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OZET

HiDROJENE BENZER ATOMLARIN ROLATIVISTiK ENERJISININ
INCE YAPI SABITINE GORE SERIiSINiN iINCELENMESI

Giirkan DEMIRDAK
Canakkale Onsekiz Mart Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dal1 Yiiksek Lisans Tezi
Danisman: Prof. Dr. Israfil HUSEYIN
11/07/2011, 50

Bu c¢alismada Dirac denkleminin Hidrojene benzer atomlar i¢in ¢éziimiinden
elde edilen enerji 6zdegeri formiilii ve bunun ince yapi sabiti iizerine Maclaurin seri
acilimi kullanilmuistir.

Rolativistik enerji degerlerine yaklagimlar1 bulmak icin seriye agma yontemi
faydalidir. Bu nedenle quasirdlativistik adi verilen ve serinin terimleri kullanilarak
belirlenen rolativistik enerjiye yaklasimlari arastirildi. Serinin terimleri sirasiyla
dikkate alinarak, birinci terimden rolativistik olmayan enerjilerin aynisi, ikinci
terimden Pauli yaklasgiminin aynisi olan enerji 6zdegerleri hesaplanmistir. Ayrica
ticiincli ve dordiincii terimler dikkate alinarak daha sonraki yaklasimlardan bulunan
quasirélativistik enerji degerleri de belirlenmistir. Atom numarast Z=1’den 10 a
kadar olan hidrojene benzer atomlar icin hesaplamalar yapilmistir. Rolativistik
etkiler ile enerjinin nasil degistigini belirlemek icin, rdlativistik etkilerden gelen
katkilar ile iligkili olan rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik enerji
degerleri arasindaki farklar arastirilmistir.

Farkli Hidrojene benzer atomlar i¢cin hesaplanan atom orbitallerinin sayisal
enerji degerlerinin tartisilmistir. Sonug olarak degisen atom orbitallerinin kuantum

sayilari (n, I, m , j,...vb.) ve farkli hidrojene benzer atomlarin atom numaralar1 gibi

degisen parametreler ile rolativistik etkiler arasinda agik bir iliski bulunmustur.

Anahtar Kelimeler: Rélativistik Dirac denklemi, Ince yapi yarilmasi,

Maclaurin seri agilimi, Rdlativistik ve quasirflativistik eneji degerlerinin sayisal

incelenmesi, Atom orbital enerjileri, Pauli yaklagimi

Vi



ABSTRACT

INVESTIGATION OF SERIES OVER FINE STRUCTURE COEFFICIENT
FOR RELATIVISTIC ENERGY OF HYDROGEN-LIKE ATOMS

Giirkan DEMIRDAK
Canakkale Onsekiz Mart University
Graduate School
Chair for Physics Thesis of Master
Advisor: Prof. Dr. Israfil HUSEYIN
11/07 /2011, 50

In this work, relativistic energy eigenvalue formula that derived from the
exact solution of the relativistic Dirac equation for Hydrogen-like atoms and the
Maclaurin series expansion over fine structure coefficient of it are used.

Series expansion method is useful to find the approximations to the
relativistic energy values. Therefore, we have searched the approximations to the
relativistic energy which is found by using the terms of series expansion formula,
called quasirelativistic. By taking into account the terms respectively, energy
eigenvalues determined from the first term were same as non-relativistic energy
eigenvalues and from second term were same as energy eigenvalues obtained from
the Pauli approximation. Also third and fourth terms have been considered and we
determined the quasirelativistic energy values from further approximations. The
calculations have been done for Hydrogen-like atoms having the atomic number
Z=1 to 10 (Hydrogen to Neon). In order to find how energy changes with
relativistic effects, the differences between quasirelativistic, relativistic and non-
relativistic energy values of atomic orbitals which are dealing with the additions
come from relativistic effects are investigated.

Calculated numerical energy values of atomic orbitals for different Hydrogen-
like atoms are discussed. Finally, we have found a brief relation between relativistic

effects and changing parameters; quantum numbers (n, [/, m , j,...etc.) of atomic

orbitals, atomic number for different Hydrogen-like atoms.

Vi



Keywords: Relativistic Dirac equation, Fine structure splitting, Maclaurin
series expansion, Numerical investigation of relativistic and quasirelativistic

energies, Atomic orbital energy values, Pauli approximation
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BOLUM 1- GiRiS Giirkan DEMIRDAK

BOLUM I
GIRIS

17. yiizyilin sonlarinda Isaac Newton ¢ok sayida atom ve molekiilden olusan
bliyiik boyutlardaki pargaciklarin  Ozelliklerini  agiklayan klasik mekanigi
kesfetmistir. 19. ylizyilin sonlarina kadar kuramsal fizik anlayis1 Newton mekanigi
olarak da bilinen klasik mekanikten olusuyordu ve 19. yiizyilin sonlarina dogru bu
alandaki kuramsal fizik ¢aligmalar1 6nemli dl¢iide tamamlanmugtir.

20. ylizyilin baslarinda teknolojik gelismeler sayesinde yapilan deneyler ile
incelenebilen atom ve molekiil sistemlerinin 6zellikleri ve bunlarin elektromanyetik
alan ile etkilesimleri artik klasik fizik ile agiklanamamaktadir. Bu nedenle atom,
molekiil ve daha kiiclik boyutlarda pargaciklarin 6zelliklerini inceleyebilmek i¢in
kuantum mekanigi Onerilmistir. Kuantum mekaniginin yasalar1 doganin nesnel
yasalari oldugu icin kuramsal calismalar ile deneysel veriler uyum icerisinde
olmalidir. Planck’in 1900 yilinda Siyah cisim 1s1mas1 lizerine yaptigi caligmalar
kuantum mekaniginin baslangici olarak kabul edilmektedir.

Kuantum mekaniginin gelistirilmesindeki 6nemli olaylar asagida verilmistir.
1860 yilinda James Clerk Maxwell elektrik ve manyetizmanin kurallarini bir biitiin
haline getiren Maxwell Denklemleri adi verilen dort denklem gelistirmistir. Bu
denklemlere gore ivmeli hareket eden yiiklii parcacik elektromanyetik 1s1ma
yapmaktadir. Einstein’a gore elektromanyetik dalgalarin hizi boslukta 151k hizinin
degeri ile aymdir. Boylece Maxwell 1s18in bir elektromanyetik dalga oldugu
sonucuna varmistir. 1900 yilinda Max Planck elektromanyetik 1s1manin sadece 1s181n
frekanst ve bir oranti sabiti (Planck sabiti) 4 =6.6x10"*J-s nin carpimindan
bulunan Av enerji degerlerinde oldugunu gdsteren ve deneyler ile uyumlu bir kuram
gelistirmistir. Planck’in 6nerdigi bu durum var olan tim klasik fizik diigiincelerine
ters diismektedir ancak elde edilen deneysel verilere yakin sonuglar bulabilmek i¢in
bu varsayimin kullanilmasi gerekmektedir. Bu olaya 1s1ma enerjisinin kuantlanmasi
denir. Kuantumsal olarak agiklanabilen baska bir olayda Fotoelektrik olayidir.
Einstein Planck’in kuantum teorisinden faydalanarak Fotoelektrik olaymi
incelemistir. Bu ¢aligmalarin sonucunda elektromanyetik 1s1manin hem dalga hem de
pargacik ozelligi gosterdigi, enerjisinin ve momentumunun siirekli degerlere sahip

olamadig ortaya konulmustur.
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Maddenin atomlardan olustugu fikrine dayanarak madde o6zelliklerinin
incelemeleri de yapilmistir. 1911 yilinda Rutherford alfa parcaciklarinin sagilmasi
deneyini yaparak atomun modelinin Giines modeline benzer oldugunu Onermistir:
Cekirdek ve elektronlardan olusan atomun kiitlesinin ¢ekirdegin kiitlesine yakin
oldugunu ve kiitlenin atom ig¢inde kiiciik bir hacimde bulundugunu saptamistir. Bu
atom modeli ivmeli hareket eden yiiklii parcacigin klasik elektrodinamige gore
elektromanyetik 1s1ma yaparak enerjisini yitirmesinden dolay1 c¢ekirdege diisecegi
icin atomun yapisini agiklamaya yeterli olmamistir. Karsilagilan bu problem 1913
yilinda Bohr tarafindan Onerilen kesikli enerji degerleri uygulanmasiyla asilmistir.
Bohr’un 6nerdigi atom modeline gore elektronlar, klasik mekanige aykiri olarak,
yoriingelerde 1s1ma yapmadan hareket ederler. Bu modelin de sadece hidrojen atomu
icin gecerli oldugu belirlenmistir ¢iinkii ¢ok elektronlu atom ve molekiillere
uygulandiginda deneylerle uyumlu sonuglar bulunamamstir. Bohr teorisinde ortaya
¢ikan bu sorunlarin ¢éziilmesi i¢in farkli calismalar yapilmistir fakat Bohr modelinin
bu sorunlar1 giderilememistir. Bohr teorisinde ki sorunlarin ¢oziilememesinden
dolay1 yeni bir kuantum teorisi Onerilmesi ihtiyact dogmustur. Bdylece, Planck
teorisinde ve Fotoelektrik olayinda ortaya c¢ikan elektromanyetik dalgalarin ikili
ozellige sahip oldugu fikri agirlik kazanmustir.

1923 yilinda, Louis de Broglie elektron hareketinin bir dalga 6zelligine sahip
olmasi gerektigini dnermistir. Herhangi bir parcacik i¢in de Broglie formiilleri

E=ho (1.1)

p=Hhk, k:27ﬂ (1.2)

seklindedir. Bu denklemlerin sol tarafindaki E parcaci@in enerjisi ve p

momentumudur, (1.1) denkleminin sag tarafindaki @ bu parcaciga eslik eden de
Broglie dalgasinin agisal frekansi ve (1.2)’de &k dalgasayisi, A ise dalgaboyudur. De
Broglie’nin 6nerdigi pargaciklarin ikili 6zellige sahip oldugu fikrini dikkate alarak
Schrodinger 1925 yilinda kendi adi ile adlandirilan denklemi dnermistir. Rolativistik
olmayan kuantum mekanigi olarak adlandirilan Schrodinger teorisi elektronun
spinini de icermemektedir. Bu nedenle deneylerden bulunan sonuclar ile
karsilastirildiginda iyilestirilmesi gerektigi ortaya ¢ikmaktadir.

