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OZET

PAUL iYON TUZAGINDA iYON DINAMIKLERININ INCELENMESI

AVCI Serkan
Nigde Universitesi
Fen Bilimleri Enstitusi
Fizik Anabilim Dal1

Danisman :Dog. Dr. Hisnli AKSAKAL

Aralik 2015, 68 sayfa

Bu yuksek lisans tez calismasinda, iyonlar1 elektrostatik tuzaklamaya dayali Paul tuzagi
icindeki iyon dinamikleri incelenmistir. Paul tuzagi DC ve AC gerilim kombinasyonu ile
elektrotlarin beslenmesi temeline dayanmaktadir. Iyonlarin tuzaklanmalar1 igin Mathieu
diferansiyel denkleminin kararlilik sinirlar1 i¢inde kalan boyutsuz Mathieu parametreleri
kullanilmahdir. Tek iyonun ii¢ boyutta hareketi kuadrupol tuzak iginde simulasyon
programi yardimiyla incelenmistir. Ayrica hekzapol katkilarin tuzak igerisinde iyon
salinimlarini nasil degisecegi incelenmistir. Ayrica birden fazla iyon durumu i¢in Coulomb
etkilesmesi dahil edilmis ve iyonlarin kutle merkezinin yoriingesi ve salimimlar

incelenmistir.

Anahtar Sozcukler: Elektrostatik iyon tuzak, iyon dinamikleri.
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SUMMARY

INVESTIGATION OF ION DYNAMICS IN PAUL ION TRAP

AVCI, Serkan
Nigde University
Graduate School of Natural and Applied Sciences

Department of Physics

Supervisor . Assoc. Professor Dr. Hiisnii AKSAKAL

December 2015, 68 pages

In this Master thesis, ion dynamics in a Paul trap which is based on an electrostatic trap has
been investigated. Paul trap is based on feeding electrodes with combination of DC and AC
voltage. Dimensionless Mathieu stability parameters are used which must inside the
stability criteria of Mathieu differential equation to achieve trap of the ions. Three
dimensional motions inside quadruple trap of single ion has been examined. Furthermore
how ion oscillation is changed by hexapole contribution is investigated. Moreover in the
case of more than one ion, Coulomb interaction taken into account and ions center of mass

trajectory and oscillations have been investigated.

Keywords: Electrostatic ion trap, ion dynamics.
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BOLUM I

GIRIS

Pargaciklarin tuzaklanmasinin baslangici Penning tuzakla anilmaya baslanmistir. Bu tuzak
ilk olarak yiiksek vakumlu “soguk katod” un icadi ile baslar bu Penning iyonizasyon 6l¢iim
aleti olarak adlandirilir. Burada bir eksensel manyetik alan elektron difiizyonunu
yavaglatmak i¢in kullanilir. Desarj ateslendikten sonra, manyetik alanin {izerinden kendi
diflizyon hizin1 yavaslatir. Boylece manyetik alan ¢izgileri etrafinda elektronlar siklotron
hareketine sahip olur (Major vd., 2005).

Elektrotlarin hiperbolik geometriye sahip olarak alinmasi ve kuadrupol (dért-kutup)
elektrik alanm1 uygulanarak olusturulan tuzak eksenel manyetik alan ile beraber kullanilarak
JR Pierce tarafindan 1949 yilinda oOnerildi. Tasarim Penning—Pierce tuzak adi ile
anilmaktadir (Major vd., 2005).

Bu sire igerisinde W. Paul ve arkadaslar1 ¢ok-kutuplu elektrik ve manyetik alanlarda
elektrik veya manyetik dipol momentine sahip nétr pargaciklarin demetlerini odaklamak
igin arastirma yapmis ve molekil spektroskopisi i¢in kullanmiglardir. Bu aragtirmanin
urind olarak hidrojen mazer gelisimi igin kritik 6neme sahip odaklayici alti-kutup
(hekzapole) miknatis1 tantmlanmistir. Ayrica ¢ok kutuplu elektrik alanda bir iyon demetinin
z- ekseninde hareket eden iyonlarin ayn1 zamanda enine (x ve y ekseninde) odaklanmis
olarak hareket edebilecegi belirlenmistir. (Major vd., 2005).

Bu bulgulardan sonra arastirmalarda ylksek enerjili parcacik demetleri optik ile birlikte
anilmaya baslamis ve hizlandiricilar i¢in giiclii odaklama prensibi olarak adlandirilmastir.
Parcacik demetleri yakinsak ve iraksak elektrik ve manyetik merceklerden gecirilerek

odaklama yapilarak ve hizlandirilabilmektedir.

Paul ve arkadaslar1 iyonlar1 tuzaklamak i¢in, zamanla salimm yapan elektrik alan
kullanarak hareketli iyonlarin uzaysal bir nokta etrafinda salinim hareketi yapacagini
bulmuslardir. Bdylece hangi kiitlenin hangi iyona ait oldugunu belirleyen, manyetik kiitle

ayrim metodundan farkli, Paul iyon kiitle filtresi ortaya ¢ikmistir. Bu konuda yaptiklari

1



calismalar neticesinde W. Paul ve H. Dehmelt 1989 Nobel Fizik Odiiliinii kazanmislardir
(Paul, 1990; Url-1).
Paul, ti¢ boyutlu uygulanan potansiyelin genel ifadesini asagidaki gibi yazmustir;

0 = 0o(ax? + By? +yz?) (1.1)

Denklem (1.1) ile verilen potansiyelin Laplace denklemini (V2@ = 0) saglamas: igin
a+ [ +y =0 olmalidir. Kullanilan tuzak geometrisi ya iyon tuzagi ya da Kkitle
spektrometresi olarak kullanilabilir. Aradaki fark, tuzak iyonlar {i¢ boyutta tuzaklarken
kiitle spektrometresi iki boyutta tuzaklama yapmaktadir. Eger kuadrupol sistemi kitle
spektrometresi olarak kullanilacak ise iyonlar iki boyutta (x,y) tuzaklanir ve a@ = —f,
y = 0 tercih edilir. Iyonlar1 U¢ boyutta tuzaklamak igin @ = g = 1,y = —2 segilir. Eger

a = B vey = 2 ise “Lonenk afig” denilen (¢ boyutlu eksensel bir tuzak elde edilir.

Paul iyon tuzagmin gelistirmesindeki amag ilk basta kiitle spektrometresi alaninda idi. Paul
iyon tuzagi, iyon algilamada olaganiistii hassasiyet sagladigi icin, artik gaz analizorii
(residual gas analyzer) ve vakum kacak tespiti konularinda da kullanilmaktadir. Serbest
iyonlarin spektroskopisinde Paul tuzagin ilk uygulamasi 1962 yilinda yapilmistir. Bu
uygulamada, “He* iyonlari, spin polarize Cs atomlar: ile etkilesir ve spin degis-tokus
carpigsmasi ile He iyonlar1 spin polarize haline gelir. Bu etkinlestirilmis manyetik rezonans
serbest He iyonlar1 iizerinde gdzlemlenmis ve taban durumu g-faktorii belirlenmistir.
Serbest elektronlarin g-faktoriinii 6lgmek i¢in Penning tuzak uygulamasi ilk kez 1968
yilinda yapilmistir. Polarize Na atomlar1 tuzaklanmis elektronlar {izerine gonderilmis ve
atomun elektronlar1 ile inelastik ¢arpisma yapmasi saglanarak tuzaklanmis elektronlari
polarize etmek igin kullanilmistir. Elektronlarin manyetik gegislerini 6lgmek igin spin
bagimli inelastik c¢arpigmadan faydalanilmistir. Paul tuzak kullanilarak iyonlarin
spektrumu, taban durumu, asir1 ince yapist, alt enerji diizeylerine pompalama, optik frekans
vb. konularda bilgiler elde edilir.

1973 yilinda Penning tuzakla elektronlarin algilanmasi, sogutma yontemleri ile dnemli bir

deneysel sonug elde ederek bireysel elektronlar1 gozlemlemistir.



Stern-Gerlach 1976 yilinda serbest elektronlarin manyetik momentlerini basariyla
Olemiistiir.
Paul tuzakla Na* iyonlar: {izerine 1977 yilinda iyonlarin bir rezonansta bir lazer kullanarak

girisim olusturdugunu floresans etkisiyle gostermistir (Major vd., 2005).

1975 yilinda atom pargaciklarinin Lazerle sogutma yontemi lizerine Hansch ve Schawlow
aragtirmalar yapmuglar ve 6zellikle Wineland ve Horeche bir tuzakta salinan iyonlarin bu
yontemle sogutulabilecegi Onerisini sunmuslar. Bu ¢alisma daha sonra 2012 Nobel fizik

6duld ile onurlandirtimistir (Url-2).

1978’de optik sogutma ve tek bir iyonun optik gozlemini Toschek ve arkadaslar
gostermistir. Dehmelt, tuzak igerisindeki iyon topluluklarimin lazer sogutma ile
sogutulduklarinda, iyonun kinetik enerjilerinin ortalama Coulomp enerjileri ve rastgele
ayrik salinim hareketlerinin azaldigin1i 1988 yilinda goOstermistir ve bireysel iyonlarin
diizenli bir kristal yapilara ulastirilabilirligini saglamigtir. Bir deneysel gelisimde 1988
yilinda anti-protonlar1 Olgiilebilir bir sayida yakalama ve depolama alaninda saglandi.
CERN’de 2001 yilinda bu konuda, dikey 6T lik bir manyetik alani ile es eksenli 32 halkali
Penning tuzak gelistirilmistir (Major vd., 2005).

Bu yiiksek lisans tez ¢alismasinda Paul iyon tuzaginin parametreleri belirlenmis ve tek ve

coklu iyon dinamikleri kuadrupol ve hekzapol alanlar1 i¢in incelenmistir.



