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OZET

MANGANEZ | ELEMENT ININ TEK KONF iIGURASYONLARINDAK I INCE
VE ASIRI INCE YAPILARININ INCELENMESI

Bu calsmanin amaci, nétr Manganez elementinin (Mn 1) bak ve cift pariteli
konfigtrasyonlarinin ince (FS) vesia ince yapisinin (HFS) teorik olarak analizinin

yapilmasidir.

Mn | elementinin ince vesar ince yapisl, teorik olarak incelendi. Mn | elentinin tek
pariteli 3d4s4p, 3d4s5p, 3Ms6p ve 3Wp konfiglirasyonlarinin ince yapi
hesaplamalari, ¢cok-konfigirasyonlu fit metodu kuillarak, gercekligirildi. Ek olarak
Mn | elementinin cift pariteli 3#<’, 3d°4s, 3d4s5s, 3Ms4d, 3d4s6s, 34 ve 3d4s5d
konfigirasyonlarinin ince yapisi, ayni fit metodie iincelendi ve ince vyapi

parametreleri elde edildi.

Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p, 384p ve cift pariteli 3K,
3dP4s, 3d4s5s, 3d4s4d, 3d4s6s, 3§ ve 3d4s5d konfigiirasyonlarininsan ince
yapisinin yari empirik parametrik analizi yapildAyrica analizin yapildi
konfiglrasyonlarin enerji gerlerinin &iri ince yapi sabitlerinin derleri teorik olarak
belirlendi. Bu dgerler, literatiirde bulunan deneyseiraince yapi sabitlerinin derleri

ile karsilastinldiginda, uyum iginde olduklari gérulda.
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SUMMARY

INVESTIGATION OF F INE AND HYPERFINE STRUCTURE IN THE ODD
CONFIGURATIONS OF MANGANESE | ELEMENT

The aim of this study is the theoretical analizitmf fine (FS) and hyperfine structure

(HFS) of Manganeskelement’s some odd and even configurations.

Fine and hyperfine structure of Manganésdement were investigated theoretically.
Fine structure calculations of Manganese | elemetit odd parity 3d4s4p, 3d4s5p,
3dP4s6p, 3G4p configurations have been done by using multiigonation fit method.
Fine structure calculations of Manganese | elenwittt even parity 3, 3dP4s,
3dP4s5s, 3ts4d, 3d4s6s, 38 3cP4s5d configurations have been investigated by same

fit method ve fine structure parameters heve bétaimed.

Semi-empirical parametric analysis of Manganestetnent with odd parity Jds4p,
3dP4s5p, 3d4s6p, 384p configurations and with even parity°8¢f, 3cdf4s, 3d4s5s,
3dP4s4d, 3d4s6s, 3@ 3dP4s5d configurations have been done. Hyperfine sitrac
parameters’ (A) values of energies of configuraiarich were done for analysis, have
also been determined theoretically. When these egalwere compared with

experimental A values in literature, they were sieesgreement.



1. GIRIS

Atom ve molekiller maddenin yapisini gturduklari igin, fizikte atom fiZinin dnemi
one cikmaktadir. O halde oOncelikle molekil ve atnml yapisinin incelenmesi, bu
yapilarin olgum mekanizmalarinin arjdmasi gerekir. Atom ve molekul yapilari
ancak onlarin salgh veya s@urdusu isimalar inceleyerek bilimsel bigekilde ele

alinabilir. Bu gamada, atom ve molekil spektroskopisi 6nem kazanir.

Dolayisiyla, atomlarin yapisi en gta sekilde ancak spektroskopik yontemlerle
anlailabilir. Herhangi bir spektroskopik yontem (optiKMR, vb) ile atomun saldi
veya s@urdugu isinim enerjileri gozlenip incelenerek atomun yapeskkinda bilgi elde
edilir. Isik-madde (atom) etkilgnesi sonucu ortaya c¢ikan ggowma ve emisyon
spektrumlari yardimi ile atom ve molekdl yapilarnlaaiimaya calgihr. Bu
spektrumlarin incelenmesi ile, gan spektral cizgilerirsiddeti yardimiyla seviyeler
arasindaki gegiolasiliklan elde edilmgi olur. Bu deerler bize, enerji seviyelerinin

dalga fonksiyonlari, dolayisiyla sistemin enetfigkkinda bilgi verir [1].

Atomlarin enerji seviyelerinin dalga fonksiyonlarve enerjilerini bulabilmek igin ilk
teorik yontem, Hartree-Fock yakl&lik metodudur [2]. Yapilan tez camamizda
kullanms oldugumuz programin temelini Hartree-Fock yontemisalumaktadir. Sonug
olarak, ele aldymiz konfigiirasyonlara ait dalga fonksiyonlari venkgurasyonlarin
enerjileri, bu yaklgkhk kullanilarak elde edildi.

Hidrojen atomu igin merkezi alan yakikligl altinda atomik hamiltonyen kinetik ve
potansiyel enerjiyi kapsamaktadir. Bu hamiltonyegimtimi, Hidrojen atomunun dalga
fonksiyonlarini ve enerji ifadelerini verir. Cokeg&tronlu atomlarda hamiltonyen sadece
kinetik ve potansiyel enerji terimlerinden ghnamaktadir. Hamiltonyende, kinetik ve
potansiyel enerji terimlerine ek olarak, spin-ydyénetkilamesi, elektronlarin kendi
aralarindaki etkilgmeler ve cekirdek-elektron etkgimesi terimleri de eklenginde,

Hamiltonyenin ¢dzimlenmesi sonucu enerji ifadesiiaéna dgru olarak ulaildigini



gérmemiz midmkindir. Burada spin-yoringe etkilesi ince yap! yariimalari ve

cekirdek-elektron etkilemesi de airi ince yapi yariimalari olarak gézlenmektedir. [1]

Yiksek ayirmali spektroskopik aletlerle yapilan elgsel cagmalar, spektral cizgilerin
birbirine ¢ok yakin birkag cizgiden meydana ggidii gostermgtir.  Bunun nedenleri
asirl ince yapi yarilmalari ve izotop kaymalaridineldronlar tarafindan cekirdekte
olusturulan elektromagnetik alan ile cekigile elektromagnetik multipol momentleri
arasindaki etkilgme a&iri ince yapilya neden olur [3]. s&1 ince yapi etkilemeleri
olarak bilinen bu etkiler, ince yap! etkisinden ¢di&ha kuguk olup, ince yapi ile
karsilastiniidiginda 1§ ile 10f kat daha kiiguktuiizotop kaymalari ise, atomlarin farkli
kitlelere sahip cekirdekleri sebebi ile ince yaperglerinde meydana gelen kaymalar
ve her izotop igin spektral cizgilerin ayri ayri yd@ana gelmesidir. Bu geter
arasindaki fark, izotop kaymasi olarak bilinir. €im; Hidrojen atomunda hidrojen ve

doéteryum cizgileri arasindaki fark gibi [4].

Asirt ince yapinin incelenmesiyle elde edilen somiciomun nikleer 6zellikleri,
atomun icinde meydana gelen etkifeeler ve konfigiirasyon etkgmeleri hakkinda
bilgi verir. Serbest atomlarin elektronik durumtan air1 ince yapisinin incelenmesi
ile, elektron kabuklarinin yapisi hakkinda detailyi elde edebiliriz [5].

Asirt ince yapinin tek elektron parametrelerinin tefimesi sonucu, atomlarin
konfigurasyonlari arasindaki etkjleeler ve relativistik etki ile ilgili sonuglar elde
edilir. Asirl ince yapinin ihmal edilmesi durumunda, speltiadilerin siniflandiriimasi
tam olarak dgru olmayacaktir. Airi ince yapi, astrofizikte yildizlarin bolluk amahde

ve yildiz atmosferlerinin fiziksel parametrelerifialirlenmesinde kullanilir [6-7-8].

Bu calsmadaki amag, Manganez | (nétr Mangan) elementiekn gariteli 3d4s4p,
3dP4s5p, 3d4s6p ve 3¥p konfigiirasyonlari ile, cift pariteli 34, 3d°4s, 3d4s5s,
3dP4s4d, 3d4s6s, 34 konfigiirasyonlarinin ince vesia ince yapisinin incelenmesidir.
Cok sayida agirmaci tarafindan, 3d-kaPu elementlerinin @ri ince yapilarinin
incelenmesi yaygin hale gelgtir. Bunun nedeni, @ri ince yapi etkilgmelerinin

astrofizikte giderek artan bir 6neminin olmasin#agnaklanmaktadir [6-7].



Cok zengin bir spektruma sahip olan Manganez | r(nk#n) elementi farkli
spektroskopik yéntemlerle incelergralup, bu elemente ait hem deneysel hem de teorik
olarak yayinlar yapilmgtir. Ancak literatiirde bircok incelenmegnalani ve ayrica

gitgide yenilenen kaynaklari bulunmaktadir.

Bu calsmada teorik kisim ele alingr . Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p,
3dP4s5p, 3d4s6p ve 3Mp konfigiirasyonlari ve cift pariteli 34", 3cP4s, 3d4s5s,
3dP4s4d, 3d4s6s, 3d ve 3d4s5d konfigirasyonlarina aiti ana kadar bilinen deneysel
enerji seviyelerinin Cowan[9] ince yap! programindalanilarak hesaplanan ince yapi
paramtreleri yardimiyla, teorik enerji gkxleri ile deneysel enerji derleri fit edildi.
Daha sonra Hfsac ve Hfsfitsiaa ince yapi programlari kullanilaraksia ince yapi

sabitleri elde edildi.



2. GENEL KISIMLAR

1969 yilinda Mn | elementinin tek pariteye sahip®43dp konfigiirasyonuna ait
26P7/2,5/2,3/2 seviyelerinin @r ince yapisi Handrich ve arkagi tarafindan
incelenmgtir. Bu calsmada ele alinan seviyelere ait A manyetik dippfiance yapi
sabiti ve B elektrik kuadropolsail ince yapi sabitinin deneysel ve teorikgdderi

verilmis ve ¢ekirdek kuadropol momenti hesaplgimi[10].

1971 yilinda Davis ve arkaglari, spin-dgisim optik pompalama metodu ile Mn |

elementinin §, temel seviyesinin A ve Bsal ince yapi sabitlerini belirlerglerdir [11].

1972 yilinda Luc ve arkagari, Mn | elementinin cift pariteye sahip 3c4d
konfiglirasyonunun % multipleti ve 3d4s4p konfigiirasyonunun®y multipletine ait
cizgilerin gir ince yapisini Fourier Spektroskopisi ile 6l¢gerbu multipletlerinin tim
seviyelerinin manyetik dipol ve elektrik kuadropasiri ince yapi sabitlerini
belirlemislerdir [12-13].

1979 yilinda Dembcyznski ve arkati, Mn | elementinin cift pariteli 3ds
konfigUrasyonunuﬁDg/2,7/2,5/2,3/2,1/2yar| kararli seviyelerininsar1 ince yapisini laser ile
uyariims rezonans floresansi ile belirlenen atomik hizmeyetk rezonansi (abmr-
lirf) metodu ile Glgerek, konfiglirasyonun tek-elekt parametrelerini belirlergierdir
[14].

1980 yilinda yine Dembcyznski ve arkaldai, aralarinda Manganez 'in de bulugdu
birkag atomun ilk spektrumlarindaki ince yapi gkgini incelemglerdir. Mn |
elementinin 3th<’, 3df4s ve 3d konfigiirasyonlarinin konfigiirasyon aras etjiteleri

de g6z dniuine alarak ince yapisini analiz gerdir [15].



1981 yilinda, Johann, Dembcyznski ve Ertmer, 3dugakatomlarindan Mn | ’in yari
kararll durumlarinin @ri ince yapisini sistematik olarak incelgteidir. 3cf4<’

konfiglirasyonunur’G multipletine ait dlciimler, Laser etkili rezonafisresansiyla
belirlenen atomik hizme manyetik rezonansi (abriy-limetodunu kullanarak

yapilmstir [16].

1985 yilinda Kronfeldt ve arkaglari, Mn | elementinin 3#is4p konfigiirasyonunun
z4P5/2,3/2 seviyelerinin dlgimlerini laser atomik hiizme spegkopisi ile yaparaksa
ince yap! sabitlerini belirngierdir. Buna ek olarak, enerji seviyelerininggan suresirz,

hesaplarini yaprglardir. [17].

1987 yilinda T. Brondzinski ve ghrleri, klasik giriim spektroskopisi ile®Mn
elementinin 3tUs5s ve 3Wis4p uyarilmy konfigiirasyonlar arasindaki ( 475-733 nm
aralginda) 9 gegi incelemslerdir. Bu c¢izgilerin ari ince yapi analizi yapilarak,
3dP4s4p konfigiirasyonu icin, tek-elektron parametiekdde edilmitir; ince yapi
hesaplarl o zamanlarda heniiz elde edilemeyé#s3d konfigiirasyonu icin, deneysel
asirt ince yapi incelenerek, bu konfiglrasyon icinslaa tek-elektron parametreleri

bulunmutur [8].

1999 yilinda Jorge Melendez, Mn | elementinigiriaince yapi etkilgme sabitlerini
yakin kirmizi alti J (1-1.34um) ile H (1.49-1.8um) cizgilerinde guing spektrumunu
inceleyerek belirledi [19].

2003 yilinda Lefébvre ve gkrleri, Fourier Transform Emisyon Spektroskopisi
yardimiyla nétral Manganez elementinin 40 seviy@siresirt ince yapisini
incelemglerdir. Gorundr ve kirmizi altt boélgelerde gozlemde cizgi profillerinin
analizinden, 22 seviye i¢cin daha dnceki sonuglatirreltmgler ve ek olarak 18 seviye

icin yeni manyetik dipol katsayilari elde etfardir [20].

2003 yilinda Begar ve dgerleri, Optogalvanik Laser Spektroskopisi kullaralg 660-
645 nm ve 933-911 nm dalgaboyu araliklarinda Mlementinin 12 spektral cizgisinin
asirl ince yapisini incelergierdir. >®Mn izotopunun A ve B qri ince yapi sabitleri 7 cift

pariteli seviye icin ve 7 tek pariteli seviye igdeneysel olarak belirlendi. Ek olarak, cift



pariteye sahip 3d<*, 3df4s ve 3d konfigiirasyonlari icin, ince yapi ve manyetik dipo
asirl ince yapinin parametrik bir analizi yapiitm. Bu konfiglrasyonlarin buitin
seviyelerinin A manyetik dipol s@1 ince yapi sabitleri icin, teorik varsayimlar
verilmistir [21].

2005 yilinda Acar ve derleri, 2003 yilinda yapmolduklar ¢calgmaya ek olarak, Mn |
elementinin tek pariteye sahip “ad4p, 3d4s5p ve 3¥p konfigiirasyonlarinin
konfiglrasyonlar arasi etkienlerini hesaba katarak, parametrik metot yardienigkce
yapisini hesaplagiardir. Ince yapi hesaplarina ve yeni deneysghi aince yapi
datalarina dayanarak, manyetik dipojira ince yapi etkin-operatér formalizmi
kullanilarak analiz edilnstir. 3d°4s4p, 3d4s5p ve 384p konfigtrasyonlar icin tek-
elektron parametreleri belirlengnive bu konfigiirasyonlarin 52000 &nte kadar tiim
seviyelerinin, A manyetik dipol s&rl ince yapi sabitleri icin teorik varsayimlar
verilmistir [22].

2005 yilinda Blackwell-Whitehead ve gerleri, Fourier Transform Spektroskopisi
kullanimiyla, oyuk katod darjini Olcerek, nétral Manganez atomundaki seviyele
asir ince yapi sabitlerini deneysel olarak raporigkendir. Mn | elementinin dnceden
asir ince yapi Olcimleri yapilmamiolan 67 seviyesinin de iginde bulurgdu 106
seviyenin airl ince yapi sabitlerini elde etmek icin, astrii4cin ilging olan 208

spektral cizgi analiz edildi [23].

Tez calgmasinin 6zgunkgil, Blackwell-Whitehead ve arkagarinin deneysel olarak
elde ettgi Mn | ’in 67 adet enerji seviyelerine ait manyetilpol siri ince yapi sabiti ile
bu seviyelerin sahip olgw tek ve ¢ift pariteye sahip konfiglirasyonlariniki bunlarin
icinde daha 6ncesal ince yapisi hesaplanmagralan konfiglirasyonlar da vardirsia
ince yapilarinin parametrik analizinin yeniden yaak, dalga fonksiyonlarinin yeniden
olusturulmasi gerg ortaya ¢ikmgtir. Bu nedenle bu ¢ahada bitin bu dgerlerin goz
onune alindll ¢cok kapsamli bir @ri ince yapi analizi gerceldériimis ve su ana kadar
hesaplari yapiimamiolan konfigiirasyonlarin parametrik analizi ilk ddfu cagmada

yapimstir.



3. MALZEME VE YONTEM

3.1.ATOMLARIN KUANTUMLU YAPISI

Atomlarin yapisi, bilimsel geaimeler icinde hep ilgi oda olmustur. Bu sebeple

bilimsel gelsmeler giginda, atomlara ait modeller glurulmus ve her model bir stire
en gecerli model olarak kabul edigtii. Tarihi gelsmeler siresi igcinde atom modelleri;
Thomson modeli, uydu modeli (Rutherford modeli), hBBomodeli ve Kuantum

mekaniksel model (dalga modeli) olarak siralanabBunlardan Bohr atom modeli
Hidrojen ve benzeri atomlarin enerji dizeyleri pelgrum cgizgilerinin agiklanmasinda
basari sglamistir. Bir modelin gecerligi, bilimsel gelsmeler yeni ve daha @ou bir

model ortaya cikarincaya kadar sighiiil.

Thomson modeli, ikiye kesilerek bolunnsi karpuz goriniminde olup, karpuzun

cekirdekleri elektronlari (-) yukleri, et kalighise (+) yuk dgilimini géstermektedir.

Kisa zamanda Thomson modelinin g&icgansitmadii anlgiimis ve yerini uydu
modeline (Rutherford modeline) birakgtw. Klasik olarak uydu modelinin, merkezde
pozitif yuklu, yogzun bir ¢ekirdek ve etrafindaki yoriingelerde dala elektronlardan
olustugu kabul edilmektedir. Burada etkili kuvvetler (+¢ {) yuklerin Coulomb ¢ekim

kuvveti ve merkezcil kuvvet sirasiylaagidaki gibidir:

F.=k= (3.1)

Frer. =M. — 3.2)



Elektronun cekirdek etrafinda kararl bir yoringettdanabilmesi icin bu iki kuvvetin

esit olmasi gerekmektedir. Bu ikisilikten elektronun ¢ekirdek etrafindaki hizi:

2 \V2
v, = (ki] 3.3

m.r

e
seklinde bulunur.

k= 2 1 9x10°NmPC? ( Sl birim sisteminde Coulomb sabitidir.
mO

Bu modelde elektronun toplam enerjisi:

E=lmv +(—gj=——— (3.4)
2 r

olarak gosterilir.

Bu disunce ve sonuglardan Uydu Modelinin iki yeter@ezlortaya cikiyor. Birincisi
elektronun frekansi mor Otesi boélgeyesmhi@sine rg@men, hidrojen atomunun bazi
spektrum cizgileri gorinir bolgedediikincisi elektron merkezcil kuvvet etkisinden
dolay! merkezcil ivmeye sahip olmalidir. Klasiksdiiceye gore ivmeli hareket eden bir
cisim sima yapmalidir. ima yapan elektron ise enerji kaybederek cekeddgru
spiral bir yoringe c¢izmek suretiyle, cekigite Uzerine dgmelidir. Halbuki bdyle bir
durum gozlenmemektedir. Bu iki yetersizlik, bu atenodelinin birakilmasina neden

olmustur.

Bohr atom modelinde ise, klasik anlgha oluturulmakla birlikte, bu model kararh
yoringelerde agisal momentumun kuantumlu @ewakabul etmesi ve dolayisiyla bir
kuantum sartini da g6z ©Onune almasi bakimindan yari klasiadeh olarak da
adlandirilir. Bohr, atom modelini kurarken Ruthedfdun cekirdek etrafinda dolanan
elektronlardan olgan atom modelini kabullendi. Bu kabulden yola cakamodelin

yetersizliklerini ortadan kaldirgini désindigu U¢ varsayim ortaya koydu.



» Atomdaki elektronlar,sima yapmadan belirli yoriingelerde hareket ederler.

* Elektronun yodrunge agisal momentumu=< mv.r ) kararli seviyelerde kuantumludur.
L=mvr=nh 0:0,1,2, ........,0) (3.5)

* Elektronlar, yalniz dftik enerji seviyesine gecerken enerji kaybederetrfsalarlar.

Elektronun bslangi¢c enerjisiE ve son enerjisiEs ise, enerjinin korunumundan

yayinlanan fotonun frekansi:

y=—3 i (36)

Bu U¢ varsayimdantZe yukli cekirdge ve bunun etrafinda yaricapl yoriingede

dolanan bir elektrona sahip atomu géz 6niine al$s&k 3.1 'deki durum ortaya c¢ikar.

Cekirdezin kitlesi elektronun kutlesinden ¢ok blylk gtdadan, bu durumda cekirdek
hareketsizmi gibi distnulebilir.

Sekil 3.1: Bohr Atom Modeli.

+Ze yukli cekirdekle-e yuklu elektron, elektrostatik kuvvetle elektronuérgmgede
kalmasini sglar. Cunkd r yaricapl yoéringede yaptidairesel hareketten dolayi
elektrona etkiyen merkezcil kuvvet elektrostatikvkete git olmaktadir. Bu gitlik

asagidaki gibi yazilabilir:

k=" =T (8.7
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Bu ssitlikten elektronun kinetik enerjisi:

2
K :%mvz :kzz—e (3.8)
r

seklinde bulunur.

Sonug olarak elektronun kinetik enerjisinin daiteggiingenin yaricapina Ba oldugu
gorulur. Klasik fizikte butin yarigaplarin mimkumabilecesi stylense de kuantum
mekaniksel gorge gore durum boyle g@éddir. Elektrona glik eden dalganin dalga boyu
A ise de Broglie hipotezine gére momentumolan elektron igin dalga boyu = h/p

olmalidir.

Ikinci Bohr varsayiminda kuantumlanma olayi, elekmon yoriinge yaricaplarinda,
hizlarinda ve enerjilerinde de ortaya cikar. Yoedw dolanan bir elektrona gia
koordinat sisteminde elektron, Coulomb kuvveti verkezcil kuvvetin etkisi altinda

dengededir. Denklem (3.1) ve (3.2) 'yi birbiringtlersek, buradan yaricapi icin:

r= k;ezz (3.9
mgV,
yazilabilir.
Bohr kuantumlanma kaolu olan denklem (3.5) ’i,sitlik (3.9) 'da kullanirsak:
v, = E(gj _‘(G)
n\ #

hiz dezerini bulmy oluruz.
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Bu ssitlikte n = 1 igin v, :% degeri bulunur. Dger hizlar birinci yoriingedeki hiz

cinsinden yazilirsa; v, =— bigiminde kuantumlanngiolmaktadir. Kisaca hidrojen
n

i vy Vi

atomunun Bohr modelinde hizlar, ydringelerdev,, T — seklinde
n

kuantumludur denir.

Denklem (3.5) ile (3.9) diizenlenmesi sonucu yoriyeyecap dgeri:

_ n’n’
" mke’

(3.11)

olarak bulunmaktadir.

2

e
m.ke?

e

Birinci yoruingenin yarigapr, = =g, = 0,529,06\ olmakta ve Bohr yaricap! adini

almaktadir. Dger yaricaplarin @gidaki sekilde kuantumlangini gorebiliriz.
r, =n’a, (3.12)

Bohr teorisi ¢ok az kuantum kalu kullanmasindan dolay! yari klasik teori olarak
adlandirilabilir. Yani Bohr teorisi, klasik teorile, kuantum teorisi arasinda bir geci

olusturmaktadir.

Atomlarin yapilarinin  kuantumlu olgu (atomun enerji seviyelerinin kuantumlu
oldugu), 1914 yilinda Franck—Hertz tarafindan yapilaneyele gosterilnstir.

Kuantum teorisi, dier bir deysle dalga mekagi teorisidir. Bu teoriye gbre
elektronlarin hareketi dalga modeli ile aciklangr giinimuzde en gecerli model dalga

modelidir.
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1925 'te Schrodinger dalga teorisinin ortaya atdipia atomik yapi da bu yeni teori ile
aciklandi. Bu yeni model tim atomlari ( Z>1 olanlda) kapsar. Hidrojen atomu en
basit atom ve Coulomb potansiyeli kiresel simeti#tugu icin dalga modelinin en
basit uygulamasini ofturur. Klasik mekanikteki hareket denkleminin &g

Kuantum mekarginde Schroédinger dalga denklemidir.

