FD SDU Journal of Science (E-Journal), 2015, 10 (2): 106-115

PN

Paul Iyon Tuzaginda Tek Iyon Dinamigi

Hiisni Aksakall’*, Serkan Averl

1Niga’e Universitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Boliimii, 51240, Nigde, Tiirkiye
yazisilan yazar e-posta: haksakal@nigde.edu.tr

Alimig: 14 Ekim 2015, Kabul: 02 Kasim 2015

Ozet: Bu calismada, iyonlar1 elektrostatik tuzaklamaya dayali Paul tuzag: igindeki iyon dinamikleri
incelenmistir. Paul tuzagi DC ve AC gerilim kombinasyonu ile kuadrupol elektrotlarin beslenmesi temeline
dayanmaktadir. Iyonlarin tuzaklanmalari icin Mathieu diferansiyel denkleminin kararlilik siirlari icinde
kalanboyutsuz Mathieu parametreleri kullanilmasi gerekir. Tek iyonun {i¢ boyutta hareketi kuadrupol tuzak
icinde simiilasyon programi yardimiyla incelenmistir. Ayrica hexapol katkilarin tuzak igerisinde iyon
salmmimlarini nasil degistirecegi incelenmistir.

Anahtar kelimeler: Elektrostatik iyon tuzagi, iyon dinamikleri

Single lon Dynamics in Paul lon Trap

Abstract: In this study, ion dynamics in a Paul trap which is based on an electrostatic trap has been investigated.
Paul trap is based on feeding of quadrupole electrodes with combination of DC and AC voltage. To achieve trap
the ion, Mathieu stability parameters that are inside the stability criteria of Mathieu differential equation is used.
Three dimensional motions inside the quadruple trap of single ion have been examined by a simulation code.
Furthermore how ion oscillation is changed by hexapole contribution is investigated.
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1. Giris

W. Paul ve arkadaslari ¢ok-kutuplu elektrik ve manyetik alanlarda elektrik veya manyetik
dipol momentine sahip nétr par¢acik demetlerini odaklamak igin aragtirma yapmis ve molekiil
spektroskopisi i¢in kullanmislardir [1,2]. Bu arastirmanin iiriinii olarak hidrojen maser
gelisimi igin kritik 6neme sahip odaklayici alti-kutup (hekzapol) miknatisi tanimlanmistir.
Ayrica ¢ok kutuplu elektrik alaninda bir iyon demetinin, z-ekseninde hareket eden iyonlarin
ayni zamanda enine (X ve y -ekseninde) odaklanmis olarak hareket edebilecegi belirlenmistir
[1]. Bu bulgulardan sonra aragtirmalarda, yiiksek enerjili parcacik demetleri optik ile birlikte
anilmaya baslamistirve hizlandiricilar i¢in giiclii odaklama prensibi olarak adlandirilmistir.
Hizlandiricilar ile pargacik demetleri odaklayici ve dagitict elektrik ve manyetik alandan
gegirilerek hizlandirilir.

Paul ve arkadaslar1 iyonlar1 tuzaklamak i¢in zamanla salinim hareketi yapan elektrik alan
kullanarakhareketli iyonlarin uzaysal bir nokta etrafinda salimm hareketi yapacagini
bulmuslardir. Boylecehangi kiitlenin hangi iyona ait oldugunu belirleyen, manyetik kiitle
ayrim metodundan farkli, Paul iyon kiitle filtresi yontemi ortaya ¢ikmistir [1]. Bu konuda
yaptiklart ¢alismalar neticesinde W. Paul ve H. Dehmelt 1989 Nobel Fizik 6diiliini
kazanmiglardir [2].

Paul tuzagi kullanilarak iyonlarin spektrumu, taban durumu, asirt ince yapisi, alt enerji
diizeylerine pompalama, optik frekans vb. konularda bilgiler elde edilir [3].

Tuzaklanmis tek iyon dinamigini ¢alismanin faydasi iyon harici bir lazer ile sogutuldugu
zaman kuantum etkilerinin incelenmesine kolaylik saglamasidir. Ayrica bu yontem kuantum
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bilgisayarlarin temelini olusturmaktadir [3]. Klasik mekaniksel olarak iyonlarin kaos ve
diizenli hareketleri de tuzaklanmis iyonlar ile ¢aligilabilmektedir [4].

