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OZET

Atom-foton etkilesimindeki biitiin sa¢ilma parametreleri elastik ve inelastik sa¢ilma
fonksiyonlar cinsinden ifade edilebilir. Inelastik sagilma fonksiyonu cinsinden ifade edilen
inelastik sacilma diferansiyel tesir kesiti 6nemli sagilma parametrelerinden biridir.

Bu ¢alismada, nétral atomlarin inelastik sa¢ilma fonksiyonlari igin Hartree-Fock-
Roothaan metodu kullanilarak analitik bir ifade elde edilmistir. Elde edilen analitik ifade
elastik sacilma fonksiyonu ve form faktor integrallerini igermektedir. Form faktor
integralleri i¢in Gaunt katsayilar1 ve baz1 yardimci molekiiler integraller cinsinden analitik
ifadeler bulunmustur. inelastik sagilma fonksiyonu igin elde edilen ifadede yer alan biitiin
yardimc1 molekiiler integraller ve Gaunt katsayilart icin Maple 13 sembolik programlama
dilinde programlar yazilmis ve sonug¢ olarak 2<Z <54 araligindaki nétral atomlarin
inelastik sacilma fonksiyonlar1 keyfi momentum transfer degerlerinde hesaplanmis ve
literatiirde var olan degerlerle karsilastirilmistir. Bu atomlarin inelastik sagilma
fonksiyonlart i¢in elde edilen sonuglarin literatiirdeki degerlerle uyumlu oldugu
gozlenmistir.

Bu calismanin ikinci kisminda; atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlar: i¢in elde
edilen ifade ve yazilan bilgisayar programlari kullanilarak, 2 <Z <54 araligindaki nétral
atomlarin inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitleri genis bir foton enerjisi aralifinda
hesaplanmis ve literatiirde var olan sonuglarla karsilagtirilmistir. Bu atomlarin inelastik
sacilma diferansiyel tesir kesitleri i¢in elde edilen sonuglarin literatiirdeki sonuglarla iyi bir

uyum gosterdigi gdzlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Inelastik sagilma fonksiyonu, diferansiyel tesir kesiti, Hartree-Fock-

Roothaan teorisi.



ABSTRACT

All the scattering parameters in atom-photon interactions can be described in terms
of elastic and inelastic scattering functions inelastic scattering differential cross-section
which defined through in elastic scattering functions is one of important scattering
parameters.

In the study; using Hartree-Fock-Roothaan method, an analytical expression is
obtained for inelastic scattering functions of neutral atoms. The obtained analytical
expression includes elastic scattering function and form factor integrals. Analytical
expressions have been obtained for form factor integrals through Gaunt coefficients and
some auxiliary molecular integrals. Computer programs in Maple 13 symbolic
programming language have been constructed for all auxiliary molecular integrals and
Gaunt coefficients contained in the obtained formula for inelastic scattering functions and
as a result inelastic scattering functions for neutral atoms in range 2<Z <54 have been
obtained and compared with the available literature. It is seen that the obtained results for
inelastic scattering functions of these atoms are in agreement with the literature values.

In the second section of this study; using the obtained expression and computer
programs for inelastic scattering functions, inelastic scattering differential cross-sections of
the neutral atoms in range 2<Z <54 have been calculated in wide range of photon
energies and compared with the available literature results. It is seen that the obtained
results for inelastic scattering differential cross-sections of these atoms agree well with the

results in literature.

Keywords: Inelastic scattering function, differential cross section, Hartree-Fock-Roothaan
theory.
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1. GENEL BIiLGILER

1.1. Giris

Ondokuzuncu yiizyila kadar Newton mekanigi ve elektromanyetik teorinin biitiin
fiziksel olaylar1 aciklamada basarili olduguna inaniliyordu. Ancak siyah cisim isimasi,
fotoelektrik olay ve Compton olaylart Newton mekaniginin yetersiz oldugunu ortaya
cikardigr gibi yeni fizik olan kuantum mekaniginin temellerinin atilmasina da sebep
olmustur. Kuantum fizigi ilerleyen yillarda pek c¢ok olayr olduk¢a basarili bir sekilde
aciklamis ve bu basarisindan dolay1 da teorik calismalar deneysel calismalara yardimci
oldugu igin 6nem kazanmustir. ilerleyen yillarda, laboratuvarda calisilmasi zor veya
miimkiin olmayan malzemeler ve olaylarin ortaya ¢ikmasiyla teorik ¢alismalara duyulan

ihtiyac artmistir.

Kuantum mekaniginin olugmasma sebep olan olaylardan Compton olaymin
aciklanmasi ile sagilma ve ¢arpisma olaylarina olan ilgi artmaya baslamistir. Sagilma ve
carpisma olaylarinda, malzeme {tizerine foton veya pargacik demeti gonderilir ve
malzemedeki degisiklige bakilarak malzemenin yapisi hakkinda bilgi sahibi olunmaya
caligilir. Laboratuvarda boyle bir calisma yapilirken incelenen &zelligin enerjinin
degisimine gore profiline bakilir. Boyle bir profili elde etmek i¢in de oldukca fazla sayida
deney yapmak gerekir. Bu deneyleri bazi enerji degerlerinde yapmak miimkiin olmayabilir.
Sonug olarak, incelenen ozelligin profilini laboratuvar ortaminda olusturmak oldukca
zaman aldig1 gibi, gerceklestirilmesi de miimkiin olmayabilir. Yukarida ifade ettigimiz
sebeplerden dolayi, pek ¢ok olayda oldugu gibi, ¢carpisma ve sacilma olaylarinda da teorik

caligmalar 6nemlidir ve deneysel ¢alismalara 151k tutmaktadir (Cooper vd., 2004).

1.2. Elektromanyetik Radyasyonun Madde ile Etkilesimi

Madde iizerine gonderilen foton; maddenin bagh elektronlari, serbest elektronlar1 ve
cekirdekleri ile etkilesir. Bu etkilesme sonucunda bazi 6nemli olaylar meydana gelir. Bu
olaylar

e Elektromanyetik radyasyonun sogurulmasi,

e Elektromanyetik radyasyonun sagilmasi

olmak iizere iki ana baslik altinda incelenebilir (Tannoudji vd., 1998).



1.2.1.Elektromanyetik Radyasyonun Sogurulmasi

Elektromanyetik radyasyonun sogurulmasi olayinin en ¢ok gézlemlenenleri
e Fotoelektrik Olay
e Cift Olusumu Olay1

seklinde siralanabilir. Bu olaylarin meydana gelme ihtimalleri, gelen fotonun enerjisine
baglidir. Gelen fotonun enerjisi 0.001 MeV ile 0.5 MeV arasinda ise fotoelektrik olay, 1.02
MeV’den biiyiik ise ¢ift olusum gézlenmesi ihtimali artar (Tannoudji vd., 1998).

1.2.1.a. Fotoelektrik Olay

Fotoelektrik olay, hv enerjili bir fotonun, atomun bagh elektronlarindan biri
tarafindan sogurularak elektronun serbest hale gegmesi olayina denir. Serbest hale gegen
elektrona ise fotoelektron denir. Fotoelektrik olay sirasinda biitiin foton enerjisini soguran

elektron

K, =hv—E, (1.1)

e

kadarlik bir kinetik enerji kazanir. Burada K, elektronun kazandigi kinetik enerji, hv

gelen fotonun enerjisi ve E; ise elektronun baglanma enerjisidir. Serbest haldeki bir

elektronda enerji ve momentum korunumlu olmayacagindan, boyle bir elektronun foton
sogurmasi miimkiin degildir. Fakat bagli elektronlarda durum farklidir. Atom geri teper ve
bdylece momentumun korunmasi saglanir. Atomun kiitlesi ¢ok biiylik oldugundan geri
tepme enerjisi ¢ok kii¢iiktiir ve bu ylizden de kinetik enerji ifadesi ihmal edilmistir

(Tannoudji vd., 1998).
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Sekil 1. Fotoelektrik olay



Diisiik atom numarali elementlerin baglanma enerjileri de diisilk oldugundan
fotoelektrik etki bahsedilen fotonlar igin gii¢sliz kalir. Z arttikga baglanma enerjisi ve
dolayisiyla da fotoelektrik etki de artar (Tannoudji vd., 1998).

Fotoelektrik olay, atomun g¢evresinde tiim yoriingelerde meydana gelebilir. Foton
enerjisinin yiiksek oldugu durumlarda bu olayin i¢ yoriingelerde olma olasilig1 artar. Buna
gore fotoelektrik olay; disiik enerjilerde dis, yiliksek enerjilerde ise i¢ yoriingelerde
meydana gelmektedir. Foton enerjisi herhangi bir yoriingenin bag enerjisine esit oldugu

durumda, etkilesme o yo6riingede yogunluk kazanmaktadir (Tannoudji vd., 1998).

1.2.1.b. Cift Olusumu

Fotonlarin enerjilerini kaybettikleri olaylardan birisi de ¢ift olusumu olayidir. Bu
olay, bir fotonun bir elektron ile bir pozitrona doniismesi ile olusur. Elektron ile pozitronun
kiitleleri ve yiikleri biiyiikliik olarak esit, fakat yiikleri zit isaretlidir. Bir elektronun veya
pozitronun durgun kiitle enerjisi m,c’ =0.511 MeV'dir. Bu nedenle ¢ift olusumu olayinin
olusabilmesi i¢in foton enerjisinin en az 1.02 MeV olmasi gerekir. Bu olay meydana

gelirken hicbir korunum ilkesi bozulmaz. Yani; yiik, ¢izgisel momentum ve toplam enerji
korunur (Tannoudji vd., 1998).

Sekil 2. Cift olusumu

1.2.2. Elektromanyetik Radyasyonun Sacilmasi

Elektromanyetik radyasyonun sagilmasi olayini sacilan foton enerjisine gore

e Koherent (Elastik) Sa¢ilma

e Inkoherent (Inelastik) Sacilma

olmak tizere ikiye ayrilir (Tannoudji vd., 1998).



1.2.2.1. Koherent Sacilma

Koherent sagilma, fotonlarin enerjilerinde bir degisiklik olmadan atomdan
sagilmasi olarak tanimlanabilir. Koherent sagilma, elastik veya Rayleigh sagilmasi olarak
da adlandirilabilir. Bu sagilmada, gelen foton ile sagilan fotonun dalga boylar1 aynidir.
Gelen ve sagilan radyasyonun toplam siddeti, her bir elektron tarafindan sagilan
radyasyonun genliklerinin toplami ile bulunur. Bu sagilma; Rayleigh, Delbriick, Thomson

ve niikleer rezonans sagilmalari olarak siiflandirilir (Tannoudji vd., 1998).

a. Rayleigh Sacilmasi

Gelen foton bagl bir elektron iizerine diistiigiinde, atomdan elektron sokecek kadar

enerji alamadigi hallerde Rayleigh sagilmasi meydana gelir (Tannoudji vd., 1998).

'l
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Sekil 3. Rayleigh Sagilmasi

Bu sagilmanin olabilmesi i¢in, gelen fotonun enerjisinin, 0.1- 0.5 MeV araliginda
olmas1 gereklidir. Biiyiik enerjili fotonlarin hafif elementlerden sagilmasinda Rayleigh
sacilmasi, Compton sagilmas: yaninda ihmal edilebilir. Rayleigh sagilmasi, elektronun
etkilesmeden sonra orijinal pozisyonuna dondigli sacilma olarak da tanimlanabilir

(Tannoudji vd., 1998).

b. Delbriick Sagilmasi

Bu sacilmaya elastik niikleer potansiyel sagilma da denilmektedir. Delbriick
sagilmasi; fotonun, c¢ekirdegin olusturdugu Coulomb alanindan sagilmasidir. Bu olayda,

cekirdek ¢evresindeki durgun Coulomb alaninda bir elektron-pozitron ¢ifti olusur. Atomun



tamamen geri tepmesiyle bu ¢iftin yok olmasi enerji ve faz bakimindan, gelen fotonun
aynist olan yeni bir foton meydana getirir. Bu olaym etkisi olduk¢a kii¢iik oldugundan

deney sonuglarinda ¢ok net olarak gozlenememektedir (Tannoudji vd., 1998).

