilgili olarak;

1 1 —4
E - JE o —- (3.12)
(r+e) (r—e) r3

€ niceligi, iyon ve molekiil arasindaki uzaklik ile kiyaslandiginda ¢ok kiigiik kaldig:
icin ihmal edilebilir. Elektromanyetik kuvvetin, elektrik alan ile orantili oldugu
diigtiniiliirse bu durumda elektriksel kuvvet de 7% ile degilde T% ile orantili olarak
degisecektir. Yani iyonun, bir gaz atomu veya kutuplanmasina sebep olamadigi bir

molekiille etkilesmesi ile kutuplanmasina sebep olabildigi bir molekiille etkilesmesi
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¢ok farklh stireclerdir. Biraz daha ayrintili diigtintiliirse bu etkinin daha fazla oldugu
gortilebilir. Bilindigi tizere dipol moment (u), elektrik alan ile dogru orantihdir,

dolayisiyla elektriksel kuvvet;
F=qE=q% (3.13)
Ayrica temel olrak biliniyor ki;
1
o< B o s (3.14)
bu iligkiyi kutuplanabilirlik katsayisi («) ile gosterebilir ;

1
p=a E= a (3.15)

sonug olarak iyon ve dipol arasindaki elektriksel kuvvet;
F=2C_-=_ (3.16)

Biitiin bu ispatlar ve agiklamalar egliginde soylenebilir ki; eger iyon kutuplanabilme-
sine sebep oldugu bir gaz molekiilii ile etkilegirse birbirlerinin etrafinda dénerler.
Sonucta ayni dogrultuda zit yonlerde, momentumlarinda bir degisiklik s6z konusu
olmadan sacilirlar. Buna bagh olarak kendiliginden polarize olabilen, yani kutup-
lanabilmesi i¢in yakininda bir iyona ihtiya¢ duymayan molekiiler gazlarin detektor

igerisinde kullanilmas1 sakincal olarak degerlendirilebilir.

3.3. Programlama Asamasinin Bilimsel Temelleri

3.3.1. Etki parametresi icin rastlantisal sayilar iiretilmesi

Etki parametresinin 0 < b < (rgq; +7iyon) araliginda degerlere sahip olabilecegi daha

once de belirtilmisti. Normalizasyon kosulu bu durum i¢in yazilacak olursa;

rg+7i rg+7i 1
/ flr)dr = c/ 2rrdr = lc = ——— (3.17)
0 0

m(ry +r;)?
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olarak normalizasyon katsayii elde etmis oluruz. Cok kiigiik (dr) yarigaph bir alan

secilerek hesaplandiginda
7(r +dr)? — mr® = 27rdr

elde edilir. Sonug olarak, etki parametresi igin olasilik yogunlugu fonksiyonu;

Sekil 3.2. Etki parametresi i¢in rastlantisal sayilar tiretilebilmesi icin kullanilan
yontem icin yardimel sema.

2rr 2r
f(r) = Py oS Rl R (3.18)

olarak hesaplanmig olur. Buna baglh olarak kiimiilatif fonksiyon ise;

F(x) = /Ox f(r)dr

v 2
= / L —
o (rg+m:)?

v (3.19)

olarak elde edilir. Etki parametresi i¢in tiretilecek rastlantisal sayr x, kiimiilatif

fonksiyon w ile gosterilirse;

u=F(z) = ———x = Vu(r, +r;) (3.20)

21



F(z) Kiimiilatif yogunluk fonksiyonu

r T'gaz + Tiyon x

Sekil 3.3. Etki parametresi icin kiimiilatif yogunluk fonksiyonu grafigi.

Sonug olarak etki parametresine atanacak rastlantisal sayilar icin;

b= \/gRandom — Uniform(0, 1)(7"g +75)

olarak bir ROOT(ROOT n.d.) satir1 elde edilmig olunur.

Bunun yaninda ispat edilebilir ki; iyonun veya gazin yaricap biiyiikliiklerinin etki
parametresi lizerinde hicbir etkisi yoktur. Denklem-3.25'de toplam yaricap olarak

R kullanilirsa,

T—6 b
; = — 21
sin — 7 (3.21)
elde edilir. Dolayisiyla,
6 b
R 22
cos 5 =4 (3.22)
Ayrica trigonometrik bagintilardan faydalanarak,
cos (20) = cos*(0) — sin*(0) (3.23)
50
cos (0) = 2cos 5 1 (3.24)

yazilabilir. Denklem-3.24, Denklem— 3.20 ve Denklem—-3.22 kullanilarak cos 6 * nin
dagilimi igin [0, 1] araliginda uniform bir dagilim gosterdigi, ayrica iyon ve gazin

yaricapindan tamamen bagimsiz oldugu ispatlanmig olunur.
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3.3.2. Sacilma acgisi i¢in rastlantisal sayilar iiretilmesi

Iyonun bir gaz molekiiliine carparak sacilmasi durumunda sacilma acist (0) ile ilgili
yapilacak hesaplamalar, programlamanin eksenlerin dondiiriilmesi ile ilgili kisminda

oldukca 6nem kazanacaktir. Sekilde goriildiigii tizere;

Sekil 3.4. Iyon ve gaz atomunun ¢arpigsmast durumunda acilar.

b

sina = (3.25)
Ty + Ty
N2 2

cos o = (rg +7s)* b (3.26)

(rg +14)
sinf = sin 2a = 2sin v cos « (3.27)

Y2 2

sing — 2p Vo 70 (3.28)

(rg +1:)

yazilabilir.
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3.3.3. Azimiital ac1 icin rastlantisal sayilar iiretilmesi

Tyon ve bir gaz molekiiliniin esnek ¢arpigmalart durumunda, azimiital aci i¢in elde
edilecek rastlantisal saymin belirlenmesi i¢in 6zel bir fizik kuralina ihtiyac yoktur.
Bilindigi gibi bu ag1, (0, 27) araliginda her degere sahip olabilir. O halde azimiital

acl atanacak rastlantisal sayilar igin;
phi = gRandom — Uniform(0, 2xTMath :: Pi())

olarak bir ROOT komut satirinin yazilmasi yeterli olacaktur.

3.3.4. iyonun hiz vektoriiniin dondiiriilmesi ve rotasyon vektorleri

Kartezyen koordinat sisteminde iyonun hiz bilegenleri agagidaki gibi yazilabilir :

vy = |v| cos b (3.29)
v, = |v|sinfsin ¢ (3.30)
v, = |v|sinf cos ¢ (3.31)

Iyonun gaz atomu ile elastik carpismast olayim incelemek icin, olaya basitlegtirmek
adina kiitle merkezi cervesinden bakilmisti. Bu hamle, olay1 incelemeyi miimkiin
kilacak kadar basitlestiremez. Ayrica rotasyon matrislerini kullanarak, iyonun hiz
vektoril tek bir eksen tizerine dondiiriilmelidir. Ornegin; 6nce y ekseni etrafinda o

kadar dondiiriiliip, x-y diizlemine ¢ekilmesi i¢in gerekli dontisiim matrisi;

cosae (0 —sina

ROT1 = 0 1 0 (3.32)

—sina 0  cos«o
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ardindan z ekseni etrafinda 3 kadar dondiirerek, yalnizca x ekseni iizerine yerlestiril-

mesi i¢in gerekli doniigim matrisi ise;

cosf  sinf 0
ROT2= | —sinf cosf 0 (3.33)
0 0 1

seklinde yazilabilir. Bu iglemler problemi biiytik ol¢iide kolaylastiracaktir. Ayrica bu
islem basamaklar1 Sekil 3.4.2’de ayrintili olarak temsil edilmigtir. Program icin kod
yazmak ve programi sadelestirmek amaciyla, iki ayr1 dondiirme iglemini tek seferde

gerceklegtirecek bir matris elde edilebilir:

cosae (0 —sina
0 1 0 X

—sina 0  cos«

cosf sinfg 0
—sinf cosfB O
0 0 1

cosacos sinf3  cosfsina
—cosasinff cosff —sinasinpf

—sin « 0 COSs &

ayrica sistemin ¢oziimiinde kullanilacak trigonometrik ifadeler;

o — Vit (2)
V Vi (Z2)? + Vi (X)?
cos v = Viigean(X)
VVikenny(2)? + Vi (X)?
Vikm)

(3.34)

sin § =

V Vi (X)? + Vigean (V)2 + Vigean (£)?

seklinde olacaktir.
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3.4. Programlama Asamasinin 1k Test Sonuglari

3.4.1. iyon Simif’inin “carpigsma ve sacilmalar” igin ilk test sonucglar:

Iyonlarm gazli detektorler icerisindeki davraniglarini simiilasyon yoluyla ortaya koy-
mak adina hazirlanan Sinif, iyonlarin gaz atomlar1 veya molekiilleri ile ¢arpigmasi
sonucunda sacilmalari durumunu da dikkate almak durumundadir. Buna bagh
olarak iyonun carpigma sonrasi hizinin radyal bilegenlerinin bir spektrumu elde
edilmigtir. Bu spektrum; z ekseni tizerinde hareket eden bir iyonun c¢arpigmadan
sonra sacilma hizinin radyal bilegenlerini gostermektedir. Bu bilegenlerin simetrik

olmasi, disk seklinde bir iki boyutlu histogram elde edilmeside sebep olmustur.

Ik olarak goze carpan; maksimumlar hari¢ dagihmm olabildigince diiz bir yiizey
meydana getirdigidir. Istatiksel dalgalanmalar gz éniine alindiginda, “n” kutula-
madaki adet ya da olay sayisi olmak tizere; kutulamalarin %30 undaki giris adedi, bir
kutulamadaki ortalama olay sayisindan /n kadar sapma gosterdigi siirece degisim
sabittir. Bu durum dagilimin oldukca diizgiin oldugunu gosterir. Bunun yaninda
iyon ve gaz kiitleleri esit kabul edildiginde elde disk seklinde elde edilen histogramin
yaricapl yani iyonun carpigma sonrasi sahip olabilecegi maksimum hiz, gaz kiitlesi
iyonun kiitlesinin 10'° kat1 biiyiik oldugu kabul edilirse, bu durumda elde edilecek
yaricaptan yani iyonun bu durumdaki ¢arpigma sonrasi sahip olabilecegi maksimum
hizindan ¢ok daha kiiciik olmaktadir. Bu durum da iyonun ¢arpigma sonrasi hizinin
biiyiikligiiniin spektrumu sabit bir hiz degeri gosterir ki; bu hiz iyonun carpigma
oncesi hizindan bagka bigey degildir. Yani gaz kiitlesi ¢ok fazla ise iyon momentu-
munu (veya enerjisini) aktarmadan, ¢arpigma sonrasi ayni hiziyla devam eder. Bu
durum fizik kurallarina olabildigince uygundur. Iyon ve gaz kiitleleri esit alindigimda
ise, cemberin yarigcapi iyonun ¢arpigma sonrasi hizinin yarisini gostermektedir. Egit
kiitleli carpigsan cisimlerin, elastik carpigma sonucu toplam momentumu yari yariya
paylagmalarin1 da fizik kurallar ile ortiigir. Hatta gaz kiitlesinin iyon kiitlesinin
iki kat1 olmasi durumunda, momentumu ayni oranda paylastiklar: tespit edilmistir.

Dolayisiyla hazirlanan Sinif, elastik carpigma testlerinden gecmistir denilebilir.
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Stphesiz disk geklindeki iki boyutlu histogramin keskin kenarlar: da ka¢inilmaz soru-
lara yol acacaktir. Kisa bir arastirma sonunda literatiirde bu sekilde bir prob-
leme rastlanmamustir. Ancak, etki parametresinin sifira yaklastigl, yani neredeyse
kafa kafaya carpismalarin meydana geldigi durumda momentum aktarimi fazla ola-
caktir. Bunun yaninda etki parametresinin daha fazla oldugu, yani kafa kafaya
sayillamayacak ¢arpigmalar meydana geldigi durumda ise momentum aktarimi olduk-
¢a az olacak, iyonun momentumu dolayisiyla hiz1 6nemli bir kayba ugramayacaktir.
Alan olarak diigintildiigiinde, etki parametresinin kii¢iik oldugu, kafa kafaya carpig-

ma ihtimali oldukga diigiiktiir. Bu durum basit¢e bir hesapla ispatlanabilir.

Kanit. Iyonun z ekseni dogrultusunda gelip durgun gaz atomu veya molekiiliine
carptig diiiiniiliirse, etki parametresi b, R = r'gas + Tiyon, 0 sagilma acisi (garpisma

sonrast hizin z ekseni ile yaptigi ac1) olmak tizere,

b
T =055 (3.35)

elde edilir. Ayrica etki parametresinin olasilik yogunlugu Kesim—3.3.1’de tartigilmigtu.

Carpigma sonrasi hizin radyal bilegenleri s ve % orani p ile gosterilirse, p'nin dagilimi,
hizin s dagilimina dontistiiriilecek olursa ki; bu adim olasilik aritmetiginde “Degigken
degistirme” adiyla anilir. Burada p ve s ile aritmetik iglemler yapilacagindan, bun-
larin birimsiz olmalar1 sartini sagladiklarina dikkat edilmelidir. s, p’nin fonksiyonu

olarak yazilirsa (s = g(x)),
g(x) = sin (2 arccos x) (3.36)

elde edilir. Islemi kolaylagtirmak icin fonksiyon trigonometrik ifadelerden kurtul-
malidir.

g(x) = sin (2 arccos x) (3.37)

Bu fonksiyonun tersinden, % oranina ulagmak istenirse, bu denklemin dort farkl

¢oziimii mevcuttur. Bunlardan ikisi negatif sonucglar dogurdugundan, bu degerler

fiziksel bir anlam tagimazlar ¢iinki etki parametresi negatif deger alamaz, dolayisiyla
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kullanilabilir iki ¢oziim asagidaki gibidir:

V- VI &
V2 ’ V2

(3.38)

Bu ¢oziimler fiziksel olarak, hizin radyal bilegenine gore ileri dogru ve geriye dogru
olmak iizere iki ihtimalin varoldugunu matematiksel olarak acikliga kavusturur.
Etki parametresinin sifir oldugu durumda yani kafa kafaya carpigmalarda ve etki
parametresinin gaz yari¢apina esit oldugu durumda yani iyonun gaza sadece dokunup
gectigi durumda, radyal hiz bilegeninin sifir olduguna dikkat edilmelidir. Bu arada g
fonksiyonunun tiirevine de ihtiyag duyariz. Bu durumda degisken degistirme sonu-

cunda;

_ f(g*(9)
19'(g*s(s))]

elde edilir. Bu durumda ¢*s(y) iki ¢oziime sahip olmus olur. Bu yiizden iki ¢oztimiin

f(s) (3.39)

toplamini ele almak zorunlu hale gelmisg olur. Sonucta ¢oztim olarak;

S

O v

(3.40)

elde edilir. Son olarak azimiital agiya gore bir integrasyon alindiginda, s lineer
bagimliligi ortadan kalkmig olur. Bu ¢ozlim; ortasi yaklagik olarak diiz, kenarlar:
Denklem—3.40 de goriilen fonksiyona gore keskin olan, bahsekonu dagilimi matema-

tiksel olarak agiklar. O]

Bu matematiksel ¢oziimiin, disk seklindeki iki boyutlu histogramin keskin kenarlarim
agikladigini asagidaki grafik agikca gostermektedir. Goriildiigi gibi grafik, histogram
izerine miitkemmel oturmaktadir. Sekil 3.5 de mavi renkle belirtilen histogram
radyal hiz dagilimi spektrumunu, kirmizi ile gosterilen grafik ise Denklem—3.40’
da belirtilen fonksiyonun grafigini gosterir. Ayrica histogram, gaz kiitlesinin iyon

kiitlesine gore ¢ok biiyiik oldugu varsayimina dayali olarak cizilmigtir.

Simdiye kadar yapilan testlerde gaz atomu veya molekiilii tamamen hareketsiz olarak

diigiintildii. Gaz atomunun termal enerji ile (Maxwell-Boltzmann parcacik hiz dagili-
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Sekil 3.5. Iyonun radyal hiz dagilim spektrumu.

mina gore) li¢ boyutlu uzaydaki hiz denklemi agagidaki gibi olacaktir.