Bu calismada, dort-kutup (kuadrupol) iyon tuzaginda tek iyon dinamikleri calisilmistir.
Ayrica, alt-kutup katkisinin iyon dinamigi {izerine etkisi incelenmistir.

2. Teori

Paul, kartezyen kuadrupol bir aygit iginde herhangi bir noktadaki ii¢ boyutlu dort-kutup
(kuadrupol)potansiyelin genel ifadesini asagidaki gibi yazmis olup;

0 = Qo(ax? + By? +yz?) (1)

burada @, konumdan bagimsiz olupelektrotlara (ya sadece AC ya da AC, DC
kombinasyonunu igeren) uygulanan potansiyeli gosterir. Bu potansiyel alani iyonlar
tuzaklamak veya kiitle spektrumuna bakmak i¢in elektrotlara uygulanir. Uygulanan potansiyel
tuzak icerisinde her bir koordinata bagli olarak kuadratik degismektedir ve ¢apraz xy, yz, xy
gibi terimler igermemektedir. Buda bizim her bir koordinatta iyon hareketini diger
koordinatlardan bagimsiz diisiinmemizi saglar. Elektrotlar arasi bolgenin potansiyel alani
Laplace kosulu(VZ@ = Osart1 ile @ + 8 + y = 0 bulunur) ile hesaplanir. Eger kuadrupol aygit
kiitle spektrometresi olarak kullaniimak isteniyorsa iyonlar1 iki boyutta (X ve y) tuzaklariz. Bu
durumdaa = —f, y = 0 olur. Eger iyonlar1 ii¢ boyutlu tuzaklamak (silindirik simetrik
kuadrupol iyon tuzak) istiyorsaka = f = 1, y = —2 olur[5,6].Tuzak durumunda elektrotlara
uygulanan kuadrupol potansiyel ifadesi denklem (2) ile verilir [6,7].

_ (Udc'i'VacCOS.Qt) 2 2 _ 2
0= (¥ ty*-22%) 2)
Burada r, vez, Sekil 1 de farkli tuzak geometrilerinde goriildiigii gibi tuzak geometrisine
bagli elektrotlar arasi mesafedir. Ugve Vae Uygulanan DC gerilimi ve zamana bagli AC
gerilimin sifir-pik genligini gostermektedir. Q = 2nf AC gerilimin agisal frekansini
gostermektedir.

Tuzak icinde iyonlara etki eden kuvvet ise F= ql_f = q(—V(Z)) den bulunur. Bu durumda
tuzaklanan iyonun hareket denklemi

a’f _  q (UdC+VaCcos(Qt)
dt? m

4 e 0220) (2xt + 2y] — 4zk) 3)
olup; # = xi + yj + zk iyonun konum vektoriinii, m kiitlesini, ¢ yiikiinii gostermektedir.
Denklem (3)’te Ut = 2¢ degisken degistirmesi yapar ve denklemi ii¢ boyut icin ayr1 ayri
yazacak olursak,her bir boyut iginMathieu Diferansiyel Denklemine ulasiriz. Mathieu
diferansiyel denklemi u —x,y,z koordinatlarin1 géstermek tizere Denklem 4’de verilmistir.
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Sekil 1. Farkli tuzak geometrileri a)Hiperbolik tuzak, b) Lineer tuzak

i+ [ay, — 2qy,c0s(28)Ju =0 4)

. d? . . L .
Burada ii=>— tiirevini, a, ve g, boyutsuz Mathieu parametrelerini gdstermektedir.

dé&?
Boyutsuz Mathieu parametreleri ilgili koordinatlar i¢in

_ _ _ 16qUg¢
a; = =20y = —2ay = ——> 7
_ _ _ 8qVac
q; = —2qx = _ZCIy = md?0? (5)

degerlerini alirlar. Denklem 4, sadece belirli aralikta olan a, ve g parametre seti i¢in kararl
(siirl degere sahip) ¢oziimler iiretir. Bu aralik Sekil 2 de verilen kararlilik diyagramindan

elde edilir [7]

Negatif iyonlar

Pozitif iyonlar

Sekil 2. Mathieu diferansiyel denklemi kararlilik diyagrami

d?x _ d?xd?§ _ d?xQ?

