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OZET

Anahtar kelimeler: MCDF yontemi, korelasyon, Breit etkilesmeleri, kuantum
elektrodinamik (QED), gegisler

Bu ¢alismada, ikili ve ti¢lii iyonlasmis kripton (Z=36), ksenon (Z=54) ve radon (Z=86)
iyonlarina ait enerji seviyeleri ve bu seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1), elektrik
kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boylar1, gegis olasiliklari,
salinici siddetleri ve ¢izgi siddetleri gibi 1s1mali ge¢is parametreleri hesaplanmaktadir.
Bu hesaplamalar tamamen relativistik ¢ok konfiglirasyonlu Dirac-Fock (MCDF)
yontemini temel alan genel amaglh relativistik atomik yapi paketi (GRASP)
kullanilarak yapilmaktadir. Yapilan hesaplamalarda valans-valans (VV), 6z-valans
(CV) ve 6z-6z (CC) korelasyon etkilerinin yanisira kuantum elektrodinamik (QED)
katkilar (6z-enerji ve vakum polarizasyonu) ve relativistik Breit etkilesimleri
(elektronlar arasi manyetik etkilesim ve elektron-elektron etkilesiminin gecikme
etkileri) de dikkate alinmaktadir.

[Ik boéliimde incelenen iyonlarin, asal gazlarin ve atomik yapi hesaplamalarmin
ozellikleri ile bu iyonlar ile ilgili yapilmis mevcut ¢alismalar; ikinci boliimde MCDF
yontemi ile ilgili teorik bilgiler; tigiincii boliimde yapilan hesaplamalar sonucunda elde
edilen atomik veriler sunulmaktadir. Bu sonuglar daha 6nce sunulmus olan deneysel
ve teorik verilerle karsilastirilmis ve aralarinda iyi bir uyum oldugu goriilmektedir.
Ozellikle 6z-6z (CC) korelasyonu, Breit diizeltmeleri ve QED katkilar1 hesaba
katildiginda, sonuglarin ¢ok daha iyi uyumlu hale geldigi goriilmektedir.



ATOMIC STRUCTURE CALCULATIONS FOR DOUBLY AND
TRIPLY IONIZED SOME NOBLE GASES (Kr, Xe AND Rn)

SUMMARY

Keywords: MCDF method, correlation, Breit interactions, quantum electrodynamic
(QED), transitions

In this study, energy levels and radiative transition parameters such as wavelengths,
transition rates (or probabilities), oscillator strengths and line strengths for the electric
dipole (E1), electric kuadrupole (E2) and magnetic dipole (M1) transitions between
energy levels have been calculated for doubly and triply ionized krypton (Z=36),
xenon (Z=54) and radon (Z=85) atoms. These calculations have been performed using
the general-purpose relativistic atomic structure package (GRASP) based on fully
relativistic multiconfiguration Dirac-Fock (MCDF) method. In the calculations, Breit
corrections (magnetic interaction between the electrons and retardation effects of the
electron-electron interaction), and QED (self-energy and vacuum polarization), and
various correlation (valence-valence, core-valence, and core-core) contributions have
been considered.

In the first chapter, the properties of ions, inert gases and atomic structure calculations,
and current studies on these ions have been reported. In the second chapter, theoretical
information have been given about multiconfiguration Dirac-Fock (MCDF) method.
In the third chapter, the atomic data obtained as a result of calculations are presented.
These results are compared with the experimental and theoretical data presented earlier
and it seems that there is a good agreement between them. Particularly, when the core-
core, CC, correlation, Breit corrections and QED contributions are taken into account,
the results seem to be much better.
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BOLUM 1. GIRIS

Asal gazlar, periyodik tablonun en son grubunda bulunan elementlerdir. Bu grubu
olusturmalart diger element gruplarinda oldugu gibi birbirleriyle benzer 6zelliklere
sahip olmalarindan kaynaklanmaktadir. Asal gazlarin tiimii renksiz, kokusuz ve tek
atomlu gaz halinde bulunan elementlerdir. Elektron konfigiirasyonlarinda en dis
yoriingelerinin tamamen dolu olmasindan dolay1 ¢ok kararli bir yapiya sahiptirler ve
tepkimelere egilimleri de ¢ok diigiiktlir. Altinc1 asal gaz olan radon ¢ekirdegi ise
dayaniksiz olan radyoaktif bir elementtir ve tiim izotoplar1 radyoaktiftir (maksimum
yart omril birka¢ giindiir ve U-Th bozunma zincirinde yeni {iriin olarak dogada
mevcuttur). Asal gazlardan daha ¢ok iyonlagmig neon, argon, kripton ve ksenon ile
ilgili galismalar, bazi lazer gegisleri i¢in uyarilma mekanizmalarinin analizinde ve
yayinlanan 1sinimin spektroskopik calismalarini olusturmaktadir. Iyonize olmus asal
gazlar (pozitif yiikli iyonlar), bir¢ok astronomik spektrumda tespit edilmektedir.
Iyonize olmus asal gazlara ait atomik veriler, astrofiziksel ve laboratuvar plazmalarin
spektroskopilerinde, elementlerin bollugunun hesaplanmasinda, yildiz atmosferlerinin
modellenmesinde, lazer fiziginde, endiistriyel arastirmalarda, gezegen bilimi ve daha
genel olarak tiim laboratuvar plazma uygulamalarinda biiyiik Oneme sahiptir.
Maliyetlerinin yiiksek olmasina ragmen, elektronik ve cam elyaftan aydinlatmaya,
otomotive kadar bir¢ok alanda endiistrinin de bu gazlara olan ilgisi artmaktadir (Pelaez

ve ark., 2006; Pelaez ve ark., 2012).

Iki kez iyonlagmis atomlar, reaksiyona girme 6zelliklerinin yiiksek olmasindan dolayi
onemli bir role sahiptir ve bu 6zelliklerinden dolay1 biiyiik ilgi ¢ekmektedirler. Bu tiir
tyonlarin 6zelliklerinin arastirilmasi igin, bigok deneysel teknik mevcuttur. Cesitli
yontemlerin yani sira, Auger, optik, ikili yiik gecisi ve yiik ayrilma spektroskopileri bu
teknikler arasindadir. Iki kez iyonize olmus atomik katyonlar, birgok deneysel ve

teoriksel calismada incelenmistir. Yogunluk dagilimindaki bazi anormallikler disinda,



en distaki iki p elektronunun atomdan ayrilmasiyla olusan bu iyonlarin diisiik enerjili
spektrum bolgelerindeki temel halleri iyi anlasilmaktadir. Bu durumda yeni
yontemlerin test edilmesi ve kalibrasyonu i¢in bu iyonlar1 ideal kilar. Kuvvetli
konfigiirasyon etkisi ¢ogunlukla elektronik hallerin belirlenmesinde etkilidir

(Pernpointner ve ark., 2012).

Atomik veriler, dogru plazma modellemesi yapabilmek i¢in astrofizik ve plazmalarda
bliylilk Onem tagimaktadir. Spektrum ¢izgilerinin siddetlerini ve seviye
poplilasyonlarin1 hesaplayabilmek i¢in bircok 1simali gecis ve elektron carpisma
siddetlerine gereksinim duyulmaktadir. Bu parametreler yayilmakta olan bir
plazmanin yogunluk ile sicakliginin ve plazmadaki elementlerin bollugunun tesbitine
olanak saglamaktadir (Elabidi, 2012). Enerji seviyeleri, salinic1 siddetleri, gecis
olasiliklar1 ve yar1 omiir gibi degisik atomik parametreler astrofiziksel uygulamalarda
¢ok onemlidir. Hem izinli hem yasakli gegislere ait gecis olasiliklarinin dogru olarak
biliniyor olmasi, yildizlarin ve bulutsularin fiziksel sartlarinin ve kimyasal
bilesenlerinin dogru tahmin edilmesi i¢in 6nemlidir (Charro ve ark., 2000). Manyetik
dipol c¢izgileri ve bunlara ait veriler genellikle sicaklik ya da yogunlugun
belirlenebilmesi i¢in kullanilmaktadir (Biémont ve Hansen, 1986). Temel hal
konfigiirasyonlar1 arasindaki yasakli gecisler, uzun dalga boylarina sahip olmasi
nedeniyle spektroskopik calismalara uygun hale geldigi i¢in Ozellikle dnemlidir
(Saloman ve Kim., 1989). Iyonize olmus asal gazlarin salinic1 siddetlerinin biliniyor
olmasi, plazma tanilamalarinda, yildiz bollugunun belirlenmesinde, atmosfer

modellemede ve lazer fizigi gibi alanlarda ¢ok 6nemlidir (Bredice ve ark., 2000).

Kripton (Z=36) enerji tasarrufu saglayan pencerelerde 6nemli bir kullanim alanina
sahiptir. Diigiik 1s1 iletkenligine sahip olmasi yalitim etkinligini artirdig1 i¢in yalitilmis
cam levhalar arasinda dolgu gaz1 olarak kullanilir. Gezegen bulutsularin
spektrumlarinin arastirmasina dayanarak, Z>32 olan elementlerden evrende bollugu
en fazla olan kriptondur. Ayrica kripton yildizlar arasi spektrumlarda da tespit
edilmistir. Fotograf makinelerinin flag lambalarinda, florasan ampullerde ve desar;j
tiiplerinde kullanilir. Ayrica kripton bir¢ok 151k kaynaginda ve lazerlerde ¢alisma gazi

olarak kullanilir. Tekli iyonlagmis kripton (Kr II) ve ikili iyonlagmis kripton (Kr III)



iyonlarina ait spektrum c¢izgileri, plazma teshisi i¢in oldukc¢a 6nemlidir (Djenize ve
ark., 2003). Ksenon (Z=54), lazer gelisiminin baslangicindan beri lazerlerin ve lazer
tekniklerinin gelismesinde 6nemli bir role sahiptir. Zengin emisyon spektrumundan
dolay1 ksenon, yalnizca lazer aragtirmalarinda 6nemli bir unsur olmakla kalmayip ayni
zamanda 1s1k kaynaklar1 ve lamba gelisimi gibi daha genis alanlarda da biiyiik 6nem
tasir. ikili iyonlasmis ksenon (Xe I1I) astrofizikte de 6nemli bir yere sahiptir. Ornegin,
bulutumsu gezegen NGC 7027°de var oldugu belirlenmistir (Seidel ve ark., 2001;
Pelacz ve ark., 2006; Pelaez ve ark., 2009). Diger tiim asal gazlar atmosferde
bulunuyorken radon (Z=86), radyumun radyoaktif parcalanmasiyla elde edilen
radyoaktif dzellige sahip bir asal gaz elementidir. Ikili ve iiclii iyonlasmis radon igin
enerji seviyeleri, yar1 dmiir ya da gecis parametreleri ile ilgili veriler cok azdir. Radon,
baz1 kanser hastaliklarinda ve 1s1n tedavilerinde kullanilmaktadir (Biémont ve Quinet,
1996). Asal gazlarin bazi ¢oklu iyonlasmis hallerinin seviye enerjileri hala belirsizdir
ve teorik galigmalar da olduke¢a dagmiktir. Ozellikle radon igin bu ¢alismalar oldukca
azdir (Pernpointner ve ark., 2012). Tablo 1.1.’de ikili ve tiglii iyonlagmis kripton,

ksenon ve radon i¢in daha 6nce yapilan ve literatiirde mevcut calismalar verilmektedir.

Bu calismada, tamamen relativistik c¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF)
yontemini temel alan genel amagl relativistik atomik yap1 paketi (GRASP)
kullanilarak, asal gazlarin son ii¢ iiyesi olan Kr (Z=36), Xe (Z=54) ve Rn (Z=86)
atomlarinin ikili ve tg¢li iyonlagmig hallerinin (Kr HI-1V, Xe [1I-IV ve Rn I1I-1V)
atomik yap1 hesaplamalari incelendi. iki kez ve ii¢ kez iyonlasmus kripton, ksenon ve
radon atomlarina ait iyonlar (Kr I11-1V, Xe I1I-1V ve Rn I1I-1V ) i¢in enerji seviyeleri,
bu seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1), elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol
(M1) gegislerine ait dalga boyu (A), gegis olasiligi (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi
siddeti (Sjj) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani gibi gegis parametreleri
incelendi. Bu hesaplamalarda oncelikle ¢esitli korelasyon etkilerinin (valans-valans,
0z-valans ve 0z-0z) hesaplama sonuglarina etkisi g¢alisildi. Daha sonra kuantum
elektrodinamik etkileri (QED- 6z enerjisi ve vakum polarizasyonu) ve Breit
diizeltmeleri (elektronlar arasindaki manyetik etkilesim ve elektron-elektron

etkilesiminin geciktirme etkileri) bir katki olarak hesaba katildi.



Tablo 1.1. Kripton, ksenon ve radon atomlarinin ikili ve ii¢lii iyonlasmis halleri i¢in enerji ve 1simali gegis
parametrelerine ait literatiirdeki mevcut caligmalar

iyon Enerji Seviyeleri Istma Parametreleri
Kr 11 NIST Boyce, 1935
Garstang, 1964 Humphreys, 1935
Biémont ve Hansen, 1986 Osterbrock, 1951
Bredice ve ark., 1988 Garstang, 1963
Sugar ve Musgrove, 1991 Fink ve ark., 1970
Kilin ve ark., 1995 Coetzer ve ark., 1982
Reyna Almandos ve ark., 1996 Biémont ve Hansen, 1986
Saloman, 2007 Kernahan ve ark., 1987
Sterling ve ark., 2011 Bredice ve ark., 1988
Calamai ve Johnson, 1992
Ehresmann ve ark., 1995
Raineri ve ark., 1998
Djenize ve ark., 2003
Sterling, 2011
Eser ve Ozdemir, 2018
Kr IV NIST Boyce, 1935
Persson ve Pettersson, 1984 Balankeswara Rao ve Krishnamurty, 1939
Biémont ve Hansen, 1986 Livingston, 1976
Sugar ve Musgrove, 1991 Fawcet ve Bromage, 1980
Reyna Almandos ve ark., 1998 O’Sullivan, 1988
Saloman, 2007 Bredice ve ark., 2000
Sterling, 2011 Biémont ve Hansen, 1986
Andersson ve ark., 2012 Lu ve ark., 2006
Rauch ve ark., 2016 Sterling, 2011
Xe 1l NIST Humpreys, 1939
Gallardo ve ark., 1979 Osterbrock, 1951
Persson ve ark., 1988 Garstang, 1964
Walch and Knight, 1988 Gallardo ve ark., 1979
Biémont ve ark., 1995 Coetzer ve Westhuizen, 1980
Bolognesi ve ark., 2000 Hansen ve Persson, 1982
Saloman, 2003 Hansen ve ark., 1983
Dzuba ve Flambaum, 2007 Persson ve ark., 1988
Pernpointner ve ark., 2012 Calamai ve Johnson, 1992
Schippers ve ark., 2014 Biémont ve ark., 1995
Eser ve Ozdemir, 2017 Ehresmann ve ark., 1998
Bertuccelli ve ark., 2000
Reyna Almandos ve ark., 2009
Eser ve Ozdemir, 2017
Eser ve Ozdemir, 2018
Xe IV NIST Di Rocco ve ark., 1986
Tauheed ve ark., 1993 Reyna Almandos ve ark., 1990
Gallardo ve ark., 1995 Calamai ve Johnson, 1992
Biémont ve ark., 1995 Biémont ve ark., 1995
Dzuba ve Flambaum, 2007 Gallardo ve ark. 1995
Schipper ve ark., 2014 Bertuccelli ve ark., 2000
Raineri ve ark., 2008
Reyna Almandos ve ark., 2009
Rn 1 Biémont ve Quinet, 1996 Biémont ve Quinet, 1996
Pernpointner ve ark., 2012 Eser ve Ozdemir, 2018
Rn 1V Biémont ve Quinet, 1996 Biémont ve Quinet, 1996




BOLUM 2. HESAPLAMA YONTEMI

2.1. N-Elektronlu Sistem Icin Relativistik Olmayan Atomik Hamiltonyen

Kuantum mekanigine gore, N-elektronlu kararli haldeki bir atom y(q,,...,q,) dalga
fonksiyonu ile tanimlanir. Burada, g, =(r,o;) bir i. elektronun uzay ve spin

koordinatlarini temsil eder. Dalga fonksiyonu uzay degiskenlerine gore siirekli kabul

edilir ve

Hy (q,,....dy) = Ew(d,,....qy) (2.1)

denkleminin ¢6ziimiinden elde edilir. Burada H, atomik sistemin Hamiltonyen
islemcisidir. Dalga denklemi, sadece belirli E degerleri i¢in ¢6ziimleri olan bir
6zdeger problemidir. Bu degerler, sistemin toplam enerjisinin miimkiin degerlerini
temsil ederler ve Hamiltonyen islemcisinin 6zdegerleri olarak bilinirler. H
Hamiltonyen islemcisi kuantum mekaniksel yapiya bagli oldugu kadar atomik
sistemlere de baghdir. Relativistik olmayan hesaplamalarda normal baslangi¢ noktasi

Schrodinger denklemidir ve atomik birimlerde

H= i( vz—?j i% (2.2)

olarak ifade edilmektedir. Burada Z atomun c¢ekirdek yiikii, r, i. elektronunun

cekirdege olan uzakligi ve I ve | elektronlar arasindaki mesafedir. Hamiltonyen,

| j !
atomik cekirdegin sonsuz kiitleli bir nokta yiik gibi davrandig: ve relativistik etkilerin

ihmal edildigi varsayimlari ¢er¢evesinde gegerlidir (Fischer ve ark., 1997).



2.2. Korelasyon Etkileri ve Konfigiirasyon Etkilesimleri

Salmict siddeti, gecis olasiligi ve ince yapi1 etkileri gibi hesaplamalarin dogru
yapilabilmesi i¢in elektron korelasyonlarmin dikkate alinmasi ¢ok onemlidir. Elde
edilen veriler relativistik etkiler, ¢cekirdegin sonlu kiitlesi ve hacmi gibi 6nemli etkileri
iceriyor olmasia ragmen bunlar hafif atomlar i¢in ¢ok kii¢iik katkilardir. Boyle
sistemlerde Schrodinger denklemine kesin ¢oziim i¢in yapilan yaklagimlarda
tutarsizliklar ortaya c¢ikmaktadir. Bu tutarsizliklarin asil nedeni, elektronlarin
birbirleriyle karsilikl etkilesmeleridir (korelasyon). Her elektronun, diger elektronlar
tarafindan olusturulan alanda bagimsiz olarak hareket ettigi kabul edilir. Bu nedenle,
Lowdin (1955)’in tanimladig1 enerjideki hata, korelasyon enerjisidir (Fischer ve ark.,
1997).

Genellikle farkli seviyeler arasindaki enerji ayrilmalarmin belirlenmesi igin
calisilmaktadir. Boyle bir durumda ilk yaklasim, icteki kapali altkabuklari etkisiz
olarak tanimlar ve sadece distaki ya da valans (degerlik) elektronlar1 arasindaki
korelasyon diisiiniiliir. Bu valans korelasyonu olarak isimlendirilir. Bunun i¢in gerekce
0zdeki korelasyon enerjisidir bu enerji mutlak anlamda biiyiik olsa da, ayni elementin
farkli iyonlarindaki terimler icin ya da verilen bir iyondaki farkli terimler i¢in biiyiik
oranda iptal olur. Fakat 6z disinda kalan elektronlarin varlig1 6z tizerinde bir etkiye
sahiptir. Ilk elektron, cekirdegi oldukca kutuplastirilabilir fakat bu kutuplasma, iki
elektronun birbirinden kagmay1 deneyecegi ve 6ziin birbirine zit taraflarinda olmay1
tercih edecekleri icin ikinci elektron tarafindan azaltilir. Bu da dielektronik
polarizasyon olarak isimlendirilir. Polarizasyon etkisi, disaridaki elektronlar ile 6z
arasindaki korelasyonu yani 6z-valans korelasyonunu temsil etmektedir. Genellikle
birkac valans elektronu i¢in eger 6z-valans korelasyonu igeriliyorsa enerji yarilmalari
oldukea iyilestirilir. Oz-valans korelasyonu, a ve b 6z valans ydriingeleri icin
ab—ov'  degisiminin sifirinct  dereceden dalga fonksiyonunundan yoriinge
degisimleri ile elde edilen CSF’ler ile temsil edilmektedir. Bu korelasyonlarin varligi
0ziin sabit olmasi ile birlikte enerjiyi azaltmaktadir. Fakat 6ze kabuktaki elektronlarin

baglanmasini artirmaktadir.



Cok elektronlu bir sistemde sifirinct dereceden dalga fonksiyonu genel olarak v, ile
gosterilir. Fakat bir¢ok atomik 6zellik i¢in birinci dereceden diizeltme daha 6nemli
olabilmektedir. Genel olarak birinci dereceden diizeltme, birinci dereceden
diizeltmelerin lineer kombinasyonu olarak alinir. Bu dejenere olmayan durumlarin

detaylica incelenmesi i¢in yeterlidir. 1y, =|7LS> seklindedir ve burada

yLS = (nl)oLS dir. Konfiglirasyon hal fonksiyonlarinin yLS ile etkilesimi iki
tirliidiir: Biri tek bir elektron tarafindan olusan farklilik digeri ise iki elektron
tarafindan olusturulan farkliliktir. Birincisi daha alt bdliimlere ayrilabilir. Iki

elektronun farkliligindan dolay1 olusan CSF’ler tizerinden toplamlar siniflandirilabilir.

(n1)oLS durumundaki dolu ydriingeler {a,b,c,...} olsun ve {v,v'...} *da dolu olmayan

ya da sanal yoriingeler olsun. ab — vv' ¢ift degisimi y, icin olan agilimda bir CSF

olusturur ve bu durum farkli korelasyon etkilerine gore siniflandirilir (Fischer ve ark.,

1997):

a. ab en dis yoriingedeki elektronlar ise valans korelasyonunu temsil eder.
b. aig yoriingeye ait, b dis yoriingeye ait elektronlar ise 6z—valans korelasyonunu
temsil eder.

c. Her iki elektron da 6z yOriingelerinden ise 6z-6z korelasyonunu temsil eder.

Korelasyon etkisinin dahil edilebilmesi i¢in konfigiirasyon etkilesimi (CI) yontemi,
spin yoriingemsilerden olusturulmus konfigiirasyon durum fonksiyonlarinin (CSF'ler)
lineer bilesimi olan bir varyasyonel dalga fonksiyonu kullanir. Tam CI agilimi, tek
parcacikli temel setin kapsadig1 uzayda Schrodinger denkleminin ¢éziimii olan uygun

simetrili tim CSF'leri igerir. LS ¢iftlenim modelinde CI dalga fonksiyonu

P(LSI) = iaicpi(ozi LSJ) (2.3)

i=1

ya da LSJ giftlenimine gore



P = iai(bi(ai LS, J11) (2.4)

i=1
seklindedir. Burada I1 durumlarin paritesidir.
2.3. Radyal Fonksiyonlar

Radyal fonsiyonlar Slater-tipi yoriingemsilerin (STO) bir lineer kombinasyonu olarak

verilmektedir:
k

P (r) = chm){jm (r). (2.5)
j=1

Burada y;, 'nin agilimi

(26)"

[(21,,)'1" " exp(=¢j T (2.6)

Zin(r) =

seklindedir. Ayrica STO’ler ortonormallik kosulunu saglayacak sekilde segilirler:
[ RPiOP.(dr=5,.  (I<n'<n) 2.7)

I, ve &, verilendegerleriigin k =n—1 ise C, katsayilar tek olarak belirlidir. Eger

k >n—I ise bazi katsayilar varyasyonel parametre gibi davranabilmektedir digerleri

ise serbestce degisebilmektedir. Genel olarak, | ’ler sabit tamsayilar olarak secilirler.

jnl
Boylece varyasyonel parametreler &, ’lerin ve bazi C,, ’lerin kuvveti seklindedir.

Boyle radyal dalga fonksiyonlarmi kullanarak hamiltonyen matrisindeki radyal

integraller hesaplanabilir (Mohan ve ark., 2013).



2.4. Hamiltonyen Matris Elemanlari

Konfigilirasyon etkilesim dalga fonksiyonu, Hamiltonyen matrislerinin olusumundaki

onemli asamalardan biridir ve genel olarak
H2° =(y,PIM |H®|y,PIM) (2.8)

seklinde yazilmaktadir. Bu denklemdeki matris elemanlari, radyal integraller ve agisal

katsayilar cinsinden ifade edilebilir. Tek-cisim etkilesimleri, |(ab) integrallerini verir:

l(@b) =3, [ dr[c(@,. (P, (NP, (NQ}, (M) -267Q,, Q.. ()

laka

+E2 (B, (NQy, (N+Qy, (NP, (1) 29)

Voo (NP, (NP, (N+Q,,,. (NQ,, (N ].

Iki-cisim etkilesimleri ise relativistik Slater integrallerini iiretir:
R*(abed) =r[” dr[(Pn (P, (N+Q,. (NQ. (M) =Y (b r)} (2.10)
a™a c™e a™a c™e r

Relativistik Hartree Y-fonksiyonlart

k

L (P (5)P,,. (5)+Qur. ()Qur (5)) (2.41)

I

>

k AR
Y (ab,r)—rf0 ds

denkleminden elde edilir. Burada r_ (r_), r ve s’nin daha biiytik (kiiglik) olanin1 ifade

eder.
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Hamiltonyen matrisine kdsegen bir katki su sekilde ifade edilir:

n k2

H56=Z[q,(a>l<aa)+nzw 3 fHEb)F @)+ S Y gf(ab)Gk(ab)}. (212)

W
a=1 b>a k=0,2... b>a k=k,+2,...

Bu agilimdaki ¢, (a), CSF’deki bir a ydriingesinin doluluk sayisidir. F*(ab) ve

G*(ab), (16). denklemin &zel halleridir:

F*(ab) = R*(abab) , G*(ab) = R* (abba) . (2.13)

Ky, K, ve Kk, smirlari

ko = (2ja _1)5ab .

ik 0
K = |J_a J_b| Kok > (2.14)
s — b +L ko, <O;

k _ ja+jb; ja+jb_k1 Qlﬁ:
S T A & diger durumlar

seklinde verilmektedir. k =0 olmasi durumunda f*(ab) ve g¥(ab) agisal katsayilari

f2(a2) = 29, (2)(A (@) D), £°(ab) =4, ()0, () (2.15)

halini alir. Buna karsihk k<0 ve g,(a)=2j,+1 ya da q,(b)=2j,+1 olmasi

durumunda

f“(ab) = —% (a.(a)C(a k,a))*5,, g/ (ab)=—q,(a)q, (b)C*(a k,b),

—
)
~
—
53

C(a,k,b) = (2.16)

N |+~
o
|
[
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olur. Eger k>0 ve q,(a)<2j,+1 ve q,(b) <2j, +1 ise

f“(ab)=V*(abab), g'(ab)=V*(abba) (2.17)

seklindedir. Kosegen dist matris elemanlart (r = s) da

HEC = ZZvrS (abcd)R* (abcd)+ZTrs(ab)l(ab) (2.18)

abcd

olarak elde edilir (Dyall ve ark., 1989).

2.5. N-elektronlu Sistem icin Relativistik Atomik Hamiltonyen (Dirac

Hamiltonyeni ve Cok Konfigiirasyonlu Dirac-Fock Yontemi)

Cok elektronlu, biiylik ¢ekirdek kiitleli sistemlerde (atom ya da iyon) elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesimlerle birlikte bir relativistik hamiltonyene ihtiyag

duyulmaktadir. Bir N-elektronlu atomda Dirac-Coulomb Hamiltonyeni

3 N-1 N -1
ZZ(ai'f)iC+(ﬂ_1) ’ ' (2.19)
i=1 i i=1 j=i
N N-1 N -1
_H, Z > - (2.20)
i=1 =1 j=i
seklindedir. (2.20) esitliginin ilk terimi
A 3 A 2
H, =¢> a.p+(B-Dc* +V,, (F) (2.21)
i-1

olarak ifade edilir ve elektronun kinetik enerjisi ile ¢ekirdekle etkilesiminden dolay1

olusan tek cisim katkisidir. V, (r) ¢ekirdek potansiyeli, ¢ekirdek hacim etkileri ihmal
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edildiginde —Z /r Coulomb seklini alir (Atomik birimler e=h/2n=m¢=1, a=1/c olarak

alindi). Standart gésterimde «; ve S Dirac matrisleri

(09 e et O 222
o = R , 1= ,...,,ﬂ—[o _J, (2.22)

seklinde tanimlidir. Burada o, , genel Pauli matrisleridir. Elektronlar arasindaki anlik
iki cisim etkilesimi (2.20) denkleminin ikinci teriminde igerilmektedir. Tersinir
elektromanyetik etkilesim ve 1simali diizeltmelerden dolay1 (2.20) ve (2.21)
denklemlerine yliksek dereceden QED degisiklikleri bir pertiirbasyon katkisi olarak
alinir.

Temel CSF’ler ile ilgili olarak (2.19) denklemindeki Hamiltonyen matrisi, relativistik

atomik yap1 hesaplamalarinda 6nemli bir rol oynar. I atomik haline karsilik gelen

yaklasik enerji

ECC =(TPIM | H >° |TPIM ) = (c7°)"H cre (2.23)
olarak ifade edilir. Burada H®® Hamiltonyeni

H2° =(y,PIM |H®|y,PIM) (2.24)
seklindedir. (c. )Tcrj =&, karigim katsayilarinin degisimine karsihik (2.23) deki EP°

nin sabit olmasi gerekliligi, karisim katsayilart i¢in bir 6zdeger problemini

vermektedir:
(H™ —EP°1)c>* =0. (2.25)

Burada 1, n_xn_birim matrisidir (Dyall ve ark.,1989).
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2.5.1. Relativistik yoriingeler ve relativistik dalga fonksiyonlari

| nzcm) ile gosterilen relativistik bir yoriinge (ya da Dirac yoriingesi), jz(j =1+ S)ve

a

J, ac1sal momentum islemecilerinin ve relativistik parite iglemcisinin ( p = S7 ) bir 6z

: . 1 0. .
fonksiyonudur. Burada 7 genel parite operatorii ve f = [O :J Dirac matrisidir. n

baskuantum sayis1 ve x relativistik agisal kuantum sayis1 olmak iizere bu 6z

fonksiyonlara ait 6zdeger denklemleri

i?[nem) = j(j+1)|nxm), |, [nkm)=m|nxm) m=—j,..., j (2.26)
ve
p|nxm) = (=1)' | nxm) (2.27)

seklindedir. Burada, yoriingeler bir ortonormal set olusturacak sekilde segildiginde

agisal momentum cebiri en basit halini alir:

(n,,m, [nxymy) =6, . (2.28)

aa  a

Ayrica, | = j i% icin x = i(j + %j olur. Boylece j =|x| —% olarak elde edilir. Aym

(nx) ve farkli m kuantum sayili 2 j+1’den kii¢iik ve esit (ayn1 kabuga denk gelen)

her bir yoriingenin ayni radyal sekle sahip oldugu kabul edilmektedir:

1( Pu(D) Zun(r/ f)j_ (2.29)

(rinkm)==| .
riQu(r) 2 m(rin)

Burada P, (r) ve Q,.(r), swrasiyla biiyiik ve kiiciik radyal dalga fonksiyonlari

bilesenidir. y . (r / r) fonksiyonlar: ise spinor kiiresel harmoniklerdir:
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ZaiD=3 <Im—o%a‘l%jm>Y,m"(r/ Ng° . (2.30)

Burada <Im—a%a‘l%jm> Clebsch-Gordan katsayilar, Y,"“(r/r) kiresel

harmonikler ve ¢? temel spinor fonksiyonudur. Parite islemcisi 1= 7,7y , toplam

agisal momentum islemcisi J = j, +...+ j, olmak tizere

I I 0)= j(J+D) gen(r 1 1),
L2t In)y=my,_ (r/r),

(T /D) =11+ 1, (r [ 7)), (2.31)
§ 2 1= £, (01 1),

ﬁzl,(m(r / r) = P}(Km (r / r) , P= (_1)|l+...+|N
seklindedir.
2.5.2. Konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 (CSF)

N elektronlu bir sistemin |yPIM) konfigiirasyon hal fonksiyonu (CSF), J? ve J,

toplam agisal momentum islemcileri ve P parite islemcisinin normalize edilmis
(<}/PJM |7PJM>:1) ozfonksiyonlarmi elde etmek icin yoriingemsiler, (2.29)

denkleminden olusturulan N. dereceden Slater determinantlarinin lineer birlesiminden

olusur:

P|yPIM)=P|yPIM),

J?|yPIM) =3 (I +1)| yPIM), (2.32)
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J,|yPIM)=M[yPIM), M =-J,..J.

7, CSF’nin tam olarak tanimlanmas: i¢in gerekli olan, yoriinge doluluk sayisi,
ciftlenimi gibi tiim bilgileri temsil eder. Bir CSF icin standart ¢iftlenim semasi

soyledir: Oncelikle elektronlar, yoriinge doluluk sayis1 q(a) <2j, +1 olacak sekilde

belirlenerek alt kabuklari doldururlar. Her a alt kabuguna ait elektronlar jj —

ciftlenimine gore su sekilde ifade edilir:
(3.)"@0,d,M,). (2.33)

Daha sonra altkabuga ait J, ve J, agisal momentumlar bir X, ara ag¢isal momentum
olusturmak i¢in ciftlenirler. Sonra X, ara acisal momentum olusmas: i¢in J, ile

ciftlenirler ve bu dongii bir J toplam agisal momentum elde etmek i¢in altkabuklarin

timii i¢in islem devam eder (Dyall ve ark., 1989):
(((3,3,)X 3 X,..0d . (2.34)
2.5.3. Atomik hal fonksiyonlari (ASF)

Bir atomik hal fonksiyonu (ASF), ortak P, J ve M kuantum sayilarina sahip farkli

konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin (CSF) bir sonlu lineer kombinasyonudur:
[ITPIM) => ¢, |7,PIM). (2.35)
r=1

Buradaki n_, hesaplamada kullanilan CSF’lerin sayisidir. c,., karisim katsayilari bir
¢ ={c.r,r=1,..,n.} siitun vektdriinde birlestirilebilir. Bu durumda, |FPJM> atomik

hali CSF temel setindeki |}/rPJ|\/|> haline karsilik gelir. Burada ASF’ler

refl,..n.}

ortonormal olarak segilirler (Dyall ve ark., 1989; Stasinopoulos, 2011):
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(CPIM|T;PIM) =5, i jefl...,n]} (2.36)
&Y (1,PIM|7,PIM) =5, (2.37)
r=1
1
= >0 = (6)'er, =3 (2.38)
r=1

2.6. Breit ve QED Diizeltmeleri

Seviye enerjilerinin degerleri hesaplanirken enerjiye gelen diizeltmeler hem gok-cisim
etkilerinden hem de kuantum elektrodinamik (QED) etkilerden kaynaklanmaktadir.
Cok-cisim etkileri arasinda, elektrostatik Coulomb etkilesimine en diisiik dereceden

gelen diizeltme Breit etkilesimidir (Di Rocco ve Lanzini, 2016).
2.6.1. Breit etkilesimi

Notral sistemlerin enerji seviyeleri ile ilgili olarak Mann ve Johnson (1971) tarafindan
yapilan detayli hesaplamalar gdstermektedir ki, Breit etkilesimi temel hal seviye
enerjisine %1 katkida bulunmustur. Sistemin cesitli hallerinin enerji seviyeleri
arasindaki farkliliklar karsilagtirildiginda bu katki degeri daha 6nemlidir. Ayrica bu
caligmalarda gecikme terimlerinin manyetik terimlerden aldig katkinin yaklasik %10
civarinda oldugu hesaplanmistir (Stasinopoulos, 2011). Cok elektronlu sistemlerde,
elektronlar arasindaki ri Coulomb etkilesimine gelen diisiik dereceden diizeltme
AB

Breit etkilesimidir. A ve B elektron ¢ifti i¢in Breit etkilesimi

3
rAB 2 IFAB rAB

Hy = H +H,, = %% +1{“A'“B - “AB'“A)“AB'“B)} (2.39)
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seklinde ifade edilir. Burada, @&, Dirac matrisleri ve 1, =|F,—Fy| elektronlar
arasindaki uzakliktir. Tlk terim H, Gaunt (manyetik) terimi olarak isimlendirilir ve

iki Dirac akimi arasindaki gecikmeyen etkilesimi temsil eder. Ayrica bu terim Spin-
yoriinge, spin-diger yoriinge ve spin-spin etkilesimini igerir. lkinci terim H_,
gecikme etkilerini igerir. Gecikme diizeltmeleri, Gaunt teriminden kiigliktiir. Breit
etkilesim islemcisi, elektron-elektron sa¢ilmasimnin  S-matris elemanlarindan

turetilebilir:

_ . cos(awr L= _ = .cos(owr,.)—1
V(I @) = —a,d, Cos(@rys) (aAvA)(anB)% .

AB W Tyg

(2.40)

Burada @, degis tokus fotonunun frekansidir. Bu islemci MCDF teorisinde matris

elemanlarina katkida bulunur:
H: =(7,PIM|V®(0)|7,PIM) . (2.41)

Bunlardan kosegen olanlar MCDF enerjisine eklenebilmektedir. Diger bir yol da
(2.41) denklemindeki tiim matris elemanlar1 Dirac-Coulomb Hamiltonyeninin matris
elemanlaria eklenir ve elde edilen yeni matris kdsegenlestirilir (Stasinopoulos, 2011;
Di Rocco ve Lanzini, 2016).

2.6.2. QED etkileri

Kuantum elektrodinamik (QED) teorisi Einstein'in 6zel gorelilik ve kuantum mekanigi
teorisini birlestirmeye yonelik bir girisiminden dogdu. Einstein’in enerji-kiitle
esdegerligi ile birlikte Heisenberg'in belirsizlik ilkesi, pargacik ¢iftlerinin
kendiliginden olugsmasina ve vakumda yok edilmesine olanak tanir. Kendiliginden
olusan bu dalgalanmalar, dogrusal olmayan bir ortamin kuantum vakum 6zelliklerine
benzerdir. Genel olarak bu dalgalanmalarin kaydedilememesine ragmen, varliklarina
bagl etkiler sinir kosullar1 veya elektromanyetik alanlar gibi dis etkilerle uyarilabilir

veya arttirilabilir (Lundin, 2010).
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Agir atomlarda Dirac denkleminin ¢6ziilmesiyle elde edilen bazi dejenere seviyelerin
ayrilmasina neden olan kuantum elektrodinamik (QED) etkisinden veya Lamb
kaymasindan dolay1 olusan baska bir diizeltme etkisi mevcuttur. QED diizeltmesini
Hamiltoniyende etkili bir islemci olarak ifade etmek zordur. QED diizeltmeleri, dalga
fonksiyonlar1 daha once agiklanan yontemlerle belirlendikten sonra toplam enerjiye
eklenir. Aslinda tiim relativistik diizeltmeler QED diizeltmelerinin bir pargasidir. Fakat
sadece Dirac ve Breit hamiltonyenlerinin diginda kalan diizeltmeleri bunun i¢ine dahil
etmek aliskanlik olmustur. Ik énemli QED diizeltmesi, sanal bir foton yayan ve
cekirdegin alaninda onu tekrar soguran bagl elektrondan kaynaklanmaktadir. Bu 6z-
enerji diizeltmesi olarak isimlendirilir. ikinci ve en énemli QED diizeltmesi vakum
polarizasyonu olarak isimlendirilir ve ¢ekirdegin alaninda sanal elektron-pozitron
ciftlerinin olusturulmast ve yok edilmesinden kaynaklanmaktadir. Tam relativistik
GRASP kodu Breit etkilesimini ve QED diizeltmelerini hesaplayabilir. Sadece tek bir
elektron i¢in yapilan relativistik diizeltmelerin aksine, bagli elektronlarin karsilikli
taranmasi ve bagli elektronlar arasindaki Coulomb iticiliginin 6nde gelen relativistik

diizeltmesi bilinmemektedir (Kim, 1997; Mohan ve ark., 2013).

Oz-enerji diizeltmesi, GRASP’da
HE = q (AES (2.42)
A=1

seklinde ifade edilir. Burada E;", A altkabugundaki bir elektronun 6z enerjisidir.

Atom numarast Z olan hidrojen benzeri bir sistemin pertiirbasyon teorisine gore en

diisiik dereceden 6z enerjisi

Z4

seklindedir. F,_(Z) fonksiyonu Z atom numarasina gore yavas yavas degisir. GRASP

paketinde, n,x, kuantum sayili tek pargacikli hallerin 6z-enerjileri igin
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F.. (ZJ) 1s,2s,2p,2pyériingeleriigin

a

F,. (Z:")  n>2durumlariigin (2.44)

Z eff )4
AE SE — (

e o, |
0 diger durumlar

olarak verilmektedir. Cok parcacikli haller i¢in bu tek elektron katkilar1 toplanir. Etkin
atom numarast Z'nin kullanilmastyla, elektron perdeleme etkileri kabaca dahil edilir.
[k yaklasimdaki kuantum sayisi n arttikga, ikinci yaklasimin giderek daha gergekgi

olmayacag diisiiniilmektedir.

Bir diger etki olan vakum polarizasyon etkisi, en diisiik dereceden sanal elektron-
pozitron ¢iftinin perdelemesinden dolay1 ¢ekirdek alaninin kisa aralikli degisimidir.

Ayrica burada, n,x, yoriingelerine gelen diizeltme pertiirbasyon teorisi ile

hesaplanmaktadir:
AEY = (0, |V i) = [ drv ()2, (1) +Q2, (1)) (2.45)

Burada VV(r), Uehling potansiyelidir. Oz enerjiye benzer olarak, bireysel

elektronlarin katkilar1 ilave olarak iist iiste bindirilir (Mohr, 1992; Grant, 2007;
Stasinopoulos, 2011).

2.7. Isimah Gegisler

Tiim miimkiin dalga sayis1 K ve polarizasyonlari A olan bir fotonun yayinlanmasiyla

bir i halinden j haline gegiste elektromanyetik ge¢is olasiligi

2 2
_ 2J£1%%jdgk (rj3,M k2| H, |1 M:0) (2.46)

Ai_)j

seklindedir. Burada H_ , foton ile elektronlar arasindaki etkilesimi tanimlayan

er >

Hamiltonyendir. i ve | iki atomik hal fonksiyonlari arasindaki matris elemanlari
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(T,3,M,ik, A H, [TIM0) = D ey (7,3, M, 1K A Hy, | 7,9M,:0) (2.47)

r,s=1

dir. Matris elemanlart  (y,J M ;K,A|H,|7,JM,;0), CSF’lerdeki r ve s

degerlendirilir. Boylece yayinlama iglemcisi, elektrik ¢ok kutuplu 1s1mim igin (1) ve
manyetik ok kutuplu 1sinm igin (0) ile tanimlanan a9} (r) ve a®), (r) ¢ok kutuplu

islemcilerin toplaminda ayrigtirilir:

2
(7,9 M, ;K A H,, [7.3M;0) = 2”{3/ > > V2x (i) V2L +1D}, _, (K) (2.48)
QN LM

<[ (7.3, M, |aa®) (r) +itaaly, (r)| 7. I M,) ]

Burada, D,b,'_i(lz), (Rose, 1967)’de tanimlandigr gibi bir donme matrisidir.

Konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 arasindaki indirgenmis matris elemanlar1 tek-

elektron indirgenmis matris elemanlarinin bir toplami olarak aciklanabilir:

(7, M, | 0| nyxs) (2.49)

0|7, d;M,) =D dj (rs)(n,x, |
ab

Burada, (Pyper ve ark., 1967)’de verilen d); (rs) yeniden giftlenim katsayilaridir. O

, L seviyesinin kiiresel tensor islemcisidir ve daha sonra kullanilacak olan M, manyetik
kuantum sayisina karsilik gelir. Manyetik ve elektrik tek parcacikli matris elemanlari

Grant (2007) tarafindan s6yle verilmektedir:

0) 115\ iz |2) +D(2L+1)
(f||ea ||} =i(-1) (LD (2.50)
oL
1Lt (k, + )] [Ar(F, (G, (1) + F (NG, (M) (kn) |.
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[S—
el
—

1 (2.51)

H H Ji L+ (21| +1)
(f||aal iy =i(-1)h+2 /T

L+1 _ +
><|: ’m(LIL_l_(’(]_K‘i)IL—l}
Y S I R
(L+D)(2L+1) b e

Radyal integraller de

N~
|
[
o

I = [ dr(F, ()G, (r) £ R ()G, (r)) j, (kr) (2.52)

seklindedir. F(r), Gi(r), F;(r) ve G,;(r) radyal yoriinge fonksiyonlar: ile bu
integrallerin hesaplanmasi MCDF ile yapilmaktadir. I'; durumundan T"; durumuna

gecis icin salinic1 siddeti L seviyesinin (S,f,,L) ¢ok kutuplu 1simali alan islemcisi

tarafindan indiiklenir (Grant, 1974):

___nc 30 ?
I TR (rR3J[6“rRa) - (2.53)
(2.53)’deki matris elemani
<F|P|‘]| ”é(L)HFij‘Jj> = Z:Cr]'icsl"j <7/r I:)r ‘]r | é(L)HysPs‘]s> (254)

seklinde ifade edilir. Bu, sirayla tek-elektron gecis integrallerinin bir toplami1 olarak

kullanilir ve
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(7,P. 3] 0®|In,ss) (2.55)

O®||7,R3,) = Y d5 (rs) (n,x, |
a,b

elde edilir. Brink ve Satchler (2002) tipi indirgenmis matris elemanlar1 kullanildiginda

ja L jb

. 2i 1DV _
<narca|0(”|nbr<b>=(%j (D1 1My (2.56)
2 2

elde edilir. Burada M_, Grant (1974) tarafindan tamimlanan isimali gegis

integrallerinden biridir:

_ Me +GM! | elektrik multipol gecisleriicin
i :{M;b " pol gegisleri i -
ab?

manyetik multipol gegisler igin

Mg =—i" {(ﬁjﬂz [(Ka — i)+ (L+1)|[+1:|_[%j1/2 [(Ka — )l — LII;l:'

MY =i {[ e, =)+ (LD ]+ (e, =) LI - (2L+1)d,

— . 2L +1)
M =it R ey
b [L(L+1)]l/2 b/%L

I = [ drj, (o 10)(G,,,, (NF, . (N£F, . (NG, (1)

aKa

Jo= f: drj_(er /)G, (NG, . (N+F, . (NF, . ().

Burada G, ol¢ii parametresidir ve Coulomb o6l¢eklendirmesinde 0 degerini alirken

Babushkin 6lgeklendirmesinde [(L+1)/ L]ll2

degerini alir. Relativistik olmayan
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siirda G = 0, 1s1mali matris elemanlarinin hiz formunu verirken, G =[(L+1)/ L]ll2

uzunluk formunu verir (Grant, 1974; Postavaru, 2010).

Matris ve integral ¢oziimlemeleri yapildiginda, salinici siddeti uzunluk (1) ve hiz (v)

formlarinda hesaplanabilmektedir. Agirlikli salinici siddeti gf , uzunluk formunda

2 N ?
g f = gAEij ‘(l//i |Zrk ‘l//j> ' (2.58)
k=L
ve hiz formunda
2 o ?
g f, ZE(AEij)_ <V/i|zvk‘l//j> (2.59)
k=1

olarak verilmektedir. Burada, y;, ve vy, sirasiyla ilk ve son durumlara ait dalga
fonksiyonlari; g; ve g, agirlikli salinicr siddetleri ve AE; atomik birimlerdeki gegis

enerjisidir. Cizgi siddeti uzunluk formunda (atomik birimlerde)

2

(2.60)

N
S=‘(Wi|kZ_llfk\w,->

olarak verilmektedir. Son olarak bir i durumundan jdurumuna gegisi i¢in en basit

haliyle yayilama salmici siddeti ( f;), 1s1ma oram (A;) (s1) cinsinden

. mc , o, _ 16 42
i —mﬂji ;iAji —1, 49%x10 ﬂji(a)j /Cl)I)AJI (261)
seklindedir. Burada m ve e sirasiyla elektron kiitlesi ve dolulugu, € 1518 hizi, A, gegis
enerjisi/dalga boyu (A), o, ve w; sirastyla diisiik i ve yiiksek j seviyelerinin istatiksel

agirligi ve S (atomik birimlerde) ¢izgi siddetidir.
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(2.60) ve (2.61) elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in

18
A = 2,0261x10 S ve f = 303,75

n 3 1)
a)j/lji ﬂ“jiall

S, (2.62)

manyetik dipol (M1) gecisler igin

13 -3
A = 2,6974x10 S ve f — 4,044 <10

ji 3 j
a)j/lji /ljiall

S, (2.63)

ve elektrik kuadrupol (E2) gegisleri igin

18
5 _L1199x10° . _167,89

i 5 ij 3
a)j/lji /Ijiwi

S (2.64)

seklinde verilmektedir (Aggarwal ve ark., 2004).



