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OZET

Anahtar kelimeler: AUTOSTRUCTURE, enerji seviyeleri, dalgaboylari, salinici
siddetleri, gecis olasiliklari, kendiliginden iyonlasma oranlari, kuantum
elektrodinamik katkilar, Breit relativistik katkilari, korelasyon etkileri

Bu tez ¢calismasinda, yliksekce iyonlagmis sodyum ve magnezyum benzeri tungsten ve
altin iyonlarmin (W3, W8%*, Au®* ve Au®™) enerji seviyeleri, bu seviyeler arasindaki
elektrik dipol (E1), manyetik dipol (M1), elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik
kuadrupol (M2) gecislerine ait dalgaboylari, salinict siddetleri ve gecis olasiliklar
hesaplart Badnell tarafindan gelistirilen AUTOSTRUCTURE atomik yapt koduyla
yapilmaktadir. Hesaplamalarda korelasyon etkileri, kuantum elektrodinamik (QED)
katkilar (6z-enerji ve vakum polarizasyonu) ve Breit relativistik katkilarinin
(elektronlar arasi manyetik etkilesim ve elektron-elektron etkilesiminin gecikme
etkileri) hesap sonuglarina etkisi incelenmektedir. Bu 1simali gegislerin yani sira
kendiliginden iyonlagsma oranlar1 da verilmektedir.

Elde edilen sonuclar mevcut diger kaynaklardaki deneysel ve teorik calismalarla
karsilastinildiginda uyumludur. Ozellikle &z-valans korelasyonuna gore 0z
tabakalardan uyarilmalari iceren konfigiirasyonlarla birlikte Breit relativistik ve QED
etkileri dikkate alindiginda bu uyum daha iyi saglanmaktadir.



THE RADIATIVE TRANSITION AND AUTOIONIZATION
CALCULATIONS FOR HIGHLY IONIZED TUNGSTEN AND
GOLD USING CONFIGURATION INTERACTION METHOD

SUMMARY

Keywords: AUTOSTRUCTURE, energy levels, wavelengths, oscillator strengths,
transition probabilities, autoionization rates, quantum electrodynamics, Breit
relativistic contributions, correlation effects

In this study, energy levels and transition parameters such as wavelengths, oscillator
strengths and transition probabilities for electric dipole (E1), magnetic dipole (M1)
electric quadrupole (E2), and magnetic quadrupole (M2) transitions between these
levels for highly charged sodium and magnesium like tungsten and gold ions
(WS, W Au%®" and Au®"*) have been calculated using AUTOSTRUCTURE atomic
code developed by Badnell. In these calculations, the effects on the computational
results of correlation effects, quantum electrodynamic (QED) contributions (self-
energy and vacuum polarization) and Breit relativistic effects (magnetic interaction
between the electrons and retardation effects of the electron—electron interaction) have
been investigated. In addition to these radiative transitions, autoionization rates have
been also given.

The obtained results have a good agreement when compared to other theoretical and
experimental results in literature. In particular, this agreement is better when Breit
relativistic and QED effects take into account along with configurations including core
subshell excitations according to core-valence correlation.



BOLUM 1. GIRIS

Yiiksek iyonlagsmis (yiiklii) iyonlar, (HCls- Highly Charged lons) pozitif olarak
yiiksek¢e iyonlagmis olarak tanimlanirlar. Bu tiir iyonlar gilines taci ve fiizyon
plazmalar1 gibi sicak plazmalarda ortaya c¢ikar. HCI iizerindeki spektroskopik
calismalar plazma fiziginde olduk¢a dnemlidir. Plazmanin detayli ve duyarli tasarimi
icin ihtiya¢ duyulmaktadir. Bir plazma modeli atom modellerini esas aldig1 i¢in, hassas
plazma modeli hassas atom modellerine ihtiya¢ duyar. Agir bir ¢ekirdegin yakininda
hizlica hareket eden elektronlar relativistik ve kuvvetli bir alanda kuantum
elektrodinamik (QED) etkileri igeren temel atom teorilerini test etmek i¢in uygun bir
sistemdir. Yani relativistik ve kuantum elektrodinamik katkilar1 ¢ekirdek yiikiine (Ze)
bagli oldugundan yiiksek¢e yiiklii iyonlar QED katkilarini arastirmak i¢in ¢ok
uygundur. Ayn1 zamanda son yoriingelerinde sadece birkag valans elektronu
oldugundan, cok elektronlu sistemlerde QED katkilarin1 test etmek icin ¢ok
kullanighidir. Ayrica, bir HCI'nin biiyiikk potansiyel enerjisi onun maddeyle
etkilesmesinde etkin bir reaksiyona neden olur (Azuma ve ark., 2009). Cok elektronlu
atomlarda optiksel elektronlar, diger elektronlar ve ¢ekirdek tarafindan olusturulan
ortalama-alan potansiyelinde hareket ederler. Ancak elektronlar atomdan
uzaklastirildiginda optiksel elektronlar tarafindan olusturulan alan hizlica Coulomb
alanina yaklasir. Elektron bulutunun boyutu 1/Z seklinde Z c¢ekirdek yiikii ile elde
edilebilir. Tipik matris elemanlart (elektron-elektron ve elektron-gekirdek
etkilesmeleri i¢in) atomlarin yarigaplarinin birka¢ kuvveti ile orantili oldugu i¢in dis
katkilarin etkilesimlerinin ¢ogu Z’nin artmasiyla azalir. HCI'nin biiyiik potansiyel
enerjiye sahip olmasi 6zelligi etkin iyon kaynaklarinin gelisimiyle 6nem kazanmistir
ve nano Olgekli iiretim, yiizey analizi, saglik fizigi, niikkleer fiizyon, astrofizik, atomik
fizik, yiiksek sicaklik plazma tanisi vs. gibi alanlardaki yeni teknolojilerde de ihtiyag
oldukca artmaktadir (Gillaspy, 2001; Beyer ve Shevelko, 2003; Azuma ve ark., 2009).



Evrenin ¢ogu yiiksekge iyonlagsmis maddeyle kaplidir (Fang ve Canizares, 2000).
Diinyada olduk¢a nadir olduklarindan ve diinya atmosferinde olduk¢a yiiksek X-151n1
sogurmastyla kozmik kaynaklardan gdzlenmelerinden dolay1 yiiksekce iyonlasmis
madde ile ilgili bilimsel calisma ve uygulamalar kisitli kalmaktadir. Yiiksekge
iyonlagsmis madde ile ilgili atom fizigi ve geleneksel iyon demet teknolojileri
laboratuvar incelemelerinden Once gelistirilmistir. Ancak gilinlimiizde giicli
diizenekler dogal olarak olusmus herhangi bir atomun herhangi bir iyonlagsma sathasini
iretmeyi basarabilmektedir. Bu diizeneklerin bazist bir masa {istiine monte
edilebilecek kadar kiigiik olmasina ragmen bazilar1 oldukga biiyiik diizeneklerdir ki
bunlar 151k hizina yakin hizlarda iyonlar iretebilmektedirler (Levine ve ark. 1988;
Angert, 1991; Stohlker ve ark., 2000). Her iki tiir, ayr1 uygulamalar igin
gelistirilmislerdir fakat her ikisi de evrenin hala incelenmemis ve degisik alanlara

etkisi beklenen bir kismina bir pencere agma ortak 6zelligine sahiptir (Gillaspy, 2001).

Bu ¢alismada periyodik tablonun altinci sirasinda yer alan altin (Au) ve tungstenin (W)
bazi1 yliksekg¢e iyonlagsmis durumlar ile ilgili bazi atomik yap1 hesaplamalar1 yapildi.
Sodyum (Na) ve magnezyum (Mg) benzeri tungsten ve altin (W3 W62 AyS8*
Au®™) iyonlarmin enerji seviyeleri, elektrik dipol (E1), manyetik dipol (M1), elektrik
kuadrupol (E2) ve manyetik kuadrupol (M2) gegislerine ait 1s1ma parametreleri
(dalgaboylari, salinict siddetleri ve gegis olasiliklarl) ve kendiliginden iyonlagma
oranlar1 Badnell tarafindan gelistirilen AUTOSTRUCTURE programi kullanilarak
hesaplandi. Hesaplamalarda, korelasyon etkileri, kuantum elektrodinamik (QED)
katkilar (6z-enerji ve vakum polarizasyonu) ve Breit relativistik katkilarinin
(elektronlar arast manyetik etkilesim ve elektron-elektron etkilesiminin gecikme

etkileri) etkileri arastirildi.



BOLUM 2. KAYNAK ARASTIRMASI

Tungsten iyonlar1 (Z=74), plazma kaplama bilesenlerinin bas adayi olarak son yillarda
flizyon arastirmalarinin odagi haline gelmistir (Hu ve ark., 2011b). Manyetik
simirlamadan kacan pargaciklar tarafindan iiretilen yiiksek pargcacik ve giiciini
tasiyabilecek plazma kaplama bilesenleri igin tungsten, avantajli 6zelliklerinden dolay1
duvar malzemesi olarak tercih edilmektedir (Biedermann ve ark., 2009). Tungstenin
dikkat cekici 6zellikleri; diisiik hidrojen birikimi, yiiksek erime noktasi ve yiiksek 1sil
iletkenligidir (Chen ve Cheng, 2011). Ayn1 zamanda tungsten gibi agir elementlerin
spektral ¢aligmalari, atom fizigi, astronomi ve plazma fizigi gibi bir¢ok alanda biiyiik
Ooneme sahiptir (Podpaly ve ark.,, 2009). Fiizyon plazmalarinda tungsten
konsantrasyonunun 6l¢iimiiniin tanisi ve modellenmesini desteklemeyi saglamak i¢in
birgok tungsten iyonunun atomik gegislerinin bilgisine ihtiya¢ duyulur (Biedermann
ve ark., 2009). Benzer sekilde yiiksek¢e iyonlagsmis altin iyonlarinin (Au, Z=79)
atomik yap1 ve spektroskopik bilgisi, plazma fizigi, flizyon reaktorleri, biyomedikal
uygulamalar, yliksek enerji astrofizigi gibi bircok bilimsel alanda 6nem tagimaktadir
(Hamasha ve Alshaiub, 2012). Altin ve iyonlar1 genellikle fiizyon reaktorlerinde
malzeme olarak, fiizyon plazmalarinda da radyasyon emisyon profilinin analizinde
kullanilir (Wurden ve Peterson, 1999). Yiiksek enerji astrofiziginde altinin atomik
bilgisi gama isinlarmin nasil patladigini ve evrendeki diger olaylar1 anlamayi
kolaylastirmaktadir (Filevich ve ark., 2005). Altin, X 111 kaynagi olarak birgok
uygulamada kullanilir. Altinin en ¢ok kullanilan 6zelligi oksitlenmemesi yani
kimyasal olarak reaksiyona girmemesidir (Nahar ve ark., 2008). Ayrica altinin yap1
malzemesi olarak kullani1ldig1 ulusal atesleme tesisi gereglerinde , eylemsiz sinirlanmis
fizyon (inertial-confinement fusion) deneylerinde altinin atomik bilgisinden
faydalanilir (L1 ve ark., 2010). Altin nanopargaciklari son zamanlarda biyomedikal
arastirmalarda kullanilmaya baslandi. X 1511 sogurulmasi viicut dokusunu geger ve

zehirli degildir (Nahar ve ark., 2008). Altin nanopargagiklari tarafindan sogurulan X



1isinlarinin radyoterapi verimini artirdigi bulunmustur (Hainfeld ve ark., 2004). Ayrica
altin iyonlarmin Auger elektronlari kanser terapisi i¢in yeni bir yontem olarak da son
yillarda 6nem kazandi (Montengegro ve ark., 2009; Pradhan ve ark., 2009). Altin
nanoparcaciklar1 kanserli hiicrelere tutununca ve 120-250 keV enerjili X 1sinlartyla
1isinlaninca kanserli hiicrelerin daha verimli olarak 6ldiiriildiigii bulundu (Hainfeld ve

ark., 2004).

Tungsten ve altin atomunun 6neminin yani sira, sodyum ve magnezyum benzeri
iyonlar da bir¢ok uygulama igin biiyiik oneme sahiptir. Sodyum benzeri yiiksek yiiklii
iyonlar, astronomide (Laming ve Feldman, 1999) ve fiizyon enerji gereglerinin
tanisinda (Feldman ve ark., 2008) 6nemli bir rol oynar. Bu iyonlarin spektrumlar1 X-
15101 lazer modellemesi i¢in 6nemlidir. Ayrica sodyum benzeri yoriinge spektrumu,
uluslararasi termoniikleer deneysel reaktor fiizyon plazmalari (ITER) gibi ¢cok yiiksek
sicaklikta laboratuvar plazmalarinin L-tabaka tanisi i¢in ilgi ¢ekmektedir. Cok
elektronlu sistemler arasinda, son kapali tabaka disinda bir valans elektronuna sahip
iyonlar, incelemesi kolay atomik sistemlerdir. Boylece sodyum benzeri yiiksek Z’li
iyonlar atomik yapi1 hesaplamalar1 i¢cin milkemmel model olustururlar. Sodyum
benzeri iyonlarin yani sira magnezyum benzeri iyonlardaki gegisler; astrofizik, plazma
ve termoniikleer flizyon arastirmalar1 alanlarindaki uygulamalar i¢in biiyiikk 6neme
sahiptir. Magnezyum benzeri iyonlar kapali 6z diginda son yoriingesinde iki elektrona
sahip oldugundan teorik hesaplamalarda korelasyon etkileri 6nemli bir rol oynar (Fan
ve Zheng, 2004). Bu yiizden sodyum benzeri iyonlar gibi atomik yap1 incelemesi igin
cogunlukla kullanilirlar.

Bu caligmada incelenen sodyum ve magnezyum benzeri tungsten ve altin (W3*, W®2*,
AU ve Au®’) iyonlar icin enerji seviyeleri, 151ma parametreleri ve kendiliginden
iyonlasma parametreleri ile ilgili mevcut yapilmis teorik ve deneysel calismalar

Tablo 2.1.de verilmektedir.



Tablo 2.1. Calisilan iyonlarm (W®3*, W2+ Au®8* ve Au®™) enerji seviyeleri, 151ma parametreleri ve kendiliginden

iyonlagma parametreleriyle ilgili mevcut ¢aligmalar

Kendiliginden iyonlagma

iyon Enerji seviyeleri Istma parametreleri -
parametreleri
Na Johnson ve ark., 1988 Theodosiou ve Curtis, 1988 Safronova ve ark., 2009b
Benzeri Seely ve Wagner, 1990 Seely ve Wagner, 1990 Preval ve ark., 2016
Tungsten  Kim ve ark., 1991 Feldman ve ark., 2008
(W83 Johnson ve ark., 1996 Ralchenko ve ark., 2008
Safronova ve ark., 2009b Piitterich ve ark., 2008
Kramida ve Shirai, 2009 Gillaspy ve ark., 2009
Kramida, 2011 Bidermann ve ark., 2009
Chen ve Cheng, 2011 Safronova ve ark., 2009b
Hu ve ark., 2011b Kramida ve Shirai, 2009
Beiersdorfer ve ark., 2012b Yanagibayashi ve ark., 2010
Gillaspy ve ark., 2013 Clementson ve Beiersdorfer, 2010
Dipti ve ark., 2014 Chen ve Cheng, 2011
Sapirstein ve Cheng, 2015 Clementson ve ark., 2011
Aggarwal ve Keenan, 2016 Chen ve Cheng, 2011
Konan ve Ozdemir, 2016a Kramida, 2011; Hu ve ark., 2011b
Gillaspy ve ark., 2013
Dipti ve ark., 2014
Aggarwal ve Keenan, 2016
Konan ve Ozdemir, 2016a
Na Kim ve ark., 1991 Theodosiou ve Curtis, 1988
Benzeri Vilkas ve ark., 2007 Seely ve Wagner, 1990
Altin Brown ve ark., 2008 Kim ve ark., 1991
(Auts Hu ve ark., 2011a Vilkas ve ark., 2007
Beiersdorfer ve ark., 2012a Brown ve ark., 2008 -
Beiersdorfer ve ark., 2012b Ralchenko ve ark., 2008
Gillaspy ve ark., 2013 Gillaspy ve ark., 2009
Sapirstein ve Cheng, 2015 Tribert ve ark., 2009
Konan ve Ozdemir, 2016b Gillaspy, 2010
Gillaspy ve ark., 2013
Konan ve Ozdemir, 2016b
Mg Ralchenko ve ark., 2008 Zou ve Fischer, 2001 Safronova ve ark., 2009a
Benzeri Kramida ve Shirai, 2009 Putterich ve ark., 2008 Preval ve ark., 2016
Tungsten  Safronova ve ark., 2009a Ralchenko ve ark., 2008
(W62%) Safronova ve Safronova, 2010 Feldman ve ark., 2008
Clementson ve Beiersdorfer, Kramida ve Shirai, 2009
2010 Safronova ve ark., 2009a
Chen ve Cheng, 2011 Bidermann ve ark., 2009
Clementson ve ark., 2011 Safronova ve Safronova, 2010
Hu ve ark., 2011b Yanagibayashi ve ark., 2010
Kramida, 2011 Clementson ve Beiersdorfer, 2010
Beiersdorfer ve ark., 2012b Clementson ve ark., 2011
Ozdemir ve ark., 2013 Chen ve Cheng, 2011
Konan ve ark., 2014a Hu ve ark., 2011b; Kramida, 2011
Dipti ve ark., 2014 Ozdemir ve ark., 2013
Hao ve Kang, 2015 Hu ve ark., 2014
Aggarwal ve Keenan, 2016 Dipti ve ark., 2014
Santana, 2016 Konan ve ark., 2014a
Xu ve ark., 2016 Hao ve Kang, 2015
Aggarwal ve Keenan, 2016
Mg Vilkas ve ark., 2007 Zou ve Fischer, 2001
Benzeri Brown ve ark., 2008 Vilkas ve ark., 2007
Altin Hu ve ark., 2011a Ralchenko ve ark., 2008
(Aus™) Hamasha ve Alshaiub, 2012 Brown ve ark., 2008 -

Beiersdorfer ve ark., 2012b
Hamasha, 2013

Hu ve ark., 2014

Konan ve ark., 2014b
Santana, 2016

Tribert ve ark., 2009

Hamasha ve Alshaiub, 2012
Hamasha, 2013; Hu ve ark., 2014
Konan ve ark., 2014b




BOLUM 3. HESAPLAMA YONTEMI

3.1. Atomik Yapi1 Hesaplama Yontemleri

Atom fizigi, kuantum teorisinin ortaya ¢ikisindan beri daima 6nemli bir test alan1 oldu.
Cesitli hesaplama yontemleri (Hylleraas, 1928; Hylleraas, 1929; Hartree, 1946), atom
spektroskopisinden (Edlén, 1963; Edlén, 1964) giiglii lazer alanlarina kadar genis bir
alanda kullanild1 (Joachain, 2014). Atom fizigindeki arasgtirmalarin en ilgi ¢ekici

alanlar1 su sekilde smiflandirilabilir:

1. Atomik sistemlerin elektromanyetik etkilesimlerini dikkate alan ¢ok-cisim
teorileri

2. Temel atomik yap1 6zellikleri

3. Elektron ve iyonlar1 i¢eren evren hakkindaki bilginin ¢cogu elektromanyetik
1sinim ile ulagir ve gorilinilir evrenin ¢ogu plazma durumunda oldugu i¢in
astrofizikteki plazma tanisi

4. Tanilama ve diger amagclar i¢in, 6zellikle pahali ve zaman alan deneylerle
karsilagtirma yapmak i¢in hesaplama yontemlerinden faydalanilarak deneyleri

tamamlama.

Atomik Ozelliklerin belirlenmesinde en verimli yontem, iyonlar1 modellemek icin
hesaplama yontemlerini kullanmak ve bunlar1 uygun deney sonuglariyla
karsilagtirmaktir. Teknolojinin ilerlemesiyle, hesaplama yontemleriyle bir¢cok 6zellik
hesaplanir ve deneyler sayesinde de bu sonuclarin dogruluk ve gecerliligi belirlenir.
Atom fiziginde kullanilan hesaplama yontemleri genel olarak pertiirbasyon ya da
varyasyon teorisi temeline dayandirilarak siiflandirilabilir ve her biri relativistik
olmayan ya da relativistik olarak karakterize edilebilir (Fischer ve ark., 2016).

Gilinlimiizde atomik yap1 6zelliklerinin belirlenmesinde yaygin olarak kullanilan ve



degisik yontemlere gore hazirlanmis program kodlar1 vardir. CIV3 (Konfigiirasyon
etkilesme stirimii 3) (Hibbert, 1975; Gupta ve Msezane, 2009) , COWAN (Cowan,
1981), SUPERSTRUCTURE (Eissner ve ark., 1974) gibi atomik kodlar relativistik
olmayan yaklasima dayali iken, RMBPT kodu (Relativistik ¢ok-parcacik pertiirbasyon
teorisi) (Safronova ve ark., 2002a; 2002b), birinci ve ikinci dereceden relativistik
enerji diizeltmelerini igeren relativistik ¢ok pargacik pertiirbasyon teorisine dayanir.
AUTOSTRUCTURE (Badnell, 2011) relativistik olmayan ya da yari relativistik dalga
fonksiyonunu kullanarak hesaplama yapar. HULLAC (Bar-Shalom ve ark., 2001),
ATOM (Amusia ve Chernysheva, 1997) ve FAC (Gu, 2008) gibi kodlar ise Dirac
denkleminin ¢6ziimii temeline dayanarak gelistirilen tamamen relativistik kodlardir.
Bu calismada AUTOSTRUCTURE (Badnell, 2011) programi kullanildigindan, teorik

bilgi bu ¢ercevede verilmistir.
3.2. Relativistik Olmayan Hamiltonyen ve Radyal Dalga Fonksiyonlari

Cekirdek etrafinda tek elektronun oldugu hidrojen benzeri sistemlerde relativistik
olmayan bag problemini ¢6zmek kolaydir. Cok elektronlu sistemlerde ise bu problem

i¢in
(oy|H—EJy)=0 (3.1)

seklindeki varyasyon (degisim) prensibine dayanarak yaklasik c¢oziimler getirilir.
Kuantum mekaniginde N-elektronlu atomun kararli bir durumu, q,=(r,o,), |
elektronun uzay ve spin koordinatlar1 olmak tizere, ¥(q,,...,q,) dalga fonksiyonu ile

tanimlanir. Dalga fonksiyonunun uzay degiskenlerine gore stirekli oldugu ve

HY(q,,....dy) =E¥(qy,....Qy) (3.2)

seklindeki dalga denkleminin bir ¢oziimii oldugu kabul edilir. Burada H atomik
sistemin Hamiltonyen islemcisidir. Dalga denklemi bir 6zdeger problemidir ve

¢oziimleri yalnizca sistemin toplam enerjisini gosteren belirli E degerleri i¢in vardir.



H islemcisi belirli kuantum mekaniksel yapt ve atomik sistemdeki ¢ekirdek
modellerine de baglidir. Relativistik olmayan hesaplamalar i¢in baslangi¢ noktas,
koordinat sisteminin merkezindeki sonsuz kiitlenin ¢ekirdek nokta yiikii i¢in kullanilan
zamandan bagimsiz Schrodinger denklemidir. Hamiltonyen kinetik ve elektrostatik

enerji toplamidir ve atomik birimlerde

HNR:Z_llh(i)+Z%:ZL—%VE—%}ZE (3.3)

il o i =L

ile verilir. Burada h(i), Z ¢ekirdek yiikiiniin Coulomb alaninda hareket eden 1.
elektronun tek elektron Hamiltonyenidir. N, elektron sayisi, ri, elektron-¢ekirdek
uzakligi ve rij, i. ve J. elektronlar aras1 mesafedir. (3.3)’{in sag tarafindaki tek elektron
terimleri, ¢ekirdege gore elektronlarin kinetik ve potansiyel enerjilerini; iki elektron
terimleri de elektronlar arasit Coulomb potansiyel enerjilerini tanimlar. Hamiltonyen

ayn1 zamanda yaklasik olarak
N . N 1 ) Z

Huw =Ho =Y h() =" _Evi —?+ui(ri) (3.4)
i=1 i=1 i

seklinde yazilir. Burada ui(r), sadece r’ye baglhdir. (3.4)’e gore her elektron

C Z

Vim(r) =—?+Ui(r) (3.5)

merkezi alaninda hareket eder. Bu alanda kiiresel simetri

[—%vz +VF(r)jwi (1.0.9.0) =<, ,(1,0.0,0) (36)

dir. Bag durumlar (€,<0) i¢in, y, ¢éziimleri kiiresel koordinatlarda



I:)nl (r)

l//nlm,ms (r, 01 ®, O-) = YImI (9’ @)Zr(nlsm) (6) (37)

seklinde yazilir. Burada | ve s = 1/2 sirasiyla yoriinge ve spin kuantum sayilarini
gosterir. M, ve m,, z-ekseni boyunca | ve s’nin izdiisimiinii, ve o spin degisimini
gosterir. P, (r) radyal dalga fonksiyonlari, SUPERSTRUCTURE’da (Eissner ve ark.,

1974) oldugu gibi genellikle baslangigta verilen sayisal veya istatistik bir modele
dayanarak elde edilirler. Ornegin Thomas-Fermi istatiksel model ile radyal

fonksiyonlar,

1 d2 1(1+2)

[___—I_an (21 1 r) + 2r2

2 dl‘2 J PnI (r) :Enl PnI (r) (38)

radyal denkleminin ¢6ziimleridir. Bag (ya da sinir) kosullarina bagl olarak

lim{p, /1™ =A, ve lim{P, (r)}=B, exp(-er) (3.9)

r—o

yazilabilir. (3.8) esitligindeki V_ (4,r), Gombas (1956) tarafindan tanimlanan

Thomas-Fermi-Dirac istatiksel model potansiyelidir. Bu potansiyel
V(4,r)=LZ,N,rlx)/r (3.10)

olarak da yazilabilir. Burada

limL(Z,N,r/4)=2 ve limL(Z,N,r/4)=2—(N-1) (3.11)
dir. (3.8)’deki potansiyel ayni / 'ye sahip tiim radyal fonksiyonlar i¢in ayni oldugundan,

[P, ()P, ()ar =6, (3.12)
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seklinde ortogonallik sartlar1 uygulanabilir. Baglangigta sayisal olarak verilen radyal

fonksiyonlar i¢in ise

QO(r) = {d_z I(I"Z'l) Zz}p(o)() (3.13)

r

esitligini kullanarak yeni radyal fonksiyonlar belirlenir. Radyal dalga fonksiyonlar
degisik varyasyonel Ol¢lim parametrelerinin dikkate alindigi farkli potansiyel ile
baslanarak da yazlabilir. Ornegin Badnell (2011) tarafindan Thomas-Fermi-Dirac-
Amaldi potansiyeli dikkate alinir.

3.3. Acisal Momentum Ciftlenimleri

Bir atomun toplam ag¢isal momentumu, (J), o atomun yoriinge agisal momentumu (L)
ve spin agisal momentumunun (S) toplanmasi ile elde edilir. Atomlarda elektronlarin
ve ¢ekirdek icinde niikleonlarin agisal momentumlarinin (ya da manyetik dipol
momentlerin) ¢iftlenim sekillerini, ¢iftlenimin olustugu yerdeki manyetik alan
siddetleri belirler. Bu manyetik alan, ya sistemin i¢ yapisindan kaynaklanan bir yerel

alan ya da ¢ekirdegin disindan uygulanan bir dis alandir (Aygiin ve Zengin, 1998).

Elektrostatik enerji diizeltmesi ve spin yoriinge terimi, merkezcil alan Hamiltonyenine
pertiirbasyon olarak eklenir. Bu pertlirbasyon hesabinin yapilma bi¢imi bu diizeltme
terimlerinin bagil biiyiikliiklerine baghdir. Pertiirbe eden degerler aynt mertebede
olmalar1 halinde, bunlarin ayn1 adimda tiiretilmesi gerektiginden, incelenmesi zordur
ve ara ciftlenim (intermediate coupling) olarak bilinir (Koksal ve Giimiis, 1999) Bu
pertiirbasyonlardan birinin digerinden ¢ok biiyiik olmasi durumlarinda ise ‘LS-
ciftlenimi’ (Russel-Saunders ciftlenimi) veya ‘jj-ciftlenimi’ olusur. Ozellikle hafif
atomlarda  LS-giftlenimi  olusurken, agir atomlara dogru  gidildikge,

jj-¢iftlenimine rastlanir.
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3.3.1. LS-¢iftlenimi

LS-¢iftlenimi, Russel-Saunders ¢iftlenimi veya atom {izerine uygulanan dis alan
Zeeman bolgesinde kaldigi siirece ciftlenim sekli bozulmadigindan ‘zayif alan
ciftlenimi’ olarak da adlandirilir. Bu giftlenim modeline daha ¢ok hafif atomlarda
rastlanir. Bunun nedeni, spin yoriinge teriminin elektrostatik enerji diizeltmesi yaninda
cok kiigiik olmasidir. Dolayisiyla spin-yoriinge etkisi |, -s, ihmal edilebilir. Atomun
elektronlarinin yoriinge acgisal momentumlari ve spin agisal momentumlar1 kendi

aralarinda

LzZli ve S=)s, (3.14)

seklinde ayr1 ayr birleserek atomun toplam yoriinge ve spin agisal momentumlarini

olustururlar. Atomun elektronlarina ait toplam agisal momentumu ise
J=L+S (3.15)

ile belirlidir. Ciftlenimlerin vektorel toplamla ifade edilmesi 6nemlidir (FlieBbach,

1991). LS-¢iftlenim modeli Sekil 3.1.’de gosterilmektedir.

Sekil 3.1. LS- ¢iftlenim modeli (Aygiin ve Zengin, 1998)

LS-¢iftlenim modelinde L ve S vektorleri ¢ift olduklart J etrafinda bir ortak W, s agisal

frekansi ile presesyon hareketi yaparken, eger bir dis alan (Zeeman bdlgesinde)
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uygulanmis ise, J dis alan etrafinda W, frekansi ile presesyon hareketi yapar. Dis
manyetik alan LS-¢iftlenimini kiramadiginda W, >W, olacagi aciktir. Kuantum

sisteminin durumunu belirleyen gegerli kuantum sayilari bu modelde I,m,,s ve m,

olur.

l.-s, gibi tek bir terimin katkisi kiigiiktiir fakat L ve S’ye eklendikten sonra tiim
sistemin spin ve yoriingeye iliskin degerleri birbiriyle etkilesir ve Hamiltonyene
katkida bulunur. Enerji katkisini elde etmek i¢in, LS-¢iftlenim durumunun bra ve ket
vektorleri, sistemin Hamiltonyen islemcisinin terimine etki etmelidir yani L-S ile
orantilidir (FlieBbach, 1991). Bu yaklasim enerjiye birinci dereceden diizeltmeyi elde
etmek i¢in gereklidir. Spin yoriinge teriminden pertiirbasyon teorisiyle J’ye bagl ince
yap1 elde edilir. L-Sile orantili terim, ayni alt uzay1 saglayarak kosegenlestirilebilir

ve spin-yoriinge terimi Wigner-Eckart teoremiyle gosterilebilir (Cornwell, 1997):

(Es)=(L,S,3,m,H[L,S,3,m,)=(¥, [L-S|¥ g, ) (3.16)
:%«\Pm 92-1- 87w g, ) (317)
_ %((\pm (G +1)~ LD = S(S +1)| ¥ s, )| ¥ (3.18)
:%(J(J +1)— L(L+1)—S(S +1)) (3.19)

Spin yoriinge diizeltmesi ve H Hamiltonyenli sistemin ortonormal olmasi i¢in
¥ o, ) =[S, 3,m,) (3.20)

oldugu kabul edilir (Landau ve Lifshitz, 1987). L ve S’nin verilen degerlerine ait

miimkiin J degerleri,
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J=|L-S||L-S|+L..,L+S-LL+S (3.21)

dir. L,S,Jve m, ile karakterize edilen miimkiin durumlar genel bir terimlendirme ile

gosterilir ve bunlar terim sembolii denilen

28+1LJ (322)

ile ifade edilir. Parite belirtilmek istenirse <°* (tek parite igin) veya ®* (¢ift parite i¢in)
sag Ust indisi eklenir. Parite agisal momentum kuantum sayilarinin toplaminin tek veya

cift olusuna gore tek veya cifttir ve

P () (329)

ile verilir. Bir terim sembolii bir seviyeyi (L,S,J) ifade eder. m, ’yi de igeren tiim

kuantum sayilart seti bir durum olarak adlandirilir. Ag¢isal momentum islemcisi
Ozdegerini ifade etmek icin L Tablo 3.1.’deki gibi harflerle ifade edilir ve ¢izgi
karakteristikleri arasindaki iliskiden dolay1 spektroskopik gosterim olarak adlandirilir.
Bu gosterimde | kuantum sayisinin 0 <| <(n—1) araliginda tam say1 olan degerlerine
karsilik, bastan itibaren sira ile S (keskin), P (bas), D (daginik), F (temel) seri ve

devaminda Latin alfabesinin harfleri ile tamamlayarak bir gosterim (notasyon)

olusturulur.
Tablo 3.1. Spektroskopik gosterim
Agisal momentum degeri (l) 0 1 2 3 4 5 6 7
Elektronlar S P D F G H I K

Seviyeler S p d f g H i k
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25+1 tane farkli mg degerine ayrilmasi sol iist kosede ¢ok katlilik (¢okluk) simgesi

olmasina neden olur. Cok katlilik spektroskopide olusan ¢izgi sayis1 demektir. 25+1=1
(yani S=0 ise) bu terime tekli denir. 25+1= 2, 3, 4,... ise bunlara da sirasiyla ikili, tiglii,

dortlii v.b. denir. m; deZerleri bu notasyonda gosterilmez. LS-¢iftlenimindeki

durumlar bu degerle karakterize edilmez ve J’nin her degerinin 2J+1 durumu kadar
katlilig1 olur. Bunlar bir 6l¢iim durumunda bu degerlere ayrilir ve 6zel bir yon belirtir.

Bu durumda J* nin izdiisiimiiyle m, 6nemli olur. Gegis sirasinda bazi 6zel yonlerde

manyetik alan uygulanmasi deneysel olarak bu 6zellik ayrilmasini ortaya ¢ikarabilir.
m, ’nin 2L+1 mimkiin degeri vardir. S ve L degerlerinin her es takimi ig¢in

(2L+1)(2S+1) katliligina sebep olur. Pertiirbasyonlarin eklenmesiyle birlikte enerji

diizeylerinde yarilmalar gozlenecektir.

3.3.2. jj-¢iftlenimi

Spin-yoriinge teriminin elektrostatik enerji diizeltmesinden daha biiyiik oldugu
durumlarda jj-giftlenimi meydana gelir. Spin yoriinge etkilesme enerjisi Z* ile orantili
iken, elektrostatik diizeltme Z ile orantilidir. Bu nedenle, elektrostatik diizeltme
terimine gore, spin yoriinge teriminin éneminin, Z artarken artacagi beklenir. Buna
gore jj-ciftlenimi, Z degeri biiyiik olan atomlar ya da iyonlar i¢in olusabilir. Ger¢ekten
saf jj-ciftlenimi nadir bulunur; fakat agir atomlarin spektrumu, jj-giftlenimi ile
belirlemeye yakin bir yap1 gosterirler. jj-ciftleniminin en iyi 6rneklerini yiiksek Z
degerine sahip biiylik yiiklii iyonlar olustururlar. Ciinkii bu durumda elektrostatik
diizeltme teriminin bagil onemi, elektronlarin sayisindaki diislis nedeniyle azalir

(Koksal ve Giimiis, 1999).

jj-¢iftleniminde her bir elektronun kendi spin ve yoriinge etkilesmesi sonucu tek

elektron toplam agisal momentumu

Ji=L+s, (3.24)
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seklinde olusur ve bu agisal momentumlar da toplanarak tiim sistemin toplam agisal

momentumu

1=] (3.25)

olarak elde edilir. Tek elektron vektor nicelikleri aynt m, ve m, ’ye sahiplerdir. Daha

sonra mimkiin J;’ye eklenirler. Son olarak da bunlar toplanarak toplam agisal

momentum J’yi olustururlar. Fakat tek elektron niceliklerinden Pauli ilkesine uyan
kombinasyonlar fiziksel olarak miimkiin olur. LS-¢iftleniminde esdeger elektronlar
ayni n ve I’ye sahipken, jj-¢iftleniminde esdeger elektronlar ayni n, live ji* ye sahiptir.

Ayni zamanda etkin kuantum sayilari da n, |, j ve m; dir.

jj-ciftlenimi durumunda spektrum terimleri igin gosterim, her bir elektronun,
(ni, li, ji) kuantum sayilarin1 ve J toplam agisal momentum kuantum sayisini
belirlemesi gerekir. Bireysel ji’lerin degerleri genel olarak parantezler arasinda ve J
alt indis olarak yazilir. jj-¢iftlenim modeli Sekil 3.2.’de gosterilmektedir (Aygiin ve
Zengin, 1998).

Sekil 3.2. Iki elektronlu bir atomda, manyetik alanin Paschen-Back bdlgesinde jj-ciftlenim modeli (Aygiin ve
Zengin, 1998)

Pertiirbasyon  diizeltmesiyle elektrostatik  diizeltme terimi hesaba katilir.

Hamiltonyenin, elektronun (ni, li, ji) kuantum sayilari takimi ile belirlenen bir E diizeyi

artik pertiirbasyonun eklenmesi ile sistemin J toplam agisal momentum kuantum
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sayisinin degerleri ile gosterilen belirli diizeylere yarilacaktir. LS-¢iftleniminde oldugu

gibi, bu diizeylerin her biri M;’ye gore (2J+1) kez katlidir (dejeneredir).

3.4. Atomik Hamiltonyene Getirilen Baz1 Katkilar ve Etkiler

3.4.1. Relativistik diizeltmeler

Cok elektronlu sistemin relativistik olmayan davramisinda elektronlar arasi
elektrostatik etkilesim dikkate alinmaktadir. Ancak elektronlar arasi etkilesimin
relativistik tanimi i¢in Coulomb etkilesimi yetersizdir. Elektronun spin hareketinden
gelen manyetik 6zelliklerin hesaba katilmasi gerekir. Relativistik modelde elektron
hiz1 151k hizina yaklastigindan, manyetik etkilesmeler daha da 6nemli hale gelir. Ayrica

151k hiz1 sonlu oldugundan, gecikme etkileri goriiliir.

Relativistik etkiler, agir atomlar ve yiiksek¢e iyonlagmis sistemlerde daha da
onemlidir. Relativistik etkileri hesaba katmak i¢in ya Dirac denklemini ¢6zmek gerekir
ya da Schrodinger denklemine en diisik mertebeden relativistik diizeltmeler
pertiirbasyon olarak eklenir. Bu diizeltmeler ince yapi sabiti o’nin kuvvetlerine gore
tiretilebilir. Relativistik olmayan Hamiltonyene Dirac-Coulomb-Breit yaklagimi
kullanilarak birinci mertebeden diizeltme olan o mertebesinde ek terimler igeren

Hamiltonyen ‘Breit-Pauli Hamiltonyeni’ olarak bilinir.

