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téchto interakcich dochézi i k ionizaci vnitinich slupek atomti v materialu a naslednému
vyzareni charakteristickych foton K-a. V této praci byl numericky simulovan vznik to-
hoto K-« zareni metodami particle-in-cell a Monte Carlo. Byla uréeno nejlepsi usporadéani
laserového systému z hlediska maximalizace absorpce energie a nasledné pro hlinik, méd,
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Uvod

V soucasné dobé se zlepsily charakteristiky laserovych systémi natolik, ze je mozno pro-
dukovat laserové impulsy trvajici velmi kratkou dobu. Kvantitativné jde uz o stovky fem-
tosekund. Tyto laserové impulsy mohou byt velmi intenzivni, v této praci jsou uvazovany
intenzity az o fadu 10'® W/cm?.

Po interakci takovéto laserové viny s pevnym tercem dochazi k celé radé zajimavych
fyzikalnich jevii, z nichz nékteré mohou v dohledné dobé prinést prillomové aplikace do
nejriznéjsich oblasti lidského zivota.

Tato prace si dava za cil zkoumat interakci velmi kratkych laserovych impulst s terci
z materiadlu s vysokym protonovym ¢islem a naslednou generaci charakteristického rent-
genového zareni.

Pti dopadu laserového impulsu na povrch terce elektrické pole viny vyrazné prevy-
suje elektrické pole vazby drzici elektrony v poli jadra. Dusledkem je bleskova ionizace
povrchové vrstvy a vznik horkého hustého plazmatu. Vétsinu elektront v plazmatu ziské
energii v tadech desitek ¢i stovek elektronvolti a jejich rozdéleni byva maxwellovské.
Témto elektrontim se rika tepelné elektrony. Oproti tomu jsou v laserovém plazmatu pii-
tomny také dalsi elektrony s energiemi radové vyssimi. Témto elektroniim se fika rychlé
elektrony, které pri priniku do chladnéjsi ¢asti terce mohou vyvolavat druhotné interakce.

V této praci je kladen nejvétsi diiraz na interakei téchto rychlych elektronti s elektrony
z K-slupek atomt, uvolnéni téchto vnitinich K-slupek a jejich nasledné znovuobsazeni
elektrony z vyssich slupek spojené s vyzarenim charakteristického fotonu.

Zvlastni diraz bude kladen na zkoumani vlivu druhotné fotoionizace atomt v tézkych
materidlech. Ocekava se, ze tyto materialy s vysokym protonovym ¢islem mohou vyrazné
zlepsit efektivitu transformace laserového zafeni do charakteristického zareni, z néhoz je
pro nas nejpodstatnéjsi zareni K-a, které se pro uvazované materiadly nachazi v rentge-
novské casti spektra.

V této praci jsou tyto procesy numericky simulovany. Metodou particle-in-cell je vy-
setfovana interakce laserového impulsu s pevnym ter¢em pii riznych pocatecnich konfi-
guracich. Je hledano nejlepsi usporadani z hlediska nejefektivnéjsi absorpce energie laseru
do materialu. Jako vystup je pouzito spektrum rychlych elektront.

V druhé ¢éasti prace je toto nejlepsi spektrum pouzito jako vstup pro simulace Monte

Carlo jejich transportu chladnéjsi ¢asti terce. Je vysetfovano hlavné mmnozstvi vyzare-



nych charakteristickych fotont pro rizné materialy a tloustky terce a vyhodnocovan vliv
druhotné fotoionizace pro tézsi materidly.

Prace jako takova je rozclenéna do tii kapitol. V prvni kapitole je predstavena zakladni
teorie interakce laserového zareni s pevnou latkou, transportu elektront pevnou latkou a
ionizace atomil a nasledného vzniku charakteristického zareni. Druha kapitola predstavuje
numerické metody pouzité pro zkoumani této interakce a predstavuje také oba pouzité
vypocetni kody LPIC++ a PENELOPE.

Jadro celé prace lezi ve treti kapitole, kde jsou predstaveny a diskutovany vysledky

provedenych simulaci.
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Kapitola 1

Interakce laserového zareni
s plasmatem a vznik rentgenového

zareni

Prvni kapitola tohoto vyzkumného tkolu ma za cil vénovat se teoretickému studiu inter-
akce laserového zareni s plazmatem a studiem procesti vedoucim se vzniku rentgenového
zareni ve formé femtosekundovych impulst v laserovém plazmatu. Predstavme si nyni
rentgenové zareni jako takové.

Rentgenové zareni je forma elektromagnetického zareni o vinovych délkach 10 nanome-
tri az 1 pikometr. Bylo objeveno némeckym fyzikem Wilhelmem Conradem Roéntgenem.
8. listopadu 1895 zacal provadét a zaznamenavat experimenty s novym druhem zatreni
ve vakuové trubici. 28. prosince 1895 napsal predbéznou zpravu O novém druhu paprski
[25], pFicemz o zafeni psal jako o paprscich X. Rontgen za své objevy obdrzel viibec prvni
Nobelovu cenu za fyziku.

Rentgenové zareni se stalo vyznamnym prostredkem studia vnitini struktury hmoty.
Vedle velmi zndmého uziti v medicinské diagnostice naslo i vyznamné uplatnéni i ve fyzice
a chemii. Studium difrakénich struktur rentgenového zareni totiz umoznuje zkouméni
prostorovych struktur v krystalickych latkach na atomarni trovni. Typicka vinova délka
je totiz srovnatelnd s typickou mrizkovou konstantou krystalickych latek. Rontgentiv objev

tak polozil zaklad krystalografii, velmi hojné uzivané metodé ve fyzice pevnych latek.

Motivace studia vzniku kratkych rentgenovych impulstt Procesy, jako chemické
reakce nebo fazové prechody se odehravaji v casovém intervalu srovnatelné s periodou
kmit atomi v mtizce. Typicky jde o stovky femtosekund. Pouziti rentgenovych impulsta
s kratsi periodou se jevi byti idealnim prostiedkem pro experimentalni vyzkum téchto
jevua [17].

Dalsi vyuziti se nabizi v mediciné [IT], 18] a biologii [22]. Bylo by tak mozno sledovat
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procesy na atomarni irovni s pikosekundovym rozliSenim a tim vyrazné prispét k lepsimu
porozumeéni téchto procest.

Dalsim krokem by se poté mohlo stat vyuziti velmi kratkych rentgenovych impulsi
jako buzeni nékterych jadernych reakci [13], za tcelem ziskani velmi kratkych impulst
zareni .

Proto, abychom viitbec mohli zkoumat generaci K-« zareni, je tfeba porozumét trans-
portu rychlych elektroni materidlem. A tyto znalosti jsou zase dilezité pro jeden z kon-
cepttl zapaleni reakce inercialni jaderné fuze, konkrétné jde o metodu rychlého zazehu
(Fast Ignition) [4]. P¥i rychlém zdzehu se uvazuje nejprve o prudké kompresi materidlu
laserovym zarenim a nasledném zahtati centralni ¢asti proudem rychlych ¢astic, nejspise
by se mélo jednat o elektrony.

Jiné aplikace nachézeji rychlé elektrony v dozimetrii pro studium vlastnosti a nésled-

nou kalibraci nékterych detektori.

Procesy vedouci ke generaci rentgenového zareni ve formé femtosekundovych
impulstt  Podivejme se nyni na posloupnost procest vedouci ke vzniku femtosekundo-

vych rentgenovych impulst. Je tieba sezndmit se s
1. interakei zafeni laseru s pevnymi terci vedouci ke
2. vzniku rychlych elektronii,
3. jejich transportem materidlem a
4. ionizaci vnitinich slupek atomti znamenajici jejich naslednou
5. deexcitaci a vznik charakteristického zareni.

Vysvétleme si nyni usporadani fyzikalniho systému, ktery je v této praci uvazovan.
Tento systém je zndzornén na obrazku [I.I] Laserovd vlna dopadd sikmo na terc, cel-
kova délka tohoto impulsu je radové stovky femtosekund. V povrchové vrstvé terce dojde
k rychlé ionizaci a vysledkem procest popsanych dale v této kapitole vzniknou rychlé
elektrony. Spektrum elektronti vystupujicich z této predni strany terce do jeho chladné
¢asti bude simulovano metodou particle-in-cell, ktera bude popsana v nasledujici kapitole.

Rychlé elektrony tedy vnikaji do chladné casti terce a interaguji tam s atomy. Souhrnné
lze o vzajemném plisobeni téchto elektront s prostiedim ve chladné casti terce hovotit
jako o jejich transportu. Pro nasi situaci je podstatné, ze dochazi k ionizaci je vniti-
nich slupkach atomii. Jednim z procesi, jak obsadit diru ve vnitini slupce, je vyzareni
charakteristického fotonu.

Toto zafeni je poté vyzareno ven z terce. Studium téchto charakteristickych fotont,

hlavné tedy fotont K-« vylétnuvsich ze predni strany terce, je hlavnim motivem této prace.
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LPIC++ Penelope

particle-in-cell simulace metodou
simulace Monte Carlo

femtosekundovy
K-a impuls

plasma pevny ter¢ rychlé elektrony

Sikmo dopadajici
laserova vina

Obréazek 1.1: Uvazovany fyzikalni systém pro tento vyzkumny tkol. Dopadajici femto-

sekundova laserova vlna vyvola rentgenovy impuls trvajici srovnatelné dobu.

Transport rychlych elektronti materialem a procesy vedouci na vznik charakteristickych

fotontt budou simulovany pomoci metody Monte Carlo predstavené v néasledujici kapitole.

1.1 Interakce kratkych laserovych impulsti s pevnou

latkou

Rychly vyvoj laserové techniky umoznuje generovat svétlo o velmi vysokych intenzitach,
coz prinasi sirokou moznost potencionalnich budoucich aplikaci. Diky objevu techniky
CPA v 60. letech 20. stoleti je dnes mozno vytvaret femtosekundové laserové pulsy (<
100 fs) s terawattovym vykonem. Tento vykon umoznuje generaci rentgenovych pulsi
srovnatelné délky prii interakci laserového pulsu s pevnym tercem.

Elektrické pole téchto laserovych pulsii je fadové vyssi nez sila coulombické interakce
drzici nékteré elektrony v elektronovém obalu atomu pii jeho jadru. Po dopadu pulsu
tedy dochazi k bleskové ionizaci povrchové vrstvy terce a tato povrchova vrstva se velmi
rychle proméni ve velmi husté plasma, které poté expanduje do okoli. Plasma postupné
absorbuje dalsi energii laserového pulsu, hranice mezi pevnou casti terce a plazmatem se
stava neurcitelnou.

Je velmi podstatné dbat na to, aby se co mozna nejvice energie laseru deponovalo
v ter¢i. Prace [3] nabizi analyticky model tohoto procesu. Préace [6] nabizi prehled aplikaci

pro interakci laseru s pevnym teréem do intenzit 10 W/cm?.
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1.2 Vznik rychlych elektront

Béhem této doby miize dochazet k mnozstvi fyzikalnich déji, jako napf. vznik silnych mag-
netickych poli [14] ¢i generace vysokoenergickych ¢asticovych svazku [5l [19]. Mechanismy
jako rezonancni absorpce ¢i vakuovy ohfev vedou k pozoruhodnému fenoménu vzniku tzv.
rychlych elektroni. Rychlymi elektrony jsou oznacovany takové elektrony, jejichz energie
je vyznamné vyssi nez by odpovidala teploté plazmatu. Tato energie muze dosahovat
hodnot v rfadech stovek keV ¢i az megaelektronvolti.

Po proniknuti do chladné casti terce produkuji tyto horké elektrony jak charakteris-
tické, tak brzdné rentgenové zareni. Vzhledem k povaze dopadajicich laserovy pulsi jsou
i délky vystupujicich rentgenovych pulsti ¢asové omezeny. Podivejme se nyni podrobnéji

na jevy rezonanc¢ni absorpce a vakuovy ohtev.

