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in der Koma von Kometen
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Michael Heyl






Chemical Reactions of Suprathermal Hydrogen Atoms in Cometary Comae

Photodissociation of H,0 molecules in cometary comae creates suprathermal
hydrogen atoms with kinetic energies in the eV range. Other sources for
hot hydrogens, such as collisions of solar wind and pick-up ions with
gaseous coma constituents or the charge neutralization of these ions
contribute only a few percent. The preferential reaction of H atoms with

H,0, OH and CH, is hydrogen abstraction to form HO, O, CH4 and H,.

Energy dependent cross sections for the hot reactions are obtained via an
inverse Laplace transformation from thermal reaction rates. This new
approach to non-equilibrium kinetics is valid in the region of the
reaction threshold energies. It enables to calculate reaction rates for

hot atoms with eV energies.

Spatial and energy distribrution of the hot hydrogens in the coma are
calculated by two models: a) the vector model of Festou, based on a
linear expansion of hydrogen, and b) a Monte-Carlo simulation which
accounts for changes in direction and velocity due to collisions. The
results obtained via the two independent approaches on the basis of data
for P/Halley differ by only 20Z. For further calculations, the vector
model lends itself to describe the distribution of energetic atoms in the

coma in a simple and effective way.

A density maximum of hot H atoms is observed at distances from the
nucleus of 100 to about 1000 km. In this region the H-abstraction for H,0
amounts to _about 152, for CH, to 40zZ, and for OH to max. 60 of the
respective photodissociation rate. In particular, the production of CH,
radical by H-abstraction is by a factor of 3 higher than that by photo-
. dissociation. Suprathermal reactions, thus, provide a significant contri-
bution to the destruction of molecules in the inner coma where the gas
density is high. In particular the destruction of H,0 by hot hydrogen is
higher by a factor of 1.5 than that by all other thermal ion molecule
reactions. This demands consideration of suprathermal reactions when

modelling coma chemistry.
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1. Einleitung und Problemstellung

Nach derzeitigem Erkenntnisstand bestehen Kometen im wesentlichen aus
einem Konglomerat von locker gepacktem Wassereis und Staub. Dies wurde
bereits von Whipple [1950] in seinem Modell des "schmutzigen Schnee-
balls" postuliert und fand eine Bestdtigung anhand von MeBergebnissen
beim Vorbeiflug der Sonde GIOTTO am Kometen Halley im Jahr 1986.

Bei Anniherung eines Kometen an die Sonne tritt dieser in Wechselwirkung
mit der solaren Photonenstrahlung und dem Uberwiegend aus Protonen und
Elektronen bestehenden Sonnenwind [Biermann 1951]. Die oberen Schichten
des Kometenkerns werden aufgeheizt und die beim Ausgasen ffeigesetzten
Stoffe bilden zusammen mit dem mitgerissenen Staub die Kometenkoma. Die
Molekiile der Koma unterliegen primdr der Photodissoziation, Photoioni-
sation und der Umladung bei StdBen mit den Sonnenwindprotonen. Dabei
entstehen Atome und Ionen sowohl mit thermischen Energien (0.025 eV
~ 300 K) als auch hBherenergetische (suprathermische, heife) Teilchen
mit Energien bis zu einigen eV. Chemische Reaktionen dieser Teilchen mit
den Komamolekillen fllhren neben den thermischen Ionen-Molekillreaktionen
zu einer Modifikation der Zusammensetzung der Koma. Bisherige Arbeiten
zur chemischen Modellierung der Kometenkoma stlitzen sich aber fast aus-
schlieBlich auf thermische Reaktionen von Ionen mit Molekiilen. Zu den
Konsequenzen von Reaktionen heifer Ionen oder Atome mit dem Komagas
gibt es hingegen praktisch keine Untersuchungen [Huebner 1990], obwohl
heiBe Reaktionen zu besonderen Endprodukten ftthren kinnen, die bei
thermischen Reaktionen aus energetischen Grunden nicht mbglich sind.
Daher wird in der vorliegenden Arbeit untersucht, welche Bedeutung den
heiBen chemischen Reaktionen in der Kometenkoma beizumessen ist, und
welche zusHtzlichen und mdglicherweise unerwarteten Effekte gegeniber
thermischen Ionen-Molekiilreaktionen bezliglich der Komazusammensetzung zu

erwarten sind.

Uberwiegender Bestandteil der Koma ist das Wassermolekll, welches zu-
gleich eine der grtBten Photodissoziationsraten von allen in der Koma
anzutreffenden Molekllen aufweist. Daher ist das bei der Photodissozia-
tion von Wasser gemiB H,O0 + Photon = OH + H * mit einer mittleren Ener-

* Der Pfeil symbolisiert "suprathefmisch“ und wird im weiteren stets fur

‘heiBe Atome verwendet.



gie von 1.75 eV freigesetzte Wasserstoffatom das dominierende heile
Teilchen in der Kometenkoma. Die chemischen Reaktionen des heiBen Was-
serstoffs mit den Komamolekiilen haben zumeist deren Zerstdrung durch
Wasserstoffabstraktion zur Folge (AH + Ho A+ H,). Die Ergebnisse der
heiBen Wasserstoffreaktionen unterscheiden sich deshalb nur wenig von
denen einer Photodissoziation. Aus diesem Grund liegt der Schwerpunkt
dieser Arbeit auf einem quantitativen Vergleich zwischen der Photolyse
von Komamolekiilen und ihrer Zerlegung durch heiBen Wasserstoff uber
Wasserstoffabstraktion, d.h. es interessierte, in welchem Verhdltnis
diese beiden Prozesse beziiglich der Gesamtvernichtung der Molekiile
stehen. Dieser Vergleich wurde ftir das Wassermolekil Hp0, sowie fur
Methan CH, und fur das Hydroxyl-Molekil OH durchgefthrt. Eine Abschit-
zung hat gezeigt [Heyl et al. 1989, 1990], daB fur diese Moleklile die
Zerstbrungsrate durch Wasserstoffabstraktion in der gleichen GrbtBen-
ordnung liegt wie die Photodissoziationsrate, und daB daher beide Pro-

zesse miteinander konkurrieren konnen.

Die quantitative Beschreibung der H-Abstraktion setzt die Kenntnis der
Dichte und der Energieverteilung des heiBen Wasserstoffs sowie der
energieabhiingigen Reaktionsquerschnitte der zugrunde liegenden Reaktio-
nen voraus. Da sich der heiBe Wasserstoff nicht im thermischen Gleichge-
wicht mit den Molektilen der Kometenkoma befindet, darf die Ausbeute der
chemischen Reaktionen nicht mit thermischen Reaktionsraten berechnet
werden. Stattdessen sind die Reaktionsraten in Kenntnis der energieab-
hingigen Reaktionsquerschnitte und der exakten Energieverteilung der
heiBen Wasserstoffatome zu bestimmen. Die Querschnitte kdnnen aus ther-
mischen Reaktionsraten abgeleitet werden. Die Dichte und die Energiever-
teilung werden mit zwei verschiedenen Methoden bestimmt: zum einen mit
dem Festou’schen Vektormodell, welches von einer stoBfreien und daher
geradlinigen Ausbreitung des Wasserstoffs in der Kometenkoma ausgeht,
zum anderen durch Monte-Carlo-Simulation. Letztere ist das adiquate
Verfahren zur Beschreibung des Wasserstoffs, der beim Durchqueren der
Koma durch StBBe starken Richtungsinderungen und variablen Energiever-

lusten unterworfen ist.

Die Photodissoziation von Wasser stellt die primiire Quelle von heiBem
Wasserstoff dar. Ein weiterer Beitrag ergibt sich aus der dissoziativen
Rekombination von Molekilionen, die Wasserstoff freisetzen. Energeti-

scher Wasserstoff kann aber auch durch StdB8e der Sonnenwindprotonen



sowie der vom Sonnenwind eingefangenen kometaren Ionen (pick-up Ionen)
mit den Komamolekiilen erzeugt werden. Die Sonnenwindprotonen besitzen
eine Energie von etwa 1 keV, die pick-up Ionen weisen Energien von
mehreren 10 bis 100 keV auf. Entsprechende Energien besitzen die  bei
Ladungsaustausch der Protonen mit den Komamolekiilen erzeugten schnellen
Wasserstoffatome bzw. die bei Umladung von pick-up Ionen entstehenden
Neutralen. Diese hochenergetischen Atome und Ionen ktnnen zwar selbst
keine chemischen Bindungen eingehen, durch StoBdissoziation von Koma-
molekiilen (in erster Linie H,0) aber eine betrdchtliche Zahl von sekun-
diren heiBen Wasserstoffatomen erzeugen. 2ur Berechnung der Dichte der
sekunddren Wasserstoffatome wird das Computerprogramm MARLOWE verwendet,
das speziell zur Berechnung von Ionenimplantationseffekten in Fest-
kdrpern konzipiert wurde [Robinson und Torrens 1974]. Mit diesem Pro-
gramm kann die Zahl der erzeugten sekundiren Wasserstoffatome bei StbBen
der energiereichen Teilchen mit Wassermoleklilen n#herungsweise bestimmt
und der Beitrag der Sekunddren zur Gesamtdichte des heiBen Wasserstoffs

abgeschitzt werden.

Die Berechnung der Dichte und Energieverteilung des heillen Wasserstoffs
wird in dem aus chemischer Sicht relevanten Abstandsbereich von einigen
10 km bis maximal 20000 km Entfernung vom Kometenkern durchgefithrt. Seit
dem Vorbeiflug der europiischen ESA-Sonde GIOTTO am Kometen Halley im
Mirz 1986 liegt umfangreiches Datenmaterial unter anderem zur chemischen
Zusammensetzung der Koma von Halley bis zur Entfernung von einigen 100
km vom Kometenkern vor. Die in die Rechnungen zum Festou’schen Vektor-
modell und zur Monte-Carlo-Simulation eingehenden Parameter stlitzen sich
deshalb auf MeBergebnisse von GIOTTO.



2. Kometen
2.1 Der Ursprung der Kometen

Die Genese der Kometen ist bis heute ungekldrt. Es gibt aber wichtige
Hinweise dafir, daB die Kometen ein fester Bestandteil des Sonnensystems
sind und sie sich zeitgleich mit den Planeten vor etwa 4.6 Milliarden
Jahren aus dem Gas/Staub-Gemisch der solaren Akkretionsscheibe gebildet
haben:

a.) Durchlduft die Erde Raumgebiete, die zuvor von einem Kometen
durchquert wurden, treten in der Erdatmosphdire geh#uft Meteorschauer
auf, die mit kometarem Staubmaterial in Verbindung gebracht werden
kdnnen. 1In der Stratosphire der Erde aufgefangene Staubteilchen
(Brownlee-Partikel, [Brownlee 19761) #hneln in ihrer chemischen Zusam-
mensetzung jenen Meteoriten, die zur Mineralgruppe der Kohlenstoffchon-
drite vom Typ I (CI-Chondrite) gez#hlt werden [M5hlmann et al. 1986].
Deren Alter wurde zu etwa 4.6 Milliarden Jahre bestimﬁt, was mit dem

der Erde und des Mondes ubereinstimmt.

b.) Untersuchungen der Isotopenverhiltnisse des Stratosphirenstaubes
ergaben eine bemerkenswerte bereinstimmung mit der IsotopenhHufigkeit
terrestrischen Materials [Geiss 1987], was ebenfalls auf eine zeit-

gleiche Entstehung der Kometen und Planeten hindeutet.

c.) Wiren die Kometen z.B. Bestandteil einer nicht zum Sonnensystem
gehtrenden Kometengruppe, die nur zufillig am Sonnensystem vorbeizieht,
wirde aus der Relativgeschwindigkeit beider Systeme folgen, daB die
Kometen Uberwiegend aus einer Richtung kommen mufBten. Stattdessen sind
die Richtungen, aus denen die sogenannten langperiodischen Kometen kom-
men (Umlaufzeit grtBer 200 Jahre), gleichmiBig Uber die gesamte Him-
melskugel verteilt. Weiterhin weisen die Apheldistanzen (sonnenfernster
Punkt) dieser Kometen eine H¥ufung im Bereich von etwa 105 Astronomi-
schen Einheiten® auf, was ein weiteres Indiz fur ihre Zugehbrigkeit zum
Sonnensystem ist. Dies veranlafite Oort in genanntem Abstand die nach ihm
benannte zirkumsolare Oort’sche Wolke zu postulieren, in der sich etwa
1010 bis 1012 Kometen aufhalten sollen [Oort 19501.

* 1 Astron. Einheit = 1 AE = mittlerer Abstand Erde-Sonne = 1.496-108 km



Im Gegensatz zu den langperiodischen Kometen handelt es sich bei den
kurzperiodischen (Umlaufzeit kleiner 200 Jahre) wahrscheinlich um sol-
che, die, urspringlich ebenfalls langperiodisch, allmihlich durch Bahn-
stbrungen der HuBeren Planeten in das innere Sonnensystem eingebunden
wurden. Daflir sprechen zum einen die relativ geringen Apheldistanzen bis
zu einigen 10 AE als auch die geringen Bahnneigungen dieser Kometen
gegenliber der Ekliptik mit einer HY¥ufung der Neigungswinkel zwischen
10° und 20° [Hughes 1982]. Einer der bekanntesten kurzperiodischen
Kometen ist der Halley'’sche Komet mit einer Umlaufzeit von ca. 76 Jah-
ren. Sein Erscheinen kann anhand historischer Aufzeichnungen bis in das

Jahr 240 vor Christi zurlUckverfolgt werden [Yeomans et al. 1986].

2.2 Physikalische und chemische Prozesse in der Kometenkoma

Bei Anniherung eines Kometen an die Sonne tritt dieser in Wechselwirkung
mit dem solaren Strahlungsfeld [Encrenaz et al. 1990]. Dieses besteht
aus dem Sonnenwind und den solaren Photonen, fur die in den Tabellen 1

und 2 [nach Roessler 1990] einige Daten zusammengestellt sind.

Tabelle 1: Zusammensetzung des Sonnenwindes [nach Roessler

1990].
energy and integral flux fluence
kind of ions (cm‘zs'l) (cm'z)
solar wind 1 kev B*  (95%) 2-3x108 4x1025
(1 A.U,) 4 kev He?* ( 4¥) (in 4x109 a)
V = 400 km s~1 10 kev ¢6*  (0.1%)
n=5cn3 13 kev 08*  (0.05%)
T, =7 eV 20 kev NelO* (0.007%)
25 kev sil4* (0.008%)
golar flares < Mev H* (45%) 4x1019
(1 A.U.) < Mev He?t ( s%) (in 4x10? a)
1 a1 < MeV others(0.001%)

Das kometare Eis/Staubgemisch wird durch die Photonenstrahlung auf-
geheizt und in die Umgebung entlassen. Um den Komet bildet sich eine
Wolke aus Gas und Staub mit einem Durchmesser bis zu einigen 100000 km,
die Kometenkoma. Durch Wechselwirkung mit dem Sonnenwind entsteht der

von der Sonne weggerichtete, aus Gas, Plasma und Staub bestehende Kome-



tenschweif, der Lingen bis zu einigen 100 Millionen Kilometern aufweisen
kann. Oftmals bildet sich auch unter dem EinfluB des Gravitationsfeldes
der 'Sonne und dem solaren Strahlungsdruck ein pgekrlimmter Staubschweif
aus. Sowohl das durch Fluoreszenzanregung durch die Sonnenphotonen zum
Resonanzleuchten angeregte Komagas, insbesondere aber das vom Staub
reflektierte solare Licht fuhren schlieBlich zu dem sichtbaren Erschei-

nungsbild der Kometen.

Tabelle 2: Parameter der solaren Photonenstrahlung [nach
Roessler 1990].

H, (solar constant at 1 A.U.) = 1400 wm~2

solar minimum Fy9 7cm ~ 72 10"22 Wm'zﬂz‘l

solar medium ~ 130-170 10722 wn~2y, "}
2 F,(solar min.) F,(solar med.)
nm 109 photons L
131 - 102.7 3so ~ 320
102.7 - 91.1 13.4 11.6
41 - 80 13.4 8.3
80 - 63 5.6 2.4
63 - 46 9.6 4.7
46 - 37 2.0 0.6

Die der solaren Strahlung ausgesetzten Komamoleklle sind vielfdltigen
Prozessen unterworfen. Neben der Photodissoziation sind dies vor allem
die Photoionisation und der Ladungsaustausch bei StdBen mit den Sonnen-
windprotonen. Die entstehenden Ionen fllhren Gyrationsbewegungen um die
Feldlinien des im anstrtmenden Sonnenwind eingefrorenen interplanetaren
Magnetfeldes aus und werden auf diese Weise in den Sonnenwind eingebun-
den (pick-up Ionen). Nach dem Bow-Schock wird der Sonnenwind bei Annihe-
rung an den Kometen durch weitere Einlagerung von pick-up Ionen zuneh-
mend abgebremst [Galeev 1986]. Er erreicht schlieBlich die Kometopause
(Abbildung 1), welche eine chemische Ubergangsregion darstellt und sich
dadurch auszeichnet, daB die Dichte des massebeladenen Sonnenwindes
etwa gleich ist der Dichte der kometaren Ionen [Amata et al. 1989]. 1In
der Umgebung des Kometenkerns bildet sich dann eine Grenzschicht aus,
die Ionopause, welche die heranstrbmenden Plasmaionen von dem ausstri-
menden kometaren Plasma trennt [Cravens 1986]. Somit werden der Son-
nenwind als auch die pick-up Ionen um die magnetische Barriere gelenkt
und der Bereich innerhalb dieser Barriere ist magnetfeldfrei, was durch
6



Messungen der Sonde GIOTTO bestHtigt wurde [Neubauer 19871 .

bow-shock - comefopouse

(pile-up boundary)

[solar wind < cometary ions |

ionopause

[solor wiﬂ]

[ﬁ)lor wind < cometary ions]

cometary ions|™~—___

S000km

pile-up region

nucleus

0k®
15000 ionosphere

[solor wind = cometary iom

Abbildung 1: Wechselwirkungszonen des Sonnenwindplasmas

" mit dem Plasma der kometaren lonen.

Neben diesen physikalischen Prozessen laufen in der Kometenkoma auch
diverse chemische Reaktionen ab. Bisherige Untersuchungen zum Chemismus
des Komagases gehen dabei von thermischen Ionen-Molekiilreaktionen aus,
von denen bis zu einige hundert in Modellrechnungen zur Beschreibung der
Komagaszusammensetzung eingehen kdnnen [Wegmann et al. 1987]. Hingegen
haben chemische Reaktionen suprathermischer Reaktionspartner mit Ener-
gien bis zu einigen eV bisher nur wenig Berlicksichtigung bei der chemi-
schen Beschfeibung kometarer Verhiltnisse gefunden. Besonders Reaktionen
heiBer Wasserstoffatome sind aber nicht nur von Bedeutung fir chemische
Prozesse auf der Oberflidche interstellarer Festkdrper [Sagan 19751,
sondern auch fir die Bildung von komplexen organischen Molekillen . und
Polymerén in der Gasphase, wie Experimente zur Simulation der Jupiterat-
mosphire gezeigt haben [Khare und Sagan 1973] . Ebenso besitzen die Reak-
tionen heiBer Kohlenstoff- und Stickstoffatome einen groSen Stellenwert
[Roessler 1986a, Roessler 1988]1. Eine Aufstellung der vielfdltigen Pro-
zesse, die speziell in der Kometenkoma heiBle Teilchen erzeugen, ist in
Abbildung 2 gegeben. Die Anwesenheit dieser Teilchen ermtglicht chemi-

sche Reaktionen, deren Produktspektrum sich von dem der thermischen

7



Tonen-Moleklilreaktionen unterscheiden kann. In den folgenden zwei Kapi-
teln soll daher anhand der Ergebnisse der GIOTTO-Mission zur Komazusam-
mensetzung des Kometen Halley erl¥utert werden, welche suprathermischen
Spezies in der Koma von Relevanz sind und welche Komamolekiile fur sie

als Reaktionspartner in Betracht kommen.

elastic impacts with ions { ions l
elastic impacts with neutrals E ne: utrals l

charge transfer m

ions inelastic impocts ionization
with neutrals

ions

dissociation molecular
fragments
i tic impacts with ions
inetos o P - { ions neutrols l
acceleration of ions rl—_———:]
ions

pick -up processes

electromagnetic

solar Tield

ions

ionization of tast neutrals

ions
photons

pholodissotiation of molecules molecular
fragments

a'
il

/7

primary secondary

Abbildung 2: Quellen heiBer Teilchen in der Kometenkoma.

2.3 Ergebnisse der Mission GIOTTO zum Kometen Halley

Im Mirz 1986 niherten sich die japanischen Sonden SAKIGAKE und SUISEI,
die russischen Sonden VEGA 1 und VEGA 2 sowie die europdische ESA-Sonde
GIOTTO dem Kometen Halley, der zu diesem Zeitpunkt einen Abstand von
0.89 AE zur Sonne hatte (Tabelle 3). Lediglich GIOTTO, deren Trajektorie
sich bis auf ca. 600 km Abstand dem Kometenkern n#dherte, lieferte auch
fur den kernnahen Komabereich umfangreiches Datenmaterial, auf welches
die vorliegende Arbeit zurtickgreift. Aus diesem Grunde sollen einige

Ergebnisse dieser Sonde ausfuhrlicher dargestellt werden.



Tabelle 3: Missionen zum Kometen Halley.

Sonde Datum | Mindestabstand Relativgeschwindigkeit
vom Kometenkern | zum Kometenkern
(km) (kms~1)

SAKIGAKE | 11.03.1986 699000 75

SUISEI 08.03.1986 151000 73

VEGA 1 06.03.1986 8890 79

VEGA 2 09.03.1986 8030 77

GIOTTO 14.03.1986 596 68

GIOTTO war mit diversen Experimenten ausgestattet. Neben Analytiken zur
Bestimmung der Zusammensetzung, Geschwindigkeit und Temperatur des kome-
taren Neutralgases als auch des Plasmas (Sonnenwind, pick-up Ionen,
kometare Ionen und Elektronen) gab es Experimente zur Analyse der chemi-
schen Zusammensetzung des kometaren Staubes und zum Verhalten des inter-

planetaren Magnetfeldes in der Umgebung des Kometen.

Tabelle 4: Zusammensetzung der Koma von Komet Halley re-
lativ zum Wassermolekitl (80 %) [Krankowsky und Eber-
hardt 1987]. Soweit nicht anders vermerkt, handelt es sich

um Messungen des GIOTTO-Neutralmassenspektrometers.

Molekiil | Gasproduktionsrate rela-
tiv zu H,0 (80%)
co 0.05...0.07Y)
0.13...0.15%)
CO, < 0.035
0.015%)-
CH, <0.07
~ 0.02%
NH; <0.1
N, < 0.02
H,CO ~ 0.01*)

1)produktionsrate des Kerns, 2) Produktionsrate des Kerns
plus ausgedehnte CO-Quelle, 3) g onen-Spektrum, *) Messungen
der Sonde Vega 1.

Die Zusammensetzung der Koma des Kometen Halley ist Tabelle 4 [Kran-
kowsky und Eberhardt 1988] zu entnehmen. Der Uberwiegende Bestandteil
ist Wasser H,0 mit einem Anteil von 80 Prozent. Der radiale Dichtever-

lauf des Wassers ist in Abbildung 3 [Krankowsky et al. 1986] dargestellt



und die

zahl et al.

1987].

Expansionsgeschwindigkeit des

H,0 in Abbildung 4
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Abbildung 3: Radialer Dichteverlauf der kometaren Wasser-

molekiile [Krankowsky et al. 1986].

Der Anstieg der Expansionsgeschwindigkeit ist darauf zurlickzuftthren, daB
der bei der Photodissoziation von HyO0 freiwerdende Wasserstoff eine
mittlere Energie von 1.75 eV davontr¥gt [Crovisier 1989a], die er bei
elastischen St8B8en mit den Wassermoleklilen sukzessivevﬁn diese Uber-
Damit geht eine ErhBhung der mittleren Ausstrdmgeschwindigkeit
einher.
laufes von H,0 berticksichtigt, ergibt sich die Lebensdauer des Wassermo-
lekills [Krankowsky und Eberhardt 19881, was
Photodestruktionsrate von 1.8:10"Ss~! bei einem Abstand zur Sonne von
0.89 AE entspricht.
sich bei gleichem Abstand zur Sonne ergebende Photodestruktionsrate von
ca. 1.6-10-5s~1 [Crovisier 1989a].
von Halley zur Zeit des GIOTTO-Vorbeifluges betrug nach Krankowsky et
al. [1986] etwa Qg,g ® 6.9-1028s~1,
zent an der gesamten Gaszusammensetzung der Koma ergibt sich die Wasser-
Hu und Larson [1989] geben eine

trigt.

des Wassers Wird dies bei der Interpretation des Dichtever-

zu etwa 5.6-10% s einer
Dieser Wert ist etwas grtBer als die von Crovisier

Die totale Gasproduktionsrate Qg,g

Bei einem Wasseranteil von 80 Pro-

produktionsrate zu etwa 5.5-1028g-1,
Wasserproduktionsrate zwischen 4.5 und 5.2-102%s~! an.
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Abbildung 4: Ergebnisse des Neutral-Massenspektrometers (NMS)
zur Expansionsgeschwindigkeit der kometaren Wassermolekille
bei zwei verschiedenen Beschleunigungsspannungen fiir die

ElektronenstoBionisation [Limmerzahl et al. 1987].

