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OZET

YUKSEK LiSANS TEZIi

AGIR ATOMLARDA ATOMIK YAPI HESAPLAMALARI

Selma OZARSLAN

Selcuk Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dal

Damsman: Dog. Dr. Giiltekin CELIK

2012, 71 Sayfa

Jiiri
Dog. Dr. Giiltekin CELIK
Yrd. Do¢. Dr. Mehmet TASER
Yrd. Dog¢. Dr. Murat YILDIZ

Bu tez ¢alismasinda, Ho I, Ho II ve Ho III nadir toprak elementlerinde elektrik dipol gecis
olasiliklari, osilatdr siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siireleri gibi spektroskopik parametreler en
zayif bagl elektron potansiyel model teori “WBEPMT” kullanilarak hesaplanmigtir. Elde edilen sonuglar
literatlirden elde edilebilen degerlerle karsilastirilmis ve iyi bir uyum gozlenmistir. Ayrica literatiirde
bulunmayan bazi gecis olasiligi, osilator siddeti ve uyarilmig seviyelerin hayat siiresi degerleri elde
edilmistir.

Anahtar Kelimeler: En zayif bagli elektron potansiyel model teori, Gegis olasiligi, Hayat siiresi, Nadir
toprak elementleri, Osilator siddeti
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ABSTRACT

MS THESIS
ATOMIC STRUCTURE CALCULATIONS IN HEAVY ATOMS
Selma OZARSLAN

THE GRADUATE SCHOOL OF NATURAL AND APPLIED SCIENCE OF
SELCUK UNIVERSITY
THE DEGREE OF MASTER OF SCIENCE

Advisor: Assoc. Prof. Dr. Giiltekin CELIK
2012, 71 Pages

Jury
Assoc. Prof. Dr. Giiltekin CELIK
Assist. Prof. Dr. Mehmet TASER
Assist. Prof. Dr. Murat YILDIZ

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 Ho I, Ho II and Ho III rare earth elements. The obtained results
are compared to the available values from literature and a good agreement has been observed. Moreover,
the transition probability, the oscillator strength and the lifetime values of excited levels not exciting in
literature have been obtained.

Keywords: Lifetime, Transition probability, Oscillator strength, Rare earth elements, Weakest bound
electron potential model theory
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1. GIRIS

Astronomide spektrum yorumlamalari atom ve molekiil fiziginin iyi bilinmesini
gerektirir. Gozlenen spektrumdan elde edinilen astrofiziksel bilgi ve fiziksel
parametreler arasinda dogrudan bir iligki vardir. Bir spektrumda gbézlenen herhangi bir
¢izgi i¢in atom, iyon veya molekiil hakkinda bir¢ok bilgiye ulasilabilinir. Gozlenen bir
astrofiziksel cismin sahip oldugu atom ya da iyonun belli seviyeleri arasinda meydana
gelen elektron gegisleri hakkinda bilgi edinilirse, o cismin sahip oldugu bilesenler
hakkinda da bilgi edinilmis olur. Ayni1 zamanda bu gegisler, cismin g¢evresindeki
sistemin uyarma derecesiyle de dogrudan iliskilidir. Bu ise sistemin ¢evresinin sicaklik
ve yogunlugu gibi fiziksel sartlarini belirlenmesinde kullanilir. Herhangi bir
astrofiziksel cismin sahip oldugu elementlerin bollugu yani bulunma miktar1 ancak
gbzlenen gecisin ¢izgi siddeti bilinirse belirlenebilir. Cizgi siddetini laboratuar
ortaminda belirlemek zordur. Astrofiziksel olarak herhangi bir gegisin siddeti, optiksel
olarak uygun sartlar altinda gecisin meydana geldigi atomlarin sayist ile ilgilidir. Bu
sebepten gecisin yogunlugu hakkindaki bilgi astrofiziksel cisimlerdeki elementlerin
bollugunu belirlemek icin 6nemlidir. Ancak, herhangi bir astrofiziksel spektrumun
yorumlanmasi atomik spektrumun i¢ dinamiklerinin 6zellikleri hakkinda detayl bir
bilgi gerektirir. Fizik ve astrofizik gibi bir¢cok alanda 1sik-madde etkilesmesi sonucu
gozlenebilen spektrumlar, atomlara ait elektronlarin belirli seviyeler arasindaki
gecigleriyle karakterize edilirler. Bu elektron gecisleri, atomik yap1 hesaplamalarinda
sikca kullanilan gecis olasiliklari, osilatér siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat
stireleri gibi bir¢ok temel spektroskopik niceligin dogru olarak belirlenmesi i¢in oldukca
onemlidir. Bu tiir fiziksel niceliklerin belirlenmesinde literatiirde hem teorik hem de
deneysel bircok ¢alisma halen yapilmaktadir. Ozellikle astrofiziksel spektrumda baskin
olarak goriilen nadir toprak elementlerinin spektroskopik oOzellikleri hakkinda elde
edilebilecek teorik bilgiler, gdzlenen spektrumlarin yorumlanmasinda oldukg¢a faydali
olacaktir (Tennyson, 2005).

Bu tez ¢alismasinda, atomik holmiyum (Ho I) , bir kez iyonlagmis holmiyum
(Ho II) ve iki kez iyonlasmis holmiyum (Ho III) gibi nadir toprak elementlerinde
elektrik dipol geg¢is olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siireleri
“En zayif bagh elektron potansiyel model teori” (WBEPMT) kullanilarak
hesaplanmistir. Bu teoride gecis olasiliklarinin hesaplanmasinda ve gerekli olan

parametrelerin belirlenmesinde, deneysel enerji degerleri ve seviyelere ait yarigaplarin



beklenen degerleri kullanilmistir. En zayif bagli elektron potansiyel model teoride
seviyelere ait yaricaplarin beklenen degerleri Sayisal Coulomb yaklagimi (NCA)
(Lindgrad ve Neilsen, 1977) kullanilarak belirlenmis ve gecis olasiligi, osilator
siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siirelerinin hesaplanmasinda gerekli olan
parametrelerin elde edilmesinde kullanilmistir. Bu parametreler belirlendikten sonra
Ho I, Ho II ve Ho IIl gibi nadir toprak elementlerinde hesaplamalar bilgisayar
ortaminda yapilmistir. Hesaplanan atomik yap1 parametrelerine ait sonuglar, literatiirden
elde edilebilinen degerlerle karsilastirilmis ve sonuglarin literatiirle uyumlu oldugu
gbzlenmigtir. Ayrica literatiirde olmayan bazi yiiksek uyarilmis seviyelere ait gegis
olasilig1, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siiresi degerleri WBEPM teori
kullanilarak belirlenmistir.

Calismanin 1. boliimiini olusturan Giris boliimiinden ve 2. boliimiinii olusturan
Kaynak Arastirmasi boliimiinden sonra, 3. bolimiinde Cok Elektronlu Sistemler ve
Acisal Momentum Ozellikleri, Ciftlenim Bicimleri, Isimali Gegisler ve hesaplamalarda
kullanilan En Zayif Bagli Elektron Potansiyel Model Teori detayli olarak ifade
edilmistir. Arastirma sonuclarmin yer aldig1 4. boliimde WBEPM teori ile hesaplanan
Ho I, Ho II ve Ho III gibi nadir toprak elementlerine ait yapilarda elektrik dipol gegis
olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siirelerine ait sonuglar
literatiirden elde edilebilen degerlerle karsilastirmali olarak c¢izelgeler halinde
sunulmustur. Sonuglar ve Oneriler’in yer aldigi 5. boliimde ise hesaplamalar igin
kullanilan metodun avantajlari, elde edilen sonucglarin degerlendirilmesi ve gelecege

yonelik planlar yer almaktadir.



2. KAYNAK ARASTIRMASI

2.1. Holmiyum Atomu (Ho I) ile Ilgili Daha Once Yapilan Cahsmalar

Holmiyum atomunda atomik yapi hesaplamalarmma dair az sayida literatiir
calismasi bulunmaktadir. Blagoev ve ark. (1978), holmiyum atomuna ait yirmi dokuz
spektral ¢izginin osilator siddetlerinin bagil degerlerini Hook metodu ile Olgtiiler.
Gorshkov ve Komarovskii (1979), Ho I’de on iki seviyenin hayat siirelerini
multichannell delayed-coincidence metodu kullanarak olgtiiler. Ho I seviyeleri igin
Olctilen hayat siireleri kullanilarak Ho I’in osilator siddetlerini hesapladilar. Den Hartog
ve ark. (1999), holmiyum atomunun kirk iki tek pariteli seviyeleri ve otuz dokuz cift
pariteli seviyeleri i¢in hayat siirelerini zaman c¢oézlimlemeli lazer indiiklii florasan
teknigi ile dlgtiiler. Nave (2003), holmiyum atomunun yetmis {i¢ seviyesinden, 345 nm
ve 1080 nm arasindaki dalga boylarina sahip 321 ¢izginin gegis oranlarini, Den Hartog
(1999) tarafindan oSlgiilen hayat siireleri ile fourier doniisiim spektrometreden (Fourier

transform spectrometer; FTS) elde edilen dallanma oranlarini birlestirerek 6l¢tii.

2.2. Bir Kez iyonlasmis Holmiyum (Ho IT) Ile Tigili Daha Once Yapilan Cahsmalar

Bir kez iyonlagsmis holmiyumda gegis olasiliklarini, osilatdr siddetlerini ve
uyarilmig seviyelerin hayat stirelerini veren birka¢ ¢alisma bulunmaktadir. Gorshkov ve
Komarovskii (1979), bir kez iyonlagmis holmiyumun iki seviyesine ait hayat siirelerini
multichannel delayed-coincidence metodu kullanarak olctiiler. Ho II’'nin uyarilmis
seviyelerine ait hayat siirelerini ve Ho II'nin 6l¢iilen bagil yogunlugunu kullanarak
Ho II'nin dort spektral ¢izgisi i¢in sogurma osilator siddetlerini hesapladilar. Worm ve
ark. (1990), Ho II’'nin hayat siirelerini, osilatér siddetlerini ve asir1 ince yapilarini
Olctiiler. Migdalek (1984), jj ciftlenimine sahip Eu II (n=7), Tb II (n=9) ve Ho II (n=11)
spektrumu i¢in en diisik seviye olan 4f"6s — 4f™6p gecislerini galisti. Osilator
siddetleri ve gecis olasiliklarini belirlemek icin gerekli olan rolativistik radyal gecis
integrallerini kor-polarizasyon (Core-Polarization; CP) etkisini de iceren rolativistik
model-potansiyel (RMP), metot ile hesapladi. Den Hartog ve ark. (1999), Ho II i¢in
otuz yedi tek pariteli seviyelerin hayat siirelerini zaman ¢oziimlemeli lazer indiikli
florasan teknigi ile olgtiiler. Lawler ve ark. (2004), Ho II’nin yirmi iki ¢izgisi i¢in gegis

olasiliklarini belirlemek amaciyla zaman ¢6ziimlemeli lazer indiiklii floresan teknigi ile



Olclilen hayat siireleri ile fourier doniisim spektrometreden elde edilen dallanma

oranlarini birlestirdiler.

2.3. iki Kez Iyonlasmis Holmiyum (Ho III) ile Ilgili Daha Once Yapilan Calismalar

iki kez iyonlasmig holmiyum icin osilator siddetlerini, gecis olasiliklarini, hayat
stirelerini iceren hesaplamalar ve Ol¢limler iceren bazi calismalar sOyle siralanabilir:
Biemont ve ark. (2001), Ho III’iin 4f'° 6p konfigiirasyonuna ait alti seviyenin hayat
siirelerini zaman c¢oziimlemeli lazer indiklii florasan metodu kullanarak OSlgtiiler ve
sonuglart multiconfigurational pseudo-rolativistik Hartree-Fock (HFR) hesaplamalari ile
karsilagtirdilar. Karsilagtirilan sonuglar arasinda iyi bir uyum buldular. Deneysel hayat
stireleri teorik dallanma oranlarini kullanilarak astrofiziksel 6neme sahip olan gegis
olasiliklarii bu iyon icin elde ettiler. Zhang ve ark. (2002), Ho IIl’in 4f°5d
konfigiirasyonuna ait ii¢ seviyenin hayat siirelerini Zaman ¢oziimlemeli lazer indiikli
florasan teknigi kullanarak o6lgtiiler. Kor polarizasyon (CP) etkisini iceren
multiconfigurational pseudo-relativistik Hartree-Fock (HFR) ile elde edilen teorik

sonuclar ve deneysel hayat siireleri arasinda uyumlu bir sonug gozlemlediler.



3. MATERYAL VE YONTEM

3.1. Cok Elektronlu Sistemler ve Acisal Momentum

3.1.1. Cok elektronlu atomlarin genel ozellikleri

Cok elektronlu bir atom +Ze yiiklii bir ¢ekirdek ile her birinin yiikii - e olan, Z
tane elektronun olusturdugu bir kuantum sistemidir. Boyle bir atomda elektronlardan
her biri +Ze yiiklii ¢cekirdek ile Coulomb etkilesmesi ve geri kalan (Z-1) ile de Coulomb
itme kuvvetine karst gelen elektron-elektron etkilesmesi igine girer. Bu etkilesmeler
atomun potansiyel enerjisini kontrol eder (Apaydin, 2004).

N elektronlu sistem i¢in rdlativistik olmayan Hamiltonyen ifadesi,

. 2 7e2 7e2 s
H= Zi[p—— . ]+%Zi¢jﬁw+2z5(ri)(li-5i) (3.1)

2me 4ATTEGT

ile verilir. Burada ilk toplam tek parcacikli Hamiltonyen ifadesidir. Ikinci toplam,
elektrostatik etkilesme olarak bilinen elektronlar arasindaki karsilikli etkilesmedir ve
son terim de spin-ydriinge etkilesmesidir. Ikinci toplam hidrojen benzeri iyonlarmn
Hamiltonyen ifadesini ¢ok elektronlu sistemlerin Hamiltonyen ifadesinden ayirir (Hill
ve Lee, 2007).

Bu etkilesmelerin disinda baska etkilesmeler de vardir. Ozellikle Coulomb

etkilesmesinden daha zayif olan ve agisal momentum igeren bu etkilesmelerden bazilari

sunlardir:

1) Elektronlarin yoriingesel agisal momentumlarinin  kendi aralarinda
ciftlenimine sebep olan etkilesme. Bu etkilesme ¢ok elektronlu atomda,
toplam yoriingesel agisal momentum kavramina neden olur.

i1) Elektronlarin spin agisal momentumlarinin yine kendi aralarinda

ciftlenimine neden olan etkilesme. Bu da, atomda toplam spin agisal
momentum kavramini verir.

iii) Spin-yoriinge etkilesmesi adin1 alan, elektronlarin yoriinge agisal
momentumlari ile spin agisal momentumlar1 arasinda c¢iftlenim olusturan
etkilesme. Bu etkilesme, tek elektronlu etkilesmelerde oldugu gibi ¢ok

elektronlu atomlarda da ince yap1 yarilmalarina neden olur.



1v) Atom iizerinde uygulanan dis manyetik alan ile atomun manyetik
momenti arasindaki etkilesme. Bu etkilesme Zeeman yarilmalarina neden
olur.

V) Asirt ince yap1 etkilesmesi adimi da alan, elektronlarin spin acisal
momentumlariyla ¢ekirdegin spin agisal momentumu arasinda ¢iftlenim
olusturan etkilesme.

vi) Elektronlarin yoriingesel acisal momentumlariyla ¢ekirdegin spin agisal
momentumu arasinda ¢iftlenim olusturan etkilesme.

Bu etkilesmelerin biiytikliikleri ¢ok farklidir. Bu nedenle, ¢ok elektronlu atomlar
incelenirken once biiyiik olan etkilesmeler géz Oniine alinir, daha sonra zayif olan
etkilesmelerden gelen katkilar hesaplamaya dahil edilir (Apaydin, 2004).

iki veya daha fazla pargacikli sistemler i¢in Hamiltonyen ifadesini belirlerken
Schrodinger denkleminin ¢6ziimii igin bir¢cok yaklagimlar yapilmaktadir. En basit ve
oldukca 6nemli olan yaklasim merkezsel alan yaklagimi olarak bilinmektedir.

Tek pargacik yaklasiminda elektronlar arasindaki etkilesimin bir etkin potansiyel
U(r) vermek icin, c¢ekirdegin Coulomb potansiyeline dahil edilerek ortalama bir

merkezi potansiyelde hareket ediyormus gibi kabul edilir. Schrodinger denklemi;
oy 2 5
V() + 5 [E — UMIPE) = 0 (3.2)

tek elektronlu sistemler i¢in kullanilan sekle doniisiir. Buradaki 1 (7) hem agisal hem de

radyal dalga fonksiyonundan olusmaktadir. Radyal dalga fonksiyonu ¢6ziildiiglinde

L4 (1 LRy()) + [E = U0 Ru () =0 (3.3)

seklinde ifade edilir. Burada;

2u l(l+1)
"2 2

Uy(r)y=U() +

(3.4)

R,;(r)’nin ¢oziimii U(r)’nin kesin olarak ifade edilen ¢ok elektronlu sistemlerin
dinamigi ve yapisinin tamimlanmasiyla yapilabilir. Cok elektronlu sistemlerin

detaylarina girmeden once bazi 6zelliklerine deginmek gereklidir.



1)
2)

3)
4)

E < 0 i¢in U(7r) nin degerleri,
Ur) - V(r)=—-Ze?/dnegr, 71v—-0 icin

U(r)-0, r—> o igin

seklinde degisir. Ilk durum r — 0 oldugunda diger elektronlarin hepsi daha
biiylik yoriingelere sahip olacaktir ve boylelikle elektron g¢ekirdekteymis gibi
diisiiniilecektir. Tkinci durum ise bagh seviyelerde gecerlidir.

Genelde bir kuantum sistemi E, [, m; ile belirlenir.

Atomik sistemlerin durumlar1 atomik yoriingelerin toplami olan kabuk ve alt
kabuklardan olusur.

e Bir atomik orbital nl olarak tanimlanir. Ornegin 1s,2p’de sirasiyla
[ = 0,1 degerlerini alir.

e Bir alt kabuk, yoriingeye benzer. Aralarindaki fark igerdigi elektronlarin
sayismn  belirlenmesiyle baslar. Yani, 2s orbitali icin 2s? bir alt
kabuktur. Genelde bir alt kabuk nl? ile tanimlanir. Burada q’nun
maksimum degeri (2s +1)(2L+ 1) =221+ 1) ile verilir. [ =0—-3

icin maksimum degerler asagida verilmistir.

l Tanimlama Maksimum deger
0 s 2

1 p 6

2 d 10

3 f 14

e Bir kabuk ya da alt kabuk maksimum sayida elektron icerdiginde kapali
kabuk olarak adlandirilir. Kapali bir alt kabuk kiiresel simetrik 6zelliklere
sahiptir. Ornegin toplam agisal momentumu J = 0’dur.

e Bir konfigiirasyon bir atomdaki biitiin elektronlarin durumlarini tanimlar.
Omegin temel durumdaki karbon igin konfigiirasyon: 1s22s22p?
seklindedir.

e Terim ifadesi bir atomdaki biitiin elektronlarin ¢iftlenimini ya da 6zel bir

gruplanmay1 tamimlar. Ornegin, karbon atomu igin en diisiik alt



kabuklardaki elektronlar, her biri farkli enerjiye sahip olan 3P;;,, D, ve
1S, gibi farkli LS terimlerini vermek iizere ¢iftlenim yaparlar. Kapali
kabuklar kiiresel yiikk dagilimma sahip olduklart i¢in, terim ifadesini en

yiiksek ya da acik alt kabuklar olusturur.