Kuantum mekanigi 1925 yilinda oldukg¢a basarili bir kuram olarak ortaya

atilmistir. Ancak Einstein’in yiiksek hizlarda gerceklesen olaylari dogru bir sekilde
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aciklayan ve deneyler ile de desteklenen 6zel rolativite kurami ile uyumlu degildir.
1926 yilinda spini sifir olan pargaciklar i¢in Schrodinger teorisi Klein-Gordon
tarafindan genellestirilmistir. Klein-Gordon denklemi spini sifir olan pargacik i¢in
Einstein’in 6zel gorelilik kurami ile uyumlu olan r6lativistik denklemdir. Ancak spin
dikkate alinmadig i¢in deneysel veriler ile uyum saglanamamaktadir.

Deneysel verileri agiklayabilmek i¢in elektronun spini de dikkate alinmalidir.
Boylece spin kavraminin kuantum mekaniginde kullanilmasi 1927 yilinda Pauli
tarafindan Onerilmistir. Pauli spini 1/2 olan parcacik i¢in bir denklem Onermistir.
Pauli’nin 6nerdigi denklem rdlativistik 6zellikleri icermediginden, 1928’de Dirac
tarafindan s=1/2 spinli elektron i¢in rélativistik kuantum mekaniginin denklemi
(Dirac  denklemini) Onermistir. Bu nedenle Pauli’nin 06nerdigi denklem
quasirflativistik ~ (yart  rolativistik) kuantum mekanigi denklemi olarak
tanimlanmistir. Darwin 1928 yilinda, Dirac denkleminin Hidrojene benzer (H-
benzeri) atomlar i¢in ¢éziimiinii bulmustur. Sunulan bu tezde Dirac denkleminin H-
benzeri atomlar i¢in ¢dziimiinden bulunan enerji 6zdegerleri incelenmistir. Bilindigi
gibi quasirdlativistik kuantum mekaniginde Pauli yaklasimi kullanilmaktadir. Bu
calismamizda Dirac denkleminden, Pauli yaklasimindan ve Schrddinger
denkleminden bulunan enerji 6zdegerlerinin karsilagtirilmas1 yapilmistir.

Literatiirden bilindigi gibi (Bethe-Salpeter, 1957; Levine, 2000), kuantum
mekaniginin gegerli oldugunun test edilmesinde en 6nemli ve en ¢ok kullanilan
sistemler; Hidrojen atomu ve Hidrojene benzer atomlar diye tarif edilen He",Li™"
vb. tek elektronlu iyonlardir. H-benzeri atomlar icin yapilan incelemeler cok
elektronlu sistemlerin incelenmesine de olanak saglayacagindan 6nemlidir. Bu
nedenle bu ¢alismamizda 1< Z <10 atom numarasina sahip H-benzeri atomlar igin
de rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik enerji 6zdegerleri

hesaplanarak incelemeler yapilmistir.
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BOLUM 11

ONCEKI CALISMALAR

2.1 Spini Sifir Olan Parcacigin Roélativistik Olmayan ve Rolativistik
Denklemleri
Bilindigi gibi kuantum mekaniginde atom-molekiil sistemlerinin 6zelliklerini
iyi aciklayacak bir kuram olusturabilmek i¢in ¢esitli ¢alismalar yapilmistir. Kuantum
mekaniginde bir sistemin ozelliklerinin belirlenebilmesi i¢in sisteme ait y dalga
fonksiyonunun belirlenmesi gerekmektedir. Bu nedenle Schrodinger 1925 yilinda,
kuantum mekaniginde spin kavraminin kullanilmasindan 6nce rolativistik olmayan

durumda spini sifir olan parcaciklar i¢in

=2

F[W=EW=[§—M— (r)}l// (2.1.1)

A

denklemini Onermistir. Burada A Hamiltoniyen, » momentum operatdrii,

m=9.1093821545x10""%g  elektronun  kiitlesi, e =1.60277x10"°Coulomb

elektronun elektrik yiikdi, V(r) (H-benzeri atom i¢in Coulomb potansiyeli

2

V(r) = i) kiiresel simetrik potansiyeldir. (2.1.1) denkleminin H-benzeri atom i¢in
r

coziilmesinden elde edilen enerji 6zdegerlerinin ifadesi
Z’me’ ,a’Z?

E =—=-mc 2.1.2
! 2n*h? 2n’ ( )

seklinde bulunur. Burada Z atom numarasini, »n ise bas kuantum sayisini
gostermektedir. (2.1.2)’den goriildiigli gibi enerji 6zdegerleri ifadesi sadece n
kuantum sayisina baglidir. Bu nedenle her #» kuantum sayisina sahip durumda enerji
Ozdegerleri katli olarak bulunur ve bu katlilik, / orbital acisal momentum kuantum

sayis1, m, manyetik kuantum sayisina da bagli olarak

,_‘

n—1 n—

i m =) (21+1)=n (2.1.3)

1=0 my=

~
Il
f=}

seklinde belirlenebilir.
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Burada kuantum sayilari
1<n<ow, 0</<n-1, =[<m, <1 (2.1.4)

degerlerini alirlar. Boylece rolativistik olmayan kuantum mekanigine gore H-benzeri
atom durumunda n =1 igin ls orbitalinde katlilik yoktur. n=2 igin 2s ve 2p,
n=3 i¢in 3s, 3p ve 3d orbitallerinin enerjileri birbirine esittir.

Rolativistik etkilerin de dikkate alindigi durumda Schrodinger denklemine
benzer denklem Klein, Gordon ve Fock tarafindan 1926 yilinda 6nerilmistir. Spini

sifir olan parcgaciklar i¢in Klein-Gordon denklemi adi ile bilinen rélativistik denklem

"oy

2o =V —m'c |w 2.1.5)

seklindedir. Burada V> Laplace operatdrii, m pargacigin durgun kiitlesi ve

c~2.99792458x10° 151k hizidir. Bu denklemin H-benzeri atom i¢in ¢dziimiinden #

ve [ kuantum sayilarina bagl olan enerji 6zdegerleri

2 .2 2 2
_La Za) n —% T (2.1.6)

By =me |1 20 2’ l+l

2
seklinde elde edilir. (2.1.6) denkleminden bulunan enerji 6zdegerleri
Schrodinger’den bulunan enerji 6zdegerlerinden farkli olarak / kuantum sayisina da
baglidir ve buna gore yarilmalar bulunur. Buradan bulunan sonuglar spini sifir olan
pargaciklar i¢in rolativistik durumu iyi agiklar ancak burada spin dikkate alinmadigi
icin spini sifirdan farkli olan pargaciklar i¢in deneyler ile tam olarak
uyusmamaktadir. Deneysel verilerin yorumlanabilmesi i¢in spinin de dikkate
alinmas1 gerekmektedir. Spinin de dikkate alindigr H-benzeri atom i¢in ¢éziimiinii
inceleyecegimiz rélativistik denklem Dirac denklemidir. Dirac denkleminin
¢oziimleri Klein-Gordon denkleminin de ¢oziimleridir ancak Klein-Gordon

denkleminin ¢ozlimleri Dirac denklemini saglamaz.
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2.2 Spini 1/2 Olan Parcaciklarin Quasirolativistik Denklem
Literatiirden bilindigi gibi kuantum mekaniginde pargaciklarin spininin

dikkate alinmasi 6nem tagimaktadir. Spini tam olan (s5=0,1,2,3,...) parcaciklar

bozonlar, yarim spinli pargaciklar (s= ,...) 1se fermiyonlar olarak

b b

N | W
o | »n

| —

tammlanirlar. Ozellikle atom-molekiil sistemlerinin yapisimin incelenmesinde spini
1/2 olan parcaciklardan (elektronlar, protonlar) faydalanilir. Pauli 1927 yilinda spin

kavramini kuantum mekanigine dahil etmis ve kendi adiyla bilinen quasirdlativistik

—(&-H)|¥=E¥ (2.2.1)

denklemini énermistir. Burada E enerji 6zdegeri, ¥ iki boyutlu spinorler, 4 vektor

potansiyel, H = rotd manyetik alan vektorii ve 6 bilesenleri

0 1 0 —i 1 0
o, = , 0, =| , 0. = (2.2.2)
1t o)l oo 0 -1

seklinde verilen Pauli spin matrisleridir. Spinin dikkate alindigi durumda toplam

acisal momentum korunan bir nicelik olarak ortaya c¢ikar ve [—-s<j<[+s
degerlerini alan j kuantum sayisi ile temsil edilir. Pauli denkleminin H-benzeri atom
icin ¢ozlimiinden elde edilen n ve j kuantum sayilarina bagl enerji 6zdegerleri

sOyle bulunmustur

252 2 OlZZ
Eni:_chza a1 s (2.2.3)
' 2n n L 4n

Burada Schrodinger’e gore ayn1 n kuantum sayili ve ayni enerji 6zdegerine sahip

orbitallerin enerjilerindeki katlilik spinin dikkate alinmasiyla ; kuantum sayisina
gore yarilmalara ugrar. Bu ifadeden n kuantum sayilar1 ayni, j kuantum sayilar
farkl orbitaller i¢in farkli enerji 6zdegerleri bulunur. Ancak » ve j kuantum sayilari

ayni, / kuantum sayisi farkli olan orbitaller i¢in bulunan enerji 6zdegerleri birbirine
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esittir. »=1 durumunda 1s,,, orbitali i¢in kathilik olmadigindan tek bir enerji
ozdegeri bulunur, n=2 durumunda 2s,,, 2p,, orbitalleri i¢in birbirine esit enerji
Ozdegeri ve 2p,, orbitali icin bu enerji 6zdegerinden farkli bir enerji 6zdegeri

bulunur. Bu durum incelemelerimizde de goriilecektir. Paulinin 6nerdigi bu denklem
de deneyleri agiklamakta yetersiz kalmistir. Bu nedenle deneylerle uyumlu
sonuclarin elde edilebilmesi i¢in rolativistik durumda spinin de dikkate alindig1 bir
denklem Onerilmesi gerekmektedir. Bu denklem Dirac tarafindan Klein-Gordon
denkleminde Pauli’nin 6nerdigi matris seklindeki spin fonksiyonlar1 kullanilarak
gelistirilmistir. Bu ¢alismada kullanacagimiz bu denklemin 6zellikleri ve Maclaurin

serisi a¢ilimi1 sonraki boliimde ele alinacaktir.
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BOLUM I11

MATERYAL VE YONTEM

Teknolojik geligsmeler sayesinde atom ve molekiil sistemlerinin daha hassas
incelenebildigi deneyler sonucunda rolativistik etkilerin dnemi ortaya ¢ikmigtir. Bu
rolativistik etkiler pargacigin spinine ve yiiksek hizlarda degisen kiitlesine baghdir.
Pauli rolativistik olmayan durumda spini dikkate almistir ancak tam rdlativistik
¢Oziim elde edememistir. Deneyler ile uyumlu sonuglar elde edebilmek i¢in spinin de

dikkate alindigi rolativistik bir denklem elde edilmelidir.

