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Damisman: Dog. Dr. Sule ATES
2019, 79 Sayfa

Jiiri
Doc. Dr. Sule ATES
Prof. Dr. Giiltekin CELIK
Dog¢. Dr. Murat YILDIZ

Bu tez calismasinda, LS ¢iftlenim sekline uyan F III’de elektrik dipol gegis olasiligi ve uyarilmisg
seviyelerin yasam siireleri, yine LS ciftlenim sekline uyan Ar IlI’de elektrik dipol gegis olasiligi ve jj
ciftlenim sekline uyan Yb Il de elektrik dipol gecis olasiligi ve osilatér siddeti hesaplanmustir.
Hesaplamalarda en zayif bagli elektron potansiyel model (WBEPM) teori kullanilmistir. Elde edilen
sonuglar literatiirdeki sonuglarla karsilastirilmis, bunun sonucunda iyi bir uyum gézlenmistir. Ayrica bazi
gecisler igin literatiirde olmayan gecis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri

gibi degerler elde edilmistir.

Anahtar Kelimeler: En zayif bagh elektron potansiyel model teori, gecis olasiligi, LS ve jj
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In this thesis, the electric dipole transition probability and the lifetime of excited levels in F 111
matching LS coupling, the electric dipole transition probability in Ar Il matching LS coupling, and the
electric dipole transition probability and oscillator strength in Yb I1l matching jj coupling were calculated.
The weakest bound electron potential model (WBEPM) theory was used in the calculations. The results
obtained were compared with the results in the literature and a good agreement was observed. In addition,
the parameter values such as transition probability, oscillator strength and lifetime of excited levels not

existing in the literature were obtained for transitions.
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1. GIRIS

Gegis olasilig, osilator siddeti ve yasam siiresi gibi spektroskopik parametreler
atom ve iyonlarin uyarilmis durumlarinin temel karakteristikleridir. Bu parametreler,
kuantum elektronik, atom fizigi, lazer spektroskopisi, plazma fizigi ve astrofizik gibi
alanlarda olduk¢a onemli bilgiler icerirler. Ozellikle gegis olasiliklar1 gibi atomik
datalar kozmik modelleme ve teshiste ve laboratuvar plazmalarimda 6nemli rol oynarlar.
Plazma modellemede aciga cikan gesitli kinetik siirecler, gecis olasilig1 degerlerinin
giivenilir bilgisine ihtiya¢ duyarlar. Ayrica gegis olasiligi degerleri bilgisi, sogurma ve
uyarilmig emisyonu karakterize eden katsayilarin belirlenmesi i¢in bir olanak saglar.
Yildizlardaki element bolluklarinin analizinde gesitli elementler igin farkli ¢izgilerin
gecis olasiliklart kullanilmistir (Djenizea, 2002). Ayrica gecis olasiligi verileri, giines
atmosferindeki bolluklarin tahmin edilmesine katkida bulunur; bu da, karasal ve Veniis
atmosferlerinin evrimini modellemek i¢in olduk¢a 6nemlidir (Belmonte ve ark., 2014;

Lodders, 2008).

Argon, lazer fizigi, laboratuvar plazmalari, tokamaklar ve astrofizikteki
uygulamalar1 sebebiyle en ¢ok calisilan nadir gazdir (Dipti, 2016). Argonda gecis
olasiliklarmin belirlenmesi, Ozellikle astrofizikte oldukg¢a ilgi gormektedir. Argon
plazmalari, arzulanan Ozellikleri sebebiyle ve plazma teshisi icin, Ozellikle sicaklik
belirleme araci olarak c¢alismak amaciyla Spektral ¢izgilerinin uygunlugundan dolayi,
son 50 yili askin siiredir kapsamli olarak calisilmaktadir (Belmonte ve ark., 2014;
Wiese, 1988; Behringer ve Thoma, 1976). Bununla birlikte, tam bir gegis olasilig1 seti
olusturmak i¢in yapilan tiim g¢abalara ragmen, UV (Ultraviyole) bdlgesindeki Ar II
spektral cizgileri i¢in Kramida ve calisma arkadaslarinin 6nerdigi bazi verilerde
yaklasik %50 oraninda belirsizlikler bulunmaktadir (Belmonte ve ark., 2014; Kramida
ve ark., 2015). Bu sebeple bir kez iyonlasmis argon (Ar II)’ da farkli yontemlerle

belirlenecek gegcis olasiligi ve yasam siiresi degerleri nem arz edecektir.

Elektron sayist 4 ila 10 arasinda olan hafif elementler, astrofiziksel
uygulamalarda énemlidir (Froese Fischer and Tachiev, 2004). iki kez iyonlagmis flor (F
III)’in de iginde oldugu azot izoelektronik dizi iyonlarinda gegisler, astrofiziksel
kaynak spektrasina ilaveten tokamak ve lazer-liretimli plazmalarda da siklikla

gbzlenmistir (Feldman ve ark., 1978; Bhatia ve Landi 2003; Rynkun ve ark. 2014).



Astrofizik ve plazma fizigindeki 6nemi sebebiyle azot dizisi iizerine daha fazla teorik ve

deneysel ¢alisma yillardir yapilmakta ve yapilmaya devam edilmektedir.

Nadir toprak (NT) elementlerinden biri olan Yb 111, 4f temel konfigiirasyonu
ve [Xe] 4f* tipi bir iyonik cekirdek disinda bir dis elektrona karsilik gelen diisiik
uyartlmis konfigiirasyonlara sahip bir atomik yap1 ile karakterize edilir. NT
elementlerinin veya iyonlarinin spektral verilerine olan ilgi, esas olarak, astrofizikteki
kimyasal olarak kendine 6zgii yildizlarin spektrumlarinda onlarin gézlemlenmelerinden
kaynaklanmaktadir. Birgok laboratuvar analizi, nétr veya tek basina iyonize lantanit
atomlarinin aragtirilmasina adanmustir. Cift-iyonize NT atomlarinin bir dizi spektral
cizgisi yildiz spektrumlarinda tanimlanmistir ancak dogru atomik veri eksikliginden
kaynaklanan ¢izgi tamimlamalar1 ve bolluk tespitleri {lizerine caligmalar
stirdiiriilmektedir. Nadir toprak elementlerinden 6zellikle iterbiyum iyonu (Yb III)
bircok nedenden dolay1 fizik¢ilerin olduk¢a dikkatini ¢ekmistir. Atomik saatler ve
tuzaklanmis iyon frekans standartlar1 i¢in 6zel bir ilgiye sahiptir, ¢linkii diisiik-seviyeli
durumlarin yapis1 optik, kizilétesi veya mikrodalga frekans standartlari icin
kullanilabilir. a2CVn (HD112413) yildizinin orta-UV spektrumunda absorbe olan
atomlar1 ve iyonlar1 farkli tekniklerle arastiran Hensberge ve arkadaslar1 (1986)
tarafindan bir CP yildizinda Yb III’iin varlig1 ilk kez agiga ¢ikarilmistir. Dolayisiyla Yb

IIT’{in ayn1 zamanda astrofizikte de olduk¢a 6nemli bir yeri vardir.

Cok elektronlu atomik ve iyonik sistemler i¢in Schrodinger denklemini yazmak
kolay olsa da denklemin tam ¢6ziimii ¢ok zordur. Bu sebeple kompleks sistemler olan
cok elektronlu sistemler i¢in ¢esitli yaklagimlar yapilir. Yapilan bu yaklasimlar teorik ve

yar1 deneysel olmak iizere iki ana baslik altinda toplanabilir.

Cizgi siddetlerini ve matris elemanlarini iceren bagintilarin agik olarak ifade
edilmesine olanak saglayan yar1 deneysel yontemlerden biri de “En zayif baglh elektron
model (WBEPM) teori’dir. Bu teori, ¢ok elektronlu atomik ve iyonik sistemlerde
spektroskopik parametre degerlerinin elde edilmesinde olduk¢a kullanigh bir metot olup
duyarli sonuglar verebilmektedir. Bu teori ile elektrik dipol gegis olasiliklari, osilator
siddetleri, yasam siireleri analitik radyal dalga fonksiyonlarma bagl olarak

hesaplanabilmektedir.



Bu tez calismasinda F III, Ar II ve Yb III iyonlar1 i¢cin WBEPM teori
kullanilarak elde edilen gecis olasilig1 ve osilator siddeti degerleri literatiirdeki mevcut
degerlerle karsilastirilmistir. Ayrica, 6zellikle astrofizikte onem arz eden s6z konusu
iyonlara ait literatiirde mevcut olmayan atomik yapi parametre degerleri de rapor

edilmistir.



2. KAYNAK ARASTIRMASI
2.1. iki Kez Iyonlasms Flor ( FI11) le flgili Daha Once Yapilan Cahsmalar

Azot benzeri dizi liyesi olan iki kez iyonlagmus flor (F III) i¢in literatiirde birgok
gecis olasiligl, yasam siiresi ve osilator siddeti gibi spektroskopik yapi parametre
degerleri rapor edilmistir. Andersen ve Aashamar (1993), multikonfigiirasyon optimize
potansiyel model (MCOPM) kullanarak atomik azotun izoelektronik serisinde 2s%2p*
’S° temel durumu ve pek ¢ok uyarilmis durum igin enerjiler ve gecis oranlari
hesapladilar. Bu terimler arasindaki gegisler igin osilator siddetlerini hem uzunluk hem
de hiz formunda hesapladilar. Kendi elde ettikleri degerleri diger teorik ve deneysel
sonuglarla karsilastirdilar. Verner ve ark. (1994), bircok atom ve iyonda 2249 spektral
¢izgi i¢in dalgaboyu, istatistiksel agirlik ve osilator siddeti degerleri listelediler. Bu
derleme, 227,838 A da He II Lyman sinirim uzun bolgelerine uzanan tiim dalgaboylari
ve hidrojenden bizmuta (Z=83) tiim elementlerin tiim iyon durumlarmi kapsar. Sunulan
data, kuasar sogurma spektrumunu yorumlamada kullanilir. Raja ve ark. (1998),
(FIII)’tin 7 seviyesi i¢in ortalama yasam siirelerini Olctiiler. Yapilan ¢alismalar boyunca
Olciilen degerlerin, rapor edilen sonuglarla yakin uyumlu oldugunu ¢alismalarinda rapor
ettiler. Froese Fischer ve Tachiev (2004) relativistik etkileri hesaplamalara dahil eden
Multi-konfigiirasyonel =~ Hartree-Fock metodunu  kullanarak  Berilyum  benzeri
(Z=4,...,12) diziler ile Neon benzeri (Z=10,...,24) diziler i¢in seviyeler aras1 hem izinli
(E1) hem de yasak (M1, E2, M2) gecislerde enerji seviyeleri, yasam slireleri ve gecis
olasilig1 degerleri rapor ettiler. Rynkun ve ark. (2014), multikonfigiirasyon Dirac-
Hartree-Fock ve konfigiirasyon etkilesim hesaplamalarindan relativistik dalgaboylar1
temelli E1, M1, E2 ve M2 gecis oranlari, agirlikli osilator siddetleri ve yasam siirelerini,
F III ve K XXX arasmdaki tiim azot benzeri iyonlarda bazi konfigiirasyon durumlari

icin degerlendirmislerdir.
2.2. Bir Kez Iyonlasmis Argon (Ar II) ile Ilgili Daha Once Yapilan Calismalar

