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Bu tez ¢alismasinda, Cu I, Zn I, Ga lll, Ge 1V, As V, Se VI ve Kr VIII igin elektrik dipol gegis
olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri hesaplanmistir. Hesaplamalarda en
zay1f bagli elektron potansiyel model “WBEPM” teori ve Kkuantum kusur orbital “QDO” teori
kullanilmustir. Elde edilen sonuglar literatiirdeki veriler ile karsilastirilmis ve iyi bir uyum gozlenmistir.
Ayrica bakir atomu ve bazi bakir benzeri iyonlar icin literatiirde bulunmayan gegis olasiligi, osilator
siddeti ve uyarilmig seviyelerin yasam siiresi degerleri elde edilmistir.
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1. GIRIS

Dogada bulunan maddelerin atomik Ozelliklerinin detayli olarak bilinmesi, yeni
maddelerin iiretilmesi ve bu yeni maddelere dayali olarak yeni teknolojilerin gelistirilmesi
icin son derece Onemlidir. Spektroskopi, 1sitk madde etkilesimini inceleyen bir bilimdir.
Spektroskopi en ¢ok taninan hali ile maddenin O6zelliklerinin, sogrulan ve salinan
pargaciklarin, 151k veya ses araciligi ile incelenmesidir. Maddenin dis 6zelliklerinin yani sira
i¢c Ozellikleriyle de ilgili onemli bilgiler verir. Spektroskopide maddenin elektromanyetik
radyasyonu yaymasi, sogurmasi, sagmasi, saptirmasi, genel olarak maddenin elektromanyetik
radyasyonla etkilesimi ve bu etkilesimin sonuglar1 analitik amaglara doniik olarak incelenir.
Spektroskopi, gokbilim ve uzaktan algilamada da Onemli uygulama alani bulmaktadir.
Spektroskopi bu baglamda atomik ve molekiiler seviyelerde temel fizigi ve astronomiyi
birlestiren bir bag olusturur. Daha genis olarak, dogada gozlemledigimiz her seyi aciklar.
Renkler arast ayrim gibi vizyonunu kendisi yaratir. Bunu her element tarafindan radyasyonun
sogurulmasi ya da salinmasiyla elde edilen 151k ve madde etkilesmesi calismasiyla saglar
(Pradhan ve Nahar, 2011). Gegis olasiligi, osilator siddeti ve yasam siiresi gibi spektroskopik
niceliklerin hesaplanmasi temel bilimsel arastirma kategorisine girer. Bu tiir hesaplamalar,
foton ile etkilesen atomik veya iyonik sistemlerin elektron konfiglirasyonlarindaki
elektronlarin enerji seviyeleri arasindaki gecisleriyle karakterize edilir. Atomik yap1
hesaplamalari, Schrodinger denkleminin ¢6ziimiiyle baslar. G6z Oniine alinan atomik ya da
iyonik sistemlerde elektron sayisi arttikca hem elektronlarin birbirleri arasindaki etkilesmeler
hem de relativistik etkilerin hesaplamalarda gboz Oniline alinmasini gerektirdiginden
Schrodinger denkleminin ¢oziimiinii zorlastirmaktadir. Tek elektronlu sistemler disinda
Schrédinger denklemi analitik olarak ¢oziilemediginden, ¢ok elektronlu sistemlerde niimerik
¢Ozlimler yapilir. Bu niimerik ¢ozlimlerin yapilabilmesi i¢in ¢ok elektronlu sistemlerde ¢esitli
yaklasimlar yapilir. Yapilan her bir yaklagim literatlire farkli bir ¢6ziim yontemi olarak
girmektedir. Bu yaklasim yontemleri genel olarak Ab initio yontemler, yar1 deneysel

yontemler ve yogunluk fonksiyonel yontemler olarak {i¢ ana baslik etrafinda toplanabilir.

Iki seviye arasindaki elektron gecisiyle ilgili ¢aligmalarda ilk yapilacak is ilk ve son
seviyeye ait dalga fonksiyonlarinin dogru olarak belirlenmesidir. Seviyelere ait dalga
fonksiyonlarmin belirlenmesi ile 1ilgili literatiirde bircok yontem bulunmaktadir.

Multikonfigiirasyonel Hartree-Fock (MCHF), Multikonfigiirasyonel Dirac-Fock (MCDF),



11

Konfigiirasyon etkilesmesi (CI) ve R-Matrix gibi relativistik etkileri ve elektron korelasyon
etkilerini hesaba katan giiclii teorik yontemler 6rnek olarak verilebilir. Bu yontemler, temel ve
diisiik uyarilmis seviyeler iceren gegisleri ¢ok hassas olarak karakterize edebilirken uyarilmig
ve Ozellikle yiiksek uyarilmis seviyelerle ¢alisilmasi gerektiginde yiiksek uyarilmis seviyeleri
tanimlayacak dalga fonksiyonlarinin olusturulmasinda ¢ok fazla konfigilirasyon ve orbital baz
fonksiyonlart kullanilmasi gerekir. Bu durum hesaplamalari1 olduk¢a karmasiklagtirmaktadir.
Bu tiir hesaplamalarda yar1 deneysel yontemlerin kullanilmasi, 6zellikle yiiksek uyarilmis
seviyelere ait dalga fonksiyonlarinin olusturulmasinda 6nemli kolayliklar saglayabilmektedir

(Ates, 2010).

Bu ¢alismada 29 elektrona sahip bakir atomu ve bazi bakir benzeri iyonlar (Zn II, Ga
I, Ge IV, As V, Se VI, Kr VIII) calisilmistir. S6z konusu atom ve iyonlarda gecis
olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri hesaplanmistir.
Hesaplamalarda en zayif bagl elektron potansiyel model (WBEPM) teori ve kuantum kusur
orbital (QDO) teori kullanilmistir. Bu tip yari deneysel yontemlerde gegis olasiligi, osilator
siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik niceliklerin
hesaplanmasinda bazi parametrelerin belirlenmesi i¢in deneysel enerji degerleri gereklidir.
Ayrica en zayif bagl elektron potansiyel model teoride deneysel enerji degerlerine ek olarak
seviyelere ait yarigaplarin da bilinmesi gerekir. Bu ¢alismada seviyelere ait yarigaplarin
beklenen degerleri, Sayisal Coulomb yaklasimi (NCA) (Lindgrad ve Neilsen, 1977) ve Non-
relativistic Hartree-Fock (NRHF) (Gaigalas ve Fischer, 1996) yontemi kullanilarak
belirlenmis ve gecis olasilifi, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siirelerinin
hesaplanmasinda gerekli olan parametrelerin elde edilmesinde kullanilmistir. Bu parametreler
belirlendikten sonra Cu I, Zn 1l, Ga lll, Ge IV, As V, Se VI ve Kr VIII i¢in hesaplamalar
bilgisayar ortaminda yapilmistir. Hesaplanan atomik yap1 parametrelerine ait sonuglar,
literatiirden elde edilebilen teorik ve deneysel yontemlerden elde edilen sonuglarla
karsilagtirilmis ve literatiirle uyumlu oldugu gozlenmistir. Ayrica literatiirde olmayan bazi
yiiksek uyarilmig seviyelere ait gecisleri iceren gegis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmig

seviyelerin yasam siiresi degerleri belirlenmistir.

Calismanin 1. boliimiinii olusturan Giris boliimiinden ve 2. boliimiinii olusturan
Kaynak Arastirmasi boliimiinden sonra 3. boliimde atomik yapr hesaplamalarinin énemli bir

kismint olusturan ¢izgi siddeti, gegis olasiligl, osilator siddeti ve yasam siiresi gibi
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spektroskopik nicelikler incelenmistir. Daha sonra bu spektroskopik niceliklerin
hesaplanmasinda kullanilan yontemler detayli olarak ifade edilmistir.

Arastirma sonuglarinin yer aldigi 4. boliimde sonuglar1 tezin EK kisimlarinda verilen
atomik bakir ve bazi bakir benzeri iyonlar i¢in hesaplanan elektrik dipol ge¢is olasiliklari,
osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siirelerine ait sonuclarin literatiirden elde
edilebilen degerlerle karsilagtirmalart detayli olarak verilmistir. Sonuglar ve onerilerin yer
aldigi 5. boliimde ise hesaplamalar i¢in kullanilan metotlarin avantajlari, elde edilen

sonuglarin degerlendirilmesi ve gelecege yonelik planlar yer almaktadir.
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2. KAYNAK ARASTIRMASI

2.1. Cu | icin Daha Once Yapilan Cahsmalar

Spektroskopide referans cizgilerin bir kaynagi olarak bunlarin uygulamalar1 ve basit
elektronik yapiya sahip olmalari nedeniyle 29 elektronu olan bakir izoelektronik diziye sahip
iyonlar, bir¢ok deneysel ve teorik yontemle ¢alisilmaktadir. Bu sistemler kapali kabuk disinda
tek bir elektron igcermesine ragmen oOzellikle serinin diisiik {yelerinde uyarilmig
konfigiirasyonlarin ¢ekirdekle giiclii etkilesmelerinden dolayr bunlarin teorik davranislari
karmagiktir (Curtis ve Theodosiou, 1989).

Literatiirde bakir atomu (Cu I) i¢in osilator siddetleri, gecis olasiliklar1 ve yasam
stirelerini veren bir¢ok calisma bulunmaktadir. Bunlardan bazilari sdyle siralanabilir:

Corlis (1970), 2024-8092 A araliginda 272 ¢izgi icin osilatér siddetlerini Slgen
calismalar1 derleyerek sonuglart iizerinde kritik tartigsmalar yapti. Migdalek ve Baylis (1979),
bakir izoelektronik dizisinin, 4s 2Suz — 4p 2Pz, 312 V€ 4p P12, 312 — 4d ?Dapz, 512 gegcisleri igin
osilator siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini Relativistic Hartree-Fock metotla yari
deneysel model potansiyel yaklagimi kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n = 4,
n =15 ve n <9 i¢in Cu I'in izoelektronik dizisinde rydberg seviyelerinin yasam siirelerini,
gecis olasiliklarini ve osilator siddetlerini niimerik Coulomb yaklagimini kullanarak
hesapladilar. Carlsson ve ark. (1987), uyarilmig seviyelerin yasam siireleri i¢in deneysel
Ol¢timler yaptilar. Carlsson (1988), Multiconfigurational Hartree-Fock (MCHF) yontemiyle
hesaplamalar yapti. Curtis ve Theodosiou (1989), atom numarasi 29-92 arasinda olan bakir
benzeri iyonlarda 4p 2P12, 4p 2Par2, 4d 2D3p2 ve 4d ?Dsy, seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-
Slater potansiyeli ve deneysel enerji verilerini kullanarak hesapladilar. Biemont ve ark.
(1996), Cu I’ in nl 2L (I = s,p,d,f) (n < 9) seviyeleri i¢in yasam siirelerini, konfigiirasyon
etkilesmelerini ve en onemli olan relativistik diizeltmelerini hesap igerisine alan Relativistic
Hartree-Fock (HFR) yaklasimi kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), Kuantum kusur
yonteminin relativistik ve yari relativistik versiyonlarini1 kullanilarak lityum benzeri, sodyum
benzeri ve bakir benzeri iyonlarin rydberg seviyelerinin ve diisiik uyarilmis seviyelerin
osilator siddetlerini hesapladilar. Ahmad ve ark. (2010), bakirin bas serileri i¢in osilator
siddetlerini 3d'%s 2S1; — 3d¥np %P1z (7 < n < 13) ve ?Par2 (7 < n < 23) magneto-optical
rotation spectroscopic teknigiyle dlctiiler. Civis ve ark. (2011), Time-resolved FTIR emission
spectroscopy teknigini kullanarak enerji seviyelerini Olctiiler ve Coulomb yaklagimini

kullanarak gecis olasiliklarini ve osilator siddetlerini hesapladilar. Ayrica Osherovich ve ark.
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(1981), Zerne ve ark. (1994) ve Malakhov (1978) tarafindan gerceklestirilen deneysel

Olgtimler de Cu I ile ilgili daha 6nce yapilan ¢aligmalar arasinda yer almaktadir.

2.2. Zn 1l icin Daha Once Yapilan Cahsmalar

Literatiirde bakir benzeri bir kez iyonlagsmis ¢inko (Zn II) i¢in osilator siddetleri, gecis
olasiliklar1 ve yasam siirelerini veren bir¢ok ¢alisma bulunmaktadir. Bunlardan bazilar1 soyle
stralanabilir:

Migdalek ve Baylis (1979), bakir izoelektronik dizisinin, 4s 2Si — 4p 2P1p, 312 Ve 4p
2Pijan — 4d 2Dap, s gecisleri icin osilatér siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini
Relativistic Hartree-Fock metotla yar1 deneysel model potansiyel yaklasimi kullanarak
hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n=4, n =5 ve n <9 i¢in Cu I’in izoelektronik dizisinde
rydberg seviyelerinin yasam siirelerini, gegis olasiliklarin1 ve osilator siddetlerini niimerik
Coulomb yaklagimini kullanarak hesapladilar. Curtis ve Theodosiou (1989), atom numarasi
29-92 arasinda olan bakir benzeri iyonlarda 4p 2Piz, 4p 2Pap, 4d 2Dsz ve 4d 2Dsp
seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-Slater potansiyeli ve deneysel enerji verilerini
kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), kuantum kusur yonteminin relativistik ve yari
relativistik versiyonlarini kullanarak lityum benzeri, sodyum benzeri ve bakir benzeri
iyonlarin rydberg seviyelerinin ve diisik uyarilmis seviyelerin osilatdr siddetlerini
hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik
yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarini uzunluk ve hiz formunda analitik olarak tiirettiler.
Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik
yaklagimda osilator siddetlerini hesapladilar. Blagoev ve ark. (2004), Zn I’ in (3d'%sns 3S1, n
= 6-8; 3d'%snd °D, n = 4-7) ve Zn II’nin (3d*°4p 2P1s2, 312, 4d 2Dy, 512, 3d° 5s 2S11) seviyeleri

icin yasam siirelerini time-resolved laser-induced fluorescence teknigini kullanarak olgtiiler.

2.3. Ga lll i¢in Daha Once Yapilan Calismalar

Literatiirde bakir benzeri iki kez iyonlasmis galyum (Ga III) i¢in osilator siddetleri,
gecis olasiliklart ve yasam siirelerini veren bir¢ok calisma bulunmaktadir. Bunlardan bazilari
sOyle siralanabilir:

Migdalek ve Baylis (1979), bakir izoelektronik dizisinin, 4s 2Si2 — 4p 2Pz, 312 Ve 4p
P13 — 4d 2Dap, s gecisleri icin osilatdr siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini

Relativistic Hartree-Fock metotla yar1 deneysel model potansiyel yaklasimi kullanarak
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hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n =4, n =5 ve n <9 i¢in Cu I’in izoelektronik dizisinde
rydberg seviyelerinin yasam siirelerini, gegis olasiliklarini ve osilator siddetlerini niimerik
Coulomb yaklagimini kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1982), Ga I, Ga Ill, Tl I ve Tl
III i¢in beam-foil yontemini kullanarak yasam siirelerini Olgtiiler. Curtis ve Theodosiou
(1989), atom numaras1 29-92 arasinda olan bakir benzeri iyonlarda 4p P12, 4p 2Par2, 4d ?Das
ve 4d ?Ds; seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-Slater potansiyeli ve deneysel enerji
verilerini kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), kuantum kusur yonteminin relativistik
ve yari relativistik versiyonlarini kullanarak lityum benzeri, sodyum benzeri ve bakir benzeri
iyonlarin rydberg seviyelerinin ve diisiikk uyarilmis seviyelerin osilatér siddetlerini
hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik
yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarint uzunluk ve hiz formunda analitik olarak tiirettiler.
Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik
yaklagimda osilator siddetlerini hesapladilar. Owono ve ark. (2005), relativistik osilator
siddetlerini Cu benzeri sistemlerde dipol gegisler icin, Dirac ve yari relativistik kuantum
kusur radyal dalga fonksiyonlari kullanarak belirlediler. Hesaplamalar core-polarizasyon
etkileri agikca hesap icerisine dahil edilerek yapildi. Radyal integraller kapali formda analitik
olarak elde edildi. Cheng ve Mitroy (2013), Ga Ill igin siyah cisim 1gima kaymasini
hesapladilar. Bazi seviyeler i¢in de enerji seviyelerini Ve osilator siddetlerini hesapladilar. Bu
hesaplamalar yar1 deneysel kor-potansiyelini temel alan konfigiirasyon etkilesmesi

yontemiyle yapildi.

2.4. Ge 1V icin Daha Once Yapilan Cahsmalar

Literatiirde bakir benzeri {i¢ kez iyonlasmis germanyum (Ge IV) icin osilator
siddetleri, gecis olasiliklar1 ve yasam siirelerini veren birgok c¢alisma bulunmaktadir.
Bunlardan bazilari sdyle siralanabilir:

Bakir benzeri iyonlar i¢cin n=4,5,6 uyarilmis seviyeler arasindaki elektrik dipol gecis
olasiliklar1 ve osilator siddetleri, Relativistic Hartree-Fock (HFR) dalga fonksiyonlari
kullanilarak Cheng ve Kim (1978) tarafindan hesaplandi. Migdalek ve Baylis (1979), bakir
izoelektronik dizisinin, 4s 2S1, — 4p 2Pu232 Ve 4p 2Piz32 — 4d 2Dapsie gegisleri igin osilator
siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini Relativistic Hartree-Fock metotla yar1 deneysel
model potansiyel yaklasimi kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n=4,n =5 ve
n< 9 i¢in Cu I’in izoelektronik dizisinde rydberg seviyelerinin yasam siirelerini, gegis

olasiliklarini ve osilator siddetlerini niimerik Coulomb yaklasimini kullanarak hesapladilar.
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Curtis ve Theodosiou (1989), atom numarasi 29-92 arasinda olan bakir benzeri iyonlarda 4p
2P1j2, 4p 2P3p2, 4d 2D3j2 Ve 4d ?Dsy, seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-Slater potansiyeli ve
deneysel enerji verilerini kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), kuantum kusur
yonteminin relativistik ve yar1 relativistik versiyonlarini kullanarak lityum benzeri, sodyum
benzeri ve bakir benzeri iyonlarin rydberg seviyelerinin ve diisik uyarilmis seviyelerin
osilator siddetlerini hesapladilar. Chou ve Johnson (1997), relativistic many-body
pertiirbation theory yontemini kullanarak bakir benzeri, glimiis benzeri ve altin benzeri
iyonlar i¢in gecis genliklerini hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-Gordon dalga
fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarini uzunluk ve hiz
formunda analitik olarak tiirettiler. Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon dalga fonksiyonu
kullanarak relativistik yar klasik yaklasimda osilator siddetlerini hesapladilar. Owono ve ark.
(2005), relativistik osilator siddetlerini bakir benzeri sistemlerde elektrik dipol gegisler i¢in,
Dirac ve yar relativistik kuantum kusur radyal dalga fonksiyonlar1 kullanarak belirlediler.
Hesaplamalar core-polarizasyon etkileri agikca hesap icerisine dahil edilerek yapildi. Radyal

integraller kapali formda analitik olarak elde edildi.

2.5. As V icin Daha Once Yapilan Cahismalar

Literatiirde bakir benzeri dort kez iyonlagsmis arsenik (As V) i¢in osilatér siddetleri,
gecis olasiliklar1 ve yasam siirelerini veren bir¢ok calisma bulunmaktadir. Bunlardan bazilar
sOyle siralanabilir:

Bakir benzeri iyonlarda n=4,5,6 i¢in uyarilmis seviyeler arasindaki elektrik dipol gecis
olasiliklari, osilator siddetleri ve dalga boylari Relativistic Hartree-Fock (HFR) dalga
fonksiyonlart kullanilarak Cheng ve Kim (1978) tarafindan hesaplandi. Migdalek ve Baylis
(1979), bakir izoelektronik dizisinin, 4s 21 — 4p P12, 312 Ve 4p P12, 32— 4d ?Da2 512 gecisleri
igin osilator siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini Relativistic Hartree-Fock metotla yari
deneysel model potansiyel yaklasimi kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980),
n=4n=35ven <9 i¢in Cu I'in izoelektronik dizisinde rydberg seviyelerinin yasam
stirelerini, gecis olasiliklarim1 ve osilator siddetlerini numerical Coulomb yaklasimini
kullanarak hesapladilar. Pinnington ve ark. (1981), As III, IV ve V iyonlari icin 4s, 5s, 6s, 4p,
5p, 6p seviyelerinin yasam siirelerini ve multiplet osilator siddetlerini, beam-foil spectroscopi
yontemiyle Ol¢tiiler. Curtis ve Theodosiou (1989), atom numaras1 29-92 arasinda olan bakir
benzeri sistemlerde 4p 2Pij, 4p 2Psp, 4d 2D ve 4d 2Dspp seviyelerinin yasam siirelerini

Hartree-Slater potansiyeli ve deneysel enerji verilerini kullanarak hesapladilar.
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Nana ve ark. (1997), kuantum kusur yonteminin relativistik ve yar1 relativistik versiyonlarini
kullanarak lityum benzeri, sodyum benzeri ve bakir benzeri iyonlarin rydberg seviyelerinin ve
diisiik uyarilmis seviyelerin osilator siddetlerini hesapladilar. Chou ve Johnson (1997),
relativistic many-body pertiirbation theory yontemini kullanarak bakir benzeri, giimiis benzeri
ve altin benzeri iyonlar i¢in gegis genliklerini hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-
Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarini
uzunluk ve hiz formunda analitik olarak tiirettiler. Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon
dalga fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik yaklasimda osilator siddetlerini
hesapladilar. Owono ve ark. (2005), relativistik osilator siddetlerini Bakir benzeri sistemlerde
dipol gecisler icin, Dirac ve yari relativistik kuantum kusur radyal dalga fonksiyonlari
kullanarak belirlediler. Hesaplamalar, core-polarizasyon etkileri agik¢a hesap igersine dahil

edilerek yapildi. Radyal integraller kapali formda analitik olarak elde edildi.