BOLUM 3. HESAPLAMA SONUCLARI VE TARTISMA

Bu ¢alismada, ikili ve ti¢lii iyonlasmis kripton (Z=36), ksenon (Z=54) ve radon (Z=86)
icin atomik yap1 6zellikleri (enerji seviyeleri ve 1s1mal1 gecisler) tamamen relativistik
cok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemi (Grant, 2007) ile incelendi.
Hesaplamalar genel amach relativistik atomik yap1 paketi (GRASP) (Dyall ve ark.,
1989) kullanilarak yapildi. Breit diizeltmeleri (elektronlar arasindaki manyetik
etkilesim ve elektron-elektron etkilesiminin geciktirme etkileri), QED katkilar1 (6z
enerjisi ve vakum polarizasyonu) ve cesitli korelasyon etkileri dikkate alinarak enerji
seviyelerine ve gecislere etkileri incelendi. Bu katkilar, ¢cok elektronlu sistemlerin
spektroskopik 6zelliklerini ve elektronik yapilarini igeren arastirmalarda dnemlidir.
Hesaplamalarda dikkate alinan konfigiirasyon setleri, degerlik (valans) ve 6zden
(kapal1 alt kabuklardan) olan uyarilmalara gore segildi. Bu korelasyonlara gore elde
edilen enerji seviyeleri i¢in genis sonuglar Ek A kisminda tablolar (Tablo A.1.-A.6.)
halinde verilmektedir. Bu boliimde daha ¢ok, daha iyi sonuglarin elde edildigi goriilen
0z-6z korelasyonuna gore, karsilastirma degeri olan seviyeler ya da diislik seviyeleri
kapsayan daha kisitli tablolar sunulmaktadir. Ayrica tablolarda tek pariteli haller “0”

iist indisiyle gosterilmektedir.

Bu iyonlar i¢in elde edilen enerji seviyeleri arasindaki elektrik dipol (E1), elektrik
kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) 1s1mali gegisler i¢in dalga boyu (A (A)), gecis
olasilig (Aji (s1)), salmicr siddeti (fij) ve ¢izgi siddeti (Sij (a.b)) gecis parametreleri
elde edildi (Ikili iyonlasmis Kr, Xe ve Rn i¢in Tablo 3.7.-3.16. ve ii¢lii iyonlagmis Kr,
Xe ve Rn i¢in Tablo 3.23.-3.33.). Bu gegislere ait tablolarda uzunluk ve hiz formunda
hesaplanan salinici siddeti degerlerinin bir orani da verilmektedir. Bu oran hesaplanan

salinici siddeti degerlerinin dogrulugu icin bir gostergedir (Kingston ve ark., 2002).
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3.1. Ikili fyonlasms Kripton (Kr IIT), Ksenon (Xe IIT) ve Radon (Rn III) i¢in

Enerji Seviyeleri ve Istmali Gegis Hesaplamalari

Iki kez iyonlasmus kripton (Kr III), ksenon (Xe I1I) ve radon (Rn III) atomlar1 sirastyla
noétral selenyum (Se I), telliir (Te I) ve polonyum (Po I) ile ayn1 elektron dizilisine
sahiptir. Bu iyonlarin temel elektron konfigiirasyonu ns?np* (Kr III i¢in n= 4, Xe III
icin n= 5 ve Rn i¢in n= 6) seklindedir. Her {i¢ iyonun temel hali (ilk enerji seviyesi)
ns2np* 3P,’dir ve bunu ayn1 konfigiirasyonun 3P, 3Po, D2 ve 'S seviyeleri takip eder.
Kr I ve Xe III 6zellikle plazma teshisi calismalarinda ve astrofizikte dnemli bir yere
sahiptir. Bu nedenle Kr Il ve Xe III iyonlarina ait teorik ve deneysel caligsmalar
mevcuttur (Djenize ve ark., 2003; Saloman, 2004; Dzuba ve Flambaum, 2007;
Saloman, 2007; Pernpointner, 2010; Sterling ve ark., 2011; Schippers ve ark., 2014,
Eser ve Ozdemir, 2017; Eser ve Ozdemir, 2018). Radon baz1 hastaliklarda 1s1n tedavisi
alaninda uygulama alan1 bulmaktadir. Radon III i¢in yapilan ¢alismalar (Biémont ve
Quinet, 1996; Pernpointner ve ark., 2012; Eser ve Ozdemir, 2018) Kr III ve Xe III’e

gore daha azdir.

3.1.1. Enerji seviye hesaplamalari

Kr 111, [Ni]4s?4p* elektron dizilimine sahiptir ve temel hali 4s?4p* 3P,’dir. Tablo
3.1.’de Kr III i¢in enerji seviye hesaplamalarinda kullanilan konfigiirasyon setleri {i¢
korelasyon tipine gore verilmektedir. Ayrica EAL (genisletilmis ortalama seviye) ve
CI (konfigiirasyon etkilesimi) hesabina gore de farkli konfigiirasyon seti alinmaktadir.
Bu hesaplara ait sonuglar enerji seviyelerini iceren tablolarda A ve B iist indisiyle

belirtilmektedir.

Tablo 3.1. Kr 1l iyonu igin yapilan hesaplamalarda kullanilan konfigiirasyon setleri

A (EAL) B (CI)
W 4s24p*, 4s24p35s, 4s24p?5s?, 4s24p°5d?, A + (4s?4p®4d, 45°4p24d?)
4s24p35d, 4524p36s, 45%4p?5p?, 4s24p°5p
CV  VV(A) + (4s4p°, 4s4p35s?, 4s4p6s?) A + 4s%4p®4d
cc 4s24p*, 4s4p®, 4p®, 4s%4p35s, 4p°5s, 4s%4p*, 4p%, 4s4p’ad, 4s?4p?4d?, 4pt4d?,

4s24p36s, 4s24p5p 4s4p®, 4s24p34d, 4p°5d, 4s?4p4ad3, 4s24p35s
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EAL (A st indisli) segenegi kullanilarak yapilan VV, CV ve CC hesaplamalarinda
sirastyla 258, 282 ve 62 seviye elde edildi. CI (B iist indisli) segenegi kullanilarak
yapilan VV, CV ve CC hesaplamalarinda ise sirasiyla 407, 320 ve 458 seviye elde
edildi. Cok fazla enerji seviyesi olmasi nedeniyle enerji seviyesi tablolarr, NIST ten
alman verilerle karsilastirilacak kadar smirli tutulmaktadir. EAL hesabinda; 4s24p*,
4s24p35s, 4s24p35p ve 4s%4p36s konfigiirasyonlarina ait seviyeler incelendiginde VV
hesabmna 6zden (4s alt kabugundan) de elektron uyarildigi konfigiirasyon (CV)
eklendiginde sonuglar biraz daha iyilesirken 6zden (4s alt kabugundan) iki elektron
uyarilan konfigiirasyonlar (CC) eklendiginde sonuglarin karsilastirma degerleri ile cok
daha iyi uyum igerisinde oldugu goriilmektedir. Ornegin, taban halinden sonraki ilk
uyarilma seviyesi olan 4s24p* 3Py i¢in VV ve CV sonuglar1 0,04022 Ry ve 0,04020 Ry
iken CC hesab1 sonucu 0,04051 Ry olarak elde edildi. Bu seviye i¢in karsilagtirma
degerleri de 0,04144 Ry, 0,04128 Ry, 0,04123 Ry, 0,03860 Ry, 0,03940 Ry ve
0,03850 Ry olarak verilmektedir (NIST; Garstang, 1963; Biémont ve Hansen, 1986;
Sterling ve ark., 2011). Bu durumda CC sonuglarinin daha iyi uyumlu oldugu
goriilmektedir. Bu durum {ist seviyelere dogru gidildikce ayni sekilde devam
etmektedir. CI hesabinda; 4s?4p®4d konfigiirasyonuna ait seviyeler disinda diger tiim
enerji seviyeleri, VV, CV ve CC hesaplamalarinin tiimiinde karsilastirma degerleri ile
zayif uyuma sahiptir. Ancak 4s?4p®4d seviyeleri incelendiginde yine VV ve CV
hesaplama sonuglarinin karsilagtirma degerleri ile uyumu zayif iken 6zden uyarilma
yapilan CC hesaplama sonuglarinin olduk¢a iyi uyumlu oldugu goriilmektedir.
Ormnegin, 4s24p3(*So)4d D% seviyesi incelendiginde VV ve CV hesaplama sonuglari
sirastyla 5,31977 Ry ve 5,29766 Ry iken CC hesaplama sonucu 1,19475 Ry olarak
elde edildi. Burada CC sonuglarinin karsilagtirma degerlerine (1,26161 Ry, 1,20890
Ry ve 1,28400 Ry) (NIST; Sterling ve ark., 2011) yakin oldugu sonucuna
varilmaktadir. Bu verilere ait tablo Ek A’da verilmektedir (Tablo A.1.).

Tablo 3.2. yalmizca 6z-6z korelasyonu (CC) hesaplama sonuglart ile smirh
tutulmaktadir ve Breit ve QED katkilarinin etkisi bu hesaplamadan elde edilen enerji
seviyeleri icin incelenmektedir. Bu katkilar, enerji degerlerinde bir azalmaya neden
olurken ozellikle 4s24p®4d seviyeleri i¢in karsilastirma degerleri ile daha iyi uyumlu

hale gelmektedir. Elde edilen sonuglarin diger mevcut sonuglarla (NIST; Garstang,
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1963; Biémont ve Hansen, 1986; Sterling ve ark., 2011) karsilastirmasi daha agik bir

sekilde Sekil 3.1.’de goriilmektedir.

Tablo 3.2. Kr I1I’iin enerji seviyeleri (Rydberg). E®: MCDF enerjisi, E: Breit katkilari, E?: QED katkilar,

Er =E+E+E2

Seviyeler

EO

El

EZ

Er

Diger ¢calismalar

45%4p* 3P,
4s%4p* 3Py

4s24p* 3Po

4s%4p* D2

4s%4p* 150

4s4p>3pP°;

4s4p53p°y

4s4p53p°y

45?4p%(“S°)4d 5D°

45%4p3(*S°)4d °D°1

4s%4p%(*S°)4d 5D°;

4524p3(*S°)4d 5D°

4s?4p3(*S°)4d 5D°

4s4p° 1P,

0,0000
0,040514
0,016568

0,047404
0,022998

0,160164
0,167878

0,291524
0,348818

1,243387

1,005238

1,277007
1,019888

1,29616%
1,027898

1,194758

1,195008

1,195548

1,196428

1,197778

1,77595

0,0000
-8,62(-4)A
-1,62(-3)8

-7,70(-4)A
-2,10(-3)8

-7,43(-4)A
-1,09(-3)8

-1,10(-3)A
-1,22(-3)8

-1,99(-4)A

-1,48(-3)8

-8,96(-4)A
-2,74(-3)B

-1,30(-3)A
-3,39(-3)8

-4,42(-3)8

-4,52(-3)B

-4,70(-3)8

-4,97(-3)8

-5,33(-3)8

-6,07(-4)A

0,0000
2,76(-5)A
6,40(-5)8

2,29(-5)A
8,11(-5)8

2,11(-5)A
3,50(-5)8

-1,18(-5)A
-8,08(-5)8

-7,99(-4)A

-9,46(-4)®

-7,75(-4)~
-8,92(-4)8

-7,65(-4)~
-8,61(-4)B

7,39(-5)8

7,39(-5)8

7,35(-5)8

7,25(-5)8

7,14(-5)8

-7, 74(-4)A

0,0000
0,03968%
0,015018

0,04666
0,020968

0,159444
0,166828

0,290414
0,34751B

1,242387

1,002818

1,27533A
1,016248

1,29409%
1,023648

1,190408

1,19056"

1,190928

1,191538

1,192518

1,77456A

0,00000% ®
0,041442
0,04128°
0,04123¢
0,03860¢
0,03940¢"
0,03850¢™
0,048412
0,04857°
0,04876°¢
0,045704
0,04640%"
0,046309™
0,133442
0,13343°
0,13361¢
0,15500¢
0,15580¢"
0,149809™
0,301442
0,30139°
0,30287¢
0,28500¢
0,28620¢"
0,30190¢™
1,056442
1,22540¢
1,02380%"
1,095104
1,087872
1,25880¢
1,05430%"
1,125504™
1,107582
1,27730¢
1,07230%
1,14340%
1,26161°
1,20890"
1,284004™
1,26184¢2
1,20910%
1,28420%
1,261922
1,20930%"
1,28430%™
1,26203?
1,20970%"
1,28460%™
1,26346°
1,21100%
1,28570%"
1,292872
1,28340%"
1,352104
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Seviyeler | = E! E? Er Diger ¢caligmalar
4524p%(*S°)55 55° 1,24746~ 2,69(-3  7,00(-5)° 124484~  1,32788°
0,024918 6,04(-38  278(-4®  0,019148
4524p3(*S°)4d 2D 2,096238 559(-3)8  560(-58  2,090698  1,34689¢
4s24p%(*S°)4d 3D°3 2,085378 480(-3)  244(-58 2080598  1,35537¢
4524p3(*S°)ad *D°y 2,103885 623(-38  802(-5) 2007738  1,35844
4524p3(4S°)5s 3S°; 1,312584 270(-3*  658(-5)" 1300944  1,38130%
0,115478 6,06(-3)8  2.77(-4®  0,109698
4524p3(2D°)4d °F°, 1,401438 -432(-38  411(-5® 13397158  1,39937¢
45%4p3(2D°)4d *F°3 1,408375 507(-3)8  544(-58 1403368 140972
45%4p3(2D°)4d *F°4 1,41661° 597(-3)8  6,82(-5)8 1410728  142232¢
4524p3(2D°)4d 1S% 1,48741° -481(-3)8  7,35(-5)  148267® 140699
4s24p%(2D°)4d 3GPs 1,535208 -453(-38  7,06(-5  153074%  1,45799¢
4s24p%(2D°)4d 2G4 1,537108 502(-38  7,33(-5 1532158  1,46180¢
4s24p3(2D°)4d 3G 1,539568 564(-38  7,80(-5)® 1534008  1,46812¢
4s24p%(2D°)4d 1G4 1,603398 -467(-38  550(-58  159878®  1,48391¢
4524p%(2D°)5s 3D° 1,45908% 241(-3»  6,06(-5° 145673  148781¢
0,306148 5,74(3)8  2,68(-4®  0,30067°
4524p3(D°)5s 3D°; 1,46075A 242(3A  599(-5) 1458304  149115¢
0,306888 -5,89(-3)8 2,72(-4)B 0,301268
4524p%(2D°)55 3D° 1,47394A 2,94(-3»  7,73(-5)  147108* 150407
0,308948 6.20(-3)8  2.84(-4) 0302948
4s24p%(P°)4d 1D° 1,582898 517(-38  183(-58 1577748  1,50781¢
4s24p%(2D°)4d *D°; 1,386048 502(-38  761(-58 1381098  1,55099°
4s24p%(2D°)4d 3D°, 1,381738 -432(-38  4,18(-5® 1377458 157162
4524p*(D°)4d 3D° 1,38288° 475(-3)8  557(-5®  1737818%8  158971¢
4524p3(D°)5s 1D° 1,50026% 283(3)A  721(-5)  149750A 155734
0,352668 6,03(-3)8  275(-4)®  0,34690°
4524p3(2P°)4d 3P 1,692588 353(-3)8  -6,38(-5)F 1688998 156734
4s24p3(2P°)4d 3P°y 1,698538 -415(-3)8  -532(-5)® 1694328  1,57633¢
4s24p3(2P°)4d 3P° 1,712718 564(-38  -155(-5 1707068  1,61103¢
4524p3(2P°)4d 3F°3 1,643468 534(-38  283(-5 1638158  1,59317¢
4524p%(2P°)4d 3F°4 1,64180P 584(-38  3,33(-5® 1635998  1,50510¢
4524p3(2P°)4d 3F°, 1,648038 552(-3)8  477(-5)® 1642558 159664
45%4p3(*S°)5p 5Py 1,50849A 277(:3  413(-6)  150572A  159967¢
45%4p3(*S°)5p 5P2 1,51093A 280(-3A  430(-6) 150814  160181¢
45%4p3(*S°)5p 5P 1,51672A 292(3"  639(-6) 151381~  1,60856°
4524p3(2P°)55 3P 1,56328~ 2,86(-3°  470(-5°  156046A 162427
0,481458 6,09(-3)8  2,83(-4)° 0475648
4524p3(2P°)55 3Py 1,56843A 2,98(-3*  504(-5 156550 162441
0,483178 6,30(-38  2,90(-4® 0477168
4524p3(2P°)55 3P°; 1,58773A 365(-3)°  7,35(-5)° 158415 164253
0,487208 -6,80(-3)8 3,09(-4)B 4,807068
45%4p3(*S°)5p %P1 1,55853A 269(-3)A  274(-6)  155584A 163689
45%4p3(*S°)5p P2 1,56179A 280(-3)A  7,05(-6)  155899A 164103t
4524p%(“S°)5p 3Po 1,56308~ 2,85(-3)  7,64(-6)°  156024A 164244
4s24p3(2D°)4d 3S°; 1,912338 532(-38  7,85(-5® 1907098 165179
4524p3(2P°)55 1Py 1,60760A -353(-3°  534(-5° 1604122 166092
0,530278 6,53(-3)8  2,99(-4)®  0,524048
4524p3(D°)4d 1F° 1,88971° 523(-3)8  534(-6)® 1884488  166731°
4524p3(2P°)4d 3D 1,732598 6,12(-3)8  4,93(-5)® 1726528 168485
4524p3(2P°)4d 3D, 1,718268 470(-38  892(-6)  171357®  1,69211¢
4524p3(P°)4d 3D°; 1,707578 346(-3)®  -248(-5)F 1704088  1,71530°
4524p3(2D°)4d *P°; 2,229908 2,95(-3)8  -541(-4)F 2226408  1,71836°
4s24p3(2D°)4d *P° 2,240058 -3,75(-3)8  -513(-4)®  2,23578%  1,73346°
4s24p3(2D°)4d 3P 2,246728 441(3)A  -4,88(-4 2241838 -
4524p3(2D°)5p *D1 1,69305A 250(-3*  -326(-6)> 169055  1,73800¢
45%4p3(2D°)5p °D; 1,70907A 2,66(-3°  7,16(-7)*  1,70641A  1,76654
4524p3(D°)5p D3 1,72836A 292(3)  6,65(-6) 172545  1,78132:
4524p3(2D°)5p °F2 1,71890~ 269(-3A  957(-Ty 171621~  1,75602°
4524p3(2D°)5p *Fs 1,71870A 287(-3*  554(-6)A  1,71583%  1,76626°
4s24p3(2D°)5p *F4 1,73434A 34(-3  1,19(-5)A  1,73122A  1,78311°
4s24p%(2D°)4d 1D°, 2,152208 556(-38  6,00(-58 214671 1,76468
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Tablo 3.2. (Devami)

Seviyeler | = E! E? Er Diger ¢caligmalar
4s%4p%(?D°)5p P2 1,72253A -3,06(-3)A 1,07(-5)A 1,71947A 1,768952
4s%4p%(?D°)5p 1F3 1,73477A -3,02(-3)A 9,43(-6)» 1,73176A 1,776632
4s%4p%(2P°)4d 1F°3 1,889708 -5,23(-3)8 5,34(-6)8 1,884478 1,788692
4s24p3(?°D°)5p 3P2 1,768744 -2,54(-3)A 5,99(-6)* 1,766204 1,805292
4s24p3(?°D°)5p 3Po 1,773154 -2,49(-3)A 2,68(-7)* 1,770664 1,811492
454p3(D°)5p 3Py 1773004 -259(-3)*  436(-6)* 177041~  1.81182°
4s24p3(°D°)5p D2 1,818004 -2,65(-3)A 7,08(-6)A 1,815354 1,848922
4s%4p%(2P°)5p 3D1 1,86542A -2,93(-3)A 9,77(-6)» 1,862504 1,888574
4s%4p%(2P°)5p 3D2 1,87581A -3,20(-3)A 1,63(-5)A 1,87263A 1,90008#
4s%4p%(2P°)5p 3D3 1,88734A -3,66(-3)A 2,90(-5)A 1,88372A 1,912468
4s%4p3(?P°)5p 3P1 1,911594 -3,62(-3)A 3,03(-5)» 1,908004 1,90713¢
4s24p3(P°)5p *Po 189255%  -296(-3)"  142(-5)  1,88960%  1,91171
454p3(2P°)5p 3P, 191789  -3,63(-3)*  295(5)* 1091420 194152
4s24p3(?P°)5p D2 1,916454 -3,29(-3)A 2,52(-5)» 1,913194 1,93301%
4s24p3(*S°)6s 55°; 1,858044 -3,10(-3)» 1,57(-5)A 1,854954 1,963972
45%4p%(*S°)6s 3S°1 1,87823A -3,06(-3)A 1,55(-5)A 1,875194 1,980874
4s%4p%(?D°)6s °D°2 2,060894 -2,85(-3)A 9,12(-6)» 2,058054 2,12640?2
4s%4p%(?D°)6s 2,07220~ -3,32(-3)A 2,13(-5)» 2,06890% 2,137532
4s%4p%(?D°)6s 2,07967A -3,26(-3)A 2,03(-5)A 2,07643 2,143132
4s24p3(?P°)6s 2,210134~ -3,27(-3)» 2,20(-5)» 2,206884 2,270572
4s24p3(?P°)6s 2,227654 -3,89(-3)A 4,00(-5)» 2,223804 2,272352
4s%4p3(°P°)6s 2,234654 -3,83(-3)A 3,87(-5)» 2,23086" 2,276592

aNIST; ® Garstang, 1963; ¢ Biémont ve Hansen, 1986; ¢ Sterling ve ark., 2011

25 @ NIST

B Garstang (1964) ’
Biémont ve Hansen (1986) ’
X Sterling ve ark. (2011)

2 4
X Sterling ve ark. (2011)
Sterling ve ark. (2011) 3
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Sekil 3.1. Kr III iyonuna ait enerji seviyelerinin diger ¢aligmalar ile karsilastirilmasi

Xe 111, [Pd]5s?5p* seklinde elektron dizilimine sahiptir. Taban hal durumu 5s?5p*
3p,’dir. Kr III iyonunda oldugu gibi Xe III igin de &éncelikle korelasyon etkileri

incelendi. Hesaplama sonuglarina ait detayli bir tablo yine Ek A’da verilmektedir
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(Tablo A.2). Hesaplamalarda kullanilan konfigiirasyon setleri Tablo 3.3.’de
gosterilmektedir. Xe III i¢in valans ve 6z-valans korelasyonu hesaplamalar1 yanisira
iki ayr1 6z-6z korelasyon hesab1 yapildi. Bunlar Tablo 3.3.’de sirasiyla CC-A ve CC-
B ile gosterilmektedir. VV, CV, CC-A ve CC-B hesaplamalarindan sirasiyla 301, 325,
453 ve 483 enerji seviyesi elde edildi.

Tablo 3.3. Xe III iyonu hesaplamalarinda kullanilan konfigiirasyon setleri

VvV 5s%5p*, 5s25p35d, 5525p%6s, 5s25p36p, 5s25p?5d?, 5s?5p26s?, 5s25p?5d6s, 5525p%6d,
5s%5p%7s
cVv VV + (5s5p°, 5s5p®6s?, 5s5p°7s?)

CC-A 5s%5p*, 5p®, 5s5p*5d, 5525p?5d?, 5p*5d?, 5s5p®, 5s%5p35d, 5p°5d, 5525p%6s, 5s25p%6p,
5s%5p%6d, 5s5p%6s?, 5s5p37s?, 5p*6s2, 5p°6s, 5s25p37s

CC-B 5s%5p*, 5p®, 5s5p*5d, 5525p?5d?, 5p*5d?, 5s5p®, 5s%5p35d, 5p°5d, 5525p%6s, 5s25p%6p,
5s%5p%6d, 5s5p36s?, 5s5p37s?, 5p*6s?, 5p°6s, 5s25p34f

Ek A kismindaki Tablo A.2.’de Xe III i¢in korelasyon etkilerinin incelendigi VV, CV
ve CC hesaplama sonuclar1 verilmektedir. Yapilan hesaplamalarda ¢ok fazla enerji
seviyesi elde edildigi i¢in tabloda, 6z-6z korelasyonu A hesab1 (CC-A) sonucuna gore
elde edilen ilk yiiz enerji seviyesi sunulmaktadir. VV ve CV hesaplama sonuglari
karsilastirma degerleri ile oldukga iyi uyum igerisindedir ve bu iki hesaplama sonuglari
birbirine ¢ok yakin degerlere sahiptir. CC hesabi i¢in iki farkli konfigiirasyon seti ile
yapilan hesaplama sonuglart A ve B iist indisleri ile gdsterilmektedir. Iki ¢aligma
sonucunun da tabloya eklenmesinin sebebi, bazi seviyelerde A hesab1 sonuglar
karsilastirma degerleri ile uyumluyken bazi seviyelerde B hesab1 sonuglarinin daha iyi
uyumlu olmasidir. Xe III enerji spektrumu i¢in mevcut ¢aligsma sonuglari arasinda da
ozellikle diisiik seviyeler igin dikkate deger farkliliklar vardir. Ornegin, 5s25p* 3Po
seviyesi icin VV, CV, CC-A ve CC-B konfigiirasyon setleri ile yapilan
hesaplamalardan elde edilen degerler sirasiyla (0,07536, 0,07534, 0,07345 ve 0,07490)
Ry’dir ve karsilastirma degerleri (0,07408 Ry, 0,07246 Ry, 0,07739 Ry, 0,07575 Ry
ve 0,08136 Ry) (NIST; Bolognesi ve ark., 2000; Pernpointner, 2010; Dzuba ve
Flambaum, 2007; Schippers ve ark., 2014) ile olduk¢a yakindir. CC hesabina
bakildiginda A ve B hesabi sonuglar1 arasinda B hesabi sonucu (0,07490 Ry) mevcut

veriler ile karsilagtirildiginda ve ortalamalar1 diisiintildiigiinde daha 1yi uyumlu oldugu
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sdylenebilir. Daha iist seviyelerden 5s25p(*S°)5d °D°% seviyesi incelendiginde VV ve
CV hesaplama sonuglar sirasiyla 0,98236 Ry ve 0,98167 Ry iken CC hesabina ait A
ve B hesaplama sonuglar1 sirasiyla 1,02422 Ry ve 1,03210 Ry olarak elde edildi. Bu
seviye icin karsilastirma degerleri ise 1,02309 Ry, 1,02312 Ry ve 1,01484 Ry
seklindedir. Tablo 3.4.’de Breit ve QED katkilarinin enerji seviye degerlerine olan

etkisi CC-A hesaplamalari iizerinden arastirildi.

Tablo 3.4. Xe’in 11l enerji seviyeleri (Rydberg). E®: MCDF enerjisi, E*: Breit katkilari, E% QED katkilari,
Er =E+E+E2
Seviyeler E° E! E? ET=E°+E™E? Diger ¢aligmalar
5s25p* 3P, - - - - 0,0000
5525p*3Pg 0,07345 -0,00070 0,00002 0,07277 0,074082
0,07246°
0,07739¢
0,07575¢
0,08136¢
5s?5p* 3Py 0,08299 -0,00146 0,00005 0,08158 0,089252
0,08884°
0,08772°¢
0,08782¢
0,08797¢
5s25p*1D2 0,17238 -0,00140 0,00005 0,17103 0,155812
0,15638°
0,15805¢
0,17392¢
0,17941¢
5s?5p*1So 0,33138 -0,00244 0,00005 0,32899 0,328992
0,32769°
0,34482¢
0,33972¢
0,374108
5s5p° 3P°; 0,89987 -0,00121 -0,00057 0,89809 0,895432
0,89584°P
0,90076¢
5s5p° 3Py 0,94841 -0,00185 -0,00049 0,94606 0,943782
0,94317°
0,95076¢
5s5p° 3P 0,98476 -0,00259 -0,00037 0,98181 0,987202
0,99365°
0,98928¢
55?5p3(*S°)5d 5D°3 1,02061 -0,00286 0,00002 1,01777 1,017022
1,01783b
1,014844
5s25p3(*S°)5d SD°2 1,02405 -0,00288 0,00001 1,02118 1,019312
1,012109
5s25p3(*S°)5d 5D 1,02423 -0,00307 0,00002 1,02118 1,02309?
1,02312°
1,014844
55?5p3(*S°)5d 5D°1 1,02998 -0,00302 -0,00002 1,02694 1,024712
1,016114
5525p3(*S°)5d 5D 1,03558 -0,00304 -0,00013 1,03241 1,026942
1,02665P
1,021919
5s25p3(*S°)5d 3D°2 1,09873 -0,00238 -0,00001 1,09634 1,068372
1,06810°
1,08053¢
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Seviyeler E° E! E? Er Diger caligmalar
5525p3(*S°)6s 5S°; 1,11416 -0,00290 0,00007 1,11133 1,106972
1,084424
55?5p3(?°D°)5d P°1 1,11688 -0,00283 -0,00020 1,11385 1,084642
1,48934P
1,084424
5s%5p3(*S°)5d 3D°3 1,13337 -0,00328 0,00003 1,13012 1,104722
1,10462°
1,116134
5525p3(*S°)5d °D°1 1,14337 -0,00331 0,00000 1,14006 1,111042
1,10911b
1,123144
5s%5p3(*S°)6s 3S°1 1,16948 -0,00289 0,00006 1,16665 1,14470?2
1,14343b
1,13135¢
5s%5p3(2D°)5d 3F°; 1,17447 -0,00325 0,00003 1,17125 1,136272
1,13527b
1,16029¢
5525p3(?D°)5d 3F°3 1,18930 -0,00341 0,00004 1,18593 1,14928¢?
1,14776°
1,175944
5s%5p3(2D°)5d 1S°% 1,19810 -0,00305 0,00003 1,19508 1,15504°
5s?5p3(°D°)5d °F°4 1,20561 -0,00348 0,00003 1,20216 1,186232
1,18399P
1,220824
5525p3(?D°)5d 3Ge3 1,22762 -0,00276 0,00002 1,22488 1,16960?
1,16812°
1,21127¢
5525p3(?D°)5d 3F°4 1,23992 -0,00335 0,00003 1,23660 1,16443¢2
1,16297°
1,19655¢
5s25p3(°D°)5d 3G°s 1,25938 -0,00375 0,00005 1,25568 1,204322
1,20332b
1,24316¢
5525p3(?D°)6s D°1 1,26593 -0,00297 0,00004 1,26300 1,214117
5525p3(?D°)6s D% 1,26952 -0,00313 0,00006 1,26644 1,29458¢?
5525p3(?D°)5d 1G°4 1,27348 -0,00344 0,00004 1,27008 1,20935?
1,20854P
5s%5p%(?D°)6s °D°2 1,29099 -0,00355 0,00005 1,28750 1,294582
5s%5p%(?D°)6s *D°3 1,31444 -0,00372 0,00009 1,31081 1,304532
1,26307°
5525p3(?D°)6s °D°1 1,31847 -0,00281 0,00003 1,31569 1,21411°
5525p3(2P°)5d 3P% 1,32811 -0,00354 0,00002 1,32459 1,279762
5525p3(*S°)6p 5P1 1,33260 -0,00317 0,00002 1,32945 1,337572
1,33788°
5s%5p3(“S°)6p 5P2 1,33538 -0,00315 0,00002 1,33224 1,339222
1,33921b
5s%5p%(2P°)5d 3P°1 1,33573 -0,00335 0,00001 1,33239 1,282432
1,28181°
5525p3(?P°)5d 3D°2 1,35054 -0,00358 0,00004 1,34700 1,40237¢
1,40145°
5525p3(*S°)6p 5P3 1,35130 -0,00341 0,00002 1,34791 1,358342
5525p3(?D°)6s D% 1,36101 -0,00360 0,00006 1,35747 1,30355?
5s%5p%(2P°)5d 3F°3 1,36855 -0,00403 0,00004 1,36455 1,324442
5525p3(*S°)6p P1 1,37599 -0,00304 0,00001 1,37297 1,369642
5525p3(?P°)5d 3F°; 1,38131 -0,00390 0,00004 1,37745 1,324072
1,32392b
5525p3(°D°)5d °D°3 1,38762 -0,00377 0,00004 1,38389 1,304532
1,25954b
5s%5p3(*S°)6p P2 138944  -0,00330 0,00002 1,38617 1,38565¢
55?5p3(2P°)5d 3F°4 1,39338 -0,00500 0,00006 1,38844 1,35355?2
5s%5p3(*S°)6p *Po 139517  -0,00349 0,00003 1,39172 1,39249°

1,39138°
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Seviyeler E° E! E? Er Diger caligmalar
5525p3(2P°)6s 3P% 1,41046 -0,00371 0,00006 1,40682 1,371502
5525p3(2P°)6s 3P°1 1,41279 -0,00370 0,00006 1,40914 1,38040?
1,37970P
5s%5p3(3P°)5d 3P°; 1,41346 -0,00486 0,00007 1,40867 1,37058?2
5s%5p3(3P°)5d 3D°3 1,44934 -0,00354 0,00002 1,44582 1,425152
1,42416°
5s%5p3(2D°)5d 3S°1 1,45500 -0,00394 0,00005 1,45111 1,346822
1,34604P
5525p3(2P°)6s 3P°; 1,46925 -0,00456 0,00003 1,46472 1,44825%
1,44834P
5525p3(°D°)6p °D1 1,48040 -0,00327 0,00002 1,47715 1,44888?
5s%5p3(?P°)5d 3D°; 1,48500 -0,00397 0,00004 1,48107 1,402372
1,40145°P
5s%5p3(3P°)6s 1P°1 1,48705 -0,00494 0,00008 1,48219 1,45245?2
1,45186°
5525p3(?P°)5d 1F°3 1,48783 -0,00495 0,00006 1,48294 1,4849742
1,48427°
5525p3(?D°)6p °F2 1,49815 -0,00328 0,00002 1,49490 1,46432°
1,46370°
5s5p%(2D°)6p D2 151278 -0,00333 0,00002 1,50947 1,478622
1,47744>
5s?5p3(?P°)5d °D°1 1,51523 -0,00421 0,00004 1,51105 1,416112
1,41512b
5s25p3(2D°)6p °Fs 151607  -0,00342 0,00002 1,51267 1,48167°
1,48126°
5525p3(?D°)6p 'P1 1,53355 -0,00375 0,00004 1,52984 1,49914
1,49897°
5525p3(?’D°)6p °D3 1,53483 -0,00383 0,00004 1,53104 1,519072
5525p%(2D°)6p *Ds 1555105  -0,00411 0,00005 1,54699 1,51907
5525p3(°D°)6p 3F4 1,55274 -0,00411 0,00005 1,54867 1,517752
1,51800°
5525p3(2D°)6p *Po 155542 -0,00297 0,00001 1,55246 1512172
1,51257°
55?5p3(?D°)5d °P°; 1,56104 -0,00358 -0,00010 1,55735 1,352042
1,35192°
5525p3(?D°)6p 3P2 1,56272 -0,00335 0,00004 1,55940 1,522422
1,52168°P
5s%5p%(?D°)6p °P1 1,57059 -0,00361 0,00004 1,56703 1,531712
1,53057°
5s%5p%(?D°)5d P°1 1,58430 -0,00326 -0,00018 1,58086 1,409172
1,40733°
55?5p3(?D°)5d D%, 1,58591 -0,00445 0,00003 1,58150 1,474522
1,47384b
5525p3(?D°)5d F°3 1,60956 -0,00456 0,00005 1,60505 1,352432
5s%5p%(?’D°)6p D2 1,61562 -0,00365 0,00004 1,61201 1,56728?2
5s%5p%(?D°)5d 3P 1,62756 -0,00412 -0,00015 1,62330 1,464712
5s%5p3(*S°)6d 5D°3 1,64478 -0,00376 0,00002 1,64104 1,662732
5s%5p3(*S°)6d 5Dy 1,64491 -0,00374 0,00001 1,64118 1,66353?2
55?5p3(*S°)6d SD% 1,64519 -0,00375 0,00002 1,64146 1,66158?
5525p3(*S°)6d 5D% 1,64532 -0,00375 0,00001 1,64158 1,663262
55?5p3(*S°)6d SD% 1,64601 -0,00377 0,00002 1,64225 1,66503?
5525p3(*S°)7s 5S°% 1,64869 -0,00343 0,00002 1,64528 1,66290?
5s%5p%(2P°)6p D1 1,65293 -0,00385 0,00004 1,64912 1,596822
5s?5p3(°D°)5d P°1 1,66434 -0,00373 -0,00015 1,66046 1,084642
1,48934P
5s25p3(?P°)6p D2 1,67729 -0,00414 0,00005 1,67320 1,621652
5s25p3(?P°)6p P1 1,67805 -0,00400 0,00005 1,67410 1,622552
BS25p3(4S°)7s 35 1,67805  -0,00326 0,00002 1,67481 1,67478°
5s%5p3(2P°)6p *Po 1,68268  -0,00375 0,00004 1,67897 1,62255¢
55%5p3(*S°)6d 3D% 1,70316 -0,00331 0,00001 1,69986 1,686942
5s%5p3(2P°)6p 35 170861  -0,00521 0,00009 1,70349 1,659722
5s25p3(?P°)6p D3 1,71663 -0,00356 0,00002 1,71309 1,682142
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Tablo 3.4. (Devami)

Seviyeler E° E! E? Er Diger caligmalar
5525p3(?P°)5d 1P°; 1,72152 -0,00418 -0,00012 1,71722 1,59519¢2
5525p3(?P°)6p D3 1,72704 -0,00546 0,00009 1,72167 1,682142
55?5p3(*S°)6d 3D°1 1,72904 -0,00422 0,00002 1,72484 1,700322
5s%5p3(2P°)6p D2 1,73531  -0,00492 0,00009 1,73048 1,67681°
5s%5p3(2P°)6p 1P 1,74738  -0,00535 0,00009 1,74213 1,69393¢
5s%5p3(2P°)6p P2 1,75600  -0,00545 0,00009 1,75065 1,697882
5s5p*(3P)5d 5Du 1,78410  -0,00423 -0,00075  1,77912 )
5s5p*(®P)5d D3 1,78529 -0,00408 -0,00075 1,78045 -
5s5p*(®P)5d D2 1,79223 -0,00410 -0,00075 1,78738 -
5s5p*(®P)5d D1 1,80207 -0,00426 -0,00074 1,79707 -
5525p3(?P°)6p 1So 1,80388 -0,00478 -0,00004 1,79906 1,73588¢?
5s%5p3(2D°)6d 3F°; 1,80651 -0,00386 0,00003 1,80268 1,785872

aNIST;  Bolognesi ve ark., 2000; ¢ Pernpointner, 2010; ¢ Dzuba ve Flambaum, 2007; ¢ Schippers ve ark., 2014

Breit ve QED katkilari, 6zelllikle diisiik enerji seviyelerinde enerji degerlerinin bir
miktar azalmasina neden olurken iist seviyelere gidildikce bu fark azalmaktadir.
Omegin, 5s25p* 1Sy seviyesi incelendiginde MCDF enerjisi 0,33138 Ry idi. Breit ve
QED katkilar1 bu enerjiye eklendikten sonra bu seviyeye ait toplam enerji 0,32899 Ry
oldu. Sekil 3.2.de Xe III iyonuna ait toplam enerji (ET) degerlerinin mevcut
ulasilabilir literatiirdeki veriler ile karsilastirilmasi yapilmaktadir. Sekil 3.2.’den de bu
calismadan elde edilen sonuglarin karsilastirma degerleri (NIST; Bolognesi ve ark.,
2000; Dzuba ve Flambaum, 2007; Pernpointner, 2010; Schippers ve ark., 2014) ile

uyumu goriilmektedir.
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Sekil 3.2. Xe Il iyonuna ait enerji seviyelerinin diger ¢alismalar ile karsilagtiriimasi
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Rn 1, [Pt]6s%6p* elektronik dizilime sahiptir. Taban hal durumu 6s?6p* 3P, dir. Kr 111
ve Xe Il iyonlarinda oldugu gibi 6ncelikle korelasyon etkileri incelendi. Karsilastirma
degerleri (Biémont ve Quinet, 1996; Pernpointner ve ark., 2012) ile uyumlu olan
korelasyon hesabina Breit ve QED katkilar1 eklendi. VV, CV ve CC hesaplamalarinda
kullanilan konfigiirasyon setleri Tablo 3.5.’de verilmekedir. Bu konfigiirasyon setleri
secilerek yapilan VV, CV ve CC hesaplamalari sonucunda sirastyla 190, 214 ve 403

enerji seviyesi elde edildi.

Tablo 3.5. Rn III iyonu hesaplamalarinda kullanilan konfigiirasyon setleri
VV 6s%6p*, 6526p°7s, 6526p°7p, 6s26p36d, 6s26p6d7s, 6s26p27s?, 6526p°7d, 6526p°8s, 6s26p?6d>
CV 6s%6p*, 6s26p°7s, 6s26p°7p, 6s26p36d, 6526p6d7s, 6s26p>7s?, 6s26p37d, 6S6p°, 6S6P37s?, 636p38s?,
6s%6p°8s
CC CV + (6p®%, 6p*6d?, 6p°6d, 6p*7s?, 6p°7s, 6p*6d7s)

Ek A’daki Tablo A.3.’de Rn III igin korelasyon etkilerinin incelendigi VV, CV ve CC
hesaplama sonuglar1 sunulmaktadir. Tabloda CC hesabi1 sonucuna gore elde edilen ilk
yiiz enerji seviyesine gore siralama yapildi. Rn III iyonu ile ilgili ¢ok fazla
karsilagtirma degeri olmadigindan sadece en diisiik bes seviyeye ait enerji degerleri
mevcut ¢aligmalar (Biémont ve Quinet, 1996; Pernpointner ve ark., 2012) ile
karsilastirildi. VV ve CV sonuglar1 yine birbirine ¢ok yakinken 6zden uyarilmisg
elektronlar1 igeren konfigiirasyonlar hesaba katildiginda, CC hesaplamalar
sonuglarinin bu karsilastirma degerleri ile iyi uyumlu oldugu gériildii. Ornegin, 6s26p*
3Py seviyesi incelendiginde VV, CV ve CC hesaplama sonuglari sirasiyla 0,11577 Ry,
0,11576 Ry ve 0,10064 Ry olarak elde edildi. Bu seviye i¢in karsilastirma degerleri
ise 0,10241 Ry ve 0,10877 Ry seklindedir. Tablo 3.6.’da, Rn III iyonuna ait MCDF

enerjilerine Breit ve QED katkilariin etkisi verilmektedir.

Tablo 3.6. Rn III’{in enerji seviyeleri (Rydberg). E®: MCDF enerjisi, E': Breit katkilari, E* QED katkilari,
Er =E+E+E?

Seviyeler E° E! E? Er=E+EME? Diger ¢caligmalar

6526p* 3P2 - 0,00 0,00 - 0,000002

65%6p* Py 0,10064 -3,77(-4) 3,65(-6) 0,10027 0,10241°
0,10877°

65%6p* 3P; 0,28126 -4,65(-3) 2,78(-4) 0,27689 0,28552¢
0,28149°

65%6p* 1D; 0,35768 -4,69(-3) 2,73(-4) 0,35326 0,34202¢

0,34103°
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Tablo 3.6. (Devami)

Seviyeler E° E! E? ET=E%+E™E? Diger ¢aligmalar
65%6p* 1So 0,68363 -9,35(-3) 5,18(-4) 0,67480 0,681307
0,69529P

65%6p3(“S°)Ts 5S° 0,87338 -3,13(-3) -884(5) 087016 -
65%6p3(*S°)7s 38°1 0,89251 -2,99(-3) 9,00(-5)  0,88943 ;
65%6p°(*S°)6d SD°2 0,89354 2,91(-3) 422(-5)  0,89059 ;
65%6p°(*S°)6d 5D°3 0,00567 -3,28(-3) 1,47(-5)  0,90238 ;
65%6p°(*S°)6d 5D°1 0,01230 -3,32(-3) 445(-5)  0,90893 ;
6526p3(“S°)6d 5D 0,91472 -3,31(-3) 520(-6)  0,91140 ;
6526p3(“S°)6d 5D°% 0,01870 -3,67(-3) 131(5 091501 ;
65%6p3(2P°)6d 3P° 0,02468 -3,36(-3) 1,16(-4) 092120 ;
65%6p3(2D°)6d°Gs 1,05581 -3,94(-3) 3,15(-6) 1,05188 ;
65%6p°(*S°)6d °D°1 1,06255 -4,50(-3) 1,36(-5)  1,05803 ;
656p5 3P° 1,00118 -5,92(-3) 1,44(-4)  1,08512 ;
65%6p°(*S°)7p 5P1 1,00479 -3,60(-3) 500(-5)  1,09114 ;
6526p%(“S°)7p 5P2 1,00682 -3,63(-3) 497(-5)  1,09314 ;
65%6p3(“S°)6d 5D°1 1,13020 -6,75(-3) 5,81(-5) 1,12350 ;
65%6p3(“S°)7s 5S° 1,14601 -7,39(-3) 1,60(-4) 1,13878 ;
6526p%(*S°)7p °Ps 1,15247 -4,24(-3) 1,75(5)  1,14822 ;
65%6p°(*S°)7p P1 1,15899 4,13(-3) 2,00(-5)  1,15484 ;
6526p%(2D°)7s 3D°1 1,17331 -7,43(-3) 1,48(-4) 1,16603 ;
6526p%(2D°)6d 3F°3 1,17678 -7,52(-3) 2,09(-4) 1,16946 ;
6526p%(2D°)6d 1S° 1,17710 -6,96(-3) 1,83(-4) 1,17032 ;
6526p%(*S°)7p %P2 1,18221 -3,73(-3) 2,07(-5) 117845 ;
6526p3(2D°)6d °F°2 1,18338 -7,09(-3) 1,85(-4) 1,17648 -
65%6p°(2D°)6d G 1,19380 -7,56(-3) 2,09(-4) 1,18645 ;
65%6p%(2D°)6d 3G°s 1,20926 757(:3) 2,28(-4) 1,20191 -
65%6p°(*S°)7p Po 1,21801 -3,90(-3) 429(-6)  1,21501 ;
6526p%(2D°)6d 3P°1 1,22244 -6,83(-3) 2,22(-5) 1,21563 ;
65%6p3(2D°)7s D° 1,22050 7.72(:3) 1,83(-4) 1,22196 ;
6526p%(2D°)6d 3D°, 1,23380 7,17(-3) 1,54(-4) 1,22679 ;
6526p%(2D°)6d 3P° 1,23430 -7,89(-3) 8,58(-5) 1,22649 ;
6526p3(2D%)7s 1D 1,23551 -7,76(-3) 1,82(-4) 1,22793 -
6526p%(2D°)6d 3F°4 1,25381 -7,92(-3) 2,35(-4) 1,24613 ;
65%6p°(2D°)6d G 1,27786 -8,06(-3) 2,35(-4) 1,27003 ;
65%6p°(2D°)6d 1G4 1,28599 -7,69(-3) 2,36(-4) 1,27853 ;
65%6p3(2D°)6d *D°s 1,33025 -7,21(-3) 1,72(-4) 1,32321 -
6526p3(2P°)6d 3F°; 1,33445 -7,43(-3) 1,69(-4) 1,32719 -
6526p3(2P°)7s 3P° 1,33767 -8,00(-3) 1,34(-4) 1,32981 -
6526p3(2P°)7s *P°1 1,33893 -7,62(-3) 1,59(-4) 1,33147 -
6526p3(2D°)6d *D°, 1,35356 -7,74(-3) 1,93(-4) 1,34602 -
65%6p*(2D°)6d 3S°; 1,35863 -7,90(-3) 1,40(-4) 1,35087 ;
65%6p°(*S°)7p 5P1 1,36254 -7,93(-3) 1,91(-4) 1,35480 ;
65%6p°(2D°)7p °F2 1,37755 777(-3) 1,92(-4) 1,36997 ;
6 $26p3(*S°)7d 2D°2 1,39007 -6,22(-3) 6,97(-5) 1,38392 ;
6526p3(2P°)6d 3D°3 1,39599 -7,50(-3) 1,75(-4) 1,38866 -
6526p3(4S°)8s 55°2 1,40268 -6,19(-3) 6,18(-5) 1,39656 -
6526p3(4S°)8s 55°2 1,42009 -5,66(-3) 4,08(-5) 1,41448 -

2 Biémont ve Quinet, 1996; ® Pernpointner ve ark., 2012

Tablo 3.6.’da Breit ve QED katkilarinin, seviye enerji degerlerinde bir azalmaya neden
oldugu gozlenmektedir. Bu katkilar enerjiye eklenip mevcut kaynaklar (Biémont ve
Quinet, 1996; Pernpointner ve ark., 2012) ile karsilastirildiginda uyumlu oldugu
goriilmektedir. Bu uyum, bu ¢alismadan elde edilen veriler ile mevcut ¢aligmalarda

var olan verilerin karsilastirildigi Sekil 3.3’de de goriilmektedir.
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Sekil 3.3. Rn III iyonuna ait enerji seviyelerinin diger ¢aligmalar ile karsilastiriimasi

3.1.2. Elektrik dipol (E1) ge¢is hesaplamalari

Ikili iyonlasmus kripton (Kr III) igin 6z-6z korelasyonu i¢in A konfigiirasyon seti (CC-
A) ile yapilan hesaplama sonucunda elde edilen enerji seviyeleri arasindaki El
gegisleri hesaplandi ve 670 gegis elde edildi. Baz1 mevcut ¢alismalarda (Fink ve ark.,
1970; Kernahan ve ark., 1987; Raineri ve ark., 1998; Djenize ve ark., 2003) gecis
olasilig1 i¢in az sayida 5s-5p seviyeleri arasindaki gegisler i¢in karsilastirma
degerlerine rastlandi. Bu gecisler icin MCDF sonuglar1 ve karsilastirma degerleri
Tablo 3.7.’de verilmektedir. Tabloda verilen gegisler i¢in dalga boyu, gegis olasilig
ve logaritmik salinici siddeti degerlerinin birbirleri ile oldukc¢a iyi uyum iginde oldugu
goriilmektedir. Ornegin, 4s?4p3(*S°)5s 5S°% - 4s%4p%(*S°)5p °P. gecisinde, bu
calismadaki dalga boyu degeri 3461,10 A iken karsilastirma degerleri (3325,76,
3325,70 ve 3326,00) A’dur (Raineri ve ark., 1998; Fink ve ark., 1970; Kernahan ve
ark., 1987). Gegis olasiligi ise 2,341(8) (s?) iken karsilastirma degerleri (2,80(8),
1,59(8), 3,33(8) ve 0,98(8)) s**"dir (Fink ve ark., 1970; Kernahan ve ark., 1987; Raineri
ve ark., 1998; Djenize ve ark., 2003). Logaritmik agirlikli salinict siddeti degeri de
0,323 iken karsilastirma degeri 0,313’tiir (Raineri ve ark., 1998). E1 gegislerine ait
dalga boyu degerleri igin karsilastirma degerleri (Fink ve ark., 1970; Kernahan ve ark.,
1987; Raineri ve ark., 1998) ve bu calisma sonucunda elde edilen verilerin bir

karsilastirmast Sekil 3.4.’de verilmektedir. Elektrik dipol gecislerinin fazla sayida
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olmas1 nedeniyle 10® ve daha biiyiik gecis olasiligina sahip gecisler Tablo 3.8.’de ilk

defa sunulmaktadir.