3.1 Spini 1/2 Olan Parcacik Icin Rélativistik Denklem

Dirac, 1928 yilinda spinin dikkate alinmadigi rolativistik Klein-Gordon
denklemini 1/2 spinli parcaciklar i¢in spinin dikkate alindig1 Pauli matrislerine dayali
4 boyutlu matrisler ile gelistirerek rolativistik bir denklem elde etmistir. Dirac
denklemi kuantum mekanigi ilkeleri ve Einstein’in 6zel rolativite teorisi ile uyumlu
olan bir denklemdir. Dirac bu denklemin ¢6ziimiinii kendisi vermemistir, Gordon
Hipergeometrik fonksiyonlar ile Hidrojen atomu icin tam ¢éziimii bulmustur. H-
benzeri atom i¢in Dirac denklemi Darwin tarafindan kuvvet serileri kullanilarak

¢Ozlilmiistiir.
Rolativistik Dirac denklemi Schrodinger formunda
H,¥=EY, (3.1.1)

ile gosterilir, burada ¥ 4-boyutlu spindrler seklinde dalga fonksiyonlari, E enerji

Ozdegerleri ve

A

HD:c(&.,%)+mc2ﬁ+V(r) (3.1.2)

H-benzeri atom igin rélativistik Dirac hamiltoniyenidir. Bu ifadede f)momentum
operatorii, mc’ durgun kiitle enerjisi, V(r) Coulomb potansiyeli a ve S dort

boyutlu matrisler

(0 & I 0) . (10} (00
az[& o]’ﬂ:[o —1]’1_(0 1}’0_(0 OJ (3.13)
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ifadeleri ile verilir. Burada & iki boyutlu Pauli spin matrisleri, / birim matris, O ise

sifir matrisidir.

Dirac denkleminin H-benzeri atom i¢in ¢dziimiinden elde edilen enerji 6zdegeri:

1
2 |2
E'=E—-mc* =mc’ [P{ \/OiZ > z)} -1 (3.1.4)
N+Nt°i-a’Z

burada r=1,2,... , N=n+7,N=0,1,2,... ile verilir.

H-benzeri atom i¢in Dirac denkleminin 6zdegerleri iki mertebeden dejenereye
sahiptir, yani enerjinin (3.1.4) ifadesine karsilik iki tane lineer bagimsiz (k = +z ve

k = —7 ) 6zfonksiyon bulunmaktadir.

3.2 H-benzeri Atom I¢in Dirac Denkleminin Enerji Coziimiiniin
Maclaurin Seri A¢ilima
Bu béliimde H -benzeri atom ig¢in Dirac denkleminin ¢dziimiinden bulunan

enerji 6zdegerleri i¢in ince yapi sabitine gére Maclaurin serisi
E,=EF,(x) (3.2.1)

incelenecektir. Burada £, H-benzeri atom i¢in Schrodinger denkleminin 6zdegeridir.

F,; ise Dirac denkleminden elde edilen ifadedir.

Fn,j(x)zz—nz 1- 1+£n_ Vx J (3.2.2)

Burada
x=a’Z>,j=1+1/2, t=j+1/2=1+1, 1<n<w, 0<I<n-1. (3.2.3)

Bir f(x)fonksiyonu

w £) 0) = _
f(x)=2f ,( )xl=2al-x’ (3.2.4)

i=0 L i=0
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seklinde Maclaurin = serisine acilabilir. Bu ifade F,, i¢in kullamldiginda

Fy(x) = §: Fu X' ES A (3.2.5)

seklinde gosterilir. Burada A;,j Maclaurin serisinin katsayilardir ve 1.,2.,3. ve 4.

terim icin analitik ifadeleri

0
A =1 (3.2.6)
1(n 3
A =—| ===, 3.2.7
nlj nz (T 4j ( )
1 (2n° 6n 12n
A = + - +51, 3.2.8
" 8n4( 7 T J ( )

nl/ 64]’1 4 + 3 B (329)

; 1 8n 24n*  8n’ 120m*> 120m
+ + -351,...
T T T T

seklinde belirlenmistir. Serinin tiim terimleri dikkate alindiginda bulunacak

rolativistik enerji degerleri igin

E,=E,= ZO‘, )= E,EY (x)+E, lim F}, (x) (3.2.10)

§—>00

formiilii verilmistir. Burada

oy ( Z X 3.2.11)

seri ifadesidir. Serinin terimleri dikkate alinarak hesaplanacak olan quasirdlativistik

enerji 6zdegerleri i¢in
By (x)=E,Fy (x)+E, 2 Fy (%) (3.2.12)

ifadesi kullanilir. Burada seri ile verilen kisim bize rolativistik katkilar1 vermektedir
ve E_  sifirmcr yaklasimda Schrodinger denkleminin ¢dziimiinden bulunan

n

rolativistik olmayan enerji degeri,

10
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FO

nlj

(x)=4,, =1, (3.2.13)

nlj

serinin birinci terimi ile c¢arpildiginda rolativistik olmayan enerji degeri elde

edilecektir.
272

E =E =-m* 2L (3.2.14)
2n

Burada E, orbitallerin gosterimi geregi E. L seklinde gosterilmigtir.

Bu calismamizda H-benzeri atomlar i¢in (3.2.10) ifadesinden rolativistik,
(3.2.12) ifadesinde serinin terimleri dikkate alinarak quasirdlativistik enerji degerleri
hesaplanmustir.

Rolativistik ve rolativistik olmayan enerji 6zdegerleri arasindaki fark

AE

nlj

= El?lj _Enl/ = EnF;S/ ( ) EnZFle (X) (3215)

i=0
ile hesaplanir. Quasirelativistik enerji ve rolativistik olmayan enerji degerleri

arasindaki fark

AE) =Ey —E) =EF,(x EZ i ( (3.2.16)

nlj nlj n nl/

ile belirlenir. Quasirelativistik enerji terimleri arasindaki fark (rolativistik katkilar)

AES SV =ES - =E AFS 7D (3.2.17)

nlj nlj nlj nlj

denklemi ile hesaplanabilir. Burada

AF;tSl/ ¢ = |:Z nlj Z nl/ j| AA;:[/(S b (3.2.18)

ile verilmistir. Boylece seri yontemi kullanilarak rdlativistik enerji degerlerinden
faydalanilarak rolativistik etkilerin Ozellikleri ayrintili bir sekilde arastirilabilir.
Sonraki boliimde elde edilen bu formiiller kullanilarak hesaplanan veriler

tartisilacaktir.

11
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BOLUM IV
ARASTIRMA BULGULARI VE TARTISMA

Hidrojen ve hidrojene benzer atomlar i¢in Schrodinger denklemi ¢oziilerek
rolativistik olmayan durumda orbital enerjileri bulunmustur. Ancak hesaplamalarda
rolativistik diizeltmeler ve spin dikkate alinmadigi i¢in deneylerle tam olarak uyumlu
olmayan kaba degerler elde edilmistir. Rolativistik etkiler dikkate alinarak Onerilmis
Klein-Gordon denklemi de spin dikkate alinmadigindan rolativistik durumu iyi
aciklayamamistir. Dirac, elektron i¢in Pauli’nin O6nerdigi spin fonksiyonlarini
kullanarak rdlativistik denklem Onermistir. Bu denklem coziilerek deneyler ile daha
uyumlu rolativistik orbital enerjileri belirlenebilmektedir.

Dirac denkleminden bulunan (3.1.4) enerji ifadesinin (ince yap1 formiilii) seri
acilimi  ile rolativistik olmayan ve quasirdlativistik enerji  6zdegerleri

hesaplanabilmektedir. Burada (3.2.12) ile verilen seri ac¢ilim ince yapi sabitinin
karesi (aZ )2 iizerine yapilan Maclaurin serisidir. Bu boliimde H-benzeri atomlarin

rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik orbital enerjileri i¢in elde edilen

sonuclar incelenmistir.

4.1. Dirac Denkleminden Bulunan Enerji ifadesinin Maclaurin Seri
Acihm Katsayilar:

Quasirdlativistik enerji degerlerinin hesaplanmasinda kullanilan (3.2.12)
denklemi, analitik ifadeleri (3.2.6-3.2.9) ile verilen A,’;,j katsayilarina baglhdir.

Ayrica serinin terimleri enerjiye katkilar ile orantili oldugu icin sayisal degerlerinin
belirlenmesi rolativistik katkilar hakkinda fikir edinmek igin 6nemlidir. Bu nedenle

katsayilar, atom orbitallerini tanimlayan n ve j kuantum sayilarma bagli analitik

ifadelerden sayisal olarak hesaplanmis ve Cizelge-1. ile verilmistir.