2.6. Se VI i¢in Daha Once Yapilan Calismalar

Literatiirde bakir benzeri bes kez iyonlasmis selenyum (Se VI) i¢in osilator siddetleri,
gecis olasiliklar1 ve yasam siirelerini veren bir¢ok ¢aligma bulunmaktadir. Bunlardan bazilari
sOyle siralanabilir:

Bakir benzeri iyonlarda n=4,5,6 i¢in uyarilmis seviyeler arasindaki elektrik dipol gecis
olasiliklart ve osilator siddetleri Relativistik Hartree-Fock (HFR) dalga fonksiyonlari
kullanilarak Cheng ve Kim (1978) tarafindan hesaplandi. Migdalek ve Baylis (1979), bakir
izoelektronik dizisinin, 4s 2S12 — 4p 2P1/2,32 Ve 4p 2P123i2 — 4d 2Daps2 gegisleri igin osilator
siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini Relativistic Hartree-Fock metotla yari deneysel
model potansiyel yaklagimi kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n=4,n=5ve
n < 9 i¢in Cu I’in izoelektronik dizisinde rydberg seviyelerinin yasam siirelerini, gegis
olasiliklarini ve osilator siddetlerini niimerik Coulomb yaklasimini kullanarak hesapladilar.
Curtis ve Theodosiou (1989), atom numarasi 29-92 arasinda olan bakir benzeri sistemlerde 4p
2P1s, 4p P32, 4d 2Dz Ve 4d 2Ds, seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-Slater potansiyeli ve
deneysel enerji verilerini kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), kuantum kusur
yonteminin relativistik ve yari relativistik versiyonlarini kullanarak lityum benzeri, sodyum
benzeri ve bakir benzeri iyonlarin rydberg seviyelerinin ve diisiik uyarilmig seviyelerin
osilator siddetlerini hesapladilar. Chou ve Johnson (1997), relativistic many-body
pertiitbation theory yontemini kullanarak bakir benzeri, giimiis benzeri ve altin benzeri

iyonlar igin gecis genliklerini hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-Gordon dalga
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fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarini uzunluk ve hiz
formunda analitik olarak tiirettiler. Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon dalga fonksiyonu
kullanarak relativistik yar1 klasik yaklasimda osilator siddetlerini hesapladilar. Owono ve ark.
(2005), relativistik osilator siddetlerini bakir benzeri sistemlerde elektrik dipol gegisler igin,
Dirac ve yar relativistik kuantum kusur radyal dalga fonksiyonlari kullanarak belirlediler.
Hesaplamalar, core-polarizasyon etkileri agik¢a hesap icerisine dahil edilerek yapildi. Radyal

integraller kapali formda analitik olarak elde edildi.

2.7. Kr V111 icin Daha Once Yapilan Calismalar

Literatiirde bakir benzeri yedi kez iyonlagmis kripton (Kr VIII) i¢in osilatdr siddetleri,
gecis olasiliklar1 ve yasam siirelerini veren bir¢ok caligma bulunmaktadir. Bunlardan bazilari
sOyle siralanabilir:

Bakir benzeri iyonlarda n=4,5,6 i¢in uyarilmis seviyeler arasindaki elektrik dipol gecis
olasiliklar1 ve osilator siddetleri Relativistic Hartree-Fock (HFR) dalga fonksiyonlari
kullanilarak Cheng ve Kim (1978) tarafindan hesaplandi. Migdalek ve Baylis (1979), bakir
izoelektronik dizisinin, 4s 2Si, — 4p 2Pz, 312 Ve 4p 2Pis2, 32 — 4d 2Dap, 512 gegisleri igin osilator
siddetlerindeki core-polarizasyon etkilerini Relativistic Hartree-Fock metotla yar1 deneysel
model potansiyel yaklagimi kullanarak hesapladilar. Lindgard ve ark. (1980), n=4,n=5ve
n < 9 i¢in Cu I’in izoelektronik dizisinde rydberg seviyelerinin yasam siirelerini, gegis
olasiliklarint ve osilator siddetlerini niimerik Coulomb yaklasimini kullanarak hesapladilar.
Livingston ve ark.(1980), bakir benzeri Kr VIII iyonunda, enerji seviyelerini ve 4p
seviyesinin yasam siirelerini foil-excitation yontemi kullanarak olgtiiler. Curtis ve Theodosiou
(1989), atom numarasi 29-92 arasinda olan bakir benzeri sistemlerde 4p 2P12, 4p 2Pap, 4d
D3y, ve 4d 2Dsy; seviyelerinin yasam siirelerini Hartree-Slater potansiyeli ve deneysel enerji
verilerini kullanarak hesapladilar. Nana ve ark. (1997), kuantum kusur yonteminin relativistik
ve yar relativistik versiyonlarini kullanarak lityum benzeri, sodyum benzeri ve bakir benzeri
iyonlarin rydberg seviyelerinin ve disiik uyarilmig seviyelerin osilator siddetlerini
hesapladilar. Chou ve Johnson (1997), relativistic many-body pertiirbation theory yontemini
kullanarak bakir benzeri, giimiis benzeri ve altin benzeri iyonlar i¢in gecis genliklerini
hesapladilar. Lagmago ve ark. (1998), Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik
yar1 klasik radyal dipol matris elemanlarini uzunluk ve hiz formunda analitik olarak tiirettiler.
Bakir benzeri iyonlarda Klein-Gordon dalga fonksiyonu kullanarak relativistik yar1 klasik

yaklagimda osilator siddetlerini hesapladilar. Owono ve ark. (2005), relativistik osilator
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siddetlerini bakir benzeri sistemlerde elektrik dipol gegisler igin, Dirac ve yari relativistik
kuantum kusur radyal dalga fonksiyonlari kullanarak belirlediler. Hesaplamalar, core-
polarizasyon etkileri acik¢a hesap igerisine dahil edilerek yapildi. Radyal integraller kapali
formda analitik olarak elde edildi.
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3. MATERYAL VE YONTEM
3.1. Atomik Yap1 Hesaplamalari

Atomlar, molekiiler sistemlerden farkli olarak sadece elektronik enerji seviyelerine
sahiptirler. Eger atomun elektronik enerji seviyelerindeki elektron, bir dis alana maruz kalirsa
bu elektron atomun diger enerji seviyelerine gecis yapabilir. Einstein’a gore atomdaki
sogurma ve salma siirecleri ani siiregler olup birbirlerinden bagimsiz olarak gergeklesirler.
Atomlardaki sogurma ve salma olaylar1 elektron gecisleriyle karakterize edilir. Elektron
gecisleri, goz Oniine almman iki seviye arasinda gecis hizlari, gecis olasiliklari, osilator

siddetleri ve yasam siireleri gibi temel niceliklerle tanimlanirlar.
3.1.1. Elektrik dipol gecis olasihig:

Atomik gecis olasiligt kavrami, 1916 yilinda FEinstein tarafindan madde ve 151k
arasindaki etkilesmenin kuantum mekaniksel tanimlanmas: ile ortaya atilmistir. Einstein,
enerjileri Ei ve Ex olan iki uyarilmig atomik durum arasinda sogurma, salma ve etkilemeli
salma gibi li¢ temel kuantum siirecini gbz Oniine alarak Planck’in temel 1s1ma kanunlarini
tiiretti (Wiese, 2001). Gegis olasiligl, atom ya da iyona ait enerji seviyeleri arasinda iist enerji
seviyesindeki bir elektronun alt enerji seviyesine gegisiyle ilgili bir nicelik olup iki enerji
seviyesi arasindaki gecis siddeti, gecis hiz1 gibi niceliklere bagli olan bir parametredir ve
birimi Hz (sn!)’dir. Gegis olasiligi, gecisin gdzlemlendigi spektral bir ¢izginin siddetinin
gercek bir dlgiisiidiir. Gegis olasiligl birgok durumda A (Einstein) katsayist olarak adlandirilir.
Atomik spektral ¢izgi radyasyonunda gegis olasilig1 bir spektral ¢izginin siddetini belirleyen
bir niceliktir.

J enerji seviyeli g;=2J+1 durumlarinin herhangi birine bir gecis yapan J* durumundaki

bir elektronun birim zamanda toplam gegcis olasiligi,

_ 64n'e’a,’ (E,-E,)°
ne 3h(2J'+1)

(3.1)

seklinde verilir (Cowan, 1981). Denklemde bilinen fiziksel sabitler kullanilarak gegis olasilig
ifadesi,
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_ 2,026110° (E,-E,)’

” (23 +1) (3.2)

seklinde yazilir. Burada (EJ, —E,) gecis enerjisidir ve birimi Kayser (cm™)’dir. S ise gegisin

s06z konusu oldugu seviyeler arasindaki ¢izgi siddetidir. Sogurmaya ve salmaya karsilik gelen

gecis olasiliklarinin degerleri ayni ve pozitiftir.
3.1.2. Elektrik dipol osilator siddeti

Kuantum mekaniginde J kuantum halinde olan atom c¢ok sayida baska kuantum
hallerine gecebilir. Bu gecislerin her biri bir osilator siddeti olarak karakterize edilir. Osilator
siddeti, verilen alt enerji seviyesinden iist enerji seviyesine spektroskopik bir gegis i¢in
sogurmaya karsilik gelen atom bagina elektronlarin sayisi olarak da tanimlanabilir. Osilator
siddeti, klasik sogurma ve dispersiyon teorisi kokenli olup gecis olasiligiyla hemen hemen
0zdes bir tamimlamaya sahiptir. Birimsiz bir niceliktir ve astrofizik ve plazma fiziginde genis

bir uygulama alan1 bulmaktadir (Ates, 2010).

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

:87z2 mca,” (E, —E,) S _(E, -E))

: = (3.3)
Y 3h(2J +1) 3h(2J +1)
seklinde verilir (Cowan, 1981) ve buradaki g;=2J+1, alt seviyenin istatistiksel agirligidir.
J — J salma gegisi igin osilator siddeti ise,
2 2 E — E
__8mmea, o, (E,7E) ¢ (3.4)
7 3h(2J+1) 3h(2J+1)

bi¢iminde verilmektedir ve burada yine (EJ, —E,) gecis enerjisidir. Denk.(3.3) ile verilen ve

sogurmaya karsilik gelen osilator siddetinin degeri pozitif, Denk.(3.4) ile verilen ve salmaya

karsilik gelen osilator siddetinin degeri ise negatiftir (Celik, 2005; Ates, 2010).
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3.1.3. Gegis olasiligy, osilator siddeti ve ¢izgi siddeti arasindaki bagintilar

SI birim sisteminde (A; sn, 2; m, S; m? C?) bir elektrik dipol gegis i¢in A, f ve S

arasindaki bagintilar,

27e’ g, 167°

Ay =8 S 17 g
Y mece, 29y Y 3he, g,

(3.5)

seklindedir. Sayisal olarak bilinen birimlerde (A; sn?, ; A, S; atomik birimlerde) gecis

olasiligi igin,

6,6702.10'° 2,0261.10'8
9y ¢ 20 g (3.6)

A, =
I 22 9y /1393'

ifadesi ve atomik birimlerde osilator siddeti icin S ve AE (E; —E;) ’ye bagli olarak,

2 AE
fi3==(—)S
3 3(93) (3.7)

yazilabilir (Cowan, 1981, Celik, 2005; Ates, 2010).
3.1.4. Uyarilms seviyelerin yasam siiresi

Bir atomun uyarilmis durumu,

—{d—tj]: N D A (3.8)

ile verilen bozunma sebebiyle ayirt edici bir yasam siiresine sahip olacaktir. Burada Nj, j
uyartlmis durumdaki niifus yogunlugudur ve Aji’ler j seviyesinden kaynaklanan tiim 1simali
gecisler i¢in Einstein kendiliginden salma katsayilaridir. Oranin zamanla azalmasi sebebiyle

negatif isaret ortaya ¢ikar. Bu bagintinin integrali alinarak,
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—t/t,
N;({t)=N;().e (3.9)
ifadesi elde edilir. Burada Nij(t), herhangi bir t anindaki uyarilmig durum niifus yogunlugu,

N;j(0) ise t=0’daki baglangi¢ uyarilmis durum niifus yogunlugudur. 7; ise

1

XA

(i<i)

T,= (3.10)

seklinde tamimlanan yasam siiresidir. Giiclii atomik gegislerde Aji, 108 s ile 10° s arasinda
degisir ve boylece yasam siireleri 1ns ile 10 ns arasinda yer alir. Yasam siireleri ¢arpismalar
veya etkilemeli salma ile kisaltilabilir (Cowan, 1981).

Goriildugii gibi gecis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri
gibi fiziksel parametrelerin hesaplanmasinda temel problem S ¢izgi siddetinin belirlenmesidir
(Celik, 2005; Ates, 2010).

3.1.5. Elektrik dipol ¢izgi siddeti

Cizgi siddeti S; hesaplamalarda goz oniine alinan atomik ya da iyonik sistemde gecerli
olan ciftlenim durumuna, gegise istirak eden elektron sayisina ve elektronun gecis tipine gore
tanimlanir. S ¢izgi siddeti niceligi, miimkiin olan tiim gegisleri iceren spektrum ¢izgisinin
toplam siddetinin bir 6lglistidiir.

Atomik ya da iyonik bir sistemdeki elektronun 5 J'M" kuantum sayilariyla taniml bir
seviyeden yJ seviyesinin tim M durumlarina bir elektrik dipol gegis yapmasi durumunda bu

gecisi karakterize eden S ¢izgi siddeti,
5= |mpe |y rmif = ‘<VJHP(1)H7'J'>‘2 (3.11)
MM

bigiminde verilmektedir (Cowan, 1981). Burada P® elektrik dipol gegis operatoriidiir.
Bilindigi iizere atom numaras1 kiigiik (Z<40) olan elementlerin bir¢ogunda baskin olan

giftlenim sekli LS giftlenimidir. N elektronlu bir atomun toplam elektronik orbital agisal

momentum islemcisi L', bireysel elektronlarin yoriingesel agisal momentumlart kendi
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aralarinda toplanarak bulunur. Toplam elektronik spin agisal momentumu S, bireysel
elektronlarin spinlerinin vektdr toplami olarak tanimlanir (Levine, 2000) ve elektronlarin spin
acisal momentumlari da kendi aralarinda toplanarak bulunur. LS ¢iftleniminin meydana
geldigi hafif atomlarda, elektronlar arasindaki elektrostatik itme kuvvetleri, bu atomlardaki
spin-yoriinge manyetik etkilesmesindeki manyetik kuvvetlerden daha iistiindiir. Spin-yoriinge
etkilesmesi ise agir atomlarda, elektrostatik kuvvetlerinden daha baskin ¢ikar. Bu da LS

ciftleniminin varhigimi elektrostatik kuvvetlere, JJ ¢iftleniminin de spin-yoriinge kuvvetlerine

bor¢lu oldugu anlamina gelmektedir. LS ciftleniminde L'veS’ bileske acisal momentum
vektorleri arasinda, elektrostatik kuvvetlere gore daha kiicliik olan spin-yoriinge manyetik
etkilesmesi vardir. Bu etkilesme, L' ve S’ vektdrlerinin vektorel olarak birlesmesiyle J’
toplam acisal momentum vektoriinii verir. LS ciftleniminde yoriingesel agisal kuantum
sayistnin - ¢'=0,1,2,3,... gibi degerlerinin her birini sirasiyla S,P,D,F,... gibi harflerle
gostererek yazilan **'L  gosterimine atomun spektroskopik terimi adi verilir. Bu
gosterimdeki (25'+1) niceligine, spektroskopik terimin ¢oklugu adi verilir. Ornegin,
2s'+1=123,... gibi degerler aliyorsa bunlara kars1 gelen spektroskopik terimlere, sirasiyla
tekli (singlet), ikili (dublet), ii¢lii (triplet), gibi isimler verilir. Atomlarin spektroskopik
terimlerini belirlemek i¢in ¢ ve s’ kuantum sayilarinin tiim olasi degerlerini bulmak gerekir.

Bu degerler, elektronlarin bireysel yoriingesel agisal momentum kuantum sayilart /7, ve spin
acisal momentum kuantum sayilari S; ’lerle iliskilidir. Bu nedenle bu sayilarin olasi degerleri

bulunurken, elektronlarin birbirinden ayirt edilemezligi ve Pauli disarlama ilkesinin getirdigi
kisitlamalar géz 6nlinde tutulmalidir (Apaydin, 2004; Ates, 2010). Asagida LS ¢iftleniminin
baskin oldugu atomik ve iyonik sistemlerin bazi elektronik konfigiirasyonlar

gosterilmektedir.
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Cizelge 3.1. LS ciftlenim sekline 6rnek konfigiirasyonlar (Martin ve Wiese,1999)

1. 3d"%Fp

2. 37 (*F)4s4p(®PY) 62,

3. 4f(°S)BsBpA(“P) 1P

4. 3p° 2P)3E(G) 2K,

5. 4f9(K2)6s6p(‘P°) L%

6. 4f(5°)5d ('D°)6p 0

7. 4f1(8s%)5d (°D%)6S(°D°war) 75 °DC
8. 4f(°S°)5d (°D°)6s6p(P°) 11Fq

9. 4F(3S%)502 (1G) (°G°) 6p TFo

10. 4f(F0)5d2 (1G)6s (3G) P

LS giftleniminde iki uyarilmis seviye arasindaki tek elektron gegisi igin S ¢izgi siddeti,

Sts=([(.oals, 1,)L(. S;s;)S]d |‘r(;)H oty ) (...sl'sz)s']J'>2

J1L
LsJ|fL 1, L ?
_ s (LS AL, ' |2 172 ()
_[6a1L131,a1L151858( b 1 [‘],‘]’L,L] {J' 1 L}{l L IZI}PIZIZ'}

seklinde yazilir (Cowan, 1981). Burada son ifadedeki koseli parantez igerisinde verilen terim,

2
:[6515'1855' (_1)L+S+J'+l [1,1]1/2{ LS J}<(,..(11L1*IZ)L”r(Nl)H(---alILlI’ |2)L>:| (312)

iki ya da daha fazla agisal momentumun ¢iftleniminde kullanilan Racah katsayisi veya
Wigner’ in 6-J sembolii olarak bilinir. P,E,lf) niceligi ise elektrik dipol gecis icin radyal gecis

integrali (veya ge¢is matris elemani) olup,

PO = (—1)" plfllf) - _pl(flli) (3.13)

lils

seklinde yazilarak radyal gecis integrali,
W=t (| ng ) =0 iR (DR, (Ndr (3.14)

Illf
0

Pl =p
A
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olarak elde edilir. Buradaki ¢_ ifadesi, /i ve /f kuantum sayilarmin biiyiikk olanini ifade

etmektedir.

Ozdes elektron bulunduran kabuktan gegisler icin ¢izgi siddeti ifadesi,

@ EARSHBICH '>2

SLS E<061L181,J |‘r

: : A L S I, L L
{5318.(—1)%*'2*51+J (e L9, ])Wx{ ; Hl ' 1}(I1”a1L181{

2
S e, L,'S)PY, | (3.15)
AR R N P g,

seklinde verilir. Burada n kabuktaki 6zdes elektronlarin sayisidir (Cowan, 1981; Celik, 2005).
Alt kabuktan gegisler i¢in ¢izgi siddeti ifadesi,

A . . AL W2
Sis =([(aluS1, 5L, S,)LS, 3] |‘r(l)H(“1 LS, e, Ly, S, LS, )

=[O, (Dt ks, 18, L L 9,9 )Y x
1

LS J g bbb
| ) 1]818: S L L 1, bx (3.16)
J1L|s, s s .