Radyal dalga fonksiyonlari, Breit-Pauli relativistik etkilerini de igerecek sekilde

Hge = Hyg + Hpe (3.26)

olarak verilen Hamiltonyenin 6z fonksiyonlari seklinde elde edilir. Hyg, (3.3) ile

verilen relativistik olmayan Hamiltonyendir. Hp. ise relativistik diizeltme

islemcilerini igerir:
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HRC = HRCl + HRCZ (3.27)

H ke, bir-cisim islemcileri olan kiitle-hiz ( f, (kiitle)), Darwin (f,(d)) ve cekirdek

spin-yoriinge ( f;(s0)) diizeltmelerinden olusur:

Hiper = i[ f,(kttle) + f,(d) + f,(s0)] . (3.28)

burada f;(kitle), f.(d) ve f.(s0) sirasiyla

fi(kUtIe):—%aZVf‘ : (3.29)
1_ ,.,(1

ve
Za’),,. .

fi(so)z( - j|(l)-s(l) (3.31)

seklindedir. H,., Hamiltonyeni ise

HRCZ = HFSZ + HNFSZ (3.32)

olmak tizere iki-cisim islemcilerinden olusur. Bu ifadede Hrsz, spin-yoriinge g; (s0) ,
spin-diger yoriinge g, (so+so’) Ve spin-spin g, (ss'") diizeltmelerini kapsayan iki-

Cisim ince yap1 islemcisidir:
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Hes, :Z(gij (so+s0’)+g; (SS')) (3.33)

i<]j

Burada

g, (s0+s0’) = —a® H'r—;x pi]-(s(i) + 23(j))+[%x piJ-(s(j) +2$(i))} (3.34)

ij ij

ve

s(i)-s(j)_3(S(i)'ru)(s(j)'ruq (3.35)

5
7 7

g;(ss) = 2a2[

dir. (3.32) H,g, deki, iki-cisim ince yap1 olmayan islemcileri olan spin-spin temas

g, (css"), Darwin g, (d) ve yoriinge-ydriinge g, (00") diizeltmelerinden olusur:

Hyes: :Z(gij (CSS')+gij (d)+gij (00')) (3.36)

Buradaki g, (css), g;(d) ve g;(oo’) ifadeleri

g, (e55) =~ (i) s(1)r,). (337)
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9 (00')——%2[pi 4 +r‘(r’—3p‘)p} (3.39)

ij

dir (Eissner ve ark., 1974; Badnell, 1997). Breit-Pauli Hamiltonyeni J toplam agisal
momentum islemcisi ile sira degistirir ve karsilik gelen dalga fonksiyonu ise J? ve
J; 'nin 6zfonksiyonlart olmalidir. Cok konfigiirasyonlu yaklasimda, Breit-Pauli dalga

fonksiyonlari,

IP(?/JMJ):iCi(D(}/iLiSi‘]MJ) (3.40)

i=1

seklinde lineer kombinasyonlar (birlesimler) olarak verilir. Burada ®(yLSIM,) ler

LSJ ciftlenimli konfigiirasyon hal fonksiyonlaridir (CSF):

D(yLSIM,) = > (LM, SM¢|LSIM, ) d(yLM, SM) (3.41)

M Mg

Ince yap1 olmayan etkilesimler iyonlasma potansiyellerini, toplam enerjileri ve terim
ayrismasint etkiler. Bu etkilesimlerin hesaba katildig1 sonuclar deneysel degerlere
daha yakin cikar. Iki-cisim ince yapi olmayan etkilesimler, tek-cisim relativistik
terimlere gore korelasyon etkilerine daha duyarhidir ve tek-cisim relativistik
diizeltmelerin yaninda kii¢iikk bir katkis1 olmasina ragmen Onemlidir. Relativistik
durum kiiciik Z’li atomlarda ¢ok fazla katkis1 olmamasina ragmen, biiytlik Z’li atomlar1

daha ¢ok etkilemektedir (Eissner ve ark.,1974).

Bir-cisim islemcileri Z%? mertebesindeyken, iki-cisim islemcileri Z%0®
mertebesindedir. Yiiksek Z’li atomlarda tek-cisim islemciler daha baskindir fakat
kapali tabakalarin sayisi arttik¢a bazi iki-cisim islemcileri de tek-cisim islemcisi
mertebesi (Z*0?) gibi davranir (Blume ve Watson, 1962). ince yap1 islemcilerinden
farkli olarak, ince yapi olmayan islemciler L? ve S? ile komute ederler (sira

degistirirler) (Badnell, 1997).



20

3.4.2. Kuantum elektrodinamik (QED) diizeltmeler

QED etkileri bir veya iki elektronlu iyonlarin en igteki enerji seviyelerinin Lamb
kaymasinda agik¢a goriiliir. QED’nin etkisini gosterdigi diger bir 6zellik ince yapi
yarilmalaridir. Ayn1 zamanda Zeeman etkisi ve bag elektronlarinin g-carpani QED
etkileri ile ilgilidir ve elektromanyetik iyon tuzaklarinda olciilebilir (Gumberidze,

2003).

Kuantum elektrodinamigin temel yontemi Dirac, Jorden, Pauli, Heisenberg, Born,
Fock, Wigner ve Fermi gibi ileri gelen teorisyenlerin ¢alismalarinda formiillestirildi.
Bu teori, foton ve elektron pozitron giftlerinin yaratma ve yok etme siireglerini en basit
sekilde tanimlanmasini sagladi. Fakat bu yontemlerin yiiksek dereceden pertiirbasyon
teorilerine uygulanmasi sonu¢ vermedi. Lamb ve Retherford mikrodalga teknigini
kullanarak 2si2 ve 2p12 durumlarinin baglanma enerjileri arasindaki kiigiik farki
kesfedene kadar bu problem ¢oziimlenemedi (bu Lamb kaymasi olarak adlandirildi)
(Lamb ve Retherford, 1947). Bu ayrim relativistik kuantum mekanigi ile agiklanamadi.
Dirac denklemine gore ¢ekirdek boyutu diizeltmeleri hidrojen igin ¢ok kiigiik olurken,
bu seviyelerin enerjileri ayni olmaliydi. Enerjideki bu yarilmanin vakum
polarizasyondan geldigi ortaya c¢ikti. Bu katki, gozlenen Lamb kaymasini agiklamak
icin ¢ok kiigiikti (-27 MHz). Onceki kuantum elektrodinamikte bu katki
hesaplanamiyordu. ilk olarak Bethe bu katkiyr hesaba katt:i. Kramer yeniden
normalizasyon goriisiinii kullanarak bu etkiyi 1040 MHz elde etti. Daha sonra Dyson,
Feyman, Schwinger ve Tomonaga QED teorisini sonuglandirdi (Schweber, 1994).
Yeniden normalizasyon yontemiyle teorideki bu farkin giderilebilecegini buldular.
Yeniden normalizasyonun temel goriisiine gore, elektron kiitlesi ve elektron yiikii gibi
teoride bulunan parametreler dogrudan o6lgiilebilen nicelikler degildir. Deneyde
dogrudan odl¢iilebilen fiziksel parametreler cinsinden ifade edildiklerinde tiim fiziksel
niceliklerin QED hesaplamalari sonlu ¢ikar. QED’deki tiim hesaplamalar pertiirbasyon

teorisi ince yapi sabitini a=1/137,036 temel alir (Gumberidze, 2003).

Kuantum elektrodinamik katkilar, 6z enerji ve vakum polarizasyonu katkilarini igerir.

Serbest bir elektronun 0z enerjisi, klasik elektron yarigapina sahip kiire diizgiin
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yiiklenmis ise m002 mertebesindedir. Oz enerji genellikle kendi 1s1mm alani ile

etkilesiminden dolay1 bir elektronu diizenlemek zorunda olan enerji olarak hesaba
katilir. Yani sanal bir fotonun yiklii parcacik tarafindan yayilmasi ve yeniden
sogurulmasi anlamina gelir. Bu enerji, elektron bag durumundayken degisebilir, bir
bakima elektron kiitlesinin artisina benzerdir. Bu degisim enerji seviyesi

hesaplamalarinda hesaba katilmalidir.

Vakum polarizasyonu, Coulomb yasasindaki kisa siireli degisimleri tanimlayici
terimdir. Yani, foton degisimiyle yiiklii bir pargacigin, sanal elektron pozitron giftine
eslesmesini tanimlar. Yikli pargacik, dielektrigin kutuplanmasina benzer sekilde,
yiikiinii azaltarak vakumda kutuplanir. Vakumdaki sanal elektron pozitron g¢ifti, yiiklii
pargacigin varligindan etkilenir. Bir elektron olmasi halinde ise pozitron ¢ekecek ve
sanal elektron itecektir. Bu durum, elektron yiikiini perdeleyen vakum
polarizasyonuna neden olur. Cekirdegin Coulomb alaninda bir elektron i¢in vakum
polarizasyon diizeltmesi, Coulomb potansiyeline Uehling diizeltmesi (Uehling, 1935)
eklenerek hesaba katilir. Ince yapi sabiti o, mesafe ve enerjiye gore bir parca

degisecektir (Nikolic, 2004).

Diger bir QED etkisi elektronun g-carpaninin, Dirac degerinden kiiclik bir
sapmasindan olusur. Dirac denklemine gore elektron manyetik momentinin mekanik
momentine orani olan serbest elektron g-¢arpani 2’ye esittir. QED, bu degere bazi

diizeltmeler getirir. Schwinger (1981) tarafindan tiiretilen en diisiik dereceden katki

eklendiginde,
Qoo =235 5. 00116) (3.42)
(7+...)

elde edilir. Schwinger’in diizeltmesi Kusch ve Foley (1947) tarafindan deneysel olarak

=2-1,00119(5) (3.43)

g deneysel
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seklinde desteklendi. Hidrojendeki Lamb kaymasinin yani sira serbest elektron g-
carpani degeri deneysel ve teorik sonuclarda ¢ok yliksek dogrulukla elde edilmektedir
(Drake, 1996).

1970’lerin baglarinda QED diizeltmeleri hidrojen ve helyum gibi diisiik Z’li sistemler
i¢in arastirildi. a’ya ek olarak bu sistemlerde kiigiik parametre olarak aZ parametresi
vardi. Bunun sonucu olarak diisiik Z’li sistemler i¢in tiim hesaplamalar a ve aZ’ye
dayandi. Yiiksek Z’li sistemlerde oZ parametresi kiigiikk degildi ve boylece aZ
acilimina dayanan hesaplamalar gecerli degildi. Ancak a’ya ek olarak birkag
elektronlu iyonlarda diger bir kiigiik parametre 1/Z vardi. Bu parametre, elektron
cekirdek etkilesimine (~Z?) gore elektronlar arasi etkilesim giiciinii (~ Z) yansitir.
Diger yandan bag enerjisine (~(aZ)?) gore 1sinim diizeltmeleri (~ a(a2)*) , (a(a2)?) ile
Olgeklendirilir. Cok yiiksek Z’li sistemler i¢in, 1/Z parametresi, a ile karsilastirilabilir
ve boOylece 1simali diizeltmeler, elektronlar arasi etkilesim diizeltmeleri gibi ayni
seviyeye katkida bulunur. Yiiksek Z’li birka¢ elektronlu sistemler i¢in, elektronlarin
birbirleriyle etkilesmesi ve elektromanyetik alanla etkilesmesi (sirasiyla 1/Z ve a
carpanlart kadar) c¢ekirdek etkilesmesinden ¢ok kiigiiktiir. Boylece atomun
elektronlarinin sifirincit dereceden yaklasimini, sadece ¢ekirdegin Coulomb alani ile
etkilesmesi olarak kabul etmek dogaldir. Elektronlarin elektromanyetik alanla

etkilesimi pertlirbasyon teorisiyle hesaba katilir (Gumberidze, 2003).

Hidrojen-benzeri iyonlar i¢in Lamb kaymasi, 7 =e = me= 1 alindiginda,

A8QED = . Zs F n(aZ) (344)

zn

esitligiyle ifade edilir (Shabaev ve ark. 2013). (3.44)’te n bas kuantum sayisini, o ince
yap1 sabitini, Z c¢ekirdek yiikiinii gostermektedir. Bu ifade kdsegen olmayan matris

elemanlari icin su sekilde genellestirilebilir:

“7 - (a2) (3.45)

Gn,n’ = ﬂ_(nn!)?:lz
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F fonksiyonu; aZ ve n, n' katsayilarina zayif¢a baglidir. Bu fonksiyon Shabaev ve
arkadaslar1 (2013) tarafindan tablolastirildi.

3

A 3.46
ﬂ.(nnr)S/Z - |an(O)\Pn’ (0)| ( . )
oldugundan,
a’Z
o,y —=|¥,(0)¥,O0)|F,, (aZ) (3.47)
V4

elde edilir. Bu ifade, sadece hidrojen-benzeri iyonlar igin degil, ayn1 zamanda gok

elektronlu atomlarin valans elektronlar1 i¢cin de kullanilir. Sobelman (1979)’a gore
merkezdeki elektron yogunlugu, baglanma enerjisi &, cinsinden ifade edilebilir.

Baglanma enerjisi,

) 3.48
v 2V2 ( ' )
oldugundan,
2 3/4
¥, (0)¥, (0)) = (Z,+1)°Z  (4ee,)"Z (3.49)

(W) x(Z,+1)

olur. Bu ifadede Zi, iyon yiikii (nétral atomlar i¢in Zi=0 dir) ve v, etkin kuantum

sayisidir. Bu durumda QED diizeltmesi

_ (48v gv’ )3/4

: *Z*F(aZ 3.50
O = ey L) (350)

halini alir (Konovalova ve Kozlov, 2015).



24

3.4.3. Korelasyon etkileri

Atom teorisi, her elektronun, ¢ekirdegin ¢ekimi ve bir elektron ile diger elektronlar
arasindaki itme etkilesimlerinin ortalama etkisini gosteren bir etkin potansiyelde
hareket ettigi diistiniilen bagimsiz pargacik modelini temel alir. Cogu atom ve sistemin
yapisi bu modele uymaktadir. Elektronlarin hareketindeki etkilesim ihmal edilirse, her
elektronun diger elektronlar tarafindan belirlenen bir alanda bagimsiz olarak hareket
ettigi varsayilir. Elektronlar arasindaki bu etkiler ‘korelasyon etkileri’ olarak
adlandirilir ve korelasyon etkilerinin ihmal edilmesiyle enerjideki hata ‘korelasyon
enerjisi’ olarak tamimlanir. Ozel olarak, varyasyon-pertiirbasyon yontemi cesitli
atomlar ve iyonlar icin korelasyon enerjilerini elde etmek i¢in basarili bir sekilde
uygulanabilir. Bagka bir bicimde varyasyonel yontem, Slater determinantlarinin lineer

bir birlesimi,

D = ZCiCDi (3.51)

olan @ deneme fonksiyonu ile kullanilabilir. Buradaki Ci katsayilari varyasyonel

degiskenlerdir. Cesitli ®, Slater determinantlari, elektronlar tarafindan isgal edilen

spin-yoriingemsilerin se¢iminde farkli olur ve bu nedenle farkli yerlesimlere karsilik
gelirler. Bu yaklasim konfigiirasyon-etkilesme yontemi olarak bilinir (Koksal ve

Gilimiis, 1999).

Enerji seviye degerlerini ve 1simali gegis parametrelerini de etkileyen korelasyon
etkileri genel olarak 3 farkli sekilde siniflandirilir. a ve b iki yoriinge olmak iizere, ab
yoriingelerinden elektron uyarilmalar1 gergeklestiginde, ab yoriingelerinin ikisi de
valans (degerlik) yoriingesi ise bu korelasyona valans-valans korelasyonu, ab
yoriingelerinin  biri 6z, digeri valans yoriingesi ise bu korelasyona oz-valans
korelasyonu denir. Yani 6z-valans korelasyonunda valans yoriingesinin yani sira,
kapali alt tabakalardan da uyarilmalar olur. Elektron uyarilmalarimin yapildigi

yoriingelerin her ikisi de 6z yoriingesi ise bu korelasyona da 6z-6z korelasyonu denir.
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Bu korelasyon modelinde tiim uyarilmalar kapali yoriingelerden olur (Fischer ve ark.,

1997).

3.5. Isimal1 ve Istmasiz Gegisler

3.5.1. Enerji seviyeleri arasindaki is1mah gecisler

Atomdaki 1smmali gegis, iki durum arasindaki bir elektromanyetik gec¢is olarak
tanimlanir ve fotona ait agisal momentum ve parite ile karakterize edilir (Fischer ve
ark., 1997). Atom, foton sogurmasiyla daha yiiksek seviyelere uyarilir ya da uyarilmis
atom yaymnlama ile 1g1ma yapar. Sogurulmus ya da yaymlanmis foton k agisal
momentumuna sahipse ve paritesi = =(-1) ise, gecis bir elektrik ¢ok kutuplu (EK)
gecistir. Fakat foton 7 =(-1)**! paritesine sahipse gegise ‘manyetik ¢ok-kutuplu (MK)
gecis’ denir. Genelde en biiyiik gecis hiz1 elektrik dipol (E1) 1s1masinda oldugundan
(1/a? kadar) E1 gegisleri ‘izinli’, daha yiiksek dereceden elektrik ve manyetik gecisler

‘yasakl1’ olarak adlandirilir.

Isimali gecis bilgisi, astrofizik, plazma fizigi, termoniikleer flizyon arastirmalari,
lazerle izotop ayirma ve lazer sistemlerinin gelistirilmesi gibi bircok alan i¢in ¢ok
onemlidir. Atomik spektroskopideki i1simali gegis olasiligi, salinici siddeti gibi
parametreler, hem atomik Ozelliklerin belirlenmesinde hem de deneysel verilerin
yorumlanmasinda 6nemli bir rol oynamaktadir. Gegis olasiliklarinin, sicaklik ve
atomik konsantrasyon dl¢timlerinin dogrulugunu test etmek ve analizini yapmak i¢in
kullanilan gegislerin segiminde onemli bir yeri vardir. Uzak yildizlarla ilgili bilgi
edinmek i¢in, glines 15181indan bize ulagan sogurma ¢izgilerinin ince yapi ¢izgileri
arasindaki gecis olasiliklart incelenir. Uzak gezegenlerdeki madde miktari, gecis
olasiliklariyla iligkilidir. Ayrica gegis olasiliklari, yerel olmayan denge plazmalarinin
modellemesi ve spektral analizinde ¢ok Onemliyken, salinici siddeti de giines

spektrumu i¢in dnemlidir (Pinnington ve ark., 1984; Liang ve ark., 2013).

Elektrik ¢ok kutuplu 1sinimda dogal (kendiliginden) yaymlama igin A gecis olasilig,

S ¢izgi siddeti cinsinden
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AY =Gla™ (B - £,/ g)sM (.1 (3.52)

esitligiyle verilir. Burada 2X ¢ok kutuplulugu gosterir. i ve i' sirasiyla ilk ve son
durumlardir. §; baslangic durumun istatiksel agirhigidir ve G sayisal garpandir.

Elektrik dipol ve kuadrupol 1sinimda G,
c¥=1/3 ve GP¥=1/160 (3.53)

degerlerini alir. (3.52) esitliginde E enerjileri Rydberg cinsinden, SI Bohr yaricap:

cinsinden, A[:(] Rydberg siiresinin tersi cinsindendir.

r =% _ 7 _4839x10"s >4
° ac Ry o

olarak ifade edilen 7o, elektron i¢in, hidrojenin temel durumundan yoriingesinin gapi
boyunca ge¢cme siiresidir. (1/2) 7o zamanin atomik birimi olarak adlandirilir. o ve
70’ 1 degerlerini (Kuhn (1962) tarafindan belirlenen atomik birimler) ekleyerek, gegis

olasilig1 Ai boyutlu ifadeye geri ¢evrilir. E ve S boyutsuz alindiginda gegis olasiliklari,

Al =2,6774x10°s X (E, - E,)? 1 s, i (3.55)
ve
AP = 2,6733x10° x (E, - E, ) = S1(i, i) (3.56)

seklinde yazilir. Bir diger durum da, 1simali gegisler sogurma ya da sagilma salinici
siddetleri ile tanimlanir. Ayn1 zamanda @f agirlikli salinici siddeti degeri de
kullanilabilir. Salinici siddeti, spektroskopik geg¢is i¢in sogurmaya karsilik gelen atom
basina elektronlarin sayisi olarak tanimlanabilir. Yani, gecisin siddetini ifade etmek

icin kullanilan boyutsuz bir niceliktir. Salinict siddeti
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S (3.57)

ve agirlikli salinict siddeti de

(gf)ii’ = (gf )i'i =0; | fi'i| =0y | fii'| (3.58)

ile tamimlanir. Hem A hem f i¢in atomik gegis 6zellikleri, baslangi¢ ve son durumlar
(i, i") igin gf *ye simetrik olan SI ¢izgi siddeti ile desteklenir. SII(i,i"), 2% cok kutuplu
1stimi igin, yiik dagiliminin K. momentinin matris elemanlarindan diizenlenir. S

cizgi siddeti

i@, i = st iy => [P (3.59)
K

olarak ifade edilir. Burada,

P = bR = pl] Zr[k (3.60)
dir. Kiiresel tensor islemcisi C(p) cinsinden r) bir parcacik vektord,
() =ryel(p) (361)
ve b katsayilari
b =1 ve b =[2/3 (3.62)

olur. (3.59) esitliginde Pk yerine Pn alarak,
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P =—i(|(p)+28(p)) (3.63)

manyetik dipol ¢izgi siddeti tanimlanir. Manyetik dipol gegis olasiligi bu durumda

A= - £ 55,(00) (3.64

olarak yazilir. Birimler elektrik ¢ok kutuplu gecisteki gibi (3.52) esitligiyle aynidir. a

ve 7 eklendiginde
AT =3,5644x10"s™(E, — Ei,)3i_8m(i,i’) (3.65)
al

seklinde manyetik dipol ge¢is olasilig1 tanimlanir.

3.5.2. Istmah gecisler icin secim kurallar:

Ara ciftlenim (IC) se¢im kurallar1 LS-¢iftlenim kurallarindan biraz farklidir. Segim
kurallar1, gecisin tipine (elektrik dipol vs.) ve ara ¢iftlenim dalga fonksiyonlari
hesaplanirken Hamiltonyendeki ince yapi terimlerinin tipine baghdir. ikinci durumda
spin-spin etkilesimi SL ve S'L' terimleri ile

|L—L’|S2 ve |S—S’|Sl (3.66)
esitligine gore ciftlenir. Spin-yoriinge, spin diger yoriinge etkilesimleri ise

L-L]<1 ve [S-8<1 (3.67)

esitligine gore ciftlenir. Breit-Pauli Hamiltonyeninin ince yap1 olmayan etkilesimleri

ve Coulomb etkilesimleri ise sadece ayn1 SL’ye sahip terimler ile ¢iftlenir. Ayrica
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parite se¢im kurallar1 daima SL ¢iftlenim durumuyla aynidir. Tim durumlarda

J — J gegisi izinli degildir (Eissner ve ark., 1974).
Se¢im kurallar1 elektrik dipol gegislerde,

S=S', |L-Ll<1 wve [I-J|<1 (LS-¢iftlenimine gére)  (3.68)

s-s’

<4, |L-L

<5 ve [J-J'

<1 (Ara ¢iftlenime gore) (3.69)
elektrik kuadrupol gegislerde,

s-s’

=0, |L-L

<2 ve [J-V

<2 (LS-giftlenimine gore) (3.70)
|S - S'| <4, |L - L'| <7 ve |J -J '| <2 (Ara giftlenime gore)  (3.71)
ve manyetik dipol gecislerde,

|S - S'| <4, |L - L'| <4 ve |J -J '| <1 (Ara giftlenime gore) (3.72)

seklindedir.
3.5.3. Kendiliginden iyonlagsma (Autoionization)

Cok elektronlu atomlarda, uyarilmis bir atoma (A*) ikinci kez bir foton gonderilirse
ya ikili uyarilmis duruma (A**) gecer ya da bir kez uyarilmis duruma gegip bir serbest
elektron bulundurabilir. ikili uyarilmis durumda atom fazla kararli olmadigindan ya
baslangi¢c durumuna doner ya da 1s1ma yapmadan daha alt enerji durumuna gecgebilir.
Bu durumda elektron serbest hale gelir. Yani sanki foton degil de elektron
yayinliyormus gibi goriiniir. Bu durum kendiliginden iyonlagsmadir (Sekil 3.3.)
(Fischer ve ark., 1997).
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hv + A*

!

hv + A o9 A*, e+ A™Y

!

e+ AT

Sekil 3.3. Kendiliginden iyonlasma (Fischer ve ark., 1997)

Kendiliginden iyonlasma, ikili uyarilmis durumlarin bir sonucudur. iki elektron es
zamanl olarak ayrilir. ki elektronun uyarilma enerjisi, birinci iyonlasma enerjisini
astifinda, 151masiz gecis meydana gelir. Uyarilmis elektronlardan biri alt seviyeye
inerken digeri atomdan disar1 salinir. Bu siire¢ ikili uyarilmanin ardindan ¢ok hizh
meydana gelir. Uyarilmis durumun 6mrii, 1s1mal gegiste 10° - 107 s araliginda iken,
kendiliginden iyonlagsmada 10° - 102 s gibi daha kisadir. Isimali gegisler kesikli
bolgede olurken, kendiliginden iyonlasma gegislerinde siirekli bolgeyle bir iletisim
vardir. Ayrica ikili uyarilmis durumlar i¢ tabaka elektronlarinda meydana geliyor ise

kendiliginden iyonlagma siireci Auger etkisi olarak adlandirilir.

Kendiliginden iyonlagma ve dogrudan iyonlagsma olaylarmin her ikisinde de atom
iyonlagir fakat farkli yollar1 izleyerek iyonlagma gergeklesir. Dogrudan iyonlasmada
iyonlasma esigine gecis yapilirken, kendiliginden iyonlagsmada, Once iyonlagma
esiginin {stiindeki ikili uyarilmis rezonans durumuna ¢ikilir, sonra iyonlagsma esigine
gecis yapilir. Kendiliginden iyonlagsma sematik gosterimi, helyumun 1snl; n>1
durumu i¢in Sekil 3.4.’te verilmektedir (Erkog¢ ve Uzer, 1996).

Uvanbmag ivonik durum

Keadiliginden
rgnlasma e = 5
— -
— 3 =
— I E— __/-P’
Ivonun temel -
durumu _
hev
Ikili elektron
by wyankmas
Tek elektron t
uyanimas: Atomun temel Spekiral
durumn cizgiler
-1 1

Sekil 3.4. Cok elektronlu atomlar i¢in kendiliginden iyonlagsmanin sematik gosterimi (Erkog ve Uzer, 1996)
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Siirekli durumda bazi kendiliginden iyonlasma durumlarinin varligi sistemin sogurma
spektrumunda gozlenebilir bir etkiye sahiptir. Kendiliginden iyonlagma durumlarinin
bir diger 6zelligi, zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi, kendiliginden iyonlasma

durumlari i¢in ¢oziilemez (Erkog ve Uzer, 1996).

Kendiliginden iyonlagmanin tarihsel gelisiminde ilk adim 1900°1ii yillarda atilmistir.
Majorana 1931°de yayimlanan iki ¢alismasinda birinci iyonlagsma esiginin iistiindeki
enerji seviyelerini agikladi (Majorana 1931a, 1931b). Bu calismalarin birincisinde
helyum atomunun 2s?, 2s2p ve 2p? elektron konfigiirasyonlarinin cift uyarilmis
durumlar1 verildi. ikincisi, civa, ¢inko ve kadmiyumun iyonlagsma seviyesinin
iistindeki np? 3P elektron konfigiirasyonuyla iliskilidir ve bu galigma atomik
spektrumdaki kendiliginden iyonlasmanin 6nemi konusunda Onciiliikk etmistir
(Condon ve Shortley, 1935). Bir sonraki 6nemli ¢aligma, Beutler (1935) tarafindan
iyonlasma seviyesinin iizerindeki seviyeler i¢in soygazlarin sogurma spektrumu
izerine yapildi. Bu calismada kendiliginden iyonlasma siirecinde kuvvetli asimetrik
sogurma cizgileri gézlemlendi. Daha sonra Fano (1935) siirekli ve kesikli seviyeler
tizerine teorik bir analiz yapti. Elektron sagilmalariyla kendiliginden iyonlagma
diizeyleri ilk defa Lassettre ve Symposium (1959) tarafindan incelendi. Fano (1961),
fotonlar i¢in olan teoriyi elektron sagilmalari ig¢in genellestirdi ve asimetrik pik
profillerinin, ayirt edilemeyen rezonans diizeyleri ile katli siirekli diizeylerin
girisiminden kaynaklandigini gosterdi. Fano tarafindan olusturulan kendiliginden

iyonlagmanin teorisi fizikte genis uygulama alanina sahip oldu.

Kendiliginden iyonlagma, atomik ve molekiiler spektrumda da ¢ok ¢esitli sekilde
gbzlendiginden spektroskopide 6nemli bir rol almaktadir (Arimondo ve ark., 2010).
1960’lardan sonra hizlandiric1 151k kaynaklari ve yiiksek ¢oziiniirliikkte elektron
carpisma cihazlarinin gelismesiyle kendiliginden iyonlasmaya ilgi artti. 1970’lerde
lazer spektroskopisinin gelisimiyle tekrar bir artis oldu (Aymar ve ark.,1996; Kohler
ve ark., 2006). Kendiliginden iyonlasmanin Fano modelinin lineer olmayan
genellestirmesi Miroshnichenko ve arkadaslari (2005) ve Zhang ve arkadaslar1 (2006)

tarafindan yapildi. Ayrica kendiliginden iyonlagma, plazma fizigi, izotop ayrigsmasi,
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kimya ve yiizey bilimi, astrofizik gibi alanlarda Onemli oldugundan sikg¢a

calisilmaktadir.
Iki veya daha ¢ok elektronu olan tiim atomlar ya da iyonlar kendiliginden iyonlasma

durumlarina sahiplerdir (Badnell, 1986). Birinci mertebe pertiirbasyon kuramiyla

kendiliginden iyonlagsma gegis olasiligi,

AL > =(

8;; )|(t|H |t'>‘2 (3.73)

olarak verilir (Cowan, 1981). Kendiliginden iyonlagma siiregleri, A herhangi bir atomu
gostermek lizere,

A+hy — A7, AT — Att+ e
seklinde foton etkisiyle olan pozitif kendiliginden iyonlasma,
A+e —» AT+ e, A" — A+
seklinde elektron etkisiyle olan pozitif kendiliginden iyonlagma,
A+e —3 (A" (A)" — A+ e
seklinde dogrudan elektron etki negatif iyonlagsma, negatif kendiliginden iyonlagsma
A+e —» (AN +2¢e (A" — A* + @

ve elektron etki pozitif iyonlasmasi ve uyarilmasi, pozitif uyarilmis iyonun

kendiliginden iyonlagmasi (Auger etkisi) seklindedir.



BOLUM 4. ARASTIRMA BULGULARI VE TARTISMA

Bu calismada magnezyum ve sodyum benzeri iyonlarin atomik yapi hesaplamalari
Badnell tarafindan gelistirilen AUTOSTRUCTURE (Badnell, 2011) programiyla
yapildi. AUTOSTRUCTURE programi, (Badnell, 1986; Badnell, 2011) relativistik
olmayan ya da yari-relativistik dalga fonksiyonlar1 kullanarak atomik ve iyonik enerji
seviyelerini, kendiliginden iyonlasma, fotoiyonlagsma, 1simali gecis gibi atomik
siireglere ait oran katsayilar1 ve tesir kesitlerini hesap eden genel bir programdir. Bu
program Eissner ve arkadagslar1 (1974) tarafindan gelistirilen SUPERSTRUCTURE
programi temel alinarak Badnell (1986; 1997) tarafindan gelistirilmistir.
AUTOSTRUCTURE programinda konfigiirasyon seti istege bagli olarak segilir ve
dogruluk i¢in yeni konfigiirasyonlar eklenebilir (konfigilirasyon etkilesimi, CI agilimu).
Bu, radyal fonksiyonlarin segimiyle iligkilidir. Her nl radyal fonksiyon Thomas-Fermi
ya da Slater-Tipi-Yoriinge potansiyeli ile hesaplanir. Bunlarin her ikisi de 6l¢im
parametreleri igerir. Bu parametreler kullanici tarafindan secilen terim enerjilerinin
agirlikl ortalamasi minimize edilerek optimize edilir. Herhangi bir ¢iftlenimdeki (LS,
IC veya ICR) Hamiltonyen, 6zdeger ve 6zvektorleri elde etmek i¢in kdsegenlestirilir.
Kendiliginden iyonlagsma durumunda ise N elektron ve (N+1) hedef elektronlart ayri

ayr1 kosegenlestirilir.

AUTOSTRUCTURE kodu ayn1 zamanda kuantum elektrodinamik ve Breit katkilarini
da icerir. Kuantum elektrodinamik katkilar seviye enerjilerine 6z enerji ve vakum
polarizasyonu katkilarini igerir. Sonlu ¢ekirdek etkisi, ¢ekirdek icin genisletilmis
(extended) Fermi dagilimini varsayarak hesaba katilir. Breit ve QED katkilarinin ikisi
de pertiitbasyon olarak eklenir. Yoriingeler sabittir fakat karisim katsayilar
diizeltilmis Hamiltonyeni kosegenlestirerek hesaplanir. Korelasyon etkileri CI

(konfigiirasyon etkilesimi) yontemi ile hesaba katilir. Korelasyon etkileri, iki valans
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elektronu arasi korelasyon, bir valans bir 6z elektronu arasi korelasyon ve 6z

elektronlari arasi korelasyon olmak tizere 3 farkl sekilde incelenir.

Bu caligmada plazma fiziginde 6nemli yer tutan tungsten ve altin atomlar1 segilerek
WO We3* - AuS™* ve Au®8* iyonlarr icin enerji seviyeleri incelendi. Bu seviyeler
arasindaki elektrik dipol (El), elektrik kuadrupol (E2), manyetik dipol (M1) ve
manyetik kuadrupol (M2) 1s1mali gegislerine ait dalgaboylari, A (A), agirlikl salinic
siddetleri, gf ve gecis olasiliklar1 (oranlar1), Ar (s1) ve ayrica kendiliginden iyonlasma
oranlart A, (s?) hesaplandi. Enerji seviyeleri hesaplanirken, dért farkli caligma
yapilarak korelasyon etkileri, kuantum elektrodinamik (QED) katkilar (6z enerji ve
vakum polarizasyonu) ve Breit relativistik katkilarinin (elektron-elektron
etkilesiminin gecikme etkileri ve elektronlar aras1 manyetik etkilesim) enerji seviyeleri

tizerindeki etkileri arastirildi.

4.1. Atomik Yap1 Hesaplamalar ile ilgili Genel Bilgiler

Hesaplamalarin tiimii iki konfigiirasyon seti temel alinarak yapildi. Birinci
konfigiirasyon setinde, sadece valans-valans korelasyonunu dikkate alacak sekilde
konfigiirasyonlar se¢ilirken, ikinci konfigiirasyon setinde kapali alt tabakalardan da
uyarilmalar1 i¢eren (6z-valans korelasyonu) konfigiirasyonlar dikkate alindi. Enerji
tablolarinda VYV, valans-valans korelasyonunu, CV, 6z-valans korelasyonunu
gostermektedir. Her konfigiirasyon seti icin iki ¢alisma yapildi. VV galigmas1 sadece
korelasyon etkilerini igerirken, VV+BREIT+QED c¢alismas1 kuantum elektrodinamik
(QED) ve Breit relativistik katkilarin1 da igermektedir. Ayni sekilde CV sadece
korelasyon etkilerini igerirken, CV+BREIT+QED calismasi kuantum elektrodinamik
(QED) katkilar1 ve Breit relativistik katkilarini da icermektedir.

Enerji seviyeleri tablolarinda ilk siitun enerji seviyeleri sirasini, ikinci siitun seviyeyi
(konfigiirasyon ve terimi), i¢iincii siitun sadece valans-valans korelasyonunu i¢eren
enerjiyi (VV), dordiincii siitun valans-valans korelasyonuna ek olarak QED katkilari
ve Breit relativistik katkilarini da igeren enerjiyi (VV+BREIT+QED), besinci siitun

0z-valans korelasyonunu igeren enerjiyi (CV), altinci siitun 6z-valans korelasyonuna
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ek olarak QED katkilart ve Breit relativistik katkilarimi da igeren enerjiyi
(CV+BREIT+QED), yedinci siitun mevcut kaynaklardaki diger c¢alismalardan
derlenen karsilastirma degerlerini, son siitun ise CV+BREIT+QED sonuglariyla
karsilastirma degerleri arasinda hesaplanan yiizde farki vermektedir. Seviye enerjileri,

diisiik enerjiden itibaren artan sekilde siralanmaistir.

Gegislere ait tablolardaki siitunlarda sirasiyla, gecisler, bu gegislere ait dalgaboylari,
(A), agirlikli salinici siddetleri, (gf), ve gegis olasiliklar1 (oranlari),(Ar) sunulmaktadir.
Mevcut kaynaklarda sunulan 1s1ma parametrelerine ait karsilagtirma degeri varsa,
bunlar hesaplanan degerin hemen yanindaki siitunda yer almaktadir. Isimali gegis
parametreleri CV+BREIT+QED hesabiyla yapilmistir. Dolayisiyla bu sonuglar
korelasyon etkilerine ek olarak, kuantum elektrodinamik ve Breit relativistik

katkilarini da igermektedir.

Kendiliginden iyonlagsma tablolarindaki siitunlarda sirasiyla, gegisler, bu gegislere ait
1stmal1 gecis olasiliklar (oranlari)(Ar), dalgaboylar1 (A) ve kendiliginden iyonlasma
oranlar1 (Aa) sunulmaktadir. Sonraki siitunda, karsilastirma yapmak ig¢in, mevcut
kaynaklardaki diger ¢alisma sonuglar1 verilmektedir. Sonuglar korelasyon etkilerine

ek olarak, kuantum elektrodinamik ve Breit relativistik katkilarini da icermektedir.

Enerji seviyeleri ve bu seviyeler arasindaki elektrik dipol gecisleri icin gecis
olasiliklar1 ve ayrica kendiliginden iyonlasma oranlarinin sonuglari tablolarin yani sira
grafikle de verildi. Enerji seviyesi grafiklerinde CV+BREIT+QED ile elde edilen

sonuglar kullanilmstir.

Yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen verilerin ¢oklugu nedeniyle sinirh
miktarda seviye enerjileri ve gegislere ait 1s1mali gecis ve kendiliginden iyonlagsma
parametreleri tablolarda verildi. Parantez igindeki sayilar 10’un kuvvetlerini
gostermektedir (A(B)=Ax10®). Enerji ve 151ma parametreleri tablolarinda yalnizca tek

pariteli seviyeler iist indis ‘*’

ile isaretlenmistir. Cift parite i¢in herhangi bir isaretleme
kullanilmamistir. Tablolarda basitlik olsun diye dolu tabakalar (1s?2s? veya 1s22s22p°®)

belirtilmedi. Elde edilen sonuglarin dogrulugunu gostermek igin ylizde farklar
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((E,—E,)/E,)x100 ile hesaplandi. Burada E,, bu ¢alismayi, E,, diger ¢alismalari

gostermektedir. Yiizde farklar CV+BREIT+QED calisma sonuglari kullanilarak elde
edildi.

4.2. Sodyum (Na) Benzeri Tungsten ve Altin Iyonlar1 (W%, Au®*) Icin Yapilan
Atomik Yap1 Hesaplamalar

Sodyum benzeri iyonlarin elektronik konfigiirasyonu 1s22s?2p®3s’dir.  Son
yorlingesinde az elektron bulunan iyonlar atomik yap1 hesaplamalari i¢in uygun bir

model oldugundan literatiirde yogun ilgi cekmektedir.

Na benzeri tungsten ve altin iyonlari i¢in yapilan enerji seviyeleri ve 1simali gegis
parametreleri ¢aligmalarinda dikkate alinan konfigilirasyon setleri Tablo 4.1.°de
verilmektedir. Tabloda da goriildiigli gibi tungsten ve altin iyonlarinda VV
konfigiirasyon setinde sadece 3s’den bir uyarilma varken, CV konfigiirasyon setinde

2p 6ziinden uyarilmalar da i¢eren konfigiirasyonlar vardir.

Na benzeri tungsten iyonunda enerji seviye siralamasi mevcut diger ¢aligmalarla
(Safronova ve ark., 2009b) farkli ¢iktigindan diger kodlarla daha iyi karsilastirma
yapabilmek i¢in enerji seviyeleri i¢in ek bir ¢aligma yapildi. Bu ¢alisma CV-2 olarak
adlandirildi. CV-2 ¢aligmasinda 2p 6ziiniin yani sira 2s 6ziinden de uyarilma ile elde

edilen konfigiirasyonlar kullanildi.