In Abbildung S [Eberhardt et al. 1987] ist das Produkt aus der Dichte
des CO-Gases mit dem Quadrat des Abstandes r vom Kometenkern darge-
stellt. Dieses Produkt muB im Falle eines quellenfreien und mit einer
konstanten Geschwindigkeit radialsymmetrisch expandierenden Gases
konstant sein. Hingegen ist bis 2zu einer Kernentfernung von ca.
15000 km ein Anstieg um einen Faktor 2.5 festzustellen, der auf eine
ausgedehnte CO-Quelle im kernnahen Komabereich hinweist. Die Ursache
dieses Anstiegs ist bis heute unklar. Eine mdgliche Erkldrung besteht
darin [Huebner und Boice 19871, daB auf der Stauboberfliche befind-
liche Polymere, primir Polyoxymethylen (polymerisiertes Formaldehyd),
durch Photolyse in CO und andere Bestandteile aufgepalten werden. Auch
wurden chemische Prozesse als mbgliche CO-Quellen diskutiert [Heyl
et al. 1988a, b]. Neben thermischen Ionen-Molekiilreaktionen kommt die

Reaktion von suprathermischen Kohlenstoff mit dem Wassermolekil gemiB:
(2.1) C + Hy,0 = CO + 2H oder H,

in Betracht, die nach [Nebeling et al. 1985, Nebeling 1985, 1988] eine
sehr effiziente Ausbeute an CO verspricht. Es kann aber gezeigt werden,

daB die Zahl der in der Kometenkoma durch diverse Prozesse erzeugten

11



Kohlenstoffatome (z.B. bei der Photodissoziation Kohlenstoff-freisetzen-
der Molekille) zu gering ist, um den gemessenen’ CO-Anstieg zu erkl#ren.
Der Beitrag von Reaktion (2.1) wurde zu < 5 Prozent abgeschitzt [Heyl et
al. 1988c].

7.
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@
X
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E; & E: o° ¢$ ,g :b :
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7 © o 4
Eg o S o °° QF
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9
SIGNAL AT MASS 28 AMU/Q
6.6}F MULTIPLIED WITH R2 (IN UNITS OF 1000 km)
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Abbildung 5: Gemessene CO-Signalstidrke, multipliziert mit
dem Quadrat des Abstandes r vom Kometenkern [Eberhardt et
al. 1987].

Die Abbildungen 6 [Schwenn et al. 1987] und 7 [Korth at al. 1987] zei-
gen den radialen Verlauf der Geschwindigkeit, Temperatur und ZH#hlrate
sowie der Dichte der kometaren Ionen. Der Dichteverlauf wird dominiert
durch die Masse 19, welche hauptsichlich auf das H;0*-Ion zurlickzuftth-
ren ist. Die Dichte der Ionen verlHuft fiir Abst¥nde kleiner 9000 km etwa
wie 1/r wund weist zwischen 9000 km und 11000 km einen Dichtesprung um
einen Faktor 4 auf [Schwenn et al. 1987], wobei die Teilchendichte auf
4000 cm~3 steigt [Korth et al. 1987]. AnschlieBend fallt die Dichte

ungefihr wie 1/r2 ab.
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Abbildung 6: Expansionsgeschwindigkeit, Temperatur und
Zihlrate der kometaren Ionen mit den Massen 16 bis 19
[Schwenn et al. 1987].
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Abblldung 7: Radialer Dichteverlauf der kometaren Ionen
[Korth et al. 1987].
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2.4 Auswahl der Reaktionspartner fiir den heiBen Wasserstoff

Das am h#ufigsten vorkommende heiBe Partikel in der Kometenkoma ist das
aus der Photodissoziation des Wassermolekiils hervorgehende Wasser-
stoffatom, weil Wasser das Moleklll mit der grtBSten Abundanz in der Koma
ist und zugleich eine der grdBten Photodissoziationsraten aufweist. Der
Beitrag des Sonnenwindes und der pick-up Ionen zur Erzeugung von heiBem
Wasserstoff wird in Kapitel 5 abgeschitzt. Einen Uberblick uber die
Photodissoziationsprozesse der verbleibenden Komabestandteile verschafft
Tabelle 5.

Tabelle 5: Produkte, freiwerdende Energie und Photodisso-
ziationsraten bei der Photolyse der wichtigsten Be-

standieile der Koma des Kometen Halley.

Molekiil | Dissoziationszweig freiwerdende | Photodissoziationsrate (106 s~1)
Energie (eV)
1.00 AE 0.89 AE
H,0 OH+H 1.9 11.0Y 13.9
alle Produkte - 12.61) 15.9
[o]0) C+0 2.6 0.282) 0.35
N, N+ N 1.0 0.66%) 0.83
CO, Co(xX't*)+ 0('D) 5.5 0.942) 1.19
CO0(a31) 4+ O(3P) 1.9 0.28%) 0.35
OH O+H 0.1 5.03) 6.31
CH, CH3+H 5.9 1.0% 1.26
CH, + H, 2.5 5.62) 7.07
CH+H,+H 1.8 0.5% 0.63
H,CO H,4+CO 0.5 160.02) 202.0
NH, NH + H, 2.3 63.0%) 79.5
NH,+ H 2.0 110.09 138.9

1) [crovisier 1989a], 2) [Huebner und Carpenter 1979],
3)[Keller 1976]

Fliir einige der dort aufgefithrten Molekllle sind Reaktionen mit Wasser-
stoff bekannt (Tabelle 6 [Duley und Williams 1984], Kapitel 3). Es
kommen nur solche Reaktionen in Betracht, deren Aktivierungsenergien
niedriger sind als die mittlere Energie von 1.75 eV, die der Wasserstoff
bei der Photodissoziation des Wassermoleklils davontrigt. Beil diesen
Reaktionen handelt es sich um die Wasserstoffabstraktion [Stdcklin

1969), die zusammen mit den Aktivierungsenergien E, aufgeflthrt sind, die
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sich n#herungsweise aus der Temperatur in der Exponentialfunktion der
thermischen Reaktionsraten aus Tabelle 6 ergeben (11605 K entsprechen

einer Energie von 1 eV):

(2.2) H+H,0 = OH+H, E, = 0.883 eV ,
(2.3) H+cH > CHj+H, E, = 0.5 eV .
(2.4) B+NH; =  NH, + Hy E, = 0.49 eV ,
(2.5) B+ H,CO =  HCO + H, E, = 0.16 eV ,
(2.6) E+O0H = 0+H E, = 0.3 eV .

Hier wurde die Reaktion des H mit dem OH-Molekiul hinzugefligt. 2Zwar ist
dieses Molekll nicht explizit als Komabestandteil in Tabelle 4 aufge-
fuhrt, da es aber bei der Photodissoziation von Wasser parallel zum
Wasserstoff entsteht, trigt es signifikant zur Zusammensetzung der Koma

bei (Anhang A.1).

Den Reaktionen (2.2) bis (2.6) ist gemeinsam, daB jeweils ein Wasser-
stoffatom unter Bildung eines H,-Molekllls abgespalten wird. Diese Was-
serstoffabstraktion kommt einer ZerstBrung der Molekiile gleich, so daB
sich das Endergebnis formal nicht von dem einer Photodissoziation
unterscheidet. Es bietet sich daher an zu untersuchen, in welchem Ver-
héltnis die Rate der Wasserstoffabstraktion dieser Molekllle zu ihrer
Photodissoziationsrate steht. Eine Abschétzung ergibt [Heyl et al. 1989,
19901, daB die zu erwartenden Abstraktionsraten bei den kometaren Ver-
h¥ltnissen zum Zeitpunkt des GIOTTO-Vorbeifluges bei einigen 10-6s-!
liegen. Eine Konkurrenz mit der Photodissoziationsrate ist daher nur flr
die Molekile H,0, OH und CH, zu erwarten, welche daher Gegenstand einer

genaueren Untersuchung sind.
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3. Die Theorie der Chemie heiBer Atome

3.1 Grundlagen der heiBen Chemie

Das bei der Photodissoziation von H,0 freigesetzte Wasserstoffatom be-
sitzt eine mittlere Energie von 1.75 eV. Die Untersuchung der chemischen
Reaktionen solch heiBer Partikel mit suprathermischen Energien fillt in
das Gebiet der heiBen Chemie. Diese umfaBt definitionsgemi#f den Ener-
giebereich typischer molekularer Bindungsenergien, die zwischen ca. 1 eV
und 10 eV liegen. Besitzen die Reaktionspartner eine wesentlich griBere

Energie, sei es kinetische Energie oder in Form innerer Anregung, werden
chemische Bindungen unwahrscheinlich. Im Gegensatz zur Gasphase sind in
kondensierter Materie, insbesondere in Festkbrpern, aber auch heiBe
Reaktionen mit einigen 10 eV mbglich. Ein Teil der Energie kann auf
Nachbaratome Ubertragen werden, was energetisch stabile Endprodukte
ermdglicht [Stécklin 1969, Harbottle und Maddock 1979, Rowland 1975,
Tominaga und Tachikawa 1981, Stiller 1987].

A A
- exothermal
_AsB__
hot reactant \\
\
AB*

thermal |
reactants AHl

energy

ground state
product endothermul

~,
T

reaction coordinate (x,t)

v

Abbildung 8: Exotherme und endotherme Reaktionen. Ep ist die
Aktivierungsenergie; AH die Reaktionsenthalpie. Der Index
“x" bedeutet "angeregt” [Roessler 1990].

Die Reaktionen heiBer Partikel zeichnen sich durch gewisse Vortelle
gegenlber thermischen Reaktionen aus. Zum Einleiten einer chemischen
Reaktion mlssen die Reaktionspartner zundchst die Barriere der Aktivie-

16



rungsenergie Uberwinden, Abbildung 8 [Roessler 1990]. Diese Energiebar-
riere kann, insbesondere bei endothermen Reaktionen, einige eV betragen.
Im Falle thermischer Reaktanden kann eine solché Reaktion nur von dem
Bruchteil der Partikel ausgefithrt werden, die im Schwanz der Maxwellver-
teilung die entsprechende Energie aufweisen, Abbildung 9 [Roessler
1990). HeiBe Reaktanden flhren diese Energie mbglicherweise bereits mit
sich und ktnnen die Reaktionen dann mit groBer Effizienz durchlaufen.
Damit geht einher, daB die zugeh®rigen Reaktionsraten sehr grof werden
und n#herungsweise die von thermischen Ionen-Molekilreaktionen (die
zumeist exotherm sind) erreichen ktnnen, welche im allgemeinen bei
einigen 10-10cm3s-1 bis 10~%cm®s-! liegen. Weiterhin kann die in die
Reaktion miteingebrachte hohe Energie zu einer inneren Anregung der
Reaktanden fihren, die dann Uber verschiedene Zwischenzustlinde fragmen-
tieren ktnnen und ein breiter gefichertes Produktspektrum liefern, als
bei thermischen Reaktionen zu erwarten ist. Da es sich speziell bei
endothermen Reaktionen meistens um neutrale Atom-Moleklllreaktionen han-

delt, gilt der Chemie der heiBlen Atome ein besonderes Interesse.

energy 4 b cross
energy ! a) 4 cross distribution section
distribution | <— * —_— section
Moxweli-Bolzmann
disteibution oN
oN dE
dt
B T T
01 1.0 100 100.0 01 10 10.0 100.0
reactant energy €,eV reactant energy E,eV

Abbildung 9: a.) Uberlappung der Maxwell-Verteilung mit dem
Reakt ionsquerschnitt, b.) Uberlappung (schraffiert) der
Geschwindigkeitsverteilung hochenergetischer Partikel (ge-
strichelt) und Photodissoziationsprodukten (schwarz) mit dem
Reaktionsquerschnitt [Roessler 1990].

Wihrend chemische Reaktionen heiBer Ionen relativ einfach untersucht
werden ktnnen, da Ionen leicht zu erzeugen und mit elektrischen Feldern
auf die gewlinschte Energie zu bringen sind, ist das Studium chemischer
Reaktionen heiBer Atome problematischer. Zwar kinnen heutzutage, z.B.
durch laserstimulierte Photodissoziation [Kleinermanns und Wolfrum 1984]
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oder in StoBwellenversuchen heiBe Atome erzeugt werden. In den Anféngen
der heiBen Chemie Mitte der dreiBiger Jahre bediente man sich aber der
Kernrickstofmethode, ein Verfahren, das auch heute noch von Bedeutung

ist.

Das Prinzip der KernrlickstoBmethode besteht darin, Atomkerne einer che-
mischen Verbindung mit Protonen, Neutronen oder Gammaquanten zu bestrah-
len, wobei sich uiber Kernreaktionen angeregte Zwischenkerne bilden.
Diese ktnnen dann anschlieBend durch Alpha-, Beta- oder Gammastrahlung,
sowie unter Aussendung von Protonen und Neutronen relaxieren. Infolge
Impuls- und Energieerhaltung erleiden die meist radioaktiven Produkt-
atome einen RuckstoB mit kinetischen Energien zwischen einigen wenigen
10 eV und mehreren MeV. Dabei werden die Atome aus der chemischen Bin-
dung des Molekiils gerissen und verlieren beim Durchqueren des Mediums,
in dem sie erzeugt wurden, zun#chst s#mtliche Elektronen, deren
Bohr’sche Umlaufgeschwindigkeit geringer ist als die eigene Geschwindig-
keit [Stécklin 1969, Roessler 1989] . Dieser ProzeB kehrt sich um, wenn
das Teilchen bei elastischen und inelastischen StdBen so viel Energie
verloren hat, daB Elektroneneinfang aufgrund der kleiner gewordenen
Geschwindigkeit wieder wahrscheinlich wird. Den fur die heiBen Prozesse
energetisch interessanten Bereich von einigen eV erreichen die RuckstoB-
kerne in den meisten Fillen wieder vollst#ndig neutralisiert. Das ist
darauf zurtckzufiihren, daB Neutralisationsquerschnitte ihr Maximum
oftmals bei kleinen Energien besitzen und das Ion bis zum Erreichen
dieser Energie sehr viele StdBe mit der Moglichkeit zum Elektronenein-
fang durchfuhren kann [Stdcklin 1969].

Die bei der KernrtickstoBSmethode eingeleiteten chemischen Reaktionen sind
in vielen FHdllen weniger auf die primir erzeugten RuckstoBatome zu-
ritickzufithren, sondern auf Sekunddrteilchen (ebenso Tertilirteilchen
etc.), die bei SttBen der Primiiren (Sekundiren) mit den Moleklilen der
zu untersuchenden Substanz aus diesen herausgeschagen werden und teil-
weise ebenfalls Uberthermische Energien besitzen. Dies ist in Abbil-
dung 10 [Roessler 1986b] exemplarisch am System Kohlenstoff /Wasser dar-
gestellt, in der die Zahl der erzeugten sekundiren Wasserstoff- und
Ssauerstoffatome in Abhingigkeit von der Energie des primiren Kohlen-
stoffatoms aufgetragen ist. Es handelt sich hierbei um Ergebnisse der
Simulation von StoBkaskaden in einem Festkbrpergitter, die mit dem

Computerprogramm MARLOWE gewonnen wurden. Dieses Programm wird in Kapi-
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tel 5, in dem der Beitrag des Sonnenwindes und der pick-up Ionen zur

Erzeugung von heiBem Wasserstoff abgeschiitzt wird, genauer erliutert.
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Abbjildung 10: Zahl der erzeugten Sekundirpartikel beim Ein-
dringen von Kohlenstoffatomen verschiedener Energie in Was-
sereis [Roessler 1986b].

Mit der KernrlckstoBmethode sind bereits viele chemische Verbindungen
hinsichtlich ihrer Reaktionen mit heiBen Atomen untersucht worden. Eine
ausfihrliche Darstellung einiger Systeme mit astrochemischer Relevanz
ist in [Roessler et al. 1984, Roessler 1985, 1986a, 1986b, 1987, 1988,
Schmitz et al. 1987, Patnaik 1989, 1990] gegeben. Dort wurden unter
anderem die Reaktionen heiBer Kohlenstoff- und Stickstoffatome in festem
wie auch gasfdrmigem Wasser, Methan und Ammoniak sowie in Gemischen
dieser Moleklile untersucht [Roessler und Schurwanz 1985, Armborst und
Roessler 1986, Fiergolla et al. 1987, Nebeling 1988). Damit lassen sich
Ruckschlisse auf die chemischen Auswirkungen des Eindringens von Sonnen-
windpartikeln =z.B. in Planetenatmosphiiren ziehen, aber auch auf die
chemischen Modifikationen oberfléchennaher Schichten von Kometenkernen,
die im sonnenfernen Bereich noch keine abgchirmende Koma ausgebildet
haben. Diese Untersuchungen sind von Bedeutung im Hinblick auf die
Entstehung biogener Molekﬁle als Grundbausteine des Lebens.
19



Fir die Koma selbst ist in Hinblick auf die ungeklérte Quelle des Koh-
lenmonoxids (Kapitel 2.3, Ergebnisse der Mission GIOTTO zum Kometen
Halley) die chemische Reaktion von heifen Kohlenstoffatomen mit Wasser-

moleklilen von Interesse:
(3.1) T + Hy,0 » CO + 2H (Hy)

Nach Nebeling et al. [1985] und Nebeling [1985, 1988] betrigt die Aus-
beute an CO bei der Reaktion (3.1) heifler Kohlenétoff-RuckstoBatome in
Wasserdampf nahezu 100 Prozent. Das Reaktionsschema ist in Abbildung 11
dargestellt. Der heiBe Kohlenstoff hat zwei Mbglichkeiten mit dem Was-
sermolekiil zu reagieren. Zum einen durch Angriff am Sauerstoffatom unter
Bildung eines angeregten Komplexes, der sich durch Abspaltung von H, zu
CO stabilisieren kann. Zum anderen durch eine Einschubreaktion, die als
Zwischenzustand angeregtes Transhydroxymethylen HCOH bildet und an-
schlieBend durch Umlagerung angeregtes Formaldehyd CH,0, welches in CO
und Wasserstoff fragmentieren kann. Mdglich ist auch der direkte Zerfall

von HCOH in diese Endprodukte.

& + HOo—» "C— 07 —> "CO + H,

~N
H
\ H'"CO + H

“"COH + H
—l*
H
T+ HO— UC— 07— "CH0™—> 11CO + H,
H \
\ "CO + H,
N> eo +n
— heiBes Atom
% hoch angeregt “COH + H

Abbildung 11: Schema fir die Reaktionen heiBer Kohlen-
stoffatome mit dem Wassermolekill [Nebeling 1988].
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Auch wenn von den Autoren keine Reaktionsraten angegeben werden, laBt
die gemessene hohe Ausbeute an CO auf eine sehr effiziente Reaktion
schlieBen. Dies gab AnlaB fiir eine Abschitzung, inwieweit die in der
Kometenkoma Uber vielfiltige Prozesse erzeugten energetischen Kohlen-
stoffatome Uber die Reaktion mit den kometaren Wassermolekiilen zur

Erzeugung von CO beitragen (Kapitel 6).

Neben der Chemie heiBer Kohlenstoffatome sind insbesondere die Ergebnis-
se von Experimenten mit Tritium-RuckstoBatomen in Wassergas [z.B. Row-
land et al. 1961] und Methan [z.B. Wolfgang 1965] von Bedeutung. Aus
ihnen lassen sich qualitative Rtickschlusse auf die in der vorliegenden
Arbeit verwendeten Reaktionen von heiflem Wasserstoff mit diesen Molekl-
len ziehen. Die dabei zu betrachtenden Prozesse sind die Wasserstoffab-

straktion:

(3.2) T + CH, » CHy + HT , T = Tritium
sowie die Wasserstoffsubstitution:

(3.3) T+ CH, »CH;T +H .

Die Aktivierungsenergien belaufen sich auf etwa 0.45 eV fur Reaktion
(3.2) und 1.5 eV fur Reaktion (3.3) [Bunker und Pattengill 1970]. Die
niedrige Schwellenenergie von Reaktion (3.2) zeigt, daB die H-Abstrak-
tion unter Bildung eines HT-Moleklils energetisch beglinstigt ist, da die
freiwerdende Bindungsenergie dieses Molekiils in die Reaktion miteinge-
bracht wird. Ebenso wie bei CH, findet auch bei der Reaktion von heiflem

Tritium mit H,0 Abstraktion oder Substitution statt:
(3.4) T + H,0 » OH + HT ,
(3.5) T + H,0 » HTO + H

Hier ist die Substitution in Reaktion (3.5) energetisch bevorzugt.
Wihrend fur die Abstraktion eine Aktivierungsenergie von ca. 1.1 eV
aufzubringen ist, werden fiir die Substitution nur etwa 0.8 eV bendtigt,
wobei die Reaktionsenthalpie gleich Null ist [Rowland et al. 1961].
Diese Ergebnisse lassen sich auf die Reaktionen von heifiem Wasserstoff

mit H,0 und CH, Ubertragen. Grundsitzlich stellt die H-Substitution
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einen KonkurrenzprozeB zur Abstraktion dar, die Anfangs- und Endprodukte
der Substitution sind aber identisch und daher nicht zu differenzieren.
Sieht man daher von einer méglichen inneren Anregung der Molekiile bei
der Wasserstoffsubstitution ab, so unterscheidet sich dieser ProzeB
nicht von einem elastischen StoB des Wasserstoffatoms mit dem entspre-
chenden Moleklil. Elastische StbBe werden aber sowohl beim Festou’schen
Vektormodell als auch bei der Monte-Carlo-Simulation berlicksichtigt
(Kapitel 4). Da elastische Steuquerschnitte Neutraler typischerweise bei
einigen 10-15 cm? liegen, die Reaktionsquerschnitte von neutralen Parti-
keln aber etwa zwei Zehnerpotenzen kleiner sind, wlirde sich der
effektive elastische Querschnitt bei Berlicksichtigung der Wasserstoff-
substitution als zus#tzlichen elastischen StoB nur unwesentlich ver-
grdBern. Bei den Reaktionen des heifien Wasserstoffs kann sich daher auf
die Wasserstoffabstraktion beschrinkt werden.

Eine quantitative Ubertragung der Aktivierungsenergien bei Reaktionen
von Tritiumatomen mit Wasser und Methan auf Reaktionen des heifien Was-
serstoffs ist nur bedingt gegeben, da Isotopieeffekte zu unterschied-

lichen Werten fihren kdnnen.

HeiBe Atome befinden sich per Definition nicht im thermischen Gleichge-
wicht mit ihrer Umgebung. Thermische Reaktionsraten, die auf Maxwell-
Boltzmann’schen Geschwindigkeitsverteilungen der Reaktanden beruhen,

dirfen deshalb nicht zur Berechnung der Reaktionsraten heiBler Atome

verwendet werden. Eine Mbglichkeit zur gen#herten Beschreibung heifler
Reaktionen ist die "Kinetische Theorie" von Estrup und Wolfgang [1960].
Dabei wird zugrunde gelegt, daB die 2ahl n(E) der StbBe, die ein heiles
Atom beim Durchlaufen eines reaktiven Gasgemisches mit einer Energie

zwischen E und E + dE durchftihrt, gegeben ist durch:

dE
(3.6) n(E)dE = <E ’

wobei « der mittlere logaritmische Energieverlust ist:

(3.7) @ =<ln ot > .
E¢

Hierbei sind E, und E; die Energien des heiBen Teilchens vor bzw. nach
dem StoB. Wird berUcksichtigt, daB das heifie Atom im Verlauf seiner
Abbremsung chemische Reaktionen mit einer Energie E’ im Intervall [E,,

E,] durchftthrt, so ist die Verteilung n(E) bezliglich der Verluste durch
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diese Reaktionen zu modifizieren:

Eg
(3.8) n(E) = éf [ 1l - }: I fJ pj(E’) n(E’) dE’ ]

j E, .

Die GrdBe f; ist die relative Wahrscheinlichkeit fiir einen StoB mit der
Spezies j eines aus mehreren Komponenten bestehenden Systems und p;(E’)
die Wahrscheinlichkeit einer heiBen Reaktion mit der Komponente j bei
der Energie E’. In einem System, in dem nur eine reaktive Komponente
vorhanden ist (j = 1), folgt dann flir die relative Produktausbeute P der

heiBen Reaktionen:

Ea
(3.9) P=1-exp[-§LJ£1—é£’—)—dE’] .

E,

Das Integral im Exponent von Gleichung (3.9) ist das sogenannte "Reak-
tivitidtsintegral®™. Die skizzierte Methodé der "Kinetischen Theorie”
setzt voraus, daB die Anfangsenergie der heiBen Atome bei Eintritt in
das Gasgemisch sehr hoch ist. Nur dann ist gewdhrleistet, daB die ener-
gieabhingige Verteilung n(E) fur die Zahl der StbBe statistisch defi-
niert ist. Dies trifft im allgemeinen nicht zu [Estrup und Wolfgang
1960, Wolfgang 1963], wenn es sich bei den heiflen Atomen z.B. um Photo-
dissoziationsprodukte handelt, die typische Energien von einigen eV
besitzen. AuBerdem wird die tats#chliche Energieverteilung der heiBen
Atome nicht adiquat berlicksichtigt, da lediglich von einem mittleren
logarithmischen Energieverlust a ausgegangen wird. Die genaue Energie-
oder Geschwindigkeitsverteilung der heiBen Atome ist aber gerade bei
solchen Energien von Bedeutung, bei denen der Querschnitt in Abhlngig-
.keit von der Energie stark variiert. Das ist z.B. in der Umgebung der

Schwellenenergie der Fall, vgl. Abbildung 9.

Eine andere Methode zur Bestimmung der Geschwindigkeitsverteilung der
heiBen Atome ist die Monte-Carlo-Simulation. Dieser Weg wurde von Kuora
[1984] eingeschlagen. Dazu wurden in der Simulation in einem reaktiven
thermischen Gas der Dichte ny zur Zeit t = 0 heifle Atome mit der Dichte
n,(0) erzeugt und deren Weg durch das Gas verfolgt. Durch SttBe und
heiBe Reaktionen #ndert sich die Geschwindigkeitsverteiluﬁg der Atome

und somit die Reaktionsrate R in Abh#ngigkeit von der Zeit. Die Bestim-
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mungsgleichung fur die Dichte der heiBen Atome zur Zeit t lautet:

(3.10) 93%%51 = -R(t) n,(t) ny

Hierbei ist vorausgesetzt, daB die Dichte ny des reaktiven Gases sehr
groB ist gegentiber der Dichte n, der heiBen Atome und sich weiterhin
die thermische Geschwindigkeitsverteilung des Gases durch die Wechsel-
wirkung mit den heiBlen Atomen nicht H#ndert. Aus Gleichung (3.10) folgt

dann nach Integration:

t
(3.11)  n,(t) = n,(0) exp( - ny I R(t’) dt* ) .
o)

Die relative Produktausbeute P(t) zur Zeit t ist dann:

n,(0) - n,(t)

(3.12) P(t) = n, (0) .

Unter den genannten Voraussetzungen ist das Verfahren von Kuora zur
Beschreibung heiBer Reaktionen in der Gasphase geeignet. Ebenso wie in
der Theorie von Estrup und Wolfgang [1960] wird natlirlich auch hier fur
eine quantitave Bestimmung der heiflen Reaktionen der energieabhingige

Reaktionsquerschnitt benbtigt.