L L1

2
(IlnalLlsl{ Iln_lal L S:) (Ig_laz L,S, { ||2(a2 L,S, )PI(T)' :|
2%2

biciminde verilir. Burada (IlnalLlslﬂll"‘lal'Ll'sl'j ve (Ig“lazLZSZ{‘IzkaZ'LZ'SZ'jifadeleri

antisimetriklesme katsayilaridir ve literatiirde bu katsayr degerleri tablolar halinde
verilmektedir (Sobelman, 1975; Cowan, 1981).
Tiim ¢izgi siddeti ifadelerinde radyal gecis integralinde elektrik dipol gecisler igin k=1

alinarak,
PY =[rR,, VR, (r*dr=[ R, R, ()rdr (3.17)
0 0

ifadesi elde edilir.

Deneysel verilerin analizi, LS ¢iftleniminin uygulanabilirlik araliginin sinirli oldugunu
gosterir. Pek ¢ok atomda elektron konfigiirasyonlar1 LS ¢iftlenimi ile tanimlanamaz

(Sobelman, 1996). Z atom numarasi biiyiik olan agir atomlar ya da Z atom numarasi biiyiik
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olan atomlarin olusturdugu iyonlarda JJ ¢iftlenimi ortaya ¢ikar (Okur, 2000). Spin yoriinge
etkilesimi, hafif atomlardaki gibi elektronlar arasindaki elektrostatik etkilesim ile
karsilastirildiginda zayif degilse, JJ ¢iftlenimi kullanilir (Agaker, 2006).

Diisiik ve orta atom numarali elementler icin elektronlar arasindaki elektrostatik

etkilesim baskindir. JJ ¢iftlenimi, yiiksek atom sayil1 elementler igin

[(£:8) Ji (£,5,) .13 (3.18)

ifadesi ile tanimlanir (Cowan ve Andrew, 1965).

Bu tip bir ciftlenimde J kuantum sayisi, genellestirilmis bir kuantum mekaniksel
vektor modelinden agiga ¢ikar. Bir L bileske yoriinge acisal momentumu tanimli degildir.
Boylece burada S, P, D,.. vs. gibi terim sembolii yoktur. j bireysel elektronlarin agisal

momentum sayilarin1 gostermek {izere (j1, jo) vs. gibi terim gosterimleri kullanilmalidir
(Okur, 2000). JJ ciftleniminde, tek bir elektron i¢in (¢;S,) spin yoriinge etkilesimi, farkli
elektronlar arasindaki (/;,7;) ve (s;,s;) etkilesmeleriyle karsilastirildiginda buyiiktir.

Bu ¢iftlenimde bireysel elektronlarin agisal momentumlarsi,
h=0+s =10+, (3.19)

ifadelerine gore ciftlenip, bu bireysel toplamlar j toplam agisal momentumunu verirler. Bunlar

daha sonra atomun J toplam agisal momentumunu verecek sekilde vektorel olarak bir araya
gelirler. JJ ¢iftleniminde spektral terimleri belirlemek i¢in her elektronun n,,¢;, j, bireysel
kuantum sayilar1 ile j toplam agisal kuantum sayisinin belirlenmesi gerekir. Ornegin ns'n’p*
yerlesiminde iki elektronu olan bir atom ele alalim. s’de ki bir elektron i¢in ¢, =0, s, =1/2
oldugundan j, =1/2 dir. p’deki bir elektron i¢in 7, =1, s, =1/2 oldugundan j,=1/2, 3/2
gibi iki ayr1 deger alir. Bireysel j, kuantum sayisinin bu degerlerine gore ns'n’p' yerlesimine
kars1 gelen toplam agisal kuantum sayisi, j,=1/2,j,=1/2 i¢in j=0,1 ve j =1/2, j,=3/2 i¢in
de j=1, 2 gibi degerler alir. Buna gore ns'n’p' yerlesimine karsi1 gelen terimler, (jl, j,) gibi

bir gosterimde asagidaki gibidir (Ates, 2010).

(63,6362 o
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Cizelge 3.2. J; j ciftlenimi i¢in 6rnek konfigiirasyonlar (Martin ve Wiese,1999)

1. 3d%(Dsp)4pasn (512, 3/2)%

2. Adfi (?Ho;, 2)66p(P%:) (912, 1)712

3. AP(CHo)5d (THs)6s6p(3P% (8,0)s

4. 4f12 (*Hg) 5d(*D)66p(P°) (F°a) (6, 3/2)%sn
5. 5f4Cly)6dsn (4, 3/2)11,7sTp(*P°1) (11/2, 1)%n
6. 55 (8, 5/2)°127ps (2112, 3/2)10

7. 58,58%5, (912, 9/2)e7s7p (P%) (9, 2)°%

JJ ciftleniminde ¢izgi siddeti,
Sy =t 3, (0, ) B Ry 59,,0,5) 1, )

o O 7
=|:5Q1L151'a1."1’515hh' (_l o +1[J'J ]1/2{11 \JJZI jz}<(|2sz)j2K”r(l)H(lzsz)jz >} (3'21)

2
, , , J i, J|IL s ],
_ 5 5 _111”7,275\],\],.,. /2X 1 2, ‘ 2. ' P(l).
|: alys,o Ly s 1111( ) [ J2 JZ:F 1 J j2 j2 1 |2 Il,

olarak verilir (Cowan, 1981). Yine daha 6nce verilen se¢im kurallarina ek olarak Aj, =0, +1
(j, = j, =0 yasak) AJ, =0 secim kurallar1 verilebilir (Cowan, 1981). Verilen bir atom veya
iyon igin ¢iftlenim sartlar1 genellikle bir konfigiirasyondan digerine degisir. Ornegin n, I,
konfigiirasyonundaki  elektronlar LS  g¢iftlenimine ¢ok  yakin  olabilir, fakat
nly n,l, (n, — o) uyarilmis konfigiirasyonlarinin Rydberg serilerinde iki elektron arasindaki
Coulomb etkilesimi n, ’nin artis1 ile sifira dogru gider. Ayni noktada bu etkilesim ny,
elektronun spin-yoriinge etkilesiminden daha zayif olmalidir. Bu durumda g¢iftlenim kosullar
iij, veya jK veya benzer ¢iftlenime dogru gitme egilimindedir (Cowan, 1981). D1s elektron
daha yiiksek uyarildiginda ve 6zellikle / ’nin biiyiik degerlerine sahip oldugunda, elektronlar

arasindaki elektrostatik etkilesim ve spin-yoriinge etkilesimi ayni biiyiikliige sahip oldugunda,

LS ve JJ ¢iftlenimleri genellikle iyi yaklagimlar degildir (Sobelman, 1996).
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Bazi durumlarda hemen hemen doldurulmus kabugun disinda dis valans elektron veya
uyarilmig elektron, kor elektronlari ile karsilastirildiginda farkli etkilesim durumlari ortaya
¢ikar. Bu durumda ara ¢iftlenimler (JK ve LK c¢iftlenimi olarak adlandirilan ¢iftlenimler)
kullanilir. Ara ¢iftlenim temel olarak, uyarilmis elektron biiylik acisal momentuma sahip
oldugunda uygulanir, elektron bu durumda kor i¢ine niifuz etmez (Agaker, 2006).

Ara ¢iftlenimin en yaygin tipi, JK c¢iftlenimidir. Ayni1 zamanda literatiirde jl (veya JI)

c¢iftlenimi olarak da bilinmektedir. Racah, bu ¢iftlenim tiiriinii

[((¢18) b, 05) K 8,1 (3.22)

seklinde tanimlamistir (Racah, 1942). Optik elektron (dis elektron) yiiksek uyarildiginda,
icteki elektronlarla onun etkilesimi Oyle kiiciiktlir ki i¢ elektronun spin-yoriinge etkilesimi
(¢,s,), baskin olur. Aynm1 zamanda optik elektronun (7,s,) spin-yoriinge etkilesimi Oyle
zayiftir ki elektrostatik etkilesim (¢,¢,), ikinci 6nemli etkilesmedir (Cowan ve Andrew,

1965; Ates, 2010).

Cizelge 3.3. Jil (JK) ciftlenimi i¢in 6rnek konfigiirasyonlar (Martin ve Wiese,1999)

1. 3p°(*P°u2)5g *[9/2]%

2. 4£2(*H,)59 °[3ls/,

3. 4f2(*F°7,2)5d*(*D) '[7/2]°72
4, 4T3 (2F°;,)5d65(°D)  *[9/2]°wu2

LK ciftleniminde ¢izgi siddeti ifadesi,
_ ® LS K os.a)
e = ([ by 1)L S RS, “[(...al L, 1L,)L.S, ]K 15, >
2
KslJ N
{( presafy g {J, ) K}([(oclLl,I2)L,Sl]K|‘r,Ell)“[(ocl Ly 1oL s, K >}

2
{sslsl pross sy 57 k[P x {K i J.HK.Sl K} (L, 2)L|‘r(1)“(a1'L1',IZ')L',>}

J1IKJIK1L

2
S K+s+.] +Ly+s+K +I2+1[J J K, K L, L]l K'sJ|[L S K|JL I, L p@
ailysy, 0‘1'—151 J1KIlk1LU Ih U |2' I,

seklinde verilir. Daha 6nce J i¢in verilen se¢im kurallarina ek olarak burada,

(3.23)
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AK=0,+1 (K=K =0 yasak)
AL=0,+1 (L=L =0 yasak)
elde edilir. Bu tip durumlarda en giiglii ¢izgiler J’nin maksimum degerinde AJ =AK

durumunda olur.

JK ¢iftleniminde ¢izgi siddeti,

Sik E<[(---‘0‘1|—151)~]1: |2]K1523”rr£11) “ [(---alll—lllsll)\]liv |2I]K"52~]I>2

J

2
' .5 Ju KsiJ|[J I, K
R T L (O 1 S A SR L)
B F1K |1 K 1, ek

2
:{(—l)KJ'sJ’JIJ'l[J,J']l/2 {K 13 :-}<[(alLlsl)le |2]K”r§|l) “ [(allLllsl‘)Jllllz‘]Klﬂ (3.24)

seklinde  verilir. 1,1, ve oL S, se¢im  kurallarma ek  olarak
AK=0,+1 (K=K =0yasak) AJ, =0 se¢im kurallar1 verilir. Ciftlenim semalar1 atomik

yap1 hesaplamalarinda en ¢ok kullanilan halleriyle asagida 6zetlenmistir (Cowan, 1981).

Cizelge 3.4. Ciftlenim tiirleri (Martin ve Wiese,1999)

Ciftlenim tiirii Kuantum Terim
sayilari Sembolii
LS L, S 2541 ),
J1J2 Ji, 2 (j1.J2)s
JLy(77K) K, S LK1
LSy K) K, S L[K],

Bu calismada gz Oniine alinan bakir atomunda ve bakir benzeri iyonlarda LS
ciftlenimi baskindir. Bu nedenle yapilan tiim hesaplamalarda ¢izgi siddetleri LS ¢iftlenimine
gore ifade edilmistir. Cizgi siddetlerinin belirlenmesinde radyal ge¢is integralleri en zayif
bagli elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur orbital teori kullanilarak

hesaplanmustir.
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3.2. En Zayif Bagh Elektron Potansiyel Model (WBEPM) Teori

En zayif bagh elektron potansiyel model teori, dinamik ardigik iyonlagsma, kuantum
mekaniginde sifir enerji se¢imi ve ¢ok elektronlu bir sistemdeki elektronlar1 sisteme en zayif
bagli bir elektron ve en zayif bagli olmayan diger elektronlar olarak tiim elektronlari iki kisma
ayirma distincesi {lizerine kurulmustur (Zheng ve ark., 2004). Verilen ¢ok elektronlu bir
sistemde en az enerjiyle uyarilacak ya da iyonlasacak elektron sisteme en zayif bagl elektron
olacaktir. Birinci uyarilma ya da iyonlasma isleminde sistemden sadece tek bir elektron yani
sisteme en zayif bagli bir elektron uyarilabilir ya da koparilabilir. Sistemdeki diger elektronlar
sisteme en zayif bagli olmayan elektronlar olarak adlandirilirlar. Bu nedenle bir sistemde
bulunan en zayif bagl olan elektronu uyarmak ve iyonlastirmak daha kolaydir. Atomik ya da
molekiiler sistemlerin uyarilmasiyla yada iyonlagsmasiyla elde edilen veriler bu sistemlere ait
bir¢cok fiziksel Ozellik hakkinda dogru bilgiler vermektedir. Bir atomun toplam dalga
fonksiyonu, toplam enerjisi ve atomik enerji seviyeleri arasindaki gegisler gibi bir¢ok 6zellik,
sisteme en zayif bagli elektronun davranisiyla ilgilidir.

Bu yaklasimda sistemdeki en zayif bagli elektron, ¢ekirdek ve sisteme en zayif bagh
olmayan diger elektronlarin olusturdugu ortalama kiiresel simetrik bir potansiyelde hareket
eder. Eger verilen bir sistemde, sisteme en zayif bagli olan tek bir elektronun uyarilmasi ile
ilgileniyorsa “En Zayif Bagl Elektron Potansiyel Model Teori” boyle fiziksel problemin
¢coziilmesinde oldukca etkili olabilmektedir. Bu yaklasimda ¢ok elektrona sahip sistemler tek
elektronlu sistemler gibi goz Oniine alinabilmektedir. Boylelikle karmasik ¢ok elektron
problemi, sisteme en zayif bagli olan tek bir elektronun basit analitik tek elektron probleminin
¢Oziimiine indirgenir (Celik, 2005; Ates, 2010).

Bu yaklagimda g6z oniine alinan en zayif baglh elektron, ¢ekirdek ve sistemdeki zayif

bagli olmayan diger elektronlar tarafindan olusturulan,
Vi) =-2+b (3.25)
I

bir potansiyelde hareket eder (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d). Bu potansiyelin ilk kismi
Coulomb potansiyelidir. Sisteme en zayif bagli elektronun disindaki diger elektronlarin gecis
yapacak elektronu perdelerler. Bu sebeple, bu yontemde potansiyel fonksiyonunun Coulomb

teriminde bir etkin ¢ekirdek yiikii, Z" kullanilir. Potansiyel alanin ikinci kismi dipol
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potansiyelidir. En zayif bagh elektron atomik ¢ekirdegi kutupladigindan bir elektrik dipol
moment olusur. Olusan bu elektrik dipol moment en zayif bagli elektronun davranigini etkiler.

Schrédinger denkleminde en zayif bagh elektronun toplam potansiyeli kullanilarak,
12
_EV +V(r) |vi=& v, (3.26)

ve gerekli doniisiimler yapilarak radyal denklem ¢oziilip S parametresi,

ﬂz[d(d +1) + 2dl] (3.27)
2

seklinde tiiretilebilir. Bu durumda potansiyel,

V(ry=_ 2 ld +21)2+ 2d1] (3.28)
f T

olacak sekilde yeniden yazilir. Bu potansiyel Denk.(3.26)’da kullanilarak Schrodinger

denklemi,
—lvf L Z N d(d +1)2+ 2dI =y (3.29)
2 I 2r,

seklinde yazilabilir (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d; Celik, 2005; Ates, 2010). Burada ilk terim en
zayif bagh elektronun kinetik enerjisini, ikinci terim Coulomb potansiyelini, ii¢lincii terim ise

kutuplanma etkisinden kaynaklanan elektrik dipol potansiyelini gdstermektedir. ifadedeki . ;

i
en zayif bagh elektron ile ¢ekirdek arasindaki uzaklik, |; yoriinge agisal momentum kuantum
sayisi, Z ; sisteme en zayif bagli olmayan elektronlarn perdeleme etkisi ile en zayif bagh
elektronun niifuz etkisini géz Oniine alan etkin ¢ekirdek yiikii ve d ise kuantum kusurunun
belirlenmesinde gerekli olan bir parametredir. Buradaki d; tamsayr olmayan n~ ve I

kuantum sayilariyla, n ve | kuantum sayilarindan yararlanilarak belirlenmektedir (Ates,
2010).
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Bu yonteme gore en zayif baglh elektronun dalga fonksiyonu genel olarak,
v, (r,6,9) = Rn*r (r) Yl,m(ei,¢i) (3.30)

seklinde yazilir. Radyal denklemin ¢oziimii siirecinde Denk.(3.26)’da ilk operatorden gelen

P A { A : : :

% terimi yerine (Z—j) ifadesi yazilmaktadir ve d’ ye bagl terim Denk.(3.31)’deki
r r

ikinci terimle gosterilmektedir. Tek elektron problemine benzer olarak en zayif bagli elektron

icin tek elektron Schrodinger denkleminin ¢oziimii,

20 oot 227
W:Nexp[—F]r' 22 ~ )Y, m(6,9) (3.31)

seklinde verilir. Burada N normalizasyon katsayis1 olup,

- I"+3/2 on® -1/2
n * *
N = ——TI'(n"—1"+1
[ 0" J {(n—l—l)! (n +1) (3.32)

olarak verilir ve ifadedeki n",1” ve ¢

1" =1+d (3.33)

n =n+d (3.34)
)

ee_t 2 (3.35)
2n*

seklinde tanimlanmaktadir (Zheng, 1977; 1986; 1987; Zheng ve Xin, 1991; Zheng ve Li,
1994; Zheng ve ark., 2000-a,d; 2001-a,b,c). Denk. (3.35) ile tanimlanan &, en zayif bagh
elektronun enerjisi olup, buradaki n* ise en zayif bagl elektronun kutuplanma etkisinden
kaynaklanan etkin bas kuantum sayisin1 géstermektedir (Celik, 2005; Ates, 2010).

Ilgili Schrédinger denkleminin ¢dziimiinden elde edilen dalga fonksiyonunun radyal

kismi, Laguerre polinomunun bir fonksiyonu olarak,
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o7\ 172 2t 57"
R=| 5 @ -] ep| S 2 EED (3.36)
n (n-1-1)! n* n*

seklinde verilir. Radyal fonksiyon igin,
I|R(r)|2 r’dr=1 (3.37)
0

normalizasyon sart1 kullanilarak ve iki Laguerre polinomunun integral formiiliinden,

j th e LA (t) L” (t)dt= (=)™ F(ﬂ+l)x2( kj(ﬂ“,_“)(l T(kj (3.38)

m -k

ifadesi elde edilir.

(n,,1.) seviyesinden (n,,l.) seviyesine gecis i¢in r“nin beklenen degeri ya da radyal

gegis integrali, S =min {n! —I; —1—m,, n’ =1 =1-m,}ve k>—I} -1 -3

olmak tizere,

(misk[r¥ne 1) = I“Rm(r)Rnf.f(r)dr
0

s« IF s IT 5 5 _IF_IT_k_S «4 % % 12
e (ZLJ (zz*i] {Z_Z_] (T |
N¢ n; ng M A4Z7 (ng =g = 1)

-1/2 —m.—
N T 41 +) n‘i N "Z':‘l ™ (z z Mtz [z .z m mzx
3 ml!m2| * * * *

YA QR my=0 \Ne N ng 0y

(3.39)

S * * * *
=k +k+m,+1 k-1 +k+m,+1
F(I}‘+I§“+ml+m2+k+3)x2(' f 2 J{f ' ! }(

* * * *
my=0 \Nf —lf =1-my—mg )} {nj —lj —1-m;, —my

{I;‘+I}‘+k+m1+m2+m3+2J
m;

seklinde verilir (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d; Celik, 2005).
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Elde edilen bu ifadede i = f ve k=1 yazilarak en zayif bagl elektronun konumunun

beklenen deger ifadesi,

3n*2 — 1% (1*+1)

(=" (3.40)

olarak bulunur (Zheng ve ark, 2000-a,b,c,d; Celik, 2005). Denk. (3.35)’de verilen en zayif
bagl elektronun ¢ enerjisinin negatifi, en zayif baglh elektronun iyonlasma enerjisine esit

olup,

(3.41)

olarak tanimlanir. WBEPM teoride radyal gegis integralinin hesaplanmasinda Z*, n* ve | *
parametrelerini belirlemek yeterlidir. Bu parametrelerin dogrudan teoriden hesaplanmasinda
baz1 zorluklarla karsilasildig1 bilinmektedir (Zheng ve ark., 1999). Bu nedenle uygun enerji
degerleri ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerlerini kullanarak Z*, n* ve |*
parametreleri istenilen hassasiyet de belirlenebilir. Z*, n* ve |* parametrelerini en zayif
bagli elektron potansiyel model teoride elde edebilmek igin Denk. (3.40) ve Denk.(3.41)
birlikte ¢oziiliir. En zayif baglh elektron potansiyel model teori, uyarilma siirecine istirak eden
elektronun sisteme en zayif bagli elektron oldugu durumlarda hem diisiik hem de yiiksek

uyarilmis seviyeler arasindaki gecisler icin etkili bir metottur.
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3.3. Kuantum Kusur Orbital (QDO) Teori

Kuantum kusuru & (1), soz konusu elektrona diger elektronlarin etkisini gosteren bir

terimdir. Aym1 zamanda N elektronlu bir sistemdeki N-1 elektronu ve Z ¢ekirdek yiikiiniin
hidrojenik degerlerden uzaklasan enerji 6zdegerlerinin kaymasiyla olusturulan etkin yiiki
sekillendirmektedir. Hidrojen veya hidrojenik (tek elektronlu) iyon i¢in Bohr enerji seviyeleri

Rydberg birimlerinde,

2
E, - -i—z (3.42)

ile verilir. Cok elektronlu bir atom i¢in, hidrojenik En degerlerinden nl (kor) seviye serisinin
ayrilmasi, temel olarak nl elektronu (disiik | degeri serileri) tarafindan kor niifuzu veya nl
elektronu (yiikksek | degeri serileri) tarafindan kor kutuplanmasi veya bu iki etkinin
kombinasyonu sebebiyle olabilir. Her bir durumda bu ayrilmalarin, yaklasik olarak Rydberg

formiiliinde &) sabit bir kuantum kusur ile ifade edilebildigi gosterilebilir:

E., —_ c __*“c
" (n-s) p? (3.49)

Burada Z¢, korun yiikiidiir ve n* = n — 9, etkin bas kuantum sayisidir (Ates, 2010).