& parametresinden reel zamana gegisi— ——ile yaparsak, Denklem 4 asagidaki

dtz  d&zdt?  dt? 4
forma dontistir.

auy QTZ [a, — 2g,cos(Qt)]Ju =0 (6)
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Burada,a, ve q, Denklem 5°de verildigi gibidir. Boylelikle, iyonlarin hareketini & boyutsuz
parametresi (Denklem4) veya tuzaklama zamanina (Denklem 6) gore inceleyebiliriz[6,7,8].

2.1. Lineer olmayan etkiler

Tuzak igerisinde birden fazla iyon olmasi halinde iyonlar arast Coulomb etkilesme teriminin
hareket denklemine eklenmesi gerekmektedir.

Ayrica iyon tuzagi 4 ten fazla elektrottan olusuyorsa veya kuadrupol tuzagin imalati1 sirasinda
elektrotlar yerlestirilirken ufak bir kayma mevcut ise potansiyele iist mertebeden katkilarin
(alti-kutup hekzapol, sekiz-kutup oktopol, vb) eklenmesi gerekmektedir. Bu durumda
denklem 2 bu iist mertebeden katkilar1 igermelidir.Bu durum Laplace kosulunun silindirik
koordinatlarda iist mertebeden katkilar dahil edilerek tekrar ¢dziilmesi ile elde edilir. Ornegin
hexapol katkisi ile potansiyel asagidaki gibi olur[7].

= (Uge + VyecosQt) (x +y?-2z2 + fa w) @

Burada f3 hekzapol katkisin1 gostermektedir. Bu durumda hareket denklemi ise

L S g -2 a0l (1+£2)i=0 8

i+ o= 2aicos(@] (14 /) 1 = @)
2 2 10262

th +— [az — 2q,c0s(Q)](z — f3 W)Z =0 (9)

olur. Burada;i—ux,ykoordinatin1 géstermekte olup enine (X,y ekseni) ve boyuna (z
ekseni)hareket denklemleri bulunur[7]. Bu c¢alismada, tek iyon incelendiginden Coulomb
etkisi hesaba katilmamis fakat hekzapol etkisinin iyon salinimlarini nasil degistirecegi
incelenmistir.

3. Materyal ve Metot

Dijital iyon tuzagi i¢in Python[9] (Python for Digital lon Trap-PyDIT) kodu iyonlarin
tuzaklanmasint inlemek amact i¢in yazilmistir. Program hesaplamalar i¢in numpy, grafik
cizimleri igin Matplotlib[10] paketlerine ihtiyag duymaktadir. Iyon tuzagi igerisindeki
iyonlarin ii¢ boyutta dinamigi, bu kod ile hesaplanmistir. PyDIT dordiincii mertebeden Runge-
Kutta yontemine gore integral alan bir Molekiiler Dinamik (MD) simiilasyon kodudur. Kod
ile farkli periyodik RF dalga formlar1 kullanilabilmektedir. Koda iyonlar1 sogutma islemi
eklenebilir.

4. Bulgular

Bu ¢alismada Mg iyonu (24.305 akb), kuadrupol tuzak igin kullamlmistir. Kullanilan tuzak
parametreleri Sekil 2 den a, ve Q; segilerek belirlenir. Bu parametreler Tablo 1 de verildigi
gibidir. Tablo 1 deki parametrelerin aynisi hexapol katkisi varligt durumu iginde
kullanilmustir.

Sekil 3 tek iyonun tuzak igerisindeki yoriingesini tek ve li¢ boyutta gostermektedir. Sekil 3a)
iyonun xy diizleminde bir ¢i¢ek seklinde yoriingeye sahip oldugunu, Sekil3b) xz diizleminde
kapali bir yoriingeye sahip ve Sekil 3c ise ili¢ boyutta izledigi yoriingeyi gostermektedir.
Iyonun kapali bir yoriingede hareketi ve bu hareketin genliginin tuzak boyutlar: igerinde
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olmasi1 iyonun tuzaklandigin1 gostermektedir. Bu bize iyonun tuzaklandigini bilgisini verir. Xy,
Xz diizlemlerinde ve ii¢ boyutta hareket yoriingeleri Sekilden goriildiigii gibi elde edilmistir.