Eine sehr ausfihrliche Beschreibung des allgemeinen Verfahrens zur Be-
stimmung von Reaktionsraten in Systemen, die sich nicht im thermischen
Gleichgewicht befinden, wird von Stiller [1989] gegeben. Ausgehend von
der Arrheniusgleichung (Kapitel 3.2), welche nur fur Systeme im thermi-
schen Gleichgewicht gultig ist, werden unter anderem verschiedene Metho-
den dargestellt, um aus der Grundgleichung der kinetischen Gastheorie,
der Boltzmann-Gleichung, die Geschwindigkeitsverteilungen beider an
einer Zweikomponenten-Reaktion beteiligten Reaktanden zu erhalten. Mit
diesen Geschwindigkeitsverteilungen kann dann die Reaktionsrate mit
Gleichung (3.14), die Gegenstand einer genaueren Betrachtung in Kapitel

3.2 ist, berechnet werden. Da die Boltzmann-Gleichung nur fur hinrei-
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chend dlnne Gasphasen glltig ist, in der die mittlere freie Wegllnge
wesentlich grbBer ist als die Reichweite des Wechselwirkungspotentials
der stoBenden Komponenten, ist keine Ubertragung auf heiBe Reaktionen in

Festkdrpern mdglich.

Ebenso bedeutsam wie die Geschwindigkeitsverteilungen der Reaktanden ist
der Reaktionsquerschnitt. 2Zur Bestimmung von Reaktionsquerschnitten
bestehen mehrere theoretische Methoden. Die genauesten Ergebnisse sind
aus quantenmechanischen Rechnungen zu erwarten, allerdings sind diese
aufgrund der mathematischen Komplexit#it nur fur einfache Reaktions-
systeme praktikabel. Eine andere Mdglichkeit bietet das Trajektorienmo-
dell, bei der die Bahnkurven der Teilchen bei ihrer Bewegung auf der
Potentialflidche des reaktiven Systems bestimmt werden. Da bei diesem
Verfahren flir eine aussagekriftige Statistik die Bahnen sehr vieler
Teilchen verfolgt werden miissen, ist auch hier der mathematische Aufwand

grof.

Energieabhingige Reaktionsquerschnitte ktnnen aber auch mit ver-
gleichsweise geringem Aufwand ndherungsweise aus thermischen Reak-
tionsraten gewonnen werden. Die Tatsache, daB sich Querschnitte als
"inverse Laplace-Transformationen" thermischer Raten darstellen ist zwar
bekannt [Menzinger und Wolfgang 1969, Eliason und Hirschfelder 1959,
Stiller 1989]. In der vorliegenden Arbeit soll diese Methode aber konse-
quent genutzt werden, um die heiBen Reaktionsraten des suprathermischen
Wasserstoffs fur die Reaktionen mit den Komamolekiilen zu berechnen. Das
Verfahren der Bestimmung energieabhiingiger Querschnitte aus thermischen

Raten wird daher im folgenden Kapitel beschrieben.
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3.2 Die Bestimmung energieabhéngiger Reaktionsquerschnitte aus thermi-

schen Reaktionsraten

Eine ausftihrliche Beschreibung des Formalismus zur Berechnung von Reak-
tionsraten ist z.B. Stiller [1989] zu entnehmen. An dieser Stelle soll
lediglich ein kurzer AbriB der Vorgehensweise bei der Berechnung thermi-
scher Raten erfolgen. Dazu wird ein System bestehend aus Reaktanden
der Sorte A; und B; betrachet, aus deren Reaktion die Endprodukte C, und

D, hervorgehen:

(3.13) Ay +B; = Cy +D

Die Indizes i, j, m und n symbolisieren hierbei einen Satz von Quanten-
zustinden, in denen sich die Spezies A bis D befinden ktnnen (z.B.
elektronische Anregung, Vibration, Rotation). Unter Kenntnis des tota-
len, von der Relativenergie E abhlingenden Reaktionsquerschnittes
oy y®"(E), stellt sich die Reaktionsrate R, ,®® wie folgt dar:

(3.14) . lelnn = J'IfA(;Aot)'fg(;;Bst)'o'xjnn(E) F')A"?Bld:Ad:;B ’

wobei £, und fz die Verteilungen der Geschwindigkeiten 3A und vy der
Spezies A und B sind und die Differentiale dv jeweils als dvxdvydvz zu
verstehen sind. Die Geschwindigkeitsverteilungen sind im allgemeinen
Fall eine Funktion der Z2eit t. Oftmals sind die Reaktionsraten thermi-
scher Systeme von Interesse, in denen die Reaktanden Maxwell-Boltz-

mann’sche Geschwindigkeitsverteilungen besitzen:
(3.15) f(v,T) = (m/zukT)S/Z.e-NVZIZkT

wobei m die Masse der Teilchen, k die Boltzmann-Konstante und T die
Temperatur ist. Unter dieser Voraussetzung reduziert sich das 6-fach-
Integral (3.14) auf die Form [Eliason und Hirschfelder 1959]:

w .
(3.16) R(T) = (mu)~1/2 (2/kT)3/ZJ E-c(E):-e"E/KTdE .
0
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Hierbei ist p die reduzierte Masse der Reaktanden A und B sowie E die

Relativenergie:

(3.17) E=L 92 .

Im folgenden wird der Ubersichtlichkeit halber auf die Indizes ver-
zichtet, da nur Spezies im Grundzustand betrachtet werden. Im allgemei-
nen ist das Integral in Gleichung (3.16), welches eine Laplace-Trans-
formation des Produktes E:-0(E) darstellt, nur numerisch 1l1l¥sbar. Unter

der speziellen Annahme, daB die Querschnitte eine Energieabhlngigkeit

der Form:
- n
(3.18) o(E) = C-igfgll

aufweisen, sind aber auch geschlossene Ldsungen mbglich. In Gleichung
(3.18) ist E, die Schwellenenergie der betreffenden Reaktion, C eine
Konstante und n eine reelle Zahl (n > -1). Einsetzen von (3.18) in
(3.16) ergibt nach Integration in den Grenzen [E_ ,»] fir die thermische

Reaktionsrate R:

(3.19) R(T) = C-23/2-(1t-p.)"1/2-(kT)n'i/a'F(n+l)-e—E°/kT .

Dabei ist I' die Gammafunktion. Gleichung (3.19) liefert nach Zusammen-

fassen der Vorfaktoren:

(3.20) R(T) = A-Tn-1/2. g Eo/kT )

Abweichend von der urspriinglichen Form der Arrheniusgleichung, wie z.B.
in [Menzinger und Wolfgang 1969], die einen konstanten Vorfaktor zur
Exponentialfunktion besitzt (Pr#exponentialfaktor), ist Gleichung (3.20)

die um den Term TP-1/2 erweiterte Form.
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Die meisten in der Literatur angegebenen Reaktionsraten weisen eine
Temperaturabhlingigkeit entsprechend Gleichung (3.20) auf. Wegen der
Eindeutigkeit der inversen Laplace-Transformation kann deshalb auf die
Form der energieabhingigen Reaktionsquerschnitte geschlossen werden, die
diesen Reaktionsraten zugrunde liegen. Eine thermische Reaktionsrate der
Form (3.20) basiert deshalb auf einem Querschnitt der Form (3.18).

Einziger Parameter ist die Potenz n, z.B.:

(3.21) n g Eo/kT

R(T)

(E-E )1/2
E

1
.2.. P O‘(E) = Cin_..__Q_

]
[
(™9

(E-E;)

-Eo/kT o o(E) = Gy EEa)

(3.22) =n

it
[

R(T) AQ-Tlfz-e

(E-E )3/2

~Ey/7kT P o(E) = 03.____a_

(3.23) n

N w

R(T) = Ay Tee

In Tabelle 6 [Duley und Williams 1984] sind einige Beispiele solcher
Reaktionsraten aufgefiihrt. Die zu den Querschnitten gehdrigen Konstanten
C; sind Uber die Gleichungen (3.19) und (3.20) mit den zu gegebenen
Reaktionsraten gehdrigen Faktoren A; verknupft:

(3.24) Ay = C,-23/2.(qw-p)~1/2.(k)*~1/2-T'(n+1) .

Mit dem erl¥uterten Formalismus lassen sich thermische Reaktionsraten
bei gegebenen Querschnitten berechnen und umgekehrt energieabhiéingige
Querschnitte aus vorliegenden thermischen Reaktionsraten extrahieren.
Mit den so gewonnenen Querschnitten kbnnen dann aus Gleichung (3.14) die
Reaktionsraten heiBer Reaktionen bestimmt werden:. Dazu muissen lediglich
die Geschwindigkeitsverteilungen der heifen Atome und der Reaktanden
bekannt sein. Besitzt der Reaktand thermische Energie, so liegt eine
Maxwell-Boltzmann-Verteilung vor. Die Geschwindigkeitsverteilung der

heiBen Atome ergibt sich aus der spezifischen Problemstellung. In der
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Tabelle 6: Thermische Reaktionsraten [Duley und Williams
1984]. Die Raten sind in der Form A-T*%e(-B/T) gegeben, wobeli

T die Temperatur ist.

Reaction A « p Reaction A a B
- ] -1 2

:::: ...::.':i 2(8’8: :g-lz Ig;gg -408 CH+H —~C+H+H 6.00x10-° 0 40200
NH+0 -'Oi'|+N 7.67 <10-1 +0:500 0 CH+H; -C+H+H: 6.00x10"* 0 40200
NH+H: —-NH:;+H s:soxlo-u +0.790 6700 H:+H —-H+H+H |.40X|°-: ~1.000 55000
NO+C —CN+0 635x10°"%  +0.500 0 H:+Hy —H+HwH: 548 x 1070 0 53000
NO+N —=N:40 820 x 10~ 0 410 H:+e¢ —H+H+e 4.38xl0" +0.350 102000
NO+O —ON-+01 2.50x10-" +1.000 1950 0:+H —-0+0+H 6.00 x IO-. 0 52300
NS+C —~CN+§ 116%10-"  +0.500 0 0;+H: —0+O+H: 6.00x10"* 0 52300
NS+O —-NO+S 2.89x10-" +0.500 0 OH+H —O+H+H 6.00 x |0’. 0 50900
O:+H —-+OH+0 3.70x 10-'° 0 8450 OH +H: —-O+H+H: 6.00 x |0_’ 0 50900
0O-.+N —“NO+0O 1.10x 10-¥ +1.000 3150 H:O+H —-+OH+H+H S.SOXlO'. 0 52900
0:4H: —OH+OH 1.00x 10-'° 0 9300 H:0+H; —+OH+H+H:  S80x10™ 0 52900
OH+H —H;+0 140X 10-"  +1.000 3500 NH;+H; —NH:+H+H:  1.350x 1070 0 42400
OH+0 ~O;+H 4.00x 10-1° 0 600 C*+H: —CH*+H 7.50x10‘“-) +1.250 4700
OH+H: —H:0+H 3.60x 10-" 0 2590 H*+0 —O*+H 7.00 x 10"0 0 232
OH+OH —0+H:0 1.00 x 10-1! 0 550 H*+H; —H)+H 1,00 107 ¢ 0 21200
SO+C —CO+S 1.16x 10-1? +0.500 0 CH*+H -C*+H: 7.53x10_. +1.25 0
SO+C —CS+0 116X 1072 +0.500 0 CH:*+H —CH" +H: 1.00x 107 0 7080
SO+H ~S+OH 2.00x 10-% 0 10700 CHy* +H —CHy" +H; 7.00x 10" 0 10560
SO+N —NO+S$ 1.00x 10~ 0 750 NH;* +Hy~NH* +H 1.70x 10 . 0 1050
SO+0 —~S+0; 5.00x 10-" 0 2700 O+H —-OH 8.70 x lo:“ -0.380 0
SO+OH —S0:+H 577x 10717 +0.500 0 0+0 -0: 5.98x10-3 +1.580 0
C-H+0 —CO+CH 1.00 x 10-1° 0 250 CH+0 —HCO"*+e¢ 1.63x10 I; +0.440 0
CH:+H —CH+H; $.00x10-7  +0.670 12850 C+H: —~CH+H 6.70x10-1  +0.500 14100
CH;+N —HCN+H LISx10-7 40500 0 C+0; —CO+0 191x 101 +0.500 0
CH:+0 —CO+H+H LISx10°7  +0.500 0 C+OH —~CO+H 6.35x 1074 +0.500

CH.+0 ~HCO+H 1.1 x 10-1 +0.500 0 N+H; —NH+H 5.00x 10 - +0.500 10700
CH:+H; —CH;+H 200x10-"  +0.167 6400 N+OH —NO+H 289x 1077 +0.500 0
CH.+OH —H.CO+H 1.00 x 10-1° 0 250 O+Hy —~OH+H 3.00x 10 " +1.000 4480
CH:+H =CH:+H> 200x10-"  +0.167 5600 S+CH —CS+H 2.89x IO‘l; +0.500 0
CH;.'.N —~HCN+H+H 1.1Sx 10-12 +0.500 0 S+H; —~HS+H 9.30 x IO'F +0.042, 10060
CH;+0 —H:CO+H 104x10-"*  +0.500 0 S+OH —SO+H INERS 10": +0.500 0
‘CHy+H; —CH.+H 1.00x 10-1° 0 5500 C:+N -CN+C 2.89x IO‘I“ +0.500 0
CH+H —H:+CH, 1.00 x 10-' 0 5800 C:+° -CO+C 2.89 x lO'|; +0.500 0
H.-O+H —‘Oi'i+H~ 1.50x 10~ 0 10250 CH+H —H:+C 6.70 x lO'" +0.500 2200
H:0+0 —00H+Oi'l 1.10x 10" 0 9240 CH+N —~CN+H 2.89 x IO'I: +0.500 0
H:S+H —-HS+H. 1.50x 10-" 0 850 CH+O -CO+H 2.3t x IO"-‘ +0.500 0
H.CN_..O —°0H+C-N 8.70x 10~ 0 4100 CH+H; —CH:+H 5.00 x |0"; +0.670 8820
HCO+H —H;+CO LI1Sx 1071 +0.500 o CN+N  —N:+C 7.30x 107 7 0 4500
HCO+0 —H+CO: 5.14x1072  +0.500 0 CN+O —~CO+N 1.04x 107 +0.500 0
HCO+0 —OH+CO 6.93x10-"  +0.500 0 CN+H: —~HCN+H 1.70x 10" ¢ 0 3500
HNO+H —=NO+H: 1.50 x 10— 0 1500 CO+H —C+OH 6.40 x lO‘l; +0.500 77700
NH:+H —NH+H; 580x10-%  +0.790 2200 CO+OH —H+CO; 5.10x 1077 0 300
NH:40 —NH+OH 202x10°"  +0.500 0 CS+0  —CO+S 2.60x 10~ 4 0 750
NH:+H: —NH;+H 240x10-"  +0.167 6300 HS+C  —CS+H 9.24x10-%  +0.500 0
NH+H —NH:+H; 240x10-"  +0.167 5700 HS+N  —NS+H 9.24x10-%  +0.500 0
NH:+0 —OH+NH:; 2.50x 10~ % 0 3020 HS+0 —SO+H 9.24x10-%  +0.500 0
NH,+OH —=NH:+H:0 230 107 0 800 HS+CO —OCS+H 3.00x 1071 0 5360
OCN+C —~CO+CN 231 x10-1 +0.500 0 HS+H; —H:S+H 2.50x 10" ! -0.187 7200
OCN+0 —NO+CO $.00x 10-" 0 200 NH+C —~CN+H 6.35x10-%  +0.500 0
H:CO+H —~HCO+H; 2.20x10-" 0 1890

vorliegenden Arbeit wird sie fur heiBlen Wasserstoff mittels Monte-Carlo-
Simulation in der thermischen kometaren H,0-Gasphase bestimmt, wobei die
Dichte der H,0-Molekile eine Ortsabhiingigkeit in Form des Abstandes r

vom Kometenkern aufweist.

Speziell fur den Fall, daB der Reaktand niedrige thermische Energien
besitzt (z.B. Zimmertemperatur = 300 K) und die Breite der Maxwell-
Boltzmann-Geschwindigkeitsverteilung £y klein ist gegen die der Ge-
schwindigkeitsverteilung f.A der heiBen Atome, kann die thermische Ver-
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teilung der Reaktanden niherungsweise als Delta-Distribution 6(38) um 33
= T beschrieben werden. Die Reaktionsrate flir heiBe Atome ergibt sich

dann aus Gleichung (3.14) zu:
(3.25) R = J £,(3,,t) o(E) |V,]| d¥,

Im folgenden soll noch diskutiert werden, welche Genauigkeit die aus
thermischen Reaktionsraten gewonnenen Reaktionsquerschnitte besitzen. Da
sehr viele in der Literatur ausgewiesenen Reaktionsraten auf experimen-
tellem Wege bestimmt wurden, sind diese Raten abweichend von Gleichung

(3.20) wie folgt zu verstehen:

(3.26) R(T) = A.Tn-1/2.e'Eexp’kT

’

wobei die experimentell ermittelten Aktivierungsenergien E.,, der unter-
suchten Reaktionen nicht notwendigerweise mit den Schwellenenergien Eq
in den Reaktionsquerschnitten Ubereinstimmen. Das ist darauf zurlckzu-
fthren, daB in der Praxis die Aktivierungsenergie definiert ist als die
Steigung der Kurve, die sich beim Auftragen von In(R(T)) gegen 1/T
ergibt [Benson 1960]:

d In(R(T)) d 1In(R(T))
(3.27)  Eexp = kg C KT ar

Ersetzt man hier die Reaktionsrate R(T) durch Gleichung (3.16), fuhrt

der Differentialquotient auf die Tolman-Gleichung [Tolman 1920]:

(3.28) E = -

d.h. im allgemeinen Fall wird die experimentell gewonnene Aktivierungs-
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energie eine Abhi¥ngigkeit von der Temperatur aufweisen. Setzt man spe-
ziell den Querschnitt von Gleichung (3.18) in (3.28) ein, ergibt sich

nach Ausfitthren der Integration:

(3.29) E = E5 + (n - %O'kT

exp

Die Tatsache, daB die in der Literatur aufgefithrten Reaktionsraten
entgegen Gleichung (3.29) alle eine konstante Aktivierungsenergie auf-
weisen, liegt darin begriindet, daB entweder E, >> kT ist und deshalb die
Temperaturabhéingigkeit nicht ins Gewicht f#llt und/oder der experimen-
telle Fehler die Temperaturabhingigkeit von E.,, Uberdeckt. Somit stel-
len sich die experimentellen Aktivierungsenergien als gemittelte Werte
<E4p> Uber den Temperaturbereich von T,;, bis Ty,, dar, in dem das
Experiment durchgefithrt wurde:

(3.30) <E.yp> = E, + (n - %J-k-<T>, <T> e [T Thax) .

exp min?®

Die Schwellenenergie E, eines Querschnitts, der aus einer experimentel-
len Reaktionsrate abgeleitet wird, ergibt sich damit aus Gleichung

(3.30) zu:

(3.31) E, = <E (n - %)-k-<T> .

exp> -

Anhand der Gleichungen (3.30) bzw. (3.31) ist zu erkennen, daf ledig-
lich fur n = 1/2 die Energien E,,, und E, identisch sind. Andererseits
ktnnen die Unterschiede fur E >>kT vernachldssigt werden kbtnnen. Dies
gilt insbesondere fiir endotherme Reaktionen, die oftmals Aktivierungs-
energien bis in den eV-Bereich hinein besitzen, wHhrend die Experimente
zur Bestimmung der Reaktionsraten liblicherweise bei Temperaturen von

einigen 100 - 1000 K (» 0.01 - 0.1 eV) durchgefihrt werden.

Zuletzt soll noch eine weitere Frage zur Genauigkeit der aus  experi-
mentellen Reaktionsraten ermittelten Querschnitte geklirt werden. Ausge-
hend von der Uberlegung, bis zu welcher Energie E’ oberhalb der Schwel-
lenenergie E, ein Querschnitt bekannt sein muf, damit die thermische
Reaktionsrate, berechnet nach Gleichung (3.16), einen relativen Feh-
ler < F aufweist, gelangt man zu [Hochstim und Shuler 1967]:
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E’

J V(E)-E-e'E/kT

dE

(3.32) F =

1 - Ee
4]
J o(E)-E-e ='FT4E
E

(o]

In Gleichung (3.32) stellt der Z#hler die Reaktionsrate im begrenzten
Intervall [E,, E’] dar, wihrend der Nenner die totale Reaktionsrate im
vollstdndigen Intervall [E,, w] wiedergibt. Wird in (3.32) der Quer-
schnitt (3.18) eingesetzt und die Substitution z? = (E-E5)/kT durchge-
fuhrt, ergibt sich:

(3.33) F =20 .

mit zg = (E’-Ey)/kT. Der Integrand Uber dem Bruchstrich kann nun nach
mehrfacher partieller Integration in die tabellierte Fehlerfunktion
Erf(t) Uberfuhrt werden. In Abbildung 12 ist der Verlauf von F fUr die
verschiedenen in (3.21) bis (3.23) genannten Querschnitte aufgetragen
gegen t = zg. Soll die berechnete thermische Reaktionsrate eines Quer-
schnittes der Form (3.18) z.B. fUr n = 1/2 bei 1000 K einen Fehler
F =< 107 besitzen, so muB:

(3.34) t =zg=—r02z3

sein, d.h. die Kenntnis der Energieabhingigkeit des Querschnittes ist

bis:
(3.35) E’ = Ey + 3-kT
vorauszusetzen. Bei 1000 K mufl E’ #lso um 3°kT »# 0.3 eV Uber die Schwel-

lenenergie E, hinaus bekannt sein. Umgekehrt ist fur diesen Querschnitt
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mit dem Parameter n = 1/2 zu schlieBen, daB seine Energieabhéingigkeit
bis etwa 0.3 eV uUber der Schwellenenergie mit entsprechender Genauigkeit

wiedergegegeben wird.

Fehler F

0.0

(E“Eg) /KT

Abbildung 12: Relativer Fehler F einer thermischen Reak-
tionsrate flr verschiedene Querschnitte, deren Energieab-

hidngigkeit bis zur Energie E'Uber der Schwellenenergie E,
bekannt ist.

Nach diesen Erl#uterungen werden die fUr die vorliegende Untersuchung
der chemischen Reaktionen des heiBen Wasserstoffs mit H0, CH, und OH
bendtigten Querschnitte im folgenden Kapitel 3.3 hergeleitet und disku-

tiert.
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3.3 Die Querschnitte der Reaktionen des heiBen Wasserstoffs mit Wasser,
Methan und dem Hydroxyl-Radikal

Die Querschnitte flur die Reaktionen des heiBen Wasserstoffs mit den
Molekiilen H,0, CH, und OH werden mit dem in Kapitel 3.2 dargelegten
Verfahren aus thermischen Reaktionsraten bestimmt. 2war ist flr die
Reaktion des H mit dem Wassermolekill ein theoretischer Reaktionsquer-

schnitt bekannt, wie spiter noch gezeigt wird aber nicht zuverl#ssig.

Die zugrunde liegenden thermischen Reaktionsraten, aus denen die Quer-
schnitte abgeleitet werden, sind der bereits in Kapitel 3.2 abgebilde-
ten Tabelle 6 zu entnehmen und sind hier noch einmal gesondert aufge-
fuhrt:

~-10250K/T

(3.36) H +H,0 = OH+H, R(T)=1.5-10"1C-¢ [cm3s-1] ,

(3.37) H +CH, = CHy +H, R(T) =1.0-10-10-e °°%/T = [cpm3s-1]

(3.38) H+OH = O0+H, R(T) = 1.4-10-14.T.e 2%%%%/T [cm3g-1k-1],

Da 1 eV im thermischen Gleichgewicht einer Temperatur von 11605 K
entspricht, betragen die gemessenen Aktivierungsenergien 0.883 eV,
0.5 eV und 0.31 eV. Die Reaktionen (3.36) bis (3.38) werden daher nur
von dem Bruchteil heiBer Wasserstoffatome ausgeftthrt, die im Schwanz der
Maxwellverteilung die entsprechende Energie aufweisen, weshalb der Was-
serstoff mit dem Symbol fur "heiB" versehen wurde.

Die mittlere Energie von 1.75 eV, die der heiBe Wasserstoff bei der
Photodissoziation von H,0 davontr#gt, reicht aus, diese Reaktionen ein-
zuleiten. Eine StoBdissoziation der aufgefuhrten Molektle, z.B. B + H,0
s OH + H + H, ist hingegen nicht mbglich, da die Bindungsenergien Eg
[Vedeneyev et al. 1966] zu groB sind, Tabelle 7.

Entsprechend den Ausfihrungen in Kapitel 3.2 basieren die thermischen

- n
Reaktionsraten (3.36) und (3.37) auf einem Querschnitt der Form C-iEEEEL
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Tabelle 7: Bindungsenergien der Molekiile OH, Wasser und
Methan [nach Vedeneyev et al. 1966].

Molekiil | Bindungsenergie Eg(eV)
OH-H 5.11
CH;-H 4.4
O-H 4.4

mit n = 1/2, whhrend fur (3.38) n = 3/2 gilt. Die Vorfaktoren sind
durch Gleichung (3.24) bestimmt, so daB sich die energieabhlngigen
Querschnitte, die fur die Berechnung der Reaktionen des heiBen Wasser-

stoffs verwendet werden, wie folgt darstellen:

- 1/2
(3.39) H/H,0 : o(E) = 1.5-10-1°cm3s-1-(p/2)1/2-5flir§ﬂl

- 1/2
(3.40) H/CH, : o(E) = 1-1o-l°cm?s-1-(u/2)1/2-5flir§ﬂl .

- Ey)3/2
T .

