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1 EINLEITUNG

Am 2. Juli 1985 wurde vom Startplatz der Europa-Rakete Ariane in Kourou
(franz. Guayana) die Kometensonde GIOTTO gestartet. Nach neunmonatiger
Reise zum Kometen Halley kam es in der Nacht des 13. Marz 1986 zur grofiten
Anniherung zwischen Sonde und Komet, 32 Tage nach dessen Periheldurchgang
bei einer heliozentrischen Distanz von 0.9 AE. Die Sonde passierte dabei mit
einer Geschwindigkeit von etwa 69 km/s im Abstand von 630 km den Kern des
Halley’schen Kometen. Die wissenschaftliche ,,Fracht“ der GIOTTO -Sonde be-
stand aus elf Experimenten, die alle zur vollsten Zufriedenheit arbeiteten. Die
Wiederkehr des Halley’schen Kometen war nicht nur der Anlafl fiir die GIOTTO
-Mission der européischen Weltraumorganisation ESA, sondern auch fiir ein welt-
weites Beobachtungsprogramm, das sowohl Weltraum-Missionen als auch erdge-
bundene Beobachtungen umfafite. Neben GIOTTO dienten noch zwei japanische
Sonden (Susei, Sakigake) und die beiden sowjetischen Vega-Sonden der Erfor-
schung des Halley’schen Kometen. Die geringe Distanz mit der GIOTTO den Kern
des Halley’schen Kometen passierte, wurde erst durch die Messungen der beiden
Vega-Sonden méglich. Diese hatten wenige Tage zuvor (6. und 9. Méarz 1986) die
Koma durchflogen und den Kern genau lokalisiert. Die erdgebundenen Beobach-
tungen, in allen von der Erdoberfliche aus zugénglichen Wellenlangenbereichen
wurden von einer eigens hierfiir gegriindeten Organisation, der International Hal-
ley Watch, koordiniert. Diese konzentrierten Bemiihungen erbrachten eine Fiille
von Daten {iber diesen Kometen und fithrten zu einer Intensivierung der wissen-
schaftlichen Arbeit {iber die Physik und die kosmophysikalische Bedeutung der
Kometen. In den folgenden Jahren erschienen zahlreiche Publikationen, die sich
ausschlieBlich mit diesem Thema befafiten (z.B. Nature 1986 [1], Astronomy and
Astrophysics 1987 [2]).

Das Interesse an den Kometen liegt in der Vermutung begriindet, da8 sie sich

zusammen mit dem Planetensystem aus dem prisolaren Nebel gebildet haben.




Ursprungsort der Kometen ist nach heute allgemein akzeptierter Auffassung die
,Oort’sche Kometenwolke®, die sich in einer Entfernung von 40000 AE bis 50000
AE von der Sonne befindet und sich bis & 10° AE erstreckt (Oort 1950 [41], Weiss-
mann 1982 {3]). Aus diesem Kometen-Reservoir kénnen durch Bahnstérungen
infolge nabe vorbeiziehender Sterne einzelne Koérper ins innere Planetensystem
gelenkt weiden. Weitere Bahnstorungen durch die grofien Planeten bewirken
eine Verkleinerung der Bahndurchmesser und damit eine Verringerung ihrer Um-
laufzeit, was schliellich zu den kurzperiodischen Kometen fiihrt, zu denen auch

Halley mit einer Umlaufzeit von etwa 76 Jahren gehort.

Da sich die Kometen seit ihrer Bildung die iberwiegende Zeit weit entfernt von
der Sonne aufgehalten haben und aufgrund ihrer geringen Grofle keine drama-
tische /erdnderung ihrer Materie durch innere Erwarmung (z.B. durch Freiset-
zung von Akkretionsenergie oder durch die Strahlung natiirlicher Radionuklide)
erfahren haben (Kiesl 1979 [4]), kann man davon ausgehen, daf§ sich in ihnen
das Material des prasolaren Nebels relativ unverandert erhalten hat. Das hohe
Deuterium-Wasserstoff-Verhaltnis im kometaren Wasser (Eberhardt et al. 1987
[42]), deutet jedoch darauf hin, daf8 sich auch interstellares Material im Hal-
ley’schen Kometen erhalten hat (Geiss 1988 [43]). Das Studium der Kometen
karn also wertvolle Information iiber die Zusammensetzung der Materie und die

Bedingungen bei der Bildung des Sonnensystems liefern.

Eia wesentliches Ziel der GIOTTO -Mission war es deshalb die innere Koma
zu durchfliegen und ihre chemische Zusammensetzung zu bestimmen, da mit
zunehmender Distanz die Zusammensetzung der abstromenden Materie durch
photochemische Prozesse und Sonnenwind-Wechselwirkung verdndert wird. Die-
sem Zweck diente ein Massen-Spektrometer Experiment (NMS) des Max-Planck-
Instituts fiir Kernphysik Heidelberg. Seine Aufgabe war es, die neutralen und io-
nisierten Bestandteile der Kometenkoma zu identifizieren, sowie deren Haufigkei-
ten, isotopische Zusammensetzung und Energieverteilung zu bestimmen (Kran-
kowsky et al. 1986 [5]). Das NMS-Experiment verfiigt iiber zwei Sensoren, einen
Massenanalysator und einen Energieanalysator. Als Massenanalysator dient ein
doppelfokusierendes Massenspektrometer, das mit einer gewissen Anstrémwin-
kelakzeptanz (£ 4°) und innerhalb gewisser Grenzen unabhingig von der Teil-
chenenergie Teilchen gleichen Masse-Ladungsverhéaltnisses auf einen Fliachende-
tektor fokussiert. Der Energieanalysator, ein elektrostatischer Plattenanalysator,

erlaubt die Messung der Energieverteilung der verschiedenen Komakomponenten,

N,




was Riickschliissse auf ihren Entstehungsprozess erlaubt. Am NMS-Experiment
sind neben dem Max-Planck-Institut fiir Kernphysik Heidelberg noch Arbeits-
gruppen des physikalischen Instituts der Universitit Bern, des CNET-CNRS !
Paris und der University of Texas in Dallas beteiligt. Diese Arbeit konzentriert
sich auf die Auswertung der Daten des NMS-Energie-Analysators. So werden
fiir die vorliegende Arbeit ausschliellich Ionenspektren des Energieanalysators

verwendet.

Ziel dieser Arbeit ist zunachst die Berechnung der Massenhaufigkeiten, der Tem-
peratur und der Geschwindigkeit der Ionen aus den gemessenen Energiespektren
im inneren, vom Sonnenwind unbeeinflulten, Bereich der Koma. Dieser Bereich
wird nach auBlen durch eine schmale Ubergangszone, die sogenannte Kontaktfla-
che, abgegrenzt, an der sich die Energieverteilung der Ionen drastisch &ndert. Die
Kontakfliche trennt die kometaren Ionen innerhalb der Kontaktfliche, von den
durch Sonnenwindwechselwirkung modifizierten Ionen auBerhalb der Kontaktfla-
che. Vor Beginn der eigentlichen Auswertung miissen die Rohdaten aufbereitet
werden. In einem ersten Schritt werden die Empfindlichkeitsunterschiede der
einzelnen Detektorelemente ausgeglichen. Anhand der grafischen Darstellung des
Spektrums erfolgt die Beseitigung des MeBuntergrundes. Der MeBuntergrund en-
steht hauptsichlich durch St68e der ins Instrument einstréomenden Teilchen mit
dem Restgas im Instrument. Wihrend des Vorbeifluges am Kometen wurden
deshalb zyklisch Untergrundspektren aufgenommen. Da die Abstromgeschwin-
digkeit der Teilchen eine Verschiebung des Spektrums bewirkt, mufl fiir jedes
Spektrum die Massenskala anhand eindeutig identifizierbarer Massen bestimmt
werden. Aus den so aufbereiteten Daten werden erste grobe Startwerte fiir die
Haufigkeiten der einzelnen Massen, Temperatur und Abstrémgeschwindigkeit der
Teilchen berechnet. Als Ergebnis des Auswerteverfahrens erhilt man die Parti-
aldichten fiir die verschiedenen Massen, Temperatur und Abstréomgeschwindig-
keiten in Abhangigkeit vom Abstand zum Kometenkern. Ein Teil der in dieser
Arbeit préasentierten Ergebnisse beziiglich der Temperatur der Ionen ist bereits
verdffentlicht (Lammerzahl et al. 1987 [8)).

Das Auflésungsvermégen des Experiments 1afit bei den geringen Massenunter-
schieden einiger lonensorten, wie z.B. H,Ot (18.01 AME) und NH} (18.03 AME),
eine eindeutige Zuordnung der gemessenen Teilchendichte eines bestimmten Mas-

se-Ladungsverhaltnisses zur Dichte einer gewissen Ionenspezies nicht ohne wei-
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teres zu. Dies erschwert den Riickschluf§ auf die Produktionsraten der Mut-
termolekiile, deren Bestimmung ja ein Ziel der Ionenanalyse ist. Die ersten
verdffentlichten Ergebnisse beziiglich der Konzentrationen der Muttermolekiile
aus Neutralspektren ergaben, dafl Wasser mit etwa 80% der dominierende Be-
standteil der Koma ist, mit Beimengungen (relativ zu Wasser) von CO; < 3.5%
(Krankowsky et al.1986 [6]) und CO etwa 5-7% (Eberhardt et al. 1987 [7]). Fir
Methan und Ammoniak lieBen sich nur obere Grenzen angeben: NH; < 10%,
CHy < 7% (Krankowsky et al. 1986 [6]). Der Vergleich von Modellrechnun-
gen mit den MeBergebnissen des Ionenmassenspektrometers (IMS) ergaben fiir
NH; 1-2% und fitr CH, 2% (Allen et al. 1987 [30]).

Die Schwierigkeit bei der Bestimmung der N Hz - und C' H, -Konzentrationen aus
Neutralspektren ergibt sich aus der Methode des Nachweises. Das Prinzip der
Massenspektrometrie, d.h. die Ablenkung von Teilchen durch elektrische und
magnetische Felder, ist nur mit geladenen Teilchen mdglich. Man muf also dic
Gase vor dem eigentlichen Nachweis ionisieren. Die Ionisation fithrt aber avch
zur Fragmentierung der Molekiile. So erhalt man neben dem Molekiilion z.B.
CH} auch die anderen Bruchstiicke CH} (0 < n < 3). Da sich die Massenbe-
reiche der Bruchstiicke von NH3 (14-17 AME) und CH, (12-16 AME) sowie von
H,0 (16-18 AME) {iberlappen, ist der Riickschluf auf die Konzentrationen der
Muttermolekiile, ohne die genaue Keuntnis der Fragmentierungsmuster, schwie-
rig. Die Analyse der lonenspektren 14t aber noch einen anderen Weg zur Be-
stimmung der Produktionsraten der Muttermolekiile zu. Mit Kenntnis der Reak-
tionsraten der verschiedenen photochemischen Prozesse kénnen die beobachteten
Ionenhiufigkeiten als Ergebnis der priméren Muttermolekiil-Zusammensetzung
rechnerisch nachvollzogen werden. Zu diesem Zweck wird ein Modell einer Kome-
tenatmosphare berechnet. Aufgrund der Expansion der Koma finden die chemi-
schen Reaktionen in einem sich stindig verdiinnenden Gas statt, das zunehmend
der solaren Strahlung ausgesetzt ist. Die Koma befindet sich deshalb nicht im
chemischen Gleichgewicht und 148t sich nur durch chemische Kinetik beschrei-
ben. Das Modell beriicksichtigt die drei Muttermolekiile Wasser, Ammoniak
und Methan. Andere wie z.B. Kohlenmonoxid oder Kohlendioxid werden nicht
miteinbezogen, da sie fiir die Berechnung der Produktionsraten von CHy und
N Hj; nicht relevant sind. Das Komamodell wird mit unterschiedlichen Komposi-
tionen der Muttermolekiile berechnet und durch Vergleich mit den gemessenen To-

nenspektren das Verhaltnis von Wasser, Methan und Ammoniak im Halley’schen

Kometen bestimmt.




2 DER ENERGIE-ANALYSATOR DES
NMS-EXPERIMENTS

Der Energicanalysator des NMS-Experiment ist ein elektrostatischer Platien-
analysator. Er erlaubt die Messung der Energieverteilung kometarer Ionen 1ad
Gase in einem Energiebereich von 23-2140 eV. Aufgrund der hohen Relativ-
geschwindigkeit zwischen Sonde und Komet von 68.4 km/s i1st die beobachtete
Teilchenenergie hauptsichlich Bewegungsenergie und damit masseproportional
(ca. 24.2 eV/AME). Somit laBt sich dieser Energiebereich fiir ,kalte“ Teilchen
direkt in einen Massebereich umrechnen. Der Energieanalysator erweitert so den
Meflbereich des Massenanalysators (bis 37 AME) bis hin zur Masse 86 AME. Die
Breite der Energieverteilung ist bestimmt durch die thermischen Geschwin digkei-
ten der Teilchen. Fiir Temperaturen von einigen 100 K ergeben sich, durch das
Auflosungsvermogen des Instruments, deutlich voneinander getrennte Peaks fiir
die einzelnen Massen. Dies gilt jedoch nicht fiir Teilchen, die aufgrund threr Ent-
stehung in einer exothermen Reaktion zusatzliche Energie besitzen. So kénnen
z.B. Sauerstoffatome, die durch Photodissoziation aus CO gebildet werden, Ei-
gengeschwindigkeiten von & km/s aufweisen. Dies bewirkt eine Verbreiterung
ihrer Energieverteilung (parallele und antiparallele Geschwindigkeit). D.ese brei-
tere Energieverteilung wird sich dem , Linienspektrum® der thermischen Kompo-
nenten (z.B. der Muttermolekiile) iiberlagern.

2.1 Energie von Teilchen in einer schnell bewegten Meflsonde

Die kinetische Energie von im Koordinatensystem des Kometen ruhenden Teil-
chen der Masse m ist bestimmt durch die Relativgeschwindigkeit V, zwischen

Komet und Sonde




(2.1)

Mit der Elementarladung e und der Definition fiir die atomare Masseneinheit
AME ergibt sich fiir die Relativgeschwindigkeit von V,, = 68.373km /s die Ener-
gie in eV pro AMFE zu:

E(eV) = 24.226 x m(AME) (2.2)

e = 1.602192% 107°C 1AME = (1/12)m (2C) = 1.66055 * 10~ *"kg

Haben die Teilchen Eigengeschwindigkeiten V;,, die mit der Relativgeschwindig-
keit den Winkel o (0 < a < 180°) einschlieBen, so geht in die Berechnung der
kinetischen Energie die resultierende Geschwindigkeit V,., ein. Diese erhilt man
durch Vektoraddition von V,;, mit V;,. Dann gilt fir die kinetische Energie E
der Teilchen:

1

E= Em‘/ria
1
B = (V2 4 V2, - Vi cosed 3)

2

So ergibt sich fiir die oben erwiahnten Sauerstoffionen mit einer Geschwindigkeit
von 5 km /s eine Energieverteilung die sich von 340 eV bis 450 eV erstreckt. Die

mittleren thermischen Geschwindigkeiten sind jedoch geringer, so z.B. fiir H3O0%
etwa 580 m/s bei 300 K.

2.2 Prinzip des Analysators

Abb. 2.1 zeigt den prinzipiellen Aufbau des elektrostatischen Plattenanalysators

und die Lage des Koordinatensystems. Der Analysator besteht aus zwel paralle-
len Platten mit dem Abstand d. Zwischen diesen Platten herrscht ein elektrisches
Feld der Feldstirke F. Die vordere Platte, durch die der Eintritt der Teilchen
in das elektrische Feld erfolgt, liegt in der Ebene y = 0, die hintere Platte in




-y
q A hintere Platte
F = (O,F';)
vordere Platte
0 — X
h — Brennebene
Quelle (0,h)

Abbildung 2.1: Prinzipieller Aufbau des Plattenanalysators. Die Abbildung zeigt

die Lage des Koordinatensystems und die Teilchenbahnen fiir verschiedene Ein-
schuBBwinkel.

der Ebene y = —d. Die Quelle der Teilchen befindet sich im feldfreien Raum bei
z =0,y =+h.

Die Teilchen bewegen sich geradlinig von der Quelle zur vorderen Platte und
treten unter dem Winkel « in das elektrische Feld ein. Dieser Eintrittspunkt

berechnet sich zu:

z; = hcot(«) (2.4)

Der Einfluf des elektrischen Feldes erzwingt eine parabelformige Bahn zwischen
den Platten. Nach dem Verlassen des Feldes bewegen sich die Teilchen wieder

geradlimig weiter. Fiir die zuriickgelegte Distanz z gilt dann:

z = (h+y)cot(a)+ % sin(2a) (2.5)




Hierbei ist E die kinetische Energie der Teilchen und F die Feldstirke zwischen
vorderer und hinterer Platte. Teilchen aus der gleichen Quelle mit unterschied-
lichen Eintrittswinkeln a werden in einem Brennpunkt erster Ordnung fokussiert,
wenn dz /da = 0 fiir y = const. Mit Gleichung 2.5 findet man, dafl dies der Fall

ist fiir:

h+y= 4—?- (cos(2a) sinz(a)) (2.6)

Die Brennpunkte fiir verschiedene Eintrittsenergien E liegen deshalb auf einer
Geraden:

1
= 2.7
=+ pyeot(e) (14 ) 21)
Diese Brennebene bildet mit der z-Achse den Winkel 5:

tan(a) cos(2«)
1+ cos(2a)

tan(8) = (2.8)

Man erkennt, dafl es fiir jeden Winkel « eine Brennebene gibt, die fiir o = 45°
mit der vorderen Platte zusammenfallt. Abweichungen von diesem Fokus erster
Ordnung kénnen sich dadurch ergeben, dafl zwar dz/da = 0 ist, jedoch andere
Terme z.B. d?z /da? etc. ungleich null sind. Weitergehende Betrachtungen (Green
und Proca 1970 [9]) zeigen, daB fiir &« = 30° Fokussierung zweiter Ordnung
vorliegt, d.-h. dafl auch die quadratischen Terme gleich null sind. Fir diesen
Eintrittswinkel von 30° betrdgt der Winkel zwischen z-Achse und Brennebene
10.9°. Numerische Rechnungen, die Abweichungen vom idealen Feldverlauf durch
Randfelder etc. berticksichtigen, ergeben einen Neigungswinkel der Brennebene

von 10.2° (Anweiler 1984 [10]). Die Fokussierung erfolgt nur in einzr Ebene,

dies kann aber wegen der guten Ausrichtgenauigkeit der Sonde zum relativen

Flugvektor (besser als 1°) und wegen der Breitenausdehnung des Detektors von

5 mm in Kauf genommen werden.




2.3 Aufbau und Funktionsweise

Der Energie- Analysator besteht aus Einlafisystem, Ionenquelle, Analysierfeld und
Detektor. Abb. 2.2 zeigt den Gesamtaufbau. Die Einlalachse ist parallel zum
Flugvektor der Sonde ausgerichtet. Um das Einlaflsystem und die Ionenquelle vor
dem Einschlag von kometarem Staub zu schiitzen, sind alle Teile, die dem ankom-
menden Teilchenstrahl direkt ausgesetzt sind, aus massivern Material gefertigt.
Alle kritischen Teile, wie die Glithkathoden und Blenden in der Ionenquelle, sind
aus der Strahlrichtung versetzt angebracht und so vor Staubeinschlag geschiitzt.
Das ganze Instrument kann in einem Winkelbereich von +4° um die Einlaflachse,
vom Eintrittsschlitz ausgehend, von Gas und Staub frei durchflogen werden.
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Abbildung 2.2: Gesamtaufbau des Energie-Analysator. Die Abbildung zeigt die
relative Anordnung von Einlafisystem, Ionenquelle, Analysierfeld und Detektor.
Im Einlaisystem sind die beiden Blendenpaare AID (Ambient Jon Deflection)
und STE (Steering Electrodes) gekennzeichnet.
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2.3.1 Einlafisystem

Das Einlafisystem wird durch die beiden Elektrodenpaare AID (Ambient Ion
Deflection) und STE (Steering Electrodes), den Objektschlitz und die Blende
SIL (Secondary Ion Supressor Lens) gebildet. Bei Neutralmessungen werden
die kometaren Ionen durch Anlegen einer Querspannung an die AID- und STE-
Elektroden ausgeblendet. Bei lonenmessungen kénnen diese Elektrodenpaare
dazu dienen, Ionen, die nicht mit dem nominalen Winkel eintreffen, in den Ana-
lysator zu lenken; diese Betriebsart wird aber nur im dufleren Bereich der Koma
angewendet. Fiir alle in dieser Arbeit verwendeten Messungen war AID = STE
= 0 V. Die engste Stelle im Einlafisystem ist der Objektschlitz (0.2 mm x 8 mm).
Die Blende SIL hinter dem Objektschlitz verhindert bei Neutralmessungen mit
ihrem Potential von 42500 V das Eindringen von Ionen, die durch Stoflionisation
(Staub, Gas) an den Réndern des Schlitzes gebildet werden kénnen. Bei Ionen-
messung liegt SIL auf 0 V.