Kuantum kusur teorileri, ilk kez Bates ve Damgaard (1949) ve Ham (1955) tarafindan
One siiriilmiistiir. Daha sonra bu teori gelistirilerek Seaton (1958) ve Fano (1970) tarafindan
atomik siireglere uygulanmigtir. Simons (1974) ve Martin ve Simons (1975), kuantum kusur
teoriyi gelistirerek Kuantum Kusur Orbital “QDO” metodunu 6ne siirdiiler. Bu siirecin ¢ikis
noktasi, Bates ve Damgaard (1949) tarafindan gelistirilen Coulomb yaklasim teknigidir. QDO
yontemi Coulomb yaklasimindan bazi noktalarda farkliliklar gdsterir. Bu farkliliklar, sadece
Hamiltoniyendeki merkezcil terimin, potansiyel enerji teriminden ¢ok daha az katki getirdigi
radyal mesafelerde gozlemlenir. QDO ve CA radyal orbitaller, birbirine ¢ok benzer olabilir.
Bununla birlikte eger kiiciik r bolgeleri, gecis integraline dnemli bir katki getirirse, her iki
siire¢ de ayn1 enerji 6z degerlerine sahip olsa bile osilator siddetleri olduk¢a farkli olabilir

(Martin ve ark., 1991; Ates, 2010).
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Bu yontemde, elektronun perdeleme etkilerini hesaba katan yaklasik bir Hamiltoniyen
kullanilarak, analitik olarak ifade edilebilen tam 6z fonksiyonlar elde edilir ve gegis
integralleri analitik olarak hesaplanabilmektedir (Lavin ve ark., 1992). QDO yontemi spektral
verilerden valans, Rydberg ve stirekli orbitaller iiretmek i¢in gelistirilmistir. Bu yontem, gecis
integralleri i¢in analitik ifadeler ve radyal orbitaller i¢in tam ¢oziimler iiretir. Bazi
aragtirmacilar bu metodu kullanarak, atomik ve iyonik sistemlerde gegis olasiliklari, osilator
siddetleri ve fotoiyonizasyon tesir kesitleri gibi spektroskopik parametreler i¢in hesaplamalar
yapmislardir (Martin ve Simons, 1975; Martin ve Simons, 1976; Barrientos ve Martin, 1985;
Martin ve ark., 1991; Lavin ve ark., 1992; Ates, 2010).

Merkezcil alan yaklagiminda valans, Rydberg veya siirekli orbitallerin radyal kismi i¢in

Schrédinger denklemi,

1d%u [10+2) ~

olarak verilir (Martin ve Simons, 1975). Tek elektron Schrédinger denkleminin analitik
¢oziimii temeline dayanan QDO metodunda, yaklasik merkezcil alan elektron perdeleme

potansiyeli

_ AA+D)-1(1+2) 3 Z et
212 r

V(r) (3.45)

seklinde yazilir. Burada Znet, biiylik radyal mesafelerde elektron tarafindan goriilen etkin
cekirdek yiikiidiir (Martin ve Simons, 1975). A parametresi ise, model potansiyelin perdeleme
kismin1 ifade etmektedir ve hem etkin potansiyelde hem de kuantum kusur orbitallerde
karsimiza ¢ikmaktadir. Bu parametre, | agisal kuantum sayisina ve kuantum kusura bagl

olarak

A=1-5+c (3.46)

genel ifadesinden belirlenebilir. Burada c, radyal orbitallerin normalize edilebilirligini

saglamak icin ve dogru diigiim sayilar1 elde etmek icin segilen bir tamsayidir (Martin ve

Simons, 1975; Barrientos ve Martin, 1989; Lavin ve ark., 1992).
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Bagli durumlara ait dalga fonksiyonlari, ikinci Whittaker fonksiyonlarina bagli olarak

ifade edilebilir:
u(r) =W, _s 1.1/2 [2 Zpgt ¥/ (N— 5)] (3.47)

Hartree birimlerinde kuantum kusur 6, bagli durumlarin iyonlasma enerjisinin negatifi ile
iliskilidir:

E=-22,/2(n-05)* (3.48)
Normalize bagli durum orbitaller, genellestirilmis Laguerre polinomlarina veya Kummer

fonksiyonlarina bagli olarak ifade edilebilir:

Z, T(N-5+2 +1)T’2 [(ZZnetr /(n— 5))“1}

”(r){ T(n—0+2) (N—8)T(24+2)

@ Znal I(n-5) F[/‘L+1—n+5, 22+2, ZZnetr/(n—S)] (3.49)

Burada F, Kummer fonksiyonlari olarak bilinir. Dipol uzunluk gosteriminde birgok

spektroskopik o6zellik,
Ry = [ 4 (r) a1y () r° ar (3.50)

ile verilen Rjj radyal gecis integrallerine gore ifade edilebilir. Denk. (3.49) bagli durum orbital

fonksiyonlar1 Denk. (3.50)’de yerine yazilarak ve

n“=n-¢5 (3.51)

gosterimi kullanilarak radyal gecis integrali,
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1/2

@) ) [Ty 4+ 441
N (N e e

(3.52)
N AL Ny AL </1i -n/’ +1>ki </1j -n; +1>kjl“(/1i +4;+4+k +k)

sk owk;
DI

X
& S| TA+2+k)D(22; +2+k)0(k +DT(K; +1) [(ni*+nj*),2}i*kj

ifadesi ile verilebilir. Burada (x) ve I'(x), sirastyla Pochhammer ve Gama fonksiyonlaridir.

Denklemdeki her iki toplam sonlu oldugundan, gerekli hesaplamalar kolaylikla yapilabilir
(Simons, 1974; Martin ve Simons, 1975; Martin ve Simons, 1976; Ates, 2010).



40

4. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA

Atomik yap1 hesaplamalarindaki her spektroskopik parametre, goz Oniine alinan
ciftlenim bi¢imine ve elektronun gegis tipine gore tanimlanan S ¢izgi siddeti ifadesi ile
belirlenir. Atom veya iyonlarin seviyelerinde goriilen c¢iftlenim bigimlerindeki sinirlama
elektronlar arasindaki etkilesimin spin-yoriinge etkilesimine ya da elektrostatik etkilesmeye
baghdir. Bu ¢alismada 29 elektrona sahip bakir atomunda (Cu 1) ve elektron konfigiirasyonu
bakira benzeyen Zn II, Ga III, Ge IV, As V, Se VI ve Kr VIII gibi iyonlarda elektrik dipol
gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri hesaplanmustir.
Bakir atomu ve bakira benzeyen iyonlar hafif sistemler olarak bilinirler. Hafif atomlarda genel
olarak LS ciftlenimi baskindir. Bu caligmada yapilan hesaplamalarda gerekli ifadeler,
tamamen LS ¢iftlenimine gore dizayn edilmistir. Atomik yapi hesaplamalari; osilator
siddetleri, gecis olasiliklar1 ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik
niceliklerin belirlenmesini igerir.

J enerji seviyeli g;=2J+1 durumlarinin herhangi birine gecis yapan J” durumundaki bir

elektronun birim zamanda toplam geg¢is olasiligi (Cowan, 1981),

_ 2,026110° (E,-E,)’

- . 4.1
7 (2J +1) (4.1)
J—J gegisi i¢in osilator siddeti (Cowan, 1981),
(E, -Ey)
fo==—3 "5
27 7323 +1) (42)
ve uyarilmig bir seviyenin yasam siiresi 7; ise
(4.3)

o1
j_ZAii

(<))

seklinde wverilirler. Bu c¢aligmada tiim hesaplamalar yukaridaki formiiller kullanilarak

gerceklestirilmistir. Temel seviyeden uyarilmis seviyelere ve uyarilmis seviyeler arasindaki
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gecisler icin ¢izgi siddetleri 3. Boliimde detayli olarak verilmistir. Cizgi siddeti ifadelerindeki
radyal gecis integrallerinin belirlenmesinde en zayif bagli elektron potansiyel model
(WBEPM) teori ve kuantum kusur orbital (QDO) teori kullanilmustir.

Bu ¢alismadaki tiim hesaplamalarda ilk olarak, temel-uyarilmis seviye ve uyarilmis
seviyeler arasi gegisler belirlenmis ve bu seviyelerin data dosyalari olusturulmustur. Bu data
dosyasinda bakir atomu ve bakir benzeri iyonlarin temel seviye ve uyarilmis seviye
konfigiirasyonlari, bu seviyelerin enerji degerleri, seviyelere ait yarigcaplarin beklenen
degerleri ve ilgili agisal momentum kuantum sayilart mevcuttur. Tiim hesaplamalarda Fortran
77 programlama dilinde Real*8 aritmetiginde (gift hassasiyet) bilgisayar programlari
kullanilmistir. WBEPM teoride, radyal ge¢is integrallerinin hesaplanmasi i¢in gerekli olan
Z*, n*, |* parametrelerinin belirlenmesinde enerji degerleri icin literatlirdeki deneysel
enerji verileri  (Ralchenko ve ark., 2015; Wiese, 2006) kullamilmistir. Elde edilecek
sonuglarin hassasiyetini arttirmak igin seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri hem
Niimerik Coulomb yaklasimi1 (Lindgard ve Nielsen, 1975; 1977) hem de Niimerik non-
relativistik Hartree-Fock yaklasimmi temel alan HF96 paket programi kullanilarak
belirlenmistir (Gaigalas ve Fischer, 1996). Bakir atomu ve bakira benzeyen iyonlar igin
hesaplanan sonuglar bu ¢alismanin Ek kisminda tablolar halinde verilmistir. Hesaplama
sonuglarinin verildigi tablolarda, seviyelere ait yarigaplarin Niimerik non-relativistik Hartree-
Fock yontemiyle hesaplanarak elde edilen sonuglar yildiz iist indisiyle gosterilmistir.
Tablolardaki diger sonuglar, seviyelere ait yarigaplarin Niimerik Coulomb yaklagimindan
belirlenerek elde edilen sonuglar1 gostermektedir. Tiim osilator siddeti ve gegis olasiligi

tablolarinda her gecis dizisinin ilk satir multiplet (yarilmamus) ¢izgileri gostermektedir.

4.1. Arastirma Sonuclari

4.1.1. Atomik bakirda (Cu I) yapilan hesaplamalar

Ek-1 de Tablo 1.1 ve Tablo 1.2 de atomik bakir (Cu I) igin osilator siddeti sonuglari,
Tablo 1.3 de elektrik dipol gecis olasiligi sonuglari ve Tablo 1.4 de uyarilmis seviyelerin
yasam siiresi sonuglari, literatiirdeki diger deneysel ve teorik yontemlerden elde edilen
sonuclarla karsilastirmali olarak verilmistir. Ek-1, Tablo 1.1 de Bakir atomunun baz1 disiik
uyartlmis seviyeleri arasindaki osilator siddeti sonuglari verilmistir. Ek-1" in Tablo 1.2
kisminda bakir atomu ic¢in bazi yiliksek uyarilmis seviyeleri arasindaki osilator siddeti

sonuglar1 verilmistir.
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Bakir atomu i¢in en zayif bagh elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur
orbital teori kullanilarak elde edilen osilator siddeti sonuglari, Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen Numerical Coulomb yaklasimi yontemiyle, Nana ve ark. (1997) tarafindan
verilen siiper simetrili kuantum kusur yontemiyle, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan
verilen Hartree-Slater yontemiyle, Migdalek (1978) tarafindan verilen kor polarizasyon
etkilerinin hesaplamalara dahil edildigi yar1 deneysel relativistik hesaplama yontemiyle,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-Fock metodu yontemiyle,
Civis ve ark. (2011) tarafindan Fourrier Transform Infrared Emission Spectroscopy
yontemiyle yapilan olgiimlerle ve Ahmad ve ark. (2010), tarafindan verilen magneto-optical
rotation spectroscopic teknigiyle yapilan dl¢timlerle, Corlis (1970) tarafindan verilen deneysel
yontemlerle elde edilen sonuglarin bir kritigi yapilarak elde edilen ¢alismanin sonuglariyla
karsilastirilmistir. Ek-1" in Tablo 1.1 ve Tablo 1.2 kisminda verilen karsilastirmalarin bir
sonucu olarak WBEPM teori yontemiyle elde edilen osilatér siddetleri sonuglarimin
literatiirdeki diger sonuglarla % +6-26 araliginda farkla uyumludur. Ayrica QDO teori
yonteminden elde edilen sonuglarla da %+12-26 araliginda farkla uyumludur.

Ek-1’deki Tablo 1.3’de Cu I igin elektrik dipol gegis olasilig1 sonuglar1 verilmistir. Bu
karsilagtirmalarin bir sonucu olarak WBEPM teori yonteminden elde edilen sonuglar, Civis ve
ark. (2011) Time-resolved FTIR emission spectroscopy teknigi kullanilarak elde edilen
hesaplama sonuglari ile % +9 farkla uyumludur.

Bakir atomunda uyarilmis seviyelerin yasam siireleri Tablo 1.4’de verilmistir. Elde
edilen sonuglar Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen Numerical Coulomb yaklagimi
yontemiyle, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen Hartree-Slater yontemiyle,
Biemont ve ark. (1996) tarafindan verilen relativistik diizeltmelerini hesap igerisine alan
Relativistic Hartree-Fock (HFR) yaklasimi yontemiyle, Carlsson (1988) tarafindan verilen
Multiconfigurational Hartree-Fock (MCHF) yontemiyle, Carlsson ve ark. (1987) tarafindan
verilen baz1 deneysel 6l¢iim sonuglariyla, Osherovich ve ark. (1981), Zerne ve ark. (1994) ve
Malakhov (1978) tarafindan verilen sonuglarin bir kritigi yapilarak elde edilen ¢alismanin
sonuglariyla karsilastirildi. Tablo 1.4°’de verilen 4f, 5f ve 6f seviyeleri igin literatiirde
karsilagtiritlma verileri bulunamamistir. WBEPM teori ile elde edilen yasam siiresi sonuglari,
literatiirdeki diger teorik ve deneysel sonuglarla ortalama % +15 farkla uyumludur. QDO teori
kullanilarak elde edilen sonuglar ise teorik sonuclarla % =17, deneysel sonuglarla % +15

farkla uyumludur.
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4.1.2. Bir kez iyonlagsms ¢inkoda (Zn I1) yapilan hesaplamalar

Ek-2’de bir kez iyonlasmis ¢inko (Zn II) i¢in Tablo 2.1’de osilator siddeti sonuglari,
Tablo 2.2°de elektrik dipol gegis olasiligi sonuglari ve Tablo 2.3’de uyarilmis seviyelerin
yasam siiresi sonuglari, literatlirdeki diger deneysel ve teorik yontemlerden elde edilen
sonuglarla karsilastirmali olarak verilmistir.

Ek-2’deki Tablo 2.1’de Zn II i¢in osilator siddetleri verilmistir. Bu karsilastirmalarin
bir sonucu olarak WBEPM teori yonteminden elde edilen sonuglar Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen Coulomb yaklagim1 kullanilarak elde edilen sonuclarla % +6, Lagmago ve
ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglari ile % +2, Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen Hartree-Slater yontemi kullanilarak elde edilen sonuglarla % +6, Migdalek
ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-Fock metodu ile elde edilen sonuglarla
% +7, Mayo ve ark. (2006) tarafindan verilen MCHFR-IC metodu kullanilarak elde edilen
sonuglarla % +16, Hultberg ve ark. (1981) tarafindan verilen deneysel yontemin sonuglariyla
% =+9, Blagoev ve ark. (2004) tarafindan verilen Laser Induced Fluorescence (LIF) teknigi
kullanilarak elde edilen sonuglarla % +12 farkla uyumludur.

Ayrica QDO teori yonteminden elde edilen sonuglar Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen sonuglarla % +12, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama
sonuglar1 ile % +12, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % =2,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen sonuglarla % +3, Mayo ve ark. (2006)
tarafindan verilen sonuglarla % +10, Hultberg ve ark. (1981) tarafindan verilen deneysel
sonuglarla % +9, Blagoev ve ark. (2004) tarafindan verilen sonuglarla % +9 farkla uyumludur.

Ek-2’deki Tablo 2.3°de Zn Il icin WBEPM teori yonteminden elde edilen uyarilmig
seviyelerin yasam siireleri sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla %
+14, Hultberg ve ark. (1981) tarafindan verilen yontemin teorik sonuglariyla % +9, Hultberg
ve ark. (1981) tarafindan verilen yontemin deneysel sonuglariyla % +17, Blagoev ve ark.
(2004) tarafindan verilen sonuglarla % =+12, Laughlin (1997) tarafindan verilen teorik
sonuglariyla % +7, Martinson ve ark. (1979) tarafindan verilen sonuglarla % +7, Andersen ve
ark. (1976) tarafindan verilen sonuglarla % £19, Osherovich ve ark. (1979) tarafindan verilen
sonuglarla % +24 farkla uyumludur.

Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen sonuglarin uyumlari
% +15 ve % +9 olarak elde edilmistir.

Tiim tablolar gostermektedir ki bu ¢alismadan elde edilen sonuglarla literatiirde daha

once yaymlanmis deneysel ve teorik sonuglar iyi uyumludur. Tablo 2.1°de WBEPM teori
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sonuglari, literatiirdeki teorik sonuglarla % +2-16 araliginda, QDO teori sonuglari ile % +2-12
araligindadir. Deneysel calismalarla bu uyumlar WBEPM teori igin % +10-12 araliginda,
QDO teori i¢in % +9°dur.

Tablo 2.3’de verilen yasam siiresi sonuglari literatiirdeki teorik ve deneysel sonuglarla
oldukga iyi uyumludur. Bu uyum WBEPM teori i¢in teorik sonuglarla % +7-14 araliginda,
QDO teori i¢in %+ 6 -20 araligindadir. Deneysel sonuglar icin WBEPM teori yontemi % +7-
24 araliginda QDO teori ise % +7-30 araligindadir. Deneysel Ol¢iimlerden elde edilen
sonuglar genellikle % +10-30 araliginda belirsizlikler igerir. Bu nedenle elde edilen sonuglarin

biiyiik bir kism1 deneysel belirsizlik araliginda yer almaktadir.

4.1.3. Iki kez iyonlasmis galyumda (Ga I11) yapilan hesaplamalar

Iki kez iyonlasmis galyum (Ga III) igin osilator siddetleri, gecis olasiliklar1 ve
uyarilmis seviyelerin yasam siireleri sonuglari Ek-3’de verilmistir. Tablo 3.1°de osilator
siddeti sonuglari, Tablo 3.2°de elektrik dipol gegis olasiligi sonuglar1 ve Tablo 3.3°de
uyarilmig seviyelerin yasam siiresi sonuglar1 literatiirdeki diger deneysel ve teorik
yontemlerden elde edilen sonuglarla karsilagtirmali olarak verilmistir.

Ek-3’deki Tablo 3.1°de Ga III icin WBEPM teori yonteminden elde edilen osilator
siddeti sonuglari, Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilator siddetleri
RQDO yontemi kullanilarak elde edilen hesaplama sonuglariyla % +6, RSQDOT yontemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +13, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen
hesaplama sonuglari ile % +32, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen Hartree-Slater
yonteminden elde edilen sonuglarla % +10, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen
Coulomb yaklagimi kullanilarak elde edilen sonuglarla % +27, Migdalek ve Baylis (1979)
tarafindan verilen Relativistic Hartree-Fock metodu ile elde edilen sonuglarla % +18 farkla
uyumludur.

Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen sonuglar, Owono ve
ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilator siddetleri RQDO yontemi kullanilarak elde
edilen sonuclarla % +1, RSQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuclarla % =9,
Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglar ile % +48, Curtis ve
Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % +6, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan
verilen sonuglarla % +38, Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen sonuglarla % +23

farkla uyumludur.
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Ek-3’deki Tablo 3.2°de Ga III icin WBEPM teori yonteminden elde edilen elektrik
dipol gegis olasilig1 sonuclari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +11
farkla uyumludur. Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen
sonuglarla ise, % +9 farkla uyumludur.

Ek-3’deki Tablo 3.3’de verilen uyarilmis seviyelerin yasam siireleri icin WBEPM
teori yonteminden elde edilen sonuglar, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla
% +10, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % =+6, Lindgard ve ark.
(1982) tarafindan verilen dencysel sonuglarla % =411 farkla uyumludur. Ayrica bu
karsilagtirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen sonuglar, Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen sonuglarla % +11, 1 gga Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen sonuglarla % =+8, Lindgard ve ark. (1982) tarafindan verilen deneysel

sonuglarla % +12 farkla uyumludur.

4.1.4. U¢ kez iyonlasmis germanyumda (Ge 1V) yapilan hesaplamalar

Ek-4’de li¢ kez iyonlasmis germanyum (Ge IV) igin Tablo 4.1°de osilator siddeti
sonuclari, Tablo 4.2°de elektrik dipol gecis olasilig1r sonuglart ve Tablo 4.3’de uyarilmis
seviyelerin yasam siiresi sonuglari literatiirdeki diger teorik yontemlerden elde edilen
sonuglarla karsilastirmali olarak verilmistir.

Ek-4’deki Tablo 4.1°de Ge IV i¢in WBEPM teori yonteminden elde edilen osilator
siddeti sonuglari, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglari ile % +13,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-Fock metodu ile elde edilen
sonuglarla % +14, Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilator siddetleri
RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +11, RSQDOT yontemi kullanilarak
elde edilen sonuglariyla % +9, Nana ve ark. (1997) tarafindan verilen kuantum kusur
yonteminin relativistik ve yari relativistik versiyonlarinin RQDO yo6ntemi kullanilarak elde
edilen sonuglariyla % +42, SQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuglartyla % +16,
Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen Coulomb yaklasimi kullanilarak elde edilen
sonuglarla % +16, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen Hartree-Slater yonteminden
elde edilen sonuglarla % +9 farkla uyumludur.

Ayrica Kkarsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen osilator siddeti
sonuglari, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglar1 ile % +21,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen sonuglarla % +14, Owono ve ark. (2005)

tarafindan verilen relativistik osilatér siddetleri RQDO yontemi kullanilarak elde edilen
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sonuglariyla % +11, RSQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +9, Nana ve
ark. (1997), tarafindan verilen RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +26,
SQDOT yo6ntemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +26, Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen sonuglarla % +10, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen
sonuglarla % £9 farkla uyumludur.

Ek-4’deki Tablo 4.2’de Ge IV igin WBEPM teori yonteminden elde edilen elektrik
dipol geg¢is olasilig1 sonuclari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +19
farkla uyumludur. Ayrica bu Kkarsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen
sonuglarla ise, % +21 farkla uyumludur.

Ek-4’deki Tablo 4.3’de Ge IV i¢cin WBEPM teori yonteminden elde edilen uyarilmis
seviyelerin yasam siireleri sonuglari, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen Relativistic
Hartree-Fock (HFR) dalga fonksiyonlar1 kullanilarak elde edilen sonuglarla % +4, Curtis ve
Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % +9, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan
verilen sonuglarla % +6 farkla uyumludur.

QDO teori yonteminden elde edilen uyarilmis seviyelerin yasam siireleri sonuglari,
Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla % =4, Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen sonuglarla % +9, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla

% +19 farkla uyumludur.

4.1.5. Dort kez iyonlasmis arsenik de (As V) yapilan hesaplamalar

Ek-5’de dort kez iyonlasmis arsenik (As V) igin Tablo 5.1’de osilator siddeti
sonuglari, Tablo 5.2°de elektrik dipol gecis olasiligi sonuglar1 ve Tablo 5.3’de uyarilmig
seviyelerin yasam siiresi sonuglari literatiirdeki diger deneysel ve teorik yontemlerden elde
edilen sonugclarla karsilastirmali olarak verilmistir.

Ek-5’deki Tablo 5.1 de verilen WBEPM teori yonteminden elde edilen osilator siddeti
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen Coulomb yaklasimi kullanilarak elde
edilen sonuglarla % =+2, Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilator
siddetlerinin RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +6, RSQDOT yontemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +8, Nana ve ark. (1997) tarafinda verilen kuantum
kusur yonteminin relativistik ve yari relativistik versiyonlarinin RQDO yontemi kullanilarak
elde edilen sonuglariyla % +6, SQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +8,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-Fock metodu ile elde edilen

sonuglarla % +8, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglari ile % =+1,
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Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen Hartree-Slater yonteminden elde edilen
sonuglarla % +6 farkla uyumludur.

Karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen osilator siddeti sonuglari,
Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +8, Owono ve ark. (2005) tarafindan
verilen RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % 48, RSQDOT yontemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +9, Nana ve ark. (1997) tarafindan verilen RQDO
yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % £7, SQDOT yo6ntemi kullanilarak elde edilen
sonuglartyla % +9, Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen sonuglarla % +6, Lagmago
ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglari ile % +3, Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen sonuglarla % +9 farkla uyumludur.

Ek-5’deki Tablo 5.2°de As V igin WBEPM teori yonteminden elde edilen elektrik
dipol gecis olasilig1 sonuglari, Lindgard ve ark. (1980), tarafindan verilen sonuclarla % +8
uyumludur. Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen sonuglarla ise,
% +15 farkla uyumludur.

Ek-5’deki Tablo 5.3’°de WBEPM teori yonteminden elde edilen yasam siiresi
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +5, Curtis ve Theodosiou
(1989) tarafindan verilen sonuglarla % +8, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla
% =9, Pinnington ve ark. (1981) tarafindan verilen deneysel sonuglarla % =+15 farkla
uyumludur.

QDO teori yonteminden elde edilen uyarilmig seviyelerin yasam siireleri sonuglari,
Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +13, Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen sonuglarla % £11, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla
% =10, Pinnington ve ark. (1981) tarafindan verilen deneysel sonuglarla % +11 farkla

uyumludur.

4.1.6. Bes kez iyonlasms selenyum da (Se V1) yapilan hesaplamalar

Ek-6’da bes kez iyonlagmis selenyum (Se VI) ig¢in Tablo 6.1°de osilator siddeti
sonuclari, Tablo 6.2°de elektrik dipol gecis olasiligir sonuglart ve Tablo 6.3’de uyarilmis
seviyelerin yasam siiresi sonuclar1 literatlirdeki diger teorik yontemlerden elde edilen
sonuglarla karsilagtirmali olarak verilmistir.

Ek-6’daki Tablo 6.1’de verilen WBEPM teori yonteminden elde edilen osilator siddeti
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen Coulomb yaklasimi kullanilarak elde

edilen sonuglarla % +2, Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-
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Fock metodu ile elde edilen sonuglarla % +8, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen
Hartree-Slater yonteminden elde edilen sonuglarla % =+5, Nana ve ark. (1997) tarafindan
verilen kuantum kusur yonteminin relativistik ve yari relativistik versiyonlart RQDO y6ntemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +7, SQDOT yo6ntemi kullanilarak elde edilen
sonuglarla % +6, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglar1 ile % =+1,
Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilatér siddetlerinin RQDO yontemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +7, RSQDOT yontemi kullanilarak elde edilen
sonuglariyla % +6 farkla uyumludur.

QDO teori yonteminden elde edilen osilator siddeti sonuglari, Lindgard ve ark. (1980)
tarafindan verilen sonuglarla % +3, Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen sonuglarla
% =7, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % +5, Nana ve ark. (1997)
tarafindan verilen RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % =7, SQDOT
yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +6, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan
verilen hesaplama sonuclar ile % +1, Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen relativistik
osilator siddetlerinin RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +7, RSQDOT
yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % =6 farkla uyumludur.

Ek-6’deki Tablo 6.2’de Se VI igin WBEPM teori yonteminden elde edilen elektrik
dipol gecis olasilig1 sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +2
uyumludur. Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen sonuglarla ise,
% +2 farkla uyumludur.

Ek-6’daki Tablo 6.3 de WBEPM teori yonteminden elde edilen yasam siiresi
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +1, Curtis ve Theodosiou
(1989) tarafindan verilen sonuglarla % +6, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla
% +5 farkla uyumludur.

Ayrica ayni karsilastirmada QDO teori yonteminden elde edilen yasam siiresi
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +2, Curtis ve Theodosiou
(1989) tarafindan verilen sonuglarla % =6, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla

% =+5 farkla uyumludur.
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4.1.7. Yedi kez iyonlasmis kripton da (Kr VII11) yapilan hesaplamalar

Ek-7’de yedi kez iyonlasmis kripton (Kr VIII) i¢in Tablo 7.1°de osilator siddeti
sonuglari, Tablo 7.2°de elektrik dipol gegis olasiligi sonuglar1 ve Tablo 7.3’de uyarilmis
seviyelerin yasam siiresi sonuglari literatiirdeki diger teorik yontemlerden elde edilen
sonugclarla karsilastirmali olarak verilmistir.

Ek-7’deki Tablo7.1’de WBEPM teori yonteminden elde edilen osilator siddeti
sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen Coulomb yaklasimi kullanilarak elde
edilen sonuglarla % +17, Nana ve ark. (1997) tarafindan verilen kuantum kusur yonteminin
relativistik ve yari relativistik versiyonlarinin RQDO yontemi kullanilarak elde edilen
sonuglariyla % +15, SQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +5, Owono ve
ark. (2005) tarafindan verilen relativistik osilator siddetlerinin RQDO yontemi kullanilarak
elde edilen sonuglariyla % +2, RSQDOT yo6ntemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % =5,
Migdalek ve Baylis (1979) tarafindan verilen relativistik Hartree-Fock metodu ile elde edilen
sonuglarla % +9, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama sonuglari ile % +4,
Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen Hartree-Slater yontemi kullanilarak elde
edilen sonuglarla % =5, Livingston ve ark.(1980) tarafindan verilen foil-excitation yontemi
kullanilarak elde edilen sonuglarla % +4 farkla uyumludur.

Karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen osilator siddeti sonuglari,
Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +22, Nana ve ark. (1997) tarafindan
verilen RQDO yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % 44, SQDOT yo6ntemi
kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +22, Owono ve ark. (2005) tarafindan verilen
relativistik osilator siddetlerinin RQDO yo6ntemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +0.5,
RSQDOT yontemi kullanilarak elde edilen sonuglariyla % +6, Migdalek ve Baylis (1979)
tarafindan verilen sonuglarla % +8, Lagmago ve ark. (1998) tarafindan verilen hesaplama
sonuglar1 ile % +21, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % =6,
Livingston ve ark.(1980) tarafindan verilen sonuglarla % +5 farkla uyumludur.

Ek-7’deki Tablo 7.2°’de Kr VIII i¢in WBEPM teori yonteminden elde edilen elektrik
dipol ge¢is olasilig1 sonuglari, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +10
farkla uyumludur. Ayrica bu karsilastirmalarda QDO teori yonteminden elde edilen
sonuglarla ise, % +10 farkla uyumludur.

Ek-7’deki Tablo 7.3’de uyarilmis seviyelerin yasam siireleri icin WBEPM teori

yonteminden elde edilen sonuglar, Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla



50

% =£3, Curtis ve Theodosiou (1989) tarafindan verilen sonuglarla % +6, Cheng ve Kim (1978)
tarafindan verilen sonuglarla % +5 farkla uyumludur.

QDO teori yonteminden elde edilen uyarilmis seviyelerin yasam siireleri sonuglari,
Lindgard ve ark. (1980) tarafindan verilen sonuglarla % +5, Curtis ve Theodosiou (1989)
tarafindan verilen sonuglarla % +7, Cheng ve Kim (1978) tarafindan verilen sonuglarla % +4

farkla uyumludur.
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4.2. Tartisma

Atomik bakir ve bazi bakir benzeri iyonlarda bu c¢alismadan elde edilen osilator
siddetleri, gegis olasiliklar1 ve yasam siiresi sonuglari, tezin Ek kisminin tablolarinda
verilmektedir. Bu ¢alismadan elde edilen sonuglar literatiirden ulasilabilen daha 6nce yapilmis
teorik ve deneysel yontemlerin sonuglariyla karsilastirilmigtir.  Tablolar  dikkatlice
incelendiginde Cu I i¢in bu ¢alismadan elde edilen osilator siddeti sonuglarinin literatiirdeki
sonuglarla ortalama % +6-26, Zn II i¢in % +2-16, Ga III i¢in % +6-32, Ge IV igin % +9-42,
As V i¢in % £1-9, Se VI i¢in % +1-8 ve Kr VIII icin % +1-22 araliginda uyumlu
goriilmektedir. Yasam siiresi sonuglari i¢in ortalama uyumlar ise, Cu I i¢in % +£15-17, Zn 11
icin % £7-24, Ga Illl igin % £6-12, Ge IV i¢in % +4-19, As V i¢in % +5-15, Se VI i¢in % +1-
6 ve Kr VIII i¢cin % £3-7 seklinde elde edilmistir. Tiim gecisler gz oniline alindiginda bu
calismadan elde edilen osilator siddeti sonuglarinin literatiirdeki diger sonuglarla makul bir
uyum igerisinde oldugunu, yasam siiresi sonuglarinin ise literatiirle iyi uyumlu oldugunu
sOyleyebiliriz.

Tablolarin baz1 gegislerinde ya da seviyelerinde bu ¢alismadan elde edilen sonuglar ile
diger sonuglar arasinda bazi farkliliklar goze ¢arpmaktadir. Bu tip gegislerin bazilart igin
literatlirdeki diger sonuglarin da birbirlerinden oldukca farkli oldugu goriilmektedir. Ayrica
farkliliklarin genelde s-p, p-d ve d-p gecisleri iceren durumlarda olmasi hata kaynaginin
kuantum kusurlar1 olabilecegini diisiindiirmektedir. Hem WBEPM teori hem de QDO teoride
gecis olasiligl, osilator siddeti ve yasam siireleri ig¢in yapilan hesaplamalarda gerekli
parametrelerin belirlenmesinde kuantum kusurlar1 kullanilmaktadir. Bu nedenle kuantum
kusurlarinin dogru olarak belirlenmesi sonuglarin giivenirliligi agisindan bu iki yontem igin
son derece dnemlidir.

Bakir atomu ve bakira benzer iyonlar gibi ara atom numarali sistemlerin atomik yap1
hesaplamalari icin yari relativistik yaklasimlarin yeterli olmasi beklenebilir. Hem WBEPM
teori hem de QDO teoride relativistik etkiler ve konfigiirasyon etkilesmesi etkileri deneysel
enerjiler ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri ile kismi olarak hesaplamalara dahil
edilmektedir. Ozellikle yiiksek enerjili, pertiirbe olmamus ve yiiksek uyarilmis durumlar
iceren gecisler icin WBEPM teori ve QDO teori gibi yar1 deneysel yontemlerin tercih
edilmesi bu tiir atom ve iyonlar i¢cin uygundur. En zayif baglh elektron potansiyel model teori
ve kuantum kusur orbital teori deneysel enerji degerlerini kullanir. WBEPM teoride
yarigaplara ait beklenen degerler de kullanilir. Bu yontemlerde atomik yapi parametrelerinin

hesaplanmas1 i¢in Z*, n* ve I' parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir. Bu yontemler ile
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yapilan hesaplamalarin hassasiyeti ilgili parametrelerin belirlenmesinde kullanilan enerji

degerlerine ve seviyelere ait yaricaplarin beklenen degerlerine baglidir.
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5. SONUCLAR VE ONERILER

5.1 Sonuclar

Fizik ve astrofizik gibi birgok alanda 1s1k atom etkilesmesi sonucu gozlenebilen
atomlara ait gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve yasam siireleri gibi spektroskopik
niceliklerin dogru olarak belirlenmesi olduk¢a O6nemlidir. Bu sonuclarin belirlenmesindeki
hassasiyet hesaplamalarda kullanilan dalga fonksiyonlarmin dogruluguna baglhidir. Bu
konuyla ilgili yapilan teorik ve deneysel c¢alismalar yaklasitk 50 yildir yogun olarak
strdiirilmektedir. Literatiir dikkatlice incelenecek olursa soz konusu spektroskopik
parametreleri hesaplayan bir¢ok teorik yontem oldugu goriilebilir. Birgok saf teorik yontemde
gecise istirak eden elektronlarin bulundugu seviyeyi tanimlayan dalga fonksiyonlari,
konfigiirasyonlarin ve orbital baz setlerinin kombinasyonu seklinde olusturulur. Bu
yontemlerle yapilan hesaplamalar diislik uyarilmis seviyeler i¢in makulken yiiksek uyarilmis
seviyelere dogru gidildik¢e ¢ok sayida konfigiirasyonun ve orbital baz setinin géz Oniine
alimmasin1 gerektirir. Cok sayida konfiglirasyon ve baz seti ile calismak hesaplamalar
olduk¢a karmasiklastirmaktadir. Bu nedenle giiglii teorik yontemler bir¢ok durumda yiiksek
uyarilmig seviyelerden ziyade diisiik uyarilmis seviyeleri iceren sonuglar verirler. Bu nedenle
cok elektronlu atomik ve iyonik sistemlerin Ozellikle yliksek uyarilmis seviyelerine ait

spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde literatiirde 6nemli eksiklikler bulunmaktadir.

Bu tez ¢aligmasiyla, bakir atomu ve bazi bakir benzeri iyonlar i¢in literatiirde 1yi
bilinen saf teorik yontemlerle belirlenemeyen bazi yiiksek uyarilmis seviyelere ait temel
spektroskopik veriler en zayif bagh elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur orbital
teori kullanilarak diger yontemler kadar karmasik bir hesaplama prosediiriine girmeden
belirlenmistir. Bu tez ¢alismasindan elde edilen sonuglar SCI tarafindan taranan bazi
dergilerde makale olarak ve c¢esitli uluslararasi ve ulusal bilimsel kongrelerde sunum olarak

yayilanmistir.
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5.2 Oneriler

Hesaplamalarda en zayif bagh elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur
orbital teori gibi yar1 deneysel yontemlerin kullanilmasi 6zellikle yiiksek uyarilmis seviyeler
iceren gegislerin ¢alisilmasinda avantajli oldugunu sdyleyebiliriz. Her iki yontem kullanilarak
yapilan hesaplamalarda, enerji degerlerinin ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen
degerlerinin hassas olarak belirlenmesi gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve yasam siiresi
sonuglarindaki hassasiyeti arttiracaktir. Yar1 deneysel yontemlerle yiiksek uyarilmis seviyeler
daha kolay calisilabilmektedir. Bir¢ok durumda diisiik uyarilmis seviyeler i¢in yar1 deneysel
yontemlerden elde edilen sonuglar saf teorik yontemlerden elde edilen sonuglarla uyumludur.