C. Thomson Sacilmasi

Klasik olarak bir tek ylik sistemi gibi diisiiniilen ¢ekirdek, gelen dalga tarafindan
salindirilir. Cekirdegin kiitlesi ¢ok biiyiik oldugundan bu etki ¢ok kii¢iiktiir. Gelen fotonun
dalga boyunun niikleer yaricaptan ¢ok biiyiik olmasi durumunda maksimum etki gozlenir

(Tannoudji vd., 1998).

d. Niikleer Rezonans Sacilma

Niikleer rezonans sacilmasi, fotonun atom ¢ekirdegi ile etkilesmesi sonucu
meydana gelir. Bu olayda, ¢ekirdek iki niikleer enerji seviyesi arasindaki farka esit enerjiye
sahip olan bir fotonun sogurulmas ile ¢ekirdek uyarilir. Daha sonra bu olay1 ¢ekirdegin

uyartlmig durumdan kurtulmasi takip eder (Tannoudji vd., 1998).

1.2.2.2. inkohorent Sacilma

Inkohorent sacilmada gelen ve sagilan fotonlar arasinda enerji farki vardir. Yani
gelen ve sacilan fotonlarin dalga boylar1 birbirinden farklidir. Bu sac¢ilmada fazlar arasinda
bir baglant1 yoktur. Bu sebeple de sacilan dalgalar arasinda bir girisim gozlenemez. Bu
durumda atom tarafindan sagilan 1s1nin toplam siddeti, atomun her bir elektronu tarafindan
sacilma siddetleri toplanarak elde edilir. Inkoherent sacilma; Compton sagilmasi, niikleer
sacilma ve Raman sagilmasi olmak lizere ii¢ gesittir (Cooper vd., 2004; Tannoudji vd.,
1998).

a. Compton Sacilmasi

Compton sagilmasi, 15181n tanecikli yapida oldugunu gosteren olaylardan biridir. Bu
olay, gama fotonunun atomun dig yoriingesindeki zayif bagli bir elektrona carparak
enerjisinin bir kismin1 o elektrona vermesi ve gelis dogrultusu ile € agis1 yaparak sacilmasi

ile olusur (Cooper vd., 2004).
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Compton olayinda; gelen foton, durgun haldeki elektrona carptiktan sonra gelen
foton ile sagilan fotonun dalga boylar arasinda degisiklik (kayma) meydana gelir. Buna
gore; gelen fotonun dalga boyu A ve sagilan fotonun dalga boyu A’ ise dalga boylari

arasindaki kayma enerji ve momentumun korunumundan faydalanilarak

AL=A"-A=2,(1-Cos6) (1.2)

seklinde yazilabilir. Burada 4, Compton dalga boyudur ve

A= _24310%m (1.3)
m,C

seklinde tanimlanir. Denklem (1.2) ifadesinden de goriildiigii gibi, Compton sagilmasi
sadece 6 acisina bagl olarak degismektedir (Cooper vd., 2004).

Fotoelektrik olay genellikle K ve L tabakalarina ait elektronlarda baskin olmasina
ragmen, Compton olayr dis tabaka elektronlarinda daha baskindir. Compton sagilmasi,
elektronun baglanma enerjisinin, gelen fotonun enerjisi yaninda ihmal edilecek kadar

kiiciik oldugu durumlarda baskin olarak meydana gelir (Cooper vd., 2004).

b. Niikleer Sacilma

Niikleer sa¢ilma; fotonun, atomun g¢ekirdegi ile etkilesmesi sonucu meydana
gelmektedir. Bu olayda 10 MeV’den daha biiyiik enerjili fotonlarin ¢ekirdekle etkilesmesi

sonucu ¢ekirdekten bir nétron ve bir proton firlatilir (Tannoudji vd., 1998).



c. Raman Sacilmasi

Fotonun molekiiller tarafindan sogurulmasidir. Bu olayda hv enerjili bir foton
sogurulur ve atom bir n durumundan bir n" durumuna uyarilir. Atom hv'enerjili bir foton
yayinlar ve uyarilmig a durumundan son b durumuna doner. Atomun son durumu

baslangi¢ durumundan farkli ise sagilma inkoherenttir ve bu olay Raman sagilmasi olarak

bilinir (Tannoudji vd., 1998).

1.4. Sacilma Tesir Kesitleri ve Uygulama Alanlari

Tesir kesiti, gelen hedef parcacikla numunedeki pargacigin reaksiyona girme
ihtimaliyetinin bir 6lgiisiidiir. Olgiilebilen bir nicelik olan tesir kesiti, hedef parcacig
cevreleyen hayali bir alanla temsil edilir. Bir hedef pargacigin tesir kesiti, s6z konusu
olaym tabiatina ve gelen pargacigin enerjisine baghdir. Bu nicelik, 1smin madde ile
etkilesmesine bagl olarak, sogurma ve sagilma tesir kesiti olarak isimlendirilir (Griffiths,
2008).

Suni radyoizotoplarin iretilmesinde, sogurmada, sacilmada veya herhangi bir
niikleer reaksiyonda gelen 1sinlardaki parcaciklar hedef c¢ekirdege ¢arptigi zaman neler
olabilecegi ihtimaliyetini ifade etmek i¢in tesir kesitine ihtiya¢ duyulmustur. Tesir kesitinin
tam olarak bilinmesi, karakteristik K, L ve M tabaka ve alt-tabaka X-1sin1 floresans tesir
kesitlerinin deneysel olarak olc¢lilmesinde, atomlarin yapisi, yas tayini, tahribatsiz miktar
analizlerinde, ila¢ sanayi gibi fiziksel ve kimyasal bir¢ok alanda kullanilmaktadir. Bununla
birlikte bu Ol¢limler, fotoiyonizasyon tesir kesitleri, sigrama orani, X-1511 yaymlanma

hizlar1 ve floresans verim gibi fiziksel parametrelerin dogrudan kontroliinii saglar
(Griffiths, 2008).

1.5. Diferansiyel Tesir Kesiti

Gelen foton demeti hedef atomlar ile etkilestiginde, her zaman yalnizca bir tiir
etkilesme olusturmazlar. Eger birden fazla etkilesme olmussa, her bir tiir igin tesir kesiti
genellikle farkli olacaktir. Bu 6zel tesir kesitlerine kismi tesir-kesitleri denir ve toplam tesir
kesiti bunlarin toplamina esittir. Hedef materyal atomlar1 fotonlarla etkilestikten sonra
hedeften c¢ikan fotonlar, ya da pargaciklar ¢ok kez anizotropik dagilim gosterirler ve ayni
zamanda farkli agilarda farkli enerjilere sahip olurlar. Gelis dogrultusu ile & agis1 yaparak

saniyede dQ kati agis1 iginde giden pargaciklarin sayisinin bilinmesi 6nemlidir. Bunun



hesabinin yapilabilmesi igin agiya bagli baska bir tesir-kesiti tiirii sunulur. Bu yeni tesir
kesitine diferansiyel tesir kesiti ad1 verilir ve birim kat1 ag1 basina diisen tesir-kesiti olarak

tamimlanir (Sekil 5) (Griffiths, 2008).

__— sagilan demet
dQ
kaynak —

2 Binm kat: act

gelen demet

Sekil 5. Birim kat1 a¢1

Diferansiyel ve toplam tesir kesiti i¢in asagidaki ifadeler kolayca elde edilebilir:

Diferansiyel tesir kesitini g—g (tesir-kesiti / steradyan) ile gosterirsek, toplam tesir

kesiti;

do
o =] 5% (1.4)

seklinde bulunur. Burada dQ degeri Sekil 5 yardimu ile

o= dban  _dA_Godods (15)

(uzaklk /hiz)?  r®

seklinde elde edilir. Toplam kat1 ag1 ise Q =47 dir. Buna gore; diferansiyel tesir kesiti
i¢cin
do  birimzamandadQ agis1 igine sagilan pargacik sayis1  dN

-2 _ — 1.6
dQ2 birim zamanda birim kesitten gelen parcacik sayisi J (L6)

ifadesi yazilabilir (Griffiths, 2008).



1.6. Hartree-Fock Teorisi

Rolativistik olmayan zamandan bagimsiz Schrodinger denkleminin ¢6ziimii,
kuantum kimyasmin 6nemli problemlerindendir. Tek elektronlu sistemler igin tam ve
analitik bir ¢6ziim miimkiin iken c¢ok elektronlu sistemler i¢in bdyle bir ¢éziim ancak
yaklagik yontemlerle miimkiindiir. Cok elektronlu sistemlerin Schrodinger denkleminin
¢oziimil i¢in ilk olarak 1927 yilinda Hartree carpim dalga fonksiyonlar1 onerildi. Bu
yaklasima gore; N elektronlu bir sistemin dalga fonksiyonu tek elektron dalga

fonksiyonlarinin ¢arpimi seklinde yazilir:
'//(X1' X Xy ) = ¢(Xl)¢(22) ¢(XN ) = H¢| ()_(i ) (1.7)

Bu denklemde ¢. (7(,) i. elektronu temsil eden dalga fonksiyonudur ve spin orbitali olarak
tanimlanir X, ise i. elektronun spin ve konum koordinatlarini ifade eder. Konum
koordinatlar1 kiiresel koordinatlarda ifade edilir. Yani X = (r,&, o; ms)’d1r. Burada m, iki

deger alabilir. Bu degerler spin yukari (]/ 2, a yada T) ve spin asagl (—]/ 2, [ yada J«)
dir. Bu yaklasima gore dalga fonksiyonu elektronlarin yer degistirmesine gore
antisimetrik degildir. Bu yiizden Pauli ilkesini saglamaz (Helgaker vd., 2000).

Daha iyi bir dalga fonksiyonu i¢in Pauli ilkesini de saglayan bir yaklasim Slater
determinant dalga fonksiyonu yaklasimidir. Hartree metodunun eksikliklerini dikkate
alarak Slater determinant dalga fonksiyonunu kullanan metot ise Hartree-Fock metodudur.

Hartree-Fock metodunun kabulleri

1) Born-Oppenheimer Yaklagimi

2) Slater Determinanti

3) Varyasyon Metodu

4) LCAO (Linear Combination of Atomic Orbital) Metodu
5) Merkezi Alan Yaklagikligi

seklinde siralanabilir (Helgaker vd., 2000). Asagida bu kabuller incelenmistir.

1.6.1. Born-Oppenheimer Yaklasimi

Cekirdekler elektronlara gore yaklasik olarak 1800 kat daha agir olduklar icin

elektronlar ¢ekirdeklerin hareketini hissetmezler. Yani, gekirdeklerin kinetik enerjisi
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elektronlarin kinetik enerjisinin yaninda ihmal edilebilecek boyuttadir. Bu yaklagima Born-
Oppenheimer yaklasimi denir (Helgaker vd., 2000).

Herhangi bir atomik veya molekiiler sistemin Schrodinger denklemi
A, R)=E¥(r,R) (1.8)

seklinde yazilabilir. Burada ‘P(F, Ii) sistemi temsil eden dalga fonksiyonudur ve

elektronlar ile ¢ekirdeklerin koordinatlarini igerir. Denklem (1.8)’de Hamiltoniyen

islemcisi ise

M-1

MNZI !

