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ONSOZz
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icin ¢cok konfigurasyonlu Hartree-Fock (Multiconfigiion Hartree-Fock—MCHF) ve
cok  konfigurasyonlu Dirac-Fock (Multiconfiguration Dirac-Fock—MCDF)

yontemleri kullanildi.
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OZET

Anahtar kelimeler: MCHF yontemi, MCDF yontemi, Relastik dizeltmeler, Dalga
boyu, Salinicsiddeti, Geg olasilgi

Bu calsmada, nétral aktinyum, protaktinyum ve bazi iyonid U¢ kez iyonlamis
toryumun, dort ve bekez iyonlgmis uranyumun ve nétral lavrensiyumun enerji
seviyeleri, elektrik dipol, elektrik kuadrupol veamyetik dipol geg parametreleri
gibi atomik yapi hesaplamalari yapiimaktadir. Hémaalar, Breit-Pauli relativistik
duzeltmeleri ve elektronlarin kalkli etkilesmelerini iceren ¢cok konfigtirasyonlu
Hartree-Fock (MCHF+BP) ve tersinir foton etkilmi (Breit) ile kuantum
elektrodinamik katkilari iceren cok konfigurasyoriirac-Fock (MCDF+B+QED)
yontemleri kullanilarak okturulmaktadir.

Ilk boliimde; incelenen atom ve iyonlar ile ilgili g#mis mevcut cakmalar; ikinci
bolumde, MCHF+BP ve MCDF+B+QED yontemleri hakkindiet bilgiler
verilmektedir. Dalga fonksiyonlari ve bazi relasitik duzeltmeler, MCHF atomik
yapi paketi ve GRASP programi kullanilarak hesapkktadir. Elde edilen sonuclar
diger deneysel ve teorik cenalar ile kagilastirmali olarak Ug¢inctu bdlimde
sunulmaktadir.



ATOMIC STRUCTURE CALCULATIONS OF SOME ACTINIDE
ATOMS

SUMMARY

Key Words: MCHF method, MCDF method, Relativistmrrections, Wavelength,
Oscillator strength, Transition probability

In this study, atomic structure calculations susheaergy levels, electric dipole,
electric quadrupole and magnetic dipole transippanameters for neutral actinium,
protactinium and some ions and three times ionibedium, four and five times

ionized uranium and neutral lawrencium have beedemd@hese calculations have
been performed using the multiconfiguration Harfeek (MCHF) method

including the Breit-Pauli relativistic effects amlde multiconfiguration Dirac-Fock

(MCDF) method including the transverse photon (Breand quantum

electrodynamic (QED) contributions.

In the first chapter previous works on Ac, Pa aoohe ions of these, and Th IV, U
V, U VI and Lr | have been given. The second chapdeals with the
multiconfiguration Hartree-Fock and multiconfiguost Dirac-Fock methods.
Wavefunctions and some relativistic corrections ehdneen evaluated using the
MCHF atomic structure and GRASP package. In thel tbhapter results obtained
have been compared with other experimental andékieal works.

Xi



BOLUM 1. GIiRiS

Bu calsmada, aktinitler olarak adlandirilan (Ac, Th, PaNp, Pu, Am, Cm, Bk, Cf,
Es, Fm, Md, No ve Lr) ve atom numarasi Z=89-103 gwada bulunan bazi atom ve
iyonlar icin atomik yap! hesaplamalari yapildi. 8omlar icin zaman zamansgé
calismalarda nadir toprak elementleri tanimlamasi kulitargtir. Nadir toprak ifadesi
4f (lantanit) ve 5f (aktinit) elementlerinin iki gbunu da icermektedir. Mevcut
calismalara gore bu atomlarin yer kglommdaki bolluklari dger bilinen atomlarinki
kadardir. Bundan dolayr nadir toprak tanimlamasgugtukla dg@ru desildir.
Aktinitler bagligl altinda yapilan bazi camalarda Fr (Z=87), Ra (Z=88) ve Lr
(Z=103)yde aktinit olarak ele alinirken, bazilarinda Fm, M@ No dahil
edilmemitir. Bu calsmada aktinitlerden nétral Ac, Th, Pa, U ve Lr veibigonlari

icin atomik yapi hesaplamalari yapildi.

Aktinit atomlari dgisik teknoloji alanlarinda 6nemlidirlerincelenen aktinit

atomlarinin bilinen kullanim alanlagdyle 6zetlenebilir:

Aktinyum (Ac): No6tron kayng olarak ve termoelektrik enerji tretiminde kullani
Radyumdan yuz elli kat daha radyoaktiftir.

Toryum (Th): N&tron bombardimanina tutugginda niikleer bir yakit olara®U’ya
donlr. Bu youzden dolayl bir enerji kaygair. Gucli alamlarin elde
edilmesinde, amongan nitrik aside dongiirilmesinde ve  petrolin
ayristirllmasinda, tanabilir gazl lambalarda, tungsten tellerin ve gk sicakliklara
dayanikli laboratuar kaplarinin kaplanmasinda, I®¢esi fotoelektrik hicrelerde,
kaliteli fotograf merceklerinin ve bilimsel donanimlarin yapimankiullanihr. Yer

kabuzunun %0,0007ik kismini oluturmaktadir.



Protaktinyum (Pa): Dgada bulunmaz. Uranyum toryum ve platonyumun fisyon

cekirdek parcalanmasi Uriinleri arasinda yer alir.

Uranyum (U): Yuzyillar boyu camlara renk verici @k kullanilan uranyum,
gunumuzde niukleer santrallerde ve nukleer silahlgapiminda kullaniimaktadir.
Zirh  kaplamalarinda ve blyuk havasiterinin kanatlarinda garlik olarak

kullaniimaktadir.

Lavrensiyum (Lr)dsmi Amerikan Kimya Birlgi tercihiyle hizlandirici mucidi Ernest
O. Lawrencén onuruna konmgiur. Lw sembolt 196@ kadar kullanilngi ancak bu
1967de Lr olarak dgistirilmistir. 1997 yilinda Uluslararasi Temel ve Uygulamal
Kimya Birligi (IUPAC) Cenevré&deki toplantisinda ismini lavrensiyum sembolinu
ise Lr olarak onaylamtir. Lavrensiyum atomu kaliforniyum elementinden

sentezlenir ve hentiz teknolojide bir kullanimi yokt

Aktinitlerin bazilari, tainmasi kolay guc¢ kaynaklari olarak kullanilirlaadgceo
Isimas! yapan bu izotoplarda, taneciklerini dger atomlar tarafindan kolaylikla
elektrik Uretilir. izotopuna tanecikleri tretmesi diizenli ve ¢ok uzun siretiugl
icin elektrik akimi da surekli ve duzenli olur. Rizellikleri nedeniyle aktinitlerin

bazilari, kalp aglarini dizenleyen kuigtk pillerde kullanilir.

Periyodik tablodaki son gal atom uranyumdur. Uranyumdan sonraki atomlar yapa
olup hizlandiricilarda elde edilmektedir. Aktinilementleri ve onlari izleyen
elementlerin tumu radyoaktif elementlerdir. Bundaasinda dgada en ¢cok bulunan
aktinitler olan?**Th v&*®U izotoplarinin yari émirleri uzundur (1,4%we 4,5.18
yil) ve radyoaktiflikleri buylk olcide kimyasal diklerini etkilemez. Dger
elementlerin bilgiklerinde radyoaktiflikten gelen giclikler vardBu bilesikler suda
cozinduklerinde, radyoaktiflikleri nedeniyle suyutoralarina ayastirirlar.
Aktinitlerin en kararli halleri +3 iyonlaridir. Bdzellik, aktinitlerin ikinci yarisi igin
daha belirgindir. Aktinitlerin birinci yarisindalkelementler cok ¢gli degerlikler
kazanmalariyla lantanit ve ghr aktinitlerden ayrilirlar. Orrign neptinyumun alti

farkll degerligi vardir. Bu dgerliklerden en kararli olani +4 ve *br.



Aktinitler icin dalga boylari,simali gecgs oranlari ve bununla ilgili (salinigiddeti,
dallanma kesirleri,simall yari Gmur nicelikleri, @ri ince yapi ve izotop kaymasi
gibi) spektroskopik verilerin kesin bilgisine ih#ig giderek artmaktadir. Son yillarda
gelistirilen geng miktarda yiksek c¢cozunrlukli spektrumlar veya wkksinyal-
guraltd uydu spektrumlari, yere veya uzaya dayalismalardan elde edilmektedir.
Gunsinkileri de igeren bu spektrumlar nadir toprak dexgni icerdikleri igin
astrofizikte cok 6nemlidir. Ayrica atom fginde 6énemli bir nicelik olan Rydberg
serilerini  (yuksek uyariingi haller) aktinitler icin gozlemek spektrumdaki
konfigirasyon etkilgminden dolayr gugctir. Bu durumda spektrumu grdo
yorumlamak icin ¢ok miktarda veri ve dolayisiyla kganiktarda numune
gerekmektedir. Yine birinci iyonfaa potansiyeli bir elementin fiziksel temeli ve
kimyasal 6zellidir. Bunun kesin olarak bilinmesi elementten elabteeba&lanma
enerjilerinde sistematik gdimlerin tanimlanmasina ve atomik spektrumun

yorumlanmasina yardim eder.

Bu calsmada nétral, bir ve iki kez iyondenis aktinyum (Ac I, Ac Il, Ac Ill), G¢ kez
iyonlasmis toryum (Th V), noétral bir, iki, ¢ ve dort kezaplagsmis protaktinyum
(Pal, Pall, Palll, Pa IV, Pa V), pee alti kez iyonlgmis uranyum (U V, U VI) ve
notral lavrensiyumun (Lr 1) Breit-Pauli relativikti dizeltmeleri iceren c¢ok
konfigirasyonlu Hartree-Fock (multiconfiguration rttee-Fock—MCHF) [1] ve
tersinir foton etkileimi ve kuantum elektrodinamik katkilari iceren c¢ok
konfigurasyonlu Dirac-Fock (multiconfiguration Da-dock—MCDF) yaklaikligi [2,

3] ile atomik 6zellikleri incelenmektedir. MCHF aik yapi paketi [4] ve GRASP
[3] kodu kullanilarak seviye enerjileri ve incelenseviyeler arasindaki elektrik (E1)
ve manyetik dipol (M1) ve elektrik kuadrupol (EZgglerine ait gima parametreleri

(dalga boylari, girlikli salinicisiddetleri ve gegi olasiliklari) hesaplanmaktadir.