3k T
m

(3.41)

Vtermal =

Bu durumda polar aginin (iyonun sagilma agisinin) dagilimi igin bir test yapilmigtir.
Bu testler sirasinda iyon ve gaz kiitlelerinin esit oldugu ve oncelikle sicakhigin 0 K
oldugu diigtiniiliirse; kafa kafaya carpisma durumunda bu aci sifir degerini alacaktir
ki; bu ihtimal gok diigiiktiir. Polar aginin maksimum degeri 7 radyan olacak ve
bu durumun gergeklesme ihtimali yine oldukga zayiftir. Sicaklik arttik¢a gazin
iyona carpma hiz1 artacak ve bu durum iyonun geri sacilma ihtimali yani sagilma
acisinin 7 radyan dereceye yaklagsma ihtimalini artiracaktir. Bu dagilim hazirlanan
Smif'tan asagidaki gibi elde edilmistir. Gaz kiitlesi Ar™ iyonunun kiitlesine esit

kabul edilmistir (6,63 10726 kg). Iyonun ilk hiz1 40000 cm/s olarak ele almmustar.
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Sekil 3.6. Cesitli sicaklik degerleri i¢in polar aginin dagilimi.

3.4.2. iyon class’inin “serbest zaman” igin ilk test sonuclar:

Garfield™ benzetisim programi altinda calisacak ayrica iyonlarm gaz ortami icerisin-
deki davraniglarini aciklayabilmek adina hazirlanan Siif” in ilk sonuclari oldukca
olumlu olarak degerlendirilebilir. Tyonun gaz atomlar: ile carpigma frekansinin,
Skullerud yaklagimina gore sadece zamana bagli oldugu belirtilmigti. Test siirecinde
hazirlanan program ile farkli elektrik alanlarda, farkli hizlarda, farkl iyonlar icin
yapilan hesaplamalar ortaya koymustur ki; carpisma frekansi bircok fiziksel para-
metreye baghdir. Ancak degisik fiziksel durumlar i¢in elde edilen ¢arpisma frekansi
spektrumlarinin hepsi, Skullerrud yaklagimini kullanirken ortaya koyup kullandigimiz
bir gercegi acikga dogrulamaktadir. Carpigsma frekansi icin elde edilmis bu his-
togramlar asagidaki gibidir. Bu dagilm elde edilirken, Ar™ iyonu yaricapr 71 pm
(Winter 2010), tesir kesiti sert kiire ¢arpigma modeli dikkate alinarak 615 Mb,
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Sekil 3.7. Ar? iyonlarmin Argon gaz icerisindeki carpisma frekansimnin degisimi.

sicaklik 300 K ve basing 101, 225 Torr olarak alinmigtir. Ayrica gazin say1 yogunlugu
(n0), referans basmci (P0) ve referans sicakligi (T0) sabitler kisminda verilmigtir.
Iyonun ilk hiz1 5 pm /ns, elektrik alan 10® Volt/cm, iyonun kiitlesi 37240 MeV, iyonun

yiikii 1 elemanter yiik olup, iyonun ¢izgisel yoriingede hareket ettigi kabul edilmistir.

Ayrica carpigmalar igin Skullerud yaklagimi kullanilarak elde edilen serbest za-
manin dagilim spektrumu Sekil-3.8’deki gibi elde edilmistir. Maksimum carpigma
frekansi ile herhangi bir zamandaki carpigma frekansi arasindaki iligki hakkinda
daha once Bolim-3.13 ’de bahsedilmigti. Hatirlanacagi gibi iyonlarin gaz atom-
lar1 ile ¢arpisma frekansinin, maksimum carpigma frekansindan kiigiik olmasi du-
rumunda stire¢ olagan akisim siirdiiriiyordu. Ancak tam tersi durumda momen-
tum aktarmmi yapmayan (etkisiz) ¢arpigmalari simiilasyon hesabinda gbz 6niinde
bulundurulamiyor ve bu durumda iki farkli yontem kullaniliyordu. Birincisi serbest

carpigma siiresinin yeniden tretilmesidir. Bu durumda fazladan itiretilen olaylar
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Sekil-3.9(b) da gosterildigi gibi bir fazlalik meydana getiriyor ve Skullerud metoduna
gére cizilen mor egriye uymamaktadir. Ikinci yontem olarak maksimum carpisma
frekansinin kiiciik kaldigi durumlarda, maksimum carpisma frekans: ile carpigma
frekansinin egit oldugu zamana geri doniilerek yeniden bir serbest zaman tiretilmesi
saglanir. Bu durumda ise Sekil-3.9(a)’deki gibi fazladan tiretilen olaylar bu esitlik
noktasina toplanir. Maksimum frekansin belirlenmesi eger serbest zamanin iiretildigi
dongii icerisine yerlestirilirse, bu sekilde bir problemle karsilagilmasi kaginilmazdir.

Maksimum carpigma frekansi1 40 GHz olarak secilmistir. Mor renkli ¢izgi Skullerud

[ —
N o [—] [\®]
|
| | | |

Carpisma zamani olasihig1 (Keyfi birimler)
=
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| | | | | |
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Sekil 3.8. Ar™ iyonlarnin Argon gazi icerisindeki serbest zamanlariin dagihm spek-
trumu.

yaklagimina gore, mavi renkli spektrum ise Monte-Carlo yaklagimina gore hazirlanilan
Smif’tan alinan sonuglar1 gosterir. Ortalama ¢arpigsma frekansinin ¢arpigma frekan-
sindan biiyiik oldugu durum goz 6niine alinmigtir. Maksimum c¢arpigma frekansi yine
40 GHz olarak secilmigtir. Mor renkli ¢izgi Skullerud yaklagimina gore, mavi renkli

spektrum ise Monte-Carlo yaklagimina gore hazirlanilan Sinif’tan alinan sonuclari
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Sekil 3.9. Ar™ iyonlarnin Argon gazi icerisindeki serbest zamanlarimim dagihm spek-
trumu.

>

gosterir. Carpigma frekansinin maksimum g¢arpima frekansindan biiyiik oldugu ve
baglangicta secilen maksimum carpisma frekansinin dongii icerisinde her adimda
yeniden tanimlanmasi durumu goz ontine alinmigtir. Skullerud yaklagimina gore
ihmal edilen zaman araliklar i¢in yeniden tiretilen olaylarin faz- laliginin egitlik
noktasinda toplanmasi durumu soldaki gekilde goriilmektedir. Sagdaki sekil ise
Skullerud yaklagimina gore ihmal edilen zaman araliklar i¢in yeniden tretilen olay-

larin fazlaliginin normalize edilmesi durumunu gostermek icin hazirlanigtir.

Maksimum c¢arpigma frekansinin garpigma frekansindan kiigiik oldugu durumlarda
esitlik anina geri dontliip, maksimum carpigma frekansinin artirilmasi: durumu

Skullerud yaklagimindan gelmektedir. Ancak maksimum carpigma frekansimin hangi
dlciide artirilacagl oldukca énemlidir. Ornegin 1,000001 orammnda bir artig oram
belirlendiginde, iiretilen 10° olay i¢in  Sekil 3.10(a) ’de goriildiigii gibi ihmal
edilen olaylar yerine iiretilen fazladan olaylar yine esitlik noktasinda toplanarak bir
pik meydana getirmistir. Maksimum c¢arpigma frekansinin, ¢arpigma frekansindan
kii¢tik kaldigi her durum ic¢in, geri doniilerek maksimum garpisma frekansinin gok
kiigiik oranda artirilmasi sonuca egitlik noktasi saga dogru kayacaktir. Bu durum
istenmeyen (fiziksel durumu temsil etmeyen) pikin geniglemesine ve biiyiimesine se-

bep olacaktir. Bu durumda eger iiretilen olay sayis1 artirilirsa bu istenmeyen pikin
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kii¢tilip kayboldugu ve spektrumun fiziksel duruma uydugu goslenir. Bu durum ise
maksimum carpigsma frekansi igin yine 1,000001 oraninda bir artig orani belirlen-
diginde, tretilen 107 olay icin  Sekil 3.10(b)’de oldugu gibi bir durum mey-
dana gelecektir. Bunun sebebi ise fazladan otelenen olaylardan dolayr spektrumun
cok az kayarak ve biiyiiyerek istenmeyen pik’i icine almasidir. Ozetle Skullerud
yaklagimi, maksimum carpigma frekansinin artig oranini net olarak tamimlamadigi
icin eksik olarak kabul edilebilir ancak bu eksiklik hazirlanan Siif’tan gercege uy-
gun sonuclar elde edilebilmesi i¢in problemi ¢ozecek bir yontem elde edilmigtir.

Maksimum carpigma frekans1 40 GHz olarak secilmigtir. Mor renkli ¢izgi Skullerud
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Sekil 3.10. Ar™ iyonlarmin Argon gazi icerisindeki serbest zamanlarmm dagihim
spektrumu.

yaklagimina gore, mavi renkli spektrum ise Monte-Carlo yaklagimina gore hazirlanan
Smif’tan alinan sonuclari gosterir. Carpigsma frekansinin maksimum garpigma frekan-
sindan kii¢iik oldugu ve maksimum carpigma frekansinin artig oraninin ¢ok kiictik
(1,000001) oldugu durumda elde edilen spektrumdur. Solda iiretien 10° olay igin
elde edilen serbest zaman spektrumu, sagda ise iiretien 107 olay icin elde edilen

serbest zaman spektrumu goriilmektedir.

Bu yonteme gore; iyon serbest zamani igerisindeki bir anda (0 < ¢ < 7) maksi-
mum c¢arpigma frekansi, ani carpisma frekansindan biiyiik olursa, bu frekanslarin esit

oldugu andaki ¢arpigma frekansi (7yen;), maksimum ¢arpigma frekans: olarak kabul
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edilir(v(7yeni)). Ardindan maksimum carpigma frekansi bir 6nceki durumda uygun
olmayan an igin giincellenir yani artirihir (v(7esi)). Bu durumda elde edilen ¢arpigma
frekans1  Sekil 3.8’de gortildiigii gibi tamamen fiziksel duruma uymaktadir. Mak-
simum c¢arpigma frekansi bu spektrum igin de 40 GHz olarak segilmistir. Mor renkli
¢izgi Skullerud yaklagimina gore, mavi renkli spektrum ise Monte-Carlo yaklagimina

gore hazirlanan Sinif’tan alinan sonuclari gosterir.

Skellerud yaklasiminda dikkat edilmesi gereken c¢ok onemli bir nokta ise iyonun
hizinin biiyiikliigiintin kullanilmasi gerekliligidir. Carpigma frekansi Denklem 3.42
‘e gore iyonun hizinm bir fonksiyonudur. Iyonun hizinm negatif bir deger almast
halinde, carpigsma frekansi da negatif deger alacaktir. Bu durum fiziksel olarak
miimkiin degildir. Bu problem Sekil 3.11(a)’de agik¢a gortilmektedir. Bu gekilde
mavi renkle gosterilen Monte-Carlo simiilasyonu dogrudur, ancak Skullerud yaklagi-
mina gore gizilen dogrulama egrisi yanhsg hesaplanmigtir. Sekil 3.11(b)’de bunun
sebebi goriilebilir. Gortildiigi gibi frekans grafigi kirilmigtir. Program igerisinde
hizin bilegenlerinin karesi kullanildig: i¢in negatif kisim, x eksenine gore simetrik bir
konuma ge¢misgtir. Buradan anlasilmaktadir ki; iyonun hiz1 0,02 ns civarina kadar
negatif bir degerde seyretmektedir ve ancak ayni anda Skullerud yaklagimina gore
¢izilen egrinin maksimum noktasi artmaktadir. Dolayisiyla kesinlikle iyonun hizinin
siddeti kullanilmali ve buna bagl olarak program icerisinde mutlak deger ifadesi kul-
lanilmigtir. Mor renkli ¢izgi Skullerud yaklagimina gore, mavi renkli spektrum ise
Monte-Carlo yaklagimina gore hazirlanan Sinif’tan alinan sonuclar1 gosterir. Solda
iyon hizinin negatif oldugu durum igin elde edilen serbest zaman spektrumu ve sagda
ise iyon hizinin negatif oldugu durum igin elde edilen ¢arpigsma frekansinin zamanla

degisim grafigi goriilmektedir.

Diger bir sonug olarak gaz ortaminda hareket eden iyonun serbest yolunun dagilimi
incelendiginde bu dagilimin iistel bir dagilim olmasi gerektigi 6nceden tahmin edilebi-
lir. Bu tahminin altin1 matematiksel olarak doldurmamiz gerekirse Skullerud’un

ortaya attigl denklem 3.42 ile basglanabilir;

P(t) = exp(— /;Oy(m + at|)dt) (3.42)
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Sekil 3.11. Ar* iyonlarimin Argon gazi icerisindeki serbest zaman dagihim spektrumu
ve ¢arpisma frekansinin zamanla degigimi.

Burada iyonun ivmesi a ile gosterilmig ve t siire sonra iyonun hiz degisimi at ile
gosterilmigtir. Bu t siire sonraki hiz degigimi programda kullandigimiz birim siste-

mine uygun olarak diizenlenirse;

240106
Av = wt (3.43)

m

elde edilir. Ispatin devam icin iki varsayimda bulunulmahdir. Iyonun sabit elektrik
alanda ve ilk hiz1 olmadan harekete gectigi diigiiniilmelidir. Bu varsayimlar ispati

sinirlandirma- makla beraber sadece iglemleri kolaylagtirmak maksatlidir.

21n—6
_ NUEC 10 te—%Eczlo—f*tQaN

P(t) (3.44)

m

Olasilik yogunlugunun dagilimini gostermek adina sabitler gormezden gelindiginde;
P(t) =te” (3.45)

elde edilir. Bu sonug ile iyonun serbest yolunun dagiliminin tstel bir dagilim oldugu
matematiksel olarak kanitlanmig olur. Bu sonucu anlamli bir netlikle dogrulayan

dagilim spektrumu asagidaki gibi elde edilmistir ve bu gekil i¢in kullanilan paramet-
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reler Sekil-3.7 ile aynidir.
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Sekil 3.12. Ar™ iyonlariin Argon gazi icerisindeki serbest yolunun dagilim spek-

trumu.

Bu dagilimin tistel olmasini beklenen bir sonug haline getiren daha belirgin bir sebep

0 05 1 15 2 25 3 35 4 45 5

Adim uzunlugu [pm]

sudur ki; herhangi bir gaz ortami i¢in serbest yolun olasilik yogunlugu;

seklinde degigir. Gortildiigii tizere tistel bir dagilim beklenmektedir. Sekil-3.12 de
bu fonksiyonun grafigi mor renkli bir grafik ile belirtilmigtir. Bu sonucun 6nemli bir
uzantisi olarak iyonun serbest yolu, gazin say1 yogunlugu (N) ve tesir kesitinden (o)

bagka higbir seye bagh degildir. Boylece bu sonug, oldukga komplex bir yol izlenerek

f(A) =oNe N

tekrar ispat edilmigtir.
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3.5. Etkisiz-Carpigma (Null-Collision) Modeli’nin Probleme Uygulanmasi

Denklem—2.15 zamandan bagimsiz bir ¢arpigma frekans: (v) icin ¢oziiliirse,

P(7) = exp(— /OT vdt) ~ exp(—vT) (3.47)

sonucuna ulagiriz. Bu sonug 7 niceligi [0, oo] araliginda [1, 0] araliginda degerler aldig
icin kiimiilatif fonksiyonun 1’den farkli oldugu gercegini gosterir. Buna dayali olarak
T i¢in rastlantisal sayilar tiretilmig ve soz konusu alt program icin kullanilmigtir.
Skellerud’a gore iyonun yolu boyunca gergeklestirecegi carpigmalarin bazilart mo-
mentum transferine sebep olamayacak, dolayisiyla iyonun serbest yolunu etkileye-
meyecektir. Yapilan simiilasyon hesaplamalarinda bu tip ¢arpigmalarin hesaba katil-
mas1 oldukg¢a zordur. Soz konusu teori literatiirde; “Null-Collision Method” olarak
anilmaktadir. Bu metoda gore carpigma frekansi degeri icin rastlantisal bir sayi
tiretilmelidir (¢/). Bu garpigma frekansi kugkusuz gergek garpigma frekansindan (v)
biiytik olmalidir. Diyelim ki; secilen deneme frekansi gercek frekansin iki kati olsun.
Dolayisiyla tiretilen serbest zaman(7’), gergek serbest zamanin (7) yarisi kadar ola-
caktir. Bu soylem su anlama gelir ki; serbest yollar olmasi gerektiginden daha kisa
hesaplanmistir, hatta bu 6rnek igin yarisi kadar hesaplanmigtir. Buradan simiile
edilen garpigmalarin yarisinin etkisiz, yarisi ise gercek (momentum transferine se-
bep olarak iyonun yolunu degistirebilen) garpigmalar oldugu kanisia varilir. Sonug
olarak bu ornek i¢in, toplam ¢arpigsma sayisinin yarisini hesaba katmamiz gerekecek-
tir. Durumu genelleyecek olursak, rastlantisal olarak tiretilen ¢arpigsma frekansinin
gergek carpigma frekansindan biiyiik oldugu her ¢ degeri i¢in, Skullerud’un metodu
dogrudur. Skullerud bu zorlugun, matematiksel bir ustalikla, elde ettigi ¢oziimii
hiza bagimh durum tizerine genellestirerek bu zorlugun iistesinden gelmistir: Ozetle
carpigma frekansi igin sabit bir deneme frekansi se¢mis (') ve segilen bu deneme
frekansiin gergek hiza bagimh garpigma frekansindan (v(v)) biiyiik olmasi sart,

kurgulanan simiilasyon algoritmasinda gozetilmistir.