5) Cok elektronlu sistemlerde elektronlar, kor veya kor elektronlar1 da denilen i¢

elektronlar ve dis ya da valans elektronlar1 olarak iki gruba ayrilirlar. Valans

elektronlariin birkag 6zelligine agagida deginilmistir.

e Valans elektronlar: : Dis elektronlar, bir atomun bagli uyarilmis elektronik

seviyelerini ve temel seviyelerini belirler ve de genellikle atomun
kimyasal davranisindan sorumludurlar. Valans elektronlari, enerjileri 1 ile
10 eV arasinda degisen diisiik frekanshi 11k ile etkilesirler. Valans
elektronlarinin dalga boylar1 atomun en dis kabugundan ¢ekirdege kadar
uzanir. Kor disindayken ndtr atomdaki valans elektronlari bir elektrik
yiikiiniin, bir etkin yiikii ile ¢ekirdege karsi Coulomb etkilesmesi gosterir.
Kor i¢indeyken niikleer yiik kismen perdelenir ve etkin niikleer yiik
cekirdegin daha giiclii ¢ekimi ile artar. Ayn1 zamanda valans elektronlari,
kor igerisinde olduklarinda daha giiclii olarak kor elektronlar1 ile
etkilesirler. Genel olarak ¢ikarilacak sonu¢ sudur ki; valans elektronlari
atoma, hidrojen atomundaki bir 6zdes elektrondan daha zayif baglidir.

Etkin ¢ekirdek yiikii: Birden fazla elektron iceren atomlarda, orbitallerin
enerji seviyelerini nicel olarak gormek zordur. Bunun icin perdeleme
kavrami, yaygin olarak kullanilan bir yaklasgimdir. Her elektron
cekirdekten daha uzak olan elektronlara karsi bir kalkan gibi davranir ve
onu perdeler. Boylece ¢ekirdek ve dig elektronlar arasindaki hafif
etkilesimler sonucu orbitallerin yalin siras1 artan n ile, enerjinin artig sirasi
sadece kiigilk numarali atomlar ve herhangi bir atomun en icteki
elektronlar1 ile degisir. Dis orbitaller ayn1 n, fakat farkli 1 degerlerine
sahip diizeyler arasindaki artan enerji farki n=3 ve n=4 enerji diizeylerini
ortlismeye zorlar ve once 4s sonra 3d dolar. Benzer sekilde 5s, 4d’den 6s,
5d’den ve 5s, 6d’den Once dolar. Dolayisiyla ¢ekirdege yakin
elektronlarin dis kabuk elektronlar1 iizerine perdeleyici bir etkileri vardir.

Perdeleyici elektronlarin varligi, ¢ekirdekteki pozitif yiiklii protonlarla dis



elektronlar arasindaki elektrostatik ¢ekimi zayiflatir. Etkin ¢ekirdek yiikii

Z gy, bir elektron tarafindan hissedilen ytiktiir ve

Zyp=Z—0 (3.5)

formiilii ile verilir. Burada Z, gergek cekirdek yiikiidiir yani elementin
numarasidir ve o (sigma) perdeleme sabiti olarak bilinir. Perdeleme sabiti
sifirdan biiyik Z’den kiigiiktiir (Hill ve Lee, 2007). Cogu atomik
karakteristikler bir¢cok pratik uygulamalar i¢in olduk¢a kullanish olan Z,,
tarafindan olgiiliir. Cizelge 3.1’°de niikleer yiik sayis1 Z,; = Z alinarak atom
ve iyonlarin Z’ye bagl bazi ifadeleri verilmistir. Burada o,m, ve m,

sirastyla; ince yapi sabiti, elektron ve protona ait kiitlelerdir. (Beyer ve

Shevelko, 2003).

Cizelge 3.1. Atom ve iyonlarin ¢arpismali ve 1simali karakteristiklerinin yaklasik olarak niikleer yiik Z’ye
bagl ifadeleri

Atomik yarigap A
Iyonlasma potansiyeli Z?
Gegis enerjisi (frekansi) 7?2

Ince yap1 (multiplet) yarilmasi a’z*
Asir1 ince yap1 yarilmasi (me/m,)a?Z?
Lamb kaymas1 asz*
Osilator siddeti A
Gegis olasili Z*
Hayat siiresi A
Dopler kaymasi zt
Otoiyonlagma olasilig1 Z°
Statik dipol polarizebilirligi Z*
Iyonlasma igin dis elektrik alan siddeti Z3
Fotoiyonlagma tesir kesiti alZ?
Bremsstrahlung tesir kesiti adZ?
Elektron yakalama tesir kesiti Z%a=1-5
Iyon sicaklig Z?

3.1.2. Agir atomlar (Nadir toprak elementleri)

Nadir toprak elementleri, agir atomlarin olusturdugu grubun igerisinde yer
almaktadir. Atom numarasi Z’nin biiyiikk oldugu (genelde Z>40) atom grubu agir
atomlar olarak adlandirilmaktadir. Nadir toprak elementleri, lantanit serileri ve aktinit

serileri olarak iki kisma ayrilirlar. Periyodik tabloda 3. grup, yedinci ve sekizinci
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periyotta bulunurlar. Fakat aktinit serileri her zaman bu gruba dahil edilmezler.
Lantanitler gecis metallerinin bir alt serisini olustururlar. Nadir toprak elementlerinin
ozellikleri gecis metallerinin 6zelliklerine oldukca benzemektedir. Bu yilizden bu
elementlerden Ozel gecis metalleri olarak da bahsedilir. Nadir toprak elementleri,
isminin aksine radyoaktif prometyum (Pm) hari¢ biitiin elementler Diinya’da bol
miktarda bulunmaktadirlar (Castor ve Hedrick, 2006). Ornegin seryum (Ce), bakir (Cu)
gibi en ¢ok bulunan yirmi besinci elementtir. Ancak nadir toprak elementleri, kimyasal
ozelliklerinden dolay1 digerlerinden ayrilir ve nadir toprak mineralleri olarak bilinen
ekonomik olarak kullanilabilir formlart siklikla bulunamaz. Bu mineraller ¢ok nadirdir
ve “nadir toprak™ terimi buradan gelmektedir.

Nadir toprak elementleri (Rare-Earths Elemets; REE) kimyasal agidan
skandiyum, yitriyum ve lantanitlerin i¢inde bulundugu bir grubu kapsamaktadir.
Lantanitler, atom numaralart 57°den 71°e¢ kadar olan ve kimyasal olarak benzer
elementlerin olusturdugu bir gruptur. Bu gruptaki elementlerin atom numaralarina gore
siralanist; lantan (La), seryum (Ce), praseodim (Pr), neodimyum (Nd), prometyum
(Pm), sarmayum (Sm), evropyum (Eu), gadolinyum (Gd), terbiyum (Tb), disprozyum
(Dy), holmiyum (Ho), erbiyum (Er), tulyum (Tm), iterbiyum (Yb), lutesyum (Lu)
seklindedir. Atom numarasi 39 olan yitriyum (Y) ve atom numarasi 21 olan skandiyum
(Sc) da lantanitlere benzer kimyasal Ozellikleri nedeniyle bu gurubun icine dahil
edilmistir (Castor ve Hedrick, 2006).

Nadir toprak elementleri dogada serbest halde bulunmazlar. Nadir toprak
oksitlerin % 95'1; bastnazit, monazit ve ksenatimde bulunur. Nadir toprak elementleri;
oksit, kloriir, floriir, karbonat, nitrat, hidrat, silikat ve fosfat gibi tuzlar1 karisik oksit,
ayr1 ayr1 metaller, yitriyum digindaki elementlerden olusan karistk metal, yiiksek
saflikta metal ve alasimlar halinde {iretilmekte ve tiiketilmektedir. Nadir toprak
elementlerin % 36's1 katalizor olarak, % 31'i metalurjide, % 30'u cam ve
seramik sanayisinde, % 3'li ise diger alanlarda kullanilir.

Bu tez calismasinda holmiyum elementine ait atomik ve iyonik sistemlerde
hesaplamalar yapilmistir. Lantanit elementlerinden holmiyumun atom numarast 67,
atom agirligir 164.94, oksidi agik sar1 renkte, tuzlar1 portakal saris1 renginde olan, seyrek
bulunan bir elementtir. Bu element kat: halde bulunup, yogunlugu 8.79 g/cm’, erime
noktasi 1734 °K, kaynama noktasi 2993 K dir ve kristal yapis1 hegzagonaldir.

Lantanitler genellikle ii¢ kez iyonlasirlar ve bu elementlerin +3 degerlikli halleri

birbirlerine ¢ok benzer Ozellikler gosterirler. Lantanitlerin ayr1 bir 6zelligi de 4f
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orbitallerinin ¢ekirdege olan uzakliginin ¢ok kiiclik olmasidir. Boylece 4f orbitalindeki
elektronlar dis valans elektronlarindan ve c¢evresel etkilerden korunurlar. Nadir toprak
atomlarinin spektrumlart genis ve olduk¢a kompleks oldugundan spektrumlari onlarca,
yiizlerce, hatta binlerce gozlenebilir ¢izgilere sahip olabilir. Lantanit spektrumlarinin
basit bir analizi 1927 ve 1930 yillar1 arasinda yapilmistir. Ancak 1960’lara kadar daha
kompleks durumlar i¢in ¢aligmalar yapilmamistir. O zamandan bu yana spektral ¢izgi
siniflandirilmas1 ve uyarilmis seviye gosterimindeki biiyiik ilerlemeler, deneysel
cihazlarin gelistirilmesi, analiz ve veri azaltim1 i¢in bilgisayarlarin kullanimini ve Racah
cebirinin kullanimini igeren teorik ¢aligmalarin yapilmasiyla birlikte atomik sabitler ile
ilgili hem deneysel hem de teorik hesaplamalarin yapilmast miimkiin hale gelmistir.
Deneysel ilerlemedeki tarihsel 6zet Martin (1972) tarafindan yapilmis ve ilk bes
spektrumun analizi Wyart (1978) tarafindan tablolastirilmistir. Teori ve gozlemler
arasindaki karsilagtirma ise Wybourne (1965) ve Goldschmidt (1978) tarafindan
verilmistir (Cowan, 1981).

Nadir toprak atom ya da iyonunun elektronik yapisi 4f elektronlar: tarafindan
tam doldurulmamis kabuk ile karakterize edilir. Lantan (La=57) hari¢ nadir toprak
elementlerinde elektron degisimi yalmizca 4f orbitaline elektron katilimiyla

gerceklesmektedir. Tam dolu olmayan elektron konfigiirasyonlari:

(4f )V (nyly)™2 (n3l3)"s .. (3.6)

seklindedir. Lantanit atomlarinin temel seviye konfigiirasyonu Cizelge 3.2°de
verilmistir. Lantanitlerin 3. ve 4. iyonlasma durumlarinda temel konfigiirasyonlar1 4f~
ile baslar. Diisiik seviyeli konfigiirasyonlar 4fN — 1nl,4fN — 2nin'l, 4fN — 3nin'ln"1
tipine sahiptirler. Giiglii konfigiirasyon etkilesmelerinin izoelektronik seri ile birlikte ilk
iyonlagma derecesi i¢in bu konfiglirasyonlar arasinda meydana gelmesi beklenir

(Biemont ve Quinet, 2003).
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Cizelge 3.2. Korun konfigiirasyonu ksenon [Xe] olan Lantanitlerin ilk dort iyonlagma
durumu i¢in temel enerji seviyeleri

Element Z 1 11 111 1V
La 57 5d6s’ 5d° 5d 5p°
Ce 58 4f5d6s? 4f54* 4f? 4f
Pr 59 4f36s? 41365 4f° 4f*
Nd 60 4f*6s? 4f*6s 4f* 4f°
Pm 61 413652 4165 4f° 4f*
Sm 62 419652 41%6s 4£8 4f°
Eu 63 417652 41765 4f7 4f%
Gd 64 4f7 5d6s2 417 5d6s 4f75d 4f7
Tb 65 417652 4165 4f° 418
Dy 66 4f'%6s* 4f'%6s 4f'0 4f°
Ho 67 41 6s? 4f'"6s 4fM 410
Er 68 412 65> 4f"%6s 4f"? 4fM!
Tm 69 4f1%6s> 41165 4f13 4f1?
Yb 70 414652 4f'%6s 4f14 4f13
Lu 71 4f145d6s” 4114652 41465 41

Bir atom ya da iyonun spektral ¢izgilerinin osilator siddetleri ve elektronik gecis
olasiliklar1, elektromanyetik radyasyonun sogurma ve salma yogunluklar1 tarafindan
karakterize edilen atomik sabitlerle ifade edilir. Bu sabitlere ait bilgi temel astrofiziksel
problemlerin ¢éziimii i¢in gereklidir. Bu problemler: Giinesteki nadir toprak iceriginin
belirlenmesi (burada nadir toprak elementleri, elementlerin dagilim egrisi iizerinde
maksimumlardan birinin olusturur), diger yildiz sistemleri ve gilinesin gelisimini ve
kokeninin anlasilmasi, yildizlarin igyapist ve atmosfer modellerinin analizi, yildizlar
aras1 atmosferde yer alan siireclerin aragtirilmasi ve astrofiziksel cisimlerdeki kimyasal
elementlerin niikleosentezinin arastirilmasidir.

Lantanitlerin atom ve ilk iyonlari, metal buharinda kendini sinirlayan gegisler ile
lazer tasarimimna yardimci olmaktadir. Ozellikle neodimyum (Nd), gadolinyum (Gd),
holmiyum (Ho), erbiyum (Er), tulyum (Tm), iterbiyum (YD) lazer alaninda oldukca
fazla kullanilmaktadir. Nadir toprak metal buharlarinda en uygun aktif medyum se¢imi
ve arastirllmasi icin osilator siddetlerine veya gegis olasiliklarina ait bir bilgi
gerekmektedir.

Nadir toprak elementlerinin gecis olasiliklarinin ve osilator siddetlerinin
deneysel degerleri, kompleks atomik yap1 hesaplamalarinda kullanilan teorik
metotlarinin dogrulugunu gorebilmemiz i¢in gereklidir (Blagoev ve Komarovskii,
1994). Yaklasik 50 yildir atom ve iyonlarin gozlenen optik spektrumlarindan elde edilen
enerji seviyeleriyle bircok hesaplama yapilabilir hale gelmistir. Ancak oldukca

kompleks olan nadir toprak elementlerinin (lantanitler-aktinitler) spektrumlarinin ve
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ylksek iyonlagmig atomlar iizerine, sahip olduklari deneysel ve teorik zorluklardan
dolay1 atomik yap1 hesaplamalarinin eksik oldugu goriilmektedir. Ayrica daha dnceki
calismalarda teorik bilginin ulasilmazligindan ve deneysel techizatin yetersizliginden
kaynaklanan hatalardan dolay1 tekrar gézden gecirilmesi gerekmektedir.

Lantanitler ve lantanit iyonlarinin 1s1mali 6zellikleri ge¢mis yillarda ¢ok fazla
calisilmamistir. Bu durum, lantanit atom ve iyonlarin hesaplamalar1 ¢ok zor olan tam
dolmamis 4f kabuklarindan dolayr karmasik bir konfiglirasyona sahip olmalar1 ve

laboratuar analizlerindeki eksiklikten kaynaklanmaktadir.

3.1.3. Ac¢isal momentum i¢in spektroskopik tanéimlama

Cok elektronlu bir atomun enerji seviyelerini belirlemek icin atomik
hesaplamalarin detaylarin1 vermeden dnce ¢ok elektronlu yapilar i¢in agisal momentum
kavramini tanimlamak ¢ok daha kullanish olacaktir.

Cok elektronlu bir sistem i¢in spektroskopik seviye ve o sistemin sahip oldugu
konfigiirasyon tarafindan tanimlanir. Bir atomik sistemin elektronik konfigilirasyonu,
yoriinge ve kabuklardaki elektronlarin diizenlenmesiyle tanimlanir ve nl? olarak ifade
edilir. Helyum atomunda temel konfigiirasyon 1s2’dir. Burada iist indis 1s orbitalindeki
elektronlarin sayisini ya da doluluk sayisini verir. 6 elektrona sahip olan karbon atomu
i¢in konfigiirasyon: 1s22s22p?°dir. Yani 1s kabugunda iki elektron, 2s kabugunda iki
elektron ve 2p kabugunda iki elektron vardir. Bir atomun ag¢isal momentumu o atomun
ya da iyonun elektronik konfiglirasyonuna baghdir.

Bir atom ya da iyonun spektroskopik durumu biitiin elektronlarin bireysel agisal
momentumlarinin vektdrel toplami olan L toplam yoriinge agisal momentumu ile
tanimlanir. Diger yandan S toplam spin agisal momentumu, biitliin elektronlarin spin
kuantum sayilarinin iizerinden toplam olarak ifade edilir. Her atom ya da iyonun sahip
oldugu enerji degerleri birbirinden farklidir ve o atom ya da iyonun sahip oldugu
niikleer yiik Z’ye, atom ya da iyonun elektron sayis1 gibi fiziksel niceliklere bagli olarak
degismektedir. Spektroskopik tanimlama atom ya da iyonun biitlin elektronlarinin spin

ve yoriinge kuantum sayilarinin ¢iftlenimine baglidir (Pradhan ve Nahar, 2011).
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3.1.4. Atomlarin agisal momentumlari

Atomun tam dolmamis katindaki elektronlar, baska bir ifadeyle dis elektronlar
arasindaki elektrostatik karsilikli etkilesme, her bir dig elektronun yoriingesel ve spin
manyetik momentlerinin manyetik karsilikli etkisi (spin-yoriinge karsilikli etkilesme) ve
diger etkilesmeler olmasaydi, her elektron konfigiirasyonuna yalniz bir enerji seviyesi
karsilik gelirdi. Fakat bu etkilesmeler kaginilmaz oldugundan, verilen bir elektron
konfigiirasyonuna bir¢ok enerji seviyesi karsilik gelir. Bu seviyelerin sayisini ve
karsilikli durumlarin1 tayin etmek icin atomun dis elektronlarinin momentlerinin
vektorel toplamina ihtiya¢ vardir. Atomdaki dis elektronlarin momentleri birgok modele
gore toplanabilir. Bu toplamlar spin agisal momentumu ve ydriinge agisal
momentumlarinin ¢iftlenimi olarak adlandirilir. Bu ¢iftlenim bigimleri atom ya da
iyonun sahip oldugu 6zelliklere gore degisiklik gostermektedir (Tektunali ve Kuli-Zade,
1995; Ates, 2010).

Bir atomun farkli kuantum durumlarindaki enerji seviyeleri, acisal momentum
kuantum sayilart ile ilgilidir. Pozitif yiikli bir ¢ekirdegin etrafindan dolanan bir
elektronun agisal momentumu Schrodinger denklemi ¢oziilerek kuantum mekanigi ile
ifade edilir. Schrodinger denkleminde uygun 6zdeger denklemi kullanilir, fakat enerji
operatoriiniin yerini agisal momentum operatorleri alir. Toplam agisal momentum, spin

acisal momentum ve yoriinge agisal momentumun toplami olarak ifade edilir.