Aktinitlerle ilgili nitelikli teorik bilgi, Cowan [B] ve Judd [6] tarafindan
verilmektedir. Merkezi alan yalkj&kliginda atomik yapi hesaplarinin temelleri daha
onceleri Condon ve Shortley [7] tarafindan detaglaimistir. Birgok teorik cayma
genellikle Slater-Condon (veya parametrik) hesaplalarak adlandirilir. Bu
yaklasiklikta konfiglrasyonlar katki teorisinin sifirincmertebesini sdar ve

elektronlarin elektrostatik ve manyetik etkitaleri ile seviyelere yarilirlar. Katkili



Hamiltoniyenin matris elemanlarini iceren radyategraller, deneysel ve teorik

enerji arasindaki fark en kicuk olacadkilde parametreler secilerek iyteilebilir.

Notral ve tekli uyariimy aktinitlerin digtk seviye konfiglrasyonlari ¢ok sayidaki
seviye ile sonuglanan birgok acik alt tabakalartaakterize edilirler. 5f ve 6d
elektronlarinin bganma enerijileri cok yakindir ve konfiglirasyonlaksir. Cok iyi

teorik analizler icin Hamiltonyen, bircok konfigi&gonun hallerini esas alarak
hesaplanmalidir. Bir cok durumda, bilgisayar kagssnin yetersiz olmasi nedeniyle
bu gereklilik sglanamamgtir ve aktinitlerde parametrik hesaplar, geci

elementlerinde ve lantanitlerdeki kadagdyali olamamgtir.

Incelenen aktinit atom ve iyonlarinin seviye enerijlE1, E2 ve M1 geglerine ait
Isima parametreleri icin gili tlp ve lambalarla ve belirlenen bélgeler igiapiims
spektrum, deney ve go6zlemler bulunmaktadir. Yapteorik hesaplamalarda ise
Slater-Condon, ¢éli yogunluk fonksiyonu, ¢cok cisim katki teorileri, en Kik;
kareler, relativistik cok pargacik katki, relativksetkin 6z potansiyeli, ikinci mertebe
katki, kath kiime temel kuantum mekaniksel veitgeHartree-Fock, Dirac-Fock ve
Dirac-Hartree-Fock yontemleri, 6z kutuplanma yaildagl ve basit kiresel kabuk
c6zumleri kullanilmgtir. Yapilan deneysel ve teorik gahalarin bazilari Sansonetti
ve Martinin [39] ve Mortoriun [139] calsmalarinda ve NIST Atomic Spectra and
Data Base [105] ve Energy Levels and Atomic SpeatrActinides [106] sitelerinde
derlenmgtir. Calismada incelenen atomlar ve iyonlar icin seviye elegrjve isima
parametrelerine afimdiye kadar yapilan teorik ve deneysel gahlara ait kaynaklar

Tablo 1.1de verilmektedir.



Tablo 1.1.Incelenen aktinit atomlari ve iyonlari igin mevcatigmalar

Element Z

Enerji Seviyeleri

Isima Parametreleri

Acl 89  T[19], [20], [29], [301, [32], [33], [19], [20], [39], [40], [105], [106],
[34], [35], [36], [38], [39], [41], [114], [123], [124], [129], [130]
[44], [47), [48], [105], [106], [108],
[109], [120], [121], [122], [129],
[130]

Acll [19], [20], [29], [34], [35], [36], [19], [20], [39], [40], [49], [105], [106],
[39], [40], [41], [48], [51], [105], [114], [123], [134]
[106], [108], [109], [122], [134]

Aclll [19], [20], [34], [35], [36], [41], [19], [20], [49], [53], [54], [55], [56],
[48], [56], [57], [58], [106], [109],  [57], [58], [105], [106], [114], [135]
[135]

Th IV 90  [34], [36], [41], [48], [91], [106],  [167], [106], [123], [139]
[138]

Pal 91  [29], [30], [32], [33], [34], [36], [39], [167], [106], [114], [123]
[38], [39], [41], [44], [48], [64],
[66], [106], [120], [121], [122]

Pall [29], [34], [36], [39], [41], [48], [68], [105], [106], [114], [123]
[51], [106]

Pa lll [34], [36], [41], [48], [105] [25], [31], [34][36], [41], [48], [106],

[111]
Pa IV [34], [36], [41], [48], [106], [136] [25], [31][34], [36], [41], [48], [68],
[106], [111], [136]

PaV [36], [41], [56], [57], [69], [70], [36], [41], [56], [57], [68], [69], [70],
[171], [106] [71], [111]

UV 92 [34], [36], [41], [72], [73], [74], [34], [36], [41], [68], [72], [73], [74],
[75], [76], [77], [79], [81], [82], [75], [77], [79], [80], [82], [83], [84],
[85], [86], [88], [91], [93], [94], [85], [86], [87], [89], [91], [92], [94],
[106], [134] [106], [111], [136]

U Vi 92 [36], [41], [56], [57], [71], [78], [36], [41], [55], [57], [68], [71], [83],
[85], [91], [95], [96], [106] [84], [85], [91], [95], [96], [106], [111]

Lrl 103 [33], [34], [36], [41], [48], [100],  [21], [23], [41], [31], [33], [34], [36],

[101], [102], [103], [104], [120],
[121], [131]

[48], [97], [102], [103], [104], [112],
[120], [121], [126], [131]




BOLUM 2. HESAPLAMA YONTEMLER i

2.1. Genel Kavramlar
2.1.1. Cok elektronlu atomlar icin relativistik olmayan Hamiltonyen

Kuantum mekarginde N-elektronlu atomun kararli halig, =(r,,0,), i. elektronun

uzay ve spin koordinatlari olmak Gzeg(q,,...,q,) dalga fonksiyonuyla tanimlanir.

Dalga fonksiyonunun uzaysal gigkenlere gore surekli ve

Hy(q,,.--ay) = E¢(,---,0y) 12

seklindeki dalga denkleminin bir ¢6zUmu offlu kabul edilir. BuradaH atomik
sistemin Hamiltonyen siemcisidir. Dalga denklemi bir 6zder problemidir ve
cbzimleri yalnizca belirli E degerleri icin vardir. Hamiltonyen siemcisinin
Ozdeserleri olarak bilinen bu dgerler sistemin toplam enerjisinin mimkin

degerleridir.

Relativistik olmayan hesaplamalar icin skzangic noktasi, Hamiltonyeni atomik
birimlerde (: =h/2m=c=e=1),

H =i[—lmf—5J+_N_i 2.2)

ile verilen Schrodinger denklemidir. BuradZz atomun cekirdek yuka,r, i

elektronunun cekirdekten uzaklive r;, i ve j elektronlar arasindaki uzaklktir.

(2.2) relativistik etkiler ihmal edilginde ve atomik cekirdgn sonsuz kitleli bir

nokta yuk gibi davrang durumda gegerlidir.



2.1.2. Dalga fonksiyonunun 6zellikleri

2.1.2.1. Normallgme

(2.2) Hamiltonyen glemcisi kesikli ve surekli spektrumun her ikisine dahiptir.
Kesikli spektruma ait dalga fonksiyonlari veya G®#siyonlar, karesi

integrallenebilir halleri ve Ka hallerini gosterir. Cgunlukla bu 6zfonksiyonlarin

normallemis olduklari kabul edilir:

J-|t//(q1,...,qN jz dq..dq, =(¢|y)=1 2.3)

Burada integralsareti, tim uzay koordinatlari tGzerinden integrahalve tim spin

koordinatlari Gizerinden toplam alma anlamindadir.
2.1.2.2. Antisimetriklik

Elektronlar ayirt edilemez parcaciklar olduklarindadamiltonyen glemcisi,
elektronlarin  koordinat dgsimlerinden b&msiz olmalidir. ¢(q,....0y), E

O0zdeserli H islemcisinin bir 6zfonksiyonu ise,
0,¢(,»9,..9 & FL Q.9 ,-A ,-Af (2.4)

olur. Buradall;, g ve q;elektron koordinatlarini destiren islemcidir. Genel

0zfonksiyonu, koordinatlarin yer gigtirmesine gore elde edilen fonksiyonlarin
lineer birlgimidir. Bir atomik sistemin dgru tanimi, tamamen antisimetrik

0zfonksiyonlarin lineer birkemiyle yapilir:

ﬁz(—l)pm Y (2.5)



Burada p permuitasyonun paritesidir vel toplami, tim N! permitasyonlari

Uzerindendir. BoyleceA antisimetri glemcisi,

-1 Spp
A—N;( 1)°0 (2.6)

olarak tanimlanir. Antisimetrik dalga fonksiyonuwna spinli iki elektronun uzayda
ayni yeri ggal etmesi durumunda sifirdir. Dalga fonksiyonuysah degiskenlere
gore surekli oldgundan mutlak dgeri, ayni spinli iki elektron birbirlerine yakin

olduklarinda kuguk olur.

2.1.2.3. Acisal ozellikler

N
Relativistik olmayan Hamiltonyen,L:ZIi toplam yoringe acisal momentum
i=1

N
islemcisi ve S = Zs toplam spin agisal momentughemcisi ile sira dgstirir:
i=1

[H.L]=[H,S]=0 (2.7)

Boylece H, L%, L,, S* ve S, aralarinda sira gstiren islemciler takimi olur ve

tumu ayni 6zfonksiyonlara sahip olur:

Hy(d, .0 )= BY (9.0, )

L (G- Oy )= L(L+ Do (@ -0 )

Ly(ay,-.ay)= M@ (q,....0 ) (2.8)
S, ... )= S+ J¢ (d,.... Q)

Sy(dq,...q)= Mg (q,...q)

Bu Ozfonksiyonlar,y halin tam olarak belirlenmesi icin gereken ek kuamsayilari

olmak Uzeragy()LM SMq;q,,...,q,) ile gosterilir.