Tablo 3.7. Kr IIT iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (), gegis olasiligi (Aji), logaritmik
agirhikli salinicr siddeti (Log (gf)), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin uzunluk ve hiz formlarinin
orani ve karsilagtirma degerleri

Gegisler A (A) A (1) Log(@) o (ap)Oran
Alt Seviye Ust Seviye Bu ¢al. Dig. al. Bucal. Dig.cal. Bucal Dig.cal. ' '(VIL)
4s24p3(*S°)5s 38°1  4s24p3(*S°)5p %P2 3659,1 3507,43* 1,933(8) 0,75(8)2 0,288 0,289% 23,372 1,0
3507,80P 1,16(8)°
3507,00¢ 0,85(8)¢
1,22(8)¢
4s%4p3(°D°)5s °D°1 4s24p3(?D°)5p 3F2 3511,9 3396,728  2,105(8) 0,08(8)* 0,289 0,202* 22,504 0,90
3268,00¢ 1,10(8)°
0,97(8)¢
1,59(8)¢
4s24p3(*S°)55 8%, 4s?4p3(*S°)5p OP1 3493,1 3351,94* 2,311(8) 0,89(8)* -0,118 0,099* 14,587 0,89
3352,30P 0,86(8)P
3352,00° 1,11(8)c
0,94(8)¢
45%4p3(*S°)55 58°;  4s24p3(*S°)Sp 5P2 3461,1 3325,76° 2,341(8) 2,80(8)* 0,323 0,313* 23,959 0,89
3325,70P 1,59(8)°
3326,00¢ 3,33(8)°
0,98(8)d
4s%4p3(°D°)5s °D°% 4s?4p3(?D°)5p °D23674,2 3308,22° 1,581(8) 1,13(8)* 0,204 0,157% 19,355 0,98
3439,00¢ 1,34(8)°
0,86(8)°
1,68(8)¢
4s%4p3(°D°)5s °D°3 4s24p3(?D°)5p 3F4 3503,1 3253,80° 2,349(8) 0,88(8)* 0,590 0,549% 44,860 0,92
3265,00° 0,92(8)b
0,92(8)c
1,60(8)¢
4s5%4p3(*S°)5s 5S°;  4s24p3(*S°)5p 5P3 3388,0 3245,69° 2,548(8) 1,00(8)2 0,487 0,490* 34,238 0,89
3245,80P
3246,00°
4s%4p3(°D°)5s 3D°3  4s24p3(?D°)5p 3P, 3087,8 3024,40° 2,591(8) 0,80(8)* 0,121 0,186* 18,822 0,86
3024,40° 1,32(8)°
1,02(8)¢

2 Raineri ve ark., 1998; ° Fink ve ark., 1970; ¢ Kernahan ve ark., 1987; ¢ Djenize ve ark., 2003

Tablo 3.8. Kr III iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (X), gecis olasiligr (Aji), salinict siddeti
fij, ¢izgi siddeti Sij (a.b) ve salinici giddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye LA Aji (51 fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
4s4p® 1P°; 4p8 1S, 757,570 2,622(10) 0,752 5,625 0,560
4s%4p* D3 4s4p® 1P°; 564,210 2,604(10) 0,746 6,924 0,490
4s%4p* 3Py 4s4p® 3P% 726,450 8,819(9) 0,233 1,669 0,850
4s%4p* 3P, 4s4p° 3P°; 733,490 6,269(9) 0,506 6,105 0,840
4s%4p* 1D; 4s%4p%(2P°)5s 1Py 630,780 4,887(9) 0,175 1,816 0,720
4524p3(2P°)5p3D;  4pS5s 3P° 371,180  4,652(9) 0032 0117 0,010
4s%4p* 1D; 4s%4p%(°D°)5s D% 681,040 4,605(9) 0,320 3,590 0,740
4s%4p* 3P, 4s4p5 3P°; 714,540 4,384(9) 0,201 2,368 0,840
4s%4p%(?P°)5p D3 4p55s 3p°; 383,610 4,238(9) 0,067 0,590 0,011
4s%4p3(?P°)5p 3P1 4p55s 3p°g 374,380 3,707(9) 0,026 0,096 0,011
4s%4p* 3P, 4s%4p%(“S°)5s 3S°; 695,650 3,640(9) 0,158 1,814 0,720
4s%4p* 1So 4s4p5 Py 614,000 2,895(9) 0,491 0,992 1,700
A24p3(2P°)5p 3D, Aps 1Py 370240  2539(9) 0031 0191 0,010
4s24p* 3P, 4sdps 3Py 741,670 2471(9) 0611 1,493 0,860

4s24p3(2P°)5p 3Ds 4ps5s 3p°; 378,960 2,442(9) 0032 0,197 0,010
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Alt seviye Ust seviye LA Aji (s1) fij Sij (a.b) Oran (VIL)
4s%4p* 1D; 4p°5s 1p°; 218,290 2,295(9) 0,010 0,035 0,085
4s%4p* 3Py 4s%4p%(“S°)5s 3S°; 717,390 2,255(9) 0,174 1,233 0,730
4s%4p3(?P°)5p 3P 4p°5s 3p°; 385,640 2,052(9) 0,027 0,174 0,012
4s24p3(?P°)5p 3P1 4p55s 3P°; 384,610 2,038(9) 0,045 0,172 0,011
4s24p* 3P, 4s24p3(°D°)5s °D°3 619,460 2,010(9) 0,162 1,651 0,750
4s24p3(?P°)5p D2 4p55s 1P°y 376,440 1,973(9) 0,025 0,156 0,014
4s24p* 3Py 4s4p5 3p°, 757,690 1,919(9) 0,275 2,060 0,840
4s%4p* 3Py 4s4p5 3P°; 737,490 1,848(9) 0,151 1,098 0,850
4s%4p* 1Sg 4s%4p%(?P°)5s Py 693,660 1,777(9) 0,385 0,878 0,630
4s%4p%(2P°)5p 3D1 4p°5s 1p°; 368,720 1,516(9) 0,031 0,113 0,009
4s%4p* 3Py 4p55s 3p°g 213,020 1,493(9) 0,003 0,007 0,090
4s?4p* 3P, 424p’(P°)Ss %% 599210  1466(9) 0,026 0156 0,810
4%4p°(P°)Sp %P1 4pSSs 1P°; 371,880  1322(9) 0027 0101 0011
4s24p* 3Py 4s24p3(°D°)5s °D°1 643,080 1,277(9) 0,079 0,503 0,760
4s24p3(?P°)5p D2 4p55s 3P°, 388,430 1,236(9) 0,028 0,179 0,011
4s%4p3(?P°)5p 3P 4p°5s 3p°; 388,610 1,208(9) 0,027 0,175 0,011
4p8 15, 4p°5s 1p°; 671,780 1,195(9) 0,242 0,536 1,700
4s%4p* 3P, 4s%4p%(°D°)5s 3D 624,850 1,143(9) 0,067 0,688 0,760
4pS5s 3P, 4pS5s 3p°, 381460  1128(9) 0041 0154 0011
4p55s 3P° 4ps5s 3p° 372370  1113(9) 0008 0028 0010
4s24p* 3P, 4p55s 3P°, 213,950 1,11009) 0,008 0,027 0,091
4s24p* 1D; 4p55s 3P°y 221,300 9,376(8) 0,004 0,015 0,087
4s24p* 3Py 4s24p3(4S°)Ss 35 721,350  9,343(8) 0219 0519 0,740
4s%4p%(?P°)5s P°1 4p8 1S, 663,550 9,107(8) 0,020 0,131 0,340
4s%4p* 3Pg 4s%4p%(2P°)5s °P°y 599,980 8,819(8) 0,143 0,282 0,770
4s%4p* 3Py 4s%4p%(°D°)5s 3D 642,330 8,636(8) 0,089 0,565 0,750
4s%4p* 3Py 4s%4p%(2P°)5s °P°; 590,020 7,950(8) 0,069 0,403 0,790
4s%4p%(?P°)5p P2 4p°5s 1p°y 376,610 7,902(8) 0,010 0,062 0,013
424p3(PYSs PO ASAAp(P°)Sp 1So 2288200  7.3908) 0193 4370 0,560
4s24p* 1D; 4s24p3(?P°)5s 3P° 639,620 7,337(8) 0,045 0,474 0,740
4524p* 3P 424p’(D%)5s D71 646260  7,016(8) 0,132 0280 0,750
4p° 1S 4pS5s 3p°; 701,060  6994(8) 0155 0357 1,700
4s%4p3(?P°)5p 1Sg 4p°5s 1p°; 390,840 6,787(8) 0,047 0,060 0,000
4s%4p* 3P, 4s4p® 1P°; 513,520 6,782(8) 0,016 0,136 0,480
4s%4p* 3P, 4p%5s 3p°y 213,050 6,547(8) 0,003 0,009 0,087
4s%4p%(?P°)5p 3Po 4p°5s 3p°; 381,650 5,416(8) 0,035 0,045 0,014
4s%4p* D3 4s%4p3(°D°)6s D2 475,370 5,312(8) 0,018 0,141 2,600
4s%4p3(°P°)5p 3S1 4p°5s 3p°y 378,600 5,281(8) 0,011 0,042 0,010
4s%4p3(°P°)5p 1So 4p°5s 3p°y 400,570 5,241(8) 0,038 0,050 0,000
4s%4p3(?P°)5p 3Po 4p°5s Py 372,810 5,169(8) 0,032 0,040 0,008
4s%4p%(2P°)5p D2 4p°5s 3p°; 385,460 4,901(8) 0,007 0,042 0,014
4s%4p* 1D; 4s%4p%(2P°)5s %P°y 648,110 4,901(8) 0,019 0,198 0,740
4s%4p* 3P, 4s%4p%(*S°)6s 3S°1 485,960 4,360(8) 0,009 0,074 2,900
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?P°)6s 3P% 420,960 4,230(8) 0,004 0,016 1,400
4s%4p%(?P°)5s %P1 4s%4p3(°P°)5p 3Po 2811,600 4,163(8) 0,164 4,567 0,630
4s%4p3(°D°)5s D°; 4s%4p%(°D°)5p D2 2867,000 3,940(8) 0,486 22,914 0,780
4s%4p* 3P, 4s%4p3(?P°)5s °P°; 575,240 3,881(8) 0,019 0,182 0,860
4s%4p* 3Py 4p°5s 3p°; 215,960 3,685(8) 0,004 0,009 0,095
4s24pP(D%)5s 3Dy 4s4pi(2D°)Sp *Po 2902,800  3.667(8) 0154 4427 0,750
4s%4p* 3Pg 4p°5s 3p°; 215,400 3,560(8) 0,007 0,005 0,120
4s%4p%(?P°)5p 3Py 4p°5s 3p°, 387,570 3,461(8) 0,013 0,050 0,011
4s%4p%(?P°)5p °P1 4p°5s 3p°, 383,580 3,386(8) 0,012 0,047 0,012
4s%4p%(?P°)5s °P°; 4s%4p%(?P°)5p D3 3042,000 3,373(8) 0,655 32,800 0,690
4s%4p%(?P°)5s %Py 4s%4p%(?P°)5p 3D2 2967,100 3,315(8) 0,729 21,370 0,650
4s%4p* 1D; 4s%4p3(?P°)6s POy 439,930 3,292(8) 0,006 0,042 2,000
4s%4p3(*S°)5p 5P3 4s%4p3(*S°)6s 58°; 2671,300 3,213(8) 0,245 15,112 0,760
4s%4p%(?D°)5p 3F2 4s%4p3(°D°)6s 3D°1 2679,700 3,201(8) 0,207 9,121 0,860
494p%PO)5pPL  4pSSs P 378190  3191(8) 0,002 0009 0013
45%4p%(2P°)5p 3D3 45%4p3(2P°)6s 3P%; 2679,500 2,989(8) 0,230 14,192 0,830
45%4p%(2P°)5p 3D1 4s%4p3(2P°)6s 3P% 2665,100 2,816(8) 0,100 2,631 0,860
4s%4p3(?P°)5p 3S: 4p55s 1P°y 369,890 2,813(8) 0,006 0,021 0,009
4s%4p%(?P°)5p D2 4s%4p3(?P°)6s 3PO; 2726,300 2,797(8) 0,187 8,392 0,870
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Alt seviye Ust seviye LA Aji (s1) fij Sij (a.b) Oran (VIL)
4s%4p%(?D°)5p 1F3 4s%4p3(°D°)6s D% 2643,900 2,779(8) 0,208 12,672 0,960
4s%4p%(?D°)5p 3Fa4 4s%4p3(°D°)6s 3D°3 2698,600 2,742(8) 0,233 18,618 0,840
4s%4p* 3Py 4s%4p%(2P°)5s °P°y 597,240 2,681(8) 0,014 0,085 0,810
4s24p* 3P, 4s24p3(°D°)6s °D°3 440,460 2,654(8) 0,011 0,078 2,000
4s24p* 1Sg 4s24p3(?P°)6s 1P°y 469,620 2,593(8) 0,026 0,040 2,600
4s24p3(°D°)5s °D°3 4s24p3(°D°)5p 3P2 3087,800 2,591(8) 0,265 18,822 0,860
4s24p3(S°)5s 55°; 4s24p3(*S°)5p 5P3 3388,000 2,548(8) 0,614 34,238 0,890
4s%4p%(?D°)5p D1 4p°5s 3p°; 352,280 2,523(8) 0,005 0,016 0,010
4s%4p* 3Py 4s%4p%(°D°)5s D% 625,090 2,511(8) 0,025 0,151 0,780
4s%4p* 3P, 4s%4p%(2P°)5s °P°y 582,100 2,480(8) 0,008 0,072 0,860
4s%4p%(°D°)5s 3D°; 4s%4p%(?D°)5p %P1 2920,500 2,475(8) 0,190 9,129 0,740
4s24p3(°D°)5p 3F3 4p55s 3P°, 358,290 2,436(8) 0,003 0,028 0,010
4s24p3(°D°)5s °D°3 4s24p3(°D°)5p 3F4 3503,100 2,349(8) 0,556 44,860 0,920
4s24p3(*S°)5s 55°; 4s24p3(*S°)5p 5P, 3461,100 2,342(8) 0,421 23,959 0,890
4s24p* 3Py 4p55s 3P°; 215,040 2,319(8) 0,002 0,003 0,093
4s%4p%(*S°)5s 58°; 4s%4p3(*S°)5p 5Py 3493,100 2,312(8) 0,254 14,587 0,890
4s%4p%(2P°)5s °P°; 4s%4p%(2P°)5p D2 2769,500 2,311(8) 0,266 12,114 0,620
4s%4p3(*S°)5p P2 45%4p%(*S°)6s 5S°; 2627,600 2,253(8) 0,233 10,085 0,760
4s%4p3(*S°)5p P2 4s%4p%(*S°)6s 3S°1 2882,000 2,242(8) 0,167 7,945 1,400
4s24p3(?P°)5s 1P°y 4s24p3(?P°)5p 3P1 2998,800 2,193(8) 0,296 8,757 0,620
4s24p3(?P°)5s 1P°y 4s24p3(?P°)5p 3P 2938,000 2,173(8) 0,469 13,596 0,650
4s24p* 3Py 4s24p3(*S°)6s 3S°1 496,470 2,139(8) 0,008 0,039 3,100
4s4p5 3p°y 4p8 159 535,370 2,131(8) 0,003 0,016 0,660
4s%4p3(°D°)5s 3D°1 4s%4p%(’D°)5p 3F2 3511,900 2,105(8) 0,649 22,504 0,900
4s%4p%(2P°)5p 3D2 4p55s 3p°, 381,820 2,100(8) 0,005 0,029 0,010
4s%4p%(?P°)5p °P1 4s%4p%(?P°)6s 3P% 2839,700 2,086(8) 0,084 2,357 0,950
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Sekil 3.4. Kr III iyonu i¢in E1 gegislerine ait dalga boyu degerlerinin diger ¢aligmalar ile karsilagtirilmasi

Ikili iyonlagmis ksenon (Xe III) i¢in 6z-6z korelasyonu B konfigiirasyon seti (CC-B)

ile yapilan hesaplama sonucunda elde edilen enerjiler arasinda 24265 E1 gegisi elde

edildi. Elde edilen verilerden, gegis olasiligi 10 ve daha biiyiik olan gegisler Tablo
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3.9.°da ilk defa sunulmaktadir. Bu iyona ait mevcut kaynaklarda (6zellikle gecis
olasilig1 degerleri icin) (Sobral ve ark., 1999) sinirhi sayida gecis parametresine
ulasildi. 5s?5p3(?P)6s P°1-5s25p3(?P)6p 1D, seviyeleri arasindaki gegiste Sobral ve
arkadaslar1 (1999) yaptiklar1 calismada gegis olasiligi ve dalga boyu degerlerini
sirastyla 10,00(7) s, 4065,45 A olarak vermektedir. Bu ¢alismadaki CC-B hesaplama
sonucuna gore elde edilen gegis olasiligr ve dalga boyu degerleri sirasiyla 11,723(7)
st 36929 (A)dur. Ayrica bu gegisteki salinici siddeti, ¢izgi siddeti ve salmici
siddetinin hiz ve uzunluk formunun orani sirasiyla 0,399, 14,57 (a.b) ve 0,810 olarak
elde edildi. Dalga boyu ve gecis olasilig1 degerleri karsilastirildiginda iki ¢alisma

arasinda iyi bir uyum oldugu goriilmektedir.

Tablo 3.9. Xe III iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (A), gecis olasiligi (Aji), salinici siddeti
(fig), cizgi siddeti (Sij) ve salinici giddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye L (A) Aii (s fij Sij(a.b) Oran (VIL)
5ps5d 1Po; 5p’5d? 1S 576,000  17,81(10) 2,954 16,805 0,160
5ps5d 1o 5p%5d2 1D, 666,520  6406(10) 7111 46811 0520
5s25p3(2D°)5d 1F°  5s%5pA(%P)5d? 1Gq 637300  6346(10) 4968  72.963 0520
5s25p3(2P°)5d 1P°  5s?5p2(3P)5d? 1S 607200 5272(10) 0971 5825 0310
5p®5d 3P 5p*5d? 3Po 586,350 5,003(10) 0,860 4,978 0,420
58?5p3(2P°)5d D5 5s%5p?(P)5d2 Fs 637,800  4,652(10) 3,649 53633 0,540
55?5p3(2D°)5d 'F°5  5s5p*(P)5d Ds 591,210  4542(10) 1700 23162 0,210
5ps5d  F° 5p'5d? 1F; 607450  4309(10) 2384 33367 0460
525p3(2D°)5d 3P°1  5s5p2(3P)5d2 *Po 607,790  4,243(10) 0,783 4702 0,380
5ps5d D% 5p’5d2 3Py 601,610  3873(10) 1261 12485 0440
5s25p(*S°)5d 5D°  5s?5p2(*P)502 SDo 604490  3.764(10) 0687 4103 0580
5s25p3(2D°)5d 1D°%  5s25p2(D)5? D; 634480  3.643(10) 2199 22963 0440
5s25p('S°)5d 5D%  5s?5p2(*P)5? SDa 613590 3491(10) 1971 35823 0580
5p%5d D% 5p*5d? Py 618,750 3,267(10) 1,125 11,457 0,400
525p3(2P°)5d D%  58%5p2(ID)5d? P 572430  3,154(10) 1107 14598 0,260
525p3(2D°)5d 1P°  5s5p*(iD)5d 1So 648,970  3,147(10) 0,662 4,246 0,660
5p%5d 3F% 5p*5d? 3F4 587,880 3,106(10) 1,609 28,029 0,440
5s25p3(2D°)5d 3P%  5s%5p2(D)5? *Ds 654350  2.903(10) 2,609  28.099 0560
5p°5d !D° 5p*5d? SF» 603,210 2,858(10) 1,559 15,481 0,470
5s25p3(2P°)5d D% 5s%5p2(3P)5d? F» 638,800  2,80010) 2855 18012 0510
5p°5d %P9 5p*5d? 3P 594,650 2,789(10) 0,887 8,682 0,420
525p3(4S°)5d D%  5§%5p2(%P)5d? SDi 603,780  2,757(10) 0,004 8983 0,580
525p3(2D°)5d 3F%  5s%5p%(1D)5? 34 618590  2,708(10) 1553 28468 0,570
525p3(2D°)5d 3G%  58%5p%(1D)5 Gs 623330  2,701(10) 1573 35508 0,560
525p3(2D%)5d 35°  58%5p2(1D)5e P 655440  2,643(10) 0567 3,673 0,550
5s25p? 3P, 5s25p3(2D°)5d 3P% 588,080  2.635(10) 0455  2.645 0770
5s25p(*'S°)5d 5D%  5s?5p2(P)5d2 5P 607100  2.633(10) 1132 20355 0550
5s25p3(2P°)5d D% 5s%5p2(3P)5d2 Po 580.820  2.603(10) 0439 2,518  0.250
5s25p3(2D°)5d 3P°  5s5p3(iD)5d? 3P 597.860  2,573(10) 0827 8141 0300
525p3(4S°)5d D% 5s5p2(3P)5d? Ps 613,600 2,567(10) 1449 20485 0,570
525p3(2P°)5d D%  5s%5p2(3P)5d? Fs 638470  2,565(10) 2,195 23064 0,520
525p3(2D%)5d D%  58%5p3(1D)5c? IFs 655080  2,548(10) 2295 24741 0530
525p3(2D°)5d 1P°  5s5p(P)5d P 651,700  2,464(10) 1569 10,099 0520
525p3(2D°)5d 3F%  5s5p*(*P)5d Ds 620870  2,454(10) 0851 8696 0510
5925p%(4s°)6d D1 5s%p?(P)5d? 1S 610250  2.426(10) 0451 2721 0,270
5s?5p? 1D, 5s25p3(2D°)5d 1F°s 629460  2403(10) 1998 20,705 0.800
5ps5d 3D°; 5p'5d2 3P, 593890  2,398(10) 0423 2479 0410
BS?5p3(4S°)5d D% 5s25pX(P)5d? *Ds 617,140  2.301(10) 1314 18686 0560
525p3(2P°)5d D%  58%5p3(1D)5e? Py 569,470  2,279(10) 0,665 6,231 0,230
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Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij(a.b) Oran (VIL)
5p®5d 3D°% 5p*5d? 1D; 603,740 2,264(10) 1,237 12,297 0,510
5p®5d 3F°% 5p*5d? 3Gs 668,390 2,255(10) 1,846 36,559 0,650
525p3(2P°)5d 1F%  5325p%(P)5? IFs 647230  2,232(10) 1402 20,909 0,630
5s25p*(2D°)5d 3P°  5s25pX( ‘D)5 D 643050  2227(10) 1380 8,766  0.490
5p5d  3D° 5p'5d? 3P, 592860  2.209(10) 0832 11,362 0340
525p%(2D°)5d 35°  525p2(*D)5d? P 652120  2.209(10) 1408 9,069 0560
525p(*s°)5d D%  5s25pX(*D)5d? P 618730  2.201(10) 0902 12,868 0540
5p®5d 3F°3 5p*5d? 1F3 584,320 2,193(10) 1,123 15,115 0,440
5325p3(*s°)5d D% 5s25p2(!D)5d? 1So 632850  2,174(10) 0435 2,719 0570
5p®5d 3F°3 5p*5d? 3Gs 685,500 2,156(10) 1,953 30,855 0,640
5S5pS 3P9, 5s5p*(P)5d D3 644380  2,143(10) 1868 19812 0730
5p5d 3D° 5p'5d? 1F 611,010 2122(10) 1188 16725 0.490
5ps5d 3D°; 5p*5d? 3D; 616310  2113(10) 1203 7,324 0470
5ps5d 3P0 5p'5d2 3P, 602480  2015(10) 1097 10875 0480
5s25p*(P°)5d 3P 5s?5p(1S)50? *Po 633070  2015(10) 0404 2523 0610
5p®5d 3P 5p*5d? 3S; 619,970 1,975(10) 1,138 6,970 0,530
525p3(D°)5d 1P°1  525p2(*D)5d? 1So 634110  1,966(10) 0395 2474 0,640
5s25p3(2D°)5d 38°  5s?5p2(1D)5d? P 645750  1.959(10) 2041 13014 0590
5p°5d 3F° 5p*5d? 3D 649,150 1,929(10) 0,731 7,813 0,470
5ps5d D0 5p'5d% D3 622760  1894(10) 1101 15806 0520
5925p%(2D°)5d 3P°  5s%5pA(D)52 P 625520  1841(10) 1800 11117 0,390
5s5pS 3P, 5525p2(1D)502 P 650,610  1812(10) 0394 2567 0670
5s25p*(P°)5d 1P°1  5s?5pX(!D)5c? Do 660,500 1.806(10) 1969  12.842 0570
5s25p3(D°)5d 3P°  5s?5p(!D)5d? Dy 657,930  1,801(10) 1,948 12657 0,620
5p°5d 1F°3 5p*5d? 1D; 607,190 1,795(10) 0,709 9,914 0,410
5s25p3(2D°)5d 3G%  55?5p2(P)52 He 674500  1.784(10) 1439 35144 0650
5s5pS 3P°, 5s5p4(ID)5d %S 613300 1.782(10) 0603 6,085 0620
5s25p3(2D°)5d 1G°%  5s?5p2(1D)5d? 619290  1.732(10) 0996 18274 0550
525p%(2D°)5d 3F%  5s%5pA(%P)50? *Ds 638,000 1724(10) 0818 15469 0,540
5325p%(2P°)5d 1P°1  5s5p(P)5d 1D: 637,820  1722(10) 1750 11,024 0,600
552%5p* 1D, 5s%5p3(2D°)5d 1D 639,690  1711(10) 1050 11,051 0,810
5pssd 1F° 5pi5d2 1G4 634920  1,710(10) 1329 19443 0,590
5s25p3(2P°)5d D% 5s?5p2(iD)5d? Dy 612940  1698(10) 0956 5788 0440
5s25p3(2P°)5d 3P%  5s25p2(1S)5? %P 642980  1667(10) 0620 6561 0620
5s25p3(*'S°)5d D%  5s?5p(P)5? 1P 625910  1660(10) 0585 6025 0560
5s25p3(2P°)5d 3F°5  5s?5p2(ID)5d? Ds 646,760  1652(10) 1036 15438 0610
5s25p¢ 3P, 5s25p3(2P%)5d D°3 626,680  1,646(10) 1357 13997 0,820
5s25p¢ 1D, 5s25p3(2D°)5d 1Py 606,320  1,637(10) 0541 5403 0,690
5325p3(*'s°)5d 3D%  5s25p2(P)52 %P 637,780  1,626(10) 0991 6245 0550
5325p3(2D°)5d 3G°  5s?5p(!D)5d? 3F 616,920  1,619(10) 0,660 9,382 0,500
5s25p3(P°)5d 3F%,  5s?5p2(iD)5d? Dy 647450  1619(10) 0610 6504 0500
5s25p3(2D°)5d 3F°%  5s?5p2(P)5? 3Gq 699510  1,606(10) 1515 24422 0640
5s5pS 3P°, 5s5p4(CP)5d %P, 648380  1605(10) 1011 10795 0690
5s25p3(2D°)5d D%  5s?5p2(P)5? Ds 634570  1601(10) 0967 14134 0550
5p%5d 3F% 5p*5d? 3F4 622,690 1,576(10) 0,916 16,900 0,390
5S5pS 3P9; 5s5p*(ID)5d %S 633810  1,571(10) 0,946 5924 0,630
525p3(D°)5d D%  5s5p*(°P)5d IP: 617,000  1,568(10) 0537 5455 0470
5325p3(2D°)5d 3P%  5s?5p2(*D)5d? Py 624,920 1,563(10) 2,746 5649 0,320
5s25p3(P°)5d 3F%  5s?5p2(iD)5d? Ds 643750  1518(10) 0733 13987 0510
5s25p3(2P°)5d 3F%  5s?5p2(1S)5? 1Gq 637210  1511(10) 0920  17.367 0630
5s25p3(2D%)6s D% 5s?5p2(1S)5d? 1D; 617450  1511(10) 0864 8777 0540
5s25p3(2D°)5d 1G%  5s5pCP)5d IFs 649700  1495(10) 0736 14161 0460
5s25p3(*'S°)5d D%  5s25p2(P)5? SFs 677070  1476(10) 1240 24867 0,570
5325p3('S°)5d D% 5s25p2(P)5? 5P 632710  1473(10) 0884 5523 0540
5s5p*(ID)5d S0  5pssd IPoy 422030  1469(10) 1182 1,645 0,460
5325p3('S°)5d 5D%  58?5p2(P)5 Dy 605200  1,462(10) 0574 7,998 0560
5325p3('S°)5d D%  5s25p2(P)52 5P 623990  1442(10) 0842 8643 0550
5s25p%(2D°)5d *G°  5s5p(P)5d Fs 613,090  1441(10) 0812 11471 0,570
5s25p3('S°)5d D%  5s?5p2(P)5? Dy 617.080  1429(10) 0816 8284 0560
5s?5p? 1S 5s25p3(2P°)5d 1P, 654000  10394(10) 2690 5799 0820
5s?5p%(2D°)5d 1G%  5s%5pA(1D)5? Hs 698970  1.390(10) 1244 25764 0630
525p3(P°)5d 1F%  5s?5p2(!S)5 Ga 682,440  1371(10) 1231 19358 0,620
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Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij(a.b) Oran (VIL)
5525p3(D°)5d 3P%  5s?5p2(!D)5d2 D; 662,820  1,365(10) 2,697 5886 0,610
525p3(P°)5d 1F°%  5325p2(P)52 P 670350  1,2364(10) 0,656 10,138 0,600
525p3(D°)5d 1P°  5325p(!D)5c? Do 634120  17341(10) 1347 8435 0440
5s25p%(P°)5d P%,  5s25p(S)50? P 648170 1311(10) 0826 8809 0620
525p*(2D°)6s D1 5S5p4CP)5d Po 638810  1307(10) 0267 1682  0.600
525p3(2D°)5d 3P%  5s%5pA(ID)52 P 615490  1305(10) 0741 7,508 0,320
5ps6s 1Po; 5p*5d2 3Py 597300  1301(10) 0232 1368 0410
5p®5d 3P° 5p*5d? 3S; 615,150 1,299(10) 0,442 4,478 0,530
525p3(2D°)5d 3G  55%5p2('D)5? *Ha 708870  1,200(10) 1250 20412 0,630
5325p3(2D°)6s D%  5?5p2(!D)5d? Py 648,870  1250(10) 0473 5057 0,630
525p3(2P°)5d 3P%  5325pX(P)52 S 645640  1242(10) 2328 4947 0590
5325p%(4S°)6d D% 55%5p2(D)5? Do 664,120  1239(10) 1365 8954 0,530
5325p%(2P°)5d D%  55%5p2(D)5? Do 613740  1230(10) 0695 7,017 0,460
5925p3(2D°)5d 3F%  5s%5pA(%P)50? Do 638,870  1230(10) 0537 7,912 0,510
5ps5d  3F°; 5p'5d? 3Gs 686,110  1219(10) 1204 13598 0.630
5p®5d 3F°% 5p*5d? 3D3 637,530 1,217(10) 0,577 10,895 0,470
525p3(P°)5d 3F°  5325pX(!D)5d? Hs 719580  1,211(10) 1149 24488 0,640
5s25p%(2D°)5d °G%  5s5p(P)5d Fa 644940  1206(10) 0,615 14372 0470
5s25p3(2D°)5d 3G°  5s?5p2(1D)5d? Gs 610410  1.200(10) 0670 9429 0600
5p5d  3D° 5p'5d? 3, 623030  1199(10) 0897 12,879 0.600
5p55d  3PY, 5p'5d2 3P 579,860  1,193(10) 1804 3444 0,450
5925p%(2P°)5d D% 55%5pA(D)5? Do 626,440  1177(10) 1154 7,140 0,520
5ps5d 1o 5p'5d? 3P, 626440  1165(10) 0490  7.068  0.390
5S25p3(2D°)5d 3G%  5S5p*(°P)5d °Fs 617530  1,155(10) 0,540 12,080 0,430
5p®5d 3P° 5p*5d? 3D3 630,780 1,153(10) 0,963 10,000 0,370
5p°5d 3F°3 5p*5d? 1D; 630,120 1,153(10) 0,490 7,118 0,460
5s25p3(2D°)5d 3D°%  5s?5p2(*D)5d? 3F 671360  1149(10) 0998 15444 0610
5p®5d 3F°3 5p*5d? 3D 595,060 1,147(10) 0,609 8,353 0,460
525p3(2P°)5d P°1  5s%5pA(P)5d2 %S 649,390  1,142(10) 0722 4631 0,620
5s25p* 3P, 5s25p3(2D°)5d 35°; 623350 1131(10) 0395 4056 0820
525p%(2D°)5d 3P%  5s%5p3(D)50? IFs 643560  1,122(10) 0976 10335 0,540
525p3(D°)5d 1P°  5s5p*(P)5d 1Dy 613190  1,120(10) 1053 6,375 0350
5ps5d 3% 552 35, 614410  1111(10) 1887 3816 0540
5s25p3(2P°)5d 3P°  5s5p4(P)5d P 646340  1002(10) 1139  7.273 0540
5s25p('S°)5d 5D%  5s?5p(P)5? SF 690270  1,089(10) 1000 15906 0580
5s25p3(2P*)5d 3D%  5s25p2(P)5d? °F» 625590  1088(10) 0639 6576 0500
5p%5d °D°% 5p*5d? 3F4 662,270 1,079(10) 0,912 13,924 0,540
5325p3(2D°)6s D1 5?5p2(P)5? D 612,650  1,079(10) 0,607 3,674 0580
5p%5d 3P 5p*5d? %P2 577,750 1,068(10) 0,891 5,083 0,500
5s25p3(P°)5d 3F%  5S5p*(P)5d °F 642,640  1,062(10) 0,658 6,957 0,640
5p°5d 3F°% 5p*5d? SF» 568,340 1,054(10) 0,510 4,775 0,390
5p°5d 3D 5p*6s? D2 608,360 1,048(10) 0,416 5,825 0,440
5s25p3(2P°)5d 3D°%  5s5p4(P)5d P 641540  1044(10) 0386 4081 0650
5s?5p* 1S 5s25p3(2P°)6d 1P, 512230  1,043(10) 1231 2076 0910
5p%5d D% 5p*5d? 1F3 696,140 1,042(10) 1,060 12,149 0,540
5325p3('Ss°)5d D%  5325p2(P)52 5P 622540  1,040(10) 0432 6,191 0530
5s?5p¢ 3P, 5s25p3(2D°)5d 3P, 614240  1,037(10) 0977 5930 0,770
5s25p3(D°)5d 3F°%  5s?5p(!D)5d? Dy 612200 1,037(10) 0416 5870 0510
5s25p3(2P°)6s P°  5s25p2(P)5d? %Py 570360  1,021(10) 0166 0935 0210
5p°5d  3P% 5p*5d? 3D 606,270 1,016(10) 1,680 3,353 0,350
5s?5p? 3P, 5s25p3(2P)5d 3D°, 647410  1012(10) 1060 6779  0.800
5s25p3(2D°)5d 3F%  5s5p(P)5d F 621380  1,009(10) 0584 10,750  0.600
5p%5d 3P 5p*5d? 3D: 623,010 1,006(10) 0,975 6,000 0,360
5s25p¢ 3P, 5525p3(2D°)5d 3P°; 573410  1,004(10) 0297  2.803 0,750

Ikili iyonlasmis radon icin 6z-6z korelasyonu (CC) konfigiirasyon seti ile yapilan

hesaplama sonucunda elde edilen enerjiler arasinda 20597 E1 gegisi elde edildi.

Elektrik dipol gegislerinin ¢ok fazla olmasi nedeniyle sadece gecis olasilign 1010 ve
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daha biiyiik olan gegisler Tablo 3.10.’da ilk kez sunulmaktadir. Rn III i¢in elektrik

dipol gecisleri ile ilgili literatiirde veri bulunamamastir.

Tablo 3.10. Rn IIT iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (L), gecis olasilig (Aji), salinict siddeti

(fij), cizgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye L (A) Aii(sh)  fj Sij (a.b)  Oran (VIL)
6p°6d 1P°1 6p*6d? 1So 603,970 8,357(10) 1,523 9,087 0,330
6p® 1So 6p%6d 'P°1 608,230 3,793(10) 6,310 12,635 0,810
6p°6d 3P°1 6p*6d? 3Po 617,530 3,367(10) 0,642 3,914 0,720
6526p* 3P1 6s6p° 3P 573,980 3,057(10) 0,503 2,853 0,570
6p6d 3D°; 6p“6d2 3Py 597,610  2,712(10) 0484 2,856 0,490
6p6d 3D°; 6p*6d2 3p; 605110  2,655(10) 0,875 8,711 0,680
6s26p* 1Dz 6s6p° 1P 569,400  2,651(10) 0,773 7,245 0,510
6p6d 3F°s 6p*6d2 3Fs 622,020  2/452(10) 1,422 20,384 0,730
6p°6d 'F°3 6p*6d? °F3 625,410 2,321(10) 1,361 19,616 0,660
6s26p%(3P)7s? 3Pz 6s6p3(2P)7s? P 546,750  2,233(10) 0,600 5,404 0,480
6s26p3(2D°)7s 3D°%  6s26p2(P)6d7s °Fe 611,190  2,166(10) 1560 21,969 0,630
6p57s 3PO 6p“6d(2D)7s 3Po 718,320  2,061(10) 0531 3,771 0,700
6p57s 3P% 6p*6d(2D)7s 3Dy 594,990  1,981(10) 3,155 6,179 0,650
6p6d 3D°; 6p*6d2 3Dy 635260  1,948(10) 1,179 7,394 0,680
6p6d 3D°s 6p“6d2 3Ds 631,870  1,912(10) 1,145 16,665 0,770
6p6d 1P 6p*7s2 1So 668,670  1,858(10) 0,415 2,742 0,430
6s26p%(°D°)7s D%  6s26p¥(P)6d7s F3 612,540  1,788(10) 1,408 14,198 0,600
6526p* P2 6s26p3(2D°)6d 3S°1 608,950  1,681(10) 0561 5,622 0,690
6s26p3(‘S°)7s 58°  6s%6p?(P)6d7s SP1 625190  1,659(10) 0,583 6,003 0,740
6s26p2(ID)7s? P, Bs6p3(“So)7s? 3S°1 570,780  1,629(10) 0,478 4,486 0,490
6p56d 1P°y 6p*6d? 1D, 687,180  1,611(10) 1,901 12,901 0,790
6p6d 3F° 6p*6d2 1P 718,080  1,562(10) 0,724 8,562 0,730
6s26p3(‘S°)7s 381 6s%6p?(P)6d7s 3Po 602,350  1,548(10) 0,281 1,669 0,730
6s26p* 3Po 6s%6p3(P°)6d P°1 623,910  1,544(10) 2,704 5553 0,720
6s26p3(2P°)7s 1P 6s26p2(1S)6d7s D, 710,740  1507(10) 1902 13354 0,590
Bs6p3(2P0)7s? PO 6p*7s? 1So 630,660  1,495(10) 0,297 1,851 0,460
Bs6p3(2P0)7s? PO 6p*7s? 1So 692,720  1,486(10) 0,356 2,438 0,550
6ps6d 1P°; 6p*6d(2D)7s Dz 661,550  1,399(10) 1,530 9,994 0,830
6p°6d 3D°; 6p*6d? 3P, 608,510 1,392(10) 0,773 7,739 0,670
6p®6d 3F°4 6p*6d? 3F4 614,550 1,357(10) 0,768 13,986 0,680
6p®6d 'D°: 6p*6d? 1P1 650,310 1,348(10) 0,513 5,489 0,800
6s26p%(3P)7s? 3Pz 6s6p°(?D)7s? D% 625500  1,326(10) 0,778 8,008 0,680
6p®6d 'F°3 6p*6d? 1Ga 619,880 1,324(10) 0,980 14,005 0,790
6p7s 1Py 6p*6d(2D)7s 3D 615890  1,298(10) 1,230 7,483 0,680
6p°6d S3F°2 6p*6d? 1D 581,680 1,269(10) 0,644 6,162 0,680
6s26p* 3P2 6%6p3(2D°)6d °D°s 688,680  1,260(10) 1,254 14219 0,610
6s26p* 1S 6s26p3(P)7d P°, 585160  1,209(10) 1,862 3,588 0,780
6s26p* 3P1 6s%6p%(* S°)7d 3D% 603,260 1,194(10) 1,086 6,471 0,740
6526p* 3P2 6s26p3(*S°)7d ®D° 606,660  1,147(10) 0,886 8,847 0,780
6p°6d 1P°1 6p*6d? D2 810,310 1,138(10) 1,867 14,939 0,920
Bs26p3(4S°)7s 5S°  6s26p2(P)6d7s °Ds 696,350  1,114(10) 1,134 12994 0,600
6s26p* 3P: 6s26p3(2D°)6d 3P°, 724,600  1,105(10) 1,450 10,374 0,570
6p57s 3P9 6p*6d(2D)7s 3P, 620,040  1,101(10) 0,635 6,479 0,700
6p57s 3PO 6p“6d(2D)7s 3P1 708,650  1,101(10) 0,829 5,799 0,690
6526p* P2 6s26p3(?D°)6d 1D, 610,270  1,094(10) 0611 6,135 0,690
6s26p3(2D°)7s3D°1  6s26p2(°P)6d7s D2 709,950  1,091(10) 1,373 9,630 0,610
6p®6d 'F°3 6p*6d? D2 719,840 1,085(10) 0,602 9,990 0,710
6p°6d 3P°1 6p*6d? 3S1 636,300 1,077(10) 0,654 4,110 0,730
6p°6d 3P° 6p*6d? 3P1 611,370 1,064(10) 1,789 3,601 0,690
6p°6d 1P°1 6p*6d? 3Po 780,880 1,058(10) 0,322 2,486 0,190
6s26p3(‘S°)7s 8%  6s%6p’('D)6d7s *D; 624,360  1,055(10) 0,616 6,336 0,710
6p6d 3D°; 6p*6d(2D)7s 3P1 642,250  1,051(10) 0,650 4,123 0,790
6s26p3(2D°)6d 3P°,  6s26p2(°P)6d7s ®Ds 688,420  1,016(10) 1,010 11446 0,640
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Tablo 3.10. (Devami)

Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s fij Sij(a.b) Oran (V/L)
6p°6d 3D°, 6p*6d? °F3 619,900 1,012(10) 0,817 8,332 0,710
626p2(P)7s2 Py 6sBp(P°)7s? %P1 613280  1,004(10) 0566 3429 0,690
6p57s PO 6p'6d(°D)7s °D; 59800  1,000(10) 0,536 3,168  0.650

3.1.3. Elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) ge¢is hesaplamalari

Ikili iyonlasmis kripton igin 6z-6z korelasyonuna ait (CC-A) konfigiirasyon seti ile
yapilan hesaplamada ayni pariteye sahip enerji seviyeleri arasindaki elektrik kuadrupol
(E2) ve manyetik dipol (M1) gegisleri hesaplandi ve 734 E2 ve 650 M1 gegisi elde
edildi. Kr III iyonuna ait yasakli gecis parametreleri i¢in daha once yapilan ¢alismalar
incelendiginde sadece temel hal konfigiirasyonunun (4s?4p*) farkli terimlerinin
(seviyelerinin) kendi aralarinda yapmis oldugu gecis parametrelerine ulasilabildi
(Osterbrock 1951; Garstang, 1963; Biémont ve Hansen 1986; Calamai ve Johnson,
1992; Sterling ve ark., 2011). Karsilastirma degerleri ile birlikte bu ¢alismadan elde
edilen veriler Tablo 3.11.’de sunulmaktadir. Tablo incelendiginde M1 gegislerinin
gecis olasiligi degerlerinin ¢ok iyi uyumlu oldugu goriilmektedir. Ornegin, 4s?4p* 3P,
- 3P1 gegisinde karsilastirma degerleri sirastyla (2,00, 2,012, 1,660, 1,760 ve 1,770) s°
! iken CC-A hesab1 sonucunda bu seviye i¢in gecis olasihig degeri 1,807 s olarak
bulundu. 4s24p* 3P1 — 1So gecisinde karsilastirma degerleri sirasiyla (53,00, 53,02,
45,40 ve 47,20) st iken CC-A hesab1 sonucunda bu seviye igin gegis olasilig1 degeri
49,856 st olarak elde edildi. Ayrica bu gegisteki dalga boyu karsilastima degerinde
3500 A iken CC-A hesab: sonucunda 3634,50 A olarak elde edildi. E2 gecisleri igin
(Osterbrock 1951; Garstang, 1963; Biémont ve Hansen 1986; Sterling ve ark., 2011)
caligmalari ile karsilastirma yapildiginda M1 geg¢islerindeki kadar iyi bir uyum elde
edilemedi. Oregin, 4s?4p* 3P, - 3P1 gecisinde karsilastirma degerleri 7,600(-4) s ve
6,883(-4) st iken CC-A hesab1 sonucunda bu seviye igin gegis olasilig1 degeri 6,688(-
4) st olarak oldukea iyi uyumlu olarak elde edildi. 4s24p* 3P, - 3Po gegisinde ise gok

1yl uyum saglanamadi.
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Tablo 3.11. Kr III iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gecislerine ait dalga (), gecis
olasiligi (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin
orani ve karsilagtirma degerleri

Gegisler

A (A)

Aii (s

Alt Seviye Ust Seviye

Bu cal. Dig. Cal.