Kuantum mekarginde Schrddinger denklemini ¢ozmek demek, veriletapsiyel ile

kuantum sisteminin dalga fonksiyonu ve enerjisi igadeler bulmak demektir.
Dalga fonksiyonunu bir ¢dzim olarak;

Woum(r.6,9) = R, ()Y, (6,9) (3.13)
seklinde yazabiliriz.

Burada dalga fonksiyonu rady&, (r vp acgisal,,(8,¢ )iki kisimdan olgmaktadir.

Agisal kisim kiresel harmoniklerdiv,, (6, 9) 'ler, sabit yaricapli bir kire tUzerinde
ve ¢ 'nin harmonik (periyodik) d@simlerini temsil etmektedirler. Kiresel harmonikler

adini bu fiziksel anlamdan alir. Kiresel harmonikbzisal momentum operatoérlerinin
0zfonksiyonlari olup, 6zder denklemleri de;
LY, =.((¢+DhY,, (3.14)
LY, = maY,, B3)1
olacakseklindedir.

Wnim(r,6,¢) dalga fonksiyonunu bulmak igin yapilan yontem, keer alan yaklgkh g

(Bolim 3.2.1) temeline dayanir.
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Atomlarin kuantumlu yapisi hidrojen atomu 6érnelnatak aciklanirken, bazi kuantum
sayllan ile kagilasilmistir. Karilasilan bu kuantum sayilarinin gerlerinin neler

olabilecesi ve birbiri ile olan ilgkileri soyledir:

Bas kuantum sayian: 1,2,3,......... 00
Yoriinge acisal momentum kuantum sayisi 0,1,2,.......... ,(n-1)
Yorunge manyetik momentum kuantum sayrsi: - /,........ O H

Spin agisal momentum kuantum sayisi3s{s + 1)

BUtln bu kuantum sayilari, merkezcil alan problem{B6lim 3.2.1) ¢c6zimiinde dalga
fonksiyonunun sglamasi gereken sinigartlarindan kaynaklanir. Orpie; dalga
fonksiyonunun® kisminin ¢dziminde jmnin nasil ortaya ¢ikfi ¢ok acik olarak

gorilebilmektedir [24].

Atomlarla ilgili ilk spektral gagma 1885 yilinda Balmer tarafindan hidrojen atomu
Uzerinde yapilmgtir. Daha sonra atomik spektroskopi gdéeyerek, cok elektronlu
atomlar Uzerinde de gerceklieilmistir. Cok elektronlu atomlarin elektronlarinin
siralanma kurallarini bilerek, bu atomlarin spekiiarini anlayabiliriz. Elektronlar
0zdeg olmasina kaun, kuantum sayilarinin da belirlgdi dalga fonksiyonlari ile

birbirlerinden ayirt edilebilirler [1].

Atomlardaki kuantum sayilarinin gerleri kabuk modelini verir. Orggin; bas kuantum
saylisi ayni olan elektronlar bir kabuk glururlar. Bg kuantum sayisi ile beraber
yoriinge acisal momentum kuantum sayrsi de ayni olan elektronlar da, bir alt kabuk

olustururlar [2].

Atomlarin spektrumlarini incelemede kiasilan spektral serileriringilizce adlarinin

bas harfleri olan S,P,D,F,... gibi harflerle fayip, sonra Latin alfabesi ile devam eden
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bir kodlama atomik spektral dil olarak bilinir. Baodlama, yéringe acisal momentum

kuantum sayis? 'nin degerlerine gore gagidaki sekilde yapilir [24].

1 o, 1 , 2, 3 , 4 ...
Vol e

Elektronkodu: s , p , d f , g ...

SeviyeKodu : S , P , D E , G ,.......

3.1.1. Parite Kavrami

Parite lemi, uzayin bir noktasindan merkeze gore sigetian noktaya gidildiinde
fonksiyonun garet dgisimini gosterir. Dger bir deysle, merkeze goOre yansitma

islemine paritegdlemi denir.

3-boyutlu uzayda pariteslemi (r,d,¢) noktasinin orijine gore simegiiolan noktayi
bulmak demektir. Kiresel koordinatlarda hglem gerceklgtirildi ginde r,6 ve ¢
bagimsiz dgiskenleri;

r-r
6 - m-6 Yansitméslemi

b g

degisimine uwrayacaktir. O halde paritesléeminde acilar dé@smektedir. Kiresel
harmonikler ise, @ (#) ve ©,.(6) fonksiyonlarinin carpimindan glugundan, (3.16)

ve (3.17) fonksiyonlarina yansitmgeimi uygulanarak parite operatori belirlenebilir.

@, (1+4) = ()" o, (¢) (3.16)

0,.(m-6)=(-)"""0o, () (3.17)



15

2|m

Bu fonksiyonlar taraf tarafa ¢arpifginda, (-1)°" ifadesi daima ¢ift olagandan;

W (1, 77= 8,71+ $) = (=) 0, (r, 6, 0) (3.18)
ifadesi olyur.

Denklem (3.18)'de sol taraf parite operatc’f?i,’l/ngm(r,ﬂ, ¢) dir.

PY ., (r,0,8) = (-1) ¢/, (r,6,8) (3.19)
Denklem (3.19) parite operatoriiniin 6geledenklemidir [1].

O halde’ = 1357... gibi tek sayi ise¥,,, tek pariteli,/ = 0246..... gibi ¢ift sayi ise

W cift pariteli bir fonksiyondur. Goruldiii gibi, Coulomb potansiyeli (kiresel

nim
simetrik) ile ¢ozulen hidrojen atomu igin dalga ksiyonlarinin pariteleri yoriinge
acisal momentum kuantum sayisi tarafindan beliredir. Parite operatdriinin
ozdeseri P =(-1)" ifadesidir. Merkezcil alan problemi (Bolim 3.2ddzimunde elde
edilen dalga fonksiyonlari kesin pariteli fonksiyarir. /¢ tek ise antisimetrik/ gift
ise simetrik fonksiyonlardir. Ancak kuantum sisteatom) bu kararli seviyelerden
herhangi birinde d8l de tek« cift pariteli fonksiyonlar arasinda ( seviyeler sirala)
bir ge¢cs yapma durumunda ise, sistemin o andaki dalga fpoks kesin pariteli

olmayip, karma paritelidir denir [24].

Dolayisiyla bu gagmada incelenef®Mn izotopunun konfigiirasyonlarinin paritelerine
baktgimizda,
3d°4s4p konfigurasyonu d elektronlari igin¢, = 2 s elektronlari igin/, = Ove

t;=1olup,> ¢, =3 = *Mn elementinin tek pariteli konfigiirasyonudur.
i=1
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Benzer sekilde, 3d°4s5p, 3d°4s6p ve 3d°4p konfigurasyonlari tek pariteli

konfigtrasyonlardir.

3d°4s* konfigurasyonu d elektronlari igin/, =2 ve s elektronlari i¢in/, =0 olup,

ZEi =2 = ¢ift pariteli bir konfigirasyondur.

i=1

Benzer sekilde, 3d°4s, 3d°4s5s, 3d°4s6s, 3d°4s4d, 3d°4s5d ve 3d’

konfiglrasyonlar ¢ift pariteli konfiglrasyonlardir
3.1.2. Atomlarin Manyetik Momenti

Atom elektronlarinin yériinge ve spin agisal mometén ve bunlara kg olan dipol
momentleri vardir. Bir atomun her seviyesine biey@ birkag) dipol momenti ksahk
gelir. En basit atomda (hidrojen atomunda) bile ss@nsayida kuantum seviyesi

olduguna gore, bir o kadar da dipol momenti s6z kondadaix demektir.
Her acgisal momentuma bir dipol momentjlile edece&inden, atomlarda yodringe
momenti, spin dipol momenti, toplam dipol momerdigekirdek dipol momentlerinden

s6z edebiliriz.

Bohr yoériingesinde dolanan elektron, birakimi olturur. iginde i akimi tglyan r

yarigaplh bir halkanin dipol momenti:
U, =iA=im? @)2
seklinde olup, akim deeri de,

==V (3.21)
217
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olmaktadir. (3.5), (3.20) ve (3.21) denklemlerildsitirildi ginde, elektronun yériinge
dipol momenti,

== i+ (3.22)

seklinde bulunur.

My :gﬂ =0,927x10%J3/T Bohr manyetonu dgeri olmak tzere, yoringe dipol
m
momenti,

He :_ﬂB\/f(f"'l) (3.23)

olarak yazilr.

Yorunge dipol momenti ayni zamanda vektorel olarak,
p =-He 3.24)

seklinde de yazilabilir. Denklem (3.24)'dan, yorungendé carpani olarak tanimlanan

9.,

g =%=—1 (3.25)
L/h

olarak elde edilir.

Bu tanim ile yoruinge dipol momenti,

o=t 28)
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olmaktadir.

Yoérunge dipol momenti ifadesi, denklem (3.26) d&téeel olarak verilmgtir. Skaler

olarak yazarsak,sagidaki eitli gi elde ederiz.

Hy =9 e JI(E+D) (3.27)

Elektronlar atomun cekirgie etrafinda yoringelerde dolanirken ayni zamandadike
eksenleri etrafinda da donmektedirler. Bu spin ketirden kaynaklanan bir spin dipol
momentleri oldgu gdzlenmgtir. Elektronlarin spin dipol momenti kendi icindekik
dagiimindan kaynaklanmaktadir. Ancak elektronlarinyigpisinda yuk daliminin
sekli bilinmedigi icin spin dipol momentini hesaplamak pek kolaymak. Fakat
elektronlarin spin kuantum sayisi s=1/2 alinarak wilnge dipol momentine

benzetilerek yazilabilir. Spin a¢isal momentumu,

s:,/s(s+1)h=—§h (3.28)

degerini alir. Deneysel gozlemlerden de yararlanilaragin Landé carpani olarak

tanimlanang,

gs = :ui/luB =-2 (329)
L/n

oldugu belirlenmitir. Buna gore, elektronun spin dipol momenti vektdve skaler

olarak sirasiylagagidakisekilde ifade edilmektedir.

—_—

o = 9K 1)

Hs = OstsS(s+1) =~/3u, (3.31)
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Landé carpanlari olan (3.25) ve (3.29) denklemtii g, ve g, degerleri Dirac

degerleri olarak bilinir.
Atoma bal bir elektronun hem yoériinge hem de spin dipol reatholacgina gore, bu

iki kiguk miknatis etkilgecek ve bir bilgke miknatisi yani bir toplam dipol momenti

olusturacaktir. Bu olgumun agisal momentum vektorleri cinsinden ifadgikdi
J=L+S (3.32)
seklindedir.

Toplam Landé carpani,

g, = Haltts 33)
J/n

seklinde olup, elektronun toplam dipol momenti vektove skaler olarak sirasiyla

asagidaki denklemlerde verilgi gibidir.

Hy =2 1)

Hy =951+ i(J+T1) (3.35)

Buradag; Lande carpani,

J(I+1)+S(s+1)-L(L +1)

23(3 +1) (3.36)

g, =1+

ifadesi ile belirlenir.
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Burada kagilasilan toplam agisal momentum kuantum sayjsi (E—s)s j s(£+s)

aralginda kuantumlu degerler alir [24].

Elektronun toplam dipol momenti iginde spin kéainin de olmasi, atomik
spektroskopide yeni spektral gizgilerin ortaya calsima yani spektral yariimalara sebep

olur.

Atom icgerisinde elektronun toplam dipol momenti yata c¢ekirdgin de kendi dipol

momenti vardir [1].

Atom cekirdginde bulunan parcaciklara nikleon denir. Nukleontgitron ve
protonlardan olgur. Cekirdek igindeki ¢ok sayida notron ve protonkiitle merkezi
etrafinda bir donme hareketi yapmasi ¢cekindecok ygzun bir ortam olmasi sebebiyle
zordur. Ancak notron ve protonlar spin hareketiekialaylikla strddrebilirler. Yani
cekirdek icinde ¢ok sayida, proton ve notron sppoldmomenti mevcuttur. Ancak
bunlar birbirinin etkisi altindadirlar ve nétronpdl momentleri kendi aralarinda gkir
ikiser ciftlenirler. Sonugta ciftlenmegiprotonun, ya da nétronun ya da her ikisinin
birden dipol momentleri kalir ve bu dipol momenticgekirdegin dipol momentini

olusturur.

Cekirdek spini kuantum sayisi : i = 0, 1/2, 1, 322,.... olmak Uzere, ¢ekirdek spini

acisal momentumu I,

I =il +1)n .33)
. . _eh _ Uy N . : L
ile verilir. g, =——= nikleer manyeton olmak Uzere, cekirdek spin dipol
2m, 1836
momentini yazarsak,
E:Mf .38)

n

seklinde bulunmaktadir.
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Atomun elektronlarindan kaynaklanam;, cekirdginden kaynaklanan z ,dipol

momentleri de birbiriyle etkilgrler. Bu etkilgim sonunda atom igin bir toplam dipol

momenti,
e =, + [, 39)

seklinde tanimlanir. Atomun toplam acisal momentutawektorel olarak,

E=J+1 (3.40)

seklindedir ve skaler olarak da (3.41) denklemindgki ifade edilir.

F=/f(f +1n (3.41)

Buradaki f , atomun toplam agisal momentum kuantum sayised{j vi)< f <(j +i)

arasinda deerler alir ve birer birer artar ve azalir.

Atomun toplam dipol momenti vektorel ve skaler alarsirasiyla sgagidaki

denklemlerde verilmektedir.

E — th:uB E (3)4

fe = G o T (T +D) (3.43)

Son olarakg, Landé ¢arpaninin ¢iftlenim hesaplarindan tiretifiedesi,

FIF+1)+3(0+1)-1(1+1) g, F(F+1)+1(1+2)-3(3+2)

2F (F +1) 1836 2F(F +1) (3.44)

O =9

olmaktadir [24].
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3.2.COK ELEKTRONLU ATOMLAR

3.2.1 Merkezcil Alan Yaklasikli gi

Schrddinger denkleminin ¢6zimu ile seviyelerin @ndegerleri ve durumlari elde

edilir.

HWY = EY (3.45)

Bu denklemin tam olarak ¢ozulebigdifiziksel problemler sinirli oldgundan yaklgik
¢cozumler kullanilir. Tek elektronlu sistemlerde icg&sin etrafinda donen elektron igin
yazilan Schrodinger denklemi tam olarak ¢ozilebiieir. iki ve daha fazla elektron
alindginda, tam ¢6zimden sapikolur ve yaklaiklik metodlari kullanilarak yakiak
degerler bulunmaktadir [25].

Cok elektronlu atomlar tzerindeki tim hesaplamaléalangi¢ noktasi, merkezi alan
yaklagimidir. Bu yaklaikliktaki temel dgiince, atomik elektronlarin, ¢ekirdek veseti

tim elektronlarin olgturduklari etkin, kuresel simetrik bld (i) potansiyelinde, der

elektronlardan bamsiz olarak hareket etmeleridir [2].

N elektron icin Hamiltonyen,

- > _h_z 2 _ Ze2 N e2
H‘{;( 2m|:|i (4m°)rij+i;1(4ﬂ£o)r”} (3.46)

seklinde verilir.
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Bu ssitlikteki sirasiyla ilk terim,

N 2
-Zz—Diz . Elektronun kinetik enerjisini,
iz <M

ikinci terim,

N 2
Z ze : Cekirdek-elektron arasi Coulomb etkitgesini,
i=1 (47E0)ri

dcuncu terim,

: Elektronlar arasi Coulomb etkjlaesini,

gosterir.

Schrodinger denklemind& tek—elektron fonksiyonlarinin carpimina ayrilabileya

slater determinanti ile yazilabilir:
1
w=1g(a) @47

Dalga fonksiyonu radyal, agisal ve spine ait Ugnkdan olgmaktadir. Aglya ba
kismin ¢ozimia kiresel harmonik adini alir. Boyldoplam enerji, tek-elektron

enerjilerinin toplami olur. Enerji n vé kuantum sayilarinin gerlerine bghdir.

Bu yaklgimda toplam dalga fonksiyonu elektronlarin bir kgiifasyonunu tanimlar.
Bunun anlami, ba kuantum sayilan n ve yoringesel acisal momentum

kuantum sayist , her elektron icin tanimlanabilir.
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N elektronlu atom icin dalga fonksiyor¥(q,,qd,,0ds,,......dy) ile verilir. N elektronlu

sistemler igin Schrodinger denklemgegidaki gibidir.

2| " 2m :ILP(%’qzv--:QN)

R _h_2 2 Ze? N e
HLP(ql,qz...,qN)—{Z( H (47750)rJ+-Z(47750)r

= E¥(0,,9;.05,----.0n) (3.48)
g, : Radyal ve agisal kismi birlikte ifade eder.

Denklem (3.48), I/r, terimi nedeniyle dgskenlerine ayrilamaz [2]. Bu terim

elektronlar bir arada ifade eder. Tersing(F) potansiyeli N tane bir elektron
denklemine ayrilabilir. Bu denklemler birbirindenagomsiz dgildir. Cunku .
elektronun U(Fi) potansiyel enerjisi, geriye kalan (N-1) elektronua cekirdgin

yarattgl ortalama alana Kgadir. Bu denklemi cozerken, ghkr elektronlarin da

durumlarini bilmek gerekir. Bu ¢ozum Hartree-Foéktemiyle yapilir [26].

U(r) potansiyel enerjisi kuresel simetrik olup, acixdo&imsizdir. Dolayisiyla, bu

merkezi bir alan olgmasini sglar ve bu durumda Schrédinger denklemgidieenlerine
ayirma yontemi ile ¢cozimlenebilir. Bu ayirma, abwsaradyal olmak Uzere, iki kisimda

dUsUnalar [1].

U () potansiyel enerjisi bulunarak, Schrodinger denkl@@zulip her elektronun
kuantum sayilari ile tanimlanan dalga fonksiyoniagienerji 6z dgerleri bulunabilir

[25]. Bununla birlikte atomik yapilar hakkinda bikginilmis olur.

3.2.2 Hartree-Fock Yontemi ve Oz Uyumlu Alan

Bu modele gore her elektron, ¢ekigdte cekici alani ve dier elektronlardan oturt itme
etkilesmelerinin ortalama etkisini hesaba katan, bir etgotansiyelde hareket eder.

Cok elektronlu sistemdeki her elektron, kendi ddtgeksiyonu ile tanimlanir.
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Hartree, elektron dalga fonksiyonlarinin denklemieyazarak bu denklemleri c6zmek
icin 6z uyum gerekligini temel alan bir tekrarlama sireci 6nerdi. Bu tgin sadece

Schrddinger denkleminin tekrarli olarak ¢ozilmesmalymaktadir.

Hartree metodunun dezavantaji Pauli prensibine ygmaleneme dalga fonksiyonlari
W’lerin kullanmasidir. Bu sorunu ¢ozebilmek icin,uftgrensibine uyan determinant
deneme dalga fonksiyonlari kullaniimahdir. Atomini¢ Hartree toplam dalga
fonksiyonu, elektron koordinatlarina gére antisinkedegildir. Pauli’nin dsarlama

ilkesi ile getirilen bu anti simetri gegmi dikkate alan Hartree yonteminin
genellatiriimesi 1930 yilinda Fock ve Slater tarafindampne. Hartree-Fock yontemi,
Hartree kuraminin genellemesidir. Hartree—Fock edmtdaha karmak olmasina

kargin, Hartree yonteminden Pauli ilkesini g6zénuneasdmagisindan daha avantajhidir

3],

Hartree-Fock yonteminde, gansiz atom yaklkakligi ve Pauli dyarlama ilkesine uyan
N elektronlu dalga fonksiyonunun big Slater determinanti ol@u varsayilir. Bu
yontem, atomsal dalga fonksiyonlari ve enerjileribulunmasinda bir ilk adim olarak

g6z 6nune alinabilir [2].

Tek elektron i¢gin Hamiltonyen,

H =-——0,- (3.49)

seklinde verilmektedir.

Elektronlar arasi etkiggn olmamasi durumunda Hamiltonyen denklem(3.50)'de

gosterildgi gibi, tek elektron Hamiltonyenlerinin toplamidir.

H = i H, (3.50)
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Elektronlar arasi kadikli etkilesme g6zonune alinginda, i ve k elektron gifti
arasindaki Coulomb etkijme enerjisie?/(47z,)r,, ile verilir. Burada i iki elektron

arasindaki uzakhktir.

Bu durumda Hamiltonyen ifadesi;

2

N
H=YH +1y © (3.51)
=1

25K 4rE I,

seklinde verilir. Bu Hamiltonyen igin, Schrédingeyitli gini ¢cozmek gerekir. Tam bir

¢6zum bulunmagindan Hartree yak$akligini kullaniriz.

HY=E_W 53)

top.

Bireysel elektronlarin dalga fonksiyonla#, (R ’ler bilinmektedir.

R : Konum ve spini birlikte ifade eder.
Q : Kuantum sayilandir.
Q=(n/¢,m,m,) (3.53)

Hartree-Fock yonteminin temel noktasi ¢ok elekipooblemini tek elektron problemine
indirgemektir. G6zonune alinan tek elektron, atoekirglesi ve diger elektronlarin
tumunun alaninda hareket eder. Bu durumdgerdibutin elektronlarin elektron
yogunluk dailhiminin tek elektron dalga fonksiyonlari ile vedtbllirligi yaklagimi

yapilr. Bildigimiz bu dalga fonksiyonlartyla gkili olarak bir o(r;) yuk dagilimi

belirlenir.

p(i) =dWy(R) (3.54)
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r konumundaki bir yik ile bu yuk g@dimi arasindaki etkilgne enerjisi, yukle

elektrostatik potansiyelin carpimi olarak veri@oulomb etkileme enerjisi,

U(r) = 1 ep(r) dr = _* ez‘wq(li)‘
ArE, Biitiin |r _'71| I ATE gin |r_F1

Hacim Hacim

dr (3.55)

seklindedir. Buradadz, hacim elemanidir.

Secilen bir elektronun dalga fonksiyonunu hesaplama, hem c¢ekirdgin Coulomb
potansiyelinin ve hem de gir tum elektronlarin etkifene enerjilerinin dikkate alingh

bir Schrodinger gtli gi ¢oziulmelidir.

Secilen bir elektrork indisine sahipse v&, koordinatli ise, ferdi dalga fonksiyonlari

icin Schrodinger gtli gi,

Ze?
(472, )r,

hZ

H=|-
2m,

Dkz - +Uk0(rk) ka(l)(ﬁk) = Ewk(l)(ﬁk) (3.56)

seklindedir.

U, (f,) : Diger tim elektronlari iceren Coulomb etkitee enerjisidir ve ifadesi,

_ N ez‘"”i(R)2
Uk(r)zz I %d i

i#k Bitiin
Hacim

(3.57)

seklindedir.

Ik yaklasiklik Coulomb etkilame enerjisindeW,; icin, LIJ(S?) dalga fonksiyonunun

yerine konulmasi ile elde edilir. (0) dst indigint islemi balatmak icin verilen tahmini

bir dalga fonksiyonu kullanilgini gosterir. (1) Ust indisi de aynekilde bu dalga
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fonksiyonunun k elektronu igin bir tekrarlgléemin ilk basamginda elde edildini

gosterir. W, yerine W) deneme fonksiyonu yazilginda, U,/(f,) potansiyeli elde
edilmis olur. Bu potansiyel Schrodinger denkleminde yenmeildginda lHf”(lik)

dalga fonksiyonu bulunudslem W “(R ) dalga fonksiyonunda énemli bir gigim

olmayana kadar, yani metod yakinsayana kadar takiar

Bu durumda Schrodinger denklemi,

o Z€ ~ . _
[_ 2mo Dk (47E0)I'k +Uk(rk) l'IJQi(Rk) = ELIJQi(Rk) (3-58)

seklinde olmaktadir.

Oncelikle bgimsiz elektron dalga fonksiyonu igin bir tahmin yapyaklasik bir dalga
fonksiyonu segilir ve bu her bir elektronu taniml@u dalga fonksiyonlar yik
dagiimlarinda kullanilarak, atomlardaki ortalama ydkgsilimi bu fonksiyonlar igin
hesaplanir ve ortalama merkezi alan potansiyelihinbk icin kullanilir. Bu potansiyel
enerji Schrodinger denklemi c¢oézulglinde elektronun daha gepge yakin dalga

fonksiyonlari bulunmgiolur [26].

Yeni dalga fonksiyonlari iléJ (r) potansiyeli yeniden hesaplanir. Potansiyel ilegdal
fonksiyonlari uyumlu olana kadaglem devam eder. Bu metod, 6z uyumlu alan teorisi
olarak da bilinmektedir [27]. Bu iterasyon tefine Hartree-Fock yontemi denir.