2.1.2.4. Parite

OzfonksiyonlarL, M, S ve M agisal momentum kuantum sayilarina ek olarak,

bunlarin pariteleriyle de gosterilifl parite slemcisi
nw(rl’o-l""’rN Oy ):(// (_r110-1""’_rN I 2.9

bagintisiyla tanimlanir. Béylec#1? =1 ve 6zdgerinin £1 oldugu aciktir. Parite
islemcisi, Hamiltonyen ve acisal momentuglteimcisi ile sira dgistirir ve bundan
dolay! atomik 6z fonksiyonlaml 'nin 6zfonksiyonlari olarak da alinabilir. Parite
islemcisinin +1 ve -1 6zgerlerine ait 6zfonksiyonlar sirasiyla cift ve te&ripeli

olarak adlandirlirlar.
2.1.3. Cok elektronlu atomlar

Schrédinger denklemi yalnizca bir elektronlu sidegnicin tam olarak ¢ozulebilir.
Cok elektronlu sistemler igin yaklk yontemlerin temeli, bir elektronlu sisteme ait

sonuclarin dikkate alinmasiyla gercekidir. Kiresel koordinatlarda, gendl (r)

kuresel potansiyeldeki tek bir elektron icin Schnggr denklemi
Har,0,0,0)=Ep(.0.4,0) (2.10)

olarak yazilabilir. Burada Hamiltonyen

2 2
2 2lr or r

j+U(r) (2.11)

seklindedir. Ze yuklu bir cekirdgin Coulomb alaninda hareket eden bir elektron igin
kuresel potansiyelU (r)=-z /r’dir. (2.11) Hamiltonyeni] ve s agisal momentum
1%,

islemcileri ile sira dgistirir. Béylece H , I3, 1,, & ve s, birbirleri ile sira dgistiren bir

takim oluturur ve 6zfonksiyonlari
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@a) = RN Y, (6,9)X, (9) =% RDY, (0:0) Xy (0) (2.12)

olarak yazilabilir. Burad&, (6,¢) kuresel harmonikler, yoriinge agisal momentum
islemcisinin, x, (o) spin fonksiyonlari ise spin agisal momentugterncisinin

O0zfonksiyonlaridir.

Kiresel koordinatlarda, r — —r  tersinirligi  (r, 8, ¢) - (r,7-6, ¢ + 1)

ile verilir. Kiiresel harmonikler de
Yo (=6, ¢+ m)=(-1)Y, 6, ¢) (2.13)

ifadesini sglar. Bu, bir-elektron 6zfonksiyonlarinin, cifticin ¢ift pariteye ve tek

icin tek pariteye sahip ol@gunu gosterir.

Radyal fonksiyonlari belirlemek igin
1
Aq) = P(1) ¥ (6.8) X () (2.14)

fonksiyonu Schrédinger denkleminde yerine yazi2.8) denklemini kullanarak,
P(r) igin

{iz—zU(r)—l('jl)ﬂEjP(r):o (2.15)
dr r

denklemi ¢ozullr.¢(q) her yerde sonlu oldw igin P(r), P(0)=0 sinir sartini

sglamalidir.

Cok elektronlu sistemler icin 6zfonksiyonlarin gekcsekilleri bilinmemektedir.
Relativistik olmayan Hamiltonyenin c¢o6zulebilir Sékiinger denklemiyle yer

desistirmesi yaklgik dalga fonksiyonlarinin d@sinin kavranmasini gar.
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2.1.3.1. Merkezi alan yaklaikh g

Merkezi alan yaklakliginda tam HamiltonyenH, ayrstirilabilir Hamiltonyenle

yer desistirir:

H=H, =i(—%mf -%+v(ri)j (2.16)

Burada,V(r;) merkezi potansiyeli, elektronlar arasi Coulomheitetkilerini yaklaik

olarak kapsar. Yakfask Hamiltonyen H,, tam Hamiltonyen gibi,L% L, Sve S
toplam acisal momentumslemcileri ile sira dgistirir ve daima H,'in

0zfonksiyonlari, busiemcilerin 6zfonksiyonlari olarak secilebilir.

Hotoo(Qy O )= B¢ (G0 ) (2.17)

oldugundan veH , ayristirilabildigi i¢in 6zdeer ve 6zfonksiyonlar sirasiyla

£, =Y E (2.18)
ve
Yoty Oy )= Uco(ai .q) (2.19)

olarak yazilir. Béylece Schrodinger denklemi
BDZ +U(r)}¢(a;q) = Egla; 9 (2.20)

olur. BuradaJ(r) potansiyeli
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u(r) = —Gj +V (1) (2.21)

seklindedir. qp(a;q) ile gOsterilen bireysel spin-yoringemsileri, bleldron
denklemlerinin ¢ozumleridirU(r) potansiyeli i¢inE bir-elektron enerjisi, Coulomb
halinin tersinen ve I'ye baglidir. H, Hamiltonyeni elektron koordinatlarinin yer
desisiminden b&msiz oldgundan (2.19) carpim fonksiyonundaki koordinatlarin

yer deistirmesiyle bir 6zfonksiyon elde edilir. Bu carpimonksiyonlari

birlestirilerek antisimetrik bir fonksiyon okiurulur:

D(Q, Oy )= /ﬂ »@;.q) (2.22)

Bu fonksiyon

plaza) @laza) ... ¢la;q)
q:(oﬂ,...,qN)=ﬁ Pei ) w(af;%) w(a?;%)
playa) olaga) ... olaga)

(2.23)

ile verilen Slater determinantidir. Bu g0Osterimde, toplam dalgaksiyonu

db(ql,....,qN) iki elektronun a =nlmm, dort kuantum sayisi ayni olglunda yok

olur. Boylece atomun izinli hallerinde iki elektronun déraktum sayisi ve Pauli

disarlama ilkesi sglanir. Determinantg, =q; ise, yani ayni spinli iki elektron ayni
uzaysal koordinatlara sahipse sifir olur. Slater determinantinigakibir spin-

yoériingemsinin paritegj-1)', Slater determinantinin paritesi ise

7= (-1 (-1 1) = € 1%“ (2.24)

seklinde, agisal momentum kuantum sayilarinin toplaminin &ja \¢ift olguna

gore tek veya cifttir.
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H, merkezi alan Hamiltonyeninin 6zfonksiyonu Slateetetminanti olarak

yazilabilir. Kasilik gelen E; enerjisi determinantta gortinen spin-yoriingemsileri

enerjilerinin toplamidir.

Ayni degerli n ve | kuantum sayili spin-yériingemsiler ayni alt tabakaittir denir
ve bunlara‘6zde spin-yoringemsileti denilir. Bir spin-yoringemsinin enerjisi
yalnizcan ve | kuantum sayilarina gadir. E;, enerjisi tam olarak elektron

konfigurasyonuyla belirlenir. Genel bir elektronniigirasyonu
()™ (nalo)™ o (Mal) ™ N =D w (2.25)

ile verilir. Burada w,, w,,... farkli alt tabakalardaki spin-yériingemsilerin daku

saylilaridir ve kaulik gelen enerji de binl alt tabakasindaki spin-yoéringemsilerinin

enerjilerinin toplamidir:
E, =ZWaE% 2.26)
a=1

Pauli dsarlama ilkesine gore, her bir spin-yoringemsidenigal bir elektron
olabilecginden birnl alt tabakasinda en fazla 22) elektron olabilir. Tam dolu bir
alt tabakanin kapali, kismen dolu bir alt tabakataracik oldgu sdylenir. (2.26)’'ya
gore bir konfigrasyonun enerjisi her bir alt talak doluluk sayilariyla verilir. Bir
atom icin en dgik enerjili taban konfigrasyonu, ensdiét enerjiden itibaren alt

tabakalari doldurarak elde edilir.

Konfiglrasyon kavrami basit bir yoruma sahiptir.fiHatomlarda deneysel enerji
seviyeleri ¢gunlukla yakin ayrilmy gruplar seklindedir. Bir merkezi alan hesabi,
uygun bir V(r) potansiyeli kullanilarak yapilginda, bu gruplarin her birinin
ortalama enerjisinin belirli bir konfiglirasyonunegjisine kasilik geldigi bulunur.
Konfigirasyonun belirlenmesi diizgin hiekilde yapilirsa, bir gruptaki hallerin
sayisI konfigurasyona kahk gelen determinantlarin sayisingt @lur.
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2.1.3.2. Konfigtrasyon hal fonksiyonlari

Yaklasik enerji seviyeleri ve tamamen relativistik olmaydamiltonyenin yaklgk
0zfonksiyonlari merkezi alan yakl&ligiyla elde edilebilir. Genellikle Slater
determinantlari bigcimindeki bu yaklk 6zfonksiyonlar, toplam agisal momentum
islemcilerinin gercek dzfonksiyonlari giédirler. Ayni elektron konfigtirasyonuna ait
determinantlarin lineer bigemi ile acisal momentunslemcilerinin 6zfonksiyonlari
olusturulur. Bu sekilde elde edilen fonksiyonlar, Slater determitemmdan
relativistik olmayan Hamiltonyenin gercek Ozfonksmarina daha iyi yakiar. Bu
O0zfonksiyonlar ‘konfigirasyon hal fonksiyonldari(Configuration State Functions-

CSFs) olarak adlandirilir. Konfigtirasyon hal foryksilari LS c¢iftienim modelinde
®(yLM SMs) veya|yLM, SMs) ile gosterilir.

2.1.3.3.LSterimleri

Merkezi alan yaklgkliginda, belirli bir konfigirasyona ait tum Slater
determinantlari ve bu determinantlardan stlmulan CSF’ler de ayni enerji

seviyesine karlik gelir. Elektron etkilgmesinin merkezi olmayan kismi

SV 2)2

i<j rij
dikkate alindginda, toplam acgisal momentum kuantum sayilarirg ldan farkl

CSF'ler, farkh enerjilere karlik gelir. Bu enerji seviyelerinékonfigiirasyonurnL,S

terimleri” denir. Farkli CSF’lerin beklenen gerleri
E =(®(yLM_SM)| H|®(y LM, _SM)) (2.28)

seklinde verilir. Beklenen der M, ve M ’den ba&imsizdir ve her biLS terimi

(2L+1)(2St1) kez kathidir (dejeneredir).
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LS terimleri M ve Mg kuantum sayilarindan pensiz oldgundan Kkatlilik
cogunlukla ihmal edilir. M| ve Mg kuantum sayilarinin 6nemli olmaal

durumlarda CSFler kisacab()LS) veya ®(y?*"L) olarak gosterilir. Buradd.

spektroskopik gosterimi ile verilir veS21, terimin coklgu olarak adlandirilirL
semboliinden sonra tek pariteli haller@e(o:odd), cift pariteli hallerdée® (e:even)

ust indisleri kullanilir.
2.1.4. Dgisim (Varyasyon) yontemi

Schrodinger denklemini ¢ozmek icin @gm yontemleri 6zdger problemlerinin
yeniden formtle edilmesine gladir. Enerji fonksiyonu