172
(3.41) H/oH : o(E) = 1.4-10"14cm3s-1K-1 (Z“LQ) (E

Fur die Querschnitte (3.39) und (3.40) ist wegen n = 1/2 keine Korrek-
tur beztiglich der Schwellenenergie E, notwendig, da sie gemdf8 Gleichung
(3.31) mit der Aktivierungsenergie <E,,.,> Ubereinstimmt. Querschnitt
(3.41) hingegen weist die Potenz n = 3/2 auf, d.h. nach (3.31) gilt:

(3.42) Eo = <Egyp> - ke<T> .

exp

Der Arbeit von Duley und Williams [1984]Mkein Hinweis zu entnehmen, in
welchem Temperaturintervall die thermische Reaktionsrate (3.38), dié dem
energieabhingigen Querschnitt (3.41) fur die Reaktion des heiBen Wasser-
stoff mit dem OH-Molekul zugrunde liegt, gemessen wurde. Fur die
Schwellenenergie E, wird deshalb die Aktivierungsenergie E,,, = 0.31 eV

verwendet.
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Abbildung 13: Energieabhingige Reaktionsquerschnitte fir die

H-Abstraktion am Wassermolekiil.

In Abbildung 13 sind verschiedene Querschnitte fur die Reaktion des
heiBen Wasserstoffs mit dem H,0-Molekil dargestellt. Querschnitt 1
wurde aus MeBdaten einer thermischen Reaktionsrate von [Schatz et
al. 1984] mit dem im Kapitel 3.2 erlduterten Verfahren der inversen

Laplace-Transformation abgeleitet:

- 172
(3.43) o(E) = 2-10-10Cm38—1,(u/2)1/2_(E - E,) .

Die gemessene Aktivierungsenergie betrlgt E, »# 0.912 eV und liegt damit
sehr nahe an der gemessenen Aktivierungsenergie von E, # 0.883 eV des
Querschnitts 2 aus Gleichung (3.39). Die theoretische Schwellenenergie
fur die Reaktion des heiflen Wasserstoffs mit H,0 betriigt etwa 0.923 eV,
wie dem Potentialschema von Schatz et al. [1984] in Abbildung 14 zu
entnehmen ist. Die Schwellenenergien von E, = 0.912 eV und E, = 0.883 eV
der aus den gemessenen thermischen Reaktionsraten abgeleiteten Quer-
schnitte 1 und 2 weichen nur wenig von diesem Wert ab. Die Ursache
dafur, daB sie zu niedrig sind, ist ungekldrt. Es besteht die Mbg-
lichkeit, daB sich widhrend der Experimente ein Teil des H,0 in angereg-
ten Vibrationszustinden béfunden hat. Nach theoretischen Berechnungen
von Schatz et al. [1984] fuhrt dies zu einer Verschiebung der Schwel-
36



1.0¢ : E

w r\\\\\OH+H,

0.5F 0.923 eV 1

0.659 eV

H+H,0

Abbildung 14: Potentialschema fiir die H-Abstraktion am Was-
sermolekiil [Schatz et al. 1984].

lenenergie zu kleineren Werten hin.
Querschnitt 3 wurde mit dem in Kapitel 3.1 erwdhnten Trajektorien-Modell

[Schatz et al. 1984] berechnet. Sein Verlauf wird annihernd durch:

(3.44) o(E) = 2.64:10"17-(E - E,)0-4265  [cm?]

wiedergegeben (E, E, in Einheiten von eV). Die Schwellenenergie dieses
theoretischen Querschnitts betrdgt E, = 0.81 eV. Dies steht im Wider-
spruch zu dem theoretischen Wert von E; = 0.923 eV, den dieselben Auto-
ren im Potentialschema in Abbildung 14 angeben. Querschnitt 3 £findet

deshalb im weiteren keine Verwendung.

Die Querschnitte 1 und 2 scheinen eine wesentlich verl#Blichere Basis
als der theoretische Querschnitt 3 darzustellen, da sie deutlich n#her
an der im Potentialschema angegebenen Schwellenenergie wvon 0.923 eV
einsetzen. Allerdings kann der theoretische Querschnitt zur Beurteilung
der Glite des prinzipiellen Verlaufes der Querschnitte 1 und 2 dienen.
Ebenso wie der theoretische Querschnitt 3 sind beide wvollkommen struk-
turlos, was auf eine korrekte Wiedergabe ihrer Energieabhldngigkeit hin-

weist.

Die Reaktionsquerschnitte der Gleichungen (3.40) und (3.41) fur die
Reaktionen des heiflen Wasserstoffs mit den Moleklllen CH, und OH sind in
Abbildung 15 zu sehen. Fur die Bestimmung des Querschnitts der Reaktion
des heiBen Wasserstoffs mit CH, liegt neben der verwendeten thermischen
Reaktionsrate von Duley und Williams [1984] aus Gleichung (3.37) noch
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eine weitere experimentelle Rate von Kurylo und Timmons [1969] vor,
welche die nahezu gleiche Aktivierungsenergie von = 0.51 eV besitzt.
Lediglich der konstante Prdexponentialfaktor ist um % 10 Prozent grdfer
und damit auch der aus dieser Rate abgeleitete Querschnitt flr den
heiBen Wasserstoff. Wegen des geringen Unterschiedes zu Querschnitt
(3.40) wurde er aber nicht seperat in Abbildung 15 aufgenommen. Die
Tatsache, daB zwei verschiedene experimentelle Reaktionsraten gleiche
Aktivierungsenergien aufweisen, deutet auf deren Richtigkeit hin. Die
Aktivierungsenergie fiir die Reaktion des heiflen Wasserstoffs mit dem OH-
Moleklil kann nicht Uberpruft werden, da auBler der Reaktionsrate aus

Gleichung (3.38) keine weiteren bekannt sind.
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'Abbildung 15: Querschnitte fiir H-Abstraktion am OH-Radikal
und an Methan.
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4. Berechnung der Dichte und Energieverteilung des heiBen Wasserstoffs
4.1 Vorausetzungen

Zur Berechnung des Beitrages des heiBen Wasserstoffs zur Zerstbrung von
Komamoleklilen durch Wasserstoffabstraktion miissen 1. die Dichte des
heifen Wasserstoffs, 2. seine Geschwindigkeits- bzw. Energieverteilung
in Abhdngigkeit vom Abstand zum Kometenkern und 3. die energieab-
hiingigen Reaktionsquerschnitte der zugrunde liegenden chemischen Reak-
tionen bekannt sein. Letztere wurden in Kapitel 3.3 hergeleitet. Im
folgenden sollen nun die mathematisch-physikalischen Grundlagen fiir die

Beschaffung der unter 1. und 2. genannten GrtBen erliutert werden.

Die Dichte und Energie von heiBen Partikeln beim Durchqueren der Koma
kann durch zwei grunds#tzlich verschiedene Modelle beschrieben werden,
abhdingig von den untersuchten Entfernungen zum Kometenkern. Das Krite-
rium fur die Wahl eines der beiden Modelle ist der EinfluB der =zur
Thermalisierung fllhrenden elastischen SttBe des heiBen Wasserstoffs auf

die Form seiner Trajektorie.

Je grdBer die Dichte des durchquerten Raumbereiches ist, d.h. je ndher
die Bahn des Partikels am Kometenkern verlHuft, desto grbfler ist die
Wahrscheinlichkeit, daf elastische Stbtfle mit Moleklllen des Komagases zu'
einer Anderung von Betrag und Richtung der Ausbreitungsgeschwindigkeit
fuhren. Die Richtungsinderung wirkt sich besonders drastisch aus, wenn
die Masse des heiBen Teilchens klein ist gegen die des StoBpartners.
Dies trifft fur den Wasserstoff zu, da er primir ThermalisierungssttBe
mit Wassermoleklilen ausfihrt. Da der Wasserstoff andererseits wegen
seiner geringen Masse im Vergleich zu H,0 pro Kollision nur wenig
Energie abgibt, kann er bis zur Thermalisierung sehr viele elastische
SttBe durchftthren. Die Berechnung von Dichte und Energie des heiBen
Wasserstoffs im inneren Bereich der Koma erfolgt deshalb mit der Monte-
Carlo-Simulation, welche die ZufHlligkeit des Geschwindigkeitsvektors
nach elastischen SttBen berticksichtigt.

Bei hinreichend groBen Abstlnden vom Kometenkern ist die Dichte der Koma

so gering, daB die heiBen Partikel auf ihrem Weg vom Entstehungs- {zum

Beobachtungsort praktisch keine elastischen StdBe ausfihren, so daB sich

die Uberwiegende Mehrheit der Teilchen geradlinig ausbreitet. In diesem

Fall ktnnen Dichte und Energieverteilung der Partikel noch analytisch
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hergeleitet werden. Dazu wird das Vektormodell von Festou verwendet. Fur
den kernnahen Komabereich ist das Vektormodell nicht geeignet, da die
Voraussetzung einer geradlinigen Teilchenausbreitung nicht gegeben ist.
Gerade bei kleinen Kernabstinden finden aber die meisten chemischen
Reaktionen des heiBen Wasserstoffs statt, weil dort die Zahl der Reak-
tionspartner am grtBten ist. Trotzdem wurden die Rechnungen fur den
inneren Komabereich auch mit dem Vektormodell durchgeftthrt, um die
Konvergenz der Monte-Carlo-Simulation zu #berprifen. Im idealisierten
Fall einer absolut stoffreien Ausbreitung des Wasserstoffs miissen nim-
lich beide Modelle wegen gleicher physikalischer AnsHtze dieselben Er-
gebnisse liefern. AuBerdem sollte der Fehler abgeschitzt werden, der

sich bei unberechtigter Anwendung des Vektormodells ergibt.

Der Beitrag des heiBen Wasserstoffs zur Zerstdrung von Komamolekilen
durch Wasserstoffabstraktion hat sein Maximum dort, wo sowohl die Dichte
der betreffenden Molekiile als auch die des Wasserstoffs groB ist, d.h.
in kernnahen Komabereichen. Modellrechnungen zur chemischen Zusammenset-
zung der Koma, basierend auf thermischen Ionen-Molekiilreaktionen, haben
gezeigt, daB die Dichte von Photodissoziationsprodukten (z.B. H, OH, CO,
0) einen Peak bei einigen 10 - 100 km Kernentfernung aufweisen [Giguere
und Huebner 19781. Diese Rechnungen gehen zwar von einer rein radialen
Expansion der Ionen und Neutralen sowie von einer konstanten Expan-
sionsgeschwindigkeit dieser Teilchen aus, sie zeigen aber grundsiitzlich,
daB der kernnahe Komabereich die grtfte Bedeutung fir die ablaufenden
chemischen Prozesse hat. Dies erlaubt eine Reihe von Ndherungen fur die
physikalischen Verh#ltnisse der inneren Kometenkoma, die in den Rechnun-
gen zum Festou'schen Vektormodell und zur Monte-Carlo-Simulation verwen-

det werden.

Basis der Rechnungen sind folgende Annahmen:

1. Die Quelle des heiBen Wasserstoffs ist das Wassermolekiil

Da in der inneren Koma Wasser der liberwiegende Bestandteil ist, wird

davon ausgegangen, daB der heiBe Wasserstoff ausschlieflich aus der

Photodissoziation von H,0 entsteht. Neben dem Wassermolekil liefert

allenfalls noch das bei dessen Photodissoziation freiwerdende OH einen

nennenswerten Beitrag zur Produktion von heiBem Wasserstoff. Zum einen
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ist aber OH in der inneren Koma nur in geringem MaBe vorhanden (Anhang
A.l), zum anderen besitzen die bei der Photodissoziation des OH-Molekiils
freigesetzten Wasserstoffatome lediglich eine Geschwindigkeit von etwa
8-105 cm-s~! [Keller 1976]. Dies entspricht einer Energie von ca.
0.3 eV und liegt damit bereits an der niedrigsten Schwellenenergie der
Reaktionen (3.36) - (3.38), so daB dieser Wasserstoff nicht betrachtet
werden muB. Gleiches gilt fur das bei der Photolyse von CH, entstehende
H, welches zwar eine Energie von Uber 5 eV besitzt (Tabelle 5), wegen
des geringen Anteils von Methan (2Z) in der Koma und Gewicht fH#llt. Der
Beitrag des Sonnenwindes und der pick-up Ionen zur Wasserstoffproduktion
wird in Kapitel 5 abgeschdtzt, wobei sich zeigt, daB er vernachldéssigt

werden kann.

2. Der heiBe Wasserstoff fiithrt nur ThermalisierungsstoBe mit Wasser aus
Das Wassermolekiil trigt in der inneren Koma mit 80 Prozent zur Gaszusam-
mensetzung bei. Elastische StB8e fthrt der Wasserstoff aber nicht nur
mit H,0 aus , sondern auch mit den restlichen Molekiilen. Rein formal
wird davon ausgegangen, daB es sich auch bei ihnen um Wassermolekiile
handelt. In Wirklichkeit sind es im wesentlichen OH, CO und CO,, die
aber, bis auf OH, eine grtBere Masse als H,0 besitzen. Deshalb ist der
Energielibertrag des Wasserstoffs an diese Molekllle bei elastischen
StdBen geringer, wodurch seine Thermalisierung "verzdgert" wird. Die
Berticksichtigung von Thermalisierungst8Ben unter Zugrundelegung einer
reinen Wasserkoma fuhrt daher in kernnahen Bereichen 2zu einem vorzeiti-
gen Absinken der kinetischen Energie des H unter die Schwellenenergien
der untersuchten chemischen Reaktionen. Dieser Effekt ist wegen der
geringen Abundanz von CO und CO, allerdings klein.

Energieverluste des heiBen Wasserstoffs durch Rotations- oder Vibra-
tionsanregung der H,0-Molekiile werden nicht betrachtet. Wihrend z.B. fur
die Molekiile CO und CO, Experimente Ulber ihre Rotations- und Vibra-
tionsanregung bei SttBen mit heiBen Wasserstoffatomen vorliegen [Cousins
und Leone 1988, Weston und Flynn 19881, sind fiir das Wassermolekll keine
Untersuchungen bekannt. Rotationsanregungen sind zwar effektiv, die
Rotationszustiinde weisen gegenliber angeregten Vibrationszustinden im
allgemeinen aber deutlich kleinere Energien auf. Andererseits liegen
typische Anregungsquerschnitte fiir die Vibration im Bereich einiger
10-17 cm? [Green 1990). Dies ist deutlich kleiner als die zu Energiever-

lusten fihrenden elastischen Querschnitte, siehe folgenden Punkt 3.
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3. Den elastischen StoBen des Wasserstoffs liegen Hartkugelpotentiale
zugrunde

Elastische differentielle Streuquerschnitte fir SttBe von H mit dem
Wassermoleklil sind nicht bekannt. Deshalb wird ein Querschnitt verwen-
det, der dem StoB zweier harter Kugeln miteinander entspricht. Der
totale Streuquerschnitt liegt nach Combi und Smith [1988b] im Bereich
von 1 - 2 +10°15 cm?, was in etwa der Summe der geometrischen Quer-
schnitte der H- und O-Atome des StoBsystems H/H,0 entspricht. Da ein
Hartkugelwechselwirkungspotential zugrunde gelegt wird, ist eher der
niedrigere Wert zu verwenden, um dem in Wirklichkeit "weicheren" Poten-

tial zwischen H und H,0 gerecht zu werden.

4. Die Koma expandiert radialsymmetrisch

Die Dichte des kometaren Wassers soll einen sphirisch-symmetrischen
Verlauf haben, also lediglich eine AbhH#ngigkeit vom Abstand zum Kometen-
kern aufweisen. Diese Annahme ist naheliegend, da der von GIOTTO gemes-
sene Dichteverlauf des H,0-Molekils (Kapitel 2.3) sich durch ein rein
radial expandierendes Wassergas, welches der Extinktion durch Photolyse

ausgesetzt ist, beschreiben 1HBt.

5. Die Expansionsgeschwindigkeit der Wassermolekiile ist konstant

Dies ist flr den inneren Bereich der Koma bis etwa 5000 km - 6000 km
eine sehr gute Niherung, da GIOTTO-Messungen der H;0-Geschwindigkeit
gezeigt haben (Kapitel 2.3), daB erst fur grtBere Abstdnde ein Anstieg
der Expansionsgeschwindigkeit auftritt. In diesem Bereich trHgt der
heiBe Wasserstoff nur noch wenig zur Wasserstoffabstraktion mit Koma-
moleklilen bei. Es wird deshalb von einer Uber den ganzen betrachteten
Bereich konstant zu 8-10% cm-s~! angenommenen Expansionsgeschwindigkeit

des Wassers (sowie der restlichen Komamolekiile) ausgegangen.

6. Die thermische Energie der Wassermolekiile wird vernachléssigt

Nach Limmerzahl et al. [1987] betrigt die Temperatur der Wassermolekille
in der Koma ungefihr T = 300 K. Dies entspricht einer mittleren thermi-
schen Energie von etwa 0.025 eV. Der heiBe Wasserstoff hingegen wird mit
einer mittleren Energie von 1.75 eV erzeugt und fihrt die untersuchten
chemischen Reaktionen mit mindestens 0.3 eV aus (Schwellenenergie der
Reaktion mit OH). Demgegeniber kann die thermische Energie der H;0-

Molekiile vernachllissigt werden.
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7. Der heiBe Wasserstoff erleidet nur Verluste durch die Reaktion mit
dem Wassermolekiil

In Anhang A.2 ist abgeleitet, wieviele inelastische StdBe (H-Abstrak-
tion) ein heiBes Wasserstoffatom pro Sekunde (Stoffrequenz) mit den
Molekiilen H,0, CH, und OH sowie dem Ion H,0* (Ladungsaustausch)
durchftthrt. Es zeigt sich, daB die StoBfrequenz des Wasserstoffs mit dem
Wassermolektl bei weitem #tberwiegt, so daB nur die Abstraktion mit dem
Wassermoleklill ftir Verluste des heiBen Wasserstoffs berticksichtigt werden
muB. Auch die Photoionisation des Wasserstoffs kann vernachlissigt wer-
den, da die berechnete StoBfrequenz des B mit H,0 um mehrere Zehnerpo-
tenzen groBer ist als die Photoionisationsrate des Wasserstoffs von

7-10-85-1 [Allen et al. 1987].

8. Die reagierenden Teilchen befinden sich im Grumdzustand

Da die Lebensdauern angeregter Zustlinde in der GrdBenordnung von 10-8s
(elektronische Anregung) bis 10~!3s (z.B. molekulare Vibration) liegen,
sind die Rekombinationsraten im Bereich von einigen 108 s-1 bis 1013 s-1
anzutreffen. Die StoBfrequenzen in der inneren Koma flir StbBe der
Molekiile untereinander liegen bei einigen 103 s~! [Mumma et al. 1987].
Somit sind die Relaxationsraten angeregter Zustiinde um mehrere Zehnerpo-
tenzen grtBer. Reaktionen angeregter Teilchen sind also sehr un-

wahrscheinlich.

Die Berechnungen von Dichte und Energieverteilung des Wasserstoffs wer-
den auf der sonnenzugewandten Seite lings der Verbindungsachse Komet-
Sonne durchgefuhrt, da fur diesen Raumbereich auf Daten von GIOTTO
zurickgegriffen werden kann. Da der gesamte Verlust an HyO-Molekiilen
durch die Reaktionen mit dem heiBen Wasserstoff zu < 5 Prozent abge-
schitzt wurde [Heyl et al. 1990], kann der EinfluB der heiBlen Reaktionen
auf den Dichteverlauf der Wassermoleklle (als Quelle des heiflen Wasser-

stoffs) in guter N¥herung vernachlissigt werden.
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4.2 Festou’sches Vektormodell

Grundlage dieses Modells zur Beschreibung der Dichte und Geschwindig-
keitsverteilung von Neutralpartikeln in der Kometenkoma ist eine stoB-
freie und damit geradlinige Ausbreitung der bei der Pﬁotodissoziation
von Muttermolekilen entstehenden Tochterprodukte [Festou 1981a). Die
Anwendung dieses Modells ist somit auf Raumgebiete beschrinkt, die in
sich hinreichend groBer Entfernung vom stoBSdominierten inneren Komabe-
reich befinden.

Die Arbeit von Festou wird fur die Berechnung der Dichte und Energiever-
teilung des heiBen Wasserstoffs in mehreren Punkten modifiziert: Obwohl
ebenfalls von einer geradlinigen Ausbreitung der H-Atome ausgegangen
wird, soll sowohl der Emergieverlust des Wasserstoffs durch elastische
SttBe mit dem Komagas, als auch die Extinktion durch die chemische
Reaktionen mit H,0 berticksichtigt werden. Ebenso geht die Opazitlt der
Koma in das Modell ein. Die Beschreibung des Vektormodells erfolgt auf
der Basis der in Kapitel 4.1 genannten Voraussetzungen, Die Bedeutung
der im weiteren verwendeten Variablen ist Abbildung 16 zu entnehmen.
Als Symmetrieachse fir das Laborkoordinatensystem (r,a,p) wird die Ver-
bindungslinie Komet-Sonne gewihlt, weil die Opazitiit im Falle einer
rein radialen Dichteabhlngigkeit des Komagases dann keine Abhingig-
keit vom Azimutwinkel ¢ besitzt.

Betrachtet wird ein Volumenelement dV = r2sinadrdadp im Laborsystem, in
dessen Koordinatenursprung sich der Komet befindet. 1In diesem Volumen-
element werden im Ruhesystem der sich radial auswiirts bewegenden' Was-
sermoleklile bei deren Photodissoziation isotrop H-Atome mit der Ge-
schwindigkeit vy,cy emittiert. Die Rate ggy, mit der das H pro Kubikzen-
timeter und Sekunde in ein Raumwinkelelement dQicy = sinydydp, entlassen
wird, ist:

Apiss (r'a)'nﬂao(r)
(4.1)  qeylr) = .
4

Dabei ist Apg.(r,x) die wegen der Extinktion der solaren Strahlung
ortsabhlingige Photodissoziationsrate und nnao(r) die Dichte der Wasser-
molekille:
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Abbildung 16: Koordinatensystem und verwendete GréBSen fir

das Vektormodell.

Q1,0
2 .
(4.2) ny_o(r) = ———— exp( - és.oL_’i)
2 2 VH,0
41['VH20'I' 2

In Gleichung (4.2) ist QHzo die Wasserproduktionsrate des Kometen, Vﬂzo
die Expansionsgeschwindigkeit der Wassermolekile und Ag,, die totale
Photodestruktionsrate von H,0. Die Isotropie von q¢y geht beim Ubergang
ins Laborsystem wegen der Eigengeschwindigkeit des Wassers verloren.
Die Rate q;,, der Teilchenemission im Laborsystem in das Raumwinkelele-

ment dQ, ,, = sinededp, ist mit qcy Uber die Beziehung:

(4.3) Qrap(r) dQ ,p = qcu(r) dlcy

verkntpft. Wird der Vektor der Wasserexpansionsgeschwindigkeit 3H2° als
Symmetrieachse bezlglich der Emission gew#hlt, sind die Azimutwinkel ¢,
im Ruhesystem und ¢, im Laborsystem des Wassers gleich und (4.3) ver-

einfacht sich zu:
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(4.4)

Qrap(r) sinede = gcy(r) sinydy

Wird der H-Emissionswinkel y im Ruhesystem des Wassers durch den Winkel

€ im Laborsystem ausgedriickt, ergibt sich unter Verwendung der Geschwin-

digkeit VH,0

bzw. Laborsystem nach einer l#ngeren Rechnung (Anhang A.3):

sowie den H-Geschwindigkeiten vy,cy und vy, .y

im Ruhe-

. -
VH,0
1+ cos2g
VH,0 v
(4.5) Qrap (L) = Qcu(r) cose + HeCH
VH/CHM v 1
Hp0 | 2
[1 - s1nze]
! VH/CHM -
Diese H-Quellrate im Volumenelement dV = r2sinadrdadp beschreibt einen
TeilchenfluB im Beobachtungspunkt rp, der den Abstand p vom Quellpunkt r
hat und auf der Oberflidche einer Kugel mit dem Radius p liegt. Uber die
Geschwindigkeit vy, ., des Wasserstoff im Punkt rp ergibt sich die

Wasserstoffdichte nyg zu:

‘_ qLab-e‘A(r,a)

ny =
2
i 41 P VhsLab

dv .

Der Exponentialterm beschreibt die ortsabhingige Extinktion der H-Atome

entlang der Strecke p und wird spiter noch genauer erliutert. Die Ge-
schwindigkeit vy, ,, des Wasserstoff im Laborsystem ist Qber:
2 2 2 .
(4.7) VhscH = VH/Lab T VHy0 - 2VH/Lab’VH,0°COSE .
mit der Emissionsgeschwindigkeit vy,cy im Ruhesystem des H,0-Molekils

verknupft. Aufldsen nach vy, ,, ergibt:
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2 2
in2e3172
(4.8) Vi/Lab = (VH/cu - VH2031n €) + vﬂzocose .

SchlieBlich sind noch die GrdBen p und £ durch die Koordinaten r und «
zu ersetzen (eine Abh#ingigkeit von ¢ tritt wegen der Azimutalsymmetrie

nicht auf). Aus Abbildung 16 entnimmt man zundchst fur p:

(4.9) p2 = r?+ r2 - 2rry-cosa .

Weiterhin gilt:

(4.10) rg = r2 + p2 -2rprcos(n-€) = r2 + p2 + 2rp-cose .

Nach Einsetzen von Gleichung (4.9) in (4.10) und Auflbsen nach cose

folgt:

rgCcosa - r
(4.11) cosg = > .
(r2 + rg - 2rrgcosa)l’/2

Damit sind die in (4.6) auftretenden GrdBen erkldrt. Diese Gleichung
erfihrt nun zundchst eine Korrektur bezluiglich der Geschwindigkeit
Vy,Lap des .Wasserstoffs in Gleichung (4.8), mit der die H-Atome den
Beobachtungspunkt rgp erreichen und dort die Dichte (4.6) erzeugen. Da
elastische StbBe des H mit den Gasmolekillen der Koma und somit Energie-
verluste entlang der Strecke p berlicksichtigt werden sollen, muB in
Kenntnis des mittleren Energielibertrages pro StoB die tatsichliche Ge-
schwindigkeit vy, .p im Punkt rp bestimmt werden. Dies geschieht unter
der Annahme, daB das H in erster Niherung ein rein thermisches Komagas
durchl#uft und somit die radiale Auswirtsbewegung der Gasmoleklle ver-
nachlissigt wird. Das ist wegen der groflen Expansionsgeschwindigkeit des
Wasserstoffs gegenuber der Ausstrtmgeschwindigkeit der Komamoleklle
gerechtfertigt. Entprechend den Voraussetzungen in Kapitel 4.1 wird fur
die Berechnung der elastischen SttBe davon ausgegangen, daB die gesamte

Koma aus H,0-Molekiilen besteht. Fir den mittleren Energieverlust AEj,,
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des H im Laborsystem nach einem elastischen StoB mit H,0 ergibt sich fur
HartkugelstdBe nach Weizel [1958]:

2'm *m
Ho0 “H

(o)
(4.12) AE; ., = —— (ELap - Etherm) .
(my o + my )2
E{ZL ist dabei die Energie vor dem ersten StoB und Eyp.., die thermische

Energie H,0-Gases. Die nach dem ersten StoB verbleibende Energie Ei:&

ergibt sich aus der Differenz der Anfangsenergie und dem Energieverlust

aus Gleichung (4.12):

(1) (0) (0)
(4.13) ELab = ELab - ABLap = (ELap - Etperm) + Etherm ’

und fur die Restenergie E{ﬁ% nach N SttBen gilt:

N
2 2

. m, + m;
(N) (0) Hp0 H
(4.14) ELab = (ELab - Etherm)' + Etherm .