BOLUM II

TUZAKLAMA CESITLERI

Bir iyonun elektrik ve manyetik alan kullanilarak belli bir bolge igerisinde tutulmasina
tuzaklama denir. Guniimiizde bilinen bircok tuzaklama gesidi vardir. Bunlardan bazilari,
yiiklii pargaciklari tuzaklamak igin kullanilan Paul ve Penning tuzak ve nétr parcaciklari
tuzaklamak icin kullanilan optik cimbizdir. Ilk iyon tuzagini, 19%a F.M. Penning
tasarlamistir. Federal Almanyali bilim adam1 Wolfgang Paul ise, 19501i yillarda, ikinci tiir
bir iyon tuzag bulmustur. Gilinimiizde kullanilanlar da, hala bu Onciilerin gelistirdigi
ilkelere dayanmaktadir, ilk deneyler, ¢ok sayida iyonla yapiliyordu; bu yiizden iyonlar
hakkinda tum fiziksel o6zellikler belirlenemiyordu. Yillar gegtikge, arastirmacilar,
tuzaklanan iyon sayisini birkaca indirmeyi amacladilar. 'd§Q7&ederal Almanyali
P.Toschek ile ABD’li Hans Dehmelt ve arkadaslari, bir tuzak iginde, birkag baryum
iyonundan olusan bir iyon toplulugu elde etmeyi basardilar. Boylece bu iyonlardan sagilan
151810, kag iyondan geldigini belirlenebiliyordu. Tuzak igerisinde az sayida iyon bulunmasi
halinde, atomlarin foton yayinlamasi ya da sogurmasi gibi tiimiiyle kuantum mekaniksel
olaylar, deney sonuglart ile dogrulamyordu. Tuzak icindeki iyonu uzun sire
gbzlemleyebilmek icin iyonun hizinin azaltilmasi gerekir, bu hizdaki azaltma olayina
sogutma ismi Verilir. Sogutma sonunda, birka¢ iyondan olusan diizensiz bir iyon
toplulugundan yayinlanmast beklenen 1s1gmn davraniginin timiiyle degistigi gozlendi;
tuzagin i¢inin ¢ekilen fotograflari, iyonlarin, kristallere benzeyen diizenli yapilar verecek
bicimde dizildiklerini gosterdi. Bilim adamlari, tuzagin sinir sartlart degistirilince, iyon
kristallerin nasil olustugunu; aciklamaya ¢alismislardir. Gozlemlere gore, bu olay, bir kati
fazdan (kristal) bir gaz fazina (bulut); baska deyisle, diizenden karmasaya (kaosa) gecis
olarak diisiiniilebilir. Iyonlarm davranisini ydneten isleyisi anlayabilmek icin, dncelikle,

tuzagin kendi ¢alismasini incelemek gerekir (Bilim ve teknoloji Iyonlar1 tuzaklama, Url-1).

Iyonu, tuzagm icine yerlestirmenin en basit yolu iyonu tuzagin iginde olusturmaktir.
Ornegin, tuzagin iginden gegen bir atom demeti, hizl1 elektronlarla bombardiman edilebilir.

Elektronlarin carpmasi ile genel olarak, atomlar birer elektron yitirirler ve arti iyonlar



olustururlar. Tuzaklanmig bile olsalar, bu iyonlarin kutuya girerken tasidiklar1 yiiksek
hizlar1 fazla degismez; bdylece tuzagin igindeki dogrusal hareketleri de hizli olur. Bagka
deyisle, iyonlarin biiyiik bir kinetik enerjisi vardir; dolayisiyla, sicakliklar1 da yiiksektir;
¢iinkii bir atomlar toplulugu icin, sicaklik, kinetik enerji ile dogru orantilidir. Iyonlarin hizl
ve denetlenmesi zor hareketi, onlarin gercek igyap1 ozelliklerini gizler ya da degistirir.

Oyleyse, iyonlar1 kinetik enerjilerinden kurtarmak, yani onlar1 sogutmak gerekir.

Iste bu nedenle, sogutucu olarak, bir lazer kullanilir. Lazerin yayinladigi fotonlar, iyonlara
bir “1simim basinc1” uygular bu da, iyonlarin hareketini degistirir. Lazerin frekansi iyi
ayarlanabilirse, hareketli bir iyon, kendine carpan bir fotonu sogurabilir ve kendi de
frenlenmis olur; c¢ilinkii momentumu, fotonun momentumu kadar azalir. Ancak bu
yavaglama, ¢ok azdir; ¢ilinkii fotonun tasidigi momentum cok kiiciiktiir. Dolayistyla, iyonu
yavaslatmak i¢in ¢ok sayida ¢arpisma gerekir. Iyon, her ¢arpismada bir foton sogurarak,
taban durumundan uyarilmis bir duruma geger; biraz sonra, sogurdugu fotona benzeyen bir
foton yaynlayarak, yeniden taban durumuna doner. Boylece, lazerin yayimladigi ¢ok sayida

fotonu sogurabilir (Url-1).

Iyonlar1 sogutmanin ikinci yolu ise tuzak igerisinde hafif kitleli notr bir gaz demeti
bulundurulur. Tuzaklanan iyonlarin bu tampon nétr gaz ile ¢arpigsmalart iyonlarin kinetik
enerjisini azaltacagindan iyonlar sogutulmus olur. Bu tez c¢aligmasinda iyonlarin

sogutulmasi hesaba katilmamustir.



2.1 Iyon tuzagimin ¢cahsma prensibi

Iyon tuzaginin temel boliimii, elektrik alanlarin etki ettigi metal boliimdiir.Bu bolum altta
ve ustte kapak seklinde bakir ¢ukurlar tarafindan kapatilir ve kendisi de bakirdan i¢i bos bir
silindir gibidir. Asagida verilen Sekil 2.1 de goriildiigii gibidir.

|
!

Ust kapak

Sekil 2.1Silindirik Paul Tuzak Mekanizmasi

Kapaklar ve halka tam birbirine temas etmeyecek sekilde yerlestirilmislerdir. Boylece
kapaklar ve halka farkli gerilimlerde tutulabilirler. Tuzakta belirtilen iki farkli boliimden
halkaya (+) gerilimi, kapaklara ise (-) gerilimi uygulayalim, bu durumda tuzak igerisine (+)
yuklii bir iyon yerlestirelim ve nasil tuzaklanacagimi arastiralim. Halka iyonu merkeze
dogru iterek merkezde kalmasini saglayacak, kapaklar ise kendine dogru g¢ekerek iyonun
orta bolimde merkezde kalmasii saglayacaktir. Kapaklardan birine ¢ok az bir miktarda
yaklagsmig olsa, iyon o yondeki ¢ekim kuvvetinden daha fazla etkilenerek o yonde pozitif
ivme ile hizlanan harekete baslayacak ve iyon tuzaklanamayacak. Bu problemi agmak i¢in
kapaklara da art1 yiik ile yiikleme yapilarak Faraday kafesine benzetilmek istenmistir. Bu
durumun Faraday kafesinden tek farki, Faraday kafesinin her yerinde esit gerilim var iken
tuzakta kapaklar ile silindir bolgenin gerilimleri farkli tutulmustur. Halkaya ve kapaklara
uygulanan gerilimlerin isaretleri de kendi aralarinda degis tokus edilebilir. Bu durumda ise,
iyonun hareketi diisey dogrultuda kisitlanmis olur; yatay diizlemdeki hareketi ise,
kararsizdir. Iyon tuzaginda kararli bir hareket elde edebilmek icin, Penning'in 1936'da ve

Paul'in 1958'de 6nerdikleri iki tiir degisiklik yapilabilir.



Penning Tuzak: Penning'in o6nerisi, bir manyetik alandan yararlanmaktir. Tuzak

diizenegini, bir miknatisin olusturdugu diisey bir manyetik alana yerlestirelim; kapaklara
art1, halkaya ise, eksi birer elektrik gerilimi uygulayalim. Manyetik alanin varligi, iyonun
yatay diizlemde kalmasini saglar; ¢iinkii iyonun, manyetik alanca belirlenen eksen etrafinda
daire biciminde yorungeler izlemesine neden olur. Bu da, elektrik kuvvetlerinden gelen
kararsizligi dengeler. Bdylece, Penning tuzagi, iyonu, uzayin ii¢c dogrultusunda da

tuzaklama amacimizi gergeklestirmis olur (Blimel, 1989).

Paul Tuzak: Paul'in Onerisinde ise, yalnizca elektrik alanlari kullanilir; yalniz bu kez,
elektrik alanlari, zamana bagh olarak hizla degisirler. Bu durumda, iyonun hareketi, sabit
elektrik alanlart durumundakine benzer olarak incelenecektir: Once, halka arti
gerilimdeyken, kapaklar eksi gerilimde olsun. Gerilimler, zamanin fonksiyonu oldugundan,
baslangigta merkezde bulunan iyon, merkezden uzaklagsmaya baslayacaktir; bir siire sonra
da, halka ve kapak gerilimlerinin isaretleri degis tokus olunca, halka eksi ve kapaklar arti
gerilime gececeklerinden, iyon, kapaklarin itme etkisi ile merkeze gelerek, yatay
dogrultuda uzaklagsmaya baslayacaktir. Yine gerilimlerin isareti degisecek, hareket diisey
dogrultuya gececek ve boyle siriip gidecektir. Boylece iyon, kutunun igindeki kicuk bir

bolgede hareket etmeye zorlanmis ya da tuzaklanmis olacaktir (Bliimel, 1989).

