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OZET
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Damisman: Dog¢. Dr. Erhan AKIN
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Jiiri
Do¢. Dr. Erhan AKIN
Doc. Dr. Giiltekin CELIK
Yrd. Do¢. Dr. Murat YILDIZ

Bu tez ¢aligmasinda, Cl I atom ve Cl II ve CI III iyonlarinda elektrik dipol gegis olasiliklari,
osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik parametreler en zayif bagh
elektron potansiyel model teori “WBEPMT” kullanilarak hesaplanmigtir. Elde edilen sonuglar literatiirden
elde edilebilen degerlerle karsilastirtlmig ve iyi bir uyum gézlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Elektrik dipol gecisler, en zayif bagli elektron potansiyel model teori,
gecis olasiligl, Klor atomu, Klor iyonlari, osilatér siddeti, yasam siiresi
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In this study, the spectroscopic parameters such as electric dipol transition probabilities,
oscillator strengths and lifetimes of excited levels have been calculated using the weakest bound electron
potential model theory “WBEPMT” for Cl I atom and CIl II, Cl III ions. The obtained results are
compared to the available values from literature and a good agreement has been observed.
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Simgeler

Ay

: Gegis olasiligt

D : Elektrik dipol moment
E;-E; : Gegis enerjisi farki
€. - Birim hacimde radyasyon yayinlama giicii
iy : Osilator siddeti
0  Istatistiksel agirlik
h : 1.054x10**J.s (Planck sabiti)
Jii . Spektral ¢izgi siddeti
I . Yoriinge agisal kuantum sayisi
m : Manyetik agisal kuantum sayisi
w : Indirgenmis kiitle
n : Bas kuantum sayis1
Nk : Birim hacimdeki uyarilmig atom sayisi
,?,‘f) : Radyal gecis integrali
R, (r) : Radyal dalga fonksiyonu
Sy . Cizgi siddeti
Ty . Uyarilmis seviyelerin yasam siiresi
: Coulomb elektrik potansiyeli
\j : Dalga fonksiyonu
Z . Atom numarasi
Kisaltmalar

WBEPMT  : En Zayif Bagh Elektron Potansiyel Model Teori

MCHF
NIST
Mit.

: Multiconfiguration Hartree-Fock
- National Institute of Standards and Technology
: Multiplet



1. GIRIS

Spektroskopi, madde biliminin temelini olusturan uzmanlik alani olup, enerji-
madde etkilesmesini esas almaktadir. Dogada bulunan maddelerin atomik boyutta iyi
anlasilmasi ve bu maddelerin diger maddelerle etkilesimlerinin belirlenmesinin yani sira
bu dogal maddeler yardimiyla yeni madde iiretimi ve iiretilen bu maddelerin
Ozelliklerinin de ¢ok iyi anlagilmasina ihtiya¢ duyulmaktadir. Gegis olasiliklari, osilator
siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi temel spektroskopik niceliklerin
hesaplanmasindan elde edilen sonuglar astrofizik, plazma fizigi, termoniikleer fisyon
aragtirmalari, lazerlerle izotop ayirma ve lazer sistemlerinin gelistirilmesi gibi bir¢ok
alanda kullanilmaktadir. Ayrica uzak gezegenlerden diinyaya ulasan spektrumlarin
analiz edilmesinde belirlenecek gegis olasiliklari, ulagilamayan uzak gezegenlerde
bulunan madde miktarlar1 hakkinda 6nemli bilgiler verir. Atomik yap1 hesaplamalari,
1sik-madde etkilesmesinde 1sikla etkilesen atomik veya iyonik sistemlerin elektron
konfigiirasyonlarindaki elektronlarin gecisleriyle karakterize edilir. Bu gecisleri
tanimlayan gegis olasiliklar1 ve osilator siddetlerini igeren veriler spektroskopik analiz
i¢in kullanilacak gegislerin se¢imini, sicaklik gibi bir¢ok kritik 6lglimiin dogrulugunun
ve atomik konsantrasyonun belirlenmesinde 6nemli rol oynamaktadirlar.

Bu caligmada en zayif bagli elektron potansiyel model teori kullanilarak Klor
atomu ve bazi iyonlarinda, elektrik dipol ge¢is olasiliklari, osilator siddetleri ve
uyartlmis seviyelerin yagsam siireleri belirlenmistir. En zayif bagl elektron potansiyel
model teori icin gerekli olan parametrelerin belirlenmesinde seviyelerin yarigaplarinin
beklenen deger hesaplamalari i¢in Niimerik Coulomb Yaklasimi “NCA” (Lindgrad ve
Neilsen, 1975-1977) ve Niimerik Non-Relativistik Hartree-Fock “NRHF” yontemi
kullanilmigtir (Gaigalas ve Fischer, 1996). Bu c¢alismadan elde edilen sonuglar
literatiirdeki degerlerle karsilastirilmis ve oldukca iyi bir uyum gozlenmistir.

Calismanin 1. bolimiinde giris ve kaynak arastirmasi kisimlari verilmistir. 2.
boliimde atomik yapiya genel bir bakis yapildiktan sonra, 3. boliimde spektroskopinin
temel prensiplerine deginilmistir. 4. béliimde 1s1mali gegisler ile ilgili bilgiler verilerek
elektrik dipol gegisler incelenmis, elektrik dipol gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve
uyarilmis seviyelerin yasam siireleri ile ilgili bagintilar verilmis ve hesaplamalarin
temelini olusturan ¢izgi siddeti ifadesine deginilmistir. 5. boliimde arastirma sonuglari
verilip sonuglarla ilgili tartisma yapilmis, 6. boliimde ¢alismanin sonuglar1 hakkinda

genel degerlendirme verilmis, 6nerilerde bulunulmustur.



1.1. Kaynak Arastirmasi

Bu boliimde daha once ¢esitli bilim insanlari tarafindan ¢esitli atom ve iyonlar
icin hesaplanan gecis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siiresi
gibi parametrelerin sonuglar1 hakkinda genel bilgiler verilecektir.

Celik ve ark. (2006), en zayif bagl elektron potansiyel model teoriyi kullanarak
Azot atomunda bazi1 p-d gegislerinde ve Flor atomunda geg¢is olasiliklarini hesapladilar.
Celik ve ark. (2007), Azot atomunda en zayif bagl elektron potansiyel model teorisi
kullanilarak yapilan hesaplamalarda gerekli parametreleri farkli yontemlerle
hesaplayarak bu farkli yontemlerin p-d ve d-p gegisleri tizerindeki etkilerini incelediler.
Celik (2007), Lityum atomunda hem bireysel hem de multiplet gizgiler i¢in elektrik
dipol geg¢is olasiliklarini en zayif bagli elektron potansiyel model teoriyi kullanarak
hesapladi. S6z konusu ¢aligmalarda elde edilen sonuglarin literatiirdeki deneysel ve
teorik verilerle iyi bir uyum iginde oldugu belirtilmistir.

Lindgard ve Nielsen (1977), dipol gegis olasiliklarini, yasam siirelerini ve
dallanma oranlarin1 Niimerik Coulomb Yaklasimi’ndan gostererek deneysel sonuglari

elde ettiler. Anderson ve Schwab (1981), Klor atomunda ?D,-?P, sogurma gegisi i¢in

deneysel osilator siddetlerini kimyasal titrasyon yontemi kullanarak olgtiiler. Erman,
Kallne ve Zastrow (1990), CI | de 4s-np ve 4p-nd gegisi igin goriiniir bolgedeki
gecislerini ve 1s1mali yasam siirelerini ilk kez dogrudan olctiiler. Sonuglar, gecis
olasiliklarinin derlemeleri ve 1sima deneyleri ile karsilastirilmistir. M. Fabry (1976),
Sezyum atomunun benzer dalga fonksiyonlarini gesitli enerji degerleri i¢in teorik
calismalar yapmistir. Osilator siddetleri durgun akis halindeki plazma ve spektroskopik
analizlerden deneysel verilerden elde etti. Glowacki ve Migdalek (2003), ab initio
model potansiyel dalga fonksiyonlart kullanilarak iiretilen Numerical Dirac—Fock dalga
fonksiyonlar1 ile Relativistic Configuration-interaction (CI) metodunu, iki valans
elektronlart ile bazi sistemlerde ns? 1So—nsnp py, 3Py gegcisleri i¢in osilator siddetlerini
hesaplamak i¢in kullandilar. Sonuglarin1 daha Once core-valance correlation
hesaplamalarindan elde edilen sonuglar ile karsilastirdilar. Oliver ve Hibbert (2007), ClI
| de birgok tek pariteli konfigiirasyon 3s°3p°, 3p*(*D)4p, 3p*(®P)np (4<n<5) ve bircok
¢ift pariteli konfigiirasyon 3s3p®, 3p*(®P,'D,s)ns (4<n<5), 3p*(®P)6s, 3p*(*P,'D)3d,
3p*(®P)4d igin Breit-Pauli yaklasiminda konfigiirasyon etkilesmesi (CI) yontemini
kullanarak osilatér siddetlerini hesapladilar. Jha ve ark. (2006), 3s%3p°, 3s?3p*3d,



3s3p'4s ve 3s%3p'4p ince yapi seviyeleri arasindaki tiim gecisler icin gecis
olasiliklarini, osilator siddetlerini ve Breit-Pauli enerji seviyeleri konfigiirasyon
etkilesmesini Cl dalga fonksiyonlarini kullanarak hesapladilar. Ayrica 3s°3p*3d,
3s%3p*4s ve 3s”3p*4p seviyeleri icin yasam siirelerini belirlediler. Kulaga-Egger ve
Migdalek (2009), bir kez iyonlasmis Lantanda yasam siirelerini Cowan’in Hartree—Fock
ve Relativistic Corrections (HFR) metodu ile hesapladilar. Sonuglar1 diger deneysel ve
teorik sonuglar ile karsilastirdilar. Lavin ve ark. (1977), Relativistic Quantum Defect
Orbital (RQDO) metodunu kullanarak ClI I de ince yap1 gegislerinin osilator siddetlerini
hesapladilar. Zheng ve arkadaslari, bir kez iyonlasmis Aliiminyum atomunun gegis
olasiliklar1 ve enerji seviyelerini en zayif bagl elektron potansiyel model teoriyi
(WBEPMT) kullanarak hesapladilar. Bu hesaplamadaki enerji seviyelerinin
belirlenmesinde pertiirbasyon teorisinden faydalandilar. Elde ettikleri sonuglar WBEPM
teorisinin iyonik sistemlere de basarili bir sekilde uygulanabilecegini gosterdi. Wang ve
Zheng (2002), Oksijen atomunda gegis olasiliklarii ve bazi uyarilmis seviyelerin
yasam stirelerini WBEPM teorisini kullanarak hesapladilar. Hesaplamalar1 hem bireysel
cizgiler hem de multiplet cizgiler i¢in yaptilar. Elde ettikleri sonuglarin literatiirle ¢ok

iyl uyumlu oldugu goriildii.



2. ATOMIK YAPIYA GENEL BiR BAKIS

Hidrojen Yunanca su yapan, element sembolii H olan, 1 atom sayili ametal bir
elementtir. 1.00794 g/mol lik atomik kiitlesi ile tiim elementler arasinda en hafif
elementtir. Bir proton ve bir elektrondan olusan Hidrojen atomu, basit atomik yapisi,
151k emilim ve yayma spektrumu sayesinde atomik yapinin gelismesinde dnemli rol
oynamistir. Schrodinger denkleminin analitik olarak ¢oziilebildigi tek notral molekiil
Hidrojen oldugu i¢in, Hidrojen atomunun enerji basamaklar1 ve bag 6zellikleri kuantum

mekaniginin gelismesinde 6nemli rol oynamistir (Kurucu ve Sahin, 2005).
2.1. Bir Elektronlu Atom (Hidrojen Atomu) i¢in Schrodinger Denklemi

Bir Hidrojen atomu, +Ze elektrik yiiklii bir parg¢acik olan bir protonla, protondan
1836 kez daha hafif, -e yiiklii bir pargacik olan bir elektrondan olusan ancak
hareketlilikten dolayr ii¢ boyutlu olan bir sistemdir. Elektron, cekirdekle karsilikli
Coulomb etkilesmesi ile gekirdege bagl olarak hareket etmektedir (Onengiit, 2008).

Hidrojen atomunda kullanmamiz gereken, ii¢ boyuttaki elektron i¢in Schrodinger

denklemi su sekilde yazilir:

2 2 2
6\|1+6 \|1+8 \|1+2m

o o CT(E-UN¥=0 2.1)

Buradaki U potansiyel enerjisi, kiitlesi m, ve yiikii +Ze olan ¢ekirdek ile kiitlesi m, ve

yiikii —€ olan elektronun olusturdugu enerji olup su sekilde yazilir:

Ze?
(4mey)r

U(xyz)=U(r)=- (2.2)

Burada Schrédinger denklemini yazmak i¢in dnce kartezyen koordinatlar1 sekildeki gibi

tanimlanan r, 0, ¢ kiiresel kutupsal koordinatlar cinsinden yazmak uygun olacaktir.



Z A
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:
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Sekil 2.1. Kiiresel kutupsal koordinatlar

r = O orijininden P noktasina ¢izilen yarigap vektoriiniin uzunlugu

= x> +y*+2°

0 = Yarigap vektorii ile +z ekseni arasindaki ag¢1 (kutup agisi)

1

X2 +y*+2°

= cos™?

@ = Yarigap vektoriiniin Xy diizlemindeki izdiisiimii ile +x ekseni arasindaki Olgtilen ag1

(azimut ag1s1)
= tg

_1X
X

doniistimleri kullanilirsa kiiresel koordinatlarda Schrodinger denklemi

o, 1 &
00  r%sin’0 0p°

2
h_{ié{rza_H L2 tsing
r

2ul| r? or r’sind 00
U(r,0,p)¥(r,0,9) = E¥(r,0,0)

}}‘P(r,e,(p) + 2.3)

seklinde bulunur (Kurucu ve Sahin, 2005).



Denk.(2.3)’teki

L (2.4)
m, +m,

ifadesine * indirgenmis kiitle  ad1 verilir. Kdseli parantez igindeki terimler, V? kiiresel
koordinatlarda Laplace operatdrii olmak iizere, V?\’ye esittir. Bu esitlik, elektronun
cekirdege gore hareketini tanimlayan zamandan bagimsiz Schrodinger denklemidir.
Zamandan bagimsiz Shrodinger denkleminin 6nemli bir 6zelligi sudur: Verilmis bir
sistem i¢in, bir veya daha fazla ¢dziim varsa, fonksiyonlarinin her birisi, enerjinin belli
bir E degerine karsilik gelir. Dolayist ile dalga mekaniginde enerji kuantalagmasi,
kuramin dogal bir elemani olarak ortaya c¢ikar ve fiziksel diinyadaki enerji
kuantalagsmasi, biitiin kararli sistemlerin karakteristigi olan evrensel bir olay olarak
belirir (Onengiit, 2008).

Merkezi O’da olan bir kiirenin yiizeyinde, sabit 0 kutup acil1 gizgiler, yer kiiresi

tizerindeki enlem daireleri gibidir. Sabit ¢ azimut acil1 ¢izgiler, yer kiiresi iizerindeki

boylam daireleri gibidir.

Kiiresel kutupsal koordinatlarda Schrodinger denklemi soyle yazilir:

. T R R VR |
— Sln9—+— E-UY¥Y =0 2.5
r2 ar{ r} r?sind 86{ 00 r’sin’ dg 2} ( ) (25)

U potansiyel enerjisi yerine Denk.(2.2)’yi yerlestirir ve biitin denklemi r’sin ile

carparsak sunu buluruz:

2
sin20- 242 My 4 sino - {sing Y3+ 9V
o or 0 80 op 25
24542 2 .
2mr szln 9( e FE)P =0
) 4z, v

Bu denklem, y nin uymasi gereken kosullarla (y normlanabilmeli ve v ile tiirevleri, her

r, 8, ¢ noktasinda siirekli ve tek degerli olmalidir) birlikte elektronun davranisini



tamamen belirler. Bu davranigin ne oldugunu tam olarak gérmek igin Denk.(2.6)’y1 ¢
icin ¢ozmeliyiz. Denk.(2.6) ¢ozildiginde, bir Hidrojen atomundaki elektronu
betimlemek i¢in Bohr kuramindaki gibi tek bir kuantum sayisinin yetmedigi, ii¢
kuantum sayisina gerek oldugu ortaya cikar.

Bohr modelinde, elektronun hareketi esasta bir boyutludur; ¢iinkii hareket ettikge
degisen tek biiyiikliik, belli bir yoriingedeki konumudur. Bir boyutlu bir kutudaki bir
parcacigin durumunu belirlemek i¢in tek kuantum sayisinin yeterli oldugu gibi, iig¢
boyutlu bir kutudaki bir parcacigin betimlenmesi igin, ii¢ kuantum sayist gereklidir;
¢linkii simdi; parcacigin y dalga fonksiyonunun uymasi gereken ii¢ tane sinir kosulu
vardir: y, kutunun X, y, z dogrultularindaki duvarlarinda ayr1 ayri 0 olmalidir (Onengiit,
2008).

2.2. Schriodinger Denkleminin Degiskenlere Ayrilmasi

Hidrojen atomu probleminde, Schrodinger denklemini kiiresel kutupsal
koordinatlarda yazmanin yarari, bu haldeyken her biri tek bir koordinat iceren fi¢
bagimsiz denkleme ayrilabilmesidir. Burada boyle bir ayrilma miimkiindiir; cilinkii

y(r,0,¢) dalga fonksiyonu, li¢ ayri fonksiyonun ¢arpimi seklindedir: sadece r ye bagh
olan R(r), sadece 8 ye bagli olan ©(0) ve sadece ¢ ye bagl olan ().

v dalga fonksiyonu,

¥ (r,0,9) = R(NOGO)D(0) (2.7)

bi¢iminde yazilabilir (Gedikoglu, 1991). Burada R(r) fonksiyonu, elektronun y dalga
fonksiyonunun gekirdekte baslayip bir yarigap vektorii boyunca 6 ve ¢ sabitken nasil
degistigini betimler. ®(0) fonksiyonu, y nin, merkezi cekirdekte olan bir kiirenin
boylam dairesi boyunca, r ve ¢ sabitken, kutup acgist 6 ile nasil degistigini betimler.

®(o) fonksiyonu, y nin, azimut agis1 ¢ ile nasil degistigini betimler.



Daha basit olarak w=RO® seklinde yazabilecegimiz Denk.(2.7)’den sunlar1 buluruz:

)2 0 _oadR
or or

dr
i) N _ro® _rep 3@
o0 o0 do
2 2 2
iii) 7V —re? 2 _red?®
op op do

Burada kismi tiirevlerden normal tirevlere gecilmistir; ¢inki R, ©, @
fonksiyonlarindan her birisi sirasiyla r, 0, ¢ degiskenlerinden yalniz birisine baglidir
(Onengiit, 2008).

Hidrojen atomunun Schrédinger denkleminde y yerine RO® yerlestirir ve biitiin

denklemi RO® ile bolersek sunu elde ederiz:

sin’0 d ( 2de sind d ( . d@j 1 d°®
—|rf—|+——|sin0— |+—
R dr{ dr ® do do ) @dg° 28)
2ain2 2 !
2mr szln 9( e +EJ:O
h Arg,r

(2.8) denklemindeki son terim sadece azimut ¢ nin, digerleri ise sadece r ve 6 nin

fonksiyonudurlar. Denk.(2.8)’i yeniden diizenleyelim:

sin d ( Zde sind d ( . d®j
—|rr—+ —| Sin@— |+

R dr dr ® do do
) (2.9)
2mr?sin®0( e° E __1d%
h? 4ng,r ® do?

Bu denklem, sadece her iki tarafi da ayni sabite esitse dogru olabilir; ¢linkii taraflar
farkli degiskenlerin fonksiyonudurlar. Gorecegimiz gibi bu sabiti m/ olarak

adlandirmak uygundur.



Demek ki, @ fonksiyonu i¢in diferansiyel denklem soyledir:

2
ég ® (2.10)
0

Simdi de Denk.(2.9)’un sag tarafina m? yi koyalim, biitiin denklemi sin’0 ile bolelim

ve degisik terimleri yeniden diizenleyelim:

2 2 2
li(rzd—R}L 2m2r ¢ _LE|- m,z - 1 i[sined—(aj (2.11)
R dr dr he \ 4ng,r sin“d  ®sinb d de

Yine, her iki tarafta farkli degiskenlerin bulundugu bir denklemimiz var, dolayisiyla her
iki tarafin ayni sabite esit olmasi gerekir. Bu sabit, yine daha sonra agikliga kavusacak
sebeplerden otiirii I(I+1) olarak adlandirilacaktir. Dolayisiyla ® ve R fonksiyonlari i¢in

denklemler s6yledir (Onengiit, 2008):

sin’0  @sind doO

m; 1 df. .de)
(smeﬁj =I(1+1) (2.12)

2 2
ii(rzd—Rjﬂm; & LE =10+ (2.13)
R dr dr he \4ngyr

(2.10), (2.12) ve (2.13) denklemleri genellikle soyle yazilir:

. Cd’ 2
® icin denklem: > = om, (2.14)
do
2
@ icin denklem: _ii(sined—@}r 10+1)-— |@=0 (2.15)
sin6 do do sin0

2
R i¢in denklem: %E(rzd—RjJr 2—r2n © _+E -1(1+2) R=0 (2.16)
redr dr he \ Ame,r
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Bunlarin her birisi, tek degiskenli tek bir fonksiyon i¢in bir adi diferansiyel denklemdir.
Sadece R i¢in olan denklem, U(r) potansiyel enerjisine baghdir. Boylece, baslangigta ii¢
degiskenli y fonksiyonu i¢in bir kismi diferansiyel denklem olan, Hidrojen atomu igin

Schrddinger denklemini basitlestirme isimizi basariyla tamamladik (Onengiit, 2008).