AR RS DI NI I (19

iz T =Em Ry

seklinde tanimlanir. Born-Oppenheimer yaklasimina goére g¢ekirdeklerin Kkinetik enerjisi

elektronlarin kinetik enerjisinin yaninda ihmal edilirse toplam Hamiltoniyen
1 N ) M N Z N-1 N
A=-33W, zz_'+zz_+ A (1.10)
2 i= 1=1 i=1 r-|| i=1 j>i |J

olur. Burada H c_c ¢ekirdekler arasi Coulomb tipli etkilesmeyi ifade eden operatordiir ve

sadece ¢ekirdekler arasi koordinatlari igerir:

M-1 M
ZZ (1.11)
=1J>
Denklem (1.10) ile verilen Hamiltoniyen ifadesi
H = Ay + A (L.12)
seklinde
M N Z N-1 N 1
AR N (113
i1 i ST N

Yeniden ifade edilebilir. Burada (1.13) ile verilen H,, ifadesi elektronik Hamiltoniyeni

olarak isimlendirilir. Son durumda Schrédinger denklemi g¢ekirdeklerin ve elektronik

10



hareketlerin Schrodinger denklemi olmak iizere ikiye ayrilir. Cekirdeklerin Schrodinger
denklemi kolayca ¢oziilebiliyor iken, elektronik Schrodinger denklemi bazi yaklagikliklar
yapilarak ¢6ziilebilir (Helgaker vd., 2000).

1.6.2. Slater Determinanti

N-elektronlu bir sistem i¢in Pauli ilkesini saglayan dalga fonksiyonu

N1 . . (1.14)

seklinde verilebilir (Helgaker vd., 2000). Bu dalga fonksiyonuna Slater determinant dalga

fonksiyonu adi verilir. Slater determinant dalga fonksiyonu asagidaki 6zelliklere sahiptir:

1) Satirlar bir elektronun farkli orbitallerde bulunma olasiligini gosterir.

2) Siitunlar bir orbitalde farkli elektronlarin bulunma olasiligini gosterir.

3) Determinantta iki satirin yer degistirmesi durumunda determinantin isareti
degisir. Bu durum dalga fonksiyonunun antisimetrikligine karsilik gelir.

4) iki tane ozdes siitun varsa determinantin degeri sifir olur. Bu durum Pauli

disarlama ilkesine karsilik gelir.

Slater determinantindaki her bir eleman (X, ) spin orbitali olarak isimlendirilir ve

uzay ile spinin koordinatlarini igerir:

¢,(%)= (% )of(s) (1.15)

Burada ¢ (F,) molekiiler orbital (baz seti) ve a(s) ise spin fonksiyonu olarak isimlendirilir

(Helgaker vd., 2000).

1.6.3. Varyasyon Metodu

Varyasyon yontemi baglangicta tahmin ettigimiz dalga fonksiyonunu gelistirmeyi
ve taban durum enerjisini minimize ederek bulmayi amaglayan bir yéntemdir. Once

tahmini olan ve deneme fonksiyonu denilen fonksiyonun kalitesinin belirlenmesi i¢in bir

11



kriter ortaya koyar ve sonra bunu en iyi hale getirecegini gosterir. Sistemin taban durum

enerjisi E, olsun ve Rayleigh orani denilen

_JW;HWd dv

= 1.16
J.'//; yy dv (19

E=(H)

integralini inceleyelim. Varyasyon metoduna gore E > E,’dir. E ’nin degeri ne kadar
kiiciik ise, bu enerji taban durumu enerjisine o kadar yakindir ve bunun sonucu olarak, y,

deneme fonksiyonu taban durumu dalga fonksiyonuna o kadar yakindir (Helgaker vd.,
2000).

Bir sistemin dalga fonksiyonuna ulasmak i¢in i¢indeki degiskenler, Rayleigh orani
minimum degerini alincaya kadar degistirilir. Sonra E’yi minimum yapan degiskenlerin

degerleri en iyi dalga fonksiyonunu olusturmak i¢in kullanilir (Helgaker vd., 2000).

1.6.4. LCAO (Linear Combination of Atomic Orbital) Metodu

LCAO metoduna gore; molekiiler orbitaller, bir elektronlu fonksiyonlarin sonlu

lineer toplami seklinde yazilir (Roothaan, 1951):

8,(F)=>c,z.(@,.F). (1.17)

Bu ifadede; ¢,(F) j. molekiiler orbital ve y,(,,F) ise tek elektronlu dalga fonksiyonu

veya baz fonksiyonudur. Hesaplanacak olan atomik veya molekiiler 6zelligin dogru
hesabi, kullanilan baz fonksiyonunun se¢imine oldukca duyarhidir. Literatiirde yaygin

olarak kullanilan baz fonksiyonlar1 Gaussian ve Slater tipli orbitallerdir.

1.6.4.1. Gaussian Tipli Orbitaller (GTO):

Gaussian tipli orbitaller
Goin(€.7)= A", (6,9) (1.18)

12



ifadesi ile verilir (Boys, 1950). Burada A, normalizasyon sabiti ve S, (8,¢) ise reel veya

kompleks kiiresel harmoniklerdir ve
SIm (9’ ¢) = Pl\m\ (COS e)q)m (q)) (119)

seklinde tanimlanir (Jeffrey and Dai, 2008). Burada P, (COS 49) normalize olmus bagl

I|ml

Legendre fonksiyonlaridir ve analitik ifadesi

m|

P (COS 9): (1_ X2)2 |:(2| +1)(I _|m|) I:|;Z (_1)k (2I - 2k) ! xl—\m—zk\ (1_20)

H|mi

2! 200+|m))r | 4k —k) (1 —|m| - 2kK)!

bigimindedir (Jeffrey and Dai, 2008). Denklem (1.19) ifadesindeki @ (¢) ise, kompleks

kiiresel harmonikler icin

1

D, (p)= Ee‘m‘” (1.21)

ve reel kiiresel harmonikler i¢in

@, (p)=

;m>0 i
1 {cos|m|go m>0 ise 122

Jr(+ Omo )

sinfmlg  ; m<0 ise
seklinde verilmektedir (Jeffrey and Dai, 2008).

1.6.4.2. Slater Tipli Orbitaller (STO);

Slater tipli orbitaller
anm(glr)= Nn(f)rn_le_grslm(el ¢) (123)

ile ifade edilir (Slater, 1930; Zener, 1930). Burada S, (6,¢) kiiresel harmoniklerdir ve

(1.19) denkleminde ifade edilmistir. N, (&) ise normalizasyon sabitidir ve

13



(29
Nn(é)—m (1.24)

seklinde tanimlanir (Slater, 1930; Zener, 1930). Bu denklemlerde n, | ve m kuantum

sayilari, r atomik yoriingesinin merkeze olan uzakligi, & ise orbital stelidir ve Hartree-

Fock denklemlerinin ¢oziimiinden elde edilir.

STO ve GTO’larin Karsilastiriimasi

Bu baz fonksiyonlarindan en yaygin kullanilan1t GTO fonksiyonudur. Gaussian baz
fonksiyonlarmin kullanilmasinin en biiyliik avantaji ¢ok merkezli molekiiler integrali
hesabinda, matematiksel agidan kolaylik saglamasidir. Fakat GTO’ler ¢ekirdege yakin ve
cekirdekten uzak bélgelerde deneysel sonuglarla uyum gostermemektedir (Ozdogan and
Ruiz, 2008).

Yaygin olarak kullanilan diger baz fonksiyonu STO’dur. Bu fonksiyonlar ¢ekirdege
yakin ve c¢ekirdekten uzak bolgelerdeki sinir sartlarinda, deneysel sonucglarla uyum
saglamaktadir. Molekiiler sistemlerin fiziksel durumlarini ifade etmek icin STO’ler

GTO’lardan daha ¢ok tercih edilmektedir (Ozdogan and Ruiz, 2008).

1.6.4.3. Slater Tipli Orbitallerin Fourier Doniisiimii

Slater tipli atomik orbitallerin Fourier dontlisiimii
U (e, 6) = 22 ** [ pim(cr, F)e ™ dl°r (1.25)
ile verilir. Burada diizlem dalga igin

e =47z > (=) jar)Yu (p)Yu (F) (1.26)

ifadesi ve STO'lar i¢in denklem (1.23) kullanilirsa, STO'larin Fourier doniisiimii i¢in

Un|m(0‘1q)=(_i)l fn|(a’Q)Slm(‘9’ ¢7) (1.27)
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ifadesi elde edilir. Burada S, (6,¢) kiiresel harmoniklerdir, f, (a,q) ise Slater tipli

orbitallerin Fourier doniistimiiniin radyal kismidir ve

%)

fn.(a,q)=m S B («) g (1.26)

ile ifade edilir. Burada B¢, («) ve E(gj

s _ﬂ N+l 2n=1-2s+3 F2,+2S+1(n+l+1)FS(I+s)
) e R R R 2
n
— ;n cift ise
n _D_l (vl 2
E(Ej_z 4[1 ( 1) ]_ n-i n tek ise (1.28)
>

seklinde tanimlanir (Geller, 1963).

1.6.5. Merkezi Alan Yaklasimi

Bu yaklasima gore; her bir elektron geride kalan elektronlarin ve c¢ekirdegin
ortalama potansiyelinde hareket eder. Bir elektron, diger elektronlar tarafindan itilirken
cekirdek tarafindan c¢ekilir. Cekirdegi diger elektronlarin perdelemesinden dolayi, elektron
tarafindan hissedilen ¢ekirdek yiikiine ya da bir elektron tarafindan hissedilen yiike “etkin
cekirdek yiikii” denir. Etkin cekirdek yikkii Z~ =Z —o,,, esitligi ile verilir. Burada Z
gercek ¢ekirdek yiikiidiir yani elementin atom numarasi ve o,,, ifadesine perdeleme sabiti

denir. Perdeleme sabitine bagli tistel ifade;

Z° Z-o,,
Som =" = n*' (1.29)

seklinde ifade edilir. n” etkin kuantum sayisidir. Perdeleme sabiti ile ilgili kurallar ilk defa
Slater tarafindan ifade edilmistir. Perdeleme sabitleri asagidaki deneysel kurallara gore

tayin edilmektedir (Helgaker vd., 2000):
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1. Bas kuantum sayisi yerine etkin kuantum sayisi alinir.

n |12 3|4 | 5| 6
nf|1|2| 3|37] 40|42

2. Orbitaller agagidaki gibi gruplara ayrilir.

(1s), (2s,2p), (35,3p), (3d), (4s,4p), (4d), (4f), (5s,55),...

Burada 1,2,3... sayilart n bas kuantum sayilarin1 gostermektedir. Her parantez i¢i bir grubu

belirtir.

3. G0z oniine alinan orbitaller s ve p orbitallerine ait ise asagidaki etkiler g6z oniine
alinir.

a. Soz konusu elektrondan daha dis orbitallerde bulunan elektronlar i¢in, Slater
perdeleme sabiti “0” alinir veya perdelemeye katkisi yoktur.

b. S6z konusu elektron ile ayni grupta bulunan elektronlar i¢in; 1s elektronu igin
0.30, diger orbital elektronlar1 i¢in 0.35 biiyiikliiglinde kabul edilir.

c. Dikkate alinan elektronun bas kuantum sayili (S, p) gruplarinda bulunan
elektronlarin perdelemeye katkist 0.85°dir. Daha alt tabakadaki s ve p
elektronlarin perdeleme katkisi “1”” alinir.

d. Goz oniine alinan orbitaller d ve f orbitallerine ait ise, incelenen elektron ile

ayni tabakada olsa bile ilgili sabit 1.0 alinur.