2.3.2 Ionenquelle

Neutrale Teilchen miissen vor Eintritt in das Analysierfeld des Parallel-Platten-
Analysators ionisiert werden. Dies wird durch eine Elektronensto-Ionenquelle
erreicht, in die der Gasstrahl eintritt. Diese Ionenquelle ist als 'Fly-Through’-
Ionenquelle ausgefiihrt, d.h. Gasmolekiile die durch den Objektschlitz eintreten,
stolen nicht mehr auf Winde und behalten bei der Ionisation ihre Geschwin-
digkeit. Eigentlicher Ionisationsort ist die sogenannte Ion Source Box (ISB),
die auf Potential 0 V liegt. Hier wird der eintretende Gasstrahl senkrecht von
einem Elektronenstrahl durchsetzt. Der Elektronenstrahl wird von einer Gliihka-
thode erzeugt und durch das Magnetfeld eines Permanentmagneten gefiihrt. Es
stehen zwei Ionisationsenergien zur Verfiigung (17 €V und 90 eV). Die Emis-
sionsstromstérken sind 300 pA bei 90 eV und 250 pA bei 17 eV. Bei 90 eV
ist die Ionenausbeute maximal. Die Ionisationsenergie von 17 eV erlaubt, unter
Ausnutzung der unterschiedlichen Erscheinungspotentiale, chemisch verschiedene
Molekiile mit gleicher Massenzahl aber verschiedenen Ionisierungspotentialen zu
unterscheiden (Rehm 1986 [11]). Bei Ionenmessungen wird die Glithkathode auf
positives Potential gelegt und so das Eintreten von Elektronen in die ISB verhin-
dert (Subemission). Damit ist sichergestellt, dal neutrale Teilchen nicht ionisiert
werden.
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Zwei Blenden, SLS (Supressor Lens Shield) an der Eintrittsseite der ISB und AVS
(Accelerating Voltage Shield) am Austritt der ISB, verhindern den Durchgriff
von SIL und JAE (Intermediate Accelerating Potential) in die ISB. Die IAE-
Elektrode bewirkt eine Zwischenbeschleunigung, die PAP-Spannung (PAP: Pre-
Accelerating Potential = 650V) schlielich, erhéht die Energie der ionisierten
Teilchen um zusétzliche 650 V. Dies bewirkt eine Komprimierung der auf den
Detektor abgebildeten Massebereiche.

2.3.3 Analysierfeld

Als Analysator wird ein elektrostatischer Parallel-Platten- Analysator (PPA) ver-
wendet. Das Analysierfeld ist ein homogenes elektrisches Feld zwischer zwei
parallelen Platten, in das die zu analysierenden Teilchen unter einem Winkel
von 30° (£4°) durch die vordere Platte eintreten. Das Analysierfeld wird durch
die Potentialdifferenz zwischen vorderer Platte (PAP) und hinterer Platte (ESP:
Energy-Seperation Plate) gebildet. Um duflere Felddurchgriffe zu vermeiden, sind
zwischen beiden Platten rahmenformige Abschirmelektroden in dquidistaater An-
ordnung angebracht, die mit Hilfe von Widerstanden die Analysierfeldspannung
unterteilen. Dadurch wird im Bereich der Teilchenbahnen das Feld eines idealen
Plattenkondensators erzwungen. Zwischen den Platten beschreiben die Teilchen
Parabelbahnen und treten wieder durch die vordere Platte aus. Zu dieser um
10.2° geneigt ist der Detektor angebracht. Es sind drei (Neutralmessung) bzw.
zwei (Ionenmessung) Analysierfeldspannungen einstellbar, um unterschiedliche
Massebereiche auf den Detektor abzubilden (siehe unter 2.3.5).

2.3.4 Detektor

Die Eigenschaften des Analysators und die Gegebenheiten einer I[{ometenatmo-
sphére stellen besondere Anforderungen an das Detektorsystem. Grofie Anfor-
derungen an den dynamischen Bereich ergeben sich daraus, da8 die Xonzentra-
tion der Muttermolekiile exponentiell mit der Entfernung zum Kern abnimmt.
Da man sowohl Ionen als auch Gase mit dem selben Gerat mifit, erstreckt sich
der zu {iberdeckende Teilchenfluflbereich iiber mehr als zehn Gréfenordnungen
(Krankowsky et al. 1986 [5]).

Wie in Kap. 2.2 erwahnt, fokusiert der Analysator die kometaren Ionen auf eine
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Brennebene. Dies bedeutet, dafl der Detektor neben dem Teilchennachweis und
der Messung des Teilchenflusses auch die Information i{iber den Ort des Auf-
treffens der Ionen auf der Brennebene (= Energieinformation) liefern muf. Als
Detektorsystem wurden deshalb Mikrokanalvervielfacher (MCP: Micro-Channel-
Plate) mit ortsempfindlichen Elektronendetektoren (Anodenarrays) gewahlt.

Die verwendeten MCP’s bestehen aus einer Vielzahl von Kanilen mit einem
Durchmesser von 25 um, die in hexagonal dichtester Packung zusammengefafit
sind. Die Kanile werden durch diinne Glasrdhrchen gebildet, auf deren Innen-
seite eine Widerstandsschicht aufgebracht ist. Diese hochohmige Schicht dient
als kontinuierlicher Spannungsteiler und als Sekundéarelektronenemitter. Trifft
ein Teilchen mit gentigender Energie (etwa 600 eV fir Ionen (Berthelier 1984
(12])) auf die kathodenseitige Kanalwand, so 1dst es Sekundérelektronen aus.
Diese werden in Richtung zum héheren Potential beschleunigt, treffen erneut auf
die Wand und l8sen weitere Sekundarelektronen aus. Dieser Prozefl setzt sich
lawinenartig fort, so dafl schliellich an der Anode ein Ladungssto8 nachweisbar
ist. Eine ausfiihrliche Beschreibung des Aufbaus, der Funktionsweise und der
Einsatzméglichkeiten von Micro-Channel-Plates geben Wolf [13] und Timothy
[14].

Der Detektor besteht aus zwei Micro-Channel-Plates und zwei Anodenarrays
von zusammen 50 mm Lange und 5 mm Breite. Die Anodenarrays bestehen
ithrerseits aus 64 schmalen metallisierten Streifen (Pixel). Auftreffende Ionen
l6sen in den MCP’s Elektronenlawinen aus, deren Verstarkung durch Anlegen
einer Hochspannung variiert werden kann. Die Verstirkung erstreckt sich von
etwa 10° bei 1700 V bis zu 1072 bei 500 V Hochspannung. Die so entstandenen
Ladungsimpulse werden mit 103 V zu den Anoden nachbeschleunigt, die auf
Potential 0 V liegen. In den einzelnen Anoden werden die Ladungen akkumuliert,
nach einer definierten Zeit sequentiell ausgelesen und verstarkt. Anschliefend
werden sie einem 12 Bit A/D-Wandler zugefiihrt und digitalisiert, wobei ein Bit
einer Ladung von 3.4 * 10714 C entspricht. Jede Anode besitzt einen 24 Bit
Akkumulator A und einen Eingabezahler N. Je nach Messmodus werden N = 7
bis N = 15 Detektorauslesungen akkumuliert und der Mittelwert A/N gebildet.
Wegen der beschrinkten Telemetrierate werden die Werte A /N logarithmisch von

12 auf 8 Bit komprimiert, bevor sie an die Telemetrie weitergegeben werden. Der

Kompressionsalgorithmus lautet:
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21.25log,(A/N + 1) (2.9)

Damit wird eine iiber den ganzen Bereich konstante Ubertragungsgenauigkeit
von 3.3% erreicht (Hodges 1985 [15]).

Das Analysatorprinzip erfordert fiir die das Analysierfeld verlassenden Teilchen
einen feldfreien Raum. Um dies zu gewéahrleisten ist 3 mm tber der MCP-
Oberflache ein Gitter angebracht das auf PAP-Potential liegt und so die MCP-
Hochspannung (MHV) abschirmt. Ein weiteres Gitter (Repeller-Gitter) 1 mm
iiber der MCP-Oberflache sollte urspriinglich mit einem Potential von —50V
(MCR) relativ zur Hochspannung an der MCP-Oberfliche verhindern, da8l Se-
kundérelektronen die MCP-Kanaile verlassen und zur Lawinenbildung nicht bei-
tragen. Bei den Messungen zur Energiekalibrierung des Instruments mit mo-
noenergetischen Ionen- und Gasstrahlen zeigte sich jedoch, da bei dieser Ein-
stellung ein zweiter Peak niedrigerer Energie auftrat. Genaue Untersuchungen
und Simulationsrechnungen (Woweries 1985 [16]) ergaben, dafl dieser Nebenpeak
durch Sekundérelektronen ausgelést wird, die die MCP-Oberfliche verlassen.
Diese beschreiben in dem retardierenden Feld zwischen MCP und Repeller-Gitter
parabelformige Bahnen, treffen wieder auf das MCP und erzeugen so einen zwei-
ten Peak. Um diesen Nebenpeak zu unterdriicken wurde die Repeller-Spannung
auf +50V relativ zu MHV geindert, damit Sekundarelektronen, die die MCP-
Oberflache verlassen, abgesaugt werden.

2.3.5 Energiebereiche, Betriebsarten und Meflsequenzen

Der Energieanalysator verfiigt {iber vier Betriebsarten (STI: Jonenmessung aus
Richtungen bis zu 30° vom Flugvektor, ION: lonenmessung in Bewegungsrich-
tung, N90: Neutralmessung mit hoher Ionisierungsenergie, N20: Neutralmes-
sung mit niedriger Ionisierungsenergie). Um den ganzen Energiebereich von 23
bis 2140 eV zu tberdecken, werden durch Variation der Analysierfeldspannung
(ESP) verschiedene Energiebereiche quasi-linear auf den Detektor abgebildet.
So werden bei Ionenmessungen zwei, bei Neutralmessungen drei Energiebereiche
nacheinander gemessen. In Tabelle 2.1 sind diese Energiebereiche mit den korre-

spondierenden Massenbereichen fiir Ionenmodus und Neutralmodi aufgefiihrt.

Zusatzlich werden noch drei Untergrundmessungen vorgenommen. Dies sind der
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Neutralmodi
Energiebereich Massenbereich
BereichI: [200eV - 860eV| 8 AME - 35 AME

Bereich II: | 530 eV - 1440V |22 AME - 59 AME
Bereich I1I: | 920 eV -~ 2140eV | 38 AME - 88 AME

Ionenmodus
Energiebereich Massenbereich
Bereich I: 23eV - 540eV | 1 AME - 22 AME

Bereich II: | 519eV - 1425eV | 22 AME - 58 AME

Tabelle 2.1: Energiebereiche des Energieanalysators. Fiir thermische Teilchen
ergeben sich die angegebenen Massenbereiche.

Anodenuntergrund (RBK: Reticon Background), der Neutraluntergrund (NBK:
Neutral Background) und der Ionenuntergrund (IBK: Ion Background). Die Ano-
den weisen einen temperaturabhéingigen Untergrund von etwa 8 bis 15 Bit auf.
Dieser wird in jeder Mefisequenz (siehe unten) einmal gemessen. Bei der Messung
des RBK wird die Analysierfeldspannung auf Null gesetzt, damit keine Ionen auf
den Detektor gelangen kénnen. Auflerdem wird die niedrigste Verstirkungsstufe
gewihlt. Fiir jedes Anodenarray wird durch statistische Analyse der Mittel-
wert (BKAVG) bestimmt. Beim Akkumulieren wird der ganzzahlige Anteil von
BKAVG-1 vom ausgelesenen Wert jeder Anode subtrahiert, bevor dieser im ent-
sprechenden Akkumulator addiert wird. Zur Messung des Neutraluntergrundes
wird die Ionenquelle in Subemission geschaltet und das EinlaBsystem ist fiir Gase
konfiguriert. Bei der Messung des Ionenuntergrundes ist die Ionenquelle ebenfalls
in Subemission und im Einlafisystem wird, durch Anlegen einer Querspannung
an die AID- und STE-Elektroden, das Eindringen von Ionen verhindert.

Die MeBsequenzen sind vorprogrammierte Folgen verschiedener Betriebsarten.
Eine Mefisequenz dauert genauso lange wie ein Telemetrieformat (22.67 s). Es
gibt drei verschiedene Sequenzen (SIS: Steered Ion Sequence, NIS.C: Neutral Ion
Sequence Close, NIS.F': Neutral Jon Sequence Far). Die Sequenz SIS gestattet es,
einen Ausschnitt aus dem Phasenraum der Ionen zu messen. Diese Sequenz wird
jedoch nur im dufleren Bereich der Koma benutzt. Die Sequenz NIS.F erlaubt
die Messung von Ionen und Gasen niedriger Konzentration in grofier Entfernung
vom Kometen, wihrend NIS.C dafiir konzipiert ist, Ionen und Gase mit hohe-

e
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Nr. NIS.F NIS.C Nr. NIS.F NIS.C
1 RBK RBK 9| IBK HG |IBK HG
2 | N90O GS | N9o HG| 10 N90 GS|N90 HG
3| N90 HG | N20 GS| 11| N9 HG|N20 GS
4 | ION GS [ ION GS|| 12|ION GS|ION GS
5| N20 GS|NBK HG || 13| NBK HG | NBK HG
6 | N9O GS | N90 GS| 14| N9 GS|N90 GS
7| N90  HG | N20 HG | 15| N90 HG |N20 HG
8 | ION HG |ION HG | 16 | ION HG |ION HG

Tabelle 2.2: Die 16 aufeinanderfolgenden Betriebsarten der beiden Mefisequenzen
NIS.F und NIS.C. Die Abkiirzung GS bedeutet, dafl das Spektrum mit nominaler
Detektor - Verstirkung aufgenommen wird. HG steht fiir High Gain, einer etwa
um den Faktor 30 héheren Verstirkung ( siehe Kap. 2.4.2).

rer Konzentration zu messen, die man nahe dem Kometen erwartet. In Tabelle
2.2 sind die verschiedenen Betriebsarten fiir die beiden Sequenzen NIS.F und
NIS.C aufgelistet. In der Sequenz NIS.C wird haufiger in der Betriebsart mit
der niedrigen Ionisierungsenergie gemessen, weil nahe am Kometen die Neutral-
gasdichte hoch genug ist, um auch im N20 Modus Spektren hoher Intensitét zu
erzeugen. Die niedrigere lonisationsenergie bewirkt auch eine verminderte Frag-
mentierung der Muttermolekiile bei der Ionisation. Da der MeBuntergrund mit
der Gasdichte zunimmt (siehe 3.2), wird in der Sequenz NIS.C eine zusétzliche

Untergrundmessung vorgenommen.

2.4 Kalibrierung

Die Detektorkalibrierung wurde mit Strahlen verschiedener Ionen wie *Het, N},
©A4r+ und Xe** durchgefiihrt. Die Energie der Ionenstrahlen wurde jeweils
so gewahlt, daB sie der Relativgeschwindigkeit (Komet - Sonde) von 69 km/s
entsprach. Ziel der Messung war die genaue Kalibrierung der Energieskala und

der Detektorverstarkung.
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Um aus den Spektren des Energieanalysators die physikalischen Bedingungen der
Kometenatmosphire, wie z.B. Temperatur (Peakbreite) und Abstromgeschwin-
digkeit der Ionen und Gase (Peakverschiebung), zu bestimmen, ist eine genaue
Kenntnis der Energieskala erforderlich. Durch die elektrischen Felder zwischen
den beiden Detektorgittern und der MCP-Oberflache 1st die Energieskala nicht
nur von der Analysierfeldspannung (ESP) sondern auch von der eingestellten
Detektorhochspannung (MHV) abhingig. Diese Abhangigkeit wurde schon am
Flugersatzmodell untersucht. Die Messungen ergaben, dafl sich fiir jeweils kon-
stante Hochspannung (MHV) eine quasi-lineare Beziehung zwischen Energie de.

eingeschossenen Ionen und Pixelnummer ergibt (Woweries 1985 [16]).

2.4.1 Energie-Kalibrierung

Ziel der Energie-Kalibrierung war es, die genaue Beziehung zwischen der Energie
eines lonenstrahls und der Position (Pixelnummer) des entsprechenden Meaks
auf dem Detektor, in Abhangigkeit von den eingestellten Analysatorspannungen
(MHV, ESP), zu ermitteln. Die Peakposition wurde durch einen Parabelfit iiber
dem Pixel maximaler Intensitit und dessen beiden Nachbar-Pixeln bestimmt.
MCP 1 (niedrige Energie) besitzt die Pixel 1 — 64, MCP 2 (hohe Energie) hat
die Pixel 65 — 128. Der Auftreffpunkt eines Ions einer gewissen Energie auf dem
Detektor (PIX: Pixelnummer) 1&8t sich durch folgende Gleichung beschreiben
(Lémmerzahl 1986 [17]):

U+ PAP

PIX = q
a( ESP

) +b — OFFSET, (2.10)
Der lineare Term mit den beiden Parametern a und b ergibt sich aus Jder Theorie
des Analysators, wobei U die kinetische Energie des lons (in eV) ist ur«d ESP
und PAP die Analysatorspannungen (in V) sind. Der zweite Term OFFSET
beschreibt die Ablenkung durch die elektrischen Felder im Detektor. Der Index 1
soll andeuten, dafl man fir die beiden MCP’s, wegen ihrer getrennten Montage,

grundsétzlich verschiedene Parameter zulassen sollte.

Die abschirmende Wirkung der Detektorgitter ist, wie erwartet nicht perfekt.
Aufgrund der Lochgréie von 0.5 * 0.5 mm kommt es zu Felddu-chgriffen in den
»feldfreien Raum® zwischen Analysator und Detektor. Dies fithrt dazu, daBl der
Parameter OF FSET grofler ist als man bei idealen Annahmen erwartet. Dies
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148t sich durch einen effektiven Gitterabstand d, ;s beschreiben, der vom nomi-
nalen d; = 2 mm zwischen auferem Gitter und Repeller abweicht. Die Untersu-
chungen ergaben (Lammerzahl 1986 [17]):

U +650.5

dQ’eJ‘f(l) = 3.488 (E—S}3> — 1.643 (211)
U +650.5

daoys(2) = 0.742 (E—SP) +1.884 (2.12)

Mit Hilfe dieses effektiven Gitterabstandes 148t sich die Gréfle OF FSET berech-
nen (Lammerzahl 1986 [17]):

o dy + d;
DY) (i i S 2.13
OFFSET(inPizel) = 2.5 (tan(19.8°) Ty :1:2) ( )
U+MHV+52.1> , 51.1
= dysin(26,) [ /1 : _1
i ( 51.1 18in(26) (\/ T U T MAV +52.1)sn%(8,) )
U + 650.5 , MHV — 5084
= 61 1
2 (MHV - 598.4> d25in(39.6°) (\/ T (U 7 650.5)si02(19.8°) )

6, = arctan (tan(19.8°)\/1 + MHV — 5984 )

(U + 650.5)sin?(19.8°)

Dabei ist fiir dy der effektive Gitterabstand d; .y, fiir d; der nominale Abstand
zwischen Repeller-Gitter und MCP-Oberflache von 1 mm und fir M HV der Be-
trag von M HV einzusetzen., ist der Winkel unter dem die Teilchen das Repeller-

Gitter passieren.

Die Kalibrierungsmessungen wurden in der GEOS-Eichkammer der Universitat
Bern durchgefiihrt. Eine Beschreibung der Anlage geben Ghielmetti et al. 1983
[18]. Die Messungen wurden mit monoenergetischen Ionenstrahlen durchgefiihrt,

deren Energiebreite nur 1-2 eV betrug. Die absolute Genauigkeit des Energie-

analysators betriagt deshalb, je nach Energiebereich, zwischen +2 eV und +4 eV.
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2.4.2 Detektorverstiarkung

Die Detektorverstarkung des Energieanalysators ist in 16 Schritten einstellbar
(Gainstep 0 bis F), wobei die Verstdrkungsstufe 15 (Gainstep F) der héchsten
Verstarkung entspricht. Die Verstarkung fiir eine gegebene MHV ist definiert als
die mittlere Verstarkung der 16 zentralen Pixel der beiden MCP’s. Die einzel-
nen Pixel sind jedoch nicht gleich empfindlich, deshalb wurde bei der Kalibrie-
rung der Detektorverstarkung auch die relative Empfindlichkeit (relative gain)
der einzelnen Pixel bestimmt (fiir jede Verstirkungsstufe getrennt). Die relative
Empfindlichkeit eines Pixels ist definiert als der Quotient aus Verstarkung dieses

Pixels und der mittleren Verstarkung.