E(y) :% (2.29)

sinir sartlarinda g 'deki oy desisimlerine gore birinci dereceden kararlidir. Sinir

sartlarina ek olarak, @geimin beklenen dgeri integrallenebilir olmalidir.iki

problemin 6zdgoldusunu gostermek icin€ 'nin o€ desisimi
E(w+ap)-&(y) =€ +0((ap)’) (2.30)

seklinde dikkate alinir. (2.29) ifadesini kullanarale sadecedy 'nin birinci

dereceden terimlerinify|¢) ile carpimi alindginda

Eyly)=(apH-E(y)ly)+{yH-&(w)lap)=2(p|H-EY)l¢) (231

elde edilir. (2.31), ba halleri icin H 'nin Hermityen olgundan ileri gelir. 5((//)

kararli ised€ dezisimi sifir olur ve

(ow|H-E(y)lw)=0 (2.32)
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(H-&(w))|y)=0 (2.33)

elde edilir. Tersiney, H'nin bir 6zfonksiyonu ise,0€ =0 ve E(z//) normallame
sartindan dolayr kararlidir. (2.29) enerji fonksiypn normallgmems ¢

fonksiyonlari icindir. Dgisimleri, normallemis fonksiyonlar uzayina kisitlamak

¢ogu durumlarda uygundur:
<w|w>:<¢/+5¢/|¢/+5‘//>:1 (2.34)

Bu dezisim probleminin ¢éziimiy normalleme zorunlulgu altinda en iyilgtirme
(optimumlatirma) problemi icin bir ¢cdzimse, sirgartlarini sglayan ¢ ’deki tim

oy degisimlerine gore birinci dereceden kararli olan

F(y)=€(w)+A{w|w) (2.35)
gibi bir fonksiyonu sglayacaksekilde bir A ‘Lagrange carpahortaya cikar.
2.1.4.1. Matris 6zdger denklemi

Basit fakat ok onemli dgsim fonksiyonu

M

W(yLs)=2 ¢®(y L9 (2.36)

i=1

acthmiyla verilir. Bu ifadedeki Cb(yiLS) konfigirasyon hal fonksiyonlarinin

bilindigi kabul edilir ve yalnizcac katsayilarinin belirlenmesi gerekir. CSF'ler

cogunlukla ortonormaldir. Normalignesarti da

<w|w>:icz -1 (2.37)

i
i=1
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seklindedir. Bu ifade (2.35)'te yerine yazilir vet&ayilardaki dgisimlere gore

kararl fonksiyon aranirsa
Hc=-Ac (2.38)

denklemi elde edilir. Buradd

1, =(o(rL) oy 9] 239

elemanli Hamiltonyen matrisidir ve::(cl,...,cM)t acithm katsayilarinin sttun

vektorudir. Yalnizca—A, H'nin bir 6zdeseri oldusunda normallgmis bir ¢ozim
ortaya cikar. Boylece kisitlangndezisim problemi bir matris 6zdgr problemini
verir. Hamiltonyen matrisi Hermityen olgundan, 6zdger denklemine karlik

gelen
A <-4 <..S-A, (2.40)

gercek 0zdgerleM tane

G :(Qk’---'CMk)t' GG =dy (2.41)

ortonormal ¢oézimlere sahiptir. BM ¢coztmlerinin dyinda, aciima bz bir veya
birka¢ ¢c6zim, gercek dalga fonksiyonlari icin ikiesikliklardir. Farkl ¢oztmler
icin E(LP) dezisim enerjileri, matris Ozdeerlerini elde etmeye sdegerdir.

Normallesme kisitlamasi ile elde edilen Lagrange carpapugluklaE ile gosterilir:
E(W)=E (2.42)

Yaklasik dalga fonksiyonlarinin elde edifgibu yontem<konfigtirasyon etkilgme
yontemi olarak adlandirilir.
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2.1.5. Hartree-Fock yontemi

Merkezi alan yaklgkhginda her bir elektron ayni4#)+V(r) potansiyelinde hareket
ettigi icin V(r)’'nin secimi 6nemlidir. Hartree, her elektronun Hempotansiyeline
sahip oldgunu ileri strmittr. Bir nl elektronu icin potansiyel, sistemdekigdr
elektronlarin kiresel olarak ortalama yukgdianindan (veya elektron bulutundan)
belirlenir. Bu kabullenimden Hartree, Hartree denkderi olarak bilinen denklemleri
turetti. Bunlar bir elektronun bir gerine bl yik dagihmi seklinde katli radyal
denklemlerdir. Hartree bu denklemleriaz uyumlu alah denilen tekrarlamali bir
yontemle c¢ozulebile@ni 6nermitir. Hartree dalga denkleminin ¢dzumu, radyal
fonksiyonlarin ¢carpimi olan kiresel simetrik bidgéafonksiyonunu verir. Fock, bu
denklemlerin Pauli dgarlama ilkesini sglamadgina dikkat cekmtir. Basit
sistemleri ele alarak, tek bir determinant vegigien prensibini uygulayarakdegis-
tokus terimleri’ olarak adlandirilan antisimetriklikten ortaya qikbazi ek terimler

haric Hartree denklemlerine benzer denklemler kgt .

Cok-elektronlu sistemler igin d@sim dalga fonksiyonu bir W = ®()LS)

konfigirasyon hal fonksiyonuseklinde secilir. Radyal dalga fonksiyonlari
tanimlanmantir ve deisimlere gore kararhliksarti Hartree-Fock denklemlerine

goturidr. Dgisim fonksiyonu yerine,

YyLS) =D ¢ () LY (2.43)

i=1

cok konfigurasyonlu acilim secilirse, radyal forksilardaki dgisimlere goére

kararhlik sarti Hartree-Fock denklemlerine benzer diferansdatklemler takimina
goturdr. Diferansiyel denklemler, keum katsayilarinin d@siminden ortaya ¢ikan
matris 6zdger denklemiyle gesir ve iki problem ¢ zamanl olarak ¢ozulebilir.
Degisim fonksiyonuna dayanan bu yonterigok konfigirasyonlu Hartree-Fock

yontemi olarak bilinir.
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2.2. Cok konfitrasyonlu Hartree-Fock yontemi

Cok konfiglrasyonlu Hartree-Fock yakildigl Fischer tarafindan gstirilen bir
konfigirasyon etkilgm yontemidir [1]. Bu yaklaklikta MCHF Hamiltonyeni
etkilesim terimlerinin relativistik olmayan enerjileri sein en iyi radyal

fonksiyonlarini elde etmek icin kullanilir. Dalganksiyonu,
M M

YL =D ¢d(y L9, D ¢'=1 (2.44)
i=1 i=1

olarak verilir. Burada®(y,LS), y, ve ¢ sirasiylaLS giftlenimli konfigirasyon hal

fonksiyonu, konfiglirasyonlari ve konfiglrasyonlarkarsim katsayilarini ifade

etmektedir. Bu fonksiyonlardan elde edilen relati olmayan enerji ifadesi,

ENLD=Y, Y 66 (0 L3| HOU, L= D Gop=Y T H2Y, ot

i=1 j=1 i=1 j=1 i=1 i >j

(2.45)

seklindedir. H; =H; oldugundani vej tizerinden toplam, k&genlerle ve etkitgm

matrisi olarak adlandirlarH = H; matrisinin en alt kismiyla sinirlandirilabilir.

c:(cl,cz,...,qm)t acthm katsayilari (veya karm katsayilar) bir sttun vektoru

oldugunda sistemin enerjisi

E=c'Hc (2.46)

olur. (P(ar),P(lar),..) radyal fonksiyonlarinin situn vektoi@ ile gosteriir.

Etkilesim matris elemanlari radyal fonksiyonlaragbaldugundan enerji fonksiyonu
hemP’ye hemc'ye bazlidir.

Hamiltonyenin matris elamanlari agisal momentumisealen
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Hij :ZV\Igb| (a’ b)+ Z \gbcd;kFQ ( ab Cq (247)
ab

abcd k

seklinde elde edilir. Buradakib veyaabcdtoplami her bir konfiglirasyon halindeki
doldurulmy yoriingeler tizerindendin.(a,b) bir elektron integralleri veR*(ah cd)

Slater integralleri olarak adlandirilirlar. (2.473,45) enerji ifadesinde yerine yazilir

ve toplamin sirasi d@estirilirse

E(yLS)=> w,l(ab+ > v, R(abcd (2.48)

abcd k

elde edilir. Burada

Wap :ii

=1 j=1

GG V\ZD V€ Vaped k = Z Z CiCj\gbcd K (2.49)
i

dir. Integraller iizerinden toplami en aza indirmek idifa,b) ve R‘(ah cd
integrallerinin simetri dzellikleri kullanilabilirMCHF y6ntemindel (a,b) integrali

icin a<b ve R*(ah cd) integrali icin dea<b, a< c ve b< doldugu varsayilir.

Hartree-Fock denklemlerinin tiretiimesindeki gikararlilik ilkesi tum kisitlamalar

icin Lagrange carpanlarini iceren bir fonksiyongugnmaldir:

F(P,Q)= £()LS)+ Y d, A (d B - Ez ¢ (2.50)

as<b

c’'deki degisimlere gore kararlililgartlarinin tUretiImesinde&‘(yLS) icin en uygun

yol
Hc=Ec (2.51)

seklinde esas denkleme géturen (2.45)'tir. Boyléckeangrange ¢arpani, sistemin
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toplam enerjisini verir.P(a;r) radyal fonksiyonlarindaki ggsimlere gore kararlilik

sarti gergi, degistirilecek her radyal fonksiyon icin bir tane olmakzere bir

denklemler sistemine gt’)tUrUr.P(a;r), (2.50)'nin  kararhilhk sartina gore

degistirilecek raydal fonksiyon olarak kabul edilirsg, sonuclar elde edilir:
a) W,, I (a a) 'nin degisimi

0

-W, IJP(a;r) LP(a;r)dr (2.52)

aa
0

olur.

b) 3" Voo R (@0 @) nin degisimi
b;k

00

2w, J'JP(a;r)lY(a;r) P(a;r)dr (2.53)

aa
0 r

olarak ifade edilebilir.

c) Diger tum integrallerin d&simi

2w, IJP(a;r)—X(a;r)dr (2.54)

seklindedir. Bazi katkllarl(a,b) kosegen dyi integrallerinden gelebilir. Slater

integralleri, her bir konum ic¢in bir, iki ve ¢ kextaya ¢ikan radyal integrale sahip

olabilir. Ortonormalliksartiyla bu dgisimlerin toplami

WaaTJP(a;r)Q(r)dr:O (2.55)



22

seklinde ifade edilebilir. oP(a;r) tum kigik dgisimler igin sifir olmasarti,

Q(r) =0 sartina goturiir:

22 . (1 +1)
(d_r+r Z-Y(nl r)]—r—z—gn,’n, P(nk r) == (nkr) n;gn,nl P(n'tr)
(2.56)
Kdsegen ve kfegen dyi enerji parametreleri
— 2/‘nl,nl — Anl,n'l
gnl,nl - ve gnl n'l — (257)

nl,nl nl,nl

seklinde Lagrange carpanlarylaskilidir. Bu tanimla, kgegen ve kgegen dyi
enerji parametreli matrisin simetrik olmgaha dikkat edilmelidir. Bununla birlikte

&

nInI_ nInI

&

n'l nl

(2.58)

nI nl

dir. Bu radyal denklemler sistemiy, ., doluluk sayisinin, tam sayi gledaha ¢ok

beklenen doluluk sayisi olmasi veX(nl;r) fonksiyonunun yalnizca bir

konfigirasyon hali icindeki elektronlarin gle tokusundan dgil ayni zamanda
konfiglirasyon halleri arasindaki etkilemlerden de ortaya cikmasi durumlari harig,

Hartree-Fock denklemlerine benzekle sahiptir.