3.1.4.1. Yoriinge acisal momentum

Yoriinge agisal momentumu L’nin biiyiikligii asagidaki denklem tarafindan

verilen bir biiylikliige sahiptir.
h
[L] = [I(l + 1)]1/2§ = [l + D]Y?n (3.7)

Burada [, agisal kuantum sayisidir. [ = 0 (s durumu) i¢in yoriinge agisal momentumu
yoktur. Bu durum elektronun dénme hareketinin olmadigi anlamina gelmez sadece net
donmesinin olmadigini ifade eder.

Schrodinger denkleminde kullanilan agisal momentumun ¢6ziimil i¢in L, agisal

momentumunun z bileseni kullanilir.
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L,=m>X=mh (3.8)

Manyetik yoriinge kuantum sayisi m;, ¢ agisi boyunca z ekseni iizerindeki elektron’un
donmesiyle ilgilidir ve m; =1[,(l —1),..,—l arasinda degerler alir. mh agisal
momentumun olas1 biitlin degerleri 2/ + 1tane farkli deger alir. Boylelikle acisal

momentum vektorleri bulunduklari kabuklara gore farkli yonlerde yonlenirler.

Sekil 3.1. [ = 2 igin m; = 2,1,0, —1, —2 olmak {izere L agisal momentumunun z bilesenleri

Eger atomlara manyetik alan uygulanirsa, seviyeler ilgili acisal momentum
durumlarina ayrilir (s durumu istisnai bir durumdur, ¢linkii m daima sifirdir). n.
kuantum sayist1 ile ilgili olan [ degerlerinin her biri i¢in farkli enerji seviyelerini 21 + 1
durumlar saglar. Bu seviyelerin enerjileri i¢in multiplet degerleri, seviyeler arasindaki

muhtemel gecislere sebep olur (Silfvast, 2004).
3.1.4.2. Spin a¢isal momentum

Bir atomun yoriingesindeki elektron, ¢ekirdek etrafindaki yoriingesel
hareketinden baska, kendi ekseni etrafindaki hareketinden kaynaklanan S spin acisal
momentumuna da sahiptir. Spin ac¢isal momentumu da ydriinge agisal momentumunun
tagidig1 6zellikleri aynen tasir. Negatif ylikiin donme hareketinden dolay1 sahip olacagi
Uy spin manyetik momenti, elektronun spini ile zit yondedir. Spin agisal momentumun

biiyiikligi,

S| = [s(s + D]Y?h ; s=1/2 (3.9)
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seklindedir. Burada s; spin kuantum sayisidir ve z eksenindeki bileseninin degeri;

S, =+

NS

= sh (3.10)

ifadesi ile verilir.

+h/2

-hl2

Sekil 3.2. Elektronlarin s = 1/2 kuantum sayisi ile ifade edilen i¢ spin agisal momentumuna ait
z bilesenleri

Manyetik spin kuantum sayis1 ise iki olas1 deger alabilir. Bu degerler asag1 spin
ve yukari spin olmak iizere my = %, — %’dir.
Atomlarda kuantum seviyeleri elektronlarla doldurulurken Pauli ilkelerini goz

oniinde bulundurmak gerekmektedir. Pauli prensiplerine gore elektronlarin sahip

olacagi kuantum sayilar1 asagida ifade edilmistir.

n=123 .. ..., ®
1=012,....,(n—1)
m; =—1,...,0,..+ 1 - (2L + 1) farkli deger (3.11)
<= 1
2
mg = %, —% — (25 + 1) = 2 farkli deger

Bas kuantum sayisi n ayni olan elektronlar bir kabuk olusturur. Bas kuantum
sayisi n ile birlikte yoriinge kuantum sayist [’nin ayni oldugu elektronlar ise bir alt
kabuk olusturur. Kuantum sayilar ile yukarida verilen sinirlamalar gz oniine alinarak,
bir alt kabuga ya da kabuga kag elektron yerlesecegini belirleyebiliriz. Bir alt kabuga

konabilecek elektron sayisi, m; ve mg kuantum sayilariin belirledigi durum sayilarinin
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carpimit ile bulunur. Yani m; - (21 + 1), mg = 2 oldugundan her bir altkabuga

2(21 + 1) kadar elektron konabilir (Aygiin ve Zengin, 1998).

3.2. Toplam a¢isal momentum ciftlenim bicimleri

. . X3 .. 7 b
Bir atom veya iyonun yoriinge agisal momentumu L ve spin ac¢isal momentumu

?toplanarak 0 atomun veya iyonun toplam a¢isal momentumu olan f ifadesini verirler.
Bu toplam atomun sahip oldugu birka¢ 6zellige gore degisiklik gdstermektedir. Atom,
iyon ya da molekiillerin elektronlar1 arasindaki etkilesmeler farkli olabilir. Bu durumda
Hamiltonyen ifadesindeki etkilesme enerjisi ifadeleri birbirlerine gore daha baskin halde
bulunabilir. Baskin olunan etkilesme enerjisine gore de atom ya da iyon farkl: tiirden bir
ciftlenim bi¢imine sahip olabilir.

Bu sinirlama ¢ok elektronlu atomlardaki elektrostatik etkilesme ve spin-yoriinge
etkilesmesi arasindadir. ESer atom ya da iyonun dolmamig kabuklari arasindaki
elektrostatik etkilesme V,,, spin- yoriinge etkilesmesi Vs, den daha biiyiik ise toplam
acisal momentum ifadesi J; LS ¢iftlenim bigcimine gore ifade edilir. Bunun tersi oldugu
durumda vardir. Eger spin- yoOriinge etkilesmesi Vy elektronlara arasindaki elektrostatik
etkilesme V,.’den biiyiik ise toplam agisal momentum J; jj ¢iftlenim bi¢imine gore
toplanir. LS ciftlenimine Russell-Saunders ciftlenimi de denmektedir ve genellikle hafif
atomlarda goriilmektedir. jj ciftlenim bigimine ise daha agir atomlarda rastlanmaktadir.
Bu ciftlenim bigimlerinden baska ¢iftlenim bicimleri de vardir. Bu ¢iftlenim bigimlerine

ise nadir olarak rastlanir (Apaydin, 2004).
3.2.1. LS giftlenimi

Bu ciftlenim big¢imi daha ¢ok hafif atomlarda (Z < 40) goriilmektedir. Atom
tizerinde uygulanan dis alan siddeti Zeeman bolgesinde kaldig: siirece de bu ¢iftlenim
sekli bozulmaz, o bakimdan LS ciftlenimine “zayif alan ciftlenimi” de denir. Bu
ciftlenim tiirlinde atomun elektronlarinin  yoriinge agisal momentumlar: kendi
aralarinda, spin agisal momentumlari da kendi aralarinda, ayr1 ayr1 birlesirler (Aygiin ve

Zengin, 1998).

N
N
N
N
N

o~
I
i
+
S
+
+
+
=
I
£

(3.12)
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(3.13)

Yoriinge kuantum sayilarimin  ve spin  kuantum sayilarinin  ayr1  ayr
toplanmasiyla elde edilen yoriinge ve spin agisal momentumlari c¢iftlenim yaparak

toplam acisal momentum ifadesini olustururlar. Toplam agisal momentum ifadesi ise;

(3.14)
(3.15)

ile verilir. Bu olusum LS c¢iftlenimi olarak adlandirilir.  ve  vektorleri, kendi

bileskeleri etrafinda,  vektorii de z ekseni etrafinda doner. Ayrica  vektorleri,
elektrostatik itmelerden ileri gelen donme momentleri yliziinden kendi  bileskeleri
etrafinda  vektorleri de kendi  bileskeleri etrafinda donerler. Yani her vektor kendi

bileskesi etrafinda, de z ekseni (varsa bir  dig alani) etrafinda doner. Bu vektorlerin

biiytikliikleri sabit olup kuantumlagsmistir (Basar, 2000).

Sekil 3.3. LS ¢iftlenimine gore vektdrlerin toplanmasi

LS ciftleniminde yoriingesel agisal kuantum sayisinin gibi
degerlerinin her birini sirasiyla S,P,D,F,... gibi harflerle gostererek yazilan
gosterimine atomun spektroskopik terimi adi verilir. Konfiglirasyonlari eger birden
fazla elektron igeriyorsa, atomun ya da iyonun sahip oldugu enerji seviyelerinde
ayrilmalar gozlenir. Ayrilan enerji seviyelerinin sayisina o enerji seviyesinin ¢ok

katlilig1, ¢oklugu denir. Cok katlilik ya da den kiiciik olan ifade ile
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gosterilir. Genellikle (2s + 1), (21 + 1)’den daha kiiciik degere sahiptir. Bu yiizden {iist
indis (2s+ 1) ile gosterilir. Ayrica verilen bir (n,l) seviyesinin ince yap1
bilesenlerinin ¢esitligine de ¢okluk (multiplet) denmektedir. Ornegin; (2s+1)= 1,2,3, ...
gibi degerler aliyorsa bunlara karsilik gelen spektroskopik terimler sirasiyla, tekli
(singlet), ikili (dublet), {i¢lii (triplet) terimler olarak adlandirilir.

Spektroskopik terim ifadelerini belirleyebilmek i¢in atomlarin [ ve s kuantum
sayilarmin tim olas1 degerlerini bulmamiz gerekmektedir. Bu degerleri belirlerken
elektronlarin birbirinden ayirt edilemezliginin ve Pauli disarlama ilkesinin getirdigi
sinirlamalar g6z onlinde bulundurulmalidir. Pauli prensipleri géz Oniine alindigin da
kapali kabuklar i¢in, 6rnegin; 1s? ve 2p® konfigiirasyonundaki gibi hem L = 0 hem de
S = 0’dir. Dolayisiyla kapali kabuklara sahip sistemler i¢in taban enerji seviyesinin
spektral gosterimi 1S, dir. Yani spektral terim bulunurken agik ya da tam dolmamis

kabuklarda aktif elektronu g6z dniinde bulundurmak yerinde olacaktir (Silfvast, 2004).

3.2.1.1. Farkh alt kabuga sahip elektronlarin ¢iftlenimi

Bir alt kabuktaki yerlesim, elektronlarin bireysel n, 1, m;, mg kuantum sayilarinin
olusturdugu bir takim ile belirlenir. Buna gore n,l,m; kuantum sayilarindan en az
birinin fakli oldugu yerlesim durumlari bu smif igine girer. Ornegin;
npin'pt, ndn'pt, ns'n'p! durumlarinda oldugu gibi. Bu durumdaki elektronlara 6zdes
olmayan elektronlar denir ve bu durumlarda Pauli disarlama ilkesi kendiliginden
saglanir. [; ve s; bireysel kuantum sayilarinin olas1 biitiin toplamlar1 izinlidir. [ ve s
kuantum sayilarinin olast degerleri de elektronlarin [; ve s; bireysel kuantum sayilari

cinsinden,

l=L+L+ L+ L+ o+ Flpin 1 |+ L+ L FHlonaks (3.16)

S=|s;+5Sy+ S, i IS1+ 52+ Sy Flmin + 1, e, IS1 + 52+ S, Hlonaks (3.17)

esitlikleri yardimriyla bulunur.

Ornek olarak np'n'p! durumundaki iki elektronu goz Oniine alalim. Bu
yerlesime gore, np’deki bir elektronun bireysel kuantum sayilari [; = 1, s; = 1/2 ve
n'pl’deki ikinci elektronunkiler ise I, = 1, s, = 1/2’dir. O halde denklem (3.16) ve

(3.17)’den L = 0,1,2 ve s = 0,1 degerlerini alir. Buna gore npn'p! durumundaki bir
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atomun ZS“L] spektroskopik terimlerin sayisi, s = 0 iken [ = 0,1,2 degerlerine kars1

gelen ¢ tane tekli ve s = 1 iken yine [ = 0,1,2 degerlerine karsi gelen ii¢ tane tigli

olmak lizere alt1 tanedir:

151 1P’ 1D’ 35’ 3P’ 3D (3.18)

Merkezsel alan yaklasimi altinda belli bir enerji degerine kars1 gelen npln'p?!
enerji durumu, -elektron-elektron etkilesmesinden dolay1r alti ayri enerji durumu
icermektedir.

Eger verilen yerlesimde ikiden fazla elektron varsa Once iki elektron igin
yukaridaki iglem yapilir. Sonra bulunan [ ve s kuantum sayilari ile 3. elektronun
bireysel kuantum sayilari, denklem (3.16) ve (3.17)’de kullanilarak yeni [" ve s"
kuantum sayilar1 bulunur. Bu islem elektron sayis1 arttik¢a yinelenir (Apaydin, 2004;

Ates, 2010).

3.2.1.2. Aym alt kabuga sahip elektronlarin ¢iftlenimi

Cok elektronlu bir atomda dolu kabuk ya da kabuklar disinda kalan elektronlarin
yerlesimi np?,np3,nd3, nf?.. gibi olan konfigiirasyondaki elektronlara o6zdes
elektronlar denmektedir. Ozdes elektron durumunda Pauli prensiplerinin getirdigi
sinirlamalarin - g6z oOniinde bulundurulmasi gerekmektedir. Bu tiir durumlarin
incelenmesi iki nedenden dolay1 zordur. Bu nedenlerden birisi, Pauli disarlama ilkesidir.
Daha once bahsedildigi gibi 6zdes olmayan elektron durumunda Pauli ilkesi
kendiliginden saglanmaktaydi. Oysa burada Pauli disarlama ilkesi kendiliginden
saglanmaz. Ikinci neden ise elektronlarm birbirinden ayirt edilemezligi 6zelliginden
kaynaklanmaktadir. Yani, iki elektronun kendi aralarinda yer degistirmesine yeni bir
kuantum durumu karsilik geliyormus gibi goriiniirse de gercekte yeni bir kuantum
durumu olusmaz.

Iste, 6zdes elektronlar durumu incelenirken yukaridaki iki nedenin ortaya
koydugu zorluklar g6z oniinde tutulmalidir. Bu zorluklar1 gidermenin bir¢ok yolu
vardir. Burada bu yollardan biri np? durumundaki bir atoma uygulanacaktir.

np? durumundaki iki elektronun bireysel kuantum sayilar1 ; = 1, s; = 1/2 ve

l, =1, s, =1/2°dir. O halde, Pauli disarlama ilkesine gore, n, [, m; kuantum sayilari
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farkli olmak iizere toplam spin kuantum sayis1 s = 0,1 gibi iki farkli deger alir. Boylece
Pauli disarlama ilkesi kendiliginden saglanmis olur.

Diger taraftan, [ toplam ac¢isal kuantum sayisinin olusturulmasi i¢in s’nin 0 ve 1
degerlerinin her birine ayr1 ayr1 karsi gelmek iizere, iki elektronun bireysel m; kuantum
sayilar1 eslestirilir. Béylece toplam manyetik kuantum sayis1t m; bulunduktan sonra, [
toplam agisal momentum kuantum sayis1 bulunabilir.

np? durumunda elektronlarm bireysel manyetik kuantum sayilar1 m, ., =011
ve my, = 0,+1°dir. O halde, s = 1 ve s = 0 igin eslestirilen manyetik kuantum sayilar
ve onlara bagli olarak bulunan m; ve [ kuantum sayilar1 Cizelge 3.3’de gosterilmistir.

Cizelge 3.3. np? yerlesimindeki iki elektronlu atomun spektroskopik gdsterimlerini belirleyen kuantum
sayilari

S my, my, m l Spektroskopik gosterim
0 1 1
1 1 -1 0 1 3p
-1 0 -1
1 1 2
1 0 1
0 1 -1 0 2 D
0 -1 -1
-1 -1 -2
0 0 0 0 s

Cizelge 3.3’de s =1 i¢in m; ve my ’nin olasi eslesmesinin yalnizca Ugii
gosterilmistir. m;, ve my,’nin (1,1), (-1,1) ve (0,-1) gibi eslemeleri de vardir. Ancak
bunlardan ilki Pauli disarlama ilkesine ters diistiigii ve oteki ikisi de elektronlarin kendi
aralarinda yer degistirmelerine karst geldigi icin gecgerli degildir ve cizelgeye
alimmamustir.

Ote yandan, s = 0 i¢in Pauli disarlama ilkesi kendiliginden saglanmistir. Bu
nedenle, m; ve m;, manyetik kuantum sayilarinin eslesmelerinde, yalmzca kendi

aralarindaki yer degistirmelerden kaynaklanan zorluk géz 6niinde tutulmustur.
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Ornegin; s = 0 igin m, ,ve my, arasindaki eslesmeye karsilik gelen (0,1), (-1,1),
(-1,0) gibi eslesmeler tabloya alinmamaistir. Ciinkii bunlar tablonun 2., 3. ve 4. satirdaki
eslesmelerden farkli degildir.

Cizelge 3.3’den goriildiigii gibi, s = 1 icin toplam agisal manyetik kuantum
sayist m; = 0,+1 degerleri alir. Bu degerler, toplam agisal kuantum sayist ’nin 1 ve
spektroskopik gdsterimin de 3P oldugunu gosterir.

s = 0 i¢in m; kuantum sayis1t m; = 0,+1,+2 ve m; = 0 olmak iizere iki ayni
grupta toplanmistir. Bunlardan ilkine [ = 2 ve ikincisine de [ =0 toplam agisal
kuantum sayilar karsilik gelir. O halde, s = 0 i¢in atomun spektroskopik gosterimleri,
[ =2 igin tekli'D ve [ = 0 igin de yine tekli 1S’dir, yani merkezsel alan yaklagimm
altinda belli bir enerji degerine karsihik gelen np? durumu, elektron-elektron
etkilesiminin artik potansiyeli nedeniyle {i¢ ayr1 enerji durumu icermektedir (Apaydin,

2004).
3.2.2. jj ciftlenimi

Cok elektronlu sistemlerin seviyeleri incelendiginde sahip olduklar ciftlenim
bicimlerinin farkli oldugu goriilmiistiir. Ciftlenim bigimlerindeki sinirlama elektronlar
arasindaki elektrostatik etkilesim ve spin-yoriinge etkilesiminin birbirlerine gore baskin
olma durumundan ileri gelmektedir. LS ¢iftleniminde elektrostatik etkilesim spin-
yoriinge etkilesiminden daha baskindir. Fakat bu durumun tersi oldugu durumda s6z
konusu olabilir. Eger spin-yoriinge etkilesimi elektronlar arasindaki elektrostatik
etkilesimden baskin ise, jj ciftlenimi olarak adlandirilan bagka bir ¢iftlenim bigimi
ortaya cikar.