Paul'n yontemi, Penning'in yonteminden daha uygundur; ¢iinkii tuzaklanmis iyonlarin
durdurulmasma da izin verir. Oysa Penning'in yontemindeki daire bigimindeki hareket
durdurulamaz. iyon tuzag: diizeneginde yapilan bir deney, ardisik birgok islemden olusur.
NOtr magnezyum atomlarindan olusan ince bir atom demetinin, tuzagin halka ve kapagi
arasindaki dar araliktan gonderilmesiyle baglanir. Atomlar, kutunun merkezine ulasinca, alt
kapakta acilmig bir delikten gegen bir elektron demetiyle bombardiman edildiklerinden,
iyonlasirlar. Tuzakta, birka¢ iyon tutulduktan sonra, atom demeti de, elektron demeti de
durdurulur. Sonra da, icerideki iyonlar, tuzagin halka ve kapaklar1 arasindaki baska bir
acikliktan gecirilen bir lazer demeti ile aydinlatilir. Ust kapakta acilmus bir delikten de ¢ok
gelistirilmig bir gorinttleme teknigi ile iyonlarin fotograf ya da filmi ¢ekilebilir. Yalniz, bu
diizenegin, vakumlu ortamda (havasi iyice bosaltilmis) bulunmasi1 gereklidir (Major vd.,
2005).



2.2 Paul tuzaklama

Literatiirde gesitli Paul tuzak teknikleri mevcuttur. Sekil 1’de gorilen silindirik tuzak iken

Sekil 2.2 ve Sekil 2.3 ise lineer Paul tuzagin1 géstermektedir.
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Sekil 2.2. Lineer Paul Tuzak sekli ve elektrotlarin baglantisi, 12 elektrotlu sistem

Sekil 2.3. Dort elektrot ve iki halkadan olusan sistem

Sekil 2.1°de anlatilan silindirik halkanin yerini Sekil 2.2’de 4 lineer elektrot almis
kapaklarin yerini ise Sekil 2.2 ug elektrotlar alirken Sekil 2.3’de ise halka elektrotlar

almistir. Silindirik tuzakta iyonlar sadece merkezde bir noktada tuzaklanirken lineer Paul



tuzaginda bir eksen (z) iizerinde tuzaklanabilirler. Her bir tuzagin icerisinde meydana gelen
elektrik alanlar benzer olup uygulanan RF potansiyel neticesinde tuzak icerisinde
Sekil2.4’te verildigi gibidir (Nagerl, 2000).

(= | a
P 1=
& * (1] L] L] *
b b 4] 4]
-] a < a

Sekil 2.4 Silindirik Paul tuzak icerisindeki elektrik alan cizgileri, bir rf devri 6ncesi (a) ve
bir rf devri sonrasi (b)

Silindirik elektrotlarla yapilan bir iyon tuzaginda dogrusal bir radyo frekansi ile kararlilik
Ozellikleri incelendiginde (ideal bir tuzakta), kararlilik bolgesi iginde bir dizi deneysel
olarak {i¢ boyutlu goriintiilerde kararsizliklar gozlenmistir. Bu Kararsizliklar, ideal
kuadropol potansiyele yiksek mertebeden katkilar neticesinde ortaya ¢ikar. Eksenel tuzak
bolgesinde statik potansiyel ile radyal iyon salinim frekanslari degisimi sirasinda ek

kararsizliklara yol acar (Nagerl, 2000).

2.3 Tuzak i¢indeki iyonlarin hareket dinamigi

Bir @ potansiyeli altinda hareket eden pargaciga etki eden kuvvet denklem (2.1) da verildigi

gibi potansiyelin gradyenti alinarak hesaplanir.
F=-Vp (2.1)

Burada uygulanan potansiyel birinci boliimden elde edilmis ve ifadesi asagida verildigi

gibidir. Burada @ uygulanan potansiyel olup denklem 2.2 ‘de verildigi gibidir.

U get+Vaecos(Qt
QO =-deac (+rg+zc;)§§ )(xz + y? — 2z?) (2.2)


http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/1/11/Paul-Trap.svg�

Burada U, uygulanan DC potansiyeli, V. ise AC uygulanan gerilimin sifir-pik degeri ve Q
ise bu gerilimin frekansini gostermektedir, ro ve zo ise geometri ile ilgili parametre olup
radyal yonde elektrotlar aras1 mesafe ve dis kapaklar aras1 mesafenin yarisidir (Sekil 2.1 ve

Sekil 2.2’den goriildiigi gibi).
Iyonlar iizerine etkiyen kuvvet bu potansiyelin gradyenti neticesinde su forma déniisiir.

F=qE =q(-V0) = —q (521 + 527 + k) (2.3)

S (Udc + V,.cos(Qt)
F=-—q

2 2
1y + 2z

) (2x0) + (2y)) + (220)]

Newtonun 2. yasasi geregi iyona etkiyen kuvvet, iyonun konumunu # = xi+ yj + zk

gostermek Uzere

dt2 dtzl+dt2]+dt2 T m

d’¢ d’x_ d’y  d’z. q <Udc + V,.cos(Qt)

= 2xt + 2y] — 4zk
e [

Bu denklem birbirinden bagimsiz 3 diferansiyel denklem formunda asagidaki gibi

yazilabilir.

a’x _ 2qUqc 2qVaecos(Qt)

dt2 (m(rg+223) m(ré+2z32 X (2.4)
y _ _ (_2aUqc 2qVaccos(Qt) 3
dt? m(r02+223) m(r02+223) ’ .
d? -4qU 4qV, Qt

az — — zq dcz _4q aczcos(2 ) o (26)
dt? m(r¢+2z%) m(r¢+2z2)

d? Q2
ve az _ e olur.

Q
2 dt?

Bu denklemlere Qt = 2¢& degisken degistirmesi yapacak olursakz—i =

Bu durumda tek boyutta hareket denklemi asagidaki hali alir.

d’x d?xd*¢ d*xQ* 2qU,, 2qV,.cos(2€)
dt2  d&zdt?  dtz2 4 \m@Z +222) m@E +2z2)
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Ug boyutta denklemler asagidaki formu alirlar

ﬁ — _ 8qUgc 8qVyccos(28)
gz (m(T§+225)QZ + m(r02+2z§)92) x (2.7)
@ - _ 8qUgc 8qVyccos(28)
agz (m(ro2+2202)92 + m(r§+2z§)92> y (2.8)
d?z _ [ -16qUac__ 16qVaccos(2§)
agz (m(ToZHZ%)ﬂZ m(rg+2zg)m) z (2.9)

Bu ifadeler Mathieu diferansiyel denklemine benzemektedir (Mathieu diferansiyel
denkleminin analitik ¢ézimi Ek-A da verilmistir) (March ve Todd 1995).

i+ [a, — 2qycos(28)u =0 (2.10)

Burada u, X, y ve z koordinatlarindan birini gostermektedir. Denklem U¢ boyutta asagidaki
gibidir.

X+ [ay —2q,c0s(28)]x =0 (2.11)
Vv + [ay — 2qycos(26)]y =0 (2.12)
7+ [a, — 2q,cos(28€)]z=0 (2.13)

Burada ay, ay, a8, 0x, Oy, g; boyutsuz Mathieu parametreleri olup asagida verildigi gibidir.

— 8qUgc _ 4qVac

U = (2 +222)02 U = = n(rgrazd)o? (2.14)
_ 8qUdc _ 4qVac

ay = m(r¢+2z2)Q2 qy = m(r¢+2z2)02 (2'15)
_ —-16qUqc _ 8qVac

az = m(r¢+2z2)Q? 9z = m(r¢+22z2)Q? (2.16)

Ayrica

a, = —2a, = —2ay, q; = —2qx = —2q, (2.17)

olduguna dikkat edilmelidir. Yukarida anlatilan hareket denklemleri tek iyon i¢in gegerlidir.

Birden fazla iyon olmasi durumunda Coulomb etkilesim terimi ilave edilir. Ilave edilen

Coulomb terimi

11



F= k21¢]|q‘q’ (7 -7) (2.18)

olup bilesenleri cinsinden agagidaki gibi yazilir.

F, = kZi;tj%(xi — %)t (2.19)
By =k Tt L (i =y (2.20)
=k Y lﬁ‘qil (z:— 7))k (2.21)

Coulomb terimi, denklem (2.3) ekleyecek olursak ve degisken degistirmesi yapilmis ii¢
boyuttaki hareket denklemleri olan (2.11), (2.12), (2.13) asagidaki formlarin1 alirlar.

%+ [a, — 2q,cos(28)] (2.22)
Vv + [ay — qucos(ZE)]y — mtﬂ E,=0 (2.23)
Z+[a, — 2q,co0s(28)]z — ﬁFZ =0 (2.24)

Mathieu denkleminin ¢6ziimiiniin olabilmesi i¢in kararlilik kriterlerinin yani boyutsuz
Mathieu parametrelerinin araliginin bilinmesi gerekmektedir. Bu kararlilik kriterleri EK-1
de verildigi gibidir. Kararlilik kriterlerine uygun parametreler kullanilirsa Paul tuzakta bir
parcacigin izledigi yoriinge asagidaki gibidir. Verilen her boyutsuz Mathieu parametreleri
icin bu egri biraz farklilik gosterebilir (March ve Todd 1997).

Sekil 2.5. Bir Paul tuzakta bir parcacigin izledigi 6rnek bir yoriinge
12



Tuzak i¢indeki potansiyelin degisimi Sekil 2.6, enine potansiyel ve elektrik alanlar ise Sekil
2.7 de verildigi gibidir.

