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Bu tez caligmasinda, en zayif bagli elektron potansiyel model teori ilk kez yasak gegislere
uygulanmistir. Mg I (Bir kez iyonlag mis magnezyum) i¢in elektrik kuadropol gegis olasiliklar ve Fe 1V
(Ug kez iyonlasmis demir) i¢in manyetik dipol gecis olasiliklan hesaplanmustir. Bu ¢alismadan elde
edilen elektrik kuadropol ve manyetik dipol gegis olasilig1 sonuglan literatiirdeki diger teorik sonuglarla
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Simgeler

Fe: Demir

Mg: Magnezyum

He: Helyum

Na: Sodyum

K: Potasyum

Ar: Argon

Co: Kobalt

Kisaltmalar

Mg I: Atomik Magnezyum

Fl: Atomik Flor

Li: Atomik Lityum

Mg II: Bir kez iyonlagsmis Magnezyum

Fe IV: Ug kez iyonlasms Demir

WBEPMT: Weakest Bound Electron Potential Model Theory
RHF: Relativistic Hartree-Fock

HS: Hartree-Slater

NCA: Numerical Coulomb-Approximation

NIST: National Institute of Standards and Technology
NRHF: Numerical Non-Relativistic Hartree-Fock

MCHF: Multiconfiguration Hartree—Fock
MCDHF:  Multiconfiguration Dirac—Hartree—Fock

RHF: Roothann-Hartree-Fock
TDHF: Time Dependent Hartree-Fock
El: Elektrik dipol

E2: Elektrik kuadropol

ES3: Elektrik oktupol

M1: Manyetik dipol

A: Gegis olasilig

S: Cizgi siddeti

f: Osilator siddeti

n: Bagkuantum sayis1

zZ" Etkin ¢ekirdek yiikii

Z: Atom numarasi

B: Manyetik alan

h: Planck sabiti

L: Yorilinge agisal momentum
S Spin agisal momentum

J: Toplam agisal momentum
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1. GIRIS

Maddenin yapisina inildiginde molekiil ve atomlarla karsilagilir. Molekiil ve
atomlarin yapisinin incelenmesi maddeyi anlamamizi saglar ve spektroskopik
yontemlerle maddenin yapisi anlagilabilir. Bu yapilarin saldigi ya da sogurdugu 1ginim,
sogurma ve emisyon spektrumlari ile agiklanir (Aygiin ve Zengin, 1998). Astronomide
spektroskopi yorumlamalari atom ve molekiil fiziginin iyi bilinmesini gerektirir.
Atomik  yapt  hesaplamalari, atomik veya iyonik sistemlerin  elektron
konfigiirasyonlarindaki elektronlarin gegisleriyle karakterize edilir. Atomlarin dis
etkilesmeler sonucu ortaya ¢ikan sogurma ve salma spektrumlar: ile olusan, spektral
cizgi siddeti yardimiyla seviyeler arasindaki gecis olasiliklary, osilator siddetleri ve
hayat siireleri gibi parametreler belirlenebilir (Gilizelgimen, 2007).

Gegis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam stireleri gibi
spektroskopik parametrelerinin belirlenmesi astrofizikte, plazma fiziginde, lazer
fiziginde ve termonikleer flizyon arastirmalarinda dnemli bir yere sahiptir (Charro ve
ark. 2003). Herhangi bir astrofiziksel cismin sahip oldugu elementlerin bollugu yani
bulunma miktar1 ancak gbzlenen gegisin ¢izgi siddeti bilinirse belirlenebilir. Cizgi
siddeti ifadesini laboratuar ortaminda belirlemek zordur. Astrofiziksel olarak herhangi
bir ge¢isin siddeti, optiksel olarak uygun sartlar1 altinda ge¢isin meydana geldigi
atomlarm sayisi ile ilgilidir. Bu da ortamdan hi¢ elektron kaybi olmadan atomlar1
tutmak demektir. Bu deneysel olarak miimkiin olmadigindan yasak gecislerin deneysel
olarak gozlenmesi zordur ve teorik degerlerin gilivenirlili§ine inanmak gerekir (Charro
ve Martin, 2003).

Mg II deki rezonans dubleti birgok astrofiziksel spektrumda dnemlidir ve Mg 11
cizgileri, glines ve yildiz atmosferinin baskin spektrumuna katki saglamaktadwr. Bu
nedenle bir kez iyonlasmis magnezyumun enerji seviyeleri arasindaki elektron
gecislerini karakterize eden gecis olasiliklar1 ve osilator siddetleri gibi spektroskopik
ozelliklerin belirlenmesiyle ilgili literatiirde birgok ¢aligma yapilmaktadir.

Bu tez c¢alismasinda, “En zayif bagh elektron potansiyel model teori”
(WBEPMT) kullanilarak bir kez iyonlasmis magnezyum (Mg II) i¢in elektrik kuadropol
gecis olasiliklar1 belirlenmistir. Ayrica li¢ kez iyonlagsmis demir (Fe IV) i¢in manyetik
dipol gecis olasiliklar: hesaplanmustir. Bu teoride gegis olasiliklarinin hesaplanmasi igin
gerekli olan parametrelerin belirlenmesinde, deneysel enerji degerleri ve seviyelere ait

yarigaplarin beklenen degerleri kullanilmistir. En zayif bagh elektron potansiyel model



teoride seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri Sayisal Coulomb yaklagimi (NCA)
(Lindgrad ve Neilsen, 1977) ve Numerical Non-Relativistic Hartree-Fock (NRHF)
(Gaigalas ve Fischer, 1996) yontemi kullanilarak belirlenmis, gecis olasiliklarinin ve
osilator siddetlerinin hesaplanmasinda gerekli olan parametrelerin elde edilmesinde
kullanilmistir. Bu parametreler belirlendikten sonra bir kez iyonlasmis magnezyum (Mg
I) ve ti¢ kez iyonlasmus demir (Fe IV) i¢in hesaplamalar bilgisayar ortaminda
yapilmigtr. Bulunan sonuglar literatirden elde edilebilen degerlerle karsilastiriimis ve
sonuglarin literatiirdeki degerler ile uyumlu oldugu gbzlenmistir. Ayrica literatiirde
olmayan bazi yikksek uyarilmig seviyelere ait elektrik kuadropol ve manyetik dipol gecis
olasiligi degerleri belirlenmistir. Bu tez ¢alismasinda, en zayif bagli elektron potansiyel
model teori ilk defa yasak gecislere uygulanmistir.

Calismanm birinci bolimiinii olusturan Giris bolimiinde ¢alisilan konunun
astrofiziksel dneminden bahsedilmistir. Tkinci boliimiinii olusturan Kaynak Arastirmasi
boliimiinde tez konusunun uygulandigi atomlarla ilgili literatir bilgilerden, tgiincii
boliimiinde, Gegis Tipleri, Se¢cim Kurallary, Ismali Gegisler, Yasak Gegisler ve
hesaplamalarda kullanilmis olan En zayif bagl elektron potansiyel model (WBEPM)
teori detayl olarak ifade edilmistir. Arastrma sonuclarmin bulundugu doérdiincii
boliimde WBEPM teori ile hesaplanan Mg Il i¢in elektrik kuadropol gecis olasiliklar: ve
Fe IV icin manyetik dipol ge¢is olasiliklar1 ait sonuglar literatirden elde edilen
degerlerle karsilastirilmis ve ¢izelgeler halinde sunulmustur. Sonuclar ve Onerilerin yer
aldig1 besinci bolimde ise hesaplamalarda kullanilan metodun kullanilabilirligi

tartisilmistir. Ayrica elde edilen sonuglarin degerlendirilmesi bulunmaktadir.



2. KAYNAK ARASTIRMASI

2.1. Alkali - Benzeri Atomlarda Daha Once Yapilan Hesaplamalar

Yapilan literatiir aragtirmalari sonucu; elektrik kuadropol geg¢is hesaplamalarinin
alkali-benzeri atomlarda daha ¢ok hesaplandigi ve elde edilen hesaplamalarin birbiriyle
¢ok daha uyumlu oldugu goriilmiistiir. Ali, M. A. (1971), Na ve K dizilerinde 3°D - 3°S
ve 4°D - 4%S gecisleri icin elektrik kuadropol gecis olasiligi ve deneysel enerji
degerlerini LS c¢iftlenimini varsayarak Hartree-Fock yaklagimi ile hesapladi Caves,
(1975), Li I de elektrik kuadropol gegis olasiliklarini ve osilator siddetini hesaplamak
icin etkin potansiyelin 6zfonksiyonlarini, bagli-bagh gecisler ve bagl-serbest gecislerin
sayisin1 kullanarak hesapladi. Cheng ve ark. (1979), Li | den F I ya izoelektronik
dizilerinin ilk satir atomlarinm 2s"2p™ konfigiirasyonlarmin E1, E2 ve M1 gegisleri i¢in
osilator siddetleri, ¢izgi siddetleri ve gegis olasiliklarmi Multiconfiguration Dirac-Fock
yontemini kullanarak hesapladilar. Fischer ve Tachiev, (2006), Na benzeri
(Z=11,...,26) ve Ar-benzeri (Z =18,..., 30) diziler icin hesaplanan seviyeler
arasimdaki gegislerin enerji seviyeleri, yasam stireleri ve ge¢is olasihigir sonuglarini
hesapladilar. Bunun i¢in Non-orthogonal (ortogonal olmayan) spline (CI),
Multiconfiguration Hartree—Fock (MCHF) ve ayrica Multiconfiguration Dirac—Hartree—
Fock (MCDHF) gibi ¢esitli yontemler kullandilar. Hem izinli (E1) ve hem de baz1 yasak
gegislerin (M1, E2, M2, E3) sonuglarmni hesapladilar.

2.2. Mg Il Ile Tlgili Daha Once Yapilan Hesaplamalar

Bir kez iyonlasmis magnezyum da gecis olasiliklar1 sonuglarmi veren birkag
calisma bulunmaktadir. Fischer ve Tachiev, (2004), gecislerin enerji seviyeleri, yasam
stireleri ve gecis olasiligi  sonuglarin1  Multiconfiguration Hartree—Fock (MCHF)
metodunu kullanarak hesapladilar. Bu yontem Breit—Pauli Hamiltonian ile relativistik
etkileri icermektedir, sadece yoriinge-yoriinge etkilesimi ihmal edilmektedir.
Hesaplamalarinda hem izinli (E1) ve hem de bazi yasak (M1, E2, M2, E3) gegislerin
enerji degerleri, gecis olasiliklar1 ve yasam siireleri sonuglarini verdiler. Majumder ve
ark. (2004), astrofiziksel alanlarda ilgi ¢eken elektrik kuadropol gecis olasiliklar: ve
¢izgi siddetlerini Relativistic Coupled Cluster (CC) metodunu kullanarak hesapladilar.

Elde ettikleri hesaplama sonuglarini literatiirdeki mevcut sonug lar ile karsilastirdilar. Bir



kez iyonlagsmis magnezyumun spektroskopik dneminin yaninda gilines sistemi ve lazer
sogutma sistemlerinde kullanimindan dolay1 yasak gec¢islerinin hesaplanmasmin dogru

bir karar oldugunu belirttiler.

2.3. Fe IV ile qlgili Daha Once Yapilan Hesaplamalar

Ug kez iyonlasmis demirin atomik yap1 hesaplamalari, karmask yapisi
nedeniyle simdiye kadar ¢ok az ¢cahisilmistir (Kurucz, 1988). Atom fiziginde Fe IV’ iin
teorik hesaplamalarinda dikkate alinmas1 gereken noktalar vardir. Fe IV hesaplamalari
zor olan demir iyonlarindandir. Bu zorlugun nedenlerinden birisi yaridan az dolu d
kabugu ve 4l elektronlarindan kaynaklanir (Nahar, 2006). Ug kez iyonlasmis demirde
gecis olasiliklar1 ve osilatdr siddetleri sonuglarmi veren bir kag calisma bulunmaktadir.
Fischer ve Rubin, (2004) Fe IV’iin 3d° seviyeleri arasindaki elektrik kuadropol ve
manyetik dipol ge¢is olasiliklarini, osilatér siddetlerini ve radyal fonksiyonlari
sonuglarint MCHF ile Breit—Pauli metodlarmni kullanarak hesapladilar. Garstang, (1958)
tarafindan daha once 1958’de yayimlanan E2 ve M1 gecis olasiliklar1 sonuglar: ile
kargilastirdilar. Meveut sonuglarin birbiriyle uyumlu oldugunu sdylediler. Garstang
(1958), Fe I'V¢iin 3d°® konfigiirasyonunun kuantum mekaniksel parametrelerini ve bu
konfigiirasyonun enerji seviyelerini hesapladi. Ayrica 3d° konfigiirasyonunun seviyeleri
arasindaki manyetik dipol ve elektrik kuadropol ge¢is olasihiklarmi hesapladi Nahar
(2006), Fe IV’ de izinli elektrik dipol (El) gecisin, yasak elektrik kuadropol (E2),
elektrik oktupol (E3) ve manyetik dipol (M1) gecisin gegis oranlarmi (A) ve ¢izgi
siddetlerini (S) hesapladi. Bu uyarilmis iyon, giicli elektron korelasyonu arasinda
oldukga karmasik etkiler gdstermektedir. Toplamda 3s°3p®3d®, 3s*3p°3d*4s,
3s%3p%3d*4p, 3s23p°3d’4d, 3s23p®3d34sdp, 3s73p°3d4s4d olmak iizere 6 tane
konfigiirasyona ait yaklasik 173 000 geg¢isin E1, E2, E3 ve M1 ge¢islerinin ince yap1
enerji seviye farklarini ve gegis olasiliklarini hesapladi Sonuglar1 Relativistik Breit-
Pauli yaklagimmni ve giincel Superstructure atomik yap1 kodunu kullanarak elde etti.
Mevcut sonuglar ile gecis olasiligr sonuglarmi karsilastirarak kargilastirmalarm uyumlu

oldugunu gbzlemledi.