Cozumler sonunda atomik yapi olduk¢adobir sekilde agiklanabilmektedir [25].
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3.3.INCE YAPI (FINE STRUCTURE : fs )

3.3.1. Atomicindeki Etkile smeler (Ciftlenim Sekilleri )

Atomlarda elektronlarin, cekirdek icinde nikleomaacisal momentumlarinin (ya da
manyetik dipol momentlerinin) c¢iftlenimgekillerini, ciftlenimin olwtugu yerdeki
manyetik alansiddetleri belirler. Burada s6z konusu olan manyetiin sistemin ic
yapisindan kaynaklanan yerel alan veysamian uygulanan bir manyetik alan da
olabilir. Ornesin hidrojen atomunda elektronun yériinge hareketinki@ynaklanan ve
atomun merkezinde ojan yerel alan T0Gauss mertebesindedir. Cok elektronlu bir
atom iginde spin-spin, spin-yoringe, spigedi yoriinge, dipol-dipol ve gekirdek iginde
de benzegekilde nikleonlar arasinda spin-spin etiiheleri s6z konusudur. Bir atom
icinde olgabilecek tim etkilgmeler, ciftlenimsekilleri (kipleri) acisindan iki tirde
olabilir. Bunlar LS-giftlenimi ve JJ-ciftlenimi otak adlandirilir.

Hidrojen atomunun merkezinde e&n yerel alan deeri referans alinarak dialan

siddetinin 0 < B, < 10" degerleri arasinda olan Gauss bolgesi, zayif alanayZekman

bolgesi olarak bilinir. Dy manyetik alanirl0* < B, <« Gauss bolgesi dgddetli alan

ya da Paschen—Back bolgesi olarak bilinir.

Ozellikle hafif atomlarda LS-ciftlenimi gozlenirkeagir atomlara dgru gidildikge JJ-
ciftlenimine az da olsa rastlanir. Ote yandan atongekirdeindeki proton ve
notronlarda ise JJ-ciftlenimi ol@u goralir. Nukleer kabuk modelinde manyetik

kabuklar JJ-giftlenimi sonucu ciur.

3.3.1.1. LS-ciftlenimi

Bu ciftlenime Russel-Saunders ciftlenimi de denér daha cok hafif atomlarda bu
ciftlenim tlrtine rastlanir. Atom lzerine uygulardig alansiddeti Zeeman bolgesinde
kaldigi strece bu ciftleningekli kirllamaz ( bozulmaz ), bundan dolayi LS-e@ftimine

zayif alan ¢iftlenimi de denir.
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Bu ciftlenim tlrinde, atomun elektronlarinin yéréngcisal momentumlari kendi

aralarinda, spin acisal momentumlari da kendi arala, ayri ayri birlgerek;

L=>1 (3.59)
S=>s3 (3.60)
atomun toplam yoériinge ve toplam spin agisal mormelatuni olutururlar.
Atomun elektronlarina ait toplam acisal momentue) is
J=L+S (3.61)

ile belirlidir. Bu olusum LS-ciftlenimi olarak adlandirilir. Ofum Sekil 3.2'de sematik

olarak gosterilmtir.

Sekil 3.2: LS—ciftleniminingekli. Dis alan Zeeman bdlgesindedir.

Bu ciftlenim turiindeL ve S vektorleri, J etrafinda bir ortake, , acisal frekansi ile
presesyon hareketi yaparkegge bir ds alan (Zeeman bélgesinde) uygulagiise, J

de ds alan etrafindaw, frekansi ile presesyon hareketi yapars Bianyetik alan LS-
ciftlenimini kiramadgina gore,«, s>« , olmaktadir. Bu giftlenim tlrini atomun iginde

bulundgu manyetik kgullar belli etmektedir.
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LS- ciftleniminde elektrik dipol gegleri igin:
a) Parite dgisir,
b) Al =+1,
c) Am, =0%1,
d) As=0 (kesin dgil),
e) Aj=0zx1 (Fakat,0 ~ 0geckiyasak),
f) Am, =011 (4j=0'da, Am, # 0),

kurallar1 gecerlidir [1].

3.3.1.2. jj-ciftlenimi

Genellikle cekirdeklerde ntkleonlarin agisal momeminun (spin) bdanmalarinda
karsilasilan bu ciftlenim tird 6zel olarak d&ia atomlarda olgabilir. Bu ciftlenim trd
dis manyetik alaniigiddetli oldusu Paschen-Back bolgesinde desalu Ister yerel alan

etkisi, ister d¢ alan etkisi ile LS-ciftleninmi kirilir ve atomureh bir elektronu kendi

spin ve yoriinge etkifgnesi sonucu;j, =7, +3, , j,=/(,+5%,, J,=/,+5, seklinde

baglanirlar ve toplam acisal momentum,
I=>7 (3.62)

olur. Bu etkilgim sekli jj-ciftlenimi olarak bilinir. Bu etkilgim dis alanin olmadii agir
atomlarda, di alanin Paschen-Back bélgesinde ve bir de cekiidiekle nikleonlar

arasi bglanmada gorulur. Okwm, Sekil 3.3'desematik olarak gosterilrgiir.
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Sekil 3.3: iki elektronlu bir atomda, manyetik alanin PascheiekBbolgesinde jj-ciftleniminin

semasi.
ji-ciftleniminde elektrik dipol gegier icin:

a) Parite dgisir,

b) A¢=+1 (ayni elektron icinAj = +1 ; fakat dger elektronlar icinAj =0),

c) As=0 (kesin dgil),
d) Aj=0zx1 (Fakat0 ~ 0geckiyasak),

e) Am, =01 (4Aj=0'da, Am, #0),

kurallari gecerlidir [1].

3.3.2.ince Yapi Yariimalari

Bircok atomda yuklerin yoriinge hareketinden kayaakh bir ic manyetik alan aiur.
Dis manyetik alan olmadinda, bu i¢ manyetik alandan dolayi enerji diizeytkr ve

spektrumlarinda kucuk bir yariima olur. Bu yarilmadgice yapi yarilimasi denir [27].

Ince yapi yariimalari, yoriinge manyetik momentigf@n manyetik momenti arasindaki

manyetik etkilgimden kaynaklanir.
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By = [+ fg 43)

Elektronun L yoOringe agisal momentumuyla birliktgaga ¢ikan bir g, yoringe
manyetik momenti ve S spin agisal momentumuylakkeérlortaya ¢ikan birug spin

manyetik momenti vardir. Bir elektronun etkibeesinde manyetik momentler hesaba
katildiginda hamiltonyen yeni terimler kazanir. Bu ek engpjn-yoriinge etkilgmesi
olup, iki manyetik momentin etkigenesini (3.63 ) denklemindeki gibi yazabiliriz [28].

Vi s = (N fis = f(r)(—%ji B3 (3.64)

é(r) : Sadece radyal koordinataghaspin-dipol ve yoringesel-dipol momentlerinin

etkilesme sabitidir.

Ince yapinin hesaplanmasinda kullanilan Hamiltonraipai denklem (3.65)'deki

sekilde verilmitir.

2 2 2
H=Y P 28, S € 03 ¢(1)s G, (3.65)
o 2m T i>=ly =

N
> &(r;)s 0, : Spin-yoringe etkilgnesini gosterir.

i=1

Farkli konfigurasyonlarin her biri(n/¢,,n,¢, ,....Ruantum sayilari ile ifade edilen
farkl enerji seviyelerine sahiptir. Manyetik kuant sayilari olanm, ve m, igin
dejenerelik vardir. Bunun anlam(n,Z,m, m.,n,¢,m, m, ,.....) ile belirtilen bircok
durumun, ayni E,, ., ) enerjisine kanlik gelmesidir. Enerjideki bu yariimalar ince

yap! yarilmalari olarak ifade edilir.

Sekil 3.4’de kuantum sayllas=1/2 ve / =1 olan®P terimli bir enerji seviyesinin ince

yap! yariimalari verilngtir.
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Toplam agisal momenturd,

IL-9<J<L+S (3.66)

aralginda dgerler alir. Denklem (3.66) kullanilarak, elektronuoplam acisal

momentumunun alagadeserlerin J = 3/21/2 oldugu goérilmektedir [29].

2
PS/ 2

’p

2
I:)l/ 2

Sekil 3.4. s=1/2 ve ¢ =1 kuantum sayilarina sahip ol&n terimli bir enerji seviyesinin ince

yap!i yariimalari.

3.3.3.ince Yapi Parametreleri

Bu calsmada ince yap! hesaplarinda Fortran77 dilinde yagiCowan [9] programi
kullanildi. Burada, dalga fonksiyonu radyal vesatkisim olmak tzere ikiye ayrilarak
enerji seviyeleri yari-ampirik parametrik yontemiesaplanir. Enerji seviyelerinin
hesaplanmasinda, ince yapi1 parametreleri kullamuinlar; konfigirasyonun ortalama
enerjisi By, radyal “direkt” Coulomb etkileme parametresi“Fve radyal “indirekt”
Coulomb etkilgme parametresi'Gre spin-ydriinge etkifne parametregj'dir. Efektif
Coulomb etkilgme parametresi ve konfigiirasyon etkilene parametreleri ®iir. Her

bir enerji seviyesi icinggidaki denklem kullanilarak enerji matrisi ¢turulur.
E = 1E, + gG'+ fF+ 2 +ao+ IR (3.67)

Burada; g, f, z, a ve r katsayilari dalga fonksiyaum acisal kisimlari olup teorik olarak
hesaplanir. Yukarida tanimlanan radyal ince yakgilegine parametreleri, deneysel
enerji degerleri ile fit yapilarak elde edilir. Hesaplarda hda d@ru sonuglara
ulasabilmek icin ince yapi parametrelerinin yanindandgkiderece Coulomb etkijme

parametreleri ola@, T, T ve T kullanilir.
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Her enerji seviyesi (2J+1)-katli col¥a sahip oldgundan ortalama enerji geri

asagidaki sekilde verilir:

> (23+1)E,

__ seviye

Ba = >(23+1)

seviye

Tek parcacik etkilgnesini veren spin-yoringe parametresi, yoringe agisal

momentumunun sifirdan farkli durumlarindagadaki sekilde verilir:

ja )| P, (r)| dr

P, (r): Tek elektron radyal fonksiyonudur.

2|r dr

£r)= “—qu(r)}

U(r) : Elektronun merkezi-alan potansiyel enerjisiyonudur.

a : Ince yapi sabitidir.

(3.69)

(3.70)

iki parcacik etkilgmesi direkt ve indirekt radyal Coulomb integralldg belirlenir.

Radyal “direkt” Coulomb etkilgne parametresi I‘F(nll,nlz) ve radyal

Coulomb etkilgme parametresi'gnl, ,nl,) sirasiyla,

P () [ | Py, (r,) [ drar,

F(nl,,nl,) ” —ar
00

>

nl nl IJ k+1 n|1 nll(rz) Pr1|2(rl) Pn|2(r2)dr1dl‘2

OO>

“indirekt”

(3.71)

(3.72)
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ifadeleri ile belirlenir. Eve G radyal integralleri genellikle Slater integralledarak
bilinir ve bu integraller alinggnda daima pozitif sonug¢ elde edilmelidir. Bunuamy
sira konfigiirasyonlar arasi etkiftee parametresifpozitif olmak zorunda dgidir.

Radyal “direkt” Coulomb etkilgne parametresi“Fve radyal ‘“indirekt” Coulomb

etkilesme parametresi'Gonuclari icin,

FP>F>PFP>.>0 (3.73)

Gk Gk+1

-[E] >[m] >0 (3.74)

olmalidir ve E ve G radyal parametreleri ve “Rkonfigiirasyonlararasi etkiime

parametreleri belirlenirken,

F(1,),) % 0: k gift ve 0< k < min(21,,21,)

G (I,1,) 2 0:(k + 11+ 1) ciftve | Iy -1, | <k 1y +,
i=1,2igin:

R, 115) sk +1i+ 1) cift ve |1 =11 <k <l +If

sartlari sglanmalidir [30].
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3.4. ASIRI INCE YAPI (HYPERFINE STRUCTURE : Hfs)

Asirt ince yapi incelemeleri spektrumlarda ilk olarAk Michelson, C. Fabry ve A.
Perot tarafindan yapilgtir. Asiri ince yapi etkisi, nukleer manyetik etki ile letiek

momentlerinin elektronik kabukla etk§imesi olarak tanimlanir.

Elektronun spin ve yoringe hareketinden dolayi relelki Uzerinde meydana getigdi
manyetik alan ile ¢ekirggn manyetik dipol momenti, elektrik alan ile de gekgin
elektrik kuadropol momenti etkge. Bunun sonucunda, cekirdek spini enerjide yeni

yarilmalara sebep olur. Bu yariimalagrraince yapi yarilmalari olarak bilinir.
Elektron dénme hareketi hesaba kagidda, elektronun spini ile yoriingesi arasindaki
etkilesim sonucu ince yapi ortaya ¢ikagdf atomik ¢ekirdek (I) ¢ekirdek spinine sahip

ise, airi ince yapi seviyelerine (hfs) bélundrler.

Cekirdezi, bir nokta manyeti (miknatis) olarak kabul gittiizde etkilgimin enerjisi:

Vimag= = 11, H (0) = ~4, H (0) cos( . H (0)) (3.75)

seklinde olyur.

Cekirdezsin manyetik momentiy, , cekirdegin orbital hareketi ile proton ve nétronlarin

spin hareketlerinin toplam acisal momentumu olal@kintlmelidir.
Perttrbasyon teorisine gore, n) etkilesim enerjisinden &Wnagy enerjisine gegmek

icin pertirbasyon olmayan enerji seviyeleri Uzeeimdzamana go6re ortalama alinir;

bdylece, ek manyetik enerji icin denklem (3.76)dai elde edilir.
AWmagi= -t H (0) cos (1,H(0)) (3.76)

H (0) : H(0) 'in ortalamasidir.
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Sekil 3.5 : Elektronlarin spin ve yoriinge hareketi nedeni fietilen manyetik alanin yond.

Degisik vektorlerin yonini g6z oninde tutarsak,(0) ve J'nin tek bir elektron igin
(veya, kapali kabuklarin gndaki bir adet elektron), antiparalel olduklaridikat
etmemiz gerekir. Elektronun orbital hareketi, bioital agcisal momentum’yi dogurur.
Bu ise, elektronik yukinin negatifireti nedeniyle, ¢cekirdekte uretiléth(0) manyetik
alanininkine zit bir dgrultudadir. Elektronun gercek manyetik momepdj S spin
hareketi nedeniyle, S ve orbital agisal momentufinin paralel mi yoksa antiparalel
mi olduklarina bgl olarak c¢ekirdekteki manyetik alani azaltan vey#tiran, yoriinge

Uzerinde lokalize olmwbir manyetik moment olarak siiintlebilir.

L ve S sonucunda, J alur. Hesaplamalar cekirdekteki manyetik alana, ek t
elektronun orbital hareketinin, spin manyetik motedten daha buydk bir katkida

bulundgunu gostermtir. Bu nedenle, H(0) ve J, gercekte, bu durumda
antiparaleldirler. (Bu yalnizca, elektronun déiareketi mevcut ise goudur). Burada
kullanilan modelde, elektronun bu durumda, cekitdekduysu varsayimi yapiimahdir;
boylece, H (0), Ys ile ayni d@rultudadir. Bu, bazi elektronlar igin her zamanegég
olmaz ancak durumlarin blyuk gmlugunda d@rudur. Bu sebepleH (0) ve Jnin

normal olarak antiparalel olduklari var sayimgddanmstir.

Diger yandany, ve |, eser nikleer moment, bir pozitif yuk (protonlardarykaklanan)

tarafindan uretiliyorsa, paraleldirler (pozitif né&r moment ve pozitif (g) faktori).
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Cekirdekte hicbir negatif yuk bulunmamaktadir, yohe bir grup cekirdek igerisinde
ve I'nin antiparalel olduklari bulunngtur. Daha sonra gosterilegielizere, bu negatif
nétron momentinin etkisinden kaynaklanmaktadir.ddaumday, ve I'ye negatif garet

verilir.

H(o), J'nin antiparalel ve nukleer manyetik momentozitif oldusu normal durumda,
M, en kararli konumuna, H(o)'a paralelgoltuda sahip olur; béylece, cos (1,J) ifadesi

(-1) deserine sahiptir ve (3.76) denklemi,

AWmag= - H (0) cos (1, H(0)) =AW, ;= A 1 J cos (1,J) (3.77)
seklini alir.
A : Manyetik dipol air1 ince yap! sabitidir.

I ve J acisal momentum vektorleri, manyetik etkite yoluyla ciftlestirilmi slerdir;
boylece, sonu¢ olarak, atoma ait toplam acisal nmbune vektorinii ) meydana
getirmiglerdir. (3.77) denkleminden de yararlanaraio,s(r,j) ifadesi, Sekil 3.6 'daki

vektdr diyagramindan denklem (3.78) elde edilir.

Sekil 3.6 : Atoma ait vektdr modeli.

FZ_IZ_JZ
coql,J) = —— 3.78
() o1 (3.78)
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Cekirdek ve yoringe elektronlari arasindaki matyetkilesim, kuantum mekaniksel

olarak aciklanngtir. Bu gorige gore,

F>- F (F+1)

125 1 (1+1)

Fo J(3+1)

olarak yer dgistirir. Bu durumdacoq1,J) ifadesi,

F(F+1)-1(1 +1)-JJ +1)

coql,J)= o1 (3.79)
seklinde olyur.
F’in alabilecgi mumkin dgerler,

F=(+3),....J - J| (3.80)
seklindedir.

C=[F(F +1)- 10 +1)- 30 +1)] (3.81)
olmak uzere, denklem (3.77) son olarak denklem2(3/8rildigi gibi olmaktadir:

aw,, =A% (3)82

2
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A asiri ince yapi sabitinin deri de,

AZMWO)ZMQMWO)
1J J

(3.83)

olmaktadir.

Denklem (3.83), A degerinin bir ¢oklu seviyeden ger bir ¢oklu seviyeye gore
degistigini ifade eder. Elektronlarin ¢ekirdekte giurduklari manyetik alan arttikgah
degeri de artar. Kapali bir elektronik kabuk, sifkim yogunluguna sahiptir ve bu
nedenle, cekirdekte highir manyetik alan UretmemiAey, kapalh alt kabuklar (6rgen
) icin gecerlidir.

En blylk nukleer manyetik alan, ve ayakilde en buyuk hfs bdlinmesi, ¢ekipgeen
fazla yaklaan cifti olmayan elektronlar tarafindan uretilmaliteBu nedenle, en biylk
A faktorandn, cift olmayan bir s elektronu icerelekgron konfiglirasyonuna sahip

multiplet seviyeler icin olmasi beklenir.

Ayni sekilde elektrik kuadropol etkifgmleri de yarilmalara katkida bulunur. Fakat
magnetik dipol etkilgmesine gore katkisi daha azdir. Bu nedenle yapre® yapi
hesaplamalarinda oncelikl®d manyetik dipol ari ince yapi sabitinin bulunmasi

amaclanmaktadir.

Elektrik kuadrupol etkilgm enerjisi denklem (3.84)’te verilgii gibidir.

AW, =

9600 3.8

Q' :Q tensorinin z bikenidir.

Q : Kuadropol moment tensoruduir.
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eQ: Kuadropol momentidir.

@,,(0) : J ekseni etrafinda silindirik simetriye sahiptyige elektronlarin olgurdugu

elektrik alanin vektor gradyantedir.

Cekirdezin yuk dailiminin kiresel simetrik olabilmesi igin,

Q= Q@ cos’ 6 - %) (3.85)

olmalidir.

Serbest atomdaki kuadropol etkimini incelediimiz icin, 1 cekirdek spin acisal
momentum vektori ilej elektronun toplam acisal momentum vektori araginae

sabittir ve bu ac@ olarak verilir. Bu durumda elektrik kuadropol é¢kim enerjisi,

AW, :%Bcosz(l J) —ﬂ (3.86)

ile belirtilir.

B: Elektrik kuadropol @ir1 ince yapi sabitidir. Burada elektrik kuadrupaikilesim
sabiti B,

B=eQp,; 0 &3)

seklinde verilir.
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I,J,F lerin kuiguk degerleri igin, Casimir tarafindan verilen ek enefgidesi,

3
5 E[C(C +1)=2(1 +1)3Q +1)]

Mo =75 I(21 —1)J(23 -1) (3.88)

olarak belirtilir.

Elektrik kuadropol etkilgmesi, elektronik agisal momentumlaskili olan cekirdek
spininin yonelimine bgidir. Dolayisiyla her @ri ince yapi seviyesi i¢in kuadropol
etkilesmesi farkli dgerler alir. Bu yakl@ma goére, ¢cok elektronlu atomlarda kiresel
simetrik yuk d&ihmi, denklem (3.88)'de belirtilen ifadeye katkidulunmaz. Tim

kapall ve tum alt kabuklar dikkate alinir.

Cekirdek spinininl = 0,/2 oldugu durumlarda yuk dalhmi kiresel simetriktir AW,

elektrostatik etkilgme ek enerjisinin sifirdan farklh olabilmesi icigekirdek spininin

1/2 'den buylk olmasi gerekmektedir.

3.4.1. An Ince Yapi Yariimalari

Verilen bir izotop igin, F kuantum sayisina sahip dir ine yapi (hfs) seviyesinin
toplam enerjisini saptamak igin, yarilma seviyeWy enerjisine, iki ek enerijiyi,

eklemek gerekir.

3
c 21C(C+1)—I (1+1)J(J+1)

W =W, +AZ +B 48)
2 21 (21 -1) J(23-1)

Denkleme gore, cekirdek ile gekigle yoriinge elektronlari arasindaki manyetik ve
elektrik etkilgimi, J kuantum sayisina sahip bir ince yapi (f3)Iggasi seviyesini, @ri

ince yapi (hfs) seviyelerine béler. Seviyelerinisayacgisal momentum vektorleri | ve
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J'nin mumkidn olan durumlarinin sayisingitte. Eger J= | ise, F kuantum sayisi

(21+1) tane ve ger 1> Jise F kuantum sayig12J +1) tane dger alir.

F kuantum sayisinin J ve | kuantum sayilaringibgi;

Jz=| - F, 21+1 (3.90)
1 >J - F, 2J+1 (3.91)
seklindedir.

Elektrik kuadrupol etkilgm sabiti B’nin genelde, manyetik dipol terimiA ile
karsilastirildiginda koguk oldgu belirlenmgtir. Bunun nedeni, cekirdek elektrik
kuadropol momentinin ¢ok kuclk olmasidir. Boylediklk tahmin olarak, manyetik

terimi yalniz olarak dikkate almak gonlukla yeterlidir. Bu taktirde denklem (3.89)'u,
A
We =W, +Z[F(F +1) =10 +1)+ 30 +1)] 92)

seklinde yazabiliriz.

Manyetik dipol airi ince yapi sabiti olarak tanimlaimiz A, ayni zamanda aralik
faktord olarak da adlandirilir. Bunu nedeni, maikyedtkilesme sebebiyle enerjide
meydana gelen yariimalarla e¢&n seviyeler arasindaki enerji agatin bu dgere bl
olmasidir.

Denklem , J=§— ve | 2% olan herhangi bir multiplet seviyesi icin tam @al&mgecerlidir.

Bu durumda, F =1 % ve F=1 —; kuantum sayilarina sahip bir hfs dubleti eldeiedil

Deneylerde, hfs seviyeleri arasindaki gkegidlciimektedir.



45

Bir dis manyetik alanin yokigunda, AF secim kurali, tim hfs gegeri icin gecerlidir.
Elektrik dipol radyasyonuyla mi yoksa manyetik dipgadyasyonuyla mi
gerceklgtikleri fark etmemektedir.

AF secim kurali:

AF =+1,0 (F=0- F =0 gegii yasaktir.)

seklindedir.

ki durum icin farkh olan bir ek durum mevcutturlektrik dipol radyasyonu igin,
sadece farkli pariteye sahip seviyeler arasindaslgegnimkindir; ancak manyetik

radyasyonu igin, sadece ayni pariteye sahip seiyehsinda geger mimkuandur.

Her bir giri ince yapi geginin siddeti denklem (3.93) ile hesaplanir.

I F,oJ,)°
He, .k, O(2F, +1)(2F, +1){1 Jz F‘u’} M)
H . ¢, : Herhangi bir gegin siddeti,
F_: Ust seviyeninF kuantum sayisi,
F, : Alt seviyeninF kuantum sayisi,
| : Cekirdek spini,

: Ust seviyeninJ kuantum sayisl,

J, : Alt seviyeninJ kuantum sayisidir.
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I F J
Denklem (3.93)'teki {1 J° FO} ifadesi AJ =041 ve AF =01 durumlarina

u u

karsilik gelen (3.94), (3.95), (3.96), (3.97) denklerylke hesaplanir.

{a b ¢ }:(_1)3[ s(s+1)(s-2a-1)(s-2a) Tz (3.94)
1 c-1 b-1 (2b-1)2b(2b+1)(2c—1)2c(2c +1)

{a b C}:(—l){ S(s+1)(s- 2a)(s- 2b)(5-26+1) Tz (3.95)
1 c-1 b 2b(20+1)(2b+ 2)( 2¢ -1)2c(2¢ +1)

{a b ¢ }:(-1){ (s-20-1)(s - 2b)(s-2c-1)(s-2c+2) TZ (3.96)
1 c-1 b+l (2b+1)(2b+ 2)(2b+3)(2c —1)2c(2¢ +1)

{a b c}: e 2lb(b+1) +c(c +1) —a(a+1)] . (3.97)
1 ¢cb [2b(2b+1)(2b + 2)2¢(2c +1)(2¢ + 2)]

Denklem (3.94), (3.95), (3.96) ve (3.97)'de,
s=a+b+c,

a : Cekirdek spinil ,

b : Ust seviyeninF kuantum sayisF,

c : Ust seviyenind kuantum sayisd, 'dir [31].