Skullerud metodu bir 6rnekle agiklanabilir. 7(t) = 1,14 sin(2t) seklinde degisen bir

fonksiyona sahip oldugunu ve rastlantisal olarak tiretilecek garpigma frekansi sabit
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V' = 2,5 Hz olarak ele alindiginda, [0,4] zaman araliginda c¢arpigma frekansi belir-
lenmek isteniyor olsun. Bu zaman araliginda gerceklesecek carpigmalarin serbest
zamanlarimi iki boyutlu bir histogram ile gosterecek olursak Sekil-3.13(a) ve Sekil—
3.13(b)’deki gibi bir gériiniim elde edilir. Verilen fonksiyona gére dagilim gosteren
noktalarin birlegtirilmesi ile olugturdugumuz bir ¢izgi ile dagilimin, dolayisiyla yonte-
min dogrulugu smanmugtir. Sekil-3.13(a)’da rastlantisal olarak iiretilen ¢arpigma
frekansi degeri (v = 1,1 Hz), gercek carpigma frekans: degerinin maksimum degerin-
den (v = 2,1 Hz) kiigiik olarak segilmigtir. Goriildiigi gibi teori dogrulanamamakta-
dir. Sekil-3.13(b)’de ise rastlantisal olarak iiretilen garpigma frekansi degeri (v =
3,1 Hz), gercek garpigma frekansi degerinin maksimum degerin- den (v = 2,1 Hz)
biiyiik olarak secilmistir. Goriildiigii gibi bu durumda teori dogrulanmaktadir. Bu
ornekten de goriildugii gibi Skullerud’un teorisi (v' > v) sart1 saglandigy dlgiide, her

tirli zaman degeri i¢in saglanmaktadir.
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Sekil 3.13. Iyonlarn serbest yollarminim, a) v/ < v b) v/ > v sartlar i¢in histogram-
lar.
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3.6. iyonun Ortalama Serbest Zamani icin Matematiksel Sonuclar

Bu ¢aligmanin bir¢ok kisminda carpigsma siiresinin eksponansiyel bir dagilima sahip
oldugundan bahsedilmigtir. Ayrica Skullerud’un yaklagimini baz alarak Kisim—
3.4.2’de ortalama serbest zamanin belirlenmesi icin baz1 yontemler gelistirilmis ve bu
yontemler 1g1ginda iyon Siif’1 icin gerekli satirlar yazilmigtir. Sonuglari da yine ayni
kisimda ayrimntilar ile tartigilmistir. Ancak bu noktaya kadar calisma kapsaminda

ilk gerceklesecek garpigma icin ortalama garpigsma siiresi bilinmemektedir.

Meseleyi basitlegtirmek adina Sekil-3.14’de gortildiigi gibi, iki gaz atomunun oldugu

tek boyutlu bir faz uzay: tizerinde ortalamalar1 A ve p olan,

fx(x) i %e_i
ve
fy(y) = %ez

fonksiyonlarina gére eksponansiyel dagilimlar olan f,(x) ve f,(y), gaz atomlarinin

hiz dagilimlar1 olsun. Ayrica z eksponansiyel dagiliminin, x ve y dagilimlarinin

Y

Sekil 3.14. Ik carpigmay1 gerceklegtirecek gaz atomunun serbest zaman dagiliminin
elde edilmesini iceren yontemi agiklamak i¢in yardimei sema.

minimumu oldugu digtntldiigiinde, z dagilhiminin ne olacagini bulmak i¢in Kisim-

3.1’ sonunda yer verilen matematiksel bazi yontemler de kullanilarak asagidaki
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integraller ve sonugclar1 ortaya konulmustur.

R [ =g et ei = Lot (3.45)
oo z z 1 1
fy(2) / dx f.(x) = % e nex= % e (it3) (3.49)

Yukaridaki integrallerin sonuclarinin toplami aiagidaki gibi yazilabiir.

fu(2) /:oo dz f,(z) = GL + %) e2(i+3) (3.50)

= A varsayimi i¢in ilk ¢arpigma siiresinin, ortalama carpigma siiresinin yarisi yani
gaz atomu say1s1 kadar olacagim gosterir. Ornegin, problem n atomlu bir sistem icin
¢ozmeye kalkilsa, ilk garpigmanin gergeklegecegi siire, ortalama ¢arpigma siiresi/n
olarak bulunacakti. Bir em?® hacimli bir gaz ortaminda 2,7 10%° tane gaz atomunun
varligr digiiniildiigiinde ilk carpigsma siiresinin ¢ok cok kii¢iik olacagi ortaya cikar.
Ancak bu siirenin ortalama ¢arpigma stiresi ile kiyaslanabilir biiyiikliikte olmasi bek-
lenir. Ayrica bir iyonun, bulundugu ortamda bulunan bir gaz atomu ile ortalama

garpigma siiresi i¢in bu ¢aligmanin onceki boliimlerinde de sikca yer verilen;

T=Av= (3.51)

ifadeleri iizerinde de diigiiniilecek olursa, n gaz atomunun bulundugu bir ortamda or-
talama gergek siire ~ ile tanimlanabilir. Yukarida da ifade edildigi gibi gergekte gaz
atomu sayis1 (n) oldukga biiyiik bir rakamdir ve bu durumda ortalama serbest zaman
¢ok ¢ok kiiciik bir zaman olarak beklenir. Bu sonug ilk bakigta yanhs algilanmaya
oldukga elveriglidir. Ortalama serbest zaman zaten ilk carpigmanin gerceklegsmesi
icin gegen zaman degil midir? Peki o halde neden yukaridaki sonug, daha once
elde edilen ortalama serbest zaman ile kiyaslanamayacak kadar kicliktiir? An-
cak hatirlanmalidir ki ortalama serbest zaman bir dagilimin ortalama degeridir ve
bu dagilim igerisinde sifira ¢ok yakin degerler de mevcuttur. Minimum carpigma

siiresininde bu degerlerin civarinda olmasi oldukca normal bir sonugtur.
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3.7. iyonun Serbest Yolu ve Ortalama Serbest Yolu

Bir parcacigin bir ortama girdiginde sahip olacagi serbest yolu ve ortalama serbest
yolu () sik¢a kargtirilan kavramlardir. Iyon bir gaz ortammna girdiginde etki-
lesme yapmadan gidebildigi yoldur, her defasinda degisebilir, tamamen olasiliklara
baghdir. Ortalama serbest yol ise iyonun gaz ortami icerisinde sahip olabilecegi
serbest yollarin bir ortalamasidir. Ortalama serbest yol igin bir olasilik fonksiyonu
tiretilebilir. Bunun ig¢in iyonun etkilesme yapmadan ¢ok ¢ok kiigiik bir mesafe (J)

veya bunun a kati kadar bir mesafe kateddigi diistiniiliirse,
f(z+0) = (1—da)f(z)
flz+0) = f(z)

f(x+3) = f2) _ daf(a)
0 )

= (1—da)f(x) — f(x) (3.52)

tiirevin tammia ulagirniz. Iste a degeri, ortalama serbest yolu ifade etmektedir.
Dolayisiyla sonucun f/(x) = —af(x) seklinde oldugu sonucuna varilmigtir. Bu dife-

ransiyel deklemin ¢oziimiinden olasilik fonksiyonu;
flx)=e (3.53)

seklinde ifade edilmigtir.

Daha 6nce de belirtildigi iizere bu calismanin temel amaclarmdan birisi Garfield*™"

simiilasyon programi igin bir alt program hazirlamak (Smif), dolayis: ile gazh de-
tektorlerin simiilasyonu yapildiginda, iyon etkilerini de katarak gercege daha yakin
sonuclar elde edilmesini saglamaktir. Bunun i¢in 6ncelikle yapilmasi gereken, hesapla-
malar i¢cinde kullanacagimiz fiziksel niceliklere, rastlantisal sayilar atamaktir. Hazir-

d™ simiilasyon programinin ROOT arayiizii ile calisaca-

lanan alt program, Garfiel
gindan dolay1, atanacak rastlantisal sayilarin Monte-Carlo Yontemi ile iiretilecegi
bi- linmelidir. Tartigilan fiziksel olaylara karigmig olan fiziksel niceliklere rastlantisal

degerler atamak belirli kurallara tabidir. Bu kurallar1 “Fizik” ortaya koyar. Boylece
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¢aligmanin bu boliimiinde hangi fiziksel nicelige, hangi fiziksel kurala veya kural-
lara dayali olarak, nasil bir ROOT komut satiri ile rastlantisal degerler atanacagi,

aciklamali olarak yer alacaktir.

Bir fiziksel nicelik i¢in rastlantisal say1 iiretmek, oncelikle onun igin bir “Olasilik
Yogunlugu Fonksiyonu” yazabilmek ile miimkiin olur(f(x)). Bu fonksiyonun ters

integrali hesaplanarak bir Kiimiilatif Fonksiyon (F(z)) elde edilmig olur :

F) = [ fa)ds (3.54)

Normalizasyon kosulu geregi f(oco) = 1 olmalidir. Ayrica (0,1) arahginda rastgele
atanacak bir deger (y) icin, kiimiilatif fonksiyon u ve olasilik yogunlugu fonksiyonu
¢ ile gosterildiginde,

Pu<§) =&P(u< f(b)) = f(b)

P( Fas(u) <y)=F(y) (3.55)

Rastgele bir b

kuralinin hatirda tutulmas: onemlidir.
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3.8. Deneysel Kurulum ve Mobilite (")lgﬁm Yontemi

Bu calisma kapsaminda Portekiz’in Coimbra sehrinde bulunan Coimbra Universite-
si'ne bizzat gidilerek, isbirligi halinde ¢alisilan bir grup ile birlikte, hazirlanan Sinif
’dan Monte-Carlo Yontemi ile elde edilen sonuclar ile kiyaslanmasi i¢in bazi iyonlarin
bazi gazlar ve gaz karigimlar icerisindeki mobilitelerinin 6lgtimi gerceklestirilmistir.
Literatiir gozden gecirildiginde iyonlarin gaz ortamlarindaki mobilitelerini 6lgmek
i¢in cesitli yontemler ile kargilagilmig olup, CERN RD51 projesi kapsaminda, Uludag
Universitesi ile ortak calisma grubunda bulunan s6z konusu grup bilim insam tarafin-
dan gelistirilen bir yontem ile bu mobilite 6lgiimleri oldukga hassas bir sekilde
olciilebilmektedir. Bu yontemin temelinde, silindir seklinde ve paslanmaz celikten
yapilmig bir tiip igerisine yerlestirilmig bir GEM (Gas Electron Multiplier) detektorii
yapragl vardir. Ancak bu yaprak klasik bir GEM yapraginin tizerine 250 nm kalinh-
ginda Sezyum Iyodiir (Csl) ile kaplanmas: suretiyle modifiye edilmigtir. Sezyum
iyodiir tabakasi, kullanilan bir UV Flash lambadan gelen fotonlardan kaynakli “Fo-
toelektrik Etki” ile elektron tiretilmesi i¢in kullanilmaktadir. GEM yapraginin alt
ve tist metal plakalarina uygulanan 30 Vcivarindaki potansiyel farktan kaynaklanan
elektrik alan egliginde elektronlar GEM holleri igerisine siiriiklenerek enerji kazanacak
ve sonucta holler icerisindeki gaz ortami icerisinde iyonlagmalara sebep olacaktir.
Elde edilen bu iyonlar iist GEM yaprag: ile tistiinde bulunan 1zgara arasia uygu-
lanan elektrik alandan dolay1 bu 1zgaraya dogru siiriiklenecektir. Birinci 1zgaray1
gectikten sonra sadece 0,5 mm’lik bir mesafe sonra sinyalin alindig: ikinci 1izgaraya
kadar elektrik alan etkisi olmadan siirtiklenecek ve sinyalin alindigi bu 1zgara tlizerinde
yik indiikleyerek, sinyal olusumuna sebep olacaklardir. Sistemde iki ayr1 1zgara kul-
lamlmasinim 6nemli bir sebebi meveuttur. Iyon, neredeyse sabit hizla, bir denge
halinde siirtikleneceginden dolayi sinyalin alindigi 1zgara tizerinde sabit akim olugma-
sina sebep olur. Bu sabit akim iyonun i1zgaraya ulagmasi ile bir siire sonra hizla azalir
ve son bulur. Sinyalin alindig1 1izgaranin ontinde bagka bir 1zgaranin da kullanilmas:
suretiyle, sinyalin alindig1 1zgara perdelenmis olur ve sadece iyon iki 1zgara arasinda
iken yiik indiikler ve sinyal olugsumu gerceklesir. Olusan bu sinyal, ¢ok kisa ve bilinen

(0,5 mm) bir mesafede iyonun ilerleme siiresini dolayisiyla iyonun siirtiklenme hizinin
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bilinmesine yardimci olur. Ozetle; osiloskopta birbirinden tamamen bagimsiz iki pik
gozlenir. Bunlardan ilki UV flash lambadan gelen fotonlarin, sinyalin alindig: 1izgara
civarindaki gaz atomlarini iyonlagtirmasi sonucu olusan iyonlarin bu 1zgara iizerinde
yiik indiiklemesinden ileri gelir. Bu pik onemlidir ¢iinkii iyonizasyonun basgladigi
zamanin habercisidir. Bundan sonra asil pik gozlenir ki; bu pikin maksimumu-
nun gosterdigi zaman ile iyonizasyonun bagladigi zaman arasindaki fark siirtiklenme
siiresini gosterir. Bu stire ve uygulanan voltajin meydana getirdigi elektrik alanin

indirgenmis degeri kullanilarak mobilite degerine ulagilir.

3.9. iyonik Kiimelerin Olusumu

3.9.1. Ci1g olugsumu

Ar90% - CO, 10% E Ne 90% - CO, 10%

Iyonizasyon sikligi [THz]

Iyonizasyon siklig1 [THz]
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Sekil 3.15. Ar % 90-CO4 % 10 (sol) ve Ne % 90-COy % 10 (sag)karisimi igerisindeki
iyonizasyon oranlari.

Oncelikle Magboltz v.10.6 kullanilarak hesaplanmus veriler tartigilmalidir (Biagi 1999;
Sahin 2015) (Bkz. Sekil 3.15). Atmosferik basingta ve oda sicakliginda, Ar-CO,
karigimi igerisinde meydana gelen cig ve ilk olarak daha fazla Ar" ve cok daha az
sayida CO, iyonlar tretilir. Ne-CO, karigimlar igin diger karigima oranla, Neon
gazinin iyonlagma potansiyelinin daha yiiksek olmasina bagh olarak daha az oranda

Ne™ iyonlar: ortaya cikar. Soygazlarin iyonlagmasi oldukca basit olmakla beraber,
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¢oklu iyonizasyon ve daha i¢ kabuklardan elektron koparmak suretiyle iyonizas-
yonun meydana gelmesi birgey degistirmez. Aksine CO5 ortaminin 20 - 100 eV ener-
jili elektronlarla bombardiman edilmesi sonucunda, basinca bagh olarak iyonlagma
stireci baglar. Bu durum H.W. Ellis ve Ark. tarafindan gosterilmistir (Ellis ve ark.
1976a). 0,013 Pa basmg altinda, % 98 oraninda COJ iyonlari elde edilebilir. An-
cak bu durumda ortamda C*, Ot ve CO™ gibi iyonlarin varligindan bahsetmek
kacinilmaz olur. Ashinda bu iyonlar 0.13 Pa basing altinda gozlenemezler. 0.26 Pa
basing altinda, OF iyonlar1 ortaya ¢ikmaya baslar ve sayilar1 basinca da bagl olarak

gittikge artar.