Giinliimiize kadar Ar II’de gecis olasiliklar1 ile ilgili bazi teorik ve deneysel
alismalar yapilmistir. Ornegin; Ar IIde 3s?3p°, 3s3p°, 3p*3d, 3p*4s, and 3p*4p
seviyeleri arasindaki gecis oranlari, Hibbert ve arkadaslari tarafindan caligilmistir

(Hibbert ve Hansen, 1987; 1989; 1994). Belmonte ve ark., Aparicio ve ark. tarafindan



gerceklestirilen deneysel calismay1 daha fazla genisleterek UV Ar II spektral ¢izgileri
icin gilivenilir ve yeni gegis olasilig1 degerleri rapor ettiler (Belmonte ve ark., 2014;
Aparicio ve ark., 1997). Onlar bu deneylerinde, 294 nm’den 386 nm’ye kadar uzanan
ultraviyole bolgede 43 iyonize argon spektral ¢izgi Olgtiiler ve 11 yeni gegis olasiligi
iirettiler. Bir kez iyonlagmus argon (Ar IT)’da 3p*nd (n=4-6) seviyelerinin gegis olasilig1
ile iligkili olan yasam siireleri, Karmakar ve Das (2007) tarafindan yiiksek frekans
sapma teknigi kullanilarak 6l¢iildii. Biemont ve Trabert (2000), Cl I izoelektronik seride
en diisiik uyarilmis seviyeleri iceren gecis oranlarmi yeniden arastirdilar. Relativistik
diizeltme ile Hartree-Fock metodu kullanarak hesaplamalarini yaptilar. Verner ve ark.
(1996), argonun tiim iyonlarinin izinli rezonans spektral ¢izgileri i¢in enerji seviyelerini,
vakum dalga boylarmi, gecis olasiliklarini, osilatér siddetlerini, istatistiksel agirliklarmi
cesitli kaynaklardan derleyerek listelediler. Hibbert ve Hansen (1994) caligmalarinda,
3s5°3p°, 3s3p°, 3p*3d, 3p“4s and 3p*4p durumlarinin seviyeleri arasinda Ar II’deki tiim
gecislerin osilator siddetlerinin, gecis olasiliklarinin ve uyarilmig seviyelerin yasam
stirelerinin genigletilmis konfigiirasyon etkilesim (CI) hesaplamalarini sunmuslardir.
Abbas ve ark. (1988), Ar II icin ¢izgi kaymasi, gegis olasiligi, yasam siiresi, osilator
siddeti ve baz1 ¢izgilerin profili gibi ozellikleri high-current wall-stabilized arc
teknigini kullanarak arastirdilar. Morton (1991), hidrojenden germanyuma kadar tiim
elementlerin tiim iyon durumlarmin gegisleri i¢cin gecis olasiliklar1 sonuglarmi derlemis

ve sunmustur.

2.3. Iki Kez iyonlasmus itterbiyum (Yb III) ile Ilgili Daha Once Yapilan
Cahsmalar

Yb 111 de deneysel ve teorik enerji seviyeleri, gecis olasiliklar1 ve radiatif yasam
sireleri Biemont ve c¢alisma arkadaslar1 (2001) tarafindan caligildi. Safronova ve
Safronova (2009), Yb III iin [Xe]4f * temel durum ve [Xe]4f ns, [Xe]4f nd, ve
[Xe]4f np uyarilmig durumlar1 arasindaki multipol (E1, M1, E2, M2 ve E3) gecisleri
icin dalgaboyu, gecis oranlar1 ve ¢izgi siddetlerini hesapladilar. Bu multipol gegisler
icin enerji ve gegis oranlarmi degerlendirmek amaciyla Breit etkilesimini igeren
relativistik ¢ok-pargacik pertiirbasyon teorisi (RMBPT) kullandilar. Zhang ve
arkadaslar1 (2011), iki kez iyonlasmis iterbiyumda 4£4354 konfigiirasyonuna ait ii¢

seviyenin yasam siirelerini ilk kez time-resolved laser-induced fluorescence metodu



kullanarak oOlgtiiler. Deneysel gecis olasiliklari, ¢alisilan seviyeler ve temel durum
arasindaki gegisler i¢in elde edildi. Loginov ve Tuchkin (2001), Yb III ve bazi diger
erbiyum izoelektronik dizi iyonlarmm spektrumlari igin 4£*6p ve 4f5d konfigiirasyon

seviyelerinin yagam stirelerini hesapladilar.



3. MATERYAL VE YONTEM
3.1. Cok Elektronlu Sistemler

Iki ve daha fazla elektronu olan atomlar, bagka bir deyisle cok elektronlu
atomlar, yiikii +Ze olan ¢ekirdek ve toplam yiikii -Ze olan Z sayida elektronlardan
ibarettir. Cok elektronlu atomlar da hidrojen atomuna benzer bir modelle anlatilabilir.
Atomun merkezinde, kiitlenin neredeyse tamamini tastyan arti yiikli bir ¢ekirdek vardir.
Cekirdekteki art1 ylik sayis1 kadar elektron cekirdegi ¢evreleyerek, atomu olusturur.
Yar1 klasik atom modellerine gore elektronlar ¢ekirdek etrafinda cesitli yoriingeler
iizerinde dolanirlar. Bu elektronlar hem birbirleriyle, hem de ¢ekirdek ile karsilikli
etkilesmelerde bulunurlar. Bu nedenle c¢ok elektronlu bir atomun herhangi bir
elektronunun hareketi yalniz c¢ekirdek ile degil, ayn1 zamanda atomun diger biitiin
elektronlari ile tayin olunur.

Elektronlar farkli enerji seviyelerinde bulunmaktadirlar; enerjiyi kuantumlu
olarak alarak ya da vererek alt ya da iist enerji seviyesine gecebilirler. Enerji seviyesi
degistiren elektronlar aradaki enerji farkini elektromanyetik 1sinlar seklinde yayar ya da
sogururlar.

Dalga mekaniginde, atomlarda elektronlarin yerlesebilecegi enerji seviyeleri,
kuantum sayilar1 denilen sayilarla anlatilir. Atomun genel enerji durumu ise atomdaki
biitiin elektronlarn biitiin kuantum sayilar1 hesaba katilarak belirlenir. Bu kuantum
sayilar1 n, | ve m simgeleriyle gosterilir.

Bas kuantum sayist da denilen birinci kuantum sayis1 n, elektronun enerjisini

belirleyen baslica ve en dnemli etkendir. Hidrojen atomunda bu iliski kesinlikle,

E = —B/n” (3.1)

bagntisiyla ifade edilir. Cok elektronlu atomlarda da elektronlarin enerjisi yine bas
kuantum sayist ile belirlenir; ama bu etki hidrojen atomundaki kadar kesin degildir. Bas
kuantum sayis1 biiyiidiikk¢ce elektronun enerjisi de artar. Ayrica elektron bulutunun
cekirdekten olan ortalama uzakligi da artar. Bag kuantum sayis1 daima bir tam sayidir,

ama 0 olamaz.



n=1234,....., (3.2

Cok elektronlu atomlarda bas kuantum sayisi ayni olan elektronlar atomun
elektron katlarin1 meydana getirirler. Yani ayni1 bag kuantum sayisima sahip elektronlar
atomda kabaca ayn1 yerde bulunur. Bunlarin ayni1 enerji diizeyinde oldugu soylenir. Bas
kuantum sayisinin belli bir degerinde elektron katindaki elektronlarin maksimum sayis1
2n? dir. Spektroskopide bas kuantum sayisinin n = 1, 2, 3, 4,... degerlerine karsilik gelen
elektron katlar1 sirasiyla K, L, M, N,... diye adlandirilir. K (n = 1) katindaki
elektronlarmm maksimum sayist 2, L (n = 2) katindakilerinki 8 M (n = 3)
katindakilerinki 18, N (n = 4) katindakilerinki 32,... vs. dir.