1.7. Literatiir Ozeti

Atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlarinin temeli Waller Hartree teorisine
dayanir (Waller I and Hartree D R, 1929). Periyodik tablodaki tablodaki atomlarin inelastik
sacilma fonksiyonlar1 Cromer (Cromer D T, 1969) ve Cromer ve Mann (Cromer and
Mann, 1967) tarafindan relativistik olmayan Hartree-Fock metodu ile hesaplanmustir.
1<7 <100 araligindaki atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlari atomlarin kiiresel
simetrik  yik yogunluguna sahip olduklar1 kabulii yapilarak Hubbel tarafindan
hesaplanmistir. Cromer, Cromer ve Mann ve Hubbel’in caligmalarinda ortaya c¢ikan
yardimc1 molekiiler integraller numerik olarak hesaplanmistir. Yukarida bahsedilen hatali
kabullerden dolay1 periyodik tablodaki atomlarin inelastik sacilma fonksiyonlarinin

degerlerinin analitik metotlarla giincellenmesi gerekmektedir.
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1.8. Tezin Amaci

Bu calismada; fizigin pek ¢ok alaninda uygulama alani olan atomlarin inelastik
sa¢ilma fonksiyonu ve inelastik sagilma diferansiyel tesir kesiti, Hartree-Fock-Roothaan
metodu ile matematiksel olarak incelenecektir.

Sacilma ile ilgili literatiir caligmalarinda atomlarin yaklasik olarak kiiresel elektron
dagilimina sahip oldugu kabul edilir. Bu c¢alismada, literatiirdeki calismalardan farkl
olarak atomlarin elektron dagilimlar ile ilgili bir sinirlama getirilmeyecektir.

Elektronik yap1 ve atomik-molekiiler 6zellik hesaplamalarinda baz fonksiyonu
olarak ¢ogunlukla Gaussian tipli orbitaller kullanilir. Ciinkii Gaussian tipli orbitaller
kullanildiginda ortaya ¢ikan molekiiler integraller, ¢oziimii ¢ok kolay olan integrallerdir.
Ancak Gaussian tipli orbitaller g¢ekirdege yakin ve gekirdekten ¢ok uzak mesafelerde
elektronu ¢ok iyi temsil etmedigi icin bu sekilde elde edilecek sonuglar da gilivenilir
degildir. Slater tipli atomik orbitaller elektronu en iyi temsil eden dalga fonksiyonlari
olmasina ragmen, kullanildiklarinda ortaya ¢ikan molekiiler integraller ¢oziilmesi ¢ok zor
integrallerdir. Bu ylizden Slater tipli atomik orbital kullanimindan ¢ogunlukla kaginilir
veya kullanildiginda ortaya c¢ikan yardimci molekiiler integraller niimerik olarak
hesaplanir. Bu calismada; atomlarin inelastik sagilma diferansiyel tesir kesiti hesaplanirken
baz fonksiyonu olarak Slater tipli atomik orbitaller kullanilacak ve ortaya ¢ikan yardimci
molekiiler integraller analitik olarak hesaplanacaktir.

Inelastik sagilma fonksiyonu ve inelastik sacilma diferansiyel tesir kesiti icin elde
edilecek olan ifadelerin Maple sembolik programlama dilinde programlari yapilacak ve bu
program aracilifi ile atomlarin inelastik sacilma fonksiyonlar1 ve inelastik sagilma

diferansiyel tesir kesitleri q’ya bagl olarak hesaplanip tablolar halinde verilecektir. Bu

caligmada literatiirdeki degerlerden deneye daha yakin sonuglar elde edecek bir paket

program hesaplamas1 amaglanmaktadir.
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2. YAPILAN CALISMALAR

2.1. Giris

X-1sinlarinin atom ve molekiillerle etkilesimi atom ve molekiillerin elektronik
yapisi, kimyasal ¢evresi ve bunun gibi pek ¢ok parametre hakkinda bilgiler verir. Bu
bolimde 2<Z <54 araligindaki atomlarin X-1sin1 bolgesinde inelastik sagilma
fonksiyonlart ve inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitleri ele alinip, foton-momentum
transferlerinin keyfi degerlerinde HFR metodu ile hesaplanacak ve var olan literatiir
degerleriyle karsilastirmali olarak verilecektir. Bu hesaplamalara baslamadan once X-151m1

bolgesinde atom-foton etkilesimine kisaca deginilecektir.

2.2. X-151n1 Bolgesinde Atom-Foton Etkilesimi

X-1s1n1  enerjilerinde  atom-foton etkilesimleri gsekilde gosterildigi  gibi;
fotoabsorbsiyon, elastik ve inelastik sagilmalar olmak iizere lice ayrilabilir. Gelen fotonun
enerjisi K tabakasi iyonizasyon enerjisinden diisiik ise goriiniir ve ultraviole enerji
bolgelerinde oldugu gibi fotoabsorbsiyon etkin olur. Enerjinin artmasiyla fotoabsorbsiyon
tesir kesiti E"?seklinde azalir ve cogunlukla diisiik elementler icin MeV boyutundaki ¢ift
olusumu ve niikleer rezonans olaylarina nazaran sagilma daha etkin olur. Fotoabsorbsiyon,
elastik (Rayleigh), inelastik (Compton) sacilmalar1 radyasyon alani ile atomdaki elektron

arasindaki en diisiik mertebeli etkilesimlerdir (Schiielke, 2007).

Rolativistik olmayan etkilesim Hamiltoniyeni

2
H o= A"

PA 2.1
int 2mC2 p ( )

ile verilir. Burada p elektron momentumu ve A ise elektromanyetik alanin vektor
potansiyelidir. Foton anhilasyon (annihilation) ile olusan fotoabsorbsiyon yukaridaki ifade
de |3A ile temsil edilmistir. Sagilma olayinda fotonlar korunur ve bu yiizden A potansiyeli
cift sayida meydana gelir. Bunun sonucu olarak elastik ve inelastik sacilma olaylar1 A’
terimini igerir. A’ terimi ve ikinci mertebeden olan F)A terimleri  Feynmann

diyagramlariyla goriilebilir. Birinci mertebeden olan A® sagilmasi “Sagull” diyagramidir
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ve rezonanstan uzak bolgelerde etkin olur. Ikinci ve iigiincii diyagramlar ikinci mertebe

olan E)A etkilesimlerinden kaynaklanir (Tannoudji vd., 1998).

2.3. Inelastik Sacilma Diferansiyel Tesir Kesitlerinin Hesaplanmasi

Fotoabsorbsiyon olaymin aksine serbest atomdan fotonlarin sagilmasi ile ilgili
literatlir olduk¢a sinirlidir. Bunun sebebi sacilma tesir kesitinin Thomson tesir kesiti
mertebesinde (0.6652><10*24cm2) ve fotoabsorbsiyon tesir kesitine gore diisiik olmasidir.
Elastik (Rayleigh) ve inelastik (Compton) sagilmasi olaylari sirasiyla form faktorleri ve
inelastik sagilma fonksiyonlar1 ile ifade edilirler. Polarize olmayan bir demet igin elastik

sacilmayi temsil eden elastik sa¢ilma diferansiyel tesir kesiti form faktorii cinsinden

e === |F(a,2) (2.2)
( dQ elastik dQ Th
ve inelastik sa¢ilmay1 temsil eden inelastik sacilma diferansiyel tesir kesiti ise
d Gj (daj
o =ligl s@z) (23)
[ dQ inelastik dQ Th-KN

L . : do) . . :
seklinde ifade edilir. (2.2) denkleminde € ile ifade edilen parametre Thomson

Th
diferansiyel tesir kesitidir ve

do 1 2 2
— | ==r."{1+cos“ @ 2.4
(&), 3wt @9

ile verilir. Burada r. ise

e2
h=————= 2,818x10™"°m (2.5)
4me,m,C
ile verilen klasik elektron yaricapt ve @ ise sacilma agisidir. (2.2) denklemindeki g

parametresi foton momentum transfer vektoriiniin biytikligidir ve

sin(6/2)
A

q=4r (2.6)
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ifadesi ile verilir ve F(q,Z) ise

z o,
F(q,Z):Z<elq.ri> (2.7)
i1
ile tanimlanan atomik form faktoriidiir ve elektron yogunlugunun ters Fourier doniisiimiini

temsil eden tek-elektronlu bir sagilma parametresidir (Kim and Inokuti, 1968).

d
Denklem (2.3)’te verilen (d—a) Klein-Nishina veya Thomson diferansiyel tesir
KN

kesitidir. Klein-Nishina diferansiyel tesir kesiti

2 12 ’
(d_aj _LE? [Ei_sinz@} (2.8)
Q) E

ile verilir. Burada E gelen fotonun enerjisi ve E'ise sagilan fotonun enerjisidir. Denklem

(2.3)’te S(g,Z) ile verilen parametre ise

JZZ:ZZ:< ""’k>—|F 0.2)’ (2.9)

1 k=1

seklinde tanimlanan ve iki elektronlu bir sagilma parametresi olan inelastik sagilma
fonksiyonudur (Cooper vd., 2004; Griffiths, 2008). Burada F(q,Z) elastik sagilma

fonksiyonu veya atomik form faktorii olarak isimlendirilir ve

F(q,Z)zj'p(r)eindSr (2.10)

seklinde ifade edilir. Burada p(r)=y"(F)w(F) elektron yogunlugu, w(F) taban durum
dalga fonksiyonu ve q ise foton-momentum transfer vektoriiniin biyiikligiidir (Kim and

Inokuti, 1968).

2.4. Inelastik Sagilma Fonksiyonunun Hesaplanmasi

Denklem (2.9) ile tanimlanan inelastik sagilma fonksiyonu ayni zamanda

$(a.2)=z-F(a) 2.11)
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seklinde verilebilir. Burada f(q) asagidaki gibi verilir:

N/2

Fla)= 2216, (a) (2.12)

Burada N/2 elektron barindiran orbital sayisi, Z elektron sayisi, 7 ; ise

1 ; j.nci orbital tam dolu ise
7 Z{]/Z © j.nci orbital yan dolu ise (2.13)
ile tanimlanan doluluk orani, G; (9)
6,(0)=F, @ =5 [F; @F, @) (214
ve F;(q) ise
Fy(a)=[w](F)ey,([F)dr (2.15)

seklinde verilen molekiiler orbitallerin form faktorii katkisidir (Benesch and Malli, 1968).

2.5. Molekiiler Orbitallerin Form Faktor Katkisinin Hesaplanmasi

Denklem (2.15) ile wverilen molekiiler orbitallerin form faktor katkisini

hesaplayabilmek i¢cin LCAO dalga fonksiyonlarinin

M

l//j(F):‘//njljmj (F):Zijanljmj (ap’r) (2-16)
p=1

tanim1 (Roothaan, 1951) kullanilirsa,

M M

Fi@)=>c,> ¢ Footm; ntym, (ap,as;q) (2.17)

p=1 s=1

ifadesi elde edilir. Burada f,,, ,.(a, 5;q) atomik form faktorii integralidir ve

fnlm,n'lm (a1 ﬂ’ q) = J.Z;Im (0!, r)eiqrﬂfn'lm (ﬁ’ r)d 3r (218)
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seklinde ifade edilir. (2.18) denkleminde ' diizlem dalga vektoriidiir ve

e = i \ax(2L + D @Yoo (6, .0,) (2.19)

L=0

ile verilir (Jeffery, 2008). Diizlem dalga ifadesi, z,,(c,F) atomik orbital tanimi ve agisal

integrallerle ilgili olarak da

CH(m.11m)= 5 Y (@)Y @), ()0 (2.20)

Gaunt katsayisi ifadesi (Gaunt, 1929), (2.18) denkleminde kullanilirsa,

fnlm,n'lm (0(, ﬂi q) = N n (a)Nn’ (ﬂ)z (2)(_1)% G : (Im’ Im)Dn+n’,L (a + ﬂi q) (221)

L=0

ifadesini elde ederiz. Burada G"(Im,Im) Gaunt ifadesidir ve

G*(Im,Im)=/4z(2L +1)C" (Im,Im) (2.22)

ile verilir. Denklem (2.21)’deki DnL(a,q) ise yardimci molekiiler integraldir ve genel

ifadesi

D, (,q) = [ X6 j, (qx)ax (2.23)

0

seklindedir. Dn,(a,q) yardimc1 molekiiler integrali Ek B’de detayli bir sekilde

incelenmistir.