Bu iyonlarin kokeni, bilimsel deneylerde ortaya ¢cikma sikligi ile orantili olarak tartig-
ma konusu olmustur ancak Denklem (3.57)'de belirtilen reaksiyon bu olay1 agiklar
(Schilderout wve ark. 1970). 8 Pa basing altinda, daha biyiik iyonlar, ilk iyonik
kiimeler de dahil olmak tizere, ortaya ¢ikarlar ve 100 Pa basingta en yaygin olarak
goriilen iyonlar (% 98), O3 iyonlari ve OF - COy iyonik kiimeleridir. Bunlar atmos-
ferik basing altinda da ortaya c¢ikabilirler ama gozlenemezler. Ciinkii hizlica CO,
ile etkilesime gireceklerdir. (Literatiirden alinan hiz sabitleri ve agirlikh ortalamalar

((Anicich ve Huntress Jr.; Boris 1992a)):

OF+CO; — Of +CO (k=1,340,10 10" cm?/s) (3.56)
O +CO;+M— 0OF -COy +M(k=0,5+0,110"" ecm®/s) (3.57)
CT +COy — COT 4+ CO (k=1,120£0,078 1077 cm?/s) (3.58)
COT + COy — COF 4+ CO (k=1,020 £ 0,075 1077 cm?/s) (3.59)

Atmosferik basincta ve % 10 COg ile hazirlanmig bir karigim icerisinde iki reaktantl
(two-body) reaksiyon siiresi' yaklagik 370 ps civarindadir. O3 iyonlar ise, ii¢ reak-
tanth reaksiyonlar sonrasinda, CO5 molekiilleri ile iyonik kiimeler meydana getirirler.

4

Fazla kinetik enerji ve baglanma enerjisi “yardimc1” molekiil (M) tarafindan emilir.

Eger sadece COy molekiilii yardimer olarak rol {istlenirse, bu olay 300 ns stirer ve

'Reaksiyon siiresi, 7, kalan reaktant miktarmin 1/e oranina diigmesi igin gegen siire olarak
anlagilmalidir. Bu siire, gazin oda sicakhgmda say1r yogunlugunun N = 2,45 10*°/cm?® oldugu
varsayilarak, reaksiyonun hiz sabitinden hesaplanir.
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diger gaz molekiilleri de yardimeci olarak rol almalar1 durumunda 10 kat hizlanabilir.
Dolayisiyla sadece iyonik kiimeler ve belki OF iyonlar1 atmosferik basing altinda

detekte edilebilirler.

3.9.2. Argon ve Neon iyonik kiimelerinin olugsumlari

Argon atomu CO, molekiiliine gore daha yiiksek bir iyonizasyon potansiyeline sahip-
tir ve Ar™ iyonlari, COy oranmmin % 10 oldugu varsayilirsa, ~ 0,85 ns icerisinde

yitklerini COy molekiiliine aktaracaklardir (Anicich 1993):

Ar™ + COy — Ar + CO5 (k=14,80+0,72 107" cm?®/s) (3.60)

Alternatif olarak, Ar' iyonlari, 1951 yilinda John Hornbeck tarafindan da ispat
edildigi gibi molekiiler iyonlar olabilirler (Hornbeck 1951). Ayrica yiiksek basing-

larda, ti¢ reaktantli reaksiyonlar icerisinde de bulunabilirler:

At +Ar+M — Art - Ar+ M (k=2,340,2 107" cm®/s) (3.61)

burada M, Ar veya COs olabilir ve daha once de bahsedildigi gibi enerji-momentum
korunumunu saglarlar. Reaksiyonun hiz sabiti, Wei-cheng F. Liu ve D.C. Con-
way’den alinmigtir (Liu ve Conway 1975). Benzer bir degeri (k= 2,0 1073! cm®/s)
K. Hiraoka and T. Mori yaymlamigtir (Hiraoka ve Mori 1989). B.M. Smirnov (Boris
19920) k = 2,2 1073 cmb/s gibi bir deger 6nermistir. % 90 Ar kullanilarak hazirlan-
mis bir karigimda, Argon atomlar: yardime: roliinii iistlenir ve reaksiyon yaklagik

8,9 4+ 0, 8 ns siirer.

Ar* iyonunun Ar atomu ile rezonans yiik transferi i¢in hiz sabiti k = 4,6 1071 cm3 /s
olarak elde edilmistir (Martin 2010) ve boyle reaksiyonlar 100 ps zaman alir. Bu
siire molekiiler iyon olusumu icin gerekli stireye gore ¢ok daha kisadir. Boylece, bu
calismanin amaclar1 icin bu reaksiyon sadece, Ar" iyonlarmin Ar gaz icerisindeki
mobilitesi ¢ok kiiciik oldugunda énem kazanir. Ayni durum Ne™ iyonlarmin Ne gaz

igerisindeki durumu igin de gegerlidir. Bkz. Boliim 3.10.3.
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CO4 oraninin % 10 larda kaldigi durumda Ne bazli karigimlar icerisinde, yiik transferi
iki basamakli bir reaksiyondan ibarettir ve bu reaksiyon toplamda ~ 8 ns igerisinde

gerceklesir:

Net +COy — CO'T + O+ Ne (k= 0,500 0,050 10 cm?/s) (3.62)

CO" + COy — COF +CO (k=10,16£0,77 107*° cm?/s) (3.63)

COj iyonlar1, Boliim 3.9.3’de agiklandig iizere, iyonik kiimeler olusturmaya dogru
giderler. Hiz sabitleri ve agirlikli ortalamalar V.G. Anicich and W.T. Huntress Jr.
tarafindan hazirlanmig makalelerden derlenerek elde edilmistir (Anicich ve Huntress

Jr.).

Net 4+ Ne +M — Net - Ne+ M (k=0,6 107" cm®/s) (3.64)

3.9.3. Karbondioksit iyonik kiimelerinin olugsumu

Esasen bu caligma kapsaminda oneminin en ¢ok vurgulanmasi gereken reaksiyon,
COj3 iyonunun CO, gaz molekiilleri ile ii¢ reaktantli bir reaksiyona girmesi suretiyle

COj3 - CO, iyonik kiimelerin olusumudur:

COJ + COy + M — COJ - CO, + M (3.65)

B.M. Smirnov tarafindan yapilan bir derleme (Boris 1992¢), bu reaksiyon igin bir hiz
sabiti verir: k = 2,4 1072 cm®/s. Bu deger A.B. Rakshit and P. Warneck tarafindan
onerilen k = 2,1 1072® ¢cm%/s degerine oldukga yakindir (Rakshit ve Warneck 1979).
P. Coxon and J.L. Moruzzi de bir takim ol¢gtimlerde bulunmusg ve elektrik alana bagh
olarak k = 0,8 & 0,2 1072® ¢cm®/s degerini k = 10714 - 107! cm?/s olarak ortaya

atmiglardir (Coxon ve Moruzzi 1977).

48



Eger sadece CO, molekiilii yardimer olarak rol alirsa ve COg oraninin % 10 oldugu
varsayilirsa, iyonik kiimelerin karakteristik olusum stiresi 0, 7 - 2, 0 ns olarak hesaplan-
migtir. Eger yardimci molekiil olarak Ar rol oynarsa bu reaksiyon 100 defa daha
hizhdir. Karigimdaki COy orani ¢ok az olsa bile, bu reaksiyonun olugum hizi gazli
detektorler igerisinde gergeklesen iyon transferinden daha hizhdir. Tipik olarak
100 ns - 100 ps araliginda bir reaksiyon siiresinden bahsedilebilir. Ayrica COZ
iyonunun Argon atomu ile iki reaktantli, yari uyarilmig bir durumla sonuclanan
bir reaksiyona girdigi literatiirde bildirilmigtir. COs molekiilii bu durumu Ar ile
degistirebilir (Illies ve ark. 1985) ve sonugta yine COj - CO, iyonik kiimeleri olusur.

Bu mekanizmalarin hiz sabitlerine literatiirde rastlanmamaigtir.

COJ + Ar — COJ - Ar (3.66)
COJ - Ar + COy — COF - CO, + Ar (3.67)

Sadece CO4 gazinin bulundugu bir ortamda rezonans yiik transferi ~ 110 ps gibi bir
zaman araligina sahiptir (Anicich 1993) ve bu deger aymi ortamdaki ii¢ reaktanth
bir reaksiyon icin gereken stire olan 7 - 20 ps stiresinden daha uzundur. Mobilite
tizerindeki etki, bu nedenle soygazlarla karsilastirildiginda daha kiigiiktiir. Bkz. 3.17
ve 3.18:

COJ + COy — COy + COZ (k=3,70+0,37 1071 cm?®/s)  (3.68)

3.9.4. Ar-CO, karigimi igerisinde birincil iyonik kiimelerinin olusumu

Sekil 3.16 (sol)’da iyonik kiimelerin olugumu sema ile gosterilmigtir. Ayrica baglangig-
ta olusan iyonlarm % 901 Ar™ olmakla birlikte, bunlarm cogu 6zellikle diisiik basmc-
larda yiiklerini CO3 molekiillerine aktardiklar1 goriiliir. COJ iyonlar1, CO5 molekiil-
leri ile iyonik kiimeler meydana getirme egilimindedir. Gaz basinclar1 olarak 1 bar
(siirekli), 0,75 bar (kesikli) ve 0,5 bar (noktali) olarak gosterilmistir. Hiz sabit-
leri Mathematica (Wolfram Research 2014) programi kullanilarak hesaplanmigtir.

Siire¢ Ar™ iyonlarinin olugumu ile baglamig olsa bile ¢ok yiiksek ihtimalle CO3 - CO,
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Iyon orani

k=4.8010"

C0;.C0, €<— CO,LAr <— Ar.CO, —> Ar Ar
?

hizli ?

Zaman [s]

Sekil 3.16. Sol:Ar-COy karigim igerisindeki iyonik kiimelerin olusumunu gosteren
diyagram ve takip eden gecigler. Sag: Iyon veya iyonik kiimelerin birbirine doniigiimii
sirasinda sayilarinin degigimi.

iyonik kiimelerinin olusumu ile son bulur. Ar™ - Ar yapilarmm olusumu (dimer),
Sekil 3.16 (sag)’ da goriildiigii iizere, karigimdaki Ar oranmin yiiksek olmasi ve
ayrica basincin atmosferik basingtan ¢ok yiiksek olmasi kosuluyla, yiik degistirme
reaksiyonlarimin gélgesinde miimkiindiir (3.60). Sekilde bilinen gegisler kirmizi ile

gosterilmistir, ayrica cm?/s veya cm®/s hiz sabiti birimleri gegerlidir.

Ik adim, molekiiller aras: yiik degistirme reaksiyon tarafindan maskelenmekte (3.60),
CO, molekiiliiniin yiiksek oranda kutuplanabilirligi ile desteklenmekte ama Ar™ - Ar
iyonik kiimelerinin yiiksek kararliligi ile engellenmektedir. Tkinci adimdaki ligand
anahtari, A. Illies ve arkadasglari tarafindan tartigildigi gibi, homoniikleer iyonik
kiimelerin yiiksek baglanma enerjisinden faydalanir (Illies ve ark. 1985) ama kiime ici
Art.COy’dan Ar-CO; a yiik degisimi ile rekabet edip edemeyecegi siiphe altindadir.
Literatiirde kendisinden hi¢ bahsedilmemesine ragmen, COy molekiiliiniin diigiik iy-
onlagma potansiyelinden kaynakli olarak hizla gerceklesebilecegi tizere kiigiik de olsa

bir ihtimal mevcuttur.
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3.9.5. iyonik kiimelerin olusumu ve bozunumu

van 't Hoff diyagramlarma gore CO3 - (COy), iyonik kiimeleri (Hiraoka ve ark.
1988; Illies 1988), 300 K sicaklk ve diigiik basing altinda (70 - 400 Pa) ¢ok fazla
biiyiiyemez. Bir ¢ekirdek iyon beraberinde ne kadar ¢ok gaz molekiiliinii indiikleyerek
beraberinde siiriikliiyorsa, o kadar genigler. Ayni durum Ar" - (Ar),, iyonik kiimeleri
icin de gegerlidir (Turner ve Conway 1979; Hiraoka ve Mori 1989). Yiiksek basing
altinda ise, iyonik kiimeler, atmosferik basing altinda ve oda sicakhiginda gercekles-
tirilmis, ayrica bu ¢aligma kapsaminda kullanilan iki deneyde gorildiigii gibi, giderek
genigler. H.W. Ellis ve arkadaglar1 (Ellis ve ark. 1976a) tarafindan ortaya konmus
pozitif iyon kiitle spektrumu, bir HCO™ iyonunun bir nCO, molekiilii ile cevrelenmesi
seklinde yorumlanabilir. Burada n = 2 - 8 araliginda kalacaktir. Hidrojen atomu
hava kirliliginden kaynaklanir. Bu verilerin bir analizi olarak Z. Berant ve arkadaglar:
(Berant ve ark. 1989), iyonik kiimelerin boyutunu n ~ 4, 3 olarak buldular. Z. Berant
ve arkadaglar1 ayrica kiitleleri 46 - 522 Da , sicakliklarin 90 - 250 °C araliginda kala-
cak gekilde, bir dizi 18 molekiilden bahseder. Burada n o exp(—Ty/T) seklinde
bir iligki verilmistir. Sicaklik oda sicakligina eksrapole edilirse, ¢ok biiyiik iyonik

kiimelerle kargilagilabilecegi ortaya cikar (n ~ 12).

Y. Ikezoe ve arkadaglar1 (Shimizu ve ark. 1982) 200 us boyunca iki tip iyonik kiime
gozlemlediklerini vurgulamiglardir: CO3 - (CO3),, (n =0 - 4) ve CO"-(CO,), (n=
2,3) 200 ps. Boyle iyonik kiimeler ilk 100 s igerisinde meydana gelir ve yaygin bir
zaman sabiti olan 190 us icerisinde kaybolurlar. 200 ps’den itibaren boyle iyonik
kiimeler artik gozlemlenemezler. Onlarin yerini bagka bir iyonik kiime ailesi alir.

Bunlarin tamami HoO, CO veya ikisini de icerirler.

Bunlarin hizli olugumu ile paralel olarak, , CO3 - CO, iyonik kiimeleri oldukea biiyiik
bir entalpi degerine sahiptir. (0,68 £ 0,04 eV,9 (Mautner ve Lias retrieved May 4,
2015) ve bu yiizden olusumun uzun zaman alacag beklenebilir. Entalpi, karigima bi-
raz daha COy molekiilii eklenmesi durumunda kademeli olarak azalir (Hiraoka ve ark.
1988). Y. Ikezoe ve arkadaglar1 ve ayrica P.C. Engelking’in bulduklari is1iginda (En-

gelking 1987), CO5 - CO, iyonik kiimesinin yagam omriiniin onlarca veya yiizlerce
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ps oldugunu varsaymak dogru kabul edilebilir. Iyonik kiimelerin bozunumu bu
yiizden COjJ iyonlarinin olugum sebepleri arasinda rahatlikla gosterilemez. Ar™-Ar,
iyonik kiimelerinin yagam omrii kiimenin biiyiikliigiine gore degigir ve 60 - 75 us

araligindadir (Lepere ve ark. 2005).

3.10. Mobilite

3.10.1. Karbondioksit iyonunun Karbondioksit igcerisindeki mobilitesi

CO5 iyonunun CO, igerisindeki mobilitesinin 6l¢iilmesi, bircok zorlukla karsilagilaca-
g1 anlamia gelmektedir: Ciinkii COJ iyonlar kendi gaz atomlari, ortama karigmig
diger molekiiller (6rnegin su) veya ortamda bulunan oksijen ile hizlica iyonik kiimeler
meydana getirirler (Ellis ve ark. 1976a). Kiitle spektrometresi olmadan yapilan
deneylerde COjJ iyonlarini iyonik kiimelerden ayirmak imkansizdir ve Langevin teori-
si kullanilarak elde edilmis degerler (~ 1,8 cm?/V.s) giivenilir degildir (Bkz. Bolim
3.10.3).