Jj ciftlenimi atomik spektrumda saf olusumlarda nadir olarak gozlenir. Ancak
agir elementlerin spektrumlariin yapisi incelendiginde, elementlerin spektrumlarinin jj
ciftleniminin karakteristik yapisina benzedigi goriilmiistiir. Genel olarak konusacak
olursak, hafif elementlerden agir elementlere dogru gidildikge ¢iftlenim bigimlerinin LS
ciftleniminden, jj ¢iftlenim bi¢cimine dogru degistigi goriiliir. LS ¢iftlenim bi¢imlerinden
jj ciftlenim bigimine gegislerde goriilen ciftlenim bigimlerine ise ara (intermediate)
ciftlenim bi¢imi denir. Bu ¢iftlenim bi¢imine daha sonra deginilecektir.

jj ciftlenim bi¢imi agir atomlarin yani sira ¢ok yiklii iyonlarda da goriiliir ve

niikleer fizikte de yaygin olarak kullanilir. Elektronlar arasindaki elektrostatik etkilesim
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(e?/|ri_13]), niikleer yik Z, (Z, =e.N)ile orantihdir. Z, yiikiine sahip hidrojen
benzeri iyonlar i¢cin Bohr yaricapt 1/Z oranindadir. Fakat spin-yoriinge etkilesim
enerjisi Z* oramindadir. Bu yiizden Z’nin artmasi ile spin-yoriinge etkilesmesi biiyiik
oranda artar. Son ydriingedeki elektronlar, hafif atomlarin son ydriingelerindeki
elektronlarindan daha biiylik uzakliklarda bulunurlar. Bu seviyelerdeki elektronlar
yuksek hizlara sahiptirler. Bu elektronlarin ¢ekirdek yakinindaki elektronlar ile
elektrostatik etkilesimi zayiftir. Dis elektronlar ile atomik kordaki elektronlarin
etkilesimi elektronlarin spin-yoriinge etkilesimi ile karsilagtirildiginda daha kiiciiktiir
(Sobelman, 1979).

Bu tip bir ¢iftlenimde J kuantum sayisi, genellestirilmis bir kuantum mekaniksel
vektdor modelinden acgiga ¢ikar. Bir L bileske yoriinge agisal momentumu taniml
degildir. Boylece burada S, P, D vs. gibi terim sembolii yoktur. j bireysel elektronlarin
acisal momentum sayilarim  géstermek tizere (j;,j,) gibi terim  gdsterimi
kullanilmaktadir (Okur, 2000). S, P, D,.. gibi ifadelerin yerine bireysel [; ve s;
vektorlerinden bahsedilir ve bu bireysel [;ve s; yoriinge ve spin kuantum sayilari
birbirleriyle ¢iftlenim yaparak j; vektoriinii olustururlar. Daha sonra bu acisal kuantum

sayilar1 kendi aralarinda ¢iftlenim yaparak, toplam agisal momentum J ifadesini verirler.

li + Si =ji (319)
J =2l (3.20)

J toplam agisal momentum ifadesinin biiyiikliigii ise;
Ul = U0y + D]Y?h (3.21)

ifadesi ile verilir.
Spin yoriinge etkilesmesi, merkezcil alan modelinden elde edilen E,,; enerji
diizeyine i. elektronun j; toplam agisal kuantum sayisina baglh E, ;. ; gibi bir katki

getirir ve toplam enerji, tim elektronlarin Ey, ;. ;. enerjilerinin toplamindan olusur:

E =3 En,j, (3.22)



24

jj ciftleniminde atomlarin spektroskopik terimlerini belirlemek i¢in her
elektronun n;, [;, j; bireysel kuantum sayilari ile J toplam agisal momentum kuantum
sayisinin belirlenmesi gerekir. Bu nedenle bu sayilarin olas1 degerleri bulunurken,
elektronlarin birbirinden ayirt edilemezligi ve Pauli disarlama ilkesinin getirdigi
kisitlamalar goéz oniinde tutulmalidir. Dolu alt kabuklara sahip elektronlar jj ¢iftlenim
bicimine sahip degildirler.

Simdi ise tam dolmamus alt kabuklara sahip atomlar1 (ya da iyonlar1) gbz oniine

alalim.

3.2.2.1. Farkh alt kabuga sahip elektronlarin ¢iftlenimi

Jj ciftleniminde farkl alt kabuklarda bulunan elektronlar farkli kuantum sayilari
takimina sahip olabilirler. Farkli kabuklardaki elektronlar 6zdes olamadiklar1 i¢in Pauli
prensipleri kendiliginden saglanmis olur. Toplam agisal momentum J ifadesi ise

asagidaki esitlikler yardimiyla bulunur.

Ji=lh+s (3.23)
J2 =1+ s, (3.24)
lj1+jzl =T = j1-J2l (3.25)

Ornegin: ns'n'p! yerlesiminde iki elektronu olan bir atom ele alalim. s’ deki bir
elektron i¢in /, =0 , s, =1/2 oldugundan j, =1/2 dir. p’deki bir elektron i¢in /7, =1,
s, =1/2 oldugundan j,=1/2, 3/2 gibi iki ayr1 deger alir. Demek ki, spin-yoriinge

etkilesmesinden sonra atomun enerji durumlart;
11 13
(z'z), (G 5), (3.26)

seklinde iki ayr1 deger alir.

Bireysel j; kuantum sayismin bu degerlerine gére nsn'p?! yerlesimine karsilik
gelen toplam agisal kuantum sayisi, j, =1/2,/,=1/2 igin j=0,1 ve j, =1/2, j, =3/2 igin
ise j=1, 2 gibi degerler alir. Buna gore ns'n'p? yerlesimine kars:1 gelen terimler, ( Jis jz)

gibi bir gosterimde,
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G2y G2, G2), Gr3), (3.27)

olarak ifade edilir. Demek ki, nsn'p! elektron yerlesimini gdsteren bir atomda jj
ciftlenimine karsilik gelen dort ayri enerji durumu vardir. Yani nsln'p? yerlesiminin
merkezsel alan yaklasimina karst gelen enerji durumu Once spin-yoriinge
etkilesmesinden dolayi, ikiye yarilmistir. Daha sonra U,, artik potansiyelin katkisindan
dolay1, yeniden ikiye yarilmigtir.

Ayrica, jj ¢iftleniminde elde edilen spektroskopik gdsterimlerin, enerjilerin artan
degerine gore siralanisi, LS ciftlenimindeki gibi olacaktir. Ciinkii bir atom ister LS
ciftlenimi ister jj ciftlenim big¢imi gostersin toplam a¢isal momentumun korunumlu
olmasi ilkesinden dolayi, atomu niteleyen J toplam agisal momentum sayisi bu ¢iftlenim
tirlerinin her ikisinde de ayni degerleri alir. Bu nedenle, her iki ¢iftlenim sonunda
ortaya ¢ikan spektroskopik gdsterimlerin enerjinin artan degerlerine gore siralanist ayni
olacaktir.

nsin'pl yerlesiminde jj ciftlenimine gore elde ettigimiz doért spektroskopik
degeri LS ciftlenim bi¢imine gore elde etmis olsaydik, *P;, 3P,, 3P;, 3P, seklinde elde

etmis olacaktik. Bu dort degerin Hund Kuralina gére siralanis bigimi ise;
3p, > 3P, - 3p, > 1P, (3.28)

seklindedir. O halde ns'n'p! elektron yerlesimindeki atomu jj ¢iftlenimine gore
niteleyen spektroskopik gosterimlerin, enerjinin artan degerlerine gore siralanisi; sekil

3.4’deki gibi olur (Cowan, 1981).

12 ——(1/2,302),

732 ~(12,32)

\ —_— 12,12
N el p ( )
j=1/2 e (1/2,1/2)

Sekil 3.4. nsn'p! yerlesimine sahip bir atomda jj ciftlenimine gore olusan yarilmalar
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Farkli bir o6rnek olarak ndn'd! konfigiirasyonunu ele alalim. nd?

konfigiirasyonun da bir elektron bulunmaktadir. Bu durumda bu elektron i¢in [; = 2,
s; = 1/2 oldugu i¢in j; = ;,; gibi iki deger alir. Ayni sekilde n'd? konfigiirasyonu icin
de Iy =2, sy =1/2 oldugu i¢in j; = ;,g gibi iki deger alir. O halde, jj ciftlenim

bicimine gore bu konfigiirasyon i¢in spektroskopik gosterimleri;
3 3 35 5 3 55
(z'z), G z)] 16 z), 16 5), (3.29)

olmak tizere dort tanedir. Burada, J toplam acgisal kuantum sayisini,

J= |]1 +j2|' |]1 +j2| —1,...yada |j1+j2| =] = |j1—j2| (3.30)

bagintilarindan yazarsak;

igin, 243|272 -3 -/ =3210

35 3 5 3 5

505) e, o+l =] = |o =) > ] =432]1

5 3 . 5 3 5 3

22), i e = 2= 2= 4321 (3-31)

—_
Q
=

N |

+

N |,
v
\l
v

N |G,

I

N |,

-] =543210

seklinde olacaktir. O halde, atomu niteleyen spektroskopik gosterimler,

3 3 35 5 3 55
E5 ) B O I O (332)
2°2/01,2 \2 2/1234 \2 2/1234 \2°2/01,23,45

seklindedir. Bu spektroskopik gosterimlerden goriildiigli gibi on sekiz ayr1 enerji
seviyesi olusmustur. Daha 6ncede bahsedildigi gibi jj ¢iftlenim bigimindeki terimlerin

enerji seviyelerinin siralanist Hund kurallarina gére LS ciftlenimindeki gibidir.
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3.2.2.2. Ayni alt kabuga sahip elektronlarin ¢iftlenimi

Ayni alt kabuga sahip elektronlar i¢in elektronlarin ayni kuantum takimina sahip
olmama ilkesinden dolay1, Pauli prensiplerini ihlal eden terimleri ortadan kaldirmak

gerekmektedir. Ornegin, np? konfigiirasyonundaki iki elektronu goéz 6niine alalim. Bu

konfigiirasyondaki yerlesime gore, p kabugundaki bir elektron i¢in [; = 1,s; =% ve

N | =
N w

spin ve yoriinge kuantum sayilarinin vektdr toplamindan j; = elde edilir. Ayni

)

elde

)

N |-
N w

sekilde p kabugundaki diger elektron i¢inde [; = 1,s; =% oldugu i¢in j; =

edilir. jj ¢iftlenim bi¢cimine gore spektroskopik gosterim,;

G20y G2y, Gr3),o G (3.33)

seklindedir. ~ Yukaridaki  spektroskopik  gdsterimlerden  goriilecegi  lizere,
np? konfigiirasyonu icin toplam on ayri enerji seviyesi mevcuttur. Aym alt kabuga
sahip elektronlar i¢in izinli jj terim ifadelerini bulurken dikkat edilecek husus Pauli
prensiplerinin ihlal eden terimleri ortadan kaldirmaktir. Ornegin, G,%) gosterimi igin
izinli ve yasak enerji seviyelerini inceleyelim.

G,%) terim ifadesi i¢in J = 0,1 degerlerini alir. Pauli prensiplerine gore,
elektronlar ayni kuantum sayilar1 takimina sahip olamazlar. Yani her bir elektron i¢in

n, 1, j, m; sayilar farklidir. 6p? kabugunda ki bir elektron i¢in kuantum saylar;

n=61l=1j=-, m== (3.34)

n=6,l=1,j=—,mj=—— (3.35)

seklinde olmalidir. Dolayisiyla | = 1 seviyesi her elektronun kuantum sayilarinin ayni
olmasi anlamina gelir. Burada yalnizca | = 0 seviyesi izinlidir. Ayn1 sekilde G'Z)

gosterimi i¢cinde /| = 0, 1, 2, 3 degerlerini alir. Pauli prensiplerine gore /| = 0, 2 degerleri
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izinli, /] = 1,3 degerleri ise yasakli enerji seviyeleridir. G,g) ile (%,%) seviyelerinin

antisimetrik lineer kombinasyonlari izinli, simetrik lineer kombinasyonlari ise yasaklidir
(Cowan, 1981).
Genel olarak jj ¢iftleniminde 6zdes elektronlarin bulundugu konfigiirasyonlar icin

izinli ve yasak terimleri belirleme de iki durum s6z konusudur.

1) Eger j; # j, ise 0zdes olmayan elektronlar1 hepsi izinlidir. Fakat elektronlar

aym alt kabukta bulunuyorlarsa (j1 jz)] ile (jz jl)] seviyeleri benzerdir ve

seviyelerin sayisi yariya indirilir. Seviyeler j; < j, seklinde siralanir.
2) Eger j; = j, ise 6zdes olamayan elektronlar da seviyelerin hepsi izinlidir. Fakat

0zdes elektron durumunda J/’nin izinli degerleri;
J=@j-1),(2j-3),2j-5),..,0 (3.36)
seklinde olacaktir. /’nin yasakl1 degerleri ise,

J=@2)),2j-2),2j—-4),..,0 (3.37)

seklindedir. Bu durumda np? konfigiirasyonu igin izinli seviyeler asagidaki gibi

stralanir (Burkhardt ve Leventhal, 2006).

G3)y G, Gra),, (.38)
Yasak seviyeler ise;
G2) G, G, (339

ile gosterilir. Bdylece np? yerlesimi i¢in Hund kurallarina gére bu spektroskopik

terimlerin enerjilerin artan sekilde siralanig bigimi asagidaki gibi olur.
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=32 L (312,302);
S e (32.302)
w' =172 o (12,312
—(% _______ \:’

=32 T (1/2,32)

i=1/2
— (172, 1/2)y

=172

Sekil 3.5. np? yerlesimine sahip bir atomda jj ¢iftlenimine gére olusan yarilmalar.

np? konfigiirasyonu igin izinli kuantum sayilarinin tablosu ise asagida
verilmistir.

Agir atomlar genellikle jj ciftlenim bi¢imi gdstermelerine ragmen, alkali
metallerde oldugu gibi her agir atom icin bu ¢iftlenim bi¢imi gegerli olmayabilir. Grup
IIA elementlerinin temel seviyesi ns? konfigiirasyonuna sahiptir. Bu yiizden bu atomlar
genellikle ns(n + 1)p konfigiirasyonunun diisiik uyarilmig seviyelerine sahip olurlar.
Grup IIA elementlerindeki genel fark, p konfigiirasyonundaki elektron atomun korunda
kalir. s kabugundaki elektron ise daha yiiksek orbitalde bulunur. Bu yiizden bdyle
atomlarin atom numaralari biiyiik olsa bile LS ¢iftlenim bigimi gosterirler (Burkhardt ve

Leventhal, 2006).

3.2.3. JK ve LK ciftlenimi

Bazi1 durumlarda hemen hemen doldurulmus kabugun disinda dis valans elektron
veya uyarilmis elektron, kor elektronlar1 ile karsilastirildiginda farkl etkilesim
durumlar1 ortaya ¢ikar. Bu durumda ara g¢iftlenim (JK ve LK ¢iftlenimi) olarak
adlandirilan ¢iftlenim bigimleri kullanilir. Ara ¢iftlenim temel olarak, uyarilmis elektron
bliyiik agisal momentuma sahip oldugunda uygulanir, elektron bu durumda kor igine
giremez ve sadece kiigiik bir spin bagimli Coulomb etkilesmesine sahip olur. Ara
ciftlenimin en yaygin olan1 JK ¢iftlenimidir. JK ¢iftlenimine ayn1 zamanda JL ¢iftlenimi

de denmektedir. Bu c¢iftlenim bi¢iminde dis elektronun spin-yoriinge etkilesmesi
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elektronlar arasindaki elektrostatik etkilesmeden daha biiyiiktiir. Kapali kabuk digindaki
kor elektronlar1 atomik kor i¢in L,S,J’yi verecek sekilde normal olarak ciftlenim
yaparlar. Dis elektronun agisal momentumu [, atomik korun toplam agisal
momentumu j; vektdr toplami ile ¢iftlenim yapar. Bu durumda yeni bir K kuantum

say1s1 tanimlanir.
K=j1+lagj +las— 1 1 — la) (3.40)

Sistemin toplam agisal momentumu vektor toplami yardimiyla K kuantum sayisiyla dis

elektronun spininin ¢iftlenimi ile elde edilir.
] =K £ sgyg (3.41)

JK ciftleniminin terim sembolii ise j;[K]; seklindedir.

Bir diger ara ¢iftlenim bi¢imi ise LK ¢iftlenimidir. Bu ¢iftlenim bi¢iminde (iki
elektron konfigiirasyonlarinda) Coulomb etkilesmesi her bir elektronun spin-yoriinge
etkilesmesinden daha biiyiiktiir ve i¢ elektronlarin spin-ydriinge etkilesmesi en 6nemli
ikinci faktordiir. ilk iki elektronun agisal momentumu [, ve las, toplam agisal
momentum L’ yi vermek iizere ¢iftlenim yaparlar. Daha sonra L, i¢ elektronlarin spini s
ile ¢iftlenim yapar ve K kuantum sayisini olustururlar. Bu K toplami da, dis
elektronlarin  spini sg,s ile ¢iftlenim yaparak toplam agisal momentum J* yi

olustururular.

L=1+lgg by +las— 1. |l — Ly
K=L+s (3.42)
]=Ki5d1$

LK ciftleniminin terim gésterimi ise L[K]ile verilir (Agaker, 2006).

iki kez uyarilmis bir durumda, tek elektron disinda diger elektronlar ¢ekirdekten
cok uzakta yiiksek yoriingelerde olmasi beklenirken, dis elektron ¢ekirdege yakin olarak
kalir. Ara ¢iftlenim elektronlar ¢ekirdekten farkli uzakliklarda bulunduklar1 durumlarda
kullanilir. Boylece elektronlarin kendi aralarindaki veya kendi spin ve yoriingeleri

arasindaki etkilesimin siddeti de farkli olacaktir.
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npn'p konfiglirasyonu igin ¢iftlenim bigimlerinin gosterimlerini ifade edecek olursak,

LS ciftlenimi i¢in seviye gosterimi **1L;:
'S0, Py, *Dy, 38y, 2Py 12, D123 (3.43)

LK ciftlenimi i¢in seviye gdsterimi L[K];:

sEl,, PGl P Bl 2L, 2L, G44

JK ciftlenimi icin seviye gosterimi j[K];:

o1 3 O O R (3.43)

ii ciftlenimi igin seviye gosterimi [j,j,];:

5 N Y - O (3.46)

seklindedir. Toplam agisal momentum J igin, alt seviyelerin sayisi ¢iftlenim
bi¢cimlerinin biitlin tipleri i¢in aynidir.

Elektrostatik ve spin-yoriinge etkilesmesi ayni bytikliikteyse, yani V5 = V;,, ise
enerji seviyeleri ara (intermediate) ciftlenim tarafindan tanimlanir. Sistemin toplam
dalga fonksiyonu 1, saf LS ya da jj ciftleniminde verilen @ dalga fonksiyonlari ile

belirlenir.

Y =2 GO (LS())) (3.47)

Ara ciftlenim, saf ¢iftlenim bi¢imi uygulanmadiginda kullanilir (Beyer ve Shevelko,

2003).



32

3.3. Istmah Gegisler

Bir atomun bagl seviyeleri arasindaki 1simali gecis; bir elektron foton salinimi
vasitasiyla bir diisiik seviyeye gectiginde (radyoaktif bozunma ya da de-eksitasyon) ya
da foton sogurarak bir iist seviyeye yani uyarilmis seviyeye gectiginde meydana gelir.

Bir atom i¢in bu siire¢ asagidaki gibi ifade edilir.

X+hv=Xx" (3.48)

Burada tist indis (*) uyarilmis bir seviyeyi ifade eder. Uyarilmis seviyeler sonsuz hayat
siiresine sahip oldugu kabul edilen temel seviyeye gore, sonlu hayat siiresine sahiptirler.
Istmal siirecler bir spektrumdaki salma ve sogurma cizgileri ile birlikte bahsedilir.
Gozlenen salma ve sogurma ¢izgilerinin siddeti hem atomun i¢ 6zelliklerine hem de
atomik sistemin mevcut oldugu dis ortamin sartlarina baghdir. Bir spektrumu analiz
etmek ic¢in, gozlenen Ozelliklerin dogasim1 ve de onlarin Olgiilen nicel siddetlerini
anlamaya gerek vardir. Bu boliimde spektral olusumu saglayan kurallar1 ve 1simali
gegislerin i¢ atomik fizigini tanimlayacagiz.