1.2.1 Rezonancni absorpce

K jevu rezonancni absorpce dochazi v nadkritickém plazmatu s vysokym hustotnim gradi-
entem pti Sikmém dopadu p-polarizované elektromagnetické viny laserového pulsu. V misté,
kde hustota plazmatu nabyva kritické hustoty, tedy n. = egmw?/e?, dojde ke vzniku re-
zonanc¢ni plazmové viny. Plazmova vina se poté Siti do casti plazmatu s podkritickou
hustotou a postupné se absorbuje srazkami elektront s ionty a Landauovym utlumem
[12]. Uplatriuje se také nelinedrni proces ldamani vln. Pti téchto procesech pak vznikaji
rychlé elektrony.

Rezonanéni absorpce obvykle urychluje relativné maly pocet rychlych elektroni. Spek-
trum elektront se d& priblizné popsat dvojmaxwellovskym rozdélenim, jeden maxwellian

zastupuje tepelné elektrony, druhy pak elektrony rychlé.

1.2.2 Vakuovy ohrev

Vakuovy (Bruneliiv) ohfev se uplatnuje za podobnych podminek jako rezonanéni absorpce,
opét je potreba linedrni p-polarizovana vlna dopadajici na plazmovou vrstvu s velkym
hustotnim gradientem. VIna vymrsti elektron z plazmatu ven do vakua a v okamziku,
kdy se zméni orientace elektrického pole dopadajici viny, je tento elektron urychlen zpét
do plazmatu. Dostane-li se do oblasti s podkritickou hustotou, nemitize jiz znova byt tento
elektron vinou ovlivnén a pokracuje déle smérem do chladné ¢asti terce. Tam se jejich
energie disipuje v energii tepelnou.

Udinnost vakuového ohfevu je vy&si u vyssich intenzit dopadajiciho laserového pulsu
a také pro vyssi uhly dopadu. Pro vyssi intenzity dopadajiciho laserového pulsu vakuovy

ohfev dominuje nad rezonanc¢ni absorpci.
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1.3 Transport rychlych elektronii pevnym tercem

Pro rychlé elektrony v nasem pripadé plati, ze jejich stfedni volna draha mnohonasobné
presahuje rozméry plazmatu. Proto lze ospravedlnit pristup, ktery byl v této praci pouzit.
Lze totiz ocekavat, ze tyto rychlé elektrony relativné snadno proleti ionizovanou povr-
chovou casti terce, kterou lze nyni povazovat za plazma a ze svou energii deponuji az
v chladnéjsi ¢asti terce.

V zéasadé lze rozlisovat dva zakladni zplisoby depozice energie v chladné casti terce.
Jednak dochazi k nepruznym srazkam s atomy, pfi nich dochazi k excitacim ¢i dokonce
ionizacim téchto atomil, jednak je si tfeba uvédomit, ze i tyto rychlé elektrony vytvari
proud, ktery indukuje makroskopické elektrické pole, které také tyto elektrony zpomaluje.
P1i tomto brzdéni pak je generované spojité brzdné zareni.

P1i priniku elektronii do terce dochazi i k dalsim zajimavym fyzikdlnim fenoméntim,
které vsak v této praci podrobnéji rozvedeny nebudou. Tok tepelnych elektronii z povr-
chové casti do terce je totiz kompenzovan prunikem volnych elektront z chladné ¢asti
terce do povrchové vrstvy. Vzniklé makroskopické elektrické pole ma zajimavé dusledky.
Indukuje totiz tzv. ponderomotorickou silu, ktera je zodpovédna za urychleni volnych
elektronti zpét do prostoru pred terc. Vice informaci o urychlovani ¢éastic v laserovém
plazmatu autor zpracoval v praci [15].

Pro simulaci vSech téchto déji ve chladné c¢ésti terce je pouzit kod PENELOPE, ktery
provadi vypocty statisticky metodou Monte Carlo.

1.4 Ionizace atomu

Ve chladné ¢éasti terée dochazi k nepruznym srazkam rychlych elektront s atomy, pri
kterych se vyrazné méni energie elektronu a také stav atomu. Uéinné prifezy téchto
interakei jsou znamy jako experimentalné namérené hodnoty, pripadné pro nékteré prvky
existuji vice ¢i méné spolehliva analytickd vyjadreni [10].

K ionizacim dochazi bézné hlavné ve vnéjsich elektronovych slupkach atomi, nebo ve
vodivostnich elektronovych pasech u kovii, kde jsou elektrony vazany nejslabéji. Podstat-
nym efektem, jez jsou schopny vyvolat rychlé elektrony, je i ionizace vnitinich slupek.

Relaxac¢ni doby ionizovanych atomt s chybéjicim elektronem ve vnitini slupce jsou
taktka okamzité, vyrazné kratsi nez u ionizovanych atomt, kde elektrony nejsou pti-
tomny ve vnéjsich slupkach. Atom prejde bud primo do zakladniho stavu, nebo alespon
do néjakého energeticky vyhodnéjsiho stavu.

Existuji dvé moznosti, jak se rychle zaplni dira ve vnitini slupce, tyto jsou znazornény
na obrazcich [L.2 a [L3l
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1.4.1 Augerovské elektrony

Pro atomy s niz$im atomovym ¢islem (Z<25) je tzv. vyzareni augerovskych elektroni do-
minantnim zptsobem znovunastoleni vyhodnéjsitho energetického stavu. Dira ve vnitini
slupce se zaplni elektronem z nékteré vnéjsi slupky a zaroven dojde k uvolnéni prebyvajici
energie ve formé uvolnéni jiného elektronu ze vnéjsi slupky. Cést prebyvajici energie si
elektron odnese s sebou jakou svou kinetickou energii. Cela situace je schématicky zna-
zornéna na obrazku L2

Je urc¢itou zajimavosti, ze Augertv jev je zdkladem Augerovy elektronové spektrosko-
pie, metody charakterizovani atomt na povrchu a jejich valen¢niho stavu, zvlasté u lehkych
prvki jako je uhlik, dusik nebo bor.

Jinou zajimavosti je skutecnost, ze ackoli je Augertv jev pojmenovan po Pierru V.
Augerovi, skutecnou objevitelkou byla Lisa Meitnerova. Jeji objev byl datovan do roku
1922.

Obréazek 1.2: Vyzateni augerovského elektronu.

1.4.2 Charakteristické zareni

Charakteristické zareni je hlavnim vyzkumnym cilem této prace. Pro atomy s vysSim
atomovym ¢islem (Z > 35) je dokonce dominantnim zpuisobem snizeni jejich energetického

stavu.
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exdn|s N

Obrazek 1.3: Vznik charakteristického zareni

Seznamme se proto s nim podrobnéji. Vysvétleme si nejprve zakladni nazvoslovi. Ener-
getické hladiny, na kterych se mohou nachazet elektrony v atomu, jsou klasicky oznacovany
pismeny. Nejnizsi hladina je oznacovana jako K-slupka, dalsi postupné jako L, M, N atd.
Tvrdit, ze elektron se nachazi ve slupce K je ekvivalentni tvrzeni, Ze jeho hlavni kvantové
¢islo n je rovno jedné. Cela situace je ilustrovana na obrazku (1.3

Charakteristické zareni vznika tehdy, je-li dira v nékteré z vnitinich slupek zaplnéna
elektronem z vyssi slupky. Jde tedy o pfechod z vazaného do vazaného stavu. Definované
mnozstvi energie je poté vyzareno charakteristickym fotonem. Pro jednotlivé prechody

musi platit
An #0,Al==+1,Aj =0,+1 (1.1)

a pokud j; = 0, pak nesmi platit jo» = 0. Jednotlivé povolené prechody maji i sva ozna-
ceni. Jde vzdy o kombinaci latinského a feckého pismena. Latinské pismeno oznacuje
cilovy slupku, fecké pismeno pak stanovuje pocet slupek, které elektron preskocil. Prejde-
li elektron praveé o jednu energetickou hladinu nize, jedna se o tzv. a-prechod, prejde-li
o dvé urovné, jde o (-prechod atd. Napt. v praci zkoumané fotony K-a jsou takové fo-
tony, které se vyzari pti prechodu elektronu ze slupky L do slupky K. Cela problematika
je graficky shrnuta na obrazku [1.3]

Prechody primo do zakladniho stavu jsou velmi energetické, pro nami uvazované prvky

jde o jednotky az desitky kiloelektronvoltii. Toto zatfeni je tedy uz v rentgenovské casti
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spektra. Nicméné pravdépodobnosti prechodi K- a vyssich jsou velmi malé (dle databéze
EADL [1]), proto jim neni vénovana takova pozornost, jako prechodim K-a. Je mozno
uz nyni prozradit, ze fotony K- nebyly v simulacich detekovatelné, nebot tyto spektralni
cary se ztratily v Sumu a ve spojitém spektru.

Jednotlivé spektralni ¢ary mohou byt jesté roztiepené do tzv. multipletu. Jednotlivé
energetické hladiny jsou urceny hlavnim kvantovym ¢islem, nicméné i vedlejsi kvantové
¢islo ovliviiuje energii prechodu. Pro rozliseni téchto hladin se proto za symbol prechodu
dopisuje jesté ciselny index. I ve vysledku simulaci zejména u tézsich jader bylo mozno
tyto ¢ary rozlisit.

Tabulka poskytuje prehled o K-a carach pro zkoumané prvky na zakladé experi-

mentélnich dat z databaze [2].

Tabulka 1.1: Energie a vlnové délky charakteristického K-« zafeni pro uvazované materialy
dle databéze [2].

K-a4 K-as
material eV A eV A
hlinik 1486,295 8,342 1486,708 8,340
méd 8027,84169 1,544 8047,8227 1,541
sttibro 21990,30 0,564 22162,917 0,559
zlato 66990,73 0,185 68804,50 0,180
uran 94650,84 0,131 98431,58 0,126
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Kapitola 2
Pouzité numerické metody a kody

Pro stanoveni vlastnosti vystupniho spektra fotona je nejvhodnéjsi uzit numerickych si-

mulaci. V této praci byly vypocty rozdéleny do dvou fazi. Celkova situace je znazornéna
na obrazku [L11

1. Nejprve se simulovala interakce laserového impulsu s pevnym ter¢em pomoci metody
particle-in-cell. Jako vystup se pouzilo spektrum rychlych elektroni letici smérem

do chladnéjsi ¢asti terce.

2. Toto spektrum se pouzilo jako vstup pro simulaci Monte Carlo. Zkoumal se transport

rychlych elektronti v terci procesy vedouci na generaci zareni K-a.

Pro simulace byly pouzity komplexni simula¢ni koédy LPIC++ a Penelope. Jednotlivé
metody a kdédy budou predstaveny v nasledujicich podkapitolach.

2.1 Metoda particle-in-cell

Metoda particle-in-cell (PIC) je technika Teseni uré¢ité t¥idy parcialnich diferencialnich
rovnic. Byla navrzena v padesatych letech 20. stoleti a velké popularity dosdhla v oblasti
fyziky plasmatu [20].

V particle-in-cell kédech zabyvajicich se fyzikou plazmatu je treba fesit pohybové
rovnice s Lorentzovou silou na pravé strané a zaroven Maxwellovy rovnice pro elektricka

a magneticka pole. Podivejme se nejprve na struc¢né odvozenim metody PIC.

2.1.1 Fyzikalni podstata metody PIC

Plasma je kvazineutralni plyn sklddajici se z nabitych a neutralnich c¢astic. Tyto c¢astice
mezi sebou interaguji, hlavni silou popisujici interakci mezi nabitymi ¢asticemi je Loren-

tzova sila. Pro kazdou c¢astici plati
F) = g[E(x,) + v, X By(x,)]. (2.1)
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Lorentzova sila se tedy vypocita ze znalosti poli v misté, kde se kazda castice vyskytuje.
Elektrické i magnetické pole jsou vytvareny samotnymi c¢asticemi v systému a také

moznymi externimi zdroji. Pro tato pole plati Maxwellovy rovnice

P

V-E = — (2.2)
€o
0B
VxE = -2 (2.3)
V-B = 0 (2.4)
) OE
VxB = M0J+M0505 (2.5)

Pro odvozeni metody PIC je klicové si uvédomit, jak by méla byt pole pro kazdou
castici pocitana. Pro kazdou ¢astici by bylo treba zapocitat vliv vsech ostatnich ¢astic, coz
by bylo vypocetné neudrzitelné. Kdybychom chtéli simulovat chovani souboru N ¢astic,
bylo by t¥eba uvazovat N? jejich interakei.