4
{F "i" Lk
11!1&15’? -"E-'I':"' i
i T
W
A
e

t:Cl t:T’Z

fa’ x/d ‘b x/d

Sekil 2.7. Indirgenmis Paul potansiyeli kontur egrilerid®/V icinUgy = 0, |x| < 2d,

|z| < d/V2 (a) t=0, (b) t=T/2=r/Q burada d = (1/21¢ + z3)/?
Denklem (2.11-2.13) sadece belirli aralikta olan a, ve (, parametre seti i¢in kararl

cozlmler Uretir. Bu aralik a,-g; seti igin iki bolgeden olusur. Bu bdlgelerden birincisi Sekil

2 8 de verilen kararlilik diyagraminda goriildiigi gibidir.
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Mematif fyvonlar

Poxinil I» onlar

Sekil 2.8. Mathieu diferansiyel denklemi birinci bolge kararlilik diyagrami

d?x _ d?xd?¢ _ d*xQ?

arametresinden reel zamana gecis yaparsak — = —— = —

Denklem (2.10) asagidaki forma doniisiir:

d*u | Q?
+—[a, — 2q,cos(Qt)Jlu =10 (2.25)

dt? 4

Burada a, ve quyukarida verildigi gibidir. Boylelikle iyonlarin hareketini istersek &
boyutsuz parametresi, istersek tuzaklama zamanina (denklem 2.25) gore inceleyebiliriz
(Blumel, R., 1989, March, 2009, Aksakal ve Avci 2015).

Denklem 2.2” de uygulalan potansiyel cosiniis formdan herhangi bir periyodik potansiyele
degistirilebilir. Bu potansiyele ornek kare, testere disli dalga veya iiggen dalga formu
olabilir. Kare dalga formu “dijital iyon tuzagi” olarak ta adlandirilir (Bandelow 2013,
Aksakal 2015).

14



2.4. Hareket denklemine iist mertebeden katkilar

Eger iyon tuzagi 4 ten fazla elektrottan olusuyorsa veya kuadrupol tuzagin imalati sirasinda
elektrotlar yerlestirilirken ufak bir kayma mevcut ise potansiyele iist mertebeden katkilarin
(hekzapol, decapolvb) eklenmesi gerekmektedir. Bu durumda denklem 2.10 bu Ust
mertebeden katkilar1 igermelidir. Ornegin hekzapol katkis1 ile potansiyel asagidaki gibi

olur.

x%+y?%-2272 3(x2+y?)-622

@ = (Uye + V,.cosQt) (T ¥ fy T) (2.26)

Burada f; hekzapol katkisini géstermektedir. Bu durumda hareket denklemi, hem hekzapol

katkis1 hem de Coulmb etkilesmesi dahil edilip, reel zamana gore incelenir ise

a’i Q2 3z\, , 1

e+ la — 2qic05(0] (1 + fo2) i + - F, = 0 (2.27)
d’z Q2 3(x? +y?)—62> 1

o+ T la, = 2q,c05(0](z - f Sz 4 ~F, = 0 (2.28)

olur. Burada i—wx, y koordinatin1 géstermekte olup enine (X,y ekseni) ve boyuna (z ekseni)
hareket denklemleri elde edilir [4,5]. Bu ¢alismada hem Coulomb etkisi hesaba katilmig
hem de hekzapol etkisinin iyon salinmlarini nasil degistirecegi incelenmistir. Denklem
(2.27 ve 2.28) lineer olmayan diferansiyel denklemler oldugundan sayisal yontemler ile

cozilmelidirler.

15



BOLUM III

IYON ENJEKSIYONU SOGUTULMASI VE DEDEKTASYONU

3.1 Iyon enjeksiyonu

3.1.1 Iyonlarin tuzak icinde olusturulmasi

Tuzak igerisine iyonlar1 yiiklemenin en kolay yolu, tuzak bolgesinde atomik demetin veya
ortamdaki nétr arka plan gazin elektro-iyonizasyon veya foto-iyonizasyon yolu ile
olusturulmasidir. Oda sicakliginda iyonlarin enerjisi tuzak potansiyel derinliginden 6nemli
Olciide kiigiiktiir ve biitiin iyonlar hapsedilmistir. Alternatif olarak iyonlar tuzak bolgesinin
kosesine yerlestirilmis flemandan yiizey iyonizasyonu ile de olusturulabilir. Ilgilenilen
atomlar fleman yiizeyde depolanabilir veya materyal icerisine iyon olarak enjekte edilebilir.
Flemanlarin 1sitilmasiyla ylizeyden iyonlar agiga ¢ikar. Cikan iyonlarin verimi, fleman
metaryalin is fonksiyonuna ve incelenen atomun iyonizasyon potansiyeline baglidir. Platin
(Pt), Tungsten(W) ve Renyum (Rh) gibi elementler yiksek verimli elementlerdir (Major
2005).

3.1.2 Disaridan iyon enjeksiyonu

Paul tuzakta potansiyelin frekansit MHz tiirlinden bir mikro saniyeden daha kisa siirede
sifirdan tam genlige agilamiyorsa enjekte edilen iyonlari yakalamak zordur. Ancak,
iyonlarin boyuna kinetik enerjisi, homojen olmayan tuzaklama elektrik alani tarafindan
enine Kinetik enerjisine transfer edilebilir ise bu durumda bazi iyonlar sinirli bir siire igin
tuzaklanabilir. Schuessler ve Chun-Sing belli bir siire tuzaklanmig iyonlarin simiilasyonunu
ile AC yakalama alaninda, diisiik enerjili, sifir genlikli faz degerlendirmelerini yaptilar.
Iyonlarm tuzaga gecme zamani, onlarin siirtiinme ¢esidine gére farkliliklar gosterir. Bu
strtinme hafif bir tampon (ara, sogutma gazi) gazi ile garpismalar1 neticesinde elde edilir.

Tuzak boyutu igerisinde tampon gaz yogunlugunun en az iyonlarin ¢arpigmalar arasindaki

ortalama serbest yolu kadar olmasi gerekir. Coutandin ve Werth, 1 cm’lik Paul tuzakta
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yaklasik 10 Pa’lik basing altinda iyonlar1 enjekte ettiler ve tuzak ekseni boyunca birkag
keV’luk kinetik enerji ile kisa bir siirede tuzagin maksimum kapasiteye c¢iktigini
gostermislerdir. Ayni metot rutin olarak bir ¢ok deneyde kullanilir ki bu deneylerde yiiksek
enerjili iyon demeti hizlandiricilardan elde edilir. Tuzaga getirilen iyonlar orada sogutma
gazi ile ¢arpistirilarak sogutulur ve daha sonra diisiik enerjide ve diisiik enerji yayiliminda

diger deneyler igin gonderilir (Major vd, 2005).

3.1.3 Iyonlarin hiz ve konum dagilimi

Kinetik gaz teorisinde, bir gazin hiz dagilimi Maxwell- Boltzmann istatistigi ile baslar.
Tuzaga enjekte edilen iyonlar da Maxwell Boltzman (MB) hiz dagilim istatistigine
uymaktadir. MB dagilimini elde etmek igin bagimsiz, ayirt edilebilir taneciklerin kinetik

enerji hiz dagilim fonksiyonu ile baslanir.

Maxwell-Boltzmann Hiz Dagilimi:

Serbest tek bir tanecik icin enerji dagilimi kinetik enerji ile orantilidir. Bu nedenle hiza

bagli olasilik yogunlugu :

my? m
F($) x e 2kt = ¢ akrWa+vy+v7) (3.1)

formali ile ifade edilir. Burada k Boltzmann sabiti, T Kelvin cinsinden sicaklik, m iyonun

ktlesi, vy, vy, V; ise Ti¢ boyutta hizlaridir v = (vx, vy, vz).

Ug hiz bileseninin degerleri birbirleri ile iliskili degildir ve her bir hiz bileseni —oo ile 400
arasinda degerler alir. F(¥)bir gaz molekilinin hizinin ¥ ile ¥ + dv arasinda bulunma
olasilik yogunlugu olup buradadv = dv,dv,dv, dir. Bu olasilik dagilimi, uygun sekilde
normalize edilmelidir. C, normalizasyon sabiti olmak (zere normalizasyon igin asagidaki

islemler yapilir.

[*2F@)dv =1
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mv,zc 0 mv3 © mv%
=C ( [re e‘mdvx> ( e e‘mydvy> < [ e‘mdvz> (3.2)

T

Denklem 3.2 igerisinde 3 tane Gausyen integral icerir: f0+°° e~ dx = % -

a

3

. . . . e . 2KT\2 ..
Ara islemler neticesinde normalizasyon sabitini C = (FT)Z olarak buluruz. Molekdler

hizlar igin normalize edilmis U¢ boyutta Maxwell Boltzmann dagilima,

3
Z mv2

F(B)dD = () e" 2T dv,dvydv, (3.3)

Bu, ii¢ boyutlu olasilik yogunlugudur. Gaz dinamigi izotropik oldugundan, bu ii¢ boyutlu

dagilimin, ii¢ kartezyen yoniinde bagimsiz olasilik dagilimlarinin ¢arpimi olmasini bekleriz.

F(®)dv = f(vy)dvf(vy)dvy, f (v,)dv,
normalize edilmis bir boyutlu dagilimlar asagidaki denklemde verildigi gibidir.

1
- mu?

f) = (o) 72 (3.4)

2nkT

Iyvon konumlarimin Gaussian Dagilimi,

Matematikte Gauss bir fonksiyon bicimidir ve Normal dagilim i¢in, siirekli olasilik

yogunluk fonksiyonu tek boyutta asagida verildigi gibidir.

_(x—x9)?
e 20'x2

p(x) = =

Burada o, standart sapma, x, ise baslangic konumudur. Ug boyutta ise bu fonksiyonda x
yerine y ve z yazilarak li¢ defa ¢carpimi gerekmektedir (Url-3).
Bu tez calismasinda Birden fazla iyon olmasi durumunda iyonlarin baslangi¢c hiz dagilimi

Maxwel- Boltzman, konum dagilimlar: ise Gaussian dagilima uygun olarak alinmistir.
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3.2 Tuzaklanmis Yiiklii Parcaciklarin Sogutulmasi

Tuzak icinde hareket eden iyonlarin enerjisinin birka¢ mili elektron Volt (meV) seviyesine
azaltilmasina iyon sogutmasi denilir. Iyonlar1 sogutma yollarmin gelistirilmeden &nce,
tuzaklanmis iyonlardan foton sacilmasini gozlemlemek hemen hemen imkansizdi. Iyon
tuzaklari, kitle spektrometresi, artitk gaz analizorleri ve vakum kagak detektdrleri igin
uygun bir cihazdir. Ancak igeri enjekte edilen gazin sogutulmasi gerekmektedir.