Molekiiler orbitallerin form faktor katkist igin elde edilen (2.17) denklemi

N2 1 ./ _
0)=|Fy (@) = [Fi(@F, @ (2.24)
ifadesinde kullanilirsa,

M M
ij (q): ZCJZkZC sgnkl m;.ngl;m (ak 'as;q) (225)

st
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bulunur. Burada g, (@ 3:q) fonksiyonunun form faktdr integrallerinin arpimimin

kiiresel agirliklt ortalamalaridir ve

gnlmnlm o, ﬁ q J- nImnIm fnlm,n'lm(aiﬂ;q)dg (226)

Q

ile verilir. Form faktor integralleri i¢in (2.21) ifadesi (2.26) denkleminde kullanilirsa,

21

Gumern (@ 8:0) = [N, (N, (B Y @ (1) |G (im,Im)D, ., (o + ,0)| (2.27)

L=0

elde edilir.
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3. BULGULAR

3.1. Giris

Bu bolimde; 2<Z <54 araligindaki atomlarin inelastik sa¢ilma fonksiyonlari ve

. . . : : T sing/2 g
inelastik sacilma diferansiyel tesir kesitleri igin X:T/nm 0<x<4 araliginda

hesaplanan degerleri literatiirle karsilastirmali olarak verilmistir. Bu boliimde ayrica bu
atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlarinin foton-momentum transfer vektoriiniin
biiyiikliigiine gore ve inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitinin sagilma agisina gore

degisimleri incelenmistir.

3.2. 2<Z <54 Arahgindaki Atomlarin Hesaplanan Inelastik Sacilma Fonksiyonlari
ve Literatiir ile Karsilagtirma

Burada atomlarin inelastik sag¢ilma fonksiyonlari igin HFR teorisi ile Boliim 2.4’de

elde edilen formiiller ve bu formiillerin Maple 15 sembolik programlama dilinde

hazirlanan programlart kullanilarak, 2<Z <54 araligindaki atomlarin inelastik sagilma

fonksiyonlar1 hesaplanmis ve literatiirde var olan degerlerle karsilastirilmistir.

Tablo 1. Literatiirle karsilastirmali olarak hesaplanan atomik inelastik sa¢ilma
fonksiyonlar1 (2 <Z< 54)

7 2 3
Bu Calisma Literatiir Bu Calisma Literatiir

X [1] 2] [1] 2]
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.2826 0.2065 0.3122 1.0390 0.6042 1.0474
0.2 0.8772 0.9672 0.9336 1.4222 1.3205 1.4412
0.3 1.3967 1.5099 1.4380 1.8050 1.8194 1.8286
0.4 1.7104 1.7642 1.7274 2.1657 2.2404 2.1866
05 1.8673 1.8789 1.8705 2.4513 2.5243 2.4658
1.0 1.9964 1.9901 1.9955 2.9509 2.9415 2.9488
15 1.9997 1.9983 1.9997 2.9948 2.9880 2.9940
2.0 1.9999 1.9962 2.0000 2.9992 2.9966 2.9990
3.0 1.9999 2.0000 2.0000 2.9999 2.9997 2.9999
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Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir
X [1] [2] [1] [2]
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 1.4439 0.6604 1.4628 1.3534 0.7376 1.3814
0.2 2.2179 1.9482 2.2281 2.7856 2.3305 2.7811
0.3 2.4927 2.3755 2.4942 3.2735 3.0107 3.2647
0.4 2.7742 2.7463 2.7693 3.5254 3.3777 3.5105
0.5 3.0467 3.0776 3.0368 3.7546 3.6924 3.7323
1.0 3.8153 3.8238 3.8066 4.6099 4.6412 4.5890
15 3.9689 3.9571 3.9655 4.9039 4.8961 4.8956
2.0 3.9939 3.9865 3.9928 4.9759 4.9641 49728
3.0 3.9995 3.9979 3.9995 4.9978 4.9935 4.9974
7 6 7
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 1.5253 0.9130 1.2054 1.2888 1.0753 1.0445
0.2 3.3439 2.5734 2.9160 3.3737 2.7589 2.8157
0.3 3.9740 3.5634 3.8275 4.5170 3.4242 4.0681
0.4 4.2553 4.0392 4.2410 4.9906 4.6491 4.7736
0.5 4.4991 4.3654 4.4880 5.2725 5.0435 5.1714
1.0 5.3855 5.4192 5.3473 6.1742 6.1820 6.1130
15 5.7975 5.8023 5.7802 6.6621 6.6795 6.6305
2.0 5.9370 5.9250 5.9300 6.8738 6.8670 6.8601
3.0 5.9928 5.9848 5.9917 6.9818 6.9703 6.9791
7 8 9
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 1.1164 1.2708 0.9695 1.1454 1.4223 0.8888
0.2 3.2576 2.9716 2.8001 3.4768 3.1850 2.6925
0.3 4.8236 4.3615 4.3096 5.3244 4.6666 4.3526
0.4 5.6136 5.1987 5.2777 6.2736 5.6714 5.5588
0.5 6.0216 5.6966 5.8453 6.7224 6.2962 6.3452
1.0 6.9860 6.9416 6.9022 7.7995 7.7024 7.7038
15 7.5133 7.5341 7.4620 8.3629 8.3734 8.2878
2.0 7.7886 7.7902 7.7642 8.6876 8.6964 8.6480
3.0 7.9621 7.9485 7.9569 8.9321 8.9183 8.9226
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7 10 11
Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir
X [1] [2] [1] [
0.0 0.0000 0.0000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 0.9969 1.5662 0.811 1.700 1.144 1.502
0.2 3.2168 3.4185 2.546 3.5632 3.521 2.890
0.3 5.3025 4.9508 4.268 5.481 4,985 4.430
0.4 6.6265 6.0909 5.644 6.966 6.225 5.803
0.5 7.3314 6.8446 6.640 7.886 7.156 6.902
1.0 8.6259 8.4623 8.489 9.418 9.181 9.251
15 9.2181 9.2019 9.113 10.074 10.006 9.938
2.0 9.5776 9.5880 9.517 10.464 10.459 10.376
3.0 9.8911 9.8793 9.875 10.840 10.829 10.813
7 12 13
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 2.226 1.293 2.065 2.275 1.178 2.295
0.2 4.036 3.801 3.443 4.543 3.999 4.065
0.3 5.784 5.220 4.770 6.159 5.544 5.250
0.4 7.304 6.442 6.063 7.634 6.730 6.434
0.5 8.381 7.456 7.180 8.803 7.762 7.523
1.0 10.210 9.880 9.975 10.996 10.546 10.652
1.5 10.926 10.801 10.766 11.765 11.585 11.592
2.0 11.349 11.316 11.229 12.230 12.162 12.083
3.0 11.780 11.7684 11.738 12,714 12.697 12.653
7 14 15
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 2.805 1.254 2.278 2.743 1.352 2.163
0.2 5.069 4.126 4.520 5.563 4.195 4.705
0.3 6.619 5.922 5.807 7.159 6.280 6.298
0.4 8.083 7.117 6.902 8.574 7.561 7.430
0.5 9.289 8.135 7.935 9.786 8.576 8.416
1.0 11.808 11.185 11.286 12.614 11.803 11.888
1.5 12.609 12.359 12.408 13.451 13.123 13.209
2.0 13.110 12.998 12.937 13.986 13.826 13.790
3.0 13.642 13.616 13.558 14.566 14.525 14.457
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7 16 17
Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir

X [1] [2] [1] [
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 2.635 1.503 2.147 2.865 1.596 2.066
0.2 5.925 4.284 4.988 6.455 4.371 5.082
0.3 7.719 6.601 6.816 8.195 6.867 7.189
0.4 9.110 8.020 8.007 9.574 8.464 8.555
0.5 10.315 9.060 8.960 10.833 9.568 9.539
1.0 13.409 12.407 12.472 14.188 13.007 13.049
15 14.299 13.875 13.990 15.153 14.601 14.750
2.0 14.860 14.646 14.641 15.732 15.458 15.487
3.0 15.487 15.426 15.351 16.405 16.320 16.243

7 18 19
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 2.675 1.676 1.955 3.177 1.649 2.498
0.2 6.609 4.491 5.031 6.903 4.412 5.299
0.3 8.729 7.101 7.376 9.271 6.972 7.650
0.4 10.132 8.884 8.996 10.700 9.023 9.403
0.5 11.387 10.082 10.106 11.925 10.432 10.648
1.0 14.951 13.772 13.629 15.700 14.172 14.220
15 16.013 15.344 15.489 16.877 16.048 16.212
2.0 16.604 16.263 16.324 17.479 17.054 17.152
3.0 17.321 17.206 17.132 18.234 18.084 18.020
7 20 21
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]

0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4.055 1.655 3.103 3.592 1.904 3.138
0.2 7.787 4,599 5.688 7.212 4.877 5.182
0.3 10.073 6.981 7.979 10.092 7.205 8.184
0.4 11.370 9.137 9.789 11.854 9.389 10.085
0.5 12.502 10.736 11.156 13.100 11.098 11571
1.0 16.438 14,741 14.829 17.164 15.351 15.461
15 17.743 16.742 16.921 18.605 17.447 17.630
2.0 18.359 17.836 17.970 19.243 18.620 18.782
3.0 19.146 18.954 18.906 20.055 19.821 19.794
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7 22 23
Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir
X [1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.652 2.176 3.093 3.708 2.465 3.040
0.2 7.526 5.175 5.814 7.816 5.490 5.803
0.3 10.594 7.466 8.270 11.101 7.756 8.324
0.4 10.594 9.652 10.280 13.063 9.930 10.423
0.5 13.630 11.447 11.893 14.311 11.786 12.143
1.0 17.874 15.968 16.098 18.563 16.585 16.726
15 19.463 18.152 18.334 20.313 18.857 19.033
2.0 20.132 19.400 19.586 21.025 20.177 20.379
3.0 20.964 20.685 20.682 21.872 21.545 21.569
7 24 25
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.684 3.140 2.526 3.513 3.043 2.912
0.2 7.987 5.842 5.497 7.734 6.143 5.716
0.3 11.571 8.163 8.152 11.528 8.388 8.318
0.4 13.707 10.356 10.377 14.018 10.523 10.559
0.5 14.947 12.242 12.235 15.489 12.451 12.451
1.0 19.230 17.232 17.319 19.906 17.808 17.900
15 21.155 19.578 19.730 21.988 20.265 20.410
2.0 21.920 20.960 21.168 22.816 21.723 21.939
3.0 22.781 22.404 22.456 23.690 23.255 23.337
7 26 27
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.367 3.349 2.871 3.336 3.642 2.820
0.2 7.504 6.488 5.744 7.586 6.832 5.727
0.3 11.435 8.729 8.408 11.732 9.076 8.421
0.4 14.232 10.842 10.723 14.764 11.259 10.799
0.5 15.955 12.787 12.684 16.602 13.124 12.831
1.0 20.582 18.408 18.488 21.192 18.998 19.042
15 22.813 20.965 21.097 23.622 21.664 21.779
2.0 23.711 22.491 22.705 24.603 23.257 23.463
3.0 24.601 24.106 24.217 25.515 24.955 25.092