Na benzeri iyonlarda kendiliginden iyonlasma seviyeleri, 1s22s22p® seviyesinin

istiindeki seviyeler olarak diisiiniildii.
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Tablo 4.1. Na benzeri tungsten ve altin iyonlarinin enerji seviyeleri ve 1gimali gegis parametreleri hesaplamalarinda
kullanilan konfigiirasyonlar

Konfigiirasyonlar
vV 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 5f, 59, 6s, 6p, 6d, 6f, 6g, 6h, 7s, 7p, 7d, 7f, 79, 7h, 7i
oS CcVv 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 5f, 5¢, 6s, 6p, 6d, 6f, 6g, 6h, 7s, 7p, 7d, 7f, 7g, 7h,
7i, 2p°3s?, 2p°3s3p, 2p°®3s3d, 2p°3p?, 2p°3p3d, 2p°3d?
CV-2 3s, 3p, 3d, 2p°3s?, 2p°3s3p, 2p53s3d, 2p°3p?, 2p°3p3d, 2p°3d?, 2s3s?, 2s3s3p, 253s3d,
2s3p?, 2s3p3d, 2s3d?
\AY 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 5f, 5g, 6s, 6p, 6d, 6f, 6g, 6h, 7s, 7p, 7d, 7f, 7g, 7h, 7i
Au68+
CcVv 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 5f, 5¢, 6s, 6p, 6d, 6f, 6g, 6h, 7s, 7p, 7d, 7f, 7g, 7h,

7i, 2p°3s3p, 2p°3s3d, 2p°3p?, 2p°3p3d, 2p°3d?, 2p°3d4s, 2p°3d4p, 2p°3d4d, 2p°3d4f

4.2.1. Sodyum benzeri tungsten icin hesaplama sonuclar1 (W%3*)

Sodyum benzeri tungstene ait enerji seviyeleri, dalgaboylari, salinici siddetleri, gecis
olasiliklar1 gibi 1s1ma parametrelerini ve kendiliginden iyonlagma oranlarini igeren
deneysel ve teorik ¢alismalarin bir kism1 Tablo 2.1.’de verilmektedir. W®3* iyonu igin
en diisiik enerji seviyeleri ve bu seviyeler arasi gecisler, genel amach relativistik
atomik yap1 paketi (GRASP) (Dyall ve ark., 1989) ve esnek atomik kod (FAC) (Gu,
2008) ile hesaplanmis ve deneysel (EBIT) olarak ¢alisilmistir. Daha yiiksek seviyeler
ve bunlar arasindaki gecislerin hesabi Cowan’in relativistik ¢ok konfigiirasyonlu
Hatree-Fock yontemi (COWAN) (Cowan, 1981), relativistik Hebrew Universitesi
Lawrance-Livermore atomik kodu, (HULLAC), (Bar-Shalom ve ark., 2001) ve
relativistik ¢ok parcacik pertiirbasyon teorisi (RMBPT) (Safronova ve ark., 2002a
2002b) ile yapildi. Ayrica W?"’den W'3"’e kadar olan tungsten iyonlarinin enerji
seviyeleri ve 1simali gecis bilgisi ve tungsten spektroskopisindeki son gelismeler

tizerine iki derleme yayimlandi (Kramida ve Shirai, 2009; Kramida, 2011).

Korelasyon etkilerini, QED ve Breit relativistik katkilarini arastirmak i¢in yapilan CV
calismasinin enerji seviyeleri ve mevcut kaynaklardaki verilerle (NIST; Seely ve ark.,
1991; Safronova ve ark., 2009b; Aggarwal ve Keenan, 2016) karsilastiriimasi
Tablo 4.2.’de verilmektedir. Enerji seviyeleri taban hal olan 1s22s22p®3s 2Si)
seviyesine gdre cm™ birim sistemine gore verilmektedir. VV konfigiirasyon setiyle

yapilan hesaplamalarda 45, CV konfigiirasyon setiyle yapilan hesaplamalarda 219
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enerji seviyesi elde edildi. Tablo 4.2.’de bu sonuglarin ilk 45 seviyesi ve Ozellikle
karsilastirma degeri olanlar verilmektedir. Mevcut kaynaklarda W%* iyonuyla ilgili
baz1 ¢alismalar mevcuttur (NIST; Seely ve ark., 1991; Safronova ve ark., 2009b;
Aggarwal ve Keenan, 2016) ve bunlarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin
uyumlu oldugu goriilmektedir. Safronova ve arkadaglarinin (2009b) ¢alismalarinda ii¢
farkli kodla hesaplama yapilmistir. Tabloda HULLAC, COWAN, RMBPT c¢alismalari

sirastyla b, ¢ ve d seklinde gosterilmektedir.

W5* icin sonuglar degerlendirildiginde, 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesmenin dikkate alinmasiyla, 3d seviyeleri hari¢, enerji seviyesi
degerlerinde bir artis oldu. Ornegin, 3p 2Py, seviyesi icin enerji degeri VV hesabinda
4269,602(3) cm™ iken CV hesabinda 4324,377(3) cm™ olarak elde edildi. Ayrica bu
hesaplamalara QED ve Breit katkilar1 eklendiginde enerji seviyelerinde bir miktar
azalma gozlendi. CV hesabinda 3p 2P°; seviyesi icin 4324,377(3) cm™ olan enerji
degeri, Breit ve QED katkilariyla (CV+Breit+QED) 4297,316(3) cm™ olarak bulundu.
Dort hesabin sonuglari birbirine ¢ok yakin olmakla birlikte VV+Breit+QED sonuglari
karsilastirma degerlerine daha yakin géziikmektedir. Ozden uyarilmalarin genel olarak
enerji degerlerini diizeltiyor olmasina ragmen bu iyonda bazi konfigiirasyonlar
sonuglari kotilestirdigi gorildi. Yiksek seviyelerde de uyum iyidir. Tablo 4.2.’deki
sonuglarin ayrica NIST’teki degerlerle ylizde fark hesabi yapildi. Yiizde farklar
incelendiginde genellikle 0,07-2,12 araliginda oldugu goriilmektedir.

Tablo 4.2. W53 iyonunun diisiik enerji seviyeleri, E (103 cmt)

Bu ¢calisma
Swira  Seviyeler \YAY VV+Breit CcVv CV+Breit
+QED +QED
1 3s %S 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000ab.cdefg 0,00
2 3p 2P 1121,747 1097,453 1287,482 1261,648 1287,0002 1,96
1304,178P
1205,241¢
1287,216¢
1288,942f
1305,753¢
3 3p  2P%; 4269,602 4241,861 4324,377 4297,316 4300,50082 0,07
4313,489P
4374,320°
4299,808¢
4302,000¢
4304,095f
4316,6819

Diger Fark
calismalar (%)




Tablo 4.2. (Devami)

Sira

Seviyeler

Bu calisma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

4

10
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12
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14

15

16

17

18

3d

3d

4s

4p

4p

4d

4d

4f

4f

5s

5p

5p
5d

5d

5f

2Dap

2Dsp2

2S1pp

2poy

POy

D3y

°Dsp2

2F%%),
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2Sipp

2poyp

POy,

°Dap

°Dsp2

2F%%),

5833,215

6559,277

26273,263

26788,734

28040,748

28624,881

28934,675

29235,398

29368,669

37956,687

38230,528

38851,239

39131,791

39290,945

39439,080

5796,998

6522,696

26250,896

26756,335

28007,689

28588,180

28897,829

29198,460

29331,717

37926,927

38195,731

38816,324

39094,981

39254,063

39402,160

5841,450

6555,274

26819,427

27334,024

28586,421

29171,326

29481,153

29781,501

29914,801

38503,146

38776,855

39397,522

39678,397

39837,551

39985,485

5805,145

6518,638

26796,939

27301,518

28553,232

29134,509

29444188

29744,448

29877,733

38473,266

38741,943

39362,484

39641,470

39800,550

39948,448

5812,7002
5826,942°
5737,438°
5808,930¢
5813,400¢
5808,967f
5828,4459
6497,6002
6509,423°
6461,643°
6495,625¢
6499,100¢
6493,486f
6511,5059
26240,0002
26241,000¢
26226,923f
26234,4729
26767,0002
26767,000¢
26759,500°
26773,5799
28003,0002
28003,000¢
27993,781f
28006,653¢9
28572,0002
28573,000¢
28564,646
28581,1949
28871,0002
28872,000¢
28860,410
28876,563¢9
29183,0002
29183,000¢
29161,167
29174,9609
29313,0002
29314,000¢
29290,821f
29304,7589
37895,643f
37920,7509
38162,952f
38191,1549
38783,462f
38811,1049
39063,138f
39092,6359
39236,0002
39236,000¢
39215,432f
39244,6989
39378,0002
39378,000¢
39364,751
39391,7469

1,29

0,32

2,12

1,99

1,96

1,96

1,98

1,92

1,92

1,43

1,44
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Tablo 4.2. (Devami)

Bu calisma Dié Fark
Sira  Seviyeler W VvsBreit oV cvaBret A (o0
+QED +QED
19 5f  2F% 39507,820 39470,889 40054,239 40017,190 39446,0002 1,44
39447,000¢
39431,427°
39458,4889
20 59 G2 39526,999 39490,115 40073,752 40036,750 39480,000? 141
39479,000¢
39451,191f
39478,932¢
21 59 2Gore 39567,128 39530,244 40113,881 40076,878 39518,0002 1,41
39519,000¢
39490,751f
39518,5049
22 6s 2Su2 44144,881 44112,002 44691,456 44658,459 44065,810' -
44103,504%
23 6p  2P°12 44308,991 44273,227 44855,543 44819,662 44219,782f -
44257,6309
24 6p 2P%; 44659,704 44623,981 45206,175 45170,332 44577,526 -
44611,939¢
25 6d 2Dz 44814,490 44777,644 45361,153 45324,189 44738,247" -
44770,883¢%
26 6d 2Dsp2 44906,642 44869,754 45453,300 45416,293 44828,397" -
44859,024%
27 6f  2F% 44990,400 44953,494 45536,945 45499,921 44914,079f -
44942,5899
28 6f  2F% 45030,320 44993,406 45576,872 45539,840 44953,278f -
44981,3049
29 6g %Gz 45042,722 45005,838 45589,475 45552,473 44967,039" -
44994,5389%
30 69 2Gon 45065,984 45029,100 45612,737 45575,734 44989,974f -
45017,4629
31 6h  2HCy, 45066,434 45029,551 45613,190 45576,188 44990,336 -
32 6h 2H°11,  45081,835 45044,952 45628,590 45591,589 45005,556 -
33 7s %S 47810,966 47776,553 48357,601 48323,070 47733,056 -
34 7p 2P 47919,860 47883,625 48466,505 48430,152 47828,889" -
35 7p  2P%; 48136,029 48099,912 48682,586 48646,348 48052,073f -
36 7d  2Dap 48228,285 48191,422 48774,978 48737,998 48151,747" -
37 7d  2Dsp2 48286,285 48249,397 48832,972 48795,965 48208,503f -
38 7 2% 48338,086 48301,188 48884,706 48847,690 48261,485 -
39 7 2o 48363,266 48326,362 48909,888 48872,866 48286,219f -
40 79 %Gz 48371,504 48334,620 48918,257 48881,255 48295,876 -
41 79 %Gon 48386,158 48349,274 48932,911 48895,909 48310,318f -
42 7h  2HCy, 48386,539 48349,656 48933,294 48896,293 48310,460f -
43 7i 0 2lue 48396,174 48359,291 48942,929 48905,928 48320,051f -
44 7h 2H°us,  48396,245 48359,362 48943,000 48905,999 48320,062 -
45 7i 2lae 48403,081 48366,198 48949,836 48912,835 48326,888f -

ANIST, be4Safronova ve ark., 2009b; Seely ve ark., 1991; "9Aggarwal ve Keenan, 2016
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Sekil 4.1.’de enerji seviyelerinin Safronova ve arkadaglarinin (2009b) RMBPT kodu

sonuglartyla karsilastirilmasi gosterilmektedir. Sekil 4.1.’den uyumun oldukga iyi

oldugu goriilmektedir.
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Sekil 4.1. W83 iyonunun enerji seviyelerinin  RMBPT kodu sonuglar1 (Safronova ve ark., 2009b) ile
karsilagtirilmasi

Na benzeri tungstenin enerji seviye siralamasi karsilastirma degerlerinden oldukca
farklidir. Diger calismalarla daha iyi karsilastirma yapabilmek i¢in CV-2 olarak
adlandirilan bir ¢alisma daha yapildi. Bu ¢alismadan 242 enerji seviyesi elde edildi.
Tablo 4.3.’te bu sonuglarin ilk 67 seviyesi verilmektedir. Enerji seviyeleri taban hal
olan 1s22s22p®3s 2Syy, seviyesine gore cm™ birim sistemine gore verilmektedir. Bu
calismada elektronlar aras1 korelasyon ve kuantum elektrodinamik (QED) katkilar ve
Breit relativistik katkilar1 dikkate alindi1 (CV+Breit+QED). Tabloda 2p° yerine kolay
yazim olmasi ve benzer haller tretildigi i¢in 2p yazildi. Tablo 4.3.te B, C, D

stitunlarindaki terimlerdeki sag tst indis farkli enerji seviyelerini gdstermektedir.

W5* jyonu icin elde edilen enerji seviyeleri, Safronova ve arkadaslarinin (2009b)
RMBPT, HULLAC ve COWAN kodlari ile elde edilen hesaplama sonuglari ile
karsilagtirildiginda sonuglarin  uyumlu oldugu goriilmektedir. Kodlarm seviye
gosterim sekli farkli oldugundan her biri ayri siitunlarda gosterildi. Tablo 4.3.te
goriildiigii gibi baz1 seviyelerin siras1 digerlerinden farklidir. Ornegin ‘sira’ siitununda
7. seviyede 2p°3s3p 2Ps;z varken COWAN kodu sonuglarina gore 2p°3s3p *Psj2 seviyesi
vardir. Bu durumda olanlar ‘sira’ siitununda ‘*’ ile gosterildi. Benzer durumlar ayni

zamanda COWAN, HULLAC ve RMBPT kodlar1 arasinda da goriilmektedir
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(Safronova ve ark., 2009b). Tek paritelilerde 2p°3p? ve 2p°3s3d konfigiirasyonlari, cift
paritelilerde 2p°3s3p ve 2p°3p3d konfigiirasyonlarinin gii¢lii karisimi Safronova ve
arkadasglar1 (2002a, 2002b) tarafindan incelendi ve bu durumun, kodlardan elde edilen
baz1 seviyelerin gdsteriminde farkliliga sebep oldugu sonucuna varildi (Ornegin 28.

seviyede 2p°3p? ile 2p°3s3d yer degistirmistir).

Sodyum benzeri tungstende kapali alt tabakalarin disinda bir dis elektron oldugu i¢in
diger alt tabakalardaki elektronlar arasindaki etkilesim oldukg¢a azdir. Buradan yola
cikarak diger calismalarla karsilastirildiginda goriilen bazi  seviyelerdeki
uyumsuzluklar, 6zden uyarilmalarin daha ¢ok oldugu daha fazla konfigiirasyon iceren
konfigiirasyon setleriyle yapilan caligsmalarla giderilebilir. Ancak bu durumda ¢ok
sayida konfiglirasyon hal fonksiyonlar1 ortaya ¢iktigindan hesaplamalarda kisitlama

yapilmasi gerekmektedir.
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Tablo 4.3. W83 iyonunun 2s313I', 2p°3I3I' ve 3l (I, I' = 0, 1, 2) seviyelerinin enerjileri, E (10° cm™). A: Bu calisma (AUTOSTRUCTURE), B: HULLAC kodu, C: COWAN kodu,
D: RMBPT kodu

A B C D Fark
Sira J Seviye  E(10%cm?) J Seviye  E(10%cm™) J Seviye E(10%cm) J Seviye E(10%cm™) (%0)
1 1/2 3s %S 0,000 1/2 3s0001 0,000 1/2 (*S)3s %S 0,000 1/2 3s112 0,000 0,00
2 1/2 3p %P 1361,127 1/2 3p0101 1304,178 1/2 (*S)3p P 1205,241 1/2 3p12 1287,216 5,74
1287,000%
3 3/2 3p %P 4329,242 32 3p0001 4313,489 32 (*S)3p P 4374,320 3/2 3psr2 4299,808 0,68
4300,500%
4 32 3d 2D 5809,483 3/2 3d0101 5826,942 3/2 (*S)3d D 5737,438 3/2 3dar 5808,930 0,01
5812,700%
5 52 3d 2D 6520,336 52 3d0001 6509,423 52 (*s)3d D 6461,643 52 3ds2 6495,625 0,38
6497,600%
6 3/2  2p3s? P 67344,522 3/2 2p3s3s0101 66604,708 32 2p3s?(1S) 2P 66188,945 312 2p3123s123512[0] 66618,203 1,09
7% 32 2p3s3p %P? 68285545  3/2 2p3s3p0303 67621,449 32 2p3s3p(lS) P 67118,070  3/2 2pa23s123p12[0] 67629,750 0,97
8  5/2 2p3s3p ‘D 68416452  5/2 2p3s3p0304 67754,143 52 2p3s3p(!S) D 67235344  5/2 2pap3si3puz[l] 67745802 0,99
9 32 2p3s3p2D® 68459,954  3/2 2p3s3p0302 67787,427 32 2p3s3p(lS)2D* 67264152  3/2 2pa3si23pu[l] 67787,231 0,99
10  1/2 2p3s3p 2P* 68472231  1/2 2p3s3p0301 67796,348  1/2 2p3s3p(*S)2P: 67271,306  1/2 2pan3suz3pue[l] 67806,437 0,98
11* 3/2 2p3p2%P  69704,405  3/2 2p3p3p0501 69116420  3/2 2p3p2 (1S)2P  68483,308  3/2 2psn3puz3pw2[0] 69097,331 0,88
12 7/2 2p3s3p ‘D 71315465  7/2 2p3s3p0107 70628,859  7/2 2p3s3p(iS)*D 70298255  7/2 2pa3sz3pse[2] 70624,698 0,98
13 3/2 2p3s3p %S 71381,792  3/2 2p3s3p0102 70688,947  3/2 2p3s3p(1S)4S  70349,133  3/2 2pa3si23paz[l] 70691,872 0,98
14 5/2 2p3s3p P 71431286  5/2 2p3s3p0106 70734,266  5/2 2p3s3p(*S)“P  70386,690  5/2 2pa3syz3pse[l] 70743,329 0,97
15% 1/2 2p3s3p 2P 71525129  1/2 2p3s3p0101 70822756  1/2 2p3s3p(lS)2S* 70464,172  1/2 2pas3siz3paz[l] 70824,195 0,99
16 5/2 2p3s3p2D* 71676,820  5/2 2p3s3p0103 70980,228  5/2 2p3s3p(’S)2D? 70599,119  5/2 2pan3sy23pse[2] 70973,297 0,99
17 3/2 2p3s3p 2P 71731,238  3/2 2p3s3p0105 71031552  3/2 2p3s3p(’S)2PP 70640,827  3/2 2pa3si23paz[2] 71035534 0,98
18 1/2 2p3s3p 2S* 72244032  1/2 2p3s3p0104 71335680  1/2 2p3s3p(!S)2SP 70873,693  1/2 2pan3syz3pse[2] 71334,018 1,28
19  1/2 2p3p22P2 72614016  1/2 2p3p3p0301 71980,586  1/2 2p3pA(D)2P  71546,221  1/2 2pin3si3su2[0] 71976,632 0,89
20% 5/2 2p3p?‘D  72614,898  5/2 2p3p3p0303 71992,114 572  2p3p?(P)*P 71555526  5/2 2psn3puz3pse[l] 71983,353 0,88



Tablo 4.3 (Devami)

A B C D Fark
Sira J Seviye  E(10%cm?) J Seviye  E(10%cm) J Seviye E(10%cm) J Seviye E(10%cm™) (%0)
21* 3/2 2p3p22P*  72634,801  7/2 2p3p3p0307 71995768  7/2  2p3pA(ID)°F  71558,137  7/2 2ps3pu23pa2] 71971,348 0,92
22% 702 2p3p?2F  72638,017  3/2 2p3p3p0302 71999,170  3/2 2p3pX(lD)2%P  71561,938  3/2 2psx3pu23paz[l] 71987,915 0,90
23* 3/2 2p3p?“S 72715439  5/2 2p3p3p0306 72083,182  5/2 2p3p2(D)2D  71629,842  5/2 2psn3pu3paz[2] 72073,730 0,89
24* 5/2 2p3p22D 72729208  3/2 2p3p3p0305 72086,150  3/2 2p3p2(P)2D  71633,463  3/2 2psn3pu23paz[2] 72082,705 0,90
25 1/2 2p3s3d ‘P 72871590  1/2 2p3s3d0304 72134,457  1/2 2p3s3d(!S)‘P 71655988  1/2 2pan3sis3dan[l] 72155957 0,99
26% 3/2 2p3s3d ‘P 72965208  3/2 2p3s3d0305 72245132  3/2 2p3s3d(1S)‘D  71747,195  3/2 2psn3pa3paz[2] 72245544 1,00
27 5/2 2p3s3d ‘F 73002,803  5/2 2p3s3d0306 72272,209  5/2 2p3s3d(lS)‘F  71766,282  5/2 2psn3pa3paz[2] 72260,992 1,03
28 1/2 2p3s3d2P? 73032,398  1/2 2p3s3d0301 72287,954  1/2 2p3s3d(lS)2P?  71788,594  1/2 2psn3pu23paz[l] 72285487 1,03
29 7/2 2p3s3d “F  73057,233  7/2 2p3s3d0307 72353,512  7/2 2p3s3d(*S)‘F 71842984  7/2 2pas3paa3paz[2] 72328436 1,01
30 3/2 2p3s3d’D* 73130,293  3/2 2p3s3d0302 72403,374  3/2 2p3s3d(*S)2D? 71883094  3/2 2psn3psn3pse[0] 72402,144 1,01
31 5/2 2p3s3d?F® 73133,673 5/2 2p3s3d0303 72420,314 5/2  2p3s3d(*S)2F* 71897,911 5/2 2psp3s123dsz[1] 72413,705 0,99
32 12 2p3p22Pd 73470243  1/2 2p3p3p0304 72649349  1/2  2p3p%(D)2P  72082,258  1/2 2pas3pu3pa[2] 72632,847 1,15
33 9/2 2p3s3d ‘F 73639,268 9/2 2p3s3d0108 72888,700 9/2  2p3s3d(*S) *F  72440,740 9/2 2ps3p3s123dsi2[3] 72877,785 1,04
34* 5/2 2p3s3d2D? 73719,445 5/2 2p3s3d0106 72969,238 5/2  2p3s3d(*S)“P  72507,856 5/2  2p3;3s123d3[2] 72974,679 1,02
35 7/2 2p3s3d ‘D 73783,190 7/2 2p3s3d0107 73028,014 72 2p3s3d(}S)“D  72557,902 712 2ps3p3s123dsz[2] 73031,305 1,03
36 3/2 2p3s3d2D® 73829,758  3/2 2p3s3d0101 73078,079  3/2 2p3s3d(iS)2D® 72600,365  3/2 2ps23s123daz[l] 73080,741 1,02
37 7/2 2p3s3d?F* 73837,452 7/2 2p3s3d0103 73081,613 712 2p3s3d(1S) 2F*  72602,576 712 2p3p3s123ds2[2] 73068,241 1,05
38 5/2 2p3s3d2D® 73934,315  5/2 2p3s3d0102 73177,320  5/2 2p3s3d(*S)2D? 72684,102  5/2 2ps23s123ds2[2] 73178572 1,03
39 1/2 2p3p3d“D* 73943793  1/2 2p3p3d0701 73268,124  1/2 2p3p3d(lS)‘D® 72711512  1/2 2pi23s123p12[0] 73284,366 0,90
40* 3/2 2p3p3d“D® 74022,143  3/2 2p3s3d0105 73325591  3/2 2p3s3d(iS)2Pd  72800,663  3/2 2ps23s123da2[2] 73318,388 0,96
41* 7/2 2p3p3d2G* 74055261  3/2 2p3p3d0702 73360,743  3/2 2p3p3d(!S)4D? 72787,590  3/2 2pu3sua3puz[l] 73352,936 0,96
42* 52 2p3p3d ‘F* 74079,602  1/2 2p3s3d0104 73375249  1/2 2p3s3d(iS)2Pd 72846457  1/2 2psn3psndpse[2] 73363,068 0,98
43* 32 2p3s3d 2P* 74102,057  7/2 2p3p3d0707 73393265  7/2 2p3p3d(lS)2G* 72812,096  7/2 2ps23pu23dsz[2] 73355518 1,02
44* 12 2p3s3d 2P 74150,359  5/2 2p3p3d0703 73413136  5/2 2p3p3d(lS)‘F*  72827,096  5/2 2pu3suz3pas[2] 73402,599 1,02
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Tablo 4.3 (Devami)

A B C D Fark
Sira J Seviye  E(10%cm?) J Seviye  E(10%cm) J Seviye E(10%cm) J Seviye E(10%cm™) (%0)
45 172 2p3p3d *P* 74252,118  1/2 2p3p3d0704 73605035  1/2 2p3p3d(iS)°P° 72984632  1/2 2pw3si23piz[l] 73590,122 0,90
46* 5/2 2p3p3d “P? 74311,076  5/2 2p3p3d0706 73667,323  5/2 2p3p3d('S)‘F® 73030,230  5/2 2ps23pu23dsz[l] 73637,511 0,91
47* 3/2 2p3p3d “P* 74339,649  3/2 2p3p3d0705 73694,387  3/2 2p3p3d(1S)“‘D 73052050  3/2 2pi23si23paz[l] 73677,718 0,90
48 7/2 2p3p3d “D* 74851,594  7/2 2p3p3d0303 74172,411  7/2 2p3p3d(1S)‘D? 73617,411  7/2 2ps23pu3ds2[2] 74158,696 0,93
49 3/2 2p3p3d %P* 74901,078  3/2 2p3p3d0305 74227,162  3/2 2p3p3d(*S)?%P° 73663033  3/2 2pi23s123paz[2] 74221,768 0,92
50 9/2 2p3p3d ‘G 74904,605  9/2 2p3p3d0308 74228,346  9/2 2p3p3d(1S)‘G  73664,344  9/2 2pa3p1z3dsz[3] 74192,235 0,96
51 5/2 2p3p3d 2F* 74927,337  5/2 2p3p3d0306 74254,654  5/2 2p3p3d(iS)2F¢ 73686,650  5/2 2psn3pse3daz[l] 74242,328 0,92
52 5/2 2p3p3d ‘P® 74980,761  5/2 2p3p3d0302 74300,637  5/2 2p3p3d(iS)“P* 73725023  5/2 2pas3pas3dso[l] 74296429 0,92
53 7/2 2p3p3d 2F* 75020,703  7/2 2p3p3d0307 74342,440  7/2 2p3p3d(1S)2FP 73760,346  7/2 2pa23paz3dsn[2] 74323782 0,94
54 1/2 2p3p3d 2P? 75264,288  1/2 2p3p3d0304 74565129  1/2 2p3p3d(1S)2PY 73941/256  1/2 2pie3sin3pan[l] 74539,857 0,97
55 3/2 2p3p3d 2D* 75276,226  3/2 2p3p3d0301 74574,144  3/2 2p3p3d(*S)2D° 73949,897  3/2 2ps23pu23dae[l] 74551,346 0,97
56 1/2 2p3p?2S  75769,100  1/2 2p3p3p0102 75126,512  1/2  2p3p%(P)2S  74839,158  1/2 2pu3pu23p2[0] 75112,723 0,87
57 7/2 2p3p?‘D 75778416  7/2 2p3p3p0105 75133170  7/2  2p3p(P)*D  74843,694  7/2 2pan3si3dsn[3] 75110,535 0,89
58 5/2 2p3p24P 75779764  5/2 2p3p3p0104 75135054  5/2  2p3p2(P) 4P 74844785  5/2 2pa3s123ds2[3] 75115726 0,88
50 3/2 2p3p?2P° 75987,452  3/2 2p3p3p0101 75335033  3/2  2p3pX(iS)?P  75016,856  3/2 2pa3si3dse[2] 75326,350 0,88
60 3/2 2p3p22P° 76370486  3/2 2p3p3p0103 75556,473 32  2p3p2(P)2P 75183564  3/2 2pa23s123ds2[3] 75538,909 1,10
61 3/2 2p3p3d ‘Pd 77144243  3/2 2p3p3d0509 76445295  3/2 2p3p3d(iS)*Pd 76027,944  3/2 2ps23pu23ds2[2] 76455935 0,90
62 1/2 2p3p3d 2P® 77180,390  1/2 2p3p3d0502 76499,604  1/2 2p3p3d(iS)2P* 76071,863  1/2 2pa3puz3daz[l] 76487,835 0,91
63 5/2 2p3p3d “D* 77201,613  5/2 2p3p3d050a 76520,217  5/2 2p3p3d(*S)“D  76087,911  5/2 2ps23pu23dsz[2] 76502,207 0,91
64 7/2 2p3p3d ‘F* 77214283  7/2 2p3p3d050b 76531,487  7/2 2p3p3d(*S)Fd  76094,495  7/2 2pa3paz3dsz[2] 76505554 0,93
65 5/2 2p3p3d 2Fb 77246,757  5/2 2p3p3d0504 76567,318  5/2 2p3p3d(!S)2F:  76129,650  5/2 2psn3pu23dse[2] 76536,655 0,93
66  3/2 2p3p3d 2DP 77254,858  3/2 2p3p3d0503 76576,719  3/2 2p3p3d(lS)2D° 76137,919  3/2 2pa3pu:3dsz[2] 76552,819 0,92
67 9/2 2p3p3d 2G* 77271,854  9/2 2p3p3d050c 76591,127  9/2 2p3p3d(*S)2G" 76147,548  9/2 2ps23par3ds2[3] 76546,805 0,95
B,C,D:Safronova ve ark., 2009b ; NIST
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W53* jyonunun CV-2 ¢alismasindan elde edilen seviyeler arasindaki elektrik dipol
gegisleri igin 9069 gecis elde edildi. Tablo 4.4. 2s3I3I' *den 3I’ye olan gegisler,
Tablo 4.5. 2p°313I' * den 3s’ye olan gegisler i¢in dalgaboyu, agirlikli salmici siddeti ve
gecis olasiliklarini gdstermektedir (I, I'=0, 1, 2). W®* iyonu i¢in daha genis 6lgekli
hesaplama sonuglar1 Konan ve Ozdemir (2016a) ¢alismasinda verildi. Sonuglar sadece
mevcut diger ¢alismalardaki HULLAC, COWAN ve RMBPT kodlarinin sonuglari
(Safronova ve ark., 2009b) ile karsilastirilmaktadir. Na benzeri tungstene ait gegis
olasiliklari, karsilastirmak i¢in list seviyenin istatistiksel agirligiyla ¢arpilarak agirlikl

gecis olasiligia (gAr) cevrildi.

Elektrik dipol (E1) gecis parametreleri genel olarak diger calisma sonuglariyla
(Safronova ve ark., 2009b) uyumludur. Bu geg¢isler i¢in hesaplanan agirlikli salinici
siddetleri ilk defa bu ¢alismayla elde edilmektedir. Bu nedenle sadece birkag salinici
siddeti karsilastirilabildi (Dipti ve ark., 2014). 3s 2Sy2 - 2p°3s3d (*S) 2PP312 ve 3s 2Sy/,-
2p°3s3d (1S) 2PPy, gegisleri igin agirlikli salinict siddetleri sirasiyla 0,809 ve 0,747
bulunmustur. Dipti ve arkadaslarina (2014) gore bu degerler sirasiyla 1,542 ve
0,712°dir.

Gegis oranlart ve dalgaboylar1 RMBPT kodu sonuglariyla karsilastirildiginda,
(Safronova ve ark., 2009b) dalgaboylar1 i¢in uyum iyi iken, bazi gecislerin gegis
olasiliklarinin RMBPT kodu sonuclarindan oldukg¢a farkli oldugu goriilmektedir.
Ancak COWAN, HULLAC ve RMBPT kodlarinin sonuglar1 (Safronova ve ark.,
2009b) da incelendiginde bunlar arasinda da ayni durum vardir. Bu durumu tam olarak
aciklayamamakla birlikte, bazi seviyelerin farkli adlandirilmasindan (Tablo 4.3.’te
‘sira’ siitununda ‘*’ ile isaretli seviyeler ve Safronova ve arkadaglarinin (2009b)
calismasinda kiigiik harf iist indisiyle belirtilen seviyeler) kaynaklanmis olabilecegi
sOylenebilir. Ayrica bu iyon icin yapilan hesaplamalarda, enerji seviyelerinde oldugu

gibi, elektrik dipol gecislerinde de bazi seviye gecisleri birden fazla ¢ikmustir.
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Tablo 4.4. W83* iyonunun 2s313I' ve 3l (I, I' = 0, 1, 2) seviyeleri arasindaki elektrik dipol (E1) gegisleri igin

dalgaboylar1, A (A), agirlikli salinic1 siddetleri, gf ve agirhkl gegis olasiliklar, gAr (s%)

Gegisler »(A) of gAr (s
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger

calisma calismalar calisma calisma calismalar

3p 2Py 2s3d?(1S) %S 1,0611 1,06802 1,862(-05) 1,104(11) 1,101(11)%
1,0700° 6,527(10)"°

1,0688°¢ 8,246(10) ¢

3p 2Py 2s3d?(°P)  %Pan 1,0630 1,06992 7,949(-06)  4,700(10) 2,818(10)?
1,0716" 4,824(10)"

1,0708°¢ 1,306(10) ¢

3p 2Py 2s3d?(°P) %P2 1,0709 1,07752 2,832(-05) 1,648(11) 4,645(10)2
1,0799° 2,506(11)°

1,0785°¢ 6,458(10) ¢

3s 281, 2s3p3d(3S) 2Pby 1,0713 1,07842 5,748(-05)  3,340(11) 9,331(10)®
1,0803" 5,625(11)°

1,0795¢ 1,497(11)¢

3s 2812 2s3p3d(3S)  2Pb3p 1,0720 1,07912 3,098(-05) 1,800(11) 1,315(11)2
1,0809° 2,237(11)°

1,0803°¢ 1,707(11)¢

3p 2Py 2s3d?(°P)  “Par 1,0730 1,07972 5,530(-06)  3,200(10) 1,427(10)2
1,0817° 5,115(10)"

1,0805°¢ 1,388(10) ¢

3s 2812 2s3p3d(3S) 2DP3p 1,0741 1,08122 3,701(-07)  2,140(09) 5,307(10)®
1,0827° 3,979(09)°

1,0823°¢ 2,536(10) ¢

3p 2Py 2s3d?(°P) Pz 1,0794 1,08572 3,053(-07)  1,748(09) 9,345(08)2
1,0886° 1,468(10)°

1,0867°¢ 1,578(08) ¢

3s 2812 2s3p3d(%S) P 1,0818 1,08862 1,042(-04)  5,940(11) 4,966(11)2
1,0908° 7,237(11)°

1,0899¢ 3,880(11) ¢

3p 2Py 2s3d? °F)  “Fan 1,0822 1,08882 3,017(-06)  1,718(10) 9,083(10)2
1,0912° 5,422(10)°

1,0897°¢ 9,164(10) ¢

3s 2812 2s3p3d(%S)  “Par 1,0824 1,08922 3,377(-05)  1,924(11) 1,167(11)%°
1,0912° 2,509(11)°

1,0904 ¢ 1,080(11)¢

3s 2812 2s3p3d(®S)  “Pie 1,0831 1,09002 6,252(-07)  3,560(09) 1,175(10)2
1,0919° 6,155(09) ®

1,0910°¢ 1,153(10) ¢

3s 2812 2s3p3d(3S) “Dan 1,0836 1,09062 2,278(-05)  1,296(11) 1,493(11)?
1,0924° 1,740(11)°

1,0917¢ 1,391(11)°¢

3p 2P3p 2s3d?(1S) %S 1,0956 1,10342 4,966(-04) 2,760(12) 2,101(12)®
1,1076" 3,338(12)"

1,1044¢ 2,158(12)¢

3p P32 2s3d?(°P) %P 1,0976 1,10552 2,986(-04) 1,650(12) 1,001(12)2
1,1093" 2,422(12)°

1,1064°¢ 1,166(12)¢

3p 2P3p 253d%(*'D)  2Dsp 1,0990 1,10672 1,940(-04)  1,070(12) 8,036(11)2
1,1103" 1,166(12)°

1,1078°¢ 3,620(11) ¢

3p 2P3p 2s3d?(°P)  %Pie 1,1060 1,11362 6,942(-05)  3,780(11) 3,073(11)®?
1,1181° 7,359(11)°

1,1147¢ 2,316(11)¢

3p 2P3p 2s3d?(3F)  %Fspe 1,1075 1,11512 4,394(-05)  2,390(11) 1,107(11)@
1,1193° 5,699(11)"

1,1162°¢ 1,208(11)¢

3p 2P3p 2s3d?(°P)  “Pan 1,1083 1,11592 3,176(-06)  1,720(10) 3,577(10)2
1,1201° 1,368(10)°

1,1169°¢ 2,930(10) ¢
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Gegisler L (A) of gAr (s
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger

calisma calismalar calisma calisma calismalar

3p 2P3p 2s3d?(3F)  “Fs 1,1089 1,11662 6,704(-05)  3,640(11) 5,523(11)%
1,1207° 5,231(11)"

1,1176°¢ 5,630(11) ¢

3p 2Py 2s3p?(1S) %S 1,1150 1,12122 2,063(-06) 1,110(10) 1,850(11)%
1,1204° 1,179(10) ®

1,1222°¢ 1,686(11)¢

3p 2P3p 2s3d?(°P)  “Pie 1,1151 1,12242 8,882(-05) 4,760(11) 5,297(11)2
1,1275" 5,444(11)"

1,1235¢ 5,038(11) ¢

3p 2Py 2s3p?(°P)  %Pae 1,1164 1,12272 3,680(-05) 1,968(11) 2,377(11)®
1,1217° 1,720(11)°

1,1237¢ 3,234(11)¢

3p 2P3p 2s3d?(’F)  “Fan 1,1181 1,12572 2,467(-05) 1,320(11) 9,733(10)*
1,1303" 1,904(11)°

1,1267°¢ 8,992(10) ¢

3s 281, 2s3p3d(3S) 2D 1,1187 1,11792 4,574(-05) 2,436(11) 1,115(12)%
1,1212° 4,517(11)"

1,1188°¢ 1,386(12)¢

3d 2D3z  2s3p3d(®S) 2Pby 1,1424 1,15072 8,722(-05)  4,460(11) 4,222(11)%
1,1516° 6,673(11)"°

1,1517¢ 3,066(11) ¢

3p 2Py 2s3s3d(%S) 2DP3p 1,1427 1,15462 7,202(-03)  3,680(13) 2,728(13)?
1,1510° 6,577(13)°

1,1548°¢ 5,480(13) ¢

3d 2Dz 2s3p3d(3S) 2Pbap 1,1432 1,15152 1,310(-03)  6,680(12) 4,940(12)@
1,1523b 6,798(12)°

1,1526°¢ 5,184(12)¢

3d 2D3z  2s3p3d(®S) D% 1,1434 1,15182 2,006(-03) 1,030(13) 8,985(12)2
1,1526° 8,861(12)"

1,1529¢ 1,059(13) ¢

3d 2Dz 2s3p3d(®S) 2D 1,1456 1,15392 8,921(-03)  4,520(13) 4,434(13)%
1,1544b 4,203(13)"

1,1549¢ 4,056(13) ¢

3d 2D3;z 2s3p3d(%S)  “Psi2 1,1471 1,15532 1,355(-09)  6,900(06) 7,048(09) 2
1,1556° 8,977(09)°

1,1563°¢ 2,248(10) ¢

3p 2Py, 2s3s3d(%S) 2D 1,1494 1,15692 1,000(-02) 5,040(13) 6,267(13)?
1,1592° 1,600(14)°