Jednou z vlastnosti plazmatu je fakt, ze je mozno tuc¢inné zanedbat pusobeni ¢astic,

které jsou dale, nez je zndma Debyeova délka

€0/€BTS
Ap =4/ > (2.6)

Jelikoz i v této Debyeové kouli je stéle velké mnozstvi ¢astic

4
Np = n§7r)\?,5, (2.7)

zavadi se pro vyrazné urychleni vypoctu tzv. makrocastice. Makrocastice je myslend ¢és-
tice, ve skutecnosti se jednd o velké mnozstvi (az miliony) skuteénych jednotlivych ¢astic.
Makrocastici miizeme rozumét ¢ast stavového prostoru.

Metoda PIC tedy spociva v tom, ze systém rozumime jako skupinu malého mnozstvi
castic konecné velikosti, které vsechny interaguji jako fyzické ¢astice na velké vzdalenosti,
ale na malé vzdalenosti se pouziva redukovany potencial, nebot v téchto malych vzdale-
nostech se jednotlivé makrocastice jiz prekryvaji.

Vyhodnym prinosem zavedeni makrocastic je skutecnost, ze se fluktuace elektrického
pole u¢inné redukuji. Jelikoz Lorenzova sila zavisi pouze na poméru naboje ku hmotnosti

jednotlivé castice, chova se makrocastice tak, jako by se chovaly jednotlivé castice.

2.1.2 Nastin matematického odvozeni metody PIC

Pro vyvoj rozdélovacich funkei jednotlivych ¢astic (presnéji vyjadieno jejich hustot prav-

dépodobnosti) f(x,v,t) v plazmatu je klicova Vlasovova rovnice

ofs  Ofs  q.EOf,
f., 0f  a.B0f

v

ot or  mg Ov

= 0. (2.8)
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Elektrické pole mizeme vyjadrit z Poissonovy rovnice pro skaldrni potencial

0%
50@ = =P (29)

pricemz hustota naboje je svazana s hustotami pravdépodobnosti jako
plx,t) = qu/fs(x,v,t)dv. (2.10)

Podivejme se nyni na numericky pristup k metodé PIC. Metoda PIC je velmi blizka
metodé konecnych prvki, pricemz ale tentokrat se tyto koneéné prvky mohou pohybovat a
také prekryvat. Predpokladejme, ze celkova hustota pravdépodobnosti pro jednotlivy druh
castic je rozdélena na konec¢nou sumu hustot pravdépodobnosti téchto ¢astic v jednotlivych

makrocasticich:

fs(z,v,t) = pr(x,v,t). (2.11)

Zékladni myslenkou je pfifadit kazdé jednotlivé hustoté pravdépodobnosti f,(x,v,t)
funkci v urcitém tvaru s nékolika volnymi parametry, jejichz ¢asovy vyvoj bude vyjadrovat
numerické feseni Vlasovovy rovnice. Obvykle se voli dva volné parametry pro prostorovou
cast funkce hustoty pravdépodobnosti a dalsi dva pro rychlostni ¢ast. Matematicky tuto

skute¢nost mizeme vyjadrit takto:
fo(@,v,t) = NpSa( — 2 (8)) Su(v — v,(1)), (2.12)

kde S, a S, jsou tvarové funkce pro makrocastice a N, je fyzicky pocet ¢astic pritomny
v makroc¢éstici.

Na tyto tvarové funkce je treba klast nékolik pozadavki.
1. Tvarové funkce musi mit kompaktni nosic.

2. Jejich integral pres cely fazovy prostor musi byt jednotkovy, tedy
+o00o
/_ Sx(X = xp)dx = 1. (2.13)
3. Je vhodné brat funkce se symetrickym tvarem, tedy

S(x = xp) = Sx(Xp — X)- (2.14)

Tyto omezeni nejsou prilis prisnd, stale jim vyhovuje velké mnozstvi funkei. V praxi se
ale pouzivaji hlavné velmi jednoduché tridy tvarovych funkei.

Pro rychlostni ¢ast fazového prostoru se tradicné voli tvar tvarové funkce S, ve tvaru
Diracovy delta funkce

Su(v—vp) =0(v—v,). (2.15)
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Pro prostorovou ¢ast se historicky pouzivaly také ¢ funkce, ale v soucasné dobé jsou takika
vzdy vyuzivany b-spliny, které jsou definovany definovany iterativné jako
1, kdyz |x| <1/2
bo(x) = (2.16)
0, jinak
b = /_ dxbo(x = X)bi—1(x)- (2.17)

Jako tvarové funkce v prostorové casti fazového prostoru se poté vyuzivaji funkce

Sz — x,) = by (x_xp>, (2.18)

kde A, je velikost nosi¢e makrocastice.

Zbyva jen dodat, ze vétsina PIC kodt vyuziva jako tvarové funkce b-splinu t¥idy 0,
nékteré vyuzivaji ttidy 1, coz jsou linearni funkce. Vyssi tady jsou spiSe vyjimecné.

Resit pohybové rovnice tedy znamend v kazdém kroku vyjadiit volné parametry T, a

vp. Ucinme nyni nékolik pozndmek o tom, jak toho dosdhneme.

1. Popisovat ¢asovy vyvoj v plazmatu znamend fesit Vlasovovu rovnici 2.8 pro vSechny
druhy ¢éastic. Dosadime nyni do této rovnice rozklad funkce hustoty pravdépodob-
nosti fs pro jednotlivé druhy ¢astic na makrocastice[2.11] Vlasovova rovnice je vzhle-
dem k tomuto rozkladu linearni. Tedy lze prohlasit, ze vyTesime-li soustavu

pro vsechna p, ziskdme takto i TeSeni Vlasovovy rovnice pro f.

= 0. (2.19)

2. Je obvyklym pozadavkem, aby feseni vyhovovalo nejen Vlasovové rovnici, ale i néko-
lika jejim momenttiim. Vysledky po stfedovani nultého momentu a prvnich momentt

v rychlostni a prostorové ¢asti fazového prostoru vypadaji nasledovneé:

dn,

dz

d—tp =, (2.21)
dv qs

Prvni z rovnic vyjadiuje zakon zachovani poctu castic v jednotlivé makrocastici,
druhda ma tvar Newtonova zdkona a treti urcuje zrychleni ¢astice vlivem stredniho

elektrického pole E), pisobiciho na ¢astici.

Podivejme se nyni na diskretizaci pohybovych rovnic. Nejcastéji se pouziva schéma

leap-frog v nasledujicim tvaru

Xpp1 — X
%tk = Viy1/2, (2-23)
Vit1/2 = Vi-12 4 (E Vit1/2 — Vi—1/2 <« B ) 9924
At m\F + 2 F) (2.24)
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Alternativou je tzv. Borisovo schéma [§].

Po vyfeseni pohybovych rovnic jsou zndmy polohy a rychlosti x, a v, jednotlivych
makrocéstic a tak je mozno vyd¢islit proudové a a nédbojové hustoty p(x) a j(x) na siti.
Tyto hustoty pak tvori pravou stranu Maxwellovych rovnic, které se poté resi na siti. Pred
jejich Tesenim je tfeba hodnoty na siti veli¢in na jejich pravé strané.

Jméno particle-in-cell (éastice v buice) je inspirovano skutecnosti, ze makroskopické
veli¢iny (napf. proudova ¢i ndbojova hustota) jsou prifazeny jednotlivym makroc¢asticim.
Makrocastice mohou byt umistény kdekoli ve fazovém prostoru, ale makroskopické veli¢iny
jsou vyjadreny pouze na bodech mrizky, stejné jako polni veli¢iny.

Je tedy potreba navrhnout zpiisob, jak co nejlépe priradit hodnoty téchto makroskopic-
kych velicin kazdé jednotlivé makrocastici. Uziva se tzv. interpolac¢nich funkci. Standardni

moznosti je volit funkei

W(ai —2,) = /dx Sy (2 — 2,) by (“’;j) . (2.25)

Ukazme si na prikladu nabojové hustoty toto pritazeni. Pro stfedni nabojovou hustotu

v bunce plati

ziv1/2 p(x)de
m=/ . 2.96
Ti_1/2 Ax ( )
Bez nutnosti provést integraci je nyni mozno vyjadrit
dp
;= Wi(x; — x,), 2.27

kde ¢, = qsNp.

Polni Maxwellovy rovnice poté mohou byt feseny napt. metodou konec¢nych diferenci.
Elektrickd a magnetickd pole jsou spocitana na diskrétni siti, derivace jsou nahrazeny
diferencemi. Jinymi prostredky, jak vyresit polni rovnice, jsou metoda konecnych prvka

nebo spektralni metody.

2.1.3 Rekapitulace

Popisme si nyni priitbéh jednoho vypocetniho cyklu metodou PIC. Pro nazornost je i
shrnut v diagramu na obrazku [2.1]

1. Na zacatku jsou zndmy polohy a rychlosti jednotlivych makrocéstic. Je tedy mozno

interpolovat hodnoty makroskopickych veli¢in na sit.

2. Na siti jsou feseny Maxwellovy rovnice, jejich vysledkem jsou hodnoty elektrického

a magnetického pole. Rovnice se nejcastéji fesi metodou konecénych diferenci.

3. Ze znalosti poli na mtiZce je vypocitana velikost Lorentzovy sily ptisobici na jednot-

livé makrocastice.

4. Lorentzova sila je pravou stranou pohybovych rovnic, které se resi nejcastéji sché-

matem leap-frog.
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reseni Maxwellovych rovnic

/ p(x), j(x) = E(x), B(x) \

interpolace poli z poloh &&stic Opa kUJ pro kaédy, proudové a nébojové hustoty
E(x), B(x) = F(x) c¢asovy krok X, V(x) = p(x), j(x)

sit —» ¢astice Castice - sit
\ reSeni pohybovych rovnic /
F(x) = X, v(x)

Obrézek 2.1: Jeden cyklus vypoctu metodou particle-in-cell. Nabojova a proudova hustota
a hodnoty poli jsou sifové veli¢iny, rychlosti a polohy jsou v simula¢ni oblasti definovany

spojite.

2.1.4 Vypocetni kéd LPICH+

Pro simulace interakce kratkého laserového impulsu s povrchovou vrstvou terciku - plazma-
tem - byl pouzit vypocetni kéd LPIC++.

Vypocetni kod LPIC++ [21] je jednodimenzionalni (1D3V) elektromagneticky particle-
in-cell kod vyvinuty v Institutu Maxe Plancka pro kvantovou optiku v Garchingu.

Sikmyr dopad laserového svazku je vyfesen transformaci soustavy terce do soustavy
pohybujici se podél rozhrani takovou rychlosti, ze v ni laserovy svazek dopada kolmo.

Pro integraci pohybovych rovnic a pro vypocet pri¢nych slozek elektromagnetického
pole vyuziva algoritmu Birdsalla a Langdona [7]. Pro vypocet podélné slozky elektrického
pole pak metodu Villasenora a Bunemanna [27]. Podélna slozka magnetického pole neni
podstatna, nebot jde od 1D kod.

LPIC++ byl napsan objektové v C++4. Jednotlivé algoritmy tohoto PIC kédu jsou
dobfe vysvétleny v diplomové préaci [9]. Samotné praci s timto programem je vénovana

kapitola (3.1}

2.2 Metoda Monte Carlo

Jméno Monte Carlo bylo poprvé pouzito ve 40. letech 20. stoleti fyziky z Los Alamos
pracujicimi na vyvoji jaderné zbrané jako pojmenovani Siroké tiidy numerickych metod
zalozenych na vyuziti nahodnych ¢isel. Inspiraci pro pojmenovani metody je zfejméa analo-
gie mezi zptusobem vypoctu a hazardnimi hrami provozovanymi v kasinech. Mezi nejvétsi
jména spojovana s formulaci metody Monte Carlo patii Stanislaw Marcin Ulam, Nicholas
Metropolis a John von Neumann (madarsky Neumann Janos).

V dnesni dobé je metoda Monte Carlo Siroce uzivana k feseni Sirokého spektra tloh
v matematice i ve fyzice, v jinych védeckych disciplinach, v primyslu, bankovnictvi a

pojistovnictvi, v informacnich technologiich a v umélé inteligenci a v neposledni radé ve
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vojenstvi.
Hlavni vyhodou této metody je jednoducha implementace, nevyhodou naopak mala

1/2

presnost. Chyba vypoctu je imérna N /¢, pro zvyseni presnosti o jeden rad je potieba

zvysit pocet simulaci o dva rady.

2.2.1 Aplikace metody Monte Carlo v této praci

Metoda Monte Carlo byla pouzita k simulaci transportu rychlych elektront coby vystupu
ze simulaci PIC a k simulaci ionizace v K-slupkach atomt v chladnéjsi ¢asti terce. Hlavnim
zdrojem informaci mi byla dokumentace k vypocetnimu kédu PENELOPE [26].

Principem této metody v nasi aplikaci je pocitat trajektorie jednotlivych elektronii na
zakladé analyticky vyjadrenych diferencialnich u¢innych prufezi jednotlivych moznych in-
terakei. Uéinny prifez mizeme zjednodusené rozumét jako pravdépodobnost uskutecnéni
této interakce. Trajektorie Castice je nahlizena jako souslednost zmén jejiho sméru, ztrat
energie, prilezitostné generace sekundarnich castic a koneéné zaniku c¢astice ¢i opusténi
interakéni oblasti.

Diferencialni i¢cinné pritrezy urcuji hustoty pravdépodobnosti nahodnych veli¢in, které

charakterizuji trajektorie ¢astic. Témito veli¢inami jsou

1. volna drdha mezi jednotlivymi srazkami,
2. druh interakce, ke které dojde,

3. mnozstvi ztracené energie a zména smeéru Siteni Castice a pripadny pocatecni stav

sekundarni castice, vznikne-li néjaka.

Jsou-li tyto hustoty pravdépodobnosti znamy, mohou byt generovany nahodné trajek-
torie. Téchto nahodnych trajektorii je tfeba velké mnozstvi, abychom mohli na zakladé
prumeérovani relevantné vyhodnotit pozadované informace.

Srazky elektront rozdélujeme na pruzné a nepruzné. Pii pruznych srazkach se energie
elektronti takika neméni, nicméné méni se jejich smér. Pti nepruznych srazkach se naopak
taktka neméni smér, ale dochazi k vyraznym ibytkiim energie.

Déle je si treba uvédomit, ze rychly elektron, tedy c¢éastice s nabojem pohybujici se
v elektrickém poli, neustdle ztraci svoji energii ve formé spojitého brzdného zareni. Mira
vyznamu brzdného zareni jako formy ztraty energie roste s atomovym cislem okolnich
atomu a s celkovou energii rychlych elektroni.
atomu vedouci na jejich vyrazeni do vyssich slupek ¢i iiplné mimo atom.

Pravdépodobnost vyzareni fotonu K-a ionizovanym atomem je urcena fluorescenénim
pomérem. Vyzareny K-a foton je pak treba déle sledovat béhem transportu materid-
lem, nebot dochazi k ubytku intenzity K-« zareni. Tento pokles intenzity je pocitan tzv.

Beerovym-Lambertovym zakonem.
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2.2.2 Zaklady metody Monte Carlo

Obecné je mozno prohlasit, ze algoritmy poskytujici ndhodnd ¢isla s uréitym rozdélenim
jsou zalozena na znalosti ndhodnych ¢isel rovnomérné rozdélenych na intervalu (0,1).

V praxi to vypadd nasledovné. Generator nahodnych cisel je nejdiive néjakym zpu-
sobem inicializovan, nejcastéji napr. vyuzitim systémového case pocitace. Poté z této
hodnoty vypocitava posloupnost nahodnych ¢isel dle néjakého predpisu. Jako jednoduchy

priklad lze uvést generdtor Presse a Teukolského [23], jehoz predpis je

R, = TR, i1(mod2* —1), (2.28)
&n = R./2°' 1), (2.29)

kterda generuje posloupnost ndhodnych ¢isel &,. Vzhledem k prvotni inicializaci je pres-
nejsi tvrdit, ze jde o pseudondhodnou posloupnost ¢isel spise nez o nahodnou. U tohoto
generatoru vsak existuje perioda opakovani, priblizné po miliardé krocich. Takova perioda
se zda byti obrovska, nicméné pro dnesni vypocty jiz neni uspokojiva.

Funkce RAND implementovana ve Fortranu77 je ponékud pokrocilejsi. Vyuziva zajima-
vého prvku rotace biti o uréity pocet pozic a generuje ndhodna ¢isla rovnomeérné rozdélena
na otevieném intervalu (0,1) s periodou opakovani fddové 108, coz pro praktické vypocty
znamena nekonecno.

Nyni tedy vime, jak generovat rovnomérné rozdéleni. Pro nase vypocty je vsak tieba
byt schopen transformovat toto rozdéleni na libovolné rozdéleni. Tato rozdéleni jsou u si-
mulaci radia¢niho transportu popsana diferencidlnimi i¢innymi prirezy. Tato transfor-
mace se obvykle provadi metodou zalozenou na vlastnostech inverze distribuc¢ni funkce

nebo metodou zamitani.

Inverze distribuc¢ni funkce Vysvétleme si nejprve v kratkosti, co to distribuéni funkce
je. Mé&jme danou hustotu pravdépodobnosti p(z) néjaké ndhodné veliciny, definujeme nyni
distribu¢ni funkei této nahodné veli¢iny jako

P(z) = / p(a') da’. (2.30)
Je to neklesajici funkce s hodnotami od 0 do 1. Dale pro ni plati

P

W= p(x). (2.31)

Jelikoz P(x) je monoténni funkce x, existuje jisté také jeji inverzni funkce P~1(¢). Trans-
formace £ = P(x) definuje novou nahodnou veli¢inu z intervalu (0,1). Pro hustoty prav-

dépodobnosti p(z) a pe(£) pak plati p(z) dz = pe(§) d€ a navic
-1 -1
pe(§) = p(x) (jﬁ) = p(z) (dif)> =1 (2.32)
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a & je rovhomeérné rozdélena v intervalu (0,1).

Plati tak skutecnost, ze je-li £ nahodné ¢islo, pak funkce definovana jako
x=P71(¢) (2.33)

definuje ndhodnou veli¢inu s hustotou pravdépodobnosti p(z).
Nyni jiz je zptisob generovani ndhodnych ¢isel x s danou hustotou pravdépodobnosti.

Zopakujme si nyni tento postup:
1. Nejprve generujeme ndhodné ¢islo £ s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0,1).
2. Poté najdeme koten x rovnice P(z) = &.

3. Cislo z je ndhodné ¢islo ndhodné veliciny s distribu¢ni funkei P(x), pficemz pro jeji

hustotu pravdépodobnosti plati [2.31]

Metoda zamitani Metoda zamitani je sice méné efektivnim, o to vsak univerzalnéjsim
zpusobem generace nahodnych ¢isel s danou hustotou pravdépodobnosti. Vysvétleme si
nyni toto metodu opét na jednorozmérném pripadé.

Pro generaci ndhodného ¢isla podle distribuéni funkce P(z) na intervalu (a,b) je po-

uzivan nasledujici postup:

1. Generujeme ndhodné ¢islo & s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (a,b). Trans-

formace z intervalu (0,1) na interval (a,b) je zfejmaé.
2. Generujeme ndhodné ¢islo &, s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0,1).
3. Pokud nastane & > P(&;), vracime se na krok (1).

4. Jinak vracime c¢islo &s.

vvvvv

¢islo & z intervalu (0,1), nybrz z intervalu (0,P(&;)),

2.2.3 Shrnuti uziti metody Monte Carlo pro transport c¢astic

V této casti je vysvétlena prakticka aplikace metody Monte Carlo pro transport elektroni

v pevném materidlu. Méjme tedy letici elektron se zndmym smérem a kinetickou energii.

1. Ze znalosti této kinetické energie jsou vypocitany veskeré uc¢inné prurezy o; uvazo-

vanych interakci, déle se vypocitaji k nim prislusejici volné drahy ;.

2. Vypocita se celkova stredni volna draha Ay jako

1 1
— =3 . 2.34
Mo 4 (234)

1
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Ze znalosti této stfedni volné drahy se vypocte skutecna urazena draha do dalsi
interakce. Tato ndhodna velicina ma exponencialni rozdéleni. Pravdépodobnost, ze

castice do dalsi interakce urazi drahu s je

1
p(s) = —e¥/A7, (2.35)
Ar

. Vypocita se poloha néasledujici integrace. Je totiz zndm smeér pohybu a vzdélenost

do dalsi interakce.

. Na zékladé znamych tc¢innych prifezi jednotlivych interakci se ndhodné zvoli druh

dalsi interakce.

Pokud dochézi ke ztraté energie, z diferencialniho t¢inného priifezu se rozhodné
o mnozstvi ztracené energie, pokud vznikaji druhotné ¢astice, dopocitaji se charak-
teristiky této c¢astice, jako druh, energie a smér Siteni a tato druhotna c¢astice se ulozi
do pameéti a je zarazena do poradi, nebof i tato druhotna ¢astice muze inicializovat

dalsi interakce.

Pokud dochdzi ke zménu sméru sifeni (pruzna srazka), ze znalosti diferencialniho

uc¢inného prifezu dané interakce se dopocitaji nové smérové kosiny.

. Nékdy je v modelu uvazovana brzdna sila (stopping power, CDSA neboli Continuous

Slowing Down Approximation)

dE E__do

—_— = W ——dW, 2.36

ds /o daw 7’ (2.36)
kde F je energie c¢astice a W je ztrata energie. Brzdna sila znamena nahrazeni nékte-
rych interakei, u kterych se prilis neméni smér, ale vyrazné klesa energie. V tomto

pripadé se castici ze znalosti pocatecni energie a délky trajektorie do dalsi interakce

ubere energie dle tohoto vzorce.

. Ovéri se, zda castice nevyletéla z interakéniho objemu a zda jeji energie neklesla
natolik, aby se c¢astice stala pro dalsi vypocty nepodstatnou. Pokud je ¢éstice stale

pritomna, cely algoritmus se opakuje.

Pro nas pripad je dale dulezity transport vzniklého zareni (hlavné charakteristickych

foton) materidlem. Tento dé&j je mozno opét simulovat metodou Monte Carlo, nicméné

v praxi se ukazuje byti uspokojivé aproximovat Beerovym-Lambertovym zakonem

I(z) = Ipe """, (2.37)

kde p je hustota materialu a u je koeficient utlumu zavisejici na energii fotontt a druhu

materidlu. Pro tento koeficient existuje rfada rizné presnych analogickych vztaht a také

tabelovanych experimentélnich hodnot, napiiklad v databézi [16].

Nejvyznamnéjsimi interakcemi, kterych se vyzareny foton miize icastnit a pri kterych

se muze ménit jeho energie nebo dokonce miize foton dokonce zaniknout jsou Comptontv

rozptyl, fotoelektricky jev, Rayleightiv rozptyl a vznik paru elektron-pozitron.
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2.2.4 Vypocetni kod PENELOPE

Pro simulace transportu elektroni materidlem a nasledného vyzareni zareni K-a byl po-
uzit numericky systém PENELOPE (PENetration and Energy Loss of Positrons and
Electrons) [26] vyvinutém na barcelonské université. Tento kéd byl ptivodné urcen pouze
pro simulace elektronti a pozitron, vyzarovani z plazmatu bylo dodano pozdéji.

Kod je napsan v jazyce Fortran77, ktery je idedlni pro numerické vypocty z hlediska
procesorového casu.

Nejvyznamnéjsi soucasti tohoto vypocetniho systému je podprogram penelope, kde
jsou naprogramovany rutiny predstavujici veskeré uvazované interakce.

Soucasti kodu jsou i dva hlavni programy, pencyl a penmain. Prvni slouzi pro trans-
port ¢astic v télesech s valcovou symetrii, druhy pro transport v télesech, které 1ze popsat
v kvadrikach.

Ke kédu existuje velmi kvalitni a prehlednd dokumentace [26], kterd v této préci

slouzila i jako jeden ze zdroji pro popis metody Monte Carlo.
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Kapitola 3

Predstaveni a porovnani vysledki

provedenych simulaci

vvvvvv

vysledky provedenych simulaci. Zopakujme nyni metodiku, ktera byla pri praci pouzita.

Simulace byly provadény ve dvou krocich. Nejprve bylo vybrano nejlepsi spektrum
elektront ze simulaci PIC interakce laserového impulsu s pevnym tercem. Toto elektro-
nové spektrum bylo nésledné pouzito jako vstup pro Monte Carlo simulaci radiacniho
transportu. Byla zkoumana spektra fotonii na zadni i predni strané terce a provedena

porovnani v nasledujicich kategoriich:
1. pocet vyzarenych K-« fotont pro rizné prvky
2. zavislost tvaru spektra na Sitce terce
3. vliv fotoionizace, kterd neni ve vétsiné modelt emise K-« zareni zahrnuta [24].

Podivejme se nyni na oba kroky podrobnéji v nasledujicich podkapitolach.

3.1 Simulace interakce laserového impulsu s pevnym

tercem pomoci kédu LPIC++

Simulace interakce laserového impulsu s pevnym tercem byla provedena pomoci kodu
LPIC++ pfedstaveného v kapitole 2.1.4] Vypocty probéhly pouze pro hlinikovy te¢, pied-
pokladame totiz podobné tvary elektronovych spekter i u ostatnich materiala.

Uvedme nyni zékladni charakteristiky uvazovaného laserového impulsu. Jde o p-polarizovany
laserovy impuls s obalkou ve tvaru funkce sin?. Impuls trval pfiblizné 187 fs, coZ odpovida
70 perioddm elektromagnetické viny laseru. Maximalni hodnota intenzity je uvazovana
3,4x10'® W/cm?, elegantndji vyjadieno jako 0,5 v jednotkdch bezrozmérné amplitudy.

Casovy pritbéh tohoto impulsu je znazornén na obrazku .
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Obrézek 3.1: Tvar dopadajiciho laserového impulsu. Pro vSechny simulace metodou PIC

byl pouzit tento impuls.

P1i jednotlivych simulacich byly ménény dva vstupni parametry, a to
o charakteristickd délka nabéhové hrany L a
o tuhel dopadu laserové viny vzhledem k roviné okraje terciku .

Veli¢ina charakteristickad délka nabéhové hrany L si zaslouzi podrobnéjsi vysvétleni.
Vnasi do systému prostorovou zavislost hustoty terciku, respektive plazmatu na jeho
okraji.

Typicky experiment probiha nasledujicim zptusobem. Pred dopadem samotného hlav-
niho laserového impulsu byva terc¢ zasazen tzv. predimpulsem o fadové nizsi intenzité. Tim
je pravé vytvoreno plazma v povrchové vrstvé. Divodem pro vytvareni této povrchové
vrstvy je zvyseni absorpce energie do ter¢iku. Hlavni impuls dopadé po predimpulsu s riiz-
nym casovym zpozdénim, kterym je mozno tidit praveé charakteristickou délku hustotniho

profilu, coz je veli¢ina definovana jako

dInn,
dz

L= ’ (3.1)

Ve vypoctech v tomto vyzkumném tkolu je tato veli¢ina brana jako parametr. Obvykle
se udava v nasobcich vinové délky dopadajici viny. Takto bude udavana i v tomto textu.
Vyjadruje rychlost exponencialniho nartustu hustoty elektront.

Predpoklad exponencialnitho nartstu je urc¢itym zjednodusenim, nebof znamend, ze

pocitame s izotermickou expanzi plazmatu do vakua.
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3.1.1 Zprovoznéni kédu

Béhem seznameni se s kodem jsem se nesetkal se vyraznéjsSimi zadnymi obtizemi. Urcitou
drobnosti byla nutnost prizptisobeni odkazti na staré knihovny nové verzi prekladace, ale
poté, co byl tento problém odstranén, jiz nic nebranilo kompilaci a samotnému spusténi
programu.

Vstupni parametry jsou zadavany pomoci vstupniho souboru s pomérné jednoduchou
strukturou. Bylo tfeba nastavit tvar, amplitudu, polarizaci a délku impulsu, dobu, po
kterou intenzita impulsu nartstd (coz byla v tomto piipadé polovina celkového trvani
pulsu), ihel dopadu, navrhnout geometrii terce a zadat charakteristickou délku ndbéhové
hrany. Zde je treba podotknout, ze zde existuje i specialni volba; kdyz je zadana 0, rozumi
se tim linedrni nartst hustoty.

Umisténi toho souboru bylo pouzito jako argument spousténého programu. Samotny
program se pripravil ze zdrojového koédu vyuzitim ptipraveného skriptovaciho souboru
makefile, ktery byl k dispozici. Tento soubor nabizel i moznost generace verze programu,
kterd by umoznovala paralelni vypocty, nicméné této moznosti nebylo vyuzito.

Vypocty probihaly na pocitac¢ich v unixové ucebné na Katedre fyzikdlni elektroniky
FJFI CVUT, obvykle v no¢nich hodinach, aby nebyl zbyteéné narusovan chod vyucovani.
Vzdaleny pristup k témto pocitaciim je mozny diky protokolu ssh. Typicka doba vypoctu
byla 8 az 10 hodin.

3.1.2 Zpracovani dat

Zminme se jesté na tomto misté o postupu pro vykreslovani energetickych elektronovych
spekter. Kéd LPIC++ nabizi jako jeden z vystupt i soubor mazw-be, ktery uklada cas
a tTi rychlostni souradnice kazdého elektronu, ktery vyleti zadni sténou predplasmatu do
chladné ¢asti terce. Typicky bylo v pro kazdou jednotlivou simulaci vygenerovano 120 000
az 140 000 elektronti.

Jelikoz pozadujeme energetické spektrum, je tfeba rychlosti prepocitat na energie.

Cést skriptu pro Matlab vypadé néasledovné:

1=load(’data80/maxw-bc’) ;

t=1(:,1);

vx=1(:,2);
vy=1(:,3);
vz=1(:,4);

g=1./sqrt (1-vx.*VX-Vy.*Vy-vz.*vz) ;
ene=511%(g-1);
max (ene)

i=0:1:1000;
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h=histc(ene,i);

figure;semilogy(i,h);

3.1.3 Hledani nejlepsiho spektra

Kritériem pro vybér nejlepsiho spektra byla maximalizace absorbované energie. Pomoci

prostého vzorce

(3.2)

kde FE; znaci celkovou dopadnuvsi energii a F,. celkovou odrazenou energii se urcila icin-
nost absorpce.

Prakticky to bylo udélano tak, ze se ze souboru fluz-1, ktery se byl vytvoren jako
jeden z vysledku simulace, secetly veskeré toky energie smérem dovniti a smérem ven na
prednim okraji terce. Ve druhém sloupci tohoto souboru byly vypisovany energie fotont
ve sméru do terce pro jednotlivé casové kroky, ve tretim analogické veli¢iny ve sméru od

terce. Prosty skript pro Matlab vypada nasledovné:

1=1load(’data0/flux-1’);
tam=sum(1(:,2));
zpet=sum(1(:,3));

absor=1-zpet/tam

Ulohou tedy je hleddni maxima absorpce v dvourozmérném prostoru, zavisi totiz jak
na charakteristické délce nabéhové hrany L, tak na thlu dopadu a.

Byl zvolen néasledujici postup. Nékolika kratsimi simulacemi pro tthel dopadu o = 45°se
odhadlo, Ze maximum absorpce pro tento tthel je pfiblizné pro L = 0, 2. Uhel 45°byl zvolen
nahodou, na zakladé uvahy, ze pro kolmy dopad svazku na rovinu terce lze ocekavat
vysokou reflexi, pti paralelnim dopadu se energie viny do terce ani nedostane. Maximum

tedy bylo o¢ekavano nékde mezi témito extrémy.

Uhlovéa zavislost

Byla tedy zvolen charakteristickd délka nabéhové hrany L = 0,2 a provadény jednotlivé
simulace pro rtizné ihly dopadu. Vysledna spektra jsou k dispozici v sadé grafii na obrazku
3.2 Lze dobie pozorovat nemonoténni charakter vyvoje tvaru spektra pro zvysujici se
thel dopadu. Dalsim zajimavym efektem je zvysujici se pomérné zastoupeni rychlejsich
elektronu pro vyssi uhly. Podivejme se nyni na to, jak tispésni jsme v deponovani energie
laserového impulsu do terce.

Tabulka poskytuje prehled aéinnosti absorpce energie v zavislosti na thlu dopadu

pro tuto situaci. U¢innosti byly vypoéitany dle rovnice . Zéaroven i dodatecné informuje
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Obréazek 3.2: Elektronova spektra vypocitana metodou PIC v zavislosti na thlu dopadu.

Parametry: p-polarizované 186 fs laserova vina s obalkou ve tvaru funkce sin?s maximalni

intenzitou 3,4x10'® W/cm? s charakteristickou délkou nab&hové hrany 0,2.
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byl detekovan pro thel 60°, jeho energie byla 1,67 MeV.

Zavislost uc¢innosti absorpce na thlu dopadu pro fixni charakteristickou délku nabeé-
hové hrany L = 0,2 je graficky zndzornéna na obrazku 3.3 Z rozboru vysledku je mozno
ucinit zavér, ze nejlepsi thel dopadu pro pro L = 0,2 je (39 £+ 2)°.

Tabulka 3.1: Zavislost tc¢innosti absorpce n na thlu dopadu « pro fixni charakteristickou
délku nabéhové hrany L = 0,2. Uvedeny jsou i maximalni hodnoty elektront £, pro

jednotlivé pripady.

a '] 0[] Emnae [keV]

0 0,01 27
10 0,07 497
20 0,34 1089
30 0,57 1254
35 0,61 1282
40 0,60 1354
45 0,55 1398
50 0,46 1597
60 0,29 1666
70 0,17 626
80 0,07 240
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Obrazek 3.3: Zavislost t¢innosti absorpce na tthlu dopadu pro fixni charakteristickou délku

nabéhové hrany L = 0, 2.

Zavislost na charakteristické délce nabéhové hrany

Na radu vedouciho prace jsem ale vysettroval zavislost na charakteristické délce nabéhové
hrany pro mirné vétsi thel. Dvod pro toto rozhodnuti osvétli poznatek, ze pro vyssi thly
bylo pozorovano i hojnéjsi zastoupeni elektronii z pravého konce spektra.

lze predpokladat, ze proniknou hloubéji do materialu a inicializuji vice udalosti vedoucich
ke generaci K-a fotonu.

Pod vlivem téchto empirickych domnének byly tedy provedeny simulace pro tihel do-
padu 45°. Ménila se pouze charakteristicka délka nabéhové hrany, ostatni parametry zi-
staly stejné, jako u predchozich simulaci.

Vysledna spektra jsou k dispozici na sadé grafii na obrazku |3.4]

Opét se dle vzorce [3.2] vypocitala uc¢innost absorpce. Potvrdilo se, ze maximum ab-
sorpce pro tento konkrétni laserovy impuls je pro charakteristickou délku nabéhové hrany
(0,214+0,01). Vysledky pro jednotlivé simulace jsou shrnuty v tabulce . Opét jsou uve-
deny i maximalni energie vystupnich elektront pro jednotlivé pripady.

Je pozoruhodné, ze byly predikovany i jednotlivé elektrony s energii vyssi nez 2 MeV.
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teristickou délku nabéhové hrany 0,6.
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Obréazek 3.4: Elektronova spektra vypocitand metodou PIC v zavislosti charakteristické
délce nabéhové hrany. Parametry: p-polarizovana 186 fs laserova vina s obalkou ve tvaru

funkce sin?s maximaln{ intenzitou 3,4x10'® W/cm? dopadajici na ter¢ pod tihlem 45°.
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Zéavislost efektivity absorpce energie do terc¢iku na charakteristické délce nabéhové
hrany m4 zajimavy tvar. Je vykreslena v grafu na obrazku [3.5] Zavislost pro tihel dopadu
a = 45°ma jedno jasné maximum v oblasti L = 0,2, pro vyssi hodnoty uc¢innost absorpce
fluktuuje mirné nad 20%. Nicméné neni jiz monoténni.

Pro zajimavost je v grafu vykreslena i stejna zavislost pro primy dopad. Tyto simulace
byly provadény v dobé, kdy jsem se ucil kod LPIC++ ovladat. Jak bylo mozno ocekavat,
efektivita prenosu energie je velmi nizka. Nicméné charakter pribéhu této zavislosti je
odlisny, pro vyssi hodnoty charakteristické délky nabéhové hrany ucinnost deponovani

energie roste.

Tabulka 3.2: Zavislost ti¢innosti absorpce 7 charakteristické délce nabéhové hrany pro fixni
tthel dopadu laserového impulsu a = 0, 2. Uvedeny jsou i maximalni hodnoty elektront

E, a2 pro jednotlivé pripady.

L 0[] B keV]
0 039 1218
01 048 1783
0,2 0,55 1398
0,3 046 1434
0,35 0,37 1030
04 038 1003
045 0,38 1305
06 026 2214
0,7 024 1246
08 027 1254
0,9 0,28 929
1 028 1768

3.1.4 Shrnuti simulaci metodou particle-in-cell

Simulace metodou particle-in-cell byly provadény za tcelem urcit idedlni parametry la-
serového impulsu takové, abychom ziskali co mozna nejkvalitnéjsi spektrum elektroni
postupujici do chladnéjsi ¢asti terce. Veskeré simulace byly provedeny pro hlinik, domni-
vame se, ze zaveéry pro hlinik lze zobecnit i pro ostatni zkoumané materialy.

Kritériem pro stanoveni, jaké ze spektrum je nejkvalitnéjsi, byla tc¢innost prevodu
energie dopadajici laserové viny na energii deponovanou do terce. VSechny simulace pro-

2

béhly pro p-polarizovanou 186 fs laserovou vinu s obalkou ve tvaru funkce sin®s maximalni
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Obrazek 3.5: Zavislost t¢innosti absorpce na thlu dopadu pro fixni tthel dopadu o = 45°.

Pro zajimavost je pridana i stejna zavislost pro tthel dopadu 0°.

intenzitou 3,4x10'® W/cm?. Pro tuto vinu se jevi jako idedln{ tihel dopadu laserové viny
vici predni strané teréiku (39 £ 2)°a charakteristickd délka nabéhové hrany (0,2140,01).

Nicméné otazka, zda toto kritérium je nejspravnéjsi, je velmi opodstatnéna. Vzhledem
k cili této prace, tedy najit co mozna nejkvalitnéjsi zdroj fotont K-a, je tfeba uvazovat
i o mechanismu jejich generace. Je tfeba uvazit, Ze elektrony z pravého okraje spektra
prostoupi hloubéji do chladné oblasti terce a tak inicializuji vétsi mnozstvi interakénich
udalosti, mezi nimi i fotoionizaci.

K této okolnosti je treba ptihlizet. Bylo proto rozhodnuto, ze jako vstup pro simulace

Monte Carlo bude pouzito spektrum ze simulace s parametry
e thel dopadu a = 45°
o charakteristicka délka ndbéhové hrany L = 0,2.

Tvar tohoto spektra je znazornén v grafu na obrazku [3.6
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Obréazek 3.6: Elektronové spektrum pouzité jako vstup k simulacim Monte Carlo. Pa-
rametry: p-polarizovand 186 fs laserovd vlna s obdlkou ve tvaru funkce sin?s maximalni
intenzitou 3,4x10'® W /cm? dopadajici na ter¢ pod tthlem 45°, charakteristicka délka né-

béhové hrany je 0,2.
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3.2 Simulace transportu elektronti v chladné casti
terce pomoci kodu Monte Carlo PENELOPE

Simulace elektronového transportu laserového impulsu s pevnym tercem byly realizovany
pomoci kédu PENELOPE predstaveného v kapitole 2.2.4, Vypocty byly provedeny pro
rozlicné druhy tercti, diraz byl v souladu se zadanim prace kladen na materidly s vyssim
atomovym c¢islem.

Jednalo se tedy o terce z hliniku, médi, stiibra, zlata a uranu. Hlavni zkoumanou
zavislosti byla zavislost poctu vyzarenych fotoni K-« z predni strany terciku do vakua na
tloustce terce. Pro vSechny materidly bylo pouzito na vstupu stejné spektrum elektronii
ze simulaci particle-in-cell, zndzornéno je na grafu na obrazku 3.6

Vypocetni kéd poskytoval i jiné vystupy. V omezené mire byla vénovana pozornost
také fotoniim vyzarenych ze zadni strany terce. Pro kazdy material byla provedena cela
sada simulaci. Nejzasadnéjsi byla zavislost poc¢tu vyzarenych fotoni K-a na tloustce terce,
jednotlivé simulace tedy byly provedeny pro terce o sitce 1 pum, 5 pum, 10 pgm, 50 pm,
100 pm a 500 pm.

Pro vSechny tyto pripady byly provedeny tii rtizné druhy simulaci a to konkrétné
1. standardni simulace se zapoc¢tenim vsech uvazovanych srazek,

2. simulace bez zapocteni K-a fotonii, které vznikly vyzarenim z fotoionizovanych

atomi a
3. simulace bez zapocteni fotoelektrického jevu.

Pro kazdy material tak bylo provedeno celkem osmnéct simulaci. Vysvétleme si nyni
jednotlivé moznosti podrobnéji a podivejme se i na duvody, které vedly ke zkoumani
téchto situaci.

Ve vétsiné modela popisujicich radiaéni transport neni vliv fotoionizace zohlednén [24].
Obvykle se v totiz predpoklada, ze tento vliv je zanedbatelny. Toto je prokazano pro lehci
jak se budou pocty fotonit K-« lisit, pokud je vliv fotoionizace potlacen.

Byly uvazovany dva zptlisoby, jak tohoto dosdhnout. Jeden je pomérné razny, a to
naprosto zakazat fotoelektricky jev. Prakticky se toho docili tak, ze se v souboru, kde jsou
ulozeny fyzikalni vlastnosti uvazovaného materidlu vynuluji ii¢inné prurezy pro fotoefekt.

Nabizi se vsak prirozena otazka, neovlivnime-li timto nas systém prilis. Pti fotoelek-
trickém jevu foton interaguje s atomem c¢i iontem a pritom je vyzaren elektron. Pro nas
pripad je podstatné, ze takto uvolnény elektron mize inicializovat dalsi ionizacni udalost.
A tento fotoionizovany atom muze vyzarit jiny, tentokrat jiz charakteristicky foton. Lze

tedy ocekavat, pocet vyzarenych fotoni K-a pfi zapocteni fotoionizace bude vyssi.
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Problém s naprostym opomenutim fotoefektu tkvi v nasledujici skutecnosti. Pti foto-
elektrickém jevu totiz interagujici foton zcela zanikne. Toto ale neni fyzikalné relevantni,
bez nahrady by ze systému mizela energie.

Byl tedy navrZen jiny mechanismus, jak vliv fotoionizace potladit. Uéinné prifezy
fotoionizace se nijak neménily, zménil se ovsem simulac¢ni algoritmus. Pro atomy, které
byly fotoionizovany, byla zakazana deexcitace. Doty¢ny atom tedy zustal v excitovaném
stavu, charakteristicky foton nemohl nijak vzniknout.

Pted spusténim simulaci tedy bylo o¢ekavano nésledujici. Nejvétsi pocet vyzarenych
fotonti je oCekavan pro simulace se zapoctenim fotoionizace. Déle bylo predpokladano,
ze rozdil mezi dalsimi dvéma moznostmi se ukaze byt nepatrny. P¥i povoleni fotoefektu
mohou nékteré charakteristické fotony nepruzné interagovat a tim snizit svou energii a
prestat tedy byti charakteristickymi fotony. Pti celkovém zakazani fotoefektu toto nebez-
peci nehrozi. Z tohoto diuvodu bylo ocekavano, vice charakteristickych fotont vznikne pro
treti moznost nez pro druhou.

Vysledky simulaci poskytne jedna z nasledujicich podkapitol. Podivejme se ale nejprve

na to, jak byl kod zprovoznén.

3.2.1 Zprovoznéni kédu

Ko6d Penelope byl poskytnut s velmi podrobnou dokumentaci [26] a zhusténym tutorié-
lem. Samotné ovladani nebylo nijak komplikované, byly-li dodrzovany pokyny v téchto
dokumentech a také rady vedouciho prace. Samotnou simulaci zajistuje program vznikly
prekladem zdrojového souboru penmain.f. Pro samotny program je tfeba pripravit nékolik

vstupnich souborti. Podivejme se na né postupné.

Materialovy soubor

Nejprve bylo tfeba vygenerovat soubor, ve kterém budou zapsany charakteristiky uva-
zovaného materialu. K tomuto ucelu bylo tfeba prelozit gfortranem zdrojovy soubor
material.f. Vznikly program umoznoval tvorbu souboru s charakteristickymi vlastnostmi
rozlicné skaly materiala, a to jak homogennich latek, tak rozli¢cnych sloucenin. Program
je tfeba spoustét v adresari nadrazeném slozce pdfiles, kde jsou uloZeny ucéinné pri-
fezy pro ruzné interakce a jiné charakteristické vlastnosti pro jednotlivé prvky. Vystupem

programu je materidlovy soubor, ktery se poté pouzije na vstupu simulace.

Geometrie usporadani

Dalsim nutnym vstupem pro simulaci je soubor s geometrii. Vytvareni téchto soubori je
velmi dobre popsano v dokumentaci ke kodu Penelope, v nasem pripadé je vsak situace

velice snadné, nebot geometrie je prosta. Jedna se pouze o dvé roviny, mezi kterymi je
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material dle materialového souboru. Typicky vstupni soubor je predveden nize.

A sandwich target with infinite lateral extent

500 micron of material 1

0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000
SURFACE ( 1) Plane Z=0.00

INDICES=( 0, 0, 0, 1, 0)
0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000
SURFACE ( 2) Plane Z=0.05

INDICES=( 0, 0, 0, 1, 0)

Z-SHIFT=(+5.000000000000000E-01, 0) (DEFAULT=0.0)
0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000
MODULE ( 1) Solid foil

MATERIAL( 1)

SURFACE ( 1), SIDE POINTER=(+1)

SURFACE ( 2), SIDE POINTER=(-1)
0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000
END 0000000000000000000000000000000000000000000000000000000

Nuly znamenaji komentare. Zadefinuji se dvé rtizné roviny a vyplni se, Ze mezi nimi
bude materidl ¢. 1.
gview2d a gview3d, které umi tyto geometrie vykreslovat. Nicméné pro pripad této prace

to ani neni nutné.

Vstupni spektrum elektroni

Pro simulaci Monte Carlo bylo na vstupu pouzito nejlepsi spektrum elektronti ze simulace
PIC. Bylo vsak tieba predpracovat vystup z programu LPIC do formy pozadované kédem
Penelope. Vystup z programu LPIC byl prosty, textovy soubor se ¢tyrmi sloupci, v prvnim
sloupci byl ¢as prekroceni vystupni roviny, v dalsich sloupcich t¥i slozky vektoru rychlosti
jednotlivych elektronti. Bylo tedy k dispozici rychlostni spektrum.

Vypocetni kod Penelope pozadoval jednak energetické spektrum, jednak i forma vstup-
niho souboru byla odlisna. Byl proto vytvoren jednoduchy skript pro Matlab, ktery je

vypsan nize.

1=load (’maxw-bc’);

ux=1(:,2);
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uy=1(:,3);

uz=1(:,4);
ene=511000. 0% (sqrt (1+ux.2+uy.2+uz.2)-1) ;

fid = fopen(’psf.dat’,’w’);

uu=1./sqrt (ux.2+uy.2+uz.2);

j=find(ene>=2000.0) ;

for i=1:length(j),

fprintf(fid,’ 1 %6.5E 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00 ...
%6.5E %6.5E %6.5E 1 1 0001\ n’,...

ene(i), uz(i).*xuu(i), uy(i).*uu(i), ux(i).*uu(i));
end;

fclose(fid);

Pro nas pripad je podstatna formule

E[eV] ~ 511000 ( 1+ iui[c] - 1) (3.3)

prevadéjici rychlostni slozky jednotlivych elektront na jejich energie. Konstanta m.c? =

511000 [eV] udava klidovou hmotnost elektronu v elektronvoltech. Jednotlivé slozky rych-
losti pod odmocninou jsou vyjadreny v jednotkach rychlosti svétla.
Energie jednotlivého elektronu je tedy ulozena v proménné ene. Nasledujici tii hodnoty

predstavuji t¥i slozky jednotkového vektoru ve sméru pohybu vylétnuvsiho elektronu.

Samotny vstupni soubor pro kéd Penelope

Simula¢ni program, v nasem pripadé pojmenovan jednoduse penmain, se spoustén s jednim
vstupnim argumentem. Argumentem bylo jméno vstupniho souboru, necht se vstupni

soubor jmenuje napt. vstup.in. Spusténi simulace se tedy provedlo ptrikazem
./penmain < vstup.in

Podivejme se nyni podrobnéji na strukturu pouzivaného vstupniho souboru. Typicky
vstupni soubor je predstaven nize. Boudou okomentovany pouze nékteré podstatné para-

metry.

»»»» Source definition.

SKPAR 1 [Primary particles: 1=electron, 2=photon, 3=positron]
SENERG 2e5 [E bin: lower-end and total probability]

SPOSIT 0 0 0 [Coordinates of the source]

SCONE 0 0 0 [Conical beam; angles in deg]
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»»»» Input phase-space file (psf).

IPSFN psf.dat [Input psf name, up to 20 characters]

IPSPLI 50 [Splitting number]

WGTWIN 1.0e-5 1.0e5 [Weight window, RR & spl of psf particlesl]
EPMAX 1.3e7 [Maximum energy of particles in the psf]

»»»» Material data and simulation parameters.
MFNAME Au.mat [Material file, up to 20 chars]
MSIMPA 5e2 5e2 5e2 0.1 0.1 5e2 be2 [EABS(1:3),C1,C2,WCC,WCR]

»»»» Geometry definition file.

GEOMFN foil.geo [Geometry file, up to 20 chars]

»»»» Emerging particles. Energy and angular distributions.
NBE 1e3 1e5 300 [Energy window and no. of bins]
NBANGL 45 18 [No. of bins for the angles THETA and PHI]

»»»» Job properties

RESUME dump.dmp [Resume from this dump file, 20 chars]
DUMPTO dump.dmp [Generate this dump file, 20 chars]
DUMPP 60 [Dumping period, in sec]

NSIMSH 2e10 [Desired number of simulated showers]
TIME 2e9 [Allotted simulation time, in sec]

END [Ends the reading of input data]

Parametry IPSFN a IPSPLI jsou pro nas pripad obzvlasté dilezité, prvni parametr

urcuje adresu elektronového vstupniho souboru, druhy stanovi, kolikrat se ma jednotlivy

elektron pouzit pro simulaci. Parametry MFNAME a GEOMFN se ptaji na adresy materialového

vstupniho souboru a souboru s geometrii usporadani.

Parametr NBE nastavuje minimalni a maximalni energii fotonu, jaké se ma zapsat do

vystupu a také pocet jednotlivych intervalii mezi témito dvéma okrajovymi hodnotami.

Na zavér je jesté mozno zminit parametr TIME, tedy pridéleny cas k vypoctu. Tento

cas ale ménén nebyl.

Po kratsim testovani se podarilo vSechny parametry vhodné nastavit a bylo zapocato

se systematickym spousténim jednotlivych simulaci.
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Jednotlivé simulace trvaly priblizné deset hodin, také v zavislosti na vykonu jednotli-
vych pocitaci v UNIX Labu.

3.2.2 Zpracovani dat

Po dobéhnuti simulace se v pracovnim adresari vytvorilo nékolik vystupnich soubort.
V provedenych simulacich jsem nechéaval vypisovat pouze energetickd a uhlova spektra
elektronti, fotonil a pozitronii na predni a zadni sténé chladnéjsi ¢asti terce.

Ve zpracovani vysledku jsme se v souladu se zadanim prace omezili na fotonova spek-
tra, a to hlavné na predni strané terce.

Tyto vystupni soubory méli velmi jednoduchou strukturu. Ve tfech sloupcich byly
postupné energii, ¢etnost vyskytu fotont oknu prislusejicimu této energii a smérodatna
odchylka urceni.

Vykreslovani energetickych spekter bylo vzhledem k jejich velkému mnozstvi zauto-
matizovano sestavenim jednoduchého skriptu.

Pro ukazku zde uvedme priklad, jak se vykresli jednotlivé spektrum v Matlabu:

£
Q
Q= cell2mat(Q);
fclose(f);
x14=Q(:,1);
y14=Q(:,2);
plot(x14,y14)

fopen(’B02/energy-ph-trans.dat’);

textscan(f, ’Yn’%nkn’, ’commentStyle’, ’#’);

Syntaxe je velmi snadné, otevie se soubor s daty, ve druhém radku se otevre pole, kam
se ulozi jednotlivé sloupce, pricemz se ignoruji radky zacinajici na #. Ve tretim sloupci
se pole prevede na matici a potom se uz jenom graf vykresli.

Pro ilustraci se nyni podivejme na typické spektrum a na ném si vysvétleme postup
dalstho zpracovani.

Na obrazku je vykresleno typické spektrum ze simulaci. Cilem préce bylo zkoumat
hlavné charakteristické fotony z cary K-a. VInové délky a energie téchto charakteristickych
fotont jsou uvedeny v tabulce [I.1] Nejprve bylo tedy tfeba tuto ¢ary ¢i ¢ary identifikovat.
Poté se jednoduse spocital pocet vyzarenych fotont jako plocha trojihelniku pod grafem.

Pro rizné pripady se poté provedlo vzajemné porovnani.

3.2.3 Predstaveni vysledkt

Vzhledem k velkému poctu spekter zde nebudou uvedeny vsechny, ale pouze ilustrativni

priklady. Celkem bylo provedeno devadesat simulaci, pricemz u kazdé byla zkouméana
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Obrazek 3.7: Typické spektrum ze simulaci Monte Carlo. V tomto konkrétnim pripadé se

jedna o zlatou folii Sirokou 500 pm, vystup na predni strané terce.

spektra vyzatena zpét i za terc. Podivejme se na porovnani celkového poctu vyzarenych

charakteristickych fotonii pro jednotlivé materidly.

Celkovy pocet vyzarenych charakteristickych fotoni Porovnani mezi jednotli-
vymi elementy je graficky znazornéno na obrazku na typickém prikladu 50um terce.
Pro stribro, zlato i uran je celkovy pocet fotoni K-a dan jako soucet obou ¢ar dubletu.

Prvky jsou serazeny zleva podle svého protonového cisla, nicméné zadna zavislost
na tomto parametru vypozorovat nelze. Nejvice fotonti bylo pozorovano pro hlinik. Pro
sttibro bylo vypocteno vétsi mnozstvi fotont nez pro meéd. Ocekavany pocet fotonii pro
zlato a uran je jiz fadové mensi.

Zajimavym pozorovanim je rozdil v poméru mezi poc¢tem charakteristickych fotont
vyzarenych ze predni a ze zadni strany 50um terce pro rtzné prvky. Nasledujici tabulka
obsahuje poméry mezi poctem fotonu vyzarenych ze zadni strany terce ku poctu fotont

vyzarenych ze predni strany terce pro jednotlivé ¢ary riznych prvki.

Prvek K-oq K-as
hlinik 13%

meéd 56%

stifbro 41% 36%
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PoCet vyzarenych fotonu pro riizné prvky

1,4E+16

1,2E+16

1,0E+16

W zpét
M skrz

8,0E+15

N [cm?]

6,0E+15

4,0E+15

2,0E+15

0,0E+00

Obréazek 3.8: Pocet vyzarenych charakteristickych fotontt K-a pro jednotlivé materialy.
Porovnani bylo provedeno se stejnym elektronovym spektrem na vstupu (viz obrazek (3.6)

pro terce o sifce 50 pm.

zlato 59% 68%
uran 76% 59%

Pozoruhodny je zejména tento nizky pomér u hliniku. Pro ostatni materidly je i na
zadni strané vyrazné vyssi mnozstvi vyzarenych fotonti. Souvisi to zejména s energiemi
vyzarenych fotont, u hliniku jsou fadové nizsi (viz tabulka , u stribra pocet fotont
pronikajicich na druhou stranu terc¢e pro zménu snizuje vysoka brzdné sila.

Vybrany priklad byl pouze ilustrativni, byla zvolena stfedni vySetfovana tloustka terce.
Uvedme pouze nasledujici pozorovani: pro tlustsi terce proniklo u kazdého materialu méné
charakteristickych fotoni na zadni stranu, u tencich terct vice, u 1um médéného terce

bylo dokonce vyzéatreno ze zadni strany o 30 % vice charakteristickych fotonu K-a.

Zavislost na tloustce terce pro jednotlivé materidly Zavislost na tloustce terce je
pro touto praci patrné nejzasadnéjsi. Jednim z hlavnich cilti préce bylo zjistit, jak Siroky
terc¢ik poskytne nejvétsi mnozstvi vyzarenych charakteristickych fotont K-a.

Pomérné detailni odpovéd na tuto otazku nabizeji grafy na obréazcich a Jsou
v nich v uvedeny zavislosti poc¢tu charakteristickych fotoni K-a vyzarenych ze predni,
resp. ze zadni strany terce na Sitce terce pro jednotlivé zkoumané materidly. Méjme v pa-
trnosti, Ze hodnoty na vodorovné ose jsou vynaseny v logaritmickém meéritku. Jednotlivé
body oznacuji vysledky jednotlivych simulaci, tyto jsou spojeny mezi sebou linearni funkei,

aby se timto zvysila prehlednost grafu.
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Zavislost poctu vyzarenych fotoni K-a ze predni strany terce na Sirce terce
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Obrazek 3.9: Zavislosti poctu vyzarenych fotoni K-« ze predni strany terce na Sitce terce
pro ruzné materialy. Jednotlivé barvy znamenaji rizné vypocty vzhledem k zapocitani

druhotné fotoionizace.
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Vénujme se nejprve pouze prvni skupiné graft (zavislost poctu fotoni K-« vyzarenych
ze predni strany terce zpét na obrazku a omezme se nejprve pouze na hodnoty vyne-
sené cervené. Pro kazdy pripad totiz byly provedeny tii rizné simulace za ti¢elem zkoumani
vlivu fotoionizace. Cervené body nabizeji takové simulace, kde byl vliv druhotné fotoio-
vyzarenych fotont.

Pozorujeme, ze zavislosti mivaji podobny prubéh pro vSechny materialy. Postupujeme-
li od tencich terct k Sirsim, pozorujeme setrvaly vzestup poctu vyzarenych charakteristic-
kych fotoni. Od urcité hranice vsak jiz vzestup ustava a nastava saturace. Zvysujici sitka
terciku pak jiz nema vliv na pocet vyzarenych charakteristickych fotont.

Je to logické. Jednak se vstupni elektrony zastavi jesté drive, nez se tak hluboko do
terce dostanou, jednak klesa pravdépodobnost, ze se fotony vzniklé v zadni strané terce
proniknou skutec¢né zpét ven z terce.

Pokusme se nyni stanovit idealni tloustky tercikii pro jednotlivé materialy. Nema ale
smysl usuzovat na presné hodnoty, jelikoz pro kazdy material je k dispozici pouze Sest
bodt a tyto jsou s to poskytnout pouze orientacni odhad. Déle je tfeba samotny termin
idealni tloustka terc¢iku brat s rezervou. SpiSe se jedna o takovou hranic¢ni tloustku, od
které jiz neméa smysl terc¢ dale rozsitovat. Pti vétsich tloustkach je mozno povazovat tercik
za polonekonecny. Znovu je tfeba poznamenat, ze tyto vSechny tyto hodnoty byly vyset-
rovany pouze pro konkrétni vstupni spektrum elektronti, nejlepsi spektrum ze simulaci
particle-in-cell (viz

Pro hlinik, méd a sttibro je mozné stanovit tuto idealni sitku na ptiblizné 50 pm, pro
pro tyto materidly vykazuji neustéale rostouci charakter. Bylo provedeno jesté nékolik malo
kratsich simulaci, je tvrdit, Ze pro zlato a uran je tato idedlni tloustka mezi 500 ym a 1
mim.

Zminme se nyni jesté kratce o zavislosti po¢tu charakteristickych K-« fotonech vyzare-
nych ze zadni strany terce na tloustce terce. Tyto zavislosti jsou pro jednotlivé materidly
graficky znézornény na obrazku [3.10] Simulace se zapoctenim vSech uvazovanych srazek
jsou opét vykresleny c¢ervenou barvou.

V téchto pripadech samoziejmé zavislosti nemaji monoténni charakter, nybrz pro
kazdy materidl existuje pro konkrétni vstupni spektrum urc¢itda idedlni tloustka terce.
V tomto pripadé je slovo idedlni ve jméné této veliciny bezesporné a logické. Aby do-
slo k vyzareni fotonu ze zadni strany terce, je tfeba, aby vstupni elektron excitoval atom
uvnitt terce, tento atom aby ptesel opét do zakladniho stavu vyzarenim charakteristického
fotonu a tento vyzareny foton doputoval k opacné strané terce.

Béhem cesty vstupni elektron i vystupni foton mohou podstupovat rtizné srazky, pti

kterych obecné ztraceji energii. PTi velmi Sirokém terc¢iku jednoduse neni Sance, aby se
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vystupni foton dostal az k zadni strané terce, pti prilis iizkém terci zase vstupni elektron
muze proletét celym terc¢em, aniz by inicializoval jedinou ionizac¢ni udalost.

Pro hlinik, méd a stribro tedy plati, ze nejvice charakteristickych fotont K-« se vyzari
ze zadni strany terce, je-li ter¢ priblizné 10 pum Siroky. V pripadech zlata a uranu je pak
tato hodnota vyssi, je to vice nez 100 pm.

Zavery pro predni z zadni stranu jsou prehledné shrnuty v tabulce [3.3]

Tabulka 3.3: Idealni sitka terce pro vstupni spektrum elektronii pro jednotlivé mate-

rialy

material predni strana zadni strana

hlinik 50 pm 10 pm
méd 50 pm 10 pm
stribro 50 pm 10 pm
zlato 500 pm — 1 mm > 100 pm
uran 500 pm — 1 mm > 100 pum

Vliv fotoionizace Jednim z cili prace bylo zkoumat vliv druhotné fotoionizace atomi
na pocet vyzarenych charakteristickych fotonii K-« a na tvar spekter obecné. Bylo znamo,
ze pro leh¢i materialy je mozno tento vliv zcela zanedbat a je mozné vytvaret rizné modely
radiacniho transportu, aniz by se uvazovaly druhotné vzniklé charakteristické fotony [24].
Otézkou hodnou zkoumaéani tak zustalo, zda-li je mozno pokracovat ve zobecnovani i pro
materidly s vyssim atomovym cislem, pripadné jak velké chyby bychom se byli dopustili,
byli-li bychom si takto poc¢inali.

Pro kazdy material a kazdou tloustku terce byly provedeny celkem tii simulace s ohle-
dem na zkoumadni vlivu fotoionizace. Zustanime stale u grafi na obrézcich a a
vénujme se tentokrat vsem zavislostem v jednotlivych grafech.

Cervené hodnoty predstavuji uplné vysledky p¥i zapocteni vSech srazek, zelené hod-
noty ukazuji pocet charakteristickych fotonti pti vynechani téch vzniklych vyzarenim
z atomu, které byly ionizovany pravé fotoelektrickym jevem. Modré hodnoty predstavuji
vysledek simulace bez uvazovani fotoelektrického jevu.

Dle oc¢ekavani simulace potvrdily, ze pro leh¢i materidly nehraje druhotna fotoionizace
vyznamnou roli. Pro hlinik a zafen{ ze zadni strany terce se vysledky lis{ nanejvyse o 1,5%,
coz muzeme pokladat za uspokojivy souhlas, uvazime-li mnohem vétsi chybu urceni.

U médi je situace podobnd, pro vétsinu hodnot se vysledky lisi nanejvyse o 10%,
je tam ale i vyjimka, a to takova, ze pri zamezeni fotoefektu vzroste pocet vyzarenych
charakteristickych fotoni K-a u 5um tercée o vice nez 40%. Takovy vysledek se tézko

interpretuje. Patrné doslo k néjaké chybé uz pri spusténi simulace.
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Pro sttibro, zlato a uran se vliv druhotné fotoionizace projevuje mnohem vyraznéji,
nejvyraznéji pro zlaté terce. D4 se Tici, ze pro Sirsi terce je fotoionizace dominantnim
zdrojem charakteristického K-a zareni. Pro uzsi terce je naopak vliv pouze nepatrny.
Toto je mozno vysvétlit tak, ze vyzarené fotony vyleti ihned z terce ven, aniz by stacili
inicializovat byt jedinou ionizac¢ni udalost.

Prehledné vliv fotoionizace zachycuje tabulka [3.4] a stejna zavislost je graficky znazor-

néna na obrazku B.11l

Tabulka 3.4: Zkoumani vlivu fotoionizace: pomér mezi poctem charakteristickych fotonu
K-a vyzéarenych ze predni strany terce bez zapocteni fotoionizace a pri zapocteni vsech

uvazovanych srazek pro jednotlivé materialy a tloustky terc

hlintk méd stribro zlato uran

0,97 095 1,02 0,00 0,98

5 0,99 149 097 0,54 0,99

10 099 1,09 082 0,70 0,75
50 1,02 093 0,72 046 0,55
100 1,00 094 0,78 0,20 0,57
500 1,01 091 0,75 0,24 0,51

3.2.4 Shrnuti vysledka simulaci radiacniho transportu

Simulace metodou Monte Carlo byly provadény jednak za ticelem zjistit pocet vyzarenych
charakteristickych fotontt K-a pro jednotlivé uvazované materidly a pro kazdy materidl
pokud mozno uréit idedlni sitku terce, jednak i zkoumat vliv druhotné fotoionizace na
intenzitu generovaného rentgenového zareni pro materialy s vyssim atomovym c¢islem.

Jako vstup do téchto simulaci poslouzilo spektrum elektront vypocitané kédem particle-
in-cell, které je vykresleno na obrazku [3.6|

Mezi hlavni vysledky patii zavislosti poctu vyzarenych charakteristicky fotoni K-« ze
predni strany terce na tloustce terce na obrazku Pro kazdy material bylo provedeno
celkem Sest simulaci, pro terce o sitkdch 1 pgm, 5 pm, 10pum, 50 pm, 100 gm a 500 pm.
Projevil se typicky charakter téchto zavislosti, tedy pro nizsi hodnoty setrvaly vzestup,
pro vyssi hodnoty pak saturace.

Pro hlinik, stiibro a méd pocet vyzarenych K-« fotont ze predni strany zac¢ina satu-
rovat od priblizné 50 pum, pro zlato a uran je tato hranice az nad 500 pm.

Jinym zajimavym vysledkem je potvrzeni vlivu fotoionizace na pocet charakteristic-
kych K-a fotonil pro materidly s vyssim atomovym c¢islem. Pro hlinik je tento vliv zcela

zanedbatelny, pro méd je jiz patrny a pro tézsi prvky je jiz velmi vyrazny a da se Tici, ze
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Obrézek 3.11: Zkoumani vlivu fotoionizace: pomér mezi poctem charakteristickych fotont
K-a vyzarenych ze predni strany terce bez zapocteni fotoionizace a pii zapocteni vsech

uvazovanych srazek pro jednotlivé materidly a tloustky terca.

treba pro zlato je fotoionizace a naslednd deexcitace dominantnim zdrojem charakteris-

tickych fotont.

3.3 Shrnuti vysledkt

Simulacemi uzitim metod particle-in-cell a Monte Carlo byla zkouména interakce krat-
kého laserového impulsu s pevnym tercem. Jako typicky laserovy impuls byla zvolena
p-polarizovand vlna s maximalni intenzitou 3,4x10'® W /cm?. Délka impulsu byla 187 fs.
Jako materialy terce byly uvazovany hlinik, méd, stiibro, zlato a uran.

Simulace metodou particle-in-cell mély za cil urcit nejvhodnéjsi usporadani a tak maxi-
malizovat vytézek rychlych elektront vytvorenych v chladné ¢asti terce. Vsechny simulace
byly provedeny kédem LPIC++. Byl zkoumam pouze hlinik, spektra pro ostatni prvky
jsou povazovany za podobné, dalsi simulace pro né se neprovadély.

Bylo zvoleno nejvhodnéjsi elektronové spektrum, které poslouzilo jako vstup do simu-
laci metodou Monte Carlo. Laserova vina dopada na ter¢ pod tihlem 45°a charakteristicka
délka nabéhové hrany je 0,2. Pro tyto parametry se v materidlu deponuje az 58% energie
z laserového impulsu.

V simulacich Monte Carlo byly zkoumany pocty vyzarenych charakteristickych fotont

K-a pro rizné materialy a rizné sitky terce. Pro nase parametry je mozno pro nasi vinu
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napi. u hliniku o¢ekévat fadové 1016 charakteristickych fotont na étvereéni metr na predni
strané terce sirokého 100pum.

Byl prokazan také velky vliv druhotné fotoionizace atoml na pocet vyzarenych cha-
rakteristickych fotoni K-« pro prvky s vyssim atomovym cislem. D4 se fici, ze pro zlato

je fotoionizace a naslednéd deexcitace dominantnim zdrojem charakteristického zareni.
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Zaver

Predkladana prace se zabyva studiem vzniku zareni K-a po interakci kratkych laserovych
pulst s pevnym terc¢em a néaslednou numerickou simulaci tohoto fenoménu. Zvlastni diraz
je kladen na materialy s vysokym protonovym c¢islem.

V prvni ¢asti prace byly vysvétleny procesy vedouci ke vzniku charakteristického za-
reni. Zkratkovité lze shrnout, Ze po dopadu laserové viny vznika na predni strané tercik
tenka vrstva horkého a hustého plazmatu, kde mimo standardnich tepelnych elektronii
vznikaji i rychlé elektrony o energiich v tadt stovek kiloelektronvoltl i vyssich. Rychlé
elektrony pronikaji do chladné ¢asti terce a inicializuji rizné interakce, mezi které patti
i ionizace vnitinich slupek atomt v materidlu. Vnitini slupky jsou velmi rychle obsa-
zeny, jednim ze zptusobu je preskoceni elektronu z vyssi vrstvy nizZe spojené s vyzarenim
charakteristického fotonu.

Simulace byla rozdélena do dvou krokt. Nejprve byly metodou particle-in-cell uzitim
kédu LPIC+4 modelovany procesy po dopadu laserové viny na povrchovou vrstvu terce.
Byla vyzkoumana idealni konfigurace laserového systému z hlediska co mozna nejvyssi
depozice energie dopadnuvsiho impulsu do materidlu.

Spektrum elektronii jako vystup z této nejlepsi simulace bylo poté pouzito jako vstup
do navazujictho vypoc¢tu metodou Monte Carlo, zabyvajiciho se transportem rychlych
elektronti chladnéjsi ¢asti terce. Vypocet byl proveden vyuzitim kédu PENELOPE. Jako
vystup byla zkouméana fotonova spektra ze predni i zadni strany terce pro terce z hliniku,
meédi, stiibra, zlata a uranu.

Podivejme se nyni na typické vysledky simulaci. Pti dopadu kratké intenzivni laserové
vlny (maximaln{ intenzita 3,4x10'® W /cm?, délka impulsu 187 fs) je idedlni tihel dopadu
laseru (3942)°a charakteristickd délka nabéhové hrany (0,214+0,01). Za takovychto pod-
minek lze u 50u tercée z hlinfku ocekavat fadové 106 vyzaienych fotoni K-a, u médi a
stfibra je to o fdd méné a u zlata a uranu dokonce o dva rady méné. Zavislost poctu vyza-
renych fotonu ze predni strany terce ma ocekavavany prubéh, po pocateénim ristu nastava
u vsech materialti saturace a pro sitky nad 500 um jiz lze obvykle hovorit o nekonecné
sirokém terci.

Mezi hlavni vysledky patti zejména prokazani signifikantniho vlivu druhotné fotoioni-
zace na celkovy pocet vyzarenych charakteristickych fotontt K- pro materialy s vysokym

protonovym ¢islem. D& se prohlasit, ze pro dostatecné siroké zlaté terce je tato druhotné
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fotoionizace dominantnim zdrojem charakteristického zareni a opomenuti zohlednéni této
interakce by znamenalo vyrazné zneptesnéni vysledki.
Oproti tomu pro hlinik, tedy typicky prvek s nizkym protonovym ¢islem 1ze druhotnou

fotoionizaci s klidem zanedbat.
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