Bei hohen Zahlraten mufl noch ein weiterer Effekt beriicksichtigt werden, den
man als Nichtlinearitit bezeichnet. Dieser Effekt setzt ein, wenn bei hoher lo-
nenstromdichte auf den MCP’s die durch den Multiplikationsprozess extrahier-
ten Elektronen bis zum nachsten Puls nicht vollstandig durch den Polarisations-
strom der MCP’s nachgeliefert werden konnen. Die so entstandene Verarmung
der Oberflache an Elektronen bewirkt eine geringere Verstarkung (Dolder 1986
[19]). Die Nichtlinearitit NL mufl nur korrigiert werden, wenn die Zahlrate ei-
nen gewissen Wert (Startwert) {iberschreitet, d.h. bei Zahlraten < Startwert ist

NL = 1. Fiur Zahlraten > Startwert macht man einen linearen Ansatz:

NL = A« Zahlrate + B (2.14)

Die Steigung A und Achsenabschnitt B sind so definiert, daf fur Zahiraten >
Startwert NL < 1 ist. Die Parameter Startwert, A und B wurden fiir jedes MCP

getrennt und fiir alle Verstarkungsstufen bestimmt.

Die Verstarkungskalibrierungen wurden ebenfalls mit den in Kapitel 2.4 beschrie-
benen Ionenstrahlen durchgefithrt. Die Intensitat der Ionenstrahlen war mit einer
Genauigkeit von besser als 10% bekannt d.h. die absolute Verstarkung konnte
mit vergleichbarer Genauigkeit bestimmt werden (Krankowsky et al. 1986 [5]).
Die Verstdrkungsfaktoren der verschiedenen Stufen sind in Tabelle 2.3 aufgelistet.

Die relativen Verstarkungen der einzelnen Pixel, bei den verschiedenen Ver-

stirkungsstufen, konnten mit einer Genauigkeit von 2 bis 3% bestimmt werden
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Stufe | MCP-Hochspannung | Verstarkungsfaktor
0 472V 1.32 * 1072
1 520 V 447 * 1072
2 565 V 1.53 * 107!
3 610 V 527 * 1071
4 655 V 1.70 * 10°
5 700 V 563 x 10°
6 750 V 1.77 x 107!
7 805 V 5.82 x 10%!
8 865 V 1.87 = 10*?2
9 925 V 6.52 * 10+?
A 990 V 2.23 x 10%3
B 1055 V 7.92 x 1073
C 1130 V 2.64 * 10t4
D 1240 V 9.15 = 10%1
E 1380 V 298 * 10%°
F 1750 V 9.82 % 10%*°

Tabelle 2.3: Die 16 Stufen der Detektorverstirkung mit ithrer MCP-Hochspan-
nung (MHV) und den Verstirkungsfaktoren.

(Krankowsky et al. 1986 [5]). Neuere Erkenntnisse deuten allerdings auf einen
hoheren Fehler von ~ 15% hin (Krankowsky 1989 [39]).

Wihrend des Vorbeifluges am Kometen wurde von der Elektronik des Instru-
ments, unter Ausniitzung der Signalstirke der vorherigen Messung, die optimale
Verstarkungsstufe automatisch eingestellt. Diese Regelung besitzt zwei Algo-
rithmen zur Bestimmung der einzustellenden Verstarkungsstufe; der erste (GS:
Gainstep) hilt das maximale Signal unterhalb der Sattigungsgrenze der MCP’s,
der zweite (HG: High Gain) wahlt eine Verstirkung die etwa um den Faktor 30
hoher ist und erlaubt so die genauere Messung von Spezies geringer Intensitét.
Wahrend der Mission wurde zyklisch zwischen beiden Algorithmen umgeschaltet.
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Die Verstarkungsfaktoren < 1 ergeben sich dadurch, daf3 eine Anode des Detek-
tors die Ladungen von etwa 4000 MCP-Kanalen aufnimmt. Die Verstiarkung eines
einzelnen Kanals ist natiirlich entweder 0 (keine Elektronenlawine ausgelést) nder
> 1 (Lawine ausgeldst). Je niedriger jedoch die MHV ist, umso geringer ist die
Wahrscheinlichkeit, dafl eine Elektronenlawine ausgeldst wird und umso geriager
ist auch die Anzahl der Elektronen der Lawine. Bei niedriger MHV kann es also

dazu kommen, dafl die Verstarkung der einzelnen Kanile relativ gering ist und

nur sehr wenige Kanile ansprechen, so da8 sich insgesamt eine Verstirkung < 1
ergibt.
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3 AUSWERTUNG VON MESSDATEN AUS DER
KOMA DES HALLEY’SCHEN KOMETEN

Wihrend des Vorbeifluges am Kometen wurden insgesamt 767 Mefsequenzen
durchgefiihrt. Dies entspricht mehr als 11000 Spektren. Deshalb wurde eine weit-
gehend automatisierte Datenauswertung angestrebt. Fiir die grafische Darstel-
lung der Spektren und erste Korrekturen, wie z.B. Ausgleich der Verstérkungs-
unterschiede der beiden Mikrokanalvervielfacher, wurde ein Programm fiir einen
Personal-Computer erstellt, das gleichzeitig die Daten fiir die eigentliche Auswer-
tung auf einem Grofirechner aufbereitete. Ziel der Auswertung war es, méglichst
alle in den Spektren enthaltenen Informationen in einem Rechengang zu gewin-
nen. Dies wurde durch ein Verfahren erreicht, das im wesentlichen auf einer
nichtlinearen Regression beruht. Es wurden drei verschiedene Varianten des Ver-
fahrens entwickelt. Jeweils eine fiir Ionenspektren und Neutralspektren, sowie
eine dritte Variante fiir Spektren aus dem dufleren Bereich der Koma. Aufgrund
der hsheren Temperatur in diesem Bereich der Koma ist die Energieverteilung
der Teilchen relativ breit, soda sich Uberlappungen ergeben. Die dritte Variante
erlaubt nun, unter Vorgabe der vom Massenanalysator gemessenen Konzentra-
tionen, die Temperatur und Abstréomgeschwindigkeit aus den Energiespektren zu
bestimmen.

3.1 Die Energieverteilungsfunktion von Teilchen bei der Abbildung
im Energie- Analysator

Voraussetzung fiir die Anwendbarkeit des Auswerte-Verfahrens ist die genaue
Kenntnis der theoretischen Energieverteilungsfunktion (Peakform)im Analysator
und seiner ionenoptischen Eigenschaften. Wie in Kapitel 2 dargestellt, wird in

den verschiedenen Betriebsarten des Instruments jeweils ein Energiebereich quasi-
linear auf den Detektor abgebildet. Nach der Gleichung fiir die Energieskala




22

(Gl. 2.10) ist die Detektorposition (Pixelnummer), auf der ein Ion nachgewiesen
wird, proportional zu dessen kinetischer Energie, also proportional zum Quadrat
der Relativgeschwindigkeit zwischen Gas und Sonde. Diese ergibt sich aus der
Uberlagerung der Relativgeschwindigkeit zwischen Sonde und Kometenkern und
der Abstrémgeschwindigkeit des Gases (Gl.2.3). Die Peakform wird dagegen
bestimmt durch die Geschwindigkeitsverteilung in der Kometenatmosphére, die
ionenoptischen Eigenschaften des Instruments und Detektoreigenschaften.

3.1.1 Thermische Energie und Relativgeschwindigkeit

Unter der Annahme thermischen Gleichgewichts in der kometaren Atmosphére
ergibt sich die Geschwindigkeitsverteilung aus der Maxwellverteilung, transfor-
miert durch die Relativgeschwindigkeit zwischen Sonde und Kometenkern. Be-
zeichnet man die Flugrichtung der Sonde als z-Achse und wéhlt die bewegte
Sonde als Bezugssystem, so ergibt sich fiir die Geschwindigkeitsverteilung ein-
fach positiv geladener Ionen der Masse m:

% =C * exp{—% (-—T;Z(V - Vo - VF)2)} (3.1)

Hierbei ist V die Geschwindigkeit der Teilchen, V, die Geschwindigkeit der Sonde
und Vp die Abstromgeschwindigkeit der Ionen. Ausschlaggebend fiir die Peak-
form sind die Komponenten der Geschwindigkeit in z-Richtung:

dN
Vi =C*exp{—

m

o (Vo= Vo VeP+V2+V2)}  (32)

Die V., sind die transformierten thermischen Geschwindigkeitskomponenten.
Der Beitrag der Abstromgeschwindigkeiten der Teilchen zur y- und z-Richtung
wurde vernachléssigt. Integriert man {iber V, und V, so erhilt man:

dN m {m

- e _ _ 2
v = VamkT P\ appe Vo VF”)} (33)

Um die Teilchen pro Energieintervall zu erhalten, mufl man noch dV in dE um-
wandeln und erhalt:
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dN ™ m ( VE 1 1
1E = ok emp{—ﬁ (\/——r:_/; —Vo—VFz) } 7B (3:4)

Da man von radialem Abstrémen der Teilchen ausgeht, mufl man insbesondere
bei kernnahen Spektren die Abstrémgeschwindigkeit mit einem Faktor cos(a)
multiplizieren, wobei a der Winkel zwischen Radiusvektor und Flugvektor der
Sonde ist.

Gleichung 3.4 gilt streng nur fiir neutrale Teilchen. Bei Ionen miite man ei-
gentlich noch beriicksichtigen, dafl die Sammelrate innerhalb des Akzeptanz-
Raumwinkels aulerdem noch proportional zu V ist ( d.h. Teilchen mit antiparal-
leler Geschwindigkeit werden effektiver gesammelt als solche mit paralleler). Da
jedoch die thermischen Geschwindigkeiten klein gegen die Relativgeschwindigkeit
sind (< 1 %), ist dies vernachlissigbar.

3.1.2 Instrumentelle Einfliisse

Die so erhaltene theoretische Peakform wird noch durch die ionenoptischen Ei-
genschaften des Analysators und Detektoreigenschaften verindert. So liefert der
Detektor kein kontinuierliches, sondern aufgrund seiner 128 Anoden (Pixel) ein
diskretes Spektrum, wobei jedem Pixel ein gewisses Energieintervall (zwischen
4 eV und 10 eV je nach Energiebereich) entspricht. Wesentlichen Einflul hat
auch die endliche Breite des Objektschlitzes, die eine Peakverbreiterung bewirkt.
Bei einer Schlitzbreite von 0.2 mm betriagt die Bildbreite, die exakt monoener-
getische Teilchen auf dem Detektor erzeugen wiirden, 0.6 mm (Green und Proca
1970 [20]). Dies entspricht 1.5 Pixel. Berechnungen der Trajektorien entlang
der optischen Achse, gekoppelt mit Potentialfeldrechnungen, die die Geometrie
des Analysators beriicksichtigen, ergaben eine Bildbreite der Abbildung des Ein-
trittsschlitzes auf den Detektor von 1.7 Pixel (Anweiler 1986 [21]). Mathematisch
1aBt sich der EinfluBl des Objektschlitzes auf die Peakform durch eine Faltung der

Energieverteilung F(E) der Teilchen mit der Schlitzfunktion (Rechteck) beschrei-
ben.

F'(E)= [ F(E = s) % Fsunins(s) ds (3.5)
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Abbildung 3.1: Die Peakform und der Einflu der Faltungsoperationen. Die
durchgezogene Linie zeigt die Peakform aufgrund einer Geschwindigkeitsvertei-
lung, die unterbrochenen Linien den Einflul der Faltungsoperationen. EinfluB
des Objektschlitzes (punktierte Kurve). Einflul der Detektorfunktion (gestri-
chelte Linie). Angenommene Parameter: Masse 16 AME, Temperatur: 250 K,
Abstromgeschwindigkeit: 805 m/s

Eine weitere Modifikation der Peakform ergibt sich aus Detektoreigenschaften.
Durch die grofie Verstirkung der MCP’s kommt es an ihren Ausgéngen zu Raum-
ladungseffekten, die eine zusitzliche Verbreiterung der Peakbasis bewirken. Die
exakte rechnerische Behandlung dieses Effektes ist schwierig. Diese Verbreite-
rung lalt sich jedoch mit einer empirischen Funktion, die anhand von Eichspek-
tren ermittelt wurde, beschreiben. Es hat sich dabei gezeigt, dal eine weitere

Faltung mit der Funktion Fp.tektor die Kurvenform bis zum 1 % Niveau sehr gut

beschreibt. !
Fpetektor = ———— mit b=2 (3.6)
(1+3)
Abb. 3.1 zeigt die theoretische Peakform und den Einfluf§ der Faltungsoperatio-
nen.
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3.2 Die Aufbereitung der Rohdaten

Die Aufbereitung der Rohdaten wurde anhand der grafischen Darstellung der
Spektren in folgenden Schritten durchgefiihrt.

e Ausgleich der Nichtlinearitat.
o Ausgleich der relativen Empfindlichkeit.
e Abzug des MeBuntergrundes (bei lonenspektren).

o Festlegen der Massenskala und Bestimmung der Zihlraten der einzelnen

Massen.

e Bestimmung von groben Startwerten fiir Temperatur und Abstrémgeschwin-
digkeit.

Far die Korrektur der Nichlinearitdt NL liegen fiir jedes MCP und fiir jede
Verstarkungsstufe (Gainstep) die Parameter Startwert, Steigung A und Achsen-
abschnitt B (siehe Gleichung 2.14) vor. Ist die Zahlrate groBler als der Startwert
wird gemaf Gleichung 2.14 der Nichtlinearitatsfaktor berechnet und die Zahlrate

korrigiert:

Zahlrate
NL(Zahlrate, Gainstep, MC P)

(3.7)

Zahlrateg,r,, =
Die Nichtlinearitat mufl jedoch nur bei wenigen kernnahen Spektren und den

Spektren, die bei erhohter Verstiarkung (HG High Gain) aufgenommen wurden,

beriicksichtigt werden.

Die relative Empfindlichkeit (RG: Relative Gain) der einzelnen Pixel liegt als
zweidimensionales Datenfeld, in Abhangigkeit von Verstarkungsstufe und Pixel-
nummer, vor. Die Korrektur erfolgt durch Division der Zahlra,e der einzelnen

Pixel durch RG(Gainstep, Pizelnummer).

Der Mefluntergrund setzt sich im wesentlichen aus dem MCP-Untergrund und

einer vom Teilchenflufl durch das Instrument abhingigen Komponente zusam-
men. Der MCP-Untergrund ensteht durch Rauschen in der Elektronik und Spon-
tanemission der MCP’s, die bevorzugt an den Enden der MCP’s auftritt. Der
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MCP-Untergrund ist im allgemeinen vernachlissigbar klein. Die vom Teilcher-
flu8 durch das Experiment abhingige Komponente entsteht hauptsichlich durch
Ionisation bei StéBen der kometaren Gase und Ionen mit dem Restgas im In-
strument. In den Neutralmodi tragen nur Neutral-Neutralstéfle und Elektroner -
StoBionisation des Restgases in der Ionenquelle zum Untergrund bei, da die Ionen
am Eintritt ins Instrument gehindert werden. Nimmt man an, daf die Gasdichte
in der Koma umgekehrt quadratisch mit dem Abstand r zum Kern abnimmt
und dafl der Druck im Instrument proportional zu dieser Dichte ist, so ergibt
sich eine 1/r* Abhingigkeit des Neutral-Neutral-StoBuntergrundes. Im Ionen-
modus ergibt sich eine zusitzliche Komponente durch Ionen-Neutralsté8e. Da
jedoch im Jonenmodus die Instrumentempfindlichkeit um den Reziprokwert der
Ionisierungswahrscheinlichkeit fiir das Neutralgas, die in der Groflenordnung von
1077 liegt, groBer ist, ist das Signal/StoBuntergrund-Verhiltnis im Ionenmodus
wesentlich besser. Im Gegensatz zu den Neutralmodi werden im Ionenmodus die
am FEintrittsschlitz produzierten Ionen nicht am Eindringen ins Instrument ge-

hindert. Diese konnen daher einen zusitzlichen Beitrag zum Untergrund liefern.

Da die Untergrund-Spektren entweder vor oder nach dem eigentlichen Spek-
trum aufgenommen wurden, mufl wegen der Zunahme des Untergrundes mit dem
Druck das Untergrundspektrum durch Multiplikation mit einem Faktor dem zu
korrigierenden Spektrum angepafit werden. Bei Ionenmessungen wurde dies, we-
gen der starken Variabilitat des Untergrundes nahe am Kometen, anhand der
grafischen Darstellung interaktiv am Bildschirm durchgefiihrt. Fiir die Neutral-
spektren wurden gemittelte Untergrundspektren erstellt und der jeweilige Faktor
erst bei der Regressionsrechnung bestimmt.

3.3 Das Regressionsverfahren

Aus den so aufbereiteten Daten wurden erste grobe Startwerte fiir die Regression
gebildet. Dies sind die Zahlraten einzelnen Massenpeaks und je ein Startwert fiir
die Abstrémgeschwindigkeit und fiir die Temperatur der Ionen bzw. Gase. Aus
diesen Startwerten werden nach der in Kap. 3.1 besprochenen Methode theorzati-
sche Spektren berechnet. Pro Anodenarray wird an 641 Stiitzstellen (0.1 Pixel)
die Amplitude im Spektrum bestimmt, wobei diese die Summe der Funktions-

werte fiir alle Massen bei dieser Energie ist. In diesem Raster von 641 Punk-
ten werden die Faltungsoperationen (Objektschlitz, Detektorverzerruugen) als
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diskrete Faltungssumme durchgefithrt. AnschlieBend wird zwischen je 11 Stiitz-
stellen integriert (Simpson-Methode). Die dabei gewonnenen Werte werden als
theoretische Funktionswerte in das Regressionsprogramm eingefiihrt. Das ver-
wendete Verfahren beruht auf einer nichtlinearen Regression, d.h. Aufgabe des
Programms ist die Minimierung der Quadrate der Abweichungen zwischen ge-
messenem und berechnetem Spektrum:

¢ = Z (Ioba - Ith)2

Unter Ausniitzung der partiellen Ableitungen werden die Startparameter ver-
andert, ein neues theoretisches Spektrum berechnet und ® neu bestimmt. Die
Iteration wird abgebrochen, wenn der Genauigkeitsgewinn zwischen den letzten
beiden Iterationen einen bestimmten Wert unterschreitet. Das Verfahren liefert
so in einem Rechengang die Dichten der einzelnen Massen, sowie die Temperatur
und die Abstrémgeschwindigkeit der Gase bzw. Ionen. Eine ausfiihrliche Be-
schreibung des Verfahrens findet man in der Arbeit von Pitha und Jones 1966
[22]. Aus dieser Arbeit wurde die Methode 5 verwendet, die sich durch besonders
schnelle Konvergenz auszeichnet.

3.4 Ergebnisse

Die Ionenmessungen ergaben, dafl man in der inneren Koma zwei Bereiche unter-
scheiden kann, die sich durch eine unterschiedliche Energieverteilung der Ionen
auszeichnen. Die Grenze zwischen diesen beiden Bereichen bildet eine schmale
Ubergangszone, die Kontaktfliche. AuBlerhalb der Kontaktfliche sind die vom
Kern abstréomenden Gase und Ionen dem Sonnenwind und dem von ihm mit-
gefilhrten Magnetfeld ausgesetzt. An der Kontaktflache ist der Sonnenwind
so weit abgébremst, dafl er nicht weiter vordringen kann. Innerhalb der Kon-
taktfliche ist das Magnetfeld praktisch gleich Null (Neubauer et al. 1986 [23]);
die kometaren Ionen kénnen wie die Gase frei abstromen. Die Kontaktfliche
zeichnet sich durch eine abrupte Anderung in der Energieverteilung der Ionen
aus. Innerhalb ist das Plasma ,kalt“, etwa 200 K, und ist iiber Stoprozesse
mit dem Gas im thermischen Gleichgewicht wihrend an der Kontaktfliche die
Ionentemperatur um etwa 1000K(Limmerzahl et al. 1987 [8]) steigt. In Abb.
3.2 zeigen zwei Spektren des Energie-Analysators den drastischen Unterschied in

—
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der Energieverteilung der Ionen innerhalb und aulerhalb der Kontaktfliche. Die
Kontaktfliche befand sich, entlang der GIOTTO -Bahn, etwa in 4500 £+ 200 km
Entfernung vom Kometenkern. Innerhalb der Kontaktfliche zeigten alle Ener-
giespektren der Ionen ,kaltes“ Plasma. Fast auf allen Massenpositionen von 12
bis 56 AME/e (obere Grenze im Ionenmodus) zeigten sich aufgeloste Peaks.
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Abbildung 3.2: Energiespektren der Ionen der Wassergruppe innerhalb (3993 km)
und aufBlerhalb der Kontaktfliche (4782 km Abstand zum Kern).