30




7 28 29
Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir
X [1] [2] [1] [
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.325 3.934 2.765 2.513 4,918 2.343
0.2 7.696 7.181 5.704 6.880 7.644 5.450
0.3 12.021 9.431 8.429 11.551 9.901 8.305
0.4 15.266 11.510 10.861 15.228 12.006 10.773
0.5 17.263 13.466 12.954 17.566 13.970 12.937
1.0 21.855 19.577 19.552 22.424 20.199 20.002
15 24.413 22.359 22.451 25.188 23.074 23.107
2.0 25.490 24.020 24.213 26.373 24.793 24,957
3.0 26.430 25.802 25.963 27.348 26.650 26.830
7 30 31
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.148 4,533 2.652 3.260 3.989 2.820
0.2 7.452 7.901 5.627 7.816 7.949 5.954
0.3 11.958 10.167 8.384 12.102 10.387 8.596
0.4 15.681 12.221 10.897 15.858 12.416 11.078
0.5 18.163 14.169 13.090 18.549 14.335 13.287
1.0 23.114 20.701 20.426 23.771 21.156 20.830
15 25.968 23.736 23.745 26.706 24.378 24.370
2.0 27.251 25.536 25.683 28.115 26.267 26.400
3.0 28.269 27.487 27.687 29.192 28.319 28.536
7 32 33
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.798 3.586 2.823 3.832 3.238 2.747
0.2 8.080 7.938 6.226 8.492 7.867 6.337
0.3 12.288 10.642 8.908 12.570 10.891 9.223
0.4 16.074 12.686 11.334 16.321 13.007 11.653
0.5 18.915 14.566 13.532 19.266 14.859 13.823
1.0 24.465 21.590 21.222 25.184 22.010 21.611
15 27.436 25.008 24.983 28.161 25.627 25.583
2.0 28.968 26.991 27.109 29.809 27.706 27.810
3.0 30.116 29.145 29.377 31.041 29.967 30.209
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7 34 35
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2 [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.767 2.996 2.796 4111 2.771 2.770
0.2 8.842 7.788 6.616 9.276 7.689 6.754
0.3 12.889 11.113 9.612 13.090 11.299 9.942
0.4 16.598 13.346 12.032 16.840 13.695 12.438
0.5 19.615 15.194 4.164 19.961 15.567 14.549
1.0 25.922 22.417 22.002 26.673 22.822 22.398
15 28.886 26.234 26.172 29.613 26.831 26.747
2.0 30.640 28.414 28.503 31.461 29.115 29.190
3.0 31.967 30.784 31.034 32.891 31.597 31.850
7 36 37
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.982 2.597 2.700 4.449 2.301 3.221
0.2 9.558 7.603 6.755 9.933 7.136 7.056
0.3 13.476 11.453 10.152 13.905 11.138 10.425
0.4 17.147 14.037 12.824 17.447 14.070 13.201
0.5 20.316 15.965 14.966 20.651 16.176 15.404
1.0 27.430 23.227 22.803 28.188 23.553 23.219
15 30.347 27.417 27.313 31.089 27.960 27.873
2.0 32.273 29.809 29.870 33.079 30.480 30.545
3.0 33.814 32.405 32.659 34.734 33.202 33.460
7 38 39
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4.999 2.170 3.827 4.741 2.284 4.001
0.2 10.318 6.961 7.459 9.964 6.960 7.715
0.3 14.374 10.910 10.720 14.159 10.904 11.019
0.4 17.806 14.074 13.571 17.592 14.196 13.901
0.5 20.988 16.376 15.584 20.788 16.649 16.278
1.0 28.942 23.884 23.651 29.544 24.261 24,108
15 31.842 28.488 28.423 32.546 29.019 28.972
2.0 33.881 31.141 31.212 34.597 31.799 31.872
3.0 35.652 33.994 34.255 36.538 34.784 35.043
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7 40 41
Bu Calisma Literatiir Bu Cahisma Literatiir
X [1] [2] 1 [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4.905 2.478 3.641 4.568 2.956 3.615
0.2 10.586 7.016 7.600 11.078 7.152 7.660
0.3 15.022 10.955 11.096 15.644 11.171 11.203
0.4 18.326 14.339 14.124 18.795 14.628 14.305
0.5 21.389 16.930 16.633 21.779 17.310 16.938
1.0 30.355 24.666 24.585 31.098 25.130 25.075
15 33.358 29.546 29.520 34.153 30.085 30.068
2.0 35.440 32.451 32.523 36.251 33.102 33.170
3.0 37.461 35.569 35.825 38.370 36.351 36.601
7 42 43
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4.478 3.254 3.542 5.151 3.189 3.938
0.2 11.081 7.296 7.626 11.584 7.410 7.924
0.3 15.941 11.290 11.223 16.492 11.287 11.465
0.4 19.249 14.798 14.410 19.815 14.810 14.614
0.5 22.229 17.592 17.175 22.717 17.734 17.426
1.0 31.813 25.582 25.579 32.509 26.011 26.089
15 34.948 30.611 30.621 35.749 31.118 31.173
2.0 37.052 33.742 33.812 37.855 34.366 34.449
3.0 39.271 37.127 37.370 40.167 37.894 38.134
7 44 45
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4.423 3.822 3.520 4.449 4.100 3.468
0.2 11.359 7.651 7.800 9.933 7.866 7.818
0.3 16.718 11.580 11.484 13.905 11.754 11.550
0.4 20.159 15.154 14.760 17.447 15.342 14.865
0.5 23.031 18.136 17.681 20.651 18.397 17.860
1.0 33.184 26.543 26.619 28.188 27.044 27.149
15 36.552 31.317 31.739 31.089 32.204 32.308
2.0 38.656 35.005 35.083 33.079 35.630 35.717
3.0 41.057 38.664 38.892 34.734 39.424 39.644
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7 46 47
Bu Calisma Literatiir Bu Cahsma Literatiir
X [1] [2] [1] [
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 3.735 4.855 3.073 4.354 4.642 3.355
0.2 11.276 8.234 7.709 11.704 8.359 7.775
0.3 17.354 12.147 11.426 17.833 12.153 11.588
0.4 21.086 15.756 14.813 21.683 15.745 14.960
0.5 23.896 18.838 17.933 24.474 18.909 18.074
1.0 34.469 27.605 27.676 35.096 28.073 28.194
15 38.173 32.770 32.887 38.985 33.291 33.465
2.0 40.273 36.264 36.352 41.089 36.870 36.986
3.0 42.825 40.185 40.391 43.704 40.931 41.133
7 48 49
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 4972 4.287 3.700 5.097 3.755 3.883
0.2 12.159 8.5633 7.972 12.425 8.556 8.300
0.3 18.310 12.227 11.800 18.596 12.263 12.073
0.4 22.281 15.763 15.177 22.792 15.735 15.434
0.5 25.076 18.967 18.262 25.662 18.953 18.480
1.0 35.711 28.533 28.717 36.282 28.966 29.200
15 39.797 33.810 34.059 40.606 34.322 34.632
2.0 41.911 37.470 37.637 42.738 38.060 38.256
3.0 44,580 41.672 41.879 45.453 42.405 42.607
7 50 51
Literatiir Literatiir
X Bu Calisma Bu Calisma
[1] [2] [1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 5.610 3.379 3.902 5.673 3.105 3.827
0.2 12.543 8.570 8.606 12.863 8.563 8.781
0.3 18.883 12.380 12.404 19.171 12.553 12.763
0.4 23.287 15.791 15.735 23.760 15.934 16.075
0.5 26.261 18.984 18.749 26.858 19.080 19.056
1.0 36.842 29.390 29.684 37.394 29.806 30.154
15 41411 34.837 35.224 42.209 35.357 35.820
2.0 43.569 38.648 38.894 44.405 39.235 39.536
3.0 46.324 43.133 43.340 47.194 43.855 44.071
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7 52 53
Bu Calisma Literatiir Bu Calsma Literatiir
X [1] [2] [1] [
0.0 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.1 5.678 2.897 3.910 6.101 2.755 3.902
0.2 13.188 8.520 9.098 13.427 8.464 9.287
0.3 19.471 12.725 13.167 19.649 12.899 13.557
0.4 24.216 16.114 16.455 24.646 16.333 16.866
0.5 27.448 19.211 19.396 28.026 19.389 19.767
1.0 37.944 30.207 30.610 38.492 30.595 31.053
15 43.001 35.877 36.420 43.782 36.401 37.022
2.0 45.245 39.819 40.180 46.086 40.402 40.827
3.0 48.063 44,573 44.800 48.931 45,287 45,528
7 54
Literatiir
X Bu Calisma
[1] [2]
0.0 0.000 0.000 0.000
0.1 5.019 2.660 3.835
0.2 12.768 8.409 9.328
0.3 18.944 13.064 13.881
0.4 24.059 16.580 17.296
0.5 27.593 19.610 20.164
1.0 38.047 30.972 31.483
15 43.554 36.927 37.626
2.0 45,931 40.984 41.476
3.0 48.799 45.996 46.255

[1] Kahane S. 1998. Relativistic Dirac-Hartree-Fock photon inkoherent scattering

functions, Atomic Data and Nucleer Data Tables, 68:323-347.
[2] Wang J, Sagar R P, Schmider H and Smith VH. 1993. X-Ray elastic and inelastic

scattering factors for neutral atoms Z=2-92, Atomic Data and Nuclear Data Tables,
53:233-2609.
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3.3. 29<Z <50 Arahgindaki Atomlarin Hesaplanan inelastik Sacilma Diferansiyel

Tesir Kesitleri ve Literatiir ile Karsilagtirma

Burada atomlarin inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitleri i¢cin HFR teorisi ile

Bolim 2.3°de elde edilen formiiller ve bu formiillerin Maple 15 sembolik programlama

dilinde hazirlanan programlar1 kullanilarak, 29<Z <50 araligindaki bazi atomlarin

inelastik sacilma diferansiyel tesir kesitleri hesaplanmis ve literatiirdeki degerler ile

karsilastirilmistir.

Tablo 2. Bazi atomlarin inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitlerinin farkli sagilma

acilari i¢in hesaplanan sonuglari ve literatiir ile karsilastirma (E=59.54 keV).

6=90° 0 = 60° 0 = 45° 6=30°
Element | y_3305(A°)" | x=24(A")" | x=184(A")" | x=1242(A")"
Literatiir Literatiir Literatiir Literatiir
Bu Calisma 3] Bu Calisma 3] Bu Calisma 3] Bu Calisma 3]

Cu | 0935 |0935| 1362 | 1289 | 1694 | 1616 | 2006 | 1.954
Mo | 1354 | 1354 | 1973 | 1866 | 2453 | 2341 | 2906 | 2.830
Ag | 1515 |1515| 2208 | 2133 | 2746 | 2619 | 3.252 | 3.122
Cd | 1547 | 1548 | 2255 | 2135 | 2804 | 2675 | 3321 | 3.234
SN | 1612 | 1612 | 2349 | 2222 | 2921 | 2787 | 3460 | 3.369

[3] Nayak NG., Pinto G and Siddappa K. 2001. Incoherent scattering of 59.54 keV y -rays

at small momentum transfers, Radiation Physics and Chemistry, 60:555-564.
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3.4. Inelastik Sacilma Fonksiyonlarinin Foton Momentum Transfer Vektoriine Gore
Degisimi
Denklem (2.11)’den gorildiigii gibi; atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlari
elektron sayisi ve foton-momentum transfer vektoriiniin biiylikligiine baglhidir. 2<Z <54
araligindaki atomlarin inelastik sacilma fonksiyonlarinin foton-momentum transfer

vektoriiniin biliylikliigline gore degisimi asagida sekiller halinde verilmistir.