3. MATERYAL VE YONTEM

3.1.Gegis Tipleri

Atomlar elektronik enerji seviyelerine sahiptirler. Atomlarin bir dis alanla
etkilesmesi elektronik enerji seviyelerindeki elektronlarin atomun diger enerji seviyeleri
arasinda gecis yapmasina sebep olur. Einstein’a gére atomdaki sogurma ve salma
stiregleri ani stiregler olup birbirlerinden bagimsiz olarak gergeklesirler. Atomlardaki
sogurma ve salma olaylar1 elektron gecisleriyle karakterize edilir. Elektron gecisleri,
g6z Oniline alman iki seviye arasinda gecis hizlari, gegis olasiliklar1 ve osilatdr siddeti
gibi fiziksel niceliklerle tanimlanirlar.

Bir atomda elektronlar E;, Ep, E;. . gibi kesikli enerji degerleri ile ifade edilen
enerji durumlarinda bulunmaktadr. Atomdaki bir elektron, iki enerji diizeyi arasinda v
frekansh bir foton salarak veya sogurarak gecis yapar.

Atom sisteminde iki seviye arasindaki bu elektron gecisini incelersek birinci
durumda E; alt enerji diizeyinde bulunan bir elektron, E; iist enerji diizeyine Ej - E;

enerjisine sahip fotonu sogurarak (absorblayarak) ¢ikar.

] 5 ' .
ho B, : Ej

Q> Q=

E; i E;

Sekil 3.1. iki seviye arasindaki elektron gegisi

Ikinci durumda, E;j iist enerji diizeyinde bulunan bir elektron, bir foton yayarak
taban durumuna inebilir ve enerji salinir (yaymlanir). Bu iki seviye arasmndaki gecis
sekil 3.1°deki gibi olur. Einstein’a gore j seviyesinden i seviyesine bu salinim olay1

kendiliginden gegisler ve uyarmal gegisler olmak iizere iki durumda meydana gelir.



3.1.1. Kendiliginden gecisler

Uyartlmis herhangi bir atom belirli bir t aninda Ej enerjili uyarilmis bir ]
seviyesinden daha diisik E; enerji seviyesine gecis yapar. Bu gecis esnasinda elektron,

enerjisi
hv,=E;-F (3.1)

olan bir foton yayarak kendiliginden 1g1imali bir gegis yapabilir. Burada h; Planck sabiti,
v;; enerjisi Ej olan seviyeden, enerjisi Ej olan seviyeye gegis yaparken salman (veya
sogurulan) elektromanyetik dalganin frekansidr. Atomun uyarilmis durumdan denge
durumuna gegmesiyle meydana gelen gecise kendiliginden gecgis denir. Atomun
uyarilmis durumdan diisik enerjili seviyeye kendiliginden geg¢isi disaridan bir etki

olmaks1zin ortaya ¢ikan ve list seviyede kalma siiresine bagh bir durumdur.

Once Sonra
®
Ej
foton (hv)
nU™—
E; .
Sekil 3.2. Kendiliginden Gegis
Bu gecise karsilik gelen dalga sayis,

ile verilir. Birim zaman basma gecis olasiigi a; ile gosterilir. Toplam agisal
momentumu J; olan bir atomda M,; manyetik kuantum sayismin 2J;+1 tane olasi

degerine karsilik E; enerjisinin

g,=2J, +1 (3.3)



tane dejenere kuantum durumu vardr. Einstein kendiliginden yayma geg¢is olasiligt
orant bir j durumundan i enerjili her g; durumuna gecis yapan bir atomun birim zaman

bagina toplam olasilig1 olarak tanimlanir (Einstein 1917, Celik 2005).
A=) a; (3.4)
M;

Bu ifadeden goriildiigii gibi j—i kendiliginden gecis olasihigi Aji ile gosterilir.

Kendiliginden gecislerin Einstein katsayismim birimi sn™ ile 6lgiiliir.
3.1.2. Uyanlms sahhmm

Diisiik enerji seviyesinden uyarilma yolu ile bir {ist enerji seviyesine gecis
olaymin benzeri bir sekilde yine uyarilma yolu ile uyarilmis bir E; Ust enerji
seviyesinden alt E; enerji seviyesine elektron Ej— E; enerjisine sahip bir foton tarafindan
uyarilir.

Uyarilmis salmim durumunda enerjinin korunumu geregi gelen foton ile ayn
enerjide ve momentumun korunumu geregi aym dogrultu ve fazda, ortama gegis

esnasinda bir foton yayilir.

Once Sonra
o
E; foton (hv)
Foton (hv) nNU——
nNU™— N —
E; o

Sekil 3.3. Uyarilmig Salinim

Kendiliginden meydana gelen salimimin olasiligi, uyarilmis salinimin meydana
gelme olasiigindan ¢ok daha fazla oldugundan, uyarilmig durumlarin meydana gelmesi

daha az olasiliga sahiptir.



3.1.3. LS Ciftlenimi ve Spektroskopik Terim

Daha ¢ok hafif atomlarda (Z<40) goriilen ¢iftlenim bigimine Russel-Saunders
ciftlenimi denmektedir. Atom fiizerinde uygulanan dis elektrik alan siddeti Zeeman
bolgesinde kaldigi siirece bu ¢iftlenim sekli bozulmaz, o bakimdan LS ¢iftlenimine

“zayif alan ¢iftlenimi” de denir.

Bu c¢iftlenim tiirlinde atomun elektronlarmm yoriinge agisal momentumlari
kendi aralarinda, spin acisal momentumlari da kendi aralarinda, ayr1 ayri1 birlesirler

(Aygiin ve Zengin, 1998)

L=sili=h+ 0+ k+..+Iy (3.5)
S=%i5; =8 +8§, + 83 +...+ Sy (3.6)
atomun toplam yoriinge ve toplam spin agisal momentumlarini olustururlar.

Atomun elektronlarma ait J toplam agisal momentum ise,
J=L+S 3.7)
\j\ =[10+1F?n (3.8)

yoriinge kuantum sayilarmm ve spin kuantum sayilarmin ayri ayr1 toplanmasiyla elde
edilir. Bu olusum LS ¢iftlenimi olarak adlandirilir. L ve S vektorleri, kendi J
bileskeleri etrafinda, J vektdrii de z ekseni etrafinda doner. Ayrica L vektorleri,
elektrostatik itmelerden ileri gelen donme momentleri yiiziinden kendi L bileskeleri

etrafinda S vektorleri de kendi S bileskeleri etrafinda donerler. Yani her vektdr kendi

bileskesi etrafinda, 7 de z ekseni (varsa bir B dis alam) etrafinda doner. Bu vektdrlerin
biiyiikliikleri sabit olup kuantumlagsmistir (Basar, 2000).

LS ciftleniminde yoriingesel agisal kuantum saysmin 1=0,1,2,3, .. gibi
degerlerinin her birini sirasiyla Ingilizce adlarmnin bas harfleri olan S,P.D,F,... gibi

harflerle baslayip, sonra Latin alfabesi ile devam eden harflerle gosterilerek yazilan

25+1 .. .. .. ..
L J gosterimine atomun spektroskopik terimi adi verilir.



| 0,1, 2,3, 4,..
Elektronkodu : s, p, d, f, g,...

Seviyekodu : S, P, D, F, G,....

Sekil 3.4. | sayisal degerlerine gore orbitallerin isimleri

Enerji seviyeleri eger birden fazla elektron iceriyorsa, atomun ya da iyonun
sahip oldugu enerji seviyelerinde ayrilmalar gdzlenir. Ayrilan enerji seviyelerinin
sayisina o enerji seviyesinin ¢ok kathiligi, coklugu ya da multipletligi denir. Cok katlilik
(2s+1) ya da (21+1)’den kiigik olan ifade ile gosterilir. Ayrica verilen bir (n,l)
seviyesinin ince yap1 bilesenlerinin c¢esitligine de c¢okluk (multiplet) denmektedir.
Ornegin; (2s+1)=1,2,3,... gibi degerler aliyorsa bunlara karsilik gelen spektroskopik
terimler swrasiyla, tekli (singlet), ikili (dublet), tglii (triplet), dortli (kuvadruplet) terimler

olarak adlandrilir.

Hund kurallari, bir atomda enerji seviyelerini s, |, j kuantum sayilarina bagh
olarak spektroskopik bakisla nasil siralandigmi agiklar. Bir atomdaki iki elektronun ayni
kuantum sayilar1 setine (n, I, s, m;, ms) sahip olamayacag ilkesi olan; Pauli disarlama

ilkesini de g6z oniine alarak Hund kurallar1 yazilirsa,;

1) Terimler spin kuantum sayisi s’nin degerlerine gore swralanir. s degeri biiyik

olan terim daha kararlhdir. Yanis= ZSi ifadesi ile s degeri belirlenir.
i=1

2) Verilenbir s degeri i¢in | degerleri s6z konusu oldugunda /°si biiyiik olan seviye

en kararldir. Yani I= Z(m' ); ifadesi ile spektral terimin sembolii belirlenir.
i=1

3) Verilenbir s ve | ¢gifti igin, elektron kabugu yaridan az dolu ise j’sienkiigik olan
seviye en kararli, alt kabuk yaridan fazla dolu ise j degeri en biiyiik olan seviye en
kararlidir. Yar1 dolu kabuklar, yaridan fazla dolu seviye gibi diisiiniilerek islem

yapilir. j enerji degerleri (I+S) > j > (I-s) araliginda degerler alur.

Kapali kabuklara sahip sistemler i¢in taban enerji seviyesinin spektral gdsterimi
15, drr. Ciinkii ok kathlik (2s+1)= 1 olur. Dolaysiyla en dis kabugu ns?, np® ve nd ile
biten atomlarm spektral gosterimi 'S, dir. Ornegin, atom numarasi12 olan Helyum (He)

152 konfigiirasyonuna sahiptir ve spektral gosterimi 'S,’dir. Atom numarasi 10 olan



10

Neon (Ne) son elektronu 2p® dir ve spektral gosterimi 's,’dr. Yani spektral terim

bulunurken a¢kk ya da tam dolmamis kabuklarda aktif elektronu géz Onilinde

bulundurmak yerinde olacaktr (Silfvast, 2004).
LS ¢iftlenim gdsterimi igin ns?np* konfigiirasyonunu ele alalim. Hund kurallari

kural 1’den son kabukta 1 tane elektron oldugu i¢in s= Zsi Z%olur. Cok katlilik

i=1
1
(2s+1) ile belirlendiginden s= Eyazﬂlrsa (2st+1)=2 doublet yap1 olur. Kural 2’den son

kabukta m =1 oldugundan I= x(m, ), esitligine gore I=1 spektral dil de P-terimine karsilik
i=1

N | w

1 . . . .1
gelir. Kural 3°den I=1 ve s= Eoldugundan (I+s) > j > (I-s) ifadesine gére — >j > 5=

j:(%,g) enerji degerlerini alir. Bu durumda 25+1|—jifadesine gbre 2 tane 2P%,ZP%
spektral gosterime sahip olur. Bu konfiglirasyona sahip atomun taban durum spektral
gosterimi ise, Hund kurallar1 kural 3’den son kabugu yaridan az dolu oldugu i¢in j enerji
degeri kiigik olan almir bu durumda ns®np' konfigiirasyonuna sahip atomun taban

durum spektral gosterimi zPy "dir
2

2
3/2

2
Py,
Sekil 3.5. nsznpl yerlesimine sahip bir atomda LS ¢iftlenimine gore olusan yarilmalar.

ns’np* konfigiirasyonunu ele alahm. s= s, ifadesinden son kabukta 4 elektron
i=1

oldugu i¢in s= (%+%+%—%}zl, s=1 = (2s+1) ifadesinden ¢ok katlihk 3’tiir ve triplet
yapiya sahiptir. |= _;1(m|)i =(1+0-1+1)=1= =1 P- terimine karsilik gelir. j enerji

degerleri (I+s) > j > (l-s) ifadesinden j= 0,1,2 olur. Bu konfigiirasyona ait spektral

gosterimler *P,,%P,,°P, dir. Hund kurallar1 kural 3’den son kabugu yaridan fazla dolu
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oldugu i¢in j enerji degeri biiyik olan seviye daha kararhdir, bu durumda ns’np!

konfigiirasyonuna sahip atomun taban durum spektral gdsterimi 3P, ’ dir.

3
4 , P,

3 P]_
3PO

Sekil 3.6. I’]p4 yerlesimine sahip bir atomda LS ¢iftlenimine gére olugan yarilmalar.

Onemli olan bir durum da dolmamus alt kabuk sayismin birden fazla olmasi
halidir. Bu durumlar genellikle yoriingelerin i¢-ige girmelerinden olusur. Bu durumlarda
dolmamis kabuklar birlikte degerlendirilir ve sonugta bileske s (spin kuantum sayisi)
belirlenir. Yani taban durum gdsterimini bileske kuantum sayilar1 belirler. ,;Nb=

[Kr]5s4d*, ,,Mo= [Kr]5s4d®, ,,Ru= [Kr]5s4d’, gibi elektronik konfigiirasyonlara sahip
atomlarda dolmamus 2 alt kabuk vardr. Bu kabuklar birlikte degerlendirilerek spektral

gosterimleri belirlenir.

Orek olarak ,,Nb= [Kr]5s4d* atomunun spektral gdsterimlerini belirleyelim.