1,1579¢ 3,331(12) ¢

3s 2812 2s3s3p(®S) P 1,1517 1,15982 5,447(-02) 2,740(14) 2,969(14)?
1,1610° 1,040(14)°

1,1607°¢ 3,756(14)¢

ad D5z 2s3p3d(?S)  2Pbap 1,1526 1,16062 1,652(-01) 8,280(14) 7,636(14)?
1,1620° 1,068(15)®

1,1618¢ 7,188(14)¢

3d D5z 2s3p3d(®S) D%z 1,1527 1,16102 3,331(-01) 1,670(15) 1,510(15)2
1,1623° 2,157(15)°

1,1621°¢ 1,477(15)¢

3p 2P3p 2s3p?(1S) %S 1,1531 1,16042 1,366(-01)  6,860(14) 6,357(14)?
1,1616° 8,783(14)®

1,1614°¢ 6,292(14)¢

3s 281, 2s3s3p(3S)  2Pby 1,1533 1,16142 1,551(-01)  7,780(14) 6,780(14)?
1,1621° 1,119(15)°®

1,1624°¢ 6,328(14) ¢

3d D5z 2s3p3d(®S) ‘D 1,1542 1,16222 3,332(-02) 1,670(14) 2,011(14)®
1,1633" 2,859(14)°

1,1635°¢ 1,689(14)¢
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Gegisler L (A) of gAr (s
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger

calisma calismalar calisma calisma calismalar

3d 2D3z 2s3p3d(%S) 2P 1,1543 1,16242 1,931(-01) 9,660(14) 8,844(14)2
1,1636° 1,221(15)°

1,1635°¢ 8,808(14)¢

3p %P1z 2s3s3d(®S) “Dar 1,1544 1,16182 3,874(-02)  1,940(14) 3,963(14)?
1,1628" 4,491(14)"

1,1626° 4,808(14)°¢

3d 2D3;z 2s3p3d(%S) 2F%: 1,1545 1,16272 5,639(-01) 2,820(15) 2,634(15)2
1,1639° 3,618(15)"

1,1639°¢ 2,659(15) ¢

3p 2P3p 2s3p? (°P) 2P 1,1546 1,16192 5,448(-01)  2,720(15) 2,480(15)%
1,1630° 3,513(15)"

1,1631°¢ 2,477(15)¢

3d 2D3z  2s3p3d(®S)  “Pae 1,1550 1,16302 2,105(-01)  1,050(15) 8,903(14)2
1,1640° 1,283(15)°

1,1642°¢ 8,344(14) ¢

3d D5z 2s3p3d(%S) 2D 1,1550 1,16302 2,142(-01)  1,070(15) 9,604(14)®
1,1642° 1,335(15)"°

1,1641°¢ 9,904(14) ¢

3p 2Py 2s3s3d(%S) “Du 1,1552 1,16292 1,502(-03)  7,500(12) 6,127(13)?
1,1638" 1,488(13)°

1,1636°¢ 1,149(14)¢

3p 2P3pp 2s3p?(’P)  “Psi2 1,1555 1,16272 1,405(-01) 7,020(14) 6,552(14)
1,1637° 8,870(14)"

1,1638°¢ 5,670(14) ¢

3d 2D3z 2s3p3d(%S) “Pie 1,1558 1,16392 1,574(-05)  7,860(10) 2,510(12)2
1,1649° 1,249(12)°

1,1649°¢ 1,754(12)¢

3d D5z 2s3p3d(®S)  2Fe 1,1560 1,16412 7,513(-01)  3,750(15) 3,392(15)2
1,1651° 4,638(15)"°

1,1652°¢ 3,374(15) ¢

3s %Sy 253s3p(3S) PPy 1,1564 1,16452 3,296(-01)  1,644(15) 1,441(15)2
1,1646° 2,356(15)°

1,1654°¢ 1,372(15)¢

3d 2D3z 2s3p3d(®S) “Darw 1,1564 1,16462 6,826(-04)  7,400(14) 6,942(14)2
1,1655° 1,002(15)®

1,1656°¢ 7,396(14) ¢

ad 2D3z  2s3p3d(®S) “Dsp2 1,1564 1,16452 6,826(-04)  3,410(12) 2,658(12)?
1,1653" 3,396(12)"°

1,1656°¢ 1,820(12)¢

3d 2Ds;z 2s3p3d(%S)  “Psi2 1,1566 1,16452 1,925(-01) 9,600(14) 8,605(14)?
1,1654° 1,255(15)°

1,1656°¢ 8,898(14)¢

3p 2Py, 2s3p?(°P)  Pie 1,1571 1,16352 1,850(-01) 9,220(14) 7,761(14)?
1,1644° 1,176(15)®

1,1646°¢ 7,078(14)¢

3p 2Py, 2s3p?(°P)  “Pan 1,1579 1,16432 7,163(-04)  3,564(12) 5,952(14)%
1,1650° 3,310(14)"

1,1652°¢ 1,038(15)¢

3d 2Ds;z  2s3p3d(%S)  %F3 1,1641 1,17202 4501(-03) 2,210(13) 1,479(13)%
1,1738" 1,140(13) ®

1,1733°¢ 2,032(13) ¢

3d D5z 2s3p3d(®S)  “Pare 1,1645 1,17232 2,031(-06)  1,000(10) 5,555(10)2
1,1739° 2,427(11)°

1,1735¢ 1,804(08) ¢

3d D5z 2s3p3d(®S)  “Fu 1,1648 1,17242 1,383(-03) 6,800(12) 5,189(10)2
1,1741" 1,107(13)°®

1,1738°¢ 3,576(10) ¢
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Gegisler L (A) of gAr (s
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger

calisma calismalar calisma calisma calismalar

3d 2Dsz - 2s3p3d(3S) “Dsp2 1,1660 1,17382 2,407(-02)  1,180(14) 9,067(13)®
1,1753" 1,223(14)°

1,1750°¢ 8,334(13) ¢

3p %P3 2s3s3d(?S) 2D%p 1,1800 1,18902 3,780(-04)  1,810(12) 5,764(12)2
1,1930° 9,126(14)"

1,1899°¢ 2,837(14)¢

3p 2Py, 253s3d(%S) D3 1,1829 1,19612 7,289(-02)  3,480(14) 5,310(15)2
1,1946° 3,198(13)"

1,1964°¢ 4,760(15)°¢

3p 2Py, 253s3d(%S) 2DV 1,1838 1,19502 1,955(-02) 9,300(13) 6,892(15)?
1,1956° 4,242(14)"

1,1953¢ 5,506(15) ¢

3d 2D3z  2s3p3d(®S) %F%sp 1,1865 1,19702 1,208(-02)  5,720(13) 1,008(12)2
1,1979° 1,608(14)°

1,1981°¢ 9,114(09) ¢

3p %P3z 2s3s3d(®S) 2D%p 1,1900 1,19862 2,341(-02)  1,100(14) 2,205(14)2
1,2034b 1,075(14)°

1,1997°¢ 1,323(13)¢

3p %P3, 253s3d(%S)  “Dsi2 1,1944 1,20302 2,676(-01)  1,250(15) 2,041(15)?
1,2062° 1,268(15)°

1,2039°¢ 2,209(15) ¢

3s 2812 2s3s3p(%S) P 1,1946 1,20302 1,959(-01) 9,160(14) 1,192(15)2
1,2067° 7,118(14)°

1,2040°¢ 1,337(15)¢

3p %P3z 2s3s3d(®S) “Dar 1,1954 1,20392 5,242(-04)  2,450(12) 5,915(13)2
1,2073" 6,133(13)"°

1,2048°¢ 1,061(14)¢

3p %P3, 253s3d(%S) “Dun 1,1962 1,20512 1,168(-03)  5,440(12) 1,639(13)?
1,2083" 5,474(11)"

1,2058°¢ 7,378(13) ¢

3d 2Dz 2s3p3d(®S) 2D 1,1965 1,19582 3,218(-01)  1,500(15) 6,170(15)?
1,1982° 3,111(13)"

1,1965°¢ 7,644(15)¢

3d D5, 2s3p3d(3S)  F%sp 1,1966 1,20692 4,083(-01) 1,900(15) 1,546(15)?
1,2084° 1,704(15)®

1,2081¢ 2,202(15) ¢

3p P32 2s3p?(°P)  Pie 1,1982 1,20582 2,135(-01) 9,920(14) 1,167(15)?
1,2090° 8,748(14)"

1,2069°¢ 1,315(15)¢

3s 2812 2s3s3p(®S)  “Par 1,1988 1,20712 2,923(-01) 1,356(15) 1,417(15)2
1,2097° 1,420(15)°

1,2082°¢ 1,517(15)¢

3p 2Py, 2s3p?(°P) P2 1,1988 1,20522 3,126(-01)  1,452(15) 1,755(15)?
1,2086° 1,297(15)®

1,2063°¢ 2,052(15) ¢

3p P32 2s3p?(*D)  ?Dsp 1,1990 1,20672 4,804(-01) 2,230(15) 2,126(15)?
1,2098° 1,645(15)°

1,2079°¢ 2,305(15) ¢

3p 2P3p 2s3p?(°P)  “Pan 1,1991 1,20662 1,741(-01)  8,080(14) 3,948(13)%
1,2097° 7,490(13)°

1,2076°¢ 1,935(15)¢

3s 2812 2s3s3p(%S)  “*Pue 1,2007 1,20892 5,509(-02) 2,540(14) 2,778(14)?
1,2113° 2,702(14)°®

1,2099°¢ 3,230(14) ¢

3p 2Py, 2s3s%(?S)  2Sue 1,2343 1,24322 4,762(-03)  2,080(13) 2,054(13)2
1,2428" 1,567(13)°

1,2438°¢ 2,074(13)¢
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Gegisler L (A) of gAr (s
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger

calisma calismalar calisma calisma calismalar

3d 2D3z 2s3s3p(S) %P3 1,2343 1,24392 1,206(-03)  5,280(12) 5,374(12)®
1,2438" 4,148(12)"

1,2447°¢ 5,716(12) ¢

3d 2Dz, 2s3s3p(3S)  2Pby 1,2361 1,24572 1,205(-03)  5,260(12) 4,521(12)2
1,2451" 3,265(12)"

1,2465°¢ 5,064(12) ¢

3d 2Dz 2s3s3p(%S)  2Pbap 1,2397 1,24932 1,871(-04)  8,120(11) 6,832(11)?
1,2480" 1,149(11)°

1,2500°¢ 8,012(11)¢

3d D3z 2s3s3p(®S)  “Psi2 1,2411 1,25042 5,825(-06)  2,520(10) 4,161(10)*
1,2495b 5,712(09)"

1,2514°¢ 3,691(10) ¢

3p 2P3p 2s3p?(°P) P2 1,2430 1,25052 6,462(-05) 2,800(11) 2,169(11)2
1,2567° 3,334(11)"

1,2518°¢ 4,816(11)°

3d 2Ds;z 2s3s3p(%S) %P3 1,2453 1,25452 1,609(-03)  6,920(12) 4,405(12)2
1,2551° 9,497(12)"

1,2554°¢ 4,016(12)°¢

3d D5z 2s3s3p(%S)  2Pbap 1,2507 1,26002 1,064(-04)  4,520(11) 9,280(11)%
1,2594 b 5,400(11)"

1,2608°¢ 8,908(11) ¢

3d D5z 2s3s3p(3S)  “Psi2 1,2521 1,26122 1,381(-05) 5,870(10) 3,266(10)2
1,2609° 8,232(11)"

1,2622°¢ 6,246(10) ¢

3p 2P3p 2s32(%S)  2Suwe 1,2813 1,29162 3,029(-04) 1,230(12) 5,519(12)2
1,2938" 2,972(12)°

1,2922°¢ 9,772(12)¢

3d 2D3z  2s3s3p(%S) 2P 1,2837 1,29362 5,735(-05)  2,320(11) 4,984(10)2
1,2965° 1,150(10)®

1,2946°¢ 1,075(12)¢

3d D3z 2s3s3p(®S)  “Par 1,2886 1,29842 4,848(-04) 1,950(12) 2,683(12)?
1,2999° 2,688(12)°

1,2994°¢ 3,762(12) ¢

3d D3z 2s3s3p(®S)  “Pie 1,2907 1,30062 5,992(-05)  2,400(11) 3,900(11)2
1,3018" 4,537(11)"

1,3013°¢ 5,940(11) ¢

ad D5z 2s3s3p(3S)  “Par 1,3005 1,31002 1,981(-04)  7,800(11) 9,619(11)?
1,3123° 8,357(11)"

1,3111°¢ 1,357(12)¢

3d 2Dz 2s3p3d(3S) 2Pbap 1,6251 1,64532 5,601(-06)  1,420(10) 4,448(09)?
1,6542° 1,378(10)°

1,6445°¢ 7,460(09) ©

abe Safronova ve ark., 2009b

Tablo 4.5. W* iyonunun 2p°3I3I' ve 3s seviyeleri arasindaki elektrik dipol (E1) gegisleri igin dalgaboylar,

A (A), agirlikl salinicr siddetleri, gf ve agirlikli gegis olasiliklar, gAr (s)

Gecisler % (A) gf gAr (s1)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger
calisma calismalar calisma calisma calismalar
3s 2S112 2p°3d?(1S) 2Py 1,0906 1,09992 2,490(-06) 1,396(10) 6,627(09)°
1,0989° 5,575(10)°
1,1000°¢ 1,152(10) ¢
3s %Sy 2p°3d*(*D)  2Par 1,0938 1,10292 1,167(-04) 6,520(11)  5,948(11)@
1,1014° 6,306(11)
1,1030°¢ 6,084(11) ¢
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Gegisler 2 (A) gf gAr (s1)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger
calisma  calismalar calisma calisma calismalar
3s 2S112 2p°3d?(°P)  “Dsp 1,1028 1,11202 8,610(-05) 4,720(11)  4,907(11) @
1,1108" 4,221(11)"
1,1121°¢ 4,388(11)°¢
3s 23112 2p°3d?(3P) 2P3p 1,0993 1,10892 1,256(-04) 6,920(11)  7,291(11)@
1,1080° 5,958(11)°
1,1092°¢ 5,928(11)¢
3s 2S112 2p°3d%(°F) ‘G 1,1026 1,11182 1,733(-09) 9,500(06)  5,179(07)®
1,1107° 1,592(06)
1,1118°¢ 3,316(08) ¢
3s 2S112 2p°3d?(°P)  “Die 1,1078 1,11712 2,934(-05) 1,594(11)  2,316(11)®
1,1168" 2,149(11)®
1,1174°¢ 2,118(11)¢
3s S 2p°3d%(°F)  2Dap 1,1082 1,11742 1,968(-04) 1,068(12) 2,987(11)®
1,1173° 1,146(12) b
1,1182°¢ 3,707(08) ¢
3s 2S112 2p°3p%(1S) Py 1,1469 1,15592 2,229(-02) 1,130(14)  1,293(14)®
1,1517° 3,193(13)"
1,1562°¢ 1,699(14)¢
3s 2Sy2  2p°3s3d(*S)  “Dae 1,1826 1,19432 4,239(-01) 2,020(15)  3,412(15)®
1,1927° 5,683(15) P
1,1946°¢ 2,802(15) ¢
3s 2312 2p°3p%(°P)  2Dap 1,1857 1,38722 8,067(-01) 3,828(15)  1,485(13)°
1,3960° 1,680(13) ®
1,3873°¢ 3,089(13) ¢
3s 2S12 2p°3s3d(*S)  “Die 1,1885 1,19592 8,494(-04) 2,000(12) 2,666(15)*
1,1940° 4,084(15) ®
1,1962°¢ 2,346(15) ¢
3s 2S12  2p°3s3d(*S)  “Fan 1,1885 1,19952 8,494(-04) 4,000(12) 1,638(13)?
1,1971° 2,130(13) ®
1,1993°¢ 2,252(12)¢
3s 2312 2p°3p?(%P) 4P 1,1922 1,20172 8,644(-04) 4,060(12)  6,105(12) @
1,1989° 1,357(13)°
1,2019°¢ 1,557(14)¢
3s 2S112 2p°3p%(°P)  “Dar 1,1925 1,20212 1,285(-01) 6,040(14) 9,970(14)®
1,1990° 5,908(14) ®
1,2024°¢ 1,282(15)¢
3s 2812 2p°3p%(°P)  “Die 1,2321 1,24402 5,348(-04) 2,360(12)  4,351(12)®
1,2439° 3,514(12) b
1,2444¢ 4,966(12)°
3s 2S112 2p°3d?(1S) 2P3pp 1,2398 1,25202 6,400(-04) 2,776(12)  2,263(12)?
1,2611° 1,725(12) b
1,2524°¢ 1,072(12)¢
3s 2S112 2p°3d%(3P) Py 1,2451 1,26852 1,428(-04) 6,140(11) 2,816(11)?
1,2777° 1,802(11)®
1,2685°¢ 2,510(11)¢
3s 2312 2p°3d%(°F)  2Dap 1,2528 1,26752 4,708(-04) 2,000(12)  1,796(10) @
1,2768° 9,170(09) b
1,2675°¢ 1,949(08) ¢
3s 2S112 2p°3d%(°F)  “Dar 1,2584 1,27022 1,568(-05) 6,600(10)  1,740(10)?
1,2790" 3,477(09) ®
1,2703°¢ 1,008(10) ¢
3s 2812 2p°3s2(1S) 2Py 1,2736 1,28222 1,448(-02) 5,960(13)  1,098(12) @
1,2822° 2,526(14)®
1,2825¢ 8,940(11) ¢
3s 2812 2p°3p?(%P) 2P3p 1,3094 1,32352 2,948(-03) 1,148(13) 1,609(13)®
1,3301° 8,270(12) b
1,3238°¢ 6,752(12) ¢
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Gegisler 2 (A) gf gAr (s1)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Bu Diger
calisma  calismalar calisma calisma calismalar
3s %Sy, 2p°3s3d(*S) PPy 1,3486 1,36292 1,494(00) 5,480(15)  5,151(15)®
1,3728" 4,938(15) ®
1,3631°¢ 5,006(15) ¢
3s 23112 2p°3p%(1S) 2P3p 1,3160 1,32742 3,079(-04) 1,188(12)  4,823(11)?
1,3330° 3,956(11) P
1,3276°¢ 8,128(11)¢
3s 2S112 2p°3p%(3P) 2S12 1,3198 1,33112 1,004(-02) 3,840(13) 2,954(13)®
1,3362° 1,877(13)®
1,3313°¢ 2,902(13) ¢
3s %Sy 2p°3s3d(*S)  2Pbap 1,3495 1,36382 3,234(00) 1,184(16)  1,099(16) @
1,3736" 1,043(16) ®
1,3639°¢ 1,074(16)¢
3s 2312 2p°3s3d(*S)  2DP3e 1,3545 1,36842 1,458(-02) 5,320(13)  1,125(14)?
1,3774° 9,062(13) P
1,3683°¢ 1,167(14)¢
3s 2812 2p53p?*(*D)  Pie 1,3611 1,37652 1,091(-01) 3,920(14)  3,733(14)®
1,3873" 3,024(14)®
1,3768°¢ 3,100(14) ¢
3s %Sy 2p°3s3d(*S) 2Dz 1,3674 1,38122 2,295(-03) 8,200(12)  2,289(12)?
1,3911b 2,067(13)®
1,3812°¢ 7,296(12) ¢
3s 2Sy2 2p°3s3d(tS) 2P 1,3693 1,38342 5,359(-02) 1,906(14)  1,306(14)°
1,3930° 1,617(14)°
1,3834°¢ 1,973(14)¢
3s 2S12 2p°3s3d(1S)  “Pie 1,3723 1,38632 5,990(-03) 2,120(13)  1,055(13) @
1,3956° 2,079(13) ®
1,3859¢ 2,132(13) ¢
3s 2812 2p53p%(*D)  2Pan 1,3767 1,38892 2,142(-02) 7,560(13)  9,650(13) @
1,3974b 1,148(14)®
1,3891°¢ 1,097(14)¢
3s 2812 2p53p?*(*D)  Pie 1,3771 1,38932 1,279(-03) 4,500(12) 3,577(12)?
1,3977° 1,467(12) ®
1,3893°¢ 1,520(12)¢
3s 2S112 2p°3p%(3P) P3p 1,4346 1,15712 1,920(-03) 6,240(12)  7,030(13)?
1,1533" 3,429(13) ®
1,1575¢ 5,848(13) ¢
3s 2312 2p°3s2(1S) 2P3p 1,4849 1,50142 1,727(-01) 5,240(14)  3,911(14)?
1,5108" 3,732(14) b
1,5011°¢ 4,512(14)°¢

abe Safronova ve ark., 2009b

Sekil 4.2.°de elektrik dipol gecislerinin, agirlikli gegis olasiliklarinin Safronova ve

arkadaslarinin (2009b) RMBPT kodu sonuglariyla karsilastirilmas: gosterilmektedir.

Gegis olasiliklarinin uyumunun bir miktar az oldugu bu grafikten de goriilmektedir.
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Sekil 4.2. W83* iyonunun E1 gegislerine ait agirlikli gecis olasiliklarinin RMBPT kodu sonuglar1 (Safronova ve
ark., 2009b) ile karsilastirilmasi

W5* jyonunun CV-2 calismasindan elde edilen seviyeler arasindaki yasakli gecisleri
icin 12422 E2 ve M1, ve 13409 E3 ve M2 gecisi elde edildi. Tablo 4.6. 2p°3I3I' ve 3l
(I, I'=0, 1, 2) seviyeleri arasindaki yasakli ge¢isler igin dalgaboyu, agirlikli salinici
siddeti ve ge¢is oranlarin1 gdstermektedir. Tablo 4.6.’da sunulan ¢ogu gegis ilk defa
bu caligmayla elde edildi. Bu nedenle sadece birkag¢ gecis Safronova ve arkadaslarinin
(2009b) HULLAC, COWAN ve RMBPT kodlariyla elde ettigi sonuglarla
karsilastirilabildi. 3d 2Dsp2 - 2p°3p3d 2Dsy gegisi igin dalgaboyu 1,21 A bulundu.
Safronova ve arkadaglarina (2009b) gore dalgaboylar1 HULLAC, COWAN ve
RMBPT kodlarma gore sirasiyla 1,2184 A, 1,2221 A ve 1,2198 A’dur. Bu gegisin
agirhikli gecis olasiligr 3,46(12) s *dir. Safronova ve arkadaslarina (2009b) gore ise
1,446(13) s, 9,470(12) s ve 1,406(13) st *dir. 3p 2Pa; - 2p°3d? P12 gegisi icin
dalgaboyu 1,14 A bulundu. Safronova ve ark. (2009b) na gore dalgaboylar1 1,3350 A,
1,3353 A ve 1,3348 A’dur. Bu gegisin agirlikli gegis olasilig1 1,62(11) st olarak elde
edildi. Safronova ve ark. (2009b)’na gore ise 1,043(12) s, 2,363(12) s ve 8,566(11)
s°dir. 3s 2Sy1, - 2p°3p3d 2D gecisi igin dalgaboyu 1,13 A elde edilirken, Safronova
ve ark. (2009b)’na gore dalgaboylar1 1,1256 A, 1,1299 A ve 1,1269 A olarak
belirlendi. Bu gecisin agirhikli gecis olasiligi bu calismada 7,12(10) st olarak
bulunurken, Safronova ve ark.(2009b)’na gore 1,498(10) s?, 4,636(11) s ve
1,834(09) sV’dir. Bu birkag gegis icin dalgaboylarinda uyumun iyi oldugu
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goriilmektedir. Agirlikli gecis olasiligi degerleri de karsilastirma degerlerine yakindir.
Agirlikli gecis olasiliklart igin Safronova ve ark. (2009b)’nin ii¢ ¢alismasindan elde
edilen sonuglar karsilastirildiginda onlar arasinda da fark oldugu goriilmektedir.
Agirlikli salinict siddetlerinde ise karsilastirma degeri yoktur. Ayrica bu iyonda enerji
seviyeleri ve elektrik dipol gegislerde oldugu gibi yasakli gegislerde de bazi seviye
gecisleri i¢in birden fazla deger ortaya ¢ikmaktadir.

Tablo 4.6. W% iyonunun yasakli gegislerinin (E2, M1 ve M2) dalgaboylari, A (A), agirlikli salinict siddetleri, gf
ve agirlikli gegis olasiliklari, gAr (s2)

- 1
Gegtlslfr Gesis hy éﬁ) g:‘l gAé l(JS )
Alt seviye Ust seviye Tiirii

calisma calisma calisma
3s 2812 2p°3p3d  “Ssp E2 1,12 1,35(03) 7,16(12)
M1 2,97(07)
3p P32 2p°3p?  2P3p E2 1,40 1,68(03) 5,76(13)
M1 6,32(07)
3p 2Pz 2p°3p?  “Pap E2 1,46 1,64(03) 5,12(12)
M1 5,92(10)
3p P2 2p°3p%  “Sae E2 1,40 1,27(03) 4,32(12)
M1 3,58(06)
3d D32 2p°3p3d  2Gie E2 1,47 2,63(03) 8,16(12)
3d 2Ds2  2p°3p3d ‘G E2 1,46 3,17(03) 9,89(12)
3d 2Ds2  2p®3p3d  2Pie E2 1,45 6,27(04) 1,98(12)
3p 2Pz 2p%3p?  Dsp E2 1,40 1,74(03) 5,92(12)
3d 2D32  2p%3p3d  “Pie E2 1,40 5,56(04) 1,90(12)
M1 2,44(07)
3d 2D32  2p°3p3d  Fu2 E2 1,40 2,21(03) 7,54(12)
3p 2Pz 2p°3p?  Dsp E2 1,46 1,66(03) 3,45(12)
M1 7,26(09)
3s 2812 2p®3s3p  2Dap E2 1,46 1,05(03) 3,27(12)
M1 2,46(10)
3d 2Ds2  2p%3p3d  “Fo E2 1,40 2,22(03) 7,53(12)
3s %Sz 2p°3s3p  2Dsp2 E2 1,21 9,78(04) 4,45(12)
3d D32 2p53p3d ‘G E2 1,21 1,26(03) 5,75(12)
3d 2D32  2p%3p3d  “Pap E2 1,46 8,89(04) 2,78(12)
M1 2,42(10)
3d 2D32 2p°3p3d  2Daq E2 1,21 5,82(04) 2,66(12)
M1 1,76(10)
3d D32 2p°3p3d  2Su2 E2 1,21 2,88(04) 1,32(12)
M1 6,12(09)
3d 2Dsz  2p53p3d %G E2 1,21 1,44(03) 6,53(12)
3s 2812 2p®3s3p  2Dap E2 1,21 5,60(04) 2,57(12)
M1 1,11(10)
3d 2Dsp  2p°3p3d  Fsp E2 1,46 1,17(03) 3,65(12)
M1 5,02(10)
3d 2Dsp  2p°3p3d  2Fe E2 1,21 1,04(03) 4,78(12)
M1 6,06(10)
3d 2Ds2  2p°3p3d  ?Dspe E2 1,21 7,60(04) 3,46(12)
3d 2Ds2  2p°3p3d  2Pap E2 1,46 7,04(04) 2,20(12)
M1 3,58(10)
3p 2Pz 2p°3p2  Pa; E2 1,39 6,25(04) 2,16(12)
M1 2,68(05)
3p  %Paz 2p°3p? P E2 1,46 2,34(04) 7,26(12)

M1 2,42(10)



Tablo 4.6. (Devami)

: 1
Gegisler Geeis »(A) of gAr (s1)

Alt seviye Ust seviye Tiirii Bu Bu Bu
calisma calisma calisma
3p 2Py 2p°3p?  “Dap E2 1,21 2,27(04) 1,03(12)
M1 7,28(10)
3d 2Ds» 2p53p3d “Dsr  E2 1,47 376(04)  1,17(12)
M1 5,52(10)
3d 2Dy 2p53p3d  “Pae E2 1,40 253(04)  8,60(11)
M1 2,95(07)
3d 2Dz2  2p°3p3d  “Dsp E2 1,21 2,43(04) 1,12(12)
M1 1,25(11)
3d 2Ds2  2p%3p3d  “Fie E2 1,21 3,24(04) 1,47(12)
M1 1,75(11)
3p 2Pyz  2p°3s3d  “Dap E2 1,20 1,44(04) 6,64(11)
M1 3,33(10)
35 %Sy, 2p%3s3p S E2 1,40 1,44004)  4,92(11)
M1 2,06(08)
3d 2Ds» 2p53p3d ‘Dz E2 1,47 755(05)  2,34(11)
M1 3,48(10)
3p 2Py 2p%3d?  Dsp E2 1,12 1,25(04) 6,66(11)
3p P 2p°3s3d e E2 1,39 167(04)  5,72(11)
3p 2Py 2p%3s3d s E2 1,45 1,63004)  5,15(11)
M1 3,98(09)
3p P32 2p%3d?  2Pip E2 1,14 3,18(05) 1,62(11)
3d 2Ds» 2p53p3d ‘Dz E2 1,21 337(05)  1,54(11)
M1 5,74(10)
3p  2Paz 2p°3d?  2Fspe E2 1,15 3,90(05) 1,97(11)
M1 6,96(07)
3p 2Py 2p3d2 ‘D E2 1,15 470005)  2,37(11)
3d 2Ds2  2p%3p3d  2Pie E2 1,42 1,70(05) 5,66(10)
3p 2Py 2p53s3d  2Dap E2 1,44 3,29(05) 1,06(11)
M1 1,68(09)
3d 2Ds2  2p53p3d ‘G E2 1,22 3,86(05)  1,73(11)
M1 2,21(09)
35 2  2p°%3p3d 2Da  E2 113 1,36(05)  7,12(10)
3p P 2p%3s3d  Fu E2 1,44 407(05)  1,31(11)
3d 2D32  2p°3p3d  2Pap E2 1,39 1,62(05) 5,64(10)
M1 6,80(06)
3p P32 2p53s3d  “Pie E2 1,46 8,36(06) 2,62(10)
M1 7,48(07)
3d 2Dy 2p53p3d  ZFsp E2 1,40 2,28(05)  7,80(10)
M1 9,90(07)
3s 2, 2p°%3p3d  “‘Dsp  E2 113 1,37(05)  7,40(10)
3p 2P, 2p%3s3d 2P E2 1,19 1,01(05)  4,72(10)
M1 1,23(10)
3p P32 2p°3d? e E2 1,15 1,83(05) 9,12(10)
3p %Py 2p3d2 Dy E2 1,16 8,67(06)  4,32(10)
M1 8,24(06)
3p P 2p%3d2 e E2 1,16 1,23(05)  6,12(10)
M1 1,38(06)
3d 2Ds2 2p°3d?  2Sie M2 1,37 7,59(07) 2,52(11)
3s  2Si2  2p°3s3d  2Dsp2 M2 1,36 9,91(08) 6,84(11)
3p %P1z 2p°3p3d  “Pap M2 1,32 0,00 4,24(11)
3d Dz 2p°3d2  ‘Dsz M2 1,36 217(06)  6,18(11)
3d 2Ds 2p°3d? P M2 1,34 0,00 1,87(11)
3d s 2p%3d2 ‘Dz M2 1,17 6,67(08)  7,04(11)
3s S 2p%3s3d Py M2 1,18 0,00 3,42(11)
3d 2Dsp 2p%3d?2  Fsp M2 1,19 6,44(10) 4,27(11)
3p %P3 2p°3p3d e M2 1,36 7,27(07) 5,35(11)

3d 2Daz  2p%8d?  Fu M2 1,17 349(06)  4,94(11)
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Na benzeri tungsten iyonunda kendiliginden iyonlagma oranlarini hesaplamak i¢in 3s,
3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 2s3s3p, 2p°3s3d, 2p°3p?, 2p°3p3d, 2p°3p4p, 2p°3p4d, 2p°3d?,
2p°3d4p, 2p°3d4d, 2p°3d4f konfigiirasyon seti dikkate alindi. Tablo 4.7.’de bu
seviyeler arasindaki 1simali gegis (elektrik dipol) ve kendiliginden iyonlagsma gegis
olasiliklar1 ve dalgaboylar1 verilmektedir. Dalgaboylar1 Safronova ve ark. (2009b)’nin
HULLAC kodu sonuglariyla karsilastirilirken, agirlikli gecis olasiliklar1 ve agirlikli
kendiliginden iyonlagsma oranlari COWAN kodu sonuglariyla karsilastiriimaktadir.
Karsilastirmalar sonucunda genel olarak tiim gegislerde dalgaboylarinin iyi uyum
ierisinde oldugu goriilmektedir. Agirlikl gegis olasiliklari ise (1S)3s 2S12-2p°3p? (°P)
%P3, (1S)4s 2Su/2- 2p°3p4p (1S) 2Parz2 , (1S)4f 2F712 - 2p°3d4f (1S) 2Geyz seviyeleri harig

uyumludur.

Tablo 4.7. W8+ iyonunun agirlikli kendiliginden iyonlagsma oranlari, gAa (s%) ve elektrik dipol (E1) gegislerinin
dalgaboylari, A (A) ve agirlikl gegis olasiliklar, gAr (s™0)

Gecisler gAPL (s1) 232 (A) gAL (s
Bu Diger Bu Diger Bu Diger

calisma calismalar calisma caliymalar calisma cahsmalar
(3S)3d  “Dsp 2p°3d%(!G)  2Fsi 1,70(16) 1,53(16) 1,3472 1,3647 4,71(15)  1,24(15)
(*S)3s  2S12 2p°3p?(*D) 2Pie 5,43(14) 2,88(14) 1,3731 1,3765 9,14(14) 3,04(14)
(!S)3s  2S12 2p°3p?(%P)  %P3p 5,11(13) 2,03(15) 1,3887 1,1979 5,52(13) 2,08(14)
(!S)3s  2Su2 2p°3s3d(*S) “D32  4,68(15) 5,57(15) 1,1908 1,1943 8,90(12) 1,22(14)
(!S)3d  2Dsp 2p53d°(’F)  “Gs 2,61(15) 2,96(15) 1,1864 1,1951 6,57(14) 2,05(14)
(*S)3d D3 2p°3d4d(*S) “Gsnq 1,72(15) 1,86(15) 0,9300 0,9397 1,31(14) 1,44(14)
(*S)3d  2Dsp2 2p53d%(°F) 2Dsz 2,05(16) 1,83(16) 1,3464 1,3639 4,02(14) 1,14(14)
(!S)3d  2Dsz 2p°3d? (*G) %Fu2 1,30(16) 1,57(16) 1,1826 1,1957 1,50(15) 9,79(14)
(3S)4s  2Si> 2p°3p4p(*S) 2Pap 3,58(14) 2,87(15) 1,2234 1,3634 2,45(14) 2,10(14)
(!S)4d D3 2p53d4d(*S) s 1,05(16) 1,18(16) 1,3459 1,3617 6,88(14) 6,93(14)
(!S)4d  2Dsz 2p°3d4d(*S) 2F7 2,36(16) 2,10(16) 1,3463 1,3606 8,44(14) 4,07(14)
(!S)3p  2P12 2p°3p3d(*S) 2Dap 1,14(16) 1,02(16) 1,3503 1,3648 1,38(15) 4,45(14)
(*S)3p P12 2p°3p3d(1S) “Far 4,59(15) 6,43(15) 1,1868 1,1981 2,69(14) 1,67(14)
(*S)3p 2Pz 2p°3p4d(*S) 2D32  4,55(15) 3,66(15) 1,0354 1,0450 8,12(13) 1,40(14)
(!S)3p 2Pz 2p°3p3d(*S) 2Psp 1,10(16) 9,52(15) 1,3471 1,3635 2,38(14) 1,57(14)
(*S)3p %P3z 2p°3p3d(*S) 2Dsq 1,22(16) 9,98(15) 1,3478 1,1928 5,24(14) 5,43(14)
(*S)3p %P3z 2p°3p4d(*S) 2Ds2  2,07(15) 1,88(15) 1,0355 1,0448 1,33(14) 1,48(14)
(*S)4p  2P12 2p°3d4p(*S) 2Dz2  5,63(15) 6,23(15) 1,3436 1,3600 3,56(14) 3,42(14)
(*S)4p  2P3z 2p°3d4p(*S) 2Ds2  2,53(15)  1,24(16) 1,3454 1,1928 2,06(14) 2,21(14)
(!S)af  2Fsp  2p53d4f(*S) 2Gie 1,86(16) 1,91(16) 1,3544 1,3589 9,42(14) 3,16(14)
(*S)af  2F72  2p°3d4f(lS) 2Gorp 1,75(15) 1,96(16) 1,3554 1,1923 8,11(13) 1,77(14)
a.b Safronova ve ark., 2009b

Alt seviye Ust seviye

Sekil 4.3.te kendiliginden iyonlasma oranlarinin Safronova ve ark. (2009b)’nin

COWAN kodu sonuglariyla karsilastirilmast gosterilmektedir. Tablo 4.7. ve Sekil 4.3.
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incelendiginde kendiliginden iyonlagma oranlari, baz1 seviyelerde olduk¢a uyumlu
oldugu halde, baz1 seviyelerde karsilastirma degeriyle iki kat1 kadar fark vardir.
2p°3s3d (*S) , 2p°3p3d (1S) seviyelerinde ise daha fazla uyumsuzluk goriilmektedir.

1,00E+15

8,00E+14 A

6,00E+14

4,00E+14 1

gA, (s1) (Bu calisma)

2,00E+14 A

0,00E+00 T T T T
0,00E+00 2,00E+14 4,00E+14 6,00E+14 8,00E+14 1,00E+15

gA, (s1) (Diger ¢alisma)

Sekil 4.3. W6%* iyonunun agirlikli kendiliginden iyonlasma oranlarinin COWAN kodu sonuglari (Safronova ve
ark., 2009b) ile karsilagtirilmasi

4.2.2. Sodyum benzeri altin i¢in hesaplama sonugclar1 (Au®")

Sodyum benzeri altina ait enerji seviyeleri, dalgaboylari, salinic1 siddetleri ve gegis
olasiliklar1 gibi 1s1ma parametrelerini iceren deneysel ve teorik caligsmalarin bir kismi
Tablo 2.1.’de verilmektedir. Bu sonuglar elektron 1sin1 iyon tuzagi (EBIT) gibi
deneysel ve cok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) (Parpia ve ark., 1996),
relativistik ¢ok referansli Meller-Plesset (MR-MP) algoritmasi (Vilkas ve ark., 1999)
ve FAC (Gu, 2008) gibi teorik yontemlerle elde edildi. Au®®* iyonuna ait bu veriler
sadece en diisiik birkag seviyeye aittir. Daha yiiksek seviyelere ait mevcut kaynaklarda
veri bulunmamaktadir. Kendiliginden iyonlagsma oranlar1 da bu g¢alismayla ilk defa

elde edilmektedir.

Tablo 4.8.°de, hesaplanan enerji seviyeleri ve mevcut kaynaklardaki verilerle
karsilastirilmas1 verilmektedir. Enerji seviyeleri taban hal olan 1s22s?2p®3s 2Sy,

seviyesine gdre cm™ birim sistemine gore verilmektedir. VV konfigiirasyon setiyle
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yapilan hesaplamalarda 45, CV konfigiirasyon setiyle yapilan hesaplamalarda 514
enerji seviyesi elde edildi. Tablo 4.8.’de sonuglarin ilk 45 seviyesi ve Ozellikle
karsilastirma degeri olanlar verilmektedir.

Mevcut diger ¢alismalarda Au®®* iyonuyla ilgili sadece birkag ¢alisma mevcuttur (Kim
ve ark., 1991; Vilkas ve ark., 2007; Hu ve ark., 2011a; Gillaspy ve ark., 2013;
Sapirstein ve Cheng, 2015) ve bunlarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin
uyumlu oldugu goriilmektedir. Vilkas ve ark. (2007)’nin kullandigit MR-MP yontemi,
relativistik Dirac-Coulomb-Breit (DCB) Hamiltonyenine dayanmaktadir. Bu
Hamiltonyen, c¢ok konfigiirasyon etkilesim ac¢ilimi1 ve yiiksek dereceden QED
etkilerini (1s1mali diizeltmeler, Lamb kaymasi, polarizasyon gibi) igerir. Hu ve
arkadaglarinin (2011a) kullandigt MCDF yontemiyle yapilan sonuglar Breit etkilesimi,

QED diizeltmeleri ve belirli kiitle kaymasi katkilarinin hepsini igerir.