Bas kuantum sayisi n‘nin verilen bir degerinde ayni1 kuantum sayis1 I’ye karsilik
gelen elektronlar, verilen katin alt katlarin1 meydana getirirler. Atomlardaki enerji
diizeylerinin her biri, bir veya daha fazla alt diizey icerir. Belirli bir katmandaki alt
diizeyleri birbirinden ayiran sey | ile sembolize edilen ikinci kuantum sayisidir. Bohr-
Sommerfeld modelinde agisal kuantum sayisi olarak adlandirilir. Agisal kuantum sayisi,
dalga mekanigi modelindeki olasilik bulutunun uzaydaki bi¢imini belirler. Agisal
kuantum sayismin alacagi degerler, bas kuantum sayisina baghdir; sifirdan baslayarak,

bas kuantum sayisimin bir eksigine kadar olan tiim tam degerleri alabilirler:

I =0123 . .00 n—1). (3.3)

Buna gore, atomun K kat1 yalniz bir alt kattan (1s); L kati iki alt kattan (2s, 2p);
M Kkati ti¢ alt kattan (3s, 3p, 3d); N kat1 dort alt kattan (4s, 4p, 4d, 4f),... ibaret olacaktir.
Boylece bas kuantum sayist n’nin verilen bir degerinde atomun her bir elektron kati, n
sayida alt elektron katma ayrilir ve bu alt diizeylerin enerji halleri, sahip olduklar1 agisal
kuantum sayisina bagl olarak birbirinden biraz farkhidir. Belirli bir n diizeyindeki
elektronlarin enerjileri | bilyiidiikkge artar. Ornegin, enerji hali n=3 ve I=1 kuantum
sayilariyla belirtilen elektronun enerjisi, n=3 ve |=0 kuantum sayilariyla anlatilan
elektronunkinden biraz fazladir. n=3 diizeyindeki en biiyiik enerjili elektron, 1=2 alt
diizeyinde bulunan elektrondur. Tablo 3.1 de n’nin ¢esitli degerleri i¢in atomun elektron

katlar1 ve alt elektron katlar1 verilmistir:



Tablo 3.1. Atomun elektron katlar1 ve alt katlar1

n | Atomun elektron L Atomun elektron
katlar1 alt katlar1

1 K 0 Is

2 L 01 2s 2p

3 M 012 3s3p 3ad

4 N 0123 4s 4p 4d 4f

5 0 01234 5s 5p 5d 5f 5¢

Enerji dilizeyinin dis manyetik alan i¢indeki yonelis bigimiyle ilgili olan
manyetik kuantum sayis1 m, elektronun enerjisini ¢ok az etkiler. Manyetik kuantum

sayisl, agisal kuantum sayisina baghdir.

m=—lw,—3,-2,—1,0,41, 42,43, ..., 4 (3.4)

Agisal kuantum sayisi | olan bir alt diizeyde 21 + 1 tane orbital vardir. Belirli bir
orbitalde bulunan elektronlarin 1, I ve m degerleri aynidir. Ya da baska bir deyisle; bas,

acisal ve manyetik kuantum sayilar1 ayni olan elektronlar ayn1 orbitaldedir.

Agisal kuantum sayis1 0 (I = 0) olan alt diizeylerde m de ancak O olabilir. Yani
bu alt diizeylerde yalnizca bir orbital vardir. A¢isal kuantum sayisi 1 olan alt diizeylerde
ise, manyetik kuantum sayis1 -1, 0 ve 1 olabilecegine gore 3 orbital vardir. Bu alt
diizeye gelen bir elektron, dis manyetik alan yoksa, bu 3 orbitalden herhangi birine

yerlesebilir.

Dalga mekanigi formiillerinden ¢ikarilan dordiincii kuantum sayisi, elektronlarin
kendi c¢evrelerinde topag gibi doniisiinden ortaya ¢iktig1 diisiiniilen spin kuantum sayist
s’dir. Spin kuantum sayisinin kurama katilig1 atomlarin kuramsal 6zelliklerini deney
sonuglarina uydurabilmek i¢indir. Klasik kuramda elektron spinlerinin enerji durumunu
etkilemesi beklenemez. Bu varsayim dalga mekanigine 6zgiidiir. Spin kuantum sayis1
diger kuantum sayilarma bagli degildir. Elektronun doniis yoniine bagh olarak + 1/2 ya
da — 1/2 degerini alir. Spin kuantum sayisi ne olursa olsun, bir elektron herhangi bir
orbitalde tek basma bulunabilir. Ama iki elektrunun bir orbitalde bulunabilmesi i¢in

spin kuantum sayilarmin farkli olmas1 gerekir. Ayni yoriingeyi paylasan iki elektronun
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ciftlesmis oldugu soylenir (elektron ciftlesmesi). Belirli bir orbitalde ikiden fazla
elektron bulunamaz. (Zeren, 1998)

3.1.1. Pauli Prensibi

Bir elektronlu atom ve iyonlarin tek bir elektronu, kuantum sayilarinin

n=1273....

I=012,....n—1, m=0%1,+2,....,£] ve m_=11/2

degerleriyle tayin olunan kuantum hallerinin her birinde olabilir. Cok elektronlu
atomlarda da her bir elektronun hali bu kuantum sayilar1 ile tayin edilir. Fakat atomda
ayni anda ayni kuantum halinde olabilen elektronlarm sayist Pauli prensibine uymak
zorundadir. Bu prensibe gore atomda ayni kuantum halinde iki elektron olamaz. Baska
bir deyisle, atomda ayni kuantum sayilar1 takimi ile karakterize olunan iki elektron
olamaz. Atomun herhangi iki elektronu igin n, I, m; ve ms kuantum sayilarmm en

azindan biri farkli olmalidir.

Ornegin s, p, d,... alt katlarinda Pauli prensibine gore elektronlarm maksimum
sayisini bulalim: s alt kat1 i¢in | = 0 oldugundan bu alt kat m; = 0’a karsilik gelen tek bir
yuva ile gosterilebilir. Bu s alt katinda birbirinden yalniz ms kuantum sayisi ile farkl
olan (ms; = 112, ms; = - 1/2) iki elektron olabilir. (ms =1/2 oldugunda elektronun spini 1

seklinde, ms = - 1/2 oldugunda ise | seklinde gosterelim).

Simdi de p alt katindaki elektronlarin maksimum sayisina bakalim. Bu alt kat1
icinl =lvem;=1,0, - 1 dir. Buna gore, p alt katin1 m;’nin bu degerlerine karsilik gelen
i¢ yuva ile gosterebiliriz. Bunlarin her birinde Pauli prensibine gore, yalniz ms kuantum
sayilan ile farkli olan iki elektron olabilir. O halde p alt katindaki elektronlarin

maksimum sayis1 6 olarak bulunur.

Sekil 3.1°de p alt katlarinda elektronlarin Pauli prensibine gore nasil yerlestikleri

gosterilmistir.

mt=*I' 0 -1

ot

Sekil 3.1 Pauli prensibine gore elektronlarm p alt katinda yerlesmesi
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Ayni kural ile d alt katindaki elektronlarin maksimum sayis1 10, f alt katinda 14,
g alt katinda 18,... olarak bulunur. Baska bir deyisle Pauli prensibine gore bas kuantum
sayisinin verilen bir degerinde atomda 2 tane s-elektron (s%), 6 tane p-elektron (p°), 10
tane d-elektron (d'°), 14 tane f-elektron (f**), 18 tane g-elektron (g'®),... olabilir.

3.1.2. Merkezcil Alan Yaklasikhig

Genel olarak, atomun hareketi incelenen herhangi bir elektronu, g¢ekirdek ve
diger (Z-1) elektronla karsilikli etkilesmelerde bulunur. Bu nedenle bu elektronun
hareketini genel halde analiz etmek cok gilictiir. Schrodinger denklemi ¢ok elektronlu
atomlar veya iyonlar i¢in tam olarak ¢oziilememektedir. Bundan dolay1 ¢ok elektronlu
atomlarin veya iyonlarin yapisini incelemek i¢in olay basitlestirici baz1 genel yontemler
gelistirilmistir.

Cok elektronlu atomlar i¢in tiim hesaplamalarin baslangi¢ noktas1 merkezcil alan
yaklasmidir. Bu yaklagikliktaki temel diisiince, atomik elektronlarin, ¢ekirdek ve diger
tim elektronlarin olusturduklar1 etkin, kiiresel olarak simetrik V(r) potansiyelinde

hareket etmeleridir. (Joachain, 1999)

Cok elektronlu atomlarin arasindaki karsilikli etkilesmenin  dikkate
almmayacak derecede oldugunu varsayalim. Bu varsayim, elektronlarin ¢ekirdek
etrafindaki ¢esitli yoriingeler iizerinde dolandiklar1 ve bu nedenle birbirlerinin yakininda
ancak cok kisa bir siire bulunabildikleri esasi iizerine temellendirilmistir. Ayrica,
elektronlarmm ¢ekirdek etrafinda kiiresel-simetrik bir elektron bulutu meydana
getirdiklerini varsayalim. Bu halde elektron bulutundaki elektrik yiikiinlin yogunlugu
yalniz ¢ekirdekten olan mesafeye baglidir, yone bagli degildir. Atomda, hareketi
incelenen herhangi bir elektron, hem ¢ekirdegin olusturdugu Coulomb alaninda, hem de

diger elektronlarin olusturdugu alanda hareket eder.

Kiiresel simetrik bulut, kendi iginde yerlesen bir yilike etki etmez; bulutun
disinda yerlesen bir yiike ise bulutun merkezinde toplasan noktasal bir yiik gibi etki
eder. Bu durumda, klasik modele gore c¢ekirdekten r mesafede bulunan bir elektrona
yiikii +Ze olan ¢ekirdekten baska, r yapicapl kiirenin i¢inde bulunan biitiin elektronlar
da etki eder.
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Bilindigi gibi ¢ekirdegin hemen yakmindaki potansiyel, ylikii + Ze olan ¢e-
kirdegin olagan Coulomb potansiyelidir. Cekirdekten uzaklastikca, ¢ekirdegin yiikii
negatif yiikli elektron bulutu ile kismen noétrallesir ve ¢ekirdegin, potansiyeli degisir.
Cekirdekten en uzakta bulunan bir elektron i¢in potansiyel, yiikii (Z-1) sayida elektronla
ndtrallesmis (perdelenmis) ¢ekirdegin potansiyeline, baska bir deyisle yiikii +e olan

protonun potansiyeline esit olacaktir.

+Ze yiikli olan ¢ekirdek ile N elektronlu olan bir atomu veya iyonu goz Oniine

alirsak, bu sistem i¢in agsagidaki nicelikler hesaba katilmalidir.

1. Cekirdegin (gekirdek nokta gibi ve sonsuz kiitleli kabul edilecek) elektrostatik

Coloumb etkilesmesi alaninda elektronun kinetik ve potansiyel enerjileri.
2. Elektronlar arasindaki elektrostatik (Coloumb) itme.

3. Elektron spinlerinin, yoriingesel hareketleriyle olan manyetik etkilesmeleri

(spin-yoriinge etkilesmeleri).

4. Elektronlar arasindaki spin-spin etkilesmeleri gibi birkag kiiclik etki, ¢esitli
gorelilik etkileri, 1smmimlh diizeltmeler ve ¢ekirdek diizeltmeleri (¢ekirdegin sonlu

kiitlesi, sonlu boyutu, ¢ekirdek manyetik dipol momenti nedeniyle olan diizeltmeler).