Bundan sonraki ¢alismalarda, 6zellikle seviyelere ait yaricaplarin daha hassas olarak
belirlenmesinin iizerinde durulmast ve bu tez c¢aligmasinda olusturulan paket program
kullanilarak yar1 relativistik yaklasimlarin yeterli olabilecegi ¢ok elektronlu sistemlerde

atomik yap1 parametrelerinin aragtirilmasi amaglanmaktadir.
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EKLER

EK-1 Cu I icin osilator siddeti, gecis olasilig1 ve yasam siiresi tablolar:

Tablo 1.1. Cu I’in diisiik uyarilmis seviyeleri arasindaki osilator siddetleri (Celik ve ark., 2015)
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. ) ) ) A Bu Calisma Lindgard Migdalek Nana ve Curtis ve Migdale_k Ahmad ve Civis ve Corlis
11k Seviye Son Seviye Terim  J Js MA) WBEPM QDO \g ;g(l)() (1978) ( fgl,’é(?) Thé:lc)ggog;ou ve(zllg%l)ls ( ;550) ( ;(;i(l) (1970)
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 %P Multiplet —3257.23 7.31E-01  6.73E-01  7.82E-01 6.69E-01 6.49E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 3% 05 05 32749 2.43E-01 2.25E-01  2.63E-01 2.24E-01  2.22E-01 2.21E-01 2.15E-01 2.23E-01 2.23E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 52 05 15 324847 488E-01  447E-01 5.29E-01  453E-01  4.45E-01 4.47E-01 4.34E-01 449E-01  4.46E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P Multiplet  2024.99 4.34E-02 4.16E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) %32 05 05 202498 1.45E-02 1.39E-02  8.76E-03 6.60E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) S 05 15 2024.99 2.89E-02 2.77E-02  1.75E-02 1.33E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 2p  Multiplet  1822.65 1.80E-02  1.63E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 ?%P 05 05 1817.27 552E-03  4.78E-03  9.09E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 252 05 15 182535 1.25E-02  1.16E-02  4.63E-05
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 25 %P Multiplet  1730.94 1.45E-03  2.88E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) %32 05 05 174158 1.13E-04 1.64E-04 5.55E-04 1.13E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) S 05 15 1725.67 2.43E-03 3.02E-03  4.95E-03 2.43E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D  Multiplet ~ 5197.93 474E-01  5.96E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 05 15 515467 477E-01  874E-01 547E-01  5.46E-01 5.11E-01 5.92E-01 4.88E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 15 15 522152 472E-02  5.98E-02  5.54E-02 5.50E-02 5.20E-02 5.98E-02  6.14E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 15 25 5219.65 426E-01  538E-01 4.98E-01  4.99E-01 4.67E-01 5.38E-01  4.65E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D  Multiplet ~ 4050.39 9.87E-02  1.31E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 05 15 4023.76 9.93E-02  168E-01 1.24E-01  1.17E-01 1.31E-01  9.32E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 15 4064.38 9.83E-03  167E-02  1.24E-02 1.19E-02 1.31E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 25 4063.78 885E-02  118E-01 1.11E-01  1.07E-01 1.18E-01  7.91E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D  Multiplet  3677.36 6.10E-02  6.18E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) 2D 05 15 3655.27 6.13E-02 6.21E-02  4.95E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) p2p 15 15 3688.76 6.08E-03 6.14E-03  4.92E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) P ?p 15 25 368848 5.47E-02 5.54E-02  4.44E-02 4.65E-02



Tablo 1.2. Cu I’in yiiksek uyarilmis seviyeleri arasindaki osilator siddetleri (Celik ve ark., 2015)
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. Bu Calisma Lindgard Curtis ve Ahmad
11k Seviye Son Seviye Terim  J; Js MA) WBEPM QDO \(/fgaszl;. Théeloéjsogs)iou \Egoalrcl);.
[Af3d(10)4s(l)  [Ar3d(0)8p(l) ‘S P Multiplet 15866 21703  2.49E-03
[A3d(10)4s())  [Ar]3d(10)8p(l) S P 05 05 16857  844E-04 847E-04  1.74E-03 2.96E-03
[A3d(10)4s(l)  [A3d0)ep(l) S P 05 15 168705 132603  1.66E-03  2.47E-03 1.20E-03
[A3d(10)4s()  [Ar]3d(10)9p(1) S P Multiplet 165458  117E-03  152E-03
[A3d(10)4s(l)  [A3d(0)op(t) S P 05 05 166431  699E-04  7.12E-04  7.70E-04 1.35E-03
[A3d(10)4s())  [Ar]3d(10)9p(t) S P 05 15 166472  744E-04  411E-04  1.24E-03 6.99E-04
[Af3d(10)4s()  [Af3d(10)10p) S P Multiplet 155074  630E-03  5.16E-03
[Ar3d(10)4s(1)  [Arj3d(10)lopt) S P 05 05 165013  2.13E-03  2.40E-03 1.13E-03
[Af3d(10)4s(1)  [A3d(10)10pt) S P 05 15 16503  486E-04  3.23E-04 4.42E-04
[Af3d(10)4s(1)  [Af3d(10)11p(t) S P Multiplet 164049  521E-04  6.77E-04
[A3d(10)4s(1)  [A3d(10)1ipt) S P 05 05 164044 181E-04  1.22E-04 5.56E-04
[Af3d(10)4s(1)  [A3d(10)11p) S P 05 15 164052  340E-04  4.49E-04 3.01E-04
[Af3d(10)4s(1)  [A3d(10)12p(t) ‘S P Multiplet 163357  380E-04  4.91F-04
[Af3d(10)4s(1)  [Ar3d(0)12pt) <SP 05 15 163358  249E-04  1.95E-04 2.17E-04
[A3d(10)4s(1)  [A3d(10)12pt) S P 05 05 163354 131E-04 1.63E-04 3.04E-04
[A3d(10)4d(1)  [Af]3d(10)4f(1)  °D °F  Multiplet 1821995 9.82E-01  1.0LE+00
[Ar]3d(10)4d(1)  [AM3d(10)4f(1) "D °F 15 25 1819969 981E-0L LOIE+00  9.90E-01
[A13d(10)4d(1)  [AMJ3d(10)4f(1)) "D °F 25 25 1822943 468E-02 480E-02  A4.72E-02
[A]3d(10)4d(1)  [AM3d(10)4f(1)  *D °F 25 35 1893406 9.36E-01  9.61E-01  9.44E-01
[A3d(10)4d(1)  [Af]3d(10)5f(1)  ?D ?F  Multiplet 1755038 182E-01  1.60E-OL
[A]3d(10)4d(1)  [AM3d(10)5f(1) "D °F 15 25 1p547  181E-01  159E-01  1565E-01
[A]3d(10)4d(1)  [AMJ3d(10)5f(1)) "D °F 25 25 1355781 8626-03  7.58E-03  7.44E-03
[A]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) "D °F 25 35 1355934 173E-01 152E-01  1.50E-01
[A3d(10)4d(1)  [Af]3d(10)6f(1) 2D ?F  Multiplet 1079931 622E-02  5.59E-02
[A3d(10)4d(1)  [AM3d(10)6f(1) 2D 2F 15 25 1072424 622E-02  5.60E-02
[A3d(10)4d(1)  [Af]3d(10)6f(1) 2D F 25 25 1073213 296E-03  2.66E-03
[AM3d(10)4d(1)  [AM3d(10)6f(1) 2D 2F 25 35 1073072 593602  531E-02
[A3d(10)4d(1)  [Af]3d(10)7f(1)  °D °F  Multiplet ogg9496 288E-02  2.67E-02
[A3d(10)4d(1)  [A3d(10)7f(1) 2D 2F 15 25 oge5402 288E-02  2.67E-02
[A3d(10)4d(1)  [A3d(10)7f(1) D °F 25 25 og70081 137E-03 1.27E-03
[A3d(10)4d(1)  [AM3d(10)7f(1) 2D 2F 25 35 gg72235 274E-02 253E-02
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)8f(1) 2D 2F  Multiplet 938579  164E-02  1.45E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)8f(1) 2D 2F 15 2.5 938217  165E-02 1.45E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)8f(1) 2D 2F 2.5 2.5 938821  7.82E-04 6.87E-04
[A]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2F 2D  Multiplet 40543.61 1.50E-02  9.95E-03
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2F 2D 2.5 15 40596.77 142E-02 9.35E-03  9.19E-03
[A]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2% 2D 2.5 25 40563.01 1.00E-03 6.60E-04  6.46E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2F 2D 35 2.5 4050551 149E-02 9.88E-03  9.51E-03




Tablo 1.2. Devami
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) Bu Calisma Lindgard  Civis ve
11k Seviye Son Seviye Terim Ji N MA) WBEPM QDO \(/169?32)';' (;(l)’i(i)
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) %k 2D Multiplet ~ 26161.44  1.61E-03  1.75E-03
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) k2D 25 15  26180.34  153E-03 1.64E-03 1.53E-03
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 62D 25 25 2617171  1.08E-04 1.16E-04 1.08E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 262D 35 25  26147.76  1.60E-03 1.74E-03 157E-03
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) %k 2D Multiplet ~ 21560.09  4.03E-04  6.21E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) k2D 25 15 2157167  451E-04 5.84E-04 5.15E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 62D 25 25  21567.85  3.22E-05 4.12E-05 3.62E-05
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 262D 35 25 2155158  4.85E-04 6.17E-04 5.26E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) %k 2D Multiplet 1935344  4.14E-04  2.98E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) k2D 25 15 193621 3.86E-04  2.80E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 262D 25 25  19360.15  2.76E-05 1.98E-05
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 62D 35 25  19347.04  4.15E-04 2.97E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) %F 2D Multiplet ~ 1808521  3.45E-04  1.69E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) k2D 25 15 1809261  3.21E-04 1.59E-04
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 62D 25 25 180912 2.30E-05 1.12E-05
[Ar]3d(10)4f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 62D 35 25  18079.75  3.45E-04 1.68E-04
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) D %F Multiplet 3972419  8.22E-01  8.72E-01
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 15 25 3972097  8.23E-01 872E-02 867E-01 8.73E-01
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) D2F 25 25 3977823  3.93E-02 4.16E-02 4.14E-02 4.16E-02
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D2F 25 35 397234 7.83E-01 8.30E-01 824E-01 8.28E-01
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) %F 2D Multiplet 7739938 1.73E-02 127 E-02
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2k 2p 25 15 82101806  1.31E-02 1.55E-02 1.978E-02
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2k 2p 25 25 9871668.3 7.778E-04 6.15E-04 7.823E-04
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2k 2p 35 2.5 73529412  2.00E-02 1.65E-02 2.113E-02
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 2%F 2p Multiplet 7445905  3.43E-02 2.51E-02
[Ar]3d(10)5f(1) ~ [Ar]3d(10)7d(1) 2k 2p 25 15 7439203 3.19E-02 2.33E-02 2.28E-02
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 2k 2p 25 25 7432237  2.25E-03 1.64E-03 161E-03
[Ar]3d(10)5f(1) ~ [Ar]3d(10)7d(1) 2k 2p 35 2.5 7451454 3.45E-02 2.52E-02 2.47E-02
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 2%F 2p Multiplet 4632203  4.42E-03  4.74E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 2k 2p 25 15 462903 4.11E-03  4.41E-03  4.25E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 2k 2p 25 25 4627273  2.90E-04 3.11E-04 2.99E-04
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 2k 2p 35 2.5 46347.15 4.44E-03 4.75E-03  4.61E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2F 2p Multiplet  37207.36  1.24E-03  1.74E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2k 2p 25 15 371844 1.15E-03  1.62E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 62p 25 25 3717721  8.11E-05 1.14E-04
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2kp2p 35 2.5 37225.23 1.24E-03  1.74E-03
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 2F 2p Multiplet  32787.1 4.84E-04  8.49E-04
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 2k 2p 25 15 32768.73 4.50E-04  7.91E-04
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 62p 25 25 3276411  3.16E-05 5.58E-05
[Ar]3d(10)5f(1)  [Ar]3d(10)10d(1) 2kp2p 35 25 328014 4.86E-04  8.51E-04
[Ar]3d(10)7p(1)  [Ar]3d(10)7d(1) P 2D Multiplet  67654.88  3.99E-01  2.45E-01
[Ar]3d(10)7p(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 2D 05 15 5463884  7.16E-02 1.40E-01 7.29E-02




Tablo 1.3. Cu I igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)
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. BU CALISMA ivi
Ik Seviye Son Seviye Terim  Ji J MA) CALI Civis ve ark.
WBEPM (2011)
QDO
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P Multiplet ~ 3257.23  2.33E+00°  1.75E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P 05 0.5 32749  229E+00°  1.04E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P 05 15 324847 2.35E+00°  1.76E+00
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2S  Multiplet ~ 451511  3.30E-01" 1.96E-01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P %S 0.5 05 44816  1.13E-01" 9.75E-01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P %S 15 05 453205 2.17E-01" 1.28E-01
[Ar]3d(10)5p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P %S  Multiplet 28854.21  7.93E-02" 7.87E-02
[Ar]3d(10)5p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P %S 0.5 05 2885596 2.64E-02" 2.62E-02 2.62E-02
[Ar]3d(10)5p(1)  [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2S 15 05 28853.38 5.29E-02" 5.25E-02 5.25E-02
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F Multiplet 39724.19  2.48E-02 2.63E-02
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 15 25 39720.97 2.32E-02 2.46E-02 2.46E-02
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D ?F 25 25 3977823 1.66E-03 1.76E-03 1.76E-03
[Ar]3d(10)5d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 25 35 397234  2.48E-02 2.63E-02 2.63E-02
[Ar]3d(10)6s(1)  [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P  Multiplet — 49589.87 1.47E-02" 1.42E-02
[Ar]3d(10)6s(1)  [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P 05 0.5 45892.8 1.88E-02" 1.69E-02 1.69E-02
[Ar]3d(10)6s(1)  [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P 0.5 15 51671.28 1.29E-02" 1.28E-02 1.28E-02
[Ar]3d(10)6p(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D  Multiplet 33014.31  8.34E-03 3.60E-03
[Ar]3d(10)6p(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D 0.5 1.5 34900.24  8.47E-03 1.04E-02 1.04E-02
[Ar]3d(10)6p(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D 15 15 3216479 1.25E-03 1.67E-03 1.67E-03




Tablo 1.4. Cu 1 i¢in uyarilmis seviyelerin yasam siireleri (s) (Celik ve ark., 2015)

Bu Calisma
Uyarilmis Seviye  Terim 3 Enerii Lindgard Biemont Carlsson Curtis ve Carlsson
(cm‘lj) WBEPM QDO  veark. ve ark. (1988) Theodosiou ve ark.
(1980) (1996) (1989) (1987)
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 0.5 305353 6.61E-09 7.14E-09 6.11E-09 6.87E-09 7.25E-09
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 15 30783.69 6.49E-09 7.07E-09 5.98E-09 6.68E-09 7.07E-09
[Ar]3d(10)5p(1) 2p 0.5 4938326  2.72E-08 3.52E-08 3.88E-08 2.18E-08  1.95E-08 2.71E-082
[Ar]3d(10)5p(1) 2p 15 4938295  2.72E-08 3.52E-08 3.88E-08 2.04E-08  1.65E-08 2.79E-08%  2.30E-08
[Ar]3d(10)6p(1) 2p 0.5 55027.74  2.63E-07 2.25E-07 1.85E-07 2.41E-08  1.95E-08 2.51E-08°
[Ar]3d(10)6p(1) 2p 15 54784.06 4.10E-07 4.85E-07 3.53E-07 5.91E-09  4.92E-09 5.20E-09°
[Ar]3d(10)7p(1) 2p 05 57419.26  4.27E-08 4.18E-08 3.38E-07 3.27E-09  4.37E-09 4.00E-09°
[Ar]3d(10)7p(1) 2p 15 5794857  292E-08 2.25E-08 1.18E-07 1.04E-08  5.76E-09 1.50E-08°
[Ar]3d(10)8p(1) 2p 05 5932271  6.81E-08 5.24E-08 1.65E-07 1.58E-08  5.19E-09 1.58E-08°
[Ar]3d(10)8p(1) 2p 15 5927497  7.12E-08 6.79E-08 2.20E-07 2.84E-08  1.06E-08 3.10E-08°
[Ar]3d(10)9p(1) 2p 0.5 60084.84  5.96E-07 5.81E-07 3.43E-07 553E-08  8.51E-09 5.10E-08°
[Ar]3d(10)9p(1) 2p 15 60070.18 6.70E-07 6.28E-07 4.07E-07 1.06E-07  2.27E-08 1.23E-07°
Ar]3d(10)10p(1 2p 0.5 60601.18  1.58E-07 1.52E-07
[Ar] P
[Ar]3d(10)10p(1) 2p 15 60595.07 1.60E-07 1.51E-07
[Ar]3d(10)11p(1) 2p 0.5 60959.42  2.00E-07 2.13E-07
[Ar]3d(10)11p(1) p 15 60956.35 2.01E-07 2.11E-07
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Tablo 1.4. Devamu
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Bu Calisma
Uyarilnus Seviye Terim J Ener]i Lindgard Biemont ve Carlsson Carlsson ve ark
cm? :
(cm®  WBEPM QDO ‘(’fgasg'; ark. (1996) (1988) (1987)
[Ar]3d(10)12p(1) 2p 0.5 61216.84 2.49E-07 2.23E-07
[Ar]3d(10)12p(1) 2p 1.5 61215.13 2.49E-07 2.23E-07
[Ar]3d(10)13p(1) p 0.5 614075 3.05E-07 3.34E-07
[Ar]3d(10)13p(1) 2p 1.5 61406.75 3.05E-07 3.74E-07
[Ar]3d(10)14p(1) p 0.5 61552.67 3.69E-07 3.74E-07
[Ar]3d(10)14p(1) 2p 1.5 61552.67 3.69E-07 3.74E-07
[Ar]3d(10)15p(1) 2p 0.5 61665.89 4.40E-07 4.22E-07
[Ar]3d(10)15p(1) p 15 61665.89 4.40E-07 4.22E-07
[Ar]3d(10)16p(1) 2p 0.5 61755.75 3.54E-07 3.56E-07
[Ar]3d(10)16p(1) p 1.5 61755.75 3.54E-07 3.56E-07
[Ar]3d(10)17p(1) 2p 0.5 61828.24 1.65E-08
[Ar]3d(10)17p(1) p 1.5 61828.24 1.65E-08
[Ar]3d(10)5s(1) s 0.5 43137.21 1.72E-08 1.77E-08  2.35E-08 1.67E-08 1.69E-08 2.24E-08°
[Ar]3d(10)6s(1) 2g 0.5 52848.75 3.24E-08 3.51E-08  5.28E-08 4.54E-08 4.59E-08 4.82E-08?2 5.30E-08
[Ar]3d(10)7s(1) s 0.5 56671.39 5.50E-08 8.61E-08  1.01E-07 8.84E-08 9.60E-08 8.61E-082 1.03E-07
[Ar]3d(10)8s(1) 2g 0.5 58568.92 9.55E-08 1.37E-07 1.81E-07 1.24E-07 1.69E-07 2.04E-07
[Ar]3d(10)9s(1) s 0.5 59647.88 1.62E-07 1.47E-07 3.06E-07 1.81E-07 2.40E-07 2.83E-07




Tablo 1.4. Devam

Bu Calisma
Uyarilmus Seviye ~ Terim  J Enerji Lindgard . Curtis ve Carlsson
(cm?) WBEPM QDO ve ark. E;ekmagg\g; 83';;‘;’0'1 Theodosiou ve ark.
(1980) : (1989) (1987)
[Ar]3d(10)4d(1) D 15 49935.2 1.40E-08 2.89E-08 1.22E-08 8.68E-09 9.69E-09 1.30E-08 1.45E-08°
[Ar]3d(10)4d(1) D 25 4994206 144E-08  1.14E-08 123E-08 8.87E-09  9.82E-09  1.31E-08 4.50E-08°
[Ar]3d(10)5d(1) 2D 15 55387.67 4.03E-08 3.98E-08 2.68E-08 2.22E-08 2.48E-08 5.48E-08° 3.70E-08
[Ar]3d(L0)5d(1) D 25 5539129 4.13E-08  2.57E-08 2.71E-08 226E-08  254E-08 4.72E-08°
[Ar]3d(L0)6d(1) ®p 15 5789305 5.35E-08  5.36E-08 5.1E-08 4.82E-08  4.98E-08 6.70E-08
[Ar]3d(10)6d(1) 2D 25 57895.1 5.46E-08 5.02E-08 5.27E-08  4.90E-08 4.95E-08 5.56E-08?
[Ar]3d(L0)7d(1) D 15 5024946 7.42E-08  6.94E-08 8.84E-08 8.34E-08  8.48E-08 9.90E-08
[Ar]3d(10)7d(1) 2D 2.5 59250.72 7.57E-08 8.46E-08 8.79E-08  8.45E-08 8.52E-08
[Ar]3d(L0)8d(1) D 15 6006551 102E-07  110E-07 137E-07 146E-07  127E-07  1.50E-07
[Ar]3d(10)8d(1) D 25 6006633 L104E-07  111E-07 138E-07 148E-07  121E-07
[Ar]3d(10)9d(1) D 15 60594.53 1.38E-07 1.66E-07 1.13E-07 2.20E-07
[Ar]3d(10)9d(1) D 25 6059505 141E-07  1.65E-07 1.11E-07
[A3d(10)10d(1) 2D 15 60956.92 164E-07  1.45E-07
[Ar]3d(10)10d(1) D 2.5 60957.35 1.66E-07 1.57E-07
[Ar]3d(10)4f(1) 2F 2.5 554298 6.42E-08 6.90E-08 7.023E-08 6.30E-08
[Ar]3d(10)4f(1) 2F 3.5 55426.3 6.45E-08 6.92E-08  7.044E-08 2.87E-08
[Ar]3d(10)5f(1) 2F 2.5 57905.23 6.73E-08 2.63E-08 1.36E-07 2.33E-08
[Ar]3d(L0)5f() 6 35 579087  125E-07  124E-07 1356E-07 1.229E-07

[Ar]3d(10)8f(1) 2F 25 60593.72 7.24E-08  7.06E-08

[a]- Osherovich ve ark. (1981) [b]- Zerne ve ark. (1994) [c]- Malakhov (1978)