Au®® icin sonuglar degerlendirildiginde, 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesmenin dikkate alinmasiyla, 3p seviyelerinin enerjilerinde bir artig; 3d
seviyelerinin enerjilerinde ise bir azalma oldugu goriilmektedir. Ayrica bu
hesaplamalara QED ve Breit katkilar1 eklendiginde enerji seviyelerinde bir miktar
azalma olmaktadir. 3p seviyeleri i¢in en iyl uyum, CV+Breit+QED hesabindan elde
edilirken, 3d seviyeleri i¢in VV+Breit+QED hesabindan elde edilmektedir.

Elde edilen sonuglarin ayrica MR-MP (Vilkas ve ark., 2007) degerleri ile bir ylizde
fark hesabi1 yapildi. Yiizde farklar incelendiginde 0,06-3,82 araliginda oldugu
goriilmektedir. 3d seviyeleri i¢gin VV+Breit+QED calismasiyla yapilan ylizde farklar
daha iyidir. 3d ?Das, 2Dss2 seviyeleri igin sirasiyla yiizde fark 0,26 ve 0,45°tir.

Tablo 4.8. Au®®* iyonunun diisiik enerji seviyeleri, E (cm™)

_ Bu ¢alisma Diger .
Sira Seviyeler vV Vl/(slzlr;nt cv CY(SIZE)elt cahismalar Fark(%b)
1 3s 2S12 0 0 0 0 0 0,00
2 3p P 1175954 1145951 1433967 1401520 14285067 1,88
1428326°
1428702°¢
14285644

1429101°¢



Tablo 4.8. (Devami)

. Bu .g:allsma . Diger .
Swa  Seviyeler wW Vyggrg't cV CY(SEBE“ cahsmalar [ arK(%)
3 3p  2P%pe 5491097 5455982 5580176 5546229 55427492 0,06
5542881°
5543006°
55485844
5543326¢

4 3d  Dsp 7207647 7160502 6952287 6905174 71798297 3,82

5 3d  2Dsp 8190953 8143272 7917892 7870315 81063672 2,91

6 4s 2S112 30840613 30811453 31704090 31674995 - -

7 4p  2Poy, 31408852 31367052 32270112 32228402 - -

8 4p  2P%p 33117573 33074930 33980018 33937424 - -

9 4d  2Dap 33751964 33704093 34615916 34568120 - -
10 4d  2Dsp 34171923 34123843 35035958 34987946 - -
11 4F  2F%; 34493517 34445283 35357306 35309152 - -
12 4F 2R 34674374 34626119 35538186 35490008 - -
13 5s 2312 44539293 44500470 45403526 45364771 - -
14 5p  2P%; 44847827 44802603 45711627 45666479 - -
15 5p  2P%p 45693118 45647821 46556943 46511707 - -
16 5d  2Dap 45994531 45946492 46858975 46811009 - -
17 5d  2Dsp 46210339 46162196 47074779 47026706 - -
18 5f  2F%; 46368677 46320469 47232877 47184744 - -
19 5 2F% 46461995 46413771 47326215 47278064 - -
20 59 2Gm2 46482016 46433859 47346523 47298441 - -
21 59  2Gan 46536397 46488240 47400901 47352818 - -
22 6s 2S112 51786740 51743836 52651152 52608318 - -
23 6p 2P 51974835 51928242 52839110 52792590 - -
24 6p  2P%;p 52451813 52405354 53315989 53269596 - -
25 6d  2Dsp 52615941 52567844 53480476 53432452 - -
26 6d  2Dsp 52740910 52692754 53605435 53557351 - -
27 6f  2F%; 52830296 52782107 53694670 53646554 - -
28 6f  2F% 52884495 52836295 53748879 53700751 - -
29 6g G 52897453 52849296 53762029 53713946 - -
30 6g  2Gon 52928985 52880827 53793559 53745474 - -
31 6h  2Hoy 52929359 52881204 53794011 53745928 - -
32 6h  2Houp 52950210 52902054 53814862 53766779 - -
33 7s 2S112 56076421 56031506 56940918 56896074 - -
34 7P 2Py 56203673 56156415 57068129 57020944 - -
35 7p  2P%p 56497683 56450661 57362006 57315051 - -
36 7d  Dap 56593174 56545051 57457752 57409702 - -
37 7d  2Dsp 56671848 56623690 57536414 57488327 - -
38 7t 2F%; 56726960 56678784 57591432 57543327 - -
39 7t 2Fn 56761150 56712964 57625623 57577510 - -
40 79  2Gne 56769744 56721588 57634352 57586268 - -
41 79 2Gon 56789610 56741453 57654215 57606130 - -
42 7h  2HO%p 56789941 56741785 57654593 57606510 - -
43 7i 2l1172 56802973 56754817 57667625 57619542 - -
44 7h  2Houp 56803084 56754929 57667737 57619653 - -
45 7i 211372 56812320 56764165 57676972 57628889 - -

aVilkas ve ark., 2007; ® Sapirstein ve Cheng., 2015; ¢ Gillaspy ve ark., 2013; 9 Hu ve ark., 2011a; ¢ Kim
ve ark.,1991
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Sodyum benzeri altinin CV+BreittQED ¢alismasindan elde edilen seviyeler

arasindaki elektrik dipol gegisler i¢in 34663 ge¢is elde edildi. Tablo 4.9. bu gegisler
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icin dalgaboyu, agirlikli salinict siddeti ve 1simali gegis oranlarini gdstermektedir.
Mevcut kaynaklarda sadece 3s-3p gegislerine ait dalgaboyu verisi bulunmaktadir.
Gegis olasiliklar i¢in ise sadece 3s 2Si - 3p 2P°2 gegisine ait karsilastirma degeri
bulunmaktadir (Vilkas ve ark., 2007). Bu gegisin gegis olasiligi 4,829(10) s* bulundu.
Vilkas ve ark. (2007)’na gore bu deger 4,95(10) s°dir. Agirlikli salinici siddeti icin
ise mevcut kaynaklarda 3s-3p ve 3p-3d gegislerine ait veri bulunmaktadir. Bu
seviyelerde agirlikli salinict siddeti karsilastirma degerleriyle uyum igerisindedir.
Diger gegislere ait tiim veriler bu ¢alismayla ilk defa elde edildi (Konan ve Ozdemir,
2016b).

Tablo 4.9. Au’®* iyonunun elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in dalgaboylari, A (A), agirlikli salinict siddetleri, gf ve
gegis olasiliklari, Ar (s7)

Gegisler 2 (A) gf Ar(s?h)
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Diger Bu

calisma calismalar calisma cahismalar calisma
3s 2S12 3p POy 71,3511 69,9912 0,0737 0,06509 4,829(10)

70,0257

69,99°

70,030°

69,974¢

69,973¢

69,994¢

69,96

70,0001
3s 2S112 3p 2P 18,0303 18,0662 0,6202 0,63179 3,181(12)

18,0302

18,040¢

18,032¢

18,0408¢
3p 2Pz 3d ?Dsn 18,1697 - 0,4402 0,45359 2,223(12)
3p  2P%2 3d ?Dsn 73,5865 - 0,0213 0,02559 6,545(09)
3p P%; 3d Dsp 43,0277 - 0,3396 0,3798¢9 2,039(11)
3p POz 4s 2312 3,3032 - 0,0743 - 2,272(13)
3p P2 4s 2312 3,8272 - 0,3534 - 8,047(13)
3s 2S112 4p POy 3,1029 - 0,2466 - 8,544(13)
3d D3z 4p P2 3,9489 - 0,1148 - 2,455(13)
4s 2312 4p POy 180,6990 - 0,1042 - 1,065(10)
3s 2312 4p 2P 2,9466 - 0,2589 - 4,972(13)
3d D3z 4p P32 3,6993 - 0,0105 - 1,281(12)
3d  Ds2  4p P32 3,8363 - 0,1284 - 1,455(13)
4s 2812 4p 2P 44,2003 - 0,8836 - 7,542(11)
3p 2Py 4d  %Dap 3,0151 - 0,7234 - 1,327(14)
3p  %P% 4d  %Dap 3,4457 - 0,2183 - 3,067(13)
4p  2P°y;  4d  2Dap 42,7402 - 0,8080 - 7,376(11)
4p  P%;p 4d  ?Dap 158,5548 - 0,0434 - 2,876(09)
3p  %P% 4d  Dsp 3,3965 - 1,8210 - 1,755(14)
4p  2P%; 4d  ?Dsp 95,1907 - 0,6670 - 8,183(10)
3d  2Dap 4 2F%)p 3,5206 - 3,8580 - 3,460(14)
3d  Dsp i N 3,6445 - 0,2838 - 2,375(13)
4d  2Dap i N 134,9470 - 0,2865 - 1,749(10)

4d  2Dsp  4F 2F% 311,3269 - 0,0087 - 9,999(07)
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Gegisler L (A) gf Ar (s1)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Diger Bu

calisma calismalar calisma cahismalar calisma
3d  2Dsp 4F 2R 3,6206 - 5,6630 - 3,602(14)
4d  2Dsp 4F  2F% 199,1784 - 0,2776 - 5,835(09)
3p 2Py 5s 23112 2,2746 - 0,0124 - 7,999(12)
3p  2P%; 5s 2S112 2,5114 - 0,0730 - 3,858(13)
4p 2P, 5s 2S12 7,6125 - 0,1277 - 7,351(12)
4p  2P%;,  5s 2S112 8,7509 - 0,5589 - 2,434(13)
3s 2S112 50 2P 2,1898 - 0,0617 - 4,288(13)
3d D3z 5p P2 2,5799 - 0,0199 - 9,991(12)
4s 23112 50 2P 7,1472 - 0,2620 - 1,711(13)
4d D3z 5p 2P 9,0103 - 0,2527 - 1,038(13)
5s 2S112 50 2P 331,4468 - 0,1484 - 4,505(09)
3s 2312 5p  2P%p 2,1500 - 0,0879 - 3,169(13)
3d D3z 5p 2P 2,5248 - 0,0016 - 4,224(11)
3d  Ds2 5p 2P 2,5879 - 0,0236 - 5,885(12)
4s 2S112 50 2P%p 6,7400 - 0,2572 - 9,443(12)
4d D3z 5p 2P 8,3727 - 0,0237 - 5,631(11)
4d D5z 5p 2P 8,6777 - 0,2862 - 6,338(12)
5s 2S112 50 2P%p 87,1888 - 1,1450 - 2,513(11)
3p 2Pz 5d ?Dan 2,2022 - 0,2011 - 6,913(13)
3p 2P%2 5d ?Dan 2,4234 - 0,0525 - 1,492(13)
4p  P%;;  5d  2Dsp 6,8575 - 0,5987 - 2,123(13)
4p  2P%; 5d  2Dap 7,7678 - 0,2131 - 5,889(12)
4f  2%F% 5d  2Dap 8,6942 - 0,0827 - 1,823(12)
50 2P%p» 5d  2Dap 87,3721 - 1,0930 - 2,387(11)
50 2P%; 5d 2Dap 334,1107 - 0,0568 - 8,488(08)
3p 2P%2 5d 2Dsp 2,4108 - 0,4762 - 9,110(13)
4p  2P%;, 5d  2Dsp 7,6398 - 1,7210 - 3,278(13)
4 2F°%;p 5d  2Dsp 8,5342 - 0,0045 - 6,800(10)
4f  2F%  5d  2Dsp 8,6680 - 0,1053 - 1,558(12)
5p 2P%;, 5d 2Dsp 194,1751 - 0,8957 - 2,641(10)
3d  2Dap 5f  2F%; 2,4826 - 0,6440 - 1,161(14)
3d  2Dsp 5f  2F%; 2,5436 - 0,0448 - 7,703(12)
4d  2Dap 5f  2F%; 7,9261 - 3,0920 - 5,471(13)
4d  2Dsp 5f  2F%; 8,1989 - 0,2384 - 3,943(12)
5d  2Dap 5f  2F%; 267,5695 - 0,5144 - 7,988(09)
5d  2Dsp 5f  2F%; 632,7607 - 0,0153 - 4,252(07)
3d  2Dsp 5f  2F%; 2,5376 - 0,9323 - 1,207(14)
4d  2Dsp 5f  2F% 8,1366 - 4,6570 - 5,864(13)
5d  2Dsp 5f  2F%; 397,8393 - 0,4934 - 2,599(09)
af  2F%p 59 2Gue 8,3408 - 7,8910 - 9,458(13)
4 2F°%p 59 G 8,4685 - 0,2943 - 3,421(12)
5f  2F%;, 59 2Gue 879,5267 - 0,1256 - 1,354(08)
5f  2F%2 59 2Gne 4907,3980 - 0,0008 - 2,854(04)
af 2% 59 2Gep 8,4297 - 10,3100 - 9,676(13)
5f  2F%2 59  2Gop 1337,7205 - 0,1070 - 3,990(07)
3p Pz 6s 2312 1,9529 - 0,0027 - 2,323(12)
3p %z 6s S 2,1249 - 0,0335 - 2,471(13)
4p P Bs 2S112 4,9068 - 0,0227 - 3,150(12)
4p  2P%;,  6s 2S112 5,3559 - 0,1154 - 1,341(13)
5p  %P%;  6s  2Sip 14,4054 - 0,1859 - 2,987(12)
3s 2S112 6p 2P 1,8942 - 0,0250 - 2,326(13)
3d D32 6p 2P 2,1792 - 0,0060 - 4,215(12)
4s 2811 6p 2P 4,7354 - 0,0675 - 1,004(13)
4d D32 6p 2Py 5,4871 - 0,0400 - 4,427(12)
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Gegisler L (A) gf Ar (s1)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Diger Bu

calisma calismalar calisma cahismalar calisma
5d  2Daz  6p 2P 16,7180 - 0,4009 - 4,783(12)
6s 2312 6p 2P 542,6779 - 0,1962 - 2,221(09)
3s 2312 6p  2P%p 1,8772 - 0,0436 - 2,065(13)
3d  2Daz  6p 2P 2,1568 - 0,0005 - 1,724(11)
3d Ds2  6p 2P 2,2027 - 0,0104 - 3,568(12)
4s 2312 6p  2P%p 4,6308 - 0,0923 - 7,176(12)
4d 2Dz 6p 2P 5,3472 - 0,0045 - 2,639(11)
4d  2Dsz 6p 2P 5,4700 - 0,0616 - 3,435(12)
5s 2312 6p  2P%p 12,6505 - 0,2692 - 2,805(12)
5d  2Daz  6p 2P 15,4833 - 0,0402 - 2,794(11)
5d  2Ds2  6p 2P 16,0182 - 0,4803 - 3,121(12)
6s 2312 6p  2P%p 151,2224 - 1,4030 - 1,023(11)
3p Py, 6d 2D 1,9219 - 0,0764 - 3,451(13)
3p 2P%2 6d 2Dan 2,0883 - 0,0226 - 8,632(12)
4p  2P°%;; 6d  2Dan 4,7161 - 0,1759 - 1,319(13)
4p  2P%; 6d  2Dap 5,1295 - 0,0564 - 3,575(12)
4 %% 6d ZDsp 5,5178 - 0,0131 - 7,198(11)
5p  2P%;; 6d  ZDan 12,8767 - 0,5567 - 5,598(12)
5p 2P%; 6d 2Dap 14,4493 - 0,2188 - 1,748(12)
5f 2%, 6d  2Dap 16,0059 - 0,2051 - 1,335(12)
6p 2Pz 6d  ZDan 156,2836 - 1,3530 - 9,238(10)
6p 2P 6d  2Dap 614,0399 - 0,0683 - 3,019(08)
3p  2P%; 6d  2Dsp 2,0829 - 0,2159 - 5,5631(13)
4p  2P%; 6d  2Dsp 5,0969 - 0,4974 - 2,129(13)
af  2F%p 6d  2Dsp 5,4800 - 0,0007 - 2,726(10)
4f  2F%  6d  2Dsp 5,5348 - 0,0195 - 7,078(11)
5p  2P% 6d 2Dsp 14,1932 - 1,7430 - 9,621(12)
5f  2F%; 6d  2Dsp 15,6922 - 0,0113 - 5,121(10)
5f  2F%2 6d  2Dsp 15,9254 - 0,2666 - 1,169(12)
6p 2P 6d  ZDsp 347,5185 - 1,0970 - 1,010(10)
3d  2Dap 6f  2F%; 2,1394 - 0,2234 - 5,426(13)
3d  2Dsp 6f  2F%; 2,1845 - 0,0155 - 3,619(12)
4d  2Dap 6f  2F%; 5,2415 - 0,7097 - 2,872(13)
4d  2Dsp 6f  2F%; 5,3595 - 0,0519 - 2,010(12)
5d  2Dap 6f  2F%; 14,6294 - 2,8080 - 1,459(13)
5d  2Dsp 6f  2F%; 15,1061 - 0,2235 - 1,089(12)
5 G 6f  2F%; 15,7527 - 0,0675 - 3,024(11)
6d  2Dsap 6f  2F%; 467,0665 - 0,7157 - 3,647(09)
6d  2Dsp 6f  2F%; 1121,0295 - 0,0210 - 1,860(07)
3d  2Dse 6f  2F% 2,1820 - 0,3317 - 5,810(13)
4d  2Dsp 6f  2F% 5,3439 - 1,0580 - 3,088(13)
5d  2Dsp 6f  2F% 14,9834 - 4,3190 - 1,604(13)
5 %G 6f  2F% 15,6194 - 0,0022 - 7,385(09)
59  2Gon 6f  2F% 15,7532 - 0,0854 - 2,871(11)
6d  2Dsp 6f  2F%n 697,3475 - 0,6814 - 1,168(09)
af 2%, 6f  2Go 5,4334 - 1,0950 - 3,091(13)
af 2% 6f 2Go 5,4873 - 0,0395 - 1,092(12)
5f  2F%;, 6f 2G%n 15,3158 - 6,8460 - 2,433(13)
5f  2F%  6f 2G%n 15,5379 - 0,2599 - 8,977(11)
6f 2F%. 6f 2G%n 1483,8732 - 0,2384 - 9,026(07)
af 2% 6f  2GPn 5,4778 - 1,4210 - 3,159(13)
5f  2F%  6f  2Gn 15,4621 - 9,0160 - 2,515(13)
6f 2P  6f  2Gn 2235,9966 - 0,2045 - 2,729(07)
59 Gz 6h  2H%p 15,5099 - 13,2700 - 3,678(13)
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Gegisler L (A) gf Ar(s?)
Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Diger Bu

calisma calismalar calisma cahismalar calisma
5 2Ge2  6h  2HOp 15,6418 - 0,3021 - 8,236(11)
6f 2G%p 6h  2HO%: 3126,7245 - 0,0806 - 5,502(06)
50 2Gez  6h  2Hup 15,5910 - 16,3400 - 3,736(13}
6f 2G%p2 6h 2Hlup 4693,8116 - 0,0658 - 1,661(06)
3p P Ts 2S12 1,8020 - 0,0000 - 8,662(09)
3p P Ts 2S112 1,9474 - 0,0247 - 2,169(13)
4p POy Ts 2S112 4,0539 - 0,0044 - 8,933(11)
4p P, Ts 2S112 4,3557 - 0,0570 - 1,001(13)
5p 2Py s 2S112 8,9050 - 0,0303 - 1,272(12)
5p  2P%p s 2S112 9,6299 - 0,1690 - 6,079(12)
6p 2P Ts 2S112 24,3695 - 0,2378 - 1,335(12)
6p 2P Ts 2312 27,5750 - 1,0330 - 4,530(12)
3s 2312 7o 2Py 1,7537 - 0,0123 - 1,338(13)
3d D3z Tp P 1,9954 - 0,0017 - 1,410(12)
4s 2S112 7o 2P 3,9454 - 0,0274 - 5,869(12)
4d D3z Tp P2 4,4538 - 0,0110 - 1,850(12)
5s 2S112 7o 2P 8,5791 - 0,0717 - 3,248(12)
5d 2Dz T7p POu2 9,7944 - 0,0606 - 2,105(12)
6s 2312 7o 2Py 22,6622 - 0,2969 - 1,928(12)
6d 2Ds2  Tp  ZPOu 27,8669 - 0,5355 - 2,300(12)
7s 2S112 7o 2P 800,8308 - 0,2572 - 1,338(09)
3s 2312 7o 2P%p 1,7447 - 0,0277 - 1,517(13)
3d D32 Tp P32 1,9837 - 0,0001 - 4,668(10)
3d sz Tp P32 2,0225 - 0,0077 - 3,140(12)
4s 2S112 7o 2P%p 3,9001 - 0,0499 - 5,475(12)
4d D3z Tp P32 4,3962 - 0,0014 - 1,236(11)
4d D5z Tp P32 4,4789 - 0,0307 - 2,551(12)
5s 2S112 7o 2P 8,3680 - 0,1030 - 2,453(12)
5d 2Dz 7p %P 9,5201 - 0,0079 - 1,459(11)
5d  2Dsp 7p  2P°; 9,7197 - 0,1145 - 2,022(12)
6s 2S112 7o 2P 21,2462 - 0,2942 - 1,087(12)
6d 2Dz Tp 2P 25,7559 - 0,0582 - 1,462(11)
6d 2Dsp  7p 2P 26,6120 - 0,7149 - 1,683(12)
7s 2S112 7o 2P 238,6766 - 1,6500 - 4,830(10)
3p P2 7d  ?Dsp 1,7855 - 0,0217 - 1,137(13)
3p 2P%2 7d  ?Dan 1,9281 - 0,0143 - 6,424(12)
4p  2P°%; 7d  ?Dan 3,9712 - 0,0565 - 5,970(12)
4p  P%;p 7d  ?Dsp 4,2603 - 0,0276 - 2,539(12)
af  2F%p  7d 2Dsp 4,5248 - 0,0036 - 2,953(11)
5p  2P%;; 7d  ?Dsn 8,5155 - 0,1459 - 3,354(12)
50 2P%; 7d  2Dap 9,1760 - 0,0630 - 1,248(12)
5f  2F%;; 7d ?Dsp 9,7800 - 0,0331 - 5,777(11)
6p 2Pz 7d  ?Dsn 21,6586 - 0,5101 - 1,813(12)
6p 2P%p T7d D3y, 24,1540 - 0,2346 - 6,707(11)
6f 2F%2 7d ?Dap 26,5735 - 0,3454 - 8,157(11)
7P %% 7d  ?Dsp 257,2297 - 1,6260 - 4,097(10)
7P 2P 7d  ?Dap 1056,5146 - 0,0755 - 1,128(08)
3p  P% 7d  2Dsp 1,9252 - 0,1458 - 4,372(13)
4p  P%;p 7d  ?Dsp 4,2461 - 0,2636 - 1,625(13)
af  2F%p  7d  2Dsp 4,5087 - 0,0002 - 1,136(10)
4 2F%p 7d  2Dsp 4,5458 - 0,0084 - 4,546(11)
50 2P%; 7d  2Dsp 9,1103 - 0,5621 - 7,529(12)
5f  2F%, 7d  ?Dsp 9,7054 - 0,0019 - 2,300(10)
5f  2F%p 7d  ?Dsp 9,7941 - 0,0547 - 6,334(11)
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Gegisler L (A) gf Ar(s?)

Alt seviye Ust seviye Bu Diger Bu Diger Bu

calisma calismalar calisma cahismalar calisma
6p 2P%p 7d  ZDsp 23,7038 - 1,8900 - 3,740(12)
6f 2F%2 7d 2Dsp 26,0296 - 0,0196 - 3,222(10)
6f 2F%2 7d ?Dsp 26,4021 - 0,4725 - 7,536(11)
7o 2P% 7d  ZDsp 577,1130 - 1,2330 - 4,117(09)
3d  Dap 7t 2F%; 1,9748 - 0,1003 - 2,860(13)
3d  Dsp 7t 2F%; 2,0132 - 0,0076 - 2,084(12)
4d  2Dap 7 2F%; 4,3525 - 0,2738 - 1,607(13)
4d  2Dsp 7 2F%; 4,4335 - 0,0208 - 1,175(12)
5d  “Dap 7t 2F%; 9,3177 - 0,7048 - 9,026(12)
5d  2Dsp 7t 2F%; 9,5088 - 0,0547 - 6,730(11)
50 2Gwe 7 2F%; 9,7610 - 0,0095 - 1,105(11)
6d  2Dsp 7t 2F%p; 24,3257 - -2,6620 - 5,001(12)
6d  2Dsp 7t 2F%p; 25,0880 - 0,2190 - 3,869(11)
6f G Tf 2F%p 26,1139 - 0,1749 - 2,852(11)
7d  Dsp 7 2F%; 748,3597 - 0,9075 - 1,801(09)
7d  2Dsp 7t 2F%p; 1818,1775 - 0,0262 - 8,801(06)
3d  2Dsp 7 2Fn 2,0118 - 0,1673 - 3,446(13)
4d  2Dsp 7 2Fn 4,4268 - 0,4384 - 1,865(13)
5d  2Dsp 7 2F% 9,4780 - 1,1130 - 1,033(13)
5 %G 7 2F% 9,7285 - 0,0003 - 2,719(09)
50  2Ger 7 2Fn 9,7802 - 0,0149 - 1,300(11)
6d  2Dsp 7 2F% 24,8746 - 4,2340 - 5,705(12)
6f G T 2P 25,8828 - 0,0057 - 7,084(09)
6f 2G%p Tf 2P 26,0958 - 0,2311 - 2,830(11)
7d  2Dsp 7 2Fn 1121,2936 - 0,8465 - 5,614(08)
4 2F°%p 79 2Gue 4,4889 - 0,3482 - 1,441(13)
4  2F°%p 79 2Guwe 4,5257 - 0,0125 - 5,105(11)
5 2F%p 79 G 9,6140 - 1,3510 - 1,219(13)
5f  2F%p 79 G 9,7010 - 0,0501 - 4,436(11)
6f 2F%2 79 G 25,3826 - 6,3050 - 8,160(12)
6f 2F%2 79 G 25,7366 - 0,2429 - 3,058(11)
6h 2H°. 79  2Gme 26,0394 - 0,0652 - 8,023(10)
7 %2 79 G 2328,8073 - 0,3427 - 5,269(07)
4 2F%%p 79 2Gep 4,5216 - 0,4619 - 1,507(13)
5f  2F%2 79 2Gep 9,6824 - 1,7920 - 1,275(13)
6f 2F%2 79  2Gop 25,6057 - 8,4070 - 8,553(12)
6h  2H% 79  2Goe 25,9054 - 0,0014 - 1,349(09)
6h 2H°u, 79  2Goe 26,0461 - 0,0831 - 8,170(10)
7 %2 79 2Gop 3493,9871 - 0,2926 - 1,599(07)
50 2Gwz Th  2Hop 9,7011 - 1,6090 - 1,140(13)
50 2Gez  Th  2Hop 9,7526 - 0,0359 - 2,517(11)
6f 2G%p2 7h  2Ho%p 25,6900 - 11,7200 - 1,185(13)
6f 2G%p2 7h  2H%: 25,8998 - 0,2696 - 2,681(11)
79 Gz Th 2Hoyp 4940,2810 - 0,1521 - 4,156(06)
6h  2H°p  7i 2l1172 25,8157 - 19,9300 - 1,662(13)
6h  2Houp i 2117 25,9554 - 0,3068 - 2,531(11)
7Th  2Ho%p  Ti 2117 7673,3036 - 0,0651 - 6,145(05)
50 2Gez  7Th  2Hup 9,7401 - 1,9850 - 1,163(13)
6f 2G%p2 7h 2Houp 25,8119 - 14,5300 - 1,212(13)
79 2Gez  7h  2Hup 7394,9982 - 0,1237 - 1,257(06)
6h  2Houp i 211372 25,8926 - 23,6800 - 1,683(13)
7Th  2Houp i 211372 10827,6336 - 0,0543 - 2,207(05)

aGillaspy ve ark., 2009; ® Ralchenko ve ark., 2008; °Kim ve ark. 1991; 9Seely ve Wagner, 1990; Gillaspy
ve ark., 2013; Vilkas ve ark., 2007; 9 Theodosiou ve Curtis, 1988
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AU iyonunun CV+Breit+QED calismasindan elde edilen seviyeler arasindaki
yasakl1 gecisleri icin 51006 E2 ve M1, ve 57537 E3 ve M2 gegisi elde edildi. Bu
gecisler icin dalgaboyu, agirlikli salinici siddeti ve gecis oranlart Tablo 4.10.’da
verilmektedir. Bu veriler bu ¢alismayla ilk defa elde edildi. Bu nedenle karsilastirma

yapilamadi.

Tablo 4.10. Au®®* iyonunun yasakh gegislerinin (E2, M1 ve M2) dalgaboylari, A (A), agirhkl saliici siddetleri,
gf ve gegis olasiliklari, Ar (s2)

Gecisler Gegis 4
Alt Seviye  Ust Seviye Tiirii »(A) of Ar(s)
35 2812 3d Dae E2 14,48  3,03(-05)  2,41(08)
M1 1,99(00)
35 2812 3d Dsp E2 12,71 7,06(-05) 4,86(08)
35 282 4s S M1 3,16 0,00 7,77(00)
35 2812 4d  Dae E2 2,89 3,88(-03) 7,73(11)
M1 1,59(-01)
35 2812 4d  Dse E2 2,86 5,67(-03)  7,71(11)
3s 2812 5s S M1 2,20 0,00 6,88(01)
35 2812 5d %Dap E2 2,14 9,21(-04) 3,37(11)
M1 7,22(-01)
35 2812 5d Dsp E2 2,13 1,48(-03) 3,63(11)
3s %Sz 6s Sy M1 1,90 0,00 1,63(02)
35 2812 6d ZDap E2 1,87 3,61(-04) 1,72(11)
M1 1,10(00)
3s 2812 6d ZDsp E2 1,87 6,15(-04) 1,96(11)
35 2w TS S M1 1,76 0,00 2,46(02)
35 282 7d  Dap E2 1,74 2,09(-04) 1,15(11)
M1 1,20(00)
35 282 7d  Dsp E2 1,74 3,80(-04) 1,40(11)
3p  Pop 3p 2P E2 24,13 8,97(-06) 2,57(07)
M1 6,29(08)
3p  Pop 4dp  2Pu M1 3,24 0,00 1,26(-03)
3p P dp P32 E2 3,07 1,08(-03) 1,91(11)
M1 2,35(09)
3p P 4AF 2P E2 2,95 9,21(-03) 1,18(12)
3p P2 5p 2P M1 2,26 0,00 1,10(-03)
3p P2 5p 2P E2 2,22 2,82(-04) 9,56(10)
M1 1,75(09)
3p Py 5f 2F%; E2 2,18 4,95(-04) 1,15(11)
3p  PYp 6Bp 2P M1 1,95 0,00 2,59(-04)
3p P Bp 2P E2 1,93 3,29(-05) 1,48(10)
M1 1,23(09)
3p P 6f 2F%; E2 1,91 3,36(-06) 1,02(09)
3p P Tp P M1 1,80 0,00 8,25(-06)
3p P Tp 2P E2 1,79 9,52(-04) 4,96(11)
M1 9,24(08)
3p  Pop Tf 2F%; E2 1,78 1,12(-03) 3,94(11)
3p P 4p PO E2 3,75 1,64(-03)  3,88(11)
M1 2,94(09)
3p  P%p dp 2P E2 3,52 1,41(-03)  1,90(11)
M1 9,89(-02)
3p  P%p  Af 2% E2 3,36 2,41(-03) 2,37(11)
M1 1,73(00)

3p P AF 2O E2 334 147(-02)  1,10(12)



Tablo 4.10. (Devami)

Gecisler Gecgis -1
Alt Seviye  Ust Seviye Tiirii 1 (A) of Ar(s)
3p  P%2 5p 2P E2 2,49 3,70(-04) 1,99(11)
M1 1,97(09)
3p 2%, 5p 2P E2 244 402(-04)  1,13(11)
M1 4,93(00)
3p 2P, 5f  2F%; E2 240  568(-05)  1,10(10)
M1 4,66(00)
3p  P%p  5f  2F% E2 2,40 4,08(-04) 5,93(10)
3p  P%2 6p 2P E2 2,12 2,42(-04) 1,80(11)
M1 1,20(09)
3p 2P, 6p PO E2 210 2,68(-04)  1,02(11)
M1 1,50(01)
3p 2P 6f 2%, E2 2,08  231(-06)  5,94(08)
M1 6,41(00)
3p  P%2  6f 2P E2 2,08 2,29(-05) 4,43(09)
3p  P%2 Tp 2P E2 1,94 7,27(-04) 6,43(11)
M1 7,14(08)
3p P, Tp PO, E2 1,03 917(-04)  4,10(11)
M1 2,58(01)
3p  P%p Tf 2F%; E2 1,92 6,07(-05) 1,83(10)
M1 6,89(00)
3p  P%p Tf 2P E2 1,92 3,99(-04) 9,02(10)
3d D3z 3d  2Dsp E2 103,61  3,07(-08) 3,18(03)
M1 9,70(06)
3d D 4s  2Sip E2 4,04 3,58(-04) 7,33(10)
M1 3,38(01)
3d %Da2z 4d D E2 3,61 9,07(-04) 1,16(11)
M1 1,74(00)
3d %Daz 4d Dsp E2 3,56 3,78(-04) 3,32(10)
M1 9,87(07)
3d 2Ds 55 Sie E2 260  674(-05)  3,33(10)
M1 8,80(01)
3d 2Dz 5d 2Dap E2 2,51 1,79(-04) 4,76(10)
M1 1,79(-01)
3d  2Dsz 5d  2Dsp E2 2,49 8,26(-05) 1,48(10)
M1 6,93(07)
3d 2Ds 5¢ 2Gme E2 248  942(-03)  1,28(12)
3d 2Dy 6s S E2 219 1,61(-05)  1,12(10)
M1 1,21(02)
3d  2Ds2 6d 2Dan E2 2,15 5,25(-05) 1,90(10)
M1 2,88(00)
3d  2Dsz 6d  2Dsp E2 2,14 2,66(-05) 6,44(09)
M1 4,62(07)
3d 2Ds 69 2Gme E2 214  523(-03)  9,55(11)
3d D 7s %S E2 2,00 4,70(-06) 3,92(09)
M1 1,30(02)
3d D32 7d  Dae E2 1,98 1,76(-07) 7,49(07)
M1 5,89(00)
3d 2Ds 7d 2Ds» E2 1,98  507(-09)  1,44(06)
M1 3,20(07)
3d 2D 79 2Gm E2 197  351(-03)  751(11)
3d 2Ds2 4s S E2 420  571(-04)  1,08(11)
3d 2Ds2  4d  %Dap E2 3,75 4,04(-04) 4,80(10)
M1 1,31(08)
3d 2Ds2 4d  2Ds» E2 360  158(-03)  1,29(11)
M1 1,44(-01)
3d 2Dsz 55 2Si E2 2,67 124(-04)  5380(10)
3d  2Dsp 5d  2Dap E2 2,57 8,27(-05) 2,09(10)
M1 9,00(07)
3d  2Ds2 5d  2Dsp E2 255  351(-04)  5,99(10)
M1 6,58(-01)
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Gecisler Gecgis :
Alt Seviye  Ust Seviye Tiirii LA of Ar(s)
3d s 59 2Gm E2 254 1,08(03) 140(11)
M1 8,21(-01)
3d 2Dsz 59 2Gu E2 253  135(-02)  140(12)
3d  2Ds2 65 S E2 224  690(-05)  4,61(10)
3d 2Ds2  6d  2Da2 E2 2,19 3,77(-05) 1,31(10)
M1 5,78(07)
3d s, 6d 2Dse E2 219  166(-04)  3,85(10)
M1 3,58(00)
3d 2Dsp 69 G E2 2,18 5,71(-04) 1,00(11)
M1 2,10(00)
3d s 69 2Gus E2 218  721(:03)  1,01(12)
3d sz 7s Sie E2 2,04 1,16(-04) 9,31(10)
3d s, 7d 2D E2 202  496(-05)  2,03(10)
M1 3,76(07)
3d 2Dsz 7d  2Dsp E2 202 2,23(-04)  6,11(10)
M1 6,73(00)
3d Dsp 79 2Gum E2 201 2,90(-04)  598(10)
M1 2,99(00)
3d  2Dsp 79 2Gon E2 2,01 3,74(-03) 6,17(11)
35 Sz 3p PO M2 18,03 0,00 1,07(06)
35  2Siyp 4p POy M2 2,95 0,00 6,52(08)
35 Sz 4f % M2 283 103(-05)  2,10(04)
35 %Sz 5p 2P M2 2,15 0,00 7,73(08)
3s 2812 5f 2F%p M2 2,12 2,24(-07) 9,13(02)
35 2S12 6p  2P%p M2 1,88 0,00 6,56(08)
3s 2812 6f 2% M2 1,86 1,19(-06) 7,51(03)
35 2812 Tp 2P M2 1,74 0,00 5,56(08)
35 S, 7f P M2 174 386(-07)  9,96(03)
3p 2P, 3d 2Da M2 1817 0,00 2,68(04)
3p %% 3d  2Dsp M2 1546  122(-09)  4,72(05)
3p P2 4d  %Dap M2 3,02 0,00 6,54(07)
3p Pu2 4d  Dsn M2 298  8,11(-06)  4,44(08)
3p %P°p 5d Dae M2 2,20 0,00 6,29(07)
3p %% 5d  2Dsp M2 219 1,04(-06)  4,52(08)
3p %P°p 6d 2Dap M2 1,92 0,00 4,10(07)
3p 2P, 6d 2Dsp M2 1,92 3,19(-09)  3,12(08)
3p 2P 7d  %Dap M2 1,79 0,00 1,55(07)
3p P% 7d  2Dsp M2 1,78 2,46(-04) 1,30(08)
3p 2P% 3d 2Dan M2 7359  6,66(-13) 851(-02)
3p 2P%p2 3d Dsp2 M2 43,03 7,04(-12) 1,59(04)
3p % 4s Sy M2 3,83 0,00 6,16(08)
3p 2P% 4d 2Dap M2 345  7,04(-06)  1,08(02)
3p  2P%2 4d  Dsp M2 3,40 5,45(-06) 2,19(09)
3p %P%p b5Bs 2Sip M2 2,51 0,00 6,81(08)
3p  2P%2 5d 2Dap M2 2,42 4,25(-07)  9,41(01)
3p 2P% 5d 2Dsp M2 241  342(07)  2,24(09)
3p P°%p 59 G M2 2,40 1,76(-05) 9,87(04)
3p %P%p 6s 2Sip M2 2,12 0,00 6,06(08)
3p 2P% 6d 2Dan M2 200  310(07)  4,60(01)
3p  2P%2 6d ZDsp M2 2,08 1,63(-07) 1,81(09)
3p P°%p 69 G M2 2,08 6,66(-06) 7,53(04)
3p 2P%2 7s S M2 1,95 0,00 6,32(08)
3p 2P% 7d 2Dan M2 193 645(-05)  1,64(01)
3p P°%p 7d 2Dsp» M2 1,93 4,43(-05) 1,67(09)
3p P%m 79 G M2 1,92 9,38(-07)  5,00(04)
3d 2Da 4p P M2 395 0,00 8,16(06)

68
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Tablo 4.10. (Devami)

Gecisler Gecgis
Alt Seviye  Ust Seviye Tiirii
3d Dz 4 Pz M2 352  3,10(06) 7,38(08)
3d D3 4f PO M2 3,50 1,78(-06) 9,69(08)
3d D32 5p P M2 2,58 0,00 6,34(06)
3d  Dap 5p P M2 252 306(-07)  1,17(03)
3d  2Dsp  5f  2F%; M2 2,48 4,73(-08) 4,91(08)
3d  2Ds2  5f 2P M2 2,48 1,64(-08) 6,64(08)
3d D32 6p P2 M2 2,18 0,00 3,71(06)
3d  2Ds2 6p 2P M2 2,16 7,21(-08) 7,08(02)
3d D3 6f  2F%; M2 2,14 2,63(-07) 3,08(08)
3d D32 6f 2o M2 2,14 1,25(-07) 4,27(08)
3d D32 Tp PO M2 2,00 0,00 1,45(06)
3d D32 Tp PO M2 1,98 5,79(-06) 4,78(02)
3d D3 7f 2% M2 1,97 4,80(-06) 1,90(08)
3d D3 Tf PO M2 1,97 2,65(-06) 2,73(08)
3d  2Dsp 4p  2Pu M2 4,11 1,11(-06) 8,34(07)
3d  2Ds2 4p P32 M2 3,84 9,98(-07) 1,37(08)
3d  2Dsp 4 2% M2 3,64 1,91(-06) 4,03(02)
3d  2Dsp 4 2O M2 3,62 4,95(-06) 5,98(09)
3d  2Dsp  5p  POu2 M2 2,65 1,10(-07) 8,62(07)
3d  2Dsp 5p 2P M2 2,59 1,51(-07) 1,27(08)
3d  2Ds2 5f  2F% M2 2,54 4,87(-08)  1,45(03)
3d  2Dsp  5f 2P M2 2,54 9,16(-08) 4,03(09)
3d  2Dsp  6p 2P M2 2,23 9,48(-08) 6,64(07)
3d Dsz 6p P% M2 220  752(-08)  1,05(08)
3d  2Dsp 6f 2% M2 2,18 9,60(-08) 2,42(03)
3d  2Dsp  6f 2P M2 2,18 2,25(-07) 2,62(09)
3d  2Dsp  6h  2Hop M2 2,18 2,96(-06) 4,30(04)
3d  2Dsp Tp 2POu2 M2 2,03 3,36(-06) 5,39(07)
3d  Dsz 7p %P%p M2 2,02 3,13(-06) 1,09(08)
3d  Ds2 Tf %P M2 2,01 5,33(-07)  2,77(03)
3d s Tt PO M2 2,01 1,37(-06) 1,83(09)
3d  Dsp 7h Ho M2 201  376(-06) 547(04)

2 (A) gf Ar(sh

Na benzeri altin iyonunda kendiliginden iyonlagma oranlarini hesaplamak ig¢in
2p°3s3p, 2p°3s3d, 2p°3p?, 2p°3p3d ve 2p°3d? konfigiirasyon seti dikkate alindi.
Tablo 4.11.’de bu seviyeler arasindaki 1s1mali gegis (elektrik dipol) ve kendiliginden
iyonlasma gecis olasiliklar1 ve dalgaboylar1 verilmektedir. Mevcut kaynaklarda Na
benzeri Au igin kendiliginden iyonlagsma oranlarina (Aa) ait veri bulunmadigindan Aa

verileri yenidir. Bu seviyeler aras1 E1 gecisleri de bu caligmayla ilk defa elde edildi.