Die Analyse der Spektren wurde fiir die beiden MCP’s getrennt durchgefiihrt.
Fiir die Ionenmessungen ergaben sich so drei Massenbereiche (11-21 AME, 22-37
AME, 38-56 AME). Bei der Bestimmung der Temperatur und der Abstrémge-
schwindigkeiten wurde angenommen, da innerhalb eines solchen Spektralbe-
reichs gemeinsame Werte fiir Temperatur und Abstrémgeschwindigkeit vorliegen,
was fiir Teilchen im thermischen Gleichgewicht sicher gilt. Aufgrund der Regres-
sion gehen jedoch bei der Bestimmung der Temperatur nicht alle Peaks mit dem
gleichen Gewicht ein. Ein guter ,,Fit“ bei einem dominanten Peak ist fiir die Mi-
nimierung der Gesamtabweichung giinstiger d.h. dominante Spezies gehen mit
einem grofleren Gewicht ein.
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Abbildung 3.3: Vergleich zwischen einem gemessenen (durchgezogene Treppen-

kurve) und dem dazu berechneten Spektrum (unterbrochene Kurve).

Abb. 3.3 zeigt, in einem Vergleich, ein gemessenes Ionenspektrum (durchgezo-

gene Treppenkurve) und ein berechnetes Spektrum (unterbrochene Kurve) des
Massebereichs 15-20 AME. Aufgetragen sind der Logarithmus der Z{Llrate {iber
AME/e. Die Ubereinstimmung ist sehr gut, lediglich bei sehr grofien Spriingen in
der Dynamik (Massen 19-20 AME) wird die kleinere Intensitét zu grof bestimmt.
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3.4.1 Ionen-Temperaturen

Die Temperatur 18t sich aus der Peakbreite bestimmen. Je hoher die Tempera-

tur, umso gréfer ist die Peak-Halbwertsbreite (PHB). Der genaue Zusammen-
hang ergibt sich zu:

PHB(eV) =2 ((\/5.973 + 105 =T + \/50)2 - Eo) (3.8)

Hierbei ist T' die Temperatur und E, die masseabhiingige Energie in eV (siehe

GL 2.2).
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Abbildung 3.4: Temperatur der Ionen in Abhingigkeit vom Abstand zum Kern,
gewonnen aus drei unterschiedlichen Spektralbereichen. Deutlich ist der sprung-
hafte Anstieg der Temperatur nahe der Kontaktfliche (bei 4500 km) zu sehen.

Abb. 3.4 zeigt das Temperaturprofil der Ionen, das aus drei unterschiedlichen
Spektralbereichen gewonnen wurde. Die Abweichungen zwischen den Ergebnis-
sen der drei Masse-Bereiche (Wassergruppe, 26-35 AME, 40-50 AME) liegen in-
nerhalb des, anhand von Eichspektren, abgeschitzten Fehlers von etwa 80 K(fiir
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den ,kalten“ Bereich), wobei die relative Genauigkeit wahrscheinlich besser ist.
Innerhalb der Kontaktfliche steigt die Temperatur mit der Distanz langsam von
180 Kauf 250 K. An der Kontaktflache steigt die Temperatur plétzlich um 1000
K, nimmt danach stetig weiter zu und erreicht 4000 K bei etwa 10000 km Ab-
stand vom Kern des Kometen. Der Datenpunkt bei etwa 1000 km weicht vom
generellen Trend ab. Grund hierfiir kénnte eine Abweichung von der sphériichen
Symmetrie nahe am Komet sein.

3.4.2 Abstrém-Geschwindigkeit

Die Bestimmung der Abstrémgeschwindigkeit der Ionen ist nur innerhalb der
Kontaktflache mit guter Genauigkeit moglich. Jenseits der Kontaktfla:he sind
die einzelnen Massenpeaks aufgrund der hohen Temperatur nicht mehr aufgelést.
Die Analyse der Ionenspektren, mit einem anderen Auswerteverfahren, ergab eine
mittlere radiale Abstrémgeschwindigkeit von 806 m/s + 50 m/s inne‘halb der
Kontaktfliche und 0 m/s + 300 m/s auBlerhalb der Kontaktfliche (Lammerzahl
et al. 1987 [8]). Bei Neutralspektren ergibt sich bei der Bestimmung der Ab-
strémgeschwindigkeit der Gase eine systematische Abweichung. Dieser ,,Offset*
wird durch Raumladung in der Ionenquelle am Ort des Elektronenstrahls ver-
ursacht. Man kann jedoch in der magnetfeldfreien und von Stéssen dominierten
Koma innerhalb der Kontaktfliche davon ausgehen, dafl neutrale und ionisierte
Teilchen mit der gleichen Geschwindigkeit abstromen (Koérésmeze, et al. 1987
[40]). In Abb. 3.5 ist die Abstrémgeschwindigkeit der neutralen Teilchen der
Wassergruppe iiber dem Abstand zum Kern aufgetragen. Die Gescawindigkeiten
wurden der Ionengeschwindigkeit von 806 m/s angepafit. Die Wassergruppe ist
bis zu einer Entfernung von 16000 km in ausreichender Intensitit vorhanden.
Mit abnehmender Dichte wird jedoch die Streuung in den Ergebnissen immer
grofler. Die mit dem Regressionsverfahren bestimmten Abstrémgeschwindigkei-

ten stimmen, innerhalb der Fehlergrenzen, sehr gut mit denen von Lammerzahl
et al. 1987 [8] {iberein.
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Abbildung 3.5: Abstrémgeschwindigkeiten der Gase (Wassergruppe) in Abhén-
gigkeit vom Abstand zum Kern. Die Daten wurden auf die Geschwindigkeiten
der Jonen (806 m/s innerhalb der Kontaktfliche ) normalisiert.

3.4.3 Partialdichten

Abb. 3.6 zeigt die Ionendichteprofile der Massen 15-19 AME innerhalb der Kon-
taktfliche. Aufgetragen ist der Logarithmus der Teilchendichte iiber der Ent-
fernung zum Kometenkern. Die Ionen dieses Massenbereichs sind die haufigsten
nahe am Kometen. Andere hiufige Ionen sind die der Massen 12 AME, 26 AME,
31-33 AME und 45 AME. Haufigstes Ion der Wassergruppe ist das der Masse 19
AME, gefolgt von den Ionen der Massen 18 AME, 17 AME und 15 AME. Die
geringste Dichte erreichen die Ionen der Masse 16 AME. Die Datenpunkte bei
etwa 1000 km wurden aus einem Spektrum ermittelt, das aufgrund der hohen
Teilchendichte bei dieser Distanz einen hohen Untergrundanteil hatte, wodurch
die Analyse erschwert wird. Dieses kurz vor der grofiten Annisherung an den
Kern aufgenommene Spektrum zeigt auch hinsichtlich der Abstrémgeschwindig-
keit und der Temperatur vom allgemeinen Trend abweichende Charakteristika.
Dies konnte darauf hindeuten, da8 einige der getroffenen Annahmen im kernna-




hen Gebiet nicht mehr erfiillt sind (z.B. Zerstérung der sphérischen Symmetrie
durch 'Jets’). Die relativ starke Anderung der Dichte der Masse 16 AME bei
4000 km Kernabstand ist wahrscheinlich auf eine Uberkorrektur beim Abzug des
MeBuntergrundes zuriickzufithren. Massen mit geringer Dichte reagieren beson-
ders empfindlich auf die Subtraktion des Untergrundes. Die aus den Energie-
spektren ermittelten Ionendichten stimmen innerhalb der Fehlergrenzen mit den

‘vom Massenanalysator gemessenen Ionendichten iiberein.
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Abbildung 3.6: Dichteverlauf der Ionen der Massen 15 AME bis 19 AME inner-
halb der Kontakfliche. Nihere Erlauterungen im Text.

Die Masse 19 AME laBt sich eindeutig als H;0% identifizieren. Die anderen
Massen 15 — 18 AME kénnen jeweils verschiedene Komponenten (CHY , NH} |
H,0* , OH* | Ot ) haben. Die in Abb. 3.6 gezeigten Meflergebnisse bilden die
Ausgangsbasis fiir die in Kap. 4 beschriebenen Modellrechnungen zur Bestim-

mung der jeweiligen Anteile.
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3.5 Fehlerbetrachtung

Wie bereits in Kapitel 2. erwiahnt, betrigt der Fehler aufgrund der Datenreduk-
tion von 12 auf 8 Bit 3.3%. Bei geringen Teilchendichten mufi man noch den
statistischen Charakter des Nachweisprozesses beriicksichtigen. Fiir lonenmes-
sungen spielt dies allerdings eine untergeordnete Rolle. Einer gemessenen Dichte
von einem Teilchen pro cm? entsprechen pro Spektrum einige 10* gezihlte Ionen.
Der Fehler aufgrund Zahlstatistik ist demnach kleiner als 1% (20). Bei Neutral-
spektren werden jedoch nur die Teilchen nachgewiesen, die in der lonenquelle
ionisiert wurden. Die lonisierungswahrscheinlichkeit hingt von der Gasart ab
und liegt in der GréBenordnung von 10~3, Dies bedeutet, daf8 die Zahlstatistik
bei vergleichbarer Dichte um diesen Faktor schlechter ist. Bei einer gemesse-
nen Teilchendichte von Wasser von 4.7 107 cm™3 in 1000 km Abstand betragt
der Fehler aufgrund der Zihlstatistik etwa 9% (20). Die Minimierung der Qua-
drate der Abweichung zwischen gemessenen und theoretischen Werten bei der
Regressionsrechnung bewirkt, da hohe Intensititen genauer bestimmt werden
als geringe. Der zusitzliche Fehler, der sich aus der Regression ergibt, kann fiir
Neutralspektren vernachldssigt werden, wihrend er bei Ionenmessungen bei sehr
geringen Dichten beriicksichtigt werden mu. Zusammen mit der Genauigkeit,
mit der die Detektorverstirkung und die relative Verstirkung der einzelnen Pi-
xel kalibriert wurde, betragt der Gesamtfehler fiir die im folgenden verwendeten
Ionendichten der Massen 15 - 19 AME 18 %.
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4 INTERPRETATION DER MESSERGEBNISSE MIT
HILFE EINES KOMAMODELLS

Von den gemessenen Partialdichten der Ionen im Massebereich 15-19 AME la8it
sich nur die Masse 19 AME eindeutig einem Ion, nimlich H30% , zuordnen. Die
hohe Partialdichte des H30* zeigt, dal Wasser der dominierende Bestandteil der
Koma sein muf. Da jedoch das leichteste Tochterprodukt des Wassers, sieht man
vom Wasserstoff ab, das Ion des Sauerstoffs (16 AME) ist, beweist die Masse 15
AME die Anwesenheit anderer Muttermolekiile. Die beiden einfachsten potenti-
ellen Muttermolekiile, die aus C-, H- und N- Atomen bestehen und im betrach-
teten Massebereich Beitriige liefern kénnen, sind Methan (C Hy ) und Ammoniak
(NH; ). Tochterprodukte von beiden (CH} ,NH* ) kénnen zur Masse 15 AME
beitragen. Aus der Tatsache, dal die Partialdichte der Masse 15 AME héher ist
als die der Masse 16 AME, kann man schlieflen, da$ der iiberwiegende Anteil der
Masse 15 AME CHY sein mufl. Dies liegt daran, dafl alle NH} (0 < n < 3)
mit Wasser, dem Hauptbestandteil der Koma, reagieren (siehe Reaktionen 75,
" 77,119, 125, 126, 127, 130, 131 im Anhang 7.1). Fir NHj -Derivate muf§ man
also erwarten, da8 mit abnehmendem n die Partialdichten geringer werden d.h.
die Dichte von NH} (16 AME) miifte hoher sein als die von NH* (15 AME).
Anders ist dies bei den Tochterionen des Methans CH} (0 < n < 5). Das Methyl-
Kation C H reagiert nicht mit Wasser und kann sich deshalb ,,anhiufen“. Dank
diesem ,,gliicklichen Umstand“ kann man die Masse 15 AME im wesentlichen als
C HY identifizieren, geringe Anteile von NH* sind jedoch nicht auszuschlieflen.
Einen Nachweis fiir Ammoniak zu finden ist schwieriger. Die Aussagekraft der
Partialdichten der Massen 14 bis 17 AME ist gering. Da Wasser der dominie-
rende Bestandteil der Koma ist, haben die Massen 16 AME und 17 AME (NH} |
NHj ) hohe Beitriage von Ot und OH* . Hauptbestandteil der Masse 15 AME
ist, wie oben gezeigt, C Hy und die Masse 14 AME (N+ ) hat mégliche Beitrage
von CHj ,so daB geringe Anteile von N Hj schwierig zu identifizieren sind. Die
Anwesenheit von N Hj wiirde jedoch die héheren Massen 18 AME und 19 AME
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beeinflussen, da es mit H3O* zu NH + reagiert, d.h. mit zunehmender NH; -
Konzentration wird sich das Verhiltnis der Massen 18 AME zu 19 AME zugun-
sten der Masse 18 AME verschieben. So ist in der Tat das gemessene Verhaltnis
der Massen 18/19 AME fiir eine reine Wasseraﬁmosph'}ire zu hoch. Dies kann je-
doch nur dann als Beweis fiir eine vorhandene N Hj -Konzentration gelten, wenn
man ausschlieBen kann, daf andere Muttermolekiile nicht den gleichen Effekt
bewirken. Allgemein kann man jedoch davon ausgehen, daB8 eventuelle andere
Muttermolekiile bzw. deren Tochterprodukte die mit H3O% reagieren, dies auch
mit H,O% tun werden. Das gilt auch fiir NH; , aber beide Reaktionen fithren
zum NH} (18 AME). Als System mit ungerader Elektronenzahl ist H,O* sogar
etwas reaktiver als H3O% . Das hohere Ionisierungspotential von H,O% fihrt
dazu, daBl es mit einer groferen Anzahl von Molekiilen Ladungsaustausch ma-
chen kann. D.h. andere Muttermolekiile wiirden hauptséchlich die Partialdichten
beider Massen 18 AME und 19 AME senken. Wenn sie das Verhaltnis 18/19 AME
iiberhaupt beeinflussen, dann in einem sehr geringen Ma8 zugunsten der Masse
19 AME. Das bedeutet, wenn man die Anteile der verschiedenen Spezies zu den
Partialdichten der Massen 15 bis 19 AME bestimmen kann, sollte man Angaben
hinsichtlich der relativen Konzentrationen von Ammoniak und Methan machen
konnen. Tabelle 4.1 zeigt mogliche Ionen die zum Massenspektrum im Bereich
15 - 19 AME beitragen (Isotope sind nicht beriicksichtigt).

Muttermolekiil
Masse H,0 | NH; | CH,
19 AME || H;0%

18 AME || H,O* | NH}
17 AME | OH* | NH} |CH?
16 AME | O+ | NHf |CH}
15 AME NH+ | CH}

Tabelle 4.1: Ionen des Massebereichs 15 AME bis 19 AME

Mit quantitativer Kenntnis der in der Koma ablaufenden physikalischen und

chemischen Prozesse sollte es mdglich sein, die Zusammensetzung der Massen
15 AME bis 19 AME zu bestimmen. |
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4.1 Physikalische und chemische Prozesse in der Kometenkoma

Wihrend der sichtbare Teil des Sonnenspektrums hauptsichlich zur Gasproduk-
tion des Kerns fiihrt, ist es der ultraviolette Anteil, der hochreaktive Radikale
und Ionen erzeugt, die fiir die chemischen Reaktionen in der Koma verantwortlich
sind. Reaktionen unter Muttermolekiilen oder Neutral-Neutral-Reaktionen unter
Radikalen sind bei den gemessenen Temperaturen aufgrund der aufzubringenden
Aktivierungsenergie sehr langsam. Dreierstof-Reaktionen (Neutral-Neutral-Ion)
sind wegen der geringen Gasdichte unbedeutend. Man kann im wesentlichen
drei Reaktionstypen unterscheiden: photolytische Reaktionen, Rekombinations-
Reaktionen und Ionen-Molekiil-Reaktionen. Auslésendes Moment fiir die pho-
.tolytischen Reaktionen ist die Absorption eines Strahlungsquants durch ein Mo-
lekiil. Je nach Energie des absorbierten Photons sind drei Prozesse mdglich.
Das Molekiil wird dissoziiert (Photodissoziation), es wird ionisiert (Photoioni-
sation) oder es wird, bei Absorption eines EUV-Photons, in einen angeregten
Zustand ionisiert, aus dem das Molekiilion durch Dissoziation zerfillt (photodis-
soziative Ionisation). Die Geschwindigkeiten und Haufigkeiten dieser Reaktio-
nen sind abhéngig vom Absorptions-Wirkungsquerschnitt, vom Strahlungsflul
im Wellenldngenbereich oberhalb der Mindestenergie fiir den jeweiligen Prozess
und von der Konzentration des Molekiils. Kennt man Wirkungsquerschnitt und
StrahlungsfluB, so kann man die Reaktion analog einer chemischen Reaktion be-
trachten und eine Reaktionsrate R definieren: 7

__dl4] '
R=—"22 =kx[4] JCRY

[A]:Konzentration von A in Teilchen pro cm?®.

Hierbei ist k die Geschwindigkeitskonstante oder der Ratenkoeffizient der Reak-
tion. Fiir den Ratenkoeffizienten k giit: |

k= / g(A) * J(A) xd\ (4.2)

a(/\):Wirkungsquerschnitt_, J(A):Photonenflu, A\:Wellenlinge

Die Ratenkoeffizienten fiir die nicht abgeschwichte solare Strahlung in einer Ent-
fernung von 1 AE von der Sonne findet man tabelliert (Huebner 1985 [24]).
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Bei den Rekombinations-Reaktionen kann man zwei Prozesse unterscheiden. Dies
sind die einfache Rekombination, der Umkehrprozess zur Photoionisation, unc
die dissoziative Rekombination. Die einfache Rekombination ist nur fiir atomare
Ionen von Bedeutung. Erheblich gréfiere Ratenkoeffizienten findet man bei der
dissoziativen Rekombination, bei der die Rekombination eines Ions mit einera
Elektron zur Dissoziation des entstandenen Molekiils fithrt. Wegen der Cou-
lombwechselwirkung zwischen Elektron und Ion hat dieser Prozess einen grofen
Wirkungsquerschnitt. Dieser, und damit auch der Raténkoefﬁzient, ist umge-
kehrt proportiohal zur Relativgeschwindigkeit zwischen Ion und Elektron d.h.
umgekehrt proportional zur Wurzel aus der Elektronentemperatur.

300K
T.

k(T.) = kaook * 14.3)

Die Reaktionsraten sind in diesem Fall auch von der Elektronendichte abhingig.
~ Fiir die Berechnungen wurde eine konstante Elektronen-Temperatur von 25¢ K
angenommen. Dies ist wahrscheinlich fiir Entfernungen unter 1000 km zu hoch. |
Solange sie aber nicht um mehr als 100 K abweicht, kann man diese Vernachléssi-
gung machen. '

Eine Vielzahl von Reaktionen sind unter den durch die oben beschrieb :nen Pro-
zesse erzeugten Radikalen und Ionen und den Muttermolekiilen méghch. Reak-
tionspartner sind hierbei immer ein Ion und ein neutrales Teilchen. Ein: Sonderfall
der Ionen-Molekiil-Reaktionen sind die Ladungsaustausch-Reaktionen bei denen
die Reaktionspartner lediglich ein Elektron und damit ihre Ladung austauschen.
Die Wirkungsquerschnitte dieser Reaktionen sind umso gréer je kleiner die Ener-
giedifferenz der elektronischen Zusténde der beteiligten Reaktionspz\rtnerv‘ist. Be-
finden sich beide im Grundzustand, so ist diese die Differenz ihrer Jonisierungs-
potentiale. Die Reaktionsraten hingen nun von der Konzentration beider Edukte
ab. In Tabelle 4.2 sind die verschiedenen Prozesse noch einmal a-1igefiihrt. An- |
gegeben sind jeweils die allgemeine Reaktionsgleichung, ein Recktions-Beispiel,
die Gleichung fiir die Reaktionsraten und die Gréfilenordnung der Ratenkoeffizi-
enten. Die Ratenkoeffizienten findet man in den Arbeiten von Huebner 1985 [24],

Huebner und Fikani 1982 [25], Huntress und Anicich 1986 [26] und Marconi und
Mendis 1983 [27].
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Photodissoziation
A + h — B + C
HO + h — OH + H A< 186 nm
R= 44 _ dBl _ 40 _ f, [4] | k=~ 10"% - 1072 57!
Photoionisation
A + h — AY 4+ e
HO0 + hv — H Ot + e A< 98.4 nm
= —dA _de 1 dAT _ gy (4] k =~ 1077 7!
Photodissoziative Ionisation
A + h — Bt 4+ C + e
’ HO + h — OH* + H + e A< 68.4 nm
R=-dgl = 41 - dfl - & 1 — £+ [4) k1077 - 107° 57
Rekombination
At e — A + hv
H* + e — H + hv
R=-441 - _de 1A _ pu[At]«[e ] k ~ 10712 cm® 57}
‘ Dissoziative Rekombination
At + e — B + C
H,0t + e~ — OH + H,
R=—4‘2L:1=—ﬂ%:—l=ﬂ£l=i§=k*[x4+]*[e‘] k=~10"7 cm®s™!
Ladungsaustausch Reaktionen
At + B — B 4+ A
H,0* + NH; — NH}f + H0
R= a1 - _dBl _ 4B _ dAl _ p, [4+]«[B] k~10-° cm® 57!
' Ionen-Molekiil-Reaktionen
At + B —_ ct + D
H,0* + H,0 — H;0t + OH
Ri—i%ﬂz—%?l=ﬂg;—+l=%gl=k*[A+]*[B] k=~10"% cm?® s™!