EK-2 Zn 1l icin osilator siddeti, gecis olasilig1 ve yasam siiresi tablolari

Tablo 2.1. Zn I1 igin osilator siddetleri (Celik ve ark., 2013)
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BU CALISMA Lindgard Blagoev
Ik seviye Sonseviye  Terimler J J  A(A) veark.  veark. Diger Sonuglar
WBEPM QDO (1980)  (2004)
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(l) 2S 2P  Multiplet 2038.17 8.72E-01 8,98E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(l) 2S 2P 05 05 2062.66 2.87E-01 2.95E-01 2.96E-01 2.91E-01 2.90E-01* 2.86E-01°
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(l) 2S 2P 05 15 2026.14 585E-01 6.03E-01 6.05E-01 5.86E-01 5.90E-01* 5.82E-01°
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 28 Multiplet 2539.78 1.23E-01 1,12E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S 05 0.5 250274 1.20E-01 152E-01 1.27E-01 1.60E-01 1.15E-01°
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 28 1.5 0.5 2558.72 1.24E-01 1.55E-01 1.32E-01 1.47E-01 1.28E-01°
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D  Multiplet 2088.71 7.40E-01" 7,72E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 0.5 1.5 2064.89 7.48E-01" 7.69E-01 8.47E-01 543E-01° 5.88E-01° 7.84E-01' 9.51E-01 7.89E-019
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 1.5 1.5 2102.84 7.35E-02° 7.73E-02 8.59E-01 8.7E-02*  7.90E-02° 7.99E-029
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 1.5 25 2100.60 6.63E-01" 6.96E-01 7.72E-01 6.90E-01° 7.14E-01f 7.04E-01¢ 6.70E-01" 7.18E-019
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F  Multiplet 4920.40 1.04E+00 1.03E+00
[A]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D %F 15 2.5 4912.98 1.04E+00 1.02E+00 1.06E+00 1.08E+00 8.68E-01° 9.90E-01° 1.08E+00I
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 2.5 25 492523 4.94E-02 4.88E-02 5.05E-02
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 25 3.5 492538 1.11E+00" 9.76E-01 1.01E+00 1.32E+00 1.32E+00¢ 1.02E+00)
[Ar]3d(10)5p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D  Multiplet 6077.44 9.81E-01" 8.72E-01
[Ar]3d(10)5p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 05 1.5 6022.86 9.90E-01" 8.64E-01 9.43E-01 8.26E-01 8.20E-01° 8.26E-01)
[Ar]3d(10)5p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 1.5 6113.25 9.74E-02° 8.77E-02 9.63E-02 7.87E-02 2.40E-02¢ 7.87E-02
[Ar]3d(10)5p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 1.5 2.5 6104.18 8.79E-01" 7.88E-01 8.63E-01 7.08E-01 5.20E-01¢ 7.08E-01

[a] Beam-Foil (Hultberg ve ark., 1981)

[b] WKB method (Lagmago ve ark., 1998)

[c] NIST atomic spectra database
[d] Supersymmetry Quantum defect theory (Nana ve ark., 1997)

[e] Laser-produced plasma (Mayo ve ark., 2006)

[f] MCDF+ core polarization method (Curtis ve Theodosiou, 1989)
[9] RHF+ core polarization method (Migdalek ve Baylis, 1979)
[h] HF method (Zatsarinny ve Bandurina, 1999)

[i] MCHFR+IC method (Mayo ve ark., 2006)
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- Bu Cahsma Lindgard
ilk Seviye Son Seviye Terim Ji  Js L (A) Gecl(sx?é;:lll)klarl Osilator sidddetleri  ve ark.
WBEPM __ ODO _ WBEPM __opo__ (1980)
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D Multiplet 1450.95 1.51E+00" 1.62E+00 7.92E-02° 8.52E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 05 1.5 1439.09 1.30E+00" 1.70E+00 8.05E-02" 1.06E-01 1.10E-01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 15 145742 247E-01" 3.25E-01 7.85E-03° 1.04E-02 1.08E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 2.5 145691 148E+00" 1.96E+00 7.07E-02° 9.36E-02 9.75E-02
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)6d(1) 2P D Multiplet 1272.67 6.86E-01° 6.50E-01 2.78E-02" 2.63E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D 0.5 15 1263.45 590E-01" 7.69E-01 2.83E-02" 3.68E-02 3.67E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D 15 15 127755 1.13E-01" 1.43E-01 2.75E-03" 3.51E-03 3.56E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6d(1) 2P 2D 15 25 1277.32 6.75E-01" 8.66E-01 2.48E-02" 3.18E-02 3.23E-02
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)7d(1) 2P D Multiplet 1193.01 3.89E-01° 4.58E-01 1.38E-02" 1.63E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)7d(1) 2P 2D 05 1.5 1184.84 3.34E-01° 4.07E-01 1.41E-02° 1.71E-02 1.72E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)7d(1) 2P 2D 15 1.5 1197.24 6.38E-02° 7.71E-02 1.37E-03" 1.66E-03 1.66E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)7d(1) 2P 2D 15 2.5 119713 3.82E-01° 4.66E-01 1.23E-02"° 1.50E-02 1.51E-02
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)8d(1) 2P 2D Multiplet 114954 2.51E-01" 2.86E-01 8.29E-03" 9.44E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)8d(1) 2P 2D 0.5 15 114193 2.16E-01" 2.46E-01 8.44E-03" 9.63E-03 9.62E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)8d(1) 2P 2D 15 1.5 115344 4.12E-02° 4.66E-02 8.22E-04" 9.29E-04 9.25E-04
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)8d(1) 2P 2D 15 2.5 115338 247E-01" 2.81E-01 7.39E-03" 8.42E-03 8.40E-03
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2P 2D Multiplet 1122.93 1.66E-01" 1.87E-01 5.22E-03" 5.89E-03
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2P 2D 05 15 111566 1.42E-01" 1.61E-01 5.31E-03° 6.01E-03
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2P 2D 15 1.5 1126.65 2.72E-02° 2.85E-01 5.18E-04* 5.42E-03
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)9d(1) 2P 2D 15 2.5 11266 1.63E-01" 1.84E-01 4.66E-03° 5.25E-03
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P Multiplet 21789.06 3.40E-02 3.09E-02 1.45E-01 1,32E-01
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P 15 0.5 22440.85 3.13E-02 2.84E-02 118E-01 1.07E-01 1.07E-01
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P 15 15 21269.08 3.63E-03 3.31E-03 2.46E-02 2.24E-02 2.23E-02
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P 2.5 1.5 21500.75 3.18E-02 2.89E-02 147E-01 1.34E-01 1.33E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F Multiplet 330429 6.82E-01° 6.16E-01 1.56E-01" 1.41E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 15 25 3300.37 6.38E-01"° 5.79E-01 1.56E-01" 1.42E-01 1.38E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 2.5 2.5 3305.89 4.53E-02° 4.10E-02 7.43E-03" 6.72E-03 6.56E-03
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)5f(1) 2D 2F 2.5 35 330697 6.80E-01"° 6.13E-01 1.49E-01" 1.34E-01 1.30E-01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)6f(1) 2D 2F Multiplet 2802.36 2.85E-01" 2.83E-01 4.70E-02° 4,67E-02
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)6f(1) 2D 2F 15 2.5 280156 2.69E-01° 2.61E-01 4.75E-02° 4.60E-02 4.27E-02
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)6f(1) 2D 2F 2.5 2.5 280554 1.91E-02"° 1.85E-02 2.26E-03"° 2.18E-03 2.02E-03
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)6f(1) 2D 2F 2.5 3.5 2802.77 2.83E-01" 2.86E-01 4.44E-02° 4.49E-02 4.29E-02
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. Bu Cahisma Lindgard _ Deneysel Teorik
Uyarilmis . ENERJI "
. Terim J ) ve ark. Blagoevve  Blagoev ve Diger Sonuglar
seviye (cm™) WBEPM QDO
(1980) ark. (2004)  ark. (2004)

[Ar]3d(10)4p(1) p 0.5 48481 2.22E-09 2.16E-09 2.15E-09 2.6E-09 2.19E-09 2.2E-09' 2.1E-09°+0.4
[Ar]3d(10)4p(1) 2P 15 4935504  2.11E-09  2.04E-09 2.04E-09 2.6E-09 2.10E-09  3.1E-00"+0.4 2.9E-099 2.0E-09' 2.07E-09%:02  2.1E-09%+0.3
[Ar]3d(10)5p(1) 2P 05 1013659  1.84E-08  168E-08 1.71E-08 1.67E-08 1.83E-08°  1.6E-08 1.7E-08%+2
[Ar]3d(10)5p(1) 2p 15 1016114 1.75E-08 1.57E-08 1.54E-08 1.59E-08 1.86E-08° 1.6E-08' 1.7E-08°+2
[Ar]3d(10)6p(1) 2P 05 11988851  7.34E-08  7.15E-08 7.02E-08 4.87E-08 7.00E-08° 5.0E-09%2
[Ar]3d(10)6p(1) p 15 119959.34 6.95E-08 5.74E-08 6.49E-08 4.68E-08 6.79E-08°
[Ar3d(10)7p(1) 2P 05 1285185  2.36E-07  160E-07 2.31E-07
[Ar]3d(10)7p(1) 2P 15 1283434  242E-07  117E-07 1.77E-07
[A3d(10)8p(1) P 05 1324149  253E-08  181E-08 1.53E-08
[Ar3d(10)8p(1) 2P 15 1336221  2.04E-07  261E-07 2.09E-07
[Ar]3d(10)9p(1) 2P 15 1365053  3.01E-07°  141E-07
[Ar]3d(10)55(1) 28 05 88437.15  220E-09° 209E-09 247E-09  170E-09  199E-09  2.0E-09%0.2 2.5E-09' 1.8E-09°0.2
Ar 10)6s(1 5 114498. 43E- 4.05E- 4 .48E- .58E- 4.49E-

3d(10)6 s 0 98.02 3.43E-09 05E-09 8E-09 3.58E-09 9E-09°
[Af3d(10)7s(1) %S 05 125880 524E-09  514E-09 8.01E-09 5.6E-09%2
Ar 10)8s(1 .5 131876. .02E- .50E- 13.2E-

3d(10)8 s 0 31876.9 8.02E-09 9.50E-09 13.2E-09
[A3d(10)9s(1)  °S 05 1354233  120E-08  2.49E-08 2.68E-08
[Ar]3d(10)4d(1) D 15 96909.74 1.44E-09" 1.39E-09 1.26E-09 1.8E-09 1.27E-09 1.8E-09° 1.39E-09° 1.3E-09' 1.4E-09°+0.2
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. Bu Calisma Lindgard _Deneysel Teorik
Uyarilmis . ENERJI .
. Terim J B ve ark. Blagoevve  Blagoev ve Diger Sonuglar
seviye (cm™) WBEPM QDO
(1980)  ark.(2004) ark. (2004)

[Ar]3d(10)4d(1) D 25 96960.4 1.50E-09" 143E-09 1.28E-09  1.44E-09 1.31E-09 1.38E-09f 1.8E-09+0.4 1.4E-09°+0.15 1.4E-09°+0.2
[Ar]3d(10)5d(1) D 15 117969.32 3.81E-09" 2.93E-09 3.17E-09 3.58E-09 5.3E-09¢ 3.67E-09°¢ 3.2E-09' 5.4E-09°+0.5
Ar 10)5d(1 D 5 117993.61 3.95E- 4.03E- .25E- .68E- 5.4E- 75E-

3d(10)5d 2 2 993.61 3.95E-09" 03E-09  3.25E-09 3.68E-09 09¢ 3 09°
[Ar3d(10)6d(1) 2D 15 1276296 7.58E-09°  7.72E-09  6.36E-09 7.56E-09 7.7E-09° 750E-09°  6.4E-09' 6.6E-09%42.3
[Ar]3d(10)6d(1) D 25 127643.7  7.84E-09" 7.80E-09  6.53E-09 7.73E-09 8.9E-09¢ 7.85E-09¢ 6.5E-09' 8.2E-09°+2.7
[Ar]3d(10)7d(1) D 15 132880.6 1.28E-08" 1.32E-08 1.11E-08 1.66E-08° 1.13E-08!
Ar 10)7d(1 D 5 1 4 1.30E- 1.38E- 1.14E- 1.70E-

3d(10)7d 2 2 32888 30E-08" 38E-08 08 0E-08¢
Ar 1 1 D 15 136051. 1.77E- 1.88E- 1.83E- 1.8E-
[Ar]3d(10)8d(1) 2 36051.9 08" 88E-08  1.83E-08 8E-08
[Ar3d(10)8d(1) 2D 25 136056.8 2.06E-08°  1.84E-08  1.82E-08 1.8E-08!
[Ar]3d(10)9d(1) 2D 15 138114  2.86E-08°  2.82E-08
[A]3d(10)9d(1) D 25 1381175 3.06E-08"  2.71E-08
[Ar]3d(10)4f(1) P 25 117264  4.89E-09 494E-09  4.79E-09 4.49E-09 4.83E-09° 4.8E-09' 4.7E-09%1.5
[Ar]3d(10)4f(1) 2F 35 117263.4  4.90E-09 497E-09  4.81E-09 451E-09 4.807E-09¢ 4.8E-09' 4.5E-09%¢1.5
[Ar]3d(10)5f(1)  2F 25 127209.4  9.10E-09 9.83E-00  9.76E-09 9.22E-09 9.69E-09°
[Ar]3d(10)5f(1) 2F 35 127199.6  9.18E-09 9.91E-09  9.84E-09 9.39E-09 10.5E-09°
[Ar]3d(10)6f(1) P 25 1326041 1.56E-08 1.74E-08  1.75E-08 1.71E-08 1.74E-08° 1.7E-08'
[Ar]3d(10)6f(1) 2F 35 132639.4 1.53E-08 1.71E-08  1.71E-08 1.72E-08 1.88E-08°




Tablo 2.3. Devami

. Bu Calisma Lindgard
Uyarilms Terim  J ENERJI ve ark Blagoev ve
seviye (cm™) WBEPM QDO (1980)' ark. (2004)

[A]3d(10)7f(1)  2F 25 1358926  247E-08°  272E-08  2.74E-08
[A]3d(10)7f(1)  2F 35 1358899  2.48E-08°  2.74E-08  2.76E-08

[A]3d(10)8f(1)  %F 25 1380033 3.69E-08°  6.16E-08
[A]3d(10)8f(1)  2F 35 1380021 3.71E-08°  6.23E-08

[Ar]3d(10)59(1) %G 35 1273109  143E-08  142E-08 1.44E-08  1.389E-08
[Ar]3d(10)59(1)  2G 45 1273108  1.43E-08  142E-08 143E-08  1.39E-08

[Ar]3d(10)6g(1) G 35 1326839  244E-08  3.73E-08 2.44E-08  3.768E-08
[A]3d(10)6g(1)  2G 45 1326839  244E-08  3.71E-08 243E-08  3.768E-08

[A]3d(10)7g(1) %G 35 1359238  3.84E-08  3.83E-08  3.84E-08
[A3d(10)7g(1) G 45 1359238  382E-08  3.82E-08  3.80E-08

[a] Beam-Foil (Hultberg ve ark., 1981) [f] Dirac Fock method (Curtis ve Theodosiou, 1989)

[b] Beam-Foil (Martinson ve ark., 1979) [9] RHF+ core polarization method (Cowan, 1981)

[c] zero-field level-crossing technique (Andersen ve ark., 1976)  [h] phase-shift technique (Baumann ve Smith, 1970)

[d] the delayed coincidence method (Osherovich ve ark., 1979)  [i] numerical Coulomb approximation (Hultberg ve ark., 1981)
[e] polarization potential approach ( Laughlin, 1997)



EK-3 Ga Il i¢in osilator siddeti, gecis olasilig1 ve yasam siiresi tablolari
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lkSeviye  SomSeviye  Terim i 3 Buabsma __ LEESYE 008 ark (008 ver o ak ak ' Theodosou veark | Migoalekve
MA) WBEPM QDO (2013) RQDO  RSQDT  ark.(1998) (1997)QDO (1997)SQDT (1989) (1980) Baylis(1979)

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P  Multiplet 150796 8.91E-01  8.49E-01 7.96E-01 8.00E-01 1.08E+00
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P 05 0.5 153446 2.92E-01  2.79E-01 2.75E-01 2.62E-01  2.87E-01 2.75E-01  2.61E-01 2.61E-01  2.97E-01  3.38E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P 05 1.5 149504 599E-01  5.70E-01 5.68E-01 5.08E-01  590E-01 5.68E-01  5.08E-01 5.39E-01  6.11E-01  6.95E-01
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 2S 2P Multiplet 62064  1.06E-03° 2.44E-03 9.02E-03

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P 05 05 62202  3.03E-04" 4.90E-03 5.00E-04 9.90E-03  5.00E-04 1.91E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P 05 15 61995  7.61E-04° 7.10E-03 3.00E-04 168E-02  4.00E-04 4.41E-05
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25  Multiplet 134351  1.33E-01* 1.34E-01 1.51E-01

[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 0.5 0.5 132315 1.35E-01* 1.40E-01 1.25E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 15 05 135393 1.33E-01" 1.44E-01 1.31E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(l) 2P 25  Multiplet g2473  227E-02  2.82E-02 2.20E-02

[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 25 05 05 81701  2.23E-02  2.89E-02 1.71E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 25 15 05 82865  2.30E-02  2.90E-02 1.75E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D  Multiplet g136 5.53E-02  4.06E-02 5.57E-02

[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 05 1.5 80633  5.60E-02  4.31E-02 7.58E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 15 81766  545E-03  3.86E-03 7.19E-03
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5d(1) 2P 2D 15 25 81724  4.95E-02  3.55E-02 6.55E-02
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P  Multiplet 589274  2.21E-01* 2.01E-01 2.08E-01

[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2 15 05 132315 1.81E-01" 1.66E-01 1.67E-01
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P 1.5 1.5 135393 3.75E-02° 3.38E-02 3.37E-02
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2D 2P 25 15 135393 2.23E-01" 2.02E-01 2.02E-01
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F Multiplet 242239  1.09E+00 1.04E+00 1.12E+00

[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 15 25 241861 1.09E+00  1.04E+00 1.13E+00
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 2.5 2.5 242528 5.20E-02  4.93E-02 5.40E-02




Tablo 3.2. Ga Il igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)
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) BU CALISMA Lindgard
Ik Seviye Son Seviye Terim  Ji Js L(A) ve
WBEPM QDO 4rk.(1980)
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1)  2S 2P Multiplet ~ 1507.96  8.71E+00  8.29E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) %S 2P 05 05 153446 8.26E+00 7.91E+00  8.42E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P 05 15 149504 8.94E+00 8.50E+00  9.12E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1)  2S 2P Multiplet 620.64  1.99E-01  5.71E-01
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 82 05 05 62202 270E-01 4.86E-01  3.29E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P 05 15 61995 167E-01 9.42E-01  3.82E-03
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)6p(1)  2S 2P Multiplet 509.62  851E-02  2.49E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)6p(l) S 2% 05 05  509.36 1.19E-02° 1.63E-02  8.49E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)6p(1) 25 2P 05 15  509.75 9.33E-02  2.82E-02  4.46E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)7p(1)  2S 2P Multiplet 467.83  154E-02  1.91E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)7p(1) S 2% 05 05  467.87 1.68E-02  1.82E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)7p(1) 252 05 15  467.81  1.47E-02  1.65E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)8p(1)  2S 2P Multiplet 44581  3.97E-02°  1.62E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)8p(1) S 2% 05 15 44581 3.97E-02° 1.62E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)9p(1) %S 2P Multiplet 43431 3.00E-02" 1.57E-02
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)9p(1) 25 2P 05 15 43431 3.00E-02° 1.57E-02
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2P %S Multiplet 134351 1.48E+01" 1.48E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S 05 05 132315 5.14E+00° 5.02E+00  4.75E+00
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S 15 05  1353.93 9.64E+00° 9.82E+00  9.53E+00




Tablo 3.3. Ga Il i¢in uyarilmis seviyelerin yasam siireleri (S)

Uvarilms Sevive  Teri ] Enerji Bu Calisma Lindg?(rd Lindgard ve T(;uréisye
yarilmis Seviye Terim o veark.  ark. (1982 eodosiou
(cm?) WBEPM QDO (1980) (1982) (1989)

[Ar]3d(10)4p(1) 2P 05 65169.4  1.21E-09 1.26E-09  1.19E-09 1.35E-09
[Ar]3d(10)4p(1) %P 15 66887.63 1.12E-09 1.18E-09  1.10E-09  1.10E-09  1.24E-09
[Ar]3d(10)5p(1) %P 05 16076556 4.96E-09° 4.99E-09  5.41E-09  5.40E-09
[Ar]3d(10)5p(1) 2P 15 1613044 4.55E-09" 4.47E-09  513E-09  5.10E-09
[Ar]3d(10)6p(1) 2P 05 196324.6 1.17E-08° 1.19E-08  1.40E-08