Bu mobilite degeri ilk olarak W.T. Huntress Jr. tarafindan 1972 yilinda, 1 Pa
basingdan daha kii¢iik bir basing altinda olciildii. Bu ol¢imden, elektrik alanin
sifir oldugu vurgulanmak iizere, 1,21 4 0,02 cm?/V.s degeri elde edildi (Huntress
Jr.). Bu deger 1979 yilinda P.A. Coxon ve J.L. Moruzzi tarafindan dogrulandi.
Onlar 1,26 £+ 0,05 cm?/V.s degerini, p = 3,5 - 13 Pa gibi bir basing altinda elde
etmiglerdi (Coxon ve Moruzzi 1979). Bu deney L.A. Viehland ve E.A. Mason
tarafindan yapilan bir seri 6lglim igerisinde yer almigtir (Viehland ve Mason 1995).
M. Saporoschenko (Saporoschenko 1973), E/N > 140 Td indirgenmis elektrik alanda
ve 77 Pa basing altinda ol¢timler almig ancak bu ¢aligma icin ihtiya¢ duyulan 20 Td "a
dogruluk pay1 yiiksek bir extrapolasyon yapilmasi mimkiin degildir, Bkz. Sekil 2.1
(sag). Ayrica bu deneyde ortamda bulunan potansiyel Oksijen seviyesinin yiiksek
olmasindan yakinilmaktadir. Son zamanlarda, E. Basurto ve arkadaglari (Basurto
ve ark. 2000), p = 0,66 - 20 Pa basig¢ altinda ve oda sicakliginda mobilite dl¢iimiinii
gergeklegtirmis ve bu deney E/N > 85 Td indigenmis bir elektrik alan varhgimda
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yapildigindan, M. Saporoschenko’nun verilerinin bu ¢aligmada kullanilmasi igin yapil-
mas1 gereken extrapolasyondan daha az iglem gerektirir. Dolayisiyla daha kullanigh

oldugu soylenebilir.

Bu dort deneyden elde edilen mobilite degerleri diigiik degerdeki elektrik alana
ekstrapole edildiginde, bir olgiide kabul edilebilir sonuclar elde edilir, Bkz. Sekil 2.1

(sag).

A.B. Rakshit ve P. Warneck (Rakshit ve Warneck 1979), tarafindan yapilmig bir
calisma, oncelikle hiz sabitleri ile ilgili olmasina ragmen, iyon ve iyonik kiimelerin

diisiik basinctaki mobilitelerini icermektedir.

3.10.2. Karbondioksit iyonik kiimesinin Karbondioksit igerisindeki mo-

bilitesi

P.A. Coxon and J.L. Moruzzi, p = 53 - 67 Pa basing altinda, iyonun yani sira n = 1
biiyiikliigtindeki iyonik kiimeleri tanimlamiglardir (Coxon ve Moruzzi 1979). Diisiik
basing altinda elde ettikleri bu sonug 1,07 + 0,04 cm?/V.s araliginda degigen bir
derlemeden ibarettir (Viehland ve Mason 1995).

Hem S. Rokushika ve ark. (Rokushika ve ark. 1986) hem de H.W. Ellis ve ark. (El-
lis ve ark. 1976a), atmosferik basingta tiim pozitif iyonik kiimeler igin yaklagik
olarak ayni mobilite degerleri elde etmiglerdir. CO, molekiilii, kutuplanabilirligi
sayesinde kolayca iyonik kiimeler olusturacak ve bu siirecte bazi iyon ¢ekirdeklerinin
rolii oldukea kiiciik kalacaktir. Iyonik kiimelerin detektor icerisindeki gaz ortamimda
ilerlerken, defalarca ortamda bulunan gaz molekiillerini ¢ekmesi ve tekrar serbest
birakmasi suretiyle zamanla degisik gaz atomlar ile etkilegsime girmesi muhtemeldir.
Sonug olarak mobilitesi ol¢iiliirken ayni zamanda kiitle spektrometresi ile kiitlesi de
oOlciilen iyonik kiimelerin kiitlesinin dogru olgiildiigii soylenemez. Hatta bu deneyler
ayni basing ve sicaklik altinda gerceklestirilmis olsa bile, bu iki deneyde elde edilen

sonuclar birbirine ¢ok yakihk gostermemektedir: 0,96 £ 0,02 cm?/V.s ve 1,06 =+
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0,02 cm?/V.s. Bu verileri yayimlayan bilim insanlar1 bu farki deney ortaminda ya-

banci atomlarin bulunabilecegi kuskusu ile agiklamiglardir.

G. Schultz ve ark. (Schultz ve ark. 1977), kiitle spektrometresi kullanmadiklarimdan
iyonlar: hassas olarak tespit edememiglerdir ama onlarin atmosferik basingta caligtik-
lar1 diigtintiliirse, aslinda iyonik kiimeleri 6l¢tiikleri ihtimali kuvvetlidir. Ayni durum
H. Schlumbohm’un p = 1, 3 - 130 kPa basing altinda yaptig1 deney icin de gegerlidir
(Schlumbohm 1962).

Ayrica, p = 1 kPa basing altinda, P.M.C.C. Encarnagao ve ark. (Encarnacao ve ark.
2015) tarafindan yapilan en son 6lgiimlerde de kiitle spektrometresi kullanilmamigtir.
Bolum 4.4.1°de goriilebilecegi tizere, bu deneyde de kuvvetle muhtemel olarak iyonik
kiimelerin mobiliteleri 6lgtilmiigtiir. Bu deneyde 6lglilen mobilite EF/N ~ 20 Td
degerinde basamak geklinde bir diisiis gostermektedir. Daha yiiksek elektrik alan-
larda, K degeri diger degerlerde iyonik kiimeler i¢in elde edilmis mobilite degerlerine
oldukca yakindir. Cok diiglik basinglarda lineer bir yiikselig bulan T. Huntress Jr.
(Huntress Jr.) harig, diger tiim deneylerde 25 Td degerinin altinda mobilite 6lgtimle-

rinin yapildigi goriilmektedir.

PDG’den elde edilmig mobilite degerleri ile hazirlanmig bir grafik (Olive ve Parti-
cleDataGroup 2014), Sekil 2.1 (sol)” daki gibidir. A.B. Rakshit ve P. Warneck ve
G.P. Smith ve ark. (Smith ve ark. 1977) tarafindan elde edilmis degerler, bu grafige
eklenmemigtir. Ciinkii onlar, iyonik kiime mobilitesini O3 iyonunun mobilitesi olarak
tahmin etmiglerdir. Ol¢iimiin zorluklarma ragmen, CO; mobilitesi CO3 -(COs),, mo-
bilitesinden daha fazla bilimsel literartiirde yer bulmustur. Iyon ve iyonik kiimelerin,
dogru varsayilarak yayimlanan mobiliteleri birbirine aykiri degerlerdir. Hata oranlar

S =1,3ve S =2 3 olarak bulunmustur.

Bu kadar tartigma igerisinde bir hatirlatma olarak soylenmelidir ki, bu caligma i¢in
L.A. Viehland ve E.A. Mason tarafindan yapilmig olan derleme dikkate alinmistir
(Viehland ve Mason 1995).
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3.10.3. Karbondioksit iyonik kiimesinin Argon ve Neon igerisindeki mo-

bilitesi

— Langevin polarizasyon

| i3} —— Langevin polarizasyon
------ Langevin elastik (fit)

2t — 1R

»
n

35

Mobilite [em?/V .sec]
Mobilite [em?/V.sec]

(] S Ar - I Ne

6 789 2 3 4 56789 , 2 3 6789 2 3 4 56789 2 3
10 10 10 10

Tyon kiitlesi [Da] Iyon kiitlesi [Da]

2

Sekil 3.17. Bazi iyonlarin Ar ve Ne igerisindeki, 10 Td indirgenmis elektrik alandaki
indirgenmis mobiliteleri.

CO3 - CO, ionik kiimesinin Ar icerisindeki mobilitesine literatiirde rastlanmamstar.
Bu nedenle 1905 yihinda Langevin tarafindan ortaya atilmig bir yaklagim (Langevin
1905; Davies ve ark. 1966) kullanilarak mobilite hesaplanmigtir. Iyon ve gaz etki-
lesmeleri i¢in yiik-indiiklenmis dipol kuvvetinin baskin oldugu durumda mobilite, ku-
tuplanabilirlik («) ile tamimlanir. Gaz atomlar: kutuplanabilir degilse veya molekiil
biiytikse Langevin formiilii sert-kiire modelini dikkate alarak yeniden diizenlenir.
Indirgenmis kiitlenin [, iyon ve gaz molekiiliiniin yaricaplari toplaminin d olarak
gosterildigi limit:

1 1
Ko< ——

Jar  Evh

(3.69)

seklindedir.

Prensip olarak, Langevin’in formiilii, kutuplanabilirlik limiti igerisinde mutlak tah-
minleri verir. Ciinkii a degeri bu calisma kapsaminda kullanilan gazlar i¢in ytliksek
dogruluk oranlariyla bilinmektedir. Sekil 3.17, Ar icerisinde iyonlarin mobilitelerini,
iyi tamimlanmig bir polarizasyon limitinden faydalanarak ortaya koyar. Bu sekil

icin dayanak olarak ele alinan derleme, 300 K veya benzer sicakliklarda yapilmig
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deneylerden segilmistir (Ellis ve ark. 19765, 1978, 1984; Viehland ve Mason 1995);
Zeev Karpas ve ark. tarafindan alinmig, alifatik ve aromatik Amin’lerin 250 °C
sicakliktaki mobiliteleri, kiitlenin mobilite tizerine etkisinin gézlenmesi ve kiyaslamanin
yapilabilmesi i¢in eklenmistir (Karpas ve ark. 1989); Metil Ester’lerin mobiliteleri,
belirtilmemis bir sicaklikta, Souji Rokushika ve ark. (Rokushika ve ark. 1986) ve baz
uyusturucu ve peptit bilegenlerinin 250 °C sicaklikta, Laura M. Matz ve ark. (Matz
ve ark. 2002) tarafindan elde edilmig mobilite degerleri yine ayni maksatla grafige
dahil edilmigtir. Bu caligma icin gerekli goriilmiig iyon mobiliteleri mavi renkte,
hata oranlar: ile birlikte gosterilmigtir. Mavi egrilerden kesiksiz olan1 polarizasyon
limitini ve kesikli olani ise elastik limitini gosterir (Bkz. Denklem 3.69). Elastik
limit icin ¢izilen egriler, iyon kiitlelerinin ve gaz molekiillerinin kiitlelerinin kendi
yarigaplarimin kiipii ile orantili olduklar1 diiglintilerek ¢izilmistir. Sert-kiire (hard-

sphere) modeline gore ¢izilmis egriler ise yesil ile gosterilmistir.

Ar™ iyonlarmin kendi gaz icerisindeki mobilitesinin diisiik olduguna dikkat edilme-
lidir. Bu durum rezonans ytik transferi ile aciklanabilir ve genel olarak tiim gazlar
icin gegerlidir. Ayrica CO, i¢indeki mobilite degeri % 20 - 25 oraninda daha fazla
hesaplanmigtir (Bkz. Sekil 3.18). COs igerisinde sagilma kismen elastik degildir. Bu
durumun kaynagi sayisiz i¢ serbestlik derecelerinin varligidir. Bu durum, Edward
A. Mason tarafindan da belirtildigi gibi mobiliteyi sadece % 10 oraninda degistirir.
Diger bir faktor, ol¢timlerde iyonik kiimeler olarak belirtilmese de, CO5 molekiiliiniin
iyonik kiimeler olugturma egilimi olabilir. Polarizasyon limiti Ne icerisinde de hassas
olarak verilmemistir. Elastik limit icerisinde, Langevin’in formiilii ile mutlak tahmin-
lere ulagilamaz ¢iinkii d hassas olarak bilinmemektedir. Mobilitenin kiitleye bagliligi,
organik molekiillerin mobilitelerinin 6l¢timii ile kiyaslanarak dogrulanmistir. Boylece,
biiyiik iyonik kiimelerin mobilitelerinin, onerilen polarizasyon limitinden daha kiigiik

olmasi beklenebilir.
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3.10.4. Soygazlar igerisinde iyon mobilitesi

Bu caligmada ihtiya¢ duyulan bir¢ok mobilite degeri agsagida gosterildigi sekilde li-
teratiirden almmig ve kullamilmustir: Ar icerisinde Ar™: 1,51 4 0,02 cm?/V.s ve
Ar icerisinde Ary: 1,83 40,02 cm?/V.s degerleri HW. Ellis ve ark. (Ellis ve ark.
1976b) tarafindan; Ar igerisinde COJ: 2,15 40,17 cm?/V.s degerleri W. Lindinger
ve D.L. Albritton tarafindan (Lindinger ve Albritton 1975); Ne icerisinde Ne™:
3,9140,04 cm?/V.s, Ne icerisinde Nej: 6,34 40,12 cm?/V.s ve Ne icerisindeCOJ :
7,26 £ 0,15 cm?/V.s degerleri ise H-W. Ellis ve ark. (Ellis ve ark. 19760, 1978;
Viehland ve Mason 1995) tarafindan derlenmis ve bu tahminlerin en yenisi olarak
Ne; (Beaty ve Patterson 1968; Orient 1973) olarak ele almmigtir. Tiim bu mo-
bilite degerleri /N = 20 Td alam baz alinarak derlenmistir. Bu indirgenmis alan
degeri deneylerde temel olarak baz alinmig bir deger olarak goze bakmakta olup,

Boliim 4.4’de ayrintili olarak ele alinmigtir. Sekil 3.18 (sol)’da goriildiigii gibi genis

g — Langevin polarizasyon §
> S0 O O N R Langevin elastik (fit) | = 1o}
g 22 — 1A {1 &
i) 160
2 o
8
E 18 140
S
S e 120
1.4 x
100
12 co; ? 2q, (COL(CO,),
] CO,.Co, O “{"‘to S | sof
* g
0.8 i . 60k
s . RN
osf o Alifatik aminler oy wl
0al ° Aromatik aminler ]
o Metil esterler L Ne 4
02 C02 1 ” /

6789 2 3 4 56789

2 3 45
10 1()2

Tyon kiitlesi [Da] g, [eV]

Sekil 3.18. Sol: CO, igerisinde,10 Td’a extrapole edilmig indirgenmig mobilite
degerleri. Sag: Ar, Ne (egriler) ve COy (data noktalar1) elektron etkisi ile tesir
kesiti degerleri.

yatay bir hata orani goze batmakta ve COJ - (COy),, iyonik kiimesinin atmosferik
basingta biiyiikliigiiniin belirsizligini vurgulamaktadir (Boélim 3.9.5). Sekil 3.17
altinda yapilan agiklamalarda ayrintili bilgi mevcuttur. Sekil 3.18 (sol)’da ise 19
Aralik 2014 ve 27 Subat 2015 tarihlerinde LXCat (Pitchford n.d.)’dan elde edilmistir.
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Argon veritabanlari: Magboltz 8.9 (Steve Biagi), Hayashi (Makoto Hayashi (Hayashi
2003)), IST-Lisbon (D. Rapp ve P. Englander-Golden (Rapp ve EnglanderGolden
1965)), Morgan (W. Lowell Morgan, Kinema Research Software) ve Phelps (C. Yam-
abe ve ark. (Yamabe ve ark. 1983)). Neon veritabanlari: Morgan (W. Lowell Morgan,
Kinema Research Software), SIGLO (Meunier ve ark. 1995), Phelps (Phelps last up-
dated in 2010), Magboltz 7.1 ve 8.9 (Steve Biagi), Puech (Puech ve Mizzi 1991). CO,
veritabanlari: Hayashi ((Pitchford ve ark. 1985)), Itikawa (kaynak belirtilmemis) ve

Morgan (W. Lowell Morgan, Kinema Research Software).
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4. ARASTIRMA BULGULARI

4.1. Mobilite igin Gelistirilen Modeller

Iyonun gaz icerisindeki mobilitesi hakkinda iki farkli fiziksel durum icin ayr ayr iki
model geligtirilmistir. Bu modellerden ilki sicakligin 0 K oldugu diisiiniildiigiinde,
iyonun termal etkilerle siiriiklenmesi durumu s6z konusu olmayacagi yargisidir. Bu

durumda tamamen elastik olmayan carpigmalar hakimdir. Iyonun ortalama serbest

yolu i¢in;
1
A= — 4.1
No (4.1)
yazilabilir. Burada N, gazin sayica yogunlugu, o ise toplam tesir kesitidir ve
o=m(ry+1;)? (4.2)

olarak tanimlanabilir. Ayrica elektrik alan etkisinde hizlanan bir iyonun ivmesi;
a=-— (4.3)
olarak belirlenir. Bir ortalama serbest yolu almasi i¢in gegen siire;

1 qF 2A
A=- Ly [0 (4.4)
2 m qF

seklindedir. A degeri yerine yazilirsa;

2m
t:”qENa (4.5)

elde edilir. Buradan iyonun ortalama hizi;

A1 E
gL [ 4 VE (4.6)
t 2V Lom E
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seklinde olur. Buna bagl olarak iyonun gaz icerisindeki mobilitesi;

v

//L = E

1 q 1

- E Namﬁ

olarak elde edilmig olur. Yukarida kaba taslak olarak yapilan hesab1 daha hassas bir
denklem elde etmek i¢in kullanabiliriz. Ortalama serbest yolun eksponansiyel bir
dagilima sahip oldugunu ele alarak integral hesabi agagidaki gibi yapilabilir.