Bu cal.

Dig. Cal.

fij

Sij Oran
(a.b) (VIL)

E2 Gegisleri

45%4p* 3Pz

4s24p% 3P,

4s24p* 3P,

4s24p% 3P,

4s%4p* 3Py

4s24p* 3Py

4s%4p* D2

45%4p* 3Py

4s24p* 3P

4s24p* 1Dy

4s%4p* 1S,

4s%4p* D2

4s%4p* D2

4s%4p*1So

22963,00

19529,00

5715,20 6826,9¢

3137,80

7609,00 9902,2¢

8079,80

6958,10

6,688(-4)

7,830(-5)

0,072

8,409

2,857(-3)

9,423(-4)

0,789

7,600(-4)
6,883(-4)°
2,500(-3)
2,382(-3)°
1,870(-3)°
2,010(-3)°"
2,280(-3)°"
0,043
0,038
0,690
0,637
0,185¢
0,188
0,328
1,000(-3)
0,921(-3)°
3,700(-4)?
2,900(-4)P
0,167(-4)°
0,173(-4)°"
8,950(-4)°™
4,500
4,121°
1,240°
1,240°"
2,790

3,172(-11)

8,953(-13)

3,523(-10)

2,482(-9)

4,134(-11)

4,611(-11)

1,145(-9)

11,439 0,92

0,199 19,00

1,958 0,950

2,284 1,7(-4)

032 0,890

0,144 14,00

11,494 0,065

M1 Gegisleri

4s5%4p* *P;

4s24p* 3P4

4s24p% 3P,

4s5%4p* *Py

4s%4p* 3Py

4s5%4p* 3Py

4524p* 3P

4s%4p* D2

4s?4p*1D2

4s%4p*1So

22963,00

130590,00

5715,20

6826,9¢

7609,00

9902,2¢

3634,50 3500,0¢

1,807

0,023

5,467

0,796

49,856

2,000?
2,012°
1,660°
1,760¢
1,770
0,0232
0,029°
0,024°¢
0,023
0,032¢™
4,7002
4,690°
5,030°¢
5,420¢
4,820¢™
0,5302
0,538°
0,722¢
0,743
0,671¢
53,0002
53,020°
45,400°
47,200¢
48,200

8,571(-8)

1,971(-8)

2,677(-8)

1,152(-8)

3,291(-8)

2,433

1,909

0,189

0,065

0,088

a Garstang, 1963; ® Bi¢émont ve Hansen 1986; © Sterling ve ark., 2011; 9 Osterbrock 1951; ¢ Calamai ve Johnson,

1992

Gegis olasiligy, Aji (s2), en yiiksek olan ilk 50 gecis Tablo 3.12.’de sunulmaktadir.



48

Tablo 3.12. Kr I1I iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (A), gecis

olasiligi (Aji), salinici siddeti (fij) cizgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin hiz-formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij (a.b) Oran (VIL)
E2 Gegisleri

4s%4p* 1D; 4s%4p3(?P°)5p 1So 494,470 91673,0 6,721(-7) 2,420 0,520
4s%4p* 3P, 4s%4p3(*S°)5p 3Po 584,060 81035,0 8,288(-7) 4,918 0,490
4s%4p* 1D; 4p8 1S, 323,370 68377,0 2,144(-7) 0,216 0,005
4s%4p* 1D; 4s%4p3(°D°)5p D2 550,310 66166,0 3,004(-6) 14,910 0,570
4524p* 1D, 4524p3(2D°)5p Fs 579570  55950,0  3,945(-6) 22,869 0,550
4524p* 3P, 4524p3(*S°)5p %P1 585710  54191,0  1,672(-6) 10,006 0,560
4s%4p%(°D°)5s D, 4p°5s 3p°; 327,820 46448,0 4,490(-7) 0,471 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?D°)5p °F4 526,380 40902,0 3,058(-6) 13,282 0,570
4s%4p%(°D°)5s 3D°3 4p°5s 3p°, 326,830 38712,0 4,428(-7) 0,645 0,000
4s%4p%(2P°)5s 3P°; 4p°5s 3p°g 333,380 33587,0 1,119(-7) 0,124 0,000
4s24p3(°D°)5s °D°; 4p°5s 3p°; 325,350 29960,0 4,755(-7) 0,488 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p3(?D°)5p °F3 531,100 28830,0 1,707(-6) 7,614 0,610
4s%4p* 1So 4s%4p3(°P°)5p 3P2 561,170 28268,0 6,673(-6) 7,023 0,500
4s%4p* 3P, 4p8 1S, 306,060 26861,0 7,544(-8) 0,064 0,000
4s%4p* 3Py 4s%4p3(*S°)5p 3P2 599,790 26466,0 2,379(-6) 9,173 0,550
4s%4p* 3P, 4s%4p3(*S°)5p 3P2 584,530 26260,0 1,345(-6) 8,000 0,560
4s%4p* 1Sg 4s%4p%(2P°)5p D2 561,550 24539,0 5,800(-6) 6,118 0,500
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?D°)5p 3Po 514,650 19411,0 1,542(-7) 0,626 0,380
45%4p* 3P, 4524p3(2D°)5p °F 545820 185890  4,151(-6) 4,021 0,560
4524p* 1D, 4524p3(2D°)5p D1 595170 182190  5805(-7) 3,645 0,630
4524p* 1D, 4524p3(2D°)5p 1Py 584,140 180650  5545(-7) 3291 0,590
4s%4p* 3Pg 4s%4p3(?P°)5p D2 499,060 17982,0 3,357(-6) 2,485 0,660
4s%4p* 1D; 4s%4p3(?P°)5p 3P 519,290 17772,0 7,185(-7) 2,996 0,610
4s24p3(?P°)5s 1P°1 4p%5s 1p°; 333,820 17738,0 2,963(-7) 0,197 0,000
4s%4p* 3Py 4s%4p%(2P°)5p 3D1 499,930 17611,0 6,599(-7) 1,473 0,690
4s%4p* 3Py 4s%4p%(2P°)5p 3D3 494,170 17534,0 1,498(-6) 3,230 0,630
4524p* 1D, 4524p3(2P°)5p %P1 528560  16001,0  4,021(-7) 1,768 0,580
4524p3(2D°)55 3poy 4p555 3po, 323,080 15260,0 2,388(-7) 0,144 0,000
4s24p3(?P°)5s 3P°; 4p°5s Py 331,400 14856,0 1,468(-7) 0,159 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p3(°D°)5p D2 534,030 14689,0 6,280(-7) 2,848 0,640
4s%4p* 3Py 4s%4p3(*S°)5p 3P1 601,040 13492,0 7,307(-7) 2,835 0,550
4s%4p* 3Pg 4s24p3(*S°)5p 3P 602,560 13397,0 3,646(-6) 4,751 0,510
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?D°)5p D3 540,570 13316,0 1,361(-6) 3,842 0,560
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?D°)5p D2 546,740 13108,0 9,790(-7) 2,859 0,610
4s%4p%(*S°)5s 58°; 4p°5s 3p°g 296,570 11356,0 2,995(-8) 0,023 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?P°)5p D3 483,760 10627,0 5,220(-7) 1,760 0,690
4s%4p3(°D°)5s 3D°3 4p°5s 3p°y 324,730 10106,0 6,847(-8) 0,098 0,000
4s%4p* 3Py 4s%4p%(’D°)5p 3F2 543,550 10057,0 7,424(-7) 2,130 0,600
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?D°)5p °P1 514,720 9879,10 2,354(-7) 0,956 0,520
4s%4p%(°D°)5s 3D°1 4p°5s 3p°, 325,160 9300,20 2,457(-7) 0,151 0,000
4s%4p%(2P°)5s %P°y 4p°5s 3p°; 336,040 8909,10 1,508(-7) 0,102 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p3(?P°)5p 3Po 482,250 8038,50 5,605(-8) 0,187 0,650
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?D°)5p D1 552,000 7904,40 3,611(-7) 1,085 0,620
4s%4p* 1D; 4s%4p3(°D°)5p D3 581,910 7854,20 5,582(-7) 3,276 0,570
4s%4p* 3Py 4s%4p3(°P°)5p 3P1 494,220 7338,00 2,687(-7) 0,580 0,540
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?P°)5p 3D2 486,630 6710,20 2,382(-7) 0,818 0,590
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?D°)5p P2 542,490 6709,40 2,960(-7) 0,844 0,620
4s%4p* 1D; 4s%4p3(?P°)5p 3P1 521,160 6453,80 1,577(-7) 0,665 0,700
4s%4p* 3Py 4s%4p%(?D°)5p 1F3 538,550 6339,40 6,432(-7) 1,795 0,610
4524p3(*S°)5s 58°2 4p55s 1Py 295,000 5934,80 4,646(-8) 0,036 0,000
M1 Gegisleri

4s%4p* 3Py 4s%4p* 1So 3634,500 49,856 3,291(-8) 0,089

4s%4p* 3Py 4p8 1S, 310,190 32,968 1,585(-10) 0,000
4s%4p%(?D°)5p °P1 4s%4p3(?P°)5p 1So 3928,600 31,524 2,431(-8) 0,071
45%4p%(*S°)6s 5S°; 4524p3(%P°)6s 3P° 2470,500 26,728 2,446(-8) 0,075
4s%4p%(*S°)6s 3S°1 4s24p3(%P°)6s POy 2562,100 25,981 2,557(-8) 0,049
AS24p3(*S°)Sp 5P 4524p3(2P°)5p D3 2463500 23575  2,145(-8) 0,091
45%4p%(*S°)5s 58°; 45%4p%(2P°)5s 3P°; 2685,700 20,017 2,165(-8) 0,072
4s%4p%(“S°)5s 3S°1 4s%4p%(?P°)5s Py 3097,700 18,478 2,658(-8) 0,061
4s%4p3(*S°)5p 5P1 4s%4p3(?P°)5p 3Po 2373,800 17,356 4,888(-9) 0,009
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Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij (a.b)
4s%4p3(*S°)5p 3P1 4s%4p3(?P°)5p 1So 2040,800 14,689 3,057(-9) 0,005
4s%4p%(*S°)6s 5S°; 4s%4p3(?P°)6s 3PO; 2589,300 14,402 8,686(-9) 0,028
4s%4p%(*S°)6s 3S°1 4s%4p3(?P°)6s 3PY% 2767,800 13,349 5,111(-9) 0,010
A424p3(‘S°)5s5S%  4sApd(Po)Ss °Per 2841900 13305  9,666(-9) 0,034
4s4p5 3p°, 4s4p5 1p°y 1712,300 12,153 3,205(-9) 0,007
4s24p3(*S°)5p P2 4p%5s 3P, 2515800 11207  6,380(-9) 0,020
4824p3(4so)5p 5P, 4324p3(2P°)5p 3p, 2265,300 11,197 8,614(-9) 0,014
4s%4p%(?P°)5s Py 4p°5s 3p°y 335,840 10,247 5,775(-11) 0,000
4s%4p* 3P, 4s%4p%(?D°)5p D2 501,980 10,246 3,871(-10) 0,000
4s%4p%(°D°)6s 3D°1 4s%4p3(?P°)6s POy 5219,600 10,135 4,140(-8) 0,160
4s%4p%(?D°)6s °D°2 4s%4p3(?P°)6s 3P%; 5497,700 10,097 4,575(-8) 0,311
4s24p3(°D°)5p 3D3 4s24p3(?P°)5p 3P 4825,500 10,057 2,508(-8) 0,209
4s24p* P, 4524p(2P°)5p 1o 464300 10,033  1,081(-10) 0,000
A24p3(P)Ss P, ApTs 1P 331400 9,969  9,848(-11) 0,000
ASp3(iS°)Ss 3S°  As4pi(P°)Ss %% 3637,600 9,722 6.428(:9) 0017
4s%4p3(*S°)5p 3P2 4s%4p3(?P°)5p 3P1 2611,000 9,700 5,949(-9) 0,019
4s%4p3(*S°)5p 3P2 4s%4p3(?P°)5p 3P 2564,800 9,697 9,563(-9) 0,030
424pP(S°)Sp Py 4sPAp(2P°)5p °Ds 2539700 9,360  6,465(-9) 0,028
4s%4p3(*S°)5p P2 4s%4p%(2P°)5p D2 2249,700 9,303 7,059(-9) 0,020
4924p3D°)Sp D 4sPAp(2P°)5p °Po 4577900 9220  9,656(-9) 0,033
424p3(PD°)5pD,  4s?4pi(2P°)Sp Do 4406900 8,975 2,613(:8) 0142
424p* %P, 4s24p3(*S°)5p 5P1 621,500 8,420 4,877(-10) 0,000
4stp 3P, 4s24p3(2D°)5p %P1 514720 8,220 1.959(-10) 0,000
4s%4p%(“S°)5s 5S8°; 4p°5s 3p°; 302,310 8,153 1,117(-10) 0,000
494p*2DY)5p Dy 4SPAp3(EPe)Sp Py 4190700 7,951  2,093(-8) 0,065
4s%4p* 1D; 4s%4p%(2P°)5p 3D3 528,500 7,655 4,487(-10) 0,000
4s24p3(S°)5p *Po 454p*(2P°)5p Py 2818800 7422  2,652(-8) 0,018
4s4ps 3P 4s4p® 1p°y 1896,600 7,288 1,179(-8) 0,006
4524p%(*S°)5p 5P 4524p3(2P°)5p °D: 2500,100 7,207 6,753(-9) 0,021
4s%4p%(°D°)5s 3D°; 4s24p3(?P°)5s 1P°y 6252,800 6,984 2,456(-8) 0,190
4s24p* 1D, 4s24p2(2P°)5p °D1 535080 6,832 1.760(-10) 0,000
4s24p* 3Py 4524p3(2P°)5p 3P, 496,100 6,815 7,544(-10) 0,000
4s24p® P, 4524p3(2P°)5p 3P, 486,110 6,787 4,008(-10) 0,000
4s%4p%(°D°)5s 3D°1 4p%5s 3p°; 323,080 6,727 1,053(-10) 0,000
4s%4p%(?D°)6s °D°2 4s%4p3(?P°)6s POy 5273,300 6,710 1,678(-8) 0,109
4s%4p* 1Sg 4s%4p3(?P°)5p 3Py 563,350 6,671 9,522(-10) 0,000
4s24p® 1D, 4s24p3(P°)5p %P, 519,290 6,595 2,666(-10) 0,000
4s%4p3(°D°)5s 3D°1 4s%4p3(?P°)5s Py 6182,600 6,535 3,745(-8) 0,172
4s%4p3(*S°)5p 3P1 4s%4p3(°P°)5p 3P2 2542,200 6,498 1,049(-8) 0,020
4s%4p3(*S°)5p 5P1 4p°5s 3p°; 2499,200 6,496 6,083(-9) 0,011
4524p3('S°)5p P2 4524p*(P°)5p D> 2572,700 6,392 6,343(:9) 0,020

Ikili iyonlagmuis ksenon i¢in elektrik kuadrupol ve manyetik dipol gecis parametrelerini

hesaplamada 6z-6z korelasyonu B konfigiirasyon seti (CC-B) kullanilarak 51408 E2

ve 636782 M1 gecisi elde edildi. Bu iyona ait 6nceki mevcut ¢alismalarda sadece temel

hal konfigiirasyonunun (4s?4p*) farkli terimlerinin (seviyelerinin) kendi arasinda

yapmis oldugu gecis verilerine ulasilabildi (Humpreys, 1939; Garstang, 1963; Hansen

ve Persson, 1982; Calamai ve Johnson, 1992; Biémont ve ark., 1995). Bu karsilastirma

degerleri ve bu calismadan elde edilen sonuglar Tablo 3.13.’te verilmektedir. Tabloya

bakildiginda M1 gegislerine ait veriler karsilastirma degerleri ile iyi uyumluyken E2

gecislerine ait verilerdeki uyumun biraz daha zayif oldugu gériilmektedir. Ornegin,

M1 gegisleri igin 4s?4p* 3P, — 1D, gecisinde karsilastirma degerleri sirasiyla 21,52 s,
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20,80 s ve 21,00 s iken CC-B hesab: sonucunda bu seviye icin gegis olasilig1 degeri
20,048 s olarak bulundu. Ayrica bu gegisteki dalga boyuna ait karsilastirma degeri
5846,69 A iken CC-B hesab1 sonucu 5495,50 A olarak elde edildi. Bu uyum, M1
gecislerine ait gecis olasiligl degerlerinin karsilastirma degerleri ile karsilastirildigi
Sekil 3.5.’de de goriilmektedir. E2 gegislerinden &rnek verilecek olursa, 4s%4p* 3P, -
3P, gecisinde karsilastirma degerleri (5,023(-2), 6,880(-2) ve 6,800)(-2)) st (Garstang,
1963; Hansen ve Persson, 1982; Biémont ve ark., 1995) iken CC-B hesab1 sonucunda
bu seviye igin gegis olasilig1 degeri 3,501(-2) s olarak ve dalga boyu karsilastima
degeri 10206,9 A (Humpreys, 1939) iken CC-B hesab1 sonucunda 11124,0 A’dur.
4s24p* 3P, - 3Py gecisinde ise karsilastirma degerleri sirasiyla (4,451(-2), 5,390(-2) ve
5,200(-2)) s iken CC-B hesabi sonucunda bu seviye icin gegis olasiligi degeri
0,00828(-2) s olarak oldukca uzak bir deger bulundu. Tablo 3.14.’de E2 ve M1
gecislerine ait sonuglarin bir kismi (gegis olasiligi Aji (s) en yiiksek olan ilk 50 gegis)

verilmektedir.

Tablo 3.13. Xe III iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (L), gegis
olasih@r (Aji), salimct siddeti (fij) ¢izgi siddeti (Sij)) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk orani ve
karsilagtirma degerleri

Gegisler r(A) Aii (s fij Sij (a.b) 8/'-/?3

Alt seviye Ust seviye Bu ¢al. Dig. ¢al. Bu ¢al.  Dig. cal. Bucal. Bugal. Bugal

E2 Gegisleri

5s%5p* 3P, 5s%5p Py 111240 102069°  3501(-2) 5023(-2%  3,897(-10) 15970 1,100
6,880(-2)"
6,800(-2)¢

5s25p 3P, 5s25p¢ 3o 12283,0 828(-5) 4,451(-2)  3747(-13) 0,021 390
5,390(-2)°
5,200(-2)¢

5s?5p* 3Pz 5s%5p* D2 54955 5846,69° 0,426 4,078? 1,929(-9) 9,534 1,100
5,520°
0,520°¢

5s?5p* %P2 5s25p*1So 2,722 16,310 2,7702 3,625(-9) 2,179 0,032
2,790°
3,900°¢

5s25p 3Py 5s25p41D; 10861,0 2,447(-3) 9,040(-4  7,211(-11) 1,651 1,200
1,270(-3)
1,200(-3)°

5s?5p* 3Py 5s%5p* D2 9944,9 0,207(-3) 2,730(-3)? 1,533(-11) 0,089 77,00
3,700(-3)"
3,100(-3)¢

5s?5p*1D2 5s%5p*1So 5396,20 4,951 7,2162 4,323(-9) 20,228 0,650
9,640°
13,00¢

M1 Gegisleri

5s?5p* 3P, 5s25p* 3Py 11124,0 10206,9¢ 14,790 19,1702 1,646(-7) 2,264
18,5000

19,000°¢
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Gegisler »(A) Aii (s fij Sij (a.b) 8}?3
Alt seviye Ust seviye Bu ¢al. Dig. cal. Bu ¢al.  Dig. cal. Bucal. Bucal. Bucal.

5s25p* 3P;  5s25p* 3P

5s?5p* %P2 5s25p*1D2

5s?5p* 3Py 5s%5p*1D;

5s?5p* %P1 5s%5p*1So

3605,0

117910,0

549550 5846,69°

10861,0

3800¢

1,000(-2) 5,083(-2)?

0,961

181,470

20,048

6,500(-2)°
6,700(-2)°
21,520
20,800°
21,000¢
0,630
0,613
0,620°
192,02
191,0°
210,0°

5,747(-8) 1,676

9,077(-8) 0,617

2,535(-8) 0,228

1,179(-7) 0,315

aBiémont ve ark., 1995; ® Hansen ve Persson, 1982; ¢ Garstang, 1963;9 Calamai ve Johnson, 1992; © Humpreys,

1939

Tablo 3.14. Xe III iyonu igin elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (X), gegis
olasiligi( Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinic1 siddetinin hiz-uzunluk formlarinin

orani

Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b) Oran (V/L)
E2 Gegisi

5s5p*(P)5d °Ds 5p“5d2 5Dy 351,130 853(5) 3,15(-6) 4,065 0,600
5s5p*(3P)5d 5Da 5p'5d2 5F4 350,120  6,69(5) 1,23(-5) 28,272 0,660
5s5p*(3P)5d 3P2 5p'5d2 3P | 366,410 6,44(5) 259(-6) 3,799 0,480
5s5p*(%P)5d 5Ds 5p'5d? 53, 351,310 6,33(5) 837(-6) 15130 0,580
5s5ps PO, 5ps5d 3P 356,570 585(5) 223(-6) 3,013 0,460
5s5p*(%P)5d 5F2 5p*5d2 Do 347,000 572(5) 2,07(-6) 2,570 0,720
5s5p*(%P)5d 3P 5p*5d2 3P, 335310 541(5) 1,82(-6) 2,047 0,510
5s5p® 3PY, 5p55d 3P 354,720 510(5) 5,77(-6) 7,672 0,460
5s5p“(3P)5d 3F4 5p“5d2 3Hs 354,230 4,47(5) 1,21(-5) 28,912 0,780
5s5p“(P)5d 3F2 5p“5d2 3Py 333,720 426(5) 1,42(-6) 1,573 0,480
5s25p* 3P, 5s5p*(P)5d 3Fa 453410 4,21(5) 2,33(-5) 64,79 0,880
5s5p*(%P)5d 3Fs 5p*5d2 3Hs 348210 4,18(5) 1,19(-5) 20,995 0,780
5s5p*(*D)5d 1Ga 5pi5d2 g 357,520 4,12(5) 1,14(-5) 27,939 0,820
5s5p5 3P9 5ps5d 3F9% 349,140 4,01(5) 1,32(-5) 16,737 0,710
5s5p*(%P)5d 5D: 5p‘5d2 5Dy 351,060 3,96(5) 4,39(-6) 5,654 0,620
5s25p* 1D, 5s5p*(ID)5d G 455370 3,85(5) 2,16(-5) 60,642 0,900
5s5p*(P)5d 5Da 5p‘502 5Ds 350,340 385(5) 551(-6) 12,693 0,620
5s5p*(%P)5d 3F4 5p'5d2 3F4 360,840 359(5) 7,01(-6) 17,656 0,600
5s25p2(3P)5d2 5D 5pi5d2 1S, 293,000 3,29(5) 847(-7) 0635 0,430
5s5p*(P)5d 5Ds 5p‘5d2 5Dy 350,240 327(5) 258(-6) 4,622 0,610
5s5ps PO, 5pssd 3p°, 351,190 3,22(5) 596(-6) 7,690 0,500
5s5p*(%P)5d 3Fs 5p'5d? 3G, 367,480 3,22(5) 8,39(-6) 17,351 0,610
5s5p*(%P)5d 5Ps 5p*5d2 5D, 348,630 3,09(5) 7.23(-6) 12,778 0,710
5s5ps 3P0, 5pssd 2D 337,990 3,07(5) 527(-6) 3,633 0,550
5s5p*(P)5d D1 5pi5d2 5Fs 347,080 3,06(5) 1,29(-5) 9,634 0,730
5s5p*(P)5d 5D 5p'502 5F4 346,860 3,00(5) 9,73(-6) 12,093 0,750
5s25p* 1D, 5s5p*(1D)5d 1Fs 439350 2,96(5) 1,20(-5) 30,275 0,840
5s5p*(P)5d D1 5pi5d2 5Fy 345350 2,94(5) 5.26(-6) 3,872 0,710
5s5p*(%P)5d 5Fs 5p‘5d2 5Dy 346,470 2,89(5) 223(-6) 3,869 0,700
5s5p*(%P)5d 5Fs 5p*5d2 5Gs 364,770 2,89(5) 6,82(-6) 21,679 0,810
5s5p*(%P)5d 5Da 5p'5d? 53, 351,380 2,89(5) 297(-6) 6914 0,560
5s5p“(P)5d 3F2 5p*5d2 3Ha 346,730 2,88(5) 9,34(-6) 11,596 0,740
5s5p*(%P)5d 5F4 5p‘5d2 5Gs 362,360 2,80(5) 6,74(-6) 17,199 0,740
5s25p* 1D, 5s25p3(2DO)Mf 1G4 552,070  2,79(5) 2,29(-5) 114,950 0,630
5s5p*(%P)5d 5Da 5p‘5d? 5D, 350,200 2,71(5) 2,76(-6) 6,365 0,600
5s5p*(1D)5d 3Ds 5p'5d2 3P, 351,980 271(5) 3,59(-6) 6,527 0,670



Tablo 3.14. (Devami)

52

Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b) Oran (V/L)
5s5p*(1D)5d 1D 5p'5d2 1S, 332,730 2,68(5) 888(.7) 0,974 0,540
5s5p*(P)5d D3 5p'5d2 SFs 347,690 2.64(5) 7,51(-6) 13,166 0,820
5s25p¢ 3P, 5s5p'(P)5d °Fs 446350 2,60(5) 1,09(-5) 28815 0,930
5s5p*(P)5d SF» 5p'5d? 5G, 359,180 255(5) 4.93(-6) 6,808 0,750
5s5p(3P)5d SFs 5pi5d2 SPs 345620 2,53(5) 4,54(-6) 7,807 0,670
5s5p*(P)5d SFs 5p'5d2 5Gs 362480 253(5) 589(-6) 18,393 0,780
5s5p*(P)5d D3 5p'5d2 5D, 350130 253(5) 332(-6) 5939 0,650
5s25p¢ 1D, Bs5pY(!D)5d 1So 313460 2,52(5) 7.43(-7) 0,682 1,300
5s5p*(P)5d P, 5p'5d2 3F, 352440 250(5) 837(-6) 10,908 0,720
5s25p2(P)5d2 D2 5pi5d? 1S 202000 247(5) 635(7) 0475 0,390
5s5p*(P)5d D2 5p'5d2 3Dy 346310 245(5) 2.64(-6) 3,264 0,680
5s5p*(P)5d D3 5p'5d2 5Ds 350260 243(5) 448(-6) 8,018 0,670
5s5p*(P)5d 5P, 5p'5d2 5Dy 342050 240(5) 2,53(-6) 3,009 0,690
5s5p*(1D)5d 3Gs 5p'5d2 3Hs 367480 239(5) 573(-6) 18,629 0,910
M1 Gegisleri

5p’5d? 3P, 5p’5d2 1S, 2592,800 239,040 8,03(:8) 0,154

5s25p¢ 3p; 5s25p¢ 1S 3605000 181470 118(-7) 0315

5p%6s? 3Py 5p%6s? 1S 3063500 164390 7.71(-8) 0,175
BS5pI(‘S0)7s2 5% 5sBpi(ePY)7s? P°% 1655700 154,630 6,35(-8) 0,130
BS5pY(USO)Bs? 5%  Bs5pi(PY)6s? P°, 1650700 149,030 6,19(-8) 0,127
5s5pi(2D0)7s2 3D,  5s5pi(?P0)7s? 1P, 1463600 101,840 1,96(-8) 0,036

5p*5d? 3S; 5p*6s? 1Sg 2884,600 101,550 4,22(-8) 0,090
BS5p(2D%)6s? D%, Bs5pi(Po)6s? 1P, 1468500 98,089  1.90(-8) 0,035
5s?5p3(2D%)6p P°  BsBpi(P°)6p 1S% 3903000 88,142  6.71(-8) 0,194

BS5p3(iSO)7s? 5%  Bs5pi(PO)7s? P°; 1734200 86,669  2,34(-8) 0,050
BS5pi(USO)Bs? 5%  Bs5pi(PY)6s? P°; 1736500 83,257  2,26(-8) 0,048

5p*5d2 5Dy 5p*5d2 3Py 1551400 76021 9,14(-9) 0,011

5p'5d? 3P, 5p‘5d2 1S, 2020200 74389 152(-8) 0,023
5s25p2(ID)5d2 1 5pi5d? 1S 356,950 73.820 470(-10) 0,000

5p*5d? 3Fs 5p'5d? 1D, 2072,900 71,151 3.27(-8) 0117

5p*5d? 5D 5p*5d? 3P 1433500 62,916  6,46(-9) 0,007

5s25p 3P, 5s5pY(iD)5d 1Se 499,540 62,904  7.84(-10) 0,000
5s25p2(P)5d2 SD;  BsBpi(lS)5d? Pp 1744200 62.766  9,54(-9) 0,012
5s?5p%(2D°)6d D% 5s?5pi(?P°)6d 1P° 3524000 58555  6,54(-8) 0,285
525p3(2D°)6p 3F%  5s%5p%(2P°)6p D%  3866,300 58,419 131(-7) 0,626

525p3(USO)6p P 5s%BpY(2P°)6p P%  2616,600 58,192  1,99(-8) 0,039

5S5p’(DO)7s? D% Gs5pd(‘SY)7s S 1975600 56,903  2,00(-8) 0,049
525p3(4S°)6d D1 5s%5pi(2P°)6d 3P%  2350,700 56,157  155(-8) 0,027
5s?5p3(2D°)6d 3G%  5s?5pi(?P°)6d SF° 4369700 55986  160(-7) 1,559

BS5p3(iSO)7s? 3% Bs5pi(PO)7s? 1P, 5648300 55791  2.67(-7) 1118
5525p2(3P)5d2 P: 5s?5p2(1S)5d% 1S 3563400 53208 3.38(-8) 0,089

5s5p3(DO)6s? D% Bs5pd(iSo)es? 3S°, 1974800 53,102  1,86(-8) 0,045
525p3(US%)5d D1 5s%5pi(2P°)5d 3P% 3055200 52,787  2,46(-8) 0,056

BS5p3(1S9)6s? 3S%  Bs5pd(PO)Bs? PO 5728100 52,229  2,57(-7) 1,002
525p3(US°)6d D% 5sBpi(2PO)6d SF°s  2442,300 49,641  4,44(-8) 0,241

5s?5p¢ 3P, 5?5p%(2P°)6p P 567,360 45438  6,58(-0) 0,001

5p’5d2 3Gs 5p'5d2 3F4 1713400 45125 162(-8) 0,076

5s25p? 3P, Bs5p3(2D%)6p P°1 578,700 43240 130(-9) 0,001
BS5p3(2PY)7s? SP°,  Bs5pi(eDY)7s? 1D, 3238300 43,124  6.78(-8) 0,271

5p'5d2 5Gs 5pi5d? 3 1528100 42,738  1,22(-8) 0,051

5pi5d? 35, 5p'6s? 1S 2579.000 42,628 142(:8) 0,027
5S5p3(2P0)6s? SP°,  BS5pi(eDY)6s? D%, 3233500 42,071  6,50(-8) 0,264
B25p3(USO)4f SF°,  BeBpi(2PO)f 3D 2466000 41,736  2,28(-8) 0,070

B25p3(USO)4f SF°s  BeBpY(2PO)f %F°,  2681,200 41,337  3,65(-8) 0,266

5p*5d? 3P 5p*5d2 3Py 2380200 40,992 117(-8) 0,021
Bs?5p3('S9)5d SD°%  Bs?5pi(?P°)5d P°, 2919500 40,266 3,09(-8) 0,111

5p'5d2 5D, 5pi5d2 3P 1426100 40240 7,36(-9) 0,013

5p*5d2 3Hs 5p'5d2 1G4 1888200 40,069 175(:8) 0,090

5pi5d? 35, 5pi5d2 3Pg 3800000 39,661 2,86(:8) 0,081

535p*(P)5d SF» 5s5p(!S)5d °Di  1927,400 38740 1,29(-8) 0,031

5pi5d2 5Dy 5pi5d2 3Pg 2110000 37,844 842(:9) 0,013
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Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b) Oran (V/L)
5525p3(?°D°)5d 3F°4 5s%5p%(2P°)5d 1F°3 3693,000 37,519 5,97(-8) 0,490
5s25p3(?P°)6s 1P°1 5p%6s 3P% 403,560 37,080 3,02(-10) 0,000
5s5p3(?Po)7s% 3P, 5s5p3(?P%)7s% POy 2094,200 37,074 1,46(-8) 0,038
5p*5d? °Hs 5p5d? G 2652,800 36,884 3,18(-8) 0,230
250
# Biémont ve arkadaglari (1995)
W Hansen ve Persson (1982)
™) 200 - A Garstang (1963)
<
= [ |
=
z
= 150 -
O
-
)
250
8 100 -
)
< 50 -
rvy
A . : .
0 50 100 150 200
A; (s1) (Bu calisma)

Sekil 3.5. Xe Il iyonu i¢in M1 gegislerine ait gecis olasilig1 degerlerinin diger ¢alismalar ile karsilastirilmasi

Ikili iyonlasmis radon (Rn III) igin 6z-6z korelasyonu A konfigiirasyon seti (CC-A) ile
yapilan hesaplama sonucunda elde edilen enerji seviyeleri arasinda 32972 E2 ve 24456
M1 gegisi elde edildi. Bu gecislere ait parametreler i¢in sadece tek bir ¢alismada
(Biémont ve Quinet, 1996) temel hal konfigiirasyonunun (6s26p) farkli terimlerinin
(seviyelerinin) kendi arasinda yapmis oldugu gecislerdeki gecis olasiliklarina
ulagilabildi. Bu ¢alismadan alinan veriler ile CC hesaplama sonuglarindan elde edilen
verilerin karsilastirmast Tablo 3.15.’de verilmektedir. Tablo incelendiginde M1
gecisleri icin uyumun iyi oldugu goriilmektedir. Ornegin, 4s?4p* 3P, — 1D, gecisinde
gecis olasihig icin karsilastirma degeri (Biémont ve Quinet 1996) 386,00 s iken CC
hesab1 sonucunda bu seviye icin elde edilen deger 374,65 s'°dir. E2 gegisleri icin
karsilastirma degerleri ile bu caligmadan elde edilen veriler birbiriyle iyi uyumlu
olmasina ragmen bazi seviyeler i¢in hesaplanan degerler karsilastirma degerlerine
oldukca uzaktir. E2 ve M1 yasakli gegislerinin sayisinin fazla olmasindan dolay1 Tablo

3.16.’da gegis olasilig1 en yiiksek olan ilk 50 gecis verilmektedir.
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Tablo 3.15. Rn III iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) geg¢islerine ait dalga boyu (A), gecis
olasilig1 (Aji), salinici siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

ve karsilastirma degerleri

Gecisler Aii (s ’ ) Oran

Alt Seviye Ust Seviye r(A) Bucal. Diger cal. f Sij (2.0) (VIL)
E2 Gegisleri

6s%6p* %P2 6s26p” 3P1 3291,10 22,427 19,7002 2,185(-8) 23,196 0,880

6s26p* %P2 6s26p* 3Po 9088,50 0,0012 0,3662 3,022(-12) 0,067 69,00

6s%6p* P2  6s%6p*D2  2579,60 61,280 47,8008 6,114(-8) 31,255 0,920

6s%6p* %P2 6s%6p*1So 1350,40 135,280 44,2002 7,397(-9) 0,542 0,082

6s%p* %Py 6s%6p*lD,;  11932,0 7,196(-3) 1,084(-3)? 2,560(-10) 7,772 0,780

6s%6p*3Po  6s%6p*'D2.  3602,00 2,275 2,3202 2,212(-8) 6,159 3,600

6s%p*iD; 63%6p*lSe  2834,10 17122 215,002 4123(-8) 27,954 0,570
M1 Gegisleri

6s%6p* %P> 6s26p” 3P1 3291,10 480,31 530,002 4,679(-7) 1,904

6s26p* %P1 6s26p* 3Po 5159,4 64,48 74,332 7,720(-7) 0,984

65%p* %P, 63%6p*lD,  2579,60 37465  386,00° 3,737(-7) 1,192

65%p* %P, 6s%6p*lD;  11932,0 1,685  0,760° 5997(-8) 0,531

65%6p?3P;  65%6plSy 22902 2,101(3) 2,182(3)° 5506(-7) 0,935

@ Biémont ve Quinet, 1996

Tablo 3.16. Rn III iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gecislerine ait dalga boyu (1), gegis
olasiligi (Aji), salinict siddeti (fi)), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin

orani

Alt seviye Ust seviye LA Aji (s fij Sij(a.b) Oran (VIL)
E2 Gegisi

636p° °P°; 6p56d 3P% 343,090 3886() 1372(-6) 1650 0460
6s6pS 3P°; 6ps6d 3P°y 340910 3553(5) 3.714(-6) 4383 0430
6s6pS 3P°; 6p6d 3F% 335430 2814(5) 8544(-6) 9603  0.660
6526p°(2D°)6d 5F%,  6ps6d 3P 355310 1955(5) 7.400(-7) 0989 0080
6526p?(1S)6d7s D2 6p6d? So 305020 1803(5) 5028(-7) 0425 0,000
626p°(P°)6d P>, 6ps6d 2P% 323150 1.759(5) 5508(-7) 0554 0380
6s6p° 1P°y 6p6d 1F°s 412230  1.623(5) 9.651(-6) 12,080 0740
6s6pS P2, 6p57s 3P°, 330,860 1500(5) 2.463(-6) 2,656 0720
6s26p°(D°)6d P°1  6ps6d s 300,050 1485() 4.960(-6) 2.616 0570
6326p°(‘S°)6d °D°  6p6d D1 315640 1468(5) 2,193(-6) 1232 0,630
636p° 3P° 6ps6d D°3 326,170 1348(5) 3,009(-6) 3110 0,660
636p° 3P° 6p56d 3F°3 333190 1337(5) 3,116(-6) 3433 0790
626p°(2D°)6d 3P%  6p%6d D% 311,570 1208(5) 8790(-6) 1583 0540
6s26p°(2D°)6d %1 6ps6d 3D° 326,050 1.194(5) 1903(-6) 1179 0790
6526p°(2D°)6d 38°1  6ps6d 2D°; 362470 1177(5) 2.319(-6) 1974 0520
6526p2(1S)6d7s D2 6p6? 1Gq 332010 1151(5) 3.424(-6) 3.732 0,000
6526p2(1S)6d7s D3 6p'6c? 325510 1138(5) 2.324(-6) 3.342 0,000
6526p°(2P°)6d 3P, 6p57s %P9, 312,280 1130(5) 1,652(-6) 1498 0350
6326p%(‘S°)6d °D°  6p%6d D% 334,230 1,089(5) 3,039(-6) 2028 0680
6526p°(2P°)7d 3F°, 6p57s P9 404840 1074(5) 5279(-7) 1,043 0061
626p°(2D°)6d 3P%  6pS6d F° 314080 1040(5) 7,687(-6) 1419 0560
6s6p° 1P°y 6ps6d 3, 419120 1.005(5) 4.409(-6) 5801 0620
6s26p(P)6d7s 2 6p6d? 1Gs 310280 9.892(4) 2570(-6) 2286 0,000
626p3(2D°)6d % 6ps6d 3F%s 401920 9.890(4) 4311(-6) 8336 0630
626p°(P°)6d P>, 6ps6d POy 321210  9.712(4) 9013(-7) 0890 0610
6526p°(2P°)6d 3P 6p56d D 336,780  9,419(4) 8,008(-6) 1822 0570
626p2(P)6d7s SF2  6p*6d? Do 304,840 9347(4) 2,604(-7) 0220 0,000
6526p° 1D 6p° 1So 362,060 8,918(4) 3505(-7) 0495 0,000
6526p2(P)6d7s F2  6p*6d? So 200,130 8576(4) 2,164(-7) 0157 0,000
6526p°(2P°)6d 3P°; 6p56d 1D 408,670 8524(4) 3557(-6) 4338 0670
626p°(?P°)6d P, 6ps6d IF°s 314350 8270(4) 1715(-6) 1587 0490
626p°(D%)6d %1 6ps6d POy 289,040 8163(4) 1022(-6) 0441 0360
6s6p° 1P°y 6p6d 3D° 414660 8104(4) 3.482(-6) 4436 0660
6s6pS P°y 6p6d P°y 377380 7.981(4) 1704(-6) 1636  2.400
6526p°(2D°)6d P°1  6p%6d D% 310410 7.755(4) 1,867(-6) 0,098 0460
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Alt seviye Ust seviye LA Aji (s fij Sij (a.b) Oran (VIL)
6526p3(2P°)6d 3P°, 6p56d 3F° 316,340  7,732(4) 2,088(-6) 1,969 0,910
6326p%(D°)6d P 6p%6dl F% 312910 7.396(4) 1809(-6) 0990 0510
626p2(P)6d7s D2 6p“6d? Po 339,270  7322(4) 2527(-1) 0,294 0,000
6365 3P° 6p57s 3P°, 339,670 7.300(4) 1263(-6) 1474 0520
6526p3(2P°)7d P, 6p57s 3P% 407320 7.262(4) 3613(-7) 0727 0049
626p°(2P°)7d 3F°  6pSTs 3P 407130  6.894(4) 7.342(-7) 2066 0059
626p°('S°)6d 5Dy 6ps6d D% 330,710  6,712(4) 2.568(-6) 1660 0680
626p2(1S)6d7s D5 6p“6d? Py 311,070  6,710(4) 4172(-7) 0524 0,000
6326p%(D°)6d %% 6p6d 1P°y 301,990 6538(4) 8939(-7) 0440 0590
626p%(D°)6d P%  6p6d P% 412060 6535(4) 3.342(-7) 0701 0870
626p%(D°)6d P%  6p6d P°y 409,800 6531(4) 9.866(-7) 2022 0750
6526p* %P2 6526p°('S°)7p 3P0 750010  6.314(4) 1,065(6) 13380 0,350
6s26p2(1S)6d7s D2 6pi7s? 1So 309,800 6,144(4) 1768(-7) 0,57 0,000
6526p°(2D°)6d 8%, 6ps6d D% 387,200 5760(4) 2.158(-6) 2238 0550
6526p°(2D°)6d %1 6ps6d D% 345920 5738(4) 1,716(-6) 1,269 0,670
M1 Gegisi

6526p* 3P1 6s26p* 1So 2290,200 2100,800 5,506(-7) 0,935

6p*7s? %P 6p*7s? 1So 1818200 2099.800 3.469(-7) 0,468
6p%6d(2D)7s SF2 6p%6d(2D)7s D3 1649200 1452.800 4.607(-7) 1,691
6526p3(2D°)7p 3F2 6526p°(P°)7p 1D, 1977300 1298.600 7,612(-7) 1.861

6p%62 5Gs 6p602 3F4 1734600 1228600 4,534(7) 2,139
6526p2(P)7s? 3P 6526p2(1S)752 1o 1824500 1197.500 1.992(-7) 0,270
6526p3(°D°)7p °F3 6526p3(?P°)7p D3 2014,600 1156,200 7,035(-7) 2,453
6s6p3(2D)8s? D% 6s6p(D)8s? D% 1441500 1143300 3.561(-7) 0.635

6p*6d? D3 6p*6d? D2 1792,100 1126,500 3,874(-7) 1,202
626p°('S°)7d5D%  6%6p*(P°)7d%F°  2006,600 1115100 6,731(-7) 3,006
6526p%(*S%)7p P 6526p°(PP°)7p 351 1943900 1098.000 6,220(-7) 0.897
BS6P3(US°)8s2 35°  6s6pi(eP°)8s? P 2223000 1078,000 7,987(7) 1,317
6526p(2D°)7p %P1 6526p3(2P°)7p 1S 2114200 1015500 2.268(-7) 0,356
66p3(?D)7s? D% 6s6p(?D)7s? 1D 1469,500 1010200 3,271(-7) 0,594
BS6P3(‘Se)7s? 35°  Bs6p(2PY)7s? 1o, 2300400 945350  7.500(-7) 1.280

6s26p? 3Py 6p° 1S 351400 901520 5563(-9) 0,001
6s26p°(PD°)6d 3G%  626p3(P)6d3F° 2226500 879.060  6,533(7) 3.237
6526p(2D°)7p D2 6526p°(2P°)7p 1Py 1981300 824450 2911(-7) 0,713
626p2(P)6l7s SFs  6s26pX(!S)6d7s °Ds 1600300 823430  2,459(-7) 0,876
6526p°('S%)8s 55° 626p°(P°)8s P, 1995200 799,110  4,769(7) 1,177

6p*6d? D1 6p*6d? 3Po 1430,000 787,480 8,048(-8) 0,085
6526p2(°P)7s? %P1 626p2(!D)6d7s 1S 1524100 783580  9,006(-8) 0,103
626p°(2D°)7d 1?1 6s26p°(P°)7dP% 1939400 774,610  1456(-7) 0,209
6526p(2D°)7p °Ds 6526p(2P°)7p 1So 1883500 773,720  1.372(-7) 0,192
66p(?D)8s? °D°;  6s6p(2P°)8s? P, 1082700 764410  8,060(-8) 0,108

6p*6d? 3S; 6p*6d? 1So 1326,700 753,190 6,625(-8) 0,065
6s6p°(D)8s2 D1 6s6p3(P)8s2 SP°1  2484,900 733,740  6,792(-7) 1,252
6526p°(4S°)7p 5Py 6526p°(2P°)7p 3Po 1834100 711,740  1,197(-7) 0,163
65%6p%(2D°)8s D1 6s%6p%(2P°)8s P 2008,400 700,480  4,236(-7) 0,631

6p*6d? 3P1 6p*7s? 1So 1912,500 694,560 1,270(-7) 0,180
636p3(‘S)8s? 55°, 6s6p3(2D)8s? D% 1302100 681400 1.732(7) 0.279
66p(2D)7s? D% 6s6pi(2PY)7s? 1P, 1098,000 675080  7,321(-8) 0,099

626p3(* S°)7d D%, 6s%6p3(P)7d 1P°  2049,600 667,090  2,521(-7) 0,639
626p°('S°)6d SD°1  6526p°(P°)6d P%  2830,600 649,300  2,600(-7) 0546
6s6p°(D)7s? 3D 6s6p3(P°)7s2 3P°1  2599,000 619,140  6,270(-7) 1,209
66p°(*S)8s? 55 6s6p3(‘S°)8s? 38° 1137100 614,910  7,152(-8) 0,101
656p3(2D°)7d 3F%  65%6pi(2P°)7d 3D°%  1923,000 613,490  3,401(-7) 0,809

6p*6d? 3Gs 6p*6d? 1G4 1979,900 605,480 2,911(-7) 1,568
626p°(2D°)7s D% 65%6p°(P°)7s 1Py 2064400 605260  3,867(-7) 0,592

6p6d? 35, 6p*7s? 1So 1684.800 603330 8.558(-8) 0,107

6p%6d? 3P 6p*7s? 1So 2082500 600,630 1.302(-7) 0.201
636p3(‘S)8s? 5% 6s6p3(2D)8s? D%, 2465400 598510  5454(7) 1662

6p57s 1P 6p®7s 3P% 3058,400 577,260 2,698(-7) 0,612

6p*6d? 3Py 6p*6d? 1So 1602,400 567,140 7,278(-8) 0,087
6526p%(‘S°)7s 55%  65%6pi(2P°)7s P 2111,400 563,330  3,765(-7) 0,983
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Tablo 3.16. (Devami)

Alt seviye Ust seviye LA Aji (s fij Sij (a.b) Oran (VIL)
6p°6d(2D)7s °Ps 6p°6d(2D)7s D3 1939500 542,930  3,062(-7) 1,028
636p3(*S)7s? 552 66p3(2D)7s? D% 2512600 533790  5052(-7) 1570
6p°6d 3F°4 6p°6d 'F°3 2514,400 530,400 3,910(-7) 2,188
6p%60% 3Hs 6p%6? 1G4 1568700 529110 1597(-7) 0,681
6p’6d(2D)7s 3F 6p%6d(2D)7s D1 1666200 524490  1310(7) 0.270

3.2. Uclii Iyonlasmus Kripton (Kr IV), Ksenon (Xe IV) ve Radon (Rn IV) i¢in

Enerji Seviye ve Istmah Gegis Hesaplamalar:

Ug kez iyonlagmus kripton (Kr IV), ksenon (Xe IV) ve radon (Rn IV) atomlar1 sirastyla
noétral arsenik (As I), antimon (Sn I) ve Bizmut (Bi I) atomlan ile aynmi elektron
dizilimine sahiptir. Her {i¢ iyonun temel hal konfigiirasyonu ns?np?® (Kr IVigin n= 4,
Xe IV i¢in n=5 ve Rn IV i¢in n= 6) seklindedir. Bu ii¢ iyonun temel hal enerji seviyesi
(ilk enerji seviyesi) ns?np* 4S°31,’dir ve bunu ayni konfigiirasyonun 2D°s/2, 2D°s12, 2P°1/2
ve 2P°3, seviyeleri takip eder. Ug kez iyonize olmus kripton, ksenon ve radon igin
deneysel ve teoriksel calismalar mevcuttur. Ornegin, Bertuccelli ve ark., 2000; Bredice
ve ark., 2000; Dzuba ve Flambaum, 2007; Saloman, 2007; Raineri ve ark., 2008;
Sterling ve ark., 2011; Schippers ve ark., 2014; Rauch ve ark., 2016 bu ¢alismalardan
bazilaridir. Kr IV ve Xe IV ile ilgili sunulan atomik veriler olduk¢a genisken Rn IV

iyonunda oldukg¢a sinirli veriye (Biémont ve Quinet, 1996) ulasilabilmektedir.