Yaygin olarak kullanilan astrofiziksel ve spektroskopik deyimde gecisler,
“izinli”, “yasak” ya da “i¢ sistem” olarak smiflandirilir. Ornegin cogu astrofiziksel
kaynaklarda, en dnemli gbzlenen ¢izgilerin bazilar1 “yasak™ olarak siniflandirilir. Fakat
bu tam olarak ne ifade eder? Bu sorunun cevabi fiziksel temellerini ve de gegisin her bir
tipinin siddetini belirleyen kuantum mekaniksel kurallari iyi anlamamizi gerektirir.
“Yasak gecis” ifadesi tam olarak gecisin olmadigi anlamina gelmez. Yasak ¢izgilerin
gecis oranlart izinli ¢izgilere gore ¢ok daha kiigiiktiir. Bu yiizden, laboratuar deneyleri
gbzlendiginde yasak ¢izgilerin, izinli ¢izgilerden ¢ok daha zayif oldugu goriilmiistiir.
Fakat ¢ogu astrofiziksel kaynaklarda 6zellikle H IT bolgeleri (gazlar, nebula, siipernova
kalintilar1, yildizlar arasi ortam) ic¢ fiziksel sartlar1 kiigiik olmasina ragmen, yasak
gecisler, uyarma ve radyoaktif bozunma durumunda baskindir. Yani yasak c¢izgiler
fiziksel sartlara bagh olarak izinli ¢izgilere benzeyebilir.

Istmali gegislerin siiflandirilmasi, sadece i¢ atomik ozelliklere bagli olan
Einstein katsayilar1 A ve B tarafindan tanimlanan gegis oranlarina dayanir. Bu
katsayilar kuantum mekaniksel olarak hesaplanir ya da laboratuarda ol¢iiliir. Einstein
gecis olasiliklart ya da oranlari, kaynaklardaki sicaklik ya da yogunluk gibi dis

faktorlerden bagimsizdir. Atomik gecisler Einstein bagintilar ile ilgili olan sogurma ve
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salma ¢izgilerinin olusumu ile ifade edilir. Astrofiziksel uygulamalarda birinci derece
kuantum mekaniksel diizeltme kullanilir. Kuantum elektrodinamik (KED) gibi etkileri
iceren daha ayrintili diizeltmeler istisnai durumlar da kullanilir. Burada bu sinirlama g6z
oniinde bulundurularak 1gimali gegisler tartigilacaktir.

Radyasyon alanini ¢evreleyen fotonlar, atomda ¢esitli gecislere sebep olabilir.
Kuantum mekaniksel olarak bu olasilik, ilk ve son seviyelerin dalga fonksiyonlari,
radyasyon alaninin uygun momente gore bir operatdre bagli olan gecis matris elemani
yardimiyla hesaplanir. Bu moment genellikle izinli gecislerle ilgili olan dipol
momentlerle veya yasak gecisler ya da dipol olmayan yiiksek mertebe multipoller
olarak karakterize edilir. Ek olarak, 1s1mal1 gegisler ilk ve son seviyelerin spin ve agisal
momentleri tarafindan siniflandirildigr gibi atomik seviyelerin simetrileri tarafindan
ifade edilir. Gegisin tipine gore bu simetrilerin 6zelligi se¢im kurallari ile belirlenir.
Gecis matris elemaninin hesaplanmasinda, 1s1mali gegisler i¢in olasiliklar ve oranlar bu

boliimde agiklanacaktir (Pradhan ve Nahar, 2011).

3.3.1. Einstein A ve B Katsayilari

Atomlar ile elektromanyetik radyasyonun etkilesimi ilk kuantumlasma olay1
olarak muamele gériir; enerji seviyeleri ayrilir, fakat radyasyon alam siirekli kalir. ikinci
kuantumlagma da, burada radyasyon alani da kuantumlasir ve KED olusturur, bu da
yiiksek dogrulugu miimkiin kilar, fakat ¢ok fazla ayrintili bir hesaplama gerektirir. KED
seviyelerindeki dogruluk ¢cogu astrofiziksel durumlar i¢in gerekli degildir. Burada ikinci
kuantumlagma olay1 konu disinda tutulacaktir.

Seviyelerin enerjisinin E, > E; seklinde siralandigi iki atomik seviyeyi goz

Oniine alalim. Bu seviyeler arasindaki gegis enerjisi;

E21 == Ez - E1 = hV (3.49)

seklinde verilir. Bu iki seviye arasinda iig¢ tiirlii gecis gézlemlenir. Bunlar kendiliginden
salma, sogurma ve etkilemeli salmadir. Bu siire¢lerin ifadesi olan katsayilar sirasiyla,
Ay, pBi, ve pB,4 seklindedir. Kendiliginden salma olayi iist seviyedeki bir elektronun,
o seviyedeki hayat siiresini doldurduktan sonra hv enerjili bir foton salarak alt seviyeye
gecmesiyle meydana gelir. Sogurma; alt seviyede bulunan bir elektronun yine hv

enerjili bir foton ile etkileserek iist seviyeye ge¢cmesidir. Bu olay icin p yogunluklu bir
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radyasyon kaynagina ihtiyac vardir. Etkilemeli salma da ise, sogurma olayinin tersidir.
Ust seviyede bulunan atomun, o seviyedeki hayat siiresinin tamamlamadan p radyasyon
yogunluklu bir kaynaktan ¢ikan hv enerjili bir foton ile etkileserek alt seviyeye gecisini
ifade eder.

Seviye popiilasyonunu N;, radyasyon yogunlugunu p; ile ifade edersek, bu
stiregler i¢in oranlar A ve B katsayilarina baghdir. N, iist seviyenin popiilasyonu, N alt
seviyenin popiilasyonu olmak iizere zamana bagli popiilasyon oranlari,

—% = % = Az1Ny — B12p12N1 + Ba1p21 N, (3.50)
seklindedir. Yani, 2 numarali seviyenin popiilasyonu azalirken, 1 numarali seviyenin
popiilasyonu artar. Kararli bir seviye i¢in (dN;)/dt = (dN;)/dt = 0 oldugundan, iki

seviyenin popiilasyon orant,

& — B1zpv (3 51)
Ny A12+B21pv ’

seklindedir. Dis radyasyon alani yoklugunda p,, = 0 olur. Boylece denklem,

W2 = A, dt (3.52)
N>

sekline doniisiir. Denk. (3.52)’yi ¢ozdiiglimiizde,
N,(t) = N,(0)eAzt (3.53)

denklemini elde ederiz. Burada uyarilmis bir seviye popiilasyonunun A,; ile verilen bir

oranda zamanla eksponansiyel olarak degistigi goriiliir. Bu oran 2 seviyesinin 7, hayat

suresini belirler.

Ay = = (3.54)

T2

Denklem (3.54)’den gériildiigii gibi Einstein katsayis1 A, zamanin tersidir. Ornegin

hidrojenik L, ¢izgisi i¢in gecis, saniyede 10° gecis mertebesindedir, yani Azp1s =
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6,25.10% sn™'"dir. Denk. (3.54)’de bu deger yerine yazildiginda 7, = 1,6ns hayat
stiresi elde edilir.

Simdi ise birim zamanda atom basina salma ve sogurma; P,; ve P;,
olasiliklarini tanimlayalim:

?=P21N2_ P1aNy (3.55)

Bu durumda salma ve sogurma olasiliklari;

Py = A1z + Byipy ve Psog = Bi12py (3.56)
seklinde ifade edilir. Kararli seviye sartt durumunda (dN,)/dt = 0 ise;

& — B1zpv (3 57)
Ny A12+B21pv '

seklinde oldugunu sdylemistik. Bu ifadeyi iki seviyeden daha fazla seviyeler igin

genellestirirsek;

Nj _ _BijpWij)
Ny Ajj+Bji (vij)

(3.58)

formuna doniisiir. Eger radyasyon alani1 yoksa denklem (3.52) ve denklem (3.53), biitiin

i<j seviyeleri i¢in genellestirilir.

aNij _
a

Yi<jAjiN; (3.59)

N;(t) = N;(0)e~ Zi4jit (3.60)

Simdi ise herhangi bir i seviyesine radyoaktif bozunmaya karsi j seviyelerinin

hayat stiresi ifadesi,

5= (Zidi) 3.61)
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seklindedir. Hidrojen igin, nl seviyesinin hayat siiresi n3 ile orantihidir: 7,;; & n3. Yine

bu seviyenin hayat siiresi;

-1
= (Z55)  wn (3.62)

n2 Tnl

ile ifade edilir. A ve B katsayilari, seviyelerin popiilasyonundan ve sicaklik, yogunluk
ve radyasyon alani1 gibi dis parametrelerden bagimsizdir. Einstein katsayilar1 sadece,
niikleer yiik, atomik elektron sayis1 ve elektronik yapi gibi atomun i¢ Ozelligine ve

uyarma seviyesine baglidir (Pradhan ve Nahar, 2011).
3.3.2. Osilator Siddeti, Gecis Olasihig1 ve Hayat Siiresi

Cizgi ve multiplet siddeti ifadesi elektronik gecislerin teorik hesaplamalarinda
oldukca kullanishdir, ¢iinkii her ikisi de enerji parametrelerine bagli degildir. Ancak bu
nicelikler, deneysel olarak Olgiilen niceliklerden uzaktirlar (Sobelman, 1979). Bu
ylizden deneysel niceliklerle orantili olan gecis olasiligi, hayat siiresi gibi ifadelerin
kullanilmas1 daha uygundur.

Bir atom ya da bir molekiil, bir seviyeden baska bir seviyeye gecis yapabilir ve
foton sogurabilir. Osilator siddeti ifadesi verilen bir spektroskopik gegcis i¢in sogurmaya
karsilik gelen atom basina elektronlarin sayis1 olarak tanimlanabilir. Kisaca osilator
siddeti, gegisin siddetini ifade etmek i¢in kullanilan boyutsuz bir niceliktir.

y] = v']’ gegisi igin osilator siddeti S(yJ — y'J') ¢izgi siddetine bagli olarak,

8n2mcay Ej—Ey

2
3h(2/+1) aSty] > v']) = 3(2]+1)S(V] - v']") (3.63)

f-v])=

ifadesi ile verilir. Ej, — E;, Rydberg birimlerinde gecis enerjisidir. (2] +1) = g,
ifadesi ise alt seviyenin istatistiksel agirligidir. Salma ve sogurma osilator siddetleri

arasinda ise asagidaki denklemlerde goriildiigii gibi bir bagint1 vardir.

QI+ DFWLYT) = —f@T,v)@ +1) (3.64)
fry = ~Fin g (3.65)
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Gegis olasiligy, i enerji seviyeli g; durumlarinin herhangi birine bir gecis yapan j
durumundaki bir atomun birim zaman basina toplam geg¢is olasilig1 olarak tanimlanir ve

S(y] = y']') cizgi siddeti ifadesine bagli olarak (Cowan, 1981),

2
64r'e’a, o’ 1

3h 2J +

Ajyr = S -y (3.66)

ile verilir. Gegis olasiligi ve osilator siddeti ifadesi birbirlerine bagli olarak ifade

edilebilmektedir. Bu baginti,

2me? 1613

—_Zre” 9] p o _16m
A]]l - meCEo)LZ an f}]l 3h60/13g], S (367)
seklinde tanimlanir (Cowan, 1981).
Herhangi bir atom ya da iyon i¢in uyarilmis seviye,
dN;
~(5) = N Zacp A (3.68)

ifadesi ile verilen ayirt edici bir yasam siiresine sahip olacaktir. Burada N;, j uyarilmis
durumdaki seviyenin niifus yogunlugudur ve A;; ise Einstein kendiliginden salma

katsayisidir. Ust seviyeye uyarilan elektronlar, bu uyarilmis seviye de kisith bir yasam
siiresine sahip olacaklardir ve bu seviyeden kendiliginden salma yaparak bir alt
seviyeye geri doneceklerdir (Cowan, 1981). Denklem (3.68)’in integrali alinarak

uyarilmis seviyenin hayat siiresi;

1

T; = 3.69
T Za<p4ii (3:69)
ifadesi ile tanimlanir. Giiglii atomik gecislerde hayat siireleri, 1 ile 10 ns arasindadir.

3.3.3. Elektrik dipol 1s1masi

1 dalga fonksiyonu i¢in »’nin ortalama degerinin kuantum mekaniksel ifadesi,
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(r) = @Iriy’) (3.70)

seklindedir. Y ve l/J, gibi iki durum arasindaki 1s1mali gecisleri ele almak i¢in, dalga

fonksiyonunun zamana bagl kismi kullanilmalidir.

W= oeE/R (3.71)
Isima zamani boyunca 7’ nin beklenen degeri,

Wlrly’y = (olrlyp’oe =" (3.72)

ile gosterilir. Klasik agisal frekans w = 2mv = |E' — E|/h seklinde ifade edilir.
denklem (3.72)’nin karesini aldigimizda denklem (3.72)’deki ifadeyi elde ederiz.

2
[ ir 19| = [olrly'o)I (3.73)
Tiim 1s1ma zamani iizerinden |7|? nin ortalamasi almarak, bozunma orani elde edilir.

4e w* 64me3v3

= WolrlWo)|? = == —(olrlip'o)l? (3.74)

Tensor operatorii olarak, r; vektdr pozisyonunu a, Bohr yarigapi cinsinden yazalim.
12
r?=a,? Zq'rq(l)(l)l (3.75)

Uyarilmus bir seviye y'J'M" den diisiik seviye yJM’ye birim zaman basina kendiliginden

salma gegis olasiligl,

64m*e?ay’o

a_—zq|(y]M|P Olyym)|’ (3.76)
ile verilir. Burada;

PO =3 n®@) =37 ¢, V0 (3.77)
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(—e. ag) biriminde 6l¢iilen atomun klasik dipol momentidir.
Elektrik dipol matris elemaniin birgok alternatif sekli vardir: (Bethe and

Salpeter, 1957; Cowan, 1981)

z r(0)

1

2(E' = E)"X(yIM| X; V; [y'T'M') (3.78)

Zviv
i

YIM Y™

2(E' = E)7?{yIM Y™

Burada £ ve E’ Rydberg biriminde »/M ve yJ'M'durumlarinin enerjileridir. V,

Rydberg biriminde merkezcil potansiyel enerjidir ve tiim mesafeler Bohr birimindedir.

Wigner-Eckart teoremine gore elektrik dipol matris elemant;
omle ) =0y o J) Rl (3.79)
1 -M q M q ’

olarak ifade edilir. Burada (y] ||Pq(1)||y]) indirgenmis matris elemanidir. Ayrica 3-j
semboliiniin 6zelliklerinden gegislerin, sadece (J1J")’niin {i¢ ag1 bagintis1 saglanirsa

meydana gelebilecegi goriiliir. Yani,
AJ=]—-]"=0,%+1 J =] =0 izinli degil (3.80)
olmalidir. Ayrica-M + q + M’ = O olmalidir (Cowan, 1981).
3.3.4. Elektrik dipol ¢izgi siddeti

Bu boliimde hem elektrik hem de manyetik multipol gegisler i¢in yaygin olarak
kullanilan ifadelere yer verecegiz. Enerji spektrumunu géz oniine aldigimizda, serbest
atomlarin enerji seviyeleri toplam agisal momentum J manyetik kuantum sayis1 M’ ye

gbre dejenere olur. Kendiliginden elektronik gecis ifadeleri bu degerlere bagli degildir
(Sobelman, 1979).
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Cizgi siddeti, matris elemaninin karesi ve multipolariteligi k’ya bagli olarak

asagidaki gibi ifade edilir:

SGL V') = SO = Saamn|(yIM|R,® M) (3.81)

Burada, k ifadesi elektrik dipol ¢izgi siddeti ifadesinde 1 degerinin alirken, kuadropol
cizgi siddeti ifadesinde 2 gibi degerler alir.
Bu durumda elektrik dipol siddeti ifadesi;

SGL V') = SO = S| MIB Oy IV = | ||B Pl )T (3.82)

sekline doniisiir (Cowan, 1981). Elektrik dipol ¢izgi siddeti ifadesi atom ya da iyonun
acisal momentum ifadelerinin yapmis oldugu ciftlenim bigimine gore farklilik
gostermektedir. Boliim 3.2°de agikladigimiz gibi farkli ¢iftlenim bigimleri mevcuttur.
Burada LS, JK, LK ve jj ¢iftlenim bi¢imleri i¢in elektrik dipol ¢izgi siddeti ifadelerini
aciklayacagiz.

3.3.4.1. LS ciftleniminde ¢izgi siddeti ifadesi

Iki uyarilmis seviye arasindaki tek elektron gegisinde cizgi siddeti ifadesi;

JSis = ([CeayLy, LG Sis)SY v @[ (a1 Ly, UL (. ST18')S ]))
: L S
= 85 ¢, 055t (1)L +1[/,]’]1/2{], 1 i} (CooarLy, RL|ry |’y L', UL (3.83)

. LS Yy L, L
— S L1+l ’ ni/2 1 2 (1)
- 6“1L1 Sia’ L'y 5’1655'(_1) BEARRE U!] L, L ]1/ {]/ 1 LI}{ 1 L llz} Plzl/2

ifadesi ile verilir. Burada PlS?z operatorii elektrik dipol gecis i¢in radyal gecis integrali

(veya gecis matris elemani) olup, genel ifadesi;

Py, = 8 11 (DB ()2 fooo Pur Pypdr = (-1)VpP, W =—p, M (3.84)
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seklindedir. Burada P, ilk seviyenin radyal dalga fonksiyonu, P,,;, son seviyenin radyal
dalga fonksiyonu olup, I, ifadesi | ve [' ifadelerinden biiyiik olan i¢in kullanilir
(Cowan, 1981).

LS ciftleniminde ¢izgi siddeti denklemindeki ifadeleri LS ciftlenim bigimine

sahip iki ayr1 seviyedeki tek elektron gecisini géz Oniine alarak agiklayalim.
1s22s22p* (3P) 3s (*Py,) - 1s?2522p% (P) 3p (*Ps2) (3.85)

Burada azot (N) atomunun iki farkli seviyesindeki gecis goriilmektedir. Elektrik dipol
cizgi siddeti ifadesine gore gecisin gerceklestigi ilk ve son seviyeler arasindaki kuantum
sayilarini ve agisal momentum ifadelerini yazalim.

[lk seviye i¢in kuantum sayilart;

L; = 1 (Kor teriminin terim sembolii P’dir.)

[, = 0 (Acik kabuktaki elektronlarin yoriinge kuantum sayisi s’den gelir.)

L = 1 (ilk seviyenin terim sembolii P’dir.)

S1 = 1 (Kor teriminin ¢ok katlilig1 25; + 1 = 3’diir.)

s, = 1/2 (Agik kabuktaki elektronlarin spin kuantum sayisidir.)

S = 3/2 (Terim semboliiniin ¢ok katliligindan gelir.)