Tablo 4.11. Au®®* iyonunun kendiliginden iyonlagsma oranlari, Aa (s*) ve elektrik dipol (E1) gegislerinin
dalgaboylari, A (A) ve gecis olasiliklari, Ar (s)

Gegisler

Alt seviye Ust seviye Ar(s7) (&) Aa(s7)
4f  2F%p  2p°3p3d  “Ger 1,678(09) 1,9597 1,11(13)
3d 2Dsp 2p°3d? G2 3,030(10) 1,1962 1,57(13)
3d 2Dsp 2p°3d?  *Fom 1,352(14) 1,1829 4,14(13)

3d 2Dsp  2p%3d2  2F%p  4,476(14) 1,1676 4,07(14)
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Tablo 4.11. (Devami)

Gecisler i i
Alt seviye Ust seviye Ar(s7) LA Aa(s7)
3d sz 2p3d2  Don  1,406(13) 1,1819 2.60(13)
3p 2P%;» 2p°3p3d  2Fsp 2,811(11) 1,2346 1,49(14)
3p  2P%;2 2p°3p3d  “Ds2 7,673(13) 1,1872 1,71(14)
3p 2Py, 2p53p3d sy 7,940(13) 1,1741 9,71(13)
3d 2Dy 2pB? 4G, 5,852(14) 1,0030 1,12(14)
3d 2Dy 2p?  2F%,  3,838(15) 1,1631 8,71(14)
3d 2Dy 2pS32 ‘Do 1,947(13) 1,1670 1,20(13)
3p 2P°;» 2p°3p3d  2Dan 3,918(15) 1,1693 1,23(13)
3p 2P 2p°3p3d  2Pap 1,518(09) 1,1185 6,83(13)
35 25y, 2p53s3d ‘D°y  1,869(15) 1,0030 2,83(13)
3 25y, 2p53p2 2%  8,808(09) 1,2515 1,44(14)
35 25, 2p%3s3d  2P%,  3,992(15) 1,1662 1,24(13)
3 Sy, 2p53p2 Py 8,579(11) 1,1304 4,36(14)
3s 2812 2p53d?  2P%3p 2,703(11) 1,0646 2,15(13)
3p P, 2p53p3d D 4452(13) 1,1923 2,04(13)
3p 2Pz 2p°3s3p  2Pip 4,396(11) 1,2291 2,88(13)
3p 2P°y2 2p53p3d P 3,123(11) 1,1318 2,83(13)
3p 2P°y;2  2p53s3p  2Sue 2,020(12) 1,2158 4,43(14)
3p 2P°; 2p°3p3d  2Su2 3,950(15) 1,1695 9,20(13)
3s  2Si,  2p%°3p% ‘D 1,465(09) 1,0480 1,84(14)
3s  2Si;  2p%°3d? ‘D 5,649(11) 1,0940 3,79(13)
35 25, 2p533d  4Poy,  2,103(13) 1,1873 1,03(13)
3s  2Syp  2p°3s3d 2Py 1,626(14) 1,1847 1,27(14)
3s 2812 2pS3p? 2Py 2,767(12) 1,1912 4,59(14)
3s 2812 2pS3d? 2Py 1,588(10) 1,0762 9,07(13)

4.3. Magnezyum (Mg) Benzeri Tungsten ve Altin fyonlar1 (W%2*, Au®™) i¢in
Yapilan Atomik Yap1 Hesaplamalan

Magnezyum benzeri iyonlar 1s22s?2pf3s? elektronik konfigiirasyonuna sahiptir.
Magnezyum benzeri iyonlar son yoriingesinde sadece iki elektron oldugundan atomik

yap1 hesaplamalari i¢in genellikle uygun model olustururlar.

Mg benzeri tungsten ve altin iyonlar1 i¢in yapilan enerji seviyeleri ve 1simali gegis
parametreleri hesaplamalarinda kullanilan  konfigiirasyonlar Tablo 4.12.°de
verilmektedir. Hesaplamalarda dikkate alinan konfigiirasyon setleri i¢in, VV
konfigiirasyon seti sadece 3s yoriingesinden uyarilmalari i¢erirken, CV konfigiirasyon

seti 2p 6ziinden de uyarilmalar1 igeren konfigiirasyonlardan olusmaktadir.

Mg benzeri iyonlarda kendiliginden iyonlasma seviyeleri, 1s22s?2p®3s seviyesinin

istiindeki seviyeler olarak diisiiniildii.
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Tablo 4.12. Mg benzeri tungsten ve altin iyonlarinin enerji seviyeleri ve 1simali gegis parametreleri
hesaplamalarinda kullanilan konfigiirasyonlar

Konfigiirasyonlar

VV  3s? 3s3p, 3s3d, 3s4s, 3s4p, 3s4d, 3s4f, 3s5s, 3s5p, 3p?, 3p3d, 3p4s, 3p4p, 3d?, 4s?, 4s4p, 4s4d

W62+
CV  3s?,3s3p, 3s3d, 3s4s, 3s4p, 3s4d, 3s4f, 3s5s, 3s5p, 3p?, 3p3d, 3p4s, 3p4p, 3d?, 2p°3s23p, 2p°3s3p?,

2p53p3, 2p°3s?3d, 2p®3s?4s, 2p®3s3p3d, 2p®3p23d, 2p°3d3, 2p°3s3d?, 2p®3s3pds, 4s?, 4s4p,
4s4d

AVAY 3s?, 3s3p, 3s3d, 3s4s, 3s4p, 3s4d, 3s4f, 3s5s, 3s5p, 3s5d, 3s5f, 3s5g, 3s6s, 3s6p, 3s6d, 3s6f, 356,
3s6h, 3s7s, 3s7p, 3s7d, 3s7f, 3s7g, 3s7h, 3s7i, 3p?, 3p3d, 3p4s, 3p4p, 3p4d, 3p4af, 3p5s, 3p5p,
3p5d, 3p5f, 3p5g, 3p6s, 3pbp, 3péd, 3p6f, 3p6g, 3pbh, 3p7s, 3p7p, 3p7d, 3p7f, 3p7g, 3p7h, 3p7i,

AusT* 3d?, 3d4s, 3d4p, 3d4d, 3d4f, 3d5s, 3d5p, 3d5d, 3d5f, 3d5g, 3d6s, 3d6p, 3d6d, 3d6f, 3d6g, 3d6h,
3d7s, 3d7p, 3d7d, 3d7f, 3d7g, 3d7h, 3d7i

CV  3s?,3s3p, 3s3d, 3s4s, 3s4p, 3s4d, 3s4f, 3s5s, 3s5p, 3s5d, 3s5f, 3s5g, 3s6s, 3s6p, 3s6d, 3s6f, 3s6g,
3p?, 3p3d, 3p4s, 3p4p, 3p4d, 3paf, 3p5s, 3d?, 3d4s, 3d4p, 3d4d, 3d4f, 2p°3s23p, 2p53s3p?, 2p°3p3,
2p°3s%3d, 2p°3s?4s, 2p°3s3p3d, 2p°3p23d, 2p°3d3, 2p°3s3d?, 2p°3s3p4ds

4.3.1. Magnezyum benzeri tungsten icin hesaplama sonuclar1 (W%%*)

Magnezyum benzeri tungstene ait enerji seviyeleri, dalgaboylari, salinic1 siddetleri,
gecis olasiliklart gibi 1s1ma parametrelerini ve kendiliginden iyonlagma oranlarini
iceren deneysel ve teorik calismalarin bir kism1 Tablo 2.1.’de verilmektedir. Bu
sonuglar, gézlem sonuglarinin bir analizinin yani sira, FAC (Gu, 2008), COWAN
(Cowan, 1981), HULLAC (Safronova ve ark., 2002a, 2002b), RMBPT (Safronova ve
ark., 2002a, 2002b), GRASP (Dyall ve ark., 1989), ve MR-MP (Vilkas ve ark., 1999)
kodlar1 ile hesaplanmis ve deneysel (EBIT) olarak calisilmistir. Ayrica W2*"’den
W73*°e kadar olan tungsten iyonlarmin enerji seviyeleri ve 1s1mali gecis bilgisi ve
tungsten spektroskopisindeki son gelismeler tizerine iki derleme yayimlandi (Kramida
ve Shirai, 2009; Kramida, 2011).

W52* jyonu igin hesaplanan enerji seviyeleri ve mevcut kaynaklardaki verilerle
karsilagtiritlmas1 Tablo 4.13.’te verilmektedir. Enerji seviyeleri taban hal olan
1s22s22p%3s? 1Sy seviyesine gore cm™ birim sistemine gore verilmektedir. VV

konfigiirasyon setiyle yapilan hesaplamalarda 78, CV konfigiirasyon setiyle yapilan
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hesaplamalarda 698 enerji seviyesi elde edildi. Tablo 4.13.’te sonuglarin ilk 78

seviyesi ve 0zellikle karsilagtirma degeri olanlar verilmektedir.

Mevcut kaynaklarda W®?* iyonuyla ilgili bazi farkli ¢alismalar mevcuttur (Ralchenko
ve ark., 2008; Safronova ve ark., 2009a; Clementson ve Beiersdorfer, 2010;
Clementson ve ark., 2011; Hao ve Kang, 2015; Santana, 2016; Aggarwall ve Keenan,
2016) ve bunlarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin uyumlu oldugu
goriilmektedir. Safronova ve arkadaslarimin (2009a) ¢alismalarinda ii¢ farkli kodla
hesaplama yapilmigtir. Tabloda COWAN, RMBPT, HULLAC ¢aligmalar sirasiyla a,
b ve ¢ seklinde gosterilmektedir. HULLAC kodu, konfigiirasyon karisim katsayilarini
icererek, parametrik potansiyel yonteminin relativistik versiyonunu kullanarak, ara
ciftlenim seviye enerjilerini hesaplar. RMBPT kodu relativistik ¢ok parcacik
pertiirbasyon teorisine dayanir. Aynt zamanda Breit etkilerini ve ikinci dereceden
korelasyon diizeltmelerini igerir. Aggarwall ve Keenan (2016) yaptiklar1 ¢alismada
GRASP ve FAC kodlariyla hesaplama yapmislardir. Bu sonuglar Tablo 4.13.’te
sirasiyla h ve 1 seklinde gosterilmektedir. GRASP kodu,  Dirac-Coulomb
Hamiltonyenini temel alan ¢ok konfiglirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemine
dayanir. FAC kodu relativistik konfigiirasyon etkilesme yontemini (RCIM) kullanir.
RCIM genelde MCDF yontemini izleyerek, korelasyon ve relativistik etkileri de iceren
sonuclar verir. Spin-yoriinge etkilesimi, kiitle kaymasi ve diger 6nemli relativistik
etkileri iceren standart Coulomb-Dirac Hamiltonyenini kullanir. Mevcut
kaynaklardaki MR-MP yontemi (Vilkas ve ark., 1999) ise relativistik Dirac-Coulomb-
Breit (DCB) Hamiltonyenine dayanmaktadir. Bu Hamiltonyen, ¢ok konfiglirasyon
etkilesim agilim1 ve yiiksek dereceden QED etkilerini (1simali diizeltmeler, Lamb

kaymasi, polarizasyon gibi) igerir.

W52*icin sonuglar degerlendirildiginde, 6z ve degerlik elektronlar arasindaki karsilikl
etkilesmenin dikkate alinmasiyla, 3s3d ve 3s4s seviyeleri hari¢, enerji seviyesi
degerlerinde ciddi bir diizelme oldugu goriildii. Ornegin, 3s3p 3P% seviyesi igin enerji
degeri VV hesabinda 981,694 cm™ iken, CV hesabinda 1150,612 cm™’e ¢ikmustir.
Ayrica bu hesaplamalara QED ve Breit katkilar1 eklendiginde enerji seviyelerinde bir

azalma gozlendi. Ornegin CV hesabinda 3s3p 3P% seviyesi i¢in 1150,612 cm™ olan
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enerji degeri, Breit ve QED katkilariyla (CV+Breit+QED) 1125,621 cm™ olarak
bulundu. Korelasyon etkileri, QED ve Breit relativistik katkilarinin hesaba katildigi
CV+Breit+QED c¢alismasinin sonuglar1 genel olarak diger ¢alismalarla ¢ok daha
uyumludur. Diistik seviyelerdeki bu uyum yiiksek seviyelere dogru gidildik¢e biraz
azalmaktadir. Bu seviyelerde VV+BreittQED calismasi karsilastirma degerine daha

yakin goziikmektedir.

Elde edilen sonuglarin ayrica HULLAC (Safronova ve ark., 2009a) degerleri ile bir
yiizde fark hesabi yapildi. Yiizde farklar incelendiginde genellikle 0,0028-4,33
araliginda oldugu goriilmektedir. Yiizde farkin en fazla oldugu seviyeler 3d?
seviyeleridir. 3d? seviyeleri hari¢ enerji seviyeleri siralamasi da aynidir. Sadece sira
siitununda “*’ ile isaretlenen 31. ve 32. seviyelerin siras1 diger caligmalara gore yer
degistirmistir. Enerji seviye siralamas1 FAC ve GRASP (Aggarwall ve Keenan, 2016)
sonuglariyla karsilastirildiginda farklidir.

Tablo 4.13. W®* jyonunun diisiik enerji seviyeleri, E (10%cm™)

Bu calisma Diger Fark

Sira Seviyeler WV VY(SIEBelt cv CY(SIEBEH calismalar (%)

1 32 1So 0,000 0,000 0,000 0,000 0,0002bedzhik 0,00

2 3s3p  3P% 981,694 958,330 1150,612  1125,621 1149,816% 0,92
1126,449°
1136,079°
1126,000¢
1126,0019
1136,823"
1123,863
1123,870%

3 3s3p  3P% 1115118  1091,709  1282,913  1257,904 1271,5242 0,76
1252,154°
1267,584°
1251,400°
1251,6019
1264,689"
1251,312
1257,790%

4 3p? o 2463,898  2416,664  2800,061  2749,676 2706,827% 1,03
2687,591°
2721,583°
2686,083¢
2716,218"
2688,915
2686,320%
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Sira

Seviyeler

Bu caliyma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

10

11

3s3p

3s3p

3p?

3s3d

3s3d

3s3d

3Po2

lPol

1D,

3P,

3D

3D,

3D3

4076,319

4381,745

5416,143

5427,587

5859,377

5948,832

6567,790

4049,769

4355,048

5365,637

5378,555

5824,493

5912,885

6532,560

4124,988

4428,647

5613,692

5634,250

5867,509

5982,119

6563,703

4099,002

4402,512

5565,492

5582,822

5832,468

5944539

6528,353

4125 356
4104,094b
4109,447°
4104,000¢
4099,7619
4109,893"
4099,885'
4101,040
4399,7417
4402,9300
4414,698°
4398,500°
4398,230°
4414,436h
4403,714'
4402,790K
5583,677
5535,299°
5557,115¢
5531,919¢
5554,760"
5532,297'
5535,560k
5585,086°
5551,449°
5572,679°
5546,257¢
5573,931"
5550,041'
5546,450
5772,978°
5826,700°
5842,706°
5827,000°
5827,4589
5844,104
5825,932"
5829.630K
5862,612°
5930,433"
5954,313°
5930,400f
5929,879¢
5950,824"
5931,367"
5938,530K
6451,470°
6497,864°
6514,682°
6498,000°
6500,187°
6513,897"
6496,317
6502,520

0,25

0,27

0,15

0,18

0,17

0,16

0,20
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Sira

Seviyeler

Bu caliyma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

12

13

14

15

16

17

18

19

3s3d

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

1D,

3|:o2

3Do1

3|302

3[:03

3p,

lSOO

3Do2

6705,743

7042,748

7304,728

7883,989

7912,905

8549,057

8700,540

10154,692

6669,921

6983,289

7245,389

7824,220

7853,101

8495,777

8647,090

10093,045

6710,708

7209,842

7483,528

8045,783

8075,786

8646,701

8799,464

10210,123

6674,564

7148,790

7422,524

7984,399

8014,381

8594,622

8747,235

10148,980

6551,6502
6638,292°
6656,792°
6638,000¢
6638,0179
6655,535"
6637,044
6643,040%
7032,9222
7040,920°
7073,000¢
7041,3799
7070,013"
7037,761!
7040,630%
7268,5232
7319,021°
7355,779¢
7318,593¢
7352,751"
7320,543
7323,290%
7832,965%
7864,742°
7891,697¢
7864,2718
7893,043"
7861,504"
7865,4401
7860,9562
7888,737°
7923,446°
7888,4909
7917,360"
7885,789
7891,630%
8607,1622
8587,871°
8608,270°
8578,7559
8606,906"
8585,990
8585,230%
8743,8832
8742,077°
8760,103¢
8732,7309
8762,656"
8741,312
8740,330%
10089,7092
10123,675°
10148,690°
10119,8449
10150,131"
10121,33%
10123,760k

0,26

1,07

0,90

1,17

1,14

0,15

0,14

0,0028
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Sira

Seviyeler

Bu caliyma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

20

21

22

23

24

25

26

27

28

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3d?

3d?

3P00

3P01

1|:o3

3|:o4

1Do2

3Do3

:l.PO1

3F,

3|:)oO

10229,559

10239,994

10245,123

10757,733

10854,205

11022,816

11120,814

11836,314

12038,448

10167,923

10178,356

10183,480

10695,755

10792,237

10960,850

11058,926

11766,049

11968,204

10286,156

10294,364

10301,017

10807,263

10898,592

11060,742

11159,853

12370,163

12571,900

10225,013

10233,224

10239,855

10745,835

10837,167

10999,262

11098,454

12299,524

12501,277

10155,6942
10204,774°
10225,388¢
10200,7299
10231,819"
10202,947
10205,770k
10168,4922
10798,476°
10235,181°
10201,7859
10236,494"
10207,578
10209,290k
10205,0249
10233,454"
10204,451"
10208,320k
10675,3212
10703,303°
10725,535°
10699,4239
10724,737"
10696,600
10702,170K
10794,2679
10821,646"
10793,444
10797,610k
10913,1522
10948,353°
10978,314¢
10943,8429
10974,455"
10945,956
10952,020k
11000,8732
11050,425°
11076,381°
11045,6559
11077,202"
11048,484
11052,190k
11655,6402
11764,712°
11801,741°
11766,0139
11800,382"
11763,357
11766,400K
11830,4192
11979,693°
12012,701°
11980,328¢9
12017,508"
11980,132
11973,580k

0,0036

0,019

0,18

0,19

0,19

4,21

4,06
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Sira

Seviyeler

Bu caliyma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

29

30

33

34

35

36

37

38

39

40

3d?

3d?

3d?

3d?

3d?

3d?

3d?

3s4s
3s4s
3s4p
3s4p

3p4s

3F3

3p,

3P,

1G4

3F4

1D,

1S,

331
1So
3po,
3poy

3|:)o1

12506,303

12597,107

12635,158

12635,846

13253,116

13325,649

13555,058

25873,159
25985,820
26472,749
26488,482

27102,787

12435,693

12526,517

12564,560

12565,231

13182,179

13254,742

13484,226

25851,586
25964,089
26441,316
26457,145

27057,759

13040,385

13130,875

13169,031

13169,928

13787,192

13858,972

14086,849

25878,642
25992,846
27005,345
27021,075

27636,480

12969,404

13059,911

13098,060

13098,941

13715,884

13787,690

14015,637

25857,151
25971,254
26973,553
26989,378

27591,079

12301,7812
12403,203°
12432,187¢
12404,2229
12435,070"
12398,736
12405,010k
12383,8322
12501,277°
12531,285°
12502,1529
12534,503"
12498,004
12500,460k
12413,0042
12545,045P
12567,072°
12519,6599
12552,214"
12515,749
12542,990k
12411,3832
12518,342°
12560,665°
12545,5829
12578,266"
12541,735!
12525,610k
13012,8102
13114,392°
13146,237¢
13115,0909
13143,753"
13108,012
13117,580k
13077,9502
13198,696°
13224,202°
13199,058¢9
13228,822"
13192,949
13195,290k
13265,3742
13431,171°
13452,476°
13430,7899
13464,230"
13427797
13421,370K
25830,363"
25819,664
25942,954"
25932,550"
26428,058"
26412,388'
26437,452"
26421,595'
27173,899"
27151611

4,32

4,21

4,22

4,28

4,33

4,26

4,18
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Sira

Seviyeler

Bu caliyma

\AY

VV+Breit
+QED

Ccv

CV+Breit
+QED

Diger
calismalar

Fark
(%0)

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

3p4s
3p4p

3s4p

3s4p

3pdp
3s4d

3s4d

3s4d
3s4d

3p4p

3s4f
3pdp
3s4f

3s4f

3s4f

3p4s

3p4s

3p4p

3p4p

3Po0
D,

3po2

lPol

3Po
3D,

3Dy

1D,
3Ds

3P,

3|:o2
1D,
3[:03

3|:o4

:l.':O3

3po2

lPOl

35,

3D,

27114,940
27652,809

27680,365

27731,873

27944,199
28326,819

28332,481

28604,746
28613,312

28975,053

28985,462
29007,096
29014,374

29109,621

29167,855

30199,567

30242,341

30808,336

30822,759

27069,582
27597,622

27648,591

27699,583

27887,804
28291,400

28296,713

28567,653
28577,785

28918,877

28949,882
28959,736
28971,514

29074,024

29132,260

30151,175

30193,976

30750,099

30764,548

27648,708
28186,735

28213,730

28265,080

28475,824
28860,581

28866,261

29138,634
29147,238

29508,114

29518,993
29540,600
29547,822

29643,164

29701,329

30733,289

30775,919

31340,996

31355,638

27602,977
28131,172

28181,576

28232,409

28418,984
28824,793

28830,123

29101,164
29111,339

29451,550

29483,044
29492,808
29504,650

29607,199

29665,365

30684,524

30727,180

31282,397

31297,067

27187,561"
27164,626'
27680,699"
27652,452!
27609,2372
27619,457°
27632,906°
27634,960"
27620,091
27655,303?
27669,012°
27685,514¢
27686,910"
27671,283
27847,291"
27819,571
28265,719"
28247,251"
28221,1722
28258,189°
28275,011°¢
28278,339"
28259,497"
28543,135"
28524,699
28547,678"
28529,506'
28940,5762
28932,956°
28961,942°¢
28964,208"
28936,883!
28910,733"
28893,109'
30764,734"
30758, 759
28935,402"
28917,723
28987,7562
29021,055°
29037,236°
29037,887"
29020,185
29086,971"
29068,798!
30165,1478
30166,779°
30185,574¢
30187,461"
30166,621"
30198,9272
30203,000°
30224,279¢
30224,870"
30204,064
30753,156"
30727,214
28890,424"
28963,242

1,98

1,97

1,96

1,69

1,96

1,65

1,66
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: Bu ¢alisma Diger Fark
Sira Seviyeler WV Vl/g;gm cv CY(SESH calismalar (%)

60 3pdp  'P: 31935,645 31877,027 32469538 32410,547 31921,277" -
31895,719

61 3pdp  °Ds 31935,950 31877,342 32470,022 32411,043 31904,729" -
31879,259

62 3pdp P2 32052,972  31994,733 32586,098 32527,476 31975,3342 1,62
31979,937°
32007,034¢
32007,048"
31982,061'

63 3pdp  'So 32166,949 32108,778 32699,363 32640,801 32108,401" -
32083,414'

64 3shs %S 37378,607 37349,914 37912,583 37883,518 37320,035" -
37305,011

65 3s5s  1So 37422,940 37394,240 37956,645 37927,573 37362,283" -
37347,677

66 3s5p  3P% 37700,754 37667,111 38234,507 38200,496 37613,966" -
37596,715'

67 3s5p  3p% 37705275 37671,624 38239,020 38205,002 37618,169" -
37600,830"

68 3s5p  3P% 38284,015 38250,459 38817,785 38783,854 38219,134" -
38202,136'

69 3s5p  P% 38297,667 38264,096 38831,383 38797,436 38222,635" -
38205,461'

70 45> 1S 52094,604 52051,108 52628,234 52584,369 - -

71 4s4p  3P% 52560,631 52507,107 53094,784 53040,889 - -

72 4s4p 3P 52634,641 52581,114 53168,793 53114,895 - -

73 4s4p  3P° 53731,408 53677,697 54265564 54211,481 - -

74 4s4p  P°y 53913,850 53860,135 54448,001 54393915 - -

75 4s4d D1 54410,285 54352,952 54944,440 54886,735 - -

76 4s4d 3D 54445139 54387,802 54979,293 54921,585 - -

7 4s4d  °Ds 54711,640 54654,159 55245,795 55187,942 - -

78 4s4d D2 54786,953 54729,475 55321,106 55263,257 - -

abeSafronova ve ark., 2009a; YClementson ve ark., 2011; ¢Ralchenko ve ark., 2008; fClementson ve Beiersdorfer,
2010; 9 Santana, 2016; "'Aggarwall ve Keenan, 2016; kHao ve Kang, 2015

Sekil 4.4.’te enerji seviyelerinin RMBPT kodu (Safronova ve ark., 2009a) sonuglariyla

karsilastirilmasi

goriilmektedir.

gosterilmektedir.

Sekilden

sonuglarin

birbiriyle

uyumu
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3,50E+07

3,00E+07 A

2,50E+07 A

2,00E+07 A

1,50E+07 A

1,00E+07 A

E (cm) (Bu ¢alisma)

5,00E+06

0,00E+00 T T T T T T
0,00E+00 5,00E+06 1,00E+07 1,50E+07 2,00E+07 2,50E+07 3,00E+07 3,50E+07

E (cm?) (Diger ¢aligma)

Sekil 4.4. W62* iyonunun enerji seviyelerinin RMBPT kodu sonuglari (Safronova ve ark., 2009a) ile
karsilastirilmasi

W62t jyonunun CV+Breit+QED c¢alismasindan elde edilen seviyeler arasindaki
elektrik dipol gecisleri i¢in 60493 gecis elde edildi. Gegisler ¢cok fazla oldugu icin,
Tablo 4.14.’te yalmzca gegis olasilig1 10° s’ den biiyiik olan gegislere ait parametreler
(dalgaboyu, agirlikli salinict siddeti ve gecis olasiligi) verilmektedir. Diger gecislere
ait daha genis veriler Ozdemir ve arkadaslar1 (2013) tarafindan yayimlanan ¢alismada
verilmektedir. Tablo 4.14.’te Safronova ve arkadaslarinin (2009a) RMBPT, HULLAC
ve COWAN kodu sonuglar sirastyla b, ¢ ve d seklinde gosterilmektedir.

Elde edilen dalgaboylar1 ve gecis olasiliklar1 karsilastirma degerleriyle genel olarak iyi
uyum igerisindedir. Sadece a (Safronova ve Safronova, 2010) ve m (Hao ve Kang,
2015) sonuglartyla karsilastirildiginda 3p3d seviyesi ile 3p? ve 3d? seviyeleri arast
birkag geciste fark vardir. Ornegin 3p? 3P1- 3p3d 3PP seviyesinin dalgaboyu, b, ¢ ve d
(Safronova ve ark., 2009a) ile gosterilen karsilastirma degerleriyle ¢cok iyi uyum
saglarken, a ve m (Safronova ve Safronova, 2010; Hao ve Kang, 2015) sonuglarinin
iki kat1 kadardir. Bu gecis gibi birka¢ seviyede daha a ve m (Safronova ve Safronova,
2010; Hao ve Kang, 2015) sonuglari birbirleriyle uyumlu ancak diger karsilagtirma
degerleri ve bu caligmada elde edilen degerlerden farklidir. Aym1 durum gecis

olasiliklarinda da mevcuttur. Agirlikli salinici siddetleri i¢in ise c¢ogu degerler
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arasidaki uyum oldukea iyi iken, 3s3d 3D1 - 3p3d 3P° seviyeleri aras1 ve 3p? !D; -
3p3d 3D°% seviyeleri arasi gibi birkag geciste 10’un kat: kadar fark ortaya ¢cikmaktadir.

Tablo 4.14. W52* iyonunun elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in dalgaboylari, A (A), agirlikli salimic1 siddetleri, gf ve
gegis olasiliklari, Ar ()

Gegisler L (A) gf Ar(sh)
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma cahismalar calisma calismalar calisma calismalar
32 1Sp 3s3p %P 79,497 79,86° 5,37(-02)  5,33(-02) 1,89(10) 1,80(10)°
78,89°¢ 2,67(10) ¢
78,734 2,14(10)¢
79,908 1,82(10)¢
79,91 1,81(10)"
79,919 1,81(10)
79,940 1,89(10)%
79,07k 1,81(10)™
79,909M
3s3p %P 3p? %P 67,034 69,6652 1,01(-01) 9,33(-02)? 1,50(11) 1,28(11)#
68,89k 9,54(-02) ¥ 1,34(11)
69,707 M 1,28(11)™
32 1S 3s3p P 22,714 22,7122 5,98(-01) 5,97(-01)2 2,58(12) 2,57(12)2
22,71° 6,08(-01)k 2,57(12)"
22,65°¢ 3,28(12)°
22,73¢ 2,59(12)
22,809 2,55(12)"
22,74h 2,57(12)!
22,65 2,63(12)"
22,713m 2,57(12)m
3p? 3Po 3s3p  PY 60,502 - 9,12(-04) - 5,54(08) -
3s3p %P1 3p? D2 23,214 23,3474 1,92(-01) 1,93(-01)? 4,76(11) 4,72(11)°
23,31k 1,93(-01)% 4,75(11)k
23,267™ 4,78(11)™
3s3p %P% 3p? D2 68,190 69,870 1,24(-01) - 3,57(10) 3,17(10)°
69,07°¢ 3,61(10) ¢
69,1749 3,57(10)¢
69,137 M 3,26(10)™
3s3p P 3p? D2 85,987 - 4,99(-02) - 9,01(09) -
3s3p %P% 3p? %Py 22,436 22,5992 2,80(-01) 2,76(-01)2 1,24(12) 1,20(12)2
22,60° 2,81(-01)k 1,20(12)®
22,54¢ 1,29(12) ¢
22,524 1,27(12) ¢
22,54k 1,23(12)
22,605M 1,21(12)™
3s3p %P% 3p? %Py 23,122 23,2607 1,56(-01) 1,58(-01)? 6,53(11) 6,50(11)?
23,26" 1,60(-01) % 6,50(11)"
23,23° 5,90(11) ¢
23,154 6,39(11)¢
23,21k 6,64(11)%
23,272m 6,39(11) ™
3s3p %P%  3p? %Py 67,394 - 1,12(-01) - 5,50(10) -
3s3p Por 3p?2 %Py 84,724 - 1,43(-02) - 4,45(09) -
3s3p °P% 3s3d °D: 21,246 21,275% 2,25(-01) 2,23(-01)2 1,11(12) 1,09(12)2
21,28° 2,26(-01) 1,09(12)°
21,25¢ 1,16(12)¢
21,6349 1,05(12) ¢
21,24k 1,11(12)

21,247 1,10(12)™
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Gegisler L (A) of Ar (s
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma cahismalar calisma calismalar calisma calismalar
3s3p %P 3s3d  °Ds 21,860 21,8602 1,13(-01) 1,08(-01)? 5,29(11) 5,03(11)2
21,86° 1,10(-01) % 5,03(11)"
21,86°¢ 4,62(11)¢
22,214 5,30(11)¢
21,84k 5,13(11)%
21,836™ 4,49(11)™
3s3p %P% 3s3d °Ds 57,688 - 3,45(-03) - 2,31(09) -
3s3p 'Po 3s3d  °Ds 69,932 - 1,17(-02) - 5,34(09) -
3s3p 3P 3s3d °D2 21,337 21,375? 9,49(-01) 9,36(-01)2 2,78(12) 2,73(12)@
21,38° 9,57(-01) 2,73(12)°
21,34¢ 2,81(12)¢
21,694 2,82(12)¢
21,34k 2,80(12) %
21,323m 2,79(12)m
3s3p %P% 3s3d °D: 54,185 - 1,90(-03) - 8,67(08) -
3s3p 'P°1 3s3d °D: 64,850 - 9,57(-03) - 3,04(09) -
3s3p %P% 3s3d °Ds 41,163 41,7752 4,62(-01) 4,55(-01)2 2,60(11) 2,48(11)?
41,78" 2,48(11)"
41,58¢ 2,52(11) ¢
42,974 2,33(11)¢
41,637™ 2,51(11)m
3s3p %P°1 3s3d D2 18,462 18,5662 5,30(-02) 5,55(-02)? 2,08(11) 2,15(11)@
18,55k 5,53(-02) k 2,14(11)
18,520 ™ 2,25(11)m
3s3p %P% 3s3d D2 38,827 39,46° 8,83(-02) - 7,82(10) 7,32(10)°
39,26°¢ 7,89(10) ¢
40,731 6,73(10)¢
39,237m 7,39(10)™
3s3p 'Po 3s3d D2 44,013 44,7354 3,09(-01) 3,03(-01)2 2,13(11) 2,02(11)?
44511 ™ 2,09(11)m
3p? D2 3p3d °F% 63,159 - 9,63(-02) - 3,22(10) -
3p? 3P1 3p3d  3F% 63,858 - 3,65(-03) - 1,20(09) -
3s3d D1 3p3d 3F°% 75,969 - 1,09(-01) - 2,53(10) -
3s3d 3Dz 3p3d 3F% 83,039 - 5,03(-02) - 9,75(09) -
3s3d 3Dz 3p3d 3F% 161,177 - 2,68(-06) - 1,38(05) -
3s3d D2 3p3d 3F°% 210,870 - 1,27(-04) - 3,82(06) -
3s2  1So 3p3d D% 13,473 13,60k 5,72(-06) 2,98(-07)k 7,02(07) 3,58(06)
3p? 3P0 3p3d D% 21,400 - 4,63(-01) - 2,25(12) -
3p? D2 3p3d °D% 53,849 - 6,77(-03) - 5,20(09) -
3p? 3P1 3p3d °D% 54,357 21,4712 2,43(-02) 2,74(-01)2 1,83(10) 1,32(12)2
56,57° 1,59(10)®
56,08¢ 1,57(10)¢
59,68¢ 1,37(10) ¢
56,279 ™ 1,59(10)™
3s3d D1 3p3d D% 62,891 22,8194 2,75(-02) 3,48(-01)? 1,55(10) 1,49(12)@
3s3d 3Dz 3p3d 3D% 67,660 23,3724 1,25(-01) 1,29(-01)? 6,10(10) 5,22(11)2
23,429Mm 5,25(11) ™
3s3d D2 3p3d 3D°% 133,697 - 2,26(-03) - 2,82(08) -
3p? D2 3p3d °3P% 41,341 21,7944 4,96(-02) 5,15(-01)2 3,87(10) 1,45(12)@
21,833™m 1,30(12)™
3p? 3P1 3p3d  P% 41,639 21,8712 3,03(-01) 2,59 (-01)2 2,33(11) 7,20(11)?
43,23° 2,08(11)"
43,12°¢ 2,22(11)¢
44,621 1,94(11) ¢
21,846M 7,37(11)™
3s3d D1 3p3d 3P°% 46,470 23,2723 7,17(-06) 3,57(-01)2 4,44(06) 8,76(11)2
23,283™M 8,81(11)™