Yukaridaki denklemlerden birincisi, Denk.(2.14) kolayca ¢oziiliir. Sonug soyledir:
(@) = Ae™? (2.17)
Bildigimiz gibi, bir dalga fonksiyonunun, dolayisiyla tam dalga fonksiyonu y nin bir

bileseni olan ® nin uymasi gereken kosullardan birisi, uzayda verilen bir noktada, tek

bir degerinin olmasidir. Dolayisiyla,
(@) = W +27)

veya

eM0 =g =1

veya

1=cosm, 2z +isinm, 2z

olmalidir. Bu, sadece m,, 0 veya pozitif veya negatif bir tamsay1 (£1,+2,%+3,...,) ise
miimkiindiir. m, sabiti Hidrojen atomunun manyetik kuantum sayis1 olarak bilinir. @(0)
icin olan diferansiyel denklem, Denk.(2.15), | sabiti, m, nin mutlak degeri |m,| ye esit

veya biiyiik bir tamsayi ise bir ¢oziime sahiptir. Bu kosul, m, nin iizerinde bir kosul

olarak su sekilde ifade edilebilir:
m =0,£1,+2+3,... %I (2.18)

Burada, | sabiti yoriinge kuantum sayis1 olarak bilinir.
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Hidrojen atomu dalga fonksiyonu y nin R(r) radyal kismi igin son denklem,
Denk.(2.16)’da belli bir kosula uyulmasini gerektirir. Bu kosul, E nin ya pozitif olmasi

veya

4

me 1) E
3 :‘W(Fj _E n=1,2,3,... (2.19)
0

n

ile belirlenen negatif E, degerlerinden birisine (elektronun atoma bagli oldugu
durumlarda) sahip olmasidir. Bunun Hidrojen atomu i¢in Bohr’un buldugu baginti ile
ayni oldugunu goriiyoruz (Onengiit, 2008). Denk.(2.16)’y1 ¢6zebilmemiz igin uyulmasi
gereken bir diger kosul, bas kuantum sayist olarak bilinen n nin I+1 e esit veya ondan

biiyiikk olmasidir. Bu, verilen bir n i¢in | lizerinde su sekilde bir kosul olarak ifade

edilebilir:
1=0,123,...(n-1) (2.20)

Burada | sabiti yoriinge kuantum sayisi olarak bilinir. Dolayisiyla {i¢ kuantum sayisi n,

I, m yi izin verilen degerleriyle birlikte su sekilde yazabiliriz:

Bas kuantum sayis1 : n=123,..
Yoriinge kuantum sayist @ 1=0,1,2,3,...(n—1) (2.21)

Manyetik kuantum sayis1: m; =0, £1,£2,£3,..., +1

Kuantum sayilariin, uzayin belli bir yoriingesinde hapsolmus pargaciklarin kuantum
mekaniksel kuramlarindan dogal bir bigimde ¢iktiin1 tekrar hatirlatmakta yarar vardir.
R, ® ve @ nin n, I, m kuantum sayilarina olan baghligini ortaya ¢ikarmak igin

Hidrojen atomunun elektron dalga fonksiyonlarini sdyle yazabiliriz (Onengiit, 2008):
Y=R,0,,d, (2.22)

i) Bas Kuantum Sayisi: Hidrojen atomunun kuantum kuraminda elektronun enerjisi
bilindigi gibi sabittir; fakat herhangi bir pozitif degeri (iyonlasmis bir atoma karsilik

gelen) alabilmekle birlikte, elektronun sahip olabilecegi negatif degerler, E, = Ey/n?
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bagintis1 ile belirlenenlerdir. Dolayisiyla Hidrojen atomunda elektron enerjisinin

kuantumlanmasi n bas kuantum sayzsi ile betimlenir.

i) Yoriinge Kuantum Sayisi: y dalga fonksiyonunun radyal kismi R(r) igin olan
(2.16) diferansiyel denkleme bakalim:

2
izi(rzd—R} M e el gt |R=0
redr dr he  dng,r

Bu denklem, elektronun hareketinin sadece radyal yani ile yani ¢ekirdege veya ondan

Oteye dogru hareketiyle ilgilidir. Ancak, denklemde E toplam enerjisinin bulundugunu
da goriiyoruz. E toplam enerjisi, elektronun radyal hareketiyle hicbir iligkisi olmamasi
gereken yoriinge hareketinin kinetik enerjisini de igerir. Bu ¢eliski su varsayim ile
kaldirilabilir: Elektronun KE kinetik enerjisinin iki kismi1 vardir: ¢ekirdege veya ondan
Oteye dogru olan hareketinden ileri gelen KEraqyal ve cekirdegin etrafindaki hareketinden

ileri gelen KEysringe-

Elektronun U potansiyel enerjisi Denk.(2.2) elektrikseldir:

e2

(4ney)r

Ur)=-

Dolayisiyla elektronun toplam enerjisi sdyledir:

eZ

E= KEradyal + KEyérﬁnge +U = KEradyal + KEyérﬁnge _m
0

E nin bu ifadesini Denk.(2.16)’ya yerlestirirsek kiiciik bir diizenlemeden sonra sunu

elde ederiz:

w0+ ]

0 2.23
2mr? (2:23)

1d dR 2m
r—za[l’Z E] +h_2|:KEradyal + KE

yoringe
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Denk.(2.23)’te koseli parantezin i¢indeki son iki terim birbirini gotiiriirse istedigimizi

elde edecegiz. Dolayistyla su bagintinin saglanmasini isteyelim:

CRA(1+1)

KEyérUnge_ 2mr2

(2.24)

Elektronun ydriinge kinetik enerjisi ve agisal momentumu sirasiyla

1 5
KEyernge = E MV s ringe L= MV 6 ingd

oldugundan, yoriinge kinetik enerjisi i¢in su bagintiyr yazabiliriz:

L2

yoringe = 2mr 2

KE
Dolayisiyla Denk.(2.24)’ten

L2 h2(1+1)
2mr? 2mr?

oldugunda elektronun acisal momentumu igin,

L =10 +1)% (2.25)

elde ederiz. Yoriinge kuantum sayist |
1=0,123,...(n-1)

degerlerine kisitlanmis oldugundan, elektron sadece Denk.(2.25)’in belirledigi belli
acisal momentum degerlerine sahip olabilir. E toplam enerjisi gibi agisal momentum da
hem korunur hem de kuantumlanmistir. Dolayisiyla, h=1.054x10"** J.s niceligi agisal

momentumun dogal birimidir.
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Elektronun agisal momentum durumlari, agsagida verildigi gibi harflerle gosterilir.

I=0 1 2 3 4 5 6...
s pdf g h i..

Bu kodlama atom kurami gelistirilmeden, deneysel tayf siniflandirmasindaki serilerin
isimlerinin  ilk harflerinden (sharp-keskin, principal-ana, diffuse-dagimik ve

fundamental-temel) kaynaklanmistir. Yani, bir S durumu agisal momentumu olmayan

bir durumdur; bir p durumu ~/2 kadar bir agisal momentuma sahiptir (Onengiit, 2008).

Toplam kuantum sayisi ile yoriinge agisal momentumu temsil eden harfin
birlestirilmesi, atom elektronlarinin durumlarinin gosterilmesinde kolaylik saglar ve
yaygin olarak kullanilir. Bu gosterimde, 6rnegin n=2, 1=0 a sahip bir durum bir 2s
durumunu, n=4, I=2 ye sahip bir durum ise bir 4d durumudur. Cizelge 2.1°de bir

atomdaki elektron durumlar1 n=6, 1=5 e kadar verilmistir.

Cizelge 2.1. Atomlarda elektron durumlari

=0 =1 =2 I=3 I=4 I=5
n=1 1s
n=2 2s 2p
n=3 3s 3p 3d
n=4 4s 4p 4d 4f
n=5 5s 5p 5d 5f 5¢
n=6 6s 6p 6d 6f 69 6h

iii) Manyetik Kuantum Sayisi: Yoriinge kuantum sayist |, elektronun L agisal
momentumunun L biytikliiglini belirler. A¢isal momentumu olan bir atom elektronu,

bir B dig manyetik alani ile etkilesir. Manyetik kuantum sayist m,;, L nin alan

yoniindeki bilesenini belirleyerek L nin yOniinii verir. Bu, ¢ogu zaman uzay

kuantumlanmasi olarak adlandirilir.

Manyetik alanin yoniinii z-eksenine paralel olarak alirsak, L nin bu ydndeki bileseni

sOyle verilir:

L, =mh m =0, +1+2,+3.. %I (2.26)

| nin belli bir degeri igin m, nin alabilecegi degerler +| den 0 a ve oradan —I ye uzanr.
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Dolayisiyla, L acisal momentum vektoriiniin bir manyetik alanda alabilecegi
yonelimlerinin sayis1 2|1+1 dir. 1=0 ise L, sadece 0 degerini alabilir, I=1 ise L, h, 0 veya
—h olabilir, 1=2 ise L, 2h, h, 0, -h veya -2h olabilir. Belli bir m, degerine sahip olan bir
atom, kendisini bir dig manyetik alanda bulursa, L agisal momentumu bu alana gére m,

degerlerine karsilik gelecek bir bicimde yonelecektir. Burada dikkat edilmesi gereken

nokta, L nin higbir zaman B ye tam olarak paralel veya anti paralel olamayacagidir;
¢linkii L; her zaman toplam ag¢isal momentumun +/I(1 +1) biytikligiinden kiigiiktiir. Bir

dis manyetik alan yoksa z-ekseninin yonii rastgele segilebilir. Dogru olmasi gereken, L

nin segecegimiz herhangi bir yondeki bileseninin m7 olmasidir (Onengiit, 2008).

2.3. Elektron Katlar1 ve Alt Katlar1

Cok elektronlu atomlarda asal kuantum sayisi ayni olan elektronlar atomun
elektron katlarim1 meydana getirirler. Asal kuantum sayisinin belli bir degerinde
elektron katindaki elektronlarin maksimum sayis1 2n? dir. Spektroskopide asal kuantum
sayisinin n=1, 2, 3, 4,... degerlerine karsilik gelen elektron katlar1 sirastyla K, L, M,
N,... diye adlandirilir. K (n=1) katindaki elektronlarin maksimum sayis1 2, L (n=2)
katindakiler 8, M (n=3) katindakilerin 18, N (n=4) katindakilerin ki 32 v.s. dir (Kuli-
Zade ve Tektunali, 1995).

Asal kuantum sayisi n nin verilen bir degerinde ayni kuantum sayisi | ye karsilik
gelen elektronlar, verilen katin alt katlarim1 meydana getirirler. Bilindigi gibi, asal
kuantum sayist n nin verilen bir degerinde yoriingesel kuantum sayisi I, O ile (n-1)
arasindaki tiim degerleri alabilir. Buna gore, atomun K kati yalniz bir alt kattan (1s); L
kat1 iki alt kattan (2s, 2p); M kat1 ii¢ alt kattan (3s, 3p, 3d); N kat1 dort alt kattan (4s, 4p,
4d, 4f ) ibaret olacaktir. Boylece asal kuantum sayisi n nin verilen bir degerinde atomun

her bir elektron kati, n sayida alt elektron katina ayrilir.

Cizelge 2.2’de n nin gesitli degerleri i¢in atomun elektron ve alt elektron katlari

verilmistir.
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Cizelge 2.2. Atomun elektron katlar1 ve alt katlar1

n Atomun elektron katlari | Atomun elektron alt katlar1
1 K 0 1s

2 L 01 2s2p

3 M 012 3s 3p 3d

4 N 0123 4s 4p 4d 4f

5 (0] 01234 5s 5p 5d 5f 59

Bir elektronlu atom ve iyonlarin tek bir elektronu, kuantum sayilarinin n=1,2,3,...;
1=0,123,..(n-1); m =0 £1,+2+3,...,£1 ve m ==11/2degerleriyle belirlenen
kuantum hallerinin her birinde olabilir.

Cok elektronlu atomlarda da her bir elektronun hali bu kuantum sayilari ile
belirlenir. Fakat atomda ayni anda ayni kuantum halinde olabilen elektronlarin sayisi
Pauli prensibine uymak zorundadir. Pauli prensibine gore atomda ayni bir kuantum
halinde iki elektron bulunamaz. Baska bir deyisle, atomda ayni kuantum sayilari takimi
ile karakterize olunan iki elektron bulunamaz. Atomun herhangi iki elektronu igin n, I,
m, ve m, kuantum sayilarmnimn en azindan biri farkli olmalidir. Omegin S, p, d,... alt
katlarinda Pauli prensibine gore elektronlarin maksimum sayisin1 bulalim. s alt kat1 igin

[=0, m,=0 oldugundan bu alt kat m, =0 a karsilik gelen tek bir yuva ile gosterilebilir. Bu

s alt katinda birbirinden yalmz m, kuantum sayis1 ile farkli olan
(mg =+1/2,m, =-1/2) iki elektron olabilir (m;=1/2 oldugunda elektronun spini )
seklinde, m =-1/2 oldugunda ise { seklinde gosterelim). Simdi de p alt katindaki
elektronlarin maksimum sayisina bakalim. Bu alt kat1 i¢in I=1 ve m, =1, 0, -1 dir. Buna
gore, p alt katin1 m; nin bu degerlerine karsilik gelen ii¢ yuva ile gdsterebiliriz. Bunlarin

her birinde Pauli prensibine gore, yalniz mg kuantum sayilar: ile farkli olan iki elektron

olabilir. O halde p alt katindaki elektronlarin maksimum sayis1 6 olarak bulunur.
Cizelge 2.3’te p alt katlarinda elektronlarin Pauli prensibine gore nasil yerlestikleri

gosterilmistir.

Cizelge 2.3. Pauli prensibine gore elektronlarin p alt katinda yerlesmesi

m, 1 0 1
N N N
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Ayni kural ile d alt katindaki elektronlarin maksimum sayist 10, f alt katinda 14, g alt
katinda 18,... olarak bulunur. Bagka bir deyisle Pauli prensibine gore asal kuantum
sayisinin verilen bir degerinde atomda 2 tane s-elektron (s%), 6 tane p-elektron (p°), 10
tane d-elektron (d°), 14 tane f-elektron (f #), 18 tane g-elektron (g®).... olabilir.

Cok elektronlu atomlarda, elektronlar enerjinin en kiiciik degerine karsilik gelen
elektron katlarint doldurmaya g¢alisirlar. Buna gore atomda once K kati (n=1), sonra ise
L (n=2), M (n=3), N (n=4),... katlar1 dolmaya baslar. Daha dnce de s6ylendigi gibi, ¢ok
elektronlu atomlarda, asal kuantum sayisinin verilen bir degerinde, elektronun enerjisi |
ye de baglidir. Verilen bir elektron katinda | biiyiidiikge, elektronun enerjisi de biiyiir.
Buna gore verilen bir elektron katinda 6nce ns alt kati, sonra sirasiyla np, nd,... alt
katlar1 dolmaya baglar.

Cok elektronlu atomlarin elektron alt katlarinin dolma siras1t Hund kural ile

bulunur. Bu kurala gore elektronlar alt katlara dyle yerlesmelidirler ki, alt katin tiim

elektronlarinin spin manyetik kuantum sayilarinin toplami Z m, maksimum olsun. Bu

kosul yerine getirildiginde ise, alt kattaki biitlin elektronlarin yoriingesel manyetik

kuantum sayilarinin toplami Zm,i maksimum olmalidir. Bu kurala gore elektron alt

katinda dnce ms=1/2 ve m, =l ye karsilik gelen yuva dolar, bunun ardindan da m_=-1/2
ve m=I-1, m,=1/2 ve m,=I-2,... lere uygun gelen yuvalar dolar. En sonunda da
m,=1/2 ve m, =-l ye uygun gelen yuva dolar (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995).

Enerjinin yoriingesel kuantum sayisina bagli olmasi ile ilgili olarak n>4’ten
itibaren n nin biyik | nin kiigiik degerlerine karsilik gelen seviyenin enerjisi n nin
kiiciik ve | nin biiyiik degerlerine karsilik gelen seviyenin enerjisinden kii¢iik olur. Buna
gore 3d alt kat1 tamamen dolmadan 4s alt kati dolmaya baglar; 4d ve 4f alt katlar
tamamen dolmadan 5s alt kati dolmaya baslar; 4f, 5d, 5f ve 5g alt katlar1 tamamen
dolmadan 6s alt kati dolmaya baslar v.S. n>4’ten itibaren alt katlarin dolma sirasi
Kleckovski kurali ile belirlenir. Bu kurala gore, ¢ok elektronlu atomlarda once n ve |
kuantum sayilarmin toplamu kiigiik olan alt katlar dolar. Ornegin, 4s hali igin n+l = 4, 3d
hali i¢in ise n+l = 5 tir. Buna gore dnce 4s alt kati, sonra ise 3d alt kati dolar.

Atomun biitiin elektronlarinin n ve | kuantum sayilarina gore paylasilmasi
elektron konfigiirasyonlarin1 meydana getirir. Ornegin, Na | atomunun (Z=11) normal

elektron konfigiirasyonu 1s* 2s® 2p°® 3s? seklinde yazilir. Eger verilen bir elektron
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konfigiirasyonunda biitlin elektronlarin yoriingesel kuantum sayilarinin toplami Zli
i

¢ift olursa konfigiirasyon cift, tek olursa konfigiirasyon tek diye adlandirilir. Ornegin Na

I’nin normal elektron konfigiirasyonu gifttir; ¢ilinkii biitiin elektronlari igin z I, cifttir.

P I (Z=15)’nin normal konfigiirasyonu 1s* 2s* 2p® 3s* 3p® dir. Gériildiigii gibi biitiin
elektronlar igin ZIi tek oldugundan, konfigiirasyon tektir. Eger konfigiirasyon g¢ift

sayida tek | li elektronlardan ibaretse, terimler ¢ift; tek sayida tek | li elektronlardan
ibaretse, terimler tektir. Cift elektronlardan ibaret olan (1=0, 2, 4,...) konfigiirasyonlarin
tiim terimleri ise ¢ift olur.

Tam dolmus alt katlarda biitin | lere karsilik gelen elektronlar ¢ift ¢ift
yerlestiklerinden, onlarin elektron konfiglirasyonlart hep c¢ift olur. Tam dolmamis
elektron konfigiirasyonlari ise, hem ¢ift hem de tek olabilir. Boylece verilen bir elektron
konfiglirasyonunun ¢iftligini tam dolmamis alt katlardaki elektronlar belirler. Dipol
elektromanyetik radyasyonu icin yalnz ciftligi farkli olan terimler arasinda gegisler
olabilir. Manyetik dipol ve elektrik kuadrupol radyasyonu ig¢in ise ¢iftligi ayni olan
konfigiirasyonlarin terimleri arasinda da gegisler olabilir. Atomlarin tam dolmus alt
katlarindaki elektronlarinin toplam momentleri sifir oldugundan, bunlarin optik
spektrumlar1 tam dolmamis alt kattaki elektronlarin (dis elektronlarin) uyarilmas: ile
meydana gelir.

Tek elektronlu konfigiirasyonlara ornek olarak Na | (Z=11) atomunun
konfigiirasyonu verilebilir. Bunun normal elektron konfigiirasyonu 1s% 252 2p6 3st dir.
Goriildiigii gibi dis alt katta tek bir 3s elektronu vardir. Bu elektronun uyarilmasiyla
asagida verilen bir elektronlu uyarilmis konfigiirasyonlar (normal konfigiirasyonlar bolt

ve alt1 ¢izili sekilde gosterilmistir) elde edilir:

15 252 2p° 35, 152 25% 2p° 4s, 1s? 25% 2p° 5, ...
15 252 2p® 3p, 152 252 2p® 4p, 1s? 25% 2p° 5p, ...
1s? 2s% 2p® 3d, 15 252 2p® 4d, 1s? 252 2p° 5d,...
15 252 2p° 4f, 152 2s° 2p° 5f,. .

1s? 25 2p° 5q,...