Hund kurallar1 kural 1’den s kabugunda 1 elektron ve d kabugunda 4 elektron oldugu

i¢in szzsi:(£+l+l+1+lj:g ve c¢ok katlilik (2s+1)=6 olur. Izg(m|)i:
i=1

2+1++0-1+0=2 |=2 D-terimidir. J enerji degeri (1+s) > j > (I-s) araliginda degerler
alacagi i¢in 1=2 ve s= gdegerleri icin jZ%,%,%,%,%olmak tizere 5 tane enerji
degerine sahiptir. Bu durumda bu konfigiirasyona ait spektral gosterimler
®Dg/3.°D1/2.°Dyyp,°Dyp,° Dy, *dir. Son kabugu yaridan az dolu oldugu icin j enerji degeri
kiicik olan taban durum enerjisidir bu durumda ,Nb= [Kr]5s4d* konfigiirasyonuna
sahip atomun taban durum spektral gosterimi °D,, *dir.

Hund kurallar1 ve Pauli prensibi ile bir atomda enerji seviyeleri s, I, j kuantum

sayilarina bagl olarak spektroskopik gosterimi ifade edilmis olur.
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3.2. Secim Kurallar:

Elektronik gecisler genellikle ““izinli’” ve ‘‘yasak’’ olmak iizere iki gruba ayrilir.
Ancak bu gruplama gorelidir. Genellikle elektrik dipol gegisler (E1) izinli diye
adlandrilirken diger tiim gegisler yasak olarak kabul edilir. Diger yandan en az bir
se¢cim kuralinmn ihlali durumunda gegis ‘‘yasak’’ olarak tanimlanr (Rudzikas,1997).
Yukarda belirtilen gegislerin daha dogru ve genel siniflandirilmasi se¢im kurallari ile
daha net anlasilabilir. Secim kurallar1 belli bir ge¢is tipi igin uygun sartlar altinda
degismektedir. Genel olarak meydana gelen gegisin olasiligt sifir olmamalidir ancak bu
daha kiiciik ve yiiksek mertebeden 1gimalar veya iki foton siireci gibi i1gmmalarda

meydana gelebilir.

3.2.1. Elektrik dipol gecis icin secim kurallar

Elektrik dipol gecisler herhangi iki i ve j seviyesi i¢in

(D), =(i|Dli) #0 — Izinli Gegisler (3.9)

[ Caift pariteli ) =0 (3.10)

verilen matris elemanlarmin sifirdan farkli oldugu durumda meydana gelir. Ciinkii
elektrik dipol operatorii fark i pariteye sahiptir.

Toplam ag¢isal momentum kuantum sayisi, yoriinge agisal momentum kuantum
sayisi, spin ac¢isal momentum kuantum sayis1 ve toplam yoriinge agisal momentum

kuantum sayisi i¢in elektrik dipol se¢cim kurallar1

AJ=0,+1 ( fakat j1:0<—>j2:0 izinsiz )

Al=+1 (3.11)
AS=0
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AL=0+1 (fkat L =0¢>L,=0 izinsiz)

olarak verilir.

3.2.2.Elektrik kuadropol gegis icin se¢cim kurallar

Elektrik kuadropol gegisler

<D>J.i =(j|Dfi)=0 — Yasak Gegisler (3.12)

(3.13)

verilen matris elemanlarmnm sifir oldugu durumda meydana gelir. Ciinkii elektrik dipol
operatorii ayn1 pariteye sahiptir.

Toplam ag¢isal momentum kuantum sayisi, yoriinge acisal momentum kuantum
sayisi, spin agisal momentum kuantum sayis1 ve toplam ydriinge agisal momentum

kuantum sayis1 i¢in elektrik kuadropol se¢im kurallar1

AJ=0,41,4#2 (fkat j=06j,=01% - iznsiz)
Al=0, +2

AS=0 (3.14)
AL=0,+1,+2 ( fakat L;=0<L,=01 izinsiz )

olarak verilir.

Mg II’nin iki farkl seviyesi arasindaki gegis asagidaki gibi olsun,

Gegisin gerceklestigi ilk ve son seviyeler arasindaki kuantum sayilarmi ve agsal
momentum ifadelerini yazalim,

Ik seviye i¢in agisal momentum kuantum sayilars;

I1=2 (A¢ik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 d’ dir)
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s;i== (Acik kabuktakil tane elektronun spin kuantum sayisidir)
L;=2 (Il seviyenin terim sembolii D’dir.)

51:% (Terim semboliiniin ¢ok katlihgi (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

Son seviye i¢in agisal momentum kuantum sayilar;

=2 (Acik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 d” dir)

1 . :
So= 5 (A¢ik kabuktaki 1 tane elektronun spin kuantum sayisidir)
L,=2 (Son seviyenin terim sembolii D’dir.)

1 . - o . . :
SZZE (Terim semboliiniin ¢ok kathligi (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

Sonug olarak yukarida Mg II i¢in verilen gegis de I, =2ve |, =2 yodriinge agsal
: 1 1 .
momentum kuantum sayilart Al =0se¢im kuralina uygundur. 8125 ve SZZE spin

kuantum sayilart AS=0 se¢im kuralina uygundur. L;=2 ve L,=2 toplam acisal
momentum kuantum sayilart AL=0 se¢im kuralma uygundur. Ayn1 degerlere sahip ik

seviye ile son seviyenin (— —) enerji degerleri arasinda AJ= g g =1, A= g g_o,

5
A= g- 52-1, AJ=0,F%1,F¥2 secim kuralma uygun oldugu goriilmektedir. Sekil

3.7.de yukaridaki Mg II i¢cin ince yap1seviyeleriarasindaki gecisler verilmistir.

1s?2s°2p°®(*S)5d* 2D x ?D, .,
ﬁ__‘ﬁ ’Dg o

1522522p° ()34 b | 2D,
2D3/2

Sekil 3.7. 3d} (2D3/2,5/2 ) seviyesinden 5d* (2D3/2,5/2 ) seviyesine elektrik kuadropol gegis.
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Al =42 se¢im kuralina 6rnek olarak Mg I1’de iki farkli gegis i¢in ilk ve son

seviyeler arasmdaki kuantum sayilarii ve agisal momentum ifadelerini yazalim,

Ik seviye i¢in acisal momentum kuantum sayilari;

l1=1 (Ag¢ik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 p’ dir)

$1= % (Acik kabuktaki 1l tane elektronun spin kuantum sayisidir)
Li=1 (il seviyenin terim sembolii P’dir.)

812% (Terim semboliiniin ¢ok katlihgi (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

Son seviye i¢in agisal momentum kuantum sayilart;

I,=3 (Acik kabuktaki elektronun ydriinge kuantum sayis1 f © dir)
So= % (A¢ik kabuktaki 1 tane elektronun spin kuantum sayisidir)
L,=3 (Son seviyenin terim sembolii F’ dir.)

SF% (Terim semboliiniin ¢ok kathilig1 (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

Sonug olarak yukarida Mg II i¢in verilen gecis de |, =1ve |, =3 yoriinge agisal
. 1 1 .
momentum kuantum sayilar1 Al =2se¢im kuralina uygundur. S;= > ve SZZE spin

kuantum sayilar1 AS=0 se¢im kuralma uygundur. L;=1 ve L,=3 toplam agisal

momentum kuantum sayilar1 AL=+2 secim kurahna uygundur. Ilk seviyenin enerji
N .. . 5 3
degerleri (%,gj ve sonseviyenin (g,%) enerji degerleri arasinda AJ= E- 521, AJ=

5 1 7
E- EZZ’ AJ= E- 222, ornek geciglerinin  AJ=0,F1,F2 secim kuralma uygun

oldugu goriilmektedir. Sekil 3.8’de yukaridaki MgII i¢in ince yap1 seviyeleri arasidaki

gecisler verilmistir.
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2F + 2F7/2
I = 2Fs/2

2p | ‘ 2P3yo
2P1/2

Sekil 3.8. 3 p1 (ZPJ/Z 32 ) seviyesinden 4 f ! (2|:5/2 72 ) seviyesine elektrik kuadropol gegis ler.

3.2.3. Manyetik dipol gecis icin se¢cim kurallar

Manyetik dipol gegisler tek ve ayni konfigiirasyona sahip seviyeler arasinda
meydana gelir. Toplam agisal momentum kuantum saysi, yoriinge agisal momentum
kuantum sayisi, spin agisal momentum kuantum sayisi ve toplam yodriinge agisal

momentum kuantum sayis1 i¢in manyetik dipol gecis se¢im kurallar1

AJ=0#1 (fkat j =0¢>j,=0 izinsiz)

Al =0
AS =0 (3.17)
AL =0

olarak verilir. Goriildiigii gibi manyetik dipol gegislerde yoriinge agisal momentum
kuantum sayisi, spin agisal momentum kuantum sayisi ve toplam yoriinge acgisal
momentum kuantum sayisi i¢in gegisler arasindaki fark 0°dir. Farkli olan sadece enerji

seviyeleridir. Se¢im kurallari oldukga kisithidir.

Fe IV’iin ki farkh seviyesi arasindaki gecisin ilk ve son seviyeler arasindaki

kuantum sayilarin1 ve agisal momentum ifadelerini se¢im kurallarina uygun olarak

yazalim;

/2.8/2,7/ /2,5/
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Ik seviye i¢in agisal momentum kuantum sayilars;

I1=2  (A¢ik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 d’ dir)
S1= g (A¢ik kabuktaki5 tane elektronun spin kuantum sayisidir)
Li=2 (k seviyenin terim sembolii D’dir.)

SF% (Terim semboliiniin ¢ok kathlig1 (2s+1)=4 ifadesinden gelir.)

Son seviye i¢cin agisal momentum kuantum sayilart;

=2 (Ac¢ik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayisi d * dir)
So= g (Acik kabuktaki5 tane elektronun spin kuantum sayisidir)
L,=2 (Son seviyenin terim sembolii D’ dir.)

8222 (Terim semboliiniin ¢ok kathiligi (2s+1)=4 ifadesinden gelir.)

Sonug olarak yukarida Fe IV i¢in verilen gecis de I, =2ve |, =2 ydriinge agisal
. 3 .
momentum kuantum sayilar1 Al =0se¢im kuralma uygundur. 5125 ve SZ:E spin

kuantum sayilar1 AS=0 se¢im kuralma uygundur. L;=2 ve L,=2 toplam acisal

momentum kuantum sayilar1 AL=0 se¢im kuralma uygundur. Ik seviyenin enerji

N 1
degerleri 1, §,Z Ve son seviyenin §, > enerji degerleri arasinda AJ= 3 - —=1,
2 22 2 2 2 2

3 5 7 5 . .
AJ= 573 =1, AJ= 373 =1 ornek gegislerinin AJ =0, F¥1se¢im kuralina uygun oldugu

goriilmektedir. Sekil 3.9’da yukaridakiFe IV i¢in verilen gegisin ince yap1 yarilma sekli

verilmistir.



1s?2s°2p°® 3s% 3p°®3d°®

______ B —————

Sekil 3.9, 3d°(* D1/2,5/2,7/2 )seviyesinden

3d°(“D
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ol D5/2
. .
T T D3/2
, 4
D7/2
4
. D5/2
\\~_ 4
D1/2

3/2,5/2 ) seviyesine manyetik dipol gegisi.
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3.3. Isimah Gegisler
3.3.1 Einstein katsayilari

Atomik 1s1ma atomdaki elektrik yiiklerinin titresim veya gecis hareketinden
kaynaklanmaktadir. E; enerjili uyarilmig bir j seviyesindeki atom daha disik E;

enerjili bir i seviyesine, enerjisi
hv;, =E; -E, (3.19)

olan bir foton yaymlayarak kendiliginden 1simali bir gecis yapabilir. Bu gecise karsilik
gelen dalga sayisidenk.(3.2)’de verilmistir. Einstein kendiliginden yayma gegis olasiligi

orani 0zel bir J durumunda i enerjili her g; durumuna gecis yapan bir atomun birim

zaman bagina toplam olasihig1 olarak tanimlanir (Einstein 1917, Celik 2005).
A= Zaji (3.20)
M

Buradaki A.

ji» niceligi M ’den bagimsizdr. Bu durum fiziksel olarak geg¢is olasiliginin

koordinat eksenlerinin yoneliminin keyfi se¢imine bagh olmadigni gostermektedir.

j durumunda t zamanmda N;(t) atom varsa j seviyesinden tiim i durumlarina

kendiliginden gegisler igin N’ nin degisim hizi,

aN;® =—A:N.(t) (3.21)
dt ) )

olarak ifade edilir. Normal uyarma sartlar1 altinda j seviyesine ait her durumda

atomlarin sayis1 ayndir ve bu ylizden spektrum c¢izgisinin siddeti (birim zamanda

yayilan enerji)

I(t)=hco, g, A, N, () (3.22)
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olarak verilir. Burada,

9;Ai=09; ;ajFMZ;aji (3.23)

niceligi kendiliginden yayilma gecis olasilig1 olarak ifade edilir.

Timolasikendiliginden gegisler i¢in N ; "nin toplam degisim orani

dN (t)

" =_|\|j(t)zi“Aji (3.24)

olarak verilir. Ifadedeki toplam, atomun sahip oldugu E ; ’den daha dustik enerjili tim

durumlar tizerindendir. Eger diger uyarilmalar ya da geri uyarilma s6z konusu degil ise,

N;(®)=N;©)e " (3.25)

yazilir. Burada

T =(ZAji)l (3.26)

seklinde olup j seviyeli her durumda atomun uyarilmis seviyesinin dogal yasam
siiresidir. Eger bu yasam siiresi sonsuz degilse belirsizlik prensibi yardimiyla j
seviyesinin sonlu bir genisligi bulunabilir ve o ; niceligi spektrum ¢izgisinin merkezcil
dalga sayismi gostermektedir.

Gegisler her zaman kendiliginden olmayabilir. Bir radyasyonla ge¢is olma
ihtimali de vardir. Bu radyasyon alani izotropik ve kutuplanmamis olarak g6z6niine
almir ve 0o dalga sayis1 bolgesinde birim hacimde p (o) do enerjisine sahip oldugu
disiindliir.