Cizelge 1. 1<s5<3 ig¢in Enerji ifadesinden elde edilen Maclaurin serisinin A,l,lj

katsayilarinin sayisal degerleri (A’(’).li = 1)

AO |(nll| J |t Ailj A}flj Ajlj
1S1/2 110(1/2] 1 0.25 0.125 0.078125
2S1/2 0(1/2 ] 1 0.3125 0.164063 0.104736
2p1/2 2 1 1/2 | 1 0.3125 0.164063 0.104736
2p3/2 3/2 | 2 0.0625 0.0078125 0.0012207

12
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35, 0]1/2] 1 0.25 0.118827 0.0717807
3P0 RECAE 0.25 0.118827 0.0717807
3py, | 3 3/2 | 2 0.0833333 0.0111883 0.00180577
3d,, , 1322 0.0833333 0.0111883 0.00180577
3d,, 5/2 | 3 0.0277778 0.00154321 0.000107167
4s,, 0|1/2] 1 0.203125 0.0883789 0.0510139
4p,, 11121 0.203125 0.0883789 0.0510139
4p,, 32 | 2 0.078125 0.0102539 0.00163651
Ad,, | 4 L1322 0.078125 0.0102539 0.00163651
4d.,, 5/2 | 3 0.0364583 0.00215205 0.000153326
41, L1523 0.0364583 0.00215205 0.000153326
4f,, 7/2 | 4 0.015625 0.000488281 0.0000190735

Cizelge 1’de serinin 1. teriminin katsayisi tlim orbitaller icin sabittir ve

sayisal olarak 1 degerine esittir, tablonun basliginda (Aolj =1) ile gosterilmistir.

n

. o 1 2 3.
Serinin 2., 3. ve 4. teriminin katsayilar1, sirasiyla An[,-, An_lj ve An_,,- icin de sayisal

degerler hesaplanmis ve ¢izelge-1’de verilmistir. Buradan su sonuglar ¢ikarilabilir:

a) (3.2.12) denklemine gore sadece ilk terim dikkate alinarak hesaplanan

orbital enerjileri i¢in rolativistik olmayan E, degerlerinin bulunabilecegi kolayca

goriilmektedir.
b) Cizelge 1°de yukaridan asagiya A,i_,,- katsayilari, bag kuantum sayist ve

orbital kuantum sayis1 kii¢iik (¢ekirdege yakin) olan orbitaller i¢in biiyiik degerler ve
cekirdekten uzaklastikca daha kiiciik degerler almaktadir. Buna gore (3.2.17)
ifadesinden hesaplanan rdlativistik enerji katkilar1 bag kuantum sayisinin biiyiik
degerlerinde katsayilara bagli olarak hizla kiigiilecektir.

c¢) Cizelge 1°de soldan saga gidildik¢e degerler belli bir orbital i¢in serideki

. 1 2 3
2., 3. ve 4. terimin katsayllarinin 4, >4, >4,

seklinde oldugu goriilebilir.

(3.2.17) formiiliinde enerjiye serinin bu terimlerden gelecek olan katkilar katsayilara
bagli olarak kiiciilecektir.
c) A

3
i > ve A

nlj

A2

Ly i>1, durumunda

katsayilarinin ~ degerleri

1> 4, > A3, > 4, seklindedir. Boylece seri agilimda enerjiye en biiyiik katkinn 1.

13
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terimden geldigi ve daha yiiksek dereceli terimlerden gelen katkilarin katsayilara
gore azalacagi sonucuna varilabilir.

d) Bu katsayilarin n, j kuantum sayilari ayni ve / kuantum sayisi farkli

orbitaller i¢in ayn1 sayisal degerleri aldig1 goriilmektedir. Bunun sebebi katsayilarin

sadece n ve j ye bagl olmasindandir. Burada Dirac denkleminin bir 6zelligi olan

ince yapiya gore yarilma bu katsayilardan goriilmektedir. Bu katsayilara bagl olarak
hesaplanacak olan quasirdlativistik ve rdlativistik enerji 6zdegerleri katsayilarin ayni

oldugu atom orbitallerinde ayn1 degerleri alacaktir.

4.2. Hidrojen Atomu icin Orbital Enerjileri

Hidrojen atomunun 1<n<4, 0</<3, %s Jj s% kuantum sayilarina sahip

E3

nlj

orbitallerin E, = E, rolativistik olmayan ve E, , E,,,

. quasirdlativistik enerjileri,
seri acilim katsayilardan faydalanilarak (3.2.12) denklemi ile belirlenmistir.

Rolativistik £, enerjileri ise (3.2.10) denkleminden hesaplanmistir. Ayrica

(AEnlj :EO

i — Eny) ile gosterilen rolativistik ve rolativistik olmayan enerjiler aras
fark (3.2.15)’den eV biriminde hesaplanmistir. Boylece elde edilen veriler Cizelge 2°
de verilmistir. Burada rolativistik etkiler ¢cok kiiciikk oldugundan belirlenen enerji
0zdegerleri arasindaki farkin goriinebilmesi i¢in hesaplamalar yapilirken hassasiyet

100 rakam tizerinden tutulmustur.

14
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N .o .« .
, 0<s5<3 durumunda —Enlj enerjilerinin ve

00
nlj

-E

0
nlj >

. H atomunun -F

Cizelge 2

farkinin eV cinsinden degerleri

_ Y _ g
=E,—E,

nlj

AE
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Cizelge 2’de (3.2.12) denklemindeki serinin ilk terimi dikkate alinarak

hesaplanan rolativistik olmayan Eflj degerleri sadece bas kuantum sayisina baghdir.

Bu nedenle ayn1 » kuantum sayisina sahip atom orbitallerinin enerjileri birbirine esit
olarak goriilmektedir.

Rolativistik denklemin ¢oziimii (3.1.4) denkleminden bulunan enerji degerleri
E,; ile verilmistir. Rolativistik olmayan durumdan farkli olarak, ayn1 n ve farkli j
kuantum sayisina sahip atom orbitallerin enerjileri farkli bulunmustur. Burada ince

yaptya gore enerji 6zdegerlerindeki yarilmalar goriilmektedir. Burada ayn1 n ve j
kuantum sayisina sahip / kuantum sayisi farkli olan orbitaller igin enerji degerlerinin

birbirine esit oldugu gorilmektedir. Ayrica E,; rolativistik enerji degeri tabloda en

diisiik degerler olarak goriilmektedir. Bu rolativistik etkilerin orbital enerjilerini
diisiirdiigiinii géstermektedir.

3
ve £,

2
E,

Cizelge 2°de bulunan E

- seri agilimda 2., 3., ve 4. terimler

dikkate alinarak (3.2.12) ifadesiyle hesaplanan quasirelativistik enerji degerleridir.
Quasirdlativistik olarak adlandirdigimiz enerji degerlerinden 6zel olarak ikinci

terimin dikkate alinmasi ile hesaplanan E;,j enerji degerleri Pauli yaklagimindan

bulunan enerji degerleri ile aynidir. Geriye kalan E’, ve Ej,j enerji degerleri 3. ve 4.

nlj
terimin dikkate alinmasi ile hesaplanmis quasirdlativistik enerjilerdir. Eger serinin

tim terimleri dikkate alinirsa rolativistik enerji degeri E,; bulunur. Buldugumuz

enerji degerleri karsilastirilirsa ESI/ > EVIIZ/- >E nz!/. > ES!/

> E,; oldugu goriilebilir.
Boylece serinin daha yiiksek dereceli terimlerinin dikkate alinmasi ile
quasirdlativistik enerji degerleri i¢in E,;’a yaklasan sonuglarin elde edilebilecegi
gorebilir.

AE, =E, -E,

w — Eny = E, —E,; tolativistik olmayan enerji degeri ile rolativistik

enerji degerleri arasindaki farkin incelenmesi atom orbitallerinin hangilerinde
rolativistik etkilerin daha biiyiik oldugunun goriilmesi acisindan 6nemlidir. Cizelge

2’de AE,, farkini incelersek n ve [ kuantum sayilarinin kiigiik oldugu orbitallerde

bu farkin biiyiik ve biiyiik oldugu orbitallerde ise kiiciildiiglinii gorebiliriz. Boylece
rolativistik  etkilerin  ¢ekirdekten uzaklastikca (beklendigi gibi) azaldigini
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sOyleyebiliriz. Bunun nedeni elektronun hizinin ¢ekirdege yakin orbitallerde daha

yiiksek iken ¢ekirdekten uzak olanlarda diisiik olmasidir.

4.3 Hidrojen Atomu I¢in Quasirélativistik Enerjiler Arasindaki Fark
Atom orbitalleri i¢in 1., 2. ve 3. yaklasgimdan bulunan quasirdlativistik enerji
degerlerini incelerken seri acilimin terimlerine bagli olan quasirdlativistik enerji

degerleri arasindaki farklar, rolativistik etkilerin atom orbitallerinin enerjilerini nasil
e e . . .. .. P .. s—(s—1)
degistigini gormek icin Onemlidir. Bu nedenle (3.2.17)  denklemi ile AE, i

hesaplanmis ve Cizelge 3 ile verilmistir.
Cizelge 3. H atomu igin serinin 1 <5 < 3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji

degerlerine katkilar (AE :1; b ) (eV biriminde)

AO il AE,] AE} AEY?
ls,, 1/2 | 1 0.000181058 4.82072x107 1.61648x10™"
2s,, 1/2 | 1 0.0000565806 1.5818x10° 5.32907x10™
2p,, 1/2 | 1 0.0000565806 1.5818x10° 5.32907x10™
2p,, 3/2| 2 0.0000113161 7.53237x10™ 4.44089x10°*°
3s,, 1/2 | 1 0.0000201176 5.09184x10™"° 1.64313x10™"
3p,, 1/2 ] 1 0.0000201176 5.09184x10™"° 1.64313x10™"
3ps, 3/2| 2 6.70585x10° 4.79425x10™ 6.66134x10™"°
3d,, 3/2| 2 6.70585x10° 4.79425x10™ 6.66134x10™"°
3d,, 5/2| 3 2.23528x10° 6.61249x10" 0
4s,,, 1/2 | 1 9.19435x10° 2.13025x10™"° 6.55032x10"
4p,, 1/2 | 1 9.19435x10° 2.13025x10™° 6.55032x10™"°
4p., 3/2| 2 3.53629x10° 2.47158x10™ 1.11022x107®
4d,, 3/2| 2 3.53629x10° 2.47158x10™ 1.11022x107®
4d.,, 5/2| 3 1.65027x10° 5.18707x10™" 1.11022x107®
af., 5/2| 3 1.65027x10° 5.18707x10™" 1.11022x107®
af. 7/2 | 4 7.07258x10” 1.17695x10™" 0