(Brandsen,1999)

Cok elektronlu bir atomun bdyle ayrintili incelenmesinin ¢ok zor bir is oldugu
yaklasiklik yapilmasi gerektigi aciktir. 4. madde de belirtilerin tiim “’kiiciik’’ etkileri
thmal edecektir. Buna gore sadece elektronla ¢ekirdek arasinda ki (¢ekirdegi sonsuz agir
varsaytyoruz) ¢ekici Coloumb etkilesmelerini ve elektronlar arasinda ki Coloumb
itmelerini g6z Oniinde bulundurarak, dis alan yokken N elektronlu atomun

Hamiltoniyeni,

H=3V, (_f‘: vz — 22 ]+Z;—‘“;_}-=1,:4_,TL (3.5)

Zm (4mEy)ry Eprij

olarak yazilabilir. Burada r; ¢ekirdege gore ¢ elektronunun bagil koordinatini gosterir.

r"t-}-:|rt-— r}-| ve son toplam tiim elektron c¢iftleri iizerindedir. Atomik birimleri

kullanmak elverisli oldugundan atomun Hamiltoniyeni
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; 1,2 Z ; 1
H=3, (-7 —2)+ Sy (3.6)
dir ve N elektronlu atom i¢in dalga fonksiyonu ¥ (qy.q2, .-, Gy) olmak iizere
Schrodinger denklemi,

ra | =

5 (-

F;f - f) + E’;i:j:1 - ] b PP EYRSEY %) i O (BT EYRR-IY) (3.7)
A

Tii

bi¢iminde ifade edilir. Burada g; ler i elektronunun r; (siirekli) uzay koordinatlarini ve

kesikli spin koordinatlar1 toplulugunu gosterir.

N ayirt edilemez parcacigi ihtiva eden sistemi ele aldigimizdan hamiltoniyen,
herhangi iki parcacigin (uzay ve spin) koordinatlarmin degis-tokusu altinda
degismemelidir. Bu durum, elektron spinlerinden bagimsiz ve uzay koordinatlarina
simetrik olan Denk (3.7) hamiltoniyeni i¢in bdyledir. Bundan baska elektronlar Y%
spinine sahip olduklar1 ve bu nedenle fermiyon olduklarindan Pauli’nin disarlama ilkesi
toplam dalga fonksiyonu W(q,q2; - ..., §5) nin tamamen antisimetrik olmasmi yani
herhangi iki elektronun koordinatlar1 (uzay ve spin) aralarinda degisirse, isaretinin

degismesini gerektirir.

Elektron spininden bagimsiz olan Denk (3.7) hamiltoniyenine ait ¥ 0z
fonksiyonu, W(ry, 75, ceew v e, Ty ) uzay kismu ile y(1,2,............ ,N) spin kismina

ayrilabilir. Buna gore

PGy Gar eor oo er Gog) = PO T e ere eer eoes T ) AL 2o N) (3.8)

seklinde yazilabilir. Burada, dalga fonksiyonunun uzay kismi,

|:EJ;II-:1 {_%Ef _?5) + Eﬁ:j:l% }\P(’"irr:r ovonn een oo Ty =B (1 7 e s Ty) (3.9)
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Schrédinger denklemini saglar.

Bu denklemin, elektronlarm 1,75, ......,7; koordinatlarini ihtiva eden 3N
boyutlu bir kismi diferansiyel denklem oldugu goriilmektedir. Elektronlarin karsilikli
itmelerini ifade eden 1/7;; teriminin varhigindan Otiirii bu denklem, degiskenlerine
ayrilamaz. 1/7;; teriminin pertiirbasyon kuramu ile tiiretilebildigi iki elektronlu atomlar
durumunun aksine (3.9) da goriilen X;.;1/7;; terimi genel olarak bir pertiirbasyon
olarak alnamayacak olgiide biiyiiktiir, Z nin oldukga biiyikk degerleri igin bile 1/7;
teriminin herhangi biri Z/r; yaninda kiigiiktiir, ayrica birgok 1/r;; terimi vardir ve
bunlarin toplam etkisi, 1 inci elektron ile c¢ekirdek arasindaki etkilesme ile ayni

mertebede olabilir.

Bu probleme Hartree ve Slater tarafindan onerilen cevap, merkezcil alan
yaklagikligii kullanmaktir. Bu yaklasiklik, her elektronun, cekirdegin ¢ekimi ve bir
elektron ile diger (N-1) elektron arasindaki itme etkilesmelerinin ortalama etkisini
gosteren, bir etkin potansiyelde hareket ettigi diisiiniilen bagimsiz pargacik modelini
temel alir. Bundan bagka (N-1) elektronun toplam etkisi elektron ve ¢ekirdek arasindaki

merkezcil Coloumb ¢ekimini perdelemek oldugundan Z,; - ;1/7; elektronlar arasindaki
itme terimini Z; S(r;) olarak yazacagimiz, biiyiik kiiresel simetrik bileseni ihtiva ettigi

goriilmektedir. Bir elektronun etkin potansiyel enerjisine iyi bir yaklasiklik, bu nedenle,

V() ===+ 5(r) (3.10)

kiiresel simetrik potansiyelle saglanir.

Biiyiikk ve kiiciik uzakliklarda V(r) nin bicimini kolayca elde edebiliriz.
Gergekten, dnce diger (N-1) elektrona ait 1; uzakligina kiyasla cekirdekten r; uzaklig:
biiyiik olan bir i elektronu goz oniine alalim. Bu durumda r;~r; ve 1/r;~r; dir. Buna

gore 1 elektronu, yaklasik olarak,

Z—N+1

+EN 11-:

L L

(3.11)



15

ile verilen bir potansiyelde hareket eder ve bu potansiyel diger (N-1) elektron tarafindan
perdelenen ¢ekirdegin Coloumb alanina karsilik gelir. r; uzaklig1 azaldigi zaman bu
perdeleme etkisi daha az belirgin olur. Gergekten i elektronlu ¢ekirdege yakin iken

r;7~1; olur ve bu elektron tarafindan perdelenen potansiyel yaklasik olarak,

_§+ (Th-1ly = _;ET +C (3.12)

J=1
i

ile verilir. Burada < » gosterimi diger (N-1) elektronun uzakliklar izerindeki ortalamay1
gosterir ve C sabittir. Buna gore m,— 0 sinirida 1 elektronu tizerine etki eden etkin
potansiyelin, ¢ekirdegin neden oldugu —Z/r; perdelenmemis Coloumb potansiyeli

oldugunu goériiriiz. Bu nedenle V(r) etkin potansiyelin,

v(ir) — -2, r—0 (3.13a)

Z-N+1

V(ir) — ————, r— oo (3.13b)

olmasi gerekir. Ozel olarak, bir ndtr atom igin (Z=N olacagindan)

1

V(r)= - r— (3.13c)

bagntis1 vardir.

H nin bir pertiirbe olmamis kisim ve bir de pertiirbe edici olmak {izere anlamli

bir ayirmanin

H=H, +H, (3.14)
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yazilarak gerceklestirilebildigi agiktir. Burada

H. = Ef:l (_%Ef +V(r:']): Ef:lhi . h; = _%Ef V(r) (3.15)
Merkezcil alan yaklasimina karsilik gelir ve
Hy =33, ( +vm) T e = ZS(r) (3.16)

ise tiim hamiltoniyen (3.16) nin elektronik itme teriminin geriye kalan kiiresel olmayan

kismini i¢eren kisimdir.

N elektronlu merkezcil alan dalga fonksiyonunun uzaysal kismi

Y (1,7, e e Ty ) ye kargilik gelen Schrodinger denklemi, o zaman
Hc!’uc = EJ:II:J_ [_é v? + V(rij] !’Uc = Ecq;c (317)

olur ve her elektron igin bir tane olmak tlizere N denkleme ayrilabilir. Denklem (3.17)

nin bir ¢oziimii,

®, = 1ty ()1t (1)s e ety 7) (3.8)
olarak yazilabilir. Burada (normalize edilmis) tt4,(r)t42(7), ... ... bireysel elektron
yoriingemsileri

[_%F: + V(]"'j] u’:lz!m; [:T‘:] = E:lz!u'u!m; [T‘] (319)
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bi¢imine sahip bir denklemin ¢oéziimiidiirler ve (3.18) deki a; gosterimi i. elektronun

(n;1;m;) olan ti¢ kuantum say1sin1 gosterir.

V(r) potansiyeli merkezcil oldugu i¢in bir elektron veya i, () merkezcil alan

yoriingesimleri, radyal fonksiyonlarin kiiresel harmonikle ¢arpimidirlar. Yani

u’n!m;[rj = Rn:[rjnmite’ r;,j (320)

dir ve burada radyal fonksiyonlar,

~HE 2L MR ()4 VR, () = By Ry (r) (3.21)

dr rdr r

denklemini saglar. Bas kuantum sayis1 n=n, + [+ 1 olarak tanimlanir ve burada n,. ,

radyal fonksiyonun diigiim sayidir.

Denklem (3.19) daki V(r) potansiyeli kiiresel simetrik oldugundan E,; enerji
Ozdegerleri m; kuantum sayisina bagl degildir. Bununla birlikte hidrojen tipi durumun
aksine bireysel elektron enerjileri n ve I ye baghdir. Merkezcil alan yaklasiminda E.

toplam enerjisi, kuskusuz bireysel elektronlarin enerjilerinin toplami, yani
c = ‘z""l-=l E?z[![ (322)

dir. Elektron koordinatlarmin bir pertiirbasyonu ile Denk (3.18) den elde edilen
herhangi uzay dalga fonksiyonu ayni Denk (3.22) enerjisine karsilik gelen ve Denk

(3.17) nin iyi bir ¢6ziimii oldugu i¢in degis-tokus dejenereligi vardir.
3.1.3. Enerjinin Yériingesel Kuantum Sayisina Baghhg:

Bir elektronlu atom ve iyonlarmn kararl hallerinin enerjisi, yoriingesel kuantum

sayist I’ye bagl olmaksizin, yalniz bas kuantum sayisi n ile tayin edilir. Fakat ¢ok
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elektronlu atomlarin kararl hallerinin enerjisi yoriingesel kuantum sayisina da baghidir.
Bas kuantum sayis1 n’nin verilen bir degerinde, yoriingesel kuantum sayisi | biiylidiik¢e

enerji de biiyiir.