Tablo 4.14. (Devami)
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Gegisler L (A) of Ar (s
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma cahismalar calisma calismalar calisma calismalar
3s3d 3D2 3p3d 3P° 49,023 23,8484 1,28(-02) 1,10(-01)? 7,12(09) 2,57(11)#
23945m 2,46(11)™
3s3d °Ds 3p3d 3P° 68,679 73,16° 1,96(-01) - 5,56(10) 4,20(10)°
72,62°¢ 4,33(10) ¢
72,494 4,70(10) ¢
23,25% 4,31(11)%
23,23 4,39(11) *
23,207 4,33(11)"
73,350™ 4,22(10)™
3s3d D2 3p3d 3P° 76,346 - 3,64(-02) 8,35(09) -
3p? D2 3p3d °3F% 40,835 42,4912 2,83(-01) 2,76(-01)2 1,62(11) 1,45(11)2
21,41° 3,58(11)"
21,36¢ 3,79(11) ¢
21,754 2,94(11)¢
42,509™ 1,43(11)™
3s3d D2 3p3d 3F°% 48,313 - 4,44(-03) - 1,82(09) -
3s3d 3Ds 3p3d 3F% 67,294 71,900 1,59(-01) - 3,35(10) 2,52(10)°
70,98°¢ 2,62(10)¢
71,134 2,82(10)¢
26,97% 3,16(10)%
26,85* 3,20(10)*
26,917 2,72(10)"
71,969M 2,53(10)™
3s3d D2 3p3d 3F% 74,637 - 2,29(-01) - 3,92(10) -
3s3p %P% 3p? %P 13,630 13,62k 2,30(-05) 5,78(-05)« 1,66(08) 4,15(08)
3s3p %P 3p? %P 22,244 22,3034 6,77(-01) 6,80(-01)? 1,83(12) 1,82(12)#
22,298 ™ 1,82(12)™
3s3p Py 3p? %P, 23,854 23,8954 7,93(-01) 7,89(-01)? 1,86(12) 1,84(12)#
23,905M 1,85(12)™
3p3d 3F°% 3p% P2 69,164 - 1,88(-04) - 5,25(07) -
3p3d D% 3p® P2 85,317 - 1,15(-03) - 2,11(08) -
3p3d 3P°%2 3p? P2 163,875 - 1,59(-04) - 7,93(06) -
3p3d 3F°3 3p? P2 172,343 - 1,27(-04) - 5,70(06) -
3s3p %P 3p? 1S 13,352 13,34k 3,42(-04) 3,65(-04) 1,28(10) 1,37(10) ¥
3s3p Py 3p? 1S 23,016 23,0464 2,85(-01) 2,85(-01)2 3,59(12) 3,57(12)2
23,050M 3,58(12)™
3p3d D% 3p? 1S 75,488 - 3,68(-06) - 4,32(06) -
3p? D2 3p3d °D% 21,817 21,79b 5,31(-01) - 1,49(12) 1,45(12)°
21,78¢ 1,55(12)¢
22,1449 1,48(12) ¢
3p? 3P1 3p3d D% 21,900 21,87° 2,78(-01) - 7,75(11) 7,20(11)°
21,85°¢ 7,85(11)°¢
22,234 7,52(11)¢
3s3d D1 3p3d D% 23,167 - 3,50(-01) - 8,71(11) -
3s3d D2 3p3d °D°% 23,784 - 1,07(-01) - 2,53(11) -
3s3d 3Dz 3p3d D% 27,620 23,2532 1,66(-03) 1,75(-01)? 2,92(09) 4,31(11)2
27,580 3,10(09)°
27,52°¢ 3,07(09) ¢
27,504 2,73(09) ¢
23,274 M 4,37(11)™
3s3d D2 3p3d °D°% 28,782 24,037% 4,78(-04) 5,85(-01)2 7,71(08) 1,35(12)@
24,096 ™ 1,35(12)™
3p? P2 3p3d °D% 64,335 45,2362 2,24(-02) 1,89(-01)2 7,22(09) 1,23(11)@
45,178 ™ 1,22(11)™
3p? 3P1 3p3d  3P% 21,542 21,4904 1,09(-01) 1,02(-01)? 1,58(12) 1,47(12)®
21,462M 1,50(12)™
3s3d D1 3p3d 3P% 22,766 22,8414 1,53(-01) 1,55(-01)? 1,97(12) 1,98(12)@
22,847m 2,01(12)m



Tablo 4.14. (Devami)

84

Gecisler L (A) of Ar (s
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma cahismalar calisma calismalar calisma calismalar
3s2 1S 3p3d 3P 97,72 97,69k 8,24(-06) 8,72(-06)« 1,92(08) 2,03(08) *
3p? 3Po 3p3d P9 13,363 21,5924 1,02(-04) 4,36(-01)? 1,28(09) 2,08(12)@
21,558 M 2,09(12)m
3p? D2 3p3d 3P 21,424 - 1,14(-02) - 5,52(10) -
3p? 3P1 3p3d  *P% 21,504 21,470 2,84(-01) - 1,37(12) 1,32(12)°
21,45°¢ 1,34(12) ¢
21,854 1,26(12) ¢
21,441 m 1,31(12)m
3s3d °D:1 3p3d 3P% 22,723 22,823M 3,52(-01) - 1,52(12) 1,49(12)™
3s3d 3D2 3p3d P% 23,317 - 1,32(-01) - 5,40(11) -
3s3d D2 3p3d P% 28,101 - 3,29(-03) - 9,27(09) -
3p? P2 3p3d 3P 61,028 - 2,22(-02) - 1,33(10) -
3p? 1Sp 3p3d P9 67,295 - 8,42(-03) - 4,14(09) -
3p? D, 3p3d F% 21,393 - 1,99(-01) - 4,15(11) -
3s3d D2 3p3d F% 23,281 - 1,50(00) - 2,64(12) -
3s3d 3Ds 3p3d F% 26,943 22,4694 2,53(-02) 5,25(-01)? 3,32(10) 9,90(11)2
22,467M 9,97(11)™
3s3d D, 3p3d F°% 28,048 23,2024 5,62(-02) 3,68(-01)? 6,81(10) 6,50(11)%
23,232m 6,72(11)™
3p? P2 3p3d F% 60,782 42,3644 5,13(-03) 8,30(-01)? 1,32(09) 4,41(11)°
42,232™ 4,49(11)™
3s3d 3Ds 3p3d 3F% 23,711 23,7792 1,22(00)  1,24(00)2 1,62(12) 1,62(12)?
23,78 1,62(12)°
23,75¢ 1,65(12)¢
23,69 1,65(12) ¢
23,802m 1,63(12)™
3p? D2 3p3d D% 18,969 - 4,69(-04) - 1,74(09) -
3p? 3P1 3p3d D% 19,032 43,2284 1,09(-03) 2,92(-01)? 4,02(09) 2,08(11)#
43,122™ 2,10(11) ™
3s3d D1 3p3d D% 19,981 - 2,95(-03) - 9,87(09) -
3s3d D2 3p3d D% 20,439 - 2,78(-02) - 8,90(10) -
3s3d 3Ds 3p3d D% 23,208 - 1,76(-01) - 4,36(11) -
3s3d D2 3p3d D% 24,023 - 5,86(-01) - 1,36(12) -
3p? P2 3p3d D% 44,592 - 1,92(-01) - 1,29(11) -
3p? D2 3p3d °D°% 18,403 21,4124 2,74(-05) 1,72(-01)2 7,72(07) 3,58(11)2
21,432m 3,68 (11)™
3s3d 3D2 3p3d °D°% 19,784 23,3914 2,54(-04) 1,49(00)? 6,20(08) 2,59(12) @
23,465M 2,66(12)™
3s3d 3Ds 3p3d D% 22,367 - 5,19(-01) - 9,89(11) -
3s3d D2 3p3d °D°% 23,123 - 3,66(-01) - 6,53(11) -
3p? P2 3p3d °D% 41,586 - 8,56(-01) - 4,72(11) -
3s2 1S 3p3d P 9,010 9,028k 5,10(-04) 4,59(-04)2 1,40(10) 1,25(10)@
3p? 3P0 3p3d P 11,978 - 2,70(-04) - 4,19(09) -
3p? D, 3p3d P% 18,074 - 4,83(-03) - 3,29(10) -
3p? 3P1 3p3d P 18,130 - 6,69(-04) - 4,53(09) -
3s3d D1 3p3d P% 18,990 - 7,18(-04) - 4,43(09) -
3s3d 3Dz 3p3d P% 19,403 - 8,80(-03) - 5,20(10) -
3s3d D2 3p3d 'P% 22,605 22,6654 4,34(-01) 4,29(-01)2 1,89(12) 1,85(12)@
22,680M 1,88(12)™
3p? P2 3p3d P 39,939 - 3,56(-02) - 4,97(10) -
3p? 1Sp 3p3d P% 42,531 43,3214 2,05(-01) 1,98(-01)? 2,53(11) 2,35(11)@
43,147 ™ 2,38(11)m
3s3p %P 32 %R 9,057 9,491k 3,39(-06) 1,12(-05)% 5,52(07) 1,66(08) &
3s3p 3P% 3d? R 12,194 - 2,35(-05) - 2,11(08) -
3s3p P 32 %R 12,663 - 2,04(-04) - 1,70(09) -
3p3d °F°%2 3d®> SR 19,415 21,1694 6,13(-01) 5,45(-01)2 2,17(12) 1,62(12)@
21,161m 1,61(12)™
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Gecisler L (A) of Ar (s
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma cahismalar calisma calismalar calisma calismalar
3p3d 3D°% 3d?2 3R 20,505 - 6,05(-01) - 1,92(12) -
3p3d %P% 3d? R 23,174 - 1,29(-03) - 3,22(09) -
3p3d %F° 3d? R 23,336 - 4,20(-04) - 1,03(09) -
3p3d 3D°% 3d2 3R 46,500 - 3,47(-02) - 2,15(10) -
3p3d %Po 3d? %R 48,396 22,4944 3,80(-02) 3,15(-01)2 2,17(10) 2,30(12)@
22,495M 2,28(12)m
3p3d F°3 3d? %R 48,552 - 2,97(-02) - 1,68(10) -
3p3d D% 3d2 3R 68,383 - 6,23(-04) - 1,78(08) -
3p3d 3D°% 3d2 3R 76,908 - 1,29(-03) - 2,92(08) -
3p3d PO 3d? %R 83,259 - 1,06(-05) - 2,05(06) -
3s3p 3P 3d?2  3Po 8,894 9,30k 4,26(-06) 6,42(-06) 3,60(08) 4,95(08) k
3s3p Py 3d?2 3P 12,348 - 1,74(-07) - 7,63(06) -
3p3d D% 3d®> 3P 19,690 - 2,61(-01) - 4,49(12) -
3p3d 3P°1 3d?> 3P 44,091 21,4564 2,46(-02) 2,27(-01)2 8,47(10) 3,30(12) 2
21,496 ™M 3,38(12)™
3p3d P°r 3d?2 3P 71,285 - 1,18(-06) - 1,56(06) -
3s3p %P°%  3d? %R 11,273 - 5,80(-05) - 4,35(08) -
3p3d 3F°% 3d®> 3R 17,180 - 1,29(-04) - 4,18(08) -
3p3d 3P°% 3d®> 3R 20,060 43,8692 3,59(-01) 3,52(-01)? 8,51(11) 1,74(11)@
43,848 ™ 1,77(11)™
3p3d 3F°3 3d?2 3R 20,182 22,1514 5,20(-01) 4,56(-01)? 1,22(12) 8,84(11)?
22,150™ 8,90(11)™
3p3d 3D°% 3d?> k3 35,456 - 4,43(-01) - 3,36(11) -
3p3d F°3 3d®> 3R 36,636 - 6,85(-02) - 4,86(10) -
3p3d 3F°% 3d?2 3R 44,973 58,83° 2,42(-02) - 1,14(10) 4,88(09)°
58,59¢ 4,88(09)
61,194 4,58(09) ¢
58,745M 4,91(09)™
3p3d D% 3d®> 3F3 46,899 22,0344 4,65(-02) 3,11(-01)2 2,02(10) 6,10(11)2
22,026M 6,27(11)™
3p3d D% 3d? °F3 50,758 - 2,62(-02) - 9,70(09) -
3s3p %Py 3d?2 %P 8,473 8,873k 2,41(-04) 3,01(-04)k 4,49(09) 5,11(09) %
3s3p %P 3d?2 %P 11,160 - 1,26(-07) - 1,36(06) -
3s3p Poy 32 %P 11,551 - 1,01(-06) - 1,01(07) -
3p3d 3F°% 3d®> 3P 16,917 - 2,49(-03) - 1,16(10) -
3p3d 3D°% 3d? 3P 17,739 43,6244 1,62(-03) 1,13(-01)? 6,87(09) 2,21(11)@
43,626 ™ 2,11(11) ™
3p3d 3P°% 3d?2 3P 19,702 - 4,89(-01) - 1,68(12) -
3p3d °F°%  3d? %P2 19,820 21,6804 1,51(-01) 1,31(-01)? 5,13(11) 3,72(11)
21,692m 3,70(11)™
3p3d 3D°% 3d> 3P 34,353 - 1,53(-01) - 1,73(11) -
3p3d 3P°1 3d?2 P2 35,377 - 2,38(-01) - 2,54(11) -
3p3d F°3 3d? %P2 35,460 - 3,05(-02) - 3,25(10) -
3p3d D% 3d*> 3P 44,989 21,5682 3,51(-03) 4,30(-01)? 2,31(09) 1,23(12)@
21,570m 1,22(12)™
3p3d 3D% 3d*> 3P 48,528 64,390 1,87(-02) - 1,06(10) 4,16(09)°
64,39¢ 3,42(09) ¢
67,344 4,13(09)¢
64,562M 3,92(09) ™
3p3d P°1 3d? 3P 50,983 - 3,32(-02) - 1,71(10) -
3s3p %P% 32 3Py 8,353 8,74k 7,81(-05) 9,41(-05) 2,49(09) 2,73(09) *
3s3p P9 3d?2 %Py 8,446 8,83k 4,14(-05) 4,93(-05) 1,29(09) 1,40(09) ¥
3s3p 3P% 3d?2 %Py 11,112 - 1,46(-05) - 2,64(08) -
3s3p Po 32 %Py 11,500 - 3,71(-06) - 6,24(07) -
3p3d %F% 3d? 3P: 16,809 - 5,84(-06) - 4,60(07) -
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Gecisler L (A) gf Ar(sh
Alt Seviye  Ust Seviye Bu Diger Bu Diger Bu Diger
caliyma c¢calismalar caliyjma cahismalar caliyma calismalar
3p3d 3D°% 3d?2 3P 17,620 42,8074 6,50(-05) 9,93(-02)? 4,66(08) 1,20(11)#
42,854™ 1,14(11)™
3p3d 3P 3d2 3P 19,556 - 3,86(-01) - 2,25(12) -
3p3d D% 3d* 3%P: 33,909 - 2,18(-02) - 4,23(10) -
3p3d 3P% 3d2 3P 34,806 22,8414 1,29(-01)  1,95(-01)? 2,38(11) 8,30(11)®
3p3d 3P 3d?2 3Py 34,906 - 1,23(-01) - 2,26(11)
3p3d D% 3d*> 3%P: 44,230 21,3662 2,17(-02)  3,38(-01% 2,48(10) 1,65(12)@
21,373m 1,63(12)™
3p3d Po 3d? %P: 50,010 - 5,40(-03) - 4,80(09) -
3p3d 3F°3 3d? G 19,667 - 8,87(-01) - 1,70(12) -
3p3d F°3 3d? G 34,976 46,1672 8,06(-01) 8,54(-01)? 4,88(11) 2,98(11)#
46,167 ™ 3,05(11)™
3p3d 3F°% 3d> G 42,497 41,475° 1,16(-01) 2,74(-01)? 4,77(10) 1,18(11)2
55,10° 2,09(10)°
54,49¢ 2,14(10)¢
57,249 1,86(10) ¢
41,410™ 1,19(11)™
3p3d D% 3d? !G4 47,626 - 3,20(-02) - 1,05(10) -
3p3d 3F°3 3d?> 3Ry 17,539 21,6004 7,67(-03) 7,63(-01)? 1,85(10) 1,21(12)@
21,577m 1,26(12)™
3p3d F°3 3d®> 3Ry 28,769 - 4,52(-03) - 4,05(09) -
3p3d 3F°% 3d?2 3Ry 33,670 41,48° 3,36(-01) - 2,20(11) 1,18(11)°
41.31°¢ 1,19(11)¢
42,614 1,13(11) ¢
3p3d 3D°% 3d> 3F4 36,810 43,2374 1,10(00) 6,35(-01)2 6,02(11) 2,59(11)m
43,174™
3s3p %P°1 3d? D2 7,981 8,358k 3,56(-05) 4,07(-05) 7,46(08) 7,77(08) %
3s3p %P% 3d? D2 10,321 - 3,63(-04) - 4,55(09) -
3s3p POy 3d? D2 10,655 - 5,89(-04) - 6,93(09) -
3p3d °F°% 3d®> D 15,063 - 2,51(-04) - 1,48(09) -
3p3d D% 3d*> D 15,711 - 9,15(-06) - 4,95(07) -
3p3d 3P°% 3d? D 17,232 - 1,83(-05) - 8,23(07) -
3p3d °F°%3 3d?> D 17,321 - 2,21(-05) - 9,87(07) -
3p3d D% 3d*> D 27,482 41,6632 2,91(-03) 4,25(-01)? 5,14(09) 3,26(11) 2
41,708 ™ 3,10(11)™
3p3d 3P°1 3d? D 28,134 - 3,35(-03) - 5,65(09) -
3p3d 'F°3 3d? D 28,186 - 1,71(-03) - 2,88(09) -
3p3d D% 3d*> D 33,892 - 5,26(-01) - 6,12(11) -
3p3d D% 3d> D 35,863 - 1,25(-01) - 1,30(11) -
3p3d P°r 3d? D 37,185 46,5494 2,24(-01) 1,05(-01)2 2,16(11) 1,79(11)@
46,659 ™ 1,76(11)™
3s3p %Py 3d?2 1S 7,838 8,197k 4,34(-05) 2,94(-05)% 4,71(09) 2,92(09) %
3s3p Py 32 1S 10,402 - 9,26(-04) - 5,71(10) -
3p3d 3D°% 3d? 1S 15,167 - 2,08(-03) - 6,03(10) -
3p3d %Po 3d? 1So 26,438 - 1,34(-06) - 1,29(07) -
3p3d P°r 3d?  1Sp 34,280 42,0042 1,98(-01) 1,60(-01)? 1,13(12) 6,03(11)2
42,401 ™ 6,31(11)™

aSafronova ve Safronova, 2010; <4 Safronova ve ark., 2009a; &f Ralchenko ve ark., 2008; 9Kramida ve Shirai,
2009; "Hu ve ark., 2011b; 'Zou ve Fischer, 2001; & ** Safronova ve ark., 2009a; “Aggarwall ve Keenan, 2016;
MHao ve Kang, 2015

Sekil 4.5.te elektrik dipol geg¢islerinin, gecis olasiliklarinin  Safronova ve

arkadaslarinin (2009a) RMBPT kodu sonuclariyla karsilastirilmast gosterilmektedir.

Sekil 4.5. incelendiginde, gecis olasiliklar1 Safronova ve arkadaslar1 (2009a)
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tarafindan verilen calisma sonuglari ile uyum icerisindedir. Sadece 3p3d-3d? seviyeleri

aras1 bazi geg¢is olasiliklarinda bir miktar uyumsuzluk goriilmektedir.

3,00E+12

2,50E+12 A

2,00E+12 A

1,50E+12 A

1,00E+12 A

Ar (s) (Bu galisma)

5,00E+11 A

0,00E+00 T T T T T
0,00E+00 5,00E+11 1,00E+12 1,50E+12 2,00E+12 2,50E+12  3,00E+12

Ar (s) (Diger caligma)

Sekil 4.5. W82* iyonunun E1 gegislerine ait gecis olasiliklarmin RMBPT kodu sonuglar1 (Safronova ve ark., 2009a)
ile karsilastirilmasi

W52* jyonunun CV+Breit+QED ¢alismasindan elde edilen seviyeler arasindaki yasakli
gecisleri i¢in 198164 gecis (E2, M1 ve M2 toplami) elde edildi. Sadece 3s3p ve 3p?
igeren E2, M1 ve M2 gegislerine ait dalgaboylari, A (A), agirlikli salmic siddetleri, gf
ve gecis olasiliklari, A, (s') Tablo 4.15.’te verilmektedir. Tablo ayn1 zamanda
10 s’ den biiyiik gegis olasiliklarin1 icerecek sekilde diizenlenmistir. Bu iyonun
yasakli gecisleri i¢in dalgaboylar1 ve gecis oranlari ayrica ¢ok konfigiirasyonlu
Hartree-Fock (MCHF) (Fischer, 2000) koduyla hesaplanip, Konan ve arkadaslari

(2014a) tarafindan yayimlanan ¢alismada verilmektedir.

E2 gecislerinde dalgaboyu ve gecis olasiliklari, 3p? 3Po - 3p? 3Pz ve 3p? 3P, - 3p? 1So
gecisleri hari¢ karsilastirma degerleriyle iyi uyum igerisindedir. M1 gecislerinin
dalgaboyu ve gegis olasiliklar1 gok uyumludur. M2 gecislerinde ise dalgaboyu ve gecis
olasiliklarinin uyumu bazi gecislerde ¢ok iyi iken, bazilarinda iyi degildir. E2, M1 ve
M2 gegisleri i¢in agirlikli salinic1 siddetlerinin  karsilastirma degeri mevcut

kaynaklarda bulunmamaktadir ve bu ¢alismayla ilk defa elde edilmektedir.
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Tablo 4.15. W82* iyonunun yasakli gecislerinin (E2, M1, ve M2) dalgaboylari, A (A), agirlikli salimic1 siddetleri, gf
ve gegis olasiliklari, Ar (s)

Gecisler . LA f Ar (st
GS“ chl..s Bu ( )Diger Igu Bu a 3)iger
Alt Seviye  Ust Seviye Tiirii
calisma calismalar calisma calisma calismalar
3s3p 3P% 3s3p %P9 M1 755,95 782,10° 0,000 3,03(04) 2,60(04)2
2,72(04)®
2,66(04)¢
3s3p 3P% 3s3p 3P% E2 33,63 33,63° 2,501(-06) 2,95(06) 2,91(06)2
2,91(06)°
2,91(06) ©
3s3p %Po  3s3p  %PY% E2 35,20 35,15° 3,604(-06) 3,88(06)  3,86(06)2
3,85206;"
3,86(06) ©
M1 2,22(08)  2,19(08)2
2,18(08)"
2,20(08) ©
3s3p %P% 3s3p PO M1 30,52 30.51° 0,000 1,70(08) 1,67(08)?
1,66(08)°
1,68(08) ©
3s3p %P%1  3s3p PYg E2 31,80 31,75° 3,251(-06) 7,15(06)  7,10(06)2
7,08(06)°
7,08206g°
M1 8,21(07)  8,13(07)2
8,11(07)"
8,14(07) ¢
3s3p %P% 3s3p PY E2 329,48 - 1,809(-09) 3,71(01)  3,49(01)2
- 3,63(01) ¢
M1 1,71(05)  1,63(05)2
1,67(05) ¢
3p2 3Po  3p? D2 E2 35,51 - 2,891(-06) 3,06(06) -
3p?2 3Py 3p? 3Py M1 35,30 - 0,000 2,79(08) -
3p?2 D2 3p? Py E2 5770,27 - 3,127(-13) 2,09(-05) -
M1 - 3,20(01)
3p?2 %Po  3p? %P2 E2 17,11 34,923°¢ 2,144(-09) 9,77(03)  3,58(06)°
3p2 D2 3p* %P2 E2 33,01 - 7,085(-06) 8,67(06) -
M1 - 1,89(08)
3p?2 %P1 3p? %P2 E2 33,20 - 3,500(-06) 4,24(06) -
M1 - 2,31(08)
3p?2 D2 3p? 1S E2 31,43 - 2,494(-06) 1,68(07) -
3p2 %P1 3p2 1So M1 31,60 - 0,000 5,22(08) -
3p?2 %P2 3p* 1S E2 655,25 31,314¢ 7,275(-10) 1,13(01) 1,81(07)°¢
3s3p %Py 3p? D M2 23,21 23,31° 3,956(-12) 1,55(05)  1,69(05)°
13,631°¢ 1,01(04)¢
3s3p %P%  3p? D M2 68,19 22,298°¢ 6,843(-14) 1,28(02) 5,59(05) ¢
3s3p P 3p? 1D M2 85,99 23,906 ¢ 1,247(-13) 1,74(02)  1,70(05)°
3s3p P 3p? %Py M2 23,12 23,21° 0,000 5,05(04) 3,69(05)°
23,272°¢ 3,63(05)
3s3p %P%  3p? %Py M2 67,39 69,189°¢ 1,399(-16) 7,53(-01) 8,94(-01)¢
3s3p Poy 3p? 3Py M2 84,72 - 0,000 4,64(02) -
3s3p %P% 3p? %P2 M2 13,39 13,39° 0,000 2,72(02) 7,77(02)®
22,599°¢ 1,91(05)¢
3s3p P 3p? %P M2 13,63 13,62° 5,809(-12) 2,42(06)  1,09(04)"
23,267° 1,94(05) ¢
3s3p 3P%  3p? P2 M2 22,24 69,137°¢ 4,836(-14) 5,67(05) 1,29(01)¢
3s3p POy 3p? 3P M2 23,85 - 3,933(-13) 2,84(04) -
3s3p %P%  3p? 1S M2 21,51 21,552°¢ 0,000 9,89(05) 9,83(05)°

aZou ve Fischer, 2001; PAggarwall ve Keenan, 2016; °Hao ve Kang, 2015
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Mg benzeri tungsten i¢in, kendiliginden iyonlagsma oranlart hesaplamalari, Tablo
4.12.’de verilen CV+Breit+QED konfigilirasyon setine 4s5p, 4s5d, 4s5f, 4s5¢g, 4s6d,
4p4Af, 4pbp, 4pbg, 4p6g, 4d?, 4daf, 4dsg, 4%, 4fbs, 4fsd, 4f5f, 4f6d, 4f6f

konfigiirasyonlar1 eklenerek yapildi. Tablo 4.16.’da bu seviyeler arasindaki 1simali

gecis (elektrik dipol) ve kendiliginden iyonlagsma gegis olasiliklar1 ve dalgaboylari

verilmektedir. Gegis olasiliklart mevcut kaynaklardaki verilerle (Safronova ve ark.,

2009a) karsilastirma yapabilmek i¢in agirlikli ge¢is oranina (gAr) cevrildi.

Tablo 4.16. W62* iyonunun kendiliginden iyonlagsma oranlari, Aa (s) ve elektrik dipol (E1) gegislerinin
dalgaboylari, A (A) ve agirlikli gegis olasiliklari, gAr (s1)

Gegisler gAr (s L(A) Aa(s?h)
. - . Bu Diger Bu Diger Bu Diger
Alt seviye Ust seviye calisma callsl;glalara calisma callsl;glalara calisma g:allslﬁalara
3d4d  3Fs  4daf  1H% 2,30(15) 2,32(15) 4,4041 4,4044 8,85(13)  3,05(13)
3d5d 3Fs 4fsd  3G% 2,29(15)  2,00(15) 4,3967 4,3919 2,03(13) 2,50(13)
3s4s %Sy 4s5p %P9 1,09(14) 1,35(14) 2,5922 2,5959 3,12(13) 1,63(13)
3paf 3Gs  4d4f  BHO% 2,77(14) 1,12(15) 4,1194 3,7009 1,46(13) 6,08(12)
3s5g !Gs 4pSg R 2,51(14) 3,37(14) 3,5714 3,5763 3,79(12)  2,65(12)
3p5f %F,  4s5f S8R 2,08(13) 1,05(14) 4,5617 4,0307 3,89(13) 2,28(13)
3d5s  3D2 4f5s  3F% 1,64(15) 1,56(15) 4,2832 4,2894 2,26(13) 1,39(13)
3s6g !Gs 4pbg % 3,10(14) 3,30(14) 3,5730 3,5757 2,13(12) 2,05(12)
3d5d S%Fs 4fcd D%  4,46(10) 5,31(14) 4,3610 4,2846 6,27(12) 6,55(12)
3déd 3Gs 4fed  3H% 2,65(15) 2,53(15) 4,2799 4,2831 9,87(12) 7,04(12)
3pds 3P°1 4shd  ®Dq 1,40(14) 2,86(14) 2,6591 2,6693 3,71(13)  2,62(13)
3ddp 3D° 4p5p °Dq 2,17(09) 1,68(14) 3,0031 3,0023 4,55(12) 9,31(12)
3d4f 3G%  4f 3He 2,59(12) 4,07(15) 4,4465 4,4106 1,97(13)  3,27(13)
3p5g H% 4d5g e 1,15(15) 1,02(15) 4,0608 4,0848 3,69(13) 2,64(13)
3d5f 3G°3  4f5f  BHa 1,54(15) 1,58(15) 4,2821 4,2870 8,68(12) 6,28(12)
3p6d 3P% 4s6d 3D 1,06(14) 1,10(14) 4,0041 4,0227 1,98(13)  1,40(13)
3d6f 3G°s 4f6f  SH4 1,59(15) 1,58(15) 4,2803 4,2843 4,65(12) 4,09(12)
4s4f SF°% 4sbg  3Gs 747(14) 7,72(14) 9,9159 9,9137 9,47(12) 4,50(12)

aSafronova ve ark., 2009a

Sekil 4.6.’da kendiliginden iyonlasma oranlarinin Safronova ve arkadaslarinin (2009a)

Tablo 4.16. ve

sonuglartyla  karsilastirilmasi

gosterilmektedir.

Sekil

4.6.

incelendiginde kendiliginden iyonlagma oranlarinda bazi uyumsuzluklar oldugu

goriilmektedir. Bu seviyeler i¢in enerji seviyeleri ve 1simali gegis olasiliklart (Ar)

degerlerinin mevcut kaynaklardaki verilerle (Safronova ve ark., 2009a) uyumu,

kendiliginden iyonlagsma oranlarina gore daha iyidir.
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Sekil 4.6. W?* iyonunun kendiliginden iyonlagma oranlarmin COWAN kodu sonuglari (Safronova ve ark., 2009a)
ile karsilagtirtlmasi

4.3.2. Magnezyum benzeri altin i¢in hesaplama sonuglar1 (Au®’*)

Magnezyum benzeri altina ait enerji seviyeleri, dalgaboylari, salinict siddetleri ve

gecis olasiliklar gibi 1s1ma parametrelerini kapsayan deneysel ve teorik ¢aligmalarin

bir kism1 Tablo 2.1.’de verilmektedir. Mevcut kaynaklardaki sonuglar elektron 1511

iyon tuzagi (EBIT) ile deneysel ve MR-MP (Vilkas ve ark., 1999), FAC (Gu, 2008)

ve ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Hartree-Fock (MCDHF) (Jonsson ve ark., 2013) ile
67+

teorik olarak elde edilmistir. Au®’" iyonu i¢in kendiliginden iyonlagma oranlarina ait

veriler mevcut kaynaklarda bulunmamaktadir.

Tablo 4.17.’de hesaplanan enerji seviyeleri ve bunlarin mevcut kaynaklardaki verilerle
karsilastirilmasi verilmektedir (Vilkas ve ark., 2007; Hamasha ve Alshaiub, 2012; Hu
ve ark., 2014; Santana, 2016). Enerji seviyeleri taban hal olan 1s22s?2p®3s? 1S,
seviyesine gore, karsilastirma degerleri ile uyumlu olacak sekilde eV birim sisteminde
verilmektedir. VV konfigiirasyon setiyle yapilan hesaplamalarda 141, CV
konfigiirasyon setiyle yapilan hesaplamalarda 801 enerji seviyesi elde edildi.
Tablo 4.17.’de sonuglarin ilk 141 seviyesi ve ozellikle karsilagtirma degeri olanlar

verilmektedir.
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Mevcut kaynaklarda Au®™* iyonuyla ilgili baz1 farkli calismalar bulunmaktadir (Vilkas
ve ark.2007; Hamasha ve Alshaiub, 2012; Hu ve ark., 2014; Santana, 2016). Mevcut
kaynaklardaki MR-MP  yontemi relativistik  Dirac-Coulomb-Breit (DCB)
Hamiltonyenine dayanmaktadir. Bu Hamiltonyen, ¢ok konfigiirasyon etkilesim agilimi
ve yliksek dereceden QED etkilerini (1s1mal1 diizeltmeler, Lamb kaymasi, polarizasyon
gibi) icerir. MCDHF yontemi, Dirac-Coulomb Hamiltonyenini temel alir. QED ve
Breit katkilar1 sonradan relativistik konfigiirasyon etkilesimi (RCI) hesaplamalariyla
eklenir. Au®’* icin mevcut kaynaklardaki diger bir hesap FAC kodunun relativistik
konfigiirasyon etkilesme yontemi RCIM ile yapilmistir. RCIM genelde MCDF
yontemini izleyerek, korelasyon ve relativistik etkileri de igerecek sekilde sonug verir.
Spin-yoriinge etkilesimi, kiitle kaymasi ve diger 6nemli relativistik etkileri igeren

standart Coulomb-Dirac Hamiltonyenini kullanir.

AU™ icin sonuglar degerlendirildiginde, 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesmenin dikkate alinmasiyla, 3s3d ve 3s4s seviyeleri hari¢ enerji
seviyesi degerlerinde ciddi bir diizelme oldugu gériilmektedir. Ornegin, 3s3p 3P%
seviyesi i¢in enerji degeri VV hesabinda 124,78 eV iken, CV hesabinda 158,24 eV’a
cikmistir. Ayrica bu hesaplamalara QED ve Breit katkilar1 eklendiginde, ener;ji
seviyelerinde 3-4 eV civarinda bir azalma olmustur. CV hesabinda 3s3p 3P% seviyesi
icin 158,24 eV olan enerji degeri Breit ve QED katkilartyla (CV+Breit+QED)
154,35 eV olarak bulunmustur. Sonug olarak, korelasyon etkileri, QED ve Breit
katkilarinin hesaba katildigi CV+Breit+QED calismasinin sonuglar diger calismalarla
¢ok daha uyumludur. Yiiksek seviyelere dogru gidildik¢e bu sonuglar ile karsilastirma
degeri arasinda 100 eV’luk bir fark olusmustur. Sadece 3d?, 3s4p, 3p4s, 3p4p
seviyeleri i¢cin VV+Breit+QED sonuglar1 daha 1yi goziikmektedir.

Elde edilen sonuglarin ayrica FAC hesap sonuglari (Hamasha ve Alshaiub, 2012) ile
bir yiizde fark hesabi yapilmaktadir. Yiizde farklar incelendiginde 3s3p, 3p?, 3s3d ve
3p3d seviyeleri igin 0,00-1,05 araliginda (3p? 3Po seviyesi harig), 3d? seviyeleri igin
5,49-5,78 araliginda, 3s4p, 3p4s, 3p4p seviyeleri igin ise 2,33-2,88 araligindadir. 3d?,
3s4p, 3p4s, 3pdp seviyeleri igin VV+Breit+QED calismasiyla yapilan yiizde farklar
daha iyidir. 3d? seviyelerinde yiizde fark 0,14-0,60 araliginda ve 3s4p, 3p4s, 3p4p
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seviyeleri i¢in ylizde fark 0,04-0,53 araligindadir. Bu degerler tabloda en son siitunda

“*7 ile gosterildi.

Tablo 4.17. Au®7* iyonunun diisiik enerji seviyeleri, E (eV)

: Bu Caliyma Diger Fark
Sira Seviyeler WV VY&ESH cvV Cllagrslt Cahsmalar (%)
1 3s? 1So 0,00 0,00 0,00 0,00 0,002b-cd 0,00
2 3s3p  3P% 124,78 121,23 158,24 154,35 154,91¢ 0,36
155,32°
155,10¢
155,414
3 3s3p 3P 143,15 139,59 176,51 172,62 172,45% 0,09
172,59°
172,43¢
172,699
4 3p? 3Po 311,10 303,98 391,79 383,90 369,79¢ 3,81
369,56 °
369,34°
369,77 ¢
5 3s3p  P% 653,76 649,59 663,88 659,82 659,372 0,07
659,38°
659,93¢
659,419
6 3s3p 1Py 694,57 690,37 704,53 700,45 700,22¢ 0,03
699,46 °
700,15°¢
699,50 ¢
7 3p? 1D, 825,79 818,13 870,76 863,35 855,472 0,92
855,60 "
855,85°¢
855,734
8 3p? °py 822,87 815,06 875,53 867,50 858,542 1,04
858,15°
858,59°¢
858,291
9 3s3d  °Ds 896,22 890,59 897,26 891,58 891,522 0,00
891,80°
891,80°
891,93¢
10 3s3d %D 908,01 902,26 915,55 909,34 907,392 0,21
907,10°
907,35°¢
907,231
11 3s3d D3 1015,72  1010,02  1014,79 1009,07 1003,94 2 0,51
1004,58"
1004,67 ¢
1004,71¢
12 3s3d 1D, 103357  1027,81 1034,23 1028,42 1022,702 0,55
1022,87"
1023,14°¢
1022,99¢
13 3p3d  %F% 1034,93  1025,66 1075,77 1066,11 1058,20°2 0,74
1058,88"
1058,73°¢
1059,12¢
14 3p3d D% 1070,77  1061,52 1113,28 1103,63 1096,932 0,65
1096,74°
1096,72°¢
1096,98¢
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Sira

Seviyeler

Bu Calisma

\AY

VV+Breit

+QED

Ccv

CV+Breit

+QED

Diger

Cahsmalar

Fark
(%0)

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

3p3d

3p3d

3p?

3p?

3p3d

3p3d

3p3d

3p3d

3pad

3p3d

3pad

3p3d

3d2

3d?