Tabelle 4.2: Die allgemeinen Re_aktionsgleichungen der physikalischen und che-
mischen Prozesse mit Beispiel-Reaktionen, Gléichungen fiir die Reaktionsraten
- und die Gréflenordnung der Ratenkoeffizienten.
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4.2 Beschreibung des Koma-Modells

In den letzten Jahren wurden zahlreiche Arbeiten verdffentlicht (Marconi und
Mendis 1983 [27], Giguere und Huebner 1978 [28] , Huebner 1985 [24]), die sich
mit der Modellierung von kometaren Atmosphiren beschiftigen. Zahlreiche dazu
benétigte Daten (z.B. Ratenkoeffizienten fiir die verschiedenen Reaktionen) wa-
ren durch Labormessungen zuginglich oder wurden abgeschitzt. Uber andere
wichtige Parameter (z.B. Grofe und Albedo des Kometenkerns) lagen nur Ab-
schitzungen vor. Viele dieser Parameter sind nun durch die Kometenmissionen
(insbesondere durch die ,nahen“ Vorbeifliige von GIOTTO , Vega 1 und Vega 2)
bekannt oder kénnen durch andere gleichwertige Daten, iiber die nun Messungen
vorliegen, ersetzt werden. Waren bisher Temperaturen in der Koma und Ab-
stromgeschwindigkeit des Gases Ergebnisse dieser Modellrechnungen, die letzt-
endlich auf Abschitzungen (z.B der Albedo, optische Dicke der Koma) beruhten
oder aus optischen Beobachtungen abgeleitet wurden, so sind diese Daten nun
durch in situ Messung bekannt und'kénnen zu Modellrechnungen herangezogen
werden. Uber zwei wichtige Parameter liegen jedoch keine in situ Messungen vor.
Dies sind die Elektronentemperatur und der solare Strahlungsflul im UV-Bereich.
Die Elektronentemperatur beieinflufit die Ratenkoeffizienten fiir die dissoziative -
Rekombination (siehe Gl. 4.3) und der Strahlungsflul bestimmt die Ionisations-
und Dissoziationsraten.

Die Giiltigkeit des im folgenden beschriebenen Modells beschrénkt sich auf die
Koma innerhalb der Kontaktfliche, da die Wechselwirkung mit dem Sonnenwind
nicht beriicksichtigt wurde. Ausgehend von einem Gasgemisch von Wasser, Am-
moniak und Methan, das von der Oberfliche des Kerns abstromt, wird der EinfluB8
der unter 4.1 beschriebenen Prozesse auf diese ,,urspriingliche“ Atmosphire be-
rechnet. Nahe an der Kernoberfliche ist die kometare Atmosphire fiir die solare
UV-Strahlung optisch dick. Aufgrund der Expansion des Komagases nimmt die
Dichte und damit auch die Opazitit der Koma mit steigender Entfernung vom
Kometenkern stindig ab. Dadurch wird das kometare Gas zunehmend der so-
laren Strahlung ausgesetzt. Die zunehmende UV-Strahlung erzeugt durch die
photolytischen Reaktionen immer mehr hochreaktive Radikale und Ionen. Die
Konzentrationen werden in Abhingigkeit von der Distanz zum Kometen berech-
net. Berechnete Haufigkeiten von Ionenmassen 15-19 AME werden dann mit be-
obachteten Haufigkeiten verglichen. Durch Variation der Mischungsverhiltnisse

der Ausgangssubstanzen wird versucht die Ubereinstimmung zu verbessern.
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4.2.1 Physikalische und chemische Reaktionen

Allein zur Bestimmung des Verhiltnisses von Wasser, Ammoniak und Methan
mufl man bereits ein relativ grofles Netzwerk von insgesamt 149 Reaktionen
beriicksichtigen. Bezogen auf die unter 4.1 beschriebenen Prozesse ergeben sich:

Prozess ' S Ania.hl der Reaktionen

Photodissoziation {14 Reaktionen
Photoionisation 9 Reaktionen

Photodissoziative Ionisation | 12 . Reaktionen
Dissoziative Rekombination | 25 Reaktionen
Rekombination 5 Reaktionen
Ladungsaustausch 27 Reaktionen
Ionen-Molekiil-Reaktionen | 57 Reaktionen

Die einzelnen Reaktionen mit den dazugehérigen Ratenkoeffizienten sind im An-
hang 7.1 aufgelistet. An diesen 149 Reaktionen sind 32 Spezies beteiligt, die in
Tab. 4.3 aufgefiihrt sind.

4.2.2 Das Differentialgleichungssystem

Wie in Kapitel 4.1 beschrieben, 138t sich fiir jede Reaktion eine Gleichung fiir die
Reaktionsrate formulieren. Da die Reaktionsraten gleich der zeitlichen Ableitung
der Konzentrationen der einzelnen an der Reaktion beteiligten Spezies (sowohl
Edukte als auch Produkte) sind, 148t sich fiir die Anderung der Konzentration
jeder Spezies eine Differentialgleichung aufstellen:

dlA
_c[it—] =Y Rprzeveunc — 3 Rvernicutunc — div([A] - ¥) - (4.4)

Hierbei sind Rgrzeugunc die Reaktionsraten der Bildungsreaktionen einer Spe-
zies und RvgrrnicuTUuNG die Reaktionsraten jener Reaktionen, die zum Abbau
~ einer Spezies fithren. Der Term div([A]-¥) beschreibt den Dichteverlust durch das
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Neutrale

Wasser-Gruppe : H,0 OH 0] H, H
Methan-Gruppe : - CH,4 CH; CH, CH C
Ammoniak-Gruppe: NH; NH, NH N

: Ionen
Wasser-Gruppe : H,0t H,0t OHt ot HY H*
Methan-Gruppe : CHY CH} CH}y CHY CH+Y (C*t
Ammoniak-Gruppe: NH} NHf NHf NH* Nt
Elektronen : e |

Tabelle 4.3: Die an den Reaktionen beteiligten Spezies.

Abstrémen der Teilchen und wird im Rechenformalismus gesondert behandelt.
Man erhilt so ein System von 32 Differentialgleichungen, das mit geeigneten Me-
thoden numerisch lésbar ist. Die Reaktionsraten und das Differentialgleichungs-
system sind im Anhang angegeben.

4.2.3 Ldsungsmethode

Das oben beschriebene Differentialgleichungssystem gehort zur Klasse der ,stei-
fen“ Systeme, die spezielle Lésungsalgorithmen erfordern. Steife Differentialglei-
chungssysteme kennzeichnen komplexe Systeme, die durch sehr unterschiedlich
grofle Koefizienten (Ratenkoeffizienten) charakterisiert sind. Die um mehrere
Gréfienordnungen differierenden Geschwindigkeitskonstanten fithren zu extremen
Unterschieden im zeitlichen V'erhalt.en der einzelnen Lésungen. Dies fiihrt bei
herk6mmlichen numerischen Verfahren (z.B Standard-Runge-Kutta Verfahren)
zu Problemen bei der Bestimmung der Schrittweite. Die einfache Schrittwei-
tensteuerung solcher Verfahren fithrt dazu, da8 der Zeitschritt zu klein geWﬁhlt
wird. Dies fiihrt zu inakzeptabel langer Rechenzeit oder aufgrund der stindig
anwachsenden Rundungsfehler zu falschen Ergebnissen. Es wurde ein Verfahren
“der Numerical Algorithm Group verwendet, das auf einem von Gear entwickelten
Algorithmus beruht (Gear 1971 [29]). Das Verfahren benétigt zusitzlich die par-
tiellen Ableitungen der Differentialgleichungen nach den einzelnen Spezies, die
sogenannte Jakobi-Matrix mit in diesem Fall 32 mal 32 Elementen entsprechend
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den 32 betrachteten Spezies.

L. 04Kl , |
Jakobi(z,3) = (4.5)

9(K;]
[K; ;]:Konzentration der Spezies i bzw. j

Fiir die Analyse der Reaktionsgleichungen, d.h. das Aufstellen der Gleichungen
fiir die Reaktionsraten, des Differentialgleichungssystems und der analytischen
Bildung der partiellen Ableitungen wurde ein Programm entwickelt. Dadurch
158t sich dieses Koma-Modell leicht auf eine groBere Anzahl von Muttermolekiilen
und Reaktionen ausdehnen, um andere Massenbereiche zu interpretieren bzw.
den bisher vernachlissigten Einflufl schwererer Molekiile auf den hier untersuch-
ten Massebereich zu beriicksichtigen.

4.2.4 Behandlung der Expansion

Im Bereich zwischen 1000 km Kernabstand bis zur Kontaktfliche kann man die
Geschwindigkeit in guter Niherung als konstant (V.. =~ 800 m/s) annehmen

3 (Lammerzahl et al. 1987 [8]). Fiir die Behandlung der Expansion wurde ange-

‘ nommen, daf dies auch fiir Entfernungen < 1000 km gilt. Sehr nahe am Kern
(< 2 Ry) ist die Abstrémgeschwindigkeit zwar sicher geringer, dies fithrt aber
im wesentlichen nur zu einer geringfiigigen Verschiebung der Entfernungsskala.
Bei konstanter Abstromgeschwindigkeit ist die gesamte Teilchendichte des ex- |
pandierenden Gases wegen Massenerhaltung (Kontinuitétsgleichung) bestimmt

durch:

n(r) = n(Rp) * g‘; (4.6)

Hierbel ist Ry der Radius des Kerns und r der radiale Abstand vom Kernmit- )
- telpunkt. Es wurde ein Radius von 5 km angenommen und radialsymmetrisches
- Abstrémen vorausgesetzt.

Das Programm startet mit einer Mischung von sublimierten Muttermolekiilen
(H20 , NH3 , CH, ) iiber der Oberfliche des Kerns zum Zeitpunkt ¢ = 0 und
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- 16st das System von Differentialgleichungen fiir einen sehr kleinen Zeitschritt dt
unter Annahme konstanter Dichte. Nach jedem Zeitschritt wird die neue radiale
Position des Volumenelements und nach Gleichung (4.6) die neue Dichte fiir jede
Spezies bestimmt. Die GroBle der Zeitschritte wird durch die Loésungsroutine
bestimmt. Durch Angabe einer hohen Genauigkeitsanforderung kann man jedoch

erreichen, sie so klein zu halten , daf die Niherung konstanter Dichte gut erfiillt
ist. .

4.2.5 Behandlung der Strahlungsabsorption

Nahe dem Kometenkern (<100 km) ist die Koma fiir die solare UV—Stra'hlung‘
optisch dick. Als iiberwiegender Bestandteil der kometaren Atmosphire ist vor |
allem das Wasser fiir die Absorption verantwortlich. Die drei wichtigsten Pro-

zesse, die zur Absorption von UV-Quanten fiihren, sind: (Marconi und Mendis
1983 [27]) '

1. HO + hnn — OH + H )<186nm
2. H20 + hV2 — H2 + 0 /\S 145 nm
3. H0 + hvyz — H0Y + e A<984nm

- Gemi8B. diesen drei Gleichungen kann man den solaren Strahlungsflul in drei
Bereiche Jj, J; und J; unterteilen, wobei J; der Strahlungsflufl zwischen 145 nm
und 186 nm, J, der Strahlungsflul zwischen 98.4 nm und 145 nm und J; der
Strahlungsflul < 98.4 nm ist. Wie bei der Behaﬁdlung der Expansion nimmt
man wieder sphéarische Symmetrie an. Abb. 4.1 verdeutlicht die geometrischen
Verhiltnisse. Der Komet befindet sich im Ursprung und die z-Achse gibt die
Richtung zur Sonne an. Der Winkel zwischen Giotto-Bahn und der Achse Komet-
Sonne betrug 107°. Entscheidend fiir die Absorption ist die Saulendichte (Su,0)
des Wassers entlang des Absorptionsweges.

oo p=r
Smo= [ ez + [ ez (4.7)
=r+8in(107°) p=r*sin(107°)
n: Dichte

p: radialer Abstand vom Kometen entlang des AbsorptionsWeges

L
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[
I
' = X Sonne
r p
. Absorptionsweg
dr ..........................................................
GIOTTO

Abbildung 4.1: Der Absorptionweg entlang der GI0TTO -Bahn. Der Komet be-
findet sich im Ursprung des Koordinatensystems. Der Absorptionsweg ist durch
die punktierte Linie angedeutet.

Aus Abbildung 4.1 ergibt sich die Beziehung zwischen z und p zu:
z? = p? — r?sin’(107°)

Damit gilt fiir dz:

dz = P dp (4.8)
\/ p? — sin®(107°)

Gemaf Gleichung 4.6 macht man fiir n(p) den Ansatz:

p) = n(Ro) S (49)
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und erhalt durch Einsetzen in Gleichung 4.7 :

oo p=r
S0 = n(Ro) * R2 / Zdr o+ / ~da (4.10)
' p=r=sin(107°) p=r=sin(107°)

Hierbei ist die Abnahme der H,0 -Dichte aufgrund der oben beschriebenen Pro-
zesse vernachlissigt. Dies ist aber sicher gerechtfertigt, da die gemessene H,O -
Dichte bis etwa 10000 km keine Abweichung von der r~2-Abnahme zeigt (Kran-
kowsky et al. 1986 [6]) und die Absorption bei dieser Entfernung verschwindend
gering ist.

Ersetzt man dz durch dp (Gl. 4.8) und fiihrt die Integrationen aus, so ergibt sich
fiirr die Saulendichte entlang des Absorptionsweges: ’

gy o PRI RS (1
| Swo = T s (-2-1.19) (4.11)

, FaBt man die Konstanten zusammen und benutzt wieder Gleichung 4.6 erhilt
! man :

Smyo =n(r)*r*1.95 - (4.12)

Die Absorption entlang eines Radius ergibt bis auf den Faktor 1.95 das glei-
che Ergebnis. Die weiter unten beschriebehen Modellrechnungen wurden mit
dieser vereinfachten Absorption berechnet. Es wurde jedoch exemplarisch eine
Modellrechnung mit exakter Behandlung der Absorption durchgefiihrt. Dabei
zeigte sich, daB sich der Faktor 1.95 nur innerhalb der ersten 100 km vom Kern,
in einem etwas sanfteren Anstieg der lonendichten, bemerkbar macht. Deshalb

wurde auf eine erneute Berechnung der Modelle mit anderer Komposition der
Muttermolekiile verzichtet.

Fiir den wellenléngenabhéngigen Absorptionskoeffizienten 7; gilt:

1i(r) =Y _ 0i; * Smo(r) (4.13)

=1
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Abbildung 4.2: Die Absorption der UV-Strahlung in der Koma. Aufgefragen ist
der Absorptionsfaktor e” iiber dem Logarithmus des radialen Abstandes zum
Kometenkern. Die drei Kurven beziehen sich auf die im Text genainten drei
Wellenlidngenbereiche.
Damit ergibt sich die Absorption in Abhingigkeit vom radialen Abstand r zum

Kometenkern zu;

Ji(r) = Ji(oo) % e~ (4.14)

- Hierbei sind J; die Fliisse in den drei Wellenlingenbereichen im Kzrnabstand r;
Su,o ist die Saulendichte des Wassers und o;; sind die iiber den i-ten Strah-
lungsflul gemittelten Wirkungsquerschnitte beziiglich der j-ten Reaktion. Die
Wirkungsquerschnitte sind (Marconi und Mendis 1983 [27]):

o011 = 2.6 * 10~ 18cm? 092 = 2.4 * 10~ 8cm?
o021 = 2.9 % 10~ 18cm? 032 = 1.0 * 10~ 18¢cm?
g3 = 2.9 % 10~18¢cm? 0'33 = 8.4 % 10~ 18¢cm?

O12 =013 =033 =0
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. Die nicht abgeschwichten Strahlungsfliisse (J(00)) im Abstand von 0.89 AE wur-
den aus den bei Marconi und Mendis 1983 [27] fiir 1 AE angegebenen berechnet.

Ji(oo0) = 3.5  10'%2cm 257!
Ja(00) = 4.2 % 101 em™257!
J3(o0) = 4.5 * 10%m~25"?

4.2 zeigt die Absorption fiir die drei Strahlungsflissse Ji, J2 und J3 in Abhﬁ.ngig-
keit vom Abstand zum Kometenkern. Fiir die Ratenkoeflizienten der photoche-
mischen Reaktionen ergibt das:

ki = ki(oo) x €™ , (4.15)

Die k;(co) sind die Ratenkoeffizienten fiir den optisch diinnen Fall und sind
identisch mit den im Anhang angegebenen. Wahrend bei der Berechnung der
Absorption nur die des Wassers eingeht, wird bei allen Ratenkoeflizienten der
photochemischen Reaktionen die wellenlingenabhingige Absorption beriicksich-
tigt. Im numerischen Verfahren werden zu Beginn und nach jedem Zeitschritt
die Faktoren ezp(—7(r)) errechnet und nach Gleichung 4.15 die entsprechenden
Ratenkoeflizienten fiir die photochemischen Prozesse bestimmt.
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4.3 Ergebnisse der Réchnuhgen

Die Berechnungen liefern die Dichteverliufe aller Spezies (sowohl lonen als auch
Gase) bis zu einem Abstand von etwa 10° km vom Kometenkern. Wegen der vn-
ter 4.2 erwihnten Vereinfachungen erstreckt sich die Giiltigkeit der Rechnungen
nur bis etwa < 4600 km Kernabstand. Der Vergleich mit Rechnungen anderer
‘Autoren (Marconi u. Mendis 1983 [27], Giguere u. Huebner 1978 [28]) zeigt
‘aber, daB auch dariiber hinaus die Dichteverliufe qualitativ richtig beschrieben
werden. Dies ist insbesondere fiir die neutralen Teilchen der Fall, die nur wenig
mit dem Sonnenwind wechselwirken. Diese Arbeit beschrinkt sich im folgenden

auf die berechneten Dichteprofile der Ionen innerhalb der Kontaktfliche. -

Die Abbildungen 4.3 bis 4.5 zeigen in drei Gruppen (H:0 , NH3 , CH ) un-
terteilt die berechneten Dichteprofile fiir Ionen. Das Mischungsverhiltius der
drei Muttermolekiile betrug bei dieser Rechnung [H,0 |:[N Hs |:[CH, ]=100:2:3.
Aufgetragen ist jeweils die Teilchenzahldichte iiber der Entfernung zum Kome-
tenkern. '

In Abb. 4.3 ist der Dichteverlauf der Ionen der Wassergruppe und der Elektrcnen
(= Gesamtionen) aufgetragen.’ Innerhalb der Kontaktfliche ist das hydratisierte
Wasserion (H3O% ) das dominierende Ion der Wassergruppe. Dies Iegt an der
Reaktion: |

H,0 + H,0* — H;0t + OH

j Diese Reaktion ist aufgrund der grofen Haufigkeit des Muttermolekiils Wasser die
; wichtigste Reaktion, verliert jedoch wegen der Dichteabnahme durch‘Expansion
I mit zunehmender Entfernung vom Kern an Bedeutung. Die anderen Ionen der
Wassergruppe erreichen fast eine Gleichgewichtsdichte, weil sich hier. Expansion
und zunehmender StrahlungsfluB nahezu ausgleichen.

Abb.. 4.4 zeigt den Dichteverlauf der Ionen der Ammoniakgruppe. Bis einige
10% km Entfernung ist das Ammoniumion das haufigste Ion dieser Gruppe. Es
entsteht in der Reaktion:

H30+ + NH3 - NH:' o+ H20 ‘
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Abbildung 4.3: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der H,O -Gruppe und
der Elektronen (=Gesamtionen). Aufgetragen ist die Dichte iiber dem radia-
‘len Abstand zum Kometenkern. Mischungsverhiltnis: H,O :N H; :C Hy =100:2:3.
‘Néhere Erlduterungen im Text. |
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Abbildung 4.4: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der NHj; -Gruppe. Aufge-
tragen ist die Dichte {iber dem radialen Abstand zum Kometenkern. Mischungs-
verhaltnis: H,O :N H3 :C Hy =100:2:3. Nahere Erlauterungen im Text.