“Sogutma” terimi, termal denge durumuna uygulanan bir kavramdir. Kinetik enerjiyi
diisliriici anlaminda kullanilir. Paul ve Penning iyon tuzaklarinda bdyle bir termal
dengeden bahsedebiliriz. Birinci olarak, 6lgiimde iyonlarin goézlem siiresini uzatir. Ikincisi,

konsantreleri sifira dogru, faz uzayinda iyon dagilimini diizenler.

Cesitli sogutma teknikleri bugiine kadar uygulanmistir. Bunlardan Bazilar1; LC devresi ile
geri beslemeli voltaj uygulanmasi, Lazer kullanilarak sogutma (RF veya Doppler
sogutmasi), tuzak icerisinin notr atomlarla doldurulup (kiitlece hafif tampon gazi)
tuzaklanan iyonlarin bunlar ile ¢arpismasi neticesinde sogutma bunlardan bazilaridir (Major

vd., 2005).

3.2.1 iyon tuzaginda sicakhk

Hareketi farkli rast gele modlarin baglangic kinetik enerji dagilimlari, iyonlarin tuzakta bir
bulut halinde termal dengeye gelmesi ve tuzaklanmis iyonlarin rf-faz baslangi¢ pozisyonlari
Paul tuzak i¢in belli sartlar1 olusturur. Tuzaktaki carpismalar, bu modlarin ortalama
potansiyel derinligi ile kinetik enerji iist limitinin bir denge olusturmasi ile Maxwell
dagilimi1 yaklasimi ile hesaplanir. Boyle bir denge dagilimi net yiiksek hizda belli bir limitte
kesilmesi gerekir ve bu bindirmeler kagak iyonlarin olusum sayis1 yavas yavas azaltilir
(Major vd., 2005).

Lazer 151 altinda, ultra yiiksek vakum ortamda her bir iyon gecisi i¢in kiitle merkezi
hareketi oldugu gibi dahili elektronik kuvvetler de olacaktir. Dinamik hareket igeren

dinamik iggal sayist n. dereceden harmonik potansiyeli degistirebilir. Gereken lazer alani
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Ozellikleri ayn1 kuantum istatistik durumu sonuglarina baglidir. Statik bir tuzakta
parcaciklarin lazer sogutma ile belli bir dengeye ulagsmasi Javanainen ve arkadaslar
tarafindan ayrintili bir ¢aligma ile incelenmistir. Bunlar titresim durumlar1 {izerinde
topluluklarin nihai 1s1 dagilim dengesi oldugunu gostermislerdir. Bu siyah cisim 1simasi
kuraminda Planck'in osilator benzerligiyle ortalama isgal numaras1 <n> T sicakliginda, tek

tuzak iyonlari, sicaklik kavraminin uygulamalarini saglar.

(n) = —r (3.5)

ekBT_1

Burada hv gonderilen lazer fotonunun enerjisidir. Sicakligin kinetik enerjiyle klasik agidan
iliskisi T = E} /kgile verilir. Burada E, Kinetik Enerji vaz), T Kelvin cinsinden

sicaklik, kg Boltzmann sabitidir (Major vd., 2005).

3.2.2 iyon sicaklik dl¢iimii

Iyon sicakligin1 6lgmek icin, iyonlarin kuantum diizeylerinde hazirlanmasi veya iyonlar
sogutmak icin kullanilan lazerlerin aynist olmahidir. Uygun bir optik gegisten gelen
rezonans floresans spektrumu, Doppler etkisi ile modifiye edilmis olarak, iyonlar
arasindaki hiz dagilimini belirlemek i¢in kullanilabilir. Doppler etkisinin basit turetimin de,
pargacik hareket ederken yoniinii degistirmeden once lazer alaninin birgok dalga boyundan
gececegi varsayimi yapilir.

Iyon sogutma durumunda bu olay “Doppler bdlgesi” olarak adlandirilir ki bu bélgede
beklenen spektrumun ¢izgi sekli Gaussiyen ile klasik Lorentz profilinin evrisim egrisidir
(Maxweliyen hiz dagilimina sahip parcaciklar igin). Sogutma islemi siiresince iyon
sicakligi ylksek ise uyarmak i¢in kullanilan lazer dalga boyu, iyonun hareket genliginden
cok cok kiiciik olmas1 (a>>)) sart1 gegerlidir. Iyonlar yeteri miktarda sogutulur ise a< A
olur. Boylece gozlenen spektrumda bazi farkliliklar olur. Bu Lamb-Dicke rejimi olarak
adlandirtlir (Major vd., 2005).

Iyon sicakliklarinim 6l¢iimii ve Lamb- Dicke rejimi bu tez ¢alismasinda incelenmeyecektir.
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3.2.3 Istmah sogutma

Elektrik yiklerinin hizlandirilmasiyla radyasyon yayilimi strekli mevcutsa, rolativistik
enerjilerde ve genellikle pargacik hizlandiricilarda bu enerji kaybi olarak sorun teskil eder.
Ancak, en diisiik enerjiler i¢in klasik yaklasim yeterlidir. q yiikii tasiyan bir parcacigin

enerji yayma orani, kiitlesi m ve ivmesi « ise Larmar Formili ile verilir.

dE — _ q2 az (3.6)

dt 61EYC3

Pargacik i¢in toplam enerji E, harmonik salinim frekansi w ise, enerji kayb1 ortalama orani

ve bu diferansiyel denklemin ¢oziimii yazilirsa,
(dE - £
dt - VT‘
E = Eoe_yrt (37)

1 2
olur. Burada y, = gnf: s

2
—— Olarak verilir. Kuantum agiklama olarak kendiliginden foton
0

yayma orani, dipol gegis yaklagimu ile verilir.

= = 2y, M| rIn)|? (38)

Harmonik osilator igin elemanter matrisler sifirdan farkli oldugu i¢in n > n’ olur.

h n
-1 = |—Z=
(n=1lzln) = 7725

Yazilir. n > 1 alinirsa klasik yaklagimla ¢6ziime gidilir. Hareket lineer osilator hareket
olarak adlandirilabilir (Major vd., 2005).
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3.3 Tuzaklanms parcacik detektorleri

Tuzaklanmis parcacik detektorleri tahribathi ve tahribatsiz olmak tizere iki kisma ayrilir.
Tahribatsiz detektor olarak Fourier doniistimli, elektronik ve optik detektorler olarak
incelenebilir. Tahribatli detektorler ise Rezonansta olmayan enjeksiyon ve Rezonans
enjeksiyon olmak iizere ikiye ayrilir. Asagidaki alt boliimlerde bu detektorlerden bazilari

tanmitilmustir.

3.3.1 Elektronik detektor

Tuzak i¢indeki iyonlarin kiitleye bagimli salinim frekanslart iyon kaybi olmadan iyonlarin
tespiti icin kullanilabilir. Indiiktans1 L ve kapasitans1 C olan bir rezonans devresi tuzaga
baglanir ve devrenin rezonans frekansi (W c) de zayif bir sekilde uyarilir. Iyonun eksensel
salimm frekansit Wz, elektrik tuzaklama alani degistirilerek LC devresi ile rezonans
aracilifiyla taranir. Rezonans noktasindaki devreden iyona enerji transfer edilir, devrede
soniime yol agar ve devre iizerinde voltaj diiser. Metodun hassasiyeti rezonans devresinin Q
kalite faktoriine baghdir. Tuzak voltajinin modiilasyonu rezonans oldugundaki ¢alistirma
noktasinda (Sekil 3.1 de goriildiigii gibi) ve devre boyunca voltajin deteksiyonu tekrarlanan
voltaj diismesine yol acar. Voltaj diisiimiiniin genligi tuzaklanmis iyon sayisi ile orantilidir.
Farkli iyonlarin belirli zamanlarda, gerilimleri farkindan dolay1 sinyal modiilleri de farkli
olur (Major vd., 2005).

U
L L 0y Osiloskop

- -
BN

Rampa voltaj

Stable area *

—
=

Y

Sekil 3.1 Elektronik algilama ilkesi (Major vd., 2005)
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3.3. 2 Optik detektor

Tuzak igindeki iyonlarin varligini tespit etmenin en etkili yolu onlarin lazer indiiklenmis
floresans 1smimlarini goriintiilemektir. Bu yontem uygulanan lazer tarafindan uyarilmalara
izin verilen enerji diizeylerine sahip iyonlarla kisitlanmistir. Bu metodun uyarilmis iyonik
enerji seviyelerinin 6mrii, elektrik dipol radyasyonu tarafindan bozundugunda 107 s
mertebesinde olmasi gercegine dayanir. Doyum siddetinde bir lazer tarafindan ayni iyonun
ardisik uyarilmasi saniyede 10’ fotonun floresans 1simas1 yapmasina yol acar. Bu teknigin

on kosulu tuzaklanmis iyonun lazer demeti icerisinde kalic1 olarak hareket etmesidir.

Bu metot, alkali yapilarda iyonu elektronik taban durumuna uyarmada, biiylik bir gegcis
olasiligl goz Oniline alindiginda en etkili olanidir. Bu uyarilmis durum &zellikle dogrudan
taban haline geri diistiigiinde anlasilir hale gelir. Ornegin iki asamali Be* ve Mg" gibi
iyonlar tercih edilir. Iyonun uyarilmis durumdan, taban durumuna hizla geri doniisiinii
engelleyen uzun émiirlii bir algak yari-kararli (meta-stable) durumu olmas: halinde (Ca’,
Sr* ve Ba" gibi alkali benzeri yapilar) bu yontem daha karmasik hale gelir. Yari-kararli
durum olmasi halinde ek bir lazer, yari-kararli bir durumdaki iyonu tekrar uyarmak igin
gereklidir (Major vd., 2005).