Iki elektronlu konfigiirasyonlara drnek olarak Mg | (Z=12) atomunun konfigiirasyonu

verilebilir. Bunun normal elektron konfigiirasyonu 1s? 2s® 2p® 3s? dir. Goriildiigii gibi
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bu konfigiirasyonun dis alt katinda iki tane 3s elektron vardir. Bu elektronlardan birinin

uyarilmastyla agagida verilen iki elektronlu konfigiirasyonlar elde edilir:

15 25 2p° 3¢%, 15 25% 2p° 3s 4s, 1s? 25 2p°® 3s 5s,...
15 252 2p° 3s 3p, 15 25% 2p° 3s 4p, 1s? 25 2p°® 3s 5p,...
1s? 25 2p® 3s 3d, 1s? 2s% 2p° 3s 4d, 1s? 2s* 2p® 3s 5d.,...
1s? 2s% 2p° 3s 4f, 1s? 2s% 2p° 3s 5f, ...

1s? 25* 2p°® 35 5q,...

Dort elektronlu konfigiirasyonlara 6rnek olarak C I (Z=6)’in konfigiirasyonu verilebilir.
C | atomunun normal konfigiirasyonu 1s* 2s® 2p? dir. Yani dis alt katta dort tane
elektron (iki tane s, iki tane p) vardir. Dis 2s elektronlarindan birinin uyarilmasiyla

asagida verilen dort elektronlu konfigiirasyonlar elde edilir:

1s® 252 2p°, 1s? 25 2p? 3s, 1s? 25 2p° 4s, ...
15 25 2p°, 15 25 2p” 3p, 1s? 25 2p° 4p, ...
15 25 2p” 3d, 1s? 25 2p° 4d,. ..

1s? 25 2p° 4f,...

Dikkat edilirse bu incelemede, elektronun spin 6zelligi géz Oniinde tutulmamistir. Tek
elektronlu atomda spinin goz ardi edildigi bu incelemeye ¢ogu kez, Schrodinger

Kuram adi verilir (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995).
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3. SPEKTROSKOPININ TEMEL PRENSIiPLERI

Optik spektrumlar ¢izgi, bant ve siirekli spektrumlar olarak siniflandirilabilir.
Stirekli spektrumlar radyan (yayici) katilar veya yiiksek yogunluklu gazlar tarafindan
saliirlar. Bant spektrumlari, biri digerine olduk¢a yakin olan ¢ok sayida spektrum
cizgileri veya gruplar igerirler. Bunlar genelde molekiillere aittirler ve karakteristik
seriler olarak diizenlenebilen tekli ¢izgiler igerirler (Okur, 2001).

Optik spektrumlar salinma veya sogurmayla gézlenebilir. Bu, atoma enerjinin
151k, elektron carpmalari, X-s1m1 uyarmasi veya bagka islemlerle aktarilmasiyla basarilir.
Eger bir madde sogurdugu enerjiyi salarsa bu islem rezonans floresans olarak
adlandirilir. Spektrumlar geleneksel olarak farkli bir¢ok birimlerde olgiiliirler. Bunun
baz1 sebepleri s6yledir (Okur, 2001):

a) Dalga boyu birimlerinde. Bunlar bir kirmim 1zgarasiyla kesin bir sekilde tespit

edilebilir. Bununla birlikte, genelde daha yiiksek dogruluk saglayan bir ayarl:

karsilastirma spektrumu  kullanilir. Dalga boyu standartlarinin  birisi 50Kr sar

¢izgisidir; bu 5 Kr atomunun spektrumundaki sar1 gizgiye karsilik gelir. Bu ¢izgi igin

Jwakum = 6057.80211A =y =16507.6373 cm’? (3.1)

dir. Genelde dalga boylar1 vakuma gore belirlenir. Havada karsilik gelen dalga boyu,
havanin kirilma indisi “1” den bir miktar biiyiik ve boylece 151gin hiz1 vakumdakinden
daha diisiik olmasi sebebiyle bir miktar daha kiigiiktiir. Havada o6l¢iilen dalga boylarim

cevirmek i¢in,
Mava = Avakum/N (3.2)

formiilii kullanilmaktadir. Havanm kirilma indisi dalga boyuna baghidir. 6000A da
n=1.0002762 dir.

b) Frekanst belirleme, ortama bagli olmamasi sebebiyle daha geneldir. Burada

V= C/}Lvakum = Ci(n)\.hava) (33)
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ifadesine de sahibiz.

¢) Sikg¢a bahsedilen bir nicelik de dalga sayisidir:

v=vic=1/ A, =1/n4,,..) (3.4)
Frekans gibi dalga sayis1 da enerjiyle orantili bir niceliktir. Doniistim,

E =vhc (3.5)
esitligine gore yapilir.

d) Son olarak eV birimi sikg¢a enerjinin bir olglisii olarak kullanilir. Doniisiim

faktorleriyle beraber atom fiziginde onemli ve pratik bircok birim Cizelge 3.1°de

diizenlenmistir (Okur, 2001).

Cizelge 3.1. Sik kullanilan birimler ve doniisiim katsayist

Nicelik Birim ve cevirme katsayisi
Dalga boyu 4 1A=10"m=0.1nm
Dalga sayis1 1cm™ (=1 kayser)
y=1/2 v =8066 E (eV) cm
Enerji E 1 elektronvolt = 1.602x10™° J = 1.96x10° mc?

E=hv=hc/A=hcv
1eV =2.418x10" Hz = 8066 cm™
E (eV) = 1.24x10™ v /cm

Kiitle m, 1 elektronun kiitlesi = 9.11x10™*" kg = 511keV/c?
Yiik e 1 temel yiik = 1.6x10™ C
Planck sabiti h h=4.14x10"eV.s; h=h/ 21 = 6.58x10™° eV.s

3.1. Hidrojen Atomunun Spektrumu

Spektrumlar arasinda en bilineni 1666 yilinda Newton tarafindan bulunmustur.
Newton bir prizma {istiine diisen beyaz 15181in gokkusagindaki renklere ayrildigini

gostermistir (Anonim, 2011).
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Beyaz 151k prizmadan gegcirildiginde dalga boylarina gore kirilarak bilesenlerine
ayrilir (Sekil 3.1). Buna goriiniir 1518in spektrumu denir. Renkler arasinda kesin bir

siir olmamasi nedeniyle bu tiir spektrumlara siirekli spektrum denir (Kartal, 2012).

Sekil 3.1. Goriiniir 15181n spektrumu

Eger bir atomdan yayilan 151 prizmadan gegirilecek olursa siirekli spektrum veya
kesikli spektrum elde edilir (Sekil 3.2, Sekil 3.3).

Sekil 3.2. Prizmadan gecirilen atomun 1s1g1nin siirekli (¢izgi) spektrumu

Sekil 3.3. Prizmadan gegirilen atomun 15181n1n kesikli spektrumu

19.Yy’m ortalarinda tiim gazlarin 15181 sogurdugu, bu sogurmanin da atom ve
molekiillerin cinsine bagl 6zel dalga boylarinda oldugu biliniyordu. Ornegin tek bir
atom tliriinden olusan gaz icinden beyaz 1s1k gecirilirse, gaz atomlarinin karakteristigi
olan bazi1 dalga boylarindaki 151k sogrulacaktir. Bu gazi gecen 1sik bir prizmadan

gecirilirse, sogurma (adsorbsiyon) spektrumu denilen gokkusagimin renklerinin
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arasinda karanlik sogrulma cizgileri olan bir spektrum Sekil 3.4’teki gibi elde edilir
(Anonim, 2011).

Sekil 3.4. Hidrojen elementinin adsorbsiyon spektrumu

Ayrica gaz yeterince 1sitildiginda 151k salar. Yayinlanan bu 15181 olusturan dalga boylari
beyaz 15181in bu gaz tarafindan sogrulan dalga boylarina esit olur. Yaymlanan bu 1s1k
prizmadan gegirilirse, karanlik bir zeminde parlak renkli cizgiler gézlenir ki; buna 1s1ma
(emisyon) spektrumu denir.

En basit ¢izgi spektrumu, atom halindeki Hidrojende gbzlenmistir. Civa, Neon
gibi diger atomlar tamamen farkl ¢izgi spektrumlar1 yaymlarlar (Sekil 3.5). iki element
ayni ¢izgi spektrumunu yayinlamadiklar1 icin bu olay bize bilinmeyen elementleri

tanimamiza olanak saglar (Anonim, 2011).

Sekil 3.5. Hidrojen elementinin emisyon spektrumu

Spektroskopik analizin kasifleri Kirchhoff ve Bunsen, 19.Yy’in ortalarinda her
bir elementin kendine has karakteristik spektruma sahip olduklarini ilk olarak agiga
cikarmiglardir.

Bir proton ve bir elektron igeren Hidrojen atomunun spektrumlari, atom yapisi
ile ilgili kanunlar1 ve madde yapisin1 anlamada son 90 yil i¢inde olduk¢a &nemli rol
oynamigtir. Hidrojen atomunun emisyon (salma) spektrumu goriiniir bolgede {i¢

karakteristik ¢izgi gosterir: 6563A=656.3 nm’lik en uzun dalga boylu ¢izgi H_,

4861A=486.1 nm’lik dalga boylu ¢izgi H , ve 4340 A=434.0 nm’lik dalga boylu ¢izgi

ise H, ya karsilik gelir. Bunlarm en diisiik siddetlisi 1853’te Angstrom tarafinda
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kesfedilmistir ve H, ¢izgisi olarak adlandirilir. Yakin mor alt1 bélgesinde bu ii¢ ¢izgi
bir dizi bagka ¢izgiyle izlenir. Bunlar bir diisiik-dalga boyu limitine (H_ ) yaklastik¢a

diizenli bir sekilde birbirlerine yaklasirlar (Okur, 2001).

Balmer 1885 yilinda bu ¢izgilerin dalga boylarmnin,

A:{ 2”12 JG (3.6)

seklinde bir bagintiyla elde edebilecegini bulmustur. Burada n,=3, 4, 5,... olan bir

tamsay1 ve G bir deneysel sabittir. Gilinlimiizde Balmer formiiliinii biraz daha farkli

yaz1yoruz:

Balmer ;:%: R, (2% - izj n bir tamsay1 >2 3.7)
n

Denk.(3.7)’deki Ry = 109677.5810 cm™ niceligi Rydberg sabiti olarak bilinir.

Hidrojenin spektrumunun daha ileri incelenmesi i¢in astrofizik goézlemler
oldukg¢a 6nemli roller tistlenmislerdir. Yildizlarin spektrumlarinda, Huggins tarafindan
1881 yil1 kadar eski bir zamanda (fotograf olarak) kaydedilmis Hidrojen spektrumunda
cok sayida ¢izgi goriiliir. Radyo-astronomiksel tekniklerin kullanimiyla oldukga biiyiik
n degerleri arasinda gegisler bulunmustur. n si 90 ve 350 olan seviyeler
belirlenebilmistir.  Astrofizik gozlemlerde bir¢ok ¢izginin gézlenip bunlarin
yeryliziindeki deneylerde gézlenememesinin sebebi laboratuarda saf Hidrojen atomunun
hazirlanmasindaki zorlukla ilgilidir.

Hidrojen gazinin Hidrojen atomuna ayrilip, floresans yapmaya uyarildigi gaz
bosalmalarda daima spektrumu Hidrojen atomu spektrumuyla c¢akisan Hidrojen
molekiilleri de bulunur. Seri limiti {izerinde seri-limit siirekliligi olarak adlandirilan bir
bolge gozleriz. Bu bolgede spektrum artik ¢izgi gostermez ve siireklilik arz eder. (3.7)
Balmer formiilityle hesapladigimiz spektral ¢izgilerle gézlenen ¢izgilerin (Cizelge 3.2)
karsilastirmasi formiiliin sadece iyi bir yaklasiklik olmayip, serinin bu formiille oldukga

hassas bir sekilde tanimlandigini gosterir (Okur, 2001).
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Cizelge 3.2. Hidrojenin Balmer serisinin ilk 16 ¢izgisi

n 2 Vyakum(cm ™) Ry (Ziz—niz)
H o 3 6562.79 15233.21 15233.00
H, 4 4861.33 20564.77 20564.55
H, 5 4340.46 23032.54 23032.29
H o 0 4101.73 24373.07 24372.80
H, 7 3970.07 25181.33 25181.08
H, 8 3889.06 25705.84 25705.68
H o 9 3835.40 26065.53 26065.35
H, 10 3797.91 26322.80 26322.62
H, 11 3770.63 26513.22 26512.97
H 2 12 3750.15 26658.01 26657.75
H, 13 3734.37 26770.65 26770.42
H, 14 3721.95 26860.01 26859.82
H . 15 3711.98 26932.14 26931.94
H_ 16 3703.86 26991.18 26990.97

N

Hidrojen atomunun biitiin spektrumu su esitlikteki gibi temsil edilir:

- 1 1 .

v=R,| 5 —-— n <n tamsayilar (3.8)
n

Denk.(3.8)’deki n ve n' sayilar1 bag kuantum sayilar1 olarak adlandirilirlar.
Balmer serisi, Hidrojen tayfinin goriiniir dalga boylarini igerir. Hidrojenin

morétesi ve kizilalt1 bolgelerindeki tayf cizgileri, baska cesitli serilerin i¢indedir.

Mordtesi bolgede, Lyman serisi su baginti ile verilen dalga boylarini igerir:
Lyman ;:%:RH(i—i) n=2,3,4,.. (3.9)

Kizilalt1 bolgede, cizgilerinin dalga boylar1 asagidaki bagintilarla belirlenen li¢ tayf

serisi bulunmustur:

-1 1 1
Paschen V:Z: R, (3—2 _Fj n=4,5,6,... (3.10)
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E:%:RH (4%—%2} n=56,7,.. (3.11)
;:%:RH (Siz—nizj n=6,7,38,... (3.12)

Hidrojen atomunun spektrumu igin gézlenen bu seriler Sekil (3.6)’da gosterilmistir.

Es

Es
Ea4
E3

E2
E1

Eo

l n=6
Hy n=:35
H l Pfund Serisi
¥ B y n=4
i Bracket Serisi
B He Yy n=3
l Paschen Serisi
o Yy yvwy n=2
l Balmer Serisi
YYYY =1
Lyman Serisi
Temel hal

Sekil 3.6. Hidrojen atomu i¢in enerji seviyeleri

(3.8) formiillii 1889°da Rydberg tarafindan formiil haline getirilmistir.

Hesaplamalarma gore (3.6) Balmer formiilii (3.8) Rydberg formiiliiniin 6zel bir durumu

oldugunu bulmustur.

Cizelge 3.3, ilk dort seriden gelen ¢izgilerin bazilarmi gostermektedir. Bu

cizelge ayni zamanda 1898 yilinda deneysel olarak bulunan Ritz’in kombinasyon

prensibini de icerir. Bu ilke sunu sdyler: Spektral serilerdeki iki ¢izginin frekans

farklari, ayn1 zamanda atom spektrumundan kaynaklanan bir baska seride olusan bir

spektral cizginin frekansima esittir. Ornegin, Lyman serisindeki ilk iki terimin frekans

farki Balmer serisinin birinci ¢izgisinin frekansina esittir; bu (3.3) ¢izelgesindeki dalga

sayilar1 degerlerinden de goriilebilir (Okur, 2001).
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Cizelge 3.3. Hidrojenin spektrum ¢izgilerinin bazilar1

n 1 2 3 4
Lyman Balmer Paschen Brackett

n

1216 A
2 =g82257 cm?

1026 A 6563 A
3 = 97466 cm™ = 15233 cm*

973 A 4861 A 18751 A
4 = 102807 cm* = 20565 cm* =5333cm™*

950 A 4340 A 12818 A 40500 A
5 = 105263 cm™ = 23033 cm* = 7801 cm™ = 2467 cm™
kesif yih 1906 1885 1908 1922

Gozlemlerden ve bunlara bagli sebeplerden biitlin spektral ¢izgilerin
frekanslarinin (veya dalga sayisinin) R/n? seklinde iki terimin farki olarak temsil
edilebilecekleri sonucuna varabiliriz (Okur, 2001).

Bilindigi gibi iki degisik sistem Hidrojen benzeri spektrum olusturur. Bunlardan
birincisi Hidrojen benzeri iyonlar (6rnegin bir kez iyonlasmis Helyum, iki kez
iyonlasmig Lityum gibi), ikincisi ise Hidrojen benzeri atomlardir. Bu atomlarin
spektrumlart Rydberg formiiliine kiiciik bir deformasyon teriminin katilmasiyla
aciklanabilir. Bu atomlar kimyasal reaksiyonlarinda yalmz bir degerlikli olarak
goriiliirler ve alkali atomlar olarak bilinirler. Bu atomlarin yalnizca bir tek valans
elektronlar olmasindan dolay: Hidrojen atomuna benzerler.

Bir Hidrojen-Helyum karisimmin emisyon (yayinlama) spektrumunda Balmer
serisinin yaninda bir de Fowler serisi denilen ikinci bir spektrum goriliir. Bazi
yildizlarin spektrumlarinda Pickering serisi denilen baska bir seriye de rastlanir

(Gedikoglu, 1991). Buna gore ad1 gecen bu iki seri su sekilde ifade edilirler:

Fowler ;:4R(%—i2j n=4,5,6,... (3.13)
3 n

Pickering ;:4R(4i2—n_12j N=56,7,... (3.14)
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Bu ¢izgilerle beraber olan ¢izgilerin (Hidrojen ¢izgilerinden baska olan ¢izgilerin) saf
Helyum spektrumunda da goriilmeleri bunlarin Helyum iyonlarina ait olduklari

sonucunu dogurur (Gedikoglu, 1991).

3.2. Spektral Cizgilerin Siddeti

Monokromatik spektral ¢izginin siddeti, ayni ¢izgi frekansinda birim hacmin
radyasyon yayinlama giicii ile orantili olan fiziksel bir niceliktir. Biitiin spektral gizgiler
belli nedenlerden dolayi belirli genisliklere sahip olurlar. Buna gore gercek bir spektral
¢izginin siddeti, bu ¢izgi i¢indeki tiim frekanslarda birim hacmin radyasyon yayinlama
giicii ile orantili bir niceliktir. Atomun Sekil 3.7’de gosterilen rastgele k ve i ayrik enerji
seviyeleri arasindaki k — 1 gecisine karsilik gelen spektral ¢izginin siddetine bakalim

(Kuli-Zade ve Tektunali, 1995).

i v Ei, Ni

Sekil 3.7. Spektral ¢izgilerin siddeti

Bu seviyelerin enerjisi Eg, Ej ve birim hacimde bu seviyedeki atomlarin sayisi ise
sirasiyla N ve N olsun. k seviyesinden i seviyesine yalniz kendiliginden ve mecburi
gecislerin olabildigini varsayalim. O zaman Kk —i gegisine karsilik gelen Vi

frekansinda birim hacmin radyasyon yayinlama giicii,

€ki = Nk[Axi*Bxi.pii Jhvii (3.15)

olur. Buna gore kK — i gecisine karsilik gelen spektral ¢izginin siddeti,

Jkisz[Aki+Bki-Pki]thi (316)
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seklinde yazilabilir. Genel olarak spektral ¢izgilerin bagil siddeti kullanilir. Buna gore
J«i ve & arasindaki oranti katsayisini bir olarak alirsak, Denk.(3.16)’da spektral

¢izginin siddeti asagidaki gibi yazilabilir:
Jki = Nk[Axi+Bii.pxi 1hvii (3.17)
Eger dis radyasyon alan1 olmazsa veya ¢ok zayif olursa py;=0 olur ve Denk.(3.17)’den
Jki = NiAxihvii (3.18)
elde edilir.
Boylece, en basit halde k — i kendiliginden gecise karsilik gelen spektral ¢izginin
siddeti, A olasiligi ve birim hacimdeki K uyarilmis halindeki atomlarin sayis1 N ile
belirlenir.
3.2.1. Siddetin Yogunluga Baghhgi

Bir 6nceki paragrafta gordiiglimiiz gibi k — i gegisine karsilik gelen spektral
¢izginin siddeti birim hacimde k uyarilmis halinde olan atomlarin sayist N ile
orantilidir. Fakat spektral ¢izginin siddetini veren bir uyarilmis haldeki atomlarin sayisi
ile degil, birim hacimde verilen ayni tiir atomlarin toplam sayisiyla, baska bir deyisle bu

atomlarin yogunlugu ile ifade etmek daha uygundur.

Birim hacimde verilen ayni tiir atomlarin toplam sayisinin N oldugunu varsayalim

(Kuli-Zade ve Tektunali, 1995). O zaman,

N=N; +N,+N;+..+N_ (3.19)

yazilabilir. Burada N; birim hacimde temel seviyedeki atomlarin sayisi, N2, Na,...ise

birim hacimde uygun uyarilmis seviyelerdeki atomlarin sayisidir. Termodinamik denge

halinde atomlarin uyarilmis hallere gére dagilimi Boltzman formiilii ile verilir:
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N, = lg—%xp(— ﬁj (3.20)

Burada g1, 92, 0s,... ve Ei, Ez, Es,... swrasiyla seviyelerin istatistik agirliklart ve

enerjileri, k Boltzman sabiti, T ise uyarilma sicakligidir.