Tablo 1. Tuzak parametreleri ve iyonun baglangi¢ bilgileri

Parametre Kuadrupol
8z, 0z /ayy,0xy -0.034, 0.4/-0.017,0.20
Udc, Vac 30, 71850
f (MHz) 1.0
Iyonun baslangi¢ konumu X,y,z (mm) 0.5,0.5,0.5
Iyonun baslangic hizi Vx,Vy,Vz (m/s) -267, 267, -267
Iyonun baslangig enerjisi (eV) 9
ro/ Zo (Mm) 85/6
1s a) b)
g £
§ 0.0 E 0.0
- -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 « (IF)TI;m) 0.5 10 15 20 - 2.0 -15 -1.0 —0.5 « (T’T:m) 0.5 1.0 15 20

Sekil 3. Tek Mg ** iyonunun a) xydiizlemi b) xz diizlemic) Ug boyutta yoriingesi

Sekil 4, tuzaklanan iyonun x ve z deki salinimlarinin zamana gore degisimini gostermektedir.
Iyonun salinnminin  periyodik oldugu sekilden goriilmektedir. Ayrica periyodun
genligiincelenen siire boyunca tuzak biytkligi (ro ve zo ‘a kiyasla) iginde oldugundan
iyonlarin tuzak icinde hareket ettigi goriilmektedir. Iyonlarin periyodik hareketi makro
saliim, bir periyod icindeki salimimlart ise mikro salimim olarak adlandirilir. Bizim i¢in
iyonun tuzak icerisinde ne kadar siire kaldiginin yan sira tuzak icerisinde nasil bir yoriingeye
sahip oldugu, hangi noktalarda hangi hizlarla hareket ettigi, hangi enerjiye sahip oldugu da
ilgilendirmektedir.Tuzak igerisindeki AC alan f frekansi ile salimim yaparken elektrik
alanlarda ayn frekansta salinim yapmaktadir. Tuzagin tam orta noktasinda (0,0,0)’ da ideal
bir tuzakta potansiyel ve elektrik alan sifirdir. Bu noktadan uzaklasan iyonlar elektrik alan

110



H. Aksakal, S. Avct

etkisiyle bu noktaya tekrar yaklastirilacak ve iyon bu nokta etrafinda salinim hareketi
yapacaktir. Sekil 4 ten bu salinimlar agik¢a goriilmektedir.
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Sekil 4. Tuzaklanmig tek Mg " iyonununa) x konumununb) z konumunun zamana gore salinimi

Tuzaklanmig pargaci@in enerjisi, goreli (rolativistik) olmadigindan %mv2 den Kkolayca

hesaplanabilir.Bu durumda iyonun kinetik enerjisinin zamana bagl degisimi Sekil 5 de
verildigi gibidir. Sekilde goriilen biiyiikk salinimlar iyonun elektrik alan iginde hareketi
esnasinda enerjisinin maksimum degerini ~0.4 eV, kiigiik salinimlar ise enerjisinin minimum
degerini ~0.05 eVolarak vermektedir. Sekil 5 de goriildiigi gibi baslangic durumundan
yaklagik 40 mikro saniyelik zaman araliginda iyonun enerji diyagrami periyodiktir. Yani
elektrik alan yoniinde enerji artarken, elektrik alana zit yonde enerji azalmaktadir.
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Sekil 5. Tek Mg ** iyonunun zaman igerisindeki kinetik enerji degisimi
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Tuzaklanmis iyonun x ve z koordinatindaki faz uzayr grafikleri Sekil 6’da gorildigi
gibidir.Baslangic hiz1 Yy-koordinatinda pozitif oldugundan sadece salinim yoni x-
koordinatinin tersi olacaktir fakat konumun genlik biiyiikliigii ve hizin genlik biiylikligi x
koordinati ile ayn1 olacaktir bu ylizden y-ekseni konum zaman ve y ekseni faz uzayi grafikleri
sunulmamistir. Tuzaklanmig iyonun faz uzayinda ¢izdigi yoriinge ve tuzak igerisinde x
ekseninde maksimum hizin ~1100 m/s ve z ekseninde ise ~1000 m/s oldugu Sekil 6’dan
goriilmektedir.