Kiiresel-simetrik alanda hareket eden elektronun enerjisinin, yoriingesel ve
spin momentlerin belirli bir yondeki izdiisiimlerinin kuantize olmus degerlerini tayin
eden yoriingesel manyetik m; ve spin manyetik ms kuantum sayilarma bagl olmadigini

belirtmek gerekir.

Kiiresel-simetrik alan yaklasiminda ¢ok elektronlu atomlarin kararli hallerinin

enerjisi,

E, =23l b (3.23)

nt n?

gibi yazilabilir. Bu formiile dahil olan perdeleme fonksiyonu ¢ekirdekten olan r
mesafesine baghdir. Kiiresel-simetrik alanda ¢ekirdege yaklastikca perdeleme
fonksiyonu azalir ve nihayet r — rmin’e yaklastik¢a perdeleme fonksiyonu O olur. Hem
klasik hem de kuantum teorisine gore s-elektronlar ¢ekirdege p-elektronlardan daha
fazla  yaklasabilirler; p-clektronlar ¢ekirdege d-elektronlardan daha fazla
yaklasabilirler,... vs. Yani yoriingesel kuantum sayis1 biiyiidiikge elektronlarin
¢ekirdekten olan minimum uzakliklari artar. O halde perdeleme fonksiyonu o (r)

kuantum sayisina bagli olacaktir. Buna gore etkin yiik,

Z:z! =Z- T (324)

seklinde yazilir. Bas kuantum sayis1 n’nin verilen bir degeri i¢in yoriingesel kuantum

sayist kiiciildiik¢e perdeleme fonksiyonu kiigiilecektir. Yani,

Tz = Cr:lz,!:l < Trnd < r:l'”f (325)
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olacaktir. Denk (3.23) formiiliinden goriildiigii gibi kararli halin enerjisinin mutlak de-

geri ¢ekirdegin etkin yiikiiniin karesi ile orantilidir. Yani,

|Ey] a2 (3.26)

Diger taraftan Denk (3.24)’den goriildiigli gibi oy biiylidilkge Z* azalir. Buna
gore | kiigtildiikge Ep biiyiir. Zaten, atomda baglh elektronlar i¢in E < 0 oldugundan, bas
kuantum sayismin verilen bir degeri i¢in yoriingesel kuantum sayis1 | biiyiidiikge kararh
hallerin enerjisi En biiyiir. Bu nedenle ¢ok elektronlu atomlarin enerji seviyeleri
diyagramimda n’nin verilen bir degeri i¢in | kiigiildiikce enerji seviyesi daha asagiya

yerlesir. Yani,

E:'zs = E:lzp = E:'m! < E:lzf < (327)
olur.

3.1.4. Elektrik Dipol Gegisler ve Secim Kurallar:

Atomun kuantum enerji seviyeleri arasmndaki gecisler kendiliginden
olusabilecegi gibi dis elektromanyetik alanin uyarmasi ile de olusabilir. E; ve E; gibi iki
enerji seviyesi arasinda {i¢ ¢esit gecis miimkiindiir. Bu gecislerin olasilik katsayilari
(Einstein katsayilar1); A;i kendiliginden gecis olasiligi, Bjj sogurma ile gegis olasiligi, B;j;
uyarma ile gecis olasilig1 seklinde yazilabilir.

Cekirdekten elektrona uzanan vektor r olmak iizere, hidrojen atomu icin elektrik

dipol

-+

D=—e.r (3.28)

ifadesi ile verilir. Klasik olarak bdyle bir dipol titresirse 131ma yapar. Kuantum
mekaniginde ise bu dipoliin beklenen degeri zamanla degisirse dipol 1s1ma yapar, aksi

halde 151ma yapmaz.
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Hidrojen atomunda 1gimali bir gegiste, ilk ve son durumlar1 belirlemek i¢in ilk
durumun bas, yoriinge ve manyetik kuantum sayilari sirastyla n, |, m; ve son
durumunkiler n, I, m; olmak tizere ii¢ kuantum sayisina gerek vardir. Hidrojen atomunun

n,l, m durumundaki dalga fonksiyonu

]1'&:!:!:'1-1 (]"', t) = 'U:lz!m (r]e—iﬁ'n? (329)

Hidrojen atomunun n’, I ', m" durumundaki dalga fonksiyonu

1!'9:':"!":11" [:T‘, t] = U:lz"!"m" [rje_ign” (330)
olsun. Hidrojen atomu saf nlm durumundayken dipoliin beklenen degeri

{d} = E{]“'} = ..Ir wn!m (]"', tjrw'n!m (]"', t)dﬂl"'

=€ ..Ir 'U;'z!m (rjru;-z!m [:r)dar (331)

olup, zamandan bagimsizdir. Dolayisiyla Hidrojen atomu saf bir durumda (yani belirli

bir yoriingemside) iken 1s1ma yapmaz.

Simdi hidrojen atomunun
]1'!; = C'I-l,l[f”:m + bl,{l'n":"m" ! |ﬂ’|: + ”Jl: = (332)

durumunda bulundugunu varsayalim ve bu durum iizerinden {r) ortalamasin

hesaplayalim:
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{]"'} = |a| ’ J U:'z!m rUn!m (r]dar + |b|: J U:'z"!"m" rUn!m (]"')dal"'

E,

n_hEnf t) .Jr U:'z!:':n rU:lz"!'lm" dﬂr (333)

+2abcas(

olsun. {r} ifadesindeki ilk iki terim zamandan bagimsizdir; zamana bagli olan sonuncu

terimin zamanla degisme frekansi v,,,» = (E,, — E,r)/h *dir. Son terimdeki

¥
nn

I=JU

nlm

run"!'lm'l dar (334)

integrali sifirsa 1g1ma yoktur. Dolayisila nlm durumundan n'l'm’ durumuna gegis
olabilmesi i¢in bu integralin sifirdan farkli olmasi gerekir (Aydin, 1998). Ciinkii
isinimin siddeti bununla orantilidir. Bu integralin sonlu oldugu gecisler izinli gegisler,
sifir oldugu gecisler ise yasak gecisler olarak adlandirilir. Bagka bir ifadeyle herhangi

iki 1 ve j seviyeleri arasinda,

(D);; = {jIDli) = 0 oldugu durumda elektrik dipol gegisi miimkiin degildir. Bu

tir gegisler elektrik dipole “yasaklanmuis gegislerdir.

(D};; = (jIDli) # 0 oldugu durumda ise seviyeler arasinda elektrik dipol

gegislerin miimkiin oldugu “izinli gegisler” sz konusudur.

Ozellikle gegis integralinin ya da dipol matris elemaninim sifirdan farkli olmasi
ve boylece elektrik dipol gegislerin gergeklesmesi igin | ve m iizerindeki zorunlu
kosullar tiiretilmelidir. Bu kosullar genellikle elektrik dipol gegisler i¢in se¢im kurallar
olarak adlandirilir. Bu se¢im kurallarina uymayan gecisler genellikle “yasak gegcisler”
olarak adlandirilir. Tabi ki bunlar sadece yaklagikliklarimizin gecerli oldugu kadariyla
yasaktir. Yasak gecisler pekala da gerceklesebilir, fakat bunlar, burada gz Oniine
aldigimiz elektrik dipol gegislerden ¢ok daha diisiik olasiliklidir. Se¢im kurallar
yalnizca pertiirbe edilmemis kararli durumlarin agisal momentum 6zellikleri tarafindan

belirlenir (anonim).

Denk. (3.34) ile verilen integralin degeri fonksiyonlarm paritelerine baghdir.

Integralin oniindeki r tek paritelidir ve dalga fonksiyonlarmin paritelerini de | ve [’
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belirler. Bu durumda integralin oniindeki ¢arpim fonksiyon tek pariteli ise integralin
degeri sifir, ¢ift pariteli ise integralin degeri sifirdan farklidir. Bu durumda elektrik dipol
gecislerin ancak farkli pariteli seviyeler arasinda miimkiin olacagi sonucuna varilir
(Laporte kurali) ki elektrik dipol momentin beklenen degeri sifirdan farkli olsun. Bu

durumda gecisi belirleyen iki seviyenin yoriinge agisal momentum kuantum sayilari

farki

Al =1"—1= +1 (tek say1) (3.35)

olmalidir. Elektrik dipol momentinin 6zellikleri, spinden bagimsiz oldugu i¢in 1s1mali

gecislerde toplam spin kuantum sayis1 degismez kalir. Yani

As =0 (3.36)

olmalidir. Yoriinge agisal momentum kuantum sayisinin dis elektrik ya da manyetik

alan tlizerindeki izdisiimiinii gosteren m kuantum sayisinin, dig alanin polarizasyon

dogrultusuna bagli olarak degisimleri 4m =0 (w polarizasyonu) e Am= +1
(¢ polarizasyonu) seklindedir. Bunlar birlestirilirse Am= 0,£1 olarak yazilabilir.

(Aygiin ve Zengin 1998, Gokhan Tekeli 2009).
3.1.5. Acisal Momentum Ciftlenimi

Tek elektron sisteminde | ve s ferdi agisal momentumlar1 j bileske agisal
momentumunu verecek sekilde bir araya gelirler. Ayn1 atomdaki farkli agisal
momentumlar arasinda da benzer ¢iftlenimler vardir. Kapali kabuklarin toplam agisal
momentumu sifira esittir. Bu sebeple bir atomun toplam ag¢isal momentumunun
hesabinda sadece degerlik, yani doldurulmamis kabuklarin elektronlarmin agisal
momentumunu ele almak gerekir. Bu agisal momentumlar, atomdaki elektronlar
arasindaki manyetik ve elektrik etkilesmeler yoluyla ciftlenirler. Bunlar, atomun J
toplam agisal momentumunu iireten 6zel kuantum mekanik kurallarma gore bir araya
gelirler. Ag¢isal momentum ¢iftlenmesinde iki limit durum vardir: LS ya da Russell-

Saunders ¢iftlenimi ve JJ ¢iftlenimi.
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3.1.5.1. LS Ciftlenimi (Russell-Saunders)

Ferdi i elektronlarmin spin ve yoriinge acisal momentumlar1 arasindaki (s;I;)
etkilesmeleri, farkli elektronlarm yoriinge ve spin agisal momentumlarinin karsilikli
etkilesmelerinden [[35,!}.) yadas,s; g::'ft!en;r'm:‘] daha kiigiiktiir; I; yoriinge agisal
momentumlari L toplam yoriinge agisal momentumunu ve spinler bir S toplam spinini
verecek sekilde vektorel olarak bir araya gelirler. LS ile, J toplam agisal momentumunu

verecek sekilde ciftlenir.