3.4.2. M&in Ince Yapi Parametreleri

Hfs etkilesmelerinin, Ozellikle #r atomlarda, tam dgu olarak tanimlanabilmesi

relativistik etkinin gézénune alinmasi ile mimkindBu tanimlamadasa ine yapi
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(hfs) operatorlerinin matris elemanlari relaticistialga fonksiyonu ile okiurulur. Bu
operatorler relativistik olmayan LS seviyelerindelativistik seviyelerde oldiu gibi
ayni beklenen dgeri salayacaksekilde olgturuldu. Bu efektif operatérlersagidaki

formadadir.

HT(MI) = 24, % | §[<r‘3>°1g —\/ﬁ<r'3>lz[sxc(2)](l) +§<r_3>105} (3.98)
H(E2) = eZ[—C(2)<r‘3>:: +(sX E)(2)<r‘3>$ +[s><(C(4) x€)(3)1(2)<r'3>$} (3.99)

<r‘3>ks‘q ; relativistik tek elektron-radyal integralleriniimeer kombinasyonudur.
nl

¢ yoringesel dbnme momenti,
S: spin operatoru,

C® : k. mertebenin modife olngikiiresel harmogidir.

ifadelerinin fiziksel

Denklemlerdeki tek elektron radyal integrallerinilér‘?’>kslﬁ

anlamlari,

<r‘3>1o : Fermi kontak etkilgnesi,

<r‘3>01 . Elektronun yoéringesel dénme momentinin cekirdederinde meydana

getirdigi manyetik alanla ¢ekirdgn manyetik dipol etkilgmesi,

<r'3>12 . Cekirdegin, elektronun spininin manyetik momenti ile mankedipol

etkilesmesi,
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<r‘3>02 : Elektik quadrupol etkilém radyal integralidir.
(r)" : Relativistik bir terimdir ve klasik keih yoktur.

<r'3>13 : Relativistik bir terimdir ve klasik kautig1 yoktur.

Radyal integraller, ¢cekirdek momenti etkilalerini icine alan ak K ve b:; “ tek

elektron aygma parametreleri ile tanimlanir ve denklem (3.1@8)101) ifadeleri ile

verilen lineer denklem sistemleri gibidir.

= e (r ) (3.100)
“ = 2u ‘I" (r2)™ Kk, @ o112 (3.101)

kek, — A2 -3\ kki .

bk* =e°Q(r™) k.k, : 021311 3.102)

a’s* veb/s* : Tek elektron aysma parametreleridir.

Relativistik olmayan yakkamda her bir agik yéringe igin tek bak “ve bk ke

parametresi olmasina kdrk, relativistik durumda her bir acik yoriingengic ayrsma

parametresi s6z konusudur.

Radyal integralin teorik olarak hesaplanmasi saeate zor olmakla birlikte, deneysel
olarak elde edilen sari ince yapi sabitleriA ve B yardimi ile yari-ampirik elde

edilebilirler.
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Hfs faktorleri A ve B, tek elektron radyal elektron parametrelal ;f;k" ve b:; “ile

ks k,
n’

ak*vep acisal katsayilarinin lineer kombinasyonu olarakiliv. Deneysel

olarak elde edilensari ince yapi sabitleriA ve B,

A=Y |ovay +ayall +afal (3.103)
n/

B=3|8%% + B0 + ALl (3.104)
n/

lineer denklem sistemlegeklinde verilir. Toplamaslemi tum acik elektron kabuklari
Uzerinden yapimtir. a 3 katsayilari da, Cowan [9] programindan elde edilen
sonuclardan Hfsac programi ile hesaplanir. Bu @enlsisteminin ¢c6zimdi ileg ve b

asiri ince yapi parametreleri yari-ampirik olarakesttilir[32].
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3.5.INCE YAPI PROGRAMI (COWAN)

Ince yapi hesaplarinda Fortran77 dilinde yazil®owan [9] yazilimi kullanild.
Cowan yaziliminda 4 program yer alir. Bu programlgalstiriima sirasi vesievleri

sOyledir;

RCN; belirli elektron konfiglirasyonlari icin tekedttron radyal dalga fonksiyonlarini
(bagli veya serbest) Hartree-Fock yaykdik metodunu kullanarak hesaplar.
Konfigurasyonun enerji seviyelerinin hesaplanmasintierbir konfiglirasyon igin
konfiglirasyonun merkezi gravitasyon enerijisi,JEradyal Coulomb integralleri (e

GY), spin-orbit integrallerig) gereklidir.

RCN2; RCN’'de hesaplanan dalga fonksiyonlarini kadlak, etkilgen konfiglirasyon
ciftleri arasindaki konfigurasyon etkjlae Coulomb integralleri (Rile elektrik dipol
(E1) ve / veya elektrik kuadrapol (E2) radyal intkprini hesaplar. Bdylece bir

sonraki adimda kullanilacak RCG’nin input bilgiléazirlanmy olur.

RCG; bu programin temel amaci, atomik yapi ve spekiteorisindeki ¢gtli matris
elemanlarinin agisal katsayilarinin hesaplanmasilragisal katsayilar deneysel enerji
seviyelerinin en kuguk kareler yontemi ile fit edésinde RCE programinin girdatasi
olarak kullanihr. Mumkin olan her toplam agisabmentum J dgeri icin ener;ji
matrislerini olyturur. Ozdger ve ozvektorleri elde edebilmek icin her matrisi

kosegenlatirir ve M1 (magnetik dipol), E1 ve / veya Eg@ma spektrumunu hesaplar.

RCE; RCE'nin temel amaci, teorik parametrezetterinin dizeltimesidir. Bilinen
deneysel seviye derleri ile mumkin olan en iyi hesaplanmatomik enerji
seviyelerinin iyi bir uyum icinde oldiu gdsterilir.  Enerjileri deneysel olarak
bilinmeyen seviyeler go6zonine alinmayabilir. Patelerden herhangi biri
belirlenmi dezerde sabit tutulabilir veya parametre gruplargigteeye zorlanabilir
(grup icindeki dgerlerin oranlari dgismeden kalir). Fitsiemi, parametre derleri bir

sonraki adimda dgsmeyene kadar yapilir.
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Bu dort adim sonunda incelenen konfigirasyona made iyap! enerji seviyeleri
hesaplanir ve enerjileri tanimlayan ince yapi pataendgerleri bulunur.

Son olarak cagtirlan RCE programinin ¢ikidosyalarinin igerikleri, tim yapilan

hesaplarin sonuglarini vermeleri agisindan dnemli8u dosyalarin igeriklegoyledir:

Oute: Herbir donglye ait standart sapma, ortalaapma ve her parametrenin hatalar

ile birlikte dezerlerini verir.

Levels 1,2,3: Her seviye icin U¢ Ozvektor bdain yizdelerini, teorik g derlerini,

deneysel ve teorik enerjileri ve farklarini verir.

Parvals: Her donguye ait parametrgelterini verir. Bunlardan son dénguye ait olanlar

bir sonraki hesapta kullaniimasi acisindan énemlidi

RCG11k programinin catirilmasi ile elde edilen vesai ince yapi hesaplarinin temeli
olan outgll ciky dosyasi ise; ihtiyaca gore mumkin Fekberi icin enerji matrisini,
Ozdeserleri, g dgerlerini, LS ve JJ gosteriminde 6zvektorleri ve &zdr saflgini verir.

Burada s6zu edilen teorik g gkleri;

JI+1+L(L+1)-Ss+1) JI+1)+SS+1)-L(L+1)
2)(3+1) Js 2)(3+1)

Oisy =

ifadesi ile elde edilir [30].
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in36
v
RCN36
A// v
| out36: tape2n in2
RCN2k |
____:f v
| outZJ| ing11
v
|| RCG11k
_._ﬁ:// v
| outglll outgine tape2e
v
RCEZOk q..—..—..—..—..—l
///:// / .
,//////// // |
//// /// / .
a7 g 4 N |
——— -——— -——— ————— b | -
|r oute | | Ievelsl} |IeveI52: | IeveIsBI | parvals | rceinp p=— -
1 o _ ) o ' __1

Sekil 3.7: ince yapi hesaplarinda kullanil&owan programinin ¢ama sirasinigematik
gosterimi.
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Ince yapi programinda son olarak, her dongilye aianpetre dgerlerini veren
Parvals’ta en son dodnglye ait olan dosyadan yamériaktadir. Parvals’taki Rcg icin
en son parametre gerlerinin altinda bulunan kisim ingll dosyasinayiatgnarak,
ingll dosyas! en son elde gitiiz parametrelerden ¢air hale getirilir. Bu dosyada
mumkan her J dgeri igin Rcgllk uygulama dosyasi gahildiktan sonra, ¢gilkidosyasi
olan outgll dosyasinda, parametrgedierine ek olarak, 6zvektorler ve Ozeeler

bulunmaktadir.. Bu deerler gir1 ince yapi hesaplamalarinda kullaniimaktadir.
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3.6. ASIRI INCE YAPI PROGRAMI (Hfsac ve Hfsfit)

Asirl ince programi Hfsac ve Hfsfit adi altinda ikogramdan olgmaktadir.

Hfsac : Literatirde deneysel olarak bulunariaince yapi sabitleri,A ve B’nin
degerleri ile Outgll dosyasinda bulunan 6zvektor véegerler kullanilarak,a ve j

acisal katsayr derleri bulunmaktadir. Hfsac programi eahildiginda, Fs-percent,
alpha.out ve beta.out dosyalari whaktadir. Fs-percent dosyasi, kullanicinin yapti
calismayi kontrol etmesi icin kullangh dosyadir. Konfigirasyon isimleri, her bir
konfiglrasyondaki acik kabuk sayilari, her konfagyon ve her j deri icin ener;ji

seviyelerinin sayisl, her bir seviyedeki konfigy@slarin ylzde oranlari, bu dosyanin

ksk,
n/

kek,

icerigidir. Olusan alpha.out dosyasi turno, ve beta.out dosyasi da tumi.:

degerlerini icermektedir. Program lineer denklem sist@ kurar ve ¢ozer. Bu programa

ek olarak Hfsfit caktirilir.

Hfsfit : Asiri ince yapi parametrelerini bulabilmek igin kulthgimiz program Hfsfit'tir.

Hfsac programinda bulunam ve £ acisal katsay! gerleri ve deneyselsal ince yapi
sabitleri A ve B degerleri kullanilarak, tek-elektron radyal paramegrebs* ve b/s"

hesaplanir. Bulunan tek-elektron parametrelerigkularak, tim enerji seviyeleri icin
Hfs sabitleri A ve B teorik olarak hesaplagnolur. Bu sonug, deneysel olarak heniliz
incelenmemy seviyelerin air1 ince yapi sabitleri hakkinda tahmin yuritebitmze

olanak sglar.



55

4. BULGULAR

4.1. MANGANEZ (**Mn) | ELEMENT 1

Manganez elementinin atom numarasi 25 'tir. Kimyasagesi Mn'dir. 1774 yilinda
Johann Gahn tarafindan skedilmistir. Adini latince magnet ’'ten (miknatis) alir.

Periyodik tablonun 7-B grubunda yer alir. Grimsitateenklidir [33].

Manganez 3d-kabuk gagdlementlerinin 5.’sidir[34]. Kitle numarasi 55kigeek spini
5/2 olan tek bir izotopa sahip olupsi@ ince yapi aysmasi gostermektedir>Mn
(Manganez) elementinin temel kimyasal ve fiziksekelbkleri Tablo 4.1'de

verilmektedir.

Tablo 4.1:*°Mn elementinin temel kimyasal ve fiziksel dzellikle

Ozellikler >Mn
Atom Numarasi 25
Atom Agirhi g 54.938049 amL.
Erime Sicakl 1245°C
Kaynama Sicakdi 2061°C
Tyonlasma Enerjisi 7.4340 eV
Cekirdek Spini 5/2
Gekirdek Dipol Momenti 3.4687164,
Cekirdek Kuadropol Momenti 033(@1) barn
Atomik Yarigapl 140 pmr
Isi iletkenli 0.0782W.cm*.K™

Manganez butin canlilar icin mutlak gerekli birretnttir. Yer kabgunun ortalama

Manganez icegji yaklasik 800 mg/kg 'dir. Topraklarin Manganez iggr20-800 mg/kg
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arasinda dgsmektedir. Manganez topraklarda, manganoksitlakadlar ve karbonatlar
seklinde bulunur. Bunlarin ginda demiroksitler tarafindan absorbe edilmirganik

kompleksler olarak lganms, desisebilir ve ¢cozinmiisekilde bulunabilir [35].

Manganez elementinin izotoplari sirasiyla yarridr.591 gun olanMn, 3.7x10°
yil olan **Mn, 3122 giin olan®Mn, 2579 saat olar’®™n, 145 saat olar’’Mn ve

kararl olar®®Mn "dir.

Bilinen kullanim alanlari seramik yapimi, kuru eill celik Uretimi, permanganat olarak

tipta bazi analizlerde ve KMnilesigi olarak bakteri 6ldirmekte kullanilir [36].

Manganez, aliminyum elde edilmesinde kullanilan d&iementtir. Aliminyum da

degisik amaclarla ya dgrudan ya da atam olarak yaygin kullanilan bir metaldir [37].

Her gec$ elementi gibi Manganez de, birden fazla farkhgehtikle bulunabilir.
Bilesikleri genelde renklidir.yonlari renkli oldgu icin, analizlerde kolay ayirt
edilebilirler. Bilesiklerinin ¢ogu paramanyetiktir. D#&sik molekil veya iyonlarla

kompleks bilgikler veya iyonlar olgturabilir.

Gegk elementleri periyodik cetvelde, lantanidler veaaitllere ek olarak tum B grubu
elementleri kapsar. Bu metaller esas olarak statijkyliksek ygunluklari, iyi i1si
iletkenlikleri ve yliksek erime ve kaynama noktaliéel taninirlar. Ozellikle sertlikleri

nedeniyle, saf halde ya da @fa halinde yapi malzemesi olarak kullanilirlar.

Gegk elementlerinin hepsi, elektron dizilimlerinde, @ yoringelerinde her zamah
orbitalinde elektron tarlar [38].
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4.2. KULLANILAN DENEYSEL VER ILER

Bu calsmada, yari- ampirik olarak hesaplanamiance yapi sabitleri bulunurkef®Mn
elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3Wp konfigirasyonlar ile cift
pariteli 3d4<?, 3cP4s, 3d4s5s, 3Msad, 3d4s6s, 3d ve 3d4s5d konfigiirasyonlarina
sahip enerji seviyelerine ait daha o6nce yapilgalsmalarda deneysel olarak elde
edilen, literatirde yeralan A manyetik dipol &ri ince yap! sabitlerinden
faydalanilmgtir. Sonug olarak, hentiz deneysel olarak elde ediignolan A deserleri

icin bir tahmin yaratalebilir.

Tablo 4.2 ve Tablo 4.3 'te Manganez 'in tek ve giftriteye sahip konfigirasyonlarinin
enerji seviyelerinirsu ana kadar literatiirde bilinen manyetik dipgiriaince yapi sabiti

A degerleri MHz cinsinden verilmgtir. Tablodaki ilk U¢ kolonda seviyenin
konfiglrasyonu, terimi ve enerji geri verildi. Tablodaki 5. kolonda hfs sabiti olan A

degerlerini elde etmek icin kullanilan deneysel metedldi.
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Tablo 4.2:*°Mn elementinin ¢ift pariteli konfigiirasyonlarininesiji seviyelerine ait daha énce
yapilmg calsmalardan elde edilen, deneysel olarak hesaplglitenatiirdeki A airi ince yapi
sabiti degerleri.

Konfiglrasyon Terim Enerji(cm™) A(MHz) Metod Ref. no.

3d4s S, 0.00 -72.55 seop [11]
3dP4s a®Dyyy 17052.29 503(8) abmr-lirf [14]
3dP4s aD 17282.00 457(3) abmr-lirf [14]
3dP4s aDs), 17451.52 434(4) abmr-lirf [14]
3dP4s aDa 17568.48 467(6) abmr-lirf [14]
3dP4s a®Dy 17637.71 892(16) abmr-lirf [14]
3dP4s a'Dp 23296.67 171 ss [19]
-164.9 fts [20]

-161.9 fts [23]

3dP4s a'Dsy 23549.20 138 ss [19]
-141 fts [20]

-138 fts [23]

3dP4s a'Dap 23719.52 27 fts [20]
51 fts [23]

3d4s a'Dyp 23818.87 1511 fts [20]
1516.9 fts [23]

3dP4as a'Guup 25265.74 405.265(5) abmr-lirf [16]
3Pas a'Gs), 25281.04 596.183(30) abmr-lirf [16]
3cP4< a'Gop, 25285.43 395.201(3) abmr-lirf [16]
3dPas a'Gp 25287.74 437.074(15) abmr-lirf [16]
3Pas a'Psy 27201.54 89.9 fts [23]
3Pag a'Pap 27248.00 236.8 fts [23]
3dP4s a'Puyp 27281.85 -584.6 fts [23]
3Pas b*D7p 30354.21 233.8 fts [23]
3Pag b*Dyj 30411.74 1289.1 fts [23]
3Pas b*Dsp 30419.61 288.1 0gs [21]
287.8 fts [23]

3dPas b*Dsp 30425.71 456 0gs [21]
446.7 fts [23]

3dP4s a'Hisp 34138.88 620.6 fts [23]
3dP4s a'Hiyp 34250.52 515.6 fts [23]
3dP4s a'Hop, 34343.90 398.7 fts [23]

3cP4s a'Hzp 34423.27 158.9 fts [23]
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3d4s ary, 34938.70 643(4) 0gs [21]
649(7) 0gs [21]

644.5 fts [23]

3dP4s a'Fp 35041.37 576(12) 0gs [21]
589(5) 0gs [21]

560.6 fts [23]

3dP4s a'Fsp 35114.98 437(3) 0gs [21]
440(5) 0gs [21]

446.7 fts [23]

3d4s a'Fap 35165.05 239.83 fts [23]
3cP4s5s e’s;, 39431.31 737(3) is [8]
3cP4s5s Sy 41403.93 808.5(30) is [8]
805.1 0gs [41]

3dP4s4d €*Dsp, 46706.09 1169 fts [20]
1151.2 fts [23]

3dP4s4d €’Ds, 46707.03 659.5 fts [20]
7225 fts [23]

3dP4s4d €D 46708.33 569.6 fts [20]
527.6 fts [23]

3dP4s4d €*Dgy, 46710.15 449.7 fts [20]
470.7 fts [23]

3dP4s4d D11 46712.58 419.7 fts [20]
434.7 fts [23]

3dP4s4d €°Dgy, 47207.28 465(15) fts [12]
3cP4s4d Dy, 47212.06 474(20) fts [12]
3dP4s4d €°Ds, 47215.61 528(20) fts [12]
3dP4s4d €Dy, 47218.15 684(30) fts [12]
3dP4s4d €Dy 47219.64 1847(60) fts [12]
3cP4s5s 5%, 49415.35 -642(3) is [8]
3cP4s5s 'Sy 49591.51 -1510(3) is [8]
3cP4s6s (SN 50157.63 696 fts [23]
3cP4s5s 0°Ss 50904.68 700(4) 0gs [21]
3d’ Py, 51638.17 -15 fts [23]
3d’ e'Psp 51718.22 56.96 fts [23]
3d’ e'Pyy 51787.92 -410.7 fts [23]
3dP4s5d °Dsp 52702.23 1640 fts [23]
3dP4s5d °Ds, 52702.41 551.6 fts [23]
3dP4s5d D7) 52702.79 512.6 fts [23]
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Tablo 4.2 ‘nin devami :

3dP4s5d %Dgp 52703.10 485.7 fts [23]
3dP4s5d D11 52705.23 434.7 fts [23]
3cP4s6s €D 56462.08 -200(3) ogs [21]
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Tablo 4.3 :>>Mn elementinin tek pariteli konfigiirasyonlarinireginseviyelerine ait daha énce
yapilms calsmalardan elde edilen, deneysel olarak hesaplalitenatiirdeki A airi ince yapl
sabiti degerleri.

Konfiglirasyon Terim Enerji(cm™) A(MHz) Metod Ref. no.
3dP4s4p 2Psp 18402.46 572 is [9]
571.7 fts [13]
572(1.5) is [42]
3dP4s4p 2P, 18531.64 547 is [8]
545.9 fts [13]
546.5(9) is [40]
3dP4s4p Py 18705.37 456(4) is [8]
419.7 fts [13]
3dP4s4p pad = 24779.32 571.85(80) lc [10]
517.4 fts [13]
570(2) is [40]
3dP4s4p Py 24788.05 467.41(1) lc [10]
467.1 fts [13]
465(1.5) is [40]
3cP4s4p yad I 24802.25 429.06(4) Ic [10]
428.7 fts [13]
428(1.5) is [40]
3dP4s4p 7Py 31001.15 -608 is [8]
-607.8(1.5) labs [17]
3dP4s4p Z*Psp 31076.42 -812 is [8]
-821(3) labs [17]
3dP4s4p Z*Pi» 31124.95 -2131(5) is [8]
-2194(15) fts [20]
3dP4s4p Vi =% 35689.98 -971(20) fts [13]
-963(6) abmr [14]
3dP4s4p Vi 35725.85 -567(21) Ic [10]
-540(20) fts [13]
-549(3) abmr [14]
3dP4s4p Y°P 35769.97 -390(15) fts [13]
-403(5) abmr [14]
-406(5) 0gs [22]
3dP4p 2°Dgy 41789.48 93 fts [20]
87 fts [23]
3d’4p 2D, 41932.64 42(6) fts [20]

39 fis [23]
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Tablo 4.3'Gn devami :

Konfiglirasyon Terim Enerji(cm™) A(MHz.) Metod Ref. no.