MCHF probleminin bir ¢ozimi, esas denklemin vgigm radyal denklemlerinin
es zamanl ¢6zumuna gerektirir. Bigim radyal denklemlerinin verildi kabul

edilirse sadece esas problemin c¢6zulmeye ihtiyaardiz. Bu problem bir
‘konfigirasyon etkilgm (CI) problemi olarak isimlendirilir. Herhangi bir radyal
fonksiyon lyilestirilirse hesaplamaya’cok konfiglrasyonlu Hartree-Fock (MCHF)
hesabl denir. C6zUm yine tekrarlamali sire¢ olan c¢ok Igiitsyonlu-6z uyumlu
alan (multiconfiguration-self consistent field-MGZE) yontemidir. Bu yontem 6zet

olaraksu adimlardan okur:
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a) Radyal fonksiyonlar ofturulur.

b) istenilen 6z ¢6zim icin esas denklem ¢ozulir.

c) Radyal fonksiyonlar iyilgirilinceye ve istenilen 6z ¢Ozim icin esas denklem
¢ozlliinceye kadar yakinsamyemine devam edilir.

2.2.1. Breit-Pauli Hamiltonyeni ve dalga fonksiyon

Birinci dereceden relativistik duzeltmeler igin BrBauli Hamiltonyeni alinabilir:

HBP:HNR+HRS+HFS (259)

Burada, H,; relativistik olmayan cok-elektron HamiltonyenHl . relativistik
kayma veH 4 ince yapi glemcileridir. Hg, L ve Sile sira dgistirir. Relativistik
kayma HamiltonyeniH,,. kutle dizeltmesiH ,, ve H, sirasi ile bir- ve iki-cisim
Darwin terimleri, H,, yoriinge-yorunge terimi véd .. spin-spin temas teriminden

olusur:

HRS:HMC+HD1+HD2+HOO+HSSC (260)

Buradaki her bir Hamiltonyen

__ a° &2\ e
Hue = -5~ i:1(Di) u} (2.61)
Hp =- a’z i(D?)(Ej (2.62)
8 = I
Hp, = azi(u?)(ij (2.63)
N
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Hoo=—%2{p"pj 40 (r”'fm} (2.64)
i<i| Ty T

87U2 N
HSSC:—TZ(si.sj)d(ri.rj) (2.65)

i<j

ile verilir. H g islemcisi, spin ve yoringe acisal momentumlari adednetkilgimi

tanimlar. H g bir etkilesme terimi oldgu icin L ve S ile sira dgistirmezken,

J=L+Stoplam agisal momentumla sirazt¢irir. Ince yapi Hamiltonyeni
HFS = H SO+ H SOO+ H S (266)

dir. Burada,H ¢, ¢cekirdek spin-yoringet 4, spin-dger yoriinge veH g4 spin-spin

etkilesme terimleridir:

2 N
Hy = ”22 Z(isj'i-si (2.67)
i=1 ri
aZ N ri_ X p
Hsoo‘__z — (si+2s)) (2.68)
215 N
N I e
HSS=aZZi3[si.sj—3w (2.69)
i< T f

Breit-Pauli Hamiltonyenid toplam acisal momentunglémcisi ile sira dgistirir ve

karsilik gelen dalga fonksiyonu isé* ve J,’nin 6zfonksiyonlari olmalidir. Gok

konfigurasyon yaklgaminda, Breit-Pauli dalga fonksiyonlari,

W(yIM,) =Y 61 LS IM) (2.70)
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olarak verilir. Burada®()LSJIM, ) ler LSJciftlenimli CSF'lerdir:

O(yLSIM) = > (LM SM| LSIM)®(y LM SM) (2.71)

M Mg

L ve S farkl LSIi konfigirasyon hal fonksiyonlarinin iyi kuantusayilari olmadii
icin, farkl LSterimli CSF’ler (2.70)'te alinmalidir.

CSFlerden olgturulan radyal fonksiyonlar bir 6n MCHF cahasindan alinir ve

yalnizca acilim katsayilari iygérilir. Bu durumdaH,

Hy =(¥LSIM [ He |y L $ IM) 2.72)
elemanli  matristir. BOylece Breit-Pauli Hamiltonyein 6zdeger ve

0zfonksiyonlarini bulma problemLSJ ciftlenimli konfigtirasyon hal fonksiyonlari
arasindaki matris elemanlarinin  bulunmasina ve Berdeseri icin  matris

kosegenlgtirmesine indirgenir.

2.2.2.Ince yapi seviyeleri

Cok elektronlu bir sistemde relativistik dizeltnrelmak icin dalga fonksiyonunun
bir terimini iceren (2.70)’i incelemek yeterlidir:

E =B+ Ers* Erc (2.73)
Ex =(VLSIM,| Hygy LSIM) (2.74)
Burada E; (2.74)seklindeki relativistik olmayan enerjidirEzs ve E g sirasiyla,

relativistik kaymadan ve ince yapi katkilarindardeeledilen relativistik enerji

dizeltmeleridir:

Ers =(VLSIM,| Hedy LSIM) (2.75)
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Ers =(VLSIM,| He|y LSIM) (2.76)

Relativistik kayma glemcilerinin timdL ve S ile sira dgistirirler ve boylece Eg
Jden (ve M;’den) ba&msizdir ve E; relativistik olmayanLS terim enerjisinin

kaymasini gosteriince yapi enerjisi

EFS = ESO+ ESOO+ ES (277)
seklindedir. BuradaEg,, Egyo Ve Egg Sirasiyla spin-yoriinge, spinger yoriinge ve
spin-spin etkileme slemcilerine kagilik gelen enerjilerdir. Bu enerjilerin hep3i

kuantum sayisina Bhdir ve E, relativistik olmayarLS terim enerjisinin ince yapi

seviyeleri yarilmasini verirEg, ve Egyo'nun her ikisi bir rankli spin ve uzay

islemcilerinin carpimidir:

Eso = (YLSIM,| Hedy LSIM) O { 1)~ [ k1)~ § 81) (2.78)
Esoo = (VLSIM,| Hsody LSIM) O { &1)- [ &1)- § 81) (2.79)
Egs ise iki rankli iki tensdrslemcisinin bir skaler carpimidir:

Ess=(yLSIM,| H#yLSJM}D% ¢ c1)- [ k)- § 81 (2.80)

C=J(J+1)- L(L+1) - § S+ olmak lizere 6j sembolleri kullanilarak ince yapl

enerji seviyeleri daha acik ifadelerle yazilabilir:
Eeo={J(I+1)- L(L+D)- § SF D} {so(r LY g2)

Esoo={ J(3+1) - L(L+1) - § S+ D} Cooo(y LY (2)82
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ve

Ess:{%C(C+1)— L(L+D)- S 91)}535(;/ L$ (2.83)

Burada {so(VLS), {soo(VLS) ve {ss(yLS), Jden ba&msiz carpanlardir. Spin-

spin terimi ihmal edildiinde, iki kongu ince yap! seviyeleri arasindaki enerji farki

elde edilir:

AE. =20 (2.84)
{ ={so(VLS) +{ soo( ¥ LY ince yapi icin Landé aralik kuralidir,

2.3. Cok Konfigurasyonlu Dirac-Fock Yontemi

2.3.1. Relativistik yortingeler

Karmalk atomlar icin dalga fonksiyonlarl, blUyuk o6lcudelré&sel simetrik

potansiyelli Dirac denkleminin ¢ozumundenglu Dirac Hamiltonyeni
Hp =calp+5¢ +V(r) (2.85)
seklindedir. Buradar elektronun konum vektoray (r) elektronun potansiyel

enerjisi, ¢ ¢k hizi ve p=-id momentum glemcisidir. @ ve S islemcilerinin

alisiimis gosterimi

(0 &f (1 0
LY s

dir. Burada 1,2x 2’lik birim matris ve ¢,” Pauli matrisleridir:
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[0 1} [0 [ j [1 Oj
oy = , oy =| . , oy = (2.87)
10 - 0 0 -1

|nKm> relativistik yoéringe (Dirac y('jrijngesi)?,2 (f =1+ S) ve iz acisal momentum

islemcilerinin ve p=G7r (71 parite lemcisi) relativistik parite slemcisinin 6z

fonksiyonudur:
PZlemy= jG+)Iem), T lnkmy=mmem, m=-j,.. ], (2.88)
plrem =(-1)'| e m (2.89)

Bu ifadelerde,n ba kuantum sayisi vex relativistik acisal kuantum sayisidir
o1 1 N . . 1
| = iz icin K = %(] +§) . Boylece agisal momenturm cinsinden | :|/(|—§

seklinde verilir.

Ayni (nk), farkli m kuantum sayilarina sahigj+1'den kucik ve gt (ayni

tabakadaki) yoringelerin her birinin ayni radyetle sahip olduklari kabul edilir:

> 1( Pn/((r) ka(r/r)j. (290)

(rlnemy==| .
rUQu(r)  Xopm(r/r)

BuradaP, (r) ve Q. (r), sirasiyla dalga fonksiyonunun buyuk ve kicikgeitgeri

X (r /1) fonksiyonlari ise spindr kuresel harmoniklerdir:

PRGLEDS <Im—a%a‘l %jm>Y,m'”(r NG (2.91)

1
o=t=
2

~

Bunlar j?, j,, 1%, § ve 7r'nin 6z fonksiyonlaridir:
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P X I0) =5 +D) X ),
I Xm(r ) =my, (r/T),
12 X (P /1) =10+ )0 ), (2.92)

Exr 1) :gxm(r/r),

(2.91)de <Im—0%0‘l%jm> Clebsch-Gordan katsayilariy,™“(r/r) kuresel

harmonik ve¢@’ temel spindr fonksiyonudur. Yoringeler ortonorradim seklinde

secildiklerinde acisal momentum cebiri cok basittir

<naKarna| rV(b m)> = 5ab (293)
oldugundan

0, a#zb fakat «, =k,

(2.94)
dr( R, (DR, (N+Q, (1Q,(7)

oldugunu kabul etmek gereklidir.