Sekil 1.2. LS Ciftlenimi

L=2 A \

P Terimi

S Terimi
D Terimi
Sekil 1.3. iki elektronun [, ve [. yoriinge agisal momentlerinin L toplam agisal momentini
verecek sekilde ciftlenmesi.

iki elektronlu He atomu gibi bir sistem icin sonu¢ davramisi 1.3 seklinde
gosterilmistir. Atomun L yoriinge agisal momentumu iki elektronun yoriinge agisal

momentlerinin toplamidir.
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Iki elektronlu He atomu gibi bir sistem icin sonu¢ davranisi 1.3 seklinde
gosterilmistir. Atomun L yoriinge agisal momentumu iki elektronun yoriinge agisal

momentlerinin toplamidir.

L’nin mutlak degeri i¢in yine |L| =./L{I+1)h kurali L kuantum sayisiyla,

izleyen degerler gegerli olmak iizere korunur:

L=l + 0, L+, -1, =1 I, =1, (3.38)
L kuantum sayis1 terim Karakteristiklerini belirler: L= 0,1,2,...... S,PD,........
terimlerini gdsterir. Burada L=1 olan bir terim P terimi olarak isimlendirilir. Fakat
bunun bu konfigiirasyonda elektronlarm birinin ferdi olarak bir p halinde olacagi
anlamina gelmedigi bilinmelidir.
Optik gecisler i¢in asagidaki se¢cim kurallar1 gegerlidir:
Al=7F1 tek elektron i¢in
AL =0, ¥1 toplam sistem i¢in
Burada AL = 0'in anlamu iki elektronlu kuantum durumlarmin ayni anda, fakat

zit yonlerde degistigi anlamina gelir. Bu ancak, agr atomlarda karsimiza c¢ikan,

ciftlenimin kuvvetli oldugu durumlarda miimkiindiir. Bundan baska toplam spin i¢in,

S=s,+s, SI=/SE+Dh (3.39)

yazilabilir. S toplam kuantum sayis1 burada

§=1/24+1/2 vyada S=1/2-1/2 vyaniS=0yadaS=1
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iki degerinden birini alabilir. S ile, L toplam yoriinge agisal momentumundan agiga
¢ikan B; manyetik alani arasindaki etkilesme L ve S iki agisal momentinin J toplam

acisal momentini verecek sekilde ¢iftlenmesine sebep olur:

J=L+S5, JI=yJU+1n (3.40)

I kuantum sayis1 izleyen degerleri alabilir: S=0 i¢in J=L ve S=1i¢inJ=L+1, L, L-1
Bu son durumda biitiin terimler Gi¢liilerdir.

Cok elektronlu genel bir durumda S’nin L’ye gore 2S+1 miimkiin yonelimi
vardir; yani terimlerin ¢coklugu (S<L ise) 25+1°dir. Ornek olarak Sekil (1.3) S=1,L=2

olan durumdaki miimkiin ¢iftlenimleri gostermektedir.

J=3 S=1 s=1 [=2
J=2

4

J=1

Sekil 1.4. Spin (S) ve yoringe (L) agisal momentlerinin (J) toplam agisal momentumunu

olusturmak tiizere bir araya gelmeleri.

3.1.5.2. jj Ciftlenimi

Artan Z c¢ekirdek yiikiiyle hizlica artan, her bir elektronun spin-yoriinge

ciftlenimi sebebiyle sadece agir atomlar da jj ¢iftlenimi olusur.

ji ciftleniminde, tek bir elektron igin (I;s;) spin-yoriinge etkilesimi, farkli
elektronlar arasidaki [353}-) ve [si s}-) etkilesmeleriyle karsilastirildiginda biiyiiktiir. Bu
tip ¢iftlenme Sekil 1.5b de sematik olarak gosterilmistir. Karsilastirma amaciyla LS
ciftlenimi Sekil 1.5a da verilmistir. jj ¢iftleniminde ferdi elektronlarin agisal

momentumlar1 I, + 5, = j; ve [, + s, = j, ifadelerine gore ciftlenip, bu ferdi
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toplamlar j toplam agisal momentumunu verirler. Bunlar daha sonra atomun J toplam
ag1sal momentumunu verecek sekilde vektorel olarak bir araya gelirler. Burada | = X J;

ve |JI =/J(J + 1) ndir.

Sekil 1.5b

Sekil 1.5a

Sekil 1.5. a) iki elektron arasmndaki LS ¢iftleniminin sematik gosterimi, b) Tki elektron arasindaki

JJ ciftleniminin sematik gosterimi

Bu tip ciftlenimde J kuantum sayis1 genellestirilmis bir kuantum matematiksel
vektor modelinden agiga c¢ikar. Bir L bileske yoriinge agisal momentumu tanimli
degildir. Boylece, burada S, P, D gibi terim sembolii yoktur. J ferdi elektronlarn agisal
momentum kuantum sayilarim1 gdstermek iizere (fy,Jj.) gibi terim notasyonlari
kullanilmak zorundadir. Miimkiin durumlarm ve J degerlerinin sayisinin LS

ciftlenimindeki ile ayn1 oldugu kolaylikla gbriintir.

Saf jj ciftlenimi olduk¢a agir atomlarda goriiniir. Optik gegisler igin se¢im kurali
AJ=0,+1"dir ve J=0’dan J=0’a ge¢is yasaktir. (Haken, 2000)

3.2. Elektrik Dipol Geg¢islerde Spektroskopik Yapi Parametreleri

3.2.1. Elektrik Dipol Gegis Olasihg

Gegis olasiligi, atomik haldeki bir atom uyarildiginda yani atom elektronik
seviyede enerji kazandiginda atomda olan degisikliktir. Bu degisiklik son kabuktaki
elektronlarin daha {ist enerji seviyesindeki orbitallere ge¢mesiyle meydana gelir.

(Anonim)
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Bagka bir tanima gore bir atomik ya da iyonik sistemin iist enerji seviyesinden
alt enerji seviyesine elektronlarin geg¢isini karakterize eden gegis siddeti ya da gegis hizi

olarak ifade edilebilir ve birimi Hz (s™*) dir ( Cowan 1981, Erol 2016).

¥JM kuantum sayilari ile tanimlanan enerji seviyesi ile ¥'J'M" kuantum sayilari

ile tanimlanan farkli bir seviye arasindaki elektrik dipol gecis olasilig1

QM — 'y = 2l gy () ) (3.41)

3k

olarak verilir. (Cowan 1981). Burada [E.'} - E.'z-) ilgili seviyeler arasindaki enerji farki ve
S, cizgi siddeti olarak bilinir, ciftlenim sekillerine gore degisiklik gosterir ve genel

olarak

s= [ |P@ ) (3.42)

olarak ifade edilir (Shortley 1935, Tekeli 2009). ¥'J'M" halinden yJ seviyesinin tiim M
durumlarina geg¢is ele alindiginda elektrik dipol gecis olasiligi,

_ ean*stall(g-£)| J 1 ] :_64.11‘9‘::3 (5-5)|°
A= 3h S Zuq -M q M'J)  3r(zj+1) S (3.43)

seklinde verilir (Cowan 1981, Tekeli 2009).
3.2.2. Osilator Siddeti

Kuantum mekaniginde J kuantum halinde olan atom ¢ok sayida bagka kuantum
hallerine gegebilir. Bu gecislerin her biri bir osilator siddeti olarak bilinir. Osilator
siddeti, verilen alt enerji seviyesinden iist enerji seviyesine spektroskopik bir gecis i¢in
sogurmaya karsilik gelen atom basina elektronlarin sayisi olarak da tanimlanabilir.

Osilator siddeti, klasik sogurma ve dispersiyon teorisi kokenli olup gecis olasiligiyla
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hemen hemen 6zdes bir tanimlamaya sahiptir. Birimi olmayan bir niceliktir ve astrofizik

ve plazma fiziginde genis bir uygulama alani bulmaktadir (Hilborn 1982, Ates, 2010).

J — J' sogurma gegisi i¢in osilator siddeti, S ¢izgi siddetine bagl olarak

Bnimcnél::.Ejr—E}} [Eff_.E-il'}

fr = s s (3.44)

3hiZJ+1) 3h(2f+1)

seklinde verilir (Cowan 1981).

J" — ] salma gegisi i¢in osilator siddeti ise,

_ Bn:rncnéﬂs _ [EI'I_EI}
3rizf +1) rizy +1)

fr; (3.45)

seklinde verilir. [E’Jrr —E}) gecis enerjisidir. Denk.(3.44) ile verilen ve sogurmaya
karsilik gelen osilatér siddetinin degeri pozitif, Denk.(3.45) ile verilen ve salmaya

karsilik gelen osilator siddetinin degeri ise negatiftir (Celik, 2005; Ates, 2010).
3.2.3. Uyarilms Seviyelerin Yasam Siiresi

Uyarilmis haldeki atomlarin bulunduklar1 durumda bulunma siireleri birbirinden
farklidir. Bu nedenle herhangi bir uyarilmis durumun siiresi denildiginde, atomlarin bu

kuantum durumunda ortalama bulunma siiresi goz 6niine alinir. Bir atomun uyarilmig

hali,

dNj
~(T) = MZeo 4 (3.46)
ile verilen bozunma sebebiyle ayirt edici bir yasam siiresine sahip olacaktir. Burada Nj, j
uyarilmis durumdaki niifus yogunlugudur ve Aji’ler j seviyesinden kaynaklanan tiim
isimalt gecisler i¢in Einstein kendiliginden salma katsayilaridir. Oranmn zamanla

azalmasi nedeniyle negatif isaret ortaya ¢ikar. Bu bagmtinin integrali alinarsa,
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N;(t) = N;(0)e ™/ (3.47)

ifadesi bulunur. Burada N;(t), herhangi bir t anindaki uyarilmis durum niifus

yogunlugu, N;(0) ise t=0"daki baglangi¢ uyarilmis durum niifus yogunlugudur. 7; ise

= (3.48)