Dies l#Bt sich noch vereinfachen, da die Temperatur des H,0-Gases in der
Koma von Komet Halley zu etwa 300 K bestimmt wurde [Lémmerzahl et al.
19871 und somit die thermische Energie Eijp.., des Hy0 ca. 0.025 eV
betrigt. Es folgt dann, daB selbst nach etwa N = 17 StbRen, bei denen
die mittlere Anfangsenergie des Wasserstoffs von E(0) = 1,75 eV auf die
relevante niedrigste Schwellenenergie von 0.3 eV von Reaktion (3.56)
abgesunken ist, die Abweichung zwischen E(17) ~ 0.313 eV nach (4.14) und
E(17) = 0.292 eV bei Vernachldssigung von Eip.., in (4.14) nur = 72
betrigt. Wird daher Eip.rp in Gleichung (4.14) vernachllssigt und

unter Verwendung von:

(N) 1 (N)
(4.15)  Ep,p =5 By (Visrap)?®
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0) 1
(4.16) ELab = 7 My (VgsLap)?

nach der Geschwindigkeit aufgeltst, so stellt sich diese in der Form:

N/2
2 2
(N) THpo T Ty N/2
(4.17) VH/Lab = VH/Lab' [————— = Vhs1ap'M
(my,0tmy)

dar, mit vy, .p, 8us (4.8). Das Verhltnis der Massen in Klammern ist
durch M abgeklirzt. Bei der Berechnung des Integrals (4.6) ist die Was-
serstoffgeschwindigkeit vy, ., durch den Ausdruck (4.17) zu ersetzen.
Die Zahl N der StdtBe, die das H-Atom auf seinem Weg vom Startpunkt r
zum Beobachtungspunkt rp erleidet, berechnet sich aus dem Integral Uber
die RKomagasdichte entlang der Strecke p. Flir die Dichte gilt analog der
Wasserdichte in Gleichung (4.2):

A -
(4.18)  ngno(r) = —36as  exp( - —{;ﬁ—r)
4n.vcas-r2 Gas

Hierbei ist Q;,, die gesamte Gasproduktionsrate des Kometen und vg,, die
Expansionsgeschwindigkeit des Gases, die gleich VH,0 gesetzt wird, da
H,0 der uUberwiegende Bestandteil der Koma ist. A, ist die Photover-
nichtungsrate des Komagases. In der inneren Koma ist der Verlust an
Molektilen gering und der Exponentialterm darf vernachlidssigt werden. Die

Zahl der elastischen SttBe des Wasserstoffs ergibt sich dann aus:

p

QG )
4.19 N = I 2% d .
( ) l;mrnzo.(rv)z 0. 4P

0

Eine etwas langwierige Rechnung liefert (Anhang A.4):

2
’ “MVa50 I'Ig sina
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Damit ist die erste Modifikation des Festou’schen Vektormodells, die
sich aus der Berlicksichtigung der ThermalisierungssttBe des heiBen Was-
serstoffs ergibt, erldutert. Die zweite Modifikation erfolgt nun durch
Einbeziehung der H-Extinktion. Zwar bertcksichtigt auch Festou Verluste
der Tochterprodukte beim Durchschreiten der Kometenkoma, diese Verluste
basieren aber in erster Linie auf der Photodissoziation bzw. -ionisa-
tion, da chemische Reaktionen bei groBen Kernabstinden wegen der gerin-
gen Dichte der Reaktionspartner keine Rolle spielen. Bei kleinen Abstdn-
den vom Kometenkern miissen die Reaktionen des Wasserstoffs aber be-
riicksichtigt werden. Das Argument A(r,«) in der Exponentialfunktion von
Gleichung (4.6) entspricht daher der 2Zahl Ngp,,, der zu Reaktionen fh-
renden St8Be mit H,0 entlang der Strecke p, die der Wasserstoff
durchlduft und ist in Anlehnung an (4.19):

P
(4.21) A(r,a) = Npeax(r,a) = J
0

Qu,0

Ty g (£7 1 (B(RT) dpt
2

Hierbei wurde die H,0-Dichte aus Gleichung (4.2) unter Vernachlidssigung
des Exponentialterms verwendet. Dies ist im kernnahen Bereich eine gute
Niherung und fluhrt zu einer geschlossenen Lbsung des Integrals. Der
energieabhlingige Reaktionsquerschnitt fur die Reaktion von H mit H,0 ist
durch o; in der Form von Gleichung (3.39) gegeben. Eine Auswertung des

Integrals ergibt (Anhang A.5):

Qu_o0 N 172
(4.22)  Npeax = g c < T3 [- S ;nE“ + (a + E;)1/2 +
Gas “elnM”E_ELab
my
N 172 1/2
+ ‘—52172‘ (arctan (a2t E+1§%) - arctan Lgf;igél—-—ﬁ ] ,
o (s 0

mit a = (ulmﬂ)-Eig;; p ist die reduzierte Masse von H und H,0, E, die
Schwellenenergie der chemischen Reaktion, C der Vorfaktor des Quer-

schnitts und M ist durch Gleichung (4.17) gegeben.

Als letztes bleibt noch die ortsabh#ngige Photodissoziationsrate
Ap;gg(r,a) zu bestimmen. Dazu wird angenommen, daB die Bahn der solaren
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Photonen im Abstand b parallel zur Verbindungsachse Komet-Sonne ver-
18uft. Die Photodissoziationsrate ohne Extinktion sei A,. Die Rate im
Quellpunkt r (Abbildung 16) ist dann gegeben durch :

(4.23) Apioe = Ag € ADS

N,,s ist die 2Zahl der Absorptionen, die die Photonen von der Sonne

ausgehend bis zum Quellpunkt r erleiden:

]

QHzo dz
(4.24) Navs = | oo %abs 32 7 12 )
bnvy,o z¢ + b

zO
wenn o,,. der Absorptionsquerschnitt des Wassers fur die zur Photodisso-
ziation von H,0 fuhrenden Photonen ist (0,  ® 4-10"18cm?, [Duley und

Williams 1984]). Die Auswertung des Integrals (Anhang A.6) ergibt:

Quj0 «

(4.25)  Nppg = [ 9abs “risina

Damit sind alle GrbBen zur Berechnung des Integrals (4.6) bestimmt.
Bevor die im Integranden auftretenden GrBen explizit ersetzt werden,
wird wegen V50 << vy,cy Noch von einer Niherung Gebrauch gemacht. Die
quadratisch auftretenden Quotienten dieser beiden Geschwindigkeiten in
den Gleichungen (4.5) und (4.8) fur q;,, und vy, ,p, Wwerden vernach-

lissigt und es folgt:

VH,0
(4.26) Qrap © Gcy (1 + 2 v COSE) ’
H/CM
sowie
VH,0
(4.27) VisLab ¥ Vasen (3 3 cose) .
H/CM

Wird jetzt noch  (4.26) und (4.17) in (4.6) eingesetzt und bertick-
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sichtigt, daB der dabei auftretende Quotient der Terme, die ein cose

enthalten, zu:

v
+ . HrO
(4.28) ¥ 2x1COSE . girecose , x=—

<< 1
1 + x-*cosg VH/CH

vereinfacht werden kann, ergibt sich schlieBlich:

-N
Realk VH 0

5 — (1 + 2 cose) AV .
v 4H(r2+r3-2rrBC05a)'VH/CH'MF vH/cn

Aoe'NAbs-nﬂzo(r) e
(4.29) ny = J

Mit cose aus (4.11) und M aus (4.17):

2 2

My,o + My
(4.30) M= |l
(my_ o+ my)?2 .

Gleichung (4.29) gilt fur den Fall, daB der Wasserstoff im Ruhesystem
des Wassers monoenergetisch emittiert wird. In Wirklichkeit unterliegt
er einer Geschwindigkeitsverteilung f(vy,cy) [Crovisier 1989b], die in
Abbildung 17 gezeigt ist. Die endgliltige Form des zu berechnenden Inte-
grals fiir die Wasserstoffdichte stellt sich wie folgt dar:

bs. nHZO(r) e “Reak vH20
(4.31) }:fi I (1 + ——— cose) 4V,
4m (

/2 (1)
2
r +rB-2rchosa) Vn/cn Ms VH/CM

wobei i die einzelnen Beitrige der Geschwindigkeitsverteilung reprisen-
tiert, Uber die zu summieren ist und Véiéx die Geschwindigkeit des
Wasserstoffs im Intervall i darstellt. Die numerische Berechnung des
Integrals in Gleichung (4.31) erfolgt mit dem Verfahren der GauB-Quadra-
tur. Der Beitrag eines Gitterpunktes j im Intervall i zur Gesamtdichte

sei f,-Ang(j,i). Dann kann (4.31) auch geschrieben werden als:
(4.32) nH -E: E: fl'AnH(j,i) .
i3

Die Wasserstoffatome, deren Dichte durch die einzelnen Summanden in
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Abbildung 17: Geschwindigkeitsverteilung der bei der Photo-
dissoziation von Wassermolekiilen freigesetzten Wasser-
stoffatome [Crovisier 1989b].

Gleichung (4.32) wiedergegeben wird, besitzen im Beobachtungsort rg
unterschiedliche Relativenergien E zu den Molekllen H;0, CH, und OH.
Entsprechend ihrer Energie werden sie in Dichtekanfle n, (E,) mit einer

Breite von 0.1 eV sortiert, mit:

(4.33) A:0.1 eV = E, < (A+1)-0.1 eV

Die Dichtekantle n, (E,) werden auf die Gesamtdichte normiert:

(4.30) oot = TalR)
H

so dafl gilt:

(4.35) Zn;{”m(EA) =1

Die normierten Dichtekantle aus Gleichung (4.34) stellen die einzelnen
Beitrlige zur Geschwindigkeitsverteilung des heiBen Wasserstoffs im Beo-
bachtungspunkt ry dar. Die Reaktionsraten folgen durch Aufsummieren der

Raten in den normierten Dichtekandlen:
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" 2E,
(4.36) R = E: o(Ey) my " (Ep) VReisa o VRe1/a = ( m Y2

Die energieabhingigen Reaktionsquerschnitte sind durch o gegeben. Die
GrdBe p ist die reduzierte Masse von H und den drei Molekilen H;0, CH,
und OH. Die reduzierten Massen Buscu,» HMuson und Mu /1,0 differieren um
maximal 0.7 Prozent. Folglich sind auch die Relativenergien E des
Wasserstoffs zu den einzelnen Molekilen nahezu identisch, so daB
diesbezliglich keine Fallunterscheidungen fur die einzelnen Molekile
getroffen werden muB.

Die StoBfrequenzen fiir die Wasserstoffabstraktion ergeben sich schlief3-
lich aus dem Produkt von der Reaktionsrate R und der Gesamtdichte
ny des heiBen Wasserstoffs. Diese StoBfrequenzen sind direkt mit den

Photodissoziationsraten der Molekiile vergleichbar.
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4.3 Monte-Carlo-Simulation

Das Grundprinzip der Monte-Carlo-Simulation besteht darin, unter Vorgabe
einer Zufallszahl Z den zuf#lligen Wert einer Variablen x € [a,b]
anhand ihrer Verteilungsfunktion f(x) festzulegen. Die Wahrschein-
lichkeit W dafur, daB x den zufflligen Wert t € [a,b] annimmt, ist
gegeben durch:

t
J £(x) dx
a
b
J £(x) dx

a

(4.37) W= = 2 .

Hierbei dient das Integral im Nenner der Normierung. Die Umkehrbarkeit
der Lbsung des Integrals vorausgesetzt, ist der zufillige Wert
t = t(W) = t(2) der Variablen x bei Angabe einer Zufallszahl Z vorgege-
ben. Das wird im weiteren Verlauf dieses Kapitels anhand von Beispielen
niher erlHutert. Die Beschreibung der Monte-Carlo-Simulation fiir Koma-
neutralgas erfolgt dabei in Anlehnung an die Methode von Combi und Smith
[1988a].

1)

Vii0

*y

Abbildung 18: Koordinatensystem fir die Monte-Carlo-Simi-

lation.
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Der bei der Photodissoziation von Wasser freigesetzte Wasserstoff wird
im Ruhesystem des H,0 mit der Geschwindigkeit vy isotrop emittiert. Die
Emission des Wasserstoffs erfolgt mit gleicher Wahrscheinlichkeit in
zufillige Raumwinkelelemente dQ’ = sin®’ d9’ dp’. Zuflllige Ejektions-
winkel ® und ¢ im Ruhesystem des Wassers sind nun iber Gleichung (4.37)

mit vorgegebenen Zufallszahlen Z; und Z, verknUpft:

(4.38) 2, =2 =% 5 g=o2mz

J sin®’ d®’

(o] - l-cos®
n 2
J sin®’ de’

o}

(4.39) 2y = ® = arccos(l-2-2;) .

Die Winkel ¥ und ¢ definieren den  Einheitsvektor 3(0,¢) der zZu-
falligen Emissionsrichtung des H-Atoms, wiederum im Ruhesystem des
Wassers. Das zugehdrige kartesische Koordinatensystem (x’,y’,z’) in
Abbildung 18 kann grundsitzlich eine beliebige Orientierung zum Labor-
koordinatensystem (x,y,z) besitzen, in dessen Ursprung der Kometenkern
liegt. Es ist zweckmi#Big, es so zu wihlen, daB es sich als Parallelver-
schiebung um den Vektor T, darstellt, der den Ort des Wasserstoff-
quellpunktes im Laborsystem beschreibt. In diesem stellt sich die Aus-
breitungsrichtung gLab des Wasserstoff unter Berlicksichtigung der als
konstant angenommenen Expansionsgeschwindigkeit ?ﬂzo des Wassers (Kapi-

tel 4.1, Voraussetzungen) wie folgt dar (Abbildung 19):

-5
> VH/Lab
(4.40) BLab = ——
IVH/Labl
mit:
-5 - -
(4-41) vH/LGb = VH'e + VH20 ’
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Abbildung 19: Zusammenhang zwischen der Expansionsgeschwin-

digkeit der Wassermolekille und der Ausbreitungsgeschwindig-

keit der H-Atome.

wobei gilt:

-

- r
%o |

Dabei ist zu berlcksichtigen,

daB die Geschwindigkeit vy im Ruhesystem

des H,0 der in Abbildung 17 gezeigten Verteilungsfunktion f(v) unter-

liegt. Entsprechend Gleichung (4.37) besteht folgender Zusammenhang

zwischen einer 2Zufallszahl Z; und der auf 1 normierten Verteilung £(v):

VH
(4.43) i; = I f(v)dv

0

Da im vorliegenden Fall die Geschwindigkeitsverteilung eine diskrete

Form besitzt, ist das Integral durch eine Summe 2zu ersetzen. Jede

Zufallszahl Z,, fiir die

k k+1

(4.44) E: £, s 25 < E:f,

i=0 §{=0

57



gilt, erzeugt die mittlere Geschwindigkeit der Intervalle k und k + 1.
Diese Geschwindigkeit ist dann Uber Gleichung (4.42) ins Laborsystem zu
transformieren. Mit diesem vy, ,, erreicht der Wasserstoff dann den Ort

?1 des ersten elastischen StoBes:

(4.45) T, = To + eLap e ,

wobei #, die zuf#llige freie Weglinge ist, die das H-Atom bis zur
elastischen Kollision mit einem H,0-Molekiil zurlicklegt. Die Wegllnge
berechnet sich wie folgt: Die Zahl N der Teilchen eines Strahls mit der
Anfangsmenge N,, die beim Durchlaufen eines Mediums der Dichte n(x)
elastische Stb8Be mit dem Querschnitt o durchfithren, aber noch keinen

StoB erlitten haben, ist gegeben durch:

(4.46) N = Ngexp( -I n(x)o Zrel dx )

wobei v die Teilchengeschwindigkeit ist und v__, die Relativgeschwindig-
keit der Teilchen zum Medium. Im Fall des heiBen Wasserstoffs ist dessen
Ausbreitungsgeschwindigkeit viel grdfer als die Expansionsgeschwindig-
keit des Komagases, so daB in guter Niherung v = v,,; gesetzt werden
kann und sich beide Geschwindigkeiten in Gleichung (4.46) aufheben. Die
Wahrscheinlichkeit bzw. 2ufallszahl Z, dafiir, daB ein elastischer StoB

stattgefunden hat, ist dann:

(4.47) 7y =@ N -In(x)e dx

o]

Das Integral in der Exponentialfunktion entspricht der Zahl der elasti-
schen StBBe mit dem Komagas entlang der Teilchenbahn. Die Gasdichte der
Koma ist wieder gegeben durch (Kapitel 4.2, Festou’sches Vektormodell):

(4.48) ncas(r) =_gﬁ_as__
4nrvy o
2

wobei der Extinktionsterm wiederum vernachléssigt und die Ausstrimge-
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Abbildung 20: Geometrie zur Berechnung der freien elasti-

schen Wegliénge.

schwindigkeit des Gases gleich der Expansionsgeschwindigkeit des H30
gesetzt wurde. Abbildung 20 folgend, wird nun der Abstand r durch den

Ort r, des H-Quellpunktes und die Integrationsvariable {1 ersetzt:

1
(4.49) r = (rg + 92 4+ 2ron-cose)? ,

wobei O der Winkel zwischen den Richtungsvektoren der Geschwindigkeiten
von H und H,0 ist. Wird Gleichung (4.48) unter Verwendung von (4.49) in
(4.37) eingesetzt, ergibt sich nach Integration Uiber ¢ im Intervall
[0,2,] der gesuchte Zusammenhang zwischen der Zufallszahl Z, und der
freien Weglinge %, (Anhang A.7):

. g 4""“20
(4.50) 2, = ro{sind tan|; - 6 - —=—— rysiné 1n(1l-2,)|-cose ,
2 0eQcas

wobei o, der totale elastische Streuquerschnitt fur StbBe von H an H,0
ist. Uber Gleichung (4.45) ist damit der zufdllige Ort des ersten
elastischen StoBes bekannt. Der neue Geschwindigkeitsvektor des Wasser-
stoffs nach dem StoB wird nun in Kenntnis des differentiellen elasti-
schen Streuquerschnitts bestimmt. Bei Stbd8en harter Kugeln untereinander
erfolgt die Streuung im Schwerpunktssystem vbllig isotrop und die Orien-
tierung des Vektors der Relativgeschwindigkeit 3re1 nach dem StoB ist
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durch den zuf#lligen Richtungsvektor n, gegeben:

5 cos¢ sin®
= : s
(4.51) VRel = VRe1@o = VRel sing sind ’
cos®
. =l : : : : :
mit Vge; = |3H/Lab - vﬂzol. Die Winkel ¢ und ¢ sind bei Vorgabe zweier

neuer Zufallszahlen Zg und 25 wieder durch (4.38) und (4.39) bestimmt.
Der Geschwindigkeitsvektor QH,Lab des Wasserstoffs nach dem Stofl ist im

Laborsystem [Landau und Lifschiz 1962]:

- + -
My,0 IyVa/Lab T PH,0VHL0

m, + m
H HpO

- -
(4.52) VH/Lab = Vee1Bp

my + My,0

Damit sind alle GrdBen bestimmt, um wieder beginnend bei (4.45), den
weiteren durch StBBe determinierten Weg des Wasserstoffs durch die
Kometenkoma zu verfolgen. Da der Wasserstoff auch inelastische StbtBe in
Form von chemischen Reaktionen mit H,0 durchfilhrt und auf diese Weise
eine Extinktion erleidet, muB parallel zur elastischen freien Weglinge
2, auch die inelastische freie Weglénge #; fur Stbfe mit dem H,0-Molekul
bestimmt und mit ., verglichen werden. Ein Wasserstoffatom, welches am
ort r, des n-ten elastischen StoBes startet, erreicht den Zielort rp,,
des (n+l)-ten elastischen StoBes nur dann, wenn die zuf#llige elastische
freie Wegldnge 18, kleiner ist als die zufillige inelastische freie
Weglidnge {&,; ansonsten gilt dieses H-Atom als verloren und wird nicht

weiter verfolgt.

Die inelastische Weglidnge 2, fur chemische Reaktionen des Wasserstoffs
mit Wasser 14Bt sich unmittelbar aus (4.50) bestimmen, wenn mit einer
neuen Zufallszahl 2, der elastische Querschnitt durch den Wert des
inelastischen Reaktionsquerschnittes ¢, bei gegebener Relativgeschwin-
digkeit am Startort r, ersetzt wird. Weiterhin ist ftr die Gasproduk-
tionsrate Qg,s die Wasserproduktionsrate Qy o zu verwenden, da chemische

Reaktionen nur mit H,0 stattfinden:

bwvy o

n 2 .
(4.53) 9, =r {sine tan[— - 0. - ———— r,s8ing 1ln(1-2 )]-cose} ,
i (o] 2 ”1Qﬂzo 0 7
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Abbildung 21: Geometrie zur Bestimmung der Dichte und Ener-

gieverteilung des heiBen Wassersloffs.

mit oy = 0y (Ve (Eh)) .

Damit sind die wesentlichen Schritte der Monte-Carlo-Simulation erklért.
Die Methode zur Bestimmung der Dichte und Energieverteilung der H-Atome
wird im folgenden beschrieben. Die zugrunde gelegten Verhdltnisse sind
Abbildung 21 zu entnehmen.

In einer endlich groBen Kugel um den Beobachtungspunkt rp mit dem Radius
rx startet eine reprlsentative Zahl Ny, . von heiflen Wasserstoffatomen,
deren Startorte zunlchst gewichtsfrei und zuf#llig Uber das Kugelvolumen
"verteilt werden. Zwischen dem zufH#lligen Abstand rg des Startpunktes vom
Beobachtungspunkt rp und einer Zufallszahl Zg besteht gemdB Gleichung
(4.37) der Zusammenhang:
r

s
J 2 dr
(4.54) Zg = ——
K
J r2 dr

0

was nach Ausfithren der Intégration
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(4.55) rg = rg- (2g)1/3

ergibt. Die unterschiedlichen Startwinkel bezogen auf den Punkt rp als

Kugelursprung werden wieder durch die Gleichungen (4.38) und (4.39) be-

stimmt:

(4.56) ¢ =2m25 ,

sowie

(4.57) ¥ = arccos(l-2-2,,)

Jedes startende Teilchen reprdsentiert nun die Gesamtheit aller tat-
séchlich in einem kleinen Volumenelement AV um den Startpunkt rg star-

tenden Wasserstoffatome, d.h. die Wasserstoffquellrate AQu(rg):

(4.58) AQu(rg) = qu(rg)-AV [s~1] ,
mit:
(4.59) Qu(rs) = Apjgglrg)® Dy o(Ts) [cm™S3s—1] '

wobei N0 die Wasserdichte und Ap;., die Photodissoziationsrate am Ort
rg ist. Letztere ist durch die Gleichungen (4.25) (Kapitel 4.2, Festou’-
sches Vektormodell) bestimmt. Das Volumenelement AV ist gegeben durch :

4 3
énrx
(4.60) AV =

NTest

Wird fur alle Testteilchen Uber die zugehbrigen Quellraten AQu(rg) sum-
miert, so ergibt sich n#herungsweise die gesamte Wasserstoffquellrate in

der Kugel mit dem Radius ryg:

N st
(4.61) Qy & Ei qu(rg) AV
1
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Im Grenzfall unendlich vieler Testteilchen geht die Summe (4.61) Uber in

ein Integral liber das Kugelvolumen Vy:

Nest.
(4.62) Qg = lim zqﬂ(rs)-w = jqﬂ(rs) av .

NTest_) @ v
K

Der Weg eines Testteilchens durch die Koma wird nun solange verfolgt,
bis es entweder durch einen inelastischen StoB verlorengeht oder bis
seine Relativenergie unter die Schwellenenergie von 0.3 eV von Reaktion
(3.30) mit dem OH-Moleklill gesunken ist. Zwischenzeitlich besteht eine
gewisse Wahrscheinlichkeit dafuir, daB es eine Kreisfliche mit dem Mit-
telpunkt im Beobachtungspunkt rp und dem Radius ry durchléuft. Um dies
zu Uberpriifen, wird die Kreisfliche jeweils so im Raum orientiert, daB
die  Flidchennormale kollinear zur Ausbreitungsgeschwindigkeit des
Testteilchens verliduft. Weist der Richtungsvektor der Geschwindigkeit
einen DurchstoBSpunkt mit der Kreisfllche auf, so gilt das Partikel als
registriert, sofern die elastische freie Weglinge vom Ort r, zum Ort
r,.1 groB genug ist, die Kreisfllche auch zu erreichen. Trifft dies zu,

ist mit diesem Teilchen die Dichte

(4.63) AnH(rB) = _Agﬂifil_
n ry v(rg)

verbunden, wobei v(rg) die Geschwindigkeit des Testteilchens im
DurchstoBpunkt darstellt. Gleichzeitig wird das Partikel analog zum
Festou’schen Vektormodell in Dichtekanlile n, (E,) der Relativenergie E,

mit einer Energiebreite von 0.1 eV sortiert, mit

(4.64) A'0.1 eV = E, < (A+1):0.1 eV .