2.3.2. Konfigtrasyon hal fonksiyonlari

N-elektronlu bir sistemin bifyPJM} konfigurasyon hal fonksiyonu (CSFI§Z parite
islemcisi veJ? ve jz toplam acisal momenturglemcilerinin normalize edilngi6z
fonksiyonlarini  ((yPIM|yPIM)=1) elde etmek icin (2.90) yoriingelerinden

olusturulan N. dereceden Slater determinantinin likaggsimi alinir:
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P|yPIM) = Ay PIM)
J2|yPIM) = J(I+1)|y PIM) (2.95)
J,|yPIM) = M|yPIM),  M=-J..,J

y, CSFyi tam anlamiyla tanimlamak igin gerekli yogé doluluk sayisi, ciftlenim
vs. gibi tum bilgileri sunar. Bir CSF icin standaiftlenim semasi icin, ilk olarak

elektronlar yorunge doluluk sayila(a) <2 j, +1 olacak sekilde belirlenerek alt
tabakalara atanirlar. Her a alt tabakasi elektrognka esas,v, ile J,, M, acisal

momentumunu verecealekildejj-ciftlenimlidirler:
‘(Ja)q(a) UaJaMa>. (2.96)

Sonra, J; ve J, alt tabaka acisal momentumlari, bir ara agisal emom vermek

icin ciftlenirler; ve bu, bir J toplam acgisal momentumunu vermek {zere tim
tabakalar ciftlenene kadar surer. Alt tabakalasia@ea elektronlarin yeniden gami
ve ciftlenim sirasinin dgsmesiylesekillenen CSF’ler ortogonaldirler.

2.3.3. Atomik hal fonksiyonlari

Atomik hal fonksiyonlari (ASF)P, J ve M ortak degerlerine sahip CSF'lerin

lineer bir kombinasyonudur:
|TPIM) =i G- |y, PIM) (2.97)
r=1

Burada, ¢, karsim Katsayilari  bir situn vekt('ernecr(E{c,r, r=1..n})
katilabilir. |y,PIM) (r=1,...,n ) CSF temel setine goére atomik halin gésterimi

[FPIM) seklindedir.

(¢.) =9 (2.98)
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olmasi i¢cin ASF’ler ortonormal olarak segilirler.

2.3.4. Dirac-Coulomb Hamiltonyeni

N-elektronlu atom veya iyonlarda tim baskin etkileler Dirac-Coulomb

Hamiltonyeninde alinir:

-1

. N N-1 N
H =Y H+Y > Jf -7 (2.99)
i=1 i=1j=+1
ilk terimdeki
. 3
H=c) af +(B-1C + Vo (D), (2.100)
i=1

elektronun Kkinetik enerjisi ve cekirdekle etkilminden ileri gelen bir cisim

katkilaridir. Cekirdek potansiyel}\/gek(f)), cekirdek hacim etkileri ihmal edilginde

—Z/r olan Coulombseklini alir. Elektronlar arasi iki cisim Coulombkéesimleri
(2.98)'deki ikinci terimin icindedir. Tersinir el&tfomanyetik etkilgimler ve simall
duzeltmelerden dolayi, (2.99) ve (2.1@)uksek dereceden ggklikler (QED)

katki teorisi ile incelenir.

Temel CSF’lere gore, (2.99) Hamiltonyen matrisi timglativistik atomik yapi

hesaplarinda 6nemli bir rol oynar. (2.88)'deki atloimalin enerjisi

EPC =(IPIM| H>®|I PIM) = (¢”°)"H ¢, (2.101)
dir. H ¢ Hamiltonyeni ise

H2¢ =(y,PIM| H®| y,PIM) (2.102)

seklinde elemanlara sahip bir matristir. (2.98) eifan katsayilarindaki dgsime
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gore EP©(2.101)'in kararll olmasi gerekldi, katsayilar igin 6z deer problemini

vermektedir:
(H” -EP°1)c™ =0. (2.103)
Buradal, n xn, boyutlu birim matristir.

(2.102) matris elemanlari, acisal katsayilar ve yahdintegraller cinsinden

aciklanabilir. Bir cisim etkilgm integralleri

|(@b) =4, [ Ar[ Q. (DR, (0~ Py (NQy (D) -26Q,, (NQy (D

+%(Pnaka<r)om(r)+Qn{a<r)Pm<r»

Vouo(N(Pye, (NP (N +Qp (NQ e (M) ] (2.104)

seklindedir. Burada f =df/dr iki cisim etkilsimleri relativistik Slater

integrallerini verir:
R"(abcd :]z d{( R() R0+ Qu () Q. (D) Y( be )} (2.105)
(2.105)’teki Yk(bd; r relativistik Hartreey-fonksiyonlari

Y<(alh 1= rz dsri:—:( P.(3P.(5 Q.(8Q0)% (2.106)

seklinde tanimlanir. Burada , r ve s’nin daha buyudk olaninir, de r ve s’nin

daha kuguk olanini gosterir.

Hamiltonyen matrisine k@gen katki
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Ny k

k
Hr?C=Z[q(a)l(aa)+§ > f(ah F(ap+Y Y ¢( ab & a)bj (2.107)

=i bea ke0.2... bl R 2.
olarak yazilabilir. Bu ifadedekiF“(ab) ve G*(ab) (2.104)'un ézel durumlaridir:
FX(ab) = R‘(abah, G*(ab) = R‘( abbl (2.108)
g (a) CSF'dekiayoriingesinin doluluk sayisidik,, k, ve k, kisitlamalari

kO = (2 ja _1)5ab;

o= Tl KKk.> 0

k= e °r (2.109)
lia =i/ 1, KK < O

k, = ja+jb’ J.a-l-jb_kl cift

> lia*in-1 dier durumlard:

ile verilir. Agisal katsayilarf “(ab) ve g!(ab), k=0 igin
@@ =2a(a(q(a-D,  f(ab= a(3(a( (2110

seklindedirler. Bu durunk <0 iken, g, (a) =2 |, +1 veyaq, (b) =2}, +1 oldugunda

Eb=-2(a(@qak ) d, ¢(a=-a(apTak) (111

seklinde olur. BuradaC(a, k, a)
.b
Claka=|1 1 (2.112)
2

ile verilir. Eger k>0 ve g, (a) <2, +1veq )< 2| + . ise
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f5(ab)=\/(abah, ¢ (ah= ¥ (abb) (2.113)

olur. Késegen dgi matris elemanlar(r # s)

Ho" =2, > V.o(abed R( abchi+), T( gb(l al (2.114)

abcd
olarak elde edilirler.
2.3.5. Radyal fonksiyonlarin olgturulmasi

Bir a alt tabakasi icinP,, (r) veQ,, (r) radyal dalga fonksiyonlar cifti, (2.94)

ortonormalizasyoRrarti ve

Pnaka(r=0)=0, QnaKa c' = 0): O’Pna/(a ( — 00 )—» 0, Q\Ka r(—» (&Y )—» O’P;A’(a I’(—» 0}

(2.115)
0,>0’h sinir sartiyla bir ¢ift Dirac denklemi ¢ozllerek elde extilir:
(P)
A U
dr r 0 ¢ v o © ' (2.116)
(_—ﬁanK (r)+(__a+ a(r)J PnK (r) = Xa (r)
dr r e c cr e r

Baslangi¢ noktasi yakininda buyik ve kigik {@ie fonksiyonlarinin asimtotigekli

ve aralarindaki ilki, orjin yakinlarinda homojen olmayax!” (r) ve x9(r)

terimlerini belirleyenY,(r) potansiyel enerji fonksiyonu davrama ba&hdir.

(2.115) sinirsartlar ile birlikte (2.116) gtlikleri B, (r) ve Q,, ( )yortngeleri ve
U, (a=1...n,) enerjileri icin, Y,(r)=Y, (1) (yani ayni x acisal kuantum sayil

yoriingeler ayni potansiyelde Uretilir) yg? (r) =0 oldugu durumlarda bir 6z der

problemini verir. Bu genel yapinin basit fakat omieing durumusoyle belirtilebilir:
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a) Coulomb merkezi alanindd((r) = Z), ¢ézumler analitik olarak elde edilebilir:

1/2 y
o (1= 1(11(1—%D ¢ (ﬁj e "

x gnFen+1 2+ 1o Ny N-«k F€n , g+ Ip /N)

o a U2
c2—[]= 2 nrl\"l‘yzcz{l_a Z ] L N=((p+yP+a? 2y, n = n—|/(|

(2.117)
N?2 ‘

2 2= 2\1/2 Z r(2y+ nr +1) —
= -aZ , &= , =27r.
yRUcmaz)n il [2N2(N—K){r(2y+1)}2nrJ o=

Ik esitlikte Ust isaret, P, (r) igin ve alt saret Q. (r) icin uygulanir. Perdelenmi
Coulomb fonksiyonlari, ele alinan sistemdeki Z g&rcatom numarasi yerine
Z** = Z -0 kullanilarak elde edilir. Farklo, perdeleme sayilari, farkli alt tabakalar

icin kullanilirsa (2.94) genelde @anamayacaktir. Bu tip 6érneklerde Gram-Schmidt

ortogonallgme yontemi,

P (D) [Rx(D Py (1)
(Qn,( (r)] - (an (r)J_;d\uKbN(ab)(QmK (r)j (2.118)

seklinde, her bir ¢ikarim sonrasinda fonksiyonlanormallemesi suretiyle temel

fonksiyonlarin ortonormal setini elde etmek icidl&ailabilir.

b) Bircok durumda, ydrungeler relativistik olmay@homas-Fermi teorisine dayanan

bir potansiyelde hesaplanir:

Y () = YT ()22, = (N (0 + 2.). (3
Z, = Z+1—i 9, ()

F(x) = 0,6011%° + 1,81064+ 1 (2.119)
0,01793%° + 0,21468 + 0,7713+ 1,395¢3 1,81861

X:|:(Z _ Zm)]'/s r':|1/2

0,8853
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Burada ortalamay, (@) doluluk sayisi

Ga(@=Y (23 +1q (3] Y 29+ (2120)

alindginda perdelenmi Coulomb fonksiyonlarindan daha iyi tahmin edilBu
cekirdek alanin perdelenmesinin radyakidieninin bir tahminini veren Thomas-

Fermi potansiyeli nedeniyledir.

c) Yogunluk fonksiyonu teorisine dayanan hesaplamalar,sbiraki belirli dgis
tokus ve kasilikh etkilesme etkilerinin tahminlerini icerdikleri icin bir swaki

asamada dikkate alinabilirlery, (r) potansiyeli, p(r) kiresel olarak ortalama

parcacik ygunlugunun bir fonksiyonu da olan bir terim icerir:

Y0 - Y05 0 PO Y 4l B (0% Q. (1) (2.121)

Slater dgis-tokus yaklasikligl, Y. “(o(r); r)=Y>(po; r) seklinde olgumunu da

sglar:
Y**(o; 1) :g[fp(r)j (2.122)
Vi

a ve b durumlar igin (2.1169eklinin aksine, Y, (r)'nin R, (r) ve Q. (r)
(b=1,...,n,) baglih g, c durumunda (2.114)’Un lineer olmamasina neden. &u

sistemler 6z uyumlu alan (SCF) yontemi ile ¢cozulur:

ah

1. Y (r) potansiyeli tahmini bi7; (r) ve Q2% (r) (b=1,...,n,) seti ile hesaplanir.

Kb

2. (2.121)deki gitlikler, PY"(r) ve Qi'(r) (b=1,...,n,) radyal fonksiyonlarin

Kb
yeni bir setini elde etmek icin bu potansiyel kallarak ¢ézulur.