Diese fithrt durch die hohen Dichten von H30% und des Muttermolekiils Ammo-
niak zu grofien Umsétzen. In zunehmender Entfernung vom Kern macht sich die
kurze Skalenlange fiir Photozerstérung des Ammoniaks bemerkbar. Zweithéufig-
stes Ion ist das NH3 , da vor allem durch Ladungsaustausch mit Ionen der an-
deren Muttermolekiile gebildet wird. Quelle fiir die Produktion von NH{ ist die
dissoziative Ionisation des Mut{:ermolekiils, wahrend NH* und N* kaum nen-
nenswerte Dichten erreichen.

Abb. 4.5 gibt die chhteproﬁle der Ionen der Methangruppe wieder. Haufigstes
Ion dieser Gruppe ist das CH ¥, das hauptsichlich durch dissoziative lonisation
des Methans erzeugt wird. Zweithaufigstes Ion ist bis etwa 1500 km das CHY
in gréBerem Abstand vom Kern dann das Ion des Muttermolekiils. Der stindige
Anstieg der C*-Konzentration ist eine Folge des eingeschrinkten Modells. Wich-
tige Reaktionen, die zum Abbau des Kohlenstoffions fiihren, wurden im Modell
nicht berucksxchtlgt da sie zur Bildung von Molekiilen beitragen, die auBerhalb
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Abbilduﬁg 4.5: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der C Hy -Gruppe. Aufge-
tragen ist die Dichte iiber dem radialen Abstand zum Kometenkern. Mischungs-
verhiltnis: H,O :N H3 :C Hy =100:2:3. Nahere Erlduterungen im Text. ‘

des zu interpretierenden Massebereichs liegen. Eine wichtige Abbaureaktion ware

z.B. die Reaktion mit dem Muttermolekﬁl Wasser:

Ct + H,O — HCO* + H k=27%10"% cm3s™!

Die Abbildungen 4.6 bis 4.9 zeigen die berechneten Zusammensetzungen der Mas-
sen 15 - 19 AME innerhalb der Kontaktfliche fiir die gleiche Komposition der
Muttermolekiile. Abb. 4.6 zeigt, daB das Methyl-Kation C H} der iiberwiegende
Bestandteil der Masse 15 AME ist. Dies liegt, wie bereits erwahnt, daran, da8
es nicht mit Wasser reagiert. Abbildung 4.7 zeigt die Zusammensetzung der
Masse 16 AME zu der Tochterprodukte aller drei beriicksichtigten Muttermo-
lekiile beitragen. Hauptbestandteile sind zu etwa gleichen Anteilen CH} und

O* . NH macht etwa 10% aus, nimmt aber mit zunehmender Entfernung ab.

Die Masse 17 AME (Abb. 4.8) setzt sich {iberwiegend aus NH{ zusammen, der
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Abbildung 4.6: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der Masse 15 AME. Auf-

getragen ist die Summe der Dichten (durchgezogene Linie) und die Dichton der

einzelnen Komponenten (unterbrochene Linien) {iber dem radialen Abstand zum
Kometenkern. Die Kurven von CH3 und der Masse 15 AME {iberlagern sich.
Mischungsverhaltnis: H;0 :N H3 :C Hy =100:2:3.

Beitrag von OH+ nimmt allerdings mit zunehmender Entfernung zu. In Abb. 4.9
ist die Zusammensetzung der Masse 18 AME dargestellt. Nahe am Kometen ist
NH} Hauptbestandteil der Masse 18 AME, nimmt aber mit zunehmender Ent-
fernung ab. Bei etwa 2000 km Entfernung vom Kometen erreichen "H20+ und
NH} gleiche Partialdichten. Grund fiir die Abnahme des N H} ist hauptsachlich
die dissoziative Rekombination.
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Abbildung 4.7: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der Masse 16 AME. Auf-
getragen ist die Summe der Dichten (durchgezogene Linie) und die Dichten der
einzelnen Komponenten (unterbrochene Linien) iiber dem radialen Abstand zum

Kometenkern. Mischungsverhiltnis: H,O :NHz :CH, =100:2:3. Néhere Erléiute'-b »
rungen im Text. '
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Abbildung 4.8: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der Masse 17 AME. Auf-
getragen ist die Summe der Dichten (durchgezogene Linie) und die Dichten der
einzelnen Komponenten (unterbrochene Linien) iiber dem radialen Abstand zum

Kometenkern. Mischungsverhaltnis: H,0 :N H; :C Hy =100:2:3. Nahere Erldute- '
rungen im Text.
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Abbildung 4.9: Berechneter Dichteverlauf der Ionen der Masse 18 AME. Auf-
getragen ist die Summe der Dichten (durchgezogene Linie) und die Dichten der

einzelnen Komponenten (unterbrochene Linien) iiber dem radialen Abstand zum
Kometenkern. Mischungsverhiltnis:H,O :N Hy :C Hy =100:2:3. Nahere Erlaute-
rungen im Text. '
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4.4 Vergleich mit den Messungen

Die vom NMS-Energieanalysator gewonnenen lonenspektren innerhalb der Kon-
taktfliche iiberdecken einen Entfernungsbereich von 1000 km bis 4000 km. Das
Spektrum bei 1000 km zeigt, wie bereits in Kapitel 3 erwahnt, Abweichungen vom
generellen Trend und kann nur bedingt zum Vergleich hera.ngezbgen werden. Die
Modellrechnungen wurden mit den in Tabelle 4.4 aufgefiihrten unterschiedlichen

Kompositionen der drei Muttermolekiile Wasser, Ammoniak und Methan durch-
gerechnet. |

Mischungsverhéltnis
Modell | [H,0 ] | [NH3 | | [CHq ]
1. 100 0.0 0.0
2. 100 0.5 0.0
3. 100 1.0 0.0
4| 10| 20| 00
5. 100 0.0 2.0
6. 100 0.5 2.0
7. 100 1.0 2.0
8. 100 1.5 1.0
9. 100 1.5 2.0
10. 100 1.5 3.0
11.| 10| 10| 50]
12. 100 2.0 3.0
13. 100 3.5 5.0

Tabelle 4.4: Die verschiedenen Muttermolekiilverhaltnisse der Modellrechnungen.

Zur Bestimmung der N H; -Konzentration eignet sich besonders das Verhéltﬁis
der Massen 19 zu 18 AME. Die wichtigsten Reaktionen des Ammoniaks, die die
Massen 19 und 18 AME betreffen sind: :

1. NH; + H,0+ — NHf + OH
2. NH3 + H30+ — NHI' + Hgo
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Abbildung 4.10: Dichteverhiltnis der Ionen der Massen 19 und 18 AME. Auf-
getragen ist das Dichteverhiltnis iber dem radialen Abstand zum Kometen.
Die Kurven zeigen die berechneten Verhiltnisse fiir verschiedene Muttermo-
lekiilzusammensetzung. Die an den Kurven angegeben Verhiltnisse von N Hz zu
C'H, sind auf die H,0 -Dichte (=100) bezogen. Zum Vergleich sind die gemes-

senen Dichteverhéltnisse eingezeichnet. Néhere Erlauterungen im Text.

Wihrend die erste Reaktion nur die Zusa.mmenéetzung‘der Masse 18 AME &n-
dert, fiihrt die zweite Reaktion zum Abbau der Masse 19 AME zugunsten der
Masse 18 AME. Abb. 4.10 zeigt die berechneten 19/18 AME Massen-Verhaltnisse
fiir verschiedene Mischungen der Muttermolekiile Wasser, Ammoniak und Met-
han im Vergleich mit den gemessenen Verhiltnissen. Aufgetragen ist das 19/18
AME-Verhiltnis {iber der Entfernung zum Kometen. Da Tochterprodukte des
Methans zu keiner der beiden Massen beitragen, ist das Massen-Verhaltnis 19/18
AME unempfindlich gegen eine Variation der Methan-Konzentration. Die Fehler-
balken entsprechen einem Fehler von 16 %, der damit geringer als in Kap. 3.5 an-
gegeben ist, weil in das Verhiltnis der Fehler der absoluten Detektorverstirkung
nicht eingeht. Der Vergleich der Mepunkte mit den berechneten Dichteprofilen
ergibt, dal 1.5% N Hj; zu gering und 3.5% N H; -Anteil deutlich zuviel ist, um




59

mit den gemessenen Verhaltnissen in Einklang gebracht zu werden. Gute Uber-
einstimmung zwischen Messung und Rechnung ergibt ein Mischungsverhiltnis
von H,0 :N H; =100:2, wobei der Datenpunkt bei 1000 km starke Abweichung
zeigt. Interpoliert man zwischen den Kurven fiir 2% und 3.5% N H; , so wiirder.
2.5% N Hj ebenfalls gut {ibereinstimmen.
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Abbildung 4.11: Dichteverhaltnis der Ionen der Massen 19 und 15 A ME. Aufge-

tragen ist das Dichteverhaltnis {iber dem radialen Abstand zum Kcmeten. Die

Kurven zeigen die berechneten Verhltnisse fiir verschiedene Muttermeclekiilzu-

sammensetzungen. - Die an den Kurven angegeben Verhiltnisse von /NHs zu

CH, sind auf die H;0 -Dichte (=100) bezogen. Zum Vergleich sind die gemes-
senen Dichteverhéltnisse eingezeichnet. Nahere Erlduterungen im Text.

Der Methan-Anteil der Kometenatmosphire 148t sich an der Massz 15 AME ab-
lesen. In Abb. 4.11 sind die berechneten Verhéltnisse der Masser 19/15 AME fiir
unterschiedliche C Hy -Konzentrationen aufgetragen. Wie man sicht, 158t sich das
Verhiltnis dieser beiden Massen ohne C H, -Anteil nicht erkliren. An den beiden
Kurven fiir die Mischungsverhiltnisse NHz :CH, = 1.5:3 und NH;y :CH4 = 2:3

kann man den Einflu der NH; -Konzentration erkennen, der allerdings nicht
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“sehr ausgepriigt ist. Betrachtet man die drei MeSpunkte bei grofilerer Entfernung
zum Kometen, so wiren 2% C H, -Anteil sicher zu gering. Interpoliert man wie-
der zwischen den Kurven und beachtet, dafl man nicht linear interpolieren darf,
sind 4% CH, deutlich zu hoch und auch 3.5% ergeben keine bessere Uberein-
stimmung als 3% CH, -Anteil. Bei dieser Abbildung zeigt auch der MeBpunkt
bei etwa 1750 km Abstand eine groBe Abweichung, die durch die niedrige gemes-
sene Partialdichte der Masse 19 AME zustande kommt. Bei diesem Spektrum
sind die gemessenen Partialdichten fiir die beiden haufigsten Massen 19 und 18

- AME geringer als bei dem davor aufgenommenen Spektrum. Dies kénnte darauf

hindeuten, daf die Einschrinkungen hinsichtlich der Auswertemethode, die das

Spektrum bei 1000 km betreffen (siehe Kap. 3.4.3), sich hier schon bemerkbar

machen.
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Abbildung 4.12: Dichteverhaltnis der lonen der Massen 18 und 15 AME. Aufge-
tragen ist das Dichteverhéltnis iiber dem radialen Abstand zum Kometen. Die
Kurven zeigen die berechneten Verhiltnisse fiir verschiedene Muttermolekiilzu- |
sammensetzungen. Die an den Kurven angegeben Verhiltnisse von NHj; zu
CH, sind auf die H,0 -Dichte (=100) bezogen. Zum Vergleich sind die gemes-
senen Dichteverhéltnisse eingezeichnet. Nihere Erliduterungen im Text.
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Eine weitere Uberpriifung der Konzentrationen der drei Muttermolekiile 1Bt sich
anhand des Verhiltnisses der Massen 18/15 AME durchfithren. In Abbildung
4.12 sind wieder die berechneten und die gemessenen Verhiltnisse {iber der Ent-
fernung zum Kometen aufgetragen. Wiederum zeigen die beiden MeBpunkte bei
1000 km und 1750 km Entfernung eine relativ grofie Abweichung. Sieht man
davon ab, so ergibt sich ebenfalls gute Ubereinstimmung fiir das Mischungs-
verhaltnis NH; .CH; = 2:3.

Fafit man die Ergébnissé der drei Vergleiche zusammen, so kann man aufgrund
der Rechnungen und der gemessenen lonendichten auf ein Mischungsverhéltnis
der drei Muttermolekiile von H,O :NHj :C H; =100:2.0-2.5:3 schliefen.
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Abbildung 4.13: Vergleich zwischen den berechneten Dichteprofilen und den ge-
messenen Partialdichten der Ionenmassen 15 AME bis 19 AME. Aufgetragen ist
die Dichte iiber dem radialen Abstand zum Kometenkern. Die Messpunkte sind
zum besseren Vergleich durch punktierte Linien verbunden. ‘

Abb. 4.13 zeigt die Ergebnisse einer Modellrechnung mit dem Mischungsverhalt-
nis H;0 :NH; :CH, von 100:2:3 im Vergleich mit den gemessenen Daten. Die
Ubereinstimmung der absoluten Dichten ist nicht sehr gut, da generell die Dich-
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ten der Modellrechnungen etwas zu hoch sind. Die erhéhten Dichten der Massen
19 AME, 18 AME und 17 AME sind eine Folge der eingeschrinkten Zahl der
Muttermolekiile. Jede weitere beriicksichtigte Spezies wird diese Dichten redu- 7
zieren. Am bedeutensten wire hier wohl eine Einbeziehung des Muttermolekiils
CO,, dessen Tochterprodukte CO} und COt mit Wasser und dessen Tochter-

produkten reagieren. Die Erweiterung des Modells um nur dieses eine Muttermo-

lekiil wird allerdings sowohl die Anzahl der Reaktionen, als auch die Zahl der zu

beriicksichtigenden Spezies drastisch erhéhen, ohne wesentlichen Einfluf auf die

Ergebnisse beziiglich der Ammoniak- und Methankonzentrationen zu nehmea.

4.5 Fehlerbetrachtung

In die oben beschriebenen Rechnungen gehen zahlreiche fehlerbehaftete P:irame-
ter ein. So weisen die Ratenkoeffizienten der Ionen-Molekiil-Reaktionen Fehler-
grenzen zwischen +10% und +30% auf. Fiir einige Ratenkoeffizienten existieren
nur Abschitzungen, so daf sich Fehlergrenzen schwer angeben lassen. De.* Fehler
der sich aus der Unkenntnis der Elektronentemperatur T,(r) ergibt, gelt im we-
sentlichen nur in die absoluten Dichten ein, der Einflul auf die Dichteverhéltnisse
ist gering, da sich die Rekombinationsraten fiir beide Ionen in der gleichen Weise
andern, sofern die gleiche T.-Abhingigkeit besteht. Der FluB der solaren UV-
Strahlung wurde der Literatur entnommen. Im EUV-Bereich sind jedoch Schwan-
kungen méglich, so daf der FluB zum Zeitpunkt der GIOTTO -Mission nicht
mit diesem Wert iibereinstimmen muB. Die Absorptions-Wirkungs juerschnitte

fiir Radikale sind teilweise unbekannt. Aufgrund dieser Unsicherheiten ist eine

exakte Fehleranalyse nicht durchfiihrbar. Berechnet man die Fehiler, die sich
aufgrund der Ratenkoeflizienten ergeben, kénnen die Fehler der errechneten ab-
soluten Dichten, je nach Spezies, bis zu 100% betragen. Betrachtet man jedoch
wieder Massenverhiltnisse und beriicksichtigt nur die wichtigen Reaktionen, so
ergeben sich geringere Fehler, weil die Fehler der Reaktionen die ein Massen-
Verhiéltnis nicht beeinflussen nicht eingehen. So ergibt sich fiir (' Hy eine obere
Grenze von 4% und eine untere Grenze von 1.5% und fiir N H; € ne obere Grenze

von 4% und eine untere Grenze von 1.0% relativ zur H,0 - Konzentration.
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4.6 Vergleich mit den Ergebnissen anderer Autoren

Allen et al. 1987 [30] verdffentlichten eine Arbeit, die sich ebenfalls mit der Be-
stimmung des Ammoniak- und Methan-Anteils beschaftigt. Sie vergleichen ihre
Modellrechnungen mit den Messungen des Ionen-Massenspektrometer- Experi—
ments IMS der Giotto Sonde (Balsiger et al. 1986 [31]). Ihre Mischungsverhalt-
nisse von H,0 :NH; = 100:1.0 bis 2.0 und H,0 :C Hy = 100:2 sind etwas géringer
als die oben abgeleiteten. Allen et al. 1987 [30] benutzen zwar ein eingeschrank-
teres Modell (70 gegeniiber 149 Reaktionen), gehen aber im wesentlichen von
den gleichen Annahmen aus, so daf§ dies die unterschiedlichen Ergebnisse nicht
erkliaren kann. Abbildung 4.14 zeigt die berechneten 19/18 AME Verhiltnisse aus
Abb. 4.10. Neben den NMS-Daten sind hier auch die IMS-Daten aufgetragen.
Man sieht, daB, bis auf die MeSpunkte bei etwa 3600 km und 4700 km, die Daten
innerhalb ihrer Fehlergrenzen kompatibel sind. Die Diskrepanz in den NH; -
und C H, -Konzentrationen muf also auf Unterschiede in den Modellrechnungen
zuriickzufiihren sein. Die Ratenkoeflizienten fiir die dissoziative Rekombination

die Allen et al. verwenden, weichen erheblich von den in dieser Arbeit verwen-
deten ab. Dies betrifft die Reaktionen: '

1. HOY* + e — Produkte
2. H,O* + e — Produkte
3. NHf + e —  Produkte

Reakt. | Allen et al. Ref. Allen et al. diese Arbeit Ref. andere Ref
1.| 33910°% 20010° [34] 6.8210~7 [27] 6.96 107 [33]
2. 1.30 1075 7.5910°"  [33] 6.99 10~7 [27] 5.00 10~7 [28]
3. 41010°% 1.3510°® [35]  1.3010~® [25] _

Tabelle 4.5: Vergleich der Ratenkoeffizienten fiir T.=300 K.

In Tab. 4.5 sind die von Allen et al.1987 [30] verwendeten Ratenkoeffizienten,
mit den in dieser Arbeit und den Arbeiten anderer Autoren benutzten, einander
gegeniibergestellt. Es fillt auf, daf Allen et al. durchweg hdhere Ratenkoeffizi-
~ enten benutzen. Besonders signifikant ist der Unterschied des Ratenkoeffizienten




64

10 1

DICHTEVERHAELTNIS MASSEN 19/18 AME
wn

4
3 -
2
1
| .
0 1 v 1 ‘ L ' L M 1 v T
0 1000 2000 3000 4000 5000
DISTANZ (km)

Abbildung 4.14: Dichteverhiltnis der Ionen der Massen 19 und 18 AME. Aufge-
“tragen ist das Dichteverhiltnis iiber dem radialen Abstand zum Kometen. Die
Kurven zeigen die berechneten Verhaltnisse fiir verschiedene Muttermolekiilzu-
sammensetzungen. Die an den Kurven angegeben Verhiltnisse von NHj zu
CHj, sind auf die H,0 -Dichte (=100) bezogen. Zum Vergleich sind die genies-
senen Dichteverhaltnisse des NMS-Experiments (Rauten mit Fehlerbalken) und
Ionenmassenspektrometers IMS eingezeichnet. Nahere Erlduterungen im Text.

fiir die dissoziative Rekombination des H30%t . Durch den um drei Gréflenord-
nungen héheren Ratenkoeffizienten fiir diese Reaktion verringert sich die Parti-
aldichte der Masse 19 AME und damit auch das Verhaltnis 19/15 AME. Diese
Autoren benétigen daher eine geringere C H, -Konzentration, um ihr Modell dem
gemessenen Verhéltnis der Massen 19/15 AME anzupassen. Die Unterschiede der
Ratenkoeffizienten der 2. und 3. Reaktion sind nicht ganz so groBl, so daf das
19/18 AME-Verhiltnis und damit die N H3 -Konzentration etwas weniger beein-
flult wird. In den von Allen et al. 1987 [30] angegebenen Referenzen findet
man jedoch Ratenkoeffizienten die innerhalb der Fe.hlergrenzen mit den in dieser
Arbeit verwendeten {ibereinstimmen. In Tabelle 4.5 sind die Ratenkoeffizienten
wie man sie in den von Allen et al. 1987 [30] angegebenen Referenzen findet
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aufgefiihrt.