3.2.1. Enerji seviye hesaplamalari

Kr IV iyonu, [Ni]4s?4p® elektron dizilimine sahiptir ve temel hal seviyesi 4s%4p®
48°3,°dir. Yapilan hesaplamalarda, ilk olarak (VV korelasyonu) sadece 4p elektronlari
uyarild; ikinci olarak (CV korelasyonu) hem 4s hem de 4p yoriingelerinden elektron
uyarilan konfigiirasyon setleri hesaplamaya dahil edildi ve son olarak (CC
korelasyonu) 4s yoriingesinden iki elektronun uyarildigi konfigiirasyon setleri
hesaplamaya dahil edildi. Kr III i¢in enerji seviye hesaplamalarinda EAL
(genisletilmis ortalama seviye) ve CI (konfiglirasyon etkilesimi) hesabina gore
kullanilan konfigiirasyon setleri Tablo 3.17.’de verilmektedir. Bu hesaplara ait

sonuglar enerji seviyelerini igeren tablolarda A ve B iist indisiyle belirtilmektedir.
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Tablo 3.17. Kr IV iyonu i¢in yapilan hesaplamalarda kullanilan konfigiirasyon setleri
A (EAL) B (CI)

VvV 4s4p3,  4s?4p’5p,  4s’4p%6s,  4s4p5s?,
4s%4p?5s, 4s?5d3, 45%4p?5d, 4s°4p5p?, 45%5p°

45243, 4s24p?5p, 45%4p%6s, 4s24p5s?,
CV v (A) + 4s4p* 4s24p?5s, 4s25°, 4524p25d, 4s24paf?,
4s%4p%4f, 45?4p%4d, 4s?4p4d?, 4s4p*
45243, 4p°, 45?4pAd?, 4pP4d?, 4s4p?,
CC  CV (A) + (4s24paf?, 4s24p24f, 4p) 4s?4p?4d, 4p*4d, 4s4p?5s, 4s%4p?5p,
4s%4p°6s, 4s°4p®5d

EAL (A st indisli) secenegi ile yapilan VV, CV ve CC hesaplama sonuglarinda
strastyla 117, 125 ve 226 seviye elde edildi. CI (B iist indisli) secenegi ile yapilan CV
ve CC hesaplama sonuglarinda sirastyla 297 ve 322 enerji seviyesi elde edildi. Bu
hesaplamalarda elde edilen veriler Ek A’da (Tablo A.4.) verilmektedir. Enerji seviyesi
sayisinin fazla olmasi nedeniyle enerji seviyesi tablolari, NIST’ten alinan veriler ile
karsilastirilacak kadar sinirlt tutuldu. Kr IV iyonu enerji spektrumu i¢in mevcut
calisma sonuglarminda kendi aralarinda 6zellikle diisiik seviyeler i¢in dikkate deger
farkliliklar1 bulunmaktadir. Ornegin, ilk uyarilmis seviye olan 4s?4p® 2Dy, seviyesi
icin karsilagtirma degerleri (0,15496-0,19190) Ry araligindadir (NIST; Biémont ve
Hansen, 1986; Sterling ve ark., 2011; Rauch ve ark., 2016). Bu seviye i¢in VV, CV-
A, CV-B, CC-A ve CC-B hesaplarindan elde edilen veriler sirasiyla 0,19896 Ry,
0,19880 Ry, 0,14356 Ry, 0,18999 Ry ve 0,17412 Ry seklindedir. Bu seviye i¢in 6z-6z
korelasyonu A ve B (CC-A ve CC-B) hesaplama sonuglar1 karsilastirma degerleri ile
oldukca iy1 uyuma sahiptir. Ancak iist enerji seviyelerine dogru ¢ikildik¢a CI segenegi
ile yapilan CC-B hesaplama sonuglar1 i¢in uyum oldukc¢a zayiftir. EAL segenegi ile
yapilan CC-A hesaplama sonuglarinin ise oldukga iyi uyumlu oldugu, 6zellikle ‘b*’
iist indisi ile gosterilen verilerle (Sterling ve ark., 2011) neredeyse tiim seviyelerde
ortlistigli goriilmektedir. Tablo 3.18.’de Breit ve QED katkilarinin etkisi sadece 6z-6z
korelasyonu A hesab1 (CC-A) ile elde edilen enerji seviyeleri i¢in incelendi.
Dolayisiyla bu tabloda 4d seviyeleri ile ilgili veri bulunmamaktadir. MCDF enerjisine
Breit ve QED etkilerinin eklenmesiyle toplam enerji degeri hemen hemen tiim
seviyelerde azaldi. Sadece ilk uyarilmis seviye olan 4s?4p® 2D°3/, seviyesinde 0,18999
Ry’den 0,19019 Ry’e ¢ikti. Toplam enerji degerleri mevcut ¢aligmalar (NIST,;
Biémont ve Hansen, 1986; Sterling ve ark., 2011; Rauch ve ark., 2016) ile
karsilastirildiginda CC-A hesabi1 sonuglar1 bazi seviyelerde daha da uyumlu hale geldi.
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Sekil 3.6.’da elde edilen sonuglarin diger mevcut sonuglarla karsilagtirmasi ve ¢ok iyi

uyumlu oldugu daha agik bir sekilde goriilmektedir.

Tablo 3.18. Kr IV’iin enerji seviyeleri (Rydberg). E®: MCDF enerjisi, E®: Breit katkilari, E?: QED katkilari,
Er =E%+EM4E2

Seviyeler

EO

El

EZ

ET=E%+E+E?

Diger caliymalar

4524p3 4503/2
4524p3 2Do3/2

4524p3 2D05/2

4824p3 2P°l/2

45243 2P°3p;

4s4p* *Psp

4s4p* “P3p2

4s4p* P

4s4p* 2D3p

4s4p* 2Dspp

0,000004
0,189994

0,208204

0,29522A

0,317954

1,12462A

1,15815%

1,17457A

4,090688

1,54595A

1,552564

0,00000
2,13(-4)A

-4,05(-4)A

-4,25(-4)A

-1,21(-3)A

3,15(-4)A

-3,83(-4)A

-6,80(-4)A

-9,07(-5)A

-2,91(-4)A

0,00000
-1,53(-5)A

8,26(-6)"

-2,55(-5)A

3,45(-6)A

-9,32(-4)A

-9,07(-4)~

-8,98(-4)A

-9,10(-4)~

-9,06(-4)A

0,00000
0,190194

0,207804

0,29477A

0,31675*

1,12400

1,156864

1,173007

1,54494A

1,55136~

0,00000
0,15525%
0,19190°
0,18950"
0,18510°
0,15512°¢
0,15501¢
0,15496%"
0,17040?
0,20760°
0,20730%"
0,19920°
0,17055°¢
0,17057¢
0,17058%"
0,283002
0,29440°
0,27800°"
0,29810°™
0,28310°
0,28309¢
0,28307%
0,304412
0,31390°
0,30010°"
0,31620°"
0,30431°¢
0,30429¢
0,30424%
1,082232
1,12360°
1,04760
1,05600°™
1,08120°
1,115632
1,15590°
1,07820%
1,08620"™
1,11545°¢
1,130972
1,17180°
1,09320"
1,10100°™
1,13148°
1,328372
1,53340°
1,35200%
1,33900°™
1,32916°
1,336322
1,53630°
1,35640"
1,34380"™
1,33528¢
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Seviyeler E° E! E? ET=E%+E+E? Diger caligmalar
4s4p* Py 1073208 -9.88(-4A  -86l(-47  1,971347 1,51416°
1,51552¢
4s4p* Py 1,03393*  -551(-4A  -6,80(-4)°  1,93270° 1,87173°
4s4p* 28y 1,76699A  -446(-5)°  -9,08(-4)*  1,76604A 1,58516°
1,73590°
1,60600°
1,60410°™
1,58486°
4s24p2(3P)5s “P1 1,79864%  -1,66(-3) 8,08(-5°  1,79706 1,84416°
1,84508¢
4s24p2(%P)5s “Pa2 1,82673%  -2,34(-3)* 1,03(-4)°  1,82449 1,87005°
4s24p2(3P)5s “Pspo 1,86074~  -2,95(-3)° 121(-4A 1857917 1,89601°
1,89857°¢
4%4p(P)5s Py, 1,869682  -2,22(-3)A 845(5)A  1,86754A 1,90381°
1,89961°
4s24p2(ID)5s D3 2,01798%  -3,15(-3)A 1,22(-4)°  2,01495° 2,03243
2,04256°
4s%4p2(ID)5s 2Dsp  2,014104  -3,05(-3)A 12342 2,01117A 2,03497°
2,04420¢
4SAp2(P)Sp 2S°1p  2,100504  -1,72(-3)A 2,85(5)A  2,09875A 2,13990°
2,13896¢
4s24p2(P)5p “Deup  2,12119A  -2,05(-3)A A,70(-5A  2,11912A 2,16375°
2,16322¢
4s24p2(P)5p “Doan  2,12923  -1,86(-3)° 247(-5A  2,12734A 2,17127°
2,17212°
45%4p2(P)5p D% 2,15511A  -2,46(-3)A 6,69(-6)°  2,15264A 2,19835¢
2,19817¢
4s24p(P)5p ‘D7 2,18574A  -3,03(-3)A 9,22(-6)  2,18272~ 2,22753
2,22644¢
4s24p2(P)Bp “Poy;  2,17112°  -1,99(-3)A 1,89(-5A  2,16011A 2,20346°
2,20459¢
424p2(P)5p “Pory  2,17896°  -2,41(-3)A 758(-6)  2,176557 2,21954?
2,21952¢
4s24p(P)5p ‘P, 2,19304A  -2,51(-3)A 434(-6)A  2,191437 2,02773
2,22713¢
44p>(P)5p 2D%n  2,19503%  -2,27(-3)A 0,93(-6)  2,19275A 2,22256°
2,22353¢
4s24p2(P)5p D%  2,24277A  -3,15(-3)A 1,66(5)°  2,23964 2,27093°
2,27231°
4S24p2(P)Bp “S°y  2,22264°  -2,43(-3)A 419(-6)A  2,220227 2,24730°
2,24609°¢
44p>(P)5p POy 2,26423%  -2,50(-3)A 1,99(-6)A  2,26172A 2,27975¢
2,28066°
44p>(P)5p PO, 2269282 -2,79(-3)A 6,70(-6)>  2,266497 2,28633¢
2,28576°¢
4s24p2(ID)5p 2F%n  2,33577A  -2,90(-3)° 7,03(-6)2  2,33288 2,34325°
2,34258°
4s24p2(ID)5p 2Fo7n  2,34652°  -3,11(-3)A 118(5)A  2,34342 2,35571°
2,35659¢
4s%4p2(ID)5p D% 2,36593°  -2,35(-3)A 424(-6)A  2,363597 2,35430°
2,35416°
4s%4p2(ID)5p D% 2,36883°  -2,52(-3)A 9,02(-6)>  2,36632A 2,35802¢
2,35973¢
424p2(ID)5p 2P°un  2,41654°  -2,38(-3)A 6,07(-6)°  2,41415° 2,39809°
2,39701°
4s24p2(ID)5p Poan  2,44227A  -2,87(-3)A 112(5)A  2,43940° 2,41893°
2,41806°
4%4p(S)5p 2PC1, 2568108 -2,90(-3)A 9,49(-6)A  2,56522A 2,54213
4s24p2(1S)5p 2P°y; 257353~  -3,14(-3)A 117(-5A  2,57040A 2,54218°
424p2(P)5d “Fan  2,60644A  -2,02(-3)A 334(-B)A  2,604387 2,64820°
2,64882¢
424p2(P)5d “Fs  2,61612°  -2,20(-3)A 2,95(-5)A  2,61389 2,682472
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Tablo 3.18. (Devami)

Seviyeler E° E! E? ET=E%+E+E? Diger caligmalar
4s%24p2(°P)5d P32 2,66990"  -2,83(-3)A -2,16(-5)» 2,667054 2,684882
2,68377¢
4s%4p%(3P)5d “D1r 2,65277~  -2,64(-3)A -1,56(-5)» 2,65012A 2,690682
2,68997¢
4s24p?(3P)5d “D72 2,67861~  -3,17(-3)* 8,19(-7)A 2,675444 2,71605%
2,70669¢
4s24p?(3P)6s “P12 2,63249A  -2,04(-3)A -1,26(-5)» 2,630444 2,703852
2,70333¢
45%4p2(3P)6s P32 2,66277~  -2,79(-3)A 1,09(-5)A 2,659994 2,733362
2,73484°
45%4p2(3P)6s “Ps2 2,69906~  -3,39(-3)A 2,71(-5)A 2,695694 2,763242
2,76280¢
4s24p?(°P)5d 2Fsp2 2,66855"  -2,71(-3)A -1,38(-5)» 2,665834 2,706042
2,70669°¢
4s24p?(°P)5d 2F7p 2,71439~  -3,50(-3)A 1,06(-5)A 2,710904 2,750172
2,75006°
4524p2(°P)5d P32 2,69611~  -3,29(-3)A 2,80(-6)» 2,69282A 2,727012
45%4p%(°P)6s P12 2,67439~A  -2,73(-3)A 9,86(-6)" 2,67167A 2,741992
2,74253¢
4s24p2(3P)6s P32 2,71392~A  -3,32(-3)A 2,77(-5)A 2,710624 2,775202
2,77473¢
4s%4p?(*D)6s 2Ds2 2,84104~  -3,53(-3)A 3,40(-5)» 2,83755% 2,877802
2,87782¢
4s%4p?(*D)6s 2Dar2 2,84156~  -3,51(-3)A 2,95(-5)A 2,838084 2,87862%
2,87880°

aNIST; P Sterling ve ark., 2011; ¢ Rauch ve ark., 2016; ¢ Biémont ve Hansen, 1986
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Sekil 3.6. Kr IV iyonuna ait enerji seviyelerinin diger ¢alismalar ile karsilagtirilmast

Xe IV iyonu [Pd]5s%5p® seklinde elektron dizilimine sahiptir ve taban hal durumu
5s25p% 4S°3°dir. Kr IV iyonunda oldugu gibi Xe IV iginde 6ncelikle korelasyon

etkileri incelendi. Karsilagtirma degerleri ile uyumlu olan 6z-6z korelasyonuna gore
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elde edilen enerji seviyelerine Breit ve QED katkilarinin etkisi incelendi. Hesaplama
sonuglarina ait detayl bir tablo Ek A’da (Tablo A.5.) verilmektedir. Hesaplamalarda
kullanilan konfigiirasyon setleri Tablo 3.19.’da verilmektedir. Bu konfigiirasyon
setleri ile yapilan VV, CV ve CC hesaplamalar1 sonucunda sirasiyla 387, 319 ve 460
enerji seviyesi elde edildi. Ozden olan uyarmalar arttikca enerji seviyesi sayis1 da

artmaktadir.

Tablo 3.19. Xe IV iyonu i¢in yapilan hesaplamalarda kullanilan konfigiirasyon setleri

\AY 5s%5p3, 5s%5p?5d, 5s?5p?4f, 5525p?6s, 5s25p26p, 5s25p5d?, 5s25p6s?, 5525p6p?, 5s?5p5d6s,
5s%5p?7s, 5s?5p4f?, 5s25p?6d, 5s25p7s?, 5s26p°, 5s25d%6p, 5s25d°, 5s26s6p?, 5s25d6s?,
5s%5d%6s, 5526526

CcVv 5s%5p°, 5s?5p?5d, 5s?5p?4f, 5s25p26s, 5s25p%6p, 5s25p5d?, 5s25p6s2, 5s25p6p?, 5s25p?Ts,
5s%5p%6d, 5s%5p7s?, 5s%6p°, 5s?5d%6p, 5s?5d3, 5s?6s6p?, 5s?5d6s?, 5s250%6s, 5s26526p,
5s5p*, 5s5p26s?, 5s5p?75?

ccC 40195525p8, 4d195s5p*, 4d1°5525p?5d, 4d1°5s25p%6s, 4d1°5s25p%4f, 4d1°55%5p%6p, 4d1%5p5,
40d195525p5d?, 4d1°555p265?, 4d95p34f2, 4d105d°, 4d°5s%5p?, 4d755%5p8, 4d°5s5p°

Tablolarda sunulan veriler CC hesabi sonucunda elde edilen ilk yiiz enerji seviyesi ile
siirht tutuldu. Ek A’daki Tablo A.5. igin 6ncelikle karsilastirma degeri (NIST,;
Biémont ve ark., 1995; Dzuba ve Flambaum, 2007; Schippers ve ark., 2014) ¢ok sayida
olan ilk bes seviye degerlendirilecek olursa bu seviye enerjileri i¢in karsilagtirma
degerleri olduk¢a genis bir aralik olusturmaktadir. Bundan dolay1 da bu ¢alismada
hesaplanan VV, CV ve CC sonuglarmin timii karsilastirma degerleri ile uyum
icerisindedir. Ornegin, 5s?5p® 2P, seviyesi i¢in karsilastirma degerleri (0,25548 -
0,31277) Ry (NIST; Biémont ve ark., 1995; Dzuba ve Flambaum, 2007; Schippers ve
ark., 2014) araligindadir. VV, CV ve CC hesaplama sonuglar1 ise bu seviye igin
sirasiyla 0,28244 Ry, 0,28613 Ry ve 0,25218 Ry olarak elde edildi. Daha iist seviyelere
cikildikca karsilastirma degeri sayisit azalmaktadir. Bu durumda CC hesabi
sonuglarmin karsilastirma degerleri ile daha iyi uyumlu oldugunu sdylemek
miimkiindiir. Ornegin, 5s5p* 2D, seviyesine baktigimizda karsilastirma degerleri
1,11109 Ry, 1,13479 Ry ve 1,11274 Ry (NIST; Dzuba ve Flambaum, 2007; Tauheed
ve ark., 1993) iken CC hesaplama sonucu da 1,11128 Ry olarak elde edildi. Tablo
3.20.’de 06z-6z korelasyonu i¢in elde edilen verilere Breit ve QED katkilar1 eklenerek

elde edilen seviyelerin toplam enerji degerleri sunulmaktadir. Bir pertiirbasyon katkisi
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olarak eklenen Breit ve QED katkilart MCDF enerjisini azaltan bir etki yapmaktadir.

Karsilagtirma degerleri ile olan uyumun bozulmadigi, baz1 seviyelerde daha da iyi

oldugu goriilmektedir. Ornegin, ilk uyarilma seviyesi olan 5s?5p° 2Dy, seviyesinde

MCDEF enerjisi 0,14010 Ry iken Breit ve QED katkilar1 ile toplam enerji bu seviye i¢in

0,13979 Ry oldu. Bu seviye i¢in verilen karsilastirma degerleri ise 0,12089 Ry,
0,12068 Ry, 0,13322 Ry ve 0,15800 Ry (NIST; Biémont ve ark., 1995; Dzuba ve
Flambaum, 2007; Schippers ve ark., 2014)olarak verilmektedir. Elde edilen bu uyum

Sekil 3.7.”de de agikga goriilmektedir.

Tablo 3.20. Xe IV’iin enerji seviyeleri (Rydberg). E%: MCDF enerjisi, E: Breit katkilari, E>: QED katkilari,
Er =E%+E4E2

Seviyeler

EO

El

EZ

ET=E+EME?

Diger calismalar

5s%5p°3 4S°3p
5s25p® 2D°3p2

5525p® 2D°

5s25p® 2P°1/2

5525p® 2P°3;

5s5p* *Psy2

5s5p* “P3j2

5s5p* *P1s2

5s5p* 2D3r2

5s5p* 2Dsy2

5s25p?(°P)5d P32

5s25p2(3P)5d “Far

55?5p?(3P)5d *Fsr2

0,00000
0,14010

0,18558

0,25218

0,32500

0,86157

0,92574

0,94926

1,11128

1,14173

1,22553

1,24100

1,25887

0,00000
-0,00032

-0,00101

-0,00113

-0,00263

-0,00110

-0,00212

-0,00232

-0,00184

-0,00255

-0,00251

-0,00242

-0,00247

0,00000
0,00000

0,00004

0,00000

0,00006

-0,00085

-0,00080

-0,00080

-0,00060

-0,00064

-0,00024

-0,00007

-0,00002

0,00000
0,13979

0,18461

0,25106

0,32243

0,85962

0,92282

0,94614

1,10884

1,13854

1,22278

1,23851

1,25637

0,00000

0,120892
0,12068°
0,13322¢
0,158004
0,159562
0,15970°
0,17257¢
0,19776¢
0,255482
0,25551°
0,27474°
0,312774
0,324862
0,32477°
0,34123¢
0,37766¢
0,908202
0,90640°¢
0,90741¢
0,974352
0,97241°
0,97400¢
0,995592
0,99482°¢
0,99682¢
1,11109?
1,13479°¢
1,11274¢
1,143402
1,16748°
1,14226¢
1,212232
1,23823¢
1,21193¢
1,246572
1,25406°¢
1,22976¢
1,230032
1,26760°
1,24489¢
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Seviyeler

EO

El

EZ

Er=E%+E+E?

Diger calismalar

5s25p?(°P)5d %P1

5s%5p?(°P)5d *F7r

5s25p?(*D)5d 2Fsp2

55?5p?(°P)5d “D1r2

5s?5p?(°P)5d “*Far

5s?5p?(°P)5d *Drr2

55?5p?(°P)5d “*Dsr2

5s25p?(°P)5d “Dsy2

5s5p* Sy

5s?5p?(°P)5d *Drr2
5s25p?(3P)6s “P12

5s25p?(3P)6s “Par

5525p?(*D)5d 2Grre
55%5p?(*D)5d 2Ger
55%5p?(3P)6s %P1/

55?5p?(3P)6s “*Ps2

55?5p?(°P)5d 2Dsr2

5525p?(3P)5d *Psi2

55?5p?(°P)5d *Par

55?5p?(°P)5d *Pis2

5s25p2(3P)6s P32
5s5p* %P3y
55?5p?(°P)5d 2Dsy2

55%5p%(*D)5d P12

1,26080

1,30009

1,31960

1,34208

1,34454

1,34512

1,35191

1,38009

1,38988

1,44816
1,45406

1,52273

1,52488
1,54313
1,55889

1,56843

1,57759

1,59125

1,61365

1,62296

1,62703
1,67985
1,68385

1,70063

-0,00279

-0,00337

-0,00277

-0,00305

-0,00398

-0,00327

-0,00343

-0,00383

-0,00386

-0,00482
-0,00208

-0,00345

-0,00387
-0,00450
-0,00338

-0,00374

-0,00316

-0,00313

-0,00325

-0,00313

-0,00359
-0,00286
-0,00446

-0,00383

-0,00027

0,00001

0,00000

-0,00013

0,00003

0,00002

-0,00001

0,00002

-0,00042

0,00006
0,00007

0,00012

0,00004
0,00005
0,00011

0,00009

0,00003

-0,00007

-0,00010

-0,00012

0,00004
-0,00034
0,00006

-0,00009

1,25774

1,29674

1,31683

1,33891

1,34058

1,34186

1,34847

1,37628

1,38561

1,44340
1,45204

1,51940

1,52104
1,53868
1,55562

1,56478

1,57446

1,58805

1,61031

1,61972

1,62348
1,67665
1,67944

1,69671

1,24384¢2
1,27575°¢
1,24730¢
1,290582
1,31234¢
1,29063¢
1,292392
1,32678°
1,29239¢
1,322302
1,34806°¢
1,32247¢
1,330362
1,35740°¢
1,33061¢
1,420332
1,45607°¢
1,41991¢
1,332332
1,35562¢
1,33190¢
1,373612
1,38367¢
1,35539¢
1,354912
1,40733¢
1,37280¢
1,420332
1,432552
1,47422¢
1,43328¢
1,506142
1,52888¢
1,50621¢
1,464082
1,46350¢
1,48958?
1,48878¢
1,52369?
1,52599¢
1,553622
1,59358°¢
1,55149¢
1,490802
1,48980¢
1,454778
1,50529¢
1,45527¢
1,471102
1,54505¢
1,47032¢
1,484142
1,54082°¢
1,48350¢
1,578512
1,57579¢
1,512662
1,51370¢
1,540052
1,53892¢
1,575502
1,57441¢
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Seviyeler E° E! E? ET=E%+E+E? Diger ¢caligmalar
5s?5p?(°P)6p “DC1r2 1,70436 -0,00210 -0,00005 1,70221 1,695952
5s?5p?(*D)6s 2Dsp2 1,72575 -0,00384 0,00003 1,72195 1,695392
1,69604¢
55?5p2(ID)6s 2Dsp  1,73351 -0,00451 0,00007 1,72907 1,70905¢
1,70971¢
5s%5p2(3P)4f 4G°s2 1,74403 -0,00232 -0,00003 1,74168 1,64166%
5s%5p2(3P)6p ‘D32 1,74744 -0,00256 -0,00003 1,74485 1,738622
5s25p?(3P)4f 4G°72 1,76336 -0,00276 -0,00003 1,76057 1,660502
55?5p?(1S)5d 2Dsy2 1,76727 -0,00403 0,00006 1,76330 1,731682
1,72996¢
5s?5p?(°P)6p 2Sur 1,77056 -0,00361 0,00001 1,76696 1,766582
5s%5p?(*D)5d 2Dz 1,79179 -0,00365 -0,00011 1,78803 1,604942
1,60450¢
5s%5p’(P)6p “Dsz  1,80063 -0,00342 -0,00000 1,79721 1,738622
5s%5p?(*D)5d 2Ds2 1,80138 -0,00370 -0,00010 1,79758 1,63117¢2
1,63173¢
5s?5p?(°P)5d 2F7p2 1,80783 -0,00403 0,00004 1,80385 1,621352
1,62271¢
5525p?(3P)4f 4G°gr2 1,81154 -0,00402 0,00002 1,80754 1,715474
55?5p2(°P)6p ‘D5 1,81200 -0,00382 0,00001 1,80819 1,81290°
5s%5p2(3P)4f “D°7s2 1,81393 -0,00351 0,00000 1,81042 1,708922
5s%5p2(°P)4f 2D°s2 1,82676 -0,00341 0,00000 1,82335 1,719742
5s5p* 2Py 1,83371 -0,00274 -0,00037 1,83060 1,62160?
5%5p2(%P)6p 2D°3  1,83374 -0,00379 0,00001 1,82996 1,79268°
5s?5p?(3P)6p “P°12 1,83393 -0,00390 0,00001 1,83005 1,83073¢?
5525p?(3P)4f 2G°7p2 1,83622 -0,00379 0,00001 1,83245 1,72996%
55?5p?(3P)6p “P°si2 1,84269 -0,00378 0,00001 1,83892 1,8868442
55?5p?(3P)4f 4G°11r2 1,84786 -0,00463 0,00003 1,84326 1,75017f
5s%5p2(3P)4f “F°3p 1,85521 -0,00349 0,00001 1,85173 1,748342
5s%5p2(3P)4f “DCs2 1,85546 -0,00403 0,00001 1,85145 1,749432
5s%5p?(*D)4f 2G°gp2 1,86400 -0,00388 0,00001 1,86013 1,84145?
525p2(%P)6p ‘D7z 1,86480 -0,00430 0,00003 1,86052 1,84942
55?5p?(3P)6p “P°ar2 1,87143 -0,00399 0,00002 1,86746 1,86026%
5s5p* 2D32 1,88085 -0,00391 -0,00026 1,87668 1,1110098
5525p?(3P)4f “D°3p2 1,89156 -0,00422 0,00003 1,88737 1,78412¢
55?5p?(3P)4f “D°1p2 1,89701 -0,00427 0,00004 1,89278 1,792042
5s%5p%(3P)4f “F°s2 1,90075 -0,00399 0,00002 1,89678 1,790692
5s%5p%(3P)4f “F°12 1,90140 -0,00401 0,00002 1,89740 1,789042
5s%5p%(°P)6p 2P°312 1,90186 -0,00392 0,00002 1,89796 1,877762
5s%5p%(1S)6s 2Sus 1,90437 -0,00443 -0,00009 1,89984 1,84125%2
55?5p?(3P)6p 2DCs2 1,91246 -0,00408 0,00002 1,90840 1,82696%
55?5p?(1S)5d 2Dsr2 1,92819 -0,00421 0,00001 1,92399 1,73477¢
1,73581¢
55?5p?(3P)6p 2P°112 1,92930 -0,00437 0,00003 1,92496 1,90768¢?
1,90389f
5s%5p%(3P)4f 2D°3p2 1,93488 -0,00466 0,00004 1,93027 1,81703¢2
5s%5p%(°P)5d 2Dsp2 1,93750 -0,00460 -0,00002 1,93289 1,540052
5s?5p%(3P)4f 2GCop2 1,94148 -0,00459 0,00003 1,93692 1,841452
55?5p?(*D)5d 2Si1s2 1,94621 -0,00427 -0,00018 1,94176 1, 715662
1,71656°
5s?5p?(3P)4f 2F°7p 1,97086 -0,00403 0,00002 1,96684 2,002212
55?5p?(3P)4f 2F°sp 1,99258 -0,00463 0,00004 1,98800 1,901092
5s?5p%(*D)4f %Gz 1,99305 -0,00493 0,00005 1,98816 1,87918¢2
5s25p?(1S)4f 2F°7p 2,00157 -0,00508 0,00006 1,99655 2,086572
5s25p?(*D)6p 2F°s2 2,00270 -0,00532 0,00006 1,99744 1,964924
5s?5p?(*D)6p 2D°3p2 2,00451 -0,00483 0,00005 1,99973 1,969622
5s?5p?(*D)6p 2D°sp2 2,00972 -0,00485 0,00005 2,00492 1,976632
5s25p?(*D)6p 2F°712 2,02139 -0,00522 0,00006 2,01623 1,97963¢?
5s?5p?(3P)4f 2F°sp 2,02429 -0,00435 0,00003 2,01997 1,901092
5s%5p?(*D)4f 2He112,  2,03189 -0,00517 0,00005 2,02676 1,91978f
5s%5p2(1D)6p 2Py 2,04440 -0,00474 0,00005 2,03970 2,00553¢
5s?5p?(*D)4f 2HC2 2,05372 -0,00512 0,00006 2,04866 1,94830f
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Tablo 3.20. (Devami)

Seviyeler E° E! E? ET=E%+E+E? Diger ¢caligmalar
5s?5p?(1D)4f 2DC3» 2,08223 -0,00474 0,00005 2,07754 1,9477082
5s?5p?(1D)4f 2DC3» 2,09175 -0,00484 0,00005 2,08696 1,9477082
5s?5p?(°P)4f 2F°7p 2,10683 -0,00544 0,00007 2,10146 2,002212
5s%5p?(*D)4f 2D°sp 2,12337 -0,00518 0,00006 2,11825 1,99569?
5s%5p?(*D)4f 2P°12 2,16186 -0,00445 0,00004 2,15746 2,011982
5s%5p?(*D)4f 2P°32 2,16439 -0,00476 0,00004 2,15966 2,01306
5s?5p2(1S)6p 2Py, 2,19216 -0,00488 0,00006 2,18734 212153
5s25p?(1S)6p 2P°3p2 2,21078 -0,00526 0,00006 2,20558 2,146582
5s?5p?(1S)4f 2F°7p 2,23755 -0,00520 0,00005 2,23241 2,086572
5s?5p?(1S)4f 2F°sp 2,25302 -0,00499 0,00006 2,24810 2,10958f

a NIST; P Biémont ve ark., 1995; ¢ Dzuba ve Flambaum, 2007; ¢ Schippers ve ark., 2014; ¢ Tauheed ve ark.,
1993; f Gallardo ve ark., 1995

2,5

@ NIST

W Biémont ve arkadaglar1 (1995)
A Dzuba ve Flambaum (2007)

X Schippers ve ark. (2014)

2 X Tauheed ve ark. (1993)

©® Gallardo ve ark. (1995)
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Sekil 3.7. Xe IV iyonuna ait enerji seviyelerinin diger ¢caligmalar ile karsilagtirilmasi

Rn IV iyonu, [Pt]6s%6p® elektron dizilimine sahiptir. Taban hal durumu 6s°6p®
4S%p,’dir. Oncelikle elektronlar arasindaki korelasyonun enerji hesaplamalari
tizerindeki etkisi arastirildi. VV, CV ve CC hesaplamalarinda kullanilan
konfigiirasyon setleri Tablo 3.21.’de verilmektedir. Karsilastirma degerleri ile uyumlu
olan 0z-6z korelasyonuna gore elde edilen enerji seviyeleri lizerine Breit ve QED

katkilarinin etkisi incelendi.
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Tablo 3.21. Rn IV iyonu i¢in yapilan hesaplamalarda kullanilan konfigiirasyon setleri
VV 6s26p3, 6s26p?7s, 6s26p27p, 6s26p26d, 6526p6d7s, 6526p7s?, 6s26p?7d, 65%6p>8s
CV VV +(6s6p*, 6s6p?7s?, 6s6p28s?)
CC CC + (6p°, 6p®6d?, 6p*6d, 6p37s?, 6p*7s, 6p%6d7s, 6s26p25f)

Ik olarak (VV korelasyonu) sadece 6p yoriingesine ait elektronlar uyarildi, ikinci
olarak (CV korelasyonu) hem 6s yoriingesindeki hem de 6p yoriingesindeki
elektronlardan uyarilma yapilan konfigiirasyonlar eklendi ve son olarak (CC
korelasyonu) 6s yoriingesinden iki elektronun uyarildigi konfigiirasyonlar eklendi. Bu
konfigiirasyon setleri segilerek yapilan VV, CV ve CC hesaplamalari sonucunda
strastyla 123, 147 ve 433 enerji seviyesi elde edildi. Bu korelasyon etkileri sonucunda
enerji seviyeleri igin elde edilen veriler Ek A’da Tablo A.6.’da sunulmaktadir. Fazla
sayida enerji seviyesi oldugu i¢in sunulan veriler CC hesab1 sonucunda elde edilen ilk
elli enerji seviyesi ile sinirlt tutuldu. Karsilastirma degeri (Biémont ve Quinet, 1996)
bulunan en diisiik ilk bes seviye icin, VV, CV ve CC sonuglar1 bu verilerle
karsilastirildiginda {i¢ hesaplama sonucunun da iyi uyumlu oldugu 6zellikle 6z-6z
korelasyonu sonuglarinin daha da iyi uyumlu oldugu goriilmektedir. Ornegin, taban
halinden sonraki ilk uyarilma seviyesi olan 6s26p® 2D, seviyesi incelenecek olursa;
VV, CV ve CC sonuglar sirastyla (0,27320, 0,27286 ve 0,27289) Ry iken bu seviyeye
ait karsilagtirma degeri de 0,27289 Ry’dir. Bu seviye i¢in CC sonucunun karsilastirma
degeri ile ortiistiigli goriilmektedir. CC hesaplamalarina Breit ve QED katkilarinin
nasil etki ettigi arastirildiginda elde edilen veriler Tablo 3.22.’de sunulmaktadir. Breit
ve QED katkilar1t MCDF enerjisinde bir azalmaya neden oldu. Taban durumundan
sonraki ilk uyarilmis seviyenin enerji degeri MCDF enerjisi ile ortiisiiyorken bu
katkilar eklendiginde toplam enerjide karsilagtirma degerinden (Biémont ve Quinet,
1996) ¢ok az farklilik goriildii. Ancak bu toplam enerji degeri de karsilastirma degeri
ile olduk¢a uyumludur. Diger dort seviyede ise toplam enerji degerleri, MCDF
enerjisine gore karsilastirma degerleri ile daha iyi uyumlu hale geldi. Ornegin, 6s26p°
2P%, seviyesi igin MCDF enerjisi 0,70894 Ry iken Breit ve QED katkilarindan sonra
toplam enerji 0,69991 Ry’e diistii. Bu durumda da toplam enerjinin 0,70053 Ry olan
karsilastirma degeri ile ¢ok iyi uyum iginde oldugu goriildii. Biémont ve Quinet
(1996)’in sundugu ¢aligma ile bu ¢alismadan elde edilen verilerin uyumu Sekil 3.8.’de

de goriilmektedir.
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Tablo 3.22. Rn 1V’iin enerji seviyeleri (Rydberg). E%: MCDF enerjisi, E*: Breit katkilari, E>: QED katkilari,
Er =E%+EM4E2

Seviyeler EC E! E? ET=E+EME? Diger ¢al.

6526p° 4S°312 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000 0,00008
6526p° 2D%;2 0,27289 -0,00431 0,00027 0,26885 0,272892
6s26p° 2D%;2 0,34932 -0,00467 0,00028 0,34494 0,334312
6526p2 2P0/ 0,43362 -0,00485 0,00027 0,42904 0,425992
6526p° 2P03:2 0,70894 -0,00958 0,00055 0,69991 0,70053%
6s26p?(°P)6d “*Far2 1,03072 -0,00267 -0,00011 1,02794 -
6s6p* “Psi2 1,03548 -0,00368 -0,00045 1,03135 -
6526p%(°P)7s *Pir 1,10548 -0,00275 -0,00013 1,10260 -
6s26p?(°P)6d “*Fsr2 1,17093 -0,00437 -0,00020 1,16636 -
6s6p* “Par 1,23179 -0,00617 -0,00026 1,22536 -
6s6p* ‘P12 1,24702 -0,00588 -0,00043 1,24071 -
6s26p?(°P)6d 2Ps3p2 1,31817 -0,00817 0,00002 1,31003 -
6s26p?(°P)6d “*Fsi2 1,33224 -0,00748 0,00021 1,32498 -
6s26p?(°P)6d “D1r2 1,33237 -0,00742 0,00019 1,32513 -
6s26p%(°P)6d “D3r2 1,34267 -0,00720 0,00006 1,33554 -
6s26p?(°P)6d “*Frr2 1,34463 -0,00821 0,00023 1,33665 -
6526p%(°P)7p *DCu2 1,37830 -0,00310 -0,00010 1,37510 -
6s26p2(*D)6d 2Ds2 1,38278 -0,00823 0,00008 1,37463 -
6s26p?(*D)6d 2F712 1,38656 -0,00791 0,00024 1,37889 -
6526p?(°P)7s *Par2 1,39856 -0,00781 0,00017 1,39092 -
6526p2(3P)7s P 1,40755 -0,00795 0,00019 1,39979 -
6s26p?(°P)6d “*Far2 1,41468 -0,00856 0,00025 1,40636 -
6s26p?(*D)7s 2Dap 1,46033 -0,00806 0,00016 1,45243 -
6526p?(3P)5f GOy 1,46177 -0,00363 -0,00005 1,45809 -
6526p%(°P)7s *Psi2 1,46344 -0,00795 0,00019 1,45567 -
6526p%(°P)7p “*DCar 1,47630 -0,00379 -0,00005 1,47246 -
6s26p2(°P)6d “Ps2 1,51064 -0,00799 -0,00001 1,50264 -
6526p2(3P)6d 2Py, 1,53625 -0,00918 0,00014 1,52721 -
6s6p* 2Das2 1,54310 -0,00934 0,00002 1,53379 -
6526pX(1D)6d 2Grr2 1,55885 -0,00884 0,00027 1,55028 -
6526p2(3P)6d *Dsr2 1,56531 -0,00871 0,00018 1,55678 -
6s26p2(1D)6d 2P3p2 1,58273 -0,00766 0,00006 1,57514 -
6s26p2(°P)6d “P:2 1,62285 -0,00780 0,00001 1,61507 -
6s26p2(°P)6d 2Dss2 1,63971 -0,00891 0,00012 1,63093 -
6526p?(°P)7p 2S°1 1,66550 -0,00820 0,00020 1,65750 -
6s26p?(°P)6d “*Psi2 1,66816 -0,00905 0,00008 1,65919 -
6s26p?(°P)7p “DC3r2 1,68299 -0,00802 0,00019 1,67516 -
6s26p?(°P)5f 4GPz 1,71799 -0,00859 0,00023 1,70964 -
6s26p?(°P)5f G712 1,72192 -0,00865 0,00024 1,71351 -
6526p('D)6d 2F712 1,72918 -0,01320 0,00051 1,71644 -
6526p%(*D)7p 2F%2 1,73661 -0,00836 0,00020 1,72846 -
6s26p?(*D)6d 2S1/2 1,74733 -0,01240 0,00025 1,73520 -
6526p%(°P)5f 4F°312 1,74757 -0,00862 0,00024 1,73919 -
6s26p?(*D)6d 2Gor2 1,75442 -0,01310 0,00050 1,74180 -
6s26p?(°P)7p “DCs2 1,75852 -0,00891 0,00024 1,74985 -
6s26p?(°P)7p “S°p2 1,76138 -0,00824 0,00022 1,75337 -
6s26p?(°P)7p “P°12 1,77448 -0,00897 0,00024 1,76575 -
6s26p2(D)6d 2P1/2 1,78273 -0,00993 0,00019 1,77299 -
6526p2(3P)7p “PCa2 1,78957 -0,00800 0,00022 1,78179 -
6s6p* 2P 1,79462 -0,00756 -0,00017 1,78689 -

@ Biémont ve Quinet, 1996
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Sekil 3.8. Rn IV iyonuna ait enerji seviyelerinin diger caligmalar ile karsilagtirilmasi
3.2.2. Elektrik dipol (E1) gecis hesaplamalari

Uclii iyonlasmis kripton icin 6z-6z korelasyonu A konfigiirasyon seti (CC-A) ile
yapilan hesaplama sonucunda elde edilen enerjiler arasinda 5860 E1 gecisi elde edildi.
Kr IV iyonuna ait mevcut kaynaklarda (Boyce, 1935; Fawcett ve Bromage, 1980;
O'Sullivan, 1988; Bredice ve ark., 2000) elektrik dipol gecisleri i¢in sinirlt sayida gegis
parametresine ulasildi. Bu calismalarda 4s24p® - 4s24p?5s ve 4s24p® - 4s4p* gegislerine
ait dalga boyu ve salinict siddeti degerleri ile ilgili bilgi verilmektedir. Bu geg¢is
parametreleri ve MCDF karsilagtirma degerleri Tablo 3.23.’de verilmektedir. Tablo
incelendiginde MCDF sonuglari i¢in dalga boyu degerleri daha 6nceki ¢aligmalar ile

1yl uyumlu olmasina ragmen salinici siddeti degerleri birbiri ile uyusmamaktadir.

Tablo 3.23. Kr IV iyonu igin elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (A), gecis olasiligi (Aji), agirlikli
salinict  siddeti (gfx10), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin uzunluk-hizformlarinin orani ve
kargilastirma degerleri

Gegisler LA gf x10
m Oran
.. -1 ..
Alt Ust Bu cal. Dig. cal. Al (57) Bu ¢al. Dig. cal Si@b) L)

Seviye Seviye
4s?4p®  4s%4p?5s

4S9y, P12 507,09 481,142 3,8167(9) 2,942  4,54° 0,491 0,64
499,05° 21,00
P32 499,47 3,7369(9) 5590 12,32¢ 0,919 0,63
48% 2Py 487,95 2,9060(7) 0,021 041° 3,332(-3) 0,73
Ps) 490,48 462,122 3,6926(9) 7,990  42.32° 1,290 0,63
480,61° 0,30°

2Py 479,56 6,0982(7) 0,084  0,04° 0,013 0,99
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Gegisler % (A) gf x10 oran
3 (el = N
éelf/iye ISJes\t/iye Bu cal. Dig. cal. Ai (57) Bu cal. ::)allg Sii (a.b) (VIL)
2Dy 453,10 3,8797(7) 0,072  0,09° 1,068(-2) 0,61
D3y 452,25 2,9032(6) 0,003 0,01° 5,301(-4) 0,42
2S12 4087,8 2,3301(6) 0,001  0,00° 1,571(-4) 0,30
2DO%yp2 P 567,11 3,7763(8) 0,364  0,24° 6,798(-2) 0,61
“P3p 557,59 7,0339(7) 0,131 0,10¢ 2,407(-2) 0,64
2Py 543,28 506,382 1,2303(10) 10,888 5,44° 1,947 0,60
521,15P 26,000
“Psj 546,42 4,9760(6) 0,013 0,01°¢ 2,404(-3) 0,61
2P3p 532,90 513,744 4,0301(8) 0,686 1,26°¢ 0,120 0,74
0,05¢
2Dy 500,43 1,1215(9) 2,526  8,70° 0,416 0,64
D3y 499,39 2,4662(9) 3,688  18,55° 0,606 0,61
2S12 446,91 2,5576(8) 0,153  0,03° 2,253(-2) 0,58
2DO%y, “P3p 563,67 2,1699(8) 0,413 0,30¢ 7,671(-2) 0,61
“Psj 552,25 528,08 2,2206(8) 0,609 0,01°¢ 0,111 0,64
1,004
2P3p 538,44 499,092 2,1274(10) 36,978 8,03° 6,556 0,56
513,16° 10,00°
518,174 17,424
2Dy 505,32 4,7268(9) 10,856 33,95¢ 1,806 0,63
2Dy 504,26 7,1313(7) 0,109  047° 1,805(-2) 0,44
2poy, P 606,59 3,2415(7) 0,035  0,00° 7,141(-3) 0,64
*P3p 595,71 9,4752(6) 0,020 0,01° 3,954(-3) 0,64
2Py 579,40 2,3246(9) 2,34 0,71¢ 0,446 0,57
2P3pp 567,61 2,6207(8) 0,506  2,56° 9,461(-2) 0,26
2D3p 529,75 518,179 6,5522(8) 1,102 1,45¢ 0,192 0,66
7,05¢
2S12 471,07 2,8953(9) 1,926  0,03¢ 0,298 0,60
2pogy, 4P 615,59 591,83¢ 1,3298(5) 0,000 0,02¢ 3,062(-5) 0,50
0,01¢
*P3p 604,40 582,04¢ 3,9651(7) 0,086  0,01° 1,728(-2) 0,61
0,214
2Py 587,62 5,4837(7) 0,056  0,02¢ 1,098(-2) 0,60
“Psp 591,29 2,5306(5) 0,000 0,08° 1,549(-4) 0,54
2P3p 575,49 6,2912(8) 1,249 0,71°¢ 0,236 0,18
0,344
2Dsp2 537,81 526,579 1,1086(9) 2,884 1,53¢ 0,511 0,69
5,82¢
D3 536,61 4,2380(9) 7,280 1,97° 1,292 0,69
2312 476,49 4,0073(9) 2,727  0,66° 0,427 0,59
4s%4p® 4s4p*
4S9y, P 776,87 799,932 3,2190(9) 5,852 0,60° 1,4898 1,10
805,72¢ 1,084
P32 787,71 811,622 3,0493(9) 11,346  1,10° 2,9423 1,10
816,82¢ 2,15¢
“Psp 810,74 838,112 2,7835(9) 16,456  1,70P 4,3924 1,10
842,044 3,26¢
DOy, °Dap2 672,65 769,672 7,3023(9) 19,81 1,90P 4,3874 0,85
776,784 3,49¢
DOy, °Dsy2 678,25 775,322 6,7783(9) 28,048 2,30P 6,2629 0,79
781,58¢ 4,234
2Po3) 2812 628,77 715,002 5,9403(9) 7,041 1,20P 1,4576 0,40
711,514 1,924

2 Boyce, 1935; P Fawcett ve Bromage, 1980; ¢ O'Sullivan, 1988; 9 Bredice ve ark., 2000
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0z-6z korelasyonu konfigiirasyon seti (CC-A) ile yapilan bu hesaplamada yasakl
gecislerin cok fazla sayida olmasi nedeniyle sadece gegis olasiligr Aji (s2), 0,5x10% ve

daha biiyiik olan gegisler Tablo 3.24.’te sunulmaktadir.