3. lyilestirilmis bir tahmini radyal fonksiyon set<7, <1 durdurucu veya
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hizlandirici garpanlar olmak tzere

o (D] [’by:?()] [Ptah(r)] 2.123
(:f:ﬁh()J N Qo) ez o (2429

ifadelerinden elde edilir. ger iyilestirilmi s tahmini set, orijinal tahmini set ile belirli
bir tolerans iginde uyum 8karsa, yakinsaklik elde edilgnolur. Aksi durumda 1-3

adimlar tekrar yaratular.

Ayni acisal kuantum sayisina sahip farkh yorangel&arkli potansiyellerde

Uretildiginde, artik bir 6z dger problemi olmayacaktir. (2.94arti

Xa

et
ca,, (

Q o

b MoKy

seklinde homojen olmayan terimleri belirtmekle odaaykar. Ayrica gerekli olanl,,

Lagrange carpanlari,

Da(ba) Id—r(Y(r)+rVnuc(r))( Pa, (NP (N +Q 4 (NQ e (1) - 1 (ab)
anV ofjd (2.125)
q?bb) J‘_rr(Y(r)+rVnuc(r))(P%(r)P%(r)+Qw(b(r)Q (n)-1(ab)

esitliklerinin her birinden ya da bu ikisinin farkiyla ya da tamiyla belirlenir.

SCF yontemindeki 1. adimdaki homojen olmayan terimlerin (3.h2daplanmasi da
gereklidir. (2.115)'in en genelsekli, denklemler bir dg@sim prensibinden
turetildiginde de ortaya c¢ikar. Bu tusidhikler, degisim ilkesinden c¢ikarildii zaman
ortaya ¢gikar:

=iqSHPC+Zq(aD N(aa+22 . D N @D (2.126)

r,s=1 a=1b=atl
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Enerji fonksiyonu genelkgiriimi s agirliklarla birlikte

0. =Y @3 +D6..q, /Y 21+ (2.127)

seklindedir. Bu da basitce
L N

WP =%"(23 +1)E£f/2(24+1) (2.128)
i=1 i=1

ifadesine denktir. (2.94)teki kisitlamay! uygulaéima&in kullanilan O, ve U,

Lagrange carpanlari ile atomik seviyelerin belatli setleri Gzerindengarlikh bir
toplamina edeserdir. g(a) genellatiriimis doluluk sayilari, k§egen katsayilar

cinsinden tanimlanir:
Ne

a(@=>.d,q(3 (2.129)
r=1

P...(r) ve Q,, (r)fonksiyonlarindaki dgsimlere g6re W ’nin kararli olmasi

gerekliligi,

Ya(r):—rvgek(r)z(iyk(ab)vk(aa )= y(aba ¥( bd )ﬂ

b=1

yk(ab):(L%Jid f<( ab, wabad:(i}i d Y( abax (2.130)
q(a) r=1 r Tl(a) r,s '

seklindeki Y, (r) dogrudan potansiyel ve

P

iy = 4y Qe
X0 =x2 (r)+m;5@(b Dab(P:Kb j(r),
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C)(g J(r) Z ZX (ab) Y*( ab D( "”K“J(I) >, X(abeg Y( bd ){ ]( X,

anb b,c,d
cza

X (ab)—ﬁz d. g'(ah, X( abC()'—q—z d Y( abod

(2.131)

P
homojen olmayan terimlerle (2.116)'daki gibi denkleri ortaya glkarlr.)(ng(r)

esitli ginin ikinci terimi, (2.124)'Gn s@ tarafina benzemektedir ve ayni zamanda
(2.94)0 ortaya cikaran Lagrange carpanlarinin igartian kaynaklanmaktadir.
Lagrange carpanlari ya,

i GROEGIOR MO

j Y € Vo € )(Pos, € P, € Qpe, € R, €)1 8D)
. dr (2.132)
o fy — (Ru (MXV (N = Qu (N X (1)

j (Y € 3 Voo () (P, (P (N +Quy (NQu () =1 @D),

denkleminden ya da bunlarin farkindan veya topldemrbelirlenir.

Uglinct segeneky, =1 oldugunda en iyi seviye (Optimal Level-OL) [8¢klinde ve
n. >1 oldusunda geniletilmis iyi seviye (Extended Optimal Level-EOL) hesabini
verir. n_ secimindeki serbestlik, EOL hesaplamalarindakirjenfenksiyonuna
katkida bulunan ASF’ler icin, belirli durumlarda kdate dger bir avantaj
sgglayabilir. Optimizasyonun sadece, alinam ASF’ler icin uygulanmaktadir.
Bdylece yorungeler, Hamiltonyen matris 6z vektdrle&rafindan dretilen der
(n,—n.) ASF'leri ile baslantih niceliklerin hesaplanmasindaki kaliteye agiicude

sahip olamayaga aciktir. (2.103) ve (2.116)'nin ayni anda c¢o6zudrinelde
edilmesi, yukarida anlatilan SCF yontemine ¢ adima eklemek gereklidir:
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a) d, katsayilari, ctrah (i=1,...n ) karsim katsayilari vektorlerinin tahmini bir

setinden hesaplanir.

b) (2.102) denklemipryfni (i=1,...n ) karsim katsayi vektérlerinin yeni bir tahmini

setini hesaplamak icin iyigdrimis tahmini radyal fonksiyonlarla elde edilen

Hamiltonyen kullanilarak ¢ozulur.

c) Karsim katsayi vektorlerinin iyilgirilmi s bir tahmini seti
G - @-&) M+ &G (2.133)

seklinde elde edilir. Burad®< ¢ <1 durdurucu veya hizlandirici faktorlerdirgét

gelistiriimis tahmini set, orijinal tahmini set ile bir toleramgerisinde uysuyorsa

yakinsaklik elde edilngiolur. Aksine a-c adimlari tekrar uygulanir.

E/OL hesaplamalari igin yakinsaklik, gmlukla zor elde edilir. Boyle durumlarda
ortalama seviye (Average Level-AL) hesabi altefnbir yontem olarak izlenir.

Ortalama seviye (AL) [8]slemi, d ., katsayilarini,

N
_ )23, +1) ;(ZJt+1), r=s (2.134)

0, akaktirde

d

rs

elde etme geg@ni ortadan kaldinr @(a) - (8 oldugunda). Genietilmis

ortalama seviye (Extended Average Level-EAL) hes@bil33)'te (2J, +1) AL
durumundan farklidir. Tekrarlamali yontemin a, bevadimlari tekrar gereksiz hale
gelir. E/AL seceneklerinin amaci, CSF’lerin birig@t ortalama enerjisi icin en iyi

olan bir dizi yériinge belirlemektir.
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2.3.6. Cekirdek etkisi

Cekirdek hacim etkisinin yakj& iyilestirmeleri cekirdek dgliminin, kiresel

simetrik (0 (r)) olarak modellenmesiyle ve

1V (1) = 4n( jo 0(s)S ds+ r_[ (9 sd)s (2.135)

seklinde hesaplanmasi ile elde edilebilir. Basitdg@ top modeli,

: r<r.,
Poe(r) = {g" oK (2.136)
seklinde sadece,,'e baglidir.
=P a=t4in3 2.137
pgek(r) 1+ e(r_c)/a , a ne ( ' )

seklindeki iki-parametreli Fermi g@liminda, ¢ parametresi yari-yuk yaricapidir
(Peer(r) =0,50, icin olanr degeri). Boylece bu cekirdek yaricapinin olgimaint
mumkun kilar. t, yazey kahrdi yani o (r)'nin 0,90,'dan 0,1p,’a distugu

araliktir.

v?/c?'deki en digiik derece icin enerji lizerine gekirdek sonlu-kigtkileri ikiye

ayrilir.

a) Indirgenmg kiitle diizeltmesi, elektronlarin fiansiz hareketlerinden kaynaklanir

ve m, elektron kitlesinin, (atomik birimlerde 1'dir) indirgenms kutle ile yer
degistirmesi ile hesaplanir:

M
E . HE, p= DM (2.138)

rne rTL+ Mgek
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BuradaM__,, cekirdezin kitlesidir.

cek?

b) Elektronlarin kanhkl etkilesimleri nedeniyle ortaya c¢ikan dizeltmeler (takas ve

kutle kutuplanma dizeltmesi) hesaplanmamaktadir.