Eger p(o) spektrum ¢izgisinin profili lizerinden sabit ise bir i durumunda

atomlar tarafindan sogurma i¢in,
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%i(t):ﬁij Ni(t)/)(o'ji) (3.27)

ve j durumu da etkilemeli uyarma ile i seviyesine 1simal gecis i¢in

ON, (1)
o

Z,Bji Nj(t) p(o-ji) (3.28)

olarak verilir. Burada radyasyon alam1 ve atomlarin T sicakliginda termodinamik

dengede oldugu gz dniine alinir.

Radyasyon enerji yogunlugu birim dalga sayis1 araligi bagma Planck kanunu ile

3
8rhco (3.29)

PlO)= e

olarak verilir ve farkli kuvantum durumlarinda atomlarin sayis1 Maxwell-Boltzman

kanunlarma gore

N' —(E; - E —hco
sze (Ej —Ei )/ KT —e hcoj; /KT (330)

seklinde yazilir. i seviyeli tim durumlardan j seviyeli tiim durumlara radyasyon
sogurulmas1 yoluyla gecis orani, j seviyesinden i seviyesine kendiliginden ve etkilemeli

yayma oranlarinm toplamina esit olmalidir, yani,
giBij Nip(aji)=ngji Nj +0; Bji NJG(Gji) (3.31)

yazilabilir. Denk. (3.31) kullanilarak,

plo;)= h?j /'tJTI (3.32)
q; B;e 7 -g,B;
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elde edilir. Busonug Denk (3.32) ile karsilastirilarak

0;B;=9;B; (3.33)
Ve
g, A;=87hco;’ g, B, (3.34)

oldugu goriiliir. Buradaki g niceligi ilk seviyenin istatiStiksel agirligini géstermektedir.
Uyarilmigs durumlarda atomlarm dagilim Maxwell-Boltzman kanunlarma yaklasir.
Radyasyon alani ile atomlarin dengede oldugu spektroskopik kaynaklar ¢ok azdir.
Genellikle radyasyon yogunlugu yeterince kiigik olmaldir ki uyarmali yaymlama,
kendiliginden yayilma ile karsilastirildiginda 6nemsiz olsun. Ayni zamanda sogurmanin

fark edilebilmesi i¢in N;, N;’den ¢ok biiyik olabilir. Diger taraftan lazerler de

radyasyon yogunlugu yiksek yansiticili aynalarla arttirilir, fakat optiksel pompalama

kullanilarak  N; >>N; durumunu saglamak i¢in sogurma kii¢ik tutulur. Uyarmali

yayinlama bu suretle etkin ¢izgi daralmasma karsilik en 6nemli etkiyi yapmaktadir

(Cowan, 1981).
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3.4. Yasak Gegisler

Klasik fizikte 1smali gegisler denildiginde elektrik dipol gecisler akla
gelmektedir. Ancak astrofiziksel alanlarda daha yikksek mertebeden gecisler olarak
bilinen ‘‘yasak geg¢isler’” daha yaygmn hale gelmektedir. Yasak gecislere olan ilgi uzun
zamandir astrofizikte ¢calisihyordu, daha sonra giines fiziginde ve bu on yil icerisinde
giines sistemlerinin X-151m1 spektrumlarmin ¢aligmalar ile birlikte literatiirde daha fazla
calisilmaya baslanilmistir. Ayrica agir-iyonlarm ¢izgisel hizlandwricilarmin yapm ile
iliskili olarak beam-foil (151n- yaprak) spektroskopisinin gelismesiyle birlikte astrofizikte
kendini gostermistir. 1970’de kurulan laboratuvarda ‘‘Yasak gecisler ile atomik
bozunma siireci” ilk defa saptanmustir. ilk olarak He-benzeri argonun yasam siiresi
hesaplanmustrr (Sucher, 1978).

Astrofiziksel ve spektroskopik deyimde elektronk gegisler, “izinli” ya da
“yasak” olarak smiflandrilir. Elektrik dipol gecisler i¢in AJ=0,+1 se¢im kurah
gecerlidir ve parite degisimi vardir. Manyetik dipol gegislerde AJ=0,+1 se¢cim kural
vardir fakat parite degisimi yoktur. Buna gore se¢im kurallar1 temelde kinematiktir.
Sadece dinamik olarak daha yiiksek multipoller ile karsilastrildiginda gorecelidir. M2
ve E3 gecisi El’e gore gorelidir. E2 ve M3 gegisi, M1 gegisine gore gorelidir. Sonugta
El gegisler ““izinli’’, en az bir se¢im kuralinin ihlali durumunda ki gegisler “‘yasak *’
olarak adlandirilir. Yasak gecisler sadece uyarilmis seviyeler arasinda degil, kararh
seviyeler arasinda da meydana gelebilir (Fluri, 2009)

Yasak cizgilerin ge¢is oranlart izinli ¢izgilere gore ¢ok daha kiiciiktir. Bu
ylizden, laboratuar deneyleri gbzlendiginde yasakl c¢izgilerin, izinli ¢izgilerden c¢ok
daha zayif oldugu goriilmiistiir. Fakat cogu astrofiziksel kaynaklarda o6zellikle H II
bolgeleri (gazlar, nebula, siipernova kalintilari, yildizlar arasi ortam) i¢ fiziksel sartlar1
kiigiik olmasma ragmen, yasak gecisler, uyarma (eksitasyon) ve radyoaktif bozunma
durumunda baskindir. Yani yasak ¢izgiler fiziksel sartlara bagh olarak izinli ¢izgilere

benzeyebilir.

Alkali-benzeri iyonlarda yasak gegisler, Giines koronasmin spektrumu, plazma
spektrumlari, astrofiziksel araglar ve flizyon cihazlarinda goriiliir. Yasak gecisler yiksek
iyonize metallerde daha iyi sonuglar vermektedir. Demir grubuna ait iyonlar (Fe, Co Ni)
bu agidan 6zellikle nemlidir (Ray, 2002).
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3.4.1. Elektrik kuadropol gecis

Atomik enerji seviyeleri arasinda meydana gelen izinli gegisler [E1] ve yasak
gecisler [M1, E2, M3...vb] sonucu olusan spektrumlar bu seviyeler hakkinda 6nemli
bilgiler igerir.

fvmeli bir elektrik yiikiiniin birim zamanda sald1g1 enerji

S 4

seklinde ifade edilir. Burada;

D - Elektrik dipol operatori
u— Manyetik dipol operatorii
Q— Elektrik kuadropol operatorii

olarak tanimlanir (Kuli- Zade, C.M., 1995).

Elektrik dipol gegislere yasak olan enerji seviyeleri arasinda, elektrik dipol
gegislerden kat kat daha zayif olan yiiksek mertebeden gegisler (elektrik kuadropol,
manyetik dipol, manyetik kuadropol...vb) meydana gelir (Kuli-Zade, C.M., 1995).

Elektrik dipol gegisler, manyetik dipol gegislerden yaklasik 10° kadar, elektrik
kuadropol gecislerden de yaklasik 107 kat daha glicliidiir. Aralarmdakibu iliski

E1=10° M1 (3.36)

E1=10" E2 (3.37)

seklinde verilebilir.

Herhangi iki j ve i seviyesi i¢in elektrik dipol gecis matris elemant,

(D), =(i|Dfi)# 0 — Izinli Gegisler (3.38)

(D), =(i|Dli) =0 — Yasak Gegisler (3.39)
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seklinde tanimlanir. Burada elektrik dipol gecis matris elemani sifirdan fark liysa Denk.
(3.38)’da goriildiigii gibi izinli gegisler meydana gelir, matris elemani sifira egitse Denk.
(3.39)’da oldugu gibi yasak gecisler meydana gelir.

D elektrik dipoliin beklenen degeri

(D) (3.40)

seklinde ifade edilir.

Denk.(3.40)’ daki '//:|m Ve ¥ ve fonksiyonlarmin paritelerini yoriinge agisal

momentum sayist | belirler.

[ Cgift pariteli ) =0 (3.41)

j (tek pariteli )=0 (3.42)

Denk. (3.41) ve Denk. (3.42)’den goriildiigii gibi elektrik dipol gegisler, elektrik
dipol momentin sifir olmadig1 farkl pariteli seviyeler arasinda, elektrik kuadropol
gegisler ise elektrik dipol momentin sifir oldugu ayn pariteli seviyeler arasinda olur,
sonucu ¢ikarilir.

Gegis olasiligi, elektrik dipol momentin seviyeleri arasindaki beklenen degere
baghdir. Bu ylizden se¢im kurallar1 beklenen degerden gidilerek hesaplanr. Bu konu bir
sonrakibdliimde ayrntili olarak anlatilmigtir.
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3.4.1.1. Elektrik kuadropol gecis olasihg1 ve osilator siddeti

Gegis olasihig, i enerji seviyeli gi durumlarinm herhangi birine bir gegis yapan |

durumundaki bir atomun birim zaman basmna toplam gecis olasilig1 olarak tanimlanir ve

ngz-) cizgi siddeti ifadesine bagh olarak elektrik kuadropol gecis olasiligi

(3.43)

seklinde verilmektedir. Burada (E; —E;), A° birimlerinde gecis dalga boyudur. SJZJ
ilgili gecise karsilik gelen atomik birimlerde (e®ag) elektrik kuadropol ¢izgi siddeti, o

ince yapisabiti, ¢ 131k hizi (cm/sn) ve g;. ist seviyenin istatistiksel agirligidir.

Ilgili sabitlerin degerleri yerlerine yazilirsa elektrik kuadropol gecis olasiligi,

elektrik kuadropol ¢izgi siddetine baglh olarak

seklinde ifade edilir (Charro ve ark. 2003; Aggarwal ve ark., 2007, 2008).

Osilator siddeti astrofizikte sk kullanilan bir niceliktir. Daha ¢ok deneysel
olarak dlgiilen Ve enerji parametresine bagh olmayan ¢izgi siddeti ile orantili, boyutsuz
bir niceliktir. Elektrik kuadropol osilator siddeti S@ elektrik kuadropol ¢izgi siddetine
bagl olarak

FO) _ 167,89 5@

T (3.45)
i i i

seklinde verilir (Aggarwal ve ark., 2007, 2008).
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3.4.1.2. Elektrik kuadropol ¢izgi siddeti

Bir ¢izgi, ki seviye arasindaki baglant1 pargalarin biitiintidiir. Pek ¢ok durumda
iki diizeye ait iki farkli terimler vardir. Spektroskopide terimler aralarina tire isareti
konularak gdsterilir, 6rnegin; *P,—*P, gibi. Bu terim sembollerinin gdsterimi sogurma
veya salma durumlar1 ile ayndir. Cizgi siddeti, ilgili gecisin matris elemani olan D
operatoriiniin karesi ile orantili kuantum mekaniksel bir niceliktir ve 6zellikle teorik
caliymalarda oldukg¢a 6nemlidir. Cizgi siddetinin dogru belirlenmesi; ¢izgi siddetine
bagl olan gecis olasiligi, osilator siddeti gibi parametrelerinin de olduk¢a hassas
sonuglar vermesi demektir (Fluri, 2009).

Diisiik yJ seviyesinden bir iist yJ seviyesine gecis i¢in ¢izgi siddeti
o, 7\
s, (v [p®] ) (3.46)

olarak verilir. Burada J ve J’ swrasiyla alt ve {ist seviyenin toplam agisal momentum
sayilar, yve vy  diger kuantum sayilarmi gostermektedir. Cizgi siddeti ilk ve son
durumlara gore simetriktir. Burada D, geg¢is operatoridiir. Elektrik dipol gegis icin
elektrik dipol operatorti, elektrik kuadropol gecis icin elektrik kuadropol operatorii veya
manyetik dipol ge¢is icin manyetik dipol geg¢is operatorii Denk.(3.46)°da yazilarak ¢izgi
siddeti parametresi elde edilir (Fluri, 2009).

Bir gecis i¢cin yapilmasi gereken ik is iki seviye arasmndaki ¢izgi siddetinin
belirlenmesidir. Elektrik kuadropol gegisler i¢cin ¢izgi siddeti elektrik kuadropol matris
elemaniyla ifade edilir ve matris elemanmin karesiyle orantihdir. Elektrik kuadrupol
gecis icin ¢izgi siddeti, elektrik kuadrupol matris elemanmin karesiyle orantilidir.

Elektrik kuadropol operatorii,

Y2
4
Q®=ex rf(2§+l) 4 (3.47)

ile verilir. Racahkatsayilar1 C} kullanilarak elektrik kuadrupol operatorii



28

Q©@=eréct (3.48)

elektrik kuadrupol gec¢is operatorii

olarak verilir. Condon and Shortley notasyonuna gore elektrik kuadrupol ¢izgi siddeti

2

Sy = 03:79) = (Y5 09) = %K?JHQ(Z’\ (3.50)

73"

seklinde yazilir. (Charro ve ark., 2003). Burada <06JHQ2

a’J'>, indirgenmis matris

elemanidir ve Denk.(3.51)’deki gibi ifade edilir.

<aJHQ2

o J'> = Ryine(SL,S L'J')<aLHQ2

@’ L) dss’ (3.51)

oss — Kronocker delta fonksiyonu olmak tizere

Riine( SLJ, SLJ)= /(2] +1)(2J+1) W(SIL2,LJ) (3.52)
tanimlanir ve W(SJL2, LI )niceligi

. . , S
W(SIL'2, LI)= (-1)5+++2 { X EJL} (3.53)

seklinde tanimmlanir. Matris elemaninin karesi S,(ﬁj),n-p i ¢izgi siddetine esit oldugundan

(3.52) esitligi tekrar yazilirsa:
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Rine(SL, SLI)= J@isn@s) (1)5~L+ { i EJL} (3.54)
2 . 2
SRR 059
S e = 2 (20+1) (20+1) {ii.j}z (o2l (356)
<aL”Q2“a' L'>‘2 = Rt (@ Lo L)? <nL“Q2“n' |_'>2 (3.57)
Rmult= (@ Lo L)’ =(2L+1) (2L +1) W(LcLI 2,IL ) (3.58)
W(LoLI'2,IL Y2=(-1)-ctt+1+2 {LZCILL'F (3.59)

ifadeleri elde edilir. Denk. (3.53) ve Denk. (3.59) esitliklerine Racah katsayilari veya 6-]

katsayilar1 denir.