I Friej dji

seklinde tanimlanan yasam siiresidir. Giiclii atomik gecislerde Ay, 107% 571 jle
107% 57! arasinda degisir. Yasam siireleri carpismalar veya etkilemeli salma ile

kisaltilabilir (Cowan, 1981).
3.3. En Zayif Bagh Elektron Potansiyel Model (WBEPM) Teori

En zayif bagli elektron potansiyel model teori, ¢ok elektronlu bir sistemdeki
elektronlar1 sisteme en zayif bagh bir elektron ve en zayif bagli olmayan diger
elektronlar olmak iizere elektronlar1 iki kisma aymrma diisiincesi iizerine kurulmustur
(Zheng ve ark., 2004). Iyonlasma potansiyeli sisteme en zayif bagl elektronun,
bulundugu temel seviyeden tamamen koparilmasi i¢in disaridan verilmesi gereken
minimum enerji olarak tanimlanmaktadir. Bu durum, teori olarak ilk defa Zheng
tarafindan ortaya atilmistir (Zheng 1986, Zheng ve ark 2001-a-c, Celik 2005). Birinci

iyonlagsma isleminde sistemden sadece tek bir elektron yani sisteme en zayif bagli bir
elektron uyarilabilir ya da koparilabilir. Ornek olarak 1s°2s°2p®3s®2p® elektronik

konfiglirasyonuna sahip bir kez iyonlasmis Argon verilebilir. Bu konfigiirasyondaki bes
adet p elektronu 6zdestir ve bunlari birbirinden ayirt etmek miimkiin degildir. Boyle bir
sistemde uyarma ya da iyonlagma isleminde ilk nce bu p elektronlar1 uyarilacak ya da
iyonlasacaktir. Bu sebepten dolay1 ilk uyarilmig ya da iyonize olmus elektron bir kez

iyonlagmis Argon’ un en zayif bagli elektronu olacaktir.

En zayif bagh elektron potansiyel model teori de sisteme en zayif bagh elektron
ele alindigindan sistemdeki diger elektronlarla ilgili karmasik hesaplamalar basite

indirgenir. Bu yontemde atomik ya da iyonik 6zelliklerin arastirilmasi daha kolaydir ve
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bu yontemle, diger yontemlere gore daha dogru sonuglar elde edilmektedir. Bu teoride
cok elektrona sahip sistemler tek elektronlu sistemler gibi géz Oniine alinabilmektedir.
Boylelikle karmasik ¢ok elektron problemi, sisteme en zayif bagli olan tek bir
elektronun basit analitik tek elektron probleminin ¢éziimiine indirgenmektedir (Zheng
ve ark., Celik, 2005; Ates, 2010).

En zayif bagli elektron potansiyel model teorisine uygun olarak verilen bir
sistemdeki en zayif bagh elektron, ¢ekirdek ve sisteme en zayif bagli olmayan diger

elektronlar tarafindan olusturulan bir potansiyel alanda hareket eder. Bu potansiyel alan
vir)=2+£ (3.49)

olarak tanimlanir. (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d). Potansiyelin ilk kismi Coloumb
potansiyelidir. Sisteme en zayif bagli elektronun disindaki diger elektronlar gegis
yapacak elektronu perdeleler. Bundan dolayr bu yontemde potansiyel fonksiyonun
Coulomb teriminde bir etkin ¢ekirdek yiikii, Z* kullanilir. Potansiyel alanin ikinci kismi

ise elektrik dipol potansiyelidir.

En zayif baglh elektron atomik ¢ekirdegi kutupladigi i¢cin bir elektrik dipol
moment olusur. Olusan bu elektrik dipol moment en zayif bagh elektronun davranigini
etkiler. Schrodinger denkleminde en zayif bagl elektronun toplam potansiyeli

kullanilarak,

[—%1?: + V[rij] . (3.50)
ve bazi doniigiimler yapilarak, radyal denklem ¢oziiliip £ parametresi,

p = larnrzdl (3.51)

olarak bulunabilir. Bu durumda potansiyel,
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- 2

I I

olarak yazilabilir. (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d; Celik, 2005; Ates, 2010). Burada ilk
terim en zayif bagli elektronun kinetik enerjisini, ikinci terim Coulomb potansiyelini ve
tiglincii terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan elektrik dipol potansiyelini
gostermektedir. Ifadedeki r;; en zayif bagl elektron ile ¢ekirdek arasindaki uzaklik, I;
yoriinge agisal momentum kuantum sayisi, Z°; sisteme en zayif bagh olmayan
elektronlarin perdeleme etkisi ile en zayif bagl elektronun niifuz etkisini g6z Oniine
alan etkin ¢ekirdek yiikii ve d ise kuantum kusurunun belirlenmesinde gerekli olan bir
parametredir. d, tamsay1 olmayan etkin bas kuantum sayisi (n") ve etkin yoriinge
kuantum sayis1 (1*) kuantum sayilariyla ve tam say1 olan n ve | kuantum sayilarmdan

yararlanilarak belirlenir.

En zayif bagh elektronun dalga fonksiyonu genel olarak,

¥ (1.6, 0;) = Ry (r)Y,, (6, ;) (3.53)

olarak yazilir. Radyal denklemin ¢6ziimii siirecinde denklem (3.50) ilk operatérden

i 1%y
)
48 it

- -:11' ifadesi yazilmaktadir ve d’ye bagh

L

gelen

1+1) . - .
- merkezcil potansiyelin yerine,
terim (3.52)’de ki ikinci terimle gosterilmektedir. Tek elektronlu atom olan Hidrojen
atomuna benzer olarak en zayif bagli elektron i¢in tek elektron Schrodinger

denkleminin ¢éziimii,
v =Cexp(-Z0)r 124 (E)1,,.(6.9) (354)

olarak verilir. Burada C normalizasyon katsayisi olup,

c= (?j“m [_—_”F(n I+ 1)]_“2 (3.55)

n
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olarak verilir ve ifadede ki n*,I* ve ¢,

*=1+d (3.56)
n*=n+d (3.57)
R (3.58)

2n*2

olarak tamimlanir (Zheng 1977; 1986; 1987, Zheng ve Xin 1991, Zheng ve Li 1994,
Zheng ve ark. 2000-a,d; 2001-a,b,c, Celik 2005). Denk. (3.58) ile tanimlanan € , en
zayif bagli elektronun enerjisi olup, buradaki n* ise en zayif bagh elektronun

kutuplanma etkisinden kaynaklanan etkin bas kuantum sayisini ifade etmektedir (Celik,
2005; Ates, 2010).

Radyal dalga fonsiyonu i¢in
f:IR(r]IE ridr =1 (3.59)

normalizasyon sart1 kullanilarak ve (3.59) ifadesinde verilen iki Laguerre polinomunun

integral formiilii kullanilarak,

m—-k \m -k

2 . , A—uYA—pu\A+k

ifadesi elde edilir. Herhangi farkli (m;,1;)seviyesinden, [nf,a‘f)seviyesine gecis igin

radyal gegcis integrali,
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(.1, |rk‘nf ’|f> N IrHZ Roy (1) Ry, (r) dr

N K I . k-3 [ .4 ., -1/2
—(—1 ne+n+ 27, Zzi* Z: Zi* n; F(nf +|f +1)
_(_ ) - . X P X 3 X
Ny n; ne M 4z (n, -1, =-1!

|

W4 . . -1/2 o o m, " L O\ MM, N o MM
e T(n +1; +1)} g (D) (Zf_zi X(Zf zi} . (36

*3 * *
4z (n, =1, =1)! m=0 m=0 m!mMN\ ni n

Lo s (=17 +k+m,+1 P =1 +k+m +1
LA+ +m+my+k+3)x > | X x
m=o{ n{ —If =1-m -m,; ) (n =1"-1-m,-m,

(Ii +15 +k+m1+m2+m3+2J

M

olarak verilir. (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d; Celik, 2005).

Bu durumda en zayif bagh elektronun konumunun beklenen deger ifadesi,

_ 3::'5—!'(2'+1}
(r)=—7"T—

(3.62)
olarak bulunur (Zheng ve ark, 2000-a,b,c.d; Celik, 2005).

En zayif bagl elektronun & enerjisinin negatifi, en zayif bagh elektronun

iyonlagma enerjisine esittir. Yani,

] =—g = — (363)

olarak tanimlanr. WBEPM teoride radyal gecis integralinin hesaplanmasinda

Z*,n" ve I" parametlerini belirlemek yeterlidir. Bu parametrelerin dogrudan teoriden
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elde edilmesi zordur (Zheng ve ark.,1999). Bu nedenle uygun enerji degerleri ve
seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerlerini kullanarak Z*,m* ve I* parametleri
belirlenebilir. Z*,n* ve I parametlerini en zayif bagl elektron potansiyel model teori
de elde edebilmek i¢in Denk. (3.62) ve Denk. (3.63) birlikte ¢oziilir. En zayif bagl
elektron potansiyel model teori, hem diisiik hem de yiliksek uyarilmig seviyeler

arasindaki gecisler i¢in etkili bir metottur.
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4. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA

Bu tez calismasinda, F III, Ar II ve Yb III gibi iyonlarda gecis olasiligi, osilator
siddeti ve uyarilmig seviyelerin yasam siiresi gibi spektroskopik parametreler WBEPM

teori kullanilarak hesaplanmustir.

Spektroskopik parametrelerin hesaplanmasinda yapilmasi gereken ilk is, ¢izgi
siddetini belirlemektir. Cizgi siddeti ise baskin olan ciftlenim durumuna, elektronun
gecis tipine, ge¢is yapan elektron sayisina gore belirlenir. Hafif olarak tabir edilen atom
ya da iyonlarda LS giftlenimi baskinken, agir atom ya da iyonlarda jj ciftlenimi
baskindir. Dolayisiyla bu ¢alismada, F III ve Ar II iyonik sistemlerinde baskin ¢iftlenim
sekli LS ciftlenimi oldugundan, ¢izgi siddeti LS ¢iftlenimine gore yazilip hesaplamalara
dahil edilmistir. Yb III agir iyonu igin ise baskin ¢iftlenim sekli jj ¢iftlenimi oldugundan

cizgi siddeti jj ¢iftlenimine gore hesaplamalara dahil edilmistir.

Real*8 aritmetiginde (¢ift hassasiyet) Fortran 77 programlama dilinde bilgisayar
programlar1 ile hesaplamalar gergeklestirilmistir. Hesaplamalarda temel seviyeden
uyarilmig seviyelere veya uyarilmis seviyeden diger uyarilmis seviyelere elektrik dipol

gecisler goz Oniine alinmustir.