. . . . . 1-0 2-1
Cizelge 3’te serinin 2., 3., ve 4. terimlerinden gelen katkilar sirasiyla, AE,; AE,,;j

, AES? Cizelge 2 ig¢in tartigngimiz (AE,

g > ) farkina benzer sekilde artan nve [/

lj
kuantum sayilarina sahip orbitaller igin kii¢iilmektedir. Buradan da anlasilacag gibi

serinin terimlerinden gelen katkilar da toplam rolativistik diizeltme ile orantili olarak
degismektedir. Bu katkilar karsilastirilacak olursa AE,;0 >AE nzl;.l > AES;Z oldugu

goriilebilir.
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4.4 Hidrojen Atomu Icin Belirlenen Enerji Seviyeleri
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Sekil 1. Hidrojen igin rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik enerji seviyeleri
icin dlgeksiz diyagram.
Yukarida H atomu i¢in elde edilen sayisal verileri somutlastirmak amactyla

bu verilere bagl olarak H atomunun enerji seviyelerini bir enerji diyagramu ile Sekil

1’deki gibi gosterebiliriz. Burada ¢izimler yapilirken hesaplamalarin sayisal degerleri
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g6z Onilinde bulundurulmus ancak belirli bir 6lgek kullanilmamustir. Sekil-1’de ilk

stitun Eflj = E, serinin ilk terimi, ortada E, Ejlj

3 .. . .
i o ve E,; serinin 2., 3. 4. terimleri,

sonda ise E, serinin tiim terimleri dikkate alindiginda belirlenen rdlativistik

olmayan, quasirolativistik ve rolativistik enerji seviyelerini gdstermektedir.

Ik terim dikkate alindiginda elde edilen enerji seviyeleri en iistte ¢izilmistir.
Ciinkii sayisal degerleri rolativistik etkiler dikkate alinmadan hesaplandigr igin
digerlerine gore bliyliktiir. Sekilde serinin dikkate alinan terimleri arttik¢a enerji igin
daha diisiik degerler elde edildiginden enerji seviyeleri de asagiya diismektedir.
Burada dikkat edilirse bu seviyeler aras1 fark 2. ve 3. terimde fazla daha sonraki
terimde ise olduk¢a azdir. Buna gore serinin ilk birkag terimi ile rolativistik etkilerin
cogu dikkate alinabilmektedir. Sonraki terimlerin katkis1 ¢ok daha az olmaktadir.
Eger serinin tiim terimleri dikkate alinirsa degeri en diisiik olan rolativistik enerji
degerleri elde edilir ve bunlar1 gosteren enerji seviyeleri diger tiim seviyelerden altta
¢izilmistir.

Literatiirden de bilindigi gibi rolativistik olmayan durumda her n bas
kuantum sayisi igin 7° katlilik bulunur ve burada rélativistik olmayan durum igin tek
cizgi ile gosterilen degerler aslinda katli degerlerdir. Quasirdlativistik ve rdlativistik
enerji seviyelerine bakilacak olursa bu kathilik azalmistir. n=1 igin 1s enerji
seviyesinde katlilik olmadigindan serinin sonraki terimleri dikkate alindiginda
yarilmalar ortaya ¢ikmaz sadece enerji seviyeleri asagi diismektedir. Ancak n >1
durumunda serinin terimlerinin dikkate alinmasi ile belirlenen quasirdlativistik enerji
seviyelerinde bu katlilik kismen azalir yani yarilmalar goriilmektedir. A¢ik olarak

incelersek rolativistik olmayan durumda n=2 i¢in 2s,,, 2p,, ve 2p,,
orbitallerinin enerji degerleri aymidir, rolativistik etkiler dikkate alindiginda 2p,,
orbitali i¢in ayr1 ve 2s,,, 2p,, orbitalleri icin ayr1 olmak iizere iki farkli enerji

degeri hesaplanir ve burada enerji seviyeleri ikiye ayrilmis olarak gosterilmistir.

n=3 i¢in ise rolativistik olmayan durumda 3s,,3p,,, 3ps,,3d;, ve 3d;,

orbitallerinin enerji seviyeleri aynidir. Rolativistik etkilerin dikkate alinmasi ile

bunlar da yarilmaya ugrayarak 3s,, 3p,, orbitali i¢in ayri, 3p,,,3d, orbitali igin

ayr ve 3d,,, orbitali i¢in ayr1 olmak tizere 3 farkli enerji degeri alir ve li¢ fakli enerji

seviyesi ile gosterilmistir. Buradaki 3 enerji seviyesinden ikisi hala kathidir ve Sekil
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1’de buna gore gosterilmistir. Genel ifadeyle n ve j kuantum sayist aynmi olan, /

kuantum sayis1 farkli olan durumlar ayni enerji degerlerine sahiptir ve / kuantum
sayisina gore dejenere vardir denir.
Orbitallerin quasirdlativistik ve rolativistik enerji seviyelerinin dizilimi de

hesaplanan enerji degerlerine gore cizilmistir. Buna goére » =2 durumunda 2s,,,
2p,, enerji seviyeleri 2p,, enerji seviyelerinden daha asagida ¢izilmistir. n =3
durumunda en altta 3s,, 3p,, enerji seviyeleri, 3p,,,3d,, ondan istte ve en istte

3d,,, ¢izilmistir. Bu durumda ¢ekirdege yakin olan orbitallerde rolativistik etkilerin

daha fazla oldugu goriilmektedir. Boylece H atomu igin ince yap1 dikkate alinarak
belirlenen quasirdlativistik ve rolativistik enerji seviyelerinin dogasi sematik olarak

gosterilmistir.

4.5 H-benzeri Atomlar Icin Orbital Enerjileri

Bilindigi gibi ¢ok elektronlu atomlarin ve molekiillerin incelenebilmesi i¢in
H-benzeri atomlar bir model olusturmaktadir. Bu nedenle H-benzeri atomlar igin
rolativistik enerji degerlerinin incelenmesi dnemlidir.

Inceledigimiz Dirac denklemi ¢dziimii H-benzeri atomlar i¢in oldugundan
istedigimiz atom numarasina sahip H-benzeri atom modeli ic¢in incelemeler
yapilabilir ve atom numarasi degisiminin rolativistik etkileri nasil degistirdigi de
bulunabilir. Bdylece Hidrojen atomunun incelenmesinde oldugu gibi seri

yonteminden elde edilen denklemler kullanilarak H-benzeri atomlar ig¢in

1<n<4, 0<I<3, %s j s% kuantum sayilarina sahip orbitallerin rolativistik

olmayan E,=E,,,

quasirlativistik E, ,E.. E,

s B> TOlativistik - E7. enerjileri ile

rolativistik ve rolativistik olmayan enerjiler arasi fark AE, , = E,?U

—E,; degerleri eV
biriminde hesaplanarak Cizelge (4-12)’de verilmistir. Bu calismada hesaplamalar

(2 <Z< 10) atom numarasina sahip H-benzeri atomlar i¢in yapilmstir.
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Yukarida Cizelge (4-12)’de 2<Z <10 atom numarasina sahip H-benzeri
atomlarin orbital enerjileri gosterilmistir. Buradaki veriler incelenirse ¢izelgede atom
orbitallerine gore dizilimler Hidrojen atomu igin olusturulan Cizelge3’teki gibidir ve
benzer Ozellikler goriilmektedir. Yani atom orbitallerinin enerjileri i¢in ince yapiya
gore yarilmalar, serinin terimlerinden gelen katkilardan kaynakli diismeler, ¢ekirdege
yakin olan durumlarda biiylik ve ¢ekirdekten uzak durumlarda daha kiiciik degerlerin
bulundugu burada da goriilmektedir. Tablodaki veriler incelenecek olursa burada
atom numaras1 arttitkca 1., 2., 3. yaklasimdan bulunan ve rolativistik enerji
degerlerinin rolativistik olmayan enerji degerinden farkinin daha biiyiik oldugu
goriilebilmektedir. Bu degerler artan atom numarasinin rolativistik katkilari nasil
etkilediginin belirlenmesi i¢in dnemlidir. Burada rolativistik olmayan ve rolativistik
enerji degerleri arasi1 fark buradaki cizelgelerde verilmistir. Quasirdlativistik enerji

degerlerinin farki da belirlenmistir ve Cizelge (13-21)’de verilmistir.

Bu nedenle AE,, = E 0

o) . oo . ..
i — E,; Tarklarinin Z atom numarasina gore degisiminin

incelenebilmesi i¢in atom numarasi 1< Z <10 olan Hidrojen ve H-benzeri atomlar

i¢in Cizelge 2 ve Cizelge (4-12)’de verilen AE, = E' —E*

i —E,; fark degerlerinin atom

numarasina gore degisimleri

1832810, 2,15 2D52338125 3Dy 23 3Py 3510335 5481, 4, 258Dy, AL, AL A 034

orbitalleri i¢in Sekil (2-5) ile verilen grafiklerde gosterilmistir. Burada gosterilen
orbitallerden “;” isareti ile ayrilan orbitallerin enerji degerleri ince yapiya gore
yarilmaya ugradiktan sonra degerleri birbirine esit kalan durumlardir ve grafiklerde

de bu orbitaller ayni egri ile gosterilmektedir.
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AEnlj (eV)

1.5

1.0

0.5

Z

2 4 6 8 10

1
Sekil2.n=1,l=0ve j = 5 durumlarinda AE,; degerinin Z ’ye gére degisimi.

A Enlj V)

030 |
025 |
020
015
010"
005

B . S

— 231/22P1/2

— 2p3/2

1 3
Sekil 3. n=2,0</< lveE <j< 5 durumlarinda AE,, degerlerinin Z 'ye gére degisimi.
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A Enlj V)

010:  —e—38553p)

008 |

i — e 3p3/2 3d3/2
0.06
0.04 e 3d;)

0.02

1 5
Sekil4. n=3,0</< 2ve5 <jJ SE durumlarinda AE,; degerlerinin Z 'ye gore degisimi.