(i) = (e (Rufe®

Ry (3.60)

Q(2)

Denk. (3.60)’daki <Rn, Rn...> niceligi, radyal gecis integralidic ve dalga

fonksiyonunun radyal kismu ile ilgilidir (Charro ve ark., 2003).
(3.61)

2
Rn'l'>

(Ue?|LY =@L+1) 2L+ 1) (

2 2
I:)I(I') = KRM‘Qr( )

|_2|_)2

000 (3.62)
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Denk. (3.62)’deki <LHC(2)HL‘>Zesitligine indirgenmis matris elemani denir ve 3-j

semboliine bagli olarak yukaridaki gibi yazilir. Sonug olarak S|(JZ|) j elektrik kuadropol

cizgisiddetinin en genel ifadesi
(2) ' SJL 2 '
S2) =223 +1) (23 +1 2L +1)2 (2L +1)2
R =3@ @I+ 7 @ELIDPERU D
2 N2
L.LI L2L p ()
2 1'L 00O h

olarak yazilir. Atomik veya iyonik sistemlerde c¢izgi siddeti ¢iftlenim tiiriine gore

(3.63)

belirlenir. Denk. (3.63)’den goriildiigii gibi ¢izgi siddeti ilk ve son seviyenin agisal

momentum kuantum sayilarma ve radyal ge¢is integraline baghdr.

Mg II’nin J=1/2 enerji seviyesinden J'=5/2 enerji seviyesine asagidaki ge¢is i¢in

S cizgi siddeti parametresinin hesaplanigma bakalim;

[k seviye icin agisal momentum kuantum sayilars;
l1=1 (A¢ik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 p’ dir)
Le=0 ( Konfigiirasyondakidolu kabuga kadar olan atomun atomik koru)

Li=1 (k seviyenin terim sembolii P’dir.)

81:% (Terim semboliiniin gok katlilig: (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

Son seviye i¢cin agisal momentum kuantum sayilart;

;=3 (Acgik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayis1 f  dir)

L,=3 (Son seviyenin terim sembolii F’ dir.)
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82:% (Terim semboliiniin ¢ok katlilig1 (2s+1)=2 ifadesinden gelir.)

A
olarak verilir. Bu kuantum sayilarindan Lc, en zayif bagh elektronun disinda kalan en

zay1if bagli olmayan elektronlarin konfiglirasyonunu tanimlayan terim semboliidiir. Bu

kuantum sayilar1 Denk.(3.63)’de yerlerine yazilirsa

1252 =5 @Y /:///:

Sizj)/z 3,5/2 elektrik kuadropol ¢izgi siddeti elde edilir.
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3.4.2 . Manyetik dipol gecis

Elektrik kuadropol gegisler yiiksek iyonize olmayan atomlarda daha sik
goriilmektedir. Ancak iyonizasyon derecesinin artigi ile manyetik dipol gecisler baskin
hale gelmektedir. Omegin; Fe XX (On dokuz kez iyonlasmis azot benzeri demir) igin
manyetik dipol ge¢isin meydana gelme olasilig1 elektrik kuadropol gecisin meydana
gelme olasiigindan yaklagsik 3 kat daha fazladir. Bunun yani smra iyonizasyon
derecesinin artigs1 ile elektrik dipol gecisin dalgaboylari UV o6tesi hatta X-1smi1
spektrumunu 6tesine tasinmaktadir. Elektrik kuadropol ve manyetik dipol gecislerin
cizgileri goriiniir dalgaboyu bolgelerinde meydana gelmektedir. Bu yilizden yiiksek 1s1
plazmalarin teshisinde yasak gecisler daha cok yararlidir. Diger yandan atom igi
etkilesmelerin ayriminda da goreli bilgiler vermektedir (Rudzikas,1997). Elektrik
multipol (E1 ve E2) ve manyetik multipol (M1 ve M2) gecisleri genellikle Tokamak
gibi disik yogunluklu plazma arastirmalarinda, giines koronalarinda, yiksek
yogunluklu laser iretebilen plazmalarda veya beam-foil etkilesimlerinde gozlenir.
Nebulalar ve giines koronalarinda gdzlenen koronal ¢izgilerin iyonlagsmis demire ait
oldugu kanitlainmistir. Bu nedenle gecis metalleri olan demir elementleri (Fe, Ni Co)
i¢in manyetik dipol ge¢is hesaplamalari literatiirde fazla sayidadr. Nebulalar ve koronal
cizgilerin yasaklanmis gecislere karsilik geldigi baska bir deyisle yasak cizgiler
olduklar1 belirlenmistir.

Atomik ge¢is olasihigi, osilator siddeti gibi parametrelerinin ve iyonlagan
sistemlerin 6zelliklerinin belirlenmesi astrofizikte, plazma fiziginde, lazer fiziginde ve
termoniikleer fiizyon aragtirilmalarnin hesaplanmasinda oldukga Onemlidir. Serbest
elektron yogunluguna hassasiyetinden dolay1 yasak gecisler astrofizikte ve plazma
fiziginde 6nemli rol oynamaktadwr. Gozlenen spektrum c¢izgilerinin ¢ogunlugu elektrik
dipol gegislerden kaynaklanmaktadwr. Ancak manyetik ve daha yiiksek mertebeden
gecisler 0zel durumlar altinda gdzlenebilir. Bu gecisler esas olarak sogurmada gozlenir

ve S cizgi siddeti ve Ajj gecis olasihg1 nicelikleri ile tanimlanir (Charro ve ark., 2003).

Yasak cizgiler i¢cin deneysel gecis oranlarinin hesaplanmast zordur ve g¢ogu
durumlarda iyonizasyon derecesi 2’den daha yiiksektir. Ayrica ger¢ekte hala yiksek
iyonlagsmig atomlar i¢in osilatdr siddetleri tam olarak 6lgiilememistir. Bu nedenle teorik

degerlerin sonuglari daha giivenilirdir (Charro ve ark., 2003).
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3.4.2.1. Manyetik dipol gecis olasihg1 ve osilator siddeti

Elektrik kuadropol gecis de oldugu gibi manyetk dipol gecis olasiigi AM

parametresi de, ¢izgi siddeti SM* ile iligkilidir ve en genel haliyle

mi_ 2.6974x10" - S

v 3.66
: (E; _Ei)ng ( )

seklinde verilir (Aggarwal ve ark., 2007, 2008; Safronova ve ark. 2006; Charro ve ark.,

2003). Burada (Ej —E;), j. seviyeden i.seviyeye gegis enerjisidir. SM* ilgili gegise
karsilik gelen manyetik dipol ¢izgi siddeti ve g; tst seviyenin istatistiksel agirhgidir.
Manyetik dipol gecis osilator siddeti, SM* ¢izgi siddetine direkt baghdir ve en

genel haliyle

wi_ 4.044x107° M1

" (E;—Eig; o0

seklinde verilir (Aggarwal ve ark., 2007, 2008).

3.4.2.2. Manyetik dipol ¢izgi siddeti

Manyetik multipol momentin genel ifadesi

e RN R B e

i
olarak verilir.

Yukaridaki denklemde g=1 oldugu durumda manyetik dipol gegisler (M1)
meydana gelir. Bu durumda denk.(3.68)
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M O =Z% 2 +2st] (3.69)

seklinde yazilabilir.

Burada I" ves'orbital ve spin momentum vektdr operatdriidiir. Bu baglamda manyetik
dipol gecislerin olasilik formiilii radyal gecis integrali icermemektedir. Bundan dolay1
gMt cizgi siddeti gecisin frekansindan bagimsizdir.

Manyetik dipol ¢izgi siddeti LSJ ¢iftlenimi i¢inde iki durum arasindaki gegis i¢cin

sﬁ"l\j’f:]).l.j. _ ‘<yJHM(1)Hy'J'>‘2 (3.70)
olarak verilir.

Son durumda genel olarak ¢izgi siddeti
- 1 1 . 1 . 1 . . 1
sMlj,nlj-)=—(1+=+j+D)(I+=—j+D)(=+j-D(j+I-= 3.71
(JJ)4j(21)(21)(21)(J 2) (3.71)

olarak verilir (Charro ve ark.,2003).
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3.5. En Zayif Bagh Elektron Potansiyel Model Teori

Atomik yap1 hesaplamalar1 Schrodinger denkleminin ¢dziimiiyle baslar. Tek
elektronlu sistemler diginda Schrodinger denklemi tam olarak ¢dziilemediginden, ¢ok
elektronlu sistemlerde ¢esitli yaklagimlar yapilir. Bu yaklasim ydntemleri
J Teorik
. Deneysel
o Yarr-deneysel
olmak {izere ii¢ ana baslik altinda toplanabilir (Ates, 2010).

En zayif bagh elektron kabulii serbest bir par¢acigin iyonlagsma potansiyelinin
tanimlanmasiyla baglamaktadir. Bu teori olarak ilk defa Zheng tarafindan ortaya
atimistir (Zheng 1987; Zheng ve ark., 2001-a). Atomik ya da molekiiler yapilarin
uyarilma ve iyonlasma verileri bu yapilara ait birgok fiziksel 6zellik hakkinda dogru
bilgiler vermektedir. Hem uyarma hem de iyonlagma siirecinde sistemde en aktif
elektron sisteme en zayif bagh olan elektrondur ve en zayif bagh elektron bu siire¢
icerisinde 6nemli bir rol oynamaktadir. Atom ya da molekiiler bir sistemdeki serbest bir
parcacik i¢in iyonlasma potansiyeli temel seviyede bulunan bir pargaciktan en zayif
bagh elektronu tamamen koparmak icin gerekli olan enerji olarak tanimlanir. Sisteme
en zayif bagh elektronu koparmak ve iyonlastirmak en kolaydir.

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

elektronlar tarafindan olusturulan

v --L+ L (372)

Ifadesi ile verilen merkezcil bir potansiyel alanm etkisinde kalir. Bu potansiyel alan iki
kisma ayrilabilir. Ik potansiyel alan Coulomb potansiyelidir. Sisteme en zayif bagh
elektronun disindaki diger elektronlarin perdelemesi en zayif bagh elektronun niifuz
etkisinden dolay1r tam degildir. Bunun i¢in bu yontemde potansiyel fonksiyonunun
Coulomb teriminde bir etkin gekirdek yiikii Z* kullanilir. Potansiyel alanin ikincikismi

dipol potansiyelidir. En zayif bagh elektron atomik ¢ekirdegi kutupladigindan bir
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elektrik dipol moment olusur. Olusan bu elektrik dipol moment en zayif bagh
elektronun davranigini etkiler (Celik, 2005; Ates, 2010).
Toplam potansiyel en zayif bagh elektronun Schrodinger denkleminde

kullanilarak,

|:—%V2 +V(ri):| Vi=&V, (3.73)
ifadesi elde edilir. Bazi doniistimler yapilarak radyal denklem ¢oziillip g parametresi,

_[d(d +1)+2d1]

5 (3.74)

B

seklinde yazilabilir. Budurumda (3.72) toplam potansiyel ifadesinde S yerine yazilirsa

Z" [d(d+1)+2dl]

V()=——+
(1) : 212 (3.75)
toplam potansiyel yukaridaki gibi yazilabilir. Bu potansiyel denk.(3.73)’de yerine
yazilirsa
_ 7%
{—lvf ,-Z* dd +1)2+ 2dl} v sv (3.76)
2 I 2r,

Ifadesi elde edilir. Burada ilk terim en zayif bagh elektronun kinetik enerjisini, ikinci

terim Coulomb potansiyelini tglincii terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan

elektrik dipol potansiyelini gdstermektedir. Ifadedeki I, en zayif bagh elektron ile

¢ekirdek arasindaki uzaklik, |, ydriinge agisal momentum kuantum sayisi, Z~; sisteme
en zayif bagh olmayan elektronlarin perdeleme etkisi ile en zayif bagh elektronun niifuz
etkisini goz Oniine alan etkin ¢ekirdek yiki ve d ise kuantum Kkusurunun
belirlenmesinde kullanilan bir parametredir.

En zayif bagh elektronun dalga fonksiyonu radyal ve acisal kisma baglh olarak,

v (r,6,0) =Ry Ym0 ¢) (3.77)
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seklinde ifade edilir.
En genel haliyle en zayif bagh elektronun dalga fonksiyonu

\I7+312 . _1/2 . )
\V{ZZJ { an F(n*+|+1)} eXp(_?JrI*LZrJ:El(E)Y|Ym(9,(|)) (3.78)

n* (n—1-1) - n*

olarak verilir. (Zheng, 2000-b; Celik, 2005; Ates, 2010) Denk.(3.78) deki LG'ir_ll(%)

niceligi Laguerre polinomunu, I'()niceligi ise gama fonksiyonunu gostermektedir ve

fonksiyondaki n", 1" ve ¢,

" =1+d (3.79)

n =n+d (3.80)
)

E=— z 5 (3.81)
2n’

seklinde tanimlanmaktadir. (Zheng, 1986, 1987, Zheng ve Xin, 1991, Zheng ve ark.

2000-a,d, 2001-a,b,c). Denk. (3.79) ile tanimlanan I* etkin yoriinge agisal momentum
kuantum sayisi, Nise en zayif baglh elektronun kutuplanma etkisini hesaba katan etkin
bas kuantum saysidir. & en zayif bagh elektronun iyonlagma enerjisini
gostermektedir. Atomik hacim arttikga zayif bagli olmayan elektronlar ¢ok daha kolay

bozunur ve en zayif bagh elektronun kutuplanma etkisi artar.