Tablo 3.24. Kr IV iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (), gegis olasiligi (Aji), salinict siddeti
(fiy), cizgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij (a.b) Oran (V/L)
4s%4p® 2D%;; 4s%4p%(3P)5s P32 538,440  2,127(10) 0,616 6,556 0,560
4s24p3 2PC3; 4s4p* 2Py 550,750  1,457(10) 0,331 2,403 0,710
4s24p® 2DC3); 4s24p?(°P)5s P12 543,280  1,230(10) 0,272 1,947 0,600
4s4p* 2Dap 4p5 2Py, 594,350  1,221(10) 0,323 2,530 0,450
4s%4p3 2D%;, 4s4p* 2Py 511,620  1,192(10) 0,234 1,575 0,390
4s4p* 2Dsyp2 4p5 2P, 619,970  1,074(10) 0,412 5,050 0,450
4s%4p® 2D%); 4s4p* 2P3p; 528,300 0,918(10) 0,256 2,673 0,440
45%4p2(3P)5s P12 4s%4p(?P%)5s? 2P 459,210  0,743(10) 0,235 0,711 0,810
4s%4p® 2D%;; 4s4p* 2Dap 672,650  0,730(10) 0,495 4,387 0,850
4s%4p® 2D%), 4s4p* 2Dspp 678,250 0,677(10) 0,467 6,263 0,790
4s4p* 2Py 4p5 2Py 823,320 0,647(10) 0,658 3,565 0,870
4s?4p3 2P°y; 4s4p* 2Su 619,380 0,626(10) 0,360 1,470 0,520
4s24p2(3P)5s P32 4s%4p(?PP)5s? 2Py 450,470  0,608(10) 0,185 1,098 0,800
4s%4p® 2P0, 4s4p* Sy 628,770  0,594(10) 0,176 1,458 0,400
4s4p* 2P3y; 4p5 2Py, 837,160  0,556(10) 0,585 6,449 0,780
4s%4p% 2DO%), 4s4p* 2P3p 522,970  0,554(10) 0,227 1,567 0,700
4%4p3 2Py 4s4p* Pap 563,920 0,526(10) 0,251 1,865 1,100

Uclii iyonlagmis ksenon (Xe IV) igin CC konfigiirasyon seti ile yapilan hesaplama
sonucunda elde edilen enerjiler arasinda 20546 E1 geg¢isi elde edildi. Bu iyon igin daha
once yapilan ¢alismalarda (Bertuccelli ve ark., 2000; Raineri ve ark., 2008) sunulan
gecis parametreleri ve bunlara karsilik gelen MCDF hesabi sonuglar1 Tablo 3.25.°de
verilmektedir. Tablo incelendiginde degerler arasinda genel olarak iyi bir uyum varken
bazi seviyeler arasindaki gegislerde degerler birbirinden olduk¢a farkli olarak elde
edildi. Ornegin, 5s?5p?(°P)6s “Psp - 5s?5p(°P)6p “D°7, seviyeleri arasindaki
gecislerde dalga boyu i¢in karsilastirma degeri 3079,72 A (Raineri ve ark., 2008) iken
bu ¢alismada 3081,30 A; gegis olasid1 i¢in karsilastirma degerleri (2,513(8), 2,439(8)
ve 2,731(8)) s (Bertuccelli ve ark., 2000; Raineri ve ark., 2008) iken bu calismada
2,518(8) s%; logaritmik agirlikli saliici siddeti i¢in karsilastirma degeri 0,492 (Raineri
ve ark., 2008) iken bu caligmada 0,458 olarak bulundu. Buradaki uyumun ¢ok iyi
oldugu goriilmektedir. 5s*5p?(3P)5d 2Dsy2 - 55?5p?(3P)6p 2DCs/2 seviyeleri arasindaki
gecis parametrelerini inceledigimizde dalga boyu igin karsilastirma degeri 3175,25 A
(Raineri ve ark., 2008) iken bu ¢alismada 3980,10 A; gecis olasig1 i¢in karsilastirma
degerleri (0,995(8), 0,829(8) ve 0,668(8)) s (Bertuccelli ve ark., 2000; Raineri ve
ark., 2008) iken bu ¢alismada 0,051(8) s™; logaritmik agirlikli saliict siddeti igin
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karsilagtirma degeri -0,217 (Raineri ve ark., 2008) iken bu ¢alismada -1,142 olarak
bulundu. Son iki parametrenin karsilastirma degerleri ile arasinda onun kati kadar fark
vardir. Bu hesaplamada ¢ok sayida gecis olmasindan dolay1 sadece gegis olasilig 10°

ve daha biiyiik olan gecisler Tablo 3.26.’da sunulmaktadir.

Tablo 3.25. Xe IV iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (}), gecis olasilig1 (Aji), logaritmik
agirhikli salinict siddeti (Log (gf)), cizgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin
orani Ve kargilagtirma degerleri

Gegisler L (A) Aji (s1)x(108) Log (gf) s 0

Altseviye  Ust seviye Bu Dig. Bu Dig. Bu Dig. @b (Vr/?_r;

Cal. Cal. Cal. Cal. cal. cal. '

5525p2(°P)6s 2P32 5s?5p?(3P)6p 2P°32 3320,0 3044.26° 0,492 1,880? -0,489 0,025° 3,557 1,40
1,960
1,861P

5525p2(3P)6s “Ps2 5s?5p?(°P)6p “D°72 3081,3 3079.72° 2,518 2,513 0,458 0,492° 29,088 1,20
2,439%
2,731°

5525p2(°P)5d “P32 5s%5p?(3P)6p 2S°12 5816,9 3083.05° 0,00032,440? -3,459 -1,620° 0,007 41,00
0,100
0,164°

5s?5p%(°P)5d “Ps;2 5s25p?(3P)4f “F°s» 3455,9 3103.23° 0,00290,455? -2,684 -1,713* 0,024 13,00
0,013
0,079°

5s?5p%(°P)6s 2Py 5s?5p?(3P)4f 2D°3 2432,3 3105.62° 0,138 0,9172 -1,301 -1,024> 0,393 1,00
0,172
0,162°

5525p2(3P)5d ?Ds2 5s25p(3P)6p 2D°s2 3980,1 3175.25 0,051 0,995¢  -1,142 -0217° 0,951 3,70
0,829
0,668°

5525p2(3P)6s “P32 5s?5p?(°P)6p 2DC°32 2934,3 3179.27° 1,088 0,5672 -0,252 0,494° 5,428 1,10
1,090
0,525°

5s25p2(°P)5d “P32 5s%5p?(3P)4f “F°3, 3774,6 3285.98° 0,005 0,147 -2,397 -1,777° 0,053 0,70
0,032
0,053°

5525p2(°P)5d 2Dsj2 55%5p?(3P)4f 2D°32 3633,0 3289.03° 0,023 0,3852 -0,745 -1,559° 0,218 8,90
0,050%
0,042°

5525p2(3P)5d *Psi2 5s?5p?(3P)4f 2G°72 3728,6 3310.40° 0,048 0,2122 -1,108 -0,399° 0,976 1,70
0,268%
0,302°

5525p2(D)6s ?Dsi2 55%5p?(*D)6p 2D°32 3280,5 3322.19° 0,847 1,147# -0,262 -0,073° 5905 1,40
1,398%"
1,274°

5525p2(3P)6s “Ps2 5s25p2(P)6p 2D°s2 2651,9 3332.83° 0,434 1,218  -0,559 -0,058" 2,395 0,66
0,768%
0,876°

5525p2(3P)6s %P2 5s?5p?(°P)6p 2DC°32 3321,7 3386.75° 1,114 0,785% -0,133 -0,384> 8,057 1,40
0,613%
0,599°

5s25p2(3P)6s ‘P2 5s?5p2(3P)6p 2S°w2 3680,9 3497.89 0,858 0,670°  -0,458 -0,424> 4225 120
1,562
1,030P

5525p2(°P)6s “Ps2 5s?5p?(3P)6p *DCs2 3743,7 3513.56° 0,122 0,165% -0,806 -0,632° 1,899 1,80
0,146*"
0,208°

5525p2(°P)5d 2Ds2 55?5p?(3P)6p 2DC°32 6054,5 3606.05° 0,002 0,7902 -2,423 -0,819° 0,075 9,10
0,228
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Gegisler L (A) Aji (s1)x(10%) Log (gf) Sij Oran
Altseviye  Ust seviye Bu Dig. Cal Bu Dig. Bu Dig. (ab) (VL)
Cal. Cal. Cal cal. cal.

5525p2(°P)6s 2P32 5s?5p?(3P)6p 2D°s2 3198,3 3666.75° 0,565 0,5672 -0,283 -0,180° 5477 1,30
0,572
0,195°

55?5p?(°P)6s 2Pz 5s?5p?(3P)6p 2S°12 4311,7 3750.71° 0,374 0,510% -0,681 -0,685° 2,961 2,10
0,505%"
0,490°

5525p2(3P)5d *P32 5s%5p2(3P)6p “DC12 9914,9 4051.64° 0,00000,6302 -4,330 -1,398P 0,002 140,0
0,080%"

0,80°

a Bertuccelli ve ark., 2000; ® Raineri ve ark., 2008

Tablo 3.26. Xe IV iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (L), gegis olasiligi (Ayji), siddeti (fij),
cizgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt seviye Ust seviye 2 (A) Aii (s1) fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
5s25p° 2D°g; 40°552(1S)5p* 2 204,650 5462(10) 0457 1,849  0.740
525p2(P)5d 2F7  5s25p(2P)5d? %Gy 645820 4455(10) 3482 59220  0.690
5525p? 2D°g)s 5s25p2(P)5d 2F7n 562780 4,366(10) 2764 30724  0.640
5s25p3 2pey), 5s25p2(P)5d 2Dsp2 565850 4129(10) 2973 22153  0.650
525 45°3)2 55%5p2(°P)5d “Py2 562,610 3445(10) 0817 6055 0,710
5s25p° 2Py, 5s5p* 2Py 576,920 3323(10) 1658 6299  0.700
5s25p° 2Py, 5s25p2(1S)5d 2Darz 544710 3299(10) 2935 10526  0.690
55253 2pey, 409552(1S)5p* 2D 203930 3298(10) 0411 0552 0750
55253 45°, 4d°552(1S)5p* “Pso 205010 3224(10) 0305 0823 0760
525p° 2P°3) 4d°552(1S)5p* 2D 204340 2.897(10) 0272 0732 0,740
55253 45°%, 4d°552(1S)5p* “Pyo 200120 2.783(10) 0084 0220 0760
5s25p3 2Py, 5525p2(1S)65 2 577700 2.762(10) 0691 5256 0570
52503 4S°%, 5s25p2(%P)5d “Parz 565000 2617(10) 1257 9364 0710
5S25p° 2Py, 40°552(1)5p* 21, 200130 2388(10) 0072 0189 0710
5s25p? 2D°3 4d9552(1S)5p* 2Dsp2 204,640 2376(10) 0224 0603 0760
5s%5p° 2P°312 5s5p* 2Dsr2 586,310 2,274(10) 1,172 9,046 0,930
5s25p3 2D°s12 5s5p* 2Pap 610,750 2,228(10) 0,831 10,022 0,680
55?5p2(1S)5d 2Dsn  5325p(%P)5d? 2F°s) 724200 2197(10) 2591 24711 0,830
5s25p? 45°3, 4d°552(1S)5p* 2Py, 205750 2178(10) 0138 0375  0.760
5s25p? 2D°) 5525p2(1D)5d 2Dsp2 564,960 2167(10) 1037 11570  0.600
5s%5p° 4S°, 5s25p2(3P)5d “Psr2 573830 2,071(10) 1534 11588 0,690
5%5p° 2P°, 4d°552(1S)5p* 2Py 203260 2,050(10) 0127 0,340 0780
5s%5p° 2D°3; 55%5p2(1D)5d 2Dsp 552,870 2,035(10) 0932 6789 0,630
5s?%5p° 2D°3; 525p2(1D)5d 2Py 585300 1,998(10) 0513 3955 0,900
5s25p3 2pey, 4d°552(1S)5p* 2Py, 203190 1916(10) 0119 0459  0.770
5s25p2(1S)5d 2Dsn  5525p(2P)502 2P°u, 661200 1898(10) 0622 5416  0.360
5s25p3 2p°y), 4d°552(1S)5p* 2Ds, 199,650 1891(10) 0170 0446 0720
5325p2(P)5d 2Dsn  5s25p(2P)5d? 2Grr 697.740 1855(10) 1806 24884  0.750
5s%5p2(P)5d “Fso  55%5p(%P)5d2 *Fosr 600520 1821(10) 0985 11681 0,730
5s%5p° 2P°g, 5s25p2(1D)5d Sy 562,740 1,752(10) 0416 308L  0.460
5s%5p2(ID)5d 1> 5525p(PP)5e2 2DC3r 583,060 1,689(10) 1722 6609  0.460
5s%5p2(P)5d 2Dsp  55%5p(?P)5d2 2Py 654,600 1559(10) 0668 8632 0,300
5s25p2(1D)5d 2Ger  55?5p(2P)5d? 2HC111 650130 1552(10) 1180 25258  0.660
5525p° 45°3), 55%5p2(3P)6s *Prz 582360 1491(10) 1137 8720 0,720
525p° 2DC32 55%5p2(1D)6s 2Dsp2 575970 1476(10) 1101 8350 0,690
55?5p2(°P)5d ‘P 5%5p(2P)5a2 “S°a 648570 1424(10) 0599 7.670 0520
525D 2DC32 55%5p2(1D)6s D3 573300 1422(10) 0701 5291 0710
535p* 2Dar2 5525p(%P)502 2P°31 629200 1395(10) 0828 6859 0,340
552503 2D%), 5525p2(1D)6s 2Dsp2 592,760 1388(10) 0731 8557  0.770
535p* 2P1p 5525p(%P)502 2P°1 619240 1385(10) 0796 3245  0.350
5525p2(P)5d “Ps  525p(%P)502 “DC7r2 691,690 1282(10) 1226 16749  0.860
5s25p? 2De3) 5s25p2(1D)5d 2Dsp2 549690 1.268(10) 0861 6234 0680
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Alt seviye Ust seviye L (A) Aji (s1) fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
552503 2D, 5525p2(1S)5d Dsn 561,300 1204(10) 0853 6306 0,620
552503 2D, Ad°552(1S)5p* 2Fsp 205710 1125(10) 0071 0290  0.760
552503 2D°%, 4d°552(1S)5p* Py 206250 1102(10) 0070 0191  0.760
5s?5p2(1D)5d 2Ds  5525p(2P)5d? 2Gerrz 632,240 1075(10) 0859 10723  0.640
5s25p2(P)5d “Fon  5525p(2P)5d2 “Foar 613.940 1065(10) 0602 12163 0710
5s25p? 45°3, 40°552(1S)5p* “Paa 199930 1.044(10) 0063 0,165  0.750
5S?5p2(°P)5d “Fy  555p(2P)5d? “Foan 505350 1011(10) 0537 4211 0,750
5525p° 2D%), 4d°552(1S)5p* 2Py 107,200  1,006(10) 0,039 0152 0550

Ucglii iyonlasmis radon igin 6z-6z korelasyonu (CC) konfigiirasyon seti ile yapilan

hesaplama sonucunda elde edilen enerjiler arasinda 23216 adet elektrik dipol (E1)

gecisi elde edildi. Bu saymin ¢ok fazla olmasi nedeniyle Tablo 3.27.’de gegis olasilig1

(Aji (s1)), 10'° ve daha biiyiik olan gegisler sunulmaktadir. Uglii iyonlasmis radon i¢in

mevcut kaynaklarda elektrik dipol gegislerine ait herhangi bir gecis parametresi

bulunamadi. Dolayisiyla Rn IV iyonu i¢in hesaplanan gecis parametrelerinde bir

kargilastirma yapilamadi.

Tablo 3.27. Rn 1V iyonu i¢in elektrik dipol (E1) gegislerine ait dalga boyu (1), gegis olasilig (Aji), salinic siddeti
(fig), cizgi siddeti (Si) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk formlarinin orani

Alt Seviye Ust Seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
6p*6d 2Da 6p36d? 2P0y 640,950 5,437(10) 1674 14,132 0,390
6p° 2P0 6p*6d 2Dsp2 565,090 4,032(10) 2,896 21,547 0,850
6p*6d 2P 6p36d? 2P0y 559,420  3,999(10) 1,876 6,911 0,400
6p%6d 2Dy 6p%6a2 2F%; 683580 3344(10) 3514 31629 0840
6p%6d 2Par2 6p%6a2 PO, 500170 3214(10) 1678 13043 0580
6p5 2P°u, 6p%6d 2Dan 549260 2935(10) 2655 9,603 0,800
6p°7s Su2 6p%6d(D)7s %P, 655950 2,920(10) 3,767 16,270 0,710
6p® 2P%y2 6p*6d %P3 566,720  2,830(10) 1,363 10,169 0,730
6526p° O3 6526p2(P)6d Py 564230 2.808(10) 0670 4978 0640
6p*7s 2Su» 6p%6d(2D)7s 2P%, 663190 2.788(10) 1.839 8028 0730
6526p? 2Oy, 652%6p2(S)6d 2Ds.  677.370 2.763(10) 2851 25428  0.640
6p*6d %G 6p36d? 2G°y2 578,870  2,683(10) 1,348 25,689 0,720
6526p° 2P03:2 6s6p* P12 580,710  2,674(10) 0,676 5,168 0,560
6p°7s 2Dap 6p%6d(D)7s 2F%s» 565,250 2,557(10) 1,837 13,676 0,680
6p*6d 2Ds2 6p*6d? 2Fr2 611,440 2,508(10) 1,874 22,633 0,780
6p°7s Su2 6p%6d(D)7s ‘D> 567,130 2,503(10) 1,207 4507 0,740
6p° 2P0 6p*6d 2P1z 627,650 2371(10) 1400 5787 0,720
6526p? 2D%:2 656p2(P)6d 2F7p 604190 2.331(10) 1701 20,301  0.670
626p(2P)7s2 2P%y;  656p2(P)7s? Py, 551340 2.143(10) 0977 7,092 0,690
6526p° 2D%2 6s26p2(P)6d 2Dsz 590500 2.124(10) 1110 12,952  0.610
6526p° 031 6s%6p2(ID)6d 2P, 578,530 2,087(10) 1,047 7980 0,680
6326p° 2Py 6s%6p2(1S)6d D3, 583,960 2,019(10) 2,065 7,939 0,700
6526p° 2P03:2 6s6p* P32 684,970  2,005(10) 1,410 12,719 0,680
6326p2(P)7s ‘Ps  6s26p(PO)6dTs 2Fo, 650,140  1,919(10) 1,622 20,826 0,620
65%6p2(ID)7s 23z 6s26p(PP°)6dl7s 2F%, 654,920 1,891(10) 1,824 15730 0,590
6p%6d 2F7n 6p%6d? 2GC9: 582010 1849(10) 1174 17988  0.800
626p(2P)7s? 2P0, 656p2(P)7s2 Py 580,620 1,776(10) 0,898 3432 0,600
626p2(P)7s P 6526p(P0)6dTs ‘D°u. 577430 1,766(10) 0,883 3357 0,740
6p*6d 2Grr 6p%6d? 2F°72 532,630 1,710(10) 0,727 10,200 0,680
6p°6d 2Dsp2 6p%6d(D)7s D% 689,680 1710(10) 1,219 16,607 0,810
6p*6d “*For 6p%6d? “Foo2 593,060 1,687(10) 0,889 17,364 0,770
6p*6d 2Ds2 6p%6d? P32 537,600 1,676(10) 0,484 5,142 0,330
6526p? 2D°1 6526p2(P)6d Psn 655430 1.669(10) 1612 13913 0610



Tablo 3.27. (Devami)

74

Alt Seviye Ust Seviye LA Aji (s fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
6p*6d 2Gr 6p%6d? 2Ho11/ 585,890 1,661(10) 1,026 19,781 0,840
6p*6d 2Fsp2 6p%6d? 2D%;2 564,390 1,647(10) 0,787 8,770 0,730
6p*6d 2Ds2 6p%6d? 2D%;2 660,960  1,620(10) 0,708 9,237 0,730
656p(ID)7? D5, 6p%6d(PD)7s 2, 557,920 1,603(10) 0,997 10989 0,700
6526p° 2D 6526p%(1S)7s %Sy, 552370 1597(10) 0,365 2,656 0,590
6526p° “S03y 626p’CP)6d 2Dz 558740 1587(10) 0,743 5465 0,660
6526p° 4503y 6526p’CP)6d ‘Ps 606440 1558(10) 1289 10,293 0,630
626p2(P)7s Psn  6526p(P0)6dTs ‘Por, 567,230 1,490(10) 0,359 2,684 0,740
6p*6d 2P3p 6p%6d? 2P0y 566,950  1,439(10) 0,347 2,589 0,720
6p® 2P%y2 6p*6d 2D3r 546,880  1,415(10) 0,635 4,570 0,830
6526p° 2D 6526p2(S)7s 21, 534210 15388(10) 0297 2089 0560
6p%6d “Pu 6p%6d? *DOu2 589.710 1383(10) 0721 2799 0810
6p%6d 2D 6p%6al2 P93, 555180 1362(10) 0629 4600 0500
6526p° 2D 6526p%(D)6d 2Py, 556,050 1355(10) 0,628 4598 0,590
6526p2(ID)7s 2Dy 6526p(2P°)6d7s 2D%, 566,080 1,2318(10) 0950 7,080 0,630
6p*6d *Pss2 6p%6d? *S°3 565,170  1,292(10) 0,412 4,603 0,740
6526p° 2P0y 6s26p2(!D)6d %P1, 678050 1,289(10) 0,888 3965 0,630
626p(2P)7s2 2P0y, 656p2(S)7s2 %S 569.260 1.286(10) 0312 2341 0,480
6p5 2P0 6p%6d 2Pi 514,670 1272(10) 0253 1712 0590
6p%6d 2Ds2 6p%6a2 2Fo7, 720380 1255(10) 1302 18529  0.890
6p%6d “Fan 6p%6d? Py 606,100 1235(10) 0340 2714 0830
6p%6d “Du 6p%d? Dy 539000 1214(10) 0529 1878 0690
6p%6d 2P 6p%d(2D)7s P°y;  573.960 1214(10) 0,600 4532 0,680
6p7s 2Dan 6p%d(D)7s 2D%> 569,600 1208(10) 0588 4,408 0,690
6p'7s Pap 6p%6d? 2Py 576510 1,192(10) 0297 2254 0,770
6526p° 2D%;2 6s6p* 2P3p2 600,290  1,191(10) 0,643 5,086 0,610
6s26p° *S°an 6526p2(P)6d ‘Dz 585350 1.175(10) 0905 6979 0720
6p*6d *Frr 6p%6d? 2F°72 589,730  1,172(10) 0,611 9,493 0,660
6p%6d 2Dsy2 6p%6al? 2F%%; 629920 1163(10) 0692 8611 0640
6p%6d “Du 6p%6a? POy, 570.960 1134(10) 1109 4167 0730
6p%6d “For 6p%d(2D)7s ‘GOz 596190 1110(10) 0,710 13934 0950
6526p° 2P0y 6s26p(1S)7s 512 611770 1110(10) 0623 2,509 0,700
626p2CP)7s P12 6526p(P0)6d7s 2P0y, 544,870 1107(10) 0493 1767 0,680
6p*6d 2Ds2 6p%6d? 2P, 591,960  1,104(10) 0,387 4,519 0,350
6p*6d *Frr 6p%6d? P 581,620  1,069(10) 0,407 6,230 0,770
6p%6d *Pur 6p%d(2D)7s 4P%. 576140 1.066(10) 1061 4025 0750
6p*6d 2F72 6p%6d? 2G°72 579,810  1,059(10) 0,534 8,152 0,700
6p*6d “D7s2 6p%6d? *Fo92 577,560  1,055(10) 0,659 10,027 0,750
6s6p(ID)7s? D5 6p'6d(D)7s 2F°e 549,910 1,046(10) 0,632 6,870 0,680
6526p2CP)7s P 65%6p(P0)6dTs ‘D 582,100 1,042(10) 1,059 4,059 0,770
6p*6d 2Grr 6p%6d2 2Ho, 686,790  1,042(10) 0,921 16,655 0,770
6p'7s 2Pa 6p%d(?D)7s *P°.  599.870 1.026(10) 0553 4370  0.820

3.2.3. Elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gecis hesaplamalar:

Uclii iyonlagmis kripton (Kr IV) iyonu i¢in 6z-6z korelasyonuna ait A konfigiirasyon

seti (CC-A) kullanilarak yapilan hesaplamada ayni pariteye sahip enerji seviyeleri

arasinda 10039 E2 ve 7238 M1 gecisi elde edildi. Daha 6nce bu iyona ait yasakl gegis

parametreleri ile ilgili yapilan ¢aligmalarda (Biémont ve Hansen, 1985; Sterling ve

ark., 2011) sadece temel hal konfigiirasyonunun (4s24p®) farkli seviyeleri arasindaki

gecis olasilig1 degerlerine ulasilabildi. Karsilastirma degerleri ile bu ¢alismadan elde

edilen sonuclar Tablo 3.28.’de verilmektedir. Bu tabloda ‘a’ ve ‘a*’ {ist indisi ile
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gosterilen degerler Biémont ve Hansen (1985)’in HXR ve HFR yontemi ile yaptigi
calismadan alinan sonuglardir. ‘b’, ‘b*’ ve ‘b**’ {ist indisi ile gosterilen degerler
Sterling ve arkadaglar1 (2011)’nin  AUTOSTRUCTURE yontemiyle ¢ farkli
konfigiirasyon seti kullanarak yaptigi c¢alismadan alinan sonuglardir. Tablo
incelendiginde karsilagtirma degerlerinin de kendi aralarinda farkliliklara sahip oldugu
goriilmektedir. M1 gecislerine ait gegis olasilig1 degerlerinde oldukga iyi bir uyum
vardir. Ormegin, 4s%4p® 4S%;, - 4s24p3 2Py, gecisinde karsilastirma degerleri (12,580,
12,520, 10,100, 9,420 ve 10,000) s™* iken bu ¢alismada 11,330 s olarak bulundu. Bu
uyum, M1 gecislerine ait gegis olasilig1 degerlerinin karsilagtirildigi Sekil 3.9.’da da
acik olarak goriilmektedir. E2 gegisleri i¢cin de baz1 gegisler disinda genel olarak gecis
olasilig1 degerlerinin uyumlu oldugu gériilmektedir. Ornegin, 4s24p® 4S%y, - 4s?4p®
2DC%; seviyeleri arasindaki gegiste gecis olasiligi karsilastirma degerleri (2,985(-2) ve
2,962(-2)) st iken bu calismada elde edilen deger 6,854(-2) s’ dir. 4524p®4S%,; - 2Py
gecisinde karsilastirma degerleri (3,554 ve 3,674)(-2) s* iken bu ¢alismadaki degeri
6,124 sV’dir. Bu seviyeler icin MCDF hesabindan elde edilen degerin karsilastirma
degerlerine olduk¢a uzak oldugu goriilmektedir. E2 ve M1 yasakli gecislerinin sayisi
fazla olmasindan dolay1 gecis olasiligi en yiiksek olan ilk 50 ge¢is Tablo 3.29.’da

sunulmaktadir.

Tablo 3.28. Kr IV iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M 1) gecislerine ait dalga boyu (L), gegis
olasilig1 (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin
oran1 Ve kargilastirma degerleri

Gegisler Aji (s Oran

Alt Seviye  Ust Seviye r(A) Bu ¢al. Diger cal. fi Sij (a.b) (VIL)

E2 Gegisleri

45243 %S0, 4s24p3 2DO%,  4385,30 6,854(-2) 2,985(-2)2 2,964(-10) 0,595 1,00
2,962(-2)

45%4p3 %S0, 4s24p3 2D 4791,20 3,042(-2) 1,266(-2)2 1,046(-10) 0,274 1,00
1,255(-2)*"

45%4p% 4S%,  4s24p32P0y;  3091,50 6,124 3,554(-2)2 4,387(-9) 3,088 0,002
3,674(-2)*"

4s%4p3 4S%,  4s?4p32P%3;  2876,90 0,773(-3) 1,614(-3)2 9,590(-12) 0,005 1,00
1,893(-3)*"

4s%4p3 2D, 4s24p32P°y;  10478,00 1,736(-4) 0,1372 9,529(-13) 0,039 0,02
0,136*"
4,420(-2)°
1,570(-2)"
8,910(-2)>""

45%4p3 2Dy, 4s%4p32D%yp2  51757,00 20,686(-7) 8,233(-7)2 1,246(-12) 4,116 1,70
7,953(-7)%"

45%24p32P0y;;  4s24p32P0%3,;  41455,00 2,095(-6) 2,528(-6)2 1,079(-12) 0,916 3,20
2,442(-6)

45%4p32DC3,  4s24p32P0y;  8714,20 0,0392 0,3512 2,232(-10) 3,519 3,00
0,350*"
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Gegisler Aji (s1) - N
Alt Seviye Ust Seviye (&) Bucal.  Diger cal. fi  Si(@b)

Oran
(VIL)

424p3 D%, 4s?4p32P; 7200,60 0,101 0,2578 7,816(-10) 6,952
0,2542"

4524p3 2D%); 4s?4p32POy;  8364,30 0,183 0,496 1,277(-9) 26,718
0,495

0,89

0,90

M1 Gegisleri

4524p® 4503, 4524p32D%;, 4385,30 0,105 0,1242 4,532(-10) 0,002
0,123*"
0,151°
0,167%"
0,1310"
4524p® 4503, 4524p%2D%;, 4791,20 3,921 3,148? 1,349(-8) 0,063
3,128
3,340
3,940
2,750
4524p3 430y, 4524p®2P0y;  3091,50 11,330 12,5807 8,116(-9) 0,024
12,520+
10,1000
9,420%"
10,0000
4s%4p3 1%, 4s?4p®?P°y2  2876,90 21,384 23,500 2,653(-8) 0,075
23,460
19,3000
17,300
19,800
4524p32D%);  4s24p%2D%2  51757,00 6,7034(-2) 4,870(-2) 4,038(-8) 2,067
4,810(-2)*"
4,840(-2)°
6,820(-2)>
3,580(-2)""
4524p32P0y;  4s?4p32Py,  41455,00 10,705(-2) 9,930(-2)* 5,516(-8) 1,131
9,988(-2)*"
7,600(-2)°
10,700(-2)""
6,230(-2)""
4s24p% 2D  4s%4p32P°12  8714,20 3,591 5,020° 2,044(-8) 0,176
4,996"
3,360
2,650
3,830
4524p3 2D%),  4s?4p32P°y,  7200,60 9,719 13,190 7,555(-8) 0,538
13,140+
8,370
7,5000"
8,930
4s?4p® 2D%;;  4s?4p*?P°y;  8364,30 3,797 5,443 2,655(-:8) 0,329
5,430%"
3,530
2,8600"
4,030

2 Biémont ve Hansen, 1985; P Sterling ve ark., 2011



77

Tablo 3.29. Kr 1V iyonu igin elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu( X), gegis
olasiligi (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salimict siddetinin hiz-uzunluk formlarmm

orani

Alt seviye Ust seviye LA Aji (s fij Sij(a.b)  Oran(VIL)
E2 Gegisi

4s24p?(1D)4f 2P 4s%4p(?P0)4f2 2P0y, 316,920 1,114(6) 8,388(-6) 6,361 0,830
4s24p3 4S%3p 4s24p?(3P)4f “DC12 340,170 1,035(6) 8,976(-6) 8,417 0,800
4s24p2(3P)4f 2F%2 4s%4p(?P0)4f2 2P0y, 301,820 8,547(5) 3,891(-6) 3,823 0,700
4s%4p%(3P)4f “D%2 4s%4p(?P0)4f2 2P%;, 310,720 7,945(5) 7,666(-6) 8,218 0,850
4s%4p% 2DO%), 4s?4p*(*D)4af 2G%, 351,750 7,565(5) 2,339(-5) 36,373 0,840
4s%4p% P03, 4s?4p*(*D)4af 2G%7, 363,720 7,194(5) 2,854(-5) 32,712 0,760
4%4p%(3P)4f 2FC5p 4s%4p(?P0)4f2 2H%y, 305,800 6,993(5) 1,634(-5) 16,698 0,950
4s?4p%(\D)4Af 2HC112  4s?4p(P°)4f? 21913, 324,570 6,885(5) 1,269(-5) 31,005 0,970
4s24p?(3P)4f 2GPp2 4s%4p(?P0)4f2 2I°132 317,380 6,798(5) 1,437(-5) 27,368 0,970
4s24p?(3P)4f “DC7p2 4s%4p(?P0)4f2 4S%3, 308,050 6,575(5) 4,677(-6) 6,514 0,820
4524p3 S0 4s24p?(P)Af ‘D 345450  6542(5)  2,341(-5) 22,991 0,810
4s?4p2(1D)4Af 2Ho,  4s?4p(?P°)4f2 2K°132 322,270 6,392(5) 1,393(-5) 27,776 1,100
4s%4p% 2DO%), 4s%4p%(*D)4f 2FC7, 350,980 6,210(5) 1,529(-5) 23,626 0,740
4s?4p%(\D)Af 2HC112  4s?4p(P°)4f? 2KO152 319,440 6,189(5) 1,262(-5) 29,410 1,100
4s?4p%(\D)Af 2GO7;,  4s?4p(P°)4f2 21°11, 320,800 6,158(5) 1,425(-5) 22,416 1,100
452408 2DO%, 4s%4p%(3P)4f 2GC2 363,840 6,148(5) 2,033(-5) 34,998 0,790
4s24p?(3P)4f 2DC) 4s%4p(?P0)4f2 2F°7, 308,260 6,140(5) 1,166(-5) 12,208 0,890
4s?4p2(1D)Af 2Ho,  4s?4p(P°)4f? 21°11, 322,710 6,136(5) 1,150(-5) 23,011 0,990
4s24p2(3P)4f 2F°72 4s%4p(?P0)4f2 2P%3, 296,830 5,948(5) 3,928(-6) 4,895 0,670
4s?4p%(1D)Af G 4s?4p(®P°)4f2 2K°132 317,710 5,901(5) 1,250(-5) 23,880 1,100
45%4p%(3P)4f 2GO2 4s%4p(?P0)4f2 2F%7;, 312,170 5,609(5) 8,195(-6) 11,879 0,920
4s%4p%(*D)4f 2P0y, 4s?4p(?P°)4f2 2D%;, 320,010 5,608(5) 1,722(-5) 6,723 0,970
452408 2DO%p 4%4p%(3P)4f 2F%7p, 356,670 5,558(5) 2,120(-5) 22,915 0,820
45%4p%(3P)4f “D%;2 4s?4p(?P°)4f2 “D°;; 315,230 5,520(5) 1,097(-5) 12,274 0,860
4S24p2(P)Af “GOsp  AsPAp(PO)AR “Hozp 311,740  5482(5)  1,065(-5) 11,530 0,940
4s24p3 2DCy, 4s24p('D)Af 2F%;, 348,380  5474(5)  1,494(-5) 15052 0,740
4s24p?(1D)4Af 2G7  4s?4p(?P°)4f2 2G°7, 317,230 5,367(5) 8,097(-6) 12,317 0,910
4s?4p%(PP)Af 4GC112  4s?4p(P)4f2 41°13 311,890 5,285(5) 8,992(-6) 19,499 0,950
45%4p%(3P)4f “D°12 4s?4p(?P°)4f2 “G%;; 308,590 5,250(5) 2,249(-5) 7,871 0,900
45%4p% 2PO3 4s?4p?(*D)4f D%z 358,960 5,217(5) 1,512(-5) 16,659 0,850
45%4p8 S, 4s%4p%(3P)4f “DO32 340,020 5,212(5) 9,034(-6) 8,460 0,810
4%4p%(3P)4T 431 4s?4p(?P°)4f2 2S°;, 311,990 5,179(5) 3,779(-6) 2,734 0,870
4s%4p% 2P0y 4s%4p%(3P)4f 2FC%), 371,740 5,021(5) 3,120(-5) 19,094 0,760
4s?4p%(*D)4Af 2D%;;  4s?4p(P°)4f? 2G%; 321,180 5,013(5) 1,292(-5) 15,298 1,000
4s?4p%(3P)Af 4GC112  4s?4p(®PO)4f2 *HO13, 317,770 4,895(5) 8,645(-6) 19,827 0,940
4s?4p%(3P)4f 4Dz 4s?4p(?P0)4f2 “Dy2 314,370 4,894(5) 3,625(-6) 2,684 0,890
45?4p%(\D)Af 2G%yp  4s?4p(?P°)4f2 21913, 320,310 4,798(5) 1,033(-5) 20,224 1,100
4s%4p%(*D)4f 2P0, 4s?4p(?P°)4f2 2D%;, 320,070 4,789(5) 1,103(-5) 8,619 0,960
45%4p%(3P)4f ‘D32 4s?4p(?P°)4f2 2P°y; 308,520 4,774(5) 3,406(-6) 2,383 0,810
4524p?(3P)4f 4GP 4s%4p(?P0)4f2 2HC11, 314,940 4,738(5) 8,455(-6) 15,731 0,940
4s?4p%(D)4Af 2F°72 4s%4p(?P0)4f2 2Hl112 321,530 4,728(5) 1,099(-5) 17,409 1,000
4s%4p% 2P0y 4s%4p%(1S)4f 2F%); 329,570 4,724(5) 2,308(-5) 9,841 0,790
4s?4p%(D)4f 2P0z 4s%4p(?P0)4f2 2P%3, 318,640 4,671(5) 7,109(-6) 5,480 1,100
4s?4p%(3P)4f 4Dz 4s%4p(?P0)4f2 “DC2 312,200 4,662(5) 4,541(-6) 4,938 0,860
4s?4p%(1D)4Af 2GO72  4s?4p(®P°)4f? 2Ho1, 316,830 4,651(5) 1,050(-5) 15,909 0,980
45%4p%(1S)4f 2F%7p 4s?4p(2P°)4f2 2G%, 345,560 4,607(5) 1,031(-5) 20,269 1,100
4s%4p8 S, 4s%4p%(3P)4f “D%;2 342,960 4,546(5) 1,203(-5) 11,556 0,820
45%4p%(3P)4f “D°712 4s?4p(?P°)4f2 “D°;z 313,150 4,481(5) 6,587(-6) 9,638 0,870
45%4p%(3P)Af 4G 45?4p(?P°)4f2 4GC112 308,430 4,352(5) 6,206(-6) 13,015 0,860
45?4p%(CP)Af “F°3 4s?4p(PP%)4f2 “D°2 309,630 4,343(5) 3,121(-6) 2,207 0,790
M1 Gecgisi

4s4p* *Pap 4s4p* Sy 1495,900 77,966 1,308(-8) 1,935(-2)
4s%4p%(3P)6s *Par 4s%4p%(1S)6s 2Sus 2303,700 61,343 2,440(-8) 5,560(-2)
4524p(2PO)5p2 2P0y, ASPBp® 2POy, 350540 60,107  5536(-10) 1,920(-4)
APAp2(P)5s Py A2Ap(1S)Bs 2S12 2251500 59,262 2,252(8)  5,015(-2)
4s%4p%(3P)5d *F°712 4s%4p%(*S)5d 2Dsy2 2205,400 37,765 2,065(-8) 9,010(-2)

4524p3 450 4s?4p?(3P)5p *P°12 418,680 36,601 4,809(-10) 1,992(-4)
4s?4p(?P)5p? 2F%p2 4s%5p% 2DO%), 335,800 35,696 6,034(-10) 3,006(-4)
4s?4p%(3P)5p D% 4s?4p?(1S)5p 2P°q 2181,400 35,462 1,687(-8) 5,458(-2)
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Alt seviye Ust seviye LA Aji (s fij Sij(a.b)  Oran (VIL)
4s24p(Py5p? Pouz  4s75p® SPu 341910 33667  1180(-9)  1,995(-4)
As4p(P)5p? ‘Doz 4s75p* DOz 330270 33,197  4071(-10) 2,660(-4)
ASAPA(P)AT “Goop  ASPAp2('S)AF 2F°z 2184500 32466 1,858(-8) 0,100
4s24p(P)5p? ‘D°wz  4s75p* 2DOup 321,330 32408 1,003(-9)  1594(-4)
AAp°(P)5p *Poyz  ASPAp(P)5p? Py, 349,520 32009  5862(-10) 1,013(-4)
45°4p° “S°y A4p°(P)5p 2P°3; 402,910 31,824 7,745(-10) 3,087(-4)
45°4p3 2D°3 44p°(P)5p *D°i2 472,420 31,805  5321(-10) 2,486(-4)
45°4p°(%P)5p D3 4s?4p(P)5p® Py, 343,050 31374 2,768(-10) 9,390(-5)
45°4p°(%P)5p D%  4s?4p(P)5p? %> 378,050 30061  4,294(-10) 2,409(-4)
As24p(PY5p? ‘Doz 4s75p* 2POup 314,700 29,668  2,203(-10) 6,856(-5)
AsAp(PY5P? ‘PO 4s?5p? “SPun 345050 29,514  3512(-10) 1,798(-4)
45°4p° 2POy; A4p°('S)5p 2P0y, 405290 29438 3,625(-10) 1,453(-4)
As2Ap(P)5p? 2Py, 4s75p* DOy 351,730 29,302 5434(-10) 1,891(-4)
AAp°(P)Bs 2P0 AsPApX('S)6s 2Siz 2373800 29011  2451(-8)  2,877(-2)
AAp°(P)5p *Pos;  AsPAp(P)Sp® ‘Dz 377,540 28924 8,241(-10) 4,616(-4)
45°4p°(%P)5p D 4s?4p(P)Sp® *Pouz 367,270 27,396 5540(-10) 1,006(-4)
4s?4p?(P)5p PO, 4s?4p(%P)5p? ‘Dy 386,730 27,385 3,070(-10)  1,174(-4)
454p(P)5p? D32 4s?5p° 2D%:2 321,940 27,281 6,358(-10) 2,025(-4)
As4p(P)5p? POy 4s?5p? POy 318940 27,212 450(-10) 1,309(-4)
A4p°(P)5p D32 As?4pX('S)5p Py, 2081100 26074  8,465(-9)  1742(-2)
454p°(P)5p D% AsPAp(P)5p? P72 363,070 25893 5117(-10) 3,675(-4)
4524p® 2D03; A4p’('D)5p 2P 409,750 25887  3,258(-10) 1,320(-4)
4524p3 2P0y, A4p°('S)5p 2P°3; 400450 24,816 1,193(-9)  2,363(-4)
4°4p°(%P)5d *Dan  4s?4pX('S)5d Daz 2240600 24639  1,854(-8)  4,110(-2)
45°4p2('D)5p 2P%3  4s4p(P)Sp® “S%; 416,930 24,248 6,319(-10)  2,606(-4)
4s4p%('D)5p 2P°y2  4s?Ap(%P)5p? %Py, 388,710 24054 2,724(-10) 1,047(-4)
A4p2(P)5s Pz APAp(IS)Bs 2Siz 2519500 23489 2,235(-8)  2,785(-2)
44p2('D)5p *Fo%2  4s?Ap(P)5p? 2oz, 386,170 23454 6,991(-10)  4,006(-4)
As2Ap(P)5p? 2P, 4s?5p* DOy 336,160 23,002  2598(-10) 1,296(-4)
AS4p°(P)5p 2Dy AsPApX('S)5p P 2413000 22809  1,991(-8)  4,752(-2)
A4p2('D)5p 2F%;  ASPAp(P)Sp? ‘D7z 402,920 22,747 5,536(-10) 4,412(-4)
APAPP(P)AT 2D, ASPAp’('S)Af 2F%;p 2167000 22,690  1597(-8)  5,136(-2)
45°4p° 2D%; 4s°4p’('D)5p 2P%3 405150 22,673 5580(-10) 2,236(-4)
As4p2(P)5p *Pouz  AsPAp(P)5p” ‘Dz 387,950 22490  5,075(-10) 9,736(-5)
4524p(*P)5p? 2P0, 4s?5p3 2DC%p 341,00 21,610  2,827(-10) 1,907(-4)
4524p° 453 45°4p°® 2Py 2876900 21,384  2653(-8)  7,550(-2)
4P4p°(P)5p D% AsPAp(P)5p® Fose 364,810 21,267  4,243(-10)  2,297(-4)
4s4p2('D)5p PO AsP4p(P)Sp? Py 416,830 20,694  5390(-10) 1,111(-4)
As24p(P)5p? ‘D%z 4s?5p* DO 323620 20453  3211(-10) 1,542(-4)
454p°(P)5p 2Dy AsP4p(P)5p? %Pz 353510 20370  3,816(-10) 1,334(-4)
APApA('S)AT %P5  AsPAp’('S)Af 2F%p 2250300 20,248 2,306(-8)  5,132(-2)
45°4p’('D)5p 2D%;  4s?4p(P)5p® *Dwe 421520 20184 2,688(-10) 1,121(-4)
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Sekil 3.9. Kr IV iyonu igin M1 gegislerine ait gegis olasiligi degerlerinin diger ¢aligmalar ile karsilagtirilmasi

Uglii iyonlagmis ksenon Xe IV igin 6z-6z korelasyonuna (CC) ait konfigiirasyon seti
ile yapilan hesaplamada ayni pariteye sahip enerji seviyeleri arasindaki gecislerde
40520 E2 ve 27585 M1 gecisi elde edildi. Bu iyona ait yasakli gecis parametreleri ile
ilgili daha 6nce yapilan ¢aligmalarda (Calamai ve Johnson, 1992; Biémont ve ark.,
1995), sadece temel hal konfigiirasyonunun (5s?5p®) farkli terimlerinin (seviyelerinin)
kendi arasinda yapmis oldugu gecis parametrelerine ulasilabildi. Bu veriler ve bunlara
karsilik gelen MCDF sonuglart Tablo 3.30.’da verilmektedir. Tablo incelendiginde
hem E2 hem de M1 gecisleri icin genel olarak sonuglarin uyumlu oldugu
goriilmektedir. Ornegin, 5s25p3 2Py, - 5s25p° 2P%;, gecisinde E2 ve M1 gegisleri igin
gecis olasilif1 karsilastirma degerleri sirasiyla 4,155(-3) s ve 2,903 s**dir (Calamai
ve Johnson, 1992; Biémont ve ark., 1995). MCDF sonuglar ise sirasiyla 3,431(-3) s*
ve 2,983 s’dir. Elde edilen gecis sayisinin fazla olmasindan dolay1 Tablo 3.31.’de
sadece gecis olasilig1 en yliksek olan ilk 50 gecis sunulmaktadir.
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Tablo 3.30. Xe IV iyonu igin elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (X),
gecis olasiligi (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk orani ve
karsilastirma degerleri

(ol
Gegisler »(A) Aii (57) y .., Oran
_ fIJ Sij (a.b, (V/L)
Alt Seviye  Ust Seviye Bu c¢al. Dig. ¢al. Bu cal. Dig. ¢al.
E2 Gegisleri
5s25p3 4S%y2  5s25p° 2D%), 4936,30 0,421  0,2292 2,310(-9) 6,620 0,710
5s?5p3 4S%y2  5s25p° 2D%), 6519,00 0,081  0,0422 5,142(-10) 3,394 0,750
5s?5p3 4502 5s25p%2P0y2 3629,7  3570,00° 6,957  0,8582 6,871(-9) 7,828 0,079
5s25p3 4503, 5525p% 2P0z, 2826,30 0,021  0,0178 2,481(-11) 0,013 0,001
5s25p32D%; 5s25p% 2Py 13713,00 2,651(-5) 0,118 2,492(-13) 0,023 1500
5s25p32D%;;  5525p32D%); 20333,00 6,396(-4) 2,257(-4)*  5,946(-11) 11,909 0,120
5s25p32P%y,  5s5p%2P03p, 12768,00 3,431(-3) 4,155(-3)*  1,676(-10) 4,158 0,690
5s25p32D%; 5525p% 2Py, 8189,80 0,033 0,7122 1,653(-10) 2,164 13,00
5s?5p3 2D%;2  5s%5p%2P%32 498950 4470,00P 0,574  1,3322 2,145(-9) 6,348 1,700
5s25p3 2D%;; 5s25p%2P32 6612,00 0,898  2,2722 3,925(-9) 40,546 1,500
M1 Gegisleri
5s25p3 4S%y2  5s25p° 2D%/, 4936,30 2,062  2,3602 1,130(-8) 0,055
5s25p3 4S%y2  5s25p 2D%), 6519,00 23,351 20,9302 1,487(-7) 0,959
5525p% 4%, 5525p3 2P0y 3629,7  3570,00° 41,407 51,000? 4,089(-8) 0,146
5525p% 4%, 5525p3 2PO3) 2826,30 36,967 39,330° 4,427(-8) 0,123
5s25p% 2D%y2  5525p% 2D0%2 20333,00 0,918  0,6342 8,534(-8) 1,716
5s25p%2P0y;;  5525p3 PO 12768,00 2,983 2,903 1,458(-7) 0,920
5s25p°% 2Dz  5525p3 2P0y 8189,80 6,370  8,215% 3,202(-8) 0,259
5s25p32D%;; 5525p% 2P 498950 4470,00° 60,238 80,5002 2,248(-7) 1,109
5s25p32D%;; 5525p%2P3 6612,00 14,522 20,6702 6,345(-8) 0,622