Son seviyenin agisal momentum ve kuantum sayilari;

L'y = 1 (Kor teriminin terim sembolii P’dir.)

l'; = 1 (Agik kabuktaki elektronlarin yoriinge kuantum sayisi p” dir.)

L’ = 1 (Son seviyenin terim sembolii P’dir.)

S’y = 1 (Kor teriminin ¢ok katliligi 25; + 1 = 3’diir.)

s', = 1/2 (Agik kabuktaki elektronlarin spin kuantum sayisidir.)

S' = 3/2 (Terim semboliiniin ¢ok katliligindan gelir.)

ifadeleriyle belirtildigi gibidir.

3.3.4.2. jj ciftleniminde ¢izgi siddeti ifadesi
jj ciftleniminde spin ve yoOriinge kuantum sayilar1 oncelikle kendi aralarinda

ciftlenim yapma egilimindedirler. Daha sonra ise spin ve yoriinge kuantum sayilarinin

olusturdugu toplam acisal kuantum sayilar1 kendi aralarinda ¢iftlenim yaparak, atom ya
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da iyonun toplam agisal momentum ifadelerini olustururlar. jj ciftleniminde, tek

elektron gecisleri icin ¢izgi siddeti ifadesi;

\/g = ([( a1L,S1)]1, (lzsz)fz]]| |TN(1)||[(--- a'y L'y S" D] 1, (1’25’2)]"2]]’)

jr 1 ] ] . 1o ./
= aalLlsla’lL’ls’15]11’1(_1)]1+] 2t ] ]1/2{11 ]2, jrz} ((1252)]2||7’N(1)||(l 25'2)] 2) (3-86)

—l— . Ji Jz JY (L s 2
— _ l / 1 11/2 (1)
= 6a1L151a'1L'1S'18]1]'1( IO LT V9 L P (Y {1 i j'z} {j'z 1 l’z}Plzl’Z

ifadeleriyle verilir. jj ¢iftleniminde elektrik dipol se¢im kurallar1 ise;

Vj, = 0,+1 J2 =J'5 = 0 izinli degildir. (3.87)
Vi =0

olacak sekilde belirlenir (Cowan, 1981).
Jj ciftleniminde iki ayr1 seviyedeki bir gecisi géz Oniline alarak c¢izgi siddeti

denklemindeki ifadeleri tanimlayalim.

15 1

4‘f11( 4]15/2)651/2 (7,5)8 - 4‘f11( 4'115/2)61')1/2 (1?5’%)8 (388)

Burada bir kez iyonlagmis holmiyum (Ho II) i¢in temel seviyeden uyarilmis bir
seviyeye olan gecis goriilmektedir. Bu gec¢is icin ¢izgi siddeti ifadesindeki kuantum ve
acisal momentum sayilarini yazalim.

[lk seviye igin;

L; = 6 ( Kor teriminin terim sembolii /’dir.)

S1 = 3/2 (Kor teriminin ¢ok katliligindan gelir.)

J1 = 15/2 (Spin ve yoriinge kuantum sayilarinin ¢iftleniminden gelen ifadedir.)

l, = 0 (Agik kabuktaki elektronun yoriinge kuantum sayisidir.)

s, = 1/2 (Agik kabuktaki elektronun spin kuantum sayisidir.)

Jj» = 1/2 (Acik kabuktaki spin ve yoriinge kuatum sayilarinin ¢iftleniminden gelen
ifadedir.)

J = 8 (Kor teriminin ve agik kabugun toplam agisal kuantum sayilarinin ¢iftleniminden

gelen ifadedir.)
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Son seviye igin;
L', = 6 (Kor teriminin terim sembolii /’dir.)
S’ = 3/2 (Kor teriminin ¢ok katliligindan gelen ifadedir.)
"1 = 15/2 (Spin ve yoriinge kuantum sayilarinin ¢iftleniminden gelen ifadedir.)
l'; = 1 (Agik kabuktaki elektronun yériinge kuantum sayisidir.)
s', = 1/2 (A¢ik kabuktaki elektronun spin kuantum sayisidir.)
j'2 = 1/2 (Ac¢ik kabuktaki spin ve yoriinge kuatum sayilarinin ¢iftleniminden gelen
ifadedir.)
J' = 8 (Kor teriminin ve agik kabugun toplam agisal kuantum sayilarinin giftleniminden

gelen ifadedir.)
s = 1/2 (Tek elektron gecisinden kaynaklanir.)

3.3.4.3. LK ciftleniminde cizgi siddeti ifadesi

Tek elektron gegisi icin LK ciftleniminde ¢izgi siddeti ifadesi;

VSik = ([CeayLy, L SK, so] || @[ @'y L', UL, S 1K, s75)) (3.89)

/ K
= (_1)K+S+] +1U:]’]1/2 {], i I](}([(a’llqvlz)L'Sl]K“TN(l)||[(“I1L’1'llz)L"SlﬂK')

— 6515,1(_1)K+s+] +L+S1+K7 UJ,:K: Kl]l/z

K
G 1 e T @b i@l )

1
=6 1Sll(_1)I<(+s+j’+L+51+K’+L1+l’2+1 [,), K, K' U]

aL,S.a’ 1L
K s ] L 51 K Ll lz L } (1)
X {II 1 K} {K, 1 L[}{ 1 LI llz Plzllz

ile verilir. J, I'y=1,4+1 ve a;L;,1, lizerindeki secim kurallarina ek olarak, 6-j

sembolleri i¢in se¢im kurallar1 agagida gosterildigi gibidir (Cowan, 1981).

AK = 0,+1 (K = K' = 0 izinli degildir) (3.90)
AL =0,%1 (L = L' = 0 izinli degildir) (3.91)
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3.3.4.4. JK ciftleniminde cizgi siddeti ifadesi

JK c¢iftleniminde ¢izgi siddeti ifadesi asagidaki denklemlerle ifade edildigi
gibidir.

v S]K = ([( a1L,51)]1, L] K, 52]| |TN(1)||[(--- a'1L'1S'1)]'1, l’z]: K, 5'2]’>

’ K
= (_1)K+S+] +1U’]’]1/2 {]l i I](}<[(Q1L151)]11lz]'K||TN(1)||[(QI1L’15’1)]’1’llz]'K’) (3-92)

_ r_q g , , K s ] 1 lz K 1)
- 6“1L151a’1L’15’16515’1(_1)S+] fi! 2[]'] 'K’K]l/z {], 1 K}{l K' llz}Plzllz
JK ¢iftlenimi i¢in se¢im kurallar1 asagidaki ifadelerle belirlenir (Cowan, 1981).

Aj, = 0,+1 J2 =j'5 = 0 izinli degildir. (3.93)
A, =0

3.4. En Zayif Bagh Elektron Potansiyel Model (WBEPM) Teori

Atomik ya da molekiiler yapilarin kuantum mekaniksel hesaplamalar1 igin
gelistirilmis bir¢ok yaklasim yontemi vardir. Bu yaklasim yontemlerinin ¢ogu atomlarin
yiiksek uyarilmis seviyeleri ve yliksek iyonlagsmis seviyelerin calisilmasinda bir¢ok
zorlukla karsilasmaktadir. Kolay bir hesaplama siirecine sahip olan en zayif bagh
elektron potansiyel model teori ilk olarak Zheng tarafindan ortaya atilmistir (Zheng,
1986; Zheng ve ark, 2000-a; 2001-a,b,c ). En zayif bagh elektron potansiyel model teori
ile ¢ok elektronlu sistemlerde cesitli atomik hesaplamalar yapilabilir. Bu teori dinamik
ardigik iyonlasma, sifir enerji se¢imi ve ¢ok elektronlu bir sistemdeki elektronlari en
zayif baglh elektron ve en zayif baghh olmayan elektronlar olarak ayirma diislincesi
izerine kurulmustur. Bu teori de en zayif bagl elektronun kabulii serbest bir parcacigin
iyonlagma potansiyelinin tanimlanmasiyla baslamaktadir (Thewlis, 1961). Atomik ya da
molekiiler bir sistemdeki serbest bir pargacik i¢in iyonlasma potansiyeli temel seviyede
bulunan en zayif bagl elektronu tamamen koparmak ic¢in gerekli olan enerji olarak
tanimlanir. Sistemdeki en zayif bagh elektronu uyarmak ve iyonlastirmak en kolaydir.
Bir atomun toplam dalga fonksiyonu, toplam enerjisi ve atomik enerji seviyeleri

arasindaki gegisler gibi bircok 6zellik, sisteme en zayif bagl elektronun davranistyla
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ilgilidir. Boylelikle karmasik ¢ok elektron problemi sisteme en zayif baglh olan tek bir
elektronun basit analitik tek elektron problemine indirgenebilmektedir (Celik, 2005;
Ates, 2010).

Bir atom veya iyondaki tiim elektronlar ayni1 ve ayirt edilemez olmalarina
ragmen, bu elektronlar ardisik iyonlagsma siireciyle teker teker iyonlastirilabilinir.
Birinci iyonlasma isleminde sistemden sadece tek bir elektron yani sisteme en zayif
bagli elektron koparilabilir. Sistemdeki diger elektronlar sisteme en zayif bagli olmayan
elektronlar olarak adlandirilirlar. Bu yiizden iyonlagma siirecine katilan sisteme en zayif
bagh elektronun davranist digerlerinden farkli olacaktir. Bunun igin sistemdeki tiim
elektronlar1 sisteme en zayif bagl elektron ve sisteme en zayif bagli olmayan
elektronlar olarak ayirmak ¢ok daha uygun olacaktir.

En zayif bagli elektron potansiyel model teorisine gore verilen birgok elektronlu
sistemdeki en zayif bagl elektron, c¢ekirdek ve sisteme en zayif bagl olmayan diger

elektronlarin olusturdugu,

V)=~ z +£z (3-99)

seklinde verilen merkezsel bir potansiyel alanin etkisinde kalir. Bu potansiyel alan iki
kisma ayrilabilir. Ik kissm Coulomb potansiyelidir. Sisteme en zayif bagli elektronun
disindaki diger elektronlarin perdelemesi en zayif bagl elektronun niifuz etkisinden
dolay1r tam degildir. Bu sebeple, bu yontemde potansiyel fonksiyonunun Coulomb
teriminde bir etkin ¢ekirdek yiikii, Z* kullanilir. Potansiyel alanin ikinci kismi dipol
potansiyelidir. En zayif bagh elektron atomik ¢ekirdegi kutupladigindan bir elektrik
dipol moment olusur. Olusan bu elektrik dipol moment en zayif bagl elektronun
davranigini etkiler (Celik, 2005; Ates, 2010).

En zayif bagh elektronun toplam potansiyeli Schrodinger denkleminde

kullanilarak,
{—%Vz +V(r,.)} W,=E VY, (3.95)

ifadesi elde edilir. Toplam potansiyel igersinde bazi doniistimler yapilarak ve radyal

denklemin ¢oziimiinden £ parametresi igin,
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5o [d(d +;) +2dI]

(3.96)

ifadesi yazilabilir. £ parametresinin yeni sekli kullanilarak potansiyel yeniden

yazilacak olursa,

V) _Z, [d(d+1)2+ 2dl] (3.97)
7 2,
elde edilir. Bu potansiyel Schrodinger denkleminde kullanilirsa,
_ 7%
—lVf N VA N d(d+ 1)2+ 2dl P (3.98)
2 F 2r,

1 1

elde edilir. Bu denklemde ilk terim en zayif bagl elektronun kinetik enerjisini, ikinci
terim Coulomb potansiyelini, ligiincli terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan
elektrik dipol potansiyelini gdstermektedir. Ifadedeki 7;; en zayif bagh elektron ile
cekirdek arasindaki uzaklik, [; yoriinge agisal momentum kuantum sayisi, Z*; sisteme
en zay1f bagli olmayan elektronlarin perdeleme etkisi ile en zayif bagl elektronun niifuz
etkisini gbéz Oniine alan etkin c¢ekirdek yikii ve d ise kuantum kusurunun
belirlenmesinde kullanilan bir parametredir. d parametresi; n, /, n* ve [* kuantum
sayilar1 kullanilarak belirlenmektedir.

En zayif baglh elektronun dalga fonksiyonunu radyal ve acisal kisim seklinde

ayirarak,

v, (1,0,,9,) = R,,*,* () Yl,m (Hi,(oi) (3.99)

seklinde yazilir. Dalga fonksiyonunun en genel sekli
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AT43/2 . -1/2 . .
\v{zz* j {LF(n* - +1)} exp(—z—*r}‘l L2 A2y, 0.0) (3.100)
(n—-1-1)! n n '

olarak yazilir (Zheng, 2000-b; Celik, 2005; Ates, 2010). Burada »",/" ve &,

I"=I1+d (3.101)
n =n+d (3.
2
E=— z 5 (3.103)
2n"

seklinde tanimlanmaktadir (Zheng, 1986; Zheng ve Li, 1994; Zheng ve ark., 2000-a.d,

2Z

2001-ab,c). L7 (Z25) niceligi, Laguer polinomunu ve I'()niceligi, gama

n
fonksiyonunu gostermektedir. Denk. (3.103) ile tanimlanan ¢, en zayif bagl elektronun
enerjisi olup buradaki n* ise en zayif bagh elektronun kutuplanma etkisinden
kaynaklanan etkin bas kuantum sayisim1 gostermektedir. Sonu¢ olarak WBEPM teoriye
gore, yaricapin beklenen degerleri ve deneysel enerji verileri kullanilarak belirlenen
baz1 parametrelere gore Laguerre polinomunun bir fonksiyonu olarak ifade edilen

elektronik radyal dalga fonksiyonu,

302 . -1/2 . .
r=|% 2Pt an| exp| - 2020 AT (3.104)
n (n—l—l)! n n

ile verilir (Zheng ve ark., 2000-a,d). Radyal fonksiyon i¢in,
J’ R 7 dr=1 (3.105)
0

normalizasyon sart1 kullanilarak ve iki Laguerre polinomunun integral formiiliinden,
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Tu e LA () L (t)dt= (~1)"" T(A +1) xZ[j/l : :)[i —_ Ali ][i 4}—{ kj (3.106)

ifadesi elde edilir. (n,,/,) seviyesinden (n,,/,) seviyesine gegis i¢in r*»nin beklenen

1

degeri ya da radyal gecis integrali S =min {nf 1l =1=my, n; =17 -1~ mz} ve

1 i

k>—1, =17 =3 olmak iizere,

o0

<ni’li |rk|nf’lf> - Irk+2 R, () Ry, (r) dr
0

2Z* l;’ ZZ* l: Z* Z* _l;_li*_k_:; *4r( * +l* +1) 172

net+n+l o+l . . n n

=(-1) sHnH [ n*f} ( n*l J X{n_*f_n_;J X f*3 S X
/ i A i 4Z; (np =1, =1

n T 1 ) Tt ez 2 V' (zp YT (3.107)
i i i « z Z I A x| —+ X X )

%3 * * *
477 (n, -1, —1)! my!my! ny n

*
m=0  my=0 ny i

S (T =15 +k+m, +1 =0 +k+m +1
F(l;-+li*+m1+m2+k+3)x2[ ! ? ]x[fl ! }x

* * * *
my=0 nf_lf_l_ml_m3 n; _li —l_mz_m3

[Z;+l;-+k+m1+m2+m3+2]

s

seklinde verilir (Zheng, 2000-a,b,c,d; Celik 2005; Ates, 2010).
Elde edilen bu ifadede i = f ve k=1 yazilarak en zayif bagl elektronun

konumunun beklenen deger ifadesi,

3n* — [*(1*+1

(r) =" =+ (3.108)
27 *

olarak bulunur. Denk. (3.103)’de verilen en zayif bagl elektronun € enerjisinin negatifi,

en zayif bagl elektronun iyonlagma enerjisine esit olup
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(3.109)

olarak tanimlanir. Denk. (3.107)’de verilen radyal geg¢is integrali kullanilarak atomik
sistemlere ait osilator siddetleri, gecis olasiliklar1 ve hayat siireleri gibi fiziksel
ozellikler hesaplanabilir. Radyal gegis integralinin hesaplanmasinda Z *, n* ve [*
parametrelerini belirlemek yeterlidir. Deneysel enerji degerleri gilinlimiizde modern
tekniklerle Olciilebildiginden, literatiirdeki degerler arasinda oOnemli farkliliklar
bulunmamaktadir. Seviyelerin yarigaplarinin beklenen degerleri ise NCA, Roothann-
Hartree-Fock yontemi “RHF”, Multikonfigiirasyonel Hartree-Fock yontemi “MCHF”,
Hartree-Slater yontemi “HS”, Hartree-Kohn-Sham yontemi “HKS” ve Zamana baglh
Hartree-Fock “TDHF” yontemi gibi birgok teorik yontemle belirlenebilir (Celik, 2005;
Ates, 2010).
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4. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA
4.1. Arastirma Sonuclari

4.1.1. Agir atomlarda Osilator Siddeti, Gecis Olasihig1 ve Hayat Siiresi

Hesaplamalan

Atomik yap1 hesaplamalarindaki her spektroskopik parametre, géz oniine alinan
ciftlenim bigimine ve elektronun gegis tipine gore tanimlanan S ¢izgi siddeti ifadesi ile
belirlenir. Atom veya iyonlarin seviyelerinde goriilen ¢iftlenim bigimlerindeki sinirlama
elektronlar arasindaki etkilesimin spin-yoriinge etkilesimine ya da elektrostatik
etkilesmeye bagli olmasindan ileri gelir. Agir atomlarda genel olarak jj ¢iftlenim bigimi
baskin olsa da konfiglirasyondaki elektronlarin siralanig bigimlerinden dolayi, bazi agir
atomlarda LS ¢iftlenim bi¢imleri de goriilmektedir. Bu ¢alismada jj ¢iftlenim bi¢iminin
baskin oldugu holmiyum atomu ve bazi holmiyum iyonlar1 gibi agir sistemlerde atomik
yapt hesaplamalar1 yapilmistir. Atomik yapr hesaplamalari; osilator siddetleri, gegis
olasiliklar1 ve hayat siireleri gibi nicelikleri igerir. Herhangi iki seviye arasindaki gegis

olasilig1,

64r*c’a’c’ 1
Ay, = ° S -y 4.1
1] 3 i1 W -y (4.1)

ile verilir. Iki seviye arasindaki osilator siddeti,

Ej-E 1yl
fir = 35550 = v'T) (4.2)

ve uyarilmis bir seviyenin hayat siiresi,

1

= 4.3
K oryy (4.3)
biciminde tanimlanir. Bu nicelikler Boliim 3.3.2°de belirtildigi gibi ¢izgi siddeti
ifadesine bagli olarak wverilir. jj c¢iftlenim bigiminde ¢izgi siddeti ifadesi, agisal
katsayilara ve radyal ge¢is integraline bagli olarak ifade edilir. Bu ifade B6liim 3.3.4°de

ayrintili olarak verilmistir. Bu tez calismasinda ¢izgi siddeti ifadesindeki 6-j katsayilari
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icin tam ve yarim tam sayl durumunda hesaplanabilinen bir kod kullanilmistir. Yine
cizgi siddeti ifadesindeki radyal gecis integrali genel olarak,

PP = 81,1 DY [ Poyyr Pajrpdr = (DR, W = =P (4.4)

i
biciminde ifade edilir. Matris elemanin radyal kismu pek c¢ok yontemle
hesaplanabilmektedir. Bu ¢alismada radyal gecis integralinin hesaplanmasinda WBEPM
teori kullanilmistir. WBEPM teori ile ilgili ayrintili bilgi Boliim 3.4’de verilmistir.