AEnlj V)
004 —o—4s5,,4p
—=—4p;,44d;,
0.03
—— 4d5/24f5/2
0.02

001 |

1 7
Sekil 5. n=4,0</< 3ve§ <j< 5 durumlarinda AE, . degerlerinin Z'ye gére degisimi.

Sekil (2-5)'te AE

,; Min Z atom numarasina gore degisimi goriilmektedir.

Elde edilen grafikler incelenirse AFE,, farkinin, Z atom numarasinin biyik

degerlerinde ve yine bekledigimiz gibi n>1 igin ¢izilen grafiklerde ortaya ¢ikan /
kuantum sayisinin kiiclik degerlerinde belirgin oldugu agik olarak goriilebilir. Ayrica

cizilen grafikler birbiri ile karsilagtirildiginda belli bir Z atom numarasindaki AE,,

degerinin n kuantum sayisi arttikca hizla azaldig1 goriillmektedir.
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4.6. H-Benzeri Atomlar Quasirolativistik Enerjiler Arasindaki Fark

Daha once de bahsettigimiz gibi rolativistik etkileri inceleyebilmek i¢in seride

terimlerden gelen katkilarin belirlenmesi 6nemlidir. Bu nedenle H-benzeri atomlar

icin serinin terimleri dikkate alinarak (3.2.17) formiilii ile belirlenen bu enerjiler arasi

farklar AE,Z.(S_I) eV biriminde hesaplanarak Cizelge (13-21)’e kaydedilmistir.

Cizelge 13. He"' iyonu i¢in serinin 1< s <3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji

degerlerine katkilar (AEZ,;(H) )

A (n|l]J |7 AE,° AE, AE;?
Ls, 110]1/2]1 0.00289693 3.08526x10” 4.10694x10™
25, 0|12 |1 0.00090529 1.01235x107 1.37668x10™"
2p,, | 2 . 1/2 | 1 0.00090529 1.01235x107 1.37668x10™"
2p,, 3/2 | 2 0.000181058 4.82072x10° 1.61648x10"
3s,, 0|12 |1 0.000321881 3.25878x10°® 4.19398x10™"
3p., . 1/2 | 1 0.000321881 3.25878x10°® 4.19398x10™
3py, | 3 3/2 | 2 0.000107294 3.06833x10° 1.05693x10™"
3d,,, , 3/2 | 2 0.000107294 3.06833x10° 1.05693x10™"
3d,,, 5/2 | 3 | 0.0000357645 4.23219x10™ 6.21725x10™"
4s,, 0| 1/2 | 1 0.00014711 1.36336x10° 1.67644x10™"
4p,, 111/2] 1 0.00014711 1.36336x10°® 1.67644x10™"
4p,, 3/2 | 2 | 0.0000565806 1.5818x10” 5.32907x10™
4d,, | 4 , 3/2 | 2 | 0.0000565806 1.5818x10° 5.32907x10™
4d.,, 5/2 | 3 | 0.0000264043 3.31983x10™° 3.9968x10™"
af., 5 5/2 | 3 | 0.0000264043 3.31983x107"° 3.9968x10™"
4f. . 7/2 | 4 | 0.0000113161 7.53237x10™" 4.44089x10°*°

Cizelge 14. Li* iyonu i¢in serinin 1< s < 3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji

degerlerine katkilar (AEZ,;(H) )

Yo T 72 I A Y A 4 AE,’ AL, AE,’
ls,, | 110|121 0.0146657 3.51431x10° 1.05264x10”
2s,, 012 |1 0.00458303 1.15313x10° 3.52802x10"°
2p,, | 2 /2 | 1 0.00458303 1.15313x10° 3.52802x10™°
2ps, . 3/2 | 2 0.000916606 5.4911x10°® 4.11404x10™
3s,, | 3]0 12| 1 0.00162952 3.71196x10” 1.07462x10™°
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3p,, 1/2 | 1 0.00162952 3.71196x10” 1.07462x10™"°
3Py, 3/2 | 2 0.000543174 3.49502x10™® 2.70184x10™
3d,, 3/2 | 2 0.000543174 3.49502x10™ 2.70184x10™
3d,,, 5/2 | 3 0.000181058 4.82072x10° 1.61648x10™"
4s,,, 1/2 | 1 0.000744743 1.55295x10” 4.29603x10™
4p,,, 1/2 | 1 0.000744743 1.55295x10” 4.29603x10™
4p,, 3/2 | 2 0.000286439 1.80177x10°® 1.37845x10™
4d,, 3/2 | 2 0.000286439 1.80177x10°® 1.37845x10™
4d,, 5/2 | 3 0.000133672 3.78149x10° 1.2701x10°"
41, 5/2 | 3 0.000133672 3.78149x10” 1.2701x10"
af. 7/2 | 4 | 0.0000572879 8.57986x10™ 1.42109x10™

Cizelge 15. Be™ iyonu igin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji

degerlerine katkilart (AEZ,;(H) )

AO il AE,’ AE AE;?
ls,, 172 | 1 0.0463509 0.0000197457 1.05147x10°®
2s,, 12 | 1 0.0144846 6.47905x10° 3.52405x10°
2p,, 12 | 1 0.0144846 6.47905x10° 3.52405x10°

2p,, 3/2 | 2 0.00289693 3.08526x10” 4.10694x10™
35,/ 172 | 1 0.00515009 2.08562x10° 1.07342x10°
3Py, 12 | 1 0.00515009 2.08562x10° 1.07342x10°
3Py, 3/2 | 2 0.0017167 1.96373x107 2.70042x10™
3d,, 32 | 2 0.0017167 1.96373x107 2.70042x10™
3d,,, 5/2 | 3 | 0.000572233 2.7086x10° 1.60583x10™"
4s,,, 172 | 1 0.00235375 8.72551x10” 4.29116x10™
4p,,, 12 | 1 0.00235375 8.72551x10” 4.29116x10™
4p,, 3/2 | 2 0.00090529 1.01235x107 1.37668x10™"
4d,,, 3/2 | 2 0.00090529 1.01235x107 1.37668x10™"
4d,,, 5/2 | 3 | 0.000422469 2.12469x10°® 1.28786x10"
4f., 5/2 | 3 | 0.000422469 2.12469x10°® 1.28786x10"
4f. 7/2 | 4 | 0.000181058 4.82072x10° 1.61648x10™

34



BOLUM 4- ARASTIRMA BULGULARI VE TARTISMA Giirkan DEMIRDAK

izelge 16. B™ iyonu icin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji
g y ¢ y i

degerlerine katkilar (AEZ,;(H) )

AO il AE,’ AE AE}?
ls,, 172 | 1 0.113161 0.0000753238 6.26725x10°
2s,, 172 | 1 0.0353629 0.0000247156 2.1005x10°®
2p,, 172 | 1 0.0353629 0.0000247156 2.1005x10°®
2ps, 3/2 | 2 0.00707258 1.17693x10° 2.44825x10™"°
3s,, 172 | 1 0.0125735 7.95601x10° 6.39811x10°
3Py, 172 | 1 0.0125735 7.95601x10° 6.39811x10°
3Py 3/2 | 2 0.00419116 7.49105x10” 1.60959x10™°
3d,, 3/2 | 2 0.00419116 7.49105x10” 1.60959x10™°
3d,, 5/2 | 3 0.00139705 1.03325x107 9.54969x10™
4s,, 172 | 1 0.00574647 3.32852x10° 2.55773x10°
4p,, 172 | 1 0.00574647 3.32852x10° 2.55773x10°
4p.,, 3/2 | 2 0.00221018 3.86181x10” 8.20464x10™"
4d,, 3/2 | 2 0.00221018 3.86181x10” 8.20464x10™"
4d,,, 5/2 | 3 0.00103142 8.10504x10°® 7.68452x10"
4f., 5/2 | 3 0.00103142 8.10504x10°® 7.68452x10"
4f. . 7/2 | 4 | 0.000442036 1.83896x10°® 9.59233x10"

izelge 17. C*° iyonu icin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rolativistik olmayan enerji
g y ¢ y i

degerlerine katkilar ( AEZIJ_'(S_D )

AO il AE,° AE! AE,*
ls,, 172 | 1 0.234651 0.000224916 2.6948x10”
2s,, 12 | 1 0.0733285 0.0000738004 9.03179x10°®
2p,, 12 | 1 0.0733285 0.0000738004 9.03179x10°®
2p,, 3/2 | 2 0.0146657 3.51431x10° 1.05264x10°
38,/ 12 | 1 0.0260724 0.0000237565 2.75107x10°
3Py, 12 | 1 0.0260724 0.0000237565 2.75107x10°
3Py, 3/2 | 2 0.00869078 2.23681x10° 6.92083x10™
3d,, 3/2 | 2 0.00869078 2.23681x10° 6.92083x10™
3d,, 5/2 | 3 0.00289693 3.08526x10” 4.10694x10™
4s,, 172 | 1 0.0119159 9.9389x10°° 1.09978x10°®
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4p,, 1| 12 |1 0.0119159 9.9389x10°° 1.09978x10°®
4p,, 3/2 | 2 0.00458303 1.15313x10° 3.52802x10™"°
4d,,, , 3/2 | 2 0.00458303 1.15313x10° 3.52802x10"°
4d.,, 5/2 | 3 0.00213875 2.42015x107 3.30473x10™"
4f., \ 5/2 | 3 0.00213875 2.42015x107 3.30473x10™"
4f. . 7/2 | 4 | 0.000916606 5.4911x10® 4.11404x10™"

izelge 18. N iyonu icin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rélativistik olmayan enerji
g y ¢ y i

degerlerine katkilar (AEZ,;(H) )