121

101

—He g — )
Li F
Be B Pe

—_— —_— g

— — |

Sekil 6. He, Li, Be, B, C, N, O, F, Ne, Na, Mg ve Al atomlarinin inelastik sagilma

fonksiyonlarmin foton momentum transfer vektoriine gore degisimleri
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Sekil 7. Si, P, S, Cl, Ar, K, Ca, Sc, Ti, V, Cr ve Mn atomlarimin inelastik sagilma

fonksiyonlarmin foton momentum transfer vektoriine gore degisimleri
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Sekil 8. Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Ga, Ge, As, Se, Br, Kr ve Rb atomlarinin inelastik sa¢ilma

fonksiyonlarinin foton momentum transfer vektdriine gore degisimleri
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Sekil 9. Sr, Y, Zr, Nb, Mo, Tc, Ru, Rh, Pd, Ag, Cd ve In atomlarinin inelastik sagilma

fonksiyonlarinin foton momentum transfer vektoriine gore degisimleri

Sekil 10. Sn, Sb, Te, | ve Xe atomlarinin inelastik sagilma fonksiyonlarinin foton

momentum transfer vektdriine gére degisimleri
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3.5. Inelastik Sagilma Diferansiyel Tesir Kesitlerinin Sacilma Acisina Gore Degisimi

Denklem (2.3)’ten goriildiigii gibi; atomlarin inelastik sagilma diferansiyel tesir
kesitleri x degerlerine ve sagilma agismna baghdir. 29<Z <50 araligindaki atomlarin
inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitlerinin sagilma agisina gore degisimi asagida

sekiller halinde verilmistir.
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Sekil 11. He, Li, Be, B, C, N, O, F, Ne, Na, Mg ve Al atomlarinin inelastik sagilma

diferansiyel tesir kesitlerinin sa¢ilma acgisina gore degisimleri

40



144
1,8
124
164
— S.
104 P 1,4 —
—% sc
—<| —T
— 124 — [
02+ K —
Mn
1,0
046
0,3
100 0 ) 100 .

00
&

D

Sekil 12. Si, P, S, Cl, Ar, K, Ca, Sc, Ti, V, Cr ve Mn atomlarinin inelastik sagilma

diferansiyel tesir kesitlerinin sagilma agisina gore degisimleri
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Sekil 13. Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Ga, Ge, As, Se, Br, Kr ve Rb atomlarinin inelastik sa¢ilma

diferansiyel tesir kesitlerinin sagilma agisina gore degisimleri
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Sekil 14. Sr, Y, Zr, Nb, Mo, Tc, Ru, Rh, Pd, Ag, Cd ve In atomlarinin inelastik sagilma

diferansiyel tesir kesitlerinin sa¢ilma agisina gére degisimleri
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Sekil 15. Sn, Sb, Te, | ve Xe atomlarinin inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitlerinin

sacilma agisina gore degisimleri
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4. TARTISMA VE SONUCLAR

Bu caligmada; atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlart ve inelastik sagilma
diferansiyel tesir kesitleri igin Hartree-Fock-Roothaan metodu kullanilarak genel ve

analitik ifadeler elde edilmistir. Elde edilen bu ifadeler; Dnl(a,q) yardime1 molekiiler

integrali ve Gaunt katsayilarin1 igermektedir. Inelastik sagilma fonksiyonlar1 ve inelastik
sacilma diferansiyel tesir kesitleri i¢in elde edilen ifadelerin hassas bir sekilde

hesaplanabilmesi i¢in Dnl(a,q) yardimc1 molekiiler integralleri ve Gaunt katsayilarinin

cok dikkatli bir sekilde hesaplanabilmesi gerekir. Bu amagla; inelastik sagilma

fonksiyonlari, inelastik sagilma diferansiyel tesir kesitleri, Dn,(a,q) yardimc1 molekiiler

integralleri ve Gaunt katsayilarinin Maple sembolik programlama dilinde programlari
yapilmustir.

Yazilan bilgisayar programi kullanilarak, 2<Z <54 araligindaki atomlarin
inelastik sagilma fonksiyonlar1 foton-momentum transfer vektoriinin 0<q<3
araligindaki degerleri i¢in hesaplanmis ve literatiirde varolan sonuglarla karsilastirilmistir
(Tablo 1). Tablo 1’den goriildiigii gibi, bu c¢alismada verilen algoritma ile atomlarin
inelastik sacilma fonksiyonlari foton momentum transfer vektoriiniin kii¢iik degerlerinde
literatiir ile az bir uyum saglamasma ragmen, bilyilk foton-momentum transfer

degerlerinde literatiir ile uyum artmaktadir.
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5. ONERILER

Bu calismada atomlarin inelastik sacilma fonksiyonlarinin hesaplanmasi igin

sunulan algoritma kullanilarak yapilabilecek olan ¢alismalar asagida siralanmistir:

i. Molekiillerin inelastik sa¢ilma fonksiyonlar1 hesaplanabilir,
ii. Implus yaklasimina gore atom ve molekiillerin Compton sagilmas1 diferansiyel

tesir kesitleri inelastik sagilma fonksiyonlari cinsinden

[g—gjmpm = X (w,,w,)S(q,2) (5.1)
seklinde ifade edilmektedir. Buna gore; molekiillerin Compton sagilmasi
diferansiyel tesir kesitleri (5.1) denkleminden faydalanilarak hesaplanabilir (Cooper
vd., 1984).

ili. Atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlar1 ve diferansiyel tesir kesitleri relativistik
kuantum mekanigi kullanilarak hesaplanabilir.

iv. Atomlarin inelastik sagilma fonksiyonlar1 ve diferansiyel tesir Kkesitlerine
korelasyon katkisi incelenebilir.

V. Molekiillerin inelastik sacilma parametreleri hesaplanarak kimyasal etki

caligilabilir.
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7. EKLER

Ek A. Kiiresel Bessel Fonksiyonlari

Kiiresel Bessel fonksiyonlari

i ()= y)“(iij”[s‘”—yj )

y dy y

seklinde tanimlanir. Keyfi mertebeden tiirevler i¢in Leibnitz kurali kullanilarak kiiresel

Bessel fonksiyonlari i¢in agagidaki analitik ifade yazilabilir:

. nlok COS X sin x
jn(X)= {A};km W + Bn;km W} (AZ)

Burada A, ve B,,, katsayilarini

n—k+m-: n - k ! —

A = (1) 20 ﬁ’?ﬂ_m (A.3)
n—k+m n— k l +

Bn;km = (_ 1)(3 emy2 A ﬁ 77r(1—z<—m (A4)

seklinde tanimlariz. (A.3) ve (A.4) denklemlerindeki nr(f) katsayilar

¥ 10 _ n
) =Sk ey] (A5)
ile verilir. (A.3) ve (A.4) denklemlerindeki a,, katsayilart
Ay =— (n +k— 2) Qg Ty (A.6)

olarak bulunabilir. Burada tekrarlama bagntisinin baslangi¢ degeri

a,, =1 (A7)

ile tanimlanir. Kiiresel Bessel fonksiyonlar1 i¢in burada verilen ifadeden yararlanarak elde

edilen bazi degerler sembolik olarak Tablo 3’te verilmistir.
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Tablo 3. 0<n <6 araligindaki kiiresel Bessel fonksiyonlar1

jn(x)

sin(x)

X cos(x)z— sin(x)

_ x?sin(x)+3cos(x)—3sin(x)

XS

cos(x)x® —6x? sin(x)—15x cos(x)+15sin(x)

X4

x* sin(x)+10x° cos(x) — 45x° sin(x) —105x cos(x)+105sin(x)

X5

_ x®cos(x)—15x* sin(x)—105x° cos(x)+ 42X’ sin(x) + 945x cos(x)— 945sin(x)

XG

x° sin(x)+ 21x® cos(x) - 210x* sin(x) —1260x° cos(x) + 4725x° sin(x)+10395x cos(x) 10395 sin(x)

X7
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Ek B. D, (,q) Yardimer Molekiiler integrali

D, (a, q) yardimc1 molekiiler integrali

Dn|(a’Q):ane_axj|(qX)dX (B.1)
0
ile verilir. Burada j, (y) Ek A’da tamimlanan kiiresel Bessel fonksiyonudur. Kiiresel Bessel

fonksiyonlar1 i¢in (A.2) ile tanimlanan ifade (B.1) denkleminde yazilirsa

?\—

1-1 1
1
a q = Z k+m+1 {Al;kan—k—m—l(a’q)+ BI kmSn k—m-; l( !q)} (BZ)

k=0 m q

I
o

ifadesi elde edilir. Burada C,(«,q) ve S, (a,q) fonksiyonlari

C,(a,q)= T x"e" cos(qx ) dx (B.3)

0

Sn(a,q)zTX"e_“X sin(gx)dx (B.4)

0

seklinde tanimlanan yardimci molekiiler integrallerdir. C, (a,q) ve Sn(a,q) yardimci

molekiiler integral tanimlarin1 i¢eren

H,(a,q)= [ x"e e dx (B.5)

0

seklinde bir yardimc1 molekiiler integral tanimlayalim. €' i¢in Euler formiilii kullanilirsa,

H, (a, q) molekiiler integralinin

H,(2,q)=C,(2,q)+iS,(a.q) (B.6)

seklinde yazilabilecegi kolayca goriilebilir. Yani Hn(a, q) yardimc1 molekiiler integralinin

reel kismi C (a,q) yardimct molekiiler integrali ve kompleks kismi ise Sn(a, q) yardimet
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molekiiler integralidir. Basit integrasyon yontemleriyle Hn(a,q) yardimec1 molekiiler

integrali i¢in asagidaki ifadeyi kolayca elde edebiliriz:

nl n+l

Hn(a,q):WkZ;Fk(n+1)anﬂkiqu . (B?)

Bu ifadenin reel ve kompleks kisimlari diizenlenirse, Cn(a,q) ve Sn(a,q) yardimci

molekiiler integralleri i¢in asagidaki analitik ifadeler elde edilir:

n! n—k+

Cn(a,Q)ZW kZ:(; ?(-1)*F, (n+1)a"*"g* (B.8)
nton § ks

Sl d)=r o & (-1, (n+2)a" " (B.9)

C,(a,q) ve S,(a,q) yardimer molekiiler integrallerinin 1< n <5 degerlerindeki sembolik
ifadeleri Tablo 4.a’da ve Tablo 4.b’de, D, (c,q) yardimer molekiiler integralinin bazi

sembolik ifadeleri ise Tablo 5’te verilmistir. (B.7), (B.8) ve (B.9) denklemlerinde F, (n)

Fa(n)= ﬁl_m), (B.10)

ile tanimlanan binom katsayilaridir.
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Tablo 4.a. Cn(a, q) Yardimer Molekiiler Integralinin Bazi Sembolik Degerleri

n C,(@,q)
(04

0 q2+a2
a?—q?

' (g +a?f

) 2 a(a2—3q2)
(0*+a?)

3 6(a4—6a2q2+q4)
(" +af

4 24a(a4 —10a2q2+5q4)
(g +a’f

: 120(a® ~15a" ¢* +1502 q* +¢°)
(@*+a?)