1500

1000} ff7X

500

z (m/s)

= (m/s)

=500}

—1000

—-1500, L L
-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0

Sekil 6.Tek Mg ™ iyonununa) x-ekseni ve b)z-eksenifaz uzay: grafikleri

Sekil 7 farkli hexapol katkilarimin varligi durumunda iyonun x ve z koordinatindaki
salinimlarinda kayma oldugunu gostermektedir. Hexapol katkisi f; negatif iken salimim
periyodunu (makro salinim) azaltmakta iken, katki pozitif iken makro salinimda kayma saga
dogru olup salimim periyodunu artirmaktadir. Ayrica farkli fsdegerleri farkli miktarda
kaymalara neden olmaktadir. Kaymanin miktar1 x (y) ekseninde z ekseninde oldugundan daha
kiigiik etkiye sahiptir. Kayma miktar1 artar ise iyonun tuzak i¢inden ¢ikacagi i¢in bu etkinin
kontrol altinda olmas1 gerekmektedir.
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Sekil 7. Farkli Hekzapol katkilarinin varliginda tek Mg ** iyonunun t zamanina gorea) x ve b) z-eksenlerindeki
salmnimlari

Iyonlarin tuzak igerisindeki salinimlar1 Boyutsuz Mathieu parametrelerine bagimlidir. Bu
parametreler tuzagin biiyiikliigii, uygulanan voltaj, tuzaklanan iyonun kiitlesi ve AC gerilimin
frekansi ile belirlenir. Yukarida verilenden farkli a, ve g, degeri kuadrupol iyon tuzagi igin X
ve z eksenlerindeki salinim Tablo 1 deki ry ve zg kullanilarak Sekil 8’de gosterilmistir gibidir.
Sekilden goriildiigii gibi x-ekseni ve z-ekseni salinim periyodu ile periyod genligi degismistir.
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Sekil 8. a,=0, 0,=0.35 i¢in tek Mg *! iyonunun t zamanina gére a) x eksenindeki ve b) z-eksenindeki salmimlar

4.1. PyDIT kodu ile literatiir kiyaslamasi

PyDIT kodu ile Kaynak [8] in bazi bulgular ile kiyaslanmig ve asagida verilen Tablo 2’deki
sonuclar elde edilmistir. Burada kullanilan tuzak parametreleri ile iyonun baslangi¢ bilgileri
Kaynak [8] den alinmistir. Tablo 2’den goriildiigii gibi sonuglar Kaynak [8] ile uyum
icerisindedir. Ayrica Kaynak [8] Sekil 11°den alinan z ekseni salinim verileri ile PyDIT kodu
ile elde edilen z ekseni saliim grafigi Sekil 9°da goriildiigii gibidir. Burada z ekseni hizi
olarak 697.54 m/s kullanilmistir.

Tablo 2. PyDIT bulgulari ile literatiir kiyaslamasi
Parametreler SIMION™ ITSIM ISIS” PyDIT
Zmin(MmM) -1.0631 -1.0206 -1.0100 -1.04745
Zmax(MM) 1.0421 1.0264 1.00 1.04743

* kaynak[8]’den alinan degerler
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15

- Kaynak [8]
PyDIT

-15
0

t (us)
Sekil 9. Kaynak [8] ile PyDIT kodunun z ekseni salinimlarinin kiyaslamasi

5. Sonuc ve Tartisma

Bu ¢aligmada, elektrostatik bir iyon tuzagi olan Paul iyon tuzaginda Mg" iyonunun hareket
dinamikleri incelenmistir. Belirlenen tuzak parametreleri bu kapsamda yazilan bir simiilasyon
programina girilmis ve iyonlarin tuzak i¢indeki hareketleri incelenmistir. PyDIT simiilasyon
kodunun literatiir ile kiyaslamasi yapilmis ve uygun sonuglar verdigi goriilmiistiir. Hexapol
katkisinin varliginda iyon salinim periyodunda kayma oldugu ve bu kaymanin salinim
periyodunu; negatif katki igin artirdig1, pozitif katki icin azalttigi bulunmustur. ileriki satha
olarak iyonlarin sogutulmasinin PyDIT koduna dahil edilmesi planlanmaktadir.
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