Nachdem alle Testteilchen das Monte-Carlo-Programm durchlaufen haben,

ergibt sich die Gesamtdichte des Wasserstoffs zu:

N est
(4-65) nH(rB) b z AnH(rB) °
1

Die Dichtekanile n, (E,) werden zur Beschreibung der Geschwindigkeitsver-
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teilung des heiBen Wasserstoffs wieder auf die Gesamtdichte normiert:

Norm = M (Ea)
(4.66) n, (EA) nH(rB)

so daB} gilt:

(4.67) Z T ME) =1 .
A

Die Reaktionsraten ergeben sich durch Aufsummieren der Raten der nor-

mierten Dichtekanile:

ZEa
(4.68) R = E: o(Ey) n§°’“<EA) VRel/a v VReisa = m )12
A

wobei p wieder die nahezu identische reduzierte Masse von H und H;0, CH,
bzw. OH ist und o der Reaktionsquerschnitt fir die Reaktion des H mit
diesen Molekiilen. Die StoBfrequenzen fur die Wasserstoffabstraktion
ergeben sich wieder aus dem Produkt der Reaktionsrate R mit der Ge-

samtdichte ny des heiBen Wasserstoffs.

Die so gewonnenen GrbBen Dichte, Energieverteilung und Reaktionsraten im
Beobachtungspunkt ry stellen gemittelte Werte ber das von der rotieren-
den Kreisfliche mit dem Radius rp aufgespannte Volumen dar. Je kleiner
rr, desto besser ist die Auflbsung der fir die Berechnung dieser Grdfen
bendtigten Geschwindigkeit bzw. Energie der Testpartikel. Andererseits
wird mit kléiner werdendem rp auch die Zahl der registrierten Teilchen
und damit die Statistik zunehmend schlechter. Weiterhin kann auch der
Radius rg der Quellkugel, in dem die Testteilchen starten, modellbedingt
nur endlich groB sein. Diese Einschrénkungen fllhren automatisch dazu,
daB die Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation mit einem Fehler behaftet
sind. Die GrdBe des Fehlers kann abgeschitzt werden, wenn der Fall
einer absolut stoBfreien Ausbreitung des Wasserstoffs untersucht wird.
Dann ndmlich liegen der Monte-Carlo-Simulation und dem Vektormodell
gleiche physikalische Ansdtze zugrunde und die Ergebnisse beide Verfah-
ren missen ann¥hernd gleich sein. Eine vollsti#ndige Ubereinstimmung ist
natlirlich nur fir lim ry -» 0 und lim ry » o zu erwarten. FUir rp = 0.1-rp
und ry = 30-ry weichen die berechneten Wasserstoffdichten aus der Monte-

Carlo-Simulation nicht mehr als 10 Prozent von denen des Festou’schen
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Vektormodells ab. Dies in Abbildung 22 dargestellt, in der die prozen-
tuale Abweichung der Dichten aus beiden Modellen im Falle stof3freier
Ausbreitung des : gegen den flr die chemischen Prozesse relevanten Ab-

standsbereich aufgetragen ist.
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Abbildung 22: Prozentuale Abweichung der Wasserstoffdichte
Npon @aus der Monte-Carlo-Simulation von der Dichte nyg) aus
dem Vektormodell bei stoBSfreier Ausbreitung des Wasser-
stoffs. '
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4.4 Frgebnisse und Diskussion der Rechnungen zum heiBen Wasserstoff aus

der Photodissoziation

Im folgenden werden die Ergebnisse der -Rechnungen zur Monte-Carlo-
Simulation und zum Festou’schen Vektormodell vorgestellt. Der Schwer-
punkt liegt auf einem Vergleich der gewonnenen Dichten des Wasserstoffs
bei verschiedenen Eingangsparametern zu den jeweiligen Modellen als auch
auf einem Vergleich der Modelle untereinander. Insbesondere sind aber
die Verhiltnisse der Abstraktionsraten des heiBfien Wasserstoffs zu den
Photodissoziationsraten der Molekiile H,0, CH, und OH von Interesse. Fur
die Beschreibung der chemischen Reaktionen der H-Atome mit den H,0-
Molekiilen wurde der energieabh#ngige Querschnitt aus Gleichung (3.39)
gewdhlt. Der elastische Streuquerschnitt fur StbBe der heiflen Wasser-
stoffatome mit den HyO-Molekllen wurde zwischen o, = 10"1Scm? und
2-10-15cm2 variiert. Die Rechnungen basieren auf GIOTTO-Daten, bei deren
Aufnahme der Komet Halley einen Abstand von 0.89 AE zur Sonne hatte. Fur
die Wasserproduktionsrate und die gesamte Gasproduktionsrate wurden die
Rombinationen Qyo = 5:102%s™! und Qg,g = 6°1029s~% sowie Qyo = 1030s-1
und Qg, = 1.2-1030s-1 verwendet. Die Photodissoziationsrate von H0
betrigt Ap;gs = 1.39-1075s”! und die totale solare Vernichtungsrate Agg,
= 1.59:-10-5g-1, Tabelle 5.

Resultate der Monte-Carlo-Simulation

Die Verteilung der Relativgeschwindigkeit des heiBen Wasserstoffs zu den
Molektilen H,0, OH und CH, ist exemplarisch fur einige Abstdinde zum
Kometenkern in Abbildung 23 dargestellt. Es ist zu erkennen, wie sich
der Schwerpunkt der Geschwindigkeit von kleinen Werten im stoBdominier-
ten inneren Komabereich zu hoheren Werten bei wachsendem Kernabstand
verschiebt. Ursache ist die im Mittel geringere Zahl von elastischen
StbBen und der damit verbundene kleinere Energieverlust der H-Atome beim
Durchqueren der weiter vom Kern entfernten Raumgebiete.

Die Dichten fur die verschiedenen Eingﬁngsparamgter Wasserproduk-
tionsrate Qq,o und elastischer Streuquerschnitt o, sind in Abbildung 24
dargestellt, ebenso die zur Photodissoziationsrate des jeweiligen Mole-
kiils ins Verh#ltnis gesetzte StoBrate der Wasserstoffabstraktion. Die
obere Kurve in den Abbildungen, welche die Dichte beinhalten, stellt die
Gesamtdichte des Wasserstoffs dar, die untere Kurve ist die Dichte der
H-Atome mit einer Energie E = 0.3 eV im Schwerpunktsystem des H und den
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Abbildung 23: Relativgeschwindigkeit der H-Atome zu den
Molekiilen Wasser, Methan und OH bei verschiedenen Abstidnden

zum Kometenkern (Monte-Carlo-Simulation).

Molekulen H,0, CH; und OH. Wie bereits in Kapitel 4.2 und 4.3 erlHutert,
entfillt 'wegen nahezu identischer reduzierter Massen von Wasserstoff
und diesen Molekillen eine Fallunterscheidung bezliglich der Schwer-
punktsenergie.

Auffillig ist, daB sowohl die Dichte als auch das Verhdltnis der De-
struktionsraten nahezu unabhlngig von der Wasserproduktionsrate ist. Der
entscheidende Parameter ist stattdessen der elastische Streuquerschnitt

o Eine Verdopplung seines Wertes hat praktisch eine Halbierung der

o
Dichten und der ZerstBrungsraten zur Folge. Die Erhthung der Wasserpro-
duktionsrate hingegen bringt lediglich eine Verschiebung des Dichtemaxi-
mums zu etwas grbdBeren Kernentfernungen mit sich. Allen Dichtekurven ist
gemeinsam, daf# ihr Maximum bei einigen'100 km bis etwa 1000 km liegt.

Gleiches gilt fur das Verh¥ltnis der Destruktionsraten der Moleklile. Die
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Abbildung 24: Ergebnisse der Monte-Carlo-Simu:lation

a) Gesamtdichten des heiBen Wasserstoffs (») und Dichten der
H-Atome mit Energien > 0.3 eV (o)
b) Verhiltnis der StoBfrequenz fir H-Abstraktion zur Photo-

dissoziationsrate.
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Existenz der Maxima ist primir darauf zurlickzuftihren, daB die Extinktion
der solaren Strahlung bei kleiner werdenden Kernabstinden =zunimmt und
damit die Zahl der erzeugten Wasserstoffatome geringer wird.

Die Verh#ltnisse der Abstraktionsraten zu den Photodissoziationsraten
betragen im Maximum im einzelnen 10 bis 15 Prozent fur H,O0, 20 bis 40
Prozent fir CH, und 35 bis 60 Prozent fir OH. Hierbei muB deutlich
hervorgehoben werden, dafB fur Methan die totale Photodissoziationsrate
von =~ 9-10"8s~1 fur die Zersetzung von CH, in CH; + H, CH, + H, und
CH + H, + H verwendet wurde (Tabelle S). Da der Anteil der Wasser-
stoffabstraktion an der Zerstdrung von Methan unter Bildung von CH; und
H, 20 bis 40 Prozent betrigt, folgen fur die Abstraktionsraten Werte
zwischen 1.8-106s-1 und 3.6-10-8s-1, Vergleicht man diese speziell mit
der Photodissoziationsrate von Methan in CH; und H von 1.25-10"5s"! bei
0.89 AE, so kann die Erzeugung von CH; durch Wasserstoffabstraktion
von Methan bis zu einem Faktor 3 iilber die Photodissoziation dominieren.
Somit zeigt sich, daB der heiBe Wasserstoff im kernnahen Komabereich
einen deutlichen Beitrag zur Zerstbrung der Molekiile H,0, OH und CH, im
Vergleich zur Photodissoziation liefert. Die gesamte Verlustrate Q, der
Molekllle H;0, CH, und OH kann n#herungsweise durch:

TMax
(4.69) Qy = I A,y n(r) 4m r2 dr

g

beschrieben werden, wobei n(r) die Dichte der Moleklile ist, Q deren
Produktionsrate und A,, die Rate der Wasserstoffabstraktion. Die Inte-
gration ist von der Kometenoberfliche ry tiber den Bereich des grtfiten
Beitrags der Wasserstoffabstraktion bis ry,, ® 10% km zu erstrecken. Da
sich die Abstraktion auf den kernnahen Bereich beschrénkt, sind die
Verluste relativ gering, Tabelle 8. Ebenfalls aufgefithrt sind die Ver-
luste durch Photodissoziation, die aus Gleichung (4.69) nach Ersetzen
der H-Abstraktionsrate durch die Photodissoziationsrate gewonnen werden

kbnnen.

Tabelle 8: Verluste der Molekiile Wasser, Methan und OH

Molekiil H,0 CH;, OH
H-Abstraktion %] 105-1.5]1.0-2.0| 0.3-0.6
Photodissoziation [% 17.0 11.0 3.0
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Abbildung 25: Ergebnisse des Vektormodells

a) Gesamtdichte}z des heiBen Wasserstoffs (%) und Dichten der
H~Atome mit Energien > 0.3 eV (o)

b) Verhiéltnis der StoBfrequenz fiir H-Abstraktion zur Photo-

dissoziationsrate. 70




Resultate des Festou’schen Vektormodells

Die Ergebnisse des Vektormodells sind Abbildung 25 zu entnehmen. Ein
Vergleich mit den Ergebnissen der Monte-Carlo-Simulation zeigt, daB die
Unterschiede flir den Wasserstoff mit E = 0.3 eV sehr gering sind. Sowohl
die Positionen der Maxima, insbesondere aber die absoluten Werte der
Dichten und Verhfltnisse der Zerstdrungsraten sind nahezu gleich. Das
Vektormodell fthrt zu maximal 20 Prozent htheren Werten. Die Gesamt-
dichten weichen allerdings um ein Vielfaches von denen der Monte-Carlo-

Simulation ab.

Diskussion

Die Ahnlichkeiten und Unterschiede der Ergebnisse beider Modelle lassen
sich einfach erkliren. Dazu wird auf das Vektormodell =zurlickgegriffen
und die Wasserstoffdichte exemplarisch in einem ruhenden, unendlich
ausgedehnten Volumen mit konstanter H,0-Dichte n berechnet, wobei Ver-
luste durch chemische Reaktionen vernachldssigt werden. Aus Gleichung
(4.31) folgt dann fur die Dichte ny im Fall einer konstanten Photodisso-
ziationsrate A sowie unter der Annahme monoenergetisch emittierten Was-

serstoffs mit der Geschwindigkeit wy:

A-n dv
(4.70) nH = 41['VH J'?z.Mm N
v

mit dV = r2-sine-dr-da*dp. Die GrdBe M ist durch Gleichung (4.30) defi-
niert und N ist die Zahl der StbBe , die der Wasserstoff entlang der
Strecke r bis zum Beobachtungspunkt durchftihrt. In einem Medium konstan-

ter Dichte ist N gegeben durch:

r
(4.71) N =n-0o I dr’ = n-o-r .

]

wenn o der elastische Streuquerschnitt ist. Somit ergibt sich ny zu:

(4.72) ny =
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wobei die Integration #iber die Winkel o und ¢ bereits ausgeflihrt wurde.

Die LBsung von Gleichung (4.72) ist:

2An -nors2 | Max

(4.73)  my = - T M

0

noruax

2

2°A 1M )

- vygo 1nM

Der entscheidende Punkt ist nun, daB ry,, endlich gro ist. Da nur
Wasserstoffatome von Interesse sind, deren Energie E = 0.3 eV ist,
durfen entlang der Strecke ry,, maximal 17 elastische StbtBe erfolgen
(Rapitel 4.2). Entsprechend Gleichung (4.71) besteht deshalb der Zusam-

menhang:

(4.74) N0 Lyay ~ 17

Wird dies in (4.73) eingesetzt, ergibt sich schlieBlich:

2:-A 1772
o Mt M)

(4.75) ny =

Aus Gleichung (4.75) f£folgen, trotz einiger eingefilhrter Ndherungen
gegenliber dem vollst#ndigen Vektormodell, grundlegende Dinge. 1. ist die
Wasserstoffdichte unabhlingig von der Dichte der H,0-Molekiile und 2.
besteht eine reziproke Abhéingigkeit zum elastischen Streuquerschnitt.
Beide Punkte beschreiben exakt die Ergebnisse des Vektormodells: Die
Dichte der H-Atome mit Energien E z 0.3 eV ist praktisch unabhingig von
der Wasserproduktionsrate Qﬂzo des Kometen, aber umgekehrt proportional
zu o. Dieses Verhalten ist bei kleinen Kernabst#nden auch zu erwarten,
da dort die H,0-Dichten sehr hoch sind und die fur = 17 StdBe zu
durchlaufende Strecke ry,, sehr klein ist gegen den Abstand vom Kometen.
Dies bedeutet, daB sich die H,0-Dichte Ulber dem Volumen der Kugel mit
dem Radius Tyax+ in dem der Wasserstoff durch Photodissoziation erzeugt
wird, nur sehr wenig #ndert und in guter Niherung konstant ist. Das war
aber gerade eine der Voraussetzungen bei der Herleitung von Gleichung
(4.75). Bei grbBeren Abstinden vom Kometenkern sind natiirlich Abweichun-

gen zu erwarten, da dort diese Voraussetzung nicht mehr glltig ist.

Die Grenzen des Vektormodells zeigen sich darin, daB die berechneten

Gesamtdichten deutlich hBher sind als bei der Monte-Carlo-Simulation.
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Das liegt daran, daB beim Vektormodell die in jedem Raumpunkt erzeugten
H-Atome einen Beitrag zur Gesamtdichte liefern, was auf die zugrunde
geiegte geradlinige Ausbreitung des Wasserstoffs zurlickzuftthren ist.
Tatsdchlich flihren aber die elastischen SttBe der H-Atome dazu, daB sich
ihre Ausbreitungsgeschwindigkeit in Betrag und Richtung sukzessive an
die Ausstrtmgeschwindigkeit des Komagases angleicht. Die meisten der H-
Atome, die weit vom Beobachtungsbereich entstehen, ktnnen diesen deshalb
nicht erreichen. Ein solches Verhalten kann aber nur durch die Monte-
Carlo-Simulation annihernd korrekt beschrieben werden. Es muB3 aber aus-
drlicklich betont werden, daB die Gesamtdichten der Monte-Carlo-Simula-
tion kleiner sind, als es der Wirklichkeit entspricht, da modellbedingt
nur ein endlich groBes Quellvolumen fur den heiBen Wasserstoff gewHhlt

werden kann.

Die Dichte des energetischen Wasserstoffs mit E = 0.3 eV wird vom Vek-
tormodell nahezu richtig wiedergegeben, ebenso die VerhH#ltnisse der
Wasserstoffabstraktion zur Photodissoziation. Das Vektormodell liefert
um maximal 20 Prozent hthere Werte gegenliber der Monte-Carlo-Simulation.
Eine Ursache ist, daB fur den energetischen Wasserstoff die 2Zahl der
elastischen SttBe fiir eine effektive Anpassung der Ausbreitungsgeschwin-
digkeit an die Ausstrbmgeschwindigkeit des Komagases noch zu gering ist.
Der eben im Zusammenhang mit der Gesamtdichte des Vektormodells disku-
tierte Fehler ist deshalb klein. Ein wesentlich wichtigerer Grund fur
die gute Ubereinstimmung beider Modelle ist aber folgender: Sowohl bei
der Monte-Carlo-Simulation als auch beim Vektormodell stellt jeder Raum-
punkt eine nahezu isotrope Quelle heiBer Wasserstoffatome dar. Durch die
geradlinige Ausbreitung der H-Atome im Vektormodell ist der Beitrag
eines Raumpunktes zur Dichte im Beobachtungspunkt durch den Abstand
beider Punkte und die Zahl der elastischen StbBe entlang ihrer Verbin-
dungsachse vorgegeben. Bei der Monte-Carlo-Simulation ist es hingegen
weﬁig wahrscheinlich, daB ein genau in Richtung Beobachtungsgebiet star-
tendes H-Atom dieses auch erreicht. Allerdings ermbglichen andererseits
die elastischen SttBe des Wasserstoffs mit den H,0-Molekiillen, daB auch
in andere Richtungen startende H-Atome eine endliche Wahrscheinlichkeit
besitzen, in den Beobachtungsbereich zu gelangen. Dies fithrt im sta-
‘tistischen Mittel zu sehr #hnlichen Ergebnissen, wie sie das Vektormo-
dell liefert.

Um zu Uberpriifen, ob diese Aussage unabhlingig von kometaren Verh#ltnis-
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sen ist, wurde in einem ruhenden H,0-Medium konstanter Dichte eine
Monte-Carlo-Simulation mit monoenergetisch emittiertem Wasserstoff
durchgefithrt. Verluste durch chemische Reaktionen wurden vernachl#ssigt.
Der Radius ry,, der Quellkugel des heiBen Wasserstoffs betrug 17 freie
Weglingen, so daB das Ergebnis direkt mit dem des Vektormodells aus
Gleichung (4.75) vergleichbar war. Es ergab sich, daB die Dichte gemiB
(4.75) um = 16 Prozent grdBer ist. Dies ist vollkommen konsistent mit
den um maximal 20 Prozent groBeren Dichten des Vektormodells in Abbil-
dung 25 im Vergleich zu denen der Monte-Carlo-Simulation in Abbil-
dung 24.

Offenbar ist das Vektormodell ein Verfahren, welches eine gute Beschrei-
bung der Verhdltnisse suprathermischer H-Atome ' im stoBdominierten
kernnahen Komabereich ermbglicht. Fur schwerere Teilchen als Wasserstoff
ist zu erwarten, daB die Abweichungen beider Modelle noch geringer
werden. Je schwerer ein GeschoBteilchen, desto weniger wird es bei
elastischen StbBen aus seiner ursprlinglichen Richtung abgelenkt. Seine
Bahn wird sich daher zunehmend einer Geraden nihern, welches die Basis
des Vektormodells ist.

Die prisentierten Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation und des Vektor-
modells basieren auf Daten, die bei einem Abstand des Kometen Halley von
0.89 AE =zur Sonne aufgenommen wurden. Welche Anderungen bei anderen
Entfernungen von der Sonne zu erwarten sind, 1Bt sich nHdherungsweise
wiederum aus den Gleichung (4.70) bzw. (4.75) bestimmen.

Die ftir die vorliegenden Rechnungen wichtigsten Parameter, die eine
Abhiingigkeit vom Abstand des Kometen zur Sonne aufweisen, ist die
Wasserproduktionsrate und die Photodissoziationsrate A. Die Auswirkungen
einer variablen H,0-Produktionsrate wurden eben diskutiert. Fir unter-
schiedliche Photodissoziationsraten ergibt sich aus Gleichung (4.75),
daB sich die Dichte des heiBen Wasserstoffs ny proportional zu A Hndert.
Wihrend die Reaktionsraten R flir die Wasserstoffabstraktion unabhingig
von der Dichte und damit von A sind, ist die StoBrate fur H-Abstraktion
(Produkt von R mit ny) proportional zu A. Das in den Abbildungen 24 und
25 dargestellte Verhdltnis von Stofirate zu Photodissoziationsrate A
weist deshalb keine Abhingigkeit von A auf. Daraus kann n#herungsweise
der SchluB gezogen werden, daB der Beitrag der heiflen Wasserstoffreak-

tionen unabhlingig vom Abstand des Kometen zur Sonne ist.
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5. Der Beitrag des Sonnenwindes und der pick-up Ionen zur Erzeugung von
heiBem Wasserstoff

Im folgenden soll durch eine obere Abschitzung geklirt werden, in wel-
chem MaBe der Sonnenwind bzw. der daraus durch Umladung entstandene
schnelle Wasserstoff durch StoBdissoziation primir von Wasser zur
Entstehung von heiBem Sekundirwasserstoff beitrigt und wie grofl dessen

Dichte im inneren Bereich der Koma ist.

Zu diesem Zweck wurde mittels des Computerprogramms "MARLOWE", welches
zur Beschreibung von Ionenimplantationseffekten in Festkbrpern konzi-
piert wurde [Robinson und Torrens 1974, Westmeier und Roessler 19781,
die 2Zahl der erzeugten sekundiren Wasserstoffatome mit Energien = 0.3 eV
beim Eindringen von 1 keV-Protonen in ein Wassereisgitter mit einer
Temperatur von 77 K bestimmt. Die Wahl der Temperatur ist dabei rein
willkiirlich. Sie ergab sich deshalb, weil die derzeit vorliegende Ver-
sion des Programmes dazu ausgerichtet ist, die Auswirkungen des Eindrin-
gens hochenergetischer Partikel (z.B. Sonnenwind) in die oberen
Schichten kometarer Eiskbrper zu simulieren [Roessler 1986b, Roessler
und Eich 1985, Roessler und Eich 1988].

Das Grundprinzip des MARLOWE-Programms besteht darin, die Trajektorie
eines Primirteilchens im inneren des Kristallgitters unter Berlcksichti-
gung sowohl von elastischen als auch inelastischen SttBen zu verfolgen,
ebenso wie die Bahnen von entstandenen Sekundiratomen (als auch Tertil-
ren etc.). In das Programm gehen drei verschiedene Parameter der Ener-
gie ein. E4,, ist die Mindestenergie, die ein Primirteilchen an ein
Atom im Molekiilverband Ubertragen muB, damit dieses Atom als Sekundires
freigesetzt wird. Ep,,q ist die Bindungsenergie des Atoms und Egq;¢ die
Mindestenergie, die ein Teilchen besitzen mufl, damit sein Weg durch das
Gitter weiter verfolgt wird. Im Kristallgitter kbnnen die Bindungsener-
gien durch attraktive Krdfte benachbarter Gitteratome kleiner als in der
Gasphase sein. Aus diesem Grund wurden von Roessler und Eich [1988]
andere Energiewerte als in der vorliegenden Arbeit verwendet. 2Zur Simu-
lation der Erzeugung sekundirer Wasserstoffatome in der Kometenkoma
wurde Ep;nq = 5.11 eV gesetzt, was der Bindungsenergie eines Wasser-
stoffatoms in einem freien H,0-Molekll entspricht. Die erzeugten Sekun-
diren missen mindestens eine Energie von E = 0.3 eV aufweisen (Aktivie-
rungsenergie fur H+0E=»04+ H,, Reaktion (3.38)), weshalb die Min-
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destenergie fiir die Erzeugung von Sekundiren Ey;op, = 5.41 gewdhlt wurde.
Nach Abzug der Bindungsenergie besitzen die Sekundiren somit Energien
E = 0.3 eV. Fur die Abbruchenergie der Primiren wurde Eg ;. = 5.41 eV
verwendet, da Primire geringerer Energie keine Sekunddren mit Energien
E =2 0.3 eV erzeugen kdnnen.

Der Wechselwirkung zwischen den eindringenden Protonen und den Atomen
des Wassermolekiils liegt ein Thomas-Fermi-Moliére-Potential zugrunde,
bei dem das Coulomb-Potential der Atomkerne durch eine "screening"-
Funktion modifiziert wird, welche die teilweise Abschirmung der Kerne
durch die Elektronenhiillen berticksichtigt..  Inelastische Sttfe der Primi-
ren mit den Gitteratomen werden nach dem Modell von Firsov [1960] wund
Lindhard et al. [1963] beschrieben. Da das Programm auf Ionen als Pri-
mirpartikel ausgelegt ist, besteht nur eine bedingte Ubertragbarkeit der
Ergebnisse auf die Auswirkungen von neutralem schnellen Wasserstoff
beztiglich der Erzeugung von Sekundiratomen. Der Wirkungsquerschnitt fir
die Erzeugung von Sekunddren wird aber flr den neutralen Wasserstoff
aufgrund seines schwicheren Wechselwirkungspotentials mit Wasser kleiner
sein als der von Protonen mit Wasser, so daR die erhaltenen Resultate
bereits deshalb eine obere Grenze darstellen.

Weniger problematisch hingegen ist die Anwendung der Ergebnisse auf die
Gasphase, da "MARLOWE" bei einem StoB des primiren Teilchens mit einem
Wassermolektil Ruckwirkungen auf benachbarte Gitteratome oder -molekiile
nicht betrachtet. Ebenso spielt die Symmetrie des H,0-Kristallgitters
keine wesentliche Rolle, da die Rechnungen in einem amorphen Gitter
durchgefithrt wurden, welches Uber einen Zufallsgenerator durch Erzeugung

neuer Startrichtungen der Primiren nach einem Stof simuliert wurde.