Yapilan hesaplamalarda gerekli radyal gecis integralleri, saf teorik hesaplama
yontemlerinde oldugu gibi karmasik hesaplama siirecine girmeden pratik hesaplama
stirecine sahip yar1 deneysel yontem olan WBEPM teori kullanilarak belirlenmistir.
WBEPM teoride radyal gecis integrallerinin hesaplanmasmda, Z°, n’, [
parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir. Bu parametrelerin belirlenebilmesi i¢in de
enerji degerlerine ve yaricaplarm beklenen degerlerine ihtiyac vardir. Bu teori, deneysel
enerji degerlerini ve yaricaplara ait beklenen degerleri esas alan bir hesaplama
yontemidir. Bu sebeple hesaplamalarda gerekli enerji degerleri igin, NIST (National
Institute of Standards and Technology) veritabanindaki enerjiler kullanilmistir. Elde
edilecek sonuc¢larm hassasiyeti i¢in seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri de
sayisal Coulomb yaklasimi (NCA) ile ve relativistik olmayan Hartree-Fock (NRHF)

yontemiyle belirlenmistir. NRHF yontemiyle yaricaplarin beklenen degerlerini

hesaplamak i¢in HF96 paket programi kullanilmistir.


https://www.nist.gov/
https://www.nist.gov/
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WBEPM teori kullanilarak gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmig
seviyelerin yasam siireleri gibi parametreler, hem diisiik hem de yiliksek uyarilmis
seviyeler icin hesaplanabilmektedir. Ayrica bu teori ile izinli seviyeler arasindaki
gecgisler icin hesaplamalar yapilirken, yasak seviyeler arasindaki gegisler igin
hesaplamalar da kolaylikla yapilabilmektedir (Celik ve Ates 2016, Celik ve ark. 2016,
Ates ve ark. 2014;2012, Celik ve ark. 2012, Ates ve Celik 2009).

F III, Ar IT ve Yb III i¢in elde edilen gecis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmis
seviyelerin yasam siireleri, calismanmn ek kisminda tablolar ile verilmistir. Gegis
olasilig1 ve osilator siddeti tablolarinda her gecis dizisinin ilk satir1 multiplet gecis
cizgileri geri kalan satirlar ince yap1 gecis cizgilerini ifade etmektedir. Tablolarda yildiz
ist indisi ile verilen degerler NRHF yontemiyle belirlenen yaricaplarin beklenen
degerleri kullanilarak elde edilen degerleri, diger sonuglar ise NCA yontemiyle
belirlenen yaricaplarin  beklenen degerleri kullanilarak elde edilen degerleri

gostermektedir.
4.1. F Il icin Yapilan Hesaplamalar

Yedi elektrona sahip azot benzeri Flor’da elektrik dipol gecis olasiligi, ve
uyarilmig seviyelerin yasam siiresi degerleri WBEPM teori kullanilarak hesaplanmuistir.
Hesaplamalarda hem multiplet ¢izgiler arasindaki gegisler hem de ince yapi ¢izgileri
arasindaki gegisler goz Oniine almmuistir. Bu gecisler icin hesaplanan gegis olasiligi
degerleri, NIST de mevcut olan Coulomb yaklasimi kullanilarak hesaplanan Wiese ve
arkadaslar1 (1966) tarafindan verilen degerlerle karsilastirilmis olup Ek 1 deki Tablo 2.1
de verilmistir. Tablo 2.2 de FIII igin WBEPM teori kullanilarak elde edilen uyarilmis

seviyelerin yasam siireleri sunulmustur.

Tablo 2.1 de verilen elde edilen gecis olasiligi degerlerinin, NIST de verilen
degerlerle % + 99 uyumlu oldugu goriilmistiir. Ayrica tabloda, literatiirde mevcut

olmayan bazi gegis olasilig1 degerleri de rapor edilmistir.
4.2. Ar Il icin Yapilan Hesaplamalar

Klor benzeri ve hafif olarak adlandirilabilecek bir kez iyonlasmis Argon’da
elektrik dipol gecis olasig1 sonuglari, hem multiplet ¢izgiler arasindaki gegisler i¢in hem

de ince yap1 ¢izgileri arasindaki gegisler icin hesaplanmistir ve Ek 2’de bulunan Tablo
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3.1’de rapor edilmistir. Ar II’de yapilan tiim hesaplamalarda WBEPM  teori

kullanilmastir.

Tablo 3.1°de verilen goz 6niine alinan temel seviyeden uyarilmis seviyeye ve iki
uyarilmis seviyeler arasindaki gecisler icin gecis olasiligi degerleri, literatiirdeki
NIST de listelenen (Kramida ve ark. (2015) tarafindan verilen degerlerle, Hibbert ve
Hansen (1994) tarafindan verilen degerlerle ve Irimia ve Fischer (2003) tarafindan
verilen degerlerle karsilastirilmistir. Bu karsilastirmalar neticesinde genel olarak bu
calismada elde edilen degerlerle literatiirdeki bahsi gegen degerler arasinda iyi bir uyum

s06z konusudur.
4.3. Yb Il i¢in Yapilan Hesaplamalar

Jj ¢iftlenim durumuna sahip, agir nadir toprak elementlerinden biri olan ve atom
numarast 68 olan Erbium benzeri iki kez iyonlasmus Iterbiyum’da WBEPM teori
kullanilarak gecis olasilig1 ve osilator siddeti degerleri hesaplanmis ve bu degerler Ek

3’deki Tablo 4.1.’de sunulmustur.

Elde edilen elektrik dipol gecis olasiligi degerleriyle literatiirden edinilen gegis
olasilig1 degerleri karsilastirildiginda; bu ¢alismada verilen sonuglarin, Safronova ve
Safronova (2009) tarafindan verilen ilk mertebe wve ikinci mertebe RMBPT
degerlerinden her ikisi ile de uyum igerisinde oldugu gozlenmistir. Oberg ve Lundberg
(2007) tarafindan rapor edilen gec¢is olasilig1 degerleri ile bazi1 gegis degerlerinde
olduk¢a uyum s6z konusu iken bazi gec¢is degerlerinde uyumsuzluk mevcuttur. Biemont
ve ark. (2001) tarafindan verilen iki farkli degerle ise bazi degerler hari¢ genel bir
uyumsuzluk goriilmistiir. Ancak Tablo 4.1 dikkatlice incelenecek olursa, literatiirden
elde edilebilen burada adi gegen literatiir degerlerinin de birbirleriyle uyumsuzlugu s6z
konusudur. Sonu¢ olarak bu calismada verilen ve literatiirde rapor edilen diger
degerlerin dogruluklarinin tam olarak saptanmasi i¢in daha ¢ok deneysel ve teorik deger

gerekmektedir.



38

5. SONUCLAR VE ONERILER
5.1 Sonuclar

Her cisim temel olarak belli atomlardan olusur. Her atom da kendine 06zgii
spektrum verir. Astrofiziksel bir cismin (yildizin, yildizlar arasi atmosferin, giinesin,
gezegenlerin,...vs.) sahip oldugu atomlarin ya da iyonlarin belli seviyeleri arasindaki
elektron gecisleri (ya da bu gecislerle karakterize edilen gecis olasiligi, osilator siddeti,
uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi nicelikler) hakkinda bilgi edinilirse, o cismin
hangi bilesenlerden ne miktarda olustugu hakkinda bilgi edinilmis olunur. Yani bu
astrofiziksel cisimlerden gozlemlenebilen, bize ulasan spektrumlar sayesinde o cisimde
bulunan elementlerin bollugu bagka bir deyisle bulunma miktar1 belirlenebilir. Bu
gozlenen spektrumlar gézlenen gecisin siddetini verir. Astrofiziksel herhangi bir gegisin
siddeti, optiksel olarak uygun sartlar altinda gecisin meydana geldigi atomlarin sayisi ile
ilgilidir.

Sonug olarak, ozellikle astrofizikte onemli olan spektroskopik niceliklerin
belirlenmesi ile birgok astrofiziksel cisim hakkinda ©nemli bilgiler edinilebilir.
Dolayisiyla F III, Ar IT ve Yb III gibi astrofiziksel cisimlerde tespit edilmis bu iyonik

yapilara ait spektroskopik parametrelerin belirlenmesi de 6nem arz etmektedir.

Tablolarda verilen degerler ile literatiirden elde edilen degerler arasindaki uyuma
bakildiginda bu ¢alismada kullanilan hesaplama yonteminin kullaniglilig1 ve bu yontem
kullanilarak elde edilen verilerin giivenirliligi agiktir. Ayrica bu tez ¢aligmasinda ele
alinan iyonlara ait baz1 cizgiler arasindaki gecislerle ilgili olan geg¢is olasiligi, osilator
siddeti ve yasam siiresi degerlerinin eksikligi literatiirde hala mevcut olabilmektedir.
Dolayisiyla bu calismada verilen literatiirde bulunmayan spektroskopik parametre

degerlerinin sunulmasiyla literatiirdeki bu eksiklik giderilebilir.

5.2 Oneriler

WBEPM teorinin, bu ¢alismadan ve daha once yapilan ¢alismalardan (Ates ve
Celik 2009, Ates ve ark. 2009; 2012; 2014, Celik ve Ates 2016, Celik ve ark. 2016,
Celik ve ark. 2012) goriilebilecegi gibi hafif atom ve iyonlarda spektroskopik

parametrelerin hesaplanmasinda giivenilir sonuglar verdigi gibi agir atom ve iyonlarda
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da kullanisl bir yontem oldugu soylenebilir. Buradan hareketle WBEPM teorinin, jj
ciftleniminin baskin oldugu karmasik elektron konfigilirasyonuna sahip diger agir atom
ve iyonlarda kullanislilig1 ve giivenirliligi daha fazla test edilebilir. Boylece, 6zellikle
agir atomlarda ve iyonlarda hem bu teoriyle ilgili daha kesin bir yargiya varilabilir hem
de astrofizikte olduk¢a 6nemli yeri olan agir atomik ve iyonik sistemlerin spektroskopik
ozellikleri hakkinda teorik bilgi elde edilebilir ve eger literatlirde varsa eksiklikler

giderilebilir.
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