Bilindigi gibi rastgele bir k seviyesinin uyarilma enerjisi,

&k = Ex — Ei=hvy (3.21)

olur. Buna gére Denk.(3.20) ve Denk.(3.21)’i Denk.(3.19)’da yerine koyarsak,

N € €
N=—21|0, +0.eXp| — -2 |+g.exp| — — |+... 3.22a
o [gl 9, ><p( ij 9, ><p[ ij } ( )
veya
N= N, um (3.22h)
0,

elde edilir. Burada,
U= g (~ ) ~ g (3.23)
i=1

hallere gore toplam veya dagilim fonksiyonu diye adlandirilir.
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Boltzman kanununa gore k ve i seviyesindeki atomlarin sayisi i¢in asagidaki gibi esitlik

yazilabilir:
&
N, = le—kexp(—ﬁj (3.24)
1

Eger Denk.(3.22b)’yi Denk.(3.23)’te yerine koyarsak,

_ 9« &
N =N, U(T)exp( ij (3.25)

elde edilir.
Sonuncu ifade birim hacimde k seviyesindeki atomlarin Ny ile birim hacimdeki
atomlarin toplam sayis1 N arasindaki iligkiyi gosterir. Fakat bu ifadenin yalniz

termodinamik denge kosulunda gecerli oldugunu unutmamak gerekir.

Nihayet Denk.(3.25)’i Denk.(3.18)’de yerine koyarsak, spektral ¢izginin siddeti i¢in

asagidaki formiilii elde ederiz:

gk 8k
J L= N A <hV CXp| ——— 326
ki U(T) ki ki ( ij ( )

Bu ifade spektral ¢izgilerin siddetinin yogunluga bagliligin1 géstermektedir.

Sonuncu formiilden goriildiigii gibi €k~ kT oldugunda spektral cizgilerin siddeti

sicakliga baglidir. Eg>>KT oldugunda ¢izginin siddeti sifira yaklasir ve nihayet €<<kT

oldugunda cizgilerin siddeti sicakliga bagli degildir. Bu fiziksel olarak agik bir
durumdur. Sicaklik ¢ok kii¢iik oldugunda atomlarin hemen hemen hepsi temel halde
bulunur. Buna goére atomlarin uyarilmis hallerine karsilik gelen enerji seviyeleri
arasindaki gegislerin, boylece de uyarilmis hallerden temel hale olan gecislerin olasilig1
sifira yakin olur ve sonugcta spektral ¢izgilerin siddeti sifira yakin olur. Sicaklik arttikca

uyarilmis haldeki atomlarin sayis1 ve buna uygun olarak ta spektral ¢izgilerin siddeti
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artar. Nihayet sicakhigin KT>>g&y ya karsilik gelen degerlerinde spektral ¢izgilerin

siddeti sicakliktan bagimsizdir. Ciinkii belli bir sicakliktan sonra uyarilmis haldeki
atomlarin sayist artmaz. Kabaca, uyarilmada doyma bas gosterir. Buna gore sicaklik
uyarilmasinda sicakligin istenilen bir degerinde verilen bir uyarilmis haldeki atomlarin
sayis1 temel haldeki, boylece de kendiliginden asagiya yerlesen uyarilmis hallerdeki

atomlarin sayisindan kiiglik olmalidir.
3.2.2. Spektral Cizgilerin Bagil Siddetlerine Gore Osilator Siddetinin Tayini

Spektral ¢izgilerin siddetini tayin eden Denk.(3.26)’dan asagidaki ifadeyi
yazabiliriz (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995):

Jui hv,; ( 8kj
—4 =—" Nexp| —— (3.27)
g A U()

Bu formiilde frekanstan dalga boyuna gecersek,

Jui hc &y
L - N - 3.28
0 A, gU(T) exp( kTJ (3.28)

loge

yazabiliriz. Bu ifadenin logaritmasini alip T=5040 oldugunu da dikkate alarak,

asagidaki gibi yazabiliriz:

I he ) 5040
log—X—=lo N |- 3.29
e ok .

Buradaki Ay daha sonraki boliimlerde detayli olarak agiklanacak olan gecis olasiligi
olup, su sekilde gosterilmektedir:

2. 2.2 2.2
Akizémfi _g 8re Lfik (3.30)

3 ik 2
gy myC g, myc Ay
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Burada fik, k —>1i gegisine karsilik gelen osilator siddetidir. Eger Denk.(3.30)’u
Denk.(3.29)’da yerine koyarsak, asagidaki gibi yazabiliriz:

(3.31)

Jhy; 8n’e” N 5040
log——=log hi- €,

gkifik mO U(T) T
Parantez igindeki niceliklerin higbiri dalga boyuna bagli olmadigi i¢in Denk.(3.31)’i
asagidaki gibi yazabiliriz:

3
Iogﬁzsabit -%sk (3.32)
gki ik T

Eger kaynagin uyarilma sicakligi bilinirse, Denk.(3.32)’den spektral ¢izgilerin bagil
siddetlerine gore onlara karsilik gelen bagil osilator siddetleri hesaplanabilir. Spektral
cizgilerin bagil siddetlerine gore kaynagin uyarilma sicakligimi da tayin etmek

miimkiindiir.
3.3. Atomlarin fyonlasma Derecesi

Sicaklik yeteri kadar biiyliik oldugunda atomlarin sicaklik iyonlagmasi artar.
Buna gore sicaklik arttikca birim hacimdeki nétral atomlarin sayisi azalir, iyonlarin

sayisl ise artar.

Termodinamik denge halinde atomlarin iyonlasma derecesine bakilirsa, bir kez

iyonlagsma i¢in su denklem yazilabilir (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995):

+ + 3/2 +
N1 Ne :g_lMexp(_i_}rJ (333)

N, g h’
Burada N; ve N, sirasiyla birim hacimde temel haldeki nétral ve bir kez iyonlagsmisg
atomlarin sayisi, N birim hacimdeki serbest elektronlarin sayisi (elektron yogunlugu),

g, ve g, sirastyla notral ve bir kez iyonlagsmis atomlarin temel seviyelerinin istatistik

agirhigy, y, ise temel seviyeden bir kez iyonlasma potansiyelidir.
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Rastgele bir uyarilmig seviyeden bir kez iyonlagsma i¢in Denk.(3.33)’e benzer olarak

asagidaki gibi yazabiliriz:

+ + 3/2 +
E—l N, 23_1—2( 2””;03“) exp (— f((—_krj (3.34)
k k

Benzer olarak k seviyesinden (i+1) kez iyonlasma i¢in agsagidaki gibi yazabiliriz:

i+l i+l 3/2 i+l
Nk. N, = g, 2 27z'm03kT) exp X (3.35)
N, 0, h kT

Gazlarin kinetik teorisinden bilindigi gibi,
P, =N_.kT (3.36)

dir. Burada Pe elektron basincidir. Eger Denk.(3.36)’y1 Denk.(3.35)’te yerine koyarsak

asagidaki formiilii elde ederiz:

i+1 i+1 3/2 5/2 i+1
N, dy h KT

Bu denklem, birim hacimdeki atomlarin toplam sayisi i¢in de dogrudur. Ornegin
Denk.(3.37)’ye benzer olarak birim hacimdeki atomlarin toplam sayisi igin (i +1) kez

iyonlagma derecesi asagidaki gibi yazilabilir:

i+l i+l 3/2 5/2 i+1
NNi Pe:%i(%) 2(2”’”0513 (KT) exp(—XLJ (3.38)

KT
Burada U'(T) ve U"Y(T) sirastyla i ve (i+1) kez iyonlagmis atomlar igin hallere gore

dagilim fonksiyonlaridir. Sonuncu ifadeyi logaritmik olarak yazmak daha elverislidir:

i+l i+l
log N . :—w;{i +2.5logl —0.48 + log2U.—(T) -
N' T u'(T)

logP, (3.39)
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Termodinamik denge halinde birim hacimde rastgele bir i uyarilmis seviyedeki nétral

atomlarin sayis1 N; ile birim hacimdeki atomlarin toplam sayis1 N Boltzman formiilii ile

ifade edilir:

N3 ol —E
Ni_NU(T)exp( ij (3.40)

Diger taraftan birim hacimdeki atomlarin toplam sayisi i¢in bir kez iyonlasma derecesi

asagidaki formiille verilir:

N* U *(T) 2( 2zm kT)*? *
N Ne:U((T)) ( h°3 ) exp(—i—_l_] (3.41)

Eger Denk.(3.41)’1 Denk.(3.40)’a bolersek,

N, ° g; h?

+ + 3/2 t_ A
N N :U (T) 2( 272m KT) exp[—X 6"] (3.42)

formiiliinii elde ederiz. Eger Denk.(3.36)’y1 Denk.(3.42)’de yerine koyarsak asagidaki

gibi yazabiliriz:
+ + 3/2 3/2 t

N Pe — U (T) 2( ano ) e (kT) eXp _ X gl (343)
N' g; h KT

Nihayet Denk.(3.43)’li logaritmik sekilde ifade edersek,

log > :-@( X —&)+2.5logT —0.48 + logZU—(T) —logP, (3.44)
g

N.

1

formiilii elde edilir. Bu ifade birim hacimdeki bir kez iyonlagmis atomlarin toplam

sayisinin K uyarilmig seviyedeki notral atomlarin sayisina oranini verir.
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3.4. Siddetler Kurah
1) Yukari seviyeleri ayni olan dar dubletler (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995):
Sekil 3.8’de gosterildigi gibi yukari seviyeleri ayni, asagi seviyeleri ise dar

dublet terim olan k —>i ve k — j gecislerine karsilik gelen spektral g¢izgilerin

siddetlerine bakalim (mecburi gegisler dikkate alinmamaktadir).

Kk Nk, Ok
i Y Ni, i
j Y Nj, gj

Sekil 3.8. Yukar1 seviyeleri ayni olan dublet

Eger mecburi gecisleri dikkate almazsak, bu cizgilerin siddetleri asagidaki gibi

yazilabilir:

Jki= NiAxihvi (3.45a)
Jki= NkAgihvy (3.45b)
Buradan,

Jii _ A Vi (3.46)
Ji Ay Vi

elde edilir.

Bilindigi gibi k —>i ve k— j kendiliginden gegisleri i¢in Einstein katsayilari

asagidaki gibi yazilabilir:
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- 8n’e’vy,
Aki ::_lﬁfik (3473.)
k 0
- 8n’e’vi
Akj=§—‘—3k’fjk (3.47b)
k mOC
Buradan,
2
A 9 T [ Vi (3.48)
a9 T lvyg
elde edilir. Eger Denk.(3.48)’i Denk.(3.46)’da yerine koyarsak,
3
Jii _9i Tuc [ Vi (3.49)
ki 9 fjk Vi

Asagi terim dar dublet terim oldugundan v ; =~ v, Ve fii = fij olur.

Buna gore Denk.(3.49)’dan k —i ve k — j gecislerine karsilik gelen spektral

cizgilerin siddetlerinin orani igin,

J.. .

J—kzg— (3.50)
kj j

yazilabilir.

Bu ifade, yukari seviyeleri ayn1 olan dar dubletler icin siddetler kuralini ifade eder:

Yukar: seviyeleri ayni olan dar dubletlerde bilesenlerin siddetlerinin orani, asag1 dublet

terimin seviyelerinin istatistik agirliklarinin orani gibidir.
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2) Asagi seviyeleri ayni olan dar dubletler (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995):

Sekil 3.9’da gosterildigi gibi asagi seviyeleri ayni, yukari seviyeleri ise dar
dublet terim olan i— j ve k — j ge¢islerine karsilik gelen spektral c¢izgilerin

siddetlerine bakalim (mecburi gegisler dikkate alinmamaktadir).

k Ni, Ok
i Ni, g
j A\ 4 A 4 N]’ gJ

Sekil 3.9. Asag1 seviyeleri ayni olan dublet
Jii= Nic Agj hvy (3.51a)
Jii= Nk Ajj hvjj (3.51Db)
Buradan siddetlerin orani i¢in asagidaki ifadeyi elde ederiz:

T _
3,

J>

l (3.52)

Ny A Vig
NAV

Acik ki Denk.(3.48)’e benzer olarak,

2
A fo(v
-3 f—L k‘} (353)
ij gk ji ij
yazilabilir.

Buna gore Denk.(3.53)’i Denk.(3.52)’de yerine koyarsak,
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3
Ji N T 90 [V (3.54)
Ji N fige vy
elde edilir.

Sonuncu ifadeden goriildiigii gibi asag1 seviyeleri ayni, yukari seviyeleri farkli olan dar
dubletlerin bagil siddetleri yukar1 seviyelerin uyarilma durumuna baglidir ve genel
halde onlarin bagil siddetleri hakkinda bir sey sdylenemez. O halde 6zel hale
(termodinamik denge haline) bakalim. Bu halde Boltzman kanununa gore asagidaki gibi

yazabiliriz:

%=&exp(— Ek_EiJ (3.55)

Buna gore Denk.(3.55)’1 Denk.(3.54)’te yerine koyarsak,

3
T _fuf vy exp(_Ek—Eij (3.56)
Jij fji Vi KT

elde edilir.

E, —E,
Dar dubletlerle ilgilendigimizden v, ~v; ve exp(— kkT ')zl olur. Buna gore

Denk.(3.56)’dan,

BLUPVRLS (3.57)

elde edilir. Diger taraftan dar dubletler igin,

f.
ik Sk (4.58)
fi o
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Buna gore Denk.(3.58)’i Denk.(3.57)’de yerine koyarak asagidaki gibi yazabiliriz:

J.
Jik ke (3.59)
‘]ji 0

bulunur.
Bu ifade, asag1 seviyeleri ayn1 olan dar dubletler i¢in siddetler kuralini ifade eder:

Asag1 seviyeleri ayni olan dar dubletlerde termodinamik denge halinde bilesenlerin
siddetlerinin orani, yukar1 dublet terimin seviyelerinin istatistik agirliklarinin orani
gibidir.

Belirtmek gerekir ki, yukarida elde edilen Denk.(3.50) ve Denk.(3.59) siddetler
kurali yalnizca dis radyasyon alanmin ve kendi kendini absorblamanin olmadigi
hallerde gecerlidir. Aslinda, kendi kendini absorblama sonucunda spektral ¢izgilerin
siddetleri degisir ve siddetler kurali bozulur. Nihayet yukar1 ve asagi seviyeleri ayni
olan dar dubletler i¢in dnemli olan bir konuya isaret edelim. Yukar1 seviyeleri ayni olan

dar dubletler igin v,; ~ v,; oldugundan Denk.(3.46)’dan

i Au (3.60)
Iy

elde edilir ve Denk.(3.50) ile Denk.(3.60)’1n karsilastirilmasindan asagidaki baginti

yazilabilir:
M SRR (3.61)

Bagka bir deyisle: Yukar1 seviyesi ayni olan dar dubletler i¢in kendiliginden gegislerin
Einstein katsayilarinin orani, asagi dublet terimin seviyelerinin istatistik agirliklarinin

orani gibidir.
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Asag1 seviyesi ayni olan kK — j ve i— j dar dubleti i¢in v,;~v; oldugundan

Denk.(3.53)ten,

A. g f
6 _9i T (3.62)
A. g, fji

1
yazilabilir. Eger Denk.(3.58)’1 Denk.(3.62)’de yerine koyarsak,
Akj ~A

U. (3.63)

olmaktadir.

Bu ifadenin anlami sudur: Asagi seviyesi ayni olan dar dubletler i¢in yukari

seviyelerden kendiliginden gecislerin Einstein katsayilar1 aynidir.
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4. ELEKTRIK DiPOL GECISLER

Bu boliimde 6zellikle elektrik dipol gecislerin kurallar1 agiklanacaktir. Atomlarin
kuantum seviyeleri arasindaki gegislerde elektrik dipol gegislerin disinda manyetik

dipol, elektrik kuadrupol,... ve hatta 1s1masiz (¢arpismali) gegisler de vardir.
4.1. Istmah Gegisler

Foton sogurarak ya da foton salarak meydana gelen gecislere Istmali gecisler
denir. Klasik elektrodinamik kanunlarina gore ivmeli hareket eden serbest elektrik yiik
sistemi, siirekli olarak enerji yayinlar. Buna goére sistemin birim zamanda biitiin yonlere

yayinladigi enerji (Kuli-Zade ve Tektunali, 1995),

= + + 1 |d3Q|+...
3c?|dt? | 3c®|dt?| 180c®|dt’ |

(4.1)

seklinde verilmektedir. Burada, D sistemin elektrik dipol momenti, u manyetik momenti
ve Q kuadrupol momentidir. Buna gdre sistemin yayinladigi enerji birbirinden bagimsiz

ti¢ terimden ibarettir.

4.2. Elektrik Dipol Yaymmlamasi

Dipol yayinlamas: sistemin elektrik dipol momentinin zamana gore degisimi ile
ilgilidir. Kiitlesi elektronun kiitlesine gore c¢ok biiyiik olan pozitif ¢ekirdegi durgun
kabul edersek ve negatif yiiklii elektronlari ise gekirdek etrafinda kapali yoriingelerde
hareket ettigini diislinlirsek, bu sisteme dogrusal harmonik osilator gibi bakilabilir. Bu
durumda osilatériin birim zamanda yayimladigi enerji (4.1) denkleminden (Kuli-Zade ve
Tektunali, 1995),

d?D
dt?

2

3c?

(4.2)

&¢

seklinde verilir.
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Atomlar elektronik enerji seviyelerine sahiptir. Atomlarin bir dis alanla
etkilesmesi elektronik enerji seviyelerindeki elektronlarin atomun diger enerji seviyeleri
arasinda ge¢is yapmasina sebep olur. Einstein’a gore atomdaki sogurma ve salma
siirecleri ani siirecler olup birbirlerinden bagimsiz olarak gergeklesirler.

Atomdaki sogurma ve salma olaylar1 elektron gecisleriyle karakterize edilir.
Elektron gegisleri, gdz oniine alinan iki seviye arasinda gecis hizlari, gegis olasiliklari,
osilator siddetleri, uyarilmis seviyelerin yasam siireleri ve ¢izgi siddeti gibi fiziksel
niceliklerle tanimlanirlar. Bu fiziksel niceliklerin belirlenebilmesi i¢in soz konusu iki
seviyeyi dogru tanimlayan dalga fonksiyonlarina ihtiya¢ duyulur. Eger bir atom
herhangi bir anda tamamen bir tek enerji kuantum seviyesinde degil de, cesitli seviyeler
arasinda gec¢is durumunda ise atomun enerji seviyelerindeki elektronlarin dalga

fonksiyonlar1 zamana bagli olup (Aygiin ve Zengin, 1995),
H ot
\PVJM (r,6,¢,1)= ZajiWyJM (r,6,9)Te™ (4.3)
[
olarak verilir. Bu dalga fonksiyonu
P(r,0,¢,t) = > a,(t)w  (r,6,¢) (4.4)
i

seklinde de yazilabilir. Burada a;(t), j. seviyenin zamana baghlig: ile ilgili katsay:

olup, sistemin o seviyede bulunma olasiligi,

a; (1) a;(t) =[a, (0] (4.5)

ile belirlidir. Burada s6z konusu gecisler, pertiirbe olmamis seviyeler arasinda
diistiniilmektedir. Bu gegislere atom {izerine uygulanan dis elektromanyetik 1s1ma € (rf)
radyasyon alan1 sebep olmaktadir.

Farkli kuantum sayilariyla tanimlanan herhangi i1 ve j seviyeleri arasindaki bir
gecisi goz Oniine alalim. Kuantum mekaniksel teoriye gore boyle bir gegisin olasilig

(Aygiin ve Zengin, 1995),

PLi= [ [a®] p(E)dE, (4.6)
tim
enerjiler
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olarak verilir. Denk.(4.6)‘daki p(E;), i seviyesinin birim enerji araligindaki

yogunlugudur.

Bir atomun elektrik dipol momenti,

D =—ef 4.7)
olarak verilir. Bu dipoliin € (rf) elektrik alani ile etkilesme enerjisi,

Hs) = 4E = —D.e(t) = er.e,.cos at (4.8)

seklinde verilir. Buradaki €, € (rf) radyasyon alaninin maksimum degeridir. Bu ifadeyi
gecis olasiligr formiiliinde kullanirsak
e’s’

P = ‘<f>,-arf(@wt) (4.9)

1= hZ

elde edilir. Buradaki .

ji» s0z konusu seviyeler arasindaki gegis frekansi olup,

_ (Ei _Ej)

o . (4.10)

seklinde tanimlidir. S6z konusu uyarmal1 gecisler Sekil 4.1°de gosterilmistir.

ho;

Sekil 4.1. Harmonik uyarmal1 bir elektrik dipol gecis

Dikkat edilirse, Denk.(4.9) ile verilen gecis olasiligi, uyarilan elektrik dipol momentin
ilgili seviyeler arasindaki beklenen degerine baghidir. Bu nedenle dipol gecisler icin
secim kurallar1, dipoliin ilgili seviyeler arasindaki beklenen degerini sifir yapmayan

degerlere gore belirlenebilir (Aygiin ve Zengin, 1995).
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Herhangi iki 1 ve j seviyeleri i¢in matris elemant,
(D), =(ilD|i)=0 (4.11a)

ise o seviyeler arasinda elektrik dipol gecisi s6z konusu olamaz. Ciinkii olasilik sifir
cikar. Bu tiir gegisler elektrik dipole yasaktir. Boyle gecislere yasaklanmis gegisler ya

da izinsiz gecisler denir.
Bu iki seviye i¢in
(D), =(i[Dli) 0 (4.11b)

ise o seviyeler arasinda elektrik dipol gecis olabilir (olasilik daima >0 olan bir
kavramdir). Boyle gecislere de elektrik dipole yasak olmayan gecisler ya da izinli
gecisler denir. Bu yasaklama ya da izinli olmanin nereden kaynaklandigi, dipol
momentin beklenen degerinin ¢éziimiinden anlasilabilir.