Radyal fonksiyon i¢in

T|R(r)|2 r2dr=1 (3.82)

0
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normalizasyon sart1 kullanilarak ve iki Laguerre polinomunun integral formiiliinden,

jtle*t L~ (t) L” (t)dt= (-1)™" I'(A +1) x Z( kj@_—i ](’“l'(k} (3.83)

ifadesi elde edilir.
Farkli kuantum sayilartyla tanimli herhangi iki seviye arasindaki ge¢is matris

elemanini ya da radyal gec¢is integralini hesaplamak i¢in;

(Ml 1)

ifadesi kullanilir. Denk. (3.84)’de k=1 yazilirsa ifade elektrik dipol radyal gecis
integrali, k=2 yazilirsa elektrik kuadropol radyal gecis integrali olarak tanimlanir.
Budurumda elektrik kuadropol radyal ge¢is integrali;

P =(R ,|Q(r)(2)‘R > ny. i [r2Ing, |f>_|>;r Ry (1) Ry, (1) dr (3.85)

seklinde verilir.
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WBEPM teoriye gore bir elektrik kuadropol gecis icin radyal gecis integrali

(Rl |Q(r)(2)|Rn'|'>:<ni’|i|r2|nf’|f>:zjjr4 Ry, () Ry, (r) dr

5 IF 5 Ii* 5 5 _I;_I?_S x4 s 5 12
:(_:I_)nf+ni+lf+|i {zz*f J (zz*i ] X{Z—I— Zi J X n¢ 3l"(nf +1; +1) «
Ny n; ng Ny 4Z7 (ng —Ils =)

*4r — -1/2 4 el M (75 7 m;+m, 2% 7% -m;—m,
[ni (ni +1; + ):| o fzf IZI (_) {_f__lJ X[_f_'__iJ X (386)

3 Z Z Im.! * * *
4ZT (ni _Ii —1)| m; =0 m,=0 ml'mZ'

ng n Ng Ny

- s (17 =1f+m,+3 If =17 +m; +3
s+l +my+m, +5)x ¥ | ° x x
ms=0{ n; — Iy —1-m; —my —my

{I;‘+I}“ +m1+m2+m3+4]
mj

seklinde verilir (Zheng ve ark. 1999; Zheng ve Wang, 2002; Zheng ve ark. 2004; Celik
2005, Ates 2010). Burada  S=min{n; -1 ~1-m_ n’ -l ~1-m,} dir ve
k >—17 =1 —3sartin1 saglamaktadr. Elde edilen bu ifadede i = f ve k=2 yazilarak en

zayif bagh elektronun konumunun beklenen deger ifadesi,

fry 3 =110+
27 *

(3.87)

seklinde bulunur. Denk.(3.81)’de en zayif bagh elektronun & enerjisinin negatifi, en

zayif bagh elektronun iyonlagma enerjisine esittir. Yani

(3.88)

olarak tanimlanir. Denk. (3.85)’de verilen radyal gegis integrali ifadesi kullanilarak
atomik sistemlere ait gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve yasam siireleri gibi fiziksel

ozellikler hesaplanabilir. Elde edilen matris elemaninin hesaplanmasinda Z*, n* ve

| * parametrelerini belirlemek yeterlidir.
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4. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA
4.1. Arastirma Sonuglari

Gegis olasiligt  ve osilator siddeti gibi spektroskopik parametrelerin
belirlenmesinde ilk i, gdz Oniine alinan atomik ya da iyonik sistemin baskm oldugu
ciftlenim bigimine Ve gecis tipine gore belirlenen S ¢izgi siddetinin belirlenmesidir. Bu
calismada LS ¢iftleniminin baskin oldugu Mg II’de elektrik kuadropol gecis olasiliklari
ve Fe IV’de manyetik dipol gegis olasiliklar1 hesaplanmustir.

Herhangi iki seviye arasindaki elektrik kuadropol gecis olasiligi Denk. (4.1) ve
manyetik dipol gecis olasiligr Denk. (4.2)

AMl _ 26974)(1013 SMl 5(71)
(Ej — Ej)39'

(4.2)

bigimde tanimlanir. Elektrik kuadropol ve manyetik dipol gegis olasiligmi olusturan

nicelikler Bolim 3.4.1. ve Boliim 3.4.2.’de ayrintili olarak verilmistir.

Farkli yontemlerle de hesaplanabilen

lile

P = (R |Q(r)(2)‘Rn'l'>:|>-<ni’li |r2|nf’|f> = I>Tr4 Ry, () Ry, (r) dr (4.3)
0

elektrik kuadropol radyal ge¢is integralinin belirlenmesinde WBEPM  teori
kullanilmigtir. Boliim 3.5.°de WBEPM teori ile ilgili ayrintili bilgi verilmistir.

Hesaplamalar i¢in Fortran 77 programlama dilinde real*8 aritmetiginde
bilgisayar programm kullanilmisti. WBEPM teoride, radyal gecis integrallerinin
hesaplanmasi igin gerekli olan Z*, n*, | parametrelerin belirlenmesinde enerji degerleri
icin NIST” den alinan deneysel enerji degerleri kullanilmistir (Kramida ve ark.2011).

Seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri i¢in Niimerik Coulomb yaklagimi ve
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Numerical Non-Relativistic Hartree-Fock yontemi kullanilmistir (Lindgrad ve Nielsen,
1977; Gaigalas ve Fischer, 1996).

4.1.1. Bir kez iyonlas mis magnezyumda yapilan hesaplamalar

Bu ¢alismada en zayif bagh elektron potansiyel model teori, elektrik kuadropol
gegisler icin ilk defa kullanilmigtir. Mg I1’nin atom numarast Z<30 oldugu i¢in LS
ciftlenimi baskin olarak goriilmektedir. Hesaplama prosediiriinde ik olarak temel
seviye-uyarilmis seviye ve uyarilmig seviyeler aras1 gecislerin seviyeleri belirlenmis ve
bu seviyelerin data dosyasi hazirlanmigtir. Bu data dosyasinda bir kez iyonlasmis
magnezyumun temel seviye ve uyarilmis seviye konfigiirasyonlari, bu seviyelerin enerji
degerleri i¢cin NIST’den alinan deneysel enerji degerleri, bu seviyelerin terim
gosterimleri ve agisal momentum kuantum sayilari bulunmaktadir. En zayif bagh
elektron potansiyel model teoride, radyal ge¢is integrallerinin hesaplanmasi igin gerekli
olan Z*, n*, | parametrelerin belirlenmesinde, seviyelere ait yarigaplarn beklenen
degerleri Nimerik Coulomb yaklasimi ve Numerical Non-Relativistic Hartree-Fock

yontemi kullanilmistir (Lindgrad ve Nielsen, 1977; Gaigalas ve Fischer, 1996).

Magnezyum atomunun elektronik konfigiirasyonu 1s? 2s® 2p° 3s? “dir. Bir kez
iyonlasmis magnezyum ise sodyum benzeri (Z=11 1s®2s® 2p® 3s') konfigiirasyona
benzemektedir. 1s? 252 2p® 3s —1s? 2% 2p° nd (n=3, 4,5), 1s% 2s% 2p°® 3p—1s2 252 2p° np
(n=3,4,5,6,7,8,9), 1s?2s22p®3p— 1s?2s?2p°np (n=4,5,6,7,8,9), 1s°2s%2p®3d—
1s°2s°2p° nd  (n=4,5,6,7,8,9), 1s*2s*2p°4s— 1s°2s°2p°nd  (n=4,5,6,7,8,9),
1s? 252 2p° 4f » 15 2¢° 2p° np (n=5,6,7,8,9), 1s% 2% 2p® 4f - 15 2% 2p° np (n=5,6,7,8,9),
1s? 25% 2p° 4p— 1s% 2s% 2p° nf (n=4,5,6,7,8,9), 1% 2s? 2p® 55— 152 25? 2p° 5d, seviyeleri
arasmda goriilen gecgisler icin elektrik kuadropol gecis olasiliklart hesaplanmistir ve
sonuclar ¢izelge 4.1° de verilmistir. En zayif baglh elektron potansiyel model teoriyi
kullanarak elde ettigimiz sonuglar, Fischer ve Tachiev, (2004), tarafindan MCHF
yontemi kullanilarak ve Majumder ve ark, (2004) tarafindan Relativistic Coupled
Cluster (CC) metodu kullanilarak hesaplanan elektrik kuadropol gegis olasiligi sonuglari
ile karsilastirilmistr. Yarigcaplarm beklenen degerlerinin belirlenmesi igin kullanilan
Numerical Non-Relativistic Hartree-Fock yaklasimindan elde edilen sonuglar ¢izelge
4.1.’de, elde edilen sonuglarin sayisal degerleri lizerine °° * *° isareti konularak

gosterilmigtir. Verilen sonuglarin literatirden alinan sonuglar ile olduk¢a uyumlu
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oldugu gozlemlenmistir. Baz1 yiiksek uyarilmis seviyelere ait gecis olasilig1 sonuglari

literatiirde bulunmadig1 i¢cin bu gegislerde karsilagtirma yapilamamistir.
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Cizelge 4.1.Mg II'de elektrik kuadropol gegis olasiligi sonuglari (s™2) (Celik, Dogan ve ark.2012)

) _ . _ _ Bu calisma Fische.r e Majumder e ark.
Ik seviye Terim Sonseviye Terim WBEPMT Tachiev (2004)
(2004)
25(2)2p(6)3s(1) Sy, 25(2)2p(6)3d(1) 2Dy, 4.94E+03 5.01E+03
25(2)2p(6)3s(1) %Sy 25(2)2p(6)3d(1)  “Dan 4.94E+03 5.01E+03
25(2)2p(6)3s(1) 23, 25(2)2p(6)4d(1)  2Dsp 7.01E+02 6.58E+02
25(2)2p(6)3s(1) 23, 25(2)2p(6)4d(1)  2Dap 7.01E+02 6.59E+02
25(2)2p(6)3s(1) 23, 25(2)2p(6)5d(1)  2Dsp 1.86E+02 4.43E+03
25(2)2p(6)3s(1) 23y, 25(2)2p(6)5d(1)  “Dsp 1.87E+02 5.01E+03
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)3p(1) %Py 2.99E-11* 3.81E-11 3.05E-11
25(2)2p(6)3p(1) 2p, 25(2)2p(6)4p(1) %Py, 3.85E+02* 4.22E+02 3.97E+02
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)4p(1)  %Pip 7.60E+02* 8.37E+02
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)4p(1) P3p 3.82E+02* 4.19E+02 3.75E+02
25(2)2p(6)3p(1) 2p, 25(2)2p(6)5p(1) Pap 1.53E+02 1.44E+02
25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)5p(1) P 3.05E+02
25(2)2p(6)3p(1) py, 25(2)2p(6)5p(1) Pap 1.53E+02 1.30E+02
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)6p(1)  *Psp 1.04E+02*
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)6p(1) P1p 2.06E+02*
25(2)2p(6)3p(1) Py, 25(2)2p(6)6p(1) %P3, 1.03E+02*
25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)7p()  “Pan 5.11E+01
25(2)2p(6)3p(1) *Py; 25(2)2p(6)7p(1)  “Pie 1.02E+02
25(2)2p(6)3p(1) *P3 25(2)2p(6)7p(1) P32 5.10E+01
25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)8p(1)  “Pan 3.33E+01
25(2)2p(6)3p(1) Py 25(2)2p(6)8p(1)  “Pir 6.64E+01
25(2)2p(6)3p(1) 2Py 25(2)2p(6)8p(1)  “Pan 3.32E+01
25(2)2p(6)3p(2) *Py2 25(2)2p(6)9p(1)  Pa 2.29E+01
25(2)2p(6)3p(1) ?P3 25(2)2p(6)9p()  “Pire 4.56E+01
25(2)2p(6)3p(1) *Py2 25(2)2p(6)9p(1)  “Par 2.28E+01
25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)4f(1)  2Fsp 2.86E+03* 2.62E+03
25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)4f(1)  °Fsp 8.12E+02* 7.46E+02
25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)4f(1)  °Fip 3.65E+03* 3.36E+03
25(2)2p(6)3p(1) Py, 25(2)2p(6)5f(1)  5f sy 1.37E+03 1.17E+03
25(2)2p(6)3p(1) 2psp 25(2)2p(6)5f(1)  5f°Fs); 3.90E+02 3.33E+02
25(2)2p(6)3p(1) %P 25(2)2p(6)5f(1)  5f°Fy 1.76E+03 1.50E+03
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) _ _ . _ Bu calisma Fische_r e Majumder e ark.
Ik seviye Terim Sonseviye Terim WBEPMT Tachiev (2004)
(2004)

25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)6f(1) %Fy2 2.36E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)6f(1) 2Fypo 1.06E+03

25(2)2p(6)3p(1) 2p, 25(2)2p(6)7f(1) %Fy, 5.32E+02

25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)7f(1) Fipo 6.82E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)7f(1) 2Fy, 1.52E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)8f(1) %Fy2 3.59E+02

25(2)2p(6)3p(1) Py, 25(2)2p(6)8f(1) %Fipo 4.61E+02

25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)8f(1) ’Fy2 1.02E+02

25(2)2p(6)3p(1) Py, 25(2)2p(6)9f(1) ’Fy0 2.54E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)9f(1) %Fy, 7.22E+01

25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)9f(1) 2o 3.25E+02

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)4d(1) Dgpp 6.36E+01* 6.30E+01

25(2)2p(6)3d(1) *Dspp 25(2)2p(6)4d(1) “Dapp 2.38E+01* 2.36E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dy 25(2)2p(6)4d(1) Dspp 1.59E+01* 1.55E+00
25(2)2p(6)3d(1) “Dapy 25(2)2p(6)4d(1) “Dyp 5.56E+01* 5.51E+01

25(2)2p(6)3d(1) Dsp 25(2)2p(6)5d(1) %Dsy 2.98E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)5d(1) Dy 1.12E+02