3bp #Dsp 42053.73 -249(15) fts [20]
-27 fts [23]

3d4p D3 42143.57 -141(6) fts [20]
-150 fts [23]

3dP4p 2Dy 42198.56 -788 fts [20]
-821 fts [23]

-856 Ss [43]

384p Z*Fiin 43314.23 180(5) fts [20]
3dP4p Z°Fop 43428.58 156(12) fts [20]
3dP4p ZFp 43524.08 138(9) fts [20]
384p pad 43595.50 174(9) fts [20]
3d4p 2F3, 43644.45 273(15) fts [20]
3dP4p Z'Fop 44288.76 135(15) fts [20]
132 fts [23]

3dP4p Z'Fip 44523.45 180(12) fts [20]
171 fts [23]

3dP4p Z'Fsp 44696.29 297(12) fts [20]
285 fts [23]

3dP4p Z'Fap 44814.73 670(30) fts [20]
669 fts [23]

3dP4ap x®Py) 44993.92 273(9) fts [20]
282 fts [23]

3d4p X®Ps)5 45156.11 260(30) fts [20]
291 fts [23]

3dP4ap x®Py) 45259.17 360(30) fts [20]
375 fts [23]

3d4p 2D 45754.27 46(10) 0gs [21]
31(10) 0ogs [21]

45 fts [23]

3dP4p Z*Dsp 45940.93 57(9) fts [20]
82(15) 0ogs [22]

102(11) 0gs [22]

93 fts [23]

3dP4s5p V®Ps)» 45981.44 825(45) ss [19]
824 fts [23]

3dP4s5p V3P 46000.77 600(45) ss [19]
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Konfiglirasyon Terim Enerji(cm™) A(MHz.) Metod Ref. no.
3d4s5p P 46000.77 621 fts [23]
3dP4s5p YPos 43026.75 495(45) ss [19]
519 fts [23]
3d4p Z'Dap 46083.89 183(9) fts [20]
192(5) 0gs [22]
192 fts [23]
3dP4p Z'D1pp 46169.93 1049(15) fts [20]
1067 fts [23]
3d4p y*Ps) 46901.13 -54(12) fts [20]
-27 fts [23]
3dP4p y*Psp 47154.51 -294 fts [23]
3d4p y'Pip 47299.29 -1020(60) fts [20]
-974 fts [23]
3cP4s5p WPy, 47387.62 579 fts [23]
3dP4s4p y*D1p 47452.16 1079 fts [23]
3cP4s4p y°Dap 47466.66 824 fts [23]
3dP4s5p WoPs )2 47659.52 761 fts [23]
3cP4s4p y°Ds) 47753.99 672 fts [23]
3dP4s4p y*D 47774.52 636 fts [23]
3cP4s5p WP, 47782.43 648 fts [23]
3cP4s4p y°Dyyy 47903.80 603 fts [23]
3cP4s4p Y°Fi1 48021.43 600 fts [23]
3dP4s4p y°For 48168.01 570 fts [23]
3dP4s4p Y°Fop 48225.99 522 fts [23]
3dP4s4p y°Fs) 48270.91 480 fts [23]
3dP4s4p V°Fap 48300.98 429 fts [23]
3dP4s4p Y°Fu 48318.12 87 fts [23]
3dP4s4p VeP;), 49888.01 561 fts [23]
3dP4s4p VP 50012.50 582 fts [23]
3dP4s4p Z*H7p 50065.46 231 fts [23]
3dP4s4p Z*Hep 50072.59 396 fts [23]
3cP4s4p Z*Hup 50081.31 519 fts [23]
3dP4s4p Z*Hisp 50094.60 606 fts [23]
3dP4s4p VP, 50099.03 809 fts [23]
3cP4s4p y*For 50341.30 763(3) ogs [22]
761 fts [23]
3dP4s4p y*Fop 50359.28 686(20) 0gs [22]
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Tablo 4.3’Un devami :

Konfigiirasyon Terim Enerji(cm™) A(MHz.) Metod Ref. no.
3d4s4p Vo 50359.28 669 fts [23]
3dP4s4p y'Fsp 50373.23 530(10) 0gs [22]
3dP4s4p Y*Fap 50383.27 525 fts [23]
3cP4s4p x*Psj> 51305.31 129 fts [23]
3dP4s4p X*Pyp 51445.55 1097 fts [23]
3cP4s4p Z*Gsp 51515.63 627 fts [23]
3cP4s4p 2*Gyp 51530.61 255 fts [23]
3dP4s4p Z*Gep 51546.27 432 fts [23]
3dP4s4p X*Puy 51552.78 549 fts [23]
3cP4s4p Z*Gupp 51560.93 725 fts [23]
3cP4s5p WPy 55368.66 645 fts [23]
3dP4s5p W*Ps/2 55406.00 555 fts [23]

3dP4p V'S 57512.08 474 fts [23]
3dP4s4p VG 58075.06 697 fts [23]
3cP4s4p y'Goyo 58110.24 210 fts [23]
3dP4s4p v'Gp 58136.69 261 fts [23]
3cP4s4p Y'Gs) 58159.73 486 fts [23]

3dP4p y*Hisp 58338.67 878 fts [23]

3dP4p Y*Hi 58851.49 390 fts [23]

3dP4p y*Hisp 58852.60 420 fts [23]

3dP4p y*Hop 58866.66 516 fts [23]
3dP4sdp Yl PP 61204.54 357 fts [23]
3dP4s4p e 61211.43 522 fts [23]
3cP4s4p Yl PP 61225.55 354 fts [23]
3dP4s4p Yal PP 61225.77 405 fts [23]

435 fis [23]
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Deneylerde kullanilan metodlar;

abmr-lirf : rezonans floresansi iceren lazerle #emleedilms atomik sin manyetik

rezonansi,

is : girisim spektroskopisi,

Ss : gungspektrumu,

ogs : optogalvanik spektroskopi,

fts : Fourier transform spektroskopisidir.
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4.3. TEORIK BULGULAR

4.3.1. Manganez °Mn) | Elementinin ince ve Airi ince Yapi Analizi

Manganez elementinin tek pariteli “3884p, 3d4s5p, 3ds6p ve 3%p
konfigurasyonlari ile, cift pariteli 3d<’, 3cd’4s, 3d4s5s, 3Ms4d, 3d4s6s, 34 ve
3dP4s5d konfiglirasyonlarinin ince yapi analizi yapitdowan programinda SL kuplaji
altinda, c¢ok konfigirasyon fit slemi vyapilarak, enerji seviyelerine ait dalga
fonksiyonlari elde edildi. Deneysel enerji géeleri kullanilarak belirtilen
konfiglrasyonlara ait teorik enerji gerleri, teorik g dgerleri ve ince yapi

parametreleri fitglemi ile hesaplandi.
4.3.1.1. Tek Konfigurasyonlarince ve Airi Ince Yapi Analizi

Manganez elementinin tek pariteli “384p, 3d4s5p, 3ds6p ve 3Wp
konfigurasyonlari i¢cin Cowan programi toplam 86brile ince yap! enerji seviyesi
vermistir. Bu teorik enerji seviyelerinin 213 tanesi *884p, 227 tanesi 34is5p, 231
tanesi 3dMs6p ve 190 tanesi %tp konfigiirasyonuna aittir. Toplam 160 deneyseljene
seviyesi bilinmektedir. NIST [39] atomik veri talslunda yer alan bu deneysegesder,
amaclanan ince yapi parametrik analizinin temelolusturmaktadir. Deneysel
degerlerden 158 enerji seviyesiningeleri fit isleminde kullaniimgtir. Bunun nedeni,
3P4s5p  konfigirasyonuna aitJ =1/2'de E =5536866cmt ile  J=3/2'de

E =554060cm™ enerji seviyelerinin, 3ds4p konfigiirasyonu ile bir terim kauli g

yaratmasidir.

Ince yapi analizi yapilan tek pariteli konfigrasigmnve bu konfigtirasyonlarin NIST

[39] 'te verilen ve inceleg@imiz deneysel enerji araliklari Tablo 4de verilmektedir.
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Tablo 4.4:Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3p
konfiglirasyonlarina ait NIST [39]'te verilen deneyenerji araliklari.

Konfigiirasyon Eneriji Arali g1 (cm™)
3d4s4p 18402.46 — 61225.77
3cP4s5p 45981.44 — 56012.61
305456p 52490.00 — 53311.12
3dP4p 41789.48 — 60739.42

Ayrica bu konfigtrasyonlarin Tablo 4.4'de ele ahnanerji araliklarindaki enerji

seviyelerinin sayisi, J gerlerine goére Tablo 4.5’de ayrintili olarak gosterstir.

Tablo 4.5: Mn | elementinin enerji seviyelerinin JgkFlerine gore sayisl.

Konfiglirasyon Enerji Seviyelerinin Sayisi

J=1/2 J=3/2 J=5/2 J=7/2 J=9/2 J=11/2 J=13/2=15/2 J=17/2

3cP4s4p 8 16 18 17 12 7 3 1 -
3d°4s5p 1 4 5 3 1 - - -

3d°4s6p - 1 2 2 - - - - -
3d°4p 7 12 12 11 8 5 3 1 -

Cowan [9] ince yapi programinda, incelenen tektelrkonfiglirasyonlarin deneysel
enerji dgerleri kullanilarak, teorik ve deneysel enerji selerinin birbiriyle fit

edilmesi amagclandi.

Oncelikle, Cowan [9] programinda kullanilan denéyseerji deéerlerinin, NIST [39]
tablosunda tanimlangll gibi, ayni konfigirasyonun gou teriminde olmasi dikkat

edilmesi gereken en 6nemli husustur.

Bua ek olarak, Cowan [9] programinda, program tadan olgturulan ince yapi
parametreleri 6nem gemaktadir. Bu parametrelerin gfangic dgerleri program
tarafindan hesaplanmaktadir. Ele allnan Mn | elémen tek pariteli
konfiglrasyonlarina ait ince yap! parametreleri [daé.6 'da, konfiglrasyonlar arasi

etkilesme parametreleri de Tablo 4.7'de verilmektedir.
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Tablo 4.6:Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3p

konfiglrasyonlarina ait ince yap! parametreleri.

3d°4s4p 3d4s5p 3d°4s6p 3d%4p
EAV EAV EAV EAV
F3(3d,3d) B(3d,3d) £(3d,3d) £(3d,3d)
F*(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d)
a a a a
B B B B
T(d) T(d) T(d) T(d)
THd°) THdP) THd®) THd%
TA(d) T(d°) T4d) T4d°)
(s (s {aa {a
Cap {sp {ep {ap
F3(3d,4p) E(3d,5p) E(3d,6p) E(3d,4p)
G*(3d,4s) 3(3d,4s) A3(3d,4s) G(3d,4p)
G'(3d,4p) G(3d,5p) G(3d,6p) 3(3d,4p)
G*(3d,4p) 3(3d,5p) 3&(3d,6p)
G'(4s,4p) G(4s,5p) G(4s,6p)

Tablo 4.7:Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3HUp
konfiglrasyonlarina ait konfiglirasyonlar arasiletkne parametreleri.

3d°4s4p - 3d4s5p

3d°4s4p - 3d4p

Konfiglrasyonlar Arasi Etkikgne Parametreleri

3d°4s4p - 3d4s6p

R%(3d4p,3d5p)
R?(3d4p,3d5p)
R'(3d4p,3d5p)
R*(3d4p,3d5p)
R°(4s4p,4s5p)

R'(4s4p,4s5p)

3d°4s5p - 3d4p

R?(3d4s,3d3d)
R*(4s4p,3d4p)
R(4s4p,3d4p)

3d°4s5p - 3d4s6p

R?(3d4s,3d3d)
R?(4s5p,3d4p)
RY(4s5p,3d4p)

R%(3d5p,3d6p)
R?(3d5p,3d6p)
R'(3d5p,3d6p)
R*(3d5p,3d6p)
R%(4s5p,4s6p)
R(4s5p,4s6p)

R%(3d4p,3d6p)
R*(3d4p,3d6p)
R'(3d4p,3d6p)
R®(3d4p,3d6p)
R°(4s4p,4s6p)

R(4s4p,4s6p)

3d°4s6p - 3d4p

R?(3d4s,3d3d)
R?(4s6p,3d4p)
R(4s6p,3d4p)
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Ince yapi parametreleri serbest birakilabilir, bblli dezerde sabit tutulabilir ya da
kuplaj yapilabilir. Parametreler kuplaj yapilirkballi kurallar g6z éninde tutulmalidir.
{ spin-yoringe etkigne parametreleri ayni konfigirasyon iginde farkhiadisli ya
da farkli konfigiirasyonlarda ayni alt indifi’lar arasinda yapilabilir. ‘Fradyal direkt

Coulomb etkilgme parametreleri ile 'G radyal indirekt Coulomb etkijene
parametreleri parantez icleri ya da k indisi aytacak sekilde diger Flarla veya
G“larla kuplaj yapilabilir. B konfigiirasyonlar arasi etkiime parametreleri ortak
konfiglrasyonlar dikkate alinarak kuplaj yapiliablo 4.8'de fit §lemi ile hesaplanan
Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3tp konfigiirasyonlarina
ait ince yap! parametre glerleri hatalariyla ve her parametrenig st kisesinde™, @,
@ @ © 60 © 6 19 jngisleri ile gosterilen hesaplanan kuplajldidikte verildi.
Konfigiirasyonlar arasi direkt ve indirekt etkilee parametreleri RR*, R? ve R¥in
hesaplanan derleri hatalariyla ve kuplaj durumlari da her pag&enin sg Ust
kosesinde™, 2 indisleri ile Tablo 4.9 'da belirtildi.

1 @ © © jndisleri ile gosterilen parametre galeri, tim tek konfigiirasyonlardaki
ayni parametre dgerleri ile Cowan programi [9] tarafindan hesaplgndgibi

Hartree-Fock dgerlerinde sabit oranda tutuldu.

@ G @ @ O 1) jndisleri ile gosterilen parametre gheleri, 3d¢4s4p, 3d4s5p ve
3dP4s6p tek konfigiirasyonlarindaki ayni parametrgederi ile Cowan programi [9]

tarafindan hesaplangigibi Hartree-Fock deerlerinde sabit oranda tutuldu.

@ indisi ile gosterilen parametre gileri, 3d4p konfigiirasyonuna aif’,, ve ¢,

degerleri arasinda yapilan konfigirasyon ici bir kygptdup, Cowan programi [9]

tarafindan hesaplangigibi Hartree-Fock deerlerinde sabit oranda tutuldu.
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Tablo 4.8: Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3p
konfiglirasyonlarina ait ince yapl parametrgegkeri,hatalari ve yapilan kuplaj durumlari.

Konfigurasyonlar ve Parametreleri Hesaplanan Deerler (cm™)
3d°4s4p
| 69020(110)
F*(3d,3d) 63280(446)
F*(3d,3d) 39080(28¢)
a 75.5(3§%
' 380(130§”
o 220(160%
F(3d,4p) 9210(466)
G*(3d,4s) 8170(166)
G*(3d,4p) 3090(186Y
G*(3d,4p) 100(370Y
G'(4s,4p) 17000(508)
3d°4s5p
Eav 92540(190)
F%(3d,3d) 63650(446)
F%(3d,3d) 39300(306)
a 75.5(3f°
' 380(130§”
s 40(30§°
F*(3d,5p) 1040(505
G%(3d,4s) 7700(156)
GY(3d,5p) 785(50Y
G3(3d,5p) 20(609
G'(4s,5p) 1900(5%}”
3d°4s6p
Eav 98100(240)
F*(3d,3d) 62900(446Y
F*(3d,3d) 38800(28¢)
a 92(4)¥
' 380(135§”
e, 157(12§®
F4(3d,6p) 450(2d9

G*(3d,4s) 7180(146)
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Tablo 4.8'in devami:

Konfiglrasyonlar ve Parametreleri Hesaplanan Ogerler (cm™)
3dP4s6p G(3d,6p) 168(10Y
G%(3d,6p) 6(22%
G'(4s,6p) 596(1 1%
3d%p Eav 66600(100)
F*(3d,3d) 53300376
F*(3d,3d) 34400(256)
a 92(4f*
o 190(80§™"
Z, 70(30fY
p
F*(3d,4p) 6900(346¢Y
G'(3d,4p) 3470(230)
G%(3d,4p) 1260(320)

@ . incelenen tiim tek pariteli konfigirasyonlarirf(3d,3d) radyal direkt Coulomb etkiime
Parametrelerinin kuplaji.

2 . incelenen tiim tek pariteli konfigirasyonlarirf(3,3d) radyal direkt Coulomb etkjime
parametrelerinin kuplaji.

® : incelenen tim tek pariteli konfigiirasyonlaringn efektif Coulomb etkilgme parametrelerinin
kuplaji.

@ . 3d4s4p, 304s5p ve 3Hs6p konfigirasyonlarining,, spin-yériinge etkilgne parametrelerinin

kuplaji.
© . 3d4s4p, 3d4s5p ve 3s6p konfigiirasyonlarinin, spin-yoriinge etkilgne parametrelerinin
kuplaji.
©® " - incelenen tiim tek pariteli konfigirasyonlarirf(3&,np) radyal direkt Coulomb etkjime

parametrelerinin kuplaji.
). 3cP4s4p, 304s5p ve 3s6p konfigiirasyonlarinin®@d,4s) radyal indirekt Coulomb etkjime
parametrelerinin kuplaji.
® - 3cP4s4p, 304s5p ve 3Us6p konfigiirasyonlarinin 3@d,np) radyal indirekt Coulomb etkiime
parametrelerinin kuplaji.
© . 3P4s4p, 304s5p ve 3ts6p konfigiirasyonlarinin @d,np) radyal indirekt Coulomb etkjime
parametrelerinin kuplaji.
(10) - 3cP4s4p, 3d4s5p ve 3ts6p konfigirasyonlarinin '@ls,np) radyal indirekt Coulomb etkjlme
parametrelerinin kuplaji.

@D - 3¢P4p konfigiirasyonunurd’ spin-yoriinge etkileme parametrelerinin kuplaji.
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Tablo 4.9:Mn | elementinin tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3p
konfiglirasyonlarina ait konfiglirasyonlar arasi klinee indirekt etkilgme parametrelerinin
hesaplanan gerleri, hatalari ve bu parametrelerin kuplaj duraml

Etkilesme Parametreleri

Hesaplanang@der (cm™)

3d°4s4p - 3d4s5p

R?(3d4p,3d5p)
R'(3d4p,3d5p)
R*(3d4p,3d5p)
R'(4s4p,4s5p)

3d°4s4p - 3d4s6p

R?(3d4p,3d6p)
R'(3d4p,3d6p)
R*(3d4p,3d6p)
R'(4s4p,4s6p)

3d°4s4p - 3G4p

R?(3d4s,3d3d)
R?(4s4p,3d4p)
R'(4s4p,3d4p)

3d°4s5p - 3d4s6p

R?(3d5p,3d6p)
R'(3d5p,3d6p)
R*(3d5p,3d6p)
R'(4s5p,4s6p)

3d°4s5p - 3d4p

R?(4s5p,3d4p)
R(4s5p,3d4p)

3d°4s6p - 3d4p

R?(4s6p,3d4p)
R'(4s6p,3d4p)

2670(140§?
1550(80§*?
880(50§'?

6500(350§2

1600(80%*?
620(30§'?
520(25)*
3850(206%

-3860(200%?
-6030(315%
-6450(350%%

900(350§*
370(145§*
300(1004")
1200(470§

-1070(420§?
-1400(500§?

-840(40§*?
-1180(604*?

Serbest parametre sayisl
Fit edilen seviye sayisi

Standart Sapma

19
158
264 cmit

(12)

(13)

3P4s4p-3d4s5p,
konfiglrasyonlarinin konfiglrasyonlar arasi etqdite parametrelerinin kuplaj.
: 3cP4s5p - 3d4s6p konfigiirasyonlarinin konfigiirasyonlar arakilefme parametrelerinin kuplajl.

304s4p-334s6p,

34s4p-364p,

3d4s5p-3G4p  ve

3d4s6p-384p
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12) indisi ile gosterilen konfigiirasyonlar arasi direle indirekt etkilgme parametre
degerleri, 3d4s5p ile 3d4s6p konfigiirasyonlarinin direkt ve indirekt etkite
parametreleri haric ayni parametre gelderi ile Cowan programi [9] tarafindan

hesaplandi gibi Hartree-Fock dgerlerinde sabit oranda tutuldu.

13) indisi ile gosterilen konfigtrasyonlar arasi direle indirekt etkilgme parametre
degerleri ise, 34s5p ve 3Ms6p konfigirasyonlarinin direkt ve indirekt etkite
parametre dgerlerinin kendi aralarinda, Cowan programi [9] ten@dan hesaplangh
gibi Hartree-Fock dgerlerinde sabit oranda tutulgiu deserlerdir.

160 deneysel enerji seviyesinin 158'i kullanilard®, serbest parametre ile en kicuk
karelerle fit metodu yapilarak 264 ¢k ortalama sapmaya uléd!.

Beklenen konfiglrasyonlarin deneysel ve teorik jdedr deneysel g ve hesaplanan g
degerleri, bu dgerler arasindaki farklar ve seviyelerin 6z vektdegenleri ile birlikte
Tablo 4.10’da verildi.
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Tablo 4.10: Mn | elementinin tek pariteli konfiglirasyonlaauait deneysel enerji ve g gheleri,
teorik enerji ve g dgerleri aralarindaki farklar ve seviyelerin konfigyonlari terimleri ile
birlikte verilmistir. Butiin deerler cm* olarak verilmitir.

J Bieneysel Eteorik AE Gheneysel Oreorik Ag Bilesenler
Konfig. Terim

1/2
31125.00 31309 -184 2.668 2.670  -0.002 3d54s4p °S°S°P
42198.56 42107 91 3.317 3336  -0.019  3d64p °D°D
43672.96 43744 71 -0.602 -0.668  -0.066  3d64p °D °F
46169.93 45882 288 0.00 0.002  -0.002  3d64p°D“D
47299.29 47046 253 2.666 2.666 0.00 3d64p °D P
47452.16 47769  -317 3.174 3.294 -0.12  3d54s4p°P°D
48318.12 48121 197 -0.496 -0.638  -0.142 3d54s46 °G °F
50818.64 50782 37 -0.62 -0.644  -0.024 3d54s4p °D °F
51552.78 51723  -171 2.664 2.718 -0.054  3d54s4p°P°P
52883.10 52739 144 3.168 3d54s4fD °D °D
53101.32 53030 71 0.094 3d54s483P %P *D
55457.20 55750  -293 2.28 2.647  -0.367 3d54s58°S°P
57228.30 57281  -53 2.671 2.643 0.028  3d54s4p °D ‘P
59527.36 59099 428 0.197 3d64p 3FD
59568.29 59305 263 1.94 2424  -0.484  3de4p PP
60141.98 60464  -323 0.17 0.013 0.157  3d64p °P*D

3/2

24779.32 24597 182 2.364 2403  -0.039 3d54s4p °S’S°P
31076.42 31254  -178 1.732 1.735 -0.003  3d54s4$°S°P

35689.98 35297  0.393 2.4 2402  -0.002 3d54s4PS°P
42143.57 42061 83 1.867 1.867 0.00 3d64p °D °D
43644.45 43716  -71 1.068 1.067 0.001  3d64p °D°F
44814.73 45049  -235 0.4 0.403  -0.003  3d64p °D*F
45259.17 45224 35 2.399 2402  -0.003  3d64p °D°P

46083.89 45818 266 1.200 1.200 0.00 3d64p °D ‘D

47154.51 46922 232 1.732 1.733 0.001  3d64p °D*P

47466.66 47468 -1 2.367 3d54s5p°S 'SP
47782.43 47824 42 2.666 1.861 0.805  3d54s4p°P°D
48300.98 48109 192 1.068 1.101  -0.033 3d54s4p °G °F
50099.03 50014 85 2.398 2.395 0.003  3d54s4P°P°P
50383.27 50718  -335 0.399 3d54s48G °G F
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J Bieneysel  Eteorik AE Gheneysel ~ Greorik Ag Bilesenler
Konfig. Terim
3/2
50863.50 50838 25 1.07 1.079 -0.009 3d54s4p “D°D°F
51445.55 51577 -132 1.728  1.739 -0.011  3d54s4p’P°P‘P
52014.98 52139 -124 2.367 3d54s4p ‘D °D P
52883.79 52691 193 1.846 3d54s4p ‘D °D°D
53103.09 53039 64 1.239 3d54s4p “P°P ‘D
53311.12 53321 -10 2.398 3d54s6p °S’Stp
54218.62 54147 71 1.77 1.949 0.179  3d54s4p*P°P*S
55279.91 55216 64 0.826  1.208 -0.382  3d54s4pD °D“D
55939.27 55735 204 1.738 3d54s5p °S°S*p
55996.90 56057 -60 2.397 3d54s5p °s°stp
57512.08 56836 676 2.00 1.995 0.005 3d64p *P*s
57360.73 57503 -143 1.736  1.736  0.00 3d54s4p'D °D ‘P
59527.89 59018 510 1.349 3d64p °F°D
59384.24 59234 150 1.608 1574 0.034 3d64p PP
59416.15 59765 -349 0.39 0.406  -0.016 3d64p °F°F
60395.64 60149 246 0.91 0.868  0.042 3d64p °P?D
59989.77 60444 -454 1.194  1.137  0.057 3d64p *PD
60760.87 61581 -820 0.400 3d54s4p ‘G 3G F
5/2
18402.46 18862  -459 2.284 2288 -0.004 3d54s4p °s’stp
24788.05 24582 206 1.875 1.888 -0.013  3d54s4p°S’s®p
31001.15 31171 -170 1.6 1.602 -0.002  3d54s4p°®S°S‘P
35725.85 35355 371 1.886  1.887 -0.001  3d54s4p’S°S P
42053.73 41984 69 1.653  1.658 -0.005 3d64p °D°D
4359550 43668 72 131  1.315 -0.005 3d64p °D°CF
44696.29 44952 -256 1.03 1.033 -0.003 3d64p °DF
45156.11 45104 52 1.885 1.887 -0.002 3d64p °D°P
45940.93 45712 229 1372 1.372  0.00 3d64p °DD
45981.44 46046 -64 2.288 3d54s5p °s’sep
46901.13 46713 188 1595 1.600 -0.005 3d64p °DP
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J Bieneysel  Eteorik AE Gheneysel  Greorik Ag Bilesenler
Konfig. Terim

5/2
47659.52 47380 280 1.952 1.874 0.078 3d54s5p °S’S®p
47753.99 47893 -139 1.82  1.606 0.214 3d54s4p'P°P°D
48270.91 48095 176 1.319 1.374 -0.055  3d54s4(G°G°F
50012.50 49929 83 1.888 1.882  0.006 3d54s4p*P°P P
50373.23 50702 -329 1.03  1.029 0.001 3d54s4(¢'G °G F
50931.29 50923 8 1.316 1.324 -0.008  3d54s4p'D °D °F
51305.31 51363 -58 1591 1.602 -0.011  3d54s4p’P°PP
51515.63 51520 -4 0.572 3d54s4p ‘G °G “G
52128.58 52240 -112 1.826 3d54s4p“D °D °P
52490.00 52474 16 2.287 3d54s6p °S°D ®p
52883.79 52672 212 1.690 3d54s4p“D °D °D
53109.14 53044 65 1.398 3d54s4p ‘P°P*D
53291.30 53315 -23 1.885 3d54s6p °S7SP
55186.10 55006 180 1.365 1.371 -0.006  3d54s44D°D“D
55923.98 55718 206 1.604 3d54s5p °S°sP
56008.18 56073 -65 1.884 3d54s5p °S°Ss °p
57487.05 57717 -230 159 1598 -0.008  3d54s4pD°D ‘P
58159.73 57956 203 0.578 0572  0.006 3d54s48G °G “G
59480.80 59066 415 1.281  1.308 -0.027 3d64p ‘D
59116.64 59176 -59 1558 1.001  0.557 3d54s4(¢'D °D %
59817.70 59369 448 0.584 0583  0.001 3d64p °F‘G
59360.67 59737 -376 1.11  1.048  0.062 3d64p ‘FF
59600.35 59841 -241 1.277 1.185  0.092 3d64p °PD
60101.65 60309 -208 1.31  1.358 -0.048 3d64p *P‘D
60820.35 61542 -722 0.995 3d54s4p ‘G 3G ‘F