3.3.3 Paul tuzak tahribath detektor

Rezonansta olmayan injeksiyon; Paul tuzak’ta iyonlarin tuzaktan ayrilmasi bir kapaktaki

elektrot potansiyelini diistirmek veya kapaktaki bir elektrota yiksek genlikli gerilim
uygulayarak yapilabilir. Tuzaktan ayrilan iyonlar iyon cogaltici tiipler veya kanal plaka
detektorleri ile sayilabilir. Detektorlere farkli varis zamanlarina gore, iyonlarin kiitle/yiik
oranlar1 belirlenir. Prensipte iyonlarin varis zamani tuzaklanmis iyon enerjileri hakkinda
bilgi icerir.

Rezonans Injeksivon; Birkag iyon tiirii aym anda tuzaklandigi durumda spesifik q/m

oraninda bir iyon segici olarak tuzaktan c¢ikartilabilir ve detektor tarafindan sayilabilir.
Tuzaktan ¢ikartma ilgilenilen iyon tiirliniin eksensel salimim frekansi ile rezonansta zayif

bir rf alan1 kullanilarak yapilir (Major vd., 2005).
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BOLUM IV

MATERYAL VE METHOD

Bu tez ¢aligmasinda Dijital iyon tuzagi i¢in Python (PyDIT) isimli bir simiilasyon programi
yazilmistir (Aksakal 2015). Program Python (Url-4) dilinde bir Molekuler Dinamik (MD)
similasyon kodudur. Program ile iyon demetinin Paul iyon tuzagindaki dinamikleri
incelenmistir. Program iyonlarin hareket denklemini ii¢ boyutta 4. mertebeden Runge-Kutta

metoduna gore ¢6zmektedir. Runge —Kutta metodunun ayrintilart Ek-B de verildigi gibidir.

PyDIT simiilasyon programinin literatiir kiyaslamasi Ek-C’ de verildigi gibidir. Program

literatdir ile uyumlu sonuclar Gretmektedir.
Iyon tuzag: icin boyutsuz énemli parametreler olan ay, ay, 8z, O, Oy, 0, degerleri simiilasyon

programina girilerek tuzak igindeki iyonlarin yoriingeleri belirlenmistir. Bu parametreler

yardimu ile tuzak boyutlari da belirlenebilir.
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BOLUM V

BULGULAR VE TARTISMA

Bu ¢alismada Mg iyonu (24.305 akb), kuadrupol tuzak i¢in kullanilmistir. Kullanilan tuzak
parametreleri Sekil 2.8 den a, ve q, secilerek belirlenir. Bu parametreler Cizelge.l de
verildigi gibidir. Cizelge.1 deki parametrelerin aynisi hekzapol katkist varligi durumu

i¢inde kullanilmustir.

Cizelge 1 Tuzak parametreleri ve iyonun baslangic bilgileri

Parametre Kuadrupol veHekzapol
8z, O fayy,Oxy -0.034, 0.4/-0.015,0.20
Ude, Vac 2.694, 71.850

f (MHz) 1.0

Iyonun baslangi¢ konumu X,y,z (mm) 0.5,05,05

Iyonun baslangic hiz1 Vx,Vy,Vz (m/s) -267, 267, -267

Iyonun baslangig enerjisi (meV) 9

ro/ Zo (Mmm) 85/6

5.1 Tek iyon dinamikleri ve hekzapol katkisi

Sekil 5.1 tek iyonun tuzak icerisindeki yoriingesini tek ve {i¢ boyutta gostermektedir. Sekil
5.1.(a) iyonun xy diizleminde bir ¢igek seklinde yoriingeye sahip oldugunu, Sekil 5.1. (b)
xz diizleminde kapal1 bir yoriingeye sahip ve Sekil 5.1 (c) ise {i¢ boyutta izledigi yoriingeyi
gostermektedir. Iyonun kapali bir ydriingede hareketi ve bu hareketin genliginin tuzak
boyutlar1 igerinde olmasi iyonun tuzaklandigini gostermektedir. Bu bize iyonun
tuzaklandigini ve ne kadar siire tuzak igerisinde kalabilecegini bilgisini verir. Bizim i¢in
iyonun tuzak igerisinde ne kadar siire kaldiginin yanisira tuzak igerisinde nasil bir
yoriingeye sahip oldugu, hangi noktalarda hangi hizlarla hareket ettigi, hangi enerjiye sahip
oldugu da ilgilendirmektedir. Xy, Xz ve xyz diizlemlerinde hareket yoriingeleri farkli farkli

elde edilmistir.
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1.0

2.0

15

1.0

y (mm)
z (mm)

- . . ) -1.0 . . . .
292.0 =15 =1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 15 2.0
x (mm) X (mm)
a b

Sekil 5.1 Tek Mg ™ iyonu, x-y salinimi (a) ve z-x salmmu (b)

X-Yy-z salinimi (C)

Sekil 5.2, tuzaklanan iyonun x ve z deki salinimlarimin zamana gore degisimini
gostermektedir. Iyonun salmimmin periyodik oldugu sekilden goriilmektedir. Ayrica

periyod genisligi tuzak biiyiikliigii icinde oldugundan iyonlarin tuzak iginde hareket ettigi
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gorilmektedir. Iyonlarin periyodik hareketi makro salinim, bir periyod i¢indeki salinimlar
ise mikro salinim olarak adlandirilir. Tuzak igerisindeki AC alan f frekansi ile salinim
yaparken elektrik alanlarda ayni frekansta salimim yapmaktadir. Tuzagin tam orta
noktasinda (0,0,0)" da ideal bir tuzakta potansiyel ve elektrik alan sifirdir. Bu noktadan
uzaklasan iyonlar elektrik alan etkisiyle bu noktaya tekrar yaklastirilacak ve iyon bu nokta

etrafinda salinim hareketi yapacaktir. Sekil 5.2 ten bu salimimlar agik¢a goriilmektedir.

X (mm)

45

a
1.0
0.5
&
E ool
N
-0.5|
71_0 L L L L L L L L
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45
t (us)
b

Sekil 5.2 Tuzaklanmis pargacigin konumunun zamana gore salinimi, X (a), z (b)
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Tuzaklanmis parcacigin enerjisi goreli (rdlativistik) olmadigindan %mvz den kolayca

hesaplanabilir bu durumda iyonun kinetik enerjisinin zamana bagli degisimi Sekil 5.3 de
verildigi gibidir. Iyonun elektrik alan igerisinde biiyiik salmimlar enerjisinin maksimum
degerini, kiicilk salimimlar ise enerjisinin minimum degerini vermektedir, Sekil 5 de
goriildiigli gibi baslangic durumundan yaklasik 40 mikro saniyelik zaman araliginda iyonun
enerji diyagrami periyodiktir. Yani elektrik alan yoniinde enerji artarken, elektrik alana zit

yonde enerji azalmaktadir.

Lkl

10 15 20 25 30 35 40 45

t (us)

-

Sekil 5.3 Pargacigin zaman igerisindeki kinetik enerji degisimi

Tuzaklanmis iyonun x ve z koordinatindaki faz uzay1 grafikleri Sekil 5.4 den goriildiigii
gibidir. y koordinati x koordinatinin benzeri olmas1 beklenmektedir (y koordinati baslangi¢

hiz1 negatif oldugundan sadece salinim yonii x koordinatinin tersi olacaktir fakat konumun
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genlik biiyiikliigii ve hizin genlik biiyiikliigii x koordinati ile ayni1 olacaktir bu ylizden y
ekseni konum zaman ve y ekseni faz uzayi grafikleri sunulmamistir). Tuzaklanmis iyonun
faz uzayinda kapali yoriingeler ¢izdigini Sekil 6 dan gérmekteyiz. Ayrica tuzak igerisinde x

ekseninde maksimum hizin ~900 m/s ve z ekseninde ise ~1000 m/s oldugu goriilmektedir.

1500

1000} /A

500 H

z (m/s)

=500

—-1000| \\ /i
v}

1500

1000}

500 |

z(m/s)

=500}

—1000+

-1500 . | .
-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0

Sekil 5.4 Pargacigin x (a) ve z (b) faz uzay1 grafikleri
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Sekil 5.5 hekzapol katkisinin varligi durumunda iyonun x ve z koordinatindaki
salimmmlarinda kayma oldugunu gostermektedir. Hekzapol katkis1 f3 negatif iken salinim
periyodunu (makro salinim) azaltmakta iken, katki pozitif iken makro salinimda kayma
saga dogru olup salinim periyodunu artirmaktadir. :Ayrica farkli f3 degerleri farkli miktarda
kaymaklara neden olmaktadir. Kaymanin miktar1 x (y) ekseninde z ekseninde oldugundan
daha kiigiik etkiye sahiptir. Kayma miktar1 artar ise iyonun tuzak i¢inden ¢ikacagi i¢in bu

etkinin kontrol altinda olmasi1 gerekmektedir.

X (mm)

t (us)

15

Z (mm)

~ fy=—0.35
~ f=0.35

-15
0

Sekil 5.5 Pargacigin zamana gore X (a) ve z konumlarinin (b) salinimlari

30



Sekil 5.6 hekzapol katkis1 durumunda iyonun ti¢ boyutlu yoriingesini kuadrupol durumu ile

birlikte gostermektedir.