2.3.7. Tersinir elektromanyetik etkilesim

Tek tersinir foton takasindan dolay! 1 ve 2 olagtiketlenen iki elektron arasindaki

Coulomb etkilgimine en dguk dereceli diizeltme

. 3 2

HTers = _z a,a,, 5” COS@R)_'_ 0 COS@R ) (2139)
R 0RR &R

seklindedir. BuradaR=|t -1, ve w=|0, -0,|/c’dir. Uzun dalgaboyu limitinde,

(w - 0)bu, cok iyi bilinen Breit etkilgmine indirgenir. MCDF teorisine gore bu,

matris elemanlari katkida bulunur [9, 10]:

He*=Y >V (abcd S abcl 7=1,23,.., (2.140)

abcd k

Burada alti tip S“(abcd radyal integrali olgur bu integraller R“(abcd w) ve

S“(abcd iki integralin birlgimiyle ifade edilebilir:

R*(abcd a))=j: dr{pbd( r)wk(wr)%V‘( ac ¢g; w; r)]

S*(abed w) =" (abed w)-> - ( abcdaw),

2k + 1)2
o

3\ (abed @)= di A r)( 2P0 L L ) @DV (26 G 5@ r))}

X, @bed @)= ar Pac(f>( o ]wk-l(wr)Y‘ “bd; @ @ r)},

(2k +3)(2k- 1)
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Ye(ab f; a; =] d{pam(ij fw ss},
S

) _(2k+D! ___z"
pab(r) _Pr!aKa(r)Qrb’(b(r)’ wk(z)_ Zk Jk(Z)’ wk(Z)__(Zk_l ”

(2.141)
Y(2

2.3.8. kimali dizeltmeler

Elektron-pozitron ve elektromanyetik alanlardakirmakardan dolayi etkik@mlerin
alinmasi, kuantum elektrodinamik (QEDgimnal duzeltmeleri Uretir. Basitce 0z
enerji olarak bilinen, enerjiye baskigimali dizeltme, bir elektronun, ¢ekirdek ve

diger atomik elektronlardan kaynaklanan bir elektroyedik alan ile etkilgimine en
distik dereceden bir gesiklikle gerceklair. Yavasca degisen F  (Z/c) fonksiyonu

terimlerinde, hidrojen-benzeri sistemlerdeki 6zrgne

s z*
Ex(Z/9 R Fe(Z/ 9 (2.142)
seklinde olgur. Bu tek elektronlu sistemlerde 1s, 2s;2pe 2p,, durumlari igin
F.(Z/c) tablolari, [10-12]'de verilmtir. Oz enerjinin kabaca tahmigi sekilde

yapilir:

Ny
M= Y @ E
a=1

o F.(Z10, 1s,2s,2p ve2p yoringelerii
Ex. =;§ > R (ZX1 0, ns, np, , np, yoriingeleri igin (2.143)
aksi taktirde

Elektron perdelemesi icin kabaca gdo olan zZ°*’in kullanimi, ydriingelerin
neredeyse hidrojen benzeri ofdudurumlarda, i¢ tabakalar icin aranan bir yoldur.
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QED’ye dayali hesaplamalar esas olarak Johnsoalgen@ arkadglarina aittir [13,
14]. Sayisal SCF potansiyelleri (Slateggetokus yaklasimini kullanan relativistik
teoriden (35)), Brown ve cama arkadglan [15] tarafindan kiresel simetrik

potansiyeller icin kullanilan yontemin gengtieglmesinde yer almaktadir.

Onem sirasina gore bir sonraki diizeltme, vakum gtatuma diizetmeleridir. En
disUk derece icin bu, sanal elektron-pozitron cifttarafindan perdeleme nedeniyle,
cekirdek alanin kisa aralik gieikli gidir. Sonlu cekirdek boyutunu dikkate alan
ikinci ve dordinct dereceden katki potansiyellerifiadesi [16]'da bulunabilir. Bu
potansiyellerden sadece

LY o
HP =2 a @[ dv'(n(R, (0+Q, (1) (2.144)

sekli bu yontemde kullaniimaktadir.

2.3.9. Acisal katsayilar

Coulomb etkilgimi igin (2.113) ve (2.114)'tekMX(abcd) konfigiirasyon ciftlenim

katsayilari

3 (-1 S.RC X (2.145)

ifadesine sahiptir. (-1)°S carpani, Pauli darlama ilkesinin uygulanmasindan
kaynaklanir ve tamamem, (a) alt tabaka doluluk sayilarina galir. R, matris
elemaninda kutupsal acilar Gzerinden integral r&dem ortaya cikan bir acisal
momentum yeniden ciftlenim katsayisini gosterir paylgilan CSPnin acisal
momentum ciftlenim yapisi hakkinda tim bilgiyi igerC, kesirsel soyun dort tane
bir-elektron katsayilarinin carpimidiX*, ilgili radyal integralde goéziiken yoriinge

isaretlemelerine ve k parametresineglbair niceliktir. k parametresine Bhlik

Legendre polinomlari cinsindedrl—r2|_1’in standart acilimindan ortaya c¢ikar.
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Toplam, radyal matris elemani etiketleri gorunetifaglektronlar icin |14PJM>

CSF'ler | y,PIM) den silindiginde katkida bulunabilen tim mumkiin ana durumlari

kapsayana kadar devam eder.

VX (abcd) katsayisinin yapisi, daha kagnaifadelerle yalnizca yer g@aiminde

farkll olmak Uzere, ¢ok benzerdiEi f"(ri) tip islemciler, |erJM> ve

y,PIM)
seklinde, matris elemanlarina sahiptir. Buraﬂ%(r), k rankli indirgenmengitensor

islemcisidir. Bu glemciler

<erJM‘zi f(r)

yv.PJ |V|'>:Z T:(ab( K, “#( )‘ @Kb)(_l)J_M{J k J j

M q -M
(2.146)

olarak yazilir. Burada(na/(a f"(r)‘ nb/(b), a ve b yorungeleri arasindaki bir radyal

matris elemanidir. (2.114)'tekT, (ab) katsayilari, skalersiemcilere uygun olarak,

k =0 olmak Uizere 6zel durumlardir.
2.4. Enerji Seviyeleri Arasindaki Geggler

Bir atomun enerji seviyeleri genellikle yari 6mransuz kararl haller olarak kabul
edilir. Bir elektromanyetik alan vaginda bu durum dgsebilir. Sqzurulan foton,
atomlari ve iyonlari daha yuksek seviyelere uyadyariims sistem manyetik alan

yoklugunda kendilginden sima yapabilir.

iki hal arasindaki elektromanyetik ggckasilik gelen fotonun agisal momentum ve

paritesiyle belirlenirk sgzurulan veya yayinlanan fotonun agisal momentumuakim
tizere 7=(-1) pariteye sahipse geei ‘elektrik cok-kutuplu EK) gegi’; foton
ﬂ:(—l)k+l pariteli ise gege ‘manyetik cok-kutuplu NIk) gecs’ denir. MCHF
yonteminde birgok kutup, paritesi ve rankik olan O kiiresel tensorsiemcisi

ile tanimlanir. Bu elektrik ve manyetik ggleir icin sirasiyla,



46

£ =Y 1))

1 1 (2.147)
Mék) =a.k(2k-1) [m M'Aék) +_2 q ME%k)}
seklindedir. BuradaviA® ve MB{"
(K) — N k=17; (k-1) f; @ (k)
MAL = r i U@ x196) |,
N (2.148)

MBék) :ZN: rk—l(i)I:C(k—l)G)xs(l)(i ) ];k)

olarak tanimlanir. Biry'J'M'Ust seviye ve biryJM alt seviye arasindaki ggti

tanimlamak iginl é’k geck integrali ves™ bilesensiddeti sirasiyla

1M, y' I 'M ) =(yIM| Q' I' M) (2.149)

S (yIM, ' I M) =3 (I, 3 M')(2 (2.150)
q

seklinde tanimlanir. Yalnizc®l kuantum sayilarinda katli olan seviyeli sistemeler
ilgilenildiginde go6zlenebilen nicelik boylece bu kuantum sayilaerinden bilgen

siddetlerinin toplami olagandan cizgisiddeti

S (ydy' )= Y |<ym @@y 3wl (2.151)

M,M g

dir. Wigner-Eckart teoreminden ve ortogonallik gbdisindan M ve M "ler
Uzerinden toplam) cizgiiddeti, indirgenmy matris elemanlarinin karesi olarak elde

edilir;
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™ (v 3,y 9 =|(y oy J'>r (2.152)

Bir Gist seviyeden bir alt seviyeye yayinlama igatig hizi (veya olasii)

o 21 S (' T,

A (y3.yd)=2G[a(E, - E,)] % (2.153)

5

ile verilir. g, Ust seviyenin istatistiksegaligi ve C,

g, =2J'+1 (2.154)
2k +1)(k+

=2k y (2.155)

k((2k+1)!)

seklinde tanimhdir. Salinigiddeti sgurma ya da yayinlamadaki ggiciemsil eder.
DusUk haldeki bir atom foton goirarak st seviyeye uyariffinda sgurma salinici
siddeti

f™(yd,y' 3 =§ Gla(E, - EJ)TH%J’V'J') (2.156)

seklindedir. Benzer bir ifadey'J' ile yJ yer de&istirmek suretiyle yayinlama

siddeti icin de elde edilir. Bu durumda sadegaret dgisikligi yeterlidir. Burada
onemli olangf agirhikh salinicisiddetidir. Agirlikl salinicisiddeti

of *(yd,y'3)=g Iy’ J) (2.157)
ile verilir.

MCDF yo6nteminde M, elektrik ve manyetik gegier, Grant [17] tarafindan

tanimlanangimall gecs integralleri cinsinden
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v MS +[L+1)/L]V’M ),  elektrik dipol gegieri igin
= MD, manyetik nipdtl geckleri icin

ME =i [(Lj 2[(Ka-/(b)l DL, ] -(LTHT 2[(Ka —k) L,

L+1
Malb =_i{[(Ka_Kb)| Lt (L D) _L+1]+[(Ka_Kb) LamLl 1—1]_(2- +1) L} ’
Vi =it )

[L(L+D)]

K :j:der(a; /c)(PnaKa(r)anKb(r)iQn{a(r)Pm(r)),

3. = |, drj (@ 7€) (P, (NP (N £ Q. (NQ,., (1)
(2.158)

seklinde ifade edilir.(:)‘ML’, L dereceli cok kutuplusima alani glemcisi ile etkilenen

bir ASF I';’den bir ASFT;’ye geck igin salinicisiddeti

JiT AL 2
fij :mkriﬁ)q ”O( iy '13”‘
:—(2|_ch)af 2.CrGr (% R I\é“’ ly, P) (2.159)
L7 20 (X [0 )

(2L + 1)a)2

seklinde tek elektronlu gegintegrallerinin bir toplamidir. Brink ve Satchld8] tipi

indirgenmig matris elemanlari kullanilarak

—

S .

/2

NAC,) = (WJ (-D=2 (2.160)

ab

(nax

N
o
I .
NI T
<

elde edilir.
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Tekli cizgi 6zelliklerinin higbirinin dlcimu kolayplmadgindan c¢@gu deneyler st
seviyenin yari omruand verir. Bu durumda, tumsigdl seviyelere c¢ok-kutuplu

geckler tzerinden toplam alinmalidir. Béylece bir seviyn yari omri

[ = —— (2.161)

seklinde olur.

2.4.1. kimali gecsler icin kesin ve yaklasik secim kurallar

Kesin secim kurallari tim konfigirasyon hal fonksiari icin uygulanir. Verilen bir
atom hal fonksiyonuna ait acilimdaki tim konfigiy@s hal fonksiyonlari ayni
paritelidir. Boylece ilk kuralin gegiislemcilerinin paritesi ile i§kili olacagl aciktir.

Parite elektrik ylemcileri igin (-1f ile, manyetik §lemcileri icin (-1f* ile verilir. 7

ve 71 iki halin paritesi olmak tzerer/ 77 dikkate alinirsa
EW: L= (1), MK 7L = (—g) (2.162)
T T

oldugu goralur