Fir die Berechnung der Dichte der heiBen sekundiren Wasserstoffatome in
der Kometenkoma wird von der Annahme ausgegangen, daB der Sonnenwind
vor Erreichen des inneren dichten Komabereiches bereits vollstindig
umgeladen‘ist, d.h. der Sonnenwind wird idealisiert als ein Strom neu-
traler Wasserstoffatome betrachtet. Auf der Verbindungsachse Komet-Sonne
erzeugt dieser dann Sekundirwasserstoff mit Energien E = 0.3 eV. Die
Sekundiren sollen sich anschlieBend ebenfalls geradlinig in Richtung der
Primirteilchen fortbewegen und somit die innere Koma erreichen (der
Beitrag der Tertiliren etc. wird anschlieBend abgeschitzt). Diese ideali-
sierte Betrachtungsweise bringt mehrere Vorteile mit sich: Erstens ist
man nicht auf die Kenntnis des Umladungsquerschnittes der Sonnenwindpro-
tonen an Wassermoleklilen angewiesen. Zweitens erlbrigt sich eine Fallun-
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terscheidung zwischen den Protonen und dem schnellen Wasserstoff; wih-
rend letzterer ungehindert die dem Kometen Halley in einem Abstand von
ca. 5000 km vorgelagerte Ionopause durchdringen und damit in den inner-
sten Bereich der Koma gelangen kann, wird der Sonnenwind bei Ann#herung
an den Komet abgebremst und um die magnetische Barriere gelenkt. Die Be-
schreibung dieses wunterschiedlichen Verhaltens der Protonen und des
neutralen Wasserstoffs wlirde aber einen htheren mathematischen Aufwand

erfordern.

Unter diesen idealisierten Voraussetzungen gilt fir den FluB &g., der
Sekundiren entlang der Komet-Sonne-Verbindungsachse die Kontinui-

titsgleichung:

d
(5.2) 35 (®sex) = ®prim Osex Pm,o(r) -

Hierbei ist Ny.0 die kometare Wasserdichte entlang des Weges des schnel-
len primiren Wasserstoffs, &p.,, dessen FluB und og,., der Querschnitt
fur die Erzeugung von Sekundidren. Bei Vernachli#ssigung von Verlusten,
z.B. durch Photodissoziation oder erneute Umladung, mull dieser FluB

konstant sein. Aus (5.2) folgt somit:

®

(5.3) ®sex = ®prim I Osek Dp,0(r) dr .
r

Das Integral in Gleichung (5.3) beschreibt die Zahl der StbBe Ng,, der
Primdren, die bis zum Erreichen des Abstandes r vom Kometenkern =zur
Erzeugung von Sekundiren gefithrt haben. Somit folgt aus (5.3) fur die

Dichte der Sekundidren:

[ )
(5.4) DNgex = ZSek = TPrim NSek

wobei vg,, die Geschwindigkeit der Sekundiren ist. Den Maximalwert fur
die Dichte ng,, der Sekundiren ergibt sich, aufgrund ihrer reziproken
Geschwindigkeitsabhlingigkeit gemdB (5.4), wenn vg,, minimal wird, also

alle sekundiren H-Atome nur eine Energie von 0.3 eV aufweisen wlrden.
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Abbildung 26: Dichte, Temperatur und Geschwindigkeit der
Protonen (ditnn) und pick-up Ionen (dick) gegen den zeitlichen
Verlauf der Anniherung an Komet Halley [Amata et al. 1989].

Die entsprechende Geschwindigkeit betrigt 7.6-105 cms~1.

Der kernnahe Bereich besitzt die grbBte Bedeutung £fir die Erzeugung
Sekundirer, da dort die Dichte der H,0-MolekUle am grdBten ist und
deshalb die meisten St8B8e stattfinden. Fur die 2Zahl der erzeugten Sekun-
diren ist folglich die Energie der Primiren im kernnahen Komabereich
relevant. Diese Energie ist Abbildung 26 [Amata et al. 1989] zu entneh-
men, in der die gemessene Dichte und Geschwindigkeit der Sonnenwindpro-
tonen und energetischen pick-up Ionen entlang der Bahn von GIOTTO bei
Anndherung an den Kometen Halley aufgetragen ist. Die grtBSte AnnHherung
war zum Zeitpunkt = 24:00. Da GIOTTO eine Relativgeschwindigkeit von
= 70 km+s~! zu Halley hatte (Tabelle 3, Kapitel 2), entspricht ein Zeit-
raum von einer Stunde einer zurlickgelegten Strecke von etwa 2.5-105 km.
Bereits 4-105 km Entfernung vom Kometenkern ist die Protonendichte des
Sonnenwindes incl. pick-up Protonen auf = 100 cm™S gestiegen. Gleichzei-
tig betridgt die Anstrbmgeéchwindigkeit % 107cm-s~1., Der FluB der Primi-
ren ist deshalb ungeflhr:

(5.5) Pprym = 102 cm-2s-1

Die Energie eines Protons mit einer Geschwindigkeit von 107cms~1 belluft

sich auf etwa 50 eV. Die Rechnungen des MARLOWE-Programms zeigen, daB

Protonen dieser Energie bei SttSen mit H,0-Molekllen bis zur vollstindi-
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gen Abbremsung im Mittel Ng., » 0.6 Sekundirteilchen erzeugen. Aus Glei-

chung (5.4) ergibt sich dann die maximale Dichte der Sekundiren zu:

(5.6) Ngex = %’Z-z—tm * Ngeyx ® 790 cm™3

mit ®p.;, 8us (5.5), Vgex = 7.6-10%cms~! (» 0.3 eV) und Ng., = 0.6.
Ebenso kann die Dichte der erzeugten Sekunddren bei StbBen der pick-up
Ionen mit den H,0-Moleklllen bestimmt werden. Die Geschwindigkeit der
pick-up Ionen bei einem Abstand von 4-10° km vom Kometenkern betrigt
etwa 100 km-s-! und nimmt zum Kern hin auf etwa 20 km-s-! ab.
Gleichzeitig steigt deren Dichte von etwa 1 cm 3 auf ca. 50 cm™3 an.

Der FluB der pick-up Ionen variiert daher:

(5.7) 1ok 107 cm?s-!  bis 108 cm?s-1

Da es sich bei den pick-up Ionen tiberwiegend um Ionen der Wassergruppe
handelt (Masse 17 bis 19, Kapitel 2), sinkt deren Energie von ® 1 keV
(etwa 100 km-s~1) auf ~ 40 eV (etwa 20 km-s~1). Flir eine obere Abschit-
zung werden sowohl fiir den FluB als auch fur die Energie der pick-up

Ionen die hbBheren Werte verwendet. Die Dichte der Sekunddiren betrlgt:

¢
(5.8) Ngex = ~pick .

N .
Sek
Vsek °

MARLOWE ergab, daB 1 keV-Primirteilchen im Mittel Ng,, = 3.6 Sekundire

erzeugen. Flir deren Dichte gilt somit:
(5.9) Ngey = 470 cm™3 .

Zusammen mit der Dichte aus Gleichung (5.6) und unter Berlcksichtigung,
"dal die Einbeziehung von Tertiliren etc. ungefihr zu einer Verdoppelung
der Werte fuhrt [Roessler 1986b], liegt die maximale Gesamtdichte der
Sekundiiren plus Tertiliren etc. etwa zwischen 2000 und 3000 cm~3. Ver-
gleicht man diesen Wert mit den Dichten des heiBen Wasserstoffs aus der
Photodissoziation (Kapitel 4.4), so macht er etwa 5 Prozent aus. Es sei
noch einmal betont, daB es sich hierbei um das Ergebnis einer sehr
glinstigen Abschitzung handelt, denn entgegen den idealisierten Annahmen
erreichen keineswegs simtliche PrimHren und Sekundéiren (Tertiliren etc.)

den kernnahen Bereich der Kometenkoma.
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. 6. Der Beitrag des heiBen Kohlenstoffs zur Erzeugung von CO

Im folgenden wird abgeschitzt, wie groB der maximale Beitrag heiBer Koh-

lenstoffatome zur Erzeugung von CO Uiber die Reaktion:
(6.1) € + Hy,0 » CO + 2H (Hy)

ist. Da der Koma von auBen, z.B. durch den Sonnenwind, nur unerhebliche
Mengen Kohlenstoff in Form von hochionisierten Ionen zugeflhrt wird
(Tabelle 1), muB sich der bendtigte Kohlenstoff Ulber verschiedene Pro-
zesse aus den Komamolekllen selbst rekrutieren. Hierbei dominieren die

Photodissoziation von CO selbst:
(6.2) CO+hw=C+0 , Ec=3.4eV ,

sowie die dissoziative Rekombination wvon CO*:

(6.3) Co* +e=»C+0 , E.=17ev .

Die Energien E, der freigesetzten Kohlenstoffatome stammen von Ip und
Axford [1987]. Da die CO-Produktionsrate des Kometenkerns ca. 5 Prozent
der von Hy0 ausmacht (Qy o * 5-1028g-1), betrigt Qag ° & 2.5-1028g"1,
Der Anstieg der CO-Dichte um einen Faktor 2.5 bis ca. 15000 km Entfer-
nung vom Kometenkern erfordert daher eine ausgedehnte CO-Quelle mit
einer Produktionsrate Qcq ® 6-1028s~1!. Die Zahl der Kohlenstoffatome,
die aus den Prozessen (6.2) und (6.3) pro Sekunde innerhalb eines Kugel-
volumens mit dem Radius r;, und dem Komet. im Ursprung erzeugt bzw. dem
Volumen von auBen zugefithrt werden (Abbildung 27), stellt daher eine
obere Grenze flir den Beitrag des heifien Kohlenstoffs zur Erzeugung von
CO tber Reaktion (6.1) dar. Dies gilt deshalb, weil nur ein gewisser
Bruchteil der zur Verfligung stehenden Kohlenstoffatome diese Reaktion
auch durchftihren. Der Rest wird vorher durch elastische SttBe, vorwie-
gend mit H,0-Molekillen thermalisiert. Die Berechnung'der pro Sekunde
innerhald der Kugel mit dem Radius rgo erzeugten bzw. ihr von auflen
zugefthrten heiBen Kohlenstoffatome erfolgt mit der in Abbildung 27
dargestellten Geometrie. Dabei wird idealisiert angenommen, dafl jeder
Raumpunkt in der Koma eine kugelsymmetrische Quelle heiBen Kohlenstoffs

ist und sich der Kohlenstoff geradlinig und verlustfrei ausbreitet.
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Die Unterteilung der Koma in die Bereiche 1 bis 3 hat fur die Berechnung
der 2ahl der Kohlenstoffatome aus der Photodissoziation von CO keine
Bedeutung, wird aber spHter fiir den Beitrag aus der dissoziativen Rekom-

bination von CO* bendtigt.

:Abbildung 27: Geometrie fiir die Berechnung der in den inne-

ren Komabereich gelangenden heiBen Kohlenstoffatome.

Innerhalb der Kugel betrigt die Quellrate des heiflen Kohlenstoffs:

TIco
(6.4) QC/i = IACO nco(r) dav R
®
wobei A;y = 3.5-10"7s"! die Photodissoziationsrate des CO bei 0.89 AE

ist (Tabelle 5), n€0(r) die Dichte des CO-Gases, rx ® 7 km der Radius
des Kometenkerns [Keller et al. 1987] und

(6.5) dV = 4n-r2 dr

Der Dichteverlauf des CO kann bis r;y, = 15000 km in guter Niherung

durch:
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Kern

(6.6) Neg(r) = %%%2;-e°"'rx’

wiedergegeben werden, wobei v die Expansionsgeschwindigkeit des CO-Gases
ist. Diese Geschwindigkeit wird gleich der H,0-Expansionsgeschwindigkeit
gesetzt, flir die Uber weite Strecken v = 8-10% cm-s~! gilt, Abbildung 4.
Der Faktor a betrHgt: '

(6.7) a = 6.37-10"10 cm~1

Integration von Gleichung (6.4) mit (6.5) und (6.6) liefert:

Tco

Kern e2(r-rg)
(6.8) Qc/s = é%Q'Qco —
L 4

Kern

= 8c0°Qo (1-e2(rgo-rg))
av

Einsetzen der Werte ergibt:
(6.9) Qe y ® 3.2:1026g-1

Bei der Berechnung der von auBlerhalb in den inneren Bereich r < r¢g
gelangenden Kohlenstoffatome muB berticksichtigt werden, daBl der Anteil
eines Quellpunktes, der in den gesamten Raumwinkel 4w emittiert, durch
den Offnungswinkel o des Kegels, der den inneren Bereich uberdeckt,
limitiert ist. Der Beitrag eines Quellpunktes ist daher mit einem Faktor

A zu wichten:

2n «

1 . 1l - cosa
(6.10) A= ZTE'J I sino do dw —-§———~ o
00

Abbildung 27 ist zu entnehmen:

2 _ 42 y1/2
(6.11) cosa = (r zco) .

Wegen des Anstiegs um einen Faktor 2.5 ist die CO-Dichte fUr r > rgq:
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Kern

(6.12) Deo (r>reo) = 2.5 Suvr

Der Beitrag heiBer Kohlenstoffatome aus dem Bereich r > roy ist somit
wegen (6.10) und (6.11):

2
2 Kern 1 - (r® - rc°)1/2
r
(6.13) Q/a = 2.5 I Aco %%%Ez 5 4nr2dr
Tco
Integration ergibt:
QKern r ©
(6.14) Qe/a = 2-5°Ago “5%— (r - (T - £gg)t/? + regarccos —£0) |
‘v r Feo

Nach Einsetzen der Werte mit r;o = 15000 km folgt:

(6.15) Qcsa = 1.45-1026 -1

Der Gesamtbeitrag aus der Photodissoziation ist somit:

(6.16) Q/piss = Uss + Qo = 4.6-1026 51

Mit demselben Verfahren kann nun auch der Anteil heiBen Kohlenstoffs
aus der dissoziativen Rekombination von CO* bestimmt werden. Allerdings
missen hier diverse Fallunterscheidungen beziiglich der Dichte der CO*-
Ionen in der Umgebung der Ionopause getroffen werden (Dichtesprung um
einen Faktor 4, Abbildung 6). Gleiches gilt fur die Elektronen, fiir die
zusttzlich deren unterschiedliche Temperaturen im Bereich der Ionopause
zu berlicksichtigen ist, da die Rekombinationsraten temperaturabhlngig
sind [Ip und Axford 19871].

Im folgenden wird der Ubersichtlichkeit halber die Konvention:

(6.17) r; = i-10% km

getroffen, z.B. rg = 5000 km.

Bereich 1: r < r49

In diesem Raumgebiet verl#uft die Elektronendichte n,(r) wie 1/r, wobei

n,(rg) ® 3000 cm~3 betrdgt [Cravens 1986]. Die Temperatur der Elektronen

wird Uber den ganzen Bereich zu T, ®# 1000 K angenommen [Cravens 1986],
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so daB sich die Rekombinationsrate zu A, # 1.6-10"7cm~3s~! ergibt [Ip
und Axford 1987]1. Die Dichte der CO*-Ionen verl#uft ebenfalls wie 1/r
und betrigt vor dem Dichtesprung n;,,(ryo) ® 250 cm™3. Dabei wurde davon
ausgegangen, daB die Ionen der Massen 25 bis 35 in Abbildung 7 Uberwie-

gend CO*-Ionen sind. Die Quellrate heiBen Kohlenstoffs ist somit:

10

(6.18) Qg y = I Ay g (rg) T8 myoq(rye) —i2 4mr? dr .

Iy

Hierbei ist ry wieder der Radius des Kometenkerns. Integration ergibt:
(6.19)  Qc,q = 4m A, Do (rg) Myop(ryp) I's Fipo (T30 - Tx)
Einsetzen der Werte ergibt:

(6.20) Qg y = 7.5-1026g-1

Bereich 2: rqg < r < rgg = rs

Hier verl#uft die Dichte der Elektronen annihernd wie 1/r2 und wird zu
n.(r;o) % 2000 cm™3 angenommen [Ip und Axford 1987]. Die Temperatur
betrlgt einige 10%* K, so daB fur die Rekombinationsrate A, ® 3-10-8s"1
gilt [Ip und Axford 1987]. Die Dichte der CO*-Ionen bel#uft sich nach
dem Dichtesprung auf n, ,(r,o) ® 600 cm~3 und verh#ilt sich ebenfalls wie
1/r2. Die Quellrate des Kohlenstoffs in Bereich 2 ist deshalb:

Tco 2 2
(6.21)  Qc/2 = I Ae D (ryp) %&n‘nion(r1o) §§Q'4"r2 ar .

Ti0

Integration liefert:

4 1 1
(6.22) = 47 n.{(rio) n (r,p0) ¢ (—==—) .
Qc/2 A, no(ry0) Byon(rip) Fio Tio~ Tco

Nach Einsetzen der Werte folgt:

(6.23) Qg p = 1.5-10265-1
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Bereich 3: r > rpgg = rqg

Hier liegen die gleichen Verh#ltnisse wie in Bereich 2 vor, nur muf}
entsprechend der Vorgehensweise bei der Photodisoziation eine Wichtung
mit dem Faktor A aus Gleichung (6.10) erfolgen. Auch bei der Rekombina-
tion erreichen nur die Kohlenstoffatome die inneren Raumgebiete, die

innerhaldb des Winkels « in Abbildung 27 emittiert werden:

> ]
2 2
(6.24)  Qeyg = j Ay Do (Tyo) AL Byop(ryg) THE 4mr? A dr
Tco

Integration von (6.24) unter Berlicksichtigung, daf A Uber Gleichung
(6.11) mit r verknlpft ist, liefert:

2
2 1 r2 - reg)t/2
(6.25)  Qs5 = 28 Ag Bo(Eyq) Dyon(ryg) o ( - 3 + gl -
- arccos X£0 ) |m .
2rcq r co

Somit ergibt sich:
(6.26) Qcs3 = 3.2-1028s"1 |

Der gesamte Beitrag aus der dissoziativen Rekombination betrigt also:

(6.27) QC/ROk = 9.32'10263-1 .

Zusammen mit dem Anteil aus der Photodissoziation ergibt sich schlieB-
lich:

(6.28) Qc/cesamt = Q/piss + Q/Rex = 1.39-1027s71

Wird angenommen, daB der Beitrag anderer kohlenstoffhaltiger Molekile in
der Koma (z.B. CO,) zur Erzeugung heiBen Kohlenstoffs zu einer Ver-

dopplung dieses Wertes futhrt, so folgt:

(6.29) Qc/Tota; ® 2.8-1027 g1 .
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Dies macht etwa 5 Prozent der Quellrate der ausgedehnten CO-Quelle in
der Koma von Halley aus. Da keineswegs alle Kohlenstoffatome mit dem

Wassermolekiil reagieren, stellt dieser Wert eine obere Grenze dar.
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7. SchluBfolgerungen und weitere Aspekte der heiBen Chemie

Erstmalig wurden am Beispiel der Kometenkoma die Auswirkungen heiBler
chemischer Reaktionen an einem astronomischen Objekt quantitativ be-
stimmt. Die Untersuchungen konzentrierten sich auf den Wasserstoff als
hiufigstes in der Koma vorkommendes heiBes Teilchen. Dabei zeigte sich,
daB seine chemischen Reaktionen in der inneren Koma keineswegs zu ver-
nachléssigen sind, sondern parallel zur Photodissoziation einen deut-
lichen Beitrag zur Vernichtung der Molekiile H,0, OH und CH, liefern. DaB
sich dieser Beitrag auf den kernnahen Komabereich bis etwa 10* km Ent-
fernung vom Kern beschri#nkt, ist lediglich auf die Verdinnung des Koma-
gases (als Quelle des heiBen Wasserstoffs) bei grofen Kernentfernungen
zurlickzuftthren. Trotzdem werden im kernnahen Raumbereich bis zu 1.5 Pro-
zent der H,0-Molekllle durch Wasserstoffabstraktion zerstdrt, Tabelle 8.
Dies entspricht gleichzeitig etwa 10 Prozent der H,0-Menge, die bis
104 km durch Photodissoziation vernichtet wurden. Fur die Molekllle CH,

und OH erhthen sich diese Werte auf etwa 20 Prozent, Tabelle 8.

In Tabelle 9 [Festou 1981] sind die einzelnen, in der Kometenkoma zu
Zerstdrung von Wassermoleklillen fihrenden Prozesse aufgelistet. Die Werte
gelten flir einen Abstand des Kometen zur Sonne von 1 AE. Zwar ist die
Photodissoziation der primiire VerlustprozeB von Wassermolekiilen, werden
aber speziell die chemischen Reaktionen miteinander verglichen, so zeigt
sich, daB der Verlust durch heiBen Wasserstoff (1.5 Prozent) grdfer éein
kann als der Verlust durch thermische Ionen-Molekllreaktionen (1 Pro-
zent). Die heiBen Reaktionen kdnnen daher einen deutlichen grtBSeren

Stellenwert als thermisché Reaktionen besitzen.

Tabelle 9: Zerstérungsprozesse fiir kometare Wassermolekiile
[Festou 1981b].

Photodissociation Ionization Ions-H,0 reaétions
927, % 1%

Solar flux: 99.5%, Solar flux: 7.5%

Electrons and Solar protons: 719

solar protons: 0.5% Solar electrons: 21.5%
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Fir den heiBen Kohlenstoff hat sich speziell im Zusammenhang mii dem CO-
Problem (Kapitel 2.3) zwar gezeigt, daB sein Beitrag zur Erzeugung von
CO gering ist (Kapitel 6). Trotzdem haben auch die schwiicher vertretenen
Spezies wie ¢, aber auch # und G eine groBe Bedeutung, gerade im Hin-
blick auf die Bildung biogener Molekille als Grundbausteine des Lebens
[Roessler et al. 1984, Roessler 1985]. Dies spielt besonders in Systemen
eine Rolle, in denen zahlreiche C-, N- und O-haltige Molekiile vorkommen,
was auf die Atmosphiren von Venus, Erde, Mars sowie des Saturnmondes
Titan zutrifft. Die Atmosphiren dieser Kbrper weisen vor allem die
Moleklle CO,, Np, Oy, CH, und H30 auf, die Uber Photodissoziation AnlaB
zu einer reichhaltigen Chemie heiBer #-, ¢-, N- und O-Atome geben.
Besonders interessant ist die Tatsache, daB vor allem die Reaktionen
heiBer Sauerstoffatome im Zusammenhang mit der Ozon-Chemie der Erde
stehen. Deren Atmosphiire setzt sich zu 78 Prozent aus Np, 21 Prozent 02,
0.3 Prozent CO, sowie Spuren von z.B. H30 und CH, zusammen [McEwan und
Phillips 1975). Der Ozonhaushalt wird durch thermische Neutralreaktionen
beschrieben, wovon einige im folgenden exemplarisch genannt werden
[Atkinson 1989, Nicolet 1989].

Der erste Schritt bei der Bildung von Ozon ist die Photodissoziation von
05:

(7.1) 0O, +hv=0+0 .
Die O-Atome reagleren anschliefend in einem Dreierstof zu Ozon
(7.2) 0, +0+M=03+M

wobei M vorwiegend N,- oder Op-Molekiile sind. Das entstandene Ozon geht

zum einen durch Photodissoziation verloren:

(7.3) 03 +hw =0, +0

was aber kein direkter Verlustprozef ist, da die O0-Atome anschlieflend
tber Reaktion (7.2) wieder zu Ozon reagieren kbnnen. Der eigentliche
Verlust von Ozon in der Stratosphlire beruht unter anderem auf der Reak-

tion:
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Ebenfalls zu nennen sind:

(7.5) 05 + NO = 0, + NO,
Das NO, reagiert mit O wieder zu NO:

(7.6) NO, + O = NO + O, ,

und kann anschlieBend ber Reaktion (7.5) wieder Ozon =zerstbren. Die
genannten Reaktionen stellen natlrlich nur eine sehr keine Auswahl der
vielfdltigen atmosphiirischen Prozesse im Zusammenhang mit Ozon dar. Auf
das bekannte Problem der Fluor-Chlor-Kohlenwasserstoffe wird hier nicht
eingangen. Bei den Berechnungen der Ozonbilanz wird berlicksichtigt
[Atkinson 1989, Nicolet 1989], daB sich die O-Atome auch in angeregten
Zustinden, wie z.B. O(1D) oder 0(1S), befinden kdnnen, die gegentiber dem
Grundzustand O(3P) eine Anregungsenergie von 1.96 eV bzw. 4.17 eV besit-
zen [McEwan und Phillips 1975]1. Es handelt sich somit um heife Atome mit
entsprechend groBen Reaktionsraten. Whihrend die Autoren fur die Zer-
stbrung von O, gem#B Gleichung (7.4) mit O im Grundzustand eine Rate von
9:10-15cm3s-1 bei 300 K angeben, liegen die Raten bei dieser Reaktion
mit angeregten O-Atomen bei etwa 5-10~'%cm3s~! und sind damit um mehrere
Zehnerpotenzen grdBer. Von daher wire eine Bilanzierung von Interesse,
die AufschluB dartiber gibt, in welchem MaBe die heiBlen O-Atome z.B. an
der ZerstBrung aber auch Bildung von Ozon beteiligt sind. Die Bedeutung
angeregter O-Atome wird daran deutlich, daB z.B. in der Stratosphire der
Hauptverlust von H,0 nicht die Photodissoziation ist, sondern die Reak-
tion angereéter O-Atome [McEwan und Phillips 1975]:

(7.7) 0(1D) + H,0 =» OH + OH,

was besonders eindrlicklich die Bedeutung heiBer Reaktionen hervorhebt.
Wihrend Atkinson [1989] und Nicolet [1989] angeregte Atome betrachten,
ist der Arbeit dieser Autoren nicht zu entnehmen, ob auch kinetisch
heiBe Atome bericksichtigt werden. Die bei der Photodissoziation von O,

freigesetzten O-Atome ktnnen nimlich Energien bis zu 4 eV davontragen
[ Huebner und Carpenter 1979] und somit neben angeregten O-Atomen einen
zustzlichen Beitrag zur Bildung von Spurengasen, wie z.B. NO liefern.
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Ein weiterer interessanter Aspekt ist der EinfluB heiBer Reaktionen auf
die Chemie von Molekiilwolken. Hier gehen derzeitige Untersuchungen le-
diglich von thermischen Reaktionen aus [Duley und Williams 1984]. Gerade
in Molekiilwolken, deren Temperaturen im allgemeinen T < 100 K betragen
[Duley und Williams 1984] und somit Neutralreaktionen sehr langsam
ablaufen, kbtnnen heiBe Reaktionen wegen ihrer grtferen Reaktionsraten
dafir sorgen, daB interstellare Moleklile schneller gebildet werden.
AuBerdem ist oftmals unsicher, inwieweit sich Molekllwolken Uberhaupt im
thermischen Gleichgewicht befinden [Duley und Williams 1984]. Trifft
dies nicht 2zu, werden die Reaktionsraten der ablaufenden chemischen
Prozesse zeitabhiingig und die Beschreibung der Chemie der Molekiilwolken
bedarf einer Erweiterung, die Nichtgleichgewichtsprozesse berlick-

sichtigt.