3P02

3|:03

3P,

1S

3D02

3P00

3P01

1|:03

3|:04

lDD2

3D03

lPDl

3F,

3p0

1173,34

1177,95

1358,94

1379,68

1576,03

1585,81

1587,08

1587,89

1682,47

1694,88

1716,59

1729,26

1807,22

1834,95

1164,00

1168,61

1350,52

1371,24

1566,14

1575,92

1577,19

1578,00

1672,51

1684,93

1706,64

1719,31

1795,87

1823,60

1212,97

1217,67

1382,73

1403,67

1589,41

1599,39

1600,37

1601,38

1694,41

1706,12

1726,99

1739,95

1912,60

1940,14

1203,24

1207,94

1374,62

1395,54

1579,65

1589,63

1590,61

1591,62

1684,60

1696,31

171717

1730,14

1901,20

1928,75

1191,69°
1192,27°
1192,22°¢
11925049
1195,384
1195,88°
1195,90°¢
1196,11¢
1370,63%
1369,65°
1370,90°¢
1369,724¢
1391,932
1390,69°
1392,03¢
1390,76¢
1577,594
1577,47°
1578,10¢
1577,64¢
1588,572
1588,32°
1588,97°¢
1588,47¢
1588,68¢2
1588,31°
1589,45¢
1588,49¢
1589,902
1588,80°
1589,03°¢
1588,97¢
1677,263
1677,76°
1678,47°¢
1677,92¢
1690,062
1690,30°
1691,02¢
1690,46 ¢
1710,192
1709,95°
1710,78¢
1710,10¢
1724,172
1723,75°
1724,69°¢
1723914
1798,35%
1798,82°
1798,90¢
1799,09¢
1827,994
1827,99°
1828,23°¢
1828,254

0,96

1,05

0,29

0,25

0,13

0,06

0,12

0,10

0,58

0,36

0,40

0,3

571

0,14*

5,51
0,24*



Tablo 4.17. (Devami)

94

Bu Calisma

: - - Diger Fark
Swra Seviyeler wW Vyggrg't cV Cyggg't Cahsmalar (%)
29 3 102221 191080 202729 201584 1906,03° 5.76
190696  0.25*
1907.09¢
1907.22°¢
30 ¢ 3P, 103414 192272 203916 202771 1919.25° 5,65
1919.96>  0,18*
1920.14¢
1920,22°¢
31 3 3p 193949 192808 204451  2033,05 1921.92¢ 5,78
192251  0,32*
1926.22¢
1022.77¢
32 321G, 103959 192818 204476 203330 1925.38° 5,60
1926,04>  0,15*
1922.77¢
1926,30°¢
33 N 204713 203565 215192  2140,40 202350° 5,77
202465  0,60*
2024,92°¢
2024.91 ¢
34 32 1D, 205697 204549 216162 215011 2035,14 5,64
2036.13>  051*
2036.44°
203638
35 TN 2087,05 207559 219151  2180,00 2066.39° 5,49
206678  0,44*
2067.37°¢
2067,03¢
36 3s4s S 376946 376597 377013  3766,64 3760712 0,15
37 3s4s 1S 378498 378146 378603 378253 377634° 0,16
38 3s4p PY 384934 384433 395462 394957 3842,16° 2,79
0,04*
39 3sdp o 3850,80 384589 395618  3951,13 3843472 2,80
0,06*
40 3pas PO 304833 394108 405286 404557 3945,00° 2,54
0,10*
41 3pds o 304878 394151 405332  4046,00 3945 482 2,54
0,11*
42 3psp Dy 400040 399175 411570  4106,93 401313° 2,33
0,53*
43 3pap P 405159  4042,69 416137  4152,37 4035,782 2,88
0.17*
44 3sap P9, 405546 405035  4160,16 415502 4047,032 2,66
0,08*
45 3s4p  1po; 406171 405656 416644  4161,25 4052,99° 2,67
0,09%
46  3s4d 3D 414289 413715 424758 424180 - :
47 3s4d 3D 414343 413767 424810 424230 - -
48 3s4d D 419040 418432 429512  4289,02 - -
49 3s4d  °Ds 419232 418656 429693 429112 - -
50  3pdp P 423104 422215 433795 432904 - -
51 3pdp  D» 423661 422803 434359 433499 - -
52 3s4f  3F 424086 423504 434556  4339,70 - -
53 3s4f  3F% 424461 423884 434936 434355 - -
54 34 F°, 426287 425710 436757 436175 - -
55  3s4f  1F% 426015 426334 437392 436807 - -
56 3pdd  SF% 431542 430594  4420,70 441118 - -
57 3pAd D% 431833 430880 442364 441407 - -
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. Bu Calisma . Diger Fark
Swra Seviyeler wW Vyggrg't o, Cyggg't Cahsmalar (%)
58 3pdd P 436712 435757 447178 446219 - -
50 3pdd IF% 436873 435922 447346 446301 - -
60  3paf  Gs 441113 440155 451601  4506,39 - -
61 3psf D, 442177 441220 452667  4517,06 - -
62  3paf  °Ds 443821 442864 454292 453331 - -
63  3paf  1Gs 444076  4431,18 454546 453584 - -
64  3pds P% 446051 445284 456505 455734 - -
65  3pds 1P% 446585 445818 457040  4562,69 - -
66  3pdp S 453659  4527,40 464909 463981 - -
67  3pdp °D: 453808 452890 465046  4641,18 - -
68  3d4s Dy 467633  4667,13  4780,88  4771,64 - -
69  3d4s D, 467744 466824  4782,03 477279 - -
70 3pdp  °Ds 473246 472315 483890 482957 - -
71 3pdp Py 473465 472533  4841,16  4831,83 - -
72 3pdp P 475061  4741,36  4857,99 484873 - -
73 3ddp F%, 474937 473865 486172 485001 - -
74 3ddp D 475409 474337 486611 485530 - -
75 3pdp 1S 476496 475570  4873,08 486383 - -
76 3d4s  °Ds 479719  4787,93  4901,85 489255 - -
77 3d4s D, 479975 479049 490450 489521 - -
78 3pdd D%, 482484 481491 493024 492027 - -
79 3pdd  SF°% 482613 481614 493214 492212 - -
80  3pdd P, 483036 482045 493553 492558 - -
81  3pdd P% 483427 482436 493940 492945 - -
82  3pdd °D°s 487399 486834 498071 497063 - -
83  3ddp D% 487092 4860,17 498383 497147 - -
84  3pdd SF% 487854 486861 498310 497322 - -
85  3pad D% 487805 486810 498186 497339 - -
86  3ddp F% 487856 486356 498785 497713 - -
87  3pdd 1P, 488626 487631 499102 498104 - -
88  3paf  °Fs 492325 491329 502813  5018,13 - -
80 3paf R 493028 492033 503519  5025,20 - -
90  3psf  Gs 493100 4921,05 503584 502585 - -
o1  3paf Dy 493445 492449 503939  5029,40 - -
92 3paf  Gs 494550 493554  5050,14  5040,14 - -
93 3paf  IFs 494820 493825  5052,93  5042,93 - -
94 3paf  °F 495358 494363 505835  5048,36 - -
95  3ddp D% 495536 494455 506238 505156 - -
96  3ddp P 496008 494927 506731 505648 - -
97  3ddp F% 496098 495017 506828 505746 - -
08  3paf D, 4962,80  4952,85 5067,72  5057,73 - -
99  3ddp P% 496216 495134 506947 505864 - -
100 3d4d D 503482 502339 514025 512876 - -
101 3d4d  Gs 503492 502348 514037 512889 - -
102 3d4d R 505111 5039,67 515608 514460 - -
103 3d4d  3Po 506592 505448 517080 515932 - -
104  3ddp % 507551 506464 518259 517170 - -
105  3ddp 3F°, 507568 506480 518273 517185 - -
106 3ddp D%  5077,70 5066,83 518496  5174,09 - -
107 3ddp P 508548 507461 519316 518229 - -
108 3d4d  'Fs 500039 507892 519512 518361 - -
109 3d4d D 509351 508205 519833 518682 - -
110 3d4d  °Gq 5096,29 508482 520114 518963 - -
111 3d4d 35, 5098,14 508668 520301 519150 - -
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. Bu Calisma . Diger Fark
Swra Seviyeler wW Vyggrg't o, Cyggg't Cahsmalar (%)
112 3d4f °H% 512054 511807 523466 522315 - -
113 3d4f  3F, 513702 512564 524188 523035 - -
114  3d4f  3G% 515012 513863 525476 524323 - -
115  3d4f D% 515751 514602 526208 525055 - -
116 3d4f 1G%  5160,15 514866 526479 525326 - -
117 3d4d  %Fs 515997 514847 526518 525364 - -
118 3d4d %P, 516441 515291 526956 525802 - -
119 3d4f  3F°5 516507 515358 526965 525812 - -
120 3d4f SHe 516666 515517 527168  5260,15 - -
121 3d4d G 516754 515604 527265 526111 - -
122 3d4d 3P 516850 515699 527357  5262,03 - -
123 3d4f 3%, 517098 515950 527553  5264,00 - -
124  3d4d  °Ds 520292 519139 530756 529599 - -
125  3d4d  Gs 520622 519469 531090 529933 - -
126 3d4d P 520782 519629 531250 530093 - -
127 3d4d  Fs 5219,76 520823 532461  5313,04 - -
128 3d4d D 522492 521340 532991 531834 - -
129 3d4d IS 524028 522876 534583 533428 - -
130 3d4f 3G% 525898 524743 536373 535214 - -
131 3d4f D% 526171 525016 536642 535483 - -
132 3d4f D% 526277 525123 536742 535583 - -
133 3d4f IHs 526883 525728 537380 536221 - -
134 3d4f  H%  5260,66 525812 537442 536284 - -
135  3d4f 3P 527088 525934 537546 536388 - -
136 3d4f 3% 527190 526036 537651 536492 - -
137 3d4f  3F°, 527314 526160 537772 536614 - -
138 3d4f 1D% 528549 527394 530000 537841 - -
139 3d4f  F5 529287 528132 539750 538501 - -
140 3d4f G 529636 528480 540126 538966 - -
141 3d4f Py 530229 520074 540697 539538 - -

aHamasha ve Alshaiub, 2012; ®Vilkas ve ark., 2007;: °Hu ve ark., 2014; 9Santana, 2016

Sekil 4.7.’de enerji seviyelerinin FAC kodu (Hamasha ve Alshaiub, 2012)

sonuglartyla karsilastirilmasi gosterilmektedir. Sekil 4.7.’den uyumun oldukga iyi

oldugu goriilmektedir.
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Sekil 4.7. AU iyonunun enerji seviyelerinin FAC kodu sonuglari (Hamasha ve Alshaiub, 2012) ile
karsilastirilmasi

Magnezyum benzeri altmin (Au®*) CV+Breit+QED ¢alismasindan elde edilen
seviyeler arasindaki elektrik dipol gegisler i¢in 80660 geg¢is elde edildi. Tablo 4.18. bu
gecisler icin dalgaboyu, agirlikli salinici siddeti ve 1simali gegis oranlarini
gostermektedir. Mevcut kaynaklardaki sonuglar jj-giftleniminde oldugundan bu
tabloda seviyeler jj-¢iftlenimi gosteriminde verildi. Mevcut kaynaklarda kisitli sayida
veri oldugundan, GRASP kodunu (Dyall ve ark., 1989) kullanarak ¢ok
konfigiirasyonlu Dirac-Fock hesabi ile bir ¢alisma yaparak bu ¢alismadan elde edilen
AUTOSTRUCTURE sonuglari karsilastirildi. GRASP kodunda 3snl, 3pnl ve 3dnl
(n=3-4 ve |=0-3) konfigiirasyonlar: dikkate alindi.

Tablo 4.18. incelendiginde, dalgaboylari, agirlikli salinici siddetleri ve gecis
olasiliklari, Hamasha ve Alshaiub (2012) calisma sonuglar1 ile ¢ok iyi uyum
icerisindedir. Sekil 4.8.’de, elektrik dipol gecislerinin ge¢is olasiliklar1 FAC kodu
(Hamasha ve Alshaiub, 2012) sonuglariyla karsilastirilmaktadir.  Sekilden
(3p3124ds12)s=2 - (3par? )i=2 seviyeleri aras1 gegisi harig, gecis olasiliklar1 Hamasha ve
Alshaiub (2012) tarafindan verilen sonuglarla uyumlu oldugu gériilmektedir. Au®’*
iyonu i¢in daha kapsamli sonuglar Konan ve arkadaslarmin (2014b) sundugu

calismada verilmektedir.
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Tablo 4.18. Au®™ iyonunun elektrik dipol (E1) gecisleri icin dalgaboylari, A (A), agirlikli salinic1 siddetleri, gf ve
gegis olasiliklari, Ar (s

Gegisler L (A) gf Ar (s
Alt Ust Bu Diger Bu Diger Bu Diger
Seviye Seviye calisma c¢alismalar calisma calismalar calisma  c¢alismalar?
3s123p32z 1 3su24s12 4,0228" 4,0310 0,1745" 0,1651 7,192(13)"  6,780(13)
4,0301* 0,1643* 6,747(13)*
3s123pyz 0 3su24dse 3,0330" 3,1174 0,3333" 0,3165 8,057(13)"  7,240(13)
3,1167* 0,3095* 7,086(13)*
3s123pyz 1 3su24dse 3,0469" 3,1320 0,8917" 0,8803 1,281(14)"  1,200(14)
3,1313* 0,8699* 1,184(14)*
3s123psz 1 3su24dsp 3,4550" 3,5654 1,1840" 1,2163 1,323(14)"  1,280(14)
3,5639* 1,2147* 1,276(14)*
35123p3z 2 3s124dsp2 3,4144* 3,5230 2,1400" 2,0799 1,749(14)"  1,600(14)
3,5215* 2,0520* 1,577(14)*
35123da2 1 3s124f512 3,5958" 3,7170 2,8320" 2,8188 2,922(14)"  2,720(14)
3,7191* 0,0294* 2,838(12)*
3s5123d32 2 3s124f512 3,6103" 3,7307 3,4320" 3,6441 2,509(14)"  2,500(14)
35123052 2 3s124fn 3,7125" 3,8359 4,4080" 4,4199 3,048(14)"  2,860(14)
3,8356* 4,3735* 2,832(14)*
3s123ds2 3 3s124fn2 3,6981" 3,8213 6,3310" 6,2683 3,431(14)"  3,180(14)
3,8211* 6,1996* 3,147(14)*
3s123p12 1 3pudpie 3,1154"  3,2097 0,1096"  0,1322 7,533(13)"  8,560(13)
3,2087* 0,1309* 8,481(13)*
3s123p32 2 3padpie 3,1152"  3,2027 0,2661"  0,3086 6,098(13)"  6,690(13)
3,2015* 0,3065* 6,650(13)*
3p123p3z 1 3puzdsie 3,9008"  4,0169 0,1870"  0,1671 8,199(13)"  6,910(13)
4,0160* 0,1662* 6,874(13)*
3p? 0 3puzddap 3,0764" 3,1448 0,6476" 0,6986 1,521(14)" 1,570(14)
3,1442* 0,6914* 1,555(14)*
3pu23psz 1 3puzddse 3,4491" 3,5419 1,4150" 1,3486 1,586(14)"  1,440(14)
3,5404* 1,3320* 1,418(14)*
3p123paz 2 3puzddse 3,4435" 3,5378 1,5280" 1,5771 1,228(14)"  1,200(14)
3,5365 1,5128* 1,153(14)*
3pw23paz 1 3psddse 3,0524" 3,1260 0,1601" 0,1720 1,146(14)" 1,170(14)
3,1253* 0,1702* 1,163(14)*
3pw23psz 1 3psrddse 3,0553" 3,1295 0,3986" 0,4238 9,494(13)"  9,620(13)
3,1287* 0,4193* 9,524(13)*
3p123psz 2 3psrddse 3,0548" 3,1315 0,8119" 0,8874 8,291(13)"  8,630(13)
3ps? 0 3pspddse 3,4580" 3,5599 0,9136" 0,8577 1,699(14)"  1,510(14)
3,5585* 0,8466* 1,487(14)*
3ps? 2 3papddse 3,4452* 3,5468 0,6564" 1,0350 0,738(14)"  1,100(14)
3,5453* 1,0210* 1,084(14)*
3ps® 2 3pzpddse 3,4479" 3,5480 2,8890" 3,1470 2,316(14)"  2,380(14)
3,5465* 3,0352* 2,300(14)*
3p123dsz 1 3pu2dfse 3,7260" 3,7384 2,7690" 2,8338 2,661(14)" 2,710(14)
3,7385* 2,8188* 2,691(14)*
3p123darz 2 3pudfse 3,7232" 3,7068 4,6740" 4,4547 3,213(14)"  3,090(14)
3,7069* 4,4299* 3,072(14)*
3p123ds2 2 3pudfin 3,7232* 3,8291 4,6740" 4,6460 3,213(14)"  3,020(14)
3,8291* 4,5953* 2,987(14)*
3p123ds2 3 3puzdfie 3,7256" 3,8311 6,2500" 6,2251 3,337(14)"  3,140(14)
3,8310* 6,1569* 3,109(14)*
3p323dsz 0 3pardfse 3,6045" 3,7185 0,9575" 0,9592 1,639(14)"  1,540(14)
3,7185* 0,9537* 1,534(14)*
3p323darz 1 3papdfse 3,6055" 3,7191 0,8623" 0,8646 1,475(14)"  1,390(14)
3p323darz 1 3papdfse 3,6099" 3,7239 1,9140" 1,9186 1,959(14)"  1,850(14)
3,7235* 0,0793* 7,635(12)*
3p3e3dsz 2 3padfse 3,5984" 3,7111 1,0160" 1,0131 10,460(13)" 9,820(13)
3,7111* 1,0070* 9,754(13)*
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Gegisler L (A) of Ar(sY)
Alt Ust Bu Diger Bu Diger Bu Diger
Seviye Seviye calisma cahismalar calisma calismalar calisma  ¢alismalar?
3p3e3dsz 2 3padfsie 3,7048" 3,7194 3,9120" 3,5736 2,716(14)"  2,460(14)
3,7194* 3,5558* 2,449(14)*
3p3i23dsz 3 3papdfse 3,7220" 3,7232 5,3860" 5,1583 2,882(14)"  2,760(14)
3p323ds2 1 3papdfie 3,7260" 3,8424 2,7690" 2,7347 2,661(14)"  2,470(14)
3,8423* 2,7059* 2,445(14)*
3p3e3dsz 2 3padfie 3,7048" 3,8199 3,9120" 3,8608 2,716(14)"  2,520(14)
3,8197* 3,8178* 2,493(14)*
3p323dsz 3 3padfie 3,7220" 3,8374 5,3860" 5,2889 2,882(14)"  2,660(14)
3p3i23ds2 4 3papdfie 3,6950" 3,8086 7,9410" 7,8471 3,527(14)"  3,280(14)
3,8084* 7,7595* 3,244(14)*
3pw23dsz 1 3dsp4dse 3,0571" 3,1374 0,1547" 0,1652 1,104(14)"  1,120(14)
3,1367* 0,1636* 1,109(14)*
3p123dsz 1 3dsp4dan 3,0803" 3,1623 0,4182" 0,4455 9,799(13)"  9,910(13)
3,1616* 0,4409* 9,808(13)*
3pw23dsz 2 3dszddse 3,0517" 3,1317 1,0970" 1,1585 1,123(14)"  1,130(14)
3,1310* 1,1468* 1,115(14)*
3p323dsz 0 3dsddse 3,4423" 3,5528 0,4402" 0,4110 8,261(13)"  7,240(13)
3,5510* 0,4055* 7,150(13)*
3p3e3dsz 1 3dseddse 3,4432" 3,5533 0,4206" 0,3954 7,889(13)"  6,970(13)
3p323dsz 1 3dsddse 3,4477" 3,5584 0,9394" 0,8766 1,054(14)"  9,240(13)
3,5565* 0,0289* 3,050(12)*
3p323ds2 3 3dap4ds: 3,4480" 3,5560 2,4120" 2,5520 1,504(14)"  1,500(14)
3p123dsz 2 3ds24dare 3,0547" 3,1350 0,4722" 0,5008 1,125(14)"  1,130(14)
3,1343* 0,4957* 1,122(14)*
3p323dsz 2 3dsp4ds: 3,4403" 3,5502 1,7500" 1,6402 1,409(14)"  1,240(14)
3,5487* 1,6172* 1,224(14)*
3p123ds2 2 3dsp24dar 3,0578" 3,1385 0,6213" 0,6581 8,864(13)"  8,920(13)
3,1378* 0,6515* 8,827(13)*
3p123ds2 3 3dsi24dsre 3,0590" 3,1398 1,4010" 1,4733 1,110(14)" 1,110(14)
3p323ds2 1 3dsi24dsi2 3,4401" 3,5496 0,3022" 0,2842 1,703(14)"  1,510(14)
3,5482* 0,2806* 1,487(14)*
3ps323dsz 1 3dsi24ds2 3,4722" 3,5846 0,6455" 0,6051 1,190(14)"  1,050(14)
3,5830" 0,5970* 1,034(14)*
3ps23ds2 2 3ds24ds2 3,4231" 3,5317 0,8881" 0,8364 1,011(14)"  8,950(13)
3,5303* 0,8260* 8,841(13)*
3p323ds2 2 3dsi24dsi2 3,4443" 3,5549 1,0590" 0,9914 8,506(13)"  7,480(13)
3,5534* 0,9787* 7,386(13)*
3p323dsz 3 3ds24dsi2 3,4644" 3,5755 1,0050" 0,9493 7,981(13)"  7,080(13)
3,5740* 0,9370* 6,990(13)*
3p323dsz 3 3dsi24dsr2 3,4480" 3,5584 2,4120" 2,2784 1,504(14)"  1,330(14)
3,5570* 2,2445* 1,315(14)*
3ps23ds2 4 3dsi24ds2 3,4300" 3,5389 3,1330" 2,9233 1,615(14)"  1,420(14)
3,5374* 2,8859* 1,399(14)*
3d32? 0 3dadfse 3,7325" 3,7461 1,8610" 1,9073 2,970(14)"  3,020(14)
3ds? 2 3dspAfse 3,7242" 3,7356 2,1170" 2,1648 2,036(14)" 2,070(14)
3,7356" 2,1523* 2,058(14)*
3d32? 2 3dapAfse 3,7099" 3,7225 6,7560" 6,9425 4,678(14)" 4,780(14)
3,7226* 6,9079* 4,750(14)*
3d323ds2 1 3dap4fie 3,8374" 3,8440 2,6270" 2,6477 2,380(14)"  2,390(14)
3,8440* 2,6188* 2,364(14)*
3d323ds2 2 3dap4fie 3,8311" 3,8367 0,7601" 0,7704 6,908(13)"  6,980(13)
3,8367* 0,7619* 6,905(13)*
3d323ds2 2 3dspdfie 3,8381" 3,8442 3,2050" 3,2323 2,073(14)"  2,090(14)
3d323ds2 3 3dap4fie 3,8240" 3,8285 1,2540" 1,2744 8,171(13)"  8,290(13)
3d323ds2 3 3dap4fie 3,7163" 3,8347 4,8270" 4,6623 2,591(14)"  2,350(14)
3,8346" 4,6151* 2,326(14)*
3d323ds2 4 3dspdfie 3,8423" 3,8462 4,8830" 4,9467 2,006(14)"  2,030(14)
3,8462* 4,9005* 2,009(14)*
3d323ds2 1 3ds24fs 3,7212" 3,7316 0,6176" 0,6341 2,975(14)"  3,040(14)
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Gegisler L (A) of Ar(sh)
Alt Ust Bu Diger Bu Diger Bu Diger
Seviye Seviye calisma cahismalar calisma calismalar calisma  ¢aligmalar?
3d323ds2 1 3dsppdfse 1 3,7224" 3,7330 1,2820" 1,3139 2,058(14)"  2,100(14)
3,7331* 1,3064* 2,084(14)*

3d323ds2 2 3dspdfse 1 3,7164" 3,7261 0,5480" 0,5590 8,832(13)"  8,950(13)
3,7262* 0,5559* 8,902(13)*

3d323ds2 1 3dspdfse 2 3,7314" 3,7426 0,9504" 0,9746 9,106(13)"  9,280(13)
3,7427* 0,9688* 9,227(13)*

3d323ds;2 2 3dsidfse 2 3,7254" 3,7357 1,7010" 1,7407 1,635(14)"  1,660(14)
3,7358* 1,7338* 1,657(14)*

3ds2? 2 3dspdfe 2 3,8406" 3,8439 3,0330" 3,0692 2,743(14)"  2,770(14)
3,8438* 3,0383* 2,743(14)*

3d323ds2 2 3dspdfsz 3 3,7265" 3,7372 2,7310" 2,8131 1,874(14)"  1,920(14)
3,7373* 2,7938* 1,906(14)*

3d323ds2 3 3dsi24fsz 3 3,7133" 3,7224 1,6830" 1,7195 1,163(14)"  1,180(14)
3,7225* 1,7126* 1,178(14)*

3d323ds2 3 3dsidfse 4 3,7163" 3,7260 4,8270" 4,9401 2,591(14)"  2,640(14)
3,7260* 4,9113* 2,622(14)*

3d323ds2 4 3dsidfs 5 3,7245" 3,7331 8,6280" 8,8050 3,772(14)"  3,830(14)
3,7332* 8,7415* 3,803(14)*

3ds2? 0 3dspdfrz 1 3,8560" 3,8608 1,8900" 1,9081 2,826(14)"  2,850(14)
3,8608* 1,8860* 2,814(14)*

3ds2? 2 3dsp4fe 3 3,8317" 3,8357 6,0530" 6,1026 3,929(14)"  3,950(14)
3,8357* 6,0720* 3,910(14)*

3ds2? 2 3dspdfe 2 3,8406" 3,8439 3,0330" 3,0692 2,743(14)"  2,770(14)
3,8438* 3,0383* 2,743(14)*

3ds2? 4 3dspdfe 4 3,8436" 3,8453 3,5230" 3,5582 1,767(14)" 1,780(14)

3ds2? 4 3dspdfe 5 3,8158" 3,8192 12,9400 13,0736 5,390(14)"  5,440(14)
3,8193* 12,9481* 5,383(14)*
* AUTOSTRUCTURE ; * GRASP; @ Hamasha ve Alshaiub, 2012
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A, (s1) (Diger ¢alisma)

Sekil 4.8. AuS™ iyonunun E1 gegislerine ait gecis olasiliklarmin FAC kodu sonuglar1 (Hamasha ve Alshaiub, 2012)

ile karsilastirilmasi
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AU®™ iyonunun CV+Breit+QED c¢alismasindan elde edilen seviyeler arasindaki
yasakli gegisleri igin 133626 E2 ve M1, ve 128866 E3 ve M2 gecisi elde edildi.
Tablo 4.19. yasakli gegisler (E2, M1 ve M2) i¢in dalgaboyu, agirlikli salinict siddeti
ve gegis oranlarin1 gostermektedir. Mevcut kaynaklardaki sonuglar jj-¢iftleniminde
oldugundan bu tabloda yine seviyeler jj-¢iftlenimi gosteriminde verilmektedir. E2
gecisleri incelendiginde dalgaboylari, agirlikli salinici siddeti ve gegis olasiliklar:
mevcut kaynaklardaki sonuglarla (Vilkas ve ark., 2007; Hamasha, 2013) iyi uyum
igerisindedir. Sadece 3p3d-3d4f seviyeleri arasi bazi1 gegislerde agirlikli salinici
siddeti karsilastirma degerinden ii¢ kat kadar farklidir. M1 ve M2 gegislerinde ise
dalgaboylar1 ve ge¢is olasiliklari uyumlu olmasma ragmen, agirlikli salinici
siddetlerinin uyumlu olmadigr goriilmektedir. Sonuglar incelendiginde, diisiik
seviyelere ait degerler MR-MP ile elde edilen sonuglarla (Vilkas ve ark., 2007)
olduk¢a uyumludur.

Tablo 4.19. Au®™ iyonunun yasakli gecislerinin (E2, M1 ve M2) dalgaboylari, A (A), agirlikli salimic1 siddetleri, gf
ve gegis olasiliklari, Ar (s%)

Geg:isler" Gesis »(A) of Ar(sh)
Alt 3 Ust I tiiri Bu Diger Bu Diger Bu Diger
seviye seviye calisma c¢ahismalar calisma cahismalar calisma calismalar
3s123pw2 0 3s1/23psz 2 E2 24,53 24,5974 4,62(-06) - 1,02(07) 9,97(06)2
3s123p3z 1 3S123psz 2 E2 25,45 25,4704 6,73(-06) - 1,38(07) 1,36(07)°
3p123dsiz 2 3dspdfs 2 E2 2,99 3,0567° 5,39(-03) 1,40(-03)> 0,80(12) 1,00(12)"
3p123p3z 1 3papdfse 1 E2 2,98 3,0507° 3,83(-03) 3,83(-03)" 9,59(11) 9,16(11)"
3p123ds2 1 3dspdfse 1 E2 3,38 3,0684° 4,58(-03) 3,78(-03)" 8,91(11) 8,94(11)"
3p123dsiz 2 3dspdfs 2 E2 2,99 3,0641° 5,39(-03) 5,33(-03)® 8,06(11) 7,57(11)"
3p123p3z 1 3papdfse 1 E2 2,98 3,0539° 3,83(-03) 4,88(-03)" 9,59(11) 6,99(11)"
3p123dsz 1 3dspdfse 1 E2 3,38 3,0839° 4,58(-03) 4,97(-03)® 8,91(11) 6,98(11)"
3s123pw2 1 3puddsz 1 E2 2,90 2,9949° 2,37(-03) 2,65(-03)" 6,30(11) 6,56(11)"
3p123dsz 2 3dzpdfse 2 E2 3,37 3,0458° 4,23(-03) 5,81(-03)> 4,97(11) 5,97(11)"
3s123ds2 3 3ds4dse 3 E2 2,92 2,9929° 3,77(-03) 2,36(-03)® 4,21(11) 5,85(11)"
3s123p3z 2 3psddae 2 E2 2,91 2,9797° 2,99(-03) 2,31(-03)® 4,72(11) 5,79(11)"
3s123d32 1 3dseddse 1 E2 2,88 2,9614° 2,39(-03) 2,21(-03)* 6,41(11) 5,61(11)"
3s123p3z 1 3psddsz 1 E2 2,92 2,9701b 2,74(-03) 2,22(-03)® 7,14(11) 5,61(11)"
3s123dsi2 2 3dsp4ds2 2 E2 2,93 2,9802° 2,29(-03) 2,16(-03)® 3,57(11) 5,41(11)"
3p3i23dsz 2 3dsp4fre 2 E2 2,98 3,4658° 2,10(-03) 6,48(-03)® 3,17(11) 5,14(11)"
351/23ds2 3 3ds24d3z 3 E2 2,92 2,9961° 3,77(-03) 3,39(-03)> 4,21(11) 5,04(11)®
35123p32 1 3S123pare 2 M1 25,45 25,4704 6,73(-06) - 5,75(08) 5,59(08)2
3p123p3z 1 3pu2dpiz 0 M1 3,10 3,9029° 0,00 7,09(-06)° 2,42(09) 3,11(09)"
3p123ps2 1 3psdpsz 0 M1 3,77 3,1813° 0,00 2,52(-06)® 2,51(09) 1,66(09)"
3p323dsiz 2 3dsi2dpiz 2 M1 3,11 3,9206° 6,69(-04) 1,35(-05)® 1,14(09) 1,18(09)"
3pw23p3rz 2 3p3rdpsz 3 M1 3,13 3,2025° 3,61(-04) 1,27(-05)® 1,63(09) 1,18(09)"
3p3i23dsz 3 3dsp4puz 3 M1 3,13 3,9397° 8,10(-04) 1,54(-05)® 1,25(09) 9,45(08)"
3p323dsz 1 3dsi2dpiz 2 M1 3,14 3,9634° 3,10(-04) 1,05(-05)® 1,13(09) 8,91(08)"
3p3i23ds2 4 3parddsz 3 M1 3,77 3,9516° 2,26(-04) 1,25(-05)® 1,80(08) 7,62(08)"°
3s123pw2 1 3su24psz 1 M1 3,81 3,1955° 1,14(-03) 2,48(-06)® 4,55(08) 5,40(08)°
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Gec;isler" Geei »(A) of Ar(sh

Alt Ust tiirii Bu Diger Bu Diger Bu Diger
seviye seviye calisma c¢alismalar caliyma calismalar cahsma cahsmalar
35123p3z 1 3su2dpie 1 M1 3,11 3,9450° 6,35(-04) 3,61(-06)® 7,31(08) 5,17(08)"

3s? 0 3s123ps2 2 M2 18,79 18,8032 0,00 - 7,25(05) 7,37(05)2
3p12? 0 3s123paz 2 M2 44,93 42,7814 0,00 - 7,41(01) 7,51(01)2
3d323dsi2 4 3d3p4f72 5 M2 3,72 3,8462° 8,90(-07) 7,95(-05)P  4,75(09) 3,26(09)"
3ds2? 4 3dspdfse 5 M2 3,82 3,8192° 9,88(-07) 6,21(-05)> 2,73(09) 2,58(09)"
3ds2? 4 3dspafie 6 M2 3,85 3,8495° 4,54(-06) 6,30(-05)® 2,22(09) 2,18(09)"
3d323dsi2 3 3d3pdf72 5 M2 3,71 3,8274° 1,24(-06) 2,20(-05)°  1,01(09) 9,10(08)"
3d3/23ds2 2 3ds4fsz O M2 3,72 3,7247° 0,00 1,16(-06)® 6,01(08) 5,59(08)"
3d323dsi2 4 3dsp4f72 6 M2 3,72 3,7318° 1,78(-06) 1,39(-05) 5,54(08) 5,11(08)"
3d3/23ds2 3 3dsp4frz 5 M2 3,82 3,6859° 2,50(-06) 1,14(-05)* 2,01(08) 5,09(08)"

ay/jlkas ve ark., 2007; P Hamasha, 2013

Mg benzeri altin iyonunda kendiliginden iyonlasma oranlarin1 hesaplamak igin,

Tablo 4.12.de verilen konfigiirasyon setinden farkli olarak 3s?, 3s3p, 3s3d, 3s4s, 3s4p,
3s4d, 3s4f, 3p?, 3p3d, 3p4s, 3d?, 3d4s, 3d4f, 4s5p, 4s5d, 4s5f, 4s5g, 4s6d, 4p4af, 4p5p,
4p5g, 4p6g, 4d?, 4d4f, 4d5g, 4f2, 4f5s, 4f5d, 4F5f, 4f6d, 4f6f konfigiirasyon seti dikkate
alind1. 10'*den biiyiik kendiliginden iyonlasma oranlari Tablo 4.20.’de verildi. Bu

tabloda yeni seviyelere ait elektrik dipol gegislerinin dalgaboylar1 ve ge¢is olasiliklar

da verilmektedir. Mevcut kaynaklarda Mg benzeri Au igin bu kendiliginden iyonlagma

oranlarina (Aa) ait veri bulunmadigindan A, verileri yenidir. Yine bu seviyeler arasi

E1 gecis verileri de yenidir.

Tablo 4.20. Au®™ iyonunun kendiliginden iyonlagma oranlari, Aa (s) ve elektrik dipol (E1) gegislerinin dalgaboylari,
A (A) ve gegis olasiliklari, Ar (s%)

Gegisler B :

Alt seviye Ust seviye Ar(s?) (&) Aa(s7)
3d? 1G4 4d4f IHCs 1,70(11) 1,9002 6,35(13)
3s4s 130 4s5p 1poy 1,85(13) 2,2091 5,56(13)
3d4s D, 4s5f 1Fo3 1,08(14) 2,6334 5,15(13)
3d4f 3Do3 42 1G4 2,39(14) 3,7971 4,44(13)
3p4s 3poy 4s5d Dy 1,02(13) 2,2550 3,92(13)
3pds 3po, 4s5d D3 1,04(14) 2,4758 3,61(13)
4d? 3P, 4f5s 1Fo3 1,21(12) 8,9995 3,27(13)
3s4s 331 4s5p 3po, 2,83(13) 2,2035 3,01(13)
3s4s 331 4s5p 3poy 4,84(13) 2,2442 2,88(13)
3d4s D2 4s5f 3Fo3 9,45(13) 2,5742 2,73(13)
3p4s 3po, 4s5d D2 1,75(13) 2,4887 2,63(13)
3pds 1po; 4s6d D2 3,18(13) 2,1383 2,58(13)
3d4f 3Ho; 4f2 e 1,73(14) 3,6808 2,51(13)
3d4s Dy 4s5f 3Fo, 8,63(13) 2,5737 2,43(13)
3s4s 331 4s5p 3po; 3,29(13) 2,2437 2,29(13)
3d4s D3 4s5f 3Fo, 1,13(14) 2,6329 2,28(13)
3d4f 3G 42 3He 5,39(14) 3,8120 2,06(13)



Tablo 4.20. (Devami)

Gegisler B :

Alt seviye Ust seviye Ar(s) (&) Aa(57)
3pds 3po, 4s6d 3D: 2,29(13) 1,666 2,03(13)
3pds 3po, 4s6d 3Ds 3,53(13) 2,1365 2,03(13)
3d4f 3Dog 4f5f 1G4 1,23(13) 2,6309 2,00(13)
302 1G4 4daf 3Hos 1,05(12) 1,9113 1,93(13)
3d4f 1po; 4f5f 1S, 1,11(14) 2,6371 1,87(13)
3s4p 3po; 4s5d D, 1,79(13) 2,2150 1,65(13)
3p4s 3po, 4s6d D2 6,83(13) 1,9665 1,41(13)
3d4f 1poy 4s5g 1G, 1,26(10) 2,9298 1,38(13)
4d4f 3Hos 4d5g g 8,67(13) 8,5160 1,29(13)
3d4f 3G 4s59 3G3 1,03(09) 2,9135 1,03(13)
4paf 3G, 4f6d 3HCs 1,59(13) 5,1683 1,03(13)
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BOLUM 5. SONUC VE ONERILER

Bu c¢alismada, yiliksek iyonlagsmis biiyilk atom numarali atomlardan tungsten
(W, Z=74) ve altin (Au, Z=79) i¢in atomik yap1 hesaplamalari yapildi. Her iki atomun
sodyum benzeri (W®* ve Au®®*) ve magnezyum benzeri (W%* ve Aub™) elektronik
yapilart icin enerji seviyeleri, 1is1mali gegisler ve kendiliginden iyonlasma oranlarini
hesaplamak i¢in Badnell (2011) tarafindan gelistirilen AUTOSTRUCTURE atomik
yapt kodu kullanildi. Hesaplamalarda, elektronlar arasi korelasyon, kuantum
elektrodinamik (QED) ve relativistik katkilarin hesaplamalar {izerindeki etkileri

incelendi.

Elektronlar arasi1 korelasyonun etkisi, dort iyon i¢in de valans ve 6z korelasyonlari
dikkate alinarak incelendi. Valans-valans korelasyonunda son alt tabakadan
elektronlar 7h ve 7i’ye kadar uyarildi. Oz-valans korelasyonunda ise, son alt tabakanin
yani sira 2s veya 2p dolu alt tabakadan (6z) da list tabakalara uyarilmalar dikkate
alindi. Bu uyarilmalar1 igeren konfigiirasyonlar secilirken (6zellikle 6z tabakalardan
uyarilmalarda) hesap sonuglarinin dogru elde edilebilmesi i¢in bazi kisitlamalar
yapildi ve 0z uyarilmalart ancak 2s ve 2p alt tabakalarindan belirli sayida
konfigiirasyonlarla yetinildi. Hesaplama sonuglar1 valans-valans korelasyonu ve 6z-
valans korelasyonu bakimindan karsilastirildiginda, genelde 6z-valans sonuglarinin
diger ¢alisma sonuglar1 ile daha uyumlu oldugu goriildii. Fakat baz1 durumlarda da
(W8 iyonunda) 3d tabakasini igeren konfigiirasyonlar dikkate alindiginda yiiksek
seviyelerde valans-valans korelasyonuna gore hesaplamalar daha iyi sonug

vermektedir.

Relativistik ve kuantum elektrodinamik (QED) katkilar, yiiksek Z’li atomlar i¢in
onemli oldugundan hesaplamalarda dikkate alindi. Dikkate alinan iyonlar i¢in Breit
relativistik etkileri (elektronlar arasi manyetik etkilesim ve elektron-elektron

etkilesiminin gecikme etkileri) ve QED (6z-enerji ve vakum polarizasyonu) katkilari
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korelasyon etkileri ile beraber belirli bir sistem i¢inde olmak iizere valans-valans ve
0z-valans korelasyonlari i¢in ayr1 ayr1 hesaplamalara katild1 ve bu katkilarla beraber

sonuglarin 6nemli 6l¢lide diger ¢alismalarla uyumu daha iyi saglandi.

Isimali ve kendiliginden iyonlasma gegis parametrelerini hesaplamak i¢in 6z-valans
korelasyonu ve QED ve Breit katkilar1 dikkate alinarak elde edilen enerji seviyeleri
arasindaki gegisler incelendi. Isimali gegisler, izinli (elektrik dipol (E1)) ve yasakl
gecisler (elektrik kuadrupol (E2), manyetik dipol (M1) ve manyetik kuadrupol (M2))
olmak {izere ayr1 ayr1 hesaplandi. Bu gecislerden elde edilen dalgaboylari, gegis
olasiliklar1 ve salinici siddetleri mevcut diger ¢alismalar ile karsilastirildi. Genellikle
literatiirde calisilan iyonlar i¢in elektrik dipol gegcislerine ait veriler vardir ve bunlar
daha ¢ok diisiik enerji seviyeleri arasindaki gegislere aittir. Yasakli gegisler igin ise
cok az mevcut veri vardir. Bu bakimdan W%* ve Au®®* iyonlari icin elde edilen veriler
yenidir. Kendiliginden iyonlasma oranlar1 i¢in de literatiirde veri oldukca azdir.
Sonuglarin karsilastirildigi durumlarda ise uyum gézlenmektedir. Hatta kendiliginden
iyonlagsma oranlar1 hesaplamalarinda ayni gegise ait birden fazla deger elde edilen
durumlar da ortaya ¢ikti. Bu durum diger ¢alisma sonuglarinda da (Safronova ve ark.,

2009b) mevecuttur.

Agir atomlarm, oOzellikle iyonlasmig ve uyarilmig seviyelere ait spektroskopik
parametrelerin belirlenmesinde literatiirde eksiklikler vardir. Teorik ve deneysel
yontemlerle verilen sonuglarin ¢ogu diisiik uyarilmis seviyeler igindir. Enerji,
dalgaboylari, 1s1mali gegis oranlari, salinict siddetleri ve kendiliginden iyonlagma
oranlar1 bircok uygulama igin temel niceliklerdir. Hem atomik o6zelliklerin
belirlenmesinde hem de deneysel verilerin yorumlanmasinda 6nemli bir rol
almaktadir. Astrofizik, plazma fizigi, termontikleer fiizyon aragtirmalari, lazerle izotop
ayirma ve lazer sistemlerinin gelistirilmesi gibi alanlarda bu spektroskopik verilerin
kesin bilgisine ihtiya¢ vardir. Tungsten ve altin iyonlarinin 1s1mali ve 1s1masiz gegis
bilgisi bu alanlarda ¢ok 6nemlidir. Bu nedenle bu ¢alismada elde edilen spektroskopik
verilerin gelecekte bu alanlarda yapilacak ¢alismalar igin yararl bilgiler saglayacagi
diistiniilmektedir. Yiiksek yiiklii iyonlarin calisilmasi teknolojide ¢ok biiyiik 6neme

sahip oldugundan, sonraki ¢aligmalarda tungsten ve altin gibi 6zellikle periyodik
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tablonun 6. satirindaki atomlarin yiiksek iyonlasmig halleri ile benzer atomik yap1

hesaplamalar1 devam ettirilecektir.
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