25(2)2p(6)3d(1) 2Dap 25(2)2p(6)5d(1) Dgpp 7.46E+00 5.15E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dy 25(2)2p(6)5d(1) Dy 2.67E+01

25(2)2p(6)3d(1) *Dspp 25(2)2p(6)6d(1) “Dspy 1.63E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)6d(1) Dgp 6.11E+00

25(2)2p(6)3d(1) “Dapy 25(2)2p(6)6d(1) “Dspy 4.07E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dyp 25(2)2p(6)6d(1) Dy 1.43E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)7d(1) Dgpp 9.90E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dgy, 25(2)2p(6)7d(1) Dgp 3.71E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dy 25(2)2p(6) 7d(1) Dspp 2.47E+00

25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)7d(1) “Dapp 8.66E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dspp 25(2)2p(6)8d(1) Dsy 6.48E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dg) 25(2)2p(6)8d(1) Dy 2.43E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)8d(1) %Dsp 1.62E+00

25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)8d(1) “Dapp 5.67E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dsp 25(2)2p(6)9d(1) %Dsp 4.49E+00
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Bu calisma Fischer ve Majumder e ark.
ik seviye Terim Sonseviye Terim V\l/lBgEI;?\/IT 'I'(ezuz)lz)lz)v (2004)

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)9d(1) ’Dgp 1.68E+00

25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)9d(1) “Dspp 1.12E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)9d(1) Dgp 3.93E+00

25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)6f(1) %Fy2 2.36E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)6f(1) 2Fypo 1.06E+03

25(2)2p(6)3p(1) 2p, 25(2)2p(6)7f(1) ’Fyp0 5.32E+02

25(2)2p(6)3p(1) %Py, 25(2)2p(6)7f(1) Fip2 6.82E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)7f(1) %Fy, 1.52E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)8f(1) 2Fy, 3.59E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)8f(1) Fypo 4.61E+02

25(2)2p(6)3p(1) py, 25(2)2p(6)8f(1) ’Fy, 1.02E+02

25(2)2p(6)3p(1) Py, 25(2)2p(6)9f (1) %Fy2 2.54E+02

25(2)2p(6)3p(1) 2py, 25(2)2p(6)9f(1) %Fy, 7.22E+01

25(2)2p(6)3p(1) 2Py, 25(2)2p(6)9f(1) 2y 3.25E+02

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsy 25(2)2p(6)4d(1) %Dsp 6.36E+01* 6.30E+01

25(2)2p(6)3d(1) Dg) 25(2)2p(6)4d(1) Dy 2.38E+01* 2.36E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)4d(1) Dspp 1.59E+01* 1.55E+00
25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)4d(1) “Dapp 5.56E+01* 5.51E+01

25(2)2p(6)3d(1) *Dspy 25(2)2p(6)5d(1) *Dspy 2.98E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)5d(1) Dy 1.12E+02

25(2)2p(6)3d(1) Dy 25(2)2p(6)5d(1) %Dsy 7.46E+00 5.15E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dyp 25(2)2p(6)5d(1) Dy 2.67E+01

25(2)2p(6)3d(1) *Dspp 25(2)2p(6)6d(1) “Dspp 1.63E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)6d(1) Dgp 6.11E+00

25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)6d(1) *Dspp 4.07E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)6d(1) Dgp 1.43E+01

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)7d(1) Dspp 9.90E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dgy, 25(2)2p(6)7d(1) Dgp 3.71E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dyp 25(2)2p(6)7d(1) Dspp 2.47E+00

25(2)2p(6)3d(1) “Dapp 25(2)2p(6)7d(1) “Dapp 8.66E+00

25(2)2p(6)3d(1) Dspp 2s(2)2p(6)8d(1) “Dsy 6.48E+00

25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)8d(1) Dgp 2.43E+00
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] _ . _ _ Bu calisma Fische_r e Majumder e ark.
Ik seviye Terim Sonseviye Terim WBEPMT Tachiev (2004)
(2004)
25(2)2p(6)3d(1) *Dapp 25(2)2p(6)8d(1) “Dspy 1.62E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dyp 25(2)2p(6)8d(1) Dgp 5.67E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)9d(1) Dgpp 4.49E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dsp 25(2)2p(6)9d(1) Dap 1.68E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dyp 25(2)2p(6)9d(1) Dgpp 1.12E+00
25(2)2p(6)3d(1) 2Dap 25(2)2p(6)9d(1) Dap 3.93E+00
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)4d(1) Dspp 3.00E+02 2.93E+02
25(2)2p(6)4s(1) 23y, 25(2)2p(6)4d(1) *Dapy 3.00E+02 2.93E+02
25(2)2p(6)4s(1) 23y, 25(2)2p(6)5d(1) “Dspy 1.02E+02* 1.25E+02
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)5d(1) Dy 1.02E+02* 1.25E+02
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)6d(1) Dspp 4.06E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)6d(1) Dap 4.06E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)7d(1) Dgpp 2.08E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23y, 25(2)2p(6)7d(1) *Dapy 2.08E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23y, 25(2)2p(6)8d(1) “Dspy 1.21E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)8d(1) Dgp 1.21E+01
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)9d(1) Dspp 7.69E+00
25(2)2p(6)4s(1) 23, 25(2)2p(6)9d(1) Dap 7.69E+00
25(2)2p(6)4p(1) 2py, 25(2)2p(6)5p(1) %Py, 4.31E+01 4.44E+01
25(2)2p(6)4p(1) Py, 25(2)2p(6)5p(1) 2Py, 8.63E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2py, 25(2)2p(6)5p(1) %Py, 4.31E+01 4.14E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2p, 25(2)2p(6)6p(1) %Py, 2.54E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Py, 25(2)2p(6)6p(1) Py, 5.07E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2py, 25(2)2p(6)6p(1) %Py, 2.54E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2P, 25(2)2p(6)7p(1) %Py, 1.59E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Py, 25(2)2p(6)7p(1) Py, 3.17E+01
25(2)2p(6)4p(1) 25(2)2p(6)7p(1) %Py, 1.59E+01
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BU cal Fischer ve Majumder e ark.
ik seviye Terim Sonseviye Terim Wg%;?&n.? Tachiev (2004)
(2004)
25(2)2p(6)4p(1) 2py, 25(2)2p(6)8p(1) %Py, 1.05E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Py, 25(2)2p(6)8p(1) Py, 2.10E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2py, 25(2)2p(6)9p(1) ’Pgp 7.33E+00
25(2)2p(6)4p(1) 2Pap 25(2)2p(6)9p(1) 2Pys 1.46E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Py 25(2)2p(6)9p(1) *Pap 7.31E+00
25(2)2p(6)4p(1) Py 25(2)2p(6)4f(1) %Fy0 4.66E+01 4.73E+01
25(2)2p(6)4p(1) *P3p 25(2)2p(6)4f(1) *Fsp 1.32E+01 1.34E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Psp 25(2)2p(6)4f(1) Fir 5.94E+01 6.02E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Py 25(2)2p(6)5f(1) Fsp 4,.80E+01 4.81E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Pyp 25(2)2p(6)5f(1) 2Fy, 1.38E+01 1.37E+01
25(2)2p(6)4p(1) *Pap 25(2)2p(6)5f(1) Frn 6.21E+01 6.18E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2p, 25(2)2p(6)6f(1) ’Fsp 6.52E+01
25(2)2p(6)4p(1) *P3p 25(2)2p(6)6f(1) *Fsp 1.87E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Psp 25(2)2p(6)6f(1) 2Fypo 8.41E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Py 25(2)2p(6)7f(1) ’Fsp 5.52E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Py 25(2)2p(6)7f(1) ’F1p 7.11E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Py 25(2)2p(6)7f(1) ’Fsp 1.58E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2P 25(2)2p(6)8f(1) ’Fy, 4.28E+01
25(2)2p(6)4p(1) %Psp 25(2)2p(6)8f(1) ’F1p 5.51E+01
25(2)2p(6)4p(1) *P3p 25(2)2p(6)8f(1) *Fsp 1.23E+01
25(2)2p(6)4p(1) P1p 25(2)2p(6)9f (1) ’Fsp 3.27E+01
25(2)2p(6)4p(1) 2Py 25(2)2p(6)9f(1) ’Fsp 9.36E+00
25(2)2p(6)4p(1) %Py 25(2)2p(6)9f (1) ’F1p 4.21E+01
25(2)2p(6)4d(1) Dgy, 25(2)2p(6)5d(1) Dgy, 1.43E+01
25(2)2p(6)4d(1) *Dap 25(2)2p(6)5d(1) Dg) 3.57E+00* 3.39E+00
25(2)2p(6)4d(1) ’Dsp 25(2)2p(6)5d(1) 2Dyp 5.36E+00*
25(2)2p(6)4d(1) *Dapp 25(2)2p(6)5d(1) *Dapp 1.25E+01*
25(2)2p(6)4d(1) ’Dgy, 25(2)2p(6)6d(1) ’Dg), 8.47E+00
25(2)2p(6)4d(1) 2Dgp 25(2)2p(6)6d(1) Dy 3.18E+00
25(2)2p(6)4d(1) ’Dgp 25(2)2p(6)6d(1) Dgyy 2.12E+00
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ik seviye Terim Sonseviye Terim Bu ¢aliyma F'Ii'safzﬁgf Maju(r;odoez{)\,e Ak
WBEPMT (2004)
25(2)2p(6)4d(1) *Dspp 25(2)2p(6)7d(1) “Dspp 5.30E+00
25(2)2p(6)4d(1) ’Dsp 25(2)2p(6)7d(1) Dgp 1.99E+00
25(2)2p(6)4d(1) ’Dgy 25(2)2p(6)7d(1) Dspp 1.32E+00
25(2)2p(6)4d(1) ’Dyp 25(2)2p(6)7d(1) Dy 4.64E+00
25(2)2p(6)4f(1) =, 25(2)2p(6)5f(1) 2Fy, 8.42E+01
25(2)2p(6)4f(1) ’Fsp 25(2)2p(6)5f(1) Fipo 1.05E+00* 2.56E+00
25(2)2p(6)4f(1) ’Fip 25(2)2p(6)5f(1) %Fy2 1.40E+00
25(2)2p(6)4f(1) ’Fip 25(2)2p(6)5f(1) %Fipo 1.47E+00
25(2)2p(6)5s(1) 2S1p 25(2)2p(6)5d(1) Dgpp 4.32E+01* 4.22E+01
25(2)2p(6)5s(1) ’S1p 25(2)2p(6)5d(1) 2Dy 4.32E+01* 4.22E+01
25(2)2p(6)5p(1) P1p 25(2)2p(6)5p(1) %Py, 4.70E-13* 5.35E-13
25(2)2p(6)5p(1) 2Py 25(2)2p(6)5f(1) %Py, 1.02E+01* 1.16E+03
25(2)2p(6)5p(1) Py, 25(2)2p(6)5f(1) ’Fy, 2.88E+00* 2.86E+00
25(2)2p(6)5p(1) Py 25(2)2p(6)5f(1) 2Fyn 1.30E+01* 1.29E+01
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4.1.2. U¢ kez iyonlasmms demirde yapilan hesaplamalar

Demir atomunun atom numarast 26’dir ve elektronik konfiglirasyonu
15 252 2p° 35%3p%3d%4s? ‘dir. U kez iyonlasmis demir ise vanadyum benzeri (Z=23
15 25 2p° 35%3p°3d°= [Mg]3p(6)3d(5)) konfigiirasyona benzemektedir. Calismamizin
bu kisminda tic kez iyonlasmus demir (Fe IV) i¢in manyetik dipol gegis olasiliklar
hesaplanmistrr. [Mg]3p(6)3d(5) —/Mg/3p(6)3d(5) seviyeleri arasinda goriilen gegisler
icin manyetik dipol geg¢is olasihiklar1 hesaplanmistir. Hesaplamalarda seviyelere ait
enerji degerleri NIST’den alinmustir (Kramida ve ark.2011). Hesaplanan manyetik dipol
gecis olasilig1 sonuglari gizelge 4.2.°de verilmistir. Elde ettigimiz sonuglar, Fischer ve
Rubin, (2004) tarafindan Multiconfiguration Hartree—Fock (MCHF) yontemi
kullanilarak ve Garstang (1958) tarafindan RR Telescopii yontemi kullanilarak 6lgiilen
teorik sonuglar ile karsilastiridmistr. Cizelge 4.2.°de verilen sonuglarmn literatiirden
alman sonuglar ile uyumlu oldugu gézlemlenmistir. Baz1 yiiksek uyarilmis seviyelere ait
gecis olasiigr sonuglart literatirde bulunmadigi igin bu gegislerde karsilagtirma

yapilamamustir. Hesaplanan sonuglar ¢izelge 4.3.” de verilmistir.
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Enerji Geci Fischer e Garstan
ik seviye Terim Son seviye Terim Degeri Olas?lf' Rubin (1958)9
cm™) 8 (2004)
[Mg13p(6)3d(5)  *G,,,  [Mgl3p(6)3d(5) Gy, 6550.032  0.129E-07  0.129E-07 3.5E-07
4
[Mgl3p(6)3d(5)  “Gg,,  [MgI3p(6)3d(5) Gz 4004.00  0.278E-05  0.277E-05 1.1E-06
Mgl3p(6)3d(5) 'G,y, [Mgl3p(6)3d(5) “Go» 6152.02 0.822E-05  0.821E-05 2.6E-08
[MgI3p(6)3d(5)  “P,,,  [Mgl3p(6)3d(5) P, 3677.32 0.177E-04  0.224E-05 1.1E-05
Mglep(6)3d(5) ‘P, [Mal3p(6)3d(s) ‘P, 278l 0122E04 0590E-04  3.7E-05
‘D
[MgI3p(6)3d(5)  “D,,, [Mgl3p(6)3d(5) 3/2 4660.54  0.558E-09  0.016E-09 1.3E-04
4 ‘D
[Mg]3p(6)3d(5) D,, [Mgl3p(6)3d(5) 3/2 5470.01 0.289E-05  0.065E-05 1.0E-05
4 ‘D
[Mg13p(6)3d(5) D,,, [Mg]3p(6)3d(5) 5/2 1897.3 0.011E-05  0.201E-05 1.3E-07
Mgl3p(6)3d(5) iy,  [Mglp(6)3d(5) °lyg, 82.97.8 0.209E-07  0.704E-07 5.9E-06
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) Dg,, [Mg]3p(6)3d(5) 3/2 5821.7 0.214E-02  0.244E-02
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) D;,, [Mg]3p(6)3d(5) 3/2 2393.21 2.40E-05  0.90E-05
2 ’D
[Mg13p(6)3d(5) D,,, [Mg]3p(6)3d(5) 512 2398.15  0.150E-05  4.040E-05
2 ’D
[Mg13p(6)3d(5) D.,, [Mgl3p(6)3d(5) 3/2 2451.43  0.239E-05  0.048E-05
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) D;,, [Mg]3p(6)3d(5) 5/2 2456.36 0.505E-04  7.91E-04
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) D;,,  [Mgl3p(6)3d(5) 512 5805.41 0.212E-04  0.381E-04
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) D;,,  [Mgl3p(6)3d(5) 3/2 5809.74 0.127E-03  0.153E-03
2 ’D
[Mg]3p(6)3d(5) Dg,, [Mg]3p(6)3d(5) 512 5863.63  0.687E-03  0.605E-03
2 ’D
[Mg13p(6)3d(5) D.,, [Mg]3p(6)3d(5) 3/2 5867.96  0.327E-04  0.001E-04
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Enerji