©qE , e
= — d 4.9
y /0 2m vV 4 (4.9)

Denklem—4.7, Denklem—4.4 ve Denklem—4.5 kullanilarak mobilite;

1 q

Ay i 4.10
H="/2 omEN (4.10)

olarak elde edilir. Burada o tesir kesiti, m iyonun kiitlesi, kg Boltzman sabiti, N

gazin say1 yogunlugu ve ¢ iyonun yikudiir.

Ikinci bir fiziksel model; cok zayif elektrik alanda termal etki ile siiriiklenen bir
iyonun mobilitesi i¢in gelistirilmistir. Iyonun termal siirikklenme hizi, Boltzman
yasasina gore;

vy = /8kyT'mm (4.11)

seklinde olacaktir. Burada k, Boltzman sabitidir. Cok kii¢iik bir giddette elektrik

alan etkisi altinda termal etki altinda siiriiklenen bir iyon igin;

o 1 qF 1

dE:/ do LBy 2z el
0 ~ 2" m ve A

serbest Yol =~~~

wvme  zaman

—x\

yazilabilir. Burada ayrica e”** ifadesi serbest yolun olasilik yogunluk fonksiyonudur.

Bu integralin ¢oziimiinden ;

B qE\?

2
muy

dE (4.12)
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elde edilmig, buna bagl olarak mobilite ifadesi ;

dE 1 Aq
_— - _ 1 4.13
H (i) E  mu ( )

olarak bulunmustur. Termal hiz ve ortalama serbest yol ifadeleri yerine yazilirsa;

1

1 q
K= \/g\/]{?BTNO'\/m

(4.14)

gibi bir ifadeye ulagilmig olur. Bu ifade Mason-Schamp teorisi ile uyum igerisindedir.

Bu model i¢in farkli bir yontemle mobilite hesaplanabilir. Yukaridaki yontemde
mobilite hesab1 yapilirken, iyonun ilk hizi hesaba katilmamisti. Bu defa iyonun ilk
hizin hesaba katarak mobilite ifadesine ulagilmas: hedeflenmistir. Iyonun anhk hiz

v iken, kiiclik siddetteki elektrik alan altinda alacagi yol igin;

/°° /°° x +1qE x 2e%/A 1 < 1 v ) 4z d

T = Y e exp | ——=—= r dy

—00 0 Ovtermal 2m Vtermal A vV 27TR,MS 4 2 RMS 0
(4.15)

A

Vtermal

Denklem—4.7 ve Denklem—4.11 kullanilarak mobilite;

Yukaridaki integral ile iyonun kadar bir stirede alacagi mesafe hesaplanmigtir.

= %N\/_\/—ZZW (4.16)
olarak elde edilir. Burada m iyonun kiitlesi ve ¢ iyonun yiikiudir. Elde edilen
bu mobilite denkleminde ilk hiz terimine rastlanilmamaktadir. Zaten kullanilan
matematiksel yontem gozden gecirildiginde ilk hizin dagilimi i¢in Gauss dagilimi
kabul edilmistir. Gauss dagiliminin ortalamasi sifir degerine esit oldugu i¢in bu integ-
ralin toplam alinan yola, dolayisiyla mobiliteye etki etmemesi dogal kargilanmalidir.
Ayrica elde edilen mobilite denklemi icerisinde, elektrik alan ifadesi de yoktur. Bu-
radan yola cikarak, diigiik elektrik alan egliginde hareket eden iyonun mobilitesi,
elektrik alanin giddetinden bagimsizdir denilebilir. Elde edilen bu sonug, deneysel
veriler ile de bire bir ¢rtiismektedir. Ayrica bu sonug, daha 6nce elde edilen sonug

ile yani aslinda yine Mason-Schamp teorisi ile uyugmaktadir.
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4.2. iyonun Hizi, Siiriiklenmesi ve Diflizyonu Hakkindaki Tk Bulgular

Serbest zaman ve ¢arpigmalar i¢in ayr1 ayri yazilmig olan fonksiyonlar birlegtirilerek,
sonunda bir iyonun siirekli olarak ¢arpigma ve ¢arpigma sonrasi serbest yolu boyunca
sacilma, ardindan tekrar carpigmasi simiile edilebilecektir. Ancak, programlar birleg-
tirildikten sonra herhangi bir aksakligin olup olmadigimi anlayabilmek icin her bir
fonksiyon ayr1 ayri tekrar testlerden gecirilmistir. Oncelikle fiziksel siirecin simiile
edilmesi ic¢in olaym bir yerden basglamasi gerekir. Gercekte iyonun ortaya ¢ikma
anl1 yani iyonizasyon, detektoriin etkilesme bolgesinde herhangi bir yerde meydana
gelebilir ve bu esnada iyonlagmak iizere olan gaz atomu veya molekiiliiniin hiz da
termal etkilere bagh olmakla birlikte istatistiksel olarak degiskendir. Ozetle olayn
baglangicini simiile etmek olabildigince zordur. Bunun igin iki farkli yontem mev-
cuttur. Birincisi; “Maxwell Dagilimi” na uygun olarak baslangi¢ kosullar1 icin
“Monte-Carlo Yontemi® ile rastantisal sayilar iiretilmesidir. Ikincisi ise bilimsel
cevrelerce daha ¢ok tercih edilen bir yontem olmakla birlikte, mobilite gibi bir fizik-
sel niceligi simiile etmek icin ¢ok daha uygundur. Literatiirde bu yontem ”Ergodic

«

Principle (Ergodik Prensip)“ olarak bilinir. Olay herhangi bir yerden baglatilir.
Belirli bir stire sonra hiz, serbest zaman, serbest yol gibi fiziksel nicelikler tama-
men ilk degerlerle istatistiksel olarak iligkisiz olarak kabul edilinceye kadar devam
edilir. Bu yontem literatiirde her tirli fiziksel durum i¢in olmasa da, deneyler ve
simiilasyon galigmalarinda siklikla kullanilmaktadir. Siirecin 6nemli bir kisminin
gormezden gelinmesi temeline dayanir. Etan iyonlarimin Etan gazi icerisindeki mo-
bilitelerinin dl¢iimiinii yapan Cortez (Cortez ve ark. 2013) tarafindan, deneysel
ol¢iimlerde iyonlarin olusumundan sonra 42, 73 mm boyunca geligen siire¢ gormezden
gelinip, sadece son 0,5 mm ilerlemeleri siireci dikkate alinarak mobilite olgiimleri
gerceklestirilmistir. Amac Ol¢limiin, istatistiksel bagimlilik bakimindan olabildigince
baglangic sartlarindan arindirilmasidir. Literatiirde bu tip 6rmeklere siklikla rast-
lanir. Iyonun hizimn degisik elektrik siddetteki elektrik alanlar esliginde nasil degis-
tigini gosteren bir spektrum Sekil-4.1’da verilmisgtir. Goriildiigii gibi 100 V/cm gibi

diigtik bir elektrik alan varliginda iyon neredeyse elektrik alandan hig etkilenmeyip
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Sekil 4.1. Cesitli elektrik alan degerlerinde, iyon hizinin olasilik yogunlugu spek-
trumu.

sadece termal etkilerle hareket etmektedir. Bu durum, spektrumun neredeyse tama-
men Maxwell-Boltzmann dagilimi ile 6rtiigmesinden anlagilabilir. Elektrik alanin,
spektrumu Maxwell-Boltzmann dagilimindan saptiramayacak kadar diigiik degerlere
sahip oldugu durumlarda, sekilde de goriildiigii gibi difiizyon dominant bir rol iistlen-
mektedir. Elektrik alan siddeti arttikca, iyonun ortalama hizininda arttigi goézlen-
mektedir. Bu durum gercege uygun bir sonug¢ olmakla birlikte hiz degerleri is-
pata muhtactir. Elde edilen bu hiz degerlerinin dogrulugunun test edilmesi icin
oncelikle, iyon igin serbest zamanin bir spektrumuna ihtiyag duyulur ki; bu spek-

trum Sekil 3.10’da gortilebilir.
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4.2.1. Enine ve Boyuna sicaklik parametreleri

Gaz igerisinde siiriiklenen iyonun hareketine sebep olan en baskin iki sebep elektrik
alan ve termal etkidir. Bu etkiler egliginde hareket eden bir iyonun hareketi siiresince
sahip olacagi anlik hizlarin ortalamasi alinirsa siirtiklenme hizina ulagilmig olunur
(U = wg4). Ancak iyonun istetistiksel olarak yayilma hiz1 ile ilgili bilgi edinmek
adina, iyonun her bir adimda sahip oldugu anlik hiz ile siiriiklenme hiz1 arasindaki
farklarinin bir ortalamasi diisintilmelidir. Ancak asagida gosterildigi gibi bunun

sonucu olarak sifir elde edilmektedir.

V—03=0—1vg=0 (4.17)

Bu sonug fiziksel bir anlam tasimamaktadir. Bu durumda RMS (Root Mean Square)

degerinin tercih edilmesi bu durumdan kurtarabilir.
(v — vg)? = v? — 2004 + V3 = v2 — V3 (4.18)

Elektrik alan etkisinden kaynakli hiz stirikklenme hizidir. Dolayisiyla anlik hizin
siiriiklenme hizindan farki, elektrik alan ile iligkili olarak diigiiniilemez. Dolayisiyla
v — vy degeri termal etkiden kaynaklanir. Bu hizdan kaynakl enerji agagidaki gibi
yazilabilir ve Boltzman yasasi ile iligkilendirilebilir.

1 — 1

- 2 _
mvtermal - 2

5 knT) (4.19)

Bu denklem igerisinde yer alan sicaklik degeri boyuna sicaklik degeridir (7). Elek-

trik alan dogrultusundaki nicelikler boyuna olarak nitelendirilmektedir.

Elektrik alan dogrultusu digindaki dogrultulardaki anlik hizlarin vektorel toplam-

larmin sifir olacagy sdylenebilir (7 = 0). Bu anlik hizlarin RMS degeri i¢in dogruca,

1 —— 1 —
§mv§ermal = §kBTL =2 (4.20)

Bu denklem icerisinde yer alan sicaklik degeri ise enine sicaklik degeridir (7).
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4.3. Tesir kesitlerinin gozden gegirilmesi

Iyonun gaz ortamida esnek veya esnek olmayan carpisma yapmasi ihtimali, elastik
veya elastik olmayan tesir kesitleri ile belirlenir. Bu tesir kesitlerini ayr1 ayr1 diisiin-
meden once toplam tesir kesiti hakkinda biraz tartigilmasi gerekir. Asagidaki tabloda
literatiirden ve atomik yaricaplar dikkate alinarak elde edilen tesir kesitleri gosteril-

mistir.

(Cizelge 4.1. Gazl detektorler icerisinde siklikla kullanilan gazlara ait iyonlarin, bu
gazlar icerisindeki tesir kesitlerinin deneysel ve atomik yaricaplar dikkate alinarak
hesaplanmuig degerleri (Ellis ve ark. 1976b), (Ellis ve ark. 1978), (Ellis ve ark. 1984),
(Viehland ve Mason 1995).

He Ne Ar Xe
HeT | Tgg=300 K, T=300 K
O'deneyse1:7374
Ugcomctrik:172
Oran = 61,17
NeT | Tgg=300 K, T=300 K | Tgg=300 K, T=300 K | Trg=300 K, T=294 K
odeneysel:2878 Udeneysel:8275 Udeneysel:8877
CJ'geometrikzla5 Ugeometrik:LS Ugeometrik:3v7
Oran = 19,2 Oran = 45,83 Oran = 23,97
Art Teg=293 K, T=325 K | Trgg=175 K, T=077T K | Tgg=300 K, T=300 K
Gdeneyse1:2674 adeneyse1:5871 Udeneyselzl5770
Ugeometrik:373 Ugeometrik:3a7 Ugeometrik:6=3
Oran = 8 Oran = 15,70 Oran = 24,92
XeT Teg=300 K, T=295 K Teg=300 K, T=300 K Teg=300 K, T=294 K Teg=325 K, T=300 K
Udeneyse1:3279 Udeneyse1:4476 gdeney561:9372 Udeneyselz249
Ugeometrik:671 Ugeometrik:677 Ugeometrikzlo O'geometrik:15
Oran = 5,39 Oran = 6,66 Oran = 9,32 Oran = 16,6

(iizelge incelendiginde literatiirden elde edilen deneysel tesir kesitlerinin, geometrik
olarak hesaplanan tesir kesitlerinin yaklagik olarak 100 kat1 kadar daha biiytik deger-
lere sahip oldugu goriiliir. Hesaplamalarda atomik yaricaplarin kullanilmas1 bu sonu-
cun elde edilmesinde etkili olabilir. Bu kugku ile geometrik hesaplamalar i¢in farkl
bir yaricap tanimi kullanilarak tekrar bir degerlendirme yapilmasi uygun goriillmiis-
tiir. Literatiire bakildiginda bu islem icin atomik yarigaplar diginda iki tiir yaricap
tanimi daha mevcuttur. Bunlardan ilki “Kovalent Yaricap” otekisi ise “van der
Waals Yarigap1” olarak kargimiza gikar. Kovalent yarigap, etkilesme (kovalent bag)

halindeki birbirinin aynisi olan iki atomun cekirdekleri arasindaki mesafenin yaris

olarak tanimlanabilir. van der Waals yaricap1 ise birbirine bagh olmayan atomlarin
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gekirdekleri arasindaki mesafenin yarisi olarak ele alinabilir (Housecroft ve Sharpe
2008),(Oxtoby wve ark. 2008),(Chang 2005). Bu yarigaplar Sekil-4.2’da goriilebilir.

(Sekil http: //chemwiki.ucdavis.edu web sitesinden alinmigtir.) Birbirine bagh atom-

»oe

‘van der Waals cap1

> € >
Kovwvalent bag mesafesi

! van der Waals ;
yarigapt Kovalent yarigapa

Sekil 4.2. Kovalent ve van der Waals yarigaplarinin sekil ile temsili.

lardan bahsetmedigimize gore van der Waals yarigaplarinin kullanilmasinin daha
dogru olabiliecegi diigliniilebilir. Geometrik hesaplarin bu yaricap tanimi dikkate

alinarak hesaplanmasi durumunda elde edilen tablo agagidaki gibidir.

Cizelge 4.2. Gazli detektorler icerisinde siklikla kullanilan gazlara ait iyonlarin, bu
gazlar icerisindeki tesir kesitlerinin deneysel ve van der Waals yaricaplar1 dikkate
alinarak hesaplanmig degerleri (Winter 2010), (Ellis ve ark. 1978), (Ellis ve ark.

1984), (Viehland ve Mason 1995).