Tiim hesaplamalar i¢in Fortran 77 programlama dilinde real*8 aritmetiginde (¢ift
hassasiyet) bilgisayar programi kullanilmistir. ' WBEPM teoride, radyal gecis
integrallerinin hesaplanmasi icin gerekli olan Z*, n*, 1* parametrelerin belirlenmesinde
enerji degerleri i¢in NIST’ den (National Institute of Standards and Technology) alinan
deneysel enerji degerleri kullanilmistir. Seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri

i¢in Niimerik Coulomb yaklasimi (Lindgrad ve Nielsen, 1977) kullanilmustir.
4.1.2. Atom ve iyonlarda Yapilan Hesaplamalar
4.1.2.1. Atomik holmiyumda yapilan hesaplamalar

Holmiyum atomu ig¢in osilatdr siddetleri, gecis olasiliklar1 ve uyarilmis
seviyelerin hayat siireleri en zayif baglh elektron potansiyel model teori kullanilarak
hesaplanmistir. Holmiyum atomunun ac¢ik kabuklar1 arasinda yapilacak olan tek
elektron gecisi i¢in jj ciftlenim bi¢imine sahip seviyeler belirlenmistir. Secilen bu
seviyeler belirlendikten sonra bir veri dosyasi hazirlanmistir. Bu veri dosyasinda
holmiyum atomumun uyarilmis seviyeleri, o seviyelerin deneysel enerji degerleri ve
ilgili agisal momentum kuantum sayilar1 mevcuttur. Seviyeler arasindaki gecisler
tizerinde hesaplama yapabilmek icin Z*, n*, [* parametrelerinin belirlenmesinde
yarigaplarin beklenen degerleri NCA yontemiyle hesaplanmigtir. Holmiyum atomunun
kapali konfigiirasyonu ksenon (Xe, 7=54) soygazina benzerdir:
1s% 2% 2p° 35 3p° 4s” 3d'° 4p° 5% 4d'0 5p°. Ji ciftlenim bigimine sahip
[Xe]4f106525d — [Xel4f106s26p ve [Xel4f6s 6p — [Xe]4f16s7s seviyeleri
arasinda goriilen gegisler i¢in osilator siddetleri ve gecis olasiliklarinin hesaplanmasinda

seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri igin NCA yontemi kullanilmastir.
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Hesaplanan osilator siddetleri ve gecis olasiliklari ¢izelge 4.1°de verilmistir. Elde edilen
gecis olasiliklart degerlerinden [Xe]4f1° 6s26p ve [Xe]4f1! 65 7s konfigiirasyonlarina
ait uyarilmis seviyelerin hayat siireleri de hesaplanmistir. Holmiyum atomu igin
hesaplanan hayat siireleri ¢izelge 4.2’de verilmistir. Hesapladigimiz bazi degerler

literatiirde veri bulunamadig1 i¢in herhangi bir karsilastirma yapilmamustir.
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. Enerji Gecis Osilator
IIk seviye Terim Son seviye Terim fark olasihg: iddeti
(em™) (10° sn™) siadett

3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8,5)17/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8,5)15/2 10193.37 3.06E-03 4.41E-03
3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)17/2 10358.88 5.33E-03 7.45E-03
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)17/2 12999.63 3.35E-04 2.97E-04
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)19/2 13106.11 9.84E-04 8.58E-04
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)15/2 13303.99 1.34E-03 1.13E-03
3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)15/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 2)15/2 10145.17 5.80E-03 8.45E-03
3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)15/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 2)17/2 10310.68 2.50E-03 3.53E-03
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8,5)15/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8,5)17/2 12951.43 1.46E-03 1.30E-03
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8,5)15/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8,5)15/2 13255.79 5.72E-05 4.88E-05
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)15/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)13/2 13597.09 1.18E-03 9.53E-04
3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)13/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)15/2 9425.2 8.11E-03 1.37E-02
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)13/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)15/2 12535.82 1.38E-03 1.31E-03
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)13/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)13/2 12877.12 1.55E-03 1.40E-03
3 1

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)19/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 2)17/2 8996.29 8.06E-03 1.49E-02
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)19/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 2)17/2 11637.04 9.36E-04 1.04E-03
3 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, E)lq/z [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, E)lq/z 11743.52 1.87E-03 2.04E-03
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)21/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8,5)19/2 10162.71 1.57E-02 2.27E-02
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)17/2 9847.98 8.35E-03 1.29E-02
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 5)17/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (8, 5)19/2 9954.46 1.08E-03 1.63E-03
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)17/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)15/2 10152.34 5.96E-03 8.66E-03
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8, 2)19/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 5)17/2 9688.77 9.76E-03 1.56E-02
5 3

[Xe]4£(10)(51)6s(2)5d(1) (8,5)19/2 [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8, 2)19/2 9795.25 5.08E-03 7.93E-03
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Enerji

Gegis

. . . . . @ Osilator
11k seviye Terim Son seviye Terim (fcal:ll_(ll) (ollgglsl:lg_:) siddeti
5 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (85)15/2 [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (8,5)17/2 9039.5 3.12E-03 5.72E-03
5 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (85)15/2 [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (8,5)15/2 9343.86 9.08E-03 1.56E-02
5 3
[Xe]4£(10)(5D)6s(2)5d(1) (85)15/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (85)13/2 9685.16 2.24E-03 3.57E-03
5 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (85)11/2 [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (85)13/2 5086.77 4.60E-03 2.66E-02
3 1
[Xe]4£(10)(5D)6s(2)5d(1) (7,5)13/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)15/2 11473.99  5.23E-03 5.95E-03
3 1
[Xe]4£(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)13/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)13/2 1159816  1.31E-02 1.46E-02
3 3
[Xe]4f(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)13/2 [Xe]4(10)(5D)6s(2)6p(1) (7,5)15/2 1411217 2.56E-03 1.93E-03
3 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)13/2 [Xe]4(10)(5D6s(2)6p(1) (7,5)11/2 1432012 1.94E-03 1.42E-03
3 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)13/2 [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (7,5)13/2 1432917 7.70E-05 5.62E-05
3 1
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)11/2 [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (7,5)13/2 10859.78  1.74E-02 2.22E-02
3 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)11/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (7,5)11/2 1358174 2.34E-03 1.90E-03
3 3
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)11/2 [Xe]4(10)(5D6s(2)6p(1) (75)13/2 13590.79  2.27E-03 1.85E-03
3 1
[Xe]4£(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)17/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)15/2 8688.23 1.29E-02 2.56E-02
1 3
[Xe]4£(10)(5D)6s(2)5d(1) (7,5)17/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)15/2 1132641 1.38E-03 1.61E-03
3 3
[Xe]4f(10)(5D)6s(2)5d(1) (7,5)17/2 [Xe]4(10)(5D)6s(2)6p(1) (7,5)17/2 11507.51  2.86E-03 3.24E-03
3 1
[Xe]4(10)(5D6s(2)5d(1) (7,5)15/2 [Xe]4(10)(5D6s(2)6p(1) (7,5)15/2 8682.48 8.02E-03 1.60E-02
1 1
[Xe]4(10)(5)6s(2)5d(1) (7,5)15/2 [Xe]4(10)(5)6s(2)6p(1) (7,5)13/2 8806.65 5.03E-03 9.71E-03
[XeJ4f(10)(SD6s(2)5d(1) (7,1) [Xe]4£(10)(5)6s(2)6p(1) (7,5) 11320.66  5.78E-04 6.76E-04
2/15/2 2/15/2
3 3
[Xe]4£(10)(5)6s(2)5d(1) (75)15/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)17/2 1150176 1.58E-03 1.79E-03
3 3
[Xe]4(10)(5D)6s(2)5d(1) (75)15/2 [Xe]4£(10)(5D6s(2)6p(1) (75)13/2 11537.66  2.10E-03 237E-03
5 3
[Xe]4£(10)(5D)6s(2)5d(1) (7,5)17/2 [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (75)15/2 1001871 1.48E-02 221E-02
5 3
[Xe]4£(10)(5)6s(2)5d(1) (75) [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (7,5) 10199.81  7.49E-03 1.08E-02
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. Enerji Gecis Osilator
11k seviye Terim Son seviye Terim farki Ola:lllgl siddeti
(ecm™) (10® sn™)
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (75) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (73) 9954.3 2.21E-02 3.34E-02
2/19/2 2/172
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (6%) 10923.51 2.11E-02 2.65E-02
9/2 11/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6§) [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (63) 13426.53 2.28E-03 1.90E-03
2/92 2/92
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6§) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (62) 13426.53 2.36E-03 1.97E-03
2/92 2/11)2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6,§) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (61) 8858.89 1.01E-02 1.92E-02
2/13/2 2/13/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (6%) 9078.23 6.56E-03 1.19E-02
13/2 11/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) <6g) 11464.46 1.66E-03 1.89E-03
13/2 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) <6g) 11464.46 6.83E-04 7.79E-04
13/2 13/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (6;) 11581.25 2.20E-03 2.46E-03
13/2 11/2
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6;) [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (6%) 8667.57 1.58E-02 3.16E-02
15/2 13/2
3 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6,—) [Xe]4£(10)(5D)6s(2)6p(1) (6,—) 11273.14 3.06E-03 3.61E-03
2/15/2 2/15/2
3 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6,—) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (6,—) 11273.14 1.44E-03 1.70E-03
2/15/2 2/13)2
5 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6.—) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (6,—) 9954.47 7.95E-03 1.20E-02
2/15/2 2/15/2
5 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (65) [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (62) 9954.47 1.69E-02 2.56E-02
15/2 13/2
5 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (65) [Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) <6E) 9788.05 1.54E-03 2.41E-03
13/2 15/2
5 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6,—) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) <6,—) 9788.05 1.33E-02 2.08E-02
2/13/2 2/13/2
5 3
[Xe]4f(10)(51)6s(2)5d(1) (6,—) [Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (6,—) 9904.84 9.85E-03 1.51E-02
2/13/2 2/11/2
15 15
[Xel4f(11)(4D)6s(1)6p(1) (—,1) [XeJ4f(11)(41)6s(1)7s(1) (—,1) 14406.4 1.83E-01 1.32E-01
2 17/2 2 17/2
15 15
[Xel4f(11)(4D6s(1)6p(1) (—,1) [XeJ4f(11)(41)6s(1)7s(1) (—,1) 14733.44 1.44E-01 9.96E-02
2 17/2 2 15/2
15 15
[Xe]4f(11)(41)6s(1)6p(1) <—1) [Xe]4f(11)(41)6s(1)7s(1) (—1) 14233.94 1.60E-01 1.18E-01
2 15/2 2 17/2
15 15
[Xe]4f(11)(41)6s(1)6p(1) <—1) [Xe]4f(11)(41)6s(1)7s(1) (—1) 14560.98 2.53E-03 1.79E-03
2 15/2 2 15/2
15 15
[Xe]4f(11)(4D)6s(1)6p(1) (71) ) [XeJ4f(11)(4D)6s(1)7s(1) (71) 14933.98 1.59E-01 1.07E-01
15/2 13/2
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Uyarilmis seviye Terim ](Ecl;:iﬂj)i Hay?:l:;i resi
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (s %)15/2 18572.28 5.89E-07
[Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (s %)lm 18737.79 6.29E-07
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (s ;)m 21378.54 4.17E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (8,%)19/2 21485.02 4.05E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (s ;)15/2 21682.9 5.62E-07
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (8;>13/z 22024.2 1.05E-06
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (7 %)m 23818.54 3.82E-07
[Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (7 %)13/2 23942.71 2.81E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (7 ;)15/2 26456.72 5.17E-07
[Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (7.;)11/Z 26664.67 2.34E-06
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (7.;)13/2 26673.72 2.25E-06
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (7,%)17/2 26637.82 2.94E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (s %)u/z 27643.13 3.62E-07
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (s %)9/2 30146.15 439E-06
[XeJ4f(10)(51)6s(2)6p(1) (s ;)m 30146.15 6.94E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (6,%)13/2 27423.79 3.86E-07
[Xe]4£(10)(51)6s(2)6p(1) (6,;)15/2 30029.36 7.04E-07
[Xe]4f(10)(51)6s(2)6p(1) (s ;)13/2 30029.36 3.10E-07
[XeJ4f(11)(@D)6s(1)7s(1) 5 1)17/2 3111622 1.13E-08
[Xe]4f(11)(4D)6s(1)7s(1) (175 1)15/2 3144326 1.13E-08
[XeJ4f(11)(@D)6s(1)7s(1) 5 1)13/2 31816.26 1.13E-08
[XeJ4f(11)(@D)6s(1)7s(1) (5 1)15/2 36731.23 9.29E-08
[XeJ4f(11)(@D)6s(1)7s(1) (5 1)13/2 36873.76 9.54E-08
[Xe]4f(11)(4D)6s(1)7s(1) (13 1) 37029.7 1.09E-07
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4.1.2.2. Bir kez iyonlasmis holmiyumda yapilan hesaplamalar

Bir kez iyonlagmis holmiyumun temel ve uyarilmig seviyeleri arasindaki osilator
siddetleri ve gecis olasiliklar1 en zayif bagl elektron potansiyel model teori kullanilarak
hesaplanmistir. Ho II iyonunun temel ve uyarilmis seviyeleri jj ciftlenim bi¢imine
sahiptir. Tim bu seviyeler i¢in yarigaplarin beklenen degerleri NCA yontemi ile
hesaplanmistir. Elde edilen osilatdr siddeti degerleri; [Xe]4f1l6s — [Xel4f116p tipi
gecisler i¢in hesaplanmis ve Migdalek (1984) tarafindan verilen RMP+CP yontemiyle

hesaplanan osilator siddeti sonuglariyla karsilastirilmistir.
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Cizelge 4.3. Bir kez iyonlagmis holmiyumda elektrik dipol gecis olasiliklart ve osilator siddetleri

. Osilator
Enerji farki Geis Ositatgy _ Siddeti
ilk seviye Terim Son seviye Terim 4 olasihig: (; deti (RMP+CP)
(cm™) ao*sny M (Migdalek
1984)
15 1 15 1
[Xel4R(11)(AD6s(1) (T'E) [XeJ4f(11)(4T)6p(1) (7,5) 26234.19 9.17E-01  200E-01  1.94E-01l
8 7
15 1 15 1
[XeJ4f(11)(AD6s(1) (7,5) [XeJ4£(11)(4D)6p(1) (T’E) 26330.85 5.56E-01  120E-01  1.17E-01
8 8
15 1 15 3
[XeJ4f(11)(D6s(1) (75) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (7,5) 29412.38 124E+00  2.14E-01  2.16E-01
8 8
15 1 15 3
[Xe]4f(11)(@D)6s(1) (7,5) [Xe]4f(11)(@D)6p(1) (?’E) 28926.7 2126400  3.80E-01  381E-0I
8 9
15 1 13 1
[Xe]4f(11)(4D)6s(1) (T'E) [Xe]4f(11)(@D)6p(1) (7,5) 31556.3 146E+00  2.20E-01
8 7
15 1 13 3
[Xel4f(11)@D)6s(1) (T'E) [Xe]4f(11)@D)6p(1) (?’E) 34779.1 735E-01  9.11E-02
8 7
15 1 13 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (7,5) 34802.8 1.79E+00  221E-01
8 7
15 1 15 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (T’E) 25596.79 405E-01  925E-02  8.94E-02
7 7
15 1 15 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (T'E) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (7,5) 25693.45 9.92E-01  225B-01  2.18E-01
7 8
15 1 15 3
[Xel4f(11)@D)6s(1) (T'E) [Xe]4f(11)@D)6p(1) (?’E) 28774.98 802E-01  145E-01  1.46E-01
7 8
15 1 13 1
[Xe]4f(11)(@4D)6s(1) (7,5) [Xe]4f(11)@D)6p(1) (7,5) 30867.6 0.00E+00  0.00E+00
7 6
15 1 13 1
[Xe]4f(11)(@4D)6s(1) (7,5) [Xe]4f(11)(@D)6p(1) (?’E) 30918.9 6.55E-01  1.03E-01
7 7
15 1 13 3
[Xel4R(11)(AD6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (T’E) 341417 1.96E+00  2.52E-01
7 7
15 1 13 3
[Xel4R(11)(AD6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (T’E) 34165.4 1ISE+00  1.51E-0I
7 8
13 1 15 1
[Xel4R(11)(D6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (7,5) 20617.15 3.A3E01  1.10E-01
7 7
13 1 15 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (T'E) [XeJ4f(11)(4D6p(1) (T’E) 20713.81 0.00E+00  0.00E+00
7 8
13 1 15 3
[XeJ4f(11)(D6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (7,5) 2379534 1.40E+00  3.71E-01
7 8
13 1 13 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (T'E) [XeJ4f(11)(4D6p(1) (T’E) 25887.96 9.59E-01  2.14E-01  1.90E-01
7 6
13 1 13 1
[XeJ4f(11)(D6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (T’E) 25939.26 593E-01  132B-01  1.17E-01
7 7
13 1 13 3
[XeJ4R(11)(D6s(1) (75) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (7,5) 29162.06 129E+00  226E-01  2.13E-01
7 7
13 1 13 3
[Xe]4£(11)(@D)6s(1) (7,5) [Xe]4£(11)(4D)6p(1) (?’E) 29185.76 236E+00  4.15E-01  3.91E-01
7 8
13 1 15 1
[XeJ4R(11)(D6s(1) (75) [XeJ4f(11)(4D)6p(1) (7,5) 20384.45 S7IE-01  2.06E-01
6 7
13 1 13 1
[XeJ4f(11)(AD6s(1) (7,5) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (T’E) 25655.26 434E-01  9.88E-02  8.74E-02
6 6
13 1 13 1
[XeJ4R(11)(D6s(1) (75) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (7,5) 25706.56 1.09E+00  2.47E-01  2.19E-01
6 7
13 1 13 3
[XeJ4f(11)(D6s(1) (T'E) [XeJ4f(11)(AD)6p(1) (7,5) 28929.36 898E-01  161E-01  1.51E-01
6 7
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4.1.2.3. Iki kez iyonlagmis holmiyumda yapilan hesaplamalar