712
18531.64 18968  -437 1.938 1.938  0.00 3d54s4p  °sS’sStp
24802.25 24560 242 1.714 1.716 -0.002  3d54s4p°S’s°p
35769.97 35426 344 1.712 1716 -0.004  3d54s4p°S°S°P
41932.64 41881 51 1587 1.588 -0.001 3d64p °D°D




Tablo 4.10’'un devami:

77

J Eieneysel  Eteorik  AE  Gheneysel  Greorik Ag Bilesenler
Konfig. Terim
712
43524.08 43600 -76  1.395 1.397 -0.002  3d64p °D °F
4452345 44816 -293  1.24 1.242  -0.002 3d64p °D°F
44993.92 44927 67 1.717 1.714 0.003  3d64p °D°P
45754.27 45571 183  1.427 1.428  -0.001 3d64p °D’D
46000.77 46065  -65 1.938 3d54s5p °S’s 8P
47387.62 47270 118  1.713 1.712 0.001  3d54s5p°S’s®p
4777452 47946 -172 1594 1.463 0.131  3d54s4pG °G °F
4822599 48129 97 1.043 1522  -0.479 3d54s4p'P°P°D
49888.01 49783 105  1.711 1.713 0.002  3d54s4p'P°P°P
50065.46 50024 41 0.666 3d54s4p *G °G “H
50359.28 50681 -322  1.242 1.238 0.004  3d54s4(G G ‘F
51014.94 51020 -5 1.404 3d54s4p ‘D °D °F
51530.61 51526 4 0.985 3d54s4p ‘G G G
52869.99 52254 616 1.639 3d54s4p“D °D °D
52497.21 52482 15 1.938 3d54s6p °S’S®P
52253.17 52691 -437  1.71 1.639 0.002  3d54s4(4'D °D P
53124.00 53050 74 1.423 1.455  -0.032 3d54s4p'P°PD
53261.05 53292  -31 1.712 3d54s6p °S’S°P
55107.52 54914 194  1.407 1.426  -0.019 3d54s48D °D “D
56012.61 56091 -78 1.716 3d54s5p °S°S°P
58136.69 57949 188 0.98 0.985  -0.005 3d54s4(4G3G‘G
58519.90 58521 -1 0.665  0.668  -0.003 3d64p °H°H
59339.49 59032 307  1.362 1.155 0.207  3d54s4p ‘D %F
59784.31 59335 450  0.990  0.990 0.00 3d64p °FG
59290.11 59714 -424  1.325 1.233 0.092  3d64p °F°F
59470.14 60096 -626  1.386 1.424  -0.038 3de4p °FD
60739.42 60805 -66 0.866 3d64p *H?G
60902.80 61490 -587 1.178 3d54s4p“G 3G “*F
60957.21 61591 -634 0.747 3d64p 3G°*H




Tablo 4.10’'un devami:

78

J Eieneysel  Eteorik  AE  Cheneysel  Oreorik Ag Bilesenler
Konfig.  Terim
9/2
18705.37 19113 -408 1.779  1.779 0.00 3d54s4p °S’S®P
41789.48 41756 33 1.556 1.556 0.00 3d64p °D°D
4342858 43512 -84  1.431 1435  -0.004 3d64p °D°F
44288.76 44643  -354  1.317 1.335  -0.018 3d64p °D°F
46026.75 46091  -65 1.779 3d54s5p°S°G P
4816801 47924 244  1.432 1.440  -0.008 3d54s4fG °G °F
47903.80 48304 -400 154 1548  -0.008 3d54s48P°P°D
50072.59 50019 54 0.970 3d54s4p*G °G “*H
50341.30 50656 -315  1.318 1.334  -0.016 3d54s4{G °G ‘F
51100.49 51103 -3 1.438 3d54s4p“D °D °F
51546.27 51535 12 1.173 3d54s4p*G °G*G
52758.11 52299 459 1552 1556  -0.004 3d54s4f{D °D °D
58110.24 57942 168  1.168 1.172  -0.004 3d54s4fG3G‘G
58485.52 58502  -17  0.968 0.968 0.00 3d64p °H“*H
58866.66 59043 -176  0.73 0.732  -0.002  3d64p °HY
59731.94 59296 436  1.169 1.174  -0.005  3d64p °F*G
59257.44 59666  -409  1.327 1.327 0.00 3d64p °F°F
60668.49 60697  -29  1.112 1.096 0.016  3d64p °HZG
61211.43 60779 433 0.75 0.74 0.01  3d54s4p? 3
60955.88 60991  -35 0.977 3d54s4p 21 3 *H
60938.97 61483  -544 1.299 3d54s4p’G 3G *F
11/2
43314.23 43405 -91  1.464 1.455 0.009 3d64p °D °F
48021.43 47860 162 1.46 1.455 0.005  3d54s4fG °G °F
50081.31 50014 68 1.133 3d54s4p*G °GH
51169.18 51128 41 1.455 3d54s4p“D °D °F
51560.93 51544 17 1.273 1.274  -0.001 3d54s4fG°G*G
58075.06 57938 137  1.269 1.273  -0.004 3d54s4fG3G‘G
58427.30 58481  -54 1133  1.131 0.002  3d64p °H*H
58851.49 59022  -171 0.964 3d64p CHA
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Tablo 4.10'un devami:

J Bieneysel  Eteorik AE  OQeneysel  Greorik Ag Bilesenler
Konfig. Terim
11/2
59652.90 59.265 387  1.239  1.270 -0.031  3d64p 4G
59827.88  59.808 20 0.93 0.924 0.006 3d64p °H 2
61225.77 60.798 427 0.966 3d54s4p 2314
60933.73 60.948  -14 1.134 1.133 0.001  3d54s4p’ °l “H
13/2
50094.60 50.009 85 1.22 1.231  -0.011 3d54s4p “G°G°H
58338.67 58.458 -120  1.228 1.229  -0.001 3d64p *H°*H
58843.39 59.010 -166 1.09 1.106  -0.007 3d64p *HA
59617.12 59.669  -52 1.074 1.077  -0.003 3d64p °HA
60891.48  60.821 70 1.228 1.108 0.12 3d54s4p? 34
61225.55 60.918 307 1.229 3d54s4p 4 3l *H
15/2
58852.60 59.006 -154 1.199 3d64p HY
61204.54 60.845 359 1.2 1.199 0.001  3d54s4p? 314

Asirt ince yap! incelemesinde; Sandars ve Beck'e [4f@fe manyetik dipol
etkilesmelerinin hfs sabitleri A’'nin deneysel girleri kullanilarak yari-ampirik olarak
tek-elektron parametrelerini elde etmek mimkinditide edilen bu parametrelerle
incelenen sistemdeki hfs aymalari teorik olarak belirlemek ve bu teorik gdéeri
deneysel dgerlerle kagllastirmak mumkanddr. Mn | elementinin tek pariteyéipa

3dP4s4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 3Wp konfigiirasyonlarinin deneysel manyetik dipotia

ince yap! sabitleri fwneysel 27 tek elektron parametreaf* ve ince yapi hesaplarindan

elde edilen acisal katsayilaraf lineer kombinasyonu olarak gosterilebilir. Her bir

konfiglrasyonun 3d, 4p, 5p, 6p kabuklari igin Gekr;kabuklari igin birer tek elektron

radyal parametresi bulunmaktadir.



Adeneysel =

80

01 01 10 410 12 12 10,10 01,01 10 410 12 J12
an an + an a?.d + a3d an + a4sa4s + a4pa4p + a4pa4p + a4pa4p
01 ,01 10 410 12 412 10,10 01,01 10 410 12 412
+ an an + an a@d + a3d a@d + a4sa4s + aSpaSp + aSpaSp + aSpaSp
01,01 10 410 12 J12 10,10 01,01 10 410 12 J12
+ a3d asd + asd aﬁd + a3d asd + a4sa4s + aGpaGp + aGpaGp + aGpaGp
01,01 10 410 12 J12 01,01 10 410 12 j12

+ a3d an + aBd aGd + a3d an + a4d a4d + a4d a4d + a4d a4d

(4.1)

Denklem (4.1)deki @' parametrelerinin éniindekir™ agisal katsayilari, Hfsac

programi kullanilarak bu camada elde edilen ince yapi hesaplarindan dalga
fonksiyonlari temel alinarak hesaplandi. Bu kainfagsyonlarin parametrik analizi igin,

54 deneysel manyetilgia ince yapi sabitiA degeri kullanildi.

Bu calsmada, tek pariteli 3ds4p, 3d4s5p, 3ds6p ve 3Bp konfigiirasyonlarinin
asirl ince yapilarinin parametrik analizi ayni anderggklatirildi. Radyal manyetik

dipol sirt ince yapi parametrelerinin glerleri Tablo 4.11'da verildi.
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Tablo 4. 11 :Mn | elementinin tek pariteye sahip konfigirasyomen elde edilen manyetik
dipol &ir1 ince yapi tek-elektron parametrezdderi, referans [13] ve [22] ‘deki derleri ile
karsilastirma yapilmgtir. Parametre dgerleri Mhz cinsinden verilngtir.

[13] [22]
ay] (3cP4s4p) -230(10) -208(14) 210(7)
ag (3cP4s4p) 520(10) 554(18)
a;; (3cP4s4p) 510(60) 460(160)
2 (3cfasdp) 4350(50) 4650(70) 4780(50)
2%, (3casap) -80(50) -10(100) -140(60)
a% (acfasap) 240(25) 255(35) 235(20)
ai2 (acfasap) -350(90) 220(140) 180(80)
as) (3cP4s5p) -230(10) 211
ad} (3cP4s5p) 520(10) 557
a2 (3cP4s5p) 510(60) 460
2l (3cas5p) 4680(200) 5620
2% (3cfas5p) -440(25) 27
2% (3cfassp) 380(35) 44
a;i (305455p) 1140(210) 34
ay) (3cP4s6p) -230(10)
as; (3cP4s6p) 520(10)
a2 (3cP4s6p) 510(60)
2 (3cP4s6p) 8000(1200)
ag, (3cP4s6p) 85(10)
ag, (3cP4s6p) 60(10)
ag, (3cP4s6p) 75(20)
a4 (3c4p) 330(10) 355(11)
ag; (3d*4p) 450(15) 391(15)
a;; (3d*4p) 830(100) 520(120)
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Tablo 4.11’in devami:

[13] [22]
a,’ (3d4p) 370(50) 170(50)
a;, (3cP4p) 250(40) 150(40)
a,; (3d4p) 320(100) 140(70)

4.3.1.2. Cift Konfigiirasyonlariince ve Airi Ince Yapi Analizi

Manganez elementinin cift pariteli 3t, 3d°4s, 3d4s5s, 3s4d, 3d4s6s, 3d ve
3P4s5d konfigiirasyonlari icin Cowan programi topla#01l teorik ince yapi enerji
seviyesi vermgtir. Toplam 82 deneysel enerji seviyesi bilinmekteNIST [39] atomik
veri tablosunda yer alan bu deneyselgaiter, amacglanan ince yapi parametrik
analizinin temelini olsturmaktadir. Deneysel enerji g&lerinin tima fit gleminde

kullaniimstir.

Ince yapi analizi yapilan tek pariteli konfigiirasigsrve bu konfigiirasyonlarin NIST
[39] 'te verilen ve incelegimiz deneysel enerji araliklari Tablo 4.’H2 verilmektedir.

Tablo 4.12:Mn | elementiningift pariteli 3d4<’, 3cP4s, 3d4s5s, 3ts4d, 3d4s6s, 3dve
3dP4s5d konfigiirasyonlarina ait NIST [39] 'te verildaneysel enerji araliklari.

Konfiglirasyon Enerji Arali g (cm™)
3d4s 0.00 — 37164.25

3dP4s 17052.29 — 43139.27
3cP4s5s 39431.31 — 49591.51
3dP4s4d 46706.09 — 51953.21
3cP4s6s 50157.63 — 50904.68
3d’ 51638.17 — 51787.92
3dP4s5d 52702.48 — 52735.83

Ayrica bu konfigurasyonlarin Tablo 4.12'de ele ahnenerji araliklarindaki enerji

seviyelerinin sayisi, J gerlerine gore Tablo 4.13'de ayrintili olarak gosteirstir.
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Tablo 4.13:Mn | elementinin deneysel olarak bilinen enerjiigelerinin J dgerlerine goére
sayiIsl.

Konfiglirasyon Enerji Seviyelerinin Sayisi

J=1/2 J=8/2 J=5/2 J=7/2 J=9/2 J=11/2 J=13fA5/2 I=17/2

3d4¢ 2 2 4 2 1 2 1 - -
3dP4s 4 5 6 7 6 4 2 - -
3cP4s5s - 1 2 1 - -

3dP4sad 2 3 3 3 3 1 - - -
3cP4s6s 1 1 - -
3d’ 1 1 1 - - - -
3P4s5d 1 2 2 2 2 1 -

Cowan [9] ince yapi programinda, incelenen tektekrkonfiglirasyonlarin deneysel

enerji dgerleri kullanilarak, teorik ve deneysel enerji selerinin birbiriyle fit
edilmesi amaclandi.

Ele alinan Mn | elementinin cift pariteli konfigi&gonlarina ait ince yapi parametreleri

Tablo 4.14’te, konfiglrasyonlar arasi etkitee parametreleri de Tablo 4.15'te
verilmektedir.
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Tablo 4.14:Mn | elementinin cift pariteli 3#s’, 3cP4s, 3d4s5s, 3ths4d, 3d4s6s, 3dve
3dP4s5d konfigiirasyonlarina ait ince yapi parametieler

3d°4¢ 3d%4s 3d4s5s 3d4s4d 3d4s6s 3d 3d°4s5d
EAV EAV EAV EAV EAV EAV EAV
F%(3d,3d) B(3d,3d) B(3d,3d) B(3d,3d) #(3d,3d) #(3d,3d) B(3d,3d)
F*(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d) F(3d,3d)
a a a a a a a
B B B B B B B
T(d®) T(cP) T(P) () T(d) T(d) T(d)
) Td% Td®) Td®) Td®) THd") THd®)
TA(d°) T(d) T(dP) T(dP) T(dP) T(d") ()
st (3d (3d (3d st st st
G%(3d,4s) A&(3d,4s) g G*(3d,4s) ey
G*(3d,5s) B(3d,4d) G(3d,6s) B(3d,5d)
G%(4s,5s) (3d,4d) G(4s,6s) #(3d,5d)
G4(3d,4s) &(3d,4s)
G’(3d,4d) 3(3d,5d)
G(3d,44d) &(3d,5d)
G'(3d,4d) 3(3d,5d)
G(4s,4d) &(4s,5d)
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Tablo 4.15:Mn | elementinin cift pariteli 34", 3cP4s, 3d4s5s, 3ths4d, 3d4s6s, 3dve
3dP4s5d konfigiirasyonlarina ait konfigiirasyonlar askilesme parametreleri.

Konfiglrasyonlar Arasi Etkilgne Parametreleri

3d°4< - 3d4s

3d4s - 3d4s6s

3d°4s4d - 3d

R?(3d4s,3d3d)

R3d3d,3d6s)

R4s4d,3d3d)

3d°4¢ - 3cP4s5s

3s - 3d

3d°4s4d - 3d4s5d

R%(3d4s,3d5s)
R?(3d4s,3d5s)

R(4s4s,4s5s)

R3d4s,3d3d)

3d°4s - 3d4s5d

3d°4<’ - 3cP4s4d

R*(3d4s,3d4d)™

#®3d3d,3d5d)
R?(3d3d,3d5d)
R*(3d3d,3d5d)

K3d4d,3d5dJ™
R?(3d4d,3d5d}"
R3d4d,3d5d)™
R3d4d,3d5djrek
R3d4d,3d5djdrekt

R?(3d4s,3d4d)™" Ré(3d4s,4s5d) K3d4d,3d5dyere
3d°4< - 3P4s6s R°(3d4s,4s5d) K4s4d,4s5d)
R°(3d4s,3d6s) 3d°4s5s - 3¢s4d R?(4s4d,4s5d)
R%(3d4s,3d6s) R?(3d5s,3d4d™" 3d°4s6s - 3d
R%(4s4s,4s65s) R?(3d5s,3d4d) ek R?(4s6s,3d3d)
3d°4s - 3d’ 3d°4s5s - 34s6s 3d°4s6s - 3d4s5d
R?(4s4s,3d3d) K3d5s,3d6s) R?(4s65s,3d5dj"
3d°4< - 3dP4s5d R?(3d5s,3d6s) R?(4s6s,3d5d)""ex
R?(3d4s,3d5dJ R°(4s5s,4s68f 3d” - 3dP4s5d
R?(3d4s,3d5d) e« R°(4s5s,4s648)f"e R?(3d3d,4s5d)
3d%s - 3d4s5s 3d°4s5s - 34

R?(3d3d,3d5s) R4s5s,3d3d)

3d°s - 3d4s4d 3d°4s5s - 3d4s5d

R%(3d3d,3d4d) &R3d5s,3d5d)<

R?(3d3d,3d4d)
R*(3d3d,3d4d)
R?(3d4s,4s4d)
R?(3d4s,4s4d)

R3d5s,3d5dj ek

3d°4s4d - 3d4s6s

R*(3d4d,3d6s)™"
K3d4d,3d6g)rex
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Tablo 4.16'da fit jlemi ile hesaplanan Mn | elementinin cift parit8if4s’, 3d4s,
3dP4s5s, 3Ms4d, 3d4s6s, 34 ve 3d4s5d konfigiirasyonlarina ait ince yapi parametre
degerleri hatalariyla ve her parametrenirg sst kiesinde®, @, @ @) ©) © @) @
indisleri ile gosterilen hesaplanan kuplajlabalikte verildi. Konfigtirasyonlar arasi
direkt ve indirekt etkilgme parametreleri R R', R* ve R®iin hesaplanan gerleri
hatalarlyla ve kuplaj durumlari da her parametresaintst kaesinde®, @9 indisleri

ile Tablo 4.17°de belirtildi.

Farkl kuplaj oranlari ve fit durumlari denendiakatp, T, T* efektif parametreleri icin
uygun dgerler bulunamadi. Bu nedenle bu parametrelersinminde kullaniimadi.
Diger taraftan T efektif parametresi tim ¢ift konfigiirasyonlar igamlamli dgerlere

sahip oldu.

M @ jndisleri ile gosterilen parametre geleri, 3d4s’ ve 3d konfigiirasyonlarindaki
ayni parametre dgerleri ile Cowan programi [9] tarafindan hesaplgndgibi
Hartree-Fock dgerlerinde sabit oranda tutuldu.

@ @ © O indisleri ile gosterilen parametre galeri tim cift konfigiirasyonlardaki

ayni parametre gerleri ile sabit oranda tutuldu.

() ® indisleri ile gosterilen parametre geleri 3d4s5s, 3tMs4d, 3d4s6s ve 3Wis5d
konfigurasyonlarindaki ayni parametrezederi ile sabit oranda tutuldu.

® indisi ile konfigiirasyonlar arasi direkt ve inditeetkilesme parametre gerleri

kendi aralarinda, ®© indisi ile gosterilen 38 konfigiirasyonunun ger

konfiglrasyonlarla konfigirasyonlar arasi direkt wadirekt etkilsme parametre
degerleri, Cowan programi [9] tarafindan hesaplgndibi Hartree-Fock dgerlerinde
sabit tutuldu.
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Tablo 4.16: Mn | elementinin cift pariteli 3¥s’, 3cf4s, 3d4s5s, 3tUs4d, 3d4s6s, 3dve
3cP4s5d konfigiirasyonlarina ait ince yapi parametggederi,hatalari ve yapilan kuplaj

durumlari.
Konfiglrasyonlar ve Parametreleri Hesaplanan Ogerler (cm)
3d°4¢
| 41900(80)
F*(3d,3d) 63800(308})
F%(3d,3d) 38450276
a 78.5(3f°
T4d) 14(4§%
o 270(20§°
3d%4s
Eav 42800(230)
F4(3d,3d) 57120(770)
F*(3d,3d) 35700(190)
a 63.8(2
T4d°) 17(5§%
' 240(20§”
G*(3d,4s) 6240(50Y
3d°4s5s
Eav 49940(70)
F*(3d,3d) 10070(246)
F*(3d,3d) 910(280¢Y
a 78.5(3f°
T4d°) 14(4§%
' 260(20§”
G*(3d,4s) 7720(66
G*(3d,5s) 588
G%(4s,5s) 1149
3d°4s4d
Eav 56320(70)
F%(3d,3d) 10060(246)
F*(3d,3d) 910(280
a 78.5(3§%
T4d) 14(4§%
' 270(20§”

Z4d 25




88

Tablo 4.16’nin devami:

Konfigurasyonlar ve Parametreleri Hesaplanan Deerler (cm™)
3dP4s4d F?(3d,4d) 1068
#3d,4d) 333
G*(3d,4s) 710058
G°(3d,4d) 515
G*(3d,4d) 353
G*(3d,4d) 237
G?(4s,4d) 1289
3d°4s6s
Eav 59790(130)
F4(3d,3d) 10100(246)
F*(3d,3d) 900(27¢Y
a 78.5(3§%
T4(d) 14(4Y
' 280(20§"
G*(3d,4s) 7260(56
G*(3d,6s) 186
G°(4s,65) 325
3d’
Eav 54720(200)
F*(3d,3d) 60000(306
F*(3d,3d) 31850(23¢)
a 52(2)%
T4(d") 20(6)?
' 210(20§"
3d°4s5d
Eav 62230(90)
F(3d,3d) 10090(246)
F*(3d,3d) 900(2709
a 78.5(3f%
T4d) 14(4§%
' 280(20§°
ey 1.6
F4(3d,5d) 385
F*(3d,5d) 133

G*(3d,4s) 7160(50Y




Tablo 4.16’nin devami:
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Konfigurasyonlar ve Parametreleri

Hesaplanan Deerler (cm™)

3dP4s5d G(3d,5d) 207
G*(3d,5d) 144
G*(3d,5d) 97
G*(4s,5d) 486




Tablo 4.17 :Mn | elementinin cift pariteli 3Ws’, 3d4s, 3d4s5s, 3tUs4d, 3d4s6s, 3dve
3dP4s5d konfigiirasyonlarina ait konfigiirasyonlar adasakt ve indirekt etkilgme
parametrelerinin hesaplanangdderi, hatalari ve bu parametrelerin kuplaj duraml

Etkilesme Parametreleri

Hesaplanang@der (cm™)

3d°4< - 3d°4s
R?(3d4s,3d3d)
3d°4¢ - 3cP4s5s
R°(3d4s,3d5s)
R?(3d4s,3d5s)
R°(4s4s,4s5s)
3d°4< - 3dP4s4d
R?(3d4s,3d4d}
R?(3d4s,3d4dj"ek
3d°4¢” - 3P4s6s
R°(3d4s,3d6s)
R?(3d4s,3d6s)
R°(4s4s,4565)
3d°4¢ - 3d
R?(4s4s,3d3d)
3d°4¢ - 3dP4s5d
R?(3d4s,3d5d}K
R?(3d4s,3d5d) e
3d%4s - 3d4s5s
R?(3d3d,3d5s)
3d°%s - 3d4s4d
R%(3d3d,3d4d)
R?(3d3d,3d4d)
R*(3d3d,3d4d)
R?(3d4s,4s4d)
R?(3d4s,4s4d)
3d%4s - 3d4s6s
R?(3d3d,3d6s)
3d%s - 3d
R?(3d4s,3d3d)
3d°%s - 3d4s5d
R%(3d3d,3d5d)
R?(3d3d,3d5d)
R*(3d3d,3d5d)

-2850(378)

120(10§”

1140(159)
890(120%”

970(130%”
220(30§”

60(10§”
640(80%%
450(60§%

4900(1708

630(80%%
150(20§”

-796%
340(40§%

2230(296)
1470(196)

-1270(170%

-110(10§%
-440(60§%
-3040(10569
210(30§%

1410(186)
930(120%”




Tablo 4.17'nin devami:
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Etkilesme Parametreleri

Hesaplanang®der (cm™)

R?(3d4s,4s5d) -810(119)
R°(3d4s,4s5d) -70(10§”
3d°4s5s - 3d4s4d
R?(3d5s,3d4d]j -190(30§%
R?(3d5s,3d4dyrex 50(10§%
3d°4s5s - 3d4s6s
R?(3d5s,3d6s) 210(30%%
R°(4s5s,4s68f"ex 380(50%”
3d°4s5s - 34
R?(4s5s,3d3d) 1330(460%%
3d°4s5s - 3d4s5d
R?(3d5s,3d5d}k -50(10§%
R?(3d5s,3d5d) e« 40(5f°
3d°4s4d - 3d4s6s
R?(3d4d,3d6s)e -70(10§”
R?(3d4d,3d6g) ek 40(5§?
3d°4s4d - 3d
R?(4s4d,3d3d) 510
3d°4s4d - 3d4s5d
R°(3d4d,3d5d™" 490(60%”
R?(3d4d,3d5d™® 180(20%%
R*(3d4d,3d5d™® 280(40§%
R?(3d4d,3d5dyeex 190(20§”
R%(3d4d,3d5dyorex 130(20§”
R?(4s4d,4s5d) 670(90%”
3d°4s6s - 34
R?(4s6s,3d3d) 730(250§”
3d°4s6s - 3d4s5d
R?(4s6s,3d5d}*" -50(10§”
R?(4s6s,3d5d)"e 20(3f
3d’ - 3dP4s5d
R?(3d3d,4s5d) 320(1169
Serbest parametre sayisi 18
Fit edilen seviye sayisi 82
Standart Sapma 84 cnit
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82 deneysel enerji seviyesinin tamami kullanilat&kserbest parametre ile en kigik

karelerle fit metodu ile 84 cilik ortalama sapmaya wlid.