2 Biémont ve ark., 1995; ® Calamai ve Johnson, 1992

Tablo 3.31. Xe IV iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (A),
gecis olasihigi, Aji (s1), salmici siddeti, fij, ¢izgi siddeti, Sij (a.b) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk
formlarinin orani

Alt Seviye Ust Seviye LA Ajish fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
E2 Gegisleri

552503 4S°32 5s?5p%(3P)4f 4D°1y2 481,440  2,718(5)  4,722(-6) 12,554 0,760
5525p3 2D, 5s?5p?(3P)4f 2F°7, 498,760  2,160(5)  1,611(-5) 47,628 0,800
55253 2Py, 5s?5p?(3P)4f 2F°7, 512,230  1,831(5)  1,440(-5) 46,114 0,770
5s525p3 2D%/, 5s25p2(1D)4f 2H%. 488,870  1,808(5)  1,080(-5) 45,075 0,820
5s25p3 2P°y; 5s?5p?(1S)4f 2F°s, 456,310  1,584(5)  1,483(-5) 16,786 0,750
5s5p* *Ps/2 4d%s?(1S)5p* ‘P, 246,690  1,561(5)  4,748(-7) 0,255 0,850
555p* *Par 4d%s2(1S)5p* ‘D1z 241,140  1,497(5)  6,523(-7) 0,218 0,810
555p* 2Ds;2 4ds2(1S)5p* 2Sy, 243,840  1,459(5)  4,335(-7) 0,225 0,770
555p* *Par 4d%s2(1S)5p* “Frz 253,120  1,407(5)  2,703(-6) 1,044 0,870
555p* *Psf2 4d%s2(1S)5p* “For 257,750  1,361(5)  2,260(-6) 1,383 0,890
55253 2Py, 5s%5p?(1D)4f 2D%, 507,440  1,346(5)  7,795(-6) 24,266 0,710
5s5p* 2Ds/2 Ad9%s?(1S)5p* 2Ps, 248,490  1,250(5)  7,712(-7) 0,423 0,790
5s525p3 2D%2 5s?5p?(1S)4f 2F°7, 490,780  1,217(5)  8,787(-6) 24,748 0,810
5s25p° 4S°3; 5s?%5p?(3P)6p “D°2. 503,970  1,198(5)  6,840(-6) 20,860 0,760
552503 4S°32 5s?5p?(3P)4f D7 503,350  1,188(5)  9,021(-6) 27,408 0,770
5525 2D 5s?5p?('D)4f 2P°1, 451,650  1,080(5)  1,652(-6) 3,625 0,760
55253 2P°yy 5s?5p?(3P)4f 2F°s, 524,640  1,058(5)  1,310(-5) 22,534 0,740
55253 4S°3:; 5s?5p?(3P)4f 4D, 482,830  1,047(5)  3,658(-6) 9,809 0,750
5s5p* 2Dy 4d%s?(1S)5p* 2Py, 251,240  1,017(5)  4,812(-7) 0,182 0,660
5525p3 2D%/, 5s?%5p?(3P)4f 2G%, 520,040  9,875(4)  6,673(-6) 33,538 0,850
5525p3 2D%/, 5s%5p?(1D)4f 2G%, 505,260  9,293(4)  5,928(-6) 27,324 0,850
5s5p* *Ps/2 4d%s?(1S)5p* “Ps. 246,400  9,238(4)  5,606(-7) 0,300 0,880
5s5p* 2Dsy 4d9%s?(1S)5p* 2Goz 259,360  9,126(4)  1,534(-6) 0,956 1,000
55253 2D%;2 5s?5p%(3P)6p 2P°12 523,610  9,002(4)  1,233(-6) 6,328 0,680
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Alt Seviye Ust Seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b) Oran (VIL)
5%5p° 2P°3, 5s?5p2(ID)4T 2P°y; 496,000  8,828(4)  3,256(6) 9,466 0,620
535p* 2541, Ad°S2(1S)5p* D3, 251,040  8,389(4)  1,585(6) 0,299 0,830
5325p° 45° 5s25p2(P)4f 3G, 497,300  8,276(4)  6,137(6) 17,982 0,760
5s5p* “Psp Ad°5s2(1S)5p* ‘D 256,130 8.104(4)  1.063(-6) 0,638 0,880
5s25p? 2D°3) 5s?5p2(ID)Af 2D°;, 468,000  8.048(4)  2.643(-6) 6453 0,790
5s25p? 2D°g), Bs?5p(P)5d2 2G%, 300720  7.550(4)  1706(-6) 1658 0,610
Ad°5s2(1S)5p* %G, AdTSS2(IS)5pS 2Dy 80451 7.267(4)  4231(-8) 0001 0,000
5325p° 45°% 5S25p2(P)4f “Fos, 480,430  7,249(4)  3,762(6) 9,940 0,750
5s5p* “Pap APS2(1S)5pt “Fy, 243440  7.092(4)  6,301(7) 0217  0.860
5325p° 45°% 5s25p2(P)4f D5, 492,190  7,032(4)  3.83L(6) 10,883 0,790
535p* “Psry A°S2(1S)5p* ‘P, 254,160  7,013(4)  6,791(7) 0398 0810
Ad°5s2(1S)5p* %G, AdTSS2(IS)5pS 2Dy 81,902 6.991(4)  3515(-8) 0,001 0,000
5525p? 2oy, Bs?5p2(1S)6p 2P°y, 488,640  6.830(4)  1223(-6) 3398 0,770
5s25p? 2D°3) 5s?5p2(ID)6p 2F°sn 490550  6.824(4)  3.693(-6) 10,385 0,780
5s5p* 2511 Ad°5s2(1S)5p* 2D, 260,280 6.693(4)  2.039(-6) 0428 0,900
5s25p? 2D°s), 5s25p2(ID)Af 2D°%, 481,410  6,628(4)  1,535(6) 6,121 0,890
525p° 2P° 5s25p2(IS)4f 2F%, 477,110  6,615(4)  4515(6) 11,682 0,750
55253 45°, 5S25p2(P)Af *Foy, 492120  6520(4)  2.367(-6) 6,722  0.770
5s25p3 2Py, 5s25p2(ID)6p 2F°%n 544040  6.484(4)  4.316(-6) 16556 0,730
525p° 2P°y) BSEp2(IS)Af 2F°s, 473220  6,464(4)  3255(-6) 8219 0,750
5s5p* “Pu Ad°5S2(1S)5p* “Dsy 253410 6.411(4)  1.852(-6) 0359 0,830
5s5p* “Psp Ad°5s2(1S)5p* ‘D 245000  6.410(4)  7.691(-7) 0404 0,850
5s5p* Py Ad°5s2(1S)5p* “Dyr 251,070 6.365(4)  1203(-6) 0227 0,880
5325p® 4S°1 5s?5pi(°P)6p ‘D1, 535340  6,197(4)  1331(-6) 4,866  0.780
5s5p* D32 Ad%5S2(1S)5pt D5, 261560 6.192(4)  9525(-7) 0406 0,880
5s25p3 2pey, 5s25p(2P)5d2 2F%,  310.880  6.102(4)  2.652(-6) 0949 0,550
M1 Gegisleri

4d7552(1S)5p° 7z Ad75s2(1S)5p° Dz 2680000 346390  2,799(-7) 1,485
4d755%(1S)5p0 2D, 4d75s%(1S)5pd Dy 1976500 273600  1,068(-7) 0,313
4d7552(1S)5p° Ps,  4d75s2(1S)5p° 2Dsz 1300100 230,960  5.852(-8) 0,113
5S5p2(P)6s? Pan  BSSPA(IS)BS? 2Sy2 1770700 200580  4.714(-8) 0,083
Ad°5s2(1S)5p* Fsr  Ad°5S2(S)5p* 2Dy 2817.000 174490  1.385(-7) 0,579
4d7552(1S)5p° Fsp  Ad75S2(1S)5p® 2Dsz 2306300 145190  1.158(-7) 0,396
4d75s2(1S)5p8 4P 4d75s2(1S)5p8 2Py 4916,200 141,140 5,114(-7) 1,243
Ad752(1S)5p8 Py, Ad7SS(1S)5pS 2Dsr  1912,100 136,360  7,475(-8) 0,141
Ad752(1S)5p “Fo  AdTS(1S)5pS 2Ger  3068,800 135750  1,917(-7) 1,454

5s5p* P32 5s5p* 2Sur 1969,100 123,580 3,592(-8) 0,070
AdS2(1S)5p® Pyp  AdTS(IS)5pS Py 4634900 120530  3,882(-7) 1,780
5s25p2(P)6p ‘Dan  5s?5pX(S)6p 2P°2 2335800 117,420  4,802(:8) 0,111
4d7552(1S)5p8 4Paz 4d75s2(1S)5p8 2D, 4576,500 116,410 3,655(-7) 1,655
Ade5s2(1S)5p* ;. Ad°5S2(IS)5p* s 5386600 115740  3.776(-7) 4,023
Ad75S2(1S)5p° “Fsp  4d75s2('S)5p 2Dy 1890,100 115570  4,127(-8) 0,116
5s%5p2(P)6s ‘Pan  5SSpA(IS)Bs 251, 2395300 112,200  4,825(-8) 0,114
5s5p2(P)6s2 Pro  5s5p2(lS)Es? 2Si2  1576,300 111,880  4,167(-8) 0,032
5s%5p2(P)Bp “D%n  5s%5pA(1S)Bp 2P 2293,100 109,540  5757(-8) 0,196
Ad752(1S)5p 2Ger,  Ad7SS(1S)5p® 2Ho  3843,800 106,960  2,369(-7) 2,252
5s5p2(P)6s? “Paz  Bs5p2(P)6s? Py, 1371600 106760  1,506(-8) 0,020
4d75s2(1S)5p8 P52 4d75s2(1S)5p8 P32 5550,800 100,320 3,089(-7) 2,544
Ad75s2(1S)5p6 P AdTSS2(IS)5pS 2Dy 1422200 99,074 2.003(-8) 0,042
4d75s2(1S)5p8 2Ds;,  4d75s%(1S)5p® 2Dz 4963,100 98,946 2,436(-7) 1,794
A°52(1S)5p* Frp  Ad°Ss(1S)5p* 2Dsp  2505,300 91,866  6,483(-8) 0,321
Ad°52(1S)5p* ‘D Ad°52(1S)5p* 2D, 2644,800 90,828  9,525(-8) 0,374

5525p° 2P°y» 5s25p2(IS)6p 2P°y. 466,240 90,220  5,880(-9) 0,001
AdS(1S)5p “Fo  AdTSS(IS)5pS 4Fr  7109,200 86,608  5250(-7) 9,229

55253 2Py, 5s25p2(ID)6p 2D, 543290 80508  3.563(-9) 0,002

5s25p? 2D°3) 5s25p2(ID)6p 2Py, 479.640  77.258  1.332(:9) 0,001

525p° 2P°3) 5S5p2(1S)6p 2P°y; 488,640 74474 1333(-9) 0,001

5525p° 45°3:, 5S5p2(°P)6p “Poyz 497,950 74327  1382(-9) 0,001
A°S2(1S)5p* ‘D 4d°52(1S)5p* 2Dy 2904800 74,165  1,876(-7) 0,270

5325p° 45°% 525p2(P)6p 2P°u2 473400 73481  1,234(-9) 0,001
525p2(P)5d “Fr  555p2(1S)5d 2Dsp 1953200 73369  3,147(:8) 0,122
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Alt Seviye Ust Seviye L (A) Aji(s™h) fij Sij (a.b) Oran (VIL)
5s%5p® 2D°3, 5s?5p2(P)6p 2512 560,030 72,417 1,703(:9) 0,001
Ad75S2(1S)5p° G, AdTSS2(IS)5pS 2 2415400 70507 4.934(-8) 0,295
5S25p2(P)Af ‘oo, 5?5pX(S)Af 2Fo, 2144800 70,310  3,879(-8) 0,206
5s?5p2(P)6p 2D°%2  5s?5p2(S)6p 2P°w2 2426000 69,657  6,146(-8) 0,147
Ad°5s2(1S)5p* “Fy  Ad°5S2(S)5p* 2Dy 2608400 68,533  6.991(-8) 0,180
Ad°5S2(1S)5pt Fop  AdOBSA(IS)Bpt “Frp 7128200 67459  4111(-7) 7,246
Ad°5s2(1S)5p* 2Dy Ad°5S2(IS)5p* 2Py, 4281500 66290  1215(-7) 0,771
5S5p2(P)6s? sy 5s5pA(ID)Bs? 2Dsp 2895500 65420  8,223(:8) 0,353
5s25p2(P)6s Pan  5s5pA(D)5d 25y, 2157500 65231 2276(:8) 0,049
Ad75s2(1S)5p° 3 4d75S2(IS)5p° 2Dsz 1220500 64,834  1448(-8) 0,017
Ad75s2(1S)5p° Py Ad75S2(IS)5pS 2Ds 1697700 64,062  4152(-8) 0,070
Bp3(ISO)af2 OPos,  BpR(PPO)Af? 4S%y, 1893100 61,207  2193(-8) 0,062
5s25p2(P)6p 2S12  5s?5p2(S)6p 2P°2 2167800 61124  4,306(-8) 0,046
5525p® 2D°y, 5525p? 2poy 4980500 60238  2.248(-7) 1110
5525p® 45°, 5s?5p2(P)6p 2P°2 480,130 60,190  2,080(-9) 0,001
525p° 4S° 5s?5p2(P)6p ‘D2 535340 60,019 1.289(:9) 0,001

Uclii iyonlasmis radon (Rn IV) iyonu i¢in 6z-6z korelasyonu (CC) konfigiirasyon seti
ile yapilan hesaplama sonucunda elde edilen enerji seviyeleri arasinda 41884 E2 ve
30577 M1 gegisi elde edildi. Rn IV iyonuna ait yasakli ge¢is parametreleri icin mevcut
kaynaklar tarandiginda sadece temel hal konfigiirasyonunun (6s%6p®) farkh
terimlerinin (seviyelerinin) kendi arasinda yapmis oldugu gecis parametrelerine
ulagilabildi (Biémont ve Quinet, 1996). Bu degerler MCDF sonuglari ile birlikte Tablo
3.32.”de verilmektedir. Tablo incelendiginde 6zellikle M1 gegisleri i¢in gecis olasilig
degerlerinin kargilastirma degerleri ile uyum igerisinde oldugu sdylenebilir. Ornegin,
6526p? konfigiirasyonuna ait 2D, — 2P%y, seviyeleri arasindaki gegiste gegis olasilig
karsilastirma degeri 1,378(3) s (Biémont ve Quinet, 1996) iken bu calismadan elde
edilen deger 1,292(3) s* olarak bulundu. Bu da hesaplama ile karsilastirma degerinin
1yl uyum igerisinde olduguna ornektir. E2 gecislerine ait gegis olasiligi degerlerinin
karsilastirma degerleri ile kiyaslamasi yapildi ve E2 gecislerinde de genel olarak
karsilastirma degerleri ile 1y1 uyum s6z konusu olmasina ragmen bazi seviyeler arasi
geciste karsilastirma degerleri ile bu calisma sonuglar1 birbirine uzak olarak elde
edildi. Ornegin, 5s°5p® konfigiirasyonuna ait *S%%y, — 2P%;, seviyeleri arasindaki gegiste
karsilastirma degeri 12,100 s (Biémont ve Quinet, 1996) iken bu hesaplamada 11,805
st olarak elde edildi. Ancak 5s?5p® konfigiirasyonuna ait *S%y; — 2Py, seviyeleri
arasindaki geciste karsilastirma degeri 86,00 s iken CC hesab1 sonucunda elde edilen
deger 140,52 s olarak bulundu. Bu seviyeler i¢in uyumun zayif oldugu goriilmektedir.
Sekil 3.10.’da MCDF hesaplama sonuglarindan Rn IV iyonu i¢in elde edilen M1

gegislerine ait gegis olasiligi degerlerinin diger ¢alisma sonuglar1 (Biémont ve Quinet,
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1996) ile bir karsilastirmasi yapilmaktadir. Karsilastirma degerleri ile MCDF

hesaplama sonuglarinin uyum igerisinde oldugu agikca sekilden de goriilmektedir.

Tablo 3.32. Rn IV iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (A),
gecis olasiligi (Aji), salinici siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinici siddetinin hiz-uzunluk orani ve
karsilastirma degerleri

Gegisler A (57) 0
. L Q) Dier fii Sij (a.b) (V'}al_r)]
Alt Seviye Ust Seviye Bu calisma cfl.
E2 Gegisleri
6526p3 4S%32  6526p3 2D 2641,80 35,609 37,0002 5,588(-8) 24,551 0,59
6526p3 4S%2  6526p° 2DO312 3389,50 60,773  6,1502 1,046(-8) 9,711 0,40
65263 4S%32 65263 2P0y 2124,00 140,52 86,0002 4,752(-8) 10,848 0,21
65263 4S%32 65263 2P0, 1302,00 11,805 12,1002 3,000(-8) 0,157 1,70
6526p° 2D%;2  6526p° 2P0/ 10836,00 1,727(-4) 0,1322 1,013(-12) 0,046 37,00
6526p3 2D%y2  6526p3 2DC%)2 11977,00 0,333(-4) 6,617(-4)? 1,076(-10) 4,407 1,00
6526p32P°12 65263 2P%)2 3364,20 4,664 6,9002 1,582(-8) 7,178 1,10
6526p3 D%z 6526p3 2P0 5688,80 0,043 1,3052 1,046(-10) 0,459 12,00
6526p3 D%z 6526p3 2P%)2 2114,00 43,360 48,5007 2,905(-8) 6,539 0,75
6526p° 2D%;2  6526p° 2P0 2567,20 119,000 138,8002 7,838(-8) 47,39 0,48
M1 Gegisleri

6526p3 4S%32  6526p3 2DC%)2 2641,80 100,140 113,8002 1,571(-7) 0,411
6526p3 4S%32  6526p3 2DC312 3389,50 529,030 592,500? 9,112(-7) 3,054
6526p3 4S%32 65263 2P0y 2124,00 635,580 690,000? 2,149(-7) 0,452
6526p3 4S%32 65263 2P0 1302,00 50,760 24,9502 1,290(-8) 0,016
6s26p° 2D%y2  6s26p3 2DC%s2 11977,00 3,333 1,6832 1,075(-7) 1,273
6526p%2P% 2 6526p° 2P0 3364,20 135,490 146,8002 4,597(-7) 0,765
6526p° 2D%y2  6526p° 2P0 5688,80 4,566 2,5808 1,107(-8) 0,062
6526p° 2D%y2  6526p° 2P0 2114,00 1,292(3) 1,378(3)* 8,658(-7) 1,810
6526p3 2D%;2  6526p3 2P%)2 2567,20 264,010 292,5002 1,739(-7) 0,662

@ Biémont ve Quinet, 1996

E2 ve M1 yasakli gegislerinin sayisinin fazla olmasindan dolay1 gegis olasiligi, Aji (S

1), en yiiksek olan ilk 50 gecis Tablo 3.33.’de sunulmaktadir.

Tablo 3.33. Rn IV iyonu i¢in elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait dalga boyu (), gecis
olasilig1 (Aji), salinict siddeti (fij), ¢izgi siddeti (Sij) ve salinict siddetinin hiz-uzunluk formlarinin

orani

Alt Seviye Ust Seviye LA Aji (s fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
E2 Gegisleri

656p° “Psrz 6p%6d ‘Dz 321,780  5495(5)  1,137(5) 13541 0,610
656p* “Psr2 6p’6d “Dsi2 323,060 5452(5)  8531(-6) 10,279 0,580
656p* “Psr2 6p6d “For 317,160 5016(5)  1,261(-5) 14,375 0,720
656p* “Psr2 6p6d “Dan 322,820 4535(5)  4,723(-6) 5679 0,540
6526p%(P)6d 2Pz2  6p%6d “Due 322190 3229(5)  2,512(-6) 2,002 0,500
6s6p* *Psr2 6p‘6d P12 309,370  3,169(5)  1,516(-6) 1,604 0,670
6526p%('D)6d 2S12  6p%6d 2Dsp 302,060 3,029(5)  1,243(-5) 4,081 0,600
6s6p* “Psr2 6p*6d “Dir 320,760  2,875(5)  1478(-6) 1,744 0,540
6526p° 312 6s26p2(P)5 “D°yr 493240  2,828(5)  5,157(-6) 14,744 0,780
6s6p* *Pus 6p*6d “Psi2 321,020 2,794(5)  1,295(-5) 5104 0,720
6s6p* “P1 6p*7s 2Pan 324260 2523(5)  7,953(-6) 3,230 0,700
6s%6p2(P)6d *Fs.  6p*6d “Dse 339,300 2,505(5)  4,324(-6) 6,036 0,530
6s6p* 2P1s 6p*6d 2Dsi2 367,010 2,355(5)  1,427(-5) 8,402 0,740
6s6p* “Pa 6p*6d *Fsp 316,760  2,344(5)  5288(-6) 4,004 0,860
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Alt Seviye Ust Seviye L (A) Aji (s fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
636p° 2Dan 6p°6d ZFsr2 325840  2,342(5)  5592(6) 4,609 0,700
626p2(P)6d 2Ps2  6p'6d “Dan 316980 2,301(5)  3466(6) 2,630 0,610
626p2(P)6d 2Psz  6p%6d “Fp 314750 2,296(5)  6,821(6) 5067 0,800
636p* “Par2 6p%6d 2F7i 336,660 2,285(5)  7,764(6) 7,058 0,830
6526p? 4S° 626p2(P)5f ‘D%, 490,890  2,283(5)  8,248(6) 23246 0,760
636p* “Pu 6p%6d “Fsr2 318460 2,282(5)  1041(5) 4,005 0,720
6526p2(D)6d 512 6p*6d 2Dape 201100 2,244(5)  5702(6) 1676 0,580
626p2(P)6d 2Ps2  6p*6d “Dan 309,910 1,926(5)  4,160(-6) 2,950 0,510
6526p2(P)6d “Fs2  6p*6d ‘D 337,800 1847(5)  4214(6) 5810 0,760
636p* Par2 6p’6d ‘D1 344270  1840(5)  1,635(6) 1500 0,640
626p2(P)6d “Fs2  6p*6d “Fon 332800 1829(5)  5061(6) 6,667 0,820
636p* “Par2 6p%6d “Friz 305800 1826(5)  5119(-6) 3488 0,610
6526p° 2P0y, 6s26p2(IS)5f 2Fos, 477210 1,797(5)  1,840(5) 23825 0,860
636p* 2D 6p%6d ‘D2 349860 1787(5)  1640(-6) 1,673 0,450
636p* 2P1 6p%6d 2D 350960 1759(5)  6497(-6) 32346 1400
636p* “Parz 6p’6d *Pur2 331,180 1,733(5)  1,425(6) 1233 0,480
62%6p2(P)6d “Ps2  6p’6d 2Gan 327180 1,720(5)  4,599(-6) 5757 0,700
6s6p* “Pir2 6p%6d “Fan 318530  1695()  5158(-6) 1986  0.710
6526p2(P)6d “Fsz  6p*6d “Dae 339030 1693(5)  1945(6) 2708  0.600
636p* “Par2 6p%6d “Far 316830 1685(5)  2,536(-6) 1921 0,830
636p* “Par 6p%6d “Dar 307910 1669(5)  2372(6) 1650 0,520
6526p° 2D, 6526p2(ID)5f 2P0, 470210  1659(5)  2.750(-6) 6,811 0,910
6526p° 4S°2 6s26p2(ID)5f 2F%;; 500,580  1626(5)  9,164(6) 27385  0.730
6526p° 2D 6s26p(ID)5f D%, 482,510 1607(5)  5.609(-6) 15011  0.790
6526p° 2D%%2 6s26p2(ID)5f 2Ho9, 499,750  1554(5)  9,699(-6) 43262  0.910
626p2(P)6d “Fsz  6p“6d *Pur 324230 1496(5)  7.861(-7) 0957 0,590
6526p2(!D)6d 2Dsz  6p*6d 2Gor 312810 1452(5)  3549(-6) 3882  0.920
6s6p* “Par2 6p%6d “Dur 312820 1382(5)  1014(-6) 0740  0.630
6s6p* %P3 6p*6d “Fr 376,810 1,334(5) 5,681(-6) 7,242 0,690
636p* 2D 6p%6d “Friz 341110 17323(5)  4614(-6) 4363 0,500
6526p° 2D, 6526p2(ID)5f 2F%, 493450  1246(5)  6,824(6) 19533 0,810
636p° 2Parz 6p%6d “Dar 380,020 1246(5)  2.698(-6) 3528  0.580
6526p2(ID)6d 2Dsz  6p‘6d “Daz 316870  1241(5)  1868(6) 2,124 0,330
6s6p* 2D 6p%6d 2Pu 201640  1240(5)  7.903(-7) 0467 0,820
6526p° 45312 6526p2CP)5F 2F%, 492690  1.226(5)  8.920(-6) 25416  0.910
6s6p* “Par 6p%6d “Dan 346,640 1178(5)  2.122(6) 2,106 0,400
M1 Gegisleri
6p*7s “Pap 6p*7s 2S12 1781,200 2162,600 5,143(-7) 0,906
66p2CP)8s2 “Pyp  6s6p2(1S)8s? 2Sy2 1104900 2049500  1,875(-7) 0.205
B6p(P)7s? Pan 6s6p2(iS)7s? %Sy, 1124100 1730100  1.639(-7) 0,182
6p*6d “F7 6p*6d 2Dsi2 1666,500 1689,700 5,277(-7) 1,740
6526p2(P)8s Pan  65%6p2(1S)8s 2Syz 1563300 1663900  3,048(-7) 0471
6526p2(P)7p D3> 65%6p(IS)7p P°, 1538000 1345800  2,386(-7) 0,363
6526p° 2D°;2 6526p° 2P312 2114,000 1292,300 8,659(-7) 1,811
66p2(P)8s2 ‘Pyo  6s6p2(P)8s? 2P, 1333500 1256800  3,351(-7) 0,221
6526p2(P)7p “D%»  65%6p(1S)7p 2P°y,  1550,400 1202,800  2,923(-7) 0,676
6526p?(°P)5f GOy 6p%6d(?D)7s D%y 1571,600 1127,100 3,339(-7) 1,298
626p2(P)7d “Fr  65%p2(1S)7d D5 1553100 1091000  2,959(-7) 0,909
626p2(P)6d Ps,  65%6p2(ID)6d 2S12 2143300 970730 3,343(-7) 0,709
6526p2CP)7d ‘Fsp  65%6p2(1S)7d 2Dyz 1551900 963040  2.318(-7) 0,534
6326p2(P)5f “Fosn  65%6p?(IS)5Ff 2F%,  1520,200 957,170  4,975(-7) 0,748
66p2(P)7s2 Pro  6s6p2(P)7s? 2P, 1365600 932,730  2,608(-7) 0,176
6526p2(P)5F “Gorn  65%6p(ID)5F 2HOn  2003,300 927,030  6,972(-7) 2,763
6p%60d2 *Horu 6p%6d2 G112 1756.800 901,110  4,170(-7) 2,174
6526p2(P)5f 2D%,  6p6d(D)7s D%z  1568,700 860,340  3.174(-7) 0,985
6526p° 4S°y 626p2CP)7p 2P0y, 483560 788250  1,382(-8) 0,007
626p2CP)7s Psz  65%6p2(IS)7s 2Sy2 1727000 775870 1.735(-7) 0.296
66p2(P)8s? Psp  6s6p2(ID)8s? 2Dsp 2169700 739.640  5220(-7) 1,680
6526p2(P)7s ‘Pan  65%6pA(1S)7s 21, 1561,100 718,380  1,312(-7) 0,203
6526p2(P)6d “Fr  65%6p(S)6d D5, 1570,500 712,190  1,975(-7) 0,614
6526p2(P)7d Fs2  65%6p(1S)7d 2Dsp  1627,400 706,160  2,804(-7) 0,677
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Alt Seviye Ust Seviye L (A) Aji (s1) fij Sij (a.b)  Oran (VIL)
6s6p2(P)8s? 2P, 6s6p’(P)8s? 2Py, 2053,300 685820  8,669(-7) 0,880
6s%6p2(P)7p 2°2  6s%6p2(1S)7p 2P°y, 1493500 679,330  2,272(-7) 0,168
6s6p’(P)8s? 2P, 6sBp’(1S)8s? 251, 2303,600 678250  5,396(-7) 0,615
65%6p2(P)5F 2Fo%,  626p(ID)Sf 2P°y, 2173300 676,770  3,195(-7) 1,030
65%6p2(P)8s P12 6%6p(!S)8s 251, 1604,100 673430  2,598(-7) 0,206
65%6p2(P)7d “Fz2  632%6p(!S)7d D3 1550,300 672,370  2,423(-7) 0,372
65%6p2(P)7d “Fs.  636pX(ID)7d 2Grz  2127,700 671,230  6,074(-7) 1,918
65%6p3 2P0 6s%6p2(1D)7p 2D%> 651,490 670,590  4,267(-8) 0,027
65%6p3 4S%) 6s%6p2(P)7p *D°w; 662,690 667,370  2,197(-8) 0,014
65%6p3 2P0y 6s%6p2(1S)7p 2P, 478,310 664,680  4,560(-8) 0,011
65%6p2(P)5F ‘Gl 6s%6p2(°P)SF “GPu 2165800 662,820  5504(-7) 2,996
65%6p2(P)7p ‘Dz 63%6p(ID)7p 2F%2  2132,900 658,300  6,735(-7) 1,421
65%6p2(P)5f 2F%;,  6p%d(2D)7s D%,  1580,800 649,080  3,242(-7) 0,760
6p*6d D 6p*6d D3 1338600 636,590  1,710(-7) 0,226
65%6p3 45032 65%6p3 2P0y, 2124000 635580  2,149(-7) 0,452
6s6p’(P)8s? “Py,  6sBp(!D)8s2 Dsp  1649,400 609,740  3,730(-7) 0,609
6p*6d “Das 6p*6d 2Dsi2 1816,600 598,010 2,959(-7) 0,797
6p*7s 2P1 6p*7s 2Si 1944,300 589,000 3,338(-7) 0,321
65%6p° 2D 6s%6p2(P)7p 2S°y; 656,230 587,890  1,898(-8) 0,012
6p%6d(2D)7s *Fo72  6p%6d(D)7s P, 1552,100 584,390  1583(-7) 0,486
6p° 2P0 6p° 2P°u 2859200 570,350  3,495(-7) 0,988
656p2(ID)8s? 2Dan  6S6p2(P)8S2 P 1717,500 567,240  2,509(-7) 0,426
6p%6d 2Dsy2 6p*6d D3 2495500 566,830  3,528(-7) 1,306
65%6p2(°P)8s Psz  6526p2(P)8s ‘Ps 2198300 565560  6,146(-7) 1,336
6p%6d(?D)7s *GOy 6p%6d(?D)7s *Fs2 1774,600 562,360 2,655(-7) 1,165
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Sekil 3.10. Rn 1V iyonu i¢in M1 gegislerine ait gecis olasiligi degerlerinin diger ¢alismalar ile karsilagtirilmasi



BOLUM 4. SONUC VE ONERILER

Bu calismada, asal gazlardan kripton (Z=36), ksenon (Z=54) ve radon (Z=86)
atomlarinin ikili ve Gglii iyonlagmis hallerine (Kr III-1V, Xe IlI, IV ve Rn I1I-1V) ait
atomik yapi hesaplamalar1 incelendi. Yapilan hesaplamalarda elektronlar arasi
korelasyon etkileri, Breit etkilesimi ve QED katkilarinin enerji seviyeleri lizerine nasil
etki ettigi arastirildi. Bu katkilar bir pertlirbasyon katkisi olarak dahil edildiginde elde
edilen enerji seviyeleri arasindaki elektrik dipol ve kuadrupol (E1 ve E2) ve manyetik
dipol (M1) gecislerine ait 1s1ma parametreleri hesaplandi. Tiim bu hesaplamalar,
tamamen relativistik ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemini temel alan

relativistik atomik yap1 paketi (GRASP) kullanilarak yapildi.

Ikili ve iiclii iyonlasmis bu iyonlar igin yapilan hesaplamalarda, elektronlar arasi
korelasyon etkilerinin enerji seviyeleri iizerine olan etkileri incelemek amaciyla ilk
olarak iyonun acik yoriingesinde bulunan degerlik elektronlarinin iist seviyelere
uyarildig1 (valans-valans, VV) konfigiirasyon takimlar secildi. Daha sonra kapali
yoriingede bulunan bir elektron ile agik yoriingede bulunan bir degerlik elektronunun
iist seviyelere uyarildigi (6z-valans, CV) konfigiirasyonlar VV konfigiirasyon
takimlarina eklendi. Son olarak da kapali yoriingeden iki elektronun uyarildig:
konfigiirasyonlar (6z-6z, CC) onceden secilen konfigiirasyon setlerine eklenerek
hesaplamalar yapildi. VV, CV ve CC etkilerinin incelendigi bu hesaplama sonuglarina
ait verilerin genis tablolart Ek A’da verilmektedir. Ozden uyarilmalar yapildiginda
konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin sayisinin ¢ok fazla arttig1 goriildii. Genel olarak
VV ve CV hesaplama sonuglar1 birbirine yakin iken CC konfigilirasyon takimi ile
yapilan hesaplamalar sonuglar1 daha da iyilestirmektedir. Bu nedenle Breit etkilerinin
ve QED katkilarinin etkisi CC hesaplamalarindan elde edilen seviyeler i¢in incelendi.
Breit ve QED katkilarinin MCDF enerjisini azaltan yonde bir etki yaptig1 belirlendi.

Bu katkilarin dikkate alindiginda elde edilen enerji degerlerinin mevcut kaynaklar ile
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daha iyi uyum igerisinde oldugu goriildii. Z atom numarasi arttikca QED katkilarinin
da arttign goriildii. Denklem 2.44’°e gore, QED katkilar1 Z* ile dogru orantili oldugu

i¢in bu sonu¢ beklenen bir durumdur.

Kr I ve Kr IV iyonunda iki farkli hesaplama segenegi (EAL ve CI) kullanildi. EAL
hesabinda taban halden 4d seviyesine elektron uyarildiginda program bu hesabi
tamamlayamadi. Bu nedenle hesaplamay1 iterasyon yapmadan tamamlayan ve
tablolarda B iist indisi ile belirtilen CI se¢enegi kullanildi. Bu durumda 4d yoriingesi
hesaplamaya dahil edilebildi. Ancak sonuglarin bu durumda ¢okta iyi olmadig1 agikca
goriildii. Ama yine de karsilastirma yapilabilmesi i¢in Ek A’da sunulan tablolara dahil
edildi. Breit ve QED katkilar1 ile 1s1ma parametreleri de EAL hesab1 {izerinden
incelendi. Xe 111-1V ve Rn I1I-1V iyonlarina ait hesaplamalar yapilirken EAL segenegi
kullanildi. Rn IIT ve Rn IV iyonlari i¢in sadece en diisiik bes enerji seviyesi i¢in mevcut

caligmalar ile karsilagtirma yapilabildi.

Elektrik dipol (E1), elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gegislerine ait
1s1ma parametreleri alt1 iyon igin de hesaplandi. 3. Boliimde bu gegislere ait mevcut
kaynaklarda bulunan veriler ile bu c¢alisma sonucunda elde edilen veriler
karsilastirilarak tablolar halinde sunulmaktadir. Ayrica gegis olasiligi yiiksek olan bazi
gecis parametreleri de ayri tablolarda verilmektedir. Elektrik dipol gegisleri igin
yapilan karsilagtirma tablolar1 incelendiginde gecis olasiligi, salinict siddeti ve bazi
dalga boyu degerlerinin karsilastirilabildigi goriilmektedir. Genel olarak gegis olasiligi
ve dalga boyu degerleri mevcut kaynaklar ile olduk¢a uyumlu olarak elde edildi.
Salinict siddeti degerleri ise bazi seviyelerde karsilagtirma degerlerinden biraz farkl
olarak elde edildi. Rn 11l ve Rn IV iyonu igin elektrik dipol gegislerine ait mevcut
kaynaklarda veri bulunmadigindan dolay1 bu iyonlar i¢in karsilastirma yapilamamastir.
Elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) gecisleri i¢in ise daha dnceki
caligmalarda sadece taban enerji seviyesinin farkli terimleri arasinda yapilan gegislere
ait parametreler mevcuttur. Bu gecisler icin karsilastirma yapildiginda tiim iyonlar
icin, M1 gecislerine ait gecis olasiligi degerlerinin E2 gecislerine ait gegis olasilig
degerlerinden daha iyi oldugu goriilmektedir.
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Kripton, ksenon ve radon atomlarinin ikili ve ti¢lii iyonlagsmis halleri i¢cin hem deneysel
hem de teorik olarak yapilan calismalar literatiirde 6zellikle radon igin ¢ok azdir. Ikili
ve tiglii iyonlagmis kripton, ksenon ve radon i¢in yapilan hesaplamalarda elde edilen
seviyeler arasindaki gecislerde sunulan gecis parametrelerinden bir ¢ogu ilk kez bu
calisma ile birlikte verilmektedir. Iyonize olmus asal gazlara ait atomik verilere,
astrofizikten laboratuvar plazmalarina kadar genis bir alanda ihtiya¢ duyulmaktadir.
Bu nedenle bu c¢alismadan elde edilen verilerin de bu alanda yapilacak caligmalara
katki saglayacagi diisiiniilmektedir. Ayrica bu ¢alismada iki ve ti¢ kez iyonlagmis K,
Xe ve Rn i¢in yapilan hesaplamalar, daha yiiksek iyonlasmis asal gazlari igeren
calismalara da (enerji ve 1simali gegiglerin yani sira fotoiyonlagsma gibi)

genisletilebilir.
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EKLER

EK A: Kr IH-1V, Xe I11-1V ve Rn 111-1V iyonlarina ait valans, 6z-valans ve 6z-

0z korelasyonlarin iceren tablolar

Tablo A.1. Kr Il iyonuna ait enerji seviyeleri (in Rydberg)

Seviyeler

\AY

Ccv

CC

Diger ¢aliymalar

4s24p* 3P,
4s%4p* 3Py

4s%4p* *Po

4s?4p*1D2

4s%4p*1Sg

4s4p53P°;

4s54p®°3p°y

454p°3P°

45%4p3(*S°)4d *D%

45%4p3(*S°)4d °D°1

0,00000
0,040224
0,029878

0,04927A
0,036248

0,15997A
0,119968

0,360834
0,257578

5.319778

5.32039"

0,00000
0,040204
0,029778

0,049254
0,036398

0,159934
0,119208

0,360844
0,266028

1.256844

4597418

1.290734
4.612858

1.30862A
4.621068

5.29766"

5.29826"

0.0000
0.040514
0.016568

0.047404
0.022998

0.16016
0.167878

0.291524
0.348818

1.24338A

1.005238

127700
1.01988"

1.296167
1.027898

1.194758

1.195008

0.00000%¢
0.04144¢#
0.04128°
0,04123¢
0,03860¢
0,03940%"
0,03850%"
0.04841#
0.04857°
0,04876°
0,04570¢
0,04640%
0,04630%"
0.133442
0.13343°
0,13361°¢
0,15500¢
0,15580%"
0,14980%
0.30144¢
0.30139°
0,30287¢
0,28500¢
0,28620%"
0,30190%
1.056442
1,22540¢
1,02380¢"
1,095104™
1.087872
1,25880¢
1,05430%"
1,125509™
1.107582
1,27730¢
1,07230%"
1,143409™
1.261612
1,20890¢"
1,284004™
1.261842
1,20910¢"
1,284209™
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Seviyeler A% CVv CC Diger ¢aligmalar
4s%4p%(“S°)4d D%, 5.32163B 5.299478 1.195548 1.261922
1,20930%"
1,28430%™
4s?4p3(*S°)4d 5D°3  5.323498 5.301308 1.196428 1.262032
1,20970%"
1,284609™
4s%4p3(4S°)4d D% 5.326058 5.30386° 1.197778 1.26346°
1,21100%"
1,28570%
4s4p51p°y - 1.75974A 1.77595A 1.292874
5.062998 1,28340%
1,352109™
4s24p3(*S°)5s 5S°2  1,22524A 1.223664 1.247467 1.327882
2.948698 2.269478 0.024918
4s?4p3(*S°)4d 3D°%2  6.308065 6.286215 2.096238 1.346892
1,32460
1,39920
4s?4p3(*S°)4d °D°3  6.295865 6.273948 2.085378 1.355372
1,3300
1,4047
4s?4p3(*S°)4d 3D°1  6.316908 6.295085 2.10388" 1.358442
1,3306
1,4078
4s?4p3(*S°)5s3S°1  1.284867 1.286104 1.312584 1.381302
2.967648 2.576228 0.115478
4s?4p3(?D°)4d °F°2  5.560838 5.538648 1.401438 1.399372
4s%4p%(?D°)4d 3F°;  5.567898 5.545708 1.408378 1.409722
4s%4p%(?D°)4d 3F°s  5.576988 5.554798 1.416618 1.422322
4s?4p%(°D°)4d 1S°%  5.58413B 5.561978 1.487418 1.40699?2
1,40540
1,48010
4s?4p%(°D°)4d 3G°3  5.666758 5.644568 1.535208 1.457992
45?4p3(?D°)4d 3G°s  5.669838 5.647658 1.537108 1.461802
45?4p3(?D°)4d 3G°s  5.673828 5.651638 1.539568 1.468122
4s?4p%(?D°)4d 1G°s  5.72791B 5.705728 1.603398 1.483912
4s?4p%(°D°)5s °D°1  1.444554 1.444187 1.459084 1.487812
3.209358 2.622308 0.306148
4s?4p%(°D°)5s °D°%  1.446687 1.446407 1.460757 1.491152
3.210248 2.623808 0.30688E
4s?4p%(°D°)5s °D°3  1.455694 1.45534A 1.47394A 1.504072
3.21301B 2.628108 0.308945
4s?4p3(?P°)4d 'D°2  5.780498 5.758048 1.582898 1.507812
4s?4p3(?D°)4d °D°1 5.503558 5.481358 1.386048 1.550992
4s%4p%(?D°)4d °D°%  5.501548 5.479348 1.381738 1571622
4s?4p%(°D°)4d °D°3  5.50198B 5.479768 1.382888 1.589712
4s?4p%(’D°)5s 1D%  1.481154 1.48243A 1.500264 1.557342
3.220558 2.76986° 0.352668
4s%4p%(?P°)4d 3P% 5.873498 5.854978 1.692588 1.567342
4s?4p3(?P°)4d 3Py 5.87926° 5.861645 1.698538 1.576332
45%4p%(2P°)4d 3P°; 5.887048 5.877568 1.712718 1.61103?
4s?4p3(?P°)4d °F°3  5.860765 5.83860° 1.643468 1.593172
4s?4p3(?P°)4d 3F°s  5.860765 5.838578 1.641808 1.595102
4s%4p%(?P°)4d 3F°; 5.86233B 5.840188 1.648038 1.596642
4s%4p3(*S°)5p 5P1 1.47913A 1.47873A 1.508494 1.599672
2.20632B 2.184278
4s%4p3(*S°)5p 5P2 1.48155A 1.48116A 1.510934 1.601812
2.20766° 2.185608
424p3(*S°)5p 5Ps  1.48710A 1.48670A 1516727 1.60856°
2.208568 2.18646°
45%4p%(2P°)5s 3P% 1.595224 1.595634 1.563284 1.624272
3.419758 2.796708 0.481458
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Seviyeler A% CVv CC Diger ¢aligmalar
4s%4p%(2P°)5s 3P°; 1.599584 1.600014 1.56843A 1.624417
3.419628 2.799838 0.483178
45%4p%(2P°)5s 3P°; 1.61433A 1.61486A 1.58773A 1.64253¢2
3.418338 2.811548 0.487208
4524p3(IS°)Sp P1 1.53847A 1.538124 1.55853A 1.63689°
2.303478
4s24p3(*S°)5p 3P2 1.542964 1.542604 1.561794 1.641032
2.291248
4s%4p3(*S°)5p 3Po 1.54376A 1.54342A 1.563084 1.642442
2.29431B
4s?4p%(?D°)4d 3S°1  6.091448 6.067658 1.912338 1.651792
4s24p3(?P°)5s 1P 1.63812A 1.636474 1.607604 1.660922
3.420398 2.590978 0.530278
4s?4p%(°D°)4d F°;s  6.514208 6.49202B 1.889718 1.667312
4s?4p%(°P°)4d 3D°;  5.89938B 5.479768 1.732598 1.68485?2
4s%4p%(?P°)4d 3D°,  5.880398 5.479348 1.718268 1.692117
4s?4p%(?P°)4d 3D°1  5.871498 5.481358 1.707578 1.715302
4s?4p3(?D°)4d °P°2  5.96271B 6.168865 2.229908 1.718362
4s?4p%(?D°)4d 3P°1  5.964878 6.18441B 2.240058 1.733462

4s?4p%(?D°)4d 3P°%  5.96801B 6.185378 2.246728 -

4s%4p%(°D°)5p D1 1.66456 1.664144 1.693054 1.73800?2
2.340188 2.318098

45%4p*(D°)5p 3D, 1.68267A 1.68225" 1.70907A 1.76654°
2.342088 2.32001B

4s%4p%(?D°)5p D3 1.69256 1.692144 1.728367 1.781322
2.349498 2.327408

424p%(2D°)5p F2  1.69458A 1.69416A 1.718907 1.756022
2.40806" 2.386008

4s24p3(?D°)5p °F3 - 2.388108 1.71870A 1.766262
2.410198

45%4p3(2D°)Sp 34 1.70983A 1.709417 1.734347 1.78311°
2.415388 2.393278

4s?4p3(?D°)4d D%, 6.365188 6.350408 2.152208 1.764682

4524p3(D°)Sp 1Py 1.69457A 1.69415° 1.722534 1.768952

4s%4p%(?D°)5p F3 1.71234A 1.71192A 1.73477A 1.77663?
2.470078 2.447978

4s%4p%(?P°)4d 1F°3 6.06291B 6.04072B 1.889708 1.788692

4s%4p%(?D°)5p 3P 1.768594 1.768304 1.76874A 1.80529?2
- 8.088078

4s%4p%(?D°)5p 3Po 1.768294 1.76808 1.773154 1.811492
- 8.09663°

4s%4p%(?D°)5p %P1 1.76877A 1.768524 1.773004 1.811822
- 8.093878

4s?4p%(’D°)5p 1D, 1.81776A 1.817554 1.818004 1.848922
1.199628 1.192028

4s%4p%(?P°)5p D1 1.843194 1.84275A 1.865424 1.888572
2.51842B 2.496358

4s%4p%(?P°)5p D2 1.852904 1.852484 1.875814 1.90008?2
2.518228 2.496158

4s%4p%(2P°)5p 3D3 1.86305 1.862604 1.887344 1.912462
2.523188 2.50108"

4524p3(P°)5p 3Py 1.89489A 1.894494 1.911594 1.90713%
2.591928 2.569878

4s%4p3(?P°)5p 3Po 1.880924 1.880554 1.892554 1.911712
2.58551B 2.56351B

4s%4p3(?P°)5p 3P2 1.89912A 1.898824 1.91789A 1.941522
2.614138 2.592108

4s24p°(P°)5p D, 1.91292A 1.91252A 1.91645~ 1.933012
2.657508 2.635468

45%4p%(*S°)6s 5S°; 1.826224 1.831784 1.858044 1.963972
4.01903" 3.452398
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Seviyeler A% CVv CC Diger ¢aligmalar

45%4p%(*S°)6s 3S°1 1.84513A 1.86223A 1.87823A 1.980872
4.112478 3.729928

4s%4p%(°D°)6s °D%  2.035487 2.044064 2.060894 2.12640?2
4.302818 3.790618

4s?4p3(?D°)6s °D°s  2.04620° 2.05452A 2.07220 2.137532
4.304938 3.794198

4s24p3(?D°)6s D% 2.05332A 2.066307 2.07967A 2.143132
4.349858 3.925498

4s%4p%(?P°)6s PO 2.18881A 2.19784A 2.21013A 2.270572
4.479988 3.968018

4s%4p%(?P°)6s 3P%  2.205297 2.21330° 2.227654 2.272352
4.48415B 3.976798

4s24p3(?P°)6s POy 2.21187A 2.22479° 2.23465 2.276592
4528338 4.107228
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Tablo A.2. Xe Ill iyonuna ait enerji seviyeleri (Rydberg)

Seviyeler VvV CVv CC Diger ¢aligmalar

5525p* 3P, 0.00000 0.00000 0.00000 0.0000
5525p*3Pg 0.07536 0.07534 0.073454 0.074082
0.074908 0.07246b
0.07739¢
0.07575¢
0.08136°
5s25p* 3Py 0.08447 0.08440 0.082994 0.08925?
0.083338 0.08884°P
0.08772¢
0.08782¢
0.08797¢
5s%5p*1D2 0.17718 0.17715 0.17238~ 0.155812
0.167198 0.15638°
0.15805°¢
0.17392¢
0.17941¢
5s?5p*1Sg 0.35165 0.35167 0.33138~ 0.328992
0.337058 0.32769°
0.34482°¢
0.33972¢
0.37410¢
5s5p°3P°; - 0.87158 0.89987A 0.895432
0.907218 0.89584°
0.90076¢
5s5p°3P°1 - 0.91966 0.948414 0.94378?
0.955868 0.94317°
0.95076¢
5s5p° 3P - - 0.984764 0.987202
0.992338 0.99365°
0.98928¢
5s?5p3(*S°)5d 5D°3 0.97868 0.97801 1.020604 1.017022
1.028488 1.01783°
1.01484¢
5s25p3(*S°)5d SD°2 0.97867 0.98085 1.02405 1.019312
1.031938 1.012109
5s25p3(*S°)5d 5D 0.98236 0.98167 1.024224 1.023092
1.032108 1.02312b
1.014844
5s%5p%(“S°)5d °D°1 0.97840 0.98605 1.029974 1.024712
1.037848 1.016114
5s25p3(*S°)5d 5D% 0.97718 0.99346 1.03558% 1.026942
1.043408 1.02665P
1.02191¢
5s25p3(*S°)5d 3D°2 1.05966 1.06096 1.098724 1.068372
1.106718 1.06810P
1.08053¢
5s%5p%(“S°)6s 5S°2 1.07006 1.06916 1.114164 1.106972
1.123418 1.084424
55?5p3(?D°)5d P°1 1.25434 1.07863 1.11688% 1.084642
1.125058 1.48934°
1.084424
5525p3(*S°)5d 3D°3 1.09303 1.09236 1.13337A 1.104722
1.141348 1.10462°
1.116134
5525p3(*S°)5d °D°1 1.09847 1.10140 1.143364 1.111042
1.151428 1.10911b
1.123144
5525p3(*S°)6s 3S°1 1.12310 1.12372 1.169484 1.144702
1.177718 1.14343

1.13135¢
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Tablo A.2. (Devami)

Seviyeler VvV CVv CC Diger ¢aligmalar

5525p3(°D°)5d °F°2 1.13524 1.13541 1.17446A 1.136272

1.182308 1.13527b

1.16029¢

5s%5p3(?D°)5d 3F°3 1.15064 1.15015 1.189294 1.14928?2

1.197128 1.14776°

1.175944

5s%5p3(2D°)5d 1S°% 1.15652 1.15649 1.198104 1.15504°
1.205948

5525p3(?°D°)5d 3F°4 1.16873 1.16822 1.205614 1.18623?