Fischer v

. . . . . o . Gecis . Garstang
Ik seviye Terim Sonsewviye Terim ?:engwﬁr)l Olasihn g% B|4r; (1958)
Mgl3p(6)3d(5)  °F,,,  [Mgl3p(6)3d(5) °F), 8371.06  0.710E-02  0.705E-02
Mgl3p(6)3d(5)  °F;;,  [Mgl3p(6)3d(5) °F), 8897.17  0.126E-05 0.077E-05
Mgl3p(6)3d(5)  °F;;,  [Mgl3p(6)3d(5) °F,,, 9025.46  0.867E-07  0.867E-07
Mgl3p(6)3d(5)  °F,,,  [Mgl3p(6)3d(5) °F,,, 9734.27  0.531E-05  0.972E-05
[MgI3p(6)3d(5)  °F,;,  [Mgl3p(6)3d(5) °F;, 9862.56  0.143E-02  4.14E-02
Mgl3p(6)3d(5) ‘F,,  [Mglp(6)3d(5) “F,, 3900.00  0.314E-10 0.032E-10  4.6E-06
Mgl3p(6)3d(5) ‘R,  [Mgl3p(6)3d(5) “F,), 1007.3  0.140E-04  0.303E-04 1.4E-06
[Mg3p(6)3d(s) F, ;2 [Mg]3p(6)3d(5) 4F5 /2 1816.2 0.167E-03  0.283E-03 5.8E-05
2
[Mgl3p(6)3d(5) “Hgy,,  [Mgl3p(6)3d(5) Hive 3791 0367608 0353803 9.4E-04
2
[Mgl3p(6)3d(5) %G,  [Mgl3p(6)3d(5) Goro 32268  0368E-03  0.363E-03
2
[Mgl3p(6)3d(5)  *G,,, [Mg]3p(6)3d(5) Goz 251519 0131E03  0.170E-03
2
[MgI3p(6)3d(5)  *G,,, [Mgl3p(6)3d(5) Gz 252000  0.299E-05  0.277E-05
2
[Mg]3p(6)3d(5) °G [Mg]3p(6)3d(5) Goro soagas 019805  0.257E-05
712
2
Mg13p(6)3d(5) °G,,,  [Mgl3p(6)3d(5) G2 255317 0.555E-04  2.570E-04
Mgl3p(6)3d(5)  °F;,,  [Mgl3p(6)3d(s) °F.,, 1282.81  0.108E-04  0.244E-04
2
[Mgl3p(6)3d(5) “D,,  [Mgl3p(6)3d(5) Dsio 49340  0504E-06  1.20E-08
2
[Mgl3p(6)3d(5) D,  [Mgl3p(6)3d(5) Dsi2 a40726  0.134E-03  0.067E-06
2
[Mgl3p(6)3d(5) °D.,,  [Mgl3p(6)3d(5) Disz au1150 0643605 0.078E-03
2
[MgI3p(6)3d(5)  °D,,,  [Mg]3p(6)3d(5) Dsiz 341210 0429E-05  0.0532E-03
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flk seviye Terim Son seviye Terim Enegjﬂ?;*ée“ oﬁﬁi?g]
[A3d(4(D)4s()  °Dyz  [A]3d@)CD)s(L)  °Daz 1629.6 6.68E-11
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ®Dy/5 [Ar]3d(4)°D)4s(1)  °Ds/p 4253.8 8.10E-09
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ®Dz,  [A3d(4)(°D)4s(l)  °Ds)o 2624.2 2.07E-10
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ®Dz,  [A3d4)C°D)4s(})  °D7j2 6127.3 6.48E-08
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ®Dsy [A]3d(@@)CD)4s(1) D7)y 3503.09 4.41E-10
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ®Dsy [Ar]3d(4)C°D)4s(1) %Dy, 7761.2 2.96E-07
[Ar]3d(4)(D)4s (1) ®p,/, [Ar]3d(4)C°D)4s(1) %Dy, 4258.20 7.12E-10
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ‘D, [A]3d(4)C°D)4s(l)  “Dsjp 2484.8 6.24E-10
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) ‘D, [A3d@)CDYs(l)  ‘Dy, 6380.19 6.98E-08
[Ar]3d(4)(°D)4s (1) “Dy/5 [A3d@)CDYs(l)  ‘Dy, 3895.3 1.70E-09
[Ar]3d(4)(°D)4s(1) D35 [A3d@)C°D)4s(L)  “Dyjy 8947.10 4.89E-07
[Ar]3d(4)(°D)4s(1) ‘D, [A3d@)C°D)s(L)  “Dyjy 5059.6 3.13E-09
[Ar]3d(4)(3P)4s(1) ‘P, [Ar]3d(4)(P)4s(1) Py 8231.6 3.08E-07
[Ar]3d(4)(P)4s(1) ‘P, [Ar]3d(@)CP)as(1)  *Ps), 2093.1 4.41E-07
[Ar]3d(4)(CP)4s(1) 4P3/2 [Ar13d@)CP)as(1)  *Ps), 1270.1 7.17E-07
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ik seviye Terim Son seviye Terim E”e{ g:n'_?)egeri O?:flil?gl
[Ar]3d(4)(3H)4s (1) Hyp  [A3d@)CH)Ms(L)  “Hgp 1401.1 3.81E-04
[A3d@)CH)Ms()  *Hyp  [A3d@)CHYS(D)  “Hip, 3268.2 4.36E-09
[Ar]3d(4)(H)4s (1) Hep  [A3d@ACH)Ms(L)  *Hiyp 1867.09 1.08E-11
[Ar]3d(4)(H)4s (1) Hey  [A3d@)CH)Ms(L) “Hyg o 4053.3 1.31E-11
[Ar]3d(4)(PH)4s (1) Hiyo [A3d@)CH)s(1)  “Hiz 2 2186.2 1.60E-11
[Ar13d(4)CG)4s (1) Gy [A3d@)Ce)Ms(L) Gy, 2716.9 1.84E-10
[A3d(4)CG)4s(1) Gy [A3d@)CE)Ms(L)  ‘Gop 4892.1 3.05E-08
[Ar]3d(4)CG)4s (1) ‘Gyy  [A3d@)CE)Ms(1) Gy 2175.09 6.76E-08
[A3d@)CG)s(1)  ‘Gqp  [A3d@)EG)Ms(1)  “Giyp 3324.9 0.539E-10
[Ar]3d(4)CG)4s(1) 4 Gy [Ar]3d(4)¢CG)as(y) Giy2 1149.8 5.47E-08
[Ar]3d(4)CP)4s(1) Py [A3A@)CP)As() P 2789.53 3.89E-07
[Ar]3d(4)P)4s(1) Py, [AM3A@)CP)As(L) Py 2754.52 3.93E-07
[Ar]3d(4)CP)4s(1) Py [AM3d@)CP)4s(1) P 2833.46 3.91E-07
[Ar]3d(4)CF)4s(1) Py [A3A@)CR4s(1)  CFyp 2928.58 5.91E-07
[A13d(4)(F)4s(1) P [A@CPHAQ) R 2929.72 1.14E-07
[A13d(4)(F)4s(1) o, (AMA@CRSD) e 2837 43 4.49E- 07
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4.2. Tartisma

Gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siireleri gibi
spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde ilk yapilmas: gereken, hesaplanan
seviyeler arasindaki ¢izgi siddetinin belirlenmesidir. Cizgi siddeti, baskin olan ¢iftlenim
tirline gore hesaplanir. Bu ¢alismada baskin olarak LS c¢iftlenimine sahip magnezyum
ve demir elementi icin hesaplamalar yapilmistir. Cizgi siddetini hesaplamak igin ise
radyal gecis integrallerinin belirlenmesi gerekir. Elektrik kuadropol gegis ¢izgi siddeti
radyal ge¢is integraline baghdr. Radyal gecis integralleri farkli yontemlerle
hesaplanabilmektedir. Bu ¢alismada radyal ge¢is integrallerinin hesaplanmasinda en
zayif bagh eclektron potansiyel model teori kullanilarak bir kez iyonlagmis
magnezyumda elektrik kuadropol gecis olasiliklar1 hesaplanmustir. Ayrica ii¢ kez
iyonlagmig demirde manyetik dipol geg¢is olasiliklari belirlenmistir. Elde edilen sonuglar
literatiirdeki teorik yontemlerle elde edilen sonuglarla karsilastirildiginda uyumlu
oldugu goriilmiistir. En zayif bagh elektron potansiyel model teori yar1 deneysel bir
yontemdir ve hesaplama siireci karmasik olmayip ¢ok zaman almamaktadr. Bu yontem
kullanilarak ince yapi1 seviyeleri arasindaki gecisleri ve yiiksek uyarilmis seviyeleri
incelemek karmagik yontemler kadar zor degildir. Bu yontemle radyal gecis
integrallerinin belirlenmesi i¢in etkin yik Z*, etkin bas kuantum sayis1 n* ve etkin
yoriinge agisal momentum kuantum sayis1 | * parametrelerini belirlemek yeterlidir. Bu
parametrelerin belirlenmesinde atomik seviyelerin deneysel enerji degerleri ve her bir
seviyedeki yarigap i¢cin beklenen deger sonuglar1 kullaniimaktadir.

Hesaplamada kullandigimiz program ile LS ¢iftleniminin baskin oldugu atomik
ve iyonik sistemlerde gegis olasiliklar1 ve osilator siddetleri gibi parametrelerin radyal
gegis integrallerinin belirlenmesinde en zayif bagh elektron potansiyel model teorisi
icin gerekli olan parametrelerin belirlenmesinde beklenen deger hesaplamalar1 i¢in
Sayisal Coulomb Yaklagimi (Lingrad ve Neilsen, 1977) ve Numerical Non-Relativistic
Hartree-Fock yontemi (Gaigalas ve Fischer, 1996) ile Multikonfigiirasyonel siireci

kullanan HF96 paket programi kullanilmistir.
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5. SONUCLAR VE ONERILER

5.1. Sonuglar

Mg II deki rezonans dubleti birgok astrofiziksel spektrumda énemlidir ve Mg 11
cizgileri gilines ve yildiz atmosferinin baskin spektrumuna katki saglamaktadir. Bu
nedenle bir kez iyonlasmis magnezyumun enerji seviyeleri arasindaki elektron
gecislerini karakterize eden gecis olasiliklar1 ve osilator siddetleri gibi spektroskopik
ozelliklerin belirlenmesiyle ilgili literatiirde birgok c¢aligma yapilmaktadir. Ancak
ozellikle yiksek uyarilmig seviyelere ait gecis olasiliklary, osilator siddetleri ve
uyarilmig seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde
literatiirde onemli eksiklikler bulunmaktadwr. Saf teorik yontemler tarafindan verilen
sonuglarin bircogu yilkksek uyarilmis seviyeler arasindaki gegislerden ziyade diisiik
uyarilmis seviyeler arasindaki gegisleri icermektedir. Bu ¢alismada en zayif bagh
elektron potansiyel model teori ilk kez yasak gecislere uygulanarak karmask bir
hesaplama siirecine girmeden elektrik kuadropol gecis olasiliklar1 belirlenmistir. ilk kez
yasak gegislere uygulanan en zayif bagh elektron potansiyel model teori ile elde edilen
sonuglarin, literatiirle uyumlu olmas1 atom fiziginde bu yontemin uygulama alanlarinin

genisleyebilecegini gostermektedir.
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5.2. Oneriler

Bu tez caligmasinda kullanilan en zayif bagl elektron potansiyel model teorinin
spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde karmask olmamasi ve hesaplama
siirecinin fazla zaman almamas1 6zellikleri nedeniyle kullanish oldugu sdylenilebilir.
Yasak gecislerin belirlenmesinde deneysel calismalarin ¢ok nadir olmasi teorik
calismalar iizerindeki dnemi arttirmaktadir. Bu tez calismasindan elde edilen sonuglarin
literatiirle uyumlu olmasi en zayif bagh eclektron potansiyel model teorinin Yyasak
gegisler icin kullanilabileceginin bir gdstergesidir. Yasak gegislerle ilgili olarak daha
fazla hesaplama ve karsilastirmanin yapilmasi bu yontemin yasak gecisler igin

gecerliligi konusunda daha somut bilgiler saglayacaktir.
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