Die Chemie heiBer Atome stellt einen wichtigen Aspekt bei der Beschrei-
bung chemischer Reaktionen dar. Welche Bedeutung sie im Einzelfall hat,
muB anhand der spezifischen Problemstellung untersucht werden. In der
Kometenkoma hat sich zumindest gezeigt, daB die Reaktionen heifer Was-
serstoffatome einen grtBeren Beitrag zur Vernichtung von Wassermolekilen

liefern kdnnen als thermische Ionen-Molekiilreaktionen.
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8. Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wurden die chemischen Reaktionen heiBler
Wasserstoffatome in der Koma von Kometen untersucht. Die bevorzugte
Reaktion heiBer H-Atome mit den Komamolekiilen ist die Wasserstoffab-
straktion. Fur die Molekllle H,0, OH und CH, war zu erwarten, daBl die H-
Abstraktionsraten durch heiBen Wasserstoff in der gleichen Grdfenordnung
liegen wie die Photodissoziationsraten. Diese Moleklile waren deshalb
Gegenstand einer genaueren Untersuchung bezliglich ihrer Zerstbrung durch

heiBe H-Atome und solare Photonen.

Die stirkste Quelle heiBen Wasserstoffs stellt die Photodissoziation von
H,0-Moleklilen dar, welche Hauptbestandteil der Kometenkoma sind. Der
Beitrag des Sonnenwindes und der pick-up Ionen zur Produktion heiller
wasserstoffatome durch Umladung oder Erzeugung sekundirer H-Atome bei
StbBen mit den Komamolekiilen ist gering und betrlgt nur wenige Prozent.

Die zur Ermittlung der Reaktionsraten fir H-Abstraktion benttigten ener-
gieabhlingigen Reaktionsquerschnitte wurden durch inverse Laplace-
Transformation aus thermischen Reaktionsraten gewonnen. Der Gultig-
keitsbereich dieser Querschnitte erstreckt sich auf die Umgebung der
Schwellenenergie, bei dem die Querschnitte einsetzen. Dies erlaubt eine
Berechnung der Reaktionsraten von heifilen Atomen, die aus Photodisso-
ziationsprozessen hervorgehen und Energien im eV-Bereich besitzen. Die
" Berechnung der Dichte und Energieverteilung der heiflen H-Atome erfolgte
zum einen mit dem Vektormodell von Festou, welches von einer geradlini-
gen Ausbreitung des Wasserstoffs in der Kometenkoma ausgeht, zum anderen
mit Monte-Carlo-Simulation. Letztere ist das geeignete Verfahrem, die
zufiilligen Anderungen von Betrag und Richtung der Ausbreitungsgeschwin-
digkeit des Wasserstoffs bei Stdfen mit den Moleklllen des Komagases
korrekt zu beschreiben. Trotzdem liefern beide Modelle nur wenig diffe-
rierende Dichten und StoSraten der energetischer H-Atome. Das Vek-
tormodell ftthrt zu maximal 20 Prozent grtoBeren Werten. Plir die Beschrei--
bung der Verhiltnisse energetischer Partikel in der Kometenkoma stellt
daé Vektormodell deshalb unerwartet eine ausgesprochen gute Niherung
dar.

‘Die Dichten der heiBen H-Atome besitzen ein Maximum bei einigen 100 km
bis etwa 1000 km. In diesem Maximum erreichen die berechneten Stofiraten
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fur H-Abstraktion beim H,0-Molekiil bis zu 15 Prozent, bei CH, bis 40
Prozent und bei OH sogar bis zu 60 Prozent der jeweiligen Photodissozia-
tionsrate dieser Moleklile. Speziell bei CH, kann die Erzeugung des CHj-
Molekiils durch H-Abstraktion bis zu einem Faktor 3 Uber den entsprechen-
den zu CH; flihrenden Photodissoziationszweig dominieren. Insgesamt zeigt
sich, daB die chemischen Reaktionen heifler H-Atome in der inneren Koma
einen deutlichen Anteil an der Vernichtung der untersuchten Komamolekile
haben. Der grbBte Beitrag ergibt sich bei kleinen Abstlénden zum Kometen-
kern, also dort, wo aufgrund der hohen Komagasdichte die meisten chemi-
schen Reaktionen ablaufen. Insbesondere fiir das Wassermolekill =zeigt
sich, daB sein Gesamtverlust durch heiBe Reaktionen um einen Faktor 1.5
groBer sein kann als durch thermische Ionen-Moleklilreaktionen. Dies
zeigt, daB eine Beschreibung des Chemismus der Kometenkoma nicht
alleine wvon thermischen Ionen-Molekiilreaktionen ausgehen darf, sondern

die Reaktionen heiBer Partikel konsequent beriicksichtigen mufB.
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A. Anhang

A.1 Berechnung der Dichte des Hydroxylmolekiils in der inneren Kometen-

koma

Es wird von der Annahme ausgegangen, daB die bei der Photodissoziation
von Wasser erzeugten OH-Molekllle sich rein radial mit derselben
Geschwindigkeit wie die Wassermoleklle vom Kometen entfernen. Diese
Annahme ist gerechtfertigt, da das OH, welches bei der Photodissoziation
eine Energie von 0.1 eV davontrdgt (& 105 cms~!), aufgrund seiner von
H,0 nur wenig verschiedenen Masse im kernnahen Bereich bereits mnach
wenigen SttBen vollst#ndig thermalisiert ist. Dies ist auf den grofien
Enérgieubertrag bei elastischen StbB8en von Partikeln mit fast gleichen
Massen zurlickzuftthren, welcher bei SttBSen von OH mit Hp0 im Mittel = 50Z
betrdgt. Verluste des OH, prim#r durch Photodissoziation, kbtnnen im
kernnahen Bereich vernachlissigt werden. Die Kontinuitltsgleichung fur

OH lautet dann in sphiirischen Koordinaten:

Von 3 o
(A.l) ——r;'a—r' (r nOH) = ADiSS.nHZO(r) ’

mit der Wasserdichte:

Qu,0 or
(A.2) nyo(r) = T exp(- ﬁ‘sri-l?-) .
2 2

In (A.1) und (A.2) ist Ap, . die Wasserdissoziationsrate, Ag,, die
totale solare Wasservernichtungsrate, ano die Wasserproduktionsrate des
Kometen und vyy die Expansionsgeschwindigkeit des OH-Molekiils. Gleichung
(A.2) liefert nach Integration von der Kometenoberfliche ry bis r:

Qa0 |

A, 2 . .r

(A.3) (r) = ZDiss (exp(- ésn] S) - exp(- éﬁn] )) .
fox Agor MMTPVoy T Vu,0 xP Vi,0

Mit Apygg = 1.39-10-5 s-1, Agg, = 1.59-10-5 g-1, QH20 = 5.1029g-1

rg ® 7 km sowie vog = Vg0 = 8-10% cms~! ergibt sich:
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(A.4) ngy(r = 1000 km) = 8.6+105 cm~3
und
(A.5) Ngg(r = 5000 km) = 1.66-105 cm™3 .

Wird dies mit den Dichten des Wassers aus Gleichung (A.2) verglichen:

(A.6) ny,o(r = 1000 km) = 4.9-107 cm™3
und
(A.7) Dy, o(r = 5000 km) = 1.8-108 cm™3 ,
so folgt:
Don
(A.8) (r = 1000 km) = 0.02
Dy,0
und
Non
(A.9) (r = 5000 km) = 0.09 .

Dx,0

A.2 Verluste des heiBen Wasserstoffs durch chemische Reaktionen in der

Koma

Im folgenden soll geklirt werden, in welcher GrbtBenordnung die Reak-
tionsraten des heiBen Wasserstoffs flir die Reaktionen mit den Molekiilen
H,0, CH, und OH sind. Hierbei werden die Querschnitte aus den Gleichun-
gen (3.39) bis (3.41) zugrunde gelegt. Mit diesen Reaktionsraten werden
dann die inelastischen StoBfrequenzen des Wasserstoffs im kernnahen
Komabereich bestimmt. Deren Kenntnis gibt AufschluB Uber die Verlustpro-
zesse der H-Atome und ermbglicht vereinfachte Annahmen zur Beschreibung
der Effekte des heiBen Wasserstoffs in der Kometenkoma. Da es sich um
eine Abschitzung handeln soll, wird angenommen, daB der Wasserstoff die
chemischen Reaktionen mit der mittleren Energie von 1.75 eV durchfihrt,
die er bei der Photodissoziation von Hy0 erteilt bekommt. Weiterhin wird
das Komagas als ruhend angenommén und dessen thermische Energie ver-

nachldssigt. Dann kbnnen die Geschwindigkeitsverteilungen f, und fg in
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Integral (3.14) durch Delta-Distributionen dargestellt werden:

(A.10) foas (W) = 8(U) = 8(u,)-8(uy)-d(uy)

sowie

(A.11) £q (V) = 8(V-Fy) = 8(Vy-vy, ) (v, -vy ) 8(v-vy,)
mit:

(A.12) Z ve = v2 i=x,9, z

i

Hierbei ist U die um U = O konzentrierte thermische Geschwindigkeit des
Komagases und 33 die zu 1.75 eV korrespondierende Geschwindigkeit des
Wasserstoffs von etwa 1.8-10°% cm's~!., Die mit x, y, und z indizierten
GrdBen stellen die jeweiligen kartesischen Komponenten der Geschwindig-
keiten dar. Setzt man (A.10) und (A.11) in (3.14) ein, so ergeben die

Integrationen iber die Delta-Distributionen:
(A.13) R = o(E(vy)) vy .

Wird die Reaktionsrate R mit der Dichte n(r) der Teilchen, mit denen der
Wasserstoff die chemischen Reaktionen ausfithrt, multipliziert, ergibt

sich die inelastische StoBfrequenz vg fiir den heiflen Wasserstoff:

(A.14) vg(r) = R-n(r)

Die StoBfrequenzen des H mit den Molekilen H,0, CH, und OH sind in
Abbildung 28 zu sehen. Bei H,0 wurde von einer Produktionsrate
Q = 5-1029s~! und einer Expansionsgeschwindigkeit von 8-10%cms~! ausge-
gangen. Die Methandichte hat denselben Verlauf, aber aufgrund der
geringeren Abundanz des CH, von nur 2% relativ zu H,0 ist sie um einen
Faktor 50 schwiicher. Die Dichte des OH-Molekuls ist in Anhang A.1l abge-
leitet. Ebenfalls eingezeichnet ist die Stoﬁfrequenz des H mit dem Hy0*-

Ion, welches am hiufigsten in der inneren Koma vorkommt (Kapitel 2.3,
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o T 1} 1 ] l 1 L3 T ’

Al —— H + HO - OH + H, ]
i —— H + H0* = (HO)* + H

L\ - H+OH -0+ H, il
i ——— H 4+ CH, = CHy + H, ]

LOG(StoBfrequenz [s-1])

Kernabstand ({(km]

Abbildung 28: StoBfrequenzen des heiBen Wasserstoffs fir H-
Abstraktion mit Wasser, OH und Methan sowie fiir Ladungsaus-

tausch mit dem H30*-Ion.

Ergebnisse der Mission GIOTTO zum Kometen Halley). Da keine Reaktionen
und Reaktionsraten des Wasserstoffs mit diesem Ion bekannt sind, mlissen
sie aus Analogieschliussen hergeleitet werden. Anhand der Protonenaffi-
nitdten von Moleklilen, die ein oder mehrere H-Atome besitzen, kann in
vielen Fllen darauf geschlossen werden, welches die wahrscheinlichste
Reaktion beim Zusammentreffen von Ionen und Molekilen ist [Duley 1984].
Das Molekll H,0 hat eine sehr groBe Protonenaffinitit von 7.16 eV, die
Affinitit des Wasserstoffs betrlgt lediglich 2.69 eV. Deshalb ist es
unwahrscheinlich, daB das Hz0*-Ion bei einer Reaktion mit dem Wasser-
stoffatom an dieses ein Proton Ubertrigt und dabei ein Hp*-Ion entsteht.
Als AlternativprozeB fur die Reaktionen des H mit dem Hy0*-Ion kommt
Ladungsaustausch in Frage. Da die einzelnen Konstituenten des Ions, d.h.
der Wasserstoff und der Sauerstoff, nahezu gleich groBe Ionisierungs-
energien von etwa 13.6 eV besitzen, wlrde quasiresonanter Ladungs-
austausch vorliegen. Nach Banks [1966] ist der Querschnitt fir resonan-

ten Ladungsaustausch durch

(A.15) 0Laq(E) = (A - B-logyoE)2

gegeben, wobei die Parameter A und B von den miteinander reagierenden
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Spezies abhidngig sind und die Energie E in Einheiten von eV einzusetzen
ist. Fiur den resonanten Ladungsaustausch des Systems H-H* ist
A =6.89-10"8cm und B = 0.83-10"8cm [Banks 1966]. Fur 1.75 eV ergibt
sich damit ein Querschnitt o = 4.5-10"15cm? und fir die niedrigste
Schwellenenergie von 0.3 eV fir H-Abstraktion mit OH ist o = 5.4-10"
15cm2. Die Querschnitte variieren also nur wenig in AbhH#ngigkeit von der
Energie. FUr die Berechnung der StoBfrequenz des quasiresonanten La-
dungsaustauschs von heiem Wasserstoff mit H;0* wird deshalb als
Mittelwert o ~ 5:10°15 cm? verwendet. Das bei der Umladung entstehende

H;0-Molekill ist instabil und fragmentiert anschlieBend.

Aus Abbildung 28 folgt, daB die StoBfrequenzen des heiflen H’s mit dem
Wassermoleklil im inneren Komabereich bei weitem dominieren. Somit spielt
auch nur die H-Abstraktion mit dem H,0-Molekill eine wesentliche Rolle

fir den Verlust des Wasserstoffs beim Durchqueren der inneren Kometen-

koma .

A.3 Transformation der Quellrate des heiBen Wasserstoffs vom Ruhesystem

des Wassermolekiils ins Laborsystem
Ausgehend von Gleichung (4.4):

(A.16) Qrap Sine de = qcy siny dy

ist der Faktor:

dey . Sinydy dcosy

(A.17) qap sinede " ‘sinede

zu bestimmen. Im folgenden werden die Abklrzungen vy,cy = U, Vg 1ap = V

und Vo =W eingefithrt. Aus Abbildung 16 ergeben sich die Zusammenhinge

(A.18) u? = v2 + w2 - 2vwcose .

(A.19) vZ = u2 + w2 - 2uwcosB .
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Wegen B + ¥ = m folgt unter Verwendung von:

(A.20) cosB = cos(m-y) = coswcosy + sinmsiny = -cosy
aus (A.19):

(A.21) v = u2 + w2 + 2uwcosy .
Wird (A.18) nach v aufgeldst:
(A.22) v = (u?2 - w2sin2e)1/2 + wcose ,

in (A.21) eingesetzt und nach cosy umgestellt, ergibt sich:

we w o,
(A.23) cosy = cose- (1 - G?-slnze)lfz -3 sin2e .

Differentiation nach £ fuhrt zu:

dcosy -

(A.24) 3e

w w2 . 5 w2, W2 . o 1/2vas
- (Zacose + (1 - Gzsin“e + Jzcos €)/(1 - gZsin €) )sine

Verwendung von:
(A.25) cos2g - sin®e = cos2e

ergibt dann unmittelbar Gleichung (4.5).

A.4 Berechnung der Zahl der elastischen ThermalisierungsstdBe des heiBen

Wasserstoffs

Zu l8sen ist das Integral aus Gleichung (4.19):

P
dp’ Qcas®
.26 = Qcas%e - Ngas% . 1 |
(A.26) N 4y o e 4mvy_o
o .
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wobei das Integral im folgenden durch I abgekiirzt wird. Mit
Abbildung 16:

(A.27) (r’)2 = (rg)2 + (p’)2 - 2rgp’cosd

ergibt sich Integral (A.26) zu:

’ p
(A.28) I-= ———l—— arctan 2p ZFBcos6
rgsingd 2rpsind o
Daraus folgt:
1 P - rycosd cosd
= — = £ - B O -
(A.29) I T,51nd (arctan T,sind arctan( sina))
= ~——l——-(arctan-2—1~5552§§ + arctan c?sa)
rgsind rpsind siné

aus

Die GrdBen cosd und sind werden nun durch den Winkel « ausgedriickt

werden. Nach Abbildung 16 gilt:

(A.30) r2 = p2 + (rg)2 - 2rgpcosd ,

(A.31) p? = r2 + (rg)? - 2rrgzcosa .

Einsetzen von (A.30) in (A.31) und Auflbsen nach cosd ergibt:

(A.32) cosé = EB-_r_c.:.?ﬂ

P
Daraus folgt wegen sin23 + cos?8 = 1:
r-sina

(A.33) sind = —— .

Einsetzen von (A.32) und (A.33) in (A.29) liefert:
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r - rpcosa - rcosa
(A.34) I =—2F _ (arctan ——B=2°% 4 arctan(= - ) .
r-rgsina rg* sina r-sina

Die Addition der zwei arctan-Funktionen gemiB

(A.35) arctan(x) + arctan(y) = k'm + arctan ifjii;; , k=-1, 0, 1

fihrt zu

(A.36) I= —_—B—T”— (k' + arctan(tana)) = ———2—7—— (k'm + «)
r-rysina r-rpsina

Da die Zahl der Thermalisierungsst®tBe positiv sein muB, entfd#llt k = -1.
Auch k = 1 kommt nicht in Frage, da fuir « = 0 Gleichung (A.36) dann

keinen endlichen Wert liefert. Fur k = 0 folgt der Grenzwert

(A.37) lim —
«>30 sin a

Damit ist das Integral von Gleichung (4.19) bestimmt und die Zahl der
ThermalisierungssttBe des heiBen Wasserstoffs vom Startort r entlang der

Strecke p bis zum Beobachtungsort ry ist gegeben durch:

P
= QGas% [ _9dP° = Qas% P ¢
(A.38) N 4nvy o (r")2 4nvy,o tp Sin @
0

mit p aus Gleichung (A.31).
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A.5 Berechnung der Zahl der heiBen Reaktionen des Wasserstoffs

Zu lbYsen ist das Integral aus Gleichung (4.21):

Qo (
_ 2 o(Ecy(p’)) dp’
(A.39) NReak 4an20 J (r’)e ’
0

mit «r’ aus (A.27). Der Querschnitt o hiéngt von der Schwerpunktsenergie
Ec.y ab, die eine Funktion der Zahl N der Thermalisierungsstdfe ist, die
das H-Atom bis zum Ort p’ durchgefihrt hat. Die Energie des Wasserstoff
betridgt im Laborsystem nach N stattgefundenen SttBen (Kapitel 4.2):

(N) 1 (N)
(A.QO) ELab = i mﬂ (vH/Lab)2 ’
mit
N/2
2 2
() My,o + My
(A.al) vH/Lab(rB) = vH/Lab' -_— = VH/Lab'Mn/z -
(mﬂzoﬂnﬂ)2
Wegen

(0) 1
(A.42) ELab = 5 My (Va/Lab)?

folgt nach Einsetzen von (A.41) in Gleichung (A.40):

(N) (0)
(A.h3) ELab = ELab'M

Unter der Annahme eines ruhenden Komagases ist die Relativgeschwindig-
keit vézi zwischen H und H;0 nach N StbBen durch végiab gegeben, so daB

sich die StoBenergie im Schwerpunktsystem zu:

(N)_ 1 (N) 1 (N)
(A.44)  Ecy = 5 M(VRe1)? = 5 M(Vy/Lap)?

ergibt, wobei p die reduzierte Masse von H und H,0 ist. Wird in (A.44)
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die Geschwindigkeit durch (A.40) ersetzt, folgt bei Verwendung von
(A.43):

(0L (N g (0
(A.43) Ecu = @ BLav = Epap MY

Der energieabhiingige Querschnitt aus Gleichung (3.39) fur die Reaktion

des H mit H,0 schreibt sich mit (A.45) wie folgt:

(o)
(,T;;El.abl'lH - E)t/2

(A.46)  o(Ecy) = C

B .(0) ’
. EpapM"

wobei C der Vorfaktor des Querschnitts ist. Mit dem Querschnitt (A.46)
ist nun Integral (A.39) zu lbsen. Dabei ist die Zahl N der Thermalisie-
rungsstdBe, die bis zum Ort p’ stattgefunden haben, gegeben durch Glei-
chung (A.26):

P
vy = Qcas%e dp’’
(A.47) N(p’) 4"V320 T )2 ’
(o]

mit (Abbildung 16):

(A.48) (r’*)2 = (rg)2 + (p’’)2 - 2rgp’’cosd

Die Berechnung von (A.39) mit den bis jetzt abgeleiteten Gleichungen
188t sich einfach durchftthren, da das Integral Uber p’ in ein Integral
tber N substituiert werden kann. Fur die Ableitung einer Funktion £(x),
welche ein Integral einer Funktion h(t) mit der oberen Grenze x ist,

gilt:

X

df(x) _ d -
—-dx_ —d—x— h(t) dt h(X)

Xo

(A.49)

Daher ergibt sich ftir die Ableitung der Dichte N(p’) an der Stelle p’:
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dN(P’) _ Qcag%e 1 = Qasg®e 1
(A.SO) __ab, 4an20 (rf!(p’))z anvﬂzo (r?) ’

mit r' wiederum aus (A.27). Andererseits ist die differentielle Form von
Gleichung (A.39):

QH o )
dN 2 o(E-w(N(P’)))
——~Reak = CM
(A.Sl) dp, 4T H20 (r»)z

Die Division beider Gleichungen liefert:

QH (s} ]
(8.52)  @Npeay =g 2_ 0y BRI gnpe)
Gas e

Die 2Zahl der Reaktionen der H-Atome entlang der Strecke p ist somit,

wenn der Querschnitt (A.46) explizit eingesetzt wird:

N(p)
¢ Qugo (%;-E{QLM“ - Eg)t/2
e <Gas J el ELabM“
my
[}

wobei N(p) die Gesamtzahl der ThermalisierungsstdfSe entlang der Strecke
p aus Gleichung (A.38) ist. Damit stellt sich die Zahl der Reaktionen
als Funktion der erlittenen ThermalisierungstbBe dar. Integral (A.53)
geht durch die Substitution

dz
N= T e
(A.54) M 2 = dN = TinM

iber in

M“(P)

(0)
Qu,0 c (gi'ELab z - Eg)t/2
(A.55)  Npoap = i

dz .
2
QGas velnM'E—EigL z
My

1

Dieses Integral hat wegen
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x1/2 Xi/2 a X172

(A.56) >z 8 T - Y oy arctan 1 » <0
mit
(A.57) X=ax+b
die Ldsung:
Qu,0 N 1/2

(A.58)  Npoax = 7 c G ) e R

ea Qeas B (0) M

o'elnM'm_ELab
H
a (aMu + b)1/2 (a + b)1/2
+ 7:37172-(arctan (-5)172 - arctan ——T:BTT7Z—) ’
wobei
(A.59) a = & g'®
My

und
(A.60) b= - E,

ist, sowie N = N(p) aus (A.38). Damit ist die Zahl der chemischen Reak-

tionen des Wasserstoffs entlang der Strecke p vom

Beobachtungsort bestimmt.

A.6 Berechnung der Extinktion der solaren Strahlung

Zu l%sen ist das Integral aus Gleichung (4.24):

> ]
Qu 0 dz
(4.61)  Nabs = 3y, o TAbs | ZZ ¥ B2
Zo

mit b = r-sina und z5 = r-cosa (Abbildung 16). Gleichung (A.63) hat

die LBsung:
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dz _1 z | _
(A.62) ZzZ2 + b2 =% arctan ) =
Zo z
(A.63) = ———E—— (arctan(w) - arctan(cota))
: r-sina

Wegen arctan(eo) = /2 und arctan(x) = (m/2) - arccot(x) folgt aus
(A.63):

2]

dz e
(A.64) I z2 + b2 r-sina

Zo

Die Zahl der Absorptionen ist daher:

Q0 o

(A.65) Nyps = a0 TAbs T eing

A.7 Berechnung der zufilligen freien Weglénge zur Monte-Carlo-Simulation
Die Wahrscheinlichkeit daftir, daB ein Teilchen beim Durchlaufen eines
ruhenden Mediums mit der Dichte n(x) bei einem zugrunde gelegten elasti-

schen Querschnitt o, einen elastischen StoB durchfithrt, ist gegeben
durch die Zufallszahl 2:

(A.66) 7 =1 - e Jn(x)o. dx

Dies ftihrt zu:
e

(A.67) o J n(x) dx = - 1In(1l - 2) Z< 1

Das Integral (A.67) ist fur die Gasdichte

(A.68) ncas(r) = _gﬁns___
4nr2v320
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1
(A.69) r = (rg + 92 + 2roiz-cose)’cr

im Intervall [0,2_.] tGber ¢ zu integrieren (Abbildung 20). Wegen

(A.70)

dx 2 2ax + b _ 2
J’axg+bx+c—-A—1-72-arctan—Am—-—-—,A—4ac—b > 0

ergibt sich:

23
(A.71) - In(1 - 2) = Qas% 1 g.cpan?t t 20,C080 .
4uvH20 r,sine 2r,siné o
Nach Einsetzen der Grenzen folgt:
(A.72) - In(l1 - 2) = gﬁﬁﬁgﬁ-———i——-(arctanzg * 2F°c°se - arctansggg).
4an20 r,siné 2r,sin® sinb
Aufldsen nach ., unter Verwendung von:
cos@ n . 4
(A.73) arctan;iaa- arctan(cotf) = 5 - arccot(cotf) 3 ]
liefert schlieflich:
- 4uvH20
(A.74) L2, = ro{sine tan[— -0 ~ ——— r,ysind ln(l-Z)]-cose} .
2 ceQGas
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