Kuantum mekanigine gore nlm seviyesinden n'l'm' seviyesine ge¢is igin dipoliin
beklenen degeri, s6z konusu iki seviyeyi tanimlayan dalga fonksiyonlarina bagli olarak

(Aygiin ve Zengin, 1995),

2n

(D) =€f [ [ Wi (1,0,0) 1 (1,6,0) AV (4.12)
000

O ey 3

ile belirlidir. Burada pertiirbe olmamis seviyeler arasinda gecis ya da gegisler sz
konusudur. Yukarida verilen integralin degeri ise fonksiyonlarin paritesine baglidir.

Dalga fonksiyonlar1 genel olarak w(r,0,0)=R(r)Y(6,0) seklinde yazilir.
r—>—r yansimas1 i¢in bu ifade y(r,0,¢)=R(r)(-1)'Y(6,9) seklinde yazilir. Yani w7, .
ve y,,, fonksiyonlarinin paritelerini sirasiyla (—1)" ve (-1)" belirler. Ayrica integral

ontindeki r nin tek pariteli bir fonksiyon oldugu agiktir. Sonugta integraldeki garpim
fonksiyonu tek pariteli ya da ¢ift pariteli olabilir.
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Matematikten bilinen genel kural (Aygiin ve Zengin, 1995),

j(tek pariteli) =0 (4.13a)
ve
j(gift pariteli) = 0 (4.13b)

oldugunu g6z o6niine alinarak Denk.(4.12)’nin ancak tek <> ¢ift gecislerinde sifirdan
farkli olacag (izinli), tek <> tek ve Gift <> Gift gecisleri icin ise sifir olacag (yasakh)

sonucuna varilir (Laporte Kurali).

Demek ki elektrik dipol gecisler ancak farkli pariteli seviyeler arasinda olabilmektedir.
Yani ., ile vy, farkli pariteli fonksiyonlar olmak durumundadir. O halde
atomlarda, elektrik dipol gec¢is olabilmesi icin, ilgili iki seviyenin yoriinge agisal

kuantum sayilari (pariteyi belirleyen kuantum sayilari) farki,
Al=l -1 =+1,+3 +... (tek say1)

Al=+1 (4.14)

alinarak elektrik dipol se¢im kurali elde edilmis olur. Ancak tim kural bundan ibaret
degildir. Yorlinge kuantum sayisinin dis alan (manyetik veya elektrik) tizerindeki
izdlisiimii olan m deki degisim de belirlenebilir (Aygiin ve Zengin, 1995).

| ve m deki degisimler, Hidrojen dalga fonksiyonlarini BRA ve KET’ler ile
temsil edilerek dik koordinat sisteminde incelenip belirlenebilir. Bunun igin kiiresel

koordinatlardan faydalanarak,

X =1rsinfcos @, y =rsinBsing ve z = rcoso

doniisim denklemleri ile dik koordinat sistemine geg¢ilmis olsun. Dik koordinat

sisteminde,
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rP=x>+y*+27° (4.15)

oldugundan bir i — j gegisi i¢in,

el = +[CalyIf +[Cl i) (4.162)
veya
(Ciler[Bf =[Cilex i) +[(ley[i)] +Kilez]i) (4.16b)

olmaktadir. Bu da dipol momentin bilesenleri cinsinden yazilacagi anlamina gelir:
. .\ |2 . |2 . 12 . |2
[(GIDI" =D +[(3Dy [ + il . [i) (4.17)

Uyarici elektrik alan (pertiitbasyon alani1) g(t) ise, kutuplanmamis bir g(t) alam i¢in

Pertiirbasyon Hamiltoniyeni,
H® =—(t)D =—(g, (1)D, +&,(t)D, +¢,(t)D,) (4.18)
olarak verilir.

Ancak uygulanan pertiirbasyon alani Sekil 4.2’de gosterildigi gibi polarize olmus bir
alan ise (yani &(t)=¢,(t), &, =0, g, =0 ise) Denk.(4.18)’de ilk iki terim sifir olup,

D, =—ez oldugundan Hamiltoniyen,

HY =—¢ (t)D, = +ezs(t) (4.19)

seklinde verilir.
Bir elektron ve bir protondan olusan sistem bir dipol meydana getirir. Bu dipolii

Sekil 4.2°deki gibi gosterebiliriz (Aygilin ve Zengin, 1995).
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Elektron

Sekil 4.2. Hidrojen atomu dipol momenti D , dis manyetik alan EO ve z-yoniinde polarize olmus uyarici

olan £(t) 'nin yonelmeleri

Bu agiklamalardan da goriildiigii gibi z-yoniinde polarize olmus alan igin
Denk.(4.17)’de sadece son terim kalmakta, diger iki terimin degeri sifir olmaktadir. O
halde konu D, nin matris elemaninin bulunmasina indirgenmis olmaktadir. D, nin matris

elemant,

ni'mleznim)= |y, . .ezy, dV (4.20)
(n1 mifeznim) = [

tim
uzay

olup, bu denklemde z = rcos6 ve dV = rzdrsineded(p kullanildiginda,
© T 2n

(ez) :IR*r3RdrI®*cose(asin6d9I®*®d¢ (4.21)
0 0 0

olarak verilir. Burada,

d=—oe™ (4.22a)

O =———e M (4.22b)
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olduklarindan, Denk.(4.21)’in ¢ ye bagl kismi igin,

1 2 i(m-m’) 1, ml =m
— | "™ de =3, = 4.23
2 E[ = Om {O, m’=m (4.23)

bulunur. Bu bagitidan yararlanarak Denk.(4.21)’de r ve 6 ya bagh kisimlar ne olursa

olsun, g(t) kutuplanma vektorii z-yoniinde oldugu zaman denklemin sifirdan farkli

olabilmesi i¢in m' = m olmalidir. Yani,

Am=0(x — polarizasyonu) (4.24)

olmaktadir (Aygiin ve Zengin, 1995).

Burada soz edilmesi gereken diger bir konu da matris elemanlarinin degerinin,
pertiirbasyon alaninin yonelmesine olan bagliligidir. Elektrik alan € (rf) polarize
(yonelme) degilse pertiirbasyonun Denk.(4.17)’de gosterilen her {i¢ bileseni igin matris
elemanlar1 hesaplanmalidir (Aygiin ve Zengin, 1995). Simdi de D, gibi Dy bilesenini

inceleyelim:

D, =—ex =—e(rsinf cos ¢) (4.25)

olup, son denklemde ve dV=r’drsin0d0de ifadelerinde, r ve 0 ya bagimlilik ve

normalizasyon ihmal edilerek,

2

<n'l'm'|DX|nIm> = _[e’im'g”cow)eim‘”dgo (4.26)
0
olup buradaki cos¢ yerine,
1 5 S
005g0=§(e‘/’ +e7?) (4.27)

matematiksel ifadesi Denk.(4.26)’da tekrar yazildiginda,
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<Dx> _ %T [ei(m—m#l)(p_i_ ei(m—m‘—l)(p ]d @ (4.28)

0

sonucu elde edilir. Bu integralde,

(m-m +1)=0 (4.29)

ise integralin sonucu sifirdan farklidir. Bu kosullar altinda integralin sonucu 2w olur.

Boylece <DX> matris elemaninin sifirdan farkli olabilmesi icin, Denk.(4.29)’dan

m—m =21 olmalidir. Yani,
Am=+1(c" — polarizasyonu) (4.30)

olmaktadir. Dy matris elemani igin yapilan bu irdeleme Dy matris eleman: icin de

yapilacak olursa benzer sonu¢ bulunur.

Z“BO ZA BO

g, (1

€, (t2

Am=0 Am = =1

(= — polarizasyonu) (o — polarizasyonu)

Sekil 4.3. Stark seviyeleri arasinda elektrik dipol gegislerinde uyarici elektrik alanin polarizasyonlari

Sekil 4.3’te dikkat edilirse elektrik dipoliin 6* gegislerinde € (rf) elektrik alam Bo dis

manyetik alana dik yonde, m gecislerinde ise ayn1 yonde polarize olmaktadir.



o1

Buna gore polarize olmamis bir elektrik € (rf) pertiirbasyonu igin elektrik dipol segim

kurallar1 6zetlenecek olursa su sekilde yazilabilir:

Al =+1
Am = 0(z — polarizasyonu)
Am = +1(c™ — polarizasyonu)

Sonug¢ olarak elektrik dipol se¢im kurallari, ilk ve son kuantum sayilari iizerine
siirlama getirmektedir.

Elektrik dipol gecisin yasak oldugu yerlerde, diger yliksek mertebeden gecisler
s6z konusu (izinli) olabilir. Ornegin manyetik dipol gecis, elektrik kuadrupol gegis,
manyetik oktupole gecis,... olabilir. Elektrik dipol gegisler 10°® s gibi birim zamanda
olusurken diger gegisler daha uzun zamanda olusur. Bu ge¢islerde kuantum sistemi

disariya bir 151n1m salar veya disaridan 1s1nim sogurur (Aygiin ve Zengin, 1995).
4.2.1. Elektrik Dipol Gegis Olasihig1

Gegis olasihigl, verilen bir atomun herhangi bir st seviyesinde bulunan
elektronun baska bir alt seviyeye gegcisini karakterize eden gegis hiz1 ile ilgili bir nicelik

olarak tanimlanmaktadir ve birimi s (Hz) dir.

J enerji seviyeli g;=2J+1 durumlarinin herhangi birine bir ge¢is yapan J' durumundaki

bir atomun birim zamanda toplam gecis olasiligi, S ¢izgi siddetine bagl olarak (Cowan,
1981),

64n‘e?a,’ (E.—E,)° 2,0261.10° (E. - E,)°
_ 0 J J _ J J
. 3h(23'+1) v (20'+1) .

(4.31)

seklinde yazilir. Burada (E ,—E ,) Qegcis enerjisidir ve birimi Kayser (cm™) dir.

Denklemlerden de goriildiigii gibi sogurmaya ve salmaya karsilik gelen gegis

olasiliklarinin degerleri ayn1 olup, her ikisi de ayni isaretlidir ve pozitiftir.
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4.2.2. Elektrik Dipol Osilator Siddeti

Kuantum mekaniginde J kuantum halinde olan atom ¢ok sayida bagka kuantum
hallerine gecebilir. Bu gecislerin her biri bir osilatér siddeti olarak karakterize edilir.
Osilator siddeti, verilen bir spektroskopik gecis i¢in sogurmaya karsilik gelen atom
basina elektronlarin sayist olarak da tanimlanabilir. Osilator siddeti ayn1 zamanda gegis

siddetini ifade eden birimsiz bir niceliktir.

J — J' gegisi i¢in osilator siddeti, S ¢izgi siddetine bagl olarak (Cowan, 1981),

_8r’mca, (E,-E,)_ (E,-E))

, = . 4.32
» 3h(2J+1) Y 3h(2+1) ¥ (4.32)
seklinde verilir ve buradaki g;=2J+1, alt seviyenin istatistiksel agirligidir.
J'— J gegisi icin osilator siddeti ise,
2 2 E,-E.
_ 8t mca, o _( I ) (4.33)

3@ 1) 3h@) +1) "

biciminde verilmektedir ve burada yine (E,;—E,)gecis enerjisidir. Denk.(4.32) ile

verilen ve sogurmaya karsilik gelen osilator siddetinin degeri pozitif, Denk.(4.33) ile

verilen ve salmaya karsilik gelen osilator siddetinin degeri ise negatiftir.
4.2.3. Uyarilmis Seviyelerin Yasam Siiresi

Bir atomun uyarilmis durumu (Cowan, 1981),

(BS))

de -
—( " j_NjZAji (4.34)

ile verilen bozunma sebebiyle ayirt edici bir yasam siiresine sahip olacaktir. Burada N;, j

uyarilmis durumdaki niifus yogunlugudur ve Aj’ler, j seviyesinden kaynaklanan tiim
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istmal1 gecisler i¢in Einstein kendiliginden yayinlama katsayilaridir. Oranin zamanla

azalmasi sebebiyle negatif isaret ortaya ¢ikar. Bu bagintinin integrali alinarak,
—tht,
N;({t)=N;().e (4.35)

ifadesi elde edilir. Burada Nj(t), herhangi bir t anindaki uyarilmis durum niifus

yogunlugu, Nj(0) ise t=0 daki baslangi¢ uyarilmis durum niifus yogunlugudur. T; ise,

1

DA

(i<i)

T,= (4.36)

seklinde tanimlanan yasam siiresidir ve birimi saniyedir. Giiglii atomik gegislerde Aj;,
10% s ile 10° s dir ve boylece yasam siireleri 1 ns ile 10 ns arasindadir. Yasam siireleri
carpismalar veya etkilemeli yayinlama ile kisaltilabilir.

Gorildugii gibi gegis olasilig, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam
stiresi gibi fiziksel parametrelerin belirlenmesinde temel problem S ¢izgi siddetinin

belirlenmesidir. Bu asamada S ¢izgi siddetinin nasil belirlendigini inceleyelim.
4.2.4. Elektrik Dipol Cizgi Siddeti

Cizgi siddeti S, hesaplamalarda goz Oniine alinan atomik ya da iyonik sistemde
gecerli olan ciftlenim durumuna, gecis yapan elektron sayisina ve elektronun gecis
tipine gore tamimlanir. S ¢izgi siddeti niceligi, miimkiin olan tiim geg¢isleri iceren

spektrum ¢izgisinin toplam siddetinin bir 6l¢iisiidiir.

Elektrik dipol gegisler i¢in S ¢izgi siddeti (Cowan, 1981),

S, =S = X [[vIMP®yJ M) =[P y'J'>r (4.37)

bigiminde verilmektedir.
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LS giftleniminde (kuplajinda) iki uyarilmis seviye arasindaki tek elektron gegisi igin S
cizgi siddeti,

@

o )e(es/s,)s o)

LS

Sis E<[("'0‘1|—1’|2)|—( ) ] |
}<(a L.l 2) |

L+S+1'+1
8151 ss(l) [JJ] {Jll_

' ' LSJ|[L, I, L
= b, ' |y 1 2
N 6“1'—131,(1‘1&5'1835' (_1)S . [‘]"] ) L! I—] 2 { \] 1 I— }{1 L | ‘ }Plfllf)

2

@)

(oL 1 L) 438)

seklinde yazilir. Burada, son ifadedeki siislii parantez icerisinde verilen terim, iki ya da

daha fazla agisal momentumun ¢iftleniminde kullanilan Racah katsayisi veya Wigner’in
6-J katsayis1 olarak bilinir. ifadedeki P\’ niceligi ise, elektrik dipol gegis igin radyal

gecis integrali (veya gegis matris elemani) olup,
P =(-1)" P} =—P{ (4.39)

olmak iizere radyal gecis integrali (Cowan, 1981),

Pl?l(f) :|>< i ||rk|nf’ :|>jrk+2 R, MR, (dr (4.40)
0

olarak yazilir. Buradaki | ifadesi, I; ve If niceliklerinden biiyiik olanini ifade

etmektedir.

Elektrik dipol gegisler i¢in Denk.(4.40)’ta k=1 alinir:

P =[rR,, (R, (r*dr=[ R, (R, ()rodr (4.41)
0 0

bulunur.
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Bu calismada elektrik dipol gecis olasiliklarinin ve osilator siddetlerinin
hesaplanmasinda gerekli olan radyal ge¢is integralinin belirlenmesinde radyal dalga
fonksiyonlari, En Zayif Bagli Elektron Potansiyel Model Teori (WBEPMT) den elde
edilmistir. Bu teoriye gore en zayif bagl elektron i¢in tek elektron Schrodinger
denkleminin radyal ¢oziimii su sekilde verilmektedir (Zheng, 1987; Celik ve Ates,
2007):

9 Z* I"+3/2 5 n* -1/2
Rn,(r):( j {—F(n*+l*+1)} X

* —1-1)!
n (n—1-1)! (4.42)
exp (_ Z_*rJ r’ Lf]'f,*_ll(zz* rJ
n n
Denk.(4.42)’deki ilk terim normalizasyon katsayis1 olup,
27" I"+3/2 on’ -1/2
— — T +I'+1) (4.43)
n (n—1-1)!
ile verilir.
Denk.(4.42) deki ikinci terim ise radyal dalga fonksiyonu olup,
exp(— Q] g LG'i.*_ﬂ(zz* r] (449)
n n

ile verilir. Burada n" =n+d etkin bas kuantum sayis1 ve I" =1+d ise etkin ydriinge
acisal kuantum sayist olmak iizere, d kuantum kusuru olarak bilinir ve negatif

degerlidir.
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5. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA
5.1. Arastirma Sonugclari

Bu calismada LS c¢iftleniminin baskin oldugu acik kabuklu sistemlere 6rnek
teskil eden Cl I (atomik Klor), CI II (bir kez iyonlagmis Klor) ve Cl I (iki kez
iyonlagmis Klor) i¢in gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin

yasam siireleri hesaplanmustir.

Herhangi iki seviye arasindaki elektrik dipol gegis olasiligi,

_ 2,0261.10° (E, - E,)’

u 27+1) u (5.1)
biciminde tanimlanir. Osilator siddeti ise,
8n*mca,’ (E, —E,) (E, -E,)
T 3h(204) ¥ T 3h (4D 62
bigiminde tanimlanir. Uyarilmig seviyelerin yasam siiresi ise,
T = (53)

DA

(i<))
seklinde gegis olasiliklarinin toplaminin tersi seklinde verilir.

Bu asamaya kadar yapilan tiim hesaplamalarda,

0

Rn'1'> =1 <ni,1i ‘rl‘nf,lf> = 1>J‘r3 R, MR, , (1)dr (54)

0

Plfllf) = <Rn1 Q)"

elektrik dipol radyal geg¢is integralinin belirlenmesinde WBEPM teori kullanilmistir.
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Elektrik dipol gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin
yasam siireleri ile ilgili bilgiler bolim 4.2.1., 4.2.2. ve 4.2.3.te ayrintili olarak
verilmistir.

Atomik ve iyonik yapidaki hesaplamalar i¢in Fortran 77 programlama dilinde

real 8 aritmetiginde (gift hassasiyet) bilgisayar programi kullanilmistir. WBEPM

teoride, radyal gecis integrallerinin hesaplanmasi igin gerekli olan n*, I” ve Z~
parametrelerinin belirlenmesinde enerji degerleri igin NIST ten (National Institute of
Standards and Technology) alinan deneysel enerji degerleri kullanilmigtir (Kramida ve
ark., 2012). Seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri Niimerik Coulomb Yaklagimi
(Lindgrad ve Nielsen, 1977) kullanilmistir. Bu ¢alismadan elde edilen sonuglar Cizelge
5.1-5.8’de verilmistir.