Sekil 5.6 Kuadropol tuzakta f;= 0.25 iken pargacigin izledigi yoriinge

Iyonlarin tuzak igerisindeki salmimlar1 boyutsuz Mathieu parametrelerine ¢ok bagimlidir.
Bu parametreler tuzagm biiyiikliigii, uygulanan voltaj, tuzaklanan iyonun kiitlesi ve AC
gerilimin frekans1 ile belirlenir. Ornegin yukarida verilenden farkli a, ve g, degeri
kuadrupol iyon tuzag i¢in i¢in x ve z eksenlerindeki salinim Cizelge 5.1 deki tuzak
parametreleri kullanilarak Sekil 5.6 da goriildiigii gibidir. Sekilden goriildiigii gibi x ekseni

salinim periyodu degismistir.
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Sekil 5.7 a,=0.00, q,=0.33 icin iyonun zamana gére X (a) ve z konumlarinin (b) salinimlari
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5.2 Coklu iyon dinamikleri ve hekzapol katkisi

Tuzak parametreleri olarak Cizelge 5 1°deki degerler kullanilarak, 20 adet iyon, konumlari
Gaussiyen, hizlar1 ise Maxwell-Boltzman dagilimina uygun olarak tuzak igerisinde
tretilirler. Sekil 5.8 de tuzaklanmis iyonlara ait hiz ve konum histogram grafikleri
verilmistir. Bu grafiklerdeki verilen iyonlarin baslangi¢ konum ve hiz degerleri 20 adet Mg
iyonu igin kullanilmigtir. Tuzak igerisinde birden fazla iyon olmasi halinde Coulomb
etkilesmesinin hesaba katilmasi gerekmektedir. Bu bolimde Coulomb etkilesmesi dahil
edilerek iyon paketinden bir iyon ile iyon paketinin kitle merkezi hareketi tuzak icerisinde

incelenecektir. Ayrica tiim hekzapol katkilari igin f3=0.25 kullanilmistir.

v, (mifs) v, (mys}

30

25

2.0

15

10

0.5

0.0
100

v, (m/fs)

Sekil 5.8 Iyon toplulugunun, Hiz (a) ve konum dagilim1 (b)
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Sekil 5.9- devamu, fyon toplulugunun, Hiz (a) ve konum dagilimi (b)

Sekil 5.9 da iyon toplulugundan (20 iyon) bir iyonun Coulmb etkilesmesi dahil edildigi (C)
ve dahil edilmedigi (W/C) durum karsilastirmas: gortilmektedir. Grafikten goOriildiigii gibi
iyon zamanla periyodik degisim hareketi yapmaktadir. Grafikte iki farkli renk mevcuttur.
Bu renklerden mavi olan Coulomb etkilesiminin olmadig1 durumu, yesil olan ise Coulomb
etkilesiminin oldugunu gostermektedir.. Bu bize Coulomb etkilesiminin etkisinin az
oldugunu gosterir, yani mevcut sartlarda Coulomb etkilesimi ihmal edilebilecek kadar az

olur.
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0 5I lb ll5 Zb 2I5 3b 3I5 4‘0 45
t (ps)
Sekil 5.10 Iyon demetinin x konumunun zamana gére degisimi Coulomb etkisi (20 iyon)

Kitle merkezi (KM) hareketleri incelenirken Coulomb etkisi dahil edilmistir. KM asagidaki

formul ile belirlenir

n=20

1
Xy = — E m;Xx;
KM nm £ [A4d 1
L

Sekil 5.10 da iyon toplulugunun kitle merkezinin ve bu topluluktan bir iyonun (test
parcacigi-tp) z ekseni boyunca hareketinin zamana gore degisimini vermektedir.

Bir iyonun kiitle merkezine gore z ekseni boyunca degisimi periyodik bir hareket
olusturmustur. Burada mavi ve yesil renkle belirtilen gizgiler hekzapol katkisinin olmadig:
(kuadropol) ve oldugu durumlar1 gosterir. Bu katkilarda grafikte gozle goriiliir bir
ayrigmanin oldugu goriilmektedir. Ayrismalar goriiniir durumda da olsa yine paralel hareket
mevcuttur. Bu iyon grubunun tuzak icinde kaldigin1 gostermektedir. Sadece kuadropol ve
hekzapol katkilarinda kiigiik koordinat farklari olugsmaktadir. Her iki durumda da iyon
grubu sifir noktasi etrafinda hareket etmektedir. Ortalama sifir noktasindan 2 mm pozitif
yonde 2 mm negatif yonde hareketleri periyodik olarak devam etmektedir.

Sekil 5.10 hekzapol katkisinin varlig1 durumunda iyon grubunun z koordinatindaki salinim
hareketinde kayma oldugu goriilmektedir. Hekzapol katkisi f; negatif iken salinim

periyodunu (makro salinim) azaltmakta iken, katki pozitif iken makro salinim da kayma
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saga dogru olup salinim periyodunu artirmaktadir. :Ayrica farkli f3 degerleri farkli miktarda
kaymaklara neden olmaktadir. Kaymanin miktar1 z ekseninde oldugundan daha kiigiik
etkiye sahiptir. Kayma miktar1 artar ise iyonun tuzak icinden ¢ikacagi i¢in bu etkinin

kontrol altinda olmas1 gerekmektedir.

0.6
0.4 l
0.2}

0.0+

(mm)

o 0.2}

-0.4}

-0.6}

-0.8 | | | | | | | |
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

t (us)

Sekil 5.11 Iyon demeti kiitle merkezinin ve bir iyonun z eksenindeki zamanla degisimi

Sekil 5.11 hekzapol katkisinin varligi durumunda iyon grubunun x koordinatindaki salinim
hareketinde kayma oldugu goriilmektedir. Hekzapol katkisi f; negatif iken salinim
periyodunu (makro salinim) azaltmakta iken, katki pozitif iken makro salimim da kayma
saga dogru olup salinim periyodunu artirmaktadir. :Ayrica farkli f3 degerleri farkli miktarda
kaymaklara neden olmaktadir. Kaymanin miktar1 x ekseninde oldugundan daha kiigiik
etkiye sahiptir. Eger salinim genligi miktar1 artar ise (tuzak boyutlarini asar ise) iyon tuzak

icinden ¢ikacagi i¢in bu etkinin kontrol altinda olmasi gerekmektedir. Sekil 5. 11 kitle
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merkezinin kuadrupol tuzakta ve f3=0.25 olan durumda x salinimlarinin karsilagtirmasini

gOstermektedir

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

t (us)
Sekil 5.12 Iyon demeti kiitle merkezi X konumu zamana gore degisimi (hekzapol ve
kuadrupol)

Sekil 5.13 de Au (X, y ve z) nun zamana gore degisimi verilmistir. Burada Au bir iyonun

konumu ile kiitle merkezinin konumu arasindaki farki gostermektedir
Aux =x—X KM

Burada x koordinatini i¢in yazilan denklemde X yerine y ve z yazilarak y ve z koordinatlari
icin Au,, ve Au,belirlenir. Kiitle merkezi ile bir iyonun konumu arasindaki farkin X, y ve z
de periyodik hareket yapildigi goriilmektedir. En kiigiik salinim z ekseninde meydana
gelmisken en biiyiik salinimlar ise x ekseninde meydana gelmistir. Salinim hareketleri en

fazla 2, -2 mm araliginda meydana gelmektedir.
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Sekil 5.13 x,y ve z boyutunda bir iyon ile KM konumlarini farkinin zamana gore degisimi,
Kuadrupol (a), Hekzapol (f;=0.25) (b)

Sekil 5.13 de iyon grubunun kitle merkezinin (¢ boyutta yoriingesi gorilmektedir. Burada

hareketin yine tuzak sinirlari i¢inde oldugu goriilmektedir.
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Sekil 5.14 Kitle merkezinin (¢ boyutlu yoriingesi (f;=0.25).

Kitle merkezinin xz diizlemindeki yoriingesi Sekil 5.14 den goriildiigii gibidir. Sekilden

goriildiigii gibi hekzapol katkis1 yoriingede bazi kaymalara sebep olmustur.

Kitle merkezinin xy diizlemindeki yoriingesi Sekil 5.15’den goriildiigii gibidir. Sekilden
goriildiigii gibi hekzapol katkis1 xy diizlemindeki yoriingede bazi kaymalara sebep

olmustur.
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Sekil 5.15 Hekzapol katkil1 tuzakta iyon demeti kitle merkezinin xz dizlemi yoriingesi
(f:=0.25).

yKM(mm)
(=]

T M( mm)

Sekil 5.16 Hekzapol katkili tuzakta iyon demeti kiitle merkezinin xy dizlemi yoringesi
(f3=0.25).
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Sekil 5 16 de iyon demetinin kiitle merkezinin x deki konumu ve hiz1 verilmistir. Kapali bir

yoriinge olusturan grafik iyon grubunun tuzaklandig1 anlamni tagir. Iyon grubunun x deki

faz uzayini vermistir.

1500

1000+

500 +

g (M/S)

=500 |-

—-1000 -

-1500 L L L L L
-3 -2 -1 0 1 2 3
T rm-r(mm)

Sekil 5.17 Iyon demeti kiitle merkezinin x yoniindeki hiz konum grafigi (f;=0.25).

Sekil 5 17 da iyon grubunun kiitle merkezinin z deki konumu ve hiz1 verilmistir. Kapali bir

yoriinge olusturan grafik iyon grubunun tuzaklandigi anlamimn tasir. Iyon grubunun z deki

faz uzaymi vermistir
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Sekil 5.18 Iyon demeti kiitle merkezinin z yoniindeki faz uzay1 grafigi (f;=0.25)
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BOLUM VI

SONUGC

Bu tez calismasinda elektrostatik bir iyon tuzagi olan Paul iyon tuzaginda Mg iyonunun
hareket dinamikleri incelenmistir. Bu kapsamda yazilan bir simiilasyon programi yardimi

ile tuzak parametreleri belirlenmis ve iyonlarin tuzak i¢indeki hareketleri incelenmistir.

Bu ¢alismada Mg iyonu (24.305 akb), kuadrupol tuzak i¢in kullanilmistir. Kullanilan tuzak
parametreleri Sekil 2.8 den a, ve q, segilerek belirlenir. Bu parametreler asagida verilen
tabloda verildigi gibidir. Cizelge 1 deki parametreler ¢esitli hekzapol katkisi (f3) varligi
durumu i¢inde kullanilmis ve tuzak igerisindeki iyon salinimlarina katkisi incelenmistir.