Tablo4.b. S, (a, q) Yardime1 Molekiiler Integralinin Bazi Sembolik Degerleri

n Sy(a,q)
0 q° jaz
2aq

' (g +a?f

) 2 q(3052 —qz)
(@*+a?)

3 24aq(a2 —qz)
(q*+a?)

A 24q(50;4 ~-10a%¢° +q4)
(@*+a?)

- 2400 (3" 102 ¢ +3q"*)
(@*+a?f
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Tablo 5. D, (a,q)Yardime1 Molekiiler integralinin Bazi Sembolik ifadeleri

n | Dnl(a'q)
1
20
2 i (@*+a?f
1 29
(* +o?)
0 _2(q2—3a2)
2 2
(*+a
8q
3 1 (q2+zz
8q°
2 (q2+a2
0 _24a(q2—a2)
2 2
(o* +a?)
. _8qlg® —5¢°
(q*+o?)
4 ) 4800’
(a*+a?)
48¢°
i (@)
24(5¢:* —10%q* +q°)
i @ e’
1 —4805q(—5052 +3q2)
(q2(+a2) )
—489°(-7a® +q°
5 2 (q2 +a2)
2 384a q°
(@ +a?f
384q*
) (¢ e’
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Ek C. Slater Tipli Atomik Orbitallerin Fourier Doniisiimii

Slater tipli atomik orbitallerin Fourier doniisiimii

Unlm(a’q)z(_i)l fn|(a,q)5|m(9,(p) (C.1)

ile verilir. Burada f ,(c,q) Slater tipli orbitallerin Fourier doniisiimiiniin radyal kismidir
ve
) )

fola,q)= m By (e) g (C.2)

m
—
=]

I\J‘|

1l
o

ile ifade edilir. Burada B?(c)

BS

nl

_ ﬂ n+|+1a2n—l—25+% F2|+2s+1(n +1 +1) F (I + S)
(@)==2 JFOF @, (o) ©3)

olarak verilir. f (a,q) fonksiyonlarinin bazi sembolik degerleri Tablo 6’da verilmistir.
(C.1) denkleminde S, (6,¢) ise kiiresel harmonikleri temsil eder. STO’larin Fourier

doniistimii olan U | (a, q ) fonksiyonlarinin bazi sembolik ifadeleri Tablo 7°de verilmistir.
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Tablo 6. STO’larin Fourier Déniisiimiiniin Radyal Kisimlarinin Sembolik Ifadeleri

n | fn,(a,q)

1 405%\/5
0 (q2+052)2\/;

_ﬂa%\/g(—3a2+q2)

0 3 (q2+0£2)3\/;

2 16 a'f6g
1 3 (q2+a2)3\/;

_ga%\/g(qz—az)

0 5 (q2+0{2)4\/;

3 _ga%\/gq (q2—5a2)
1 15 (g +a?)'Vx

64 a%\/ng
2 5 (q2+052)4\/;
Ea%\/%q (5054 —10a2q2+q4)
0 35 (q2+a2)5\/;
324 V70q(q*-7a”)
A 1 35 (?+a?fVr
_ga%\/ﬁq (3q2—5a2)
2 35 (q2+a2)5\/;
256 «*70q°

3 35 (q2+a2)5\/;

54



Tablo 7. Baz1 STO’larin Fourier Doniistimleri

n m Unlm(a’q)
405%\/5
1 0 0 ——5,,(0,0
(q2+a2)2\/; 00( )
> el a2 2
2 0 0 —ﬂa \/26( 32053+q )800(9’(0)
3 (g*+a’fVr
16 i a6
-1 __za—zgqslfl(g’(o)
3 (q ta )\/;
16 ia%\/gq
2 | 1| o0 SR L@NBA 5 (9,0
3 (q2+a2)3\/; 10( )
1 16 i a6
——za—zsqsn(@,fﬂ)
3 (" +a?'Vr
32 a5 (g7 - a?
3 | 0| o -2 (q24“ )SOO(Q,go)
S (q ta )\/;
32i a*+/5q (g2 - 5a?
-1 S ; Q(:]4 “ )81—1(‘9’(")
15 (g +a?)Vr
32i a*+/5q (g2 - 502
3 1 0 e ; q(?4 “ )810(9’¢7)
15 (g +a?)Vr
32i a*5q (g2 -5a?
1 = 5 q((j4 = )811(‘9’§0)
15 (q® +a?)'Vr
64 a'\5q?
2 2 @NPH 5 (9,0
5 (q2+a2)4\/; 22( )
64 a5’
-1 ——%8271(‘9’¢)
S5 (q ta )\/;
64 a%\/ng
3 | 2] o S S e S S 7 R
5 (q2+a2)4\/; 20( )
64 a'\50’
1 ——%521((9@0)
S (q ta )\/;
64 a’5q°
2 ——%522(9,(0)
5 (q ta )\/;
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Ek D. Gaunt Katsayilari

Gaunt’un ¢ok iyi bilinen (Gaunt, 1929) makalesinde

C(im.1m)= | [5, (@)Y (@), ()0

seklinde tanimlanan C" (Im, | ’m’) Gaunt katsayilarinin s,p,d,f elektronlari i¢in miimkiin

sembolik degerleri asagida verilmistir. Tabloda bos birakilan yerlerde Gaunt katsayilarinin

degeri sifirdir.
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Tablo 8. s,p,d,f elektronlar1 i¢in C I‘(Im, | ’m') katsayilari

Im I'm’ 1 5 . 3
00 00
141 JU3
0 Jy3
242 J1/5
+1 J15
0 VY5
343 N
+2 Jy7
+1 Jy7
; g
141 141 - Jy25
+1 0 J3/25
0 0 J4/25
+1 F1 \J6/25
141 242 J6/15 —J3/245
+1 +1 J3/15 —.J9/245
+1 0 - Ji/15 J18/245
0 £2 0 J15/245
0 +1 J3/15 J24/245
0 0 J4/15 J27/245
+1 F2 0 J45/245
0 12 0 J15/245
0 £1 J3/15 J24/245
0 0 J4/15 J27/245
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1 2 3 4 5
+1 T2 0 \J45/245
+1 F1 0 \/30/245
141| 343 J45/175 ~J1/189
+1 +2 J30/175 ~/3/189
+1 +1 J18/175 - /6/189
+1 0 - /9175 J10/189
0 +3 0 J7/189
0 +2 J15/175 J12/189
0 +1 J24/175 J/15/189
0 0 J27/175 J/16/189
+1 F3 0 \/28/189
+1 T2 0 J21/189
+1 F1 - J3/175 J/15/189
242 | 242 —\J4/49 Jy441
+2 +1 \J6/49 - J5/441
+2 0 —\J4/49 J15/441
+1 +1 J1/49 —/16/441
+1 0 J1/49 |/30/441
0 0 J4/49 \J36/441
+2 T2 0 J70/441
2+2| 271 0 J35/441
+1 F1 \J6/49 J40/441
242 | 3+3 J15/35 —/10/315 J1/1524.6




—

1 3 5
+2 +2 \J5/35 —~J20/315 J5/1524.6
+2 +1 -J35 J24/315 — 15/1524.6
+2 0 0 - J20/315 J/35/1524.6
+1 +3 0 J25/315 — J7/1524.6
+1 +2 J10/35 J15/315 — J24/1524.6
+1 +1 J8/35 J2/315 ~ [50/1524.6
+1 0 ~J3/35 J2/315 /80/1524.6
0 +3 0 - J25/315 J28/1524.6
0 +2 0 0 \/63/1524.6
0 +1 J6/35 J9/315 J90/1524.6
0 0 J9/35 J16/315 J100/1524.6
+2 ¥3 0 0 \/210/1524.6
+2 F2 0 0 J126/1524.6
+2 F1 0 - J10/315 J70/1524.6
+1 ¥3 0 0 \/84/1524.6
+1 T2 0 J25/315 J112/1524.6
242 3+3 J15/35 —/10/315 JU/1524.6
+2 +2 J5/35 —J20/315 J5/1524.6
+2 +1 - J1/35 J24/315 ~ J15/1524.6
+2 0 0 —J20/315 J/35/1524.6
+1 +3 0 J25/315 —J7/1524.6
+1 +2 J10/35 J15/315 — J24/1524.6
+1 +1 J8/35 J2/315 — J50/1524.6
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Im 'm 1 2 3 4 5

+1 0 - J3/35 J2/315 V80/1524.6
0 +3 0 —/25/315 \/28/1524.6
0 > 0 0 /63/1524.6
0 0 J9/35 J16/315 V100/1524.6

i . 0 0 J/210/1524.6

s ) 0 0 J126/1524.6

49 1 0 —./10/315 \J70/1524.6

41 =3 0 0 \/84/1524.6

+1 2 0 25/315 V112/1524.6

+1 71 0 15/315 V105/1524.6

3+3 3+3 —/25/225 ,/9/1089

+3 +2 [25/225 —,/30/1089

+3 +1 —/10/225 [54/1089

+3 0 0 —/63/1089

+2 +2 0 — /49/1089

+2 +1 —J15/225 \/32/1089

+2 0 —\[20/225 — /3/1089

1 t1 \9/225 1/1/1089
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4

J2/225

J/15/1089

J16/225

o o] ol o

o | O O o o O

J24/225
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Ek E. Atomik Form Faktor Integralleri

Atomik form faktor integralleri
fnlm,n’l'm’ (a’ ﬂi q) = IZ;Im(a' F) eiqF;(n'l'm’ (ﬂ, F)d 3r

ile verilir. Denklem (2.18)’den yararlanarak atomik form faktor integralleri i¢in elde edilen

sembolik degerler asagidaki Tablo 9 ve Tablo 10'da verilmistir:
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Tablo 9. Atomik Form Faktor integralleri f,,, (. £:0) (N=n"1=1I'"m=m",a = p)

n | m fnlm,nlm(a’a;q)
11010 16 «
(402 — g2
2 1 0|0 64%4(55205_“12%)
aG
2 |1 |1 64
5(4 2_5q2
0 64%
6
1 64a—
(40(2+q2)3
256 o®(48a* —409°a® + 39"
3 0 0 3 a( a(4a2+q20;6 )
256 o*(200° —3q°)
3|1 |1
S (4a2+q2)5
; 256 o (80" — 2162 +21q° )
S (40(2+q2)6
; 256 o*(200° —3q°)
5 (4a2a:q2)5
3| 2| -2 256 ———
(40¢2+qz)4
1 256 “(84(202‘ 1;:;12 )
256 o* (48" —104q°a® +51q")
0 3 (4052+q2)6
(402 — 702
1 2560{(4(0[02[”2;1 )
a8
256
2 ° (4cx2+q2)4

63




Tablo 10. Atomik Form Faktor integralleri f,,. . (0, ;) (N0, 1=I""m=m",a = B)

n | m n || m fnlm,n’lm (a,ﬁ,CI)

3510 a?* "o + ) — % (a+ B))
5 (q2+(a+,6’)2)4

32435 a2 5% (5(c + ) —10q%(c + A +° )

35 @ +(@+pyf
324/35 92 72(5(c + B)' —109% (e + B +*)
300/ 0 "
15 (6% +(a+ BY)
21010
ol | 8410 o (8(cr + B)° —109% (e + ) +30* (e + )
21 @2 +(+p2f
32430 «%2572(5(ec + B —q?)
311 T
15 (q2+(a+,8))
2111
il 647105 02572 (5(cr + B)° —392(a + )

35 (q2+ a+,6’)2)5

64714 a”2%(1(cr + ) — 3502 + )’ +21q°(ar + B —°)
7 (q2 +(0¢+,B)2)5

64714 o257 (1(cc + ) — 2
7 (q2+(a+,b’)2)5
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