1.213458 1.18399P

1.220824

5s25p%(°D°)5d 3G°3 1.18655 1.186031 1.227624 1.169602

1.235468 1.16812°

1.211274

5s%5p3(2D°)5d 3F°4 1.197304 1.19676 1.239914 1.164432

1.247778 1.16297°

1.19655¢

5525p3(?D°)5d 3G°s 1.21535 1.21480 1.25938% 1.204322

1.267278 1.20332°

1.24316¢

5525p3(°D°)6s *D°1 1.20955 1.22746 1.265934 1.214112
1.274848

5525p3(2D°)6s 3D° 1.23150 1.23259 1.26951A 1.294582
1.278268

5525p3(?D°)5d 1G4 1.23010 1.22950 1.27348A 1.20935?

1.281378 1.20854°

5525p3(?D°)6s D°2 1.23150 1.23259 1.290994 1.294582
1.299798

5525p3(°D°)6s °D°3 1.27058 1.26961 1.31444A 1.304532

1.323398 1.26307°

5525p3(°D°)6s *D°1 1.20955 1.22746 1.31847A 1.214112
1.32636°

5525p3(2P°)5d 3P% - 1.31131 1.328107 1.279762
1.336598

5s25p3(*S°)6p °P1 1.28293 1.28132 1.33260% 1.337572

1.341058 1.33788°

5s5%5p3(“S°)6p 5P2 1.28530 1.28370 1.335374A 1.339222

1.343778 1.33921b

5s%5p%(2P°)5d 3P°1 - 1.31614 1.335724 1.282432

1.344548 1.28181°

5s25p3(?P°)5d 3D°2 1.45660 1.44505 1.350544 1.402372

1.359088 1.40145°P

5s25p3(*S°)6p °P3 1.30129 1.29967 1.351294 1.358342
1.359768

5s%5p%(?D°)6s 1D°2 1.33461 1.25872 1.361014 1.303552
1.368918

5s%5p%(2P°)5d 3F°3 1.35804 1.35745 1.368544 1.324442
1.376468

5s25p3(*S°)6p 3P1 1.32434 1.32278 1.375994 1.369642
1.383738

5s25p3(?P°)5d 3F°2 1.36203 1.36021 1.381304 1.32407?

1.389498 1.32392°

5s%5p%(°D°)5d 3D°3 1.41887 1.34545 1.387624 1.304532

1.395818 1.25954P

5s25p3(*S°)6p P2 1.33569 1.33413 1.38944A 1.385652
1.397438

5525p3(?P°)5d 3F°4 1.38092 1.38040 1.393384 1.353552
1.401358

5525p3(*S°)6p 3Po 1.34266 1.34105 1.39517A 1.39249°

1.402618 1.39138P

5525p3(2P°)6s 3P° 1.39480 1.40086 1.41046~ 1.37150°

1.418518
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Tablo A.2. (Devami)

Seviyeler VvV CVv CC Diger ¢aligmalar

5525p3(2P°)6s 3P°1 1.41815 1.39514 1.41278A 1.38040?

1.421058 1.37970P

5525p3(?P°)5d 3P°; 1.39805 1.39722 1.41346A 1.37058¢?
1.422098

5s%5p3(3P°)5d 3D°3 1.47282 1.41776 1.44934A 1425152

1.457628 1.42416°

5525p3(2D°)5d 35°1 1.35842 1.41886 1.455007 1.346822

1.43337 1.465768 1.34604P

5525p3(2P°)6s 3P°; 1.48274 1.45658 1.46924A 1.448252

1.477738 1.44834P

5525p3(°D°)6p °D1 1.43230 1.43093 1.480404 1.44888¢?
1.488448

5s%5p3(3P°)5d 3D°; 1.45660 1.44505 1.484994 1.402372

1.493428 1.40145°P

5s%5p3(3P°)6s 1P°1 1.47934 1.47348 1.487044 1.45245?2

1.495688 1.45186P

5525p3(?P°)5d 1F°3 1.57837 1.48065 1.48782A 1.484974

1.496098 1.48427°

5525p3(2D°)6p %F2 1.44599 1.44459 1.49815A 1.464322

1.505158 1.46370P

5525p3(2D°)6p D2 1.46317 1.46181 1.51278A 1.478622

1.520738 1.47744°

5s?5p3(?P°)5d °D°1 1.496603 1.48649 1.515224 1416112

1.523778 1.41512b

5525p3(?D°)6p °F3 1.46378 1.46224 1.51606” 1.481672

1.522398 1.48126°

5s25p3(?D°)6p P1 1.48565 1.48423 1.53355% 1.499142

1.541648 1.49897°

5525p3(2D°)6p 3Ds 1.50012 1.49866 1.53483A 1.519072
1.558558

5525p3(2D°)6p 3Ds 1.50012 1.49866 1.55105A 1.519072
1.558558

5s25p3(?D°)6p 3F4 1.50031 1.49883 1.55273A 1.517752

1.560938 1.51800°

5525p3(2D°)6p Po 150771 1.50636 1.55541A 151217

1.563498 1.51257b

5s%5p%(?D°)5d 3P°; 1.30426 1.52143 1.561034 1.352042

1.569158 1.35192b

5s%5p%(?D°)6p 3P 1.51402 1.51279 1.562714A 1.522422

1.570878 1.52168°

5525p3(?D°)6p 3P1 1.52224 1.52089 1.570594 1531712

1.578268 1.53057°

5s25p3(?D°)5d 3P°1 1.31789 1.54560 1.584304 1.40917?

1.592658 1.40733°

5s%5p%(°D°)5d 1D°2 1.55095 1.55097 1.585914 1.474522

1.594798 1.47384P

5s%5p%(?D°)5d 1F°3 1.57837 1.57697 1.609554 1.352432
1.618018

5525p3(2D°)6p D2 156377 1.56245 1.61562A 1.56728°
1.622498

55?5p3(?D°)5d 2P 1.29571 1.58370 1.627564 1.46471°
1.635748

5s%5p3(*S°)6d 5DC3 1.59876 1.59703 1.64477A 1.662732
1.653428

5s25p3(*S°)6d 5D°1 1.59788 1.59732 1.644904 1.66353?2
1.653528

5s?5p3(*S°)6d 5D 1.59813 1.59729 1.645184 1.66158?2
1.653838

5525p3(*S°)6d 5D% 159771 1.59807 1.64532A 1.66326°
1.653908

5s25p3(*S°)6d °D°% 1.59982 1.59809 1.646004 1.665032

1.654628
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Tablo A.2. (Devami)

Seviyeler VvV CVv CC Diger ¢aligmalar
5525p3(*S°)7s 55°% 1.59615 1.80342 1.648694 1.66290?
5525p3(?P°)6p D1 1.60048 1.59916 1.65293A 1.596822
1.657758

5525p3(2D°)5d 1P°1 1.25434 1.61830 1.66433~ 1.08464
1.672628 1.48934°

5s25p3(?P°)6p D2 1.62546 1.62411 1.677294 1.621652
1.681288

5525p3(?P°)6p P1 1.627500 1.62615 1.678054 1.622552
1.684278

5525p3(*S°)7s 3S° 1.61531 1.63074 1.678054 1.67478?

5525p3(?P°)6p Po 1.63134 1.63012 1.68267A 1.622552
1.689858

5s25p%(*S°)6d D% 1.65809 1.65695 1.703164 1.686942
1.711948

5525p3(2P°)6p 3S1 1.66126 1.65994 1708617 1.659722
1.716578

5525p3(?P°)6p D3 1.67535 1.67393 1.716624 1.682142
1.718408

5525p3(2P°)5d 1P°; 1.66803 1.72084 1.72152A 1.59519?
1.730478

5525p3(2P°)6p D3 1.67535 1.67393 1.72703A 1.682142
1.718408

5s?5p3(*S°)6d 3D°1 1.68736 1.68219 1.729034 1.700322
1.737858

5525p3(2P°)6p D2 1.68004 1.67874 1.73531A 1.67681°
1.742348

5s25p3(?P°)6p *P1 1.69466 1.69319 174738 1.693932
1.763088

5s25p3(?P°)6p P2 1.70514 1.70359 1.756004 1.697882
1.755658

555p*(3P)5d 5D4 - - 1.78410A -

5s5p*(3P)5d 5D3 - - 1.785297 -

555p*(3P)5d 5D2 - - 1.79222A -

5s5p*(°P)5d °D1 - - 1.802064 -

5s25p3(?P°)6p S0 1.76297 1.76201 1.803874 1.735882
1.812968

5s%5p3(?D°)6d 3F°2 1.76067 1.75955 1.806514 1.785872

1.815228



Tablo A.3. Rn Il iyonuna ait enerji seviyeleri (Rydberg)
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Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar
6s26p* 3P, 0,000 0,000 0,000 0.00000?
6s26p* °Po 0,11577 0,11576 0,10064 0.102412
0.10877°
6526p* 3P4 0,28471 0,28428 0,28126 0.285522
0.28149°
6s26p* D2 0,36096 0,36058 0,35768 0.342022
0.34103°
6s26p* 1o 0,71943 0,71867 0,68363 0.68130?
0.69529°
6526p3(*S°)7s 5S°; 0,88865 0,88383 0,87338 -
6526p3(*S°)7s 3S°; 0,91409 0,90150 0,89251 -
6526p3(*S°)6d °D°; 0,90536 0,90217 0,89354 -
6526p3(*S°)6d *D°; 0,91458 0,91351 0,90567 -
6526p3(*S°)6d *D°; 0,93068 0,92262 0,91230 -
6526p>(*S°)6d D% 0,92483 0,92296 0,91472 -
6526p3(*S°)6d *D°4 0,92835 0,92724 0,91870 -
6526p(2P°)6d 3P°, - 0,93667 0,92468 -
6526p*(?D°)6d°G°s 1,06094 1,0595 1,05581 -
6526p*(*S°)6d *D° 1,08050 1.06645 1,06255 -
6s6p>3P°; - 1.10207 1,09118 -
6526p3(*S°)7p 5Py 1,10349 1.10144 1,09479 -
6526p3(*S°)7p 5P, 1,10570 1.10362 1,09682 -
6526p3(*S°)6d °D°; 0,93068 1.14071 1,13020 -
6526p3(*S°)7s 5S°; 0,88865 0,88383 1,14601 -
6526p3(*S°)7p 5P3 1.16157 1.15940 1,15247 -
6526p3(*S°)7p °P: 1.16782 1.16568 1,15899 -
6526p(?D°)7s 3D°1 1.19709 1.18089 1,17331 -
6526p*(?D°)6d 3F°; 1.18522 1.18378 1,17678 -
6s26p3(2D°)6d 1S° 1.18979 1.18281 1,17710 -
6526p*(*S°)7p 3P, 1.19024 1.18835 1,18221 -
6526p*(?D°)6d 3F°; 1.18265 1.19021 1,18338 -
6526p3(2D°)6d 3G°4 1.20188 1.20042 1,19380 -
6526p3(2D°)6d 3G°3 1.21662 1.21521 1,20926 -
6526p3(*S°)7p *Po 1.22733 1.22536 1,21891 -
6526p3(?D°)6d °P°; 1.34252 1.22990 1,22244 -
6526p3(?D°)7s °D°3 1.23806 1.23633 1,22950 -
6526p*(?D°)6d °D°y 1.17632 1.24194 1,23380 -
6526p*(?D°)6d 3P - 1.24323 1,23430 -
6s26p3(?D°)7s D°, 1.24216 1.24223 1,23551 -
6526p*(?D°)6d 3F°4 1.26051 1.25917 1,25381 -
6526p*(?D°)6d 3G°s 1.28358 1.28213 1,27786 -
6526p*(?D°)6d 1G°4 1.29064 1.28921 1,28599 -
6526p*(?D°)6d °D°; 1.33329 1.33110 1,33025 -
6526p3(?P°)6d F°; 1.37384 1.34862 1,33445 -
6526p3(2P°)7s 3P% 1.30755 1.36763 1,33767 -
6526p3(3P°)7s °P°y - 1.37837 1,33893 -
6526p*(?D°)6d °D°; 1.36386 1.36319 1,35356 -
6526p3(?D°)6d 3S°; 1.36943 1.35315 1,35863 -
6526p(*S°)7p 5P: 1.37418 1.37173 1,36254 -
6526p*(?D°)7p °F2 1.38913 1.38670 1,37755 -
6 s26p%(“S°)7d °D°; - 1.80526 1,39007 -
6526p3(?P°)6d °D°; 1.71128 1.70851 1,39599 -
6526p3(*S°)8s °S°; 1.40836 1.41303 1,40268 -
6526p3(*S°)8s °S°; 1.40836 1.41303 1,42009 -
6s26p3(°*D°)7p °F3 1.43430 - 1,42227 -
6s26p*(*S°)7d °D°, 1.45139 1.43299 1,42292 -



Tablo A.3. (Devami)
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Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar
6526p*(?D°)7p °D; 1.43507 1.43253 1,42325 -
6526p3(*S°)7d °D°; - - 1,42727 -
6526p3(*S°)7d °D°, 1.44348 1.43819 1,43123 -
6526p>(*S°)7d D% 1.44455 1.43982 1,43159 -
6526p>(*S°)7d °D°, 1.43719 1.44110 1,43372 -
6526p(2D°)7p *Po 1.44639 1.44388 1,43481 -
6526p>(*S°)7d °D°4 1.44492 1.44269 1,43566 -
6526p>(*S°)8s 3S°; - 1.45008 1,43759 -
6s26p3(?D°)7p 1F3 1.45522 1.46344 1,44339 -
6526p3(2P°)6d *P° 1.64772 1.48363 1,45471 -
6526p3(?D°)6d 1F°; 1.41136 1.40946 1,45716 -
6526p*(?D°)7p °D1 1.46978 1.46733 1,45842 -
6526p3(?D°)7p P2 1.48428 1.48205 1,47368 -
6526p*(?D°)6d D°; 1.44754 1.50159 1,49933 -
6526p*(?D°)7p °D3 1.51261 1.51011 1,50071 -
6526p(?D°)7p °F4 1.51303 1.51050 1,50100 -
6526p*(?D°)6d 3S°; 1.36943 1.35315 1,50445 -
6526p*(*S°)7d *D°; 1.51028 1.50803 1,50698 -
6526p*(?D°)7p 3P4 1.52236 1.52002 1,51129 -
6526p3(2D°)6d 3P°; 1.30628 1.54794 1,54318 -
6s26p*(?D°)7p 1D, 1.56505 1.56279 1,55430 -
6526p*(>P°)7p °D4 1.56985 1.56758 1,55835 -
6526p3(?P°)6d Py 1.56194 1.57652 1,56785 -
6526p3(2P°)7s °P°; 1.60756 1.60799 1,58111 -
6526p°(2P°)7p °Po 1.60562 1.60361 1,59518 -
6526p3(?P°)6d °F°4 1.64224 1.64050 1,60807 -
6526p(2P°)7p %P1 1.62799 1.62569 1,61665 -
6526p>(?P°)7s P°; 1.63291 1.65189 1,61910 -
6526p*(?P°)7p °D: 1.63083 1.62852 1,61944 -
6526p3(2P°)6d 3P°1 - 1.64463 1,62891 -
6526p(?P°)6d 3P°, - 0,93667 1,65122 -
6526p3(*S°)8s °S°, 1.67795 1.67861 1,67806 -
6526p3(2P°)6d °D°; 1.71128 1.70851 1,67851 -
6526p3(2P°)6d 1F°; - - 1,68228 -
6526p3(?D°)8s 3D°; 1.67799 1.70221 1,69106 -
6s26p*(?D°)7d D°, 1.85042 1.71059 1,69305 -
6526p3(2D°)7d 3P% - 1.70448 1,69414 -
6s26p*(?D°)7d P°, - - 1,69904 -
6526p*(*S°)7d °D°4 1.71960 1.71691 1,70729 -
6526p%(2D°)7d 3F°, 1.72278 1.72071 1,71094 -
6526p*(?D°)7d 3G°3 1.73257 1.72984 1,72048 -
6s26p3(2D°)7d 3D°; 1.71277 1.73304 1,72424 -
6526p3(?D°)7d D% 1.74566 1.74311 1,72951 -
6526p3(2D°)7d 1S% 1.80518 1.76400 1,75518 -
6526p3(2D°)8s 3D°3 1.76566 1.77160 1,76105 -
6526p3(?D°)8s D°; 1.76724 1.77406 1,76378 -
6526p3(?D°)7d 3F°4 1.79280 1.79021 1,78060 -
6526p3(?D°)7d 3F°4 1.79280 1.79577 1,78611 -
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Seviyeler

\AY

CVv

CC

Diger calismalar

4524[)3 4S°3/2
4524[)3 2]:)03/2

4324p3 2D%,

4524[)3 2Pol/z

4524[)3 2PO?,/Z

4-84[:)4 4P5/2

484p4 4|:’3/2

4-54[:)4 4P1/2

484p4 2D3/2

4S4p4 2D5/2

0,00000
0,19896%

0,21250%

0,34778%

0,36715%

0,00000
0,19880%
0,14356°

0,21235%
0,153918

0,347564
0,245948

0,36695%
0,260478

1.11168%
5.537398

1.14533A
5.542018

1.16174A
5.586748

1.528204
6.022958

1.535094
6.026328

0,00000A
0,189994
0,174128

0,20820%
0,18331"

0,29522A
0,266788

0,31795%
0,278748

1.12462A
4.08232"

1.158154
4.090258

1.17457A
4.09068°

1.545954
4511948

1.552564
4.514928

0.000000
0.15525?
0,19190°
0,18950°
0,18510°™
0,15512°
0,15501¢
0,15496%"
0.17040?
0,20760°
0,20730°
0,19920°™
0,17055°¢
0,17057¢
0,17058"
0.28300?
0,29440Q°
0,27800°
0,29810™"
0,28310°
0,28309¢
0,28307%"
0.30441°
0,31390P
0,30010""
0,31620""
0,30431°¢
0,30429¢
0,30424%"
1.08223%
1,12360°
1,04760""
1,05600°
1,08120¢
1.115632
1,15590°
1,07820
1,08620°"
1,11545°¢
1.13097%
1,17180P
1,09320"
1,10100°
1,13148°¢
1.328372
1,53340°
1,35200
1,33900°*
1,32916°
1.336322
1,53630°
1,35640""
1,34380°™
1,33528¢



Tablo A.4. (Devami)
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Seviyeler

CVv

CC

Diger calismalar

4s24p*(°P)4d

4S4p4 2P1/2

4S4p4 2P3/2

4s%4p?(°P)4d

4s%4p?(°P)4d

4s24p*(3P)4d

4s%4p?(°P)4d

4-34[1)4 251/2

4s%4p?(*D)4d

4s%4p?(*D)4d

4s24p*(°P)4d

4s24p*(°P)4d

4s24p*(°P)4d

4s%4p2(°P)4d

4s24p*(°P)4d

2Py,

Fap

*Fs

Fap

Far

2Fsp,

2F

‘D

‘D1

“Dap

Dy

*Psy

7.602128

1.95155%
6.510328
1.89968%
6.491418
7.328848

7.336318

7.346928

7.360728

1.746594
6.347878

7.440728

7.461288

7.410838

7.422768

7.414138

7.417828

7.773098

2.510178

1.97320%
4.920328
1.933934
4.891208
5.843098

5.850258

5.860348

5.873378

1.766994
4.89208"

5.956148

5.974868

5.916348

5.928978

5.91941®

5.923618

6.289278

1.489422
1,52310"
1,50220°™
1,49114°
1.51416%
1,51552°
1.87173%

1.573972
1,59650""
1,58610°™
1,57297¢
1.58656%
1,60750""
1,59690°"
1,58558°¢
1.60593%
1,62420"
1,61350°"
1,60497°¢
1.630042
1,64590
1,63550°"
1,62873°
1.585162
1,73590°
1,60600°"
1,60410°"
1,58486°
1.63324%
1,69120"
1,67160°"
1,63398°
1.700112
1,72620
1,70610°*
1.64653%
1,66770"
1,64840°™
1,64498°¢
1.64724%
1,67460""
1,65540°"
1,64652¢
1.649392
1,67050
1,65120°*
1,64792¢
1.664592
1,66680°"
1,64750°"
1,66436°
1.83551%
1,91960""
1,89710°*
1,84511°



Tablo A.4. (Devami)
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Seviyeler A% CcVv CC Diger calismalar
4s?4p?(°P)4d *Pyj2 - 7.781068 6.297188 1.86568?
1,94160
1,92990°"
1,87661¢
4s?4p’(3P)5s *P1j2 1.80089% 1.803244 1.798644 1.84416°
3.956818 2.512698 1,84508¢
4s%4p2(®P)5s *Pap2 1.829024 1.831424 1.82673 1.87005%
3.967598 2.52235 B
4s?4p*(3P)5s *Psj2 1.862954 1.8653354 1.860744 1.89601°
2.581738 1,89857¢
4s?4p%(°P)4d 2Dgp; - 7.864898 6.759888 1.891742
1,89437¢
4s?4p?(°P)4d 2Dsp; - 7.881438 6.755408 1.93061°
1,93487¢
4s%4p2(®P)5s 2Py 1.87455 1.877604 1.86968* 1.90381°
2.572838 1,89961°¢
4s%4p2(°P)5s 2P3p 1.913134 1.922904 1.90265 1.929022
4.024978 2.585468 1,93318¢
4%4p*(*D)4d 2Py - 8.077718 6.563518  1.91682°
1,91878¢
4s?4p*(*D)4d 2P3; - 8.089808 6.57463B 2.052922
2,02667¢
4s?4p*(*D)4d 2Dsp, - 7.997798 6.486498 1.981242
1,98378°¢
4s?4p*(*D)4d 2Dap - 7.990158 6.485468 1.982532
1,98401°
4s%4p2(°P)4d %Fsp; - 8.188978 6.676438 2.004682
2,00345¢
4s%4p2(°P)4d 2F7p; - 8.192458 6.680188 2.015582
2,01446°¢
4s%4p?(*D)5s 2Dy 2.01934A 2.021914 2.017987 2.03243?
4.159818 2.714008 2,04256°
4s?4p*(*D)5s 2Dsy2 2.015724 2.017754 2.014104 2.034972
4.163488 2.718908 2,04420¢
4s?4p*(1S)4d 2Dsp; 6.335178 2.11359?
2,11056°
4s?4p*(1S)4d 2Dgp; 6.314048 2.12149?
2,12091°¢
4s%4p2(°P)5p 2S°112 2.104814 2.107664 2.10050% 2.13990°
3.40291B 2,13896°¢
4s%4p2(°P)5p “D°112 2.126244 2.12916A 2.121194 2.16375?
3.443378 3.41001B 2,16322¢
4s%4p2(°P)5p “D°312 2.134637 2.13758A 2.12923A 2.17127°
3.451648 3.416888 2,17212¢
4s?4p%(°P)5p “DC°s; 2.160714 2.163694 2.155114 2.19835?
3.466168 3.428468 2,19817¢
4s?4p*(°P)5p “D°72 2.191664 2.194654 2.185744 2.22753?
3.484548 3.444338 2,22644°
4s%4p2(*P)5p *P°3p 2.175487 2.17833A 2.171127 2.203462
3.500158 3.468928 2,20459¢
4s%4p2(°P)5p “P°112 2.183234 2.186294 2.17896 2.219542
3.501698 3.464618 2,21952¢
4s%4p2(°P)5p “P°sp2 2.198634 2.201624 2.193944 2.227732
3.508438 3.477248 2,22713¢
4s%4p2(P)5p 2D°312 2.199524 2.202254 2.195034 2.22256°

2,22353°



Tablo A.4. (Devami)
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Seviyeler A% CcVv CC Diger calismalar

4s?4p*(3P)5p 2D 2.24759A 2.250447 2.24277A 2.27093?

2,27231°

4s?4p’(3P)5p *S°32 2.22575” 2.228047 2.222647 2.24730°

6.268838 2,24609¢

4s%4p2(*P)5p 2P°3p2 2.268004 2.27151A 2.264237 2.27975°

2,28066°¢

4s%4p2(*P)5p 2P°1p2 2.274194 2.276954 2.269284 2.28633?

3.588128 2,28576°¢

4s?4p*(*D)5p 2Fs; 2.342087 2.344867 2.33577A 2.34325?

3.638258 3.654978 2,34258°

4s?4p*(*D)5p 2F°72 2.35314A 2.35598A 2.34652A 2.355712

3.644048 3.658588 2,35659¢

4s?4p*(*D)5p 2DC3p2 2.36900% 2.37101A 2.365934 2.35430?

3.501648 2,35416°

4s%4p?(*D)5p 2DCs 2.37197A 2.373967 2.368834 2.35802?

3.524578 2,35973¢

424p*('D)5p 2Py 2422147 2.424407 241654~  2.39809°

2,39701°¢

4s%4p?(*D)5p 2P°32 2.448257 2.450324 2.44227A 2.41893?

3.586998 2,41806°

4s?4p*(1S)5p 2P°1p2 2.576504 2.578904 2.568104 2.54213?
3.815238 3.911728

4s?4p*(1S)5p 2P°32 2.582164 2.584654 2.573534 2,54218°
3.822328 3.925158

4s?4p’(°P)5d *Fap 2.609104 2.61401° 2.606444 2.64820°

3.947778 2.496758 2,64882°

4s?4p’(’P)5d *Fsp2 2.619204 2.623704 2.616124 2.68247°
3.954228 2.503148

4s?4p’(3P)5d 2P, 2.642214 2.65494A 2.66990% 2.684882

3.958308 2.510178 2,68377¢

4s?4p?(’P)5d “Dyy 2.65289A 2.660534 2.65277A 2.690682

3.999898 2.549758 2,68997¢

4s?4p*(°P)5d *D1y 2.682604 2.686534 2.678614 2.71605?

4.009968 2.558558 2,70669°

4s?4p*(3P)6s *P1s 2.636484 2.64044A 2.632494 2.70385?

5.539158 2,70333¢

4s?4p’(3P)6s *Pap 2.667064 2.670914 2.662774 2.73336°

4.140008 2,73484°¢

4s?4p’(3P)6s *Psp 2.702894 2.70707A 2.69906 2.763242

5.598158 4.153168 2,76280°¢

4s?4p’(3P)5d %Fsp2 2.67094A 2.675437 2.66855% 2.706042

4.023348 2.573088 2,70669¢

424p?(P)5d 2F7; 2.71801A 2.72158A 2.71439A 2.75017°

4.048658 2.597958 2,75006°

4s?4p*(°P)5d *Psp2 2.693604 2.702784 2.696114 2.727012
4.031198 2.57701B

4s?4p*(3P)6s 2P1p 2.678384 2.682874 2.674394 2.74199°

5.639278 4.196948 2,74253°

4s%4p2(®P)6s 2Pap 2.71821A 2.722404 2.713924 2.77520°

5.661298 4.218928 2,77473¢

4s?4p?(*D)6s 2Dsy2 2.84326 2.84743A 2.841044 2.87780?

5.786648 4.343468 2,87782¢

4s?4p?(*D)6s Dsp. 2.845134 2.84847A 2.84156 2.87862?

5.787448 4.34421B 2,87880°
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Tablo A.5. Xe IV iyonuna ait enerji seviyeleri (Rydberg)

Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar

5s25p° *S°3 0,00000 0,00000 0.00000 0,00000
5s25p3 2D°%; 0,14261 0,14353 0,14010 0.12089°
0,12068"
0,13322°
0,15800¢
5525p3 2D%), 0,18255 0,18276 0,18558 0.15956°
0,15970°
0,17257°
0,19776¢
5s25p3 2P°y 0,28244 0,28613 0,25218 0.25548°
0,25551°
0,27474°
0,31277¢
5525p3 2P°3 0,35074 0,35323 0,32500 0.32486°
0,32477°
0,34123¢
0,37766¢
5s5p* 4Py - 0,85422 0,86157 0.90820°
0,90640°
0,90741¢
5s5p* 4P3p - 0,91812 0,92574 0.97435°
0,97241°
0,97400°
5s5p* 4P1y - 0,94179 0,94926 0.99559°
0,99482°
0,99682°
5s5p* 2Dap - 1,10243 1,11128 1.11109°
1,13479¢
1,11274¢
5s5p* 2Dsy2 - 1,13346 1,14173 1.14340°
1,16748°
1,14226¢
5525p2(3P)5d 2P - 1,21398 1,22553 1.21223¢
1,23823°
1,21193¢
5525p2(°P)5d *Fp 1.21508 1,22672 1,24100 1.24657°
1,25406°
1,22976°
5525p2(°P)5d *Fsr2 1.24513 1,24115 1,25887 1.23003¢
1,26760°
1,24489°
5525p2(3P)5d 2Py 1.42486 1,25179 1,26080 1.243842
1,27575¢
1,24730°
5525p2(3P)5d *Faro 1.29061 1.28307 1,30009 1.29058°
1,31234¢
1,29063¢
5s25p2(*D)5d 2Fs;» 1.31029 1.30465 1,31960 1.29239°
1,32678°
1,29239°
5525p2(*P)5d Dy 1.31544 1.33006 1,34208 1.32230°
1,34806°
1,32247¢
5525p2(3P)5d *For 1.33442 1.32674 1,34454 1.33036°
1,35740°
1,33061°



Tablo A.5. (Devami)
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Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar
5s25p?(°P)5d “D7sz 1.33854 1.33118 1,34512 1.42033?
1,45607¢
1,41991¢
5s25p?(®P)5d “Das 1.30957 1.33760 1,35191 1.33233%
1,35562¢
1,33190¢
5s25p?(®P)5d “Ds2 1.36351 1.36459 1,38009 1.37361%
1,38367¢
1,35539¢
5s5p* 2Sy, - 1.38295 1,38988 1.354912
140733¢
1,37280¢
5s25p?(°P)5d “D7sz 1.44070 1.43286 1,44816 1.42033?
5s25p?(®P)6s “P1. 1.45107 1.43614 1,45406 1.43255?
1,47422°
1,43328¢
5525p?(3P)6s “Par 1.51799 1.50576 1,52273 1.50614°
1,52888¢
1,50621¢
5s25p?(*D)5d 2Gp 1.51105 1.50367 1,52488 1.46408?
1,46350°
5s25p?(*D)5d 2Ggy 1.52925 1.52168 1,54313 1.48958?
1,48878¢
5s25p?(P)6s 2P 1.55346 1.53720 1,55889 1.52369?
1,52599¢
5525p?(®P)6s “Ps 1.56817 1.56107 1,56843 1.553622
1,59358¢
1,55149¢
5s25p?(®P)5d 2Dgp, 1.55670 1.54188 1,57759 1.49080?
1,48980¢
5525p?(3P)5d *Psy2 1.45506 1.53326 1,59125 1.454772
1,50529¢
1,45527¢
5s25p?(°P)5d “P3z 1.47899 1.56908 1,61365 1.471102
1,54505°¢
1,47032¢
5s25p?(®P)5d “Pyz 1.49550 1.57737 1,62296 1.484142
1,54082¢
1,48350¢
5525p?(3P)6s 2Pa 1.62697 1.60229 1,62703 1.57851%
1,57579¢
5s5p* 2Pg; - 1.82535 1,67985 1.51266%
1,51370¢
5s25p?(°P)5d 2Dssz 1.67111 1.63439 1,68385 1.54005?
1,53892¢
5s25p?(*D)5d 2Py 1.67642 1.65916 1,70063 1.57550?
1,57441¢
5s25p?(°P)6p “DC12 1.69397 1.68778 1,70436 1.69595?
5s25p%(*D)6s 2Ds, 1.75182 1.681037 1,72575 1.69539?
1,69604¢
5s25p?(*D)6s 2D3; 1.76445 1.70078 1,73351 1.70905?
1,70971°¢
5s?5p%(3P)4f 4G°sp2 1.73344 1.73413 1,74403 1.641662
5525p2(3P)6p *DC12 1.79174 4.79036 1,74744 1.73862°
5s25p%(3P)4f 4G°7p 1.80152 1.75257 1,76336 1.66050?
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Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar

5s25p?(*S)5d 2Ds/z 1.69219 1.85257 1,76727 1.73168?

1,72996¢
5s25p?(°P)6p 2S12 1.76127 1.75320 1,77056 1.76658?
5s25p?(*D)5d 2D3p 1.58036 1.75687 1,79179 1.604942

1,60450¢
5s25p?(°P)6p “Dar 1.30957 1.78783 1,80063 1.73862%
5s25p?(*D)5d 2Dsy2 1.67111 1.75853 1,80138 1.631172

1,63173¢
5s25p?(°P)5d 2F7; 1.74107 1.73069 1,80783 1.62135?

1,62271¢
5s25p?(3P)4f “GOgs 1.80241 1.80292 1,81154 1.715472
5s25p?(°P)6p “DCsp2 1.79968 1.79599 1,81200 1.81290?
5s25p?(3P)4f “D°72 - - 1,81393 1.708922
5s25p?(P)4f 2DC; 1.81656 1.81686 1,82676 1.719742
5s5p* 2Py - - 1,83371 1.62160?
5525p?(°P)6p 2DC3p 1.82708 4.90434 1,83374 1.79268%
5s25p?(3P)6p “P°1 1.82854 1.82041 1,83393 1.83073%
5s?5p%(3P)4f 2G°7p 1.82113 1.80397 1,83622 1.72996%
5s25p?(°P)6p “P°s2 1.83239 1.82810 1,84269 1.88684%
5s?5p%(3P)4f 4G°1112 1.83839 1.83987 1,84786 1,75017°
5s25p?(P)4f “F°3; 1.84441 1.84376 1,85521 1.748342
5s25p?(P)4f “DC, 1.84465 1.84572 1,85546 1.749432
5s25p?(*D)4f 2G°gp2 1.84812 - 1,86400 1.84145?
5s25p?(°P)6p “D°712 1.85458 - 1,86480 1.849422
5s25p?(°P)6p “P°32 - - 1,87143 1.860262
5s5p* 2Dz - - 1,88085 1.11109?
5s?5p%(3P)4f “D°3p2 1.88110 1.88259 1,89156 1.78412°
5s?5p%(3P)4f “D°1j 1.88642 1.88758 1,89701 1.79204%
5s?5p%(3P)4f “F°s/, 1.88793 1.88939 1,90075 1.79069?
5s25p%(3P)4f “F°112 1.88779 1.89020 1,90140 1.789042
5s25p?(°P)6p 2P°3, 1.89630 1.89389 1,90186 1.87776°
5s25p?(*S)6s Sy 1.88729 1.91073 1,90437 1.84125?
5s25p?(°P)6p 2D°sp2 - 1.90415 1,91246 1.826962
5s25p?(*S)5d 2D 1.83390 1.83645 1,92819 1.734772

1,73581¢
5s25p?(°P)6p 2P°1; 1.92621 1.92111 1,92930 1.907682
5s25p?(P)4f 2D°3, 1.92374 1,93488 1.81703?
5s25p?(®P)5d 2Ds, 1.83003 1.63439 1,93750 1.54005?
5s?5p%(3P)4f 2G°gp2 1.92667 1.92802 1,94148 1.84145%
5s25p?(*D)5d 2Sis 1.70155 1.78626 1,94621 1. 715662

1,71656¢
5s?5p%(3P)4f 2F°7p, 1.94833 1.95400 1,97086 2.002212
5s?5p%(3P)4f 2F°s); 1.97711 1.98095 1,99258 1.90109?
5s25p?(*D)4f 2G°gp 1.97330 1.98388 1,99305 1.879182
5s25p?(1S)4f 2F°7; 1.98775 1.99412 2,00157 2.086572
5s25p?(*D)6p 2F°s)2 1.98821 1.98857 2,00270 1.964922
5s25p?(*D)6p 2D°32 1.99993 1.99426 2,00451 1.969622
5s25p?(*D)6p 2D°s; 2.00338 2.00101 2,00972 1.976632
5s?5p%(*D)6p 2F°72 2.00749 2.00792 2,02139 1.979632
5s?5p%(3P)4f 2F°s); 2.00714 2.00963 2,02429 1.90109?
5s?5p%(*D)4f 2HC115 2.01220 2.02102 2,03189 1,91978f
5s25p?(*D)6p P12 2.04669 2.03631 2,04440 2.00553?
5s?5p%(*D)4f 2HC; 2.03449 2.04086 2,05372 1,94830f
55?5p%(*D)4f 2D°g; 2.05738 2.07111 2,08223 1.94770?
5s?5p%(*D)4f 2D, 2.05738 - 2,09175 1.947702
5s25p%(3P)4f 2F°7; 2.08785 2.08869 2,10683 2.002212



Tablo A.5. (Devami)

112

Seviyeler VvV CVv CC Diger Calismalar
5s25p?(*D)4f 2D°sp, 2.09881 2.10859 2,12337 1.99569?
5s25p?(*D)4f 2P°y); 2.13123 2.14659 2,16186 2.01198?
5s25p?(*D)4f 2P°g; 2.08954 2.14929 2,16439 2,01306f
5s25p?(1S)6p 2P°1 2.16068 2.15849 2,19216 2.12153%
5s25p?(1S)6p 2P°3» 2.17960 2.17535 2,21078 2.14658%
5s?5p%(1S)4f 2F°7; 2.22270 2.22609 2,23755 2.086572
5s?5p%(1S)4f 2F°s); 2.23681 2.24002 2,25302 2,10958f
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Seviyeler VvV CVv CC Diger calismalar
6526p° 4S%;; 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000
6526p° 2DC%; 0,27320 0,27286 0,27289 0,27289
6526p° 2DC%;; 0,35288 0,35251 0,34932 0,33431
6526p° 2P0y, 0,45846 0,45810 0,43362 0,42599
6526p° 2P%;, 0,73830 0,73758 0,70894 0,70053
6526p?(°P)6d *F3 1.06305 1.04152 1,03072 -
6s6p* “Pss, 1.04554 1,03548 -
6526p%(°P)7s *P1s2 1.12254 1.11571 1,10548 -
6526p?(°P)6d “Fsy2 1.13302 1.17816 1,17093 -
6s6p* “Pap - 1.24229 1,23179 -
6s6p* “P1s - 1.25735 1,24702 -
6526p?(°P)6d 2P3; 1.33910 1.32881 1,31817 -
6526p?(°P)6d “Fsy2 1,34303 1.34120 1,33224 -
6s26p?(°P)6d “D1s 1.35460 1.34075 1,33237 -
6526p?(°P)6d “Das 1.42078 1.35270 1,34267 -
6s26p%(°P)6d *F12 1.35542 1.35415 1,34463 -
6s26p%(°P)7p *DC12 1.37666 1.37548 1,37830 -
6526p?(*D)6d 2Ds2 1.48809 1.39554 1,38278 -
6s26p?(*D)6d 2F7p2 1.39679 1,39559 1,38656 -
6526p%(°P)7s “*Pap2 1.40603 1.40903 1,39856 -
6526p?(°P)7s 2P 1.42129 1.41381 1,40755 -
6526p?(°P)6d “Foy 1.42550 1.42421 1,41468 -
6s26p?(*D)7s 2Da 1.48271 1.46538 1,46033 -
6526p?(°P)5f “GPs; - - 1,46177 -
6526p?(°P)7s “Ps 1.40603 1.81733 1,46344 -
6s26p?(°P)7p “DC; 1.47501 1.47384 1,47630 -
6526p?(’P)6d *Psy 1.42490 1.51136 1,51064 -
6526p?(°P)6d 2Py 1.61030 1.54611 1,53625 -
686[34 2Dap - 1.55612 1,54310 -
6s26p?(*D)6d 2Gp2 1.56646 1.56518 1,55885 -
6526p?(°P)6d “Ds2 - 1,56531 -
6s26p?(*D)6d 2P3; 1.96450 1.58862 1,58273 -
6s26p?(°P)6d “P1 1.52414 1.62013 1,62285 -
6s26p?(°P)6d 2Das 1.61703 1.65539 1,63971 -
6s26p?(°P)7p 2S°12 1.66704 1.66551 1,66550 -
6s26p?(°P)6d “*Psy2 1.42490 1.67218 1,66816 -
6s26p?(°P)7p “DC; 1.68478 1.68328 1,68299 -
6526p%(°P)5f 4G%/, - - 1,71799 -
6s26p%(°P)5f 4G%2 - - 1,72192 -
6526p?(*D)6d 2F7)2 1.39679 1.75192 1,72918 -
6526p%(1D)7p 2F%: 2.11910 2.11736 1,73661 -
6526p?(*D)6d %S/ 1.89249 1.76595 1,74733 -
6526p%(°P)5f *FC; - - 1,74757 -
6526p?(*D)6d %Gy 1.77771 1.77613 1,75442 -
6s26p?(°P)7p “DC 1.73611 1.75862 1,75852 -
6s26p?(°P)7p “S°»2 1.76430 1.76282 1,76138 -
6s26p?(°P)7p “P°12 1.77700 1.77545 1,77448 -
6s26p?(*D)6d %P1/ 1.79991 1.80018 1,78273 -
6526p%(3P)7p “*P°;2 1.79194 1.79047 1,78957 -
6s6p* 2Pg, - 1.80109 1,79462 -
6s26p2(3P)7s *Psi 1.81971 1.81733 1,79557 -
6s%6p%(*D)7p 2F%2 - - 1,81621 -
6526p?(*D)5f 2H%; - - 1,81728 -
6s26p2(*D)7s 2D 1.47440 1.83294 1,81937 -
6s26p%(*D)5f 2F% 1, - - 1,82895 -
6s26p%(*D)7p 2P%p 1.83507 1.83353 1,83355 -
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Seviyeler VvV CVv CC Diger calismalar
6526p?(°P)8s “P1. 1.82443 1.83241 1,83430
6s26p?(°P)7d “Fs 1.82324 2.13698 1,83755
6526p?(°P)5f “DCyy; - - 1,85646
6s26p%(*D)7p D% 1.85197 1.85048 1,85771
6526p?(3P)5f 2F% - - 1,85803
6526p?(°P)7d “Ds2 1.85727 1.85629 1,85961
6526p?(3P)5f “DC; - - 1,86511
6526p?(°P)6d 2F7 1.87939 1.87779 1,86515
6s26p?(°P)7p 2P°12 1.89104 1.88957 1,89294
6s26p?(°P)6d 2Ds2 1.96104 1.57590 1,89925
6s26p?(*D)6d 2P3; 1.96450 1.58862 1,91938
6526p?(*S)6d 2Ds/2 1.96104 1.96565 1,92919
6526p?(*S)7s S 2.01807 2.02114 1,93006
6526p?(*S)7s S 2.01807 2.02114 1,98562
6526p?(*S)6d 2D 2.03997 2.03465 2,00112
6s6p* 2Pa, - 2.06946 2,04196
6526p?(*S)6d 2Ds, 2.04285 1.96565 2,05782
6326p2(1D)7p 2DO%), - - 2,11115
6526p?(*D)7p 2F%;, 2.11910 2.11736 2,11482
6526p?(°P)8s “Pa 2.11705 2.12401 2,12377
6s26p?(°P)7d “Dus 2.13369 2.12906 2,12868
6526p?(*D)5f 2F%;; - - 2,12884
6526p?(°P)7d “Fs 2.11981 2.13698 2,13047
6526p?(°P)7d “Fsp2 2.13218 2.13144 2,13109
6s26p?(°P)7d “F 2.13558 2.1339 2,13326
6526p?(°P)8s 2Py, 212114 2.13925 2,13867
6526p?(’P)7d 2Fsp; 2.15855 2.16027 2,15994
6s26p%(*P)7d “*Das2 2.16206 - 2,16758
6526p%(*D)5f 2DC%y, - - 2,17042
6526p?(’P)7p *P°2 2.17516 2.17330 2,17048
6s26p%(°P)7p *D%2 2.17931 1.82087 2,17120
6s26p?(*D)7p 2Py, 2.18023 2.17840 2,17494
6526p?(*D)5f 2HO%; - - 2,18166
6s26p?(*D)7d G 2.18514 2.18351 2,18296
6s26p?(*D)5f 2G°, - - 2,18451
6526p?(*D)8s 2Dsyz 2.18376 2.19039 2,19016
6s26p?(°P)7d “*Foy 2.55820 2.55627 2,19633
6526p?(*D)8s 2D3» 2.19208 2.20164 2,20079
6s26p?(°P)7d “Ds2 1.85727 2.20933 2,20885
6526p?(’P)7d “Pa 2.20810 2.21417 2,21420
6526p?(’P)7d *P1 2.21469 2.21679 2,21579
6526p?(*D)5f 2P°2 - - 2,21954
6526p?(*D)7d 2Dsp 2.22268 2.22626 2,22696
6s26p?(°P)7d 2F; 2.23941 2.23781 2,23835
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