Cizelge 5.1. Klor atomunda (CI I) hesaplanan gegis olasihig1 sonuglari (x108 s™)
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MCHF NIST

ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 Dalg&?oyu Bwué;élilliﬂn'll? %Z%EI? ?%Z%;Ea
[Mg] 3p° [Mg]3p*(P)4s*  P?%P 15 15 1347.24 4.3 4.19
[Mg] 3p° [Mg]3p*(®P)4s" 2P?P 05 05 1351.66 3.67 3.23
[Mg] 3p° [Mg]3p*(®P)4s' 2P%P Mt MIt. 134871 5.1 5.0
[Mg]3p* ®P) 4s" [Mg]3p*(P)4p* “PP 25 25 912365 0219 0238 0.7
[Mg] 3p* CP) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “P°P 25 15 8950.52 0.15 0178  0.12
[Mg] 3p* ®P) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “P*D 25 35 837824 0322 0341  0.28
[Mg] 3p* ®P) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “PD 25 15 798279  0.018 0.016
[Mg] 3p* ®P) 4s [Mg]3p*(CP)4p* “P°P 15 25 9587.43  0.068  0.0404 0.066
[Mg]3p* ®P) 4s [Mg]3p*(CP)4p* “P°P 15 15 939644  0.032  0.043 0.031
[Mg] 3p* ®P) 4s* [Mg]3p*(CP)4p* “*P°P 1.5 05 919425  0.256 0.25 0.21
[Mg] 3p* ®P) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “PD 15 25 858834  0.216 0.205  0.19
[Mg] 3p* ®P) 45 [Mg]3p*(CP)4p' “*P°D 15 15 83356 0.178 0152  0.16
[Mg] 3p* ®P) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “P*D 15 05 8196.67 0.0579 0.036  0.05
[Mg] 3p* ®P) 4s  [Mg]3p*(P)4p* “P?S 15 15 7549.15 014  0.0998 0.12
[Mg] 3p* ®P) 4s [Mg]3p*(CP)4p* “P*P 05 15 97051 0.092  0.0584 0.091
[Mg]3p* ®P) 4s* [Mg]3p*(CP)4p* “P°P 05 05 948957 0.0396 0.0267 0.039
[Mg]3p* (P) 4s [Mg]3p*(P)4p" “P°D 05 15 8577.6 0154 0152  0.12
[Mg] 3p* CP) 45 [Mg]3p*(CP)4p* “P'D 05 05 843057  0.325 0.3 0.24
[Mg]3p* (P) 4s" [Mg]3p*(P)4p* “P*S 05 15 77471  0.0666 0.0621  0.063
[Mg] 3p* ®P) 4s [Mg]3p*(P)4p' “P°P MIt. MIit 927298  0.298 0272  0.24
[Mg]3p* ®P) 4s [Mg]3p*(CP)4p* “P*D MIt. MIit 841514  0.318  0.307  0.28
[Mg]3p* ®P) 4s [Mg]3p*(CP)4p' 2P?D 15 25 959485  0.248 0172  0.24
[Mg]3p* (P) 4s' [Mg]3p*(P)4p* “P°D 15 15 929141 0.0451 0.0877 0.044
[Mg]3p* (*P) 4s" [Mg]3p*(CP)4p* 2P?S 15 05 855279  0.284  0.278
[Mg]3p® (°P) 4s" [Mg]3p*(P)4p* *P?D 05 15 987868  0.197 0121  0.19
[Mg]3p* ®P) 4s" [Mg]3p*(CP)4p* 2P%P 05 15 945469  0.0443 0.0608
[Mg] 3p* ®P) 4s [Mg]3p*(P)4p' ?P?D MIt. Mt  9666.38  0.242  0.184  0.24
[Mg] 3p* (°P) 4s" [Mg]3p*(P)5p" ‘PP 25 25 4439.73  0.0153 0.014
[Mg]3p* (P) 4s" [Mg]3p*(CP)5p* “P°D 25 35 439098  0.017 0.014
[Mg]3p* (3P) 4s" [Mg]3p*(CP)5p* “P'D 25 15 428167  0.0018 0.0016
[Mg]3p* (3P) 4s" [Mg]3p*(CP)5p* “P'D 15 15 4381.13  0.0151 0.014
[Mg] 3p* (°P) 4s [Mg]3p*(P)5p" “P'D 1.5 25 436449  0.0058 0.0068
[Mg] 3p* (°P) 4s [Mg]3p*(P)5p" “P?S 1.5 1.5 432455  0.0118 0.011
[Mg] 3p* (°P) 4s [Mg]3p*(P)5p" “P'D 0.5 1.5 444707  0.0033 0.0023
[Mg]3p® (P) 4s" [Mg]3p*(P)5p*  “P?S MIit Mit. 428587  0.027 0.02
[Mg]3p* (3P) 4s" [Mg]3p*(P)5p* “P?D 1.5 15 465534  0.0049 0.0049
[Mg]3p* (P) 4s" [Mg]3p*(CP)5p* 2P?S 15 05 469284  0.017 0.011




Cizelge 5.2. Klor atomunda (Cl I) hesaplanan osilatér siddeti sonuglari
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Lavin Hibbert Jha
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 Dalgaboyu Bu Cahsma veark. veark. ve ark.
A) WBEPMT  (1997)  (2007) (2006)

[Mg] 3p° [Mg]3p*(®P)4s' “P%P 15 15 134724 0117 0.114 0.1685
[Mg] 3p° [Mg]3p*(®P)4s' “P%P 15 05 133573  0.0252 0.0249 0.035
[Mg] 3p° [Mg]3p*(P)4s* 2P°D 1.5 1.5 1188.75  0.0031 0.005
[Mg] 3p° [Mg]3p*(P)4s' “P?P 05 15 136345 0.0468 0.0474 0.0474 0.0605
[Mg] 3p° [Mg]3p*(P)4s* 2P?%P 05 05 1351.66  0.101 0.1017 0.1051 0.1326
[Mg]3p* ®P) 4s"  [Mg]3p*(*P)4p* ‘PP 25 25 912365  0.222 0.22  0.2053
[Mg] 3p* ®P) 4s"  [Mg]3p*(*P)4p* ‘PP 25 15 8950.52 012  0.1636 0.1412
[Mg]3p* ®P) 4s* [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 25 35 837824 0553 05392 0.5278
[Mg]3p*(P) 4s*  [Mg]3p*(P)4p* “P*D 25 25 82143 0.103  0.0911 0.0477
[Mg] 3p* CP) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 25 15 798279 0.0116 0.0102
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P*S 25 15 725862  0.118 0.10
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P*P 15 25 957843  0.141 0.14  0.0955
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* ‘PP 15 15 939644 0.0506 0.042 0.0629
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P*P 15 05 919425 0162 0.1773 0.1578
[Mg] 3p* CP) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 15 25 858834 0358 0.3818 0.3763
[Mg] 3p* CP) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 15 15 83356 0.185 0.1799 0.1799
[Mg] 3p* CP) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 15 05 8196.67 0.0292 0.0256 0.0189
[Mg] 3p* ®P) 4s* [Mg]3p*(*P)4p* “P*S 15 15 754915 0119 0.1169 0.1168
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(P)4p* “P*P 05 15 9705.1 0.262 0.26  0.2441
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* “P*P 05 05 948957 0.0535 0.052 0.0401
[Mg]3p* (P) 4s"  [Mg]3p*(®P)4p' “P°D 05 15 8577.6 0.339  0.354 0.3517
[Mg] 3p* ®P) 4s"  [Mg]3p*(*P)4p* “P°D 05 05 843057  0.291 0.25  0.2959
[Mg]3p* (P) 4s"  [Mg]3p*(®P) 4p' “‘P*S 05 15 7747.1 0.12 0.12 0.1424
[Mg]3p* ®P) 4s"  [Mg]3p*(*P)4p* “P?D 15 25 959485 0514 05  0.4632
[Mg]3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* *P’D 15 15 929141 0.0584 0.057 0.052
[Mg] 3p* ®P) 4s*  [Mg]3p*(*P)4p* 2P?%P 15 05 9075.66 0.0592 0.0523 0.0523
[Mg]3p* (P) 4s"  [Mg]3p*(®P)4p' P%P 15 15 891537  0.094  0.097 0.097
[Mg]3p* (P) 4s"  [Mg]3p*(®P)4p' P?S 15 05 855279  0.122 0.12
[Mg]3p* (P) 4s"  [Mg]3p*(®P)4p' 2P?D 05 15 987868 0577 056  0.5195
[Mg]3p* (°P) 4s  [Mg]3p*(*P)4p' “P?% 05 05 963515  0.235 0.2096
[Mg]3p* (°P) 4s  [Mg]3p*(*P)4p' “P% 05 15 945469  0.119 0.1053 0.3781
[Mg]3p* (P) 4s  [Mg]3p*(*P)4p' *P?S 05 05 9047.92  0.122 0.12  0.2153
[Mg]3p* (‘D) 4s* [Mg]3p*(‘D)4p* D% 25 15 9809.75  0.116 0.1363
[Mg] 3p* (‘D) 4s' [Mg]3p*('D)4p' D% 25 25 907082  0.0284 0.0276
[Mg]3p* (‘D) 4s* [Mg]3p*(‘D)4p* D% 15 15 98113  0.0399 0.039
[Mg] 3p* (‘D) 45" [Mg]3p*('D)4p* ’D?%P 15 05 9664.65 0.0867 0.0956
[Mg] 3p* (‘D) 4s' [Mg]3p*('D)4p* °D?* 15 25 907215  0.579 0.5276
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Cizelge 5.3. Bir kez iyonlasmis Klor atomunda (Cl IT) hesaplanan gegis olasilig1 sonuglari (x10° s™)

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.
(2004) (2012)
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* *P°D 2 3 70746 2.07E+01 2.81E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(®D)3d* 3*P% 2 1 663.07 579E+01 5.89E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(*D)3d* *P°D 1 2 71268 157E+01 1.96E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* *P% 1 1  666.15 3.43E+01 3.16E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* *P°D 0 1 71559 1.17E+01 1.37E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* °*P% 0 1 66748 1.14E+01 1.04E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D) 3d* *P3D MIt. Mt 71036  2.1E+01 2.65E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(®D) 3d* 3P3%s Mit. Mt 66458 1.04E+01 1.01E+01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(*D)4p* DD 1 1 510072 6.55E-01 6.47E-01 6.4E-01
[Mg] 3p° (D) 4s' [Mg]3p*(®D)4p* DD 1 2 5099.74 1.31E-01 1.3E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(*D)4p* °D°F 1 2 49191  7.77E-01 7.5E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D°% 1 2 433399 1.06E-02 1.34E-02 1.0E-02
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(*D)4p* °D°% 1 1 430525 2.66E-01 3.49E-01 2.5E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(*D)4p* °D°% 1 0 429291 1.07E+00 1.38E+00 1.0E+00
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* DD 2 1 510548 2.18E-01 2.15E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* DD 2 2 510449 7.17E-01 7.24E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(D)4p* DD 2 3 506954  9.8E-02 9.7E-02
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D°F 2 2 492353 1.44E-01 1.4E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p° (D) 4p" °D°F 2 3  4906.15 8.25E-01 8.1E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°% 2 2 433743 159E-01 2.05E-01 1.5E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°% 2 1  4308.63 7.97E-01 7.6E-01
[Mg] 3p° (D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* DD 3 2 511478 1.35E-01 1.45E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* DD 3 3  5079.68 7.82E-01 7.7E-01
[Mg] 3p° (D) 4s' [Mg]3p°*(°D)4p* °D°F 3 2 49331  4.1E-03 4.1E-03
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p° (D) 4p" °D°F 3 3 491565 1.03E-01 1.0E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°F 3 4 489815 1.17E+00 1.01E+00
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p° (D) 4p" °D°% 3 2 434485 1.35E+00 1.15E+00
[Mg] 3p° *D) 4s' [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°F Mit. Mit.  4906.32 1.16E+00 1.01E+00
[Mg] 3p° ®D) 4s' [Mg] 3p*(*D) 4p* °D°% Mit. Mit. 432595 1.06E+00 1.37E+00 1.0E+00
[Mg] 3p° ®D) 4s' [Mg] 3p*(*D) 4p* 'D'F Mit. Mit 539362 1.10E+00 1.0E+00
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p* (D) 4p* *P3S 0 1  4900.28 1.22E-01 1.1E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p*(°D) 4p* *P3S 1 1 490855 3.66E-01 3.2E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p° (D) 4p" °P°D 1 1 478025 45E-01 4.1E-01  4.3E-01
[Mg] 3p° (*D) 4s' [Mg] 3p®(*D)4p* *P°D 1 2  4769.98 8.08E-01 8.11E-01 7.7E-01
[Mg] 3p° (*D) 4s' [Mg] 3p®(*D) 4p* *P°D 2 1  4797.04 2.33E-02 2.38E-02 2.8E-02
[Mg] 3p° (*D) 4s' [Mg] 3p®(°D)4p* *P°D 2 2 47867  2.69E-01 2.27E-01 2.6E-01
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Cizelge 5.3. Bir kez iyonlasmis Klor atomunda (Cl I1) hesaplanan gegis olasiligi sonuglari (x10° s)

MCHF NIST

Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida

ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.

(2004) (2012)

[Mg] 3p°(°D) 4s [Mg]3p*(®D)4p* °P°D 2 3 478266 1.07E+00 1.03E+00 1.0E+00

[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg] 3p*(®D) 4p* °P°D MIit. Mit. 477856  1.1E+00 1.03E+00 1.0E+00
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(*S)4s*  *P% 2 1 888.03 143E+01 1.46E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)4s' %D 2 1 789.1  3.75E-01 3.54E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(“S)4s*  *P% 1 1 89355 8.42E+00 8.39E+00
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(“S)4s*  *P3% 0 1 89595 2.79E+00 2.75E+00
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(“S) 4s* 3P3S Mt Mt 890.74 2.61E+01 2.57E+01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D) 4s' DD Mit Mt 85169  2.75E+01 2.07E+01
[Mg] 3p°(*S) 3d* [Mg]3p*(®D)4p* °D°F 2 2 3669.01 141E-02 1.38E-02
[Mg] 3p°(“S) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °D° 2 3  3659.35 2.18E-02 2.65E-02
[Mg] 3p°(*S) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °D° 3 3  3660.81 1.01E-02 1.37E-02
[Mg] 3p°(“S) 3d* [Mg]3p°(®D)4p* °D°F 1 2 367481 2.06E-02 2.61E-02
[Mg] 3p°(®D) 3d" [Mg] 3p*(®D) 4p* 3F°D 2 2 492562 4.04E-02 4.83E-02

[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(*D)4p* °F°D 3 2 497136 265E-01 2.03E-01 1.3E-01
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(®D)4p* °F3F 3 2 479955 1.46E-02 1.94E-02

[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °F°D 4 3  4996.87 2.72E-01 2.18E-01 1.3E-01
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °F°F 4 3 4838.05 1.04E-02 1.71E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg] 3p°(*D) 4p* °FD Mit. Mt 497019 2.99E-01 2.53E-01
[Mg] 3p*(°D) 3d* [Mg] 3p°(*D) 4p" 'G'F 4 3  7567.67 1.67E-01 1.11E-01
[Mg] 3p®(°D) 3d* [Mg] 3p°(*D) 4p* 'G'F Mit Mt 7567.67 1.66E-01 1.11E-01

[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(P)4p' °F°D 4 3 676125 193E-01 1.48E-01 1.3E-01

[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(*P)4p' °FD 3 2 685206 185E-01 1.4E-01 1.2E-01

[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(®P)4p' °F°D 3 3 684377 165E-02 1.21E-02 1.1E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(P)4p' °P°D 0 1 738001 1.73E-03 1.8E-03
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*P)4p' °P°D 1 2 749101 2.3E-03 2.21E-03
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Cizelge 5.4. Bir kez iyonlagmis Klor atomunda (CI IT) hesaplanan osilatér siddeti sonuglari

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.
(2004) (2012)
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* *P°D 2 1 71052 2.65E-03 2.7E-03
[Mg] 3p* [Mg] 3p*(®D)3d* °P°D 2 3 70746 2.18E-01 2.9E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p*(®D)3d* %P3 2 1  663.07 2.29E-01 2.27E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* °*P% 1 1  666.15 2.28E-01 2.05E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)3d* °*P% 0 1 66748 2.28E-01 2.03E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D) 3d* 3P3%s MIt. Mt 66458 2.28E-01 2.17E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(*D)4p* DD 1 1 510072 255E-01 241E-01 2.5E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* DD 1 2  5099.74 8.51E-02 8.4E-02
[Mg] 3p°(*D) 4s' [Mg] 3p*(*D)4p* °D°F 1 2 49191  47E-01 5.26E-01 4.5E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p°*(°D)4p* °D°% 1 2 433399 4.97E-03 5.85E-01 4.7E-03
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p°*(°D)4p* D% 1 0 429291 981E-02 1.18E-01 9.2E-02
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p°*(*D)4p* DD 2 2 510449 237E-01 2.7E-01 2.3E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p°*(°D)4p* DD 2 3 506954 5.29E-02 5.2E-02
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D°F 2 2 492353 5.22E-02 5.1E-02
[Mg] 3p° (*D) 4s' [Mg] 3p®(*D)4p* °D°F 2 3  4906.15 4.17E-01 4.64E-01 4.1E-01
[Mg] 3p° (°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D°% 2 2  4337.43 4.48E-02 4.2E-02
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p°(°D)4p* °D°% 2 1 430863 1.33E-01 1.6E-01 1.3E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(“D)4p* DD 3 2 511478 3.79E-02 3.89E-02
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p°(°D)4p' °D°D 3 3  5079.68 3.03E-01 3.37E-01 3.0E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p°(°D) 4p* °D%F 3 2 4933.1  1.07E-03 1.1E-03
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p° (D) 4p* °D°F 3 3 491565 3.73E-02 3.6E-02
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D° 3 4 489815 4.31E-01 4.45E-01 4.1E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p°*(°D)4p* °D°% 3 2 434485 18E-01 2.15E-01 1.7E-01
[Mg] 3p°(°D) 4s' [Mg]3p*(°D)4p* °D°D Mit. Mt 509213 3.39E-01 3.44E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°F MIt. Mt 490632 4.68E-01 4.83E-01 4.5E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s' [Mg] 3p°(°D) 4p* °D°%P MIt. Mit 432595 1.79E-01 2.14E-01 1.7E-01
[Mg] 3p®(°D) 4s* [Mg] 3p°(°D) 4p* 'D'F MIt. Mt 539362 4.97E-01 4.64E-01
[Mg] 3p° (*P) 4s* [Mg] 3p*(*P)4p* °P3S 0 1 490028 1.32E-01 1.2E-01
[Mg] 3p° (?P) 4s* [Mg] 3p*(*P)4p* °P3S 1 1 490855 1.32E-01 1.2E-01
[Mg] 3p° (?P) 4s* [Mg] 3p*(*P)4p* *P°D 1 1 478025 154E-01 1.34E-01 1.5E-01
[Mg] 3p®(°P) 4s" [Mg] 3p°(P)4p* °P°D 1 2 4769.98 459E-01 4.4E-01 4.4E-01
[Mg] 3p° °P) 4s" [Mg]3p°(*P)4p' °P3S 2 1 492625 1.04E-01 1.1E-01
[Mg] 3p®(°P) 4s" [Mg] 3p°(?P) 4p* °P°D 2 1  4797.04 4.82E-03 4.68E-03
[Mg] 3p° (?P) 4s" [Mg] 3p®(*P)4p' *P°D 2 2 47867 7.18E-02 7.44E-02
[Mg] 3p° (?P) 4s* [Mg] 3p*(*P)4p* *P°D 2 3 478266 4.01E-01 4.75E-01 4.8E-01
[Mg] 3p° (?P) 4s* [Mg] 3p°(*P) 4p* °P3S  Mit. Mit  4917.44  1.04E-01 1.1E-01




Cizelge 5.4. Bir kez iyonlagmig Klor atomunda (ClI IT) hesaplanan osilator siddeti sonuglar

MCHF

Dalgaboyu Bu Calisma Fischer

ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark.
(2004)

[Mg] 3p* [Mg] 3p°(*S)4s*  *P% 2 1 888.03 1.01E-01 1.05E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)4s' %D 2 1 789.1 2.1E-03  2.01E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)4s' %D 2 3 78874 1.77E-01 1.26E-01
[Mg] 3p* [Mg]3p®(*s)4s* %P3 1 1 89355 1.01E-01 1.02E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(°D)4s' °P°D 1 2 79334 157E-01 1.03E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(*S)4s*  *P3% 0 1 89595 1.01E-01 1.01E-01
[Mg] 3p* [Mg] 3p°(*S) 4s*  *P3s Mit. Mt 890.74  1.04E-01 1.04E-01
[Mg] 3p°(*S) 3d* [Mg]3p*(*D)4p* °D°F 2 2  3669.01 2.85E-03 2.83E-03
[Mg] 3p° (“S) 3d* [Mg] 3p°*(*D) 4p* °*D°F 3 3  3660.81 2.03E-03 2.80E-03
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °F°D 2 2 492562 1.47E-02 1.88E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °F°D 3 3 49382 1.05E-02 1.79E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p°(*D)4p* °FF 4 4 48211 352E-02 3.34E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(*D)4p* °F°D Mit Mit 497019 7.91E-02 7.17E-02
[Mg] 3p°(°D) 3d* [Mg]3p*(*D)4p* °F3F Mit Mt  4793.02 3.74E-02 3.43E-02
[Mg] 3p°(°P) 3d* [Mg]3p*(P)4p' °F°D 2 2 69324 165E-02 1.36E-02
[Mg] 3p°(°P) 3d* [Mg]3p°(P)4p' °P°D 0 1  7380.01 4.23E-03 4.96E-03
[Mg] 3p°(°P) 3d* [Mg]3p°(P)4p' °P°D 1 1 751636 7.98E-04 7.11E-04
[Mg] 3p°(°P) 3d* [Mg]3p*(*P)4p' °P°D 1 2 749101 3.23E-03 3.48E-03
[Mg] 3p®(°P) 3d* [Mg] 3p°(*P) 4p* °P°D 2 3 782871 2.76E-03 2.12E-03
[Mg] 3p®(°P) 3d* [Mg] 3p°(*P) 4p* °P°D MIt Mt 766509 3.3E-03 3.17E-03
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Cizelge 5.5. Bir kez iyonlagmis Klor atomunda (C1 II) hesaplanan uyarilmis seviyelerin

yasam siiresi sonuglari ()