He Ne Ar Xe
HeT [ Tre=300 K, T=300 K
Udeneyse1:7374
Ugeometrik:25
Oran = 2,94
NeT | Tgg=300 K, T=300 K | Tgg=300 K, T=300 K | Trg=300 K, T=294 K
Udeneyse1:2878 0'deneyse1:8275 Udeney361:8877
chomctrik:27 chomctrik:30 Ugcomctrik:37
Oran = 1,07 Oran = 2,75 Oran = 2,39
Art Teg=293 K, T=325 K | Trg=175 K, T=077 K | Trgg=300 K, T=300 K
Gdeneyse1:2674 0deneyse1:5871 Udeneyselzl5770
Jgeometrik:34 Jgeometrik:37 Ugeometrik:44
Oran = 0,78 Oran = 1,57 Oran = 3,57
XeT | Tpr=300 K, T=295 K | Tpg=300 K, T=300 K | Tpz=300 K, T=294 K | Teg=325 K, T=300 K
Udeneyse1:3279 Gdeneyse1:4476 Gdeneyse1:9372 Udeneyselz249
Ugeometrik:40 Ugeometrik:43 Ugeometrik:51 Jgeometrik:59
Oran = 0,82 Oran = 1,04 Oran = 1,83 Oran = 4,22

Cizelge—4.1 ve 4.2 incelendiginde goriilebilir ki; bir iyon kendi gazi igerisinde yaklagik
iki kat daha fazla tesir kesitine sahip olmaktadir. Hornbeck bu olay1 “Kuantum

Mekaniksel Simetri Etkisi” olarak agiklamigtir. Bir iyonun gaz ortami igerisindeki
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suriiklenme hizi tii¢ seye baghdir. Bunlar; iyon ve gazin carpisma anindaki etki-
lesme kuvvetleri, gazin sicakligi ve elektrik alan siddeti olarak sayilabilir. Boyle
bir durumda iyon ve gaz arasindaki etkilesme kuvvetleri arasinda kinetik ¢ekim ve
polarizasyon etkisi oldukca dominanttir. Bunlardan ilki i¢in, iyon ve gaz atomu
(veya molekiilii) sert elastik birer kiire olarak diigliniilmiig ve bunlarm birbirine ¢ok
yaklagtigi anda aradaki mesafe, yaklagik olarak bunlarin yaricaplar: toplami kadar
olacagi belirtilmistir. Bu modele literatiirde “Hard Sphere Model” olarak rastlanilir.
Polarizasyon c¢ekim etkisi, iyonun gaz atomunu kutuplagtirmasi ve ¢ekmesi ma-
rifetiyle meydana gelir. Bu iki kuvvetin haricinde bagka bir etkilesim kuvvetinden
bahsedilebilir. Bu fi¢ilincii etki ¢ekirdeklerin etkilesmesi ile meydana gelir ve etki-
lesen cekirdeklere baghdir. Eger etkilesen cekirdekler simetrik ise bu etki gozlenir.
Bu etkiyi olugturan kuvvet rezonans ¢ekiminden dogar. Bunun yaninda rezonans
itmesinden dogan ters igaretli bir kuvvetin varligindan da bahsedilmektedir. Car-
pisma sirasinda iyon-gaz arasinda elektron aligverisi yoluyla yiik transferi gerceklesge-
bilir. biitiin bu ekstra etkiler ¢carpigma teorisinden ayri olatak diigiiniilemez ve sonug
olarak tesir kesitini artirirlar. Ozetle simetrik cekirdeklerden olusan iyon-gaz ikilileri
i¢in ¢arpigma tesir kesitleri digerlerine gore gok daha daha biiyiik olacaktir(Hornbeck

1951).

Mevcut tesir kesiti tablolarinda goriilen bazi bogluklarin doldurulmasi i¢in yapilmasi
gereken Olctimler ilk bakigta oldukc¢a zor olduklar icin yapilmadigi disiiniilebilir.
Buna karar verebilmek i¢in reaksiyon stirelerine bakilmasi, bir fikir edinilmesi agisin-
dan yeterli olacaktir. Ornegin; He' iyonlarinm Neon gazi icerisindeki mobilitesinin
olciildiigii diisiiniildiigiinde, He™ iyonunun enjekte edildigi; Ne, Ar, Xe gibi gazlar
igerisinde iyon haliyle, mobilite o6lgiimiinii miimkiin kilacak siire kalmasi ¢ok diigiik
bir ihtimaldir ve dikkat edilmelidir ki He" iyonunun iyonlagma enerjisi ( 24,8 eV),
Neon gazinin iyonlagma enerjisinden ( 21,6 eV) daha fazladir. S6z konusu gazlarin
iyonlagma enerjileri daha diisiiktiir ve He™ iyonuna cok kisa bir siirede elektron-
larini kaptiracaklar boylece kendileri iyon haline geleceklerdir. Dolayisiyla iyonlagma
enerjisi biiyiik olan bir gazin iyonunun, iyonlagma enerjisi daha diigiik olan bir gaz
icerisinde mobilitesinin Ol¢iimii cok ama ¢ok zordur. Cizelgede bu zorluga ragmen

alinan ve literatiirden derlenen bazi degerler mevcuttur. Anicich ve Huntress bu
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tip reaksiyonlarin hiz sabitlerini ol¢miislerdir. Bu konudaki c¢ikarimlar yapilirken

(izelge—4.3’de belirtilmig veriler kullanilacaktir. Bu duruma gore reaksiyon stireleri

Cizelge 4.3. Bazi gaz iyonlar1 ve gazlar arasindaki reaksiyonlar ve hiz sabit-
leri(Anicich ve Huntress Jr.).

Reaksiyon Hiz Sabiti [cm®/s] | Reaksiyon Siiresi [s]
+ Hata orani

HeT + He — HeT + He 510710 + %10 75,4.107 12

Het 4+ Ne —» NeT + He + ~ | 1,2.10715 + %30 31,4.10°°

HeT + Ar — Reaksiyon Yok < 10713

HeT + Kr — Reaksiyon Yok < 1011

Het + Xe — XeT + He 7,10712 £ %20 5,39.10~9

Net + Ar — Ar + Ne 6,10 £ %50 6,29.100

Net 4 Kr — Reaksiyon Yok < 10714

Art + Kr — Reaksiyon Yok < 10714

Krf + Kr —» Krt + Kr 8,3.10710 £ %20 45,43.10~ 12

gozden gecirildiginde Cizelge-4.1’daki bog alanlardan sadece Het iyonlarmin Neon
gaz1 icerisindeki ve Ne™ iyonlarmim Argon gaz icerisindeki mobilitelerinin 6lciilmesi

daha muhtemel goriinmektedir. Ikinci 6l¢iim sonuglar: zaten meveuttur.

4.4. Deneysel Sonuglar

Boliim-3 igerisinde sikca belirtildigi gibi, bu ¢caligmanin tamamlanabilmesi icin litera-
tiirde mevcut olan veya teorik hesaplamalarla elde edilebilen veriler yetersiz kalmigtir.
Dolayisiyla caligma sirasinda ihtiyag duyulan deneysel veriler, diinyanin cesitli la-
boratuvarlarinda elde edilmis ve ortak bir yayinla literatiire kazandirilmigtir (Kalkan

ve ark. 2015).

4.4.1. Coimbra’da elde edilen mobilite degerleri

P.M.C.C. Encarnagao ve ark. (Encarnacao ve ark. 2015), iyonlari Ar-COj igerisinde-
ki indirgenmis mobilitelerini, p = 1, 07 kPa basing altinda, £/N = 20 Td indirgenmis
elektrik alanda, oda sicakliginda ve COs oranimi 0,05’den 1’e kadar degistirerek
olgmiiglerdir. Aym grup, Ne-COs karigimlari i¢in de bdyle olgtimler almiglardir.

Tyonlar, kiitle spektrometresi olmadigi i¢in hassas olarak tespit edilememistir.
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Sekil 4.3. Sol: iyon veya iyonik kiimeler, p = 1070 Pa basin¢ altinda, zamanin bir
fonksiyonu olarak sayilmistir. Sag: Ar-CO, karigimi i¢in Blanc diyagrama.

Deneyde kullanilan gazlarin 25 eV icin elektron etkisi tesir kesitleri: oco, = 98 £
3 Mb, oa, = 130 =1 Mb ve ox. = 3,7 £ 0,3 Mb, (Bkz. Sekil 3.18). Ar" iyon-
lar1 daha 6ncede bahsedildigi gibi yiiklerini CO3 molekiiliine aktaracaklardir Bkz.
Reaksiyon (3.60) veya molekiiler iyonlar haline geleceklerdir (Bkz. Reaksiyon (3.61).
Yiik transferi iki reaktanth bir reaksiyondur ve 1,07 kPa basingta gerceklesecek reak-
siyonlarin gerceklesme ihtimalleri karsilagtirilirsa, bu reaksiyon ezici bir tstiinliikle
muhtemel goriilecektir. % 95 oranmda kullanilsa bile Ar™ - Ar iyonik kiimelerinin
meydana gelmesi ¢ok onemli degildir. Yiik transferi Ne bazli karigimlar iginde

baskindir, Bkz. Bolim 3.9.2.

Iyonlarm % 99’unun COj3 - CO, iyonik kiimelerine doniisiimii, sadece CO, bulunan
ortamda ~ 0,3 us gibi bir zaman alir. CO5 oraninin % 5 olmasi durumunda bu stire
~ 120 ps kadar zaman almaktadir (Sekil 4.3, sol). Baglangigta tiretilen iyonlarin
% 95’1 Art olsa bile Ar™ - Ar iyonik kiimelerinin iiretilmesi oldukca zordur. Ciinkii

Ar™ iyonu diisiik basincta yiikiinii CO, molekiiliine transfer eder.

Sekil 4.3, sag’da mavi noktalar ile G. Schultz ve ark. (Schultz ve ark. 1977) tarafindan
alinmig veriler gosterilmigtir. Mavi ¢izgi bu datalara yapilmis lineer fit olarak ¢izilmis-
tir. Yesil noktalar P.M.C.C. Encarnacao ve ark. (Encarnacao ve ark. 2015) tarafindan

elde edilmistir. Yesil ¢izgi yine bu noktalar i¢in yapilmig lineer fit olarak eklenmis
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olup, acik yesil nokta hesaba katilmamigtir (sebebi metin igerisinde agiklanmigtir).
Mor nokta ALICE TPC igerisinde bu ¢aligma i¢in ol¢iilmiigtiir. Ortamda nem mev-
cuttur (Boliim 4.4.4) ve turuncu noktalar bir ALICE prototipinden elde edilmistir
(“Praktikum”, Boliim 4.4.3). Kirmiz igaret¢iler ve hata barlari, saf gazlar i¢in elde
edilmig mobilitelerdir (Béliim 3.10). Kirmiz gizgi, COJ iyonunun hesaplanmig (bek-
lenen) mobilitesidir. Kahverengi hata barlari, Sekil 2.1 iizerinden agirlikli ortalama
olarak hesaplanmisgtir. TPC’den elde edilen data, 999 hPa ve 25 °C iizerinden in-

dirgenmisgtir.

Tyonun gecis siiresi 350 - 940 us araliginda kaldiginda, en yiiksek Ar oraninda oldugu
durumda aliman data, COJ kalintilarindan etkilenir. Bu sebeple, Ar oranmnm % 5
oldugu durumda alinan data fit yapilirken dikkate alinmamigtir. Yapilan fit iglemi
E/N = 20 Td alanda alinmig datalar igin yapilmigtir. Ciinkii bu deneyi yapan bilim
insanlar1 bu elektrik alan altinda, saf CO, icerisinde COJ mobilitesi ol¢tiiklerine

inanmaktadirlar, Bkz. Bolum 3.10.2.
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Sekil 4.4. Sol: Ne-CO, i¢gin E/N = 20 Td alan altinda ¢izilmig Blanc diyagramu.
Sag: Soldaki diyagramin yakinlagtirilmig bir gosterimi.

Sekil 4.3 (sag) Argon i¢in Blanc diyagramim gosterir. COJ igin dlgiildiigi iddia
edilen mobilite, bu iyonlar i¢cin hesaplanmig mobilite ile uyusmamaktadir ama n = 1

iyonik kiimeleri ile uyusmaktadir. Iyonik kiimelerin bityiikligii yiiksek basmca bagh
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oldugundan dolay1 (Boliim 3.9.5) burada biiyiik iyonik kiimelerin bulunmasi bek-
lenmez. CO5 - CO, iyonik kiimesinin saf Argon icerisindeki mobilitesi literatiirden
elde edilmig ve bilinmektedir. Fit islemi K = 1,9 + 0,1 ¢cm?/V.s aralhiginda bir
degeri igaret etmektedir. Bu kabul Langevin formiiliiniin polarizasyon limiti dikkate
alinarak yapilan bir kabul icerisinde 200 Da kiitleli bir iyon i¢in, Bkz. Sekil 3.17 ve
Boliim 3.10.3 gegerlidir. Deneysel veriler, saf Argon’a dogru gidildikge dogrusalliktan
sapma egilimindedir. Bu durum muhtemelen ortamda kalan COJ iyonlarindan kay-
naklanmaktir. G. Schultz ve arkadaslar: tarafindan alinan datalar i¢in boyle bir ¢ikig

gozlenmemektedir.

Sekil 4.4 Neon icin hazirlanmig Blanc diyagramidir. Solda, Yesil noktalar, Coimbra
'da Ol¢iilmiig degerlerdir, Boliim 4.4.1. COg orammin % 10 oldugu noktada baz is-
tatistiksel eksiklikler mevcuttur. Turuncu noktalar, (6rtiigiiyor) VIPC-1 ve VITPC-
2 igerisinde % 10’luk karigim i¢in alinan mobilite verileridir. Bu veriler, 1010 hPa
ve 21 °C iizerinden indirgenmistir. Kirmiz ¢izgi, COJ iyonlarinin Blanc yasasi
ile hesap- lanmig (beklenen) mobilitesidir. Mavi igaretci, kiitle-mobilite diyagrami
igerisindeki polarizasyon limitine gore 3.17, kiitlesi 250 Da olan bir iyonun Neon gazi
igerisindeki ters mobilitesini gosterir. Ayrica mor nokta, ortamda su buharinin bu-
lundugu durumda ALICE tarafindan ol¢iilmiistiir, Bkz. Boliim 4.4.4. Dogrusalliktan

sapma diginda Neon icin yapilabilecek ¢ikarimlar, Argon i¢in yapilanlara ¢ok yakindir.

4.4.2. G. Schultz ve ark. tarafindan alinan ol¢iimler

G. Schultz ve ark. (Schultz ve ark. 1977), iyonlarin indirgenmis mobilitelerini, Ar-
gon bazlh birka¢ karigim icin, atmosferik basingta ve oda sicakliginda 6lgmiiglerdir.
Benzer bir problem olarak, kiitle spektrometresinin olmamasindan dolay1 iyonlari
belirleyememiglerdir. Mobilite verileri, diizenli F/N < 20 Td biiyiikligiinde in-
dirgenmis elektrik alanda, iyonlarin 1, 95 cm uzunlugunda bir mesafeyi gecis stirelerine
gore elde edilmigtir. Bu indirgenmis alan Coimbra grubunun kullandigi degere ¢ok

yakindir.
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Bu sartlar altinda, en basit yapili iyonik kiimelerin olugum siiresi sadece birkag
ns civarindadir, Bkz. Sekil 3.16 (sag), Buna kargilik iyonlarin belirtilen mesafeyi
gecig siireleri ~ 1 ms olarak goriilmiigtiit. COZ - CO, iyonik kiimelerinin, bu
yiizden COJ - (CO,),, seklinde biiyiimeleri icin yeterli zaman mevcuttur. Muhteme-
len katota ulagtiklarinda , zaten HoO ve CO iyonik kiimeleri de olugmug olacaktur,
Bkz. Bolim 3.9.5. Muhtemelen bu insanlar, ortamda bulunan yabanci maddelerin
(su buhar1 gibi) olugturdugu iyonik kiimelerin mobilitelerini dl¢tiiklerinin farkinda
degillerdir, ama bu iyonik kiimelerin P.M.C.C. Encarnacao (Encarnacao ve ark.
2015) ve arkadasglarinin yaptigi caliymada Olgiilen iyonik kiimelerden daha biiytik
ve yavag olduklar1 kuskusuz goriilmektedir. Bu durum Sekil 4.3 (sag)’de goriilen

Blanc diyagramini dogrular niteliktedir.

4.4.3. NA49 TPC verileri (kuru gaz)
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Sekil 4.5. Sol: NA49 VTPC-1 igerisinde lazer ile elde edilen iyonlarin anod telin-
den katot teline dogru ilerlerken indiiklenen sinyal. Sag: ALICE i¢ ve dig de-
tektoriinden, anod-katot arasi gegis stiresinden faydalanarak elde edilmis iyon mo-
bilitesi degerleri (Rossegger ve Riegler 2010).

NA49 (Afanasiev ve ark. 1999), dort adet TPC detektoriine sahiptir ve ayrica NA61
tarafindan VTPC-1, VITPC-2, MTPC-L and MTPC-R detektorleri kullanilmaktadir.

Iyonizasyon elektronlar: anot tellerine carpar ve hareket eden iyon ve elektronlardan
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dolay1 pedler {izerinde sinyal indiiklenir. Iyonlarm bir cogu anod telleri arasinda bu-
lunan alan tellerine ulagir. Iyonlarmm hizlanarak ped {izerinde bir sinyal kivileim
urettigi yaklasimi mevcuttur. Anod ve katot telleri iizerinde olusan kivilcimlar

arasindaki gecikme stiresi, mobilite hakkinda bilgi verir, Sekil 4.6. Veri alimi siiresin-

TPC

Kapi (Gate)
NERNNNRNNN NN RN RN RN RN NN NN RN RN

Katod telleri

000000000000 00000000000
000000 OCS CQ%QC{OC

L)
(6».