AO n|l| Jj |z AE,’ AE; AE;;Z
ls,, 10|12 |1 0.43472 0.000567153 9.24913x10”
2s,, 0] 12| 1 0.13585 0.000186097 3.0999x10”
2p, | 2 . 172 | 1 0.13585 0.000186097 3.0999x10”
2p,, 3/2 | 2 0.02717 8.86177x10° 3.61297x10°
38,/ 0] 12| 1 0.0483023 0.0000599051 9.44226x10°
3Py, . 172 | 1 0.0483023 0.0000599051 9.44226x10°
3py, | 3 3/2 | 2 0.0161008 5.64041x10° 2.37536x10”
3d,, , 3/2 | 2 0.0161008 5.64041x10° 2.37536x10”
3d,, 5/2 | 3 | 0.00536692 7.77988x10” 1.40972x10™°
4s,, 0] 12| 1 0.0220756 0.0000250622 3.77468x10°
4p,, 1| v2 | 1 0.0220756 0.0000250622 3.77468x10°
4p,, 3/2 | 2 | 0.00849063 2.90777x10°° 1.21089x10”
4d,, | 4 , 3/2 | 2 | 0.00849063 2.90777x10° 1.21089x10°
4d,, 5/2 | 3 | 0.00396229 6.10272x10” 1.13445x10™°
4f., ; 5/2 | 3 | 0.00396229 6.10272x10” 1.13445x10™°
4f. 7/2 | 4 | 0.00169813 1.38465x10” 1.41185x10™

Cizelge 19. O iyonu igin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rélativistik olmayan enerji

degerlerine katkilar (AEZ,;(H) )

. 1-0 21 32
AO n|l| j |z AEnlj AEnlj AEnlj
1S1/2 1 0 1/2 1 0.741614 0.00126372 2.69176x10°
2S1/2 0 1/2 1 0.231754 0.000414659 9.0216x10”
2p,, | 2 1/2 | 1| 0231754 0.000414659 9.0216x10”
1
2p3/2 3/2 2 0.0463509 0.0000197457 1.05147x10°®
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3s,,, 172 | 1 0.0824015 0.00013348 2.74797x10”
3p,, 172 | 1 0.0824015 0.00013348 2.74797x10”
3ps, 3/2 | 2 0.0274672 0.0000125679 6.913x10”

3d,, 3/2 | 2 0.0274672 0.0000125679 6.913x10”

3d,,, 5/2 | 3 | 0.00915572 1.7335x10°® 4.10253x10™
4s,, 172 | 1 0.0376601 0.0000558432 1.09854x10”
4p,, 12 | 1 0.0376601 0.0000558432 1.09854x10”
4p., 3/2 | 2 0.0144846 6.47905x10° 3.52405x10°
4d,, 3/2 | 2 0.0144846 6.47905x10° 3.52405x10”
4d,,, 5/2 | 3 0.0067595 1.3598x10°° 3.30154x10™
41, 5/2 | 3 0.0067595 1.3598x10°® 3.30154x10™
41, 7/2 | 4 | 0.00289693 3.08526x10” 4.10694x10™"

Cizelge 20. F™® iyonu i¢in serinin 1< s < 3 terimlerinin Rélativistik olmayan enerji

degerlerine katkilart (AEZ,;(H) )

AO Jj |7 AE;;O AE;ZJ_ : AEjl;z
ls,, 172 | 1 1.18792 0.00256193 6.90648x10°
2s,, 172 | 1 0.371226 0.000840633 2.31475x10°
2p,, 172 | 1 0.371226 0.000840633 2.31475x10°
2p,, 3/2 | 2 0.0742451 0.0000400301 2.69785x10°
35,/ 172 | 1 0.131991 0.000270602 7.05069x107
3Py, 172 | 1 0.131991 0.000270602 7.05069x107
3p5, 3/2 | 2 0.0439971 0.0000254787 1.77373x10°
3d,;, 3/2 | 2 0.0439971 0.0000254787 1.77373x10°
3d,,, 5/2 | 3 0.0146657 3.51431x10° 1.05264x10°
4s,, 172 | 1 0.0603241 0.00011321 2.81861x107
4p,, 172 | 1 0.0603241 0.00011321 2.81861x107
4p., 3/2 | 2 0.0232016 0.0000131349 9.04198x10”
4d,, 3/2 | 2 0.0232016 0.0000131349 9.04198x10”
4d,,, 5/2 | 3 0.0108274 2.75671x10°° 8.47166x10™"
4f., 5/2 | 3 0.0108274 2.75671x10°° 8.47166x10™"
4f. . 7/2 | 4 | 0.00464032 6.25471x10” 1.05388x10"°
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Cizelge 21. Ne™ iyonu igin serinin 1< s < 3 terimlerinin Rélativistik olmayan enerji

degerlerine katkilar ( AEZIJ_'(S_D )

AO j | AE}ZO AE;ZJ_ ! AEsl;z

Ls, , 1/2 | 1 1.81058 0.00482072 0.0000160441
2s,, 1/2 | 1 0.565806 0.0015818 5.37729x10°
2p,, 1/2 | 1 0.565806 0.0015818 5.37729x10°
2p,, 32 | 2 0.113161 0.0000753238 6.26725x10°
35, 12 | 1 0.201176 0.000509185 1.63792x10°
3P, 12 | 1 0.201176 0.000509185 1.63792x10°
3Py 32 | 2 0.0670585 0.0000479427 4.12047x10°®
3d,, 32 | 2 0.0670585 0.0000479427 4.12047x10°®
3d,, 5/2 | 3 0.0223528 6.61279x10° 2.44538x10”
4s,, 1/2 | 1 0.0919435 0.000213025 6.5478x107
4p,, /2 | 1 0.0919435 0.000213025 6.5478x107
4p,, 3/2 | 2 0.0353629 0.0000247156 2.1005x10°®
4d,, 3/2 | 2 0.0353629 0.0000247156 2.1005x10°®
4d,, 5/2 | 3 0.0165027 5.18723x10° 1.96798x10”
4f., 5/2 | 3 0.0165027 5.18723x10° 1.96798x10”
af., 7/2 | 4 | 0.00707258 1.17693x10° 2.44825x10°™

Burada bu katkilarin degerleri de atom orbitallerinde ince yapiya gore
yarilmalar1 yansitmaktadir. Ayrica katkilar n ve / kuantum sayilarinin biiyiik oldugu
durumlarda kiigiik, kii¢iik oldugu durumlarda biiyilik degerler alir ve yiiksek dereceli
terimlerin enerjiye katkilarina bakacak olursak daha yiiksek dereceli terimlerden
gelen katkilarin daha kii¢iik oldugu goriiliir. Bu ¢izelgelerdeki veriler karsilastirilirsa

Z atom numarasina gore artan atom numarasinin bu katkilar arttirdigi goriilmektedir.

4.7 H-Benzeri Atomlarda Quasirélativistik ve Rolativistik Olmayan
Enerjiler Arasi Fark
1<Z <10 atom numarasina sahip Hidrojen ve H-benzeri atomlar i¢in

(3.2.16) denkleminden hesaplanan degerleri Cizelge (13-21) de verilen

Quasirdlativistik enerjiler ile rolativistik olmayan enerji farklar1 (AE,

;)’nin atom

numarast Z ’ye gore degisimleri Sekil (6-17) de c¢izilen grafikler ile verilmistir.

Buradaki grafikler 1 <n <4 bas kuantum sayilari i¢in ¢izilmistir.
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AEI €V)

nlj

. 1
Sekil 6. n=1,/=0ve j = 3 durumlarinda AE;I]. farkinin Z ’ye gore degisimi.

AE2 V)

nlj

1.0

V4

. 1
Sekil 7. n=1,/=0ve j = 5 durumlarinda AE;,J. farkinin Z ’ye gére degisimi.
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A E3 €V)

nlj
150
10 -

0.5 F

I e e .7
2 4 6 8 10

. 1
Sekil 8. n=1,/=0ve j = 5 durumlarinda AE j[j farkinin Z ’ye gére degisimi.

AEI €V)

nlj

030

0.25 d
e 2s,2p;,

020 ©

015"
= 2P,

0.10
0.05 t

ot ——r .7

. 1 3
Sekil 9. n=2,0<[< IVGE <j< > durumlarinda AE;,J. farkinin Z ’ye gére degisimi.
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AE:,

0.30 |

025

020 |

0.15 -

nlj

— 281/22pl/2

— 2p3/2

0.10 -
0.05 |
- Y4
: 1_ .3 > " S
.n=2,0</<lve—< ;<= du r - farka ye gor .
Sekil 10. n=2,0<[<1 e2 <j< 5 durumlarinda AE, farkinin Z’ye gére degisimi
3
AEIﬂ] (CV)
030 -
0.25 g
- e 25,2py)
0.20 -
0.15 g
f — & 2p3/2
0.10 |
0.05 |
B 2 4 6 8 T
: 1 _ .3 3 " S
Sekil 11. n=2,0</< IVGE < SE durumlarinda AE,; farkinin Z ’ye gore degisimi.
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1
AEnlj V)
0.10 f —— 331/23p1/2
0.08 -
0.06

004 | —— 3d5/2

002 |

. 1 5
Sekil 12. n=3,0</<2 VGE <j< 5 durumlarinda AE;U farkinin Z ’ye gore degisimi.

2
AEnlj V)
0.10 f —— 331/23p1/2
0.08 -
0.06

004 —— 3d5/2

002 |

i e AN

. 1 5
Sekil 13. n=3,0</<2 VGE <j< 5 durumlarinda AE jlj farkinin Z ye gore degigimi.
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3
AEnlj V)
0.10 f —— 331/23p1/2
008 -
0.06 -
004 — 3d5/2
002 |
B 2 4 6 8 10 Z

. 1
Sekil 14. n=3,0<7<2 VCE <j S% durumlarinda AESU farkinin Z ’ye gore degisimi.

AEEﬂ_] (eV)
. —o—4s,,4p,)
004 -
, —=—4p;,4d,,
003 -
I —— 4d5/24f5/2
002 -

—— 4f7/2
001 -

. 1
Sekil 15. n=4,0</<3 VCE <j S% durumlarinda AEiU farkinin Z ’ye gore degisimi.
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. —o—4s,,4p,)
004 -
[ —=—4p;,4d,,
003 -
—— 4d5/24f5/2
002 -

—a— 4f7/2
001 |

. 1
Sekil 16. n=4,0</<3 VCE <j S% durumlarinda AEjlj farkinin Z ’ye gore degisimi.