MCHF
Enerji Bu Calisma Fischer

Son Seviye Terim j (cm™) WBEPMT ve ark.
(2004)

[Mg] 3p® (°D) 3d* D 1 140741.8 4.76E-10 4.11E-10
[Mg] 3p® (°D) 3d* D 2 141011.58 4.79E-10 3.88E-10
[Mg] 3p® (°D) 3d* D 3 141351.14 4.83E-10 3.53E-10
[Mg] 3p® (°D) 3d* D MIt.  140773.37 4.76E-10 4.11E-10
[Mg] 3p® (°D) 3d* ’s 1 150813.12 9.65E-11 9.88E-11
[Mg] 3p° (°D) 3d* ’s Mit. 150470.4 9.66E-11 9.88E-11

158270.07 1.14E-09 1.87E-09
146331.76 6.42E-09 7.62E-09
146335.55 6.44E-09 7.49E-09
149800.12 3.58E-09 4.58E-09
149954.18 3.56E-09 4.602E-09
150020.9 3.55E-09 4.607E-09
147055.61 7.25E-09 7.67E-09
146470.64 6.44E-09 7.35E-09
147127.57 7.22E-09 7.66E-09
147200.24 7.21E-09 7.64E-09

[Mg] 3p° (°D) 3d* 'D
[Mg] 3p° (*D) 4p*  °D
[Mg] 3p° (*D) 4p*  °D
[Mg] 3p° (*D) 4p* °p
[Mg] 3p° (°D) 4p* P
[Mg] 3p° (°D) 4p* P
[Mg] 3p° (°D) 4p* F
[Mg] 3p° (*D) 4p*  °D
[Mg] 3p° (*D) 4p* °F
[Mg] 3p° (*D) 4p* °F

[Mg] 3p° (°D) 4p* 'F 147607.37 9.5E-09 1.09E-08
[Mg] 3p® (°P) 4p* D 158725.56 6.56E-09 6.92E-09
[Mg] 3p® (°P) 4p* D 158770.58 6.5E-09 6.857E-09

[Mg] 3p° (°P) 4p* D
[Mg] 3p° (°P) 4p* ‘P
[Mg] 3p° (°D) 4s* D
[Mg] 3p° (°D) 4s" D
[Mg] 3p° (°D) 4s" D
[Mg] 3p° (°D) 4s" 'D

158788.25 6.48E-09 6.858E-09
159575.91 8.61E-09 7.97E-09
126726.7 2.42E-09 1.07E-09
126744.97 2.45E-09 1.06E-09
126784.37 2.49E-09 1.04E-09
129066.96 3.6E-10 4.78E-10

N W N PP W DN P WP, 0OW DN O P DN RPN
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Cizelge 5.6. iki kez iyonlasmis Klor atomunda (C1 I1I) hesaplanan gegis olasiligi sonuglari (x108 s™%)

MCHF NIST

Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida

ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A WBEPMT ve ark. ve ark.

y y J J (A)

(2004) (2012)
[Mg] 3p?(°P) 45 [Mg]3p°CP)4p' “P°D 05 0.5 3658.03 1.37E+00 1.36E+00 1.4E+00
[Mg] 3p?(°P) 45 [Mg]3p°CP)4p' “P*D 05 15 362376 7.06E-01 7.79E-01 7.0E-01
[Mg] 3p?(°P) 45 [Mg]3p°CP)4p* “P*P 05 05 3301.86 3.73E-01 2.11E-01 3.7E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s" [Mg]3p°CP)4p' “PP 05 1.5 3290.69 9.43E-01 7.59E-01 9.3E-01
[Mg] 3p? (°P) 4s" [Mg]3p°(P)4p' “P*S 05 15 310532 4.46E-01 3.15E-01 4.4E-01
[Mg] 3p? (°P) 45" [Mg]3p°CP)4p' “P*D 15 05 370653 2.65E-01 2.12E-01 2.6E-01
[Mg] 3p?(°P) 45 [Mg]3p°CP)4p' “P*D 15 15 3671.35 7.55E-01 7.54E-01 8.6E-01
[Mg] 3p?(%P) 4s* [Mg]3p°CP)4p' “P°D 15 25 361391 12E+00 1.23E+00 1.2E+00
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg]3p°CP)4p' “PP 15 0.5 3441.33 1.81E+00 1.31E+00 1.8E+00
2 (2 1 2 (3 1 4 4 -

[Mg] 3p?(°P) 45" [Mg]3p°CP)4p* “PP 15 15 332989 2.92E-01 2.9E-01
[Mg] 3p?(°P) 45" [Mg]3p°CP)4p* “PP 15 25 32843  6.85E-01 6.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 45" [Mg]3p°(CP)4p' “P*S 15 15 314021 8.68E-01 8.51E-01 8.6E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg]3p°CP)4p “P*D 25 15 374263 7.72E-02 7.7E-02
[Mg] 3p?(%P) 4s* [Mg]3p°CP)4p “P*D 25 25 368296 4.9E-01 3.48E-01 4.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg]3p°CP)4p' “P'D 25 35 360297 1.74E+00 1.58E+00 1.7E+00
[Mg] 3p? (°P) 45" [Mg]3p°CP)4p* “PP 25 1.5 338842 9.43E-01 9.3E-01
[Mg] 3p?(°P) 45" [Mg]3p°(CP)4p' “PP 25 25 334122 153E+00 1.06E+00 1.5E+00
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg]3p°(P)4p' “P*S 25 15 319221 1.25E+00 2.06E+00 1.2E+00
[Mg] 3p* (°P) 4s" [Mg] 3p°CP) 4p* “*P*D Mt Mit. 362891 1.7E+00 1.58E+00 1.7E+00
[Mg] 3p*(°P) 4s" [Mg] 3p°CP) 4p* “P*P  MIt Mit. 333082 2.2E+00 1.46E+00 2.2E+00
[Mg] 3p*(°P) 4s" [Mg] 3p° CP) 4p* “P*S Mit Mit.  3160.03 2.56E+00 3.26E+00 2.5E+00
[Mg] 3p? (°P) 4s* [Mg]3p°CP)4p' %P?D 05 15 3749.83 1.36E+00 1.03E+00 1.3E+00
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg]3p°CP)4p' 2P?P 05 0.5 3260.13 1.64E+00 1.01E+00 1.6E+00
[Mg] 3p?(%P) 45" [Mg]3p°CP)4p* P?%P 05 15 324531 4.15E-01 4.1E-01
[Mg] 3p*(°P) 4s" [Mg] 3p°(P) 4p* “P?D 15 15 3851.81 252E-01 1.92E-01 25E-01
[Mg] 3p*(°P) 4s [Mg] 3p°(P) 4p* “P?D 15 25 3721.39 1.68E+00 1.17E+00 1.7E+00
[Mg] 3p*(°P) 4s" [Mg] 3p°(P) 4p* *P?%P 15 05 3336.94 7.73E-01 7.6E-01
[Mg] 3p° ?P) 4s* [Mg] 3p°(’P) 4p* P?%P 1.5 1.5 332142 1.96E+00 1.23E+00 1.9E+00
[Mg] 3p° ?P) 4s* [Mg] 3p°(*P) 4p* 2P°D Mit. Mit.  3739.29 165E+00 1.19E+00 1.6E+00
[Mg] 3p° ?P) 4s* [Mg] 3p°(’P) 4p* 2P?%P  Mit. Mit.  3300.74 2.39E+00 1.53E+00 2.3E+00
[Mg] 3p* (‘D) 4s* [Mg] 3p° (‘D) 4p* *D?F 25 25 355428 1.25E-01 1.2E-01
[Mg] 3p* (‘D) 4s' [Mg] 3p° (‘D) 4p' DD 25 25 339436 1.96E+00 1.98E+00 1.9E+00
[Mg] 3p* (‘D) 4s' [Mg] 3p° (‘D) 4p* DD 25 15 338712 2.11E-01 3.01E-01 2.1E-01
[Mg] 3p° ('D) 4s' [Mg] 3p° (‘D) 4p' D% 255 1.5 2966.38 2.61E+00 1.59E+00 2.7E+00
[Mg] 3p° (*D) 4s' [Mg] 3p° (‘D) 4p* D% 15 25 3561.62 1.74E+00 1.7E+00
[Mg] 3p° (‘D) 4s' [Mg] 3p*('D) 4p* “D?D 15 25 3401.05 1.4E-01 1.4E-01




66

Cizelge 5.6. iki kez iyonlasmis Klor atomunda (CI 111) hesaplanan gegis olasiligi sonuglari (x10° )

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.
(2004) (2012)
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* DD 15 15 339379 1.89E+00 1.06E+00 1.9E+00
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 15 05 299263 2.84E+00 3.0E+00
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 15 15 297149 2.89E-01 3.0E-01
[Mg] 3p?(*D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* *D? Mit. Mt 354383 1.89E+00 1.33E+00 1.8E+00
[Mg] 3p?(*D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D?D Mit. Mt 339413 2.1E+00 1.75E+00 2.1E+00
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% Mt Mt 297542  2.88E+00 3.0E+00
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(®P) 4s* °D?% 15 05 623.77 7.46E+01 7.55E+01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(®P) 4s* °D?% 15 15 621.03 528E+00 5.56E+00
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(3P) 4s* *D?P MIt. Mt 62209 7.37E+01 7.71E+01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 4s* 2P%P MIt. Mt  §71.3  1.06E+01 1.2E+01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “D’F 05 1.5 260187 4.97E+00 4.6E+00
2 (3 1 2 (3 1 4~ 4 . )
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D’D 05 0.5 2469.93 9.91E-01 9.3E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*D 05 1.5 2469.14 4.96E-01 4.6E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°CP)4d* “D*P 05 1.5 238011 1.18E-02 1.1E-02
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “D*P 05 05 237334 1.19E-01 1.1E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D’F 15 1.5 2619.49 1.68E+00 1.8E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*F 15 25 260424 5.3E+00 5.0E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “D°D 15 05 24858  9.8E-01 9.1E-01
[Mg] 3p° °P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' “D°D 15 15 2485 7.84E-01 7.3E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' ‘DD 15 25 247972  4.6E-01 4.3E-01
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d* “D*P 1.5 25 2409.84 4.63E-03 4.3E-03
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*P 15 15 239485 7.49E-02 7.0E-02
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “D*P 15 05 2387.99 1.18E-01 1.1E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*F 25 15 264954 1.36E-01 1.3E-01
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D*F 25 25 263393 1.69E+00 1.6E+00
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D*F 25 3.5 261019 5.18E+00 5.7E+00
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D’D 25 15 2512.02 6.69E-01 6.3E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(*P) 4d* ‘DD 25 25 2506.63 1.11E+00 1.0E+00
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p>(P) 4d" ‘DD 2.5 35 248248 2.82E-01 2.6E-01
[Mg] 3p° CP) 4p* [Mg] 3p>(P) 4d" “D*P 25 25 243525  3.42E-02 3.8E-02
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d* “D*P 25 15 241994 1.21E-01 1.3E-01
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d* “D*F 35 25 267642 6.29E-02 6.0E-02
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* “D*F 35 35 2651.92 9.71E-01 9.2E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(*P) 4d* “‘D°F 35 45 2617.68 6.03E+00 6.6E+00
[Mg] 3p° CP) 4p* [Mg] 3p*(*P) 4d" ‘DD 35 25 254508  3.5E-01 3.3E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p*(*P) 4d* “D*D 35 35 252019 1.39E+00 1.5E+00
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Cizelge 5.6. iki kez iyonlasmis Klor atomunda (Cl III) hesaplanan gegis olasilig1 sonuglari (x10° )

MCHF NIST
ilk Seviye Son Seviye Terimler j1 j2 Dalg&?oyu BWuI;;éI!’ll?/In}I? \EZ%EI? ?E}Ega
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg] 3p*(P) 4d* “*D“*P 35 25 247152 1.49E-01 1.6E-01
[Mg] 3p2(P) 4p* [Mg]3p°(CP) 4d* “DF Mit Mit. 261459  6.03E+00 6.6E+00
[Mg] 3p2(P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d' “D*D Mt Mit. 250343  1.93E+00 1.8E+00
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(CP)4d* “D“P Mt Mit. 243143 2.28E-01 2.1E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' “P°D 05 05 2663.96 4.23E+00 4.0E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' “P°D 05 15 2663.03 2.12E+00 2.0E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “P°D 15 05 2671.27 8.4E-01 8.0E-01
[Mg] 3p2(P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “P°D 15 15 267034 2.69E+00 2.6E+00
[Mg] 3p2(P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “P°D 15 25 2664.25 3.56E+00 3.4E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(P) 4d' “*P°D 25 15 270041 2.44E-01 2.3E-01
[Mg] 3p2(®P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' “P°D 25 25 269417 1.47E+00 1.4E+00
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(P) 4d' “*P°D 25 35 2666.29 4.4E+00 4.8E+00
[Mg] 3p2(P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d* “P°D Mt Mit.  2668.16  4.39E+00 4.8E+00
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d" “S*P 15 25 27108  3.75E+00 3.5E+00
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d" “S*P 15 15 2691.85 3.22E+00 3.5E+00
[Mg] 3p2(®P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' “S*P 15 05 2683.19 3.24E+00 3.5E+00
[Mg] 3p2(®P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d' “S*P Mt Mit. 2699.84  3.78E+00 3.5E+00
[Mg] 3p2(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* *P?D 05 15 25325  4.93E+00 4.4E+00
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* P?’D 15 25 253321 5.92E+00 5.3E+00
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(PP) 4d* 2P?D MIt. MIt. 253352 5.92E+00 5.3E+00
[Mg] 3p*(P3) 3d* [Mg] 3p°(°P) 4p* “F*D 25 1.5 1832.04 2.19E+00 2.95E+00
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg]3p°(P)4p' “F*D 25 35 1797.93 141E-02 1.51E-02
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg]3p*(P) 4p* “*F°D 35 25 1828.34 3.58E+00 3.01E+00
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg]3p°(P) 4p* “*F°D 45 35 182242 3.91E+00 3.26E+00
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(°P)4p* “D*D 25 15 202083 1.56E-01 1.69E-01
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(°P)4p* “D*D 25 25 2003.31 2.11E-01 2.18E-01
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(°P)4p* “D*D 25 35 1979.41 6.51E-02 6.16E-02
[Mg] 3p® (P3) 3d' [Mg] 3p*(°P) 4p' “D“P 25 15 191286 1.48E+00 1.64E+00 1.0E+00
[Mg] 3p® (P3) 3d' [Mg] 3p*(*P) 4p* “D“*P 25 25 189773 3.61E-01 3.0E-01
[Mg] 3p® (P3) 3d' [Mg] 3p*(°P) 4p' “D*D 15 05 203275 2.21E-01 2.24E-01
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(P)4p* “D*D 15 15 202213 1.42E-01 1.53E-01
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(P) 4p* “D*D 15 25 200458 1.05E-01 1.0E-01
[Mg] 3p%(P3) 3d* [Mg] 3p°(P)4p* “D*P 15 05 19178 1.17E+00 1.42E+00
[Mg] 3p® (P3) 3d' [Mg] 3p*(*P) 4p* “D“*P 15 25 1898.87  4.00E-02 3.3E-02
[Mg] 3p® (P3) 3d* [Mg] 3p*(*P) 4p* “D*D 05 05 20355 1.73E-01 1.91E-01
[Mg] 3p® (P3) 3d* [Mg] 3p*(*P) 4p* “D*D 05 15 202485 1.11E-01 9.81E-02




68

izelge 5.6. iki kez iyonlasmis Klor atomunda (Cl I1I) hesaplanan gecis olasiligi sonuglari (x108 s
Cizelg yonlagmig p gegis g ¢

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Caliyma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.
(2004) (2012)
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(®P) 4p* “D“*P 05 05 192024 1.78E+00 1.51E+00
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(*P) 4p* “D“*P 05 15 191646 1.78E-01 1.57E-01
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(*P) 4p* “D*D 35 25 200754 1.28E-01 1.11E-01
[Mg] 3p? (P3) 3d* [Mg] 3p?’(*P) 4p* “‘D“*P 35 25 1901.53 2.87E+00 2.25E+00
[Mg] 3p? (P3) 3d* [Mg] 3p?(*P) 4p* “D*D Mt Mit.  2002.22 45E-01 4.39E-01
[Mg] 3p? (P3) 3d* [Mg] 3p?(*P) 4p* ‘D P MIt. Mt 1908.01 2.36E+00 2.83E+00
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(’P) 4p* “*P°D 255 15 4579.39 3.77E-04  3.8E-04
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(’P) 4p* “P*P 25 25 39925  1.69E-01 1.4E-01
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(’P) 4p* “P*P 1.5 05 410524 1.88E-01 1.6E-01
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(®P) 4p* “P*P 0.5 05 412534 3.73E-02 3.1E-02
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(*P) 4p* “P*P 05 15 410792 1.03E-01 1.15E-01
[Mg] 3p?(P3) 3d* [Mg] 3p?(3P) 4p* ‘PP  MIt. MIit 404571  1.32E-01 1.9E-01
[Mg] 3p?(D1) 3d* [Mg] 3p?(‘D) 4p* *D?P 25 15 368434 20E-01 2.84E-01 3.1E-01
[Mg] 3p?(D1) 3d* [Mg] 3p?(‘D) 4p* *D?P 15 15 372676 4.38E-02 4.0E-02  3.4E-02
[Mg] 3p® (P3) 4p* [Mg]3p?’(®P)5s* “D*P 05 05 227899 1.73E+00 1.8E+00
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s* “‘D“*P 05 15 2256.32 1.81E-01 1.7E-01
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s* “*D“*P 1.5 05 22925  1.7E+00 1.8E+00
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s* “D“*P 1.5 15 226956 1.14E+00 1.1E+00
[Mg] 3p%(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s' “D“*P 25 15 229208 2.18E+00 2.2E+00
[Mg] 3p*(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s' “D“*P 25 25 225361 6.69E-01 6.1E-01
[Mg] 3p%(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s' “D“*P 35 25 2284.64 2.85E+00 2.7E+00
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P) 55 “D“P Mt Mit. 228091 3.54E+00 3.4E+00
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s* “P*P 0.5 05 244318 3.24E-01 3.5E-01
[Mg] 3p?(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s* “P*P 05 15 2417.14 8.47E-01 8.8E-01
[Mg] 3p? (P3) 4p* [Mg] 3p*(*P)5s* “P*P 1.5 05 2449.33 1.61E+00 1.8E+00
[Mg] 3p*(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s' “P*P 15 15 242316 2.69E-01 2.8E-01
[Mg] 3p*(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P)5s' “P*P 15 25 238021 6.52E-01 6.2E-01
[Mg] 3p° (P3) 4p* [Mg]3p?’(®P)5s" “P°P 25 25 240406 1.48E+00 1.4E+00
[Mg] 3p° (P3) 4p* [Mg]3p?(®P) 58" “P°P  Mit Mit  2416.86 2.05E+00 2.1E+00
[Mg] 3p° (P3) 4p* [Mg]3p?(*P)5s' “*S*P 15 05 256322 7.12E-01 7.0E-01
[Mg] 3p? (P3) 4p* [Mg] 3p°(®P)5s" “S*P 1.5 15 253458 6.27E-01 6.9E-01
[Mg] 3p? (P3) 4p* [Mg] 3p°(®P)5s" “S*P 1.5 25 2487.62 6.13E-01 6.8E-01
[Mg] 3p%(P3) 4p* [Mg] 3p?(®P) 5s' “S*P  MIt MIit. 251552  6.22E-01 6.9E-01
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Cizelge 5.7. Iki kez iyonlagmis Klor atomunda (CI 111) hesaplanan osilator siddeti sonuglar