[Ar]3d(10)6p(1) 2P 15 196173.7 1.23E-08° 1.39E-08  1.38E-08

[Ar]3d(10)4d(1) 2D 15  144086.46 4.37E-10° 4.89E-10  4.08E-10  4.10E-10  4.44E-10
[Ar]3d(10)4d(1) 2D 25 14420028 4.59E-10" 5.05E-10  4.20E-10 4.56E-10
[Ar]3d(10)5d(1) 2D 15 18918772 1.45E-09 1.37E-09  1.18E-09  1.20E-09
[Ar]3d(10)5d(1) 2D 25 18925059 1.49E-09  1.44E-09  1.22E-09  1.20E-09
[Ar]3d(10)5s(1) 28 05  140746.84 6.76E-10" 6.74E-10  7.00E-10
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EK-4 Ge IV icin osilator siddeti, gecis olasili@1 ve yasam siiresi tablolar:

Tablo 4.1. Ge IV igin osilator siddetleri

Owonove Owono ve

BU CALISMA Lagmago  Migdalek ark ark Nana ve Nana ve Lindgard Curtis ve
ik Seviye Son Seviye Terim Ji J  MA) o ve ark. ve Baylis (20(')5) (20(')5) ark. ark. ve ark. Theodosiou
WBEPM D
Q (1998) (1979 Fopo RsQDT  (1997)QDO (1997)SQDT (1980) (1989)

[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2p  Multiplet 120233 884E-01  8.82E-01 1.03E+00
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 2s2p 05 05 122984 287E-01 2.88E-01 2.83E-01  3.24E-01 254E-01 2.62E-01 254E-01  2.62E-01 2.92E-01  2.62E-01
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 252 05 15 118903 596E-01 5.94E-01 5.87E-01 6.73E-01 5.29E-01 548E-01 5.29E-01  5.48E-01 6.05E-01  5.45E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P  Multiplet 44037  7.75E-03* 7.82E-03
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P 05 05 44159  241E-03° 2.38E-03 2.60E-03 5.00E-04  2.60E-03 1.87E-03
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)5p(1) 252 05 15 43977  534E-03" 1.82E-03 3.10E-03 1.80E-03  3.20E-03 2.09E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 2p  Multiplet 35296  2.06E-03" 2.33E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 252 05 05 35332  6.07E-04" 6.28E-04 6.81E-04
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)6p(1) 252 05 15 35278  1.46E-03° 1.72E-03 1.17E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 25 2p  Multiplet 32109  580E-04 8.44E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 252 05 05 32119  229E-04 2.54E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 252 05 15 32105 353E-04 5.92E-04
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2s  Multiplet 86139  1.26E-01" 1.35E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 05 0.5 g478 1.28E-01"  1.33E-01 1.21E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2s 15 05 8835  1.25E-01* 1.36E-01 1.28E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 25  Multiplet 53353  216E-02  2.69E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2s 05 05 52828  2.10E-02 1.84E-02 1.81E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2s 15 05 53619  219E-02  1.84E-02 1.87E-02




Tablo 4.2. Ge IV igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)

Chou ve

ilk Seviye Son Seviye Terim  Ji Ji MA) BU CALISMA Johnson L'nf g?g(;(\)/ ¢
WBEPM QDO (1997) ark. (1980)
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P Multiplet 1202.33 1.36E+01  1.36E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Af]3d(10)4p(1) 252 05 05  1229.84 1.27E+01  1.27E+01 1.46E+01 1.29E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Af]3d(10)4p(1) 252 05 15  1189.03 1.41E+01  1.40E+01 2.07E+01 1.43E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 25 2P Multiplet 440.37 8.89E-01°  8.07E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 252 05 05 44159 8.25E-01"  8.14E-01 6.40E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [A]3d(10)5p(1) 2S5 2P 05 15  439.77 9.22E-01"  1.09E+00 3.60E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 2P Multiplet 352.96 3.68E-01°  3.73E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 2P 05 05  353.32 3.25E-01"  3.15E-01 3.65E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Af]3d(10)6p(1) 2S5 2P 05 15 35278 3.92E-01*  4.05E-01 3.13E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 25 2P Multiplet 321.09 1.25E-01 1.86E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 25 2P 05 05 32119 1.48E-01 1.75E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Af]3d(10)7p(1) 252 05 15  321.05 1.14E-01 1.77E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 Multiplet 861.39 3.40E+01"  3.64E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)55(1) 2P %S 05 05 847.8 1.19E+01"  1.23E+01 1.12E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S 15 05  868.35 2.22E+01"  2.41E+01 2.27E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 25 Multiplet 533.53 1.84E+01"  1.89E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2S 05 05 52828 6.39E+00"  6.39E+00 4.31E+00
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)6s(1) 2P 2S 15 05  536.19 1.21E+01"  1.25E+01 8.63E+00
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Tablo 4.3. Ge 1V igin uyarilmis seviyelerin yagam siireleri (S)

. ) Enerji BU CALISMA $ﬁ$§8§0u Cheng ve Kim Lindgard ve

Uyarillms Seviye Terim J (cm?) WBEPM QDO (1989) (1978) ark. (1980)
[Ar]3d(10)4p(1) p 0.5 81311.4 7.89E-10 7.87E-10 8.64E-10 7.58E-10 7.77E-10
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 15 84102.3 7.11E-10 7.13E-10 7.77E-10 6.85E-10 7.01E-10
[Ar]3d(10)5p(1) 2p 0.5 226456.7  1.54E-09" 1.22E-09 1.68E-09
[Ar]3d(10)5p(1) 2p 15 2273939  1.46E-09 1.13E-09 1.66E-09
[Ar]3d(10)6p(1) 2p 0.5 283027.8  2.72E-09" 2.44E-09 2.96E-09
[Ar]3d(10)6p(1) 2p 15 2834614  2.73E-09 2.24E-09 2.98E-09
[Ar]3d(10)7p(1) 2p 0.5 311342 4.69E-09 4.50E-09

[Ar]3d(10)7p(1) 2p 1.5 311482 4.72E-09 4.26E-09

[Ar]3d(10)5s(1) 23 0.5 199263.7  2.94E-10" 2.75E-10 2.95E-10
[Ar]3d(10)6s(1) s 0.5 270603.4  4.29E-10 4.40E-10 4.53E-10
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EK-5 As V icin osilator siddeti, gecis olasilig1 ve yasam siiresi tablolar:

Tablo 5.1. As V i¢in osilator siddetleri

79

) Bu Calisma Lindgard Nanave Nana ve \(/)evxgc:’:l(o \%V\;c;rl](o Migdalek  Lagmago \Clieurtis
Ik Seviye Son Seviye Terim  Ji J MA) WBEPM 000 ve ark. ark. ark. (2005)' (2005)' ve Baylis  veark. Theodosiou
(1980) (1997)QDO (1997)SQDT “onty  Rsopt  (1979) (1998) (1989)
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2P  Multiplet 102171  9.66E-01" 8.66E-01 9.97E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 252 05 05 10295  281E-01 2.86E-01 2.85E-01 2.65E-01  257E-01 2.65E-01 2.57E-01 3.12E-01  2.78E-01 2.62E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 252 05 15 9877 5.88E-01 5.97E-01 5.97E-01  551E-01  5.45E-01 551E-01 5.45E-01 6.53E-01  5.82E-01 5.48E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25  Multiplet 60342  1.23E-01" 1.27E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 05 05 60074  1.23E-01° 1.26E-01 1.15E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 15 05 61595  121E-01° 1.30E-01  1.23E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D  Multiplet 71793  1.07E+00" 1.14E+00 1.13E+00
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 05 15 7155 1.07E+00" 1.14E+00 1.07E+00 1.13E+00 9.89E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2> 15 15 73718  1.04E-01" 1.12E-01 1.07E-01 1.13E-01 9.87E-02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D 1.5 25 73477  9.38E-01" 9.40E-01  9.61E-01 1.02E+00 8.90E-01
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F  Multiplet 105404 1.24E+00" 1.46E+00
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 15 25 1051.64 1.24E+00° 1.46E+00 1.21E+00
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 2.5 25 105658 5.89E-02° 4.87E-02  5.77E-02
[Ar]3d(10)4d(1) [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 25 35 10556  1.18E+00" 1.39E+00 1.15E+00




Tablo 5.2. As V igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)

Bu Callsma Lindgard Chou ve
Ik Seviye Son Seviye Terim Ji Js MA) ve ark. Johnson
WBEPM QDO (1980) (1997)
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 25 2p Multiplet ~ 1021.71 1.81E+01 1.79E+01
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 232p 05 05 10295 1.77E+01 1.75E+01  1.80E+01  1.32E+01
[Ar]3d(10)4s(1)  [Ar]3d(10)4p(1) 232 05 15 9877 2.01E+01 2.04E+01  2.04E+01  1.88E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2p 25 Multiplet 603.42 6.74E+01"  7.00E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2p 25 05 05 60074 227E+01°  2.34E+01  2.13E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)5s(1) 2p25 15 05 61595 4.24E+01°  4.60E+01  4.33E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)4d(1) 2p 2D Multiplet 717.93  7.07E+01 6.54E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)4d(1) p2p 05 15 7155 5.93E+01 5.48E+01  6.97E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)4d(1) p2p 15 15 73718 1.12E+01 1.04E+01  1.31E+01
[Ar]3d(10)4p(1)  [Ar]3d(10)4d(1) p 2D 15 25 73477 6.78E+01 6.28E+01  7.92E+01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F  Multiplet ~ 1054.04 4.86E+01 4.39E+01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 15 25 1051.64 4.56E+01 411E+01  4.87E+01
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)4f(1) D2 25 25 1056.58 3.23E+00 2.91E+00  3.45E+00
[Ar]3d(10)4d(1)  [Ar]3d(10)4f(1) 2D 2F 25 35 10556 4.85E+01 437E+01  5.17E+01
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Tablo 5.3. As V i¢in uyarilmig seviyelerin yasam siireleri (S)

i Bu Calisma . Curtis ve Pinnington

Uyarilmis Seviye Terim J Eneij' L'Edgﬁ;gove Theodosiou &henglggs ve ark.

em?)  wBEPM QDO ark. (1980) (1989) im(1978) " (1081)
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 0.5 97135 5.65E-10 5.71E-10 5.57E-10 6.07E-10 5.39E-10 6.8E-10+0.09
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 15 101245  4.97E-10 4.90E-10 4.90E-10 5.34E-10 4.76E-10 5.4E-10+0.03
[Ar]3d(10)5s(1) s 0.5 263596  1.54E-10" 1.44E-10 1.55E-10 1.40E-10 1.4E-10+0.01
[Ar]3d(10)4d(1) D 15 236897  1.42E-10 1.53E-10 1.21E-10 1.31E-10 1.20E-10 1.66E-10+0.012
[Ar]3d(10)4d(1) D 25 237342  1.48E-10 1.59E-10 1.26E-10 1.36E-10 1.30E-10 1.8E-10+0.02
[Ar]3d(10)4f(1) 2F 25 331987  1.87E-10° 1.59E-10 1.92E-10
[Ar]3d(10)4f(1) F 35 332075  1.89E-10" 1.60E-10 1.93E-10
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EK-6 Se VI icin osilator siddeti, gecis olasilig1 ve yasam siiresi tablolar:

Tablo 6.1. Se VI i¢gin osilator siddetleri

82

Nana ve

Owono

BU CALISMA Lindgard Migdalek Curtis ve Nana ve ark Lagmago ve ark Owono ve
i1k Seviye Son Seviye Terim Ji J  MA) o ve ark. ve Baylis Theodosiou ark. (1997) (19§7) ve ark. (2005)' ark. (2005)
WBEPM D
Q (1980) (1979) (1989) QDO SODT (1998) RODO RSQDT
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 23S 2P Multiplet ~ 857.91  8.52E-01  8.48E-01 9.65E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 2S5 2P 0.5 05 886.82 2.74E-01 2.75E-01 2.76E-01 3.01E-01 2.64E-01 2.55E-01 2.56E-01 2.78E-01 2.55E-01 2.56E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 23S 2P 0.5 15 84415 578E-01 5.74E-01 5.82E-01 6.35E-01 5.59E-01 5.34E-01 5.47E-01 5.82E-01 5.34E-01 5.47E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S Multiplet ~ 460.76 ~ 1.17E-01" 1.25E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 25 0.5 0.5 45283 1.19E-01" 1.22E-01 1.14E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2P 2S 15 0.5 464.83 1.17E-01" 1.27E-01 1.22E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D Multiplet ~ 599.97  1.06E+00  1.08E+00 1.13E+00
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P D 0.5 15 588 1.09E+00 1.08E+00 1.06E+00 1.12E+00 1.01E+00
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P D 1.5 15 60839 1.05E-01 1.08E-01 1.05E-01 1.11E-01 1.00E-01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P D 15 25 60589 9.48E-01 9.72E-01 9.50E-01 1.00E+00 9.04E-01




Tablo 6.2. Se VI igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)

) BU CALISMA : Chou ve
Ik Seviye Son Seviye Terim  Ji Js MA) Llﬂdgfgréjove Johnson
WBEPM Qpo  ark(1980)  ;qq7)
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 25 2p Multiplet 857.91  2.57E+01 2.56E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 232 05 05 886.82  2.32E+01 2.33E+01  2.34E+01 1.22E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 232 05 15 844.15  2.71E+01 2.69E+01  2.72E+01 1.72E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2p 23 Multiplet 460.76  1.11E+02"  1.18E+02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2p25 05 05 45283 3.88E+01°  3.97E+01  3.70E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)5s(1) 2p25 15 05 46483 7.20E+01°  7.82E+01  7.56E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) 2P 2D Multiplet 599.97  1.18E+02°  1.20E+02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) p2p 05 15 588 1.05E+02"  1.04E+02  1.02E+02
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) p2p 15 15 608.39  1.89E+01*  1.94E+01  1.90E+01
[Ar]3d(10)4p(1) [Ar]3d(10)4d(1) p2p 15 25 60589  1.15E+02°  1.18E+02  1.15E+02
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Tablo 6.3. Se VI i¢in uyarilmis seviyelerin yasam siireleri (S)

Uya“.lmls Terim J Enerji BU CALISMA Lindgard  Curtis ve Cheng ve Kim
Seviye Rt ve ark. Theodosiou
(cm™) WBEPM QDO (1980) (1989) (1978)
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 0.5 112762 4.31E-10 4.29E-10 4.27E-10 4.60E-10 4.08E-10
[Ar]3d(10)4p(1) 2p 15 118462  3.70E-10 3.72E-10 3.67E-10 3.95E-10 3.52E-10
[Ar]3d(10)5s(1) s 0.5 333594 9.03E-11" 8.48E-11 8.88E-11
[Ar]3d(10)4d(1) D 15 282830 8.08E-11" 8.14E-11 8.24E-11 8.67E-11

[Ar]3d(10)4d(1) 2D 25 283509 8.70E-11"  8.66E-11 8.69E-11  9.14E-11




EK-7 Kr VIII i¢in osilator siddeti, gecis olasiigl ve yasam siiresi tablolar

Tablo 7.1. Kr VI igin osilator siddetleri
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] BU CALISMA Lindgard Nana ve Nana ve Owono ve Owono ve . Lagmago Curtis ve -
Ik Seviye ~ Son Seviye Terim  Ji J  MA) ve ark. ark. ark. ark.(2005) ark.(2005) gﬂ;gﬁsg;;g ve Theodosiou ;\lgn(%;tg(;])ve
WBEPM QDO  (1980) (1997)QDO (1997)SQDT RQDO RSQDT y ark.(1998) (1989) '

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P  Multiplet 665.71 8.14E-01  8.21E-01 9.07E-01 7.71E-01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 2S 2P 0.5 0.5 69591 259E-01 2.63E-01 2.56E-01 2.63E-01 2.45E-01 2.63E-01 2.45E-01 2.80E-01 2.55E-01  2.45E-01 2.50E-01+0.01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 2S %P 05 15 65157 5.56E-01 5.59E-01 5.54E-01 5.64E-01 5.35E-01 5.64E-01 5.34E-01  6.02E-01 5.49E-01 5.27E-01 5.30E-01+0.02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2S 2P Multiplet 183.09 5.60E-02  3.82E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2S 2P 0.5 0.5 18292 1.81E-02 1.23E-02 1.57E-02 1.31E-02 1.69E-02 1.71E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 2S 2P 05 15 18167 2.79E-02 1.86E-02 2.35E-02 2.00E-02 2.62E-02 2.59E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P  Multiplet 13853 1.40E-02° 1.31E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P 05 05 138.77 4.34E-03" 5.02E-03 6.83E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 2S 2P 05 1.5 13841 9.68E-03° 8.13E-03 1.10E-02
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 2S 2P  Multiplet 122.97 3.65E-03  4.13E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 2S 2P 0.5 0.5 123.08 1.45E-03 1.51E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 2S 2P 05 15 12292 221E-03  2.61E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 2S 2P  Multiplet 11527 1.58E-03  1.83E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 2S 2P 05 05 11533 6.36E-04 7.16E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 2S 2P 0.5 15 11524 954E-04 1.12E-03
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 2S 2P  Multiplet 110.8  7.85E-04  5.71E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 2S 2P 05 0.5 110.84 3.21E-04 2.34E-04
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 2S 2P 05 15 110.79 4.68E-04  3.40E-04




Tablo 7.2. Kr VIl igin elektrik dipol gegis olasiliklar1 (x 108 Hz)

: BU CALISMA ; Chou ve .
11k Seviye Son Seviye Terim Ji J MA) Lindgard ve Johnson Livingston ve
WBEPM QDO ark. (1980) (1997) ark. (1980)

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) s %P Multiplet 665.71  4.09E+01 4.12E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) %5 05 05 69591 3.56E+01 3.61E+01 3.55E+01 1.05E+01 1.07E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)4p(1) 3P 05 15 65157 4.37E+01 4.38E+01 4.35E+01 1.49E+01 1.50E+01
[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) s %p Multiplet 183.09 3.04E+01"  2.53E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 232 05 05 182,92 3.08E+01"  2.45E+01 3.13E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)5p(1) 3P 05 15 181.67 2.82E+01 1.88E+01 2.37E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 25 %p Multiplet 13853 1.62E+01"  1.52E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 3P 05 05 138.77 150E+01"  1.74E+01 2.36E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)6p(1) 252 05 1.5 138.41 1.69E+01"  1.42E+01 1.92E+01

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) s %p Multiplet 122.97 5.36E+00 6.06E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 232 05 05 123.08 6.36E+00 6.67E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)7p(1) 3P 05 15 122.92  4.89E+00 5.77E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 25 %p Multiplet 115.27 4.73E+00"  3.88E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 3P 05 05 115.33  4.26E+00"  4.24E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)8p(1) 252 05 1.5 115.24  4.97E+00"  3.71E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 25 %p Multiplet 110.8  2.90E+00"  2.60E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 3P 05 05 110.84 2.58E+00"  2.84E+00

[Ar]3d(10)4s(1) [Ar]3d(10)9p(1) 232 05 15 11079 3.06E+00"  2.48E+00
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Tablo 7.3. Kr VIII igin uyarilmig seviyelerin yasam siireleri (S)

. ) J Enerji BU CALISMA Lindgard ve _leﬁg;';(;;eiou Cheng ve Kim
Uyarilmis Seviye  Terim (cm) WBEPM QDO ark. (1980) (1989) (1978)

[Ar]3d(10)4p(1) p 0.5 143696  2.81E-10 2.76E-10 2.82E-10 2.97E-10 2.65E-10
[Ar]3d(10)4p(1) 2P 15 153476  2.29E-10  2.28E-10  2.30E-10 2.42E-10  2.17E-10
[Ar]3d(10)5p(1) 2P 05 546681  9.44E-11"  9.55E-11 9.33E-11

[Ar]3d(10)5p(1) 2P 1.5 550444 951E-11  9.38E-11  9.86E-11

[Ar]3d(10)6p(1) 2P 05 720594 1.28E-10°  1.39E-10  1.19E-10

[Ar]3d(10)6p(1) 2P 1.5 722471  1.20E-10°  1.37E-10 1.27E-10

[Ar]3d(10)7p(1) 2P 05 812476 1.97E-10  2.12E-10

[Ar]3d(10)7p(1) 2P 1.5 813550 2.07E-10  2.08E-10

[Ar]3d(10)8p(1) 2P 05 867081 2.95E-10  3.13E-10

[Ar]3d(10)8p(1) 2P 1.5 867745 3.07E-10  3.08E-10

[Ar]3d(10)9p(1) 2P 05 902191 4.26E-10  4.47E-10

[Ar]3d(10)9p(1) 2P 1.5 902635 4.42E-10  4.39E-10
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