En zayif baglh elektron potansiyel model teori kullanilarak iki kez iyonlagmis
holmiyum (Ho III) i¢in osilator siddetleri, gecis olasiliklar1 ve uyarilmis seviyelerin
hayat siireleri hesaplanmistir. Bu hesaplamalarda gerekli olan enerji degerleri NIST
tarafindan verilen deneysel enerji degerlerinden alinmistir ve bu enerji degerleri ile
birlikte, bu hesaplamalarda gerekli olan Z* n* [* parametreleri NCA yontemiyle elde
edilen yarigcaplarin beklenen degerleri kullanilarak belirlenmistir. Bu hesaplamalar
[Xe]4f1°5d — [Xel4f1%p ve [Xel4f1%6s — [Xel4f16p tipi gecisler i¢in yapilmus
ve [Xel4f'%p konfigiirasyonuna ait uyarilmis seviyeler icin hayat siireleri
hesaplanmistir. Literatiir aragtirmasi yapildiginda iki kez iyonlagmis holmiyum igin
hesaplama sonug¢larimizi karsilastirabilecegimiz osilator siddeti ve gegis olasiliklar
sonuclarini iceren ¢alismalarin ¢ok fazla olmadigi goriilmektedir. Literatiir eksikliginin
nedeni iyon durumundaki holmiyumun karmasik konfigiirasyonu ve hesaplama
stirecinin zorlugu olabilir. Ho III iyonuna ait hayat siireleri Biemont (2001) tarafindan
zaman ¢oOzlimlemeli lazer indiiklii florasan teknigi kullanilarak 6lgiilen deneysel
sonuclar ve kor polarizasyon etkilerini de igeren multiconfigurational pseudo-relativistic
Haertree-Fock hesaplamalar1 (HFR+CP) ile karsilastirilmistir. Cizelge 4.5’de verilen

hayat siiresi sonuglarinin literatiirle uyumlu oldugu goriilmiistir.
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. Enerji fark Gegis olasihg Osilato
11k seviye terim Son seviye terim nig:l_f;r ! e(cll(s)so S?:ll)lgl §is(li(;let?ir
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4f(10)(ST)6p(1) (8%) 39464.32 3.88E-01 3.73E-02
15/2 15/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8, ;) [Xe]4f(10)(ST)6p(1) (8, %) 39819.74 1.64E-01 1.55E-02
15/2 17/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (8;) 44771.29 7.51E-02 5.62E-03
15/2 17/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8, ;) [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (8, ;) 45435.22 2.90E-03 2.11E-04
15/2 15/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 46082.46 5.86E-02 4.13E-03
15/2 13/2
1
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 39398.58 2.04E-01 1.97E-02
17/2 15/2
1
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 39754 3.49E-01 3.31E-02
17/2 17/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 44705.55 1.73E-02 1.30E-03
17/2 17/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 44813.49 5.04E-02 3.76E-03
17/2 19/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 45369.48 6.80E-02 4.95E-03
17/2 15/2
1
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (82) 38487.63 5.27E-01 5.33E-02
13/2 17/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (83) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 44458.53 6.40E-02 4.86E-03
2/13/2 ; 15/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (83) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 45105.77 7.07E-02 5.21E-03
2/1372 i 13/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (83) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 37912.67 5.15E-01 5.37E-02
2/1972 § 17/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (83) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 42864.22 4.28E-02 3.49E-03
2/1972 § 17/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (83) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 42972.16 8.45E-02 6.86E-03
2/1972 i 19/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 35673.57 1.76E+00 2.08E-01
2/1772 § 17/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 36028.99 1.08E+00 1.24E-01
2/172 ; 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 40980.54 2.54E+00 2.26E-01
2/1772 § 17/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 41088.48 4.52E+00 4.01E-01
2/1772 § 19/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 41644.47 1.09E+00 9.45E-02
2/172 i 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 34503.74 7.57E-01 9.53E-02
2/15/2 i 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 34859.16 1.87E+00 2.31E-01
2/15/2 ; 17/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (81) [Xe]4£(10)(5D)6p(1) (8,—) 39810.71 1.56E+00 1.48E-01
2/15/2 ; 17/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (8, 1) [Xe]4£(10)(5D)6p(1) (8, —) 40474.64 2.71E+00 2.48E-01
2/15/2 ; 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (8, 1) [Xe]4£(10)(5D)6p(1) (8, —) 41121.88 3.42E+00 3.03E-01
2/15/2 2/13/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (8;) 40758.84 7.09E-01 6.40E-02
21/2 19/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (8;) [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (8;) 40561.63 3.92E-01 3.57E-02
17/2 17/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (BE) [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (83) 40669.57 4.96E-02 4.50E-03
2/172 2/19/2
3
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (85) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (8,—) 41225.56 2.69E-01 2.37E-02
2 17/2 2 15/2
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[Xel4£(10)(5T)5d(1) (8, g)w/z [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (8, ;)17/2 40300.61 4.62E-01 4.27E-02
[Xe]4f(10)(S1)5d(1) (8, ;)19/2 [Xe]4f(10)(51)6p(1) (8, ;)19/2 40408.55 2.36E-01 2.17E-02
[Xel4(10)(SD)5d(1)[ (8, ;)11/2 [Xe]4£(10)(51)6p(1) (8, ;)13/2 35306.57 5.69E-01 6.84E-02
[Xel4£(10)(5T)5d(1) (7, ;)13/2 [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (7, %)13/2 40053.38 4.09E-01 3.82E-02
[Xel4f(10)(5T)5d(1) (7, ;)13/2 [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (7, %)15/2 40413.01 1.69E-01 1.55E-02
[Xel4f(10)(5T)5d(1) (7, ;)13/2 [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (7, ;)15/2 45465.2 7.69E-02 5.58E-03
[Xel4f(10)(5T)5d(1) (7, ;)13/2 [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (7, ;)13/2 45834.93 2.32E-03 1.65E-04
[Xel4f(10)(5T)5d(1) (7, ;)13/2 [Xe]4f(10)(5T)6p(1) (7, ;)11/2 46324.83 5.89E-02 4.12E-03
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (7, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, %)13/2 39272.19 5.58E-01 5.42E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)13/2 45053.74 6.68E-02 4.93E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)11/2 45543.64 6.97E-02 5.03E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)17/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, %)15/2 37286.36 5.15E-01 5.55E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)17/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)15/2 42338.55 4.15E-02 3.47E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)17/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)17/2 42547.12 8.50E-02 7.04E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)15/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, %)13/2 36403.01 1.87E-01 2.11E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)15/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, %)15/2 36762.64 3.13E-01 3.47E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)15/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)15/2 41814.83 1.71E-02 1.47E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)15/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)17/2 42023.4 4.62E-02 3.93E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (7, ;)15/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (7, ;)13/2 42184.56 6.16E-02 5.19E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, %)11/2 40154.93 4.20E-01 3.90E-02
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, %)13/2 4052022 1.67E-01 1.53E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, ;)13/2 45525.9 7.69E-02 5.56E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, ;)11/2 45638.44 1.59E-03 1.15E-04
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, ;)9/2 4611725 5.85E-02 4.12E-03
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, %)11/2 54217.12 4.99E-01 2.55E-02
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)11/2 [Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, %)13/2 54386.81 1.96E-01 9.92E-03
[Xel4f(10)(51)5d(1) (6, ;)9/2 [Xe]4£(10)(5T)6p(1) (6, %)11/2 39525.26 5.71E-01 5.48E-02
[Xe]4f(10)(SD)5d(1) (6, ;)9/2 [Xe]4£(10)(51)6p(1) (6, ;)11/2 45008.77 6.86E-02 5.08E-03
[Xel4f(10)(SD)5d(1) (6, ;)9/2 [Xe]4£(10)(51)6p(1) (6, ;)9/2 45487.58 6.68E-02 4.84E-03
[XeJ4f(10)(SD)5d(1) (6, ;) [Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, %)11/2 53587.45 6.95E-01 3.63E-02

e
~
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. E ji Gegis olasihig Osilato
11k seviye Terim Son seviye Terim farlzllfzxjri") e(cll(s)so S?:ll)lgl §is(li(?e?ir
[Xe]4(10)(51)5d(1) (6,3) [XeJ4(10)(5D)6p(1) (6,1) 37261.09 2.01E-01 2.17E-02
2/13)2 2/11/2
[XeJ4f(10)(5T)5d(1) (G,E) [XeJ4f(10)(5D)6p(1) (6,1) 37626.38 3.27E-01 3.46E-02
2/13)2 2/13)2
[Xe]4(10)(5D)5d(1) (6, E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (6, E) 42632.06 1.92E-02 1.58E-03
2/13)2 2/13)2
[Xe]4(10)(5D)5d(1) (G,E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (G,E) 42744.6 6.16E-02 5.06E-03
2/13)2 2/11/2
3
[Xe]4(10)(51)5d(1) (G,E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (6,—) 42917.16 4.68E-02 3.81E-03
2/13)2 2/15/2
1
[Xe]4(10)(51)5d(1) (G,E) [Xel4£(10)(5G)6p(1) (6,—) 51323.28 2.65E-01 1.51E-02
2/13)2 2/11/2
1
[Xe]4(10)(51)5d(1) (G,E) [Xel4(10)(5G)6p(1) (6,—) 51492.97 4.24E-01 2.40E-02
2/13)2 2/13)2
1
[Xe]4(10)(51)5d(1) (G,E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (6,—) 37331.05 5.25E-01 5.65E-02
2/15/2 2/13)2
3
[Xe]4(10)(51)5d(1) (G,E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (6,—) 42336.73 4.04E-02 337E-03
2/15)2 2/13/2
3
[Xe]4(10)(51)5d(1) (6,;) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (6,2) 42621.83 8.64E-02 7.13E-03
15/2 15/2
1
[Xe]4(10)(51)5d(1) (6, E) [Xel4£(10)(5G)6p(1) (6, —) 51197.64 6.88E-01 3.93E-02
2/15/2 2/13)2
[XeJ4f(10)(5T)5d(1) (7,5) [XeJ4f(10)(5T)6p(1) (7,3) 40821.91 3.97E-01 3.57E-02
2/15)2 2/15/2
3
[XeJ4f(10)(5D)5d(1) (7,5) [XeJ4f(10)(5D)6p(1) (7,—) 41030.48 4.86E-02 432E-03
2/15)2 2/1772
3
[Xe]4(10)(51)5d(1) (7, E) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7, —) 41191.64 2.79E-01 2.47E-02
2/15/2 2/13/2
[XeJ4f(10)(5T)5d(1) (7,5) [XeJ4f(10)(5D)6p(1) (7,3) 40636.04 4.80E-01 436E-02
2/1772 2/15/2
[Xe]4f(10)(51)5d(1) (7,5) [XeJ4(10)(5D)6p(1) (7,§) 40844.61 2.38E-01 2.14E-02
2/15/2 2/172
[XeJ4f(10)(5T)5d(1) (7,5) [Xel4(10)(5D6p(1) (7,§) 40438.1 7.12E-01 6.52E-02
2/19/2 2/17)2
1
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 35304.36 1.52E+00 1.82E-01
2/15)2 2/13)2
1
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 35663.99 8.90E-01 1.05E-01
2/15)2 2/15/2
3
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 40716.18 2.92E+00 2.64E-01
2/15/2 2/15)2
3
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (7,—) 40924.75 5.34E+00 4.78E-01
2/1572 ; 17/2
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 41085.91 1 21E+00 1.07E-01
2/1572 i 13/2
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 34748.54 6.38E-01 7.92E-02
2/1372 i 13/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (7,—) 35108.17 1.44E+00 1.76E-01
2/13/2 ; 15/2
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 40160.36 1.96E+00 1.82E-01
2/13/2 ; 15/2
[Xe]4f(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4£(10)(5D6p(1) (7,—) 40530.09 3.29E+00 3.01E-01
2/1372 ; 13/2
[XeJ4(10)(51)6s(1) (7,1) [Xe]4f(10)(5D6p(1) (7,—) 41019.99 4.07E+00 3.63E-01
2/1372 21 11/2
[Xe]4(10)(51)5d(1) (5,3) [XeJ4f(10)(5D6p(1) (5,—) 40105.12 427E-01 3.98E-02
2/9/2 12 9/2
[Xe]4(10)(51)5d(1) (5,3) [XeJ4f(10)(5D6p(1) (5,—) 40464.91 1.62E-01 1 49E-02
2/9/2 21 11/2
[Xe]4(10)(51)5d(1) (5,3) [Xel4(10)(5F)6p(1) (5,—) 44295.58 4.81E-01 3.67E-02
2/9/2 2952
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Uyarilmis Seviye Terim Enerji (cm™) HFR~+CP Deneysel
Bu Galisma (Biemont ve ark., 2001)
1
[Xel4f(10)(5D6p(1) (8, E) 57497.72 2.75E-09
15/2
1
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (8, —) 57853.14 2.52E-09
2/172
3
[Xe]4f(10)(SDop(1) (8, E) 62804.69 1.97E-09
17/2
3
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (8, E) 63468.62 2.38E-09
15/2
3
[Xe]4f(10)(5SDH6p(1) (8, E) 64115.86 2.43E-09 1.7E-09 1.9E-09
13/2
3
[Xe]4f(10)(SDop(1) (8, —) 62912.63 1.77E-09
2/19/2
1
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (7, E) 62484.48 3.02E-09
13/2
1
[Xe]4f(10)(5SDH6p(1) (7, E) 62844.11 3.00E-09 2.0E-09 2.0E-09
15/2
3
[Xel4f(10)(5D)6p(1) (7, —) 67896.3 1.70E-09
2/15/2
3
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (7, E) 68266.03 2.04E-09
13/2
3
[Xe]4f(10)(SDop(1) (7, E) 68755.93 2.38E-09
11/2
3
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (7, —) 68104.87 1.55E-09
2/172
1
[Xe]4f(10)(5SDH6p(1) (6, E) 66128.33 2.07E-09
11/2
1
[Xe]4f(10)(5SDop(1) (6, E) 66493.62 1.89E-09
11/2
3
[Xe]4f(10)(5SD6p(1) (6, E) 71499.3 1.50E-09 1.50E-09  1.70E-09
13/2
3
[Xe]4f(10)(5SDH6p(1) (6, —) 71611.84 1.96E-09
2/11/2
3
[Xe]4f(10)(5D6p(1) <6, E) 72090.65 2.41E-09
9/2
1
[Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, E) 80190.52 9.57E-10
11/2
1
[Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, E) 80360.21 9.02E-10
13/2
1
[Xe]4f(10)(5G)6p(1) (6, E) 80190.52 9.57E-10
11/2
3
[Xe]4f(10)(5SDH6p(1) (6, —) 71784.4 1.16E-09
2/15/2
1
[Xe]4f(10)(SDop(1) <5, E) 68788.48 1.60E-09
9/2
1
[Xe]4f(10)(5D6p(1) (5, E) 69148.27 1.24E-09 2.0E-09 2.0E-09
11/2
1
[Xe]4f(10)(SF)6p(1) (5, E) 72978.94 1.22E-09
9/2
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4.2. Tartisma

Gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat stireleri gibi
spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde ilk is; s6z konusu seviyeler arasindaki
cizgi siddeti ifadesinin belirlenmesidir. Cizgi siddeti, 6zellikle s6z konusu atomda yada
iyonda baskin olan ¢iftlenime gore hesaplanir. Bu ¢calismada jj ciftlenimine iyi bir 6rnek
olusturan bazi nadir toprak elementleri géz Oniine alinmistir. Bu tez c¢aligmasinda jj
ciftlenimine gore dizayn edilen elektron konfigiirasyonlarindan kuantum sayilarinin ve
gerekli niceliklerin elde edilebildigi veri dosyalar1 olusturulmustur. Bu veri dosyalarini
kullanarak jj ciftlenimine gore hesap yapabilen bir bilgisayar programi tasarlanmistir.
Tasarlanan bilgisayar programi yardimi ile tek bir veri dosyasi kullanilarak segilen ¢ok
elektronlu sistemde gecis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat
stireleri gibi spektroskopik parametreler birlikte hesaplanabilmektedir. Elde edilen
sonuglar Cizelge 4.1-5 de verilmistir. Agir atomlar karmasik elektron
konfigiirasyonlarina sahip olduklarindan dolay1, spektroskopik parametrelerin
hesaplama siirecinde bircok zorlukla karsilagilir ve literatiir incelendiginde teorik
verilerden ziyade deneysel verilere ulagilmaktadir. Bu nedenle elde edilen sonuglar
sadece Ho II i¢in hesaplanan osilator siddeti degerleri, Migdalek (1984) tarafindan
RMP+CP yoéntemiyle hesaplanan osilator siddetleri ile karsilastirilmistir. Ho III igin
hesaplanan hayat siireleri degerleri Biemont ve ark. (2001) tarafindan HFR+ CP
yontemi ile hesaplanan ve zaman ¢oOziimlemeli lazer indiikli florasan yontemi ile
deneysel olarak oOlc¢iilen hayat siireleri ile karsilastirilmistir. Karsilastirilan sonuglar
arasinda iyi bir uyum elde edilmistir.

En zayif bagh elektron potansiyel model teori yar1 deneysel bir yontemdir. Gegis
olasiliklarinin hesaplanmasi i¢in Z* n* ve /* parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir.
Bu parametreler deneysel enerjiler ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri
kullanilarak belirlenir. Bu nedenle bu yontemle elde edilen sonuglarin hassasiyeti
deneysel enerji degerlerine ve seviyelere ait yaricaplarin beklenen degerlerine baghidir.
Yar1 deneysel yontemlerle uyarilmig ve yiiksek uyarilmis seviyeleri ¢alismak saf teorik
yontemler kadar karmasik degildir. En zayif bagh elektron potansiyel model teori ¢ok
sayida elektrona sahip agir atomlarda deneysel enerji degerlerini ve yaricaplara ait
beklenen degerleri kullanarak gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis
seviyelerin hayat siireleri gibi spektroskopik parametreleri diger yontemlere gére daha

basit bir hesaplama siireci igerisinde belirleyebilmektedir. Hesaplamalarda daha duyarli
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enerji degerleri ve daha duyarli seviyelere ait yarigcaplarin beklenen degerlerinin
kullanilmast en zayif baglh elektron potansiyel model teoriyle elde edilen sonuglarin

duyarlhiligini arttirmas1 beklenmektedir.
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5.SONUCLAR VE ONERILER

5.1 Sonuclar

Nadir toprak elementlerinin, 6zellikle yiiksek uyarilmis seviyelerine ait gegis
olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmis seviyelerin hayat siireleri gibi spektroskopik
parametrelerin belirlenmesinde literatiirde 6nemli eksiklikler bulunmaktadir. Saf teorik
yontemler tarafindan verilen sonuclarin bir¢ogu yiiksek uyarilmis seviyeler arasindaki
gecislerden ziyade diisiik uyarilmis seviyeler arasindaki gegisleri icermektedir. Bu
calismada atomik holmiyum, bir kez ve iki kez iyonlagsmis holmiyumda ilk kez en zay1f
bagl elektron potansiyel model teori kullanilarak elektrik dipol gecis olasiliklari,
osilator siddetleri ve uyarilmig seviyelerin hayat siireleri karmasik bir hesaplama
stirecine girmeden belirlenmistir. Bu tez calismasindan elde edilen sonuglarin literatiirle
uyumlu ¢ikmasi literatiirde olmayan, ilk kez bu calismayla elde edilen bazi gegislere ait
gecis  olasiliklari, osilator siddetleri ve hayat siirelerinin  giivenilirligini

kuvvetlendirmektedir.

5.2 Oneriler

Bu tez ¢aligmasinda kullanilan en zayif bagl elektron potansiyel model teorinin,
karmasik elektron konfigiirasyonlarina sahip agir atomlarda spektroskopik
parametrelerin  belirlenmesinde daha avantajli oldugu soylenebilir. Bu calisma
sonucunda tasarlanan jj ciftleniminin baskin oldugu agir atomlar i¢in hesap yapabilen
bir paket programin olusturulmasi diger agir atom ve iyonlarda yapilacak hesaplamalari
onemli Ol¢lide kolaylagtiracaktir. Ayrica en zayif bagh elektron potansiyel model
teoride seviyelere ait yarigaplarin farkli yontemlerle daha dogru olarak belirlenmesinin
arastirilmasi bu yontemi kullanan arastirmacilar i¢in her zaman 6nemli bir ¢aligma alani

olusturacaktir.
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