Beklenen konfiglrasyonlarin deneysel ve teorik jdedr deneysel g ve hesaplanan g
degerleri, bu dgerler arasindaki farklar ve seviyelerin 6z vektdegenleri ile birlikte
Tablo 4.18'da verildi.
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Tablo 4.18: Mn | elementinin cift pariteli konfigirasyonlaarait deneysel enerji ve g
deserleri, teorik enerji ve g gerleri aralarindaki farklar ve seviyelerin konfiggyonlari

terimleri ile birlikte birlikte verilmitir. Biitiin degerler cn* olarak verilmitir.

J Bieneysel Eteorik AE Cheneysel Oreorik Ag Bilesenler
Konfig.  Terim
1/2
17637.15 17642 -5 3.327 3.338 -0.001 3de4s °D°D
23818.87 23802 2 0.000 -0.001  0.001  3d64s°D“D
27281.85 27289 -7 2.666 2658  0.008 3d54s2 ‘P
30.41174 30382 29 0.111 0.010  0.101  3d54s2 ‘D
34845.26 34748 97 2.655 2665 -0.01  3d64s PP
38351.78 38351 0.2 0.675 0.672  0.003  3d64s *P°P
47219.64 47410  -18 3.934 3.308 0.626 3d54s48'S°D
51787.92 51755 32 2.650 2.368  0.282 37 ‘P
52735.83 52787 -50 2.292 3d54s5dS’S°D
54949.60 55082  -132 2.540 3d54s44S'S°D
3/2
17568.48 17573 -5 1.866 1.868 -0.002 3d64s °D°D
23719.52 23700 19 1.198 1.201  -0.003  3d64s°D ‘D
27248.00 27257 -9 1.730 1.727  0.003  3d54s2 ‘P
30425.71 30401 24 1.207 3d54s2 ‘D
34463.37 34401 62 1.730 1.732  -0.002  3d64s PP
35165.06 35155 10 0.430 0.399  0.001  3d64s *F°F
37586.03 37664  -78 1.335 3d64s °P%P
46706.09 46519 187 2.788 3d54s4457s®D
47218.15 47411 -193 1.759 1.855  -0.006 3d54s48'S°D
49591.51 49641  -49 1.998 1.981  0.007 3d54s58°S‘S
51718.22 51672 46 1.733 1.678  0.055 3d7 ‘P
52702.23 52697 5 2.662 3d54s5dS'S®D
52735.01 52806 71 1.299 3d54s54S 'S °D
54953.21 54973  -20 1.484 3d54s445°S°D
5/2
0.00 -0.074 74 2.002 2.002 0.0  3d54s2 °s
17451.52 17457 -6 1.657 1.659  -0.002  3d64s°D°D

23549.20 23527 22 1.368 1.372 -0.004 3d64s°D “D




Tablo 4.18'in devami :
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J Eieneysel  Eteoik  AE  Gieneysel  reorik Ag Bilesenler
Konfig.  Terim
5/2
25281.04 25333 -52 0.571 3d54s2 ‘G
27201.54 27221  -19 1597 1596  0.001 3d54s2 ‘P
30419.61 30403 17 1.38 1.376  0.004 3d54s2 “D
33825.49 33825 0.5 1.602 1.601 0.001  3d64s PP
35114.98 35109 6 1.024 1.026  -0.002  3d64s °P°F
37789.93 37735 55 0.580 0.580 0.0 3d64s °G‘G
38934.94 38901 35 0.856 3d64s  °F%F
41403.93 41380 24 1.997 1.987 0.01  3d54s58S7S°S
46707.03 46520 187 2.050 3d54s4d°S'S®D
47215.61 47416 -200 1.634 1.650 -0.016 3d54s485’S D
4941535 49314 102 2.00 1.598 0.402  3d54s58S°S °s
50904.68 50989 -84 1.658 3d54s6s°S'S °S
51638.17 51678  -40  1.601 1.444  0.157 37 P
52702.48 52698 5 2.049 3d54s5d °S’S®D
52733.22 52741 -8 1.536 3d54s5d°S’S D
54950.81 54892 59 1.420 3d54s4d°S’S D
712
17282.00 17292 -10 1584 1.589 -0.005 3d64s D °D
23296.67 23274 23 1.427 1.429  -0.002  3d64s DD
25287.74 25347  -59 0.984 3d54s2 ‘G
30354.21 30346 9 1.425 1.429  -0.004 3d54s2 “D
3442327 34441  -18  0.665 0.669  -0.004  3d64s °H*H
35041.37 35043 -2 1.238 1.235  0.003  3d64s °F°F
37737.22 37687 50 0.989 0.988  0.001  3d64s GG
38669.60 38722  -53  1.128 1.137  -0.009  3d64s °*F°F
39431.31 39445  -14  2.000 1.995 0.005  3d54s58S’S°®s
41230.30 41281  -51  0.880 0.892  -0.012  3d64s G°G
46708.33 46521 187 1.804 3d54s4d°S’S D
47212.06 47422 -210  1.581 1.581 0.00  3d54s44S’'s°D
50157.63 50133 24 1.995 1.993 0.002  3d54s68S’S®s




Tablo 4.18'in devami :
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J Edeneysel Eteorik AE gjeneysel Oteorik Ag Bi|e$en|er
Konfig. Terim
712
52702.79 52698 4 1.804 3d54s5d ®S7SeD
52730.41 52750 -20 1.568 3d54s5857S °D
54946.55 54853 94 1.484 3d54s485°S °D
9/2
17052.29 17072 -20 1559 1557 0.002 3d64s °D°D
25285.43 25355 -70 1.173 1.172 0.001  3d54s2 ‘G
34343.90 34375 -31 0.971 0.972 -0.001  3d64s®H*H
34938.70 34954 -15 1.328 1.331 -0.003  3d64s3FF
37630.62 37591 39 1.163 1.167 -0.004  3d64s°G*G
38120.18 38135 -15 0.914 0.917 -0.003 3d64s°H 2H
41031.48 41070 -38 1.118 1.111 0.007 3d64s%G %G
46710.15 46523 19 1.692 3d54s4% 7S ®D
47207.28 47443 -24 1.554 1.550 0.004 3d54s%8’S °D
52703.10 52699 4 1.692 3d54s5857s®D
52726.39 52727 -0.6 1.394 3d54s5% 7S D
54938.94 54764 175 1.525 3d54s4% °F °D
11/2
25265.74 25351 -86 1270 1.273 -0.003 3d54s2 ‘G
34250.52 34298 -47 1.135 1.134 0.001 3d64s®H *H
37148.66 37062 86 0.940 0.924 0.016  3d54s2 2
37420.24 37409 11 1.263 1.260 0.003 3d64s%G ‘G
38008.70 38026 -17 1.098 1.103 -0.005  3d64s®H *H
43139.27 43082 57 0.924 0.923 0.001 3d64s 112
46712.58 46523 189 1.632 3d54s4%6 7S D
52705.23 52701 4 1.632 3d54s5857S 8D
13/2
34138.88 34207 -68 1230 1.231 -0.001 3d64s *H*H
37164.25 37099 65 1.077 3d54s2 2
43053.30 43076 -23 1.070 1.077 -0.007 3d64s 112
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Asirt ince yap! incelemesinde; Sandars ve Beck'e [4f@fe manyetik dipol
etkilesmelerinin hfs sabitleri A'nin deneysel girleri kullanilarak yari-ampirik olarak
tek-elektron parametrelerini elde etmek miumkindiilde edilen bu parametrelerle
incelenen sistemdeki hfs aymalari teorik olarak belirlemek ve bu teorik gdéeri
deneysel deerlerle kagilastirmak mumkuindir. Mn | elementinin gift pariteyahgp
3P4, 3dP4s, 3d4s5s, 3Ms4d, 3d4s6s, 3d ve 3d4s5d konfigiirasyonlarinin deneysel

manyetik dipol airi ince yapi sabitleri fneysel 34 tek elektron parametreaf ve

ince yapi hesaplarindan elde edilen agisal katsayd* lineer kombinasyonu olarak

gosterilebilir. Her bir konfigirasyonun 3d, 4d vd kabuklari igin Uger; 4s, 5s ve 6s

kabuklari igin birer tek elektron radyal parameattedunmaktadir.

0% ol +al af v al
vag al) +al al +alf alf +all al

+aga +altal +afal el + alal
A= |+ 0312 + 020010 + 025 + altal + aiad +aldal valal| (4.2

01,01 10 410 12 412 10,410 10,410
+ a3d an + an aGd + a3d an + a4sa43 + aBsaBS

01 L01 10 410 12 12
+a3d a3d +a3d a3d +a3d a?>d

01,01 10,10 12 412 10,10 01,01 10,410 12 412
+ an a3d + an an + an a3d + a4sa4s + a5d an + an a5d + a5d an

Denklem (4.2)deki a'¥* parametrelerinin éniindekir agisal katsayilari, Hfsac

programi kullanilarak bu camada elde edilen ince yapi hesaplarindan dalga
fonksiyonlari temel alinarak hesaplandi. Bu kainfagsyonlarin parametrik analizi igin,

45 deneysel manyetikia ince yapi sabitiA degeri kullanildi.

Lineer denklem sistemi ¢bzum igin yeterli olmasia@men, tum parametrelerin serbest
olmasi halinde fit yapiimasi mimkin gieir. Ozellikle 3d, 3d4s5s ve 3#is6s
konfiglrasyonlari igin ¢cok az deneysel A sabitiirbilektedir. Bu nedenle bu
konfiglrasyonlara ait parametre gaeleri, ince yap! spin-yoéringe parametrelerig)
oranina bakilarak 3ds® konfigiirasyonuna ait ayni cins parametrelerle tsatanda

tutuldu.



97

(. (3d%4s?)  al (3d°4s?)

Z..@d) = i (3d7) J100 (4.3)

Bu calsmada 3M<s, 3d4s, 3d4s5s, 3Ms4d, 3d#s6s, 34 ve 3d4s5d
konfiglrasyonlariningri ince yapilarinin parametrik analizi ayni andacgkletirildi..

Radyal manyetik dipolsari ince yapi parametrelerinin gierleri Tablo 4.19'da verildi.

Tablo 4.19 :Mn | elementinin cift pariteye sahip konfiglrasyanhin elde edilen manyetik
dipol sir1 ince yapi tek-elektron parametrezdderi, referans [14] ve referans [16] daki
degerleri ile kagllastirma yapilmgtir. Parametre drleri Mhz cinsinden verilrgtir.

[14] [16] [21]
al (3cf49) -72.44 -77.92 78(12)
agdl (3054§) 528 511.47 513(6)
a3l(21 (305 4§) 485 517.54 520(40)
al (3cP4s) -63 -701(55) -325(70)
ag; (3cP4s) 463 382.27(52) 409(11)
ai (3df4s) 425 374.4(4.2) 580(60)
a,0 (3cP4s) 3310 5664(224) 3995(260)
al (3cP4s5s) -68
ad; (3cP4s5s) 495
a;; (3cP4s5s) 455
a,) (3cP4s5s) 1560
az (3cP4s5s) -4397
al (3cP4s4d) -2677
ag; (3cP4sad) 943
a;; (3cP4sad) 456
a2 (3cP4s4d) -8818
a; (3dP4s4d) -257

a% (3cP4s4d) -69




Tablo 4.19’ un devami :

98

[14] [16] [21]
a2 (3cP4sad) -554
aly (3cP4s6s) -72
ad} (3dP4s6s) 529
a2 (3dP4s6s) 485
a’ (3cP4s6s) 2770
a’ (3c*4s6s) 2439
ag, (3d) 55 -31
ay, (3d) 400 207
as (3d) 367 210
aly (3cP4s5d) -2677
adl (3c°4s5d) 943
al? (3cP4s5d) 456
a,y (3c*4s5d) 7819
al? (3P4s5d) -7l
alt (3P4s5d) 46
369

ag; (3cP4s5d)
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Tek pariteli 3d4s4p, 3d4s5p, 3d4s6p ve 38p konfigiirasyonlarinin enerji seviyelerine
karsilik gelen beklenen konfiglrasyonlar, 6z vektdregghlerinin konfigtirasyonlara

gore yuzde olarak gdimlari Tablo 4.20’de verilnstir.



Tablo 4.20:Mn | elementinin tek pariteli konfiglirasyonlarirenerji seviyelerine kanik gelen, beklenen konfiglirasyonlar, bu 6z vektifesenlerinin
konfiglirasyonlara gore yuzde olarakdenlari ve deneysel olarak kullanilan Agdgleri, teorik olarak hesaplanan Agaeleri aralarindaki farklar ile
birlikte verilmistir. Enerji degerleri cm', A deserleri MHz olarak verilmitir.

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakgilamlari Adeneysel Aicorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 3%4p

1/2
31125.00  3d54s4p  °S°SP 98.77 99.36 0.03 0.01 0.59 -2163 -2156 7
42198.56 3d64p °D °D 96.12 3.73 0.03 0.01 96.23 -788 -786 2
43672.96 3d64p °D °F 88.5 11.26 0.06 0.02 88.65 973
46169.93 3d64p °D ‘D 94.76 2.24 0.01 0.01 97.74 1067 1157 90
47299.29 3d64p °D ‘P 92.15 6.45 0.07 0.04 93.45 -998 -1015 -17
47452.16 3d54s4p  “‘P°P°D 83.3 98.85 0.46 0.09 0.6 1079 1101 22
48318.12 3d54s4p ‘G °G°F 86.34 89.39 0.16 0.04 10.41 87 86 1
50818.64 3d54s4p ‘D °D°F 92.24 98.74 0.39 0.08 0.79 71
51552.78 3d54s4p  ‘P°PP 44.27 91.54 0.61 0.07 7.77 725 961 236
52883.10 3d54s4p “D°D°D 71.08 95.86 0.26 0.05 3.83 904
53101.32 3d54s4p  ‘P°PD 54.57 95.44 0.28 0.06 4.23 101
55457.20 3d54s5p  °S°SYp 96.14 3.07 96.28 0.01 0.64 -2004
57228.30 3d54s4p “‘D°DP 45.6 91.9 0.97 0.08 7.04 1032
59527.36 3d64p ‘D 28.6 30.47 0.42 0.08 69.03 1062
59568.29 3d64p PP 37.86 25.31 0.93 0.59 73.18 -370

00T



Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar (zerinde % olarakgilamlari Adeneysel Atcorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 3&4p

1/2 60141.98 3d64p P7D 40.1 14.68 0.07 0.02 85.23 985

3/2
24779.32  3d54s4p  °S'S°P 75.01 98.42 0.47 0.09 1.03 571 568 -3
31076.42 3d54s4p  °S°SP 98.69 99.35 0.04 0.01 0.6 -812 -692 120
35689.98 3d54s4p bsp 71.94 90.17 3.91 0.54 5.38 -967 -984 -17
42143.57 3d64p °D °D 95.96 3.74 0.03 0.01 96.22 -146 -174 -28
43644.45 3d64p °D °F 88.12 11.2 0.06 0.02 88.72 273 247 -26
44814.73 3d64p °DF 92.86 5.54 0.01 0.01 94.44 669.5 687 17.5
45259.17 3d64p °D °p 76.08 431 19.04 0.44 76.21 360 -136 496
46083.89 3d64p °D ‘D 94.02 2.28 0.02 0.01 97.69 189
47154.51 3d64p °D ‘P 91.54 6.58 0.17 0.04 93.21 -294 -270 24
47466.66 3d54s5p  °S7S°P 50.54 41.52 51.5 1.35 5.63 825 828 3
47782.43 3d54s4p  “‘P°P°D 75.15 93.4 4.6 0.26 1.75 648 661 13
48300.98 3d54s4p  ‘G°G°F 84.05 89.91 0.22 0.04 9.83 429 423 -6
50099.03 3d54s4p  “‘P°PoP 57.71 65.33 17.33 9.09 8.25 810 772 -38
50383.27 3d54s4p  ‘G°GF 63.63 96.13 0.25 0.06 3.56 129 178 49
50863.50 3d54s4p  “D°D °F 91.68 98.72 0.4 0.09 0.79 422

51445.55 3d54s4p  “P°PP 45.47 91.03 0.6 0.11 8.26 627 642 15

TOT



Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakgdamlar Adeneysel Aicorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 384p

3/2 52014.98 3d54s4p ‘DD °P 73.72 89.93 0.71 8.72 0.74 864
52883.79 3d54s4p “‘D°D D 66.64 95.9 0.25 0.36 3.49 639
53103.09 3d54s4p ‘PP ‘D 53.16 95.36 0.29 0.21 4.14 557
53311.12 3d54s6p  °s’stp 75.56 13.76 8.6 75.81 1.83 1470
54218.62 3d54s4p  “P°P*s 54.46 89.09 0.53 0.33 10.05 815
55279.91 3d54s4p “‘D°D*D 42.28 93.16 0.72 0.06 6.06 377
55939.27 3d54s5p  °s°sp 95.46 2.68 96.43 0.04 0.85 967
55996.90 3d54s5p  °s°sp 92.11 1.48 94.42 3.52 0.58 -1426
57512.08 3d64p %p1s 44.98 33.54 0.41 0.01 66.04 697 -380 -1077
57360.73 3d54s4p “‘D°D P 44.96 90.47 0.72 0.08 8.73 816
59527.89 3d64p D 19.46 25.54 0.53 0.15 73.78 212
59384.24 3d64p pip 30.07 25.49 0.91 0.47 73.12 21
59416.15 3d64p FeF 58.16 18.17 0.23 0.03 81.57 784
60395.64 3d64p *p?p 37.87 16.8 0.03 0.01 83.17 379
59989.77 3d64p *pD 32.48 14.3 0.05 0.03 85.63 399
60760.87 3d54s4p  ‘G3G°F 26.7 63.02 2.01 0.29 34.67 1081

coT



Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar Uzerinde % olarakgdamlari Adeneysel Aicorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 34p
5/2

18402.46  3d54s4p  °S’sPp 99.48 99.48 0.44 0.08 0.0 572 530 -42
24788.05 3d54s4p  °s’stp 75.54 98.37 0.47 0.09 1.07 466 489 23
31001.15 3d54s4p  °s°sp 98.75 99.33 0.04 0.01 0.62 -608 -604 4
35725.85 3d54s4p  °S°S P 72.42 90.06 3.9 0.53 55 -552 -589 -37
42053.73 3d64p °D °D 95.78 3.74 0.03 0.01 96.22 -27 -39 12
43595.50 3d64p °D °F 88.08 11.09 0.06 0.02 88.83 174 157 -17
44696.29 3d64p °DF 92.27 5.48 0.01 0.01 94.5 291 279 -12
45156.11 3d64p °D °p 76.93 4.41 17.94 0.46 77.19 260 -17 -277
45940.93 3d64p °D ‘D 93.23 2.31 0.04 0.01 97.64 80
45981.44 3d54s5p  °s’sép 99.18 0.47 99.27 0.24 0.02 102 378 276
46901.13 3d64p °D ‘P 91.13 6.7 0.16 0.04 93.11 -54 -31 23
47659.52 3d54s5p  °S'S P 49.36 43.71 50.28 1.17 4.83 761 553 -208
47753.99 3d54s4p  “‘P°P°D 64.65 92.27 4.13 0.25 3.35 672 590 -82
48270.91 3d54s4p ‘G °G°F 73.99 91.24 0.59 0.07 8.1 505
50012.50 3d54s4p  “‘P°P°P 52.43 63.55 19.34 9.19 7.92 582 593 11
50373.23 3d54s4p ‘G °GF 63.33 96.16 0.24 0.06 3.54 527 509 -18

50931.29 3d54s4p  “D°D°F 91.11 98.71 0.41 0.1 0.78 502
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Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar Uzerinde % olarakgdamlari Adeneysel Aicorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 34p
5/2 51305.31 3d54s4p  P°PP 46.28 90.84 0.57 0.12 8.47 1098 723 -375
51515.63 3d54s4p ‘G°G ‘G 59.25 96.12 0.38 0.06 3.43 255 250 -5
52128.58 3d54s4p ‘DD °P 55.15 90.72 0.54 7.43 1.31 760
52490.00 3d54s6p  °S°D®p 99.43 0.21 0.26 99.52 0.0 1263
52883.79 3d54s4p “D°D°D 50.97 94.79 0.32 2.03 2.86 588
53109.14 3d54s4p  ‘P°PD 52.63 94.73 0.34 0.92 4.01 626
53291.30 3d54s6p  °s’sp 74.94 14.89 8.3 75.21 1.6 992
55186.10 3d54s4p  “D°DD 57.9 94.22 0.57 0.07 5.14 601
55923.98 3d54s5p  °s°sép 95.75 2.24 96.94 0.05 0.76 -437
56008.18 3d54s5p  °S°S °p 92.08 1.44 94.6 3.41 0.55 -580
57487.05 3d54s4p “D°D ‘P 42.78 89.07 0.57 0.07 10.29 729
58159.73 3d54s4p  ‘G3G*G 46.15 61.66 0.99 0.14 37.21 878 838 -40
59480.80 3d64p “D2F 19.06 39.11 0.55 0.19 60.15 199
59116.64 3d54s4p ‘DD 60.69 70.43 0.19 0.07 29.31 587
59817.70 3d64p 3G 52.53 3.64 0.03 0.01 96.33 611
59360.67 3d64p *F4F 49.92 20.28 0.22 0.03 79.47 338
59600.35 3d64p p?p 32.27 24.7 0.06 0.02 75.22 171
60101.65 3d64p %p9p 31.59 16.07 0.07 0.03 83.83 169

V0T



Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar (zerinde % olarakgilamlari Adeneysel Atcorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 3&4p
5/2 60820.35 3d54s4p ‘G G°F 23.41 54.76 1.74 0.26 43.24 428
712
18531.64  3d54s4p  °S’sPp 99.29 99.47 0.44 0.09 0.0 547 390 -157
24802.25 3d54s4p  °S’S°P 76.38 98.29 0.49 0.09 1.13 428.5 435 6.5
35769.97 3d54s4p  °sS°sp 73.2 89.91 3.88 0.53 5.69 -400 -375 25
41932.64 3d64p °D °D 95.72 3.7 0.03 0.01 96.26 40.5 55 14.5
43524.08 3d64p °D °F 87.94 10.94 0.06 0.02 88.98 138 146 8
44523.45 3d64p D F 91.96 5.4 0.02 0.01 94.57 175.5 180 45
44993.92 3d64p °D °p 77.97 4.61 16.39 0.49 78.51 273 154 -119
45754.27 3d64p °D ‘D 93.91 2.26 0.09 0.01 97.64 52
46000.77 3d54s5p  °S’s’®p 99.16 0.47 99.26 0.25 0.02 600 577 -23
47387.62 3d54s5p  °s’sp 49.74 44.58 50.6 1.01 3.81 579 608 29
47774.52 3d54s4p  ‘G°G°F 54.72 90.52 1.4 0.12 7.96 636 549 -87
48225.99 3d54s4p  “‘P°P°D 54.45 95.08 1.71 0.15 3.05 522 572 50
49888.01 3d54s4p  ‘P°P°P 45.05 59.92 23.13 9.29 7.67 561 619 58
50065.46 3d54s4p  ‘G°G*H 62.71 97.62 0.27 0.06 2.05 231 234 3
50359.28 3d54s4p  *‘G°G *F 62.97 96.2 0.24 0.06 35 677.5 647 -30.5
51014.94 3d54s4p ‘DD °F 91.15 98.75 0.41 0.1 0.74 534