%,
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Sekil 4.6. TPC galigma prensibinin anlagilmasi i¢in basitce ¢izilmig bir sema.

ce, VITPC detektorlerinde Ne % 90 - COy % 10 karigimi mevcuttur ama puls
sekillerinin 6lgtimleri igin ayrica Ar % 90 - COy % 10 karigimi kullamlmigtir. Gaz
karisimi 20 ppm oranindan daha az nem icermektedir. MTPC detektorleri, Ar % 90 -
CO3 % 5 - CHy % 5 karigimu ile gahstirilmigtir. Bu karigimlar bu ¢aligmanin kapsami
digindadir ¢iinkii COJ iyonlar1 hizhica yiiklerini CH; ve HCO, atomlarma aktarip
CH; ve HCOj iyonlarim meydana getirirler (Anicich ve Huntress Jr.) ve bdylece

gozlenen sinyalden sorumlu tutulamazlar:

COF +CH; — CHf +CO,y (% 25) (k=1,040,110"" cm®/s)(4.21)

— HCO3 4+ CH; (% 75) (4.22)

COj iyonlar1, Ne % 90 - COy % 10 ve Ar % 90 - COy % 10 karigimlar igerisinde
iyonik kiimeler meydana getirecektir, Bkz. Boliim 3.9. COJ iyonlarma neler oldugu-
nu Jekil 4.5 (sol) ve tablo 4.4’den gorebiliriz. Sekilde turuncu igaretgiler: Rainer
Renfordt (Renfordt Data taken in 1998, communicated in 1999 and 2014) tarafindan
elde edilen lazer sinyali gekli (bu 6l¢iim bu galisma igin 6zel olarak yapilmigtir);

kirmizi: Ne-CO, karigimi igerisinde COj iyonlari i¢in Blanc yasast kullamilarak (4.23
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hesaplanmug sinyal; yesil: saf Ne igerisinde COJ, (tasiyic1 gazin CO, bilegeni ihmal
edilmigtir); mavi: saf Ne icerisinde Ne™, (yiik degistirme reaksiyonlarindan gelen
katk: ihmal edilmistir) (3.62) and (3.63). Sinyal iyonlari, VTPC-1 igin 4,3 +£0,5 us,
VTPC-2 igin ise 4,7 + 0,5 pus sonra ulagiyor. Bu siireler indirgenmis elektrik alana
bagl olarak Blanc yasasindan faydalanarak hesaplanan (beklenen) siireden daha
fazladir. Bu hesaplama literatiirden elde edilen mobilitelerin yasada kullanilmasi ile
elde edilmistir (Ellis ve ark. 1978; Viehland ve Mason 1995):

1 0.9 n 0.1 520 Td

’ CO;—mix

=4,9140,20 cm?/V.s  (4.23)

Kco;-mix Kco;-Ne Kco;—cog

Blanc yasasi kullanilan gazlar ve diisiik elektrik alanlar dikkate alinarak, % 5 oranin-

da bir dogrulamaya muhtagtir (Bkz. Bolim 3.10).

Mobilitenin elektrik alana bagliligi, bir tek zaman oOl¢iimii ile ortaya konulamaz.

Ancak zayif alandaki mobilite degeri (K}

on-mix) tahmin edilebilir. Anod-katot tel-
leri arasindaki elektrik alanin, bu mesafenin % 90’1 i¢in 5 - 50 Td arahginda kaldig
verilmigtir. Genel olarak bu bolgede iyonlarin mobiliteleri < % 10 oraninda degismek-

tedir.

Mobilitenin sabit oldugu diisiiniiliirse, Kion-mix ~ 3.75 cm? /V.s olacaktir. Siste-
matik hata hakkinda fikir sahibi olabilmek icin, Ne icinde Ne™ iyonlarmin sinyal
sekilleri i¢in kullanilan yaklagimin aynisi tekrarlanmistir. Bu yaklagimda mobilite,
indirgenmis alanin (E/N) bir fonksiyonu olarak ele almmisti ve COJ iyonlarinin
Ne icerisindeki mobilitesi diisiiniilmistiir. Sonugta, 20 Td alan altinda ~ 3,65

em?/V.s ve ~ 3,90 cm?/V.s gibi mobilite degerleri elde edilir.

Sinyaldeki kiviletmdan sorumlu olan iyonun, COJ iyonuna gére oldukca yavas oldugu
soylenebilir (4.23). Ashnda, Blanc diagram (Sekil 4.4,sinyal olugturan iyonun iyonik
kiime ile olduk¢a uyumlu oldugunu gosterir. Icerisinde Ar % 90 - CO,% 10 karigimi
bulunan “Praktikum” detektorii ile alinmig dl¢timlerden, Argon i¢in olanlar Blanc
diyagraminda yer bulmugtur, Sekil 4.3 (Renfordt Data taken in 1998, communicated
in 1999 and 2014).
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4.4.4. ALICE TPC (Nemli ortam)

ALICE detektoriinde de NA49 ile benzer sonuclar elde edilmistir ancak ALICE
IROC ig veri okuma sistemi kullamlmigtir (inner readout chambers (Alme ve ark.
2013)). Boyle detektorlerde alan telleri meveut degildir ama katoda ulagan iyonlar
gozlenebilir. NA49 detektoriiniin ALICE ile diger bir fark: ise ALICE’in 100 ppm
su buhar icermesidir. Sadece eser miktarda su buharinin bulunmasi durumunda

bile baz1 gazlar i¢in iyon mobilitesini diiglirdiigii uzun zamandan beri bilinmekte-

dir (Erikson 1927).

R.J. Munson ve yardimcilart (Munson ve Tyndall 1939; Munson ve Hoselitz 1939;
Munson 1939; David ve Munson 1941; Hoselitz 1941) su buharmin etkisinde al-
kali iyonlarin mobilitelerini, soygazlar icerisinde olgmiiglerdir. Bu bilim insanlari,
H>0O molekiillerinin, iyonlarin alkali yiiklerini ¢ektigi yoniinde gozlemlerini yorum-
lamiglardir. HsO molekiiliiniin polar bir molekil oldugunu ve cekim kuvvetinin
oldugunu, indiiklenmig dipol durumunda bulunursa bu kuvvetin oc 1/r® yerine
o 1/r% olarak hesaplanmasi gerektigini vurgulamiglardir. COJ iyonu, alkali iyon-
larin aksine yiikiini HyO ile degistirecektir, bu durumun altinda yatan mekanizma

TPC den alinan datalara uygulanmalidir.

Bu etki ayrica hava icerisinde, nem seviyesini belirlemek i¢in kullanilan IMS 6l¢tim-
lerinden de bilinmektedir (Hauck ve ark. 2014). Hava igerisinde iyonik kiimelerin
olusumunun, daha fazla su molekiilii ile reaksiyona girerek H3O™ olusturan ve ytikleri-
ni HoO™ molekiiliine aktaran Nj iyonlarinin olugumu ile bagladig1 diigiiniilmektedir.
Bu caligmada kullanilan gaz karigimlari icinde boyle adimlar, CO3 ve HyO arasindaki

elektron veya protonlarin yer degistirmesidir:

COJ +H,0 — HyOt4+COy (75 %) (k=2,540,3107% cm®/s) (4.24)
— HCO3 + OH (25 %) (4.25)
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H3O™% molekiilii, bagka bir H,O molekiilii ile etkilesiminden kaynaklanir:
HCOZ + H,0 — HzO* + CO, (k=2,840,7107° cm®/s) (4.26)

100 ppm oraninda su buharimin varlhiginda, iki reaksiyon ic¢in de 0,15 - 0,16 us gibi
karakteristik bir siire s6z konusudur (Anicich ve Huntress Jr.). Bu siire iyonik

kiimelerin olugum siiresinden ii¢ kat daha fazladir, Bkz. Denklem (3.65).

Su molekiili iceren ve biiytkliikleri n =20 civarinda olan 120 K sicaklikta iyonik
kiimeler hakkinda bazi bilgiler literatiirde mevcuttur ama oda sicakhiginda en sik
rastlanan iyonik kiimenin biiyiikligii n ~ 5 olarak belirtilmigtir (Lau ve ark. 1982;
Likholyot 2000). Su molekiillerinin kalic1 dipol 6zelliklerinden kaynakh baz avan-
tajlar sagladiklar1 diigtiniilmektedir. Kendi kendilerine COs-bazli iyonik kiimelere
dogru cekilir ve yaklagirlar ve boylece karigim icerisinde bir iyonik kiimenin mey-
dana gelmesine sebep olurlar (Hiraoka ve ark. 1986; Inokuchi ve ark. 2009). Su
molekiilii iceren iyonik kiimelerin biiyiiklikleri tartigilabilir ve kuru gaz igerisinde

tiretilmis COJ - CO, iyonik kiimelerden daha yavas hareket ettikleri diisiiniilebilir.

NA49’dan alinan data igin sabit bir mobilite degeri olarak, Ne % 90/COs % 10
oraninda bir karigim i¢in Kjop-mix = 3,40 £ 0,03 ch/V.s degerine ulagilmigtir.
Bu deger daha 6nce bulunan degerden (Boliim 4.4.3) daha kiigiiktiir. Aym artig
Ar % 90/COy % 10 igin de goézlenmistir, Bkz. Sekil 4.3, Sekil 4.4 ve Tablo 4.4.
% 10’luk bu fark belki de literatiirden elde edilen (beklenen) degerden biiyiik bile
olabilir. Kion-mix, iyonik kiimelegsmenin olmadigi durumda Blanc yasasi kullanilarak

yapilan tahminlerin altinda olacaktir.

Yukaridaki tabloda, Sekil 4.5’deki sinyal sekillerinden cikarilmigtir.  Ayrica ¢y
degerleri listelenmistir, COJ iyonlarmin karigim icerisinde yer alma siireleri Blanc
yasasl ve tgeq zamanina gore (4.23), Bu siirede mobilite sabit K = 1 ¢cm?/V.s
degerinde olmalhdir. Hesaplanmig siireler ~ 2 % oraninda bir sistematik ve
< 1 % oraninda istatistiksel hataya sahiptir. IROC 6lgiimleri 6zellikle bu gahigsma i¢in
yapilmigtir. Uclineii satir literatiirden almmigtir (Afanasiev ve ark. 1999), literatiirde

yanhghkla MTPC olarak belirtilmistir. Oteki data Rainer Renfordt (Renfordt Data
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TPC Vanod | Karigim H,O texp | tmix | tixed K

[V] [ppm] [ps] | [ps] | [ps] | [cm?/V.s]
VTPC-1 1110 | Ne % 90/CO9 % 10 | <20 | 18,54+0,5 | 14,2 | 68,2 3,7+0,1
VTPC-2 970 | Ne % 90/COq % 10 | <20 | 22,5+0,5| 17,8 | 84,9 3,8%+0,1
VTPC-2 970 | Ne % 90/CO2 1% 0 | <20 |22,3+0,5| 17,8 | 84,9 3,8+0,1
IROC 1263 | Ne % 90/COy % 10 100 | 25,74+0,2 | 18,2 | 87,4 | 3,40+ 0,03
Praktikum | 1250 | Ar % 90/COs % 10 <20163,6£0,5]59,7]119,6 | 1,88 +0,01
TROC 1327 | Ar % 90/CO, % 10 | 100 AT+1|41,5| 83,1|1,7740,04
Praktikum | 1453 | Ar % 80/CO, % 20 | <20 | 59,6 £ 0,5 | 54,7 | 102,9 | 1,72 £0,01

Cizelge 4.4. NA49 veya ALICE igerisinde, iyonlarin anod telinden katot veya alan
teline gecis stiresi (fexp)-

taken in 1998, communicated in 1999 and 2014) tarafindan almmigtir.

4.4.5. ALICE TPC detektoriinden alinan veriler (Azot gaz)

S. Rossegger ve W. Riegler, ALICE TPC detektoriinii, Ne % 85,7 - COy %9,5 -

Ns % 4, 8 gazlar ile doldurarak iyonlarin anod-katot arasi gegis siirelerini 6lgmiiglerdir
(Rossegger ve Riegler 2010). Karigimim tiim bilegenleri iyonlagtirilmigtir. Ortamda
meydana gelen ¢1g icerisinde, Ne™ iyonlar1 ilk olarak CO; ile 7 ~ 8 ns icerisinde etki-
lesime girme egiliminde olacaktir (Reaksiyon 3.62) ve (Reaksiyon 3.63). Ne™t ayrica
7 = 38 ns igerisinde dimer yapisina da egilim gosterebilir (Reaksiyon 3.64) ama
bu ihtimal daha once de acgiklandig iizere ilkine gore ¢ok daha kiiciiktiir. No'den
yik transferi 7 = 7,7 us icerisinde gergeklesecektir ancak bu durum daha once de

agiklanan sebeple dikkate almmmaz (Anicich ve Huntress Jr.):

Net + Ny — Ne + Ni- (k=1,110"" cm?/s) (4.27)

N3 ise yiiksek ihtimalle yiikiinii 0.78 ns icerisinde CO, molekiiliine aktarmak isteye-

cektir (Anicich ve Huntress Jr.):

N3 + COz — Ny + CO3F (k=15,510""" cm®/s) (4.28)
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Azot dimer yapilarinin, neredeyse 7 = 12 ns zaman diliminde bile olugmalar1 muhte-

mel degildir (Boris 1992¢):
N3 + 2Ny — NJ - Ny + Ny (k=10,6 1072® cm®/s) (4.29)

Boylece 10 ns sonra sadece COJ iyonlar1 ortamda bulunabilir, bu siire iyonlarin gecis
stiresi (20 ps) ile kargilagtirildiginda ¢ok kisa bir siire olarak goze carpmaktadir. COq
diisiik iyonizasyon potansiyeline sahip bir bilesendir ve daha once de bu caligma
kapsaminda tartigildigi gibi sadece kendisi ile iyonik kiimeler meydana getirmesi
beklenmektedir. Bu egilim aslinda karigim icerisinde COJ iyonlarinin hesaplanmig

mobilitesi ile karsilagtirilarak gortilebilir:

1 _ 087 . 009% 0048 20 T

2
7 7 % 7 , COF <mix = 4,64+0,20 cm*/V.s
COZ -mix COZ-Ne CO3F-CO2 COF-No

(4.30)
goriildiigii gibi bu deger, deneyden elde edilen mobilite degeri ile uyugmaktadir,
Kion-mix = 3,49 & 0,03 cm?/V.s, Bkz. Sekil 4.5 (sag). Sekil 4.5 (sag)’da mo-
bilitenin £/N’e bagh oldugu varsayilmigtir. Data {izerindeki hata, pikin yerinin
saptanmasinin zorlugundan kaynaklanmaktadir. Turuncu bant, COsy iyonlarinin
hesaplanmig diigiik alandaki mobilitelerini belirtmektedir, Bkz. Boliim 4.4.5. Bu tip
detektorler igerisindeki mobilite, Ne oraninin diigiik olmasindan ve Ny molekiiliiniin
varhgindan dolayi, NA49 icerisinde o6lgiilenden daha distiktiir. iyonik kiimelerin
indiiklemesine baglh olarak mobilite % 20 - 25 oraninda azalir, bu oran NA49 icin

Boliim 4.4.3’de bulunan deger ile aynidir.
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5. TARTISMA ve SONUC

Literatiirde gaz karigimlari icerisinde iyon transferini simiile edebilen bir program
bilinmemektedir. Alanda, gazli detektorlerin simiilasyon c¢alismalarinda elektron
transferi, Magboltz ile simiile edilirken, iyon transferini de hesaba katan bir programa
ihtiyva¢ duyulmaktadir. Bu ¢aligma kapsaminda bu program igin bir temel atilmig
ve temel testler yapilarak sonuclar tartigilmigtir. Bu programin kargilagilan yeni bir
durum olarak iyonik kiimelerin varlig1 ve etkileri cercevesinde giincellenmesi zaman

alacaktir.

Literatiirde iyon-molekiil etkilesmeleri tizerine, Ar ve Ne gazlarinin CO, gazinin
ikincil gaz olarak kullanildig1 karigimlarinda, sinyal iyonlar: yillardir samldigr gibi
COj3 veya soygaz iyonlar1 degil, COj - (CO,),, iyonik kiimeleridir. Deneysel kanitlar
bu tezi dogrulamaktadir. Iyonik kiimeler COj iyonlarina gore daha agir ve yavastir-
lar. Ar-CO5 ve Ne-CO, karigimlar: igerisindeki mobiliteleri Blanc yasasi ile hesapla-
nabilir. Bu gaz karigimlar: igerisinde bulunacak su buhari iyon mobilitesini artirir.
Iyonlarin detektor icerisindeki davramslariim daha iyi anlagilmasinin anahtar: kiitle

spektrometresidir.
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