Kullanilan f; degerleri sirastyla 0.25, -0.35 ve 0.35 degerlerine sahiptir.

Bu tez ¢alismasinin bir kismi ulusal yayina doniistiiriilmiis olup yayn bilgileri Ek-D’den

gorulmektedir.
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EKLER
EK- A Mathieu diferansiyel denkleminin Floquet ¢c6zUmu

Kuadrupol Paul iyon tuzagi i¢inde bir iyonun tuzak i¢inde sinirli bir bolgede mathieu

denklemleri ile agiklanan hareketi (¢ boyutlu parametrik osilatér olarak kabul edilebilir.
i+ (a - chos(Zr))u =0
Bu denklem degisken katsayili lineer diferensiyel denklem sinifinda oldugundan

Llyl=y+p@®)y+qt)y =0

Bu denklemin iki temel ¢cozumda, y, (t), y,(t) sinir deger denklemlerini karsilayacaktir.

c1y1 (o) + c2¥2(to) = Yo
c171(t0) + c2¥2(to) = Yo

} Yc=y
Belirleyici olarak Y’yi sifira esit almadan islemlere devam edecegiz. Bunun igin yukaridaki
denklem sisteminin Wronskianinin (Y nin determinantinin) herhangi bir t; degeri igin

stfirdan farkli olmas1 gerekmektedir.

y1(to)  ¥2(to)
y1(to)  ¥2(to)

Bu durunda tek ve ¢ift cozumler serisi agagidaki gibi olur.

W) =det(Y) = #0

yi: y(t) =1, y(t) =0 110
ylz: y(t(;)=0, y(t(;)=1} W(Y)_|o =1

Boyle ¢ozimlerin temel serileri vardir. Mathieu denklemine, Floquet teoremi uygulanirsa:
y(2): (y(z + ) = oy(2)) Floquet’s Teoremi (Url-4)

Bunun ispat1 su sekilde 6zetlenmistir.
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Mathieu’s denklemlerinin ¢6zim cifti olarak w;(n) ve w,(n) fonksiyonlarini

tanimlayabiliriz.

wi(u+m) = aw;(w) + fwy(u) = vy (u + ) = avy (u) + fw,(u)

w1(0) =Wwz(0) = 1, w1 (0) =w,(0) =0 = wy(m) = a,w,(m) =B

wi(u + m) = wy (mw, (W) + wy (m)w, (u)

w, (U + 1) = wy(mwy (w) + W, (m)w, (u)

A= (Wl(”) Wl(")), w(w) = (Wl(u)) 5 Aw(w) = w(u + )

w,(m) W, () w, (1)

Floquet’s teoremine gore,
|A—al| =0

bir 6z deger denklemi elde edilebilir. 0’nin Mathieu denkleminin bir ¢dziimii oldugunu
diistiniiriiz. Coziim su forma sahiptir : e#“@(u) (Url-5, Major vd, 2005, March ve Todd
2005)

o = elm,

P(w) = e y(w) 3 Bu+n) = e Iy +m) = e y() = ()

Floguent’s teoremi ile G.W. Hill metodu kullanilarak c6zim

Floguent metodu ile bulunan ¢6ziim 6nerisi Mathieu diferansiyel denklemi icin Hill metodu

kullanilarak bir seri ¢6ziim asagidaki gibi bulunabilir.

[o9] (o] o

u(t) = e*@(u) = A,e** Z Con€?™MT + A e HT Z Cope 2T = z CypeHt2ni

n=-—oo n=-—oo n=-—oo

Bu denklemi Mathieu denkleminde yerine koydugumuzda,

o

eziu + e—ziu '
Z Con <(,u + 2ni)2 +a—2q (f)) eut2ndu —

n=-—oo

47



n’ye gore ¢cozim yaparsak,

Yn(Wcan—z + Con + V() Copip =0

a

T u—a Karakteristik 6zellige gore p’niin determinanti, A(p) = 0 olur.

Yn (,Ll) =

cosh(mu) = 1 — 2A(0)sin? (% m/H)

esitligi yazilirsa, asagidaki tekrarlama bagintis1 bulunur.

Can _Q(Zn - i.u)_z

Con+2 - a(2n—ip)~2+q@2n—iu)=2 Ci"i
2n
Bu tekrarlama bagintis1 kullanilarak ¢6ziim olan u, (7) ve u,(t) asagidaki gibi elde edilir.

C
— = RE(W)

Cont2
Ry (R (W) =1
Ci2n = CORI_F(#)Rzi(#) R (W)

2

. N"Cry q
lim = ——
n=%0 Cont2 4

u(t) = Au, (1) + Bu,(1)

o)

u,(t) = Z cancos(2n+ B)T
u,(t) = Z CapSin(2n + Bt

u, (1), u,(1)’yi t’ya gore gozersek, A ve B katsayilar1 asagidaki gibi bulunur.

L. .
A =3[ @u(®) — u(Du(0)]
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1 \ \
B = (@) — i (Du(0)]

W = u ()1, (1) — 1y (D uy(7)

T = 0 alinirsa, Wronskian,

(0]

W= Z (2n + B)camcan

mmn=-oo

Sadece 7 icin |u(7)| < u,, alinirsa,

= JAZHBZ ) ey

n=-—oo
CoOzimine ulasilmis olur. Mathieu ¢6ziimiine gore, faz uzayr analizi, W’nin eliptik faz

uzay1 gosterimi asagidaki gibi elde edilmis olur (Major vd, 2005, March ve Todd 2010).

-1-0.520 0.9 1
W

Sekil 0.1 Mathieu ¢oziimiine gore, faz uzay1 analizi, W nin eliptik faz uzay1 gosterimi

A(0) = lim;_,, A; yaklagimi yapilirsa dogru ¢6ziim elde edilmis olur (Major vd, 2005).
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EK-B Mathieu diferansiyel denklemi kararhlik bolgeleri

Kuadrapol rf Lineer Paul Tuzak igin kararlilik diyagrami x-ekseni etrafinda simetrik olarak

vardir Bu durum Sekil 0.2 den goriilmektedir. Sekil 0.3 ise z ekseni karalilik diyagramidir..

Sekil 0.2 Lineer rf Paul Tuzak istikrar semasi, istikrarli bolgeler iki kararlilik
diyagramlarinin kesistigi yerlerdir.(Major vd, 2005).

negative ions

Sekil 0.3 ideal Paul Tuzak i¢in kararlilik diyagrami, a ve b koyu gri bélgeler kararl olan
bolgeler b) A boélgesinin yakin plan gorunimi (Major vd, 2005).
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EK-C Runge Kutta Metodu

Runge-Kutta yontemi, adi diferansiyel denklemlerin ¢6ziim yaklagimlari i¢in kapali ve agik
yinelemeli yontemler ailesinin bir tipidir. Bu yontem 1900' I yillarda C. Runge ve M.W.

Kutta adli matematikgiler tarafindan gelistirilmistir.

Dordincu dereceden klasik Runge-Kutta Yontemi: "RK4" veya "Runge-Kutta yontemi"

olarak adlandirilir. Asagidaki gibi tanimlanan bir baslangi¢c deger problemini ele alalim.
y=fty)
y(to) = Yo
Bu problem i¢in RK4 yontemi asagidaki denklemlerle ifade edilir.
1
Yne1 =Yn t g(k1 + 2ky + 2ks + ky)

Burada ; ky,kz,k3 ve k4 asagida verildigi gibidir.
ki = h. f(tn, yn)

Rk
kz = h.f(tn +§,yn +7)

ok
ks = h.f(tn+§,yn+7)

k4, = hf(tn +h,yn +k3)

Boylece bir sonraki y,,; degeri o ankiy, degerine h araliginin biyiikliigiiyle tahmini
egimin ¢arpiminin eklenmesi ile elde edilir. Bu egimlerin agirlikli ortalamasidir.

k,araligin baglangigtaki egimidir.

k,araligin orta noktasindaki egimidir. Bu k,egimi, euler yontemi kullanilarak y’nin ¢t,, + g
noktasindaki degerinden elde edilir.

k;orta noktadaki egimidir. Ama busefer y degeri k, egiminden elde edilir.

k,araligin sonundaki egimidir. y degeri k5 egimi kullanilarak bulunur (Url-6).
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EK-D Simulasyon Programi Karsilagtirmasi

Tezde kullanilan PyDIT kodu ile literatiir (Forbes vd. 1999)kiyaslamas1 asagida verildigi
gibidir. Forbes ve arkadaslar1 (1999) nin kullandiklar1 parametreler kullanilarak iyonun
tuzak iginde ydriingesinin minimum ve maksimum degerleri tabloda verildigi gibidir.

Ayrica PyDIT kodu ile Forbes ve arkadaslarinin z-eksenindeki iyon saliniminin grafiginin

kiyaslamasi Sekil 0.4° de verildigi gibidir (Aksakal 2015).

Cizelge 2 PyDIT ile Forbes vd. Karsilastirilmasi (Aksakal ve Avci 2015).

Parametreler SIMION* ITSIM* ISIS* PyDIT
Zoin(MM) -1.0631 -1.0206 -1.0100 -1.04745
Zmax(MM) 1.0421 1.0264 1.00 1.04743
Fmin(MIM) 0.1791 0.1786 0.1740 0.1787
Fmax(MM) 1.1477 1.1475 1.1390 1.1445

* Forbes ve arkadaglarinin kullandiklar1 simiilasyon programlari

Z (mm)

Sekil 0.4 PyDIT kodu ile Forbes ve arkadaglarinin z-ekseni iyon salinimlarinin kiyaslamasi

1.5

-15

- Forbes M.W. vd.
- PyDIT

10 15

t (ps)

(Aksakal 2015)
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