SOT



Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar Uzerinde % olarakgdamlari Adeneysel Aicorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 34p
712 51530.61 3d54s4p G GG 59.38 96.08 0.39 0.06 3.47 432 448 16
52869.99 3d54s4p “D°D°D 48.51 93.62 0.36 3.86 2.16 681
52497.21 3d54s6p  °s’s®p 99.36 0.25 0.27 99.47 0.01 950
52253.17 3d54s4p “‘D°D°P 33.53 92.7 0.45 4.69 2.16 589
53124.00 3d54s4p  “‘P°P“D 52.5 92.72 0.5 3.01 3.77 633
53261.05 3d54s6p  °s’sp 74.13 16.53 7.7 74.39 1.38 837
55107.52 3d54s4p “D°D“D 59.03 93.93 0.26 0.08 5.73 669
56012.61 3d54s5p  °s°sp 93.42 1.37 94.8 3.32 0.51 -573
58136.69 3d54s4p “‘G3G‘G 46.01 61.24 0.97 0.14 37.64 486 443 -43
58519.90 3d64p *HH 57.97 39.71 0.67 0.1 59.51 558 565 7
59339.49 3d54s4p ‘D 2F 79.58 81.71 0.06 0.02 18.21 150
59784.31 3d64p 3G 51.19 3.03 0.03 0.01 96.93 421
59290.11 3d64p *FF 55.73 18.83 0.26 0.03 80.88 251
59470.14 3d64p ‘D 26.78 19.84 0.09 0.01 80.06 127
60739.42 3d64p *H2G 50.1 22.29 0.34 0.07 77.3 468
60902.80 3d54s4p ‘G G°F 20.18 49.25 1.56 0.23 48.96 235
60957.21 3d64p 3G*H 40.33 37.48 1.24 0.22 61.06 469
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Tablo 4.20'nin devami:

J Eieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar (zerinde % olarakgilamlari Adeneysel Atcorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 3&4p
9/2
18705.37  3d54s4p  °S’sPp 99.39 99.47 0.45 0.09 0.0 456 417 -39
41789.48 3d64p °D °D 96.04 3.6 0.03 0.01 96.37 90 143 53
43428.58 3d64p °D °F 88.15 10.75 0.06 0.02 89.16 156 166 10
44288.76 3d64p D F 93.16 5.31 0.01 0.01 94.68 133.5 172 385
46026.75 3d54s5p  °S°G °p 80.05 0.47 99.29 0.25 0.0 495 381 -114
4816801 3d54s4p ‘G °G°F 82.15 89.74 0.18 0.04 10.04 603 577 -26
47903.80 3d54s4p  “‘P°P°D 82.15 99.16 0.44 0.09 0.31 570 564 -6
50072.59 3d54s4p  ‘G°GH 63.04 97.59 0.27 0.06 2.08 396 403 7
50341.30 3d54s4p “G °G °F 62.55 96.26 0.23 0.06 3.45 762.5 739 -23.5
51100.49 3d54s4p  “D°D °F 92.23 98.81 0.4 0.08 0.7 551
51546.27 3d54s4p  “G°G*G 59.54 96.02 0.39 0.07 3.53 549 560 11
52758.11 3d54s4p “D°D°D 83.03 96.37 0.2 0.12 3.3 568
58110.24 3d54s4p  ‘G3G’G 45.92 60.8 0.96 0.14 38.1 261 289 28
58485.52 3d64p 3H “H 58.13 38.91 0.64 0.1 60.35 450 405 -45
58866.66 3d64p HY 62.51 36.09 0.15 0.04 63.73 357 398 41
59731.94 3d64p 3G 49.78 3.05 0.04 0.01 96.9 347
59257.44 3d64p 4 55.46 19.65 0.28 0.04 80.04 230
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Tablo 4.20'nin devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakgdamlar Adeneysel Acorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 384p

9/2 60668.49 3d64p *H7G 49.6 13.19 0.1 0.02 86.68 354 354 0
61211.43 3d54s4p  A%4 59.72 62.86 0.17 0.03 36.64 458
60955.88 3d54s4p A3 °H 42.46 83.66 1.31 0.28 14.75 336
60938.97 3d54s4p  ‘G3GF 23.11 53.74 1.74 0.26 44.26 279

11/2
43314.23 3d64p D °F 89.29 10.58 0.06 0.02 89.34 180 208 28
48021.43 3d54s4p  ‘G°G°F 87.4 89.88 0.15 0.04 9.93 575
50081.31 3d54s4p  “‘G°G*H 63.51 97.55 0.28 0.06 2.12 519 519 0
51169.18 3d54s4p ‘DD °F 95.24 98.84 0.4 0.08 0.68 561
51560.93 3d54s4p ‘GGG 59.72 95.95 0.39 0.07 3.59 645 642 -3
58075.06 3d54s4p ‘GGG 45.92 60.37 0.94 0.13 38.56 210 234 24
58427.30 3d64p *H “H 58.89 38.07 0.61 0.09 61.23 396 351 -45
58851.49 3d64p H4Y 60.9 36.93 0.15 0.04 62.88 420 407 -13
59652.90 3d64p *FG 50.9 3.16 0.06 0.01 96.78 308
59827.88 3d64p *H 2 93.16 5.51 0.01 0.0 94.48 442
61225.77 3d54s4p A4 62.93 65.92 0.17 0.03 33.88 435 452 17
60933.73 3d54s4p A3 *H 45.48 87.97 1.31 0.28 10.44 464
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Tablo 4.20'nin devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakgdamlar Adeneysel Acorik AA
3dP4s4p 3d4s5p 3d4s6p 384p

13/2
50094.60  3d54s4p  ‘G°G°H 85.82 97.49 0.28 0.06 2.17 606 615 9
58338.67 3d64p *H“H 60.48 37.18 0.58 0.09 62.16 390 351 -39
58843.39 3d64p H4Y 62.93 34.98 0.15 0.03 64.84 471 429 -42
59617.12 3d64p *H 2 93.3 5.75 0.01 0.0 94.24 397
60891.48 3d54s4p A4 65.13 68.37 0.17 0.03 31.42 526
61225.55 3d54s4p 4% *H 46.77 89.59 1.27 0.27 8.87 405 498 93

15/2
58852.60 3d64p *HY 68.18 31.61 0.12 0.03 68.24 516 456 -60
61204.54 3d54s4p  A3¥Y 68.91 70.84 0.17 0.03 28.96 522 587 65

60T
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Cift pariteli 3f4s’, 3cP4s, 3d4s5s, 3MUsad, 3ds6s, 30 ve 3d4ssd
konfiglrasyonlarinin enerji seviyelerine &k gelen beklenen konfigirasyonlar, 6z
vektor bileenlerinin konfiglrasyonlara gore yizde olarakgiimlari Tablo 4.21'de

verilmistir.



Tablo 4.21:Mn | elementinin cift pariteli konfiglirasyonlarinemerji seviyelerine karik gelen, beklenen konfigirasyonlar, bu 6z veltitgsenlerinin
konfiglirasyonlara gore yuzde olarakidenlari ve deneysel olarak kullanilan Agdgleri, teorik olarak hesaplanan Agaeleri aralarindaki farklar ile

birlikte verilmistir. Enerji degerleri cm', A deserleri MHz olarak verilmitir.

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakgiamlar Adeneysel Acorik AA
3P4¢  3P4s  3d4s5s 3Ms4d 3d4s6s  3d  3dP4ssd

1/2
17637.15  3d64s DD  99.23 0.0 99.33 0.0 0.52 0.0 0.0 0.15 892 895 3
23818.87 3d64s DD  97.94 131 98.07 0.01 0.48 0.0 0.0 0.14 1516.93 4051 -112
27281.85  3d54s2 ‘P 97.62  98.07 0.92 0.55 0.03 0.06 0.36 0.01 585 542 - 43
30.41174  3d54s2 ‘D 97.15  97.59 1.63 0.64 0.06 0.07 0.0 0.01 1289 4712  -42
34845.26 3d64s p*p 58.86 0.9 96.72 0.12 1.61 0.01 0.26 0.38 1227
38351.78 3d64s *p2p 59.14  0.02 97.71 0.04 1.55 0.0 0.32 0.37 1020
47219.64  3d54s4d °S’S°D  91.93 0.0 0.22 0.01 99.43 0.0 0.0 0.33 1847 1837 -10
51787.92 3d7 ‘P 34.46 0.2 7.8 3.06 52.49 1.09 34.78 0.58 855
52735.83  3d54s5d °S’S°D  33.44  0.02 1.43 0.24 60.14 0.12 3.13 34.92 1439
54949.60  3d54s4d °S’S°D  43.47  0.06 1.79 3.91 91.41 0.01 0.08 2.74 1979

3/2
17568.48  3d64s DD 99.25 0.0 99.33 0.0 0.51 0.0 0.0 0.15 469.5 521 52
23719.52 3d64s DD  97.97 1.3 98.08 0.01 0.48 0.0 0.0 0.14 35.96 149 113
27248.00  3d54s2 P 96.58  97.96 1.04 0.55 0.03 0.06 0.36 0.01 236.83 249 12
30425.71  3d54s2 D 96.2  97.62 1.59 0.64 0.05 0.07 0.01 0.01 451 458 7
34463.37 3d64s pp 58.49  0.99 96.66 0.12 1.6 0.01 0.25 0.38 725
35165.06 3d64s *FF 76.94  0.97 94.75 0.02 1.75 0.0 2.09 0.41 23983 27 1  -113
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Tablo 4.21'in devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfigtrasyonlar tzerinde % olarakglamlar Adeneysel Atcorik AA
3P4¢  3dP4s  3d4s5s  3Ms4d  3d4s6s 34  3dP4ssd

3/2  37586.03 3d64s p%p 58.66  0.16 97.61 0.03 1.52 0.0 0.31 0.36 63
46706.09  3d54s4d °S’S®D  96.76 0.0 0.0 0.0 99.84 0.0 0.0 0.16 1160.2 1235 75
47218.15 3d54s4d °S’S®D  91.65 0.0 0.41 0.03 99.22 0.0 0.0 0.34 684 728 a4
49591.51  3d54s5s ?S%S’s  93.46 0.0 0.0 99.71 0.04 0.08 0.17 0.0 -1510 -976 534
51718.22 3d7 ‘P 49.44  0.29 9.25 5.46 32.42 1.57 50.65 0.37 56.96 37 -20
52702.23  3d54s5d °S’S®D  95.45 0.0 0.01 0.0 1.17 0.0 0.01 98.81 1640 1463 -177
52735.01  3d54s5d °S’S°D  17.06 0.0 3.59 0.2 75.97 0.1 2.02 18.12 281
54953.21  3d54s4d °S°S°D  32.19 0.0 0.99 2.12 95.44 0.01 0.12 1.32 1135

5/2

0.00 3d54s2 °s 99.78 99.83 0.0 0.14 0.0 0.03 0.0 0.0 72 71 1

17451.52 3d64s  °D°D 99.27 0.0 99.33 0.0 0.51 0.0 0.0 0.15 434 494 60
23549.20 3d64s DD 98.04 1.26 98.12 0.01 0.47 0.0 0.0 0.14 -141 4 5 14
25281.04  3d54s2 ‘G 99.11  99.32 0.2 0.4 0.02 0.05 0.0 0.01 596.16 626 30
27201.54  3d54s2 ‘P 95.72  97.78 1.2 0.55 0.03 0.06 0.36 0.01 89.93 3 14 53
30419.61  3d54s2 D 95.78  97.65 1.55 0.65 0.05 0.07 0.01 0.01 288.1 24 3 36
33825.49 3d64s 3pp 58.45  1.18 96.5 0.11 1.59 0.01 0.23 0.38 788
35114.98 3d64s P 76.15  0.96 94.71 0.2 1.74 0.0 2.16 0.41 446.7 454 7
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Tablo 4.21'in devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tzerinde % olarakglamlar Adeneysel Acorik AA
3P4¢  3P4s  3d4s5s  3dMsad  3d4s6s 3§  3dP4ssd

5/2  37789.93 3d64s GG 94.11 0.29 96.91 0.1 2.13 0.01 0.09 0.48 238
38934.94 3d64s 2R 7455  3.29 94.21 0.05 1.7 0.0 0.35 0.4 643
41403.93  3d54s5s °S’S®s 9421  0.15 0.63 98.99 0.03 0.19 0.0 0.01 8085 1 85 43
46707.03  3d54s4d °S’S®D  96.69 0.0 0.0 0.0 99.83 0.0 0.0 0.16 722.5 613  09-1
47215.61 3d54s4d °S’S®D 91.65  0.01 0.38 0.04 99.22 0.0 0.0 0.34 528 556 8 2
49415.35  3d54s5s °S°S°®S  36.59  0.11 0.13 95.33 0.02 3.64 0.78 0.0 -642 7-67 -35
50904.68  3d54s6s °S’S°S 3154  0.48 0.84 59.6 0.85 33.72 4.5 0.02 -389
51638.17 3d7 ‘P 63.4 0.39 6.17 12.44 15.08 2.18 63.52 0.22 -15 44 59
52702.48  3d54s5d °S’S®D  96.59 0.0 0.0 0.0 0.35 0.0 0.0 99.65 551.6 774 222
52733.22  3d54s5d °S’S°D 38.87  0.08 0.16 17.14 42.4 0.03 0.06 40.12 542
54950.81  3d54s4d °S’S°D 3244  0.17 0.21 0.35 95.89 0.03 1.07 2.28 1698

712
17282.00  3d64s DD 99.29 0.0 99.34 0.0 0.51 0.0 0.0 0.15 457 518 61
23296.67 3d64s DD  98.14 1.14 98.25 0.0 0.47 0.0 0.0 0.14 -162 -2 0 16
25287.74  3d54s2 ‘G 99.21  99.32 0.21 0.4 0.02 0.05 0.0 0.01 437.07 9 45 22
30354.21  3d54s2 D 97.56  97.76 1.46 0.65 0.05 0.07 0.0 0.01 2338 625 22
34423.27 3d64s  CH*H  97.27 0.0 98.18 0.0 1.46 0.0 0.0 0.35 158.9 212 3 5
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Tablo 4.21'in devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tizerinde % olarakglamlar Adeneysel Aicorik AA
3P4¢  3P4s  3d4s5s  3dMsad 3ds6s  3d  3dP4ssd

7/2  35041.37 3d64s °FF 75.1 0.94 94.6 0.02 1.73 0.0 2.29 0.4 561 570 9
37737.22 3d64s GG 94.2 0.29 96.81 0.09 2.13 0.01 0.19 0.48 436
38669.60 3d64s %2 72.89  4.07 93.54 0.05 1.67 0.0 0.27 0.39 280
39431.31  3d54s5s °S’s®s  97.51 0.0 0.0 99.92 0.0 0.08 0.0 0.0 737 -437 0011
41230.30 3d64s  3G°G 9153 3.84 93.11 0.07 1.95 0.0 0.58 0.44 633
46708.33  3d54s4d °S’S®D  96.62 0.0 0.0 0.0 99.83 0.0 0.0 0.16 527.6 431 7 -9
47212.06  3d54s4d °S’S®D  91.79 0.0 0.2 0.05 99.4 0.0 0.0 0.35 474 474 0
50157.63  3d54s6s °S’S®S  96.75 0.0 0.0 0.22 0.01 99.77 0.0 0.0 696 696 0
52702.79  3d54s5d °S’S®D  96.58 0.0 0.0 0.0 0.34 0.0 0.0 99.66 512.6 569 57
52730.41 3d54s5d °S’S®D  59.72 0.0 0.01 0.02 38.39 0.0 0.0 61.58 508
54946.55 3d54s4d °S°S°D  27.78 0.0 0.08 0.01 93.41 0.02 0.0 6.48 1240

9/2
17052.29  3d64s DD 99.28 0.0 99.34 0.0 0.51 0.0 0.0 0.15 503 570 67
25285.43  3d54s2 ‘G 99.27  99.31 0.21 0.4 0.02 0.05 0.0 0.01 395.2 412 17
34343.90 3d64s  °H*H  97.06  0.01 98.18 0.0 1.45 0.0 0.01 0.35 398.7 409 10
34938.70 3d64s 34 7418  0.95 94.4 0.02 1.73 0.0 2.49 0.4 643 638 -5
37630.62 3d64s GG 9342 027 96.84 0.09 2.11 0.01 0.22 0.47 551
38120.18 3d64s  °HZH 9458  0.41 97.74 0.0 1.41 0.0 0.1 0.34 569
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Tablo 4.21'in devami:

J Bieneysel Konfig. Terim % Konfiglrasyonlar tizerinde % olarakgilamlari Adeneysel Aeorik AA
3P4¢  3f4s  3d4s5s  3Usad  334s6s 34  3cP4ssd

9/2 41031.48 3d64s GG 91.75 3.74 93.13 0.07 1.94 0.01 0.68 0.44 334
46710.15 3d54s4d °S’S®D  96.61 0.0 0.0 0.0 99.83 0.0 0.0 0.16 449.7 378 2 -7
47207.28  3d54s4d °S'S®D  92.61 0.0 0.19 0.0 99.43 0.0 0.0 0.37 465 422 -43
52703.10 3d54s5d °S’S®D  96.14 0.0 0.0 0.0 0.7 0.0 0.0 99.29 485.7 495 9
52726.39  3d54s5d °S’S®D  35.35 0.0 0.26 0.5 62.51 0.0 0.01 36.72 473
54938.94  3d54s4d *F°F®D  53.86 0.0 0.07 0.01 87.35 0.04 0.0 12.54 588

11/2
25265.74  3d54s2 G 99.25 99.31 0.21 0.4 0.02 0.05 0.0 0.01 405.3 416 11
34250.52 3d64s  °H*H 97.57 0.0 98.2 0.0 1.44 0.0 0.0 0.35 515.6 530 14
37148.66 3d54s2 2 98.4 98.94 0.13 0.81 0.03 0.07 0.0 0.01 539
37420.24 3d64s GG 89.85 0.24 97.14 0.08 2.06 0.01 0.01 0.46 595
38008.70 3d64s  *H%H 90.77 0.36 97.77 0.01 1.42 0.0 0.09 0.34 386
43139.27 3d64s 12 96.16 0.08 96.42 0.02 2.89 0.0 0.0 0.59 291
46712.58  3d54s4d °S’S®  96.78 0.0 0.0 0.0 99.83 0.0 0.0 0.16 426.7 386 0 -4
52705.23  3d54s5d °S’S®D  96.69 0.0 0.0 0.0 0.23 0.0 0.0 99.77 434.7 482 47

13/2
34138.88  3d64s °H *H 98.11 0.0 98.21 0.0 1.43 0.0 0.0 0.35 620.6 622 1
37164.25 3d54s2 2 99.0 99 0.08 0.81 0.03 0.07 0.0 0.01 505
43053.30 3d64s b2 96.3 0.07 96.41 0.02 2.9 0.0 0.0 0.59 661

STT
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5. TARTISMA VE SONUC

5.1. TEK KONFIGURASYONLAR iCiN SONUCLAR

Manganez elementinin, manyetik dipafira ince yapi sabitiA deserleri, 158 enerji

seviyesi igin teorik olarak belirlendi.

3cP4s6p tek pariteli konfigiirasyonu ile ilgili teoriétegerler bu cakmada der tek

pariteli konfigirasyonlarla birlikte ilk defa el&@mistir.

Ince yapi hesabi sonunda, tek pariteli konfigiiralsyoigin bulunan teorik g derleri
ile deneysel g deerleri arasinda iyi uyum gozlengtir. 111 deneysel g gerine kagilk
buldusumuz teorik g dgerleri arasindaki farklarAQ), sadece adet 14 adet ener;ji
seviyesinde sapma gostestiti En yilksek Bu yiiksekg deseri, J=3/2de 3P4s4p
konfiglirasyonuna ait deneyser47782.43 cmt enerji seviyesinde 0.805 olarak

bulunmutur. Bu yuksek dgerli Ag faktorleri igin belirgin bir teorik agiklama yakt

Konfigurasyonlar ve terim yuzde oranlarina bakildda, tek pariteli konfigurasyonlar
icin yapilan ince yapi hesabi sonucunda, enerjegézinden sadece 20 tanesi gugcli
konfiglrasyon kasimi gosterirken konfigtrasyonlarin @ %85’den daha saf oldu

belirlenmistir.

Tek pariteli konfiglrasyonlar icin yapilansia ince yapi (hfs) hesabinda toplam
literatlirde bulunan 88 adet deneysel manyetik dgwl ince yapi sabiti kullanilarak,
denklem (4.1)'deki lineer denklem sistemi glirulmustur. Bu denklem sisteminin
¢6zUma ile airt ince yapi tek-elektron parametreleri elde ddildneer denklem

sisteminin ¢6ziminden elde edilesira ince yapi tek-elektron parametrelerinin

ortalama sapmasi 25 MHz olarak bulundu.
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Mayetik dipol giri ince yap! sabitiA degerleri deneysel olarak heniiz belli olmayan
enerji seviyeleri icin, teorik manyetik dipokia ince yapiA degerleri verildi. Daha
sonra, bulunansar ince yapi tek-elektron parametreleri kullaralaince yapi hesaplari
yapilan butin tek konfiglirasyonlara ait enerji gelgrinin teorik manyetik dipolsar
ince yapi sabitlerNlar bulundu ve deneysel olarak bilinédndegerleri ile kasilastiriidi.

Sonugclarin uyum iginde olgu gozlendi.
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5.2. FT KONFIGURASYONLAR iCiN SONUCLAR

Manganez elementinin, manyetik dipajira ince yapi sabitiA degerleri, 82 enerji

seviyesi igin teorik olarak belirlendi.

3cP4s5s, 3tMs4d, 3d4s6s ve 3Ws5d seviyeleri ile ilgili teorik dgerler bu cakmada
3dP4<’, 3P4s ve 3d konfigiirasyonlariyla birlikte ilk defa ele alingtir.

Ince yapi hesabi sonunda, tek pariteli konfiglralsyoigin bulunan teorik g derleri
ile deneysel g deerleri arasinda iyi uyum gozlengtir. 55 deneysel g gerine kagihk
buldusumuz teorik g dgerleri arasindaki farklarAQ), sadece adet 5 adet enerji
seviyesinde sapma gostestiti En yiksek Bu yilksekg deseri, J=5/2de 3cP4s5s
konfiglirasyonuna ait deneyser49415.35 cm® enerji seviyesinde 0.402 olarak
bulunmutur. Bu yiksek dgerli Ag faktorleri icin belirgin bir teorik agiklama yakt

Bu 5 adet enerji seviyesiginda deneysel ve teorik g gkleri uyum icindedir.

Konfigurasyonlar ve terim ylzde oranlarina bakildda, ¢it pariteli konfiglrasyonlar
icin yapilan ince yapi hesabi sonucunda, enerjiedézinden 6 tanesi guclu
konfiglrasyon kagimi gosterirken, konfigirasyonlarin@o %85’den daha saf oldu

belirlenmistir.

Cift pariteli konfigirasyonlar icin yapilansa ince yapi (hfs) hesabinda toplam
literatiirde bulunan 54 adet deneysel manyetik dggwl ince yapi sabiti kullanilarak,
denklem (4.2)'deki lineer denklem sistemi glrulmustur. Bu denklem sisteminin
cozimil ile 3, 3P4s, 3d4s5s, 3tMsad, 3d4s6s, 38 3dP4s5d konfiglirasyonlarina
ait &n ince yap! tek-elektron parametreleri elde edildneer denklem sisteminin
¢c6ziminden elde edilesia ince yapi tek-elektron parametrelerinin ortadgasapmasi
160 MHz olarak bulundu.

Mayetik dipol giri ince yap! sabitiA degerleri deneysel olarak heniiz belli olmayan
enerji seviyeleri icin, teorik manyetik dipokia ince yapiA degerleri verildi. Daha

sonra, bulunansar1 ince yapi tek-elektron parametreleri kullaralaince yapi hesaplari
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yapilan butin tek konfiglirasyonlara ait enerji gelerinin teorik manyetik dipolsar

ince yapi sabitlerN'lar bulundu ve deneysel olarak bilinédezerleri ile kagilastirildi.

Ortalama sapma @erinin yiksek olmasinin sebeplguinlardir:

Yapilan calgmada konfigirasyon sayisinin ¢cok olmasi nederkdldiglrasyonlar arasi
etkilesmeler fazla olmaktadir. Bu da agisal katsayilamgra olarak hesaplanmasini
etklemektedir. Dier bir sebep de, hesaplanan konfigurasyonlara eaitikt olarak
mumkin olan 1701 adet enerji seviyesi bulunmakt&linlardan sadece 82 adet enerji
seviyesinin deneysel enerji g&leri bellidir. Ayrica, bu 82 deneysel enerji s@sinin
sadece 54 enerji seviyesine ait manyetik dipgiriaince yapi sabiti deerleri
bilinmektedir. Bu nedenle, deneysel ince yapi erdsgerlerinin belirlenmesine ve bu
enerji seviyelerine ait deneysel olarak, manyetigol asiri ince yapi sabitlerinin
bulunmasi gerekmektedir.
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