Eine weitere Modellrechnung zum N Hj -Gehalt wurde von Marconi und Mendis

1988 [32] veroffentlicht. Auch sie vergleichen ihre Rechnungen mit den IMS-
Daten. Sie finden ebenfalls eine etwas geringere N H; -Konzentration von 1-

. 2% unter der Annahme, dafl die solare Strahlung dem Literaturwert fiir das

solare Minimum entspricht. Die von Marconi und Mendis 1988 [32] verwendeten
Ratenkoeffizienten, sind mit den in dieser Arbeit verwendeten kompatibel. Sie

haben jedoch in ihrem Modell eine zusitzliche Reaktion, die zum ‘A‘bbau von
H30+ fuhrt ‘ ‘

H,0t+ + H,0 — H*Y 4+ 2H,0 kE=5%10"1" ¢cm3s~!?

Der Ratenkoeffizient ist relativ klein aber méglicherweise noch zu hoch abge-
schitzt (siche Referenz bei Marconi und Mendis 1988 [32]). Diese zuséatzliche
Reaktion reduziert das 19/18 AME-Verhaltnis um 10-20% und fiihrt so zu ei-
ner etwas geringeren N H; -Konzentration. Ein weiterer wesentlicher Unterschied
zwischen ihrem Modell und dem oben beschriebenen besteht in der verwendeten
Elektronentemperatur. Die von Marconi und Mendis 1988 [32] berechnete theo-
retische Elektronentemperatur variiert stark mit der Distanz zum Kern. Ihre
T, betrigt 200 K bei 10 km Kernabstand, fillt auf ein Minimum von 20 K bei
250 km und steigt dannach bis auf 800 K bei 5000 km. Insbesondere die geringe
T. < 100 K unter 2000 km erhsht die Raten fiir die dissoziative Rekombination
(sieche G1.4.3). Marconi und Mendis 1988 [32] verwenden auch eine unterschiedli- -
che T,-Abhéngigkeit fiir die dissoziative Rekombination von H30% (T ! fur T, >
200 K, 795 fiir T, < 200 K). Dies verkleinert das 19/18 AME-Dichteverhaltnis
fir Elektronentemperaturen unter 200 K d.h. im Entfernungsbereich < 2000 km
gem3f ihrem T.-Profil. Die T.-Abhangigkeit die Marconi und Mendis 1988 [32]
verwenden, ist der Arbeit von Heppner et al. 1976 [34] entnommen. In den
jlingeren Arbeiten von McGowan et al. 1979 [33] und Mul et al. 1983 [44] wurde
diese, von der Theorie abweichende, T.-Abhingigkeit nicht beobachtet. Diese
Autoren finden keine Abweichung vom T %%-Gesetz fiir T, < 1200 K.

Marconi und Mendis 1988 [32] zeigen weiter, daB die N Hj -Konzentration noch
wesentlich geringer sein kann bis hin zur volligen Abwesenheit von NH; , wenn
der solare Strahlungsflufl, insbesondere im Bereich J3 (A < 98.4nm, siehe 4.2.5),
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erheblich erhoht war. Die Strahlung in diesem Wellenldngenbereich ist vor al-
lem fiir die Ionisation von H,O verantwortlich. Eine Erhohung der Ionisations-
rate von H,0 bewirkt einen Anstieg der Masse 18 AME und der Elektronen-
dichte. Das durch die Reaktion von H;O0%* mit H,0O gebildeté H3;0% wird durch
die schnelle dissoziative Rekombination abgebaut, so daB sich insgesamt ein ge-
ringeres 19/18 AME-Verhaltnis ergibt. Erhoht man die solaren Strahlungsfliisse
in den Bereichen J; (A < 186 nm) u.nd J2 (A < 145 nm) um den Faktor 2 und im
Bereich J3 um den Faktor 10, so sinkt das berechnete 19/18 AME-Verhiltnis auf
Werte, die nur noch eine N Hj -Konzentration zwischen 0 und < 1% zulassen.
Die vollige Abwesenheit von N Hj wire allerdings unwahrscheinlich, da durch
erdgebundene Beobachtungen (Spektrophotometrie) N H; nachgewiesen wurde
(Wyckoff et al. 1988 [36]). Plausibelste Quelle fiir N H; ist das NHs . Wyckoff
et al. 1988 [36] leiten aus ihren N H2 -Beobachtungen ein N H3 :H;0 - Verhiltnis -
von 0.004+0.002 ab, ebenfalls einen Wert kleiner 1%. Dies kénnte darauf hin-
deuten, daf der solare Strahlungflul'zum Zeitpunkt der GIOTTO -Mission nicht
dem ,normalen” fiir das solare Minimum entsprach.

Zur Methan-Konzentration liegen ebenfalls Messungen (IR-Spektrometrie, Kui-
per Airborne Observatory) vor (Drapatz et al. 1986 [37]). Diese Autoren geben
eine, mit den Modellrechnungen vertrigliche, obere Grenze der C Hy -Konzentra-
tion von <4% an.




67

4.7 Zusammenhang zwischen chemischer Zusammensetzung und Ur-
sprung der Kometen

Die Haufigkeiten von Methan und Ammoniak in den Kometen koénnen wichtige
Hinweise auf den Ursprung und die Bedingungen (Druck und Temperatur) bei
der Bildung der Kometen geben. In einem Gasgemisch solarer Elementhaufigkei-
ten wird die Kohlenstoffchemie, in der Gasphase, durch CO , CH4 und CO; be-
stimmt. Diese drei Gase werden durch chemische Reaktionen ineinander umge-
wandelt. Die Netto-Reaktionen sind: |

cCoO + 3H, = CH, + H,0
coO + H20 “_—" 002 + H2

Die Stickstoffchemie, unter den oben genannten Bedingungen, wird bestimmt
durch die Reaktion. ' '

N, + 3H; = 2NH;

Allen drei Reaktionen ist gemeinsam, daB sich, bei konstantem Druck und ab-

nehmender Temperatur, das chemische Gleichgewicht zur rechten Seite hin ver-
schiebt. Dies bedeutet, da8 die Verhaltnisse CO /CH, , CO /CO, und N, /N Hs
mit sinkender Temperatur abnehmen,\sofem sich chemisches Gleichgewicht ein-
stellen kann. Allerdings sind alle drei Reaktionen kinetisch gehemmt, d.h. die
Produlite der rechten Seite sind zwar energetisch giinstiger als die Edukte, je-
doch ist die Aktivierungsenergie die aufgebracht werden mu8, um die Reaktionen
zu ermoglichen, sehr hoch. Dies bewirkt, da8 die Reaktionsraten generell klein
. , sind und mit sinkender Temperatur noch weiter abnehmen. Das Ausmaf mit
| dem diese drei Reaktionen CO zu CH, , CO zu CO; und N, zu N Hj bei abneh-
| | mender Temperatur umwandeln, wird einerseits durch die Raten der einzelnen
Reaktionen bestimmt, andererseits durch die Rate mit der sich der solare Nebel
durchmischt und abkiihlt. Betrachtet man die Zeitskalen, die sich aus den Reak-
tionsraten (tchem) und der Vermischungs- und der Abkiihlungrate (tni;) ergibt,
so kann sich chemisches Gleichgewicht nur dann einstellen, wenn tcpem <K tmiz
1st. Da jedoch t.pem mit sinkender Temperatur sehr stark zunimmt, wird sich

bei einer bestimmten Temperatur £.hem = tmis einstellen. Bei dieser Temperatur

"y
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(Tg: quenching temperature) werden dann die Reaktionen so langsam ablau-
fen, dafl die Edukt/Produkt-Verhaltnisse praktisch eingefroren werden. Fiir die
Druckabhiingigkeit. gilt, daB mit abnehmendem Druck die Temperatur Tg und
die Edukt/ Produkt-Verhiltnisse ansteigen (Fegley und Prinn 1988 [38]). In Ge-
bieten des solaren Nebels mit niedrigem Druck werden die CO -CH, und N, -
N H; Umwandlungen schon bei relativ hoher Temperatur abgebrochen, so daf§
sich fiir die Verhaltnisse CO /CHy = 107 und N, /NH; = 170 ergibt (Fegley
und Prinn 1988 [38]). Anders ist die Situation in Gebieten mit héherem Druck,
wie im Subnebel der Riesenplaneten Proto-Jupiter und Proto-Saturn. Hier er-
wartet man, da CO /CHy~ 107 und N; /[NH; = 5 % 107 ist (Fegley und
Prinn 1988 [38]). Die unterschiedlichen Bedingungen in den beiden genannten
Regionen des solaren Nebels wirken sich auch auf die Kondensationsprozesse aus.
Der hohere Druck im Subnebel der Riesenplaneten erméglicht die Bilduhg von
CH, -Clathraten (CH, - 6H,0 ), wahrend der viel geringere Druck im solaren
Nebel zur kinetischen Hemmung der CO - und N, -Clathraten-Bildung fiihrt
(Fegley und Prinn 1988 [38]). Betrachtet man die entsprechenden Haufigkeiten
der fliichtigen Bestandteile des Kometen Halley: | |

CO /H,0O = 005 - 0.07'-0.152 (Eberhardt et al. 1987 [7])
CH, /H,O = 0.03 ' (diese Arbeit)

NH; [H,O = 002 - 0.025 (diese Arbeit)

NH; /H,O0 < 0.01 - (Marconi und Mendis 1988 [32])
N, /H,0 < 01  (Eberhardt et al. 1987 [7])

N, JH,0 < 0.02 (Allen et al. 1987 [30])

so erhélt man Verhaltnisse CO /CH, = 1.7-2.3!'-52 und N, /NH; < 1.0-5.0, die
weder mit den Erwartungen fiir den solaren Nebel (CO /CH, > 1, N; /NH; >1),
noch mit denen fiir den Subnebel der Proto-Riesenplaneten (CO / CH, < 1,
N; /[NH3; «1) kompatibel sind. Fegley und Prinn (1988 [38]) schlagen des-
halb ein Modell vor, in dem Halley aus einer Mischung von zwei Komponen-
ten besteht. Die eine Komponente (etwa 10%) besteht aus reduziertem CHy -
und N Hj -reichem Material aus dem Subnebel der Riesenplaneten, die zweite
Komponente aus oxidiertem CO - und N; -reichem Material des solaren Nebels

1Direkt vom Kern abstrémendes CO . Das ungewdhnliche Dichteprofil der Masse 28 zeigt,
daB es eine ausgedehnte CO -Quelle in der Koma gibt (Eberhardt et al. 1987 [7])
2Mit dem CO der ausgedehnten Quelle.




69

und/ oder des interstellaren Mediums. Die Vermischung geschah durch Kollisio-

nen von Eis-reichen Objekten des Sonnensystems mit Objekten aus dem Gebiet

der Riesenplaneten. Die resultierenden Kérper wiirden dann eine Mischung aus
CO ,CH; ,N, und N H; enthaltenden Eisen aufweisen. Das Modell erklirt somit
die beobachteten Haufigkeiten der fliichtigen Bestandteile und das Vorkommen
von CO -Eis (aus dem solaren Nebel) und CH, -Clathraten (aus dem Subnebel
der Riesenplaneten) in den Kometen. |
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5 ZUSAMMENFASSUNG

Das Neutral-Massenspektrometer-Experiment (NMS) war eines von zehn Expe-
rimenten der GIOTTO -Sonde, die am 13.Mirz 1986 die Koma des Halley’schen
Kometen durchflog. Einer der beiden Sensoren des NMS-Experiments ist ein EI‘I-
ergieanalysator, der es gestattet, die Energieverteilung von Ionen und Gasen zu
messen. Aufgrund der hohen Relativgeschwindigkeit zwischen Komet-und Sonde
von 68.373 km/s ist die Energie der Teilchen masseabhsingig. Das Energiespek-
trum ist gleichzeitig ein Massenspektrum.

Ziel der Auswertung war zunichst die Berechnung der Partialdichten, cer Tem-
peratur und der Abstrémgeschwindigkeit der lonen aus den gemessenen Energie-
spektren. Das Auswerteverfahren beruht im wesentlichen auf einer nichtlinearen
Regression, die iterativ Temperatur, Abstriimgeschwindigkeit und die Partial-
dichten der verschiedenen Massen in einem Rechengang ermittelt. Sowchl Tem-
peratur als auch Abstromgeschwindigkeit der Ionen zeigen, da8 in der inneren
Koma zwei unterschiedliche Bereiche existieren, die durch die soger annte: Kon-
taktfliche getrennt sind. Die Kontaktfliche befand sich in einem Arstand von
4600 km vom Kern des Kometen. Innerhalb der Kontaktfliche ist das kome-
tare Plasma ,kalt®, etwa 200 K, wihrend an der Kontaktfliche die. Temperatur
um etwa 1000 K ansteigt. Die Abstrémgeschwindigkeit der Ionen betrug etwa
800 m/s innerhalb und ~ 0 m/s auerhalb der Kontaktfliche.

Ein weiteres Ziel der Ionenanalyse war die Bestimmung der P1oduktionsraten
der Muttermolekiile Ammoniak und Methan. Hierzu wurden die lonenspek-
tren des Massebereichs 15-19 AME untersucht. Zum Massenspektrum der Io-
nen in diesem Bereich tragen Tochterprodukte der drei Muttermolekiile H,O ,
NHj; und CH, bei. Da ein Teil der Tochterionen (z.B. NH} ur.d H,0* ), inner-
halb des Auflésungsvermdgens des Experiments, gleiche Massén besitzen, sind
die gemessenen Massen-Partialdichten die Summe der Dichten dieser Tochterio-

nen. Um aus den gemessenen Ionenspektren die Muttermolekiilverhiltnisse von
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Wasser,‘ Ammoniak und Methan zu bestimmen, wurde ein Modell einer Kome-
tenatmosphare berechnet. Zu den Modellrechnungen wurden die aus den Spek-
tren ermittelte Abstromgeschwindigkeit und Temperatur herangezogen. Das Mo-
dell beriicksichtigt die Expansion der Koma, die Absorption der ionisierenden
Strahlung in der Kometenkoma sowie die photochemischen und Ionen-Molekiil-
Reaktionen. Da {iber die Elektronentemperatur keine in situ Messungen vor-
liegen, wurde fiir sie ein konstanter Wert von 250 K angenommen. Fir den
- solaren Strahlungsflul wurde der Literaturwert fiir das solare Minimum benutzt.
Die Giiltigkeit des Modells beschrankt sich auf den Bereich innerhalb der Kon-
taktfliche, da die Wechselwirkung mit dem Sonnenwind nicht beriicksichtigt
wurde. Die Modellrechnungen wurden mit verschiedenen Kompositionen der drei
Muttermolekiile Wasser, Ammoniak und Methan durchgefiihrt. Durch Vergleich
der berechneten mit den gemessenen Dichteprofilen der Ionen des Massenberei-

ches 15-19 AME wurde die Methan- und Ammoniak-Konzentrationen in der
Koma des Halley’schen Kometen bestimmt.

Fiir die oben genannten Annahmen ergab sich ein Mischungsverhaltnis der drei
Muttermolekiile von H,O :NHjz :CH, = 100:2.0-2.5:3.0. Die gefundenenAH%iuﬁg-
keiten von Methan und und Ammoniak im Kometen sind fiir die Frage nach des-
sen Herkunft von Bedeutung. Nach Uberlegungen von Fegley und Prinn 1988

[38] deuten sie auf eine Beimischung von Material aus dem Subnebel der Proto-
Riesenplaneten hin.
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7 ANHANG

7.1 Reaktionsgleichungen

Einheit fiir die Ratenkoeffizienten der photolytischen Reaktionen ist [s~!], fiir die
der anderen Reaktionen [cm? s~!]. Bei allen indizierten Ratenkoeffizienten wurde
die wellenldngenabhéngige Absorption in der Kometenkoma beriicksichtigt. Die
, Indizes beziehen sich auf die in Kapitel 4.2.5 genannten drei Wellenlingenberei-

che.
Photodissoziation

| Reaktion Ratenkoeffizient Referenz
1. HLO —H '+ OH 126410750  [24]
2. H,0 — H, + O 1.78x10-602] [24]
3. OH — H + 0 6.31%10¢ [27)
4. H, - — H + H ' 5.56%10~%[% [24]
5. NH, — NH, + H 2.15%104 [24]
6. NHy, — NH + H, 4.67x1076 [24]
7. NH, — NH + H 227106 [24]
8. NH, —N + H, 6.31x10~7 [25]
9. NH — N + H 3.16%106 [25]
10. CH4 , —-——)CHa + H 1.51%10~¢ [24]
11. CH, — CH; + H, 6.94%10-6 [24]
12. CH, — CH + H, + H 63151077 [24]
13. CH, —CH + H 2.53%10~5 [25]
14. CH —C 4+ H 1.51%10~2 - [24]
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Photoionisation :
15. H,0 — H,0t + e 4.17%107B  [24]
16. H, — H} + e 6.82+107801 - [24]
17. H — H* 4+ e 9.22+107%R1 [24)
18. O — Ot + e 2.65+10-7B1  [24]
19. NH, — NHf + ¢ 7.70x10-72)  [24]
20. N — N+ + e 12.40%10°761  [24]
21. CH, — CH} + e 4.17+107781  [24]
22. CH — CH* + e 9.60+10- 731  [24]
23. C — Ct + e 5.18x10- 71  [24]
Dissoziative Ionisation
24. H,0 — OH* + H ~ + e 6.94x10-%1  [24]
25. H,O — H* + OH + € 1.64x10-%31  [24]
26. H,0 — 0t  + H, + e 7.32+¢107%  [24]
27. H, — H* + H + e 1.20+10-801  [24]
28. NH;3 — NH} + H + e 2.27x10~ 701 [24]
29. NH, — NH* 4+ H, + e 8.71x107°B1  [24]
30. NH; — H* + NH, + e 4.17x107%R1  [24]
3l. NH, — N+ + H, + H+e  4.17+107%03 [24]
32. CH, — CHf + H + e 2.53x10-7B  [24]
33. CH; — CH} + H, + e 2.65+10-83  [24]
34. CH, — CHY + H, + H +e  5.30+107°B [24]
35. CH, - — Ht + CH; + e 1.15+1078031  [24]
Dissoziative Rekombination
36. H;Ot* + e — H,O + H 2.33x10~7  [27]
37. H,0t* + e — OH + H, 2.33x10°7  [27]
38. H3;0t + e — OH + H + H 2331077 [27]
39. H,0t + e — OH + H 5.32¢1077  [27]
40. H, 0t + e — O 4+ H, 1.50%«10-7  [27]
41. OHt + e — O + H 8.20+10-%  [25]
42. Hf + e —H + H 1.00¢10-7  [25]
43. NH} 4+ e —NH; + H 1.17+107 . [25]




1.30%10~7

4. NH} + e —NH, + H + H [25]
45. NHf + e — NH, + H 1.00%10-7  [25]
46. NHf + e —NH 3+ H, 1.00<10~7  [25]
47. NHf + e — NH + H + H 1.90%10-7  [25]
48. NH}f + e —NH + H 3.00x10-7 25
49. NH* 4+ e — N + H 1.08%10~7  [25]
50 CH} + e —CH, + H 7.00+10-7  [25]
51. CH} + e — CH,4 + H 1.20%10°7  |25]
52. CHf}f + e —CH, + H; 1.20x10~7  [25]
53. CHf + e — CH + H, + H 1.20%1077  [25]
5. CHf + e —CH + H  + H+4H 120%1077 [23]
5. CHf + e —CH, + H 2.53x10-7  [25]
56. CHf + e —CH + H, 2.54x10-7  [29]
57. CHf + e —CH + H + H 2.53%10~7  [25]
58. CHf + e —CH + H 5.10%10°7  [25]
5. CHf + e —C + H, 5.10«10~7  [25]
60. CH* + e —C + H 1.00%13-7  [25]
Rekombination
61. H* + e —H 3.50%10-12 [25]
62. O* + e —O0 3.50%10712  [25]
63. N+ + e — N 3.50x10"12 [25]
64. Ct + e —C 3.57%10~1%  [25]
65. CH* + e~ —CH 1.05+10-1°  [25]
Ladungsaustausch
66. H,0* + NH; — NH}Y + H,0 2.20%10-°  [26]
67. OH* + H,0 — H,0t + OH 1.59+10=°  [26]
68. OH* + NH, — NHf + OH 1.19+107°  [26]
69. O+ + H,0 — H,0t + O 2.30%10-°  [26]
70. O* + NH; — NH}f + O - 1.20%107°  [26]
7. O+  + CH, —CH} + O 8.90%10-1° [26]
72. O* + OH —OHt + O 3.00+1071° [25]
73. O% + H — Ht + 0 - 6.00%10-1° [26]
74. NHf + NH; — NHf + NH, 1.45%10-°  [26]
75. NH* + H,0 + NH 1.17«10-°  [26]




NH,
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76. NH* + — NH} + NH 1.80+«10°  [26)
77. N*  + H,0 — H, Ot + N 2.80+10~°  [26]
78. N+ + NH; — NH} + N 1.97+107°  [26]
79. N+ + CH, —CH} + N 7.20%10-11 [26]
8. Nt . + 0 — ot + N 1.00%10-12  [25]
8l. CHf + NH, — NHf + CH, 1.60x10-°  [26]
82. CHt* 4+ NHy; — NHf + CH 4.60%10-1°  [26]
83. C* + NH; — NH}f + C 1.15%10~°  [26]
84. C+ + H,0 — H,0t + C 2.40%1071° [26]
85. Hj + H,0 — H,0t + H,. 3.87%10~° - [26]
86. Hif + NH, — NHf + H, 5.70x1079  [26]
87. Hf + CHy, — CH} + H, 1.41x107°  [26]
88. H* + H,0 — H,0t + H 8.20x10~°  [26] .
8. H* + OH — OH* + H 1.00«10-°  [25] *
90. H* + NH; — NHf + H 5.20x10"° [26]
91. H* + CHy — CHf + H 152¢10"° [26]
92. H* + 0 — Ot + H 3.75x10-1° [26]
Ionen-Molekiilreaktionen . _
93. HsOt + NHs — NH}f + H,0 2.20«10° [26]
94. H,0*+ + NH, — NH} + H,0 1.00410~°  [25)
95. H,O* + CH, — CH} + H,0 1.00+10—°  [25] -
96. HsO* 4+ CH —CH} + H,0 1.00+10-°  125)
97. H,0* + H,0 — H,0* + OH 2.05%107°  [26]
98. H,0t + H, — H,0t+ + H 8.30%10-1°  [26]
99. H,0t + NH, — NH} + OH 1.05%10~°  [26)
'100. H,O0* 4+ NH, — NHY + OH 1.00%10-°  [25]
101. H,0+ + CH, — H,0* + CH, 1.11%107°  [26]
102. H,0+ 4+ CH, — CHf + OH  100+10° [25]
103. H,0t + CH —CHf + OH 1.00%10°°  [25]
104 H,0t 4+ ¢ —CH* + OH 1.00+10~%.  [25]
105. OH* 4+ H,0 — H,0* + O 1.59%107°  [26]

- 106. :OH* 4+ OH — H,0t + 0 1.00%10°°  [25]
107. “OH* 4+ H, —H, 0+ + H 1.05%10=°  [26]
108. OH* 4 NH, — NH} + O 1.19«107°  [26]
109. OHY | CH, — H,0* + CH, 1.40%10~°  [26]




110.
111,
112.
113.
114.
115.-
116.
117.
118.
119.
120.
121.
122.
123.
124.
125.
126.
127.
128.
129.
130.
131.
132.
133.
134.
135.
136.
- 137.
138.
139.
140.
141.
142.
143.