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT ve ark. ve ark.
(2004) (2012)
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 3d* “s*P 15 25 55712 1.37E+00 1.11E+00
[Mg] 3p° [Mg] 3p°(P)3d* “sSP 15 05 556.23 4.55E-01 4.08E-01
[Mg] 3p° [Mg] 3p°(P) 3d* “s*P MIt Mt 5568  2.73E+00 2.3E+00
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P)3d* D’D 15 25 606.1  1.98E-02 1.64E-02
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*D)3d* *D’D 25 25 56548  4.58E-01 4.95E-01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*D)3d* *D’D 25 15 5645  3.66E-02 3.93E-02
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p?(P) 4p “P°D 05 05 365803 2.75E-01 2.66E-01 2.8E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p* “P°D 05 15 362376 2.78E-01 2.99E-01 2.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p* “P*P 0.5 05 3301.86 6.09E-02 6.0E-02
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P*P 05 1.5 329069 3.06E-01 2.42E-01 3.0E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P“*S 05 1.5 310532 1.29E-01 1.3E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P°D 15 05 370653 2.73E-02 2.13E-02 2.7E-02
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p* “P°D 15 15 3671.35 1.76E-01 1.48E-01 1.7E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p* “P°D 15 25 361391 3.53E-01 3.56E-01 3.5E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p* “P*P 15 05 344133 151E-01 1.07E01 1.5E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P*P 15 1.5 3329.89 4.86E-02 4.8E-02
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P*P 15 25 32843  1.66E-01 1.6E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P“*S 15 15 314021 1.28E-01 1.24E-01 1.3E-01
[Mg] 3p° (°P) 4s* [Mg] 3p*(P)4p* “P*D 25 1.5 374263 1.09E-02 1.1E-02
[Mg] 3p° °P) 4s* [Mg] 3p*(P)4p* “P*D 25 25 368296 9.96E-02 9.8E-02
[Mg] 3p° P) 4s* [Mg] 3p°(P)4p* “P*D 25 35 360297 4.53E-01 4.04E-01 4.4E-01
[Mg] 3p?(°P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P*P 25 1.5 338842 1.08E-01 1.1E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P*P 25 25 334122 256E-01 1.74E-01 2.5E-01
[Mg] 3p?(P) 4s* [Mg] 3p*(°P) 4p* “P“*S 25 15 319221 1.27E-01 2.08E-01 1.2E-01
[Mg] 3p° P) 4s* [Mg] 3p°(°P)4p* “P*D MIt. MIt. 362891 559E-01 5.09E-01 5.6E-01
[Mg] 3p° °P) 4s* [Mg] 3p°(°P) 4p* “P“*P  MIt. MIt. 3330.82 3.65E-01 2.39E-01 3.7E-01
[Mg] 3p° °P) 4s* [Mg] 3p°(°P) 4p* “P“*S MIt. MIt. 3160.03 1.28E-01 1.61E-01 1.2E-01
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p?(P)4p' P?D 05 15 3749.83 571E-01 4.28E-01 5.5E-01
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p?(P) 4p* *P?%P 05 05 3260.13 2.61E-01 1.58E-01 2.5E-01
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p*(P)4p" 2P?P 05 15 324531 1.31E-01 1.3E-01
[Mg] 3p° (P) 4s* [Mg]3p*(P)4p* P°D 15 15 385181 5.61E-02 5.6E-02
[Mg] 3p° (P) 4s* [Mg] 3p*(P)4p* P?D 15 25 372139 5.23E-01 5.3E-01
[Mg] 3p° CP) 4s* [Mg]3p*(P)4p* P?P 15 05 333694 6.45E-02 6.3E-02
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p?(P)4p" 2P?P 15 15 332142 3.24E-01 3.1E-01
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p?(P) 4p' “P?D MIt. Mit. 373929 577E-01 5.6E-01
[Mg] 3p° ®P) 4s* [Mg] 3p*(P) 4p" 2P%P  MIt. Mit.  3300.74  3.9E-01 3.8E-01
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Cizelge 5.7. iki kez iyonlagnus Klor atomunda (CI I1T) hesaplanan osilator siddeti sonuglari

MCHF NIST
ilk Seviye Son Seviye Terimler j1 j2 Dalg(aAl)ooyu BWuI;;éI!’ll?/In}I? %Sgcgg ?E}Ega
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 25 25 3554.28 2.36E-02 2.3E-02
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* DD 25 25 339436 3.39E-01 3.32E-01 3.3E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* DD 25 15 3387.12 2.42E-02 3.35E-02 2.4E-02
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 25 15 2966.38 2.29E-01 1.35E-01 2.4E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 15 25 3561.62 4.96E-01 4.8E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* DD 15 25 3401.05 3.63E-02 3.6E-02
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* DD 15 1.5 339379 3.27E-01 3.3E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 15 05 299263 1.91E-01 2.0E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% 15 15 297149 4.68E-02 5.28E-02 4.0E-02
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% Mt Mt 354383 4.97E-01 4.7E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D?D Mit Mt 339413 3.63E-01 2.92E-01 3.6E-01
[Mg] 3p? (‘D) 4s' [Mg]3p°(‘D)4p* D% Mt Mt 297542 229E-01 1.24E-01 2.4E-01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 4s* °D?% 15 05 623.77 2.18E-01 2.23E-01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 4s* °D?% 15 15 621.03 3.05E-02 3.26E-02
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 4s* °D?%P 25 15 621.28 2.54E-01 2.83E-01
[Mg] 3p° [Mg] 3p?(*P) 4s*  °D?%P MIt. Mit. 622,09 257E-01 2.72E-01
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*P 05 15 2380.11 2.01E-03 1.9E-03
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d* “D*F 15 15 2619.49 2.02E-01 1.9E-01
[Mg] 3p° °P) 4p* [Mg]3p°(P)4d' ‘DD 15 05 24858  4.54E-02 4.2E-02
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “DD 15 15 2485  6.12E-02 6.8E-02
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D*D 15 25 2479.72 5.35E-02 5.9E-02
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*P 15 25 2409.84 5.04E-04 5.6E-04
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*P 15 15 239485 6.44E-03 6.0E-03
[Mg] 3p?(®P) 4p* [Mg]3p°(CP)4d' “D*P 15 0.5 2387.99 4.18E-03 4.7E-03
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* “*D*F 25 15 264954 9.54E-03 9.1E-03
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D*F 25 25 263393 1.76E-01 1.7E-01
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* “D*F 25 35 261019 7.05E-01 7.8E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* ‘DD 25 1.5 2512.02 4.22E-02 4.0E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(’P) 4d" “‘D*D 2.5 35 248248 3.47E-02 3.2E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p*(’P) 4d" “‘D’P 2.5 25 243525 3.64E-03 3.4E-03
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°(CP) 4d* “*D*P 25 15 241994 7.07E-03 7.6E-03
[Mg] 3p*(°P) 4p* [Mg] 3p°CP) 4d* “*D*F 35 25 267642 4.42E-03 4.8E-03
[Mg] 3p*(P) 4p* [Mg] 3p°(P)4d* “D*D 35 25 254508 2.55E-02 2.4E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* ‘DD 35 35 252019 1.32E-01 1.4E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(P) 4d* “D*P 35 25 247152 1.02E-02 1.1E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p°(’P) 4d* “D*D Mit. Mt 250343 1.82E-01 1.7E-01
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Cizelge 5.7. iki kez iyonlasnus Klor atomunda (CI I11) hesaplanan osilator siddeti sonuglari

MCHF NIST
Dalgaboyu Bu Calisma Fischer Kramida
ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT \(/;0%2;' \Eg (;alrzl;.
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p?(P) 4d* “D*P MIt. Mit. 243143 1.01E-02 125445 1.1E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p?(P)4d* “P“D 05 0.5 2663.96 4.5E-01 4.3E-01
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “*P*D 1.5 05 2671.27 4.49E-02 4.3E-02
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “P*D 1.5 15 2670.34 2.88E-01 2.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “*P*D 1.5 25 2664.25 5.68E-01 5.4E-01
[Mg] 3p(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “*P*D 25 15 270041 1.78E-02 1.7E-02
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d> “*P*D 2.5 25 269417 1.41E-01 1.5E-01
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “*P*D 2.5 35 2666.29 6.26E-01 6.8E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p?(P) 4d* “s*P 15 25 27108  5.25E-01 5.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “S*P 15 15 2691.85 3.5E-01 3.8E-01
[Mg] 3p?(°P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 4d* “S*P 1.5 05 2683.19 1.75E-01 1.9E-01
[Mg] 3p?(*P) 4p* [Mg] 3p?(°P) 4d* “*S°P  MIt. MIt.  2699.84 1.05E+00 1.1E+00
[Mg] 3p?(P) 3d* [Mg] 3p*(P) 4p* “FD 15 25 181021 1.94E-03 2.31E-03 1.3E-03
[Mg] 3p?(%P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “F'D 2.5 15 1832.04 1.18E-01 1.02E-01
[Mg] 3p?(%P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “F'D 25 25 1817.62 3.82E-02 3.02E-02
[Mg] 3p?(°P) 3d* [Mg] 3p*(°P) 4p* “FD 25 35 1797.93 1.48E-03 1.01E-03
[Mg] 3p?(*P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “F'D 35 25 182834 1.35E-01 1.16E-01
[Mg] 3p?(*P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “F'D 35 35 180841 1.38E-02 1.68E-02
[Mg] 3p° °P) 3d* [Mg]3p*(°P) 4p" “F°D 45 35 182242 156E-01 1.34E-01
[Mg] 3p° °P) 3d* [Mg] 3p*(°P) 4p" “F°D MIt MIit 182564 157E-01 1.33E-01
[Mg] 3p° (°P) 3d* [Mg]3p*(P)4p' “D*D 25 25 200331 1.27E-02 1.36E-02
[Mg] 3p?(°P) 3d* [Mg] 3p?(°P) 4p* “D*D 25 35 197941 51E-03 5.01E-03
[Mg] 3p?(*P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “D*P 25 25 1897.73  35E-02 3.02E-02
[Mg] 3p?(*P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “D°D 15 25 200458 9.48E-03 9.37E-02
[Mg] 3p° (°P) 3d* [Mg]3p*(P)4p"* “D*P 15 05 1917.8  2.66E-02 2.3E-02
[Mg] 3p° (°P) 3d* [Mg] 3p*(°P) 4p* “‘D“*P 15 25 1898.87 5.83E-03 5.83E-03
[Mg] 3p° (°P) 3d* [Mg]3p*(P)4p" “D*D 05 05 20355 1.37E-02 1.22E-02
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P)4p' “D*D 05 1.5 202485 1.37E-02 1.24E-02
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P)4p' “D*D 35 25 2007.54 5.79E-03 5.24E-03
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P)4p' “D*D 35 35 198354 2.3E-02 2.45E-02
[Mg] 3p° (P) 3d* [Mg] 3p*(P) 4p' “D*D Mt Mt 200222 2.71E-02 2.73E-02
[Mg] 3p° P) 3d* [Mg]3p*(P) 4p* “P*P 25 15 4060.08 1.72E-02 1.4E-02
[Mg] 3p° P) 3d* [Mg]3p*(P)4p* “P*P 15 05 410524 2.38E-02 2.0E-02
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P) 4p* “PP 1.5 25 401949 2.59E-02 2.1E-02
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P)4p* “P*P 05 05 412534 1.04E-02 1.7E-02
[Mg] 3p° ®P) 3d* [Mg] 3p?(P)4p' D% 1.5 1.5 3689.08 1.84E-02 1.6E-02




Cizelge 5.7. iki kez iyonlasns Klor atomunda (CI I11) hesaplanan osilator siddeti sonuglari

Dalgaboyu Bu Calisma K’r\lalr?]-ilzja

ilk Seviye Son Seviye Terimler  j1 j2 A) WBEPMT \goalrzlj.
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P)5s* “D“*P 05 0.5 227899 1.35E-01 1.4E-01
[Mg] 3p? ®P) 4p* [Mg] 3p?(P)5s' “D*P 0.5 1.5 2256.32 2.76E-02 2.6E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p?(P)5s' “D“*P 1.5 1.5 226956 8.79E-02 8.5E-02
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P) 58" “D“*P 25 1.5 2292.08 1.14E-01 1.2E-01
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P) 58" “D“*P 25 25 225361 4.04E-02 4.6E-02
[Mg] 3p* CP) 4p* [Mg] 3p*(P)5s' “D“*P 35 25 228464 167E-01 1.6E-01
[Mg] 3p?(%P) 4p* [Mg] 3p*(P) 5s* “D“*P  Mit. Mit. 228091 1.66E-01 1.6E-01
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P)5s* “*P°P 05 1.5 2417.14 1.48E-01 1.5E-01
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P) 5s* “*P*P 15 15 242316 2.37E-02 2.5E-02
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P) 58" “*P°P 25 1.5 2447.89 527E-02 5.6E-02
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(P) 58" “*P°P 2.5 25 2404.06 1.28E-01 1.2E-01
[Mg] 3p?(P) 4p* [Mg] 3p*(°P) 5s* “*P*P  MIt. Mt 241686 1.8E-01 1.8E-01
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p?(P)5s' “S*P 1.5 0.5 2563.22 3.51E-02 3.4E-02
[Mg] 3p° ®P) 4p* [Mg] 3p?(P)5s' “S*P 1.5 1.5 253458 6.04E-02 6.6E-02
[Mg] 3p?(%P) 4p* [Mg] 3p*(P) 5s* “*S°P  MIit. Mt 251552 218E-01 2.0E-01
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Cizelge 5.8. iki kez iyonlagmis Klor atomunda (Cl I1I) hesaplanan uyarilmis seviyelerin

yasam siiresi sonuglari ()

Enerji Bu Calisma lll/llg:lf_lielzr

Son Seviye Terim j (cm™) WBEPMT 2/;0%2;.
[Mg] 3p* (°P) 3d* P 25  179493.96 5.11E-11 6.16E-11
[Mg] 3p? (°P) 3d* *p 1.5  179662.15 5.1E-11 5.77E-11
[Mg] 3p® (P) 3d* *p 05  179780.84 5.09E-11 5.58E-11
[Mg] 3p? (*D) 3d* P 1.5  185837.68 1.01E-10 9.67E-11
[Mg] 3p® (D) 3d* ’p 05  186219.67 1.0E-10 9.51E-11
[Mg] 3p® (‘D) 3d* D 2.5  194958.79 7.66E-11 7.66E-11
[Mg] 3p® (‘D) 3d* D 1.5  195267.76 7.48E-11 7.33E-11
[Mg] 3p® CP) 4p* ‘D 1.5  201330.92 1.54E-09 1.74E-09
[Mg] 3p® CP) 4p* P 1.5  204124.04 1.77E-09 1.67E-09
[Mg] 3p? (°P) 4p* ‘s 1.5  205938.06 2.74E-09 1.49E-09
[Mg] 3p*(P) 4p* ‘D 25  201763.86 1.53E-09 1.73E-09
[Mg] 3p*(P) 4p* *p 2.5 204540.95 1.75E-09 1.69E-09
[Mg] 3p*(P) 4p* ‘D 35  202366.62 1.52E-09 1.72E-09
[Mg] 3p? (°P) 4p* ‘D MIt.  201849.23 1.53E-09 1.75E-09
[Mg] 3p? (°P) 4p* ’p 1.5 209182.8 2.75E-09 2.12E-09
[Mg] 3p? (°P) 4p* P MIt. 209136.1 2.72E-09 2.19E-09
[Mg] 3p° (‘D) 4p* D 2.5 217850.2 3.39E-09 2.02E-09
[Mg] 3p° (‘D) 4p* D 1.5 217913.1 3.39E-09 2.27E-09
[Mg] 3p° (‘D) 4p* ’p 1.5 222100.7 2.01E-09 1.74E-09
[Mg] 3p° (‘D) 4p* ’p 0.5 221862.9 2.22E-09 2.14E-09
[Mg] 3p° (°P) 4s* P 0.5 173735.28 2.9E-09 1.58E-09
[Mg] 3p° (°P) 4s* P 1.5 174093.02 2.93E-10 1.46E-10
[Mg] 3p° CP) 4s *p 25  174611.76 2.97E-10 1.28E-10
[Mg] 3p° CP) 4s ’p 05  178369.14 1.24E-10 1.15E-10
[Mg] 3p° CP) 4s* ’p 1.5 179075.2 1.26E-10 1.09E-10
[Mg] 3p* (‘D) 4s" D 2.5 188389.53 2.38E-10 1.37E-10

[Mg] 3p* (‘D) 4s* D 1.5 188447.52 2.39E-10 1.1E-10
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5.2. Tartisma

Gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi
spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde ilk is; s6z konusu seviyeler arasindaki
cizgi siddeti ifadesinin belirlenmesidir. Cizgi siddeti, 6zellikle gbz 6niline alinan atomda
ya da iyonda baskin olan ¢iftlenime gore hesaplanir. Bu ¢alismada LS ¢iftleniminin
baskin oldugu Klor atomu (CI I) ve baz1 iyonlar1 (CI II ve Cl III) gbz 6niine alinmistir.
Elde edilen gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri
sonuglar1 Cizelge 5.1-5.8’de verilmistir. Hesaplama sonuglar1 literatiirden elde
edilebilen degerlerle karsilastirilmis ve iyi bir uyum goézlemlenmistir.

En zayif bagl elektron potansiyel model teori yar1 deneysel bir yontem olmakla
birlikte, hesaplama siireci zor olmayan ve ¢ok zaman almayan bir yontemdir. Cizgi
siddetini hesaplamak i¢in ise radyal gecis integrallerinin belirlenmesi gerekir. Radyal

gecis integrallerinin belirlenmesi i¢in etkin yiikk Z”, etkin bas kuantum sayis1 n* ve

etkin yoriinge acgisal kuantum sayist |° parametrelerini belirlemek yeterlidir. Bu
parametreler deneysel enerjiler ve seviyelere ait yarigcaplarin beklenen degerleri
kullanilarak belirlenir. Bu nedenle bu yontemle elde edilen sonuglarin hassasiyeti,
deneysel enerji degerlerine ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerlerine baglidir.
Yar1 deneysel yontemlerle uyarilmis ve yliksek uyarilmis seviyeleri ¢alismak saf teorik
yontemler kadar karmasik degildir. En zayif bagh elektron potansiyel model teori ¢ok
sayida elektrona sahip acik kabuklu sistemlerde deneysel enerji degerlerini ve
yarigaplara ait beklenen degerleri kullanarak ge¢is olasiliklari, osilator siddetleri ve
uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik parametreleri diger yontemlere
gore daha basit bir hesaplama siireci igerisinde belirleyebilmektedir. Hesaplamalarda
daha duyarli enerji degerleri ve daha duyarli seviyelere ait yarigaplarin beklenen
degerlerinin kullanilmasi en zayif bagli elektron potansiyel model teoriyle elde edilen
sonuglarin duyarliligini arttirmas: beklenmektedir.

Cizelge 5.1°de Klor atomu (CI 1) i¢in hesaplanan gegis olasilig1 sonuglart MCHF
yontemi ve NIST teki degerlerle karsilastirilmis ve literatiirle uyumlu olduklari
goriilmiistiir. Cizelge 5.2’de Klor atomu (ClI ) igin hesaplanan osilator siddeti sonuglari
ile Lavin ve ark., Hibbert ve ark. ve Jha ve ark.’nin elde ettikleri sonuglarla uyumlu
olduklart goriilmiistiir. Cizelge 5.3-5.4-5.5’te bir kez iyonlasmis Klor (CI II) igin

hesaplanan gecis olasilifi, osilator siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siiresi
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sonuclarinin MCHF yontemi ve NIST’teki degerlerle uyumlu olduklar1 goriilmiistiir.
Cizelge 5.6-5.7-5.8’de ise iki kez iyonlagmis Klor (Cl III) i¢in hesaplanan gegis
olasilig1, osilatdr siddeti ve uyarilmis seviyelerin yasam siiresi sonu¢larinin MCHF

yontemi ve NIST teki degerlerle uyumlu olduklar1 goriilmiistiir.



76

6. SONUCLAR VE ONERILER

6.1 Sonuclar

Tam dolmamis acik kabuga sahip ¢ok elektronlu atomik ve iyonik sistemlerde
Ozellikle yiiksek uyarilmis seviyelere ait gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve
uyarilmis seviyelerin yasam siireleri gibi spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde
literatiirde 6nemli eksiklikler bulunmaktadir. Saf teorik yontemlerle elde edilen
sonuclarin birgogu yiiksek uyarilmis seviyeler arasindaki gecislerden ziyade diisiik
uyarilmig seviyeler arasindaki gecisleri igermektedir. Bu ¢alismada Klor atomu ve bazi
iyonlar1 icin en zayif bagl elektron potansiyel model teori kullanilarak elektrik dipol
gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam siireleri karmasik bir
hesaplama siirecine girmeden belirlenmistir. Bu tez ¢alismasindan elde edilen
sonuglarin literatiirle uyumlu ¢ikmasi, en zayif bagl elektron potansiyel model teorinin

acik kabuklu sistemlere uygulanabilirliginin bir gostergesini olusturmaktadir.

6.2 Oneriler

Bu tez ¢aligmasinda kullanilan en zayif bagh elektron potansiyel model teorinin,
karmasik elektron konfiglirasyonlarma sahip ¢ok elektronlu atomik ve iyonik
sistemlerde spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde kullanilmasinin  bir¢ok
avantajli nedeninin oldugu sdylenebilir. En zayif bagl elektron potansiyel model teori
kullanilarak  gerceklestirilen hesaplamalarda seviyelere ait yarigaplarin  farklt
yontemlerle elde edilerek karsilastirilmast s6z konusu yontemin gegerliligi konusunda
daha saglikli bilgiler verecegi disiilmektedir. Bununla birlikte yiiksek uyarilmig
seviyeler igeren gecislerde en zayif bagh elektron potansiyel model teorinin bir ¢ok
durumda saf teorik yontemlere nazaran daha basit bir hesaplamasal prosediir icerdigi ve

basit prosediir igermesine ragmen hassas sonuglar verebildigi sdylenebilir.
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