AEI?;IJ V)
. —e— 431/24P1/2
004
[ —=—4p;,4d,,
003 -
—— 4d5/24f5/2
002 -

—x— 4f7/2
001 |

Sekil 17. n=4,0</<3 VG% <j S% durumlarinda AESU farkinin Z ’ye goére degisimi.
Sekiller (6-17) de verilen grafikler incelendiginde rolativistik olmayan enerji
degerine gelen toplam katkilarin atom numarasina gore degisimi goriilebilmektedir.
Diger bir deyisle bu grafikler yardimiyla 1., 2. ve 3. yaklasimdan elde edilen
quasirOlativistik enerji degerlerinin rolativistik olmayan enerjilerden farklari
AES, = E\. —E’, incelenebilmektedir. Sekillerde goriilen AE,I,IJ. birinci terimden gelen

nlj nlj_ nlj
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katkiy1, AEflj birinci ve ikinci terimden gelen toplam katkiy1 ve AEjlj ise bu 3 teriminden

toplamda gelen katkiy1 gostermektedir. Bu grafiklerde incelenen AE;IJ. atom numarasinin

bilyiik degerlerinde ayrica n ve [ kuantum sayilarimin kiigiik oldugu orbitallerde
belirgindir. Burada serinin iist dereceden terimlerinin katkilarinin enerji degerini ¢ok
fazla degistirmedigine dikkat edilmelidir. Bu durum ayni orbitallerin 1>s5>3 icin
cizilen grafiklerin birbirine benzer olarak bulunmus olmasindan goriilebilmektedir.
Daha 6nce de bahsettigimiz gibi rdlativistik olmayan enerji degerlerine en biiyiik
katki 1. yaklagimdan gelmektedir ve bundan sonraki katkilar enerji degerinde sadece
kiiciik degisimlere sebep olmaktadir. Boylece yapilan Maclaurin seri agiliminin
yakinsak bir seri oldugu buradan anlasilabilir.

Bu ¢alismamizda H-benzeri atomlarin orbitalleri i¢in elde edilen rolativistik
olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik enerji degerlerinin karsilastirmast igin
cizelge ve sekiller olusturulmus. Bu ¢izelge ve sekillerde ortaya ¢ikan 6zelliklerden
atom orbitallerinin enerji degerlerinde rdlativistik etkilerin olusturdugu degisimler
ayrmtili bir sekilde incelenmistir. Incelemeler sonucunda rolativistik etkilerin hangi
durumlarda daha fazla degisime neden oldugu belirlenebilmistir. Kisacasi rolativistik
etkilerin dogasi agik olarak ortaya konulmustur. Burada beklendigi gibi rolativistik
etkilerin elektron hizinin yiiksek oldugu i¢ yoriingelerde ve atom numarasi biiyiik
olan H-benzeri atomlarda kendini daha fazla gosterdigi sayisal olarak yaptigimiz

incelemeler sonucunda bulunmustur.
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BOLUM VI

SONUCLAR VE ONERILER

Bu calismada Dirac denkleminin H-benzeri atom i¢in ¢6zlimiinden bulunan,
orbital enerjilerini veren formiil ve bu formiiliin ince yap1 sabitine gore Maclaurin
serisi acilimi kullanilmistir. Rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik
enerjilerin sayisal degerleri karsilastirilarak rolativistik etkilerin dikkate alinmasi ile
enerjinin nasil degistigi incelenmistir.

Hesaplamalarda rolativistik enerji ifadesinin seri agiliminin ilk terimi dikkate
alindiginda atom orbitalleri i¢in rolativistik olmayan enerjilere esit degerler
bulunmustur. Serinin 2. ve daha iist terimleri dikkate alinarak quasirdlativistik olarak
adlandirilan enerji degerleri ve tiim terimleri dikkate alindiginda rolativistik enerji
degerlerine esit degerler hesaplanmistir. Bu ¢alismamizda serinin 4. terimine kadar
olan terimlerin dikkate alinmasi ile quasirdlativistik enerji degerleri hesaplanmaistir.
Ayrica bu caligmada rolativistik etkilerin hangi durumlarda daha etkili oldugunu
gormek icin serinin terimlerinden gelen katkilar da hesaplanmistir. Elde edilen bu
degerler atom orbitallerine gore cizelgelere yerlestirilmistir.

Hazirlanan bu cizelgelerde dnemli bir 6zellik géze ¢arpmaktadir. Bu 6zellik
sOyle agiklanabilir. Dirac denkleminin H-benzeri atom i¢in ¢dzlimiinden bulunan
enerji ifadesinde z yeni kuantum sayisidir. n =7 oldugu durum haricinde 7 ’nun

aldig1 her deger i¢in /= j+1/2 ve [ = j—1/2 olmak lizere iki tane orbital kuantum

sayist karsilik gelmektedir. n=7 oldugu durumda ise orbital kuantum sayisi

[=j—-1/2=n-1 degerini alabilir. Rolativistik olmayan durumda her n bas

kuantum sayis1 igin »° tane birbirinden bagimsiz durum enerji igin esit degerler alir.
Burada Schrodinger’den bulunan enerji seviyeleri her 7 i¢in n farkli duruma ayrilir
ve dejenere kismen birbirinden ayrilir. Her n kuantum sayismna karsilik 27° tane
bagimsiz durum elde edilir, buradaki 2 c¢arpani elektronun spininin alacagi iki olast
degerden gelmektedir. Bu yarilmalar bilindigi gibi spin manyetik momenti ile
yorlinge manyetik momentinin etkilesmesinden kaynaklanmaktadir ve ince yapi

yarilmalar1 olarak adlandirilmaktadir. Bu yarilmalardan sonra halen ayn1 n ve j

kuantum sayisina sahip sadece / kuantum sayisi ile farklanan durumlarin enerji
Ozdegerleri katlidir. Bu c¢alismada olusturulan tiim ¢izelgelerde quasirdlativistik ve

rolativistik enerji degerleri i¢in bu 6zellik goriilebilmektedir. Quasirdlativistik enerji
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degerlerinden 6zellikle ikinci terim dikkate alindiginda Pauli yaklasimindan bulunan
enerji degerlerine esit degerler bulunmustur. 3. ve 4. Terimler dikkate alinarak bu
enerji degerinden daha diisiik olan enerji degerleri hesaplanmistir. Ancak elde edilen
verilerin enerji degerinde meydana getirdigi degisimler ¢cok daha kiigiik olmaktadir.
Buna gore serinin ilk teriminden gelen katki en biiylik ve daha yiiksek dereceli
terimlerden enerjiye gelen katkilarin ¢ok daha kiiciik oldugu hesaplanan veriler
incelendiginde ortaya ¢ikmaktadir. Bunun nedeni seri agilimin ¢ok kiiglik bir sayi
olan ince yapi1 sabitinin karesi {izerine yapilmasi ve bu serinin katsayilarinin hizla
kiigiilmesidir. Boylece rolativistik enerji ifadesinden elde edilen Maclaurin serisinin
yakinsak bir seri oldugu goriilebilmektedir.

Olusturulan c¢izelgelerde serinin terimlerinden gelen katkilar incelendiginde
atom orbitallerinin #» ve / kuantum sayilarimin kiiciik degerlerinde daha biiyiik
oldugu goriilmiistiir. Buradan atomun ¢ekirdegine yakin orbitallerde elektronun
hizindan dolayi rolativistik etkilerin daha biiylik oldugu sdylenebilir.

Dirac denkleminin ¢6ziimiinde istenilen Z i¢in oldugundan daha biiylik atom
numarasina sahip atomlar i¢in de hesaplamalar yapilabilir. Rolativistik etkilerin atom
numarasinin biiyiik degerlerinde degisimini inceleyebilmek i¢in 1< Z <10 araliginda
atom numarasina sahip H-benzeri atomlar i¢in hesaplamalar yapilmistir. Buradan
elde edilen veriler incelendiginde enerji degerine serinin terimlerinden gelen
katkilarin atom numarasi arttikca biiyiik degerler aldig1 goriilmiistiir ve buradan agir
cekirdekler etrafinda hareket eden elektronun hizina bagl olarak roélativistik etkilerin
bu durumda daha fazla oldugu ortaya ¢ikmuistir.

Burada elde edilen sonuglara goére atom ve molekill sistemlerinin
incelenmesinde Onemli bir model olan H-benzeri atomlarda rolativistik etkiler
ayrintil bir sekilde incelenmis ve 6zellikleri belirlenmistir. Hidrojen ve H-benzeri
atomlar i¢in rolativistik olmayan, quasirdlativistik ve rolativistik orbital enerjileri
icin sayisal veriler olduk¢a hassas olarak hesaplanmistir. Bu veriler ilerideki
calismalarda elde edilecek sonuclarin karsilastirilabilecegi bir kaynak olarak
kullanilabilecektir.

Dirac kuramina gore bulunan katli enerji 6zdegerleri arasinda kiigiik bir fark
bulunur. Bu fark, 1947 yilinda Lamb ve Retherford tarafindan deneysel olarak
bulunmustur. Lamb Kaymasi denen ve ince yapidan kaynakli yarilmalarin 1/10’u
kadar olan bu kii¢iik fark i¢in elektronun vakum ile etkilesmesi sebep olarak

gosterilmektedir.
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Deneysel verilerle uyum saglayabilmek i¢in ek olarak ¢ekirdegin igyapisi ve
boyutunun da dikkate alinmasinin gerekli oldugu diisiiniilmektedir. ince yap1 dikkate
alinarak rolativistik diizeltmeler yapilirken atom c¢ekirdeginin alaninin kiiresel
simetrik oldugu diistinlilmiistiir ancak kii¢iik de olsa ¢ekirdegin yapisindan dolay1 bir
manyetik momenti vardir. Bu manyetik momentin elektronun manyetik momenti ile
olan etkilesmesinden dolayi, toplam agisal momentuma bagli bulunan kath
durumlarda da yarilmalar ortaya ¢ikar. Cekirdegin manyetik momenti orbitalin
manyetik momentinin 1/1000°1 kadardir ve buna bagli olan yarilmalar da ince
yapidan bulunan 1/1000’i kadardir. Bu nedenle ¢ekirdegin manyetik momentine
bagli yarilmalara asir1 ince yapi yarilmalari adi verilmektedir. Bu yarilmalar1 ve
Lamb kaymasmin matematiksel incelemeleri kuantum elektrodinamiginde

verilmektedir. (Bethe-Salpeter, 1957).
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