OH*
HY
Hf
Hf
Hf
Hf
O+
O+
H+
NH}
NH}

NH}

NH}
NH}
NH}
NH}
NH}
NH}
NH}
NH}
NH*
NH*
NH*

N

N+
N+
CH}

CHZ
CH}

CH}
CH}
CH}
CH}
CH}

++++++++++++ A+ A A+ A+ A+

C

H,0

CH,
CH,

CH,
CH,
H,0
OH

NH;

- CH,

CH,
H,0
H,0
H,0
H,

CH,
H,0
H,0

H,
NH;
CH,

: Hgo

NH,
H,0

NH,
CH,

— CH*
— H,0%
— OH*
— NH*
— CHY
— CH¥
— OHt
— CH¥
— CH}
— NH}
— NH}
— NH}
— NH}
— NH}
— NH}
— H30%
— NH}
— NH}
— NHf
— NH}
— H,30%
— NH}
— NH}
— NH*t
— NHf
— CH§
— H30%
— NH}
— H30*
— H30%
— CH}
— NH}
— CHY
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++++++++ A A+ A A A+

CH;

CH,
H,

CH,
CH,
CH;,

CH;,
CH;

1.00%10~?
3.43+107°
1.00%10~2
1.00%10-°
1.27x10-10
2.28+10~°
1.58%10°
1.10x10710
3.69%107°

'1.10%10-1°

1.00%«10-°
4.50+10°13
2.20%10~°
4.80+1010
1.00%10-°
1.58%10~°
1.02+10-1°
3.40x10~11
2.70+10-1°

9.20%10°10

1.17%10°°
8.80%10"10
1.28+107°
4.80*10‘10
2.40%10-1°
6.24+10-1°
3.70x10~°
1.50%10"10
2.50+10~°
2.60+10-10
2.50%10~°
4.10+10-11
1.49x10-°
1.14x10-°

[25]

(26]

[25]
[25]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[25]
[26]
[26]
[26]
[25]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
(26]
[26]

[26]

[26]
[26]
[26]
[26]
[26]
[26]




144.
145.
146.
147.
148.
149.

CH}
CHj
CHj

CH*

CH*
CH*

+ 4+ + + + +

NH3; — NH}
H, — CH}
H, — CH}
H, — CHy
H — Ct

NH; — NH}
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T+

+ + + +

CH,

SIS

3.20+1010 -
1.10%1013
7.20%10710
1.01%10-°

7.50%10-1°
4.10«1071°

[26]
[26]
[26)
[26]
[26]
[26]
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7.2 Die Rﬁtengleiéhungén der Reaktionen

R(i) sind die Reaktionsraten, C(i) die Ratenkoeffizienten der Reaktion i von
Anhang 7.1. ‘

R(1) =C(1) * [H:0]
R(2) =C(2) * [H;0]

R(19)=C(19) * [NH; |
R(20)=C(20) * [N ]

R(21)=C(21) * [CH, |
R(22)=C(22) * [CH ]
R(23)=C(23) * [C]

R(24)=C(24) * [H,0 ]
- R(25)=C(25) * [H.0 ]
R(26)=C(26) * [H,0 ]
R(27)=C(27) + [H; ]

R(28)=C(28) * [NHj |

R(29)=C(29) * [NH, |
R(30)=C(30) » [NH; ] -

R(75) =C(75)
R(76) =C(76)

R(93) =C(93)

'R(94) =C(94)

R(95) =C(95)

© R(96) =C(96)

R(97) =C(97)
R(98) =C(98)
R(99) -=C(99)

« [NH* | % [H,0]
x [NH* ] % [NH; ]

R(3) =C(3) * [OH ] R(77) =C(77) % [N+] % [H,0]
R(4) =C(4) = [H,] R(78) =C(78) * [N*+] *[NH;]
R(5) =C(5) * [NHs] R(79) =C(79) * [N*+] = [CHy]
R(6) =C(6) * [NH; ] R(80) =C(80) = [N*+] * [O]
R(7) =C(7) * [NH, ] R(81) =C(81) = [CH} | * [NH; |
R(8) =C(8) *[NH; | R(82) =C(82) * [CH*] * [NH;3]
"R(9) =C(9) = [NH] R(83) =C(83) * [C*] *[NH;]
R(10)=C(10) * [CH,] R(84) =C(84) * [C*+] x [H,0]
R(11)=C(11) % [CH, ]  R(85) =C(85) % [H} ] * [H,O]
R(12)=C(12) * [CH, ] R(86) =C(86) * [H} ]| = [NH;]
~ R(13)=C(13)  [CH, ] R(87) =C(87) * [H} ] *[CH,]
R(14)=C(14) * [CH ] R(88) =C(88) + [H*] * [H,O]
R(15)=C(15) * [H,0 ] R(89) =C(89) = [H*] * [OH]
R(16)=C(16) * [H, ] R(90) =C(90) = [H*] *[NH3]
R(17)=C(17) = [H] R(91) =C(91) * [H*] =*[CH,]|
R(18)=C(18) * [0 ] R(92) =C(92) * [H*] = [O]

* [H3O% | x [NH; |
* [H30% ]| * [NH, |
x [H30% ] = [CH, |
* [H30% | * [CH |
* [H,0% | x [H0 |
* [H,O |+ [H, ]
* [H0% | « [NH; |
R(100)=C(100) * [H,O* | * [VH, ]
R(101)=C(101) * [H,0* | * [CH, ]

R(102)=C(102) * [H,0* | * [CH, |

R(103)=C(103) x [H,O* | x ICH |
R(104)=C(104) * [H,0* | x [C]



R(31)=C(31) * [NH; ]
R(32)=C(32) * [CH, ]
R(33)=C(33) * [CH, ]
R(34)=C(34) * [CH,]
R(35)=C(35) * [CH,]
R(36)=C(36) * [H30% ] * (e~ |
R(37)=C(37) * [HsO* | * [e™ ]
R(38)=C(38) * [H30% | * [e™ |
R(39)=C(39) * [H,0% | * [e~ ]
R(40)=C(40) * [H,0% | * [~ |
R(41)=C(41) * [OH* ] * [e~ |
R(42)=C(42) * [H} ]| *[e ]
R(43)=C(43) * [NH} | * [e™ ]
R(44)=C(44) * [NH} | * [e~ ]
R(45)=C(45) * [NH | x [e™ ]
R(46)=C(46) * [NH} ] * [e™ |
R(4T)=C(47) * [NHF ] * [e” ]

R(48)=C(48) « [NH} | * [e” ]

R(49)=C(49) * [NH* | * [e~ ]
R(50)=C(50) * [CHF | * [e~ ]
R(51)=C(51) * [CH} | * [e™ ]
R(52)=C(52) * [CH} ] * [e” ]
R(53)=C(53) * [CH} ] * [e™ ]
R(54)=C(54) * [CH} ] * [e™ ]
R(55)=C(55) * [CHf ] * [e™ |
R(56)=C(56) * [CH# ] * [e~ ]
R(57)=C(57) * [CH} | * [e” ]

R(58)=C(58) * [CH} | * [e~]

R(59)=C(59) * [CH} ]| * [e~ ]
R(60)=C(60) x [CH* |  [e~ ]
R(61)=C(61) * [H*] *[e ]
R(62)=C(62) * [Ot] =*[e™]
R(63)=C(63) * [N*] x[e”]
R(64)=C(64) * [C*] x*[e”]
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R(105)=C(105) * [OH* | * [H,0 ]
R(106)=C(106) + [OH* | + [OH ]
R(107)=C(107) * [OH* | * [Hy ]

R(108)=C(108) * [OH* | * [NH; |
R(109)=C(109) * [OH* ]| * [CH, ]
R(110)=C(110) = [OH* |+ [C]

R(111)=C(111) * [Hf | * [H,0]
R(112)=C(112) x [Hf ] * [O]

R(113)=C(113) x [Hf ] * [N]

R(114)=C(114) * [Hf ] * [CH,]
R(115)=C(115) * [H} | * [CH4]
R(116)=C(116) * [0+ ] x [H.]

R(117)=C(117) * [O*] = [CH,)]
R(118)=C(118) x [H*] * [CH,]
R(119)=C(119) * [NH} | * [H,0 ]
R(120)=C(120) * [NH} | » [OH ]
R(121)=C(121) x [NH} | * [H.]
R(122)=C(122) * [NHf | * [NH; |
R(123)=C(123) * [NHf | x [CH4 ]
R(124)=C(124) * [NHf | * [CH, ]
R(125)=C(125) * [NH} | * [H20 ]
R(126)=C(126) * [NH} | * [H,0 |
R(127)=C(127) * [NH} | * [H.0 ]
R(128)=C(128) * [NH} | * [Ha]

R(129)=C(129) * [NH} | + [CH, ]
R(130)=C(130) * [NH* | x [H,0 |
R(131)=C(131) * [NH* | * [H,0 ]
R(132)=C(132) * [NH* | * [H; ]

R(133)=C(133) * [N*+] = [H]

R(134)=C(134) * [Nt ] * [NH;]
R(135)=C(135) * [N*] * [CH,]
R(136)=C(136) * [CH | * [H,0 ]
R(137)=C(137) * [CH} | + [H ]

R(138)=C(138) + [CH# | + [NH, |




R(65)=C(65) * [CH* | * [e;]

R(66)=C(66) * [H,O* | * [NH3] -

R(67)=C(67) * [OH* | * [H,0 |
R(68)=C(68) * [OH* | * [NH; |
R(69)=C(69) * [O*] * [H0]
R(70)=C(70) + [O*] *[NH;]
R(71)=C(71) *+ [0*] * [CH,]
R(72)=C(72) * [0*] * [OH ]
R(73)=C(73)+ [0*] x [H]
R(74)=C(74) * [NH} | * [NH; ]

- 89

R(139)=C(139) % [CH} | * [O]
R(140)=C(140) * [CH} | » [H20 ]
R(141)=C(141) + [CH} | * [H; ]
R(142)=C(142) * [CH} | * [NH3 ]
R(143)=C(143) * [CH} | * [CH4 ]
R(144)=C(144) * [CH} | * [NH; ]
R(145)=C(145) * [CHf | * [Ha]
R(146)=C(146) * [CHF | * [H:]
R(147)=C(147) + [CH* | * [H, ]
R(148)=C(148) * [CH* | » [H ]
R(149)=C(149) * [CH* ] + [NH; ]

I i i g 60 e et o+ < G e
% .
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7.3 Das Differentialgleichungssystem

d[H,0 ]

dt

d[OH |
dt

d[H; ]

dt

— —R(1) — R(2) — R(15) — R(24) — R(25) — R(26) — R(67) — R(69)

—R(75) — R(77) — R(84) — R(85) — R(88) — R(97) — R(105)
—R(111) — R(119) — R(125) — R(126) — R(127) — R(130)
—R(131) — R(136) ~ R(140) + R(36) + R(66) + R(93) + R(94)
+R(95) + R(96) ’

—R(17) — R(73) — R(137) — R(148) + R(1) + R(3) + R(4) + R(4)

_+R(5) + R(7) + R(9) + R(10) + R(12) + R(13) + R(14) + R(24)

+R(27) + R(28) + R(31) + R(32) + R(34) + R(36) + R(38)
+R(38) + R(39) + R(41) + R(42) + R(42) + R(43) + R(44)
+R(44) + R(45) + R(47) + R(47) + R(48) + R(49) + R(50)
+R(51) + R(53) + R(54) + R(54) + R(54) + R(55) + R(57)
+R(57) + R(58) + R(60) + R(61) + R(88) + R(89) + R(90)
+R(91) 4+ R(92) + R(98) + R(107) + R(111) + R(112) + R(113)
+R(114) + R(115) + R(116) + R(121) + R(128) + R(132)
+R(133) + R(141) + R(146) + R(147) |

—R(3) — R(72) _ R(89)'— R(106) — R(120) + R(1) + R(25) + R(37)
+R(38) + R(39) + R(67) + R(68) 4+ R(97) + R(99) + R(100)
+R(102) + R(103) + R(104) + R(117) + R(119) + R(126) + R(131)

—R(4) — R(16) — R(2T) — R(98) — R(107) — R(116) — R(121)
—R(128) — R(132) — R(133) — R(141) — R(145) — R(146) — R(147)

+R(2) + R(6) + R(8) + R(11) + R(12) + R(26) + R(29) + R(31)
+R(33) + R(34) + R(37) + R(40) + R(46) + R(52) + R(53) + R(56)
+R(59) + R(85) + R(86) + R(87) + R(115) + R(118) + R(137)
+R(148)




dl0 ]
dt

 d[NH, ]
dt

d[CH, ]
dt

dt

d[CH |
dt

diCH, |
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—R(18) — R(80) — R(92) — R(112) — R(139) + R(2) + R(3) + R(40)
+R(41) + R(62) + R(69) + R(70) + R(71) + R(72) + R(73) + R(105)

+R(106) + R(108) + R(110) + R(120) + R(127)

—R(5) — R(6) ~ R(19) — R(28) — R(29) — R(30) - R(31) — R(66)
—R(68) — R(70) — R(74) — R(76) — R(78) — R(81) — R(82) — R(83)
—R(86) — R(90) — R(93) — R(99) — R(108) — R(122) — R(134)
~R(138) — R(142) — R(144) — R(149) + R(43)

—R(7) — R(8) — R(94) — R(100) + R(5) + R(30) + R(44) + R(74)
+R(122) + R(45)

~R(9) +R(6) + R(7) + R(40) + R(4T) + R(48) + R(75) + R(76)

- +R(125) + R(134) + R(135)

—R(20) — R(113) + R(8) + R(9) + R(49) + R(63) + R(TT) + R(18)

© +R(79) + R(80) + R(130)

_R(10) — R(11) — R(12) — R(21) — R(32) — R(33) — R(34) — R(35)
—R(71) — R(79) — R(87) — R(91) — R(101) — R(109) — R(114)
—R(115) — R(117) — R(118) — R(123) — R(129) — R(135)

—R(143) + R(50) + R(81) + R(136) + R(138)

+R(10) + R(35) + R(51) + R(101) + R(123) + R(129) + R(140)
+R(142) + R(143)

—~R(13) — R(95) — R(102) — R(124) + R(11) + R(52) + R(55)
+R(109) + R(139) + R(144) |

' —R(14) - R(22) — R(96) — R(103) + R(12) + R(13) + R(53) + R(54)
+R(56) + R(57) + R(58) + R(65) + R(82) + R(124)
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—R(23) — R(104) — R(11_0)‘+,_;R(14) + R(59) + R(60) + R(64)
+R(83) + R(84) + R(149)

—R(39) - R(40) — R(66) — R(97) — R(98) — R(99) — R(100)
—R(101) — R(102) — R(103) — R(104) + R(15) + R(67) + R(69)
+R(75) + R(77) + R(84) + R(85) + R(88) + R(106) + R(107)

—R(36) — R(37) — R(38) — R(39) — R(40) — R(41) — R(42) — R(43)
—R(44) — R(45) — R(46) — R(47) — R(48) — R(49) — R(50) — R(51)
—R(52) — R(53) — R(54) — R(55) — R(56) — R(57) — R(58) — R(59)
—R(60) — R(61) — R(62) — R(63) — R(64) — R(65) + R(15) + R(16)
+R(17) + R(18) + R(19) 4+ R(20) + R(21) + R(22) + R(23) + R(24)

+R(25) + R(26) + R(27) + R(28) + R(29) + R(30) + R(31) + R(32)

+R(33) + R(34) + R(35)

—R(42) — R(85) — R(86) — R(87) — R(111) —.R(1~12) — R(113)
—R(114) — R(115) + R(16)

- —R(61) — R(88) — R(89) — R(90) — R(91) — R(92) — R(118) + R(17)

+R(25) + R(27) + R(30) + R(35) + R(73)

—R(62) — R(69) — R(70) — R(71) — R(72) — R(73) — R(116)
—R(117) + R(18) + R(26) + R(80) + R(92)

— "_R(45) — R(46) — R(47) — R(119) — R(120) — R(121) — R(122)
_R(123) — R(124) + R(19) + R(66) + R(68) + R(70) + R(74)
+R(76) + R(78) + R(81) + R(82) + R(83) + R(86) + R(90) + R(94)
+R(100) + R(126) + R(128) + R(129)




diN* ]
dt

d[CH} ]
dt

d[CH* ]
dt

d[C+ ]
dt

dOH* |
dt

d[NHF |
dt

d[NH* ]
dt

d[CHF ]
T d

d[CH{ |
A dt
| d[H;0+ |
| dt

i
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~R(63) — R(77) R(78) — R(79) — R(80) — R(133) — R(134)

- —R(135) + R(20) + R(31)

~R(51) — R(52) — R(53) — R(54) — R(81) — R(140) — R(141) |
+—R(142) — R(143) + R(21) + R(71) + R(79) + R(87) + R(91)
+R(137) | .

_R(60) — R(65) — R(82) — R(147) — R(148) — R(149) + R(22)
+R(34) + R(104) + R(110) |

-R(64) — R(83) — R(84) + R(23) + R(148)

—R(41) — R(67) — R(68) — R(105) — R(106) — R(107) — R(108) |
—R(109) — R(110) + R(24) + R(72) + R(89) + R(112) + R(116)

—R(48) — R(74) — R(125) — R(126) — R(127) — R(128) — R(129)
+R(28) + R(131) + R(132) + R(134)

' —R(49) — R(75) — R(76) — R(130) — R(131) — R(132) + R(zg)
+R(113) + R(133)

—R(55) — R(56) — R(57) — R(144) — R(145) + R(32) + R(95)
+R(102) + R(115) + R(117) + R(118) + R(135) + R(146)

—R(58) — R(59) — R(146) + R(33) + R(96) + R(103) + R(147)

—R(36) — R(37) _ R(38) — R(93) — R(94) — R(95) — R(96) + R(97)
+R(98) + R(101) + R(105) + R(109) + R(111) + R(125) + R(130)
+R(136) + R(139) + R(140)
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dNH{ ] IR
o = —R(43)~ R(44) + R(93) + R(99) + R(108) + R(119) + R(120)
+R(121) + R(122) + R(123) + R(124) + R(127) + R(138) |
+R(142) + R(144) + R(149) o
dCH} | _ o
== = —R(50)— R(136) — R(137) — R(138) - R(139) + R(114) + R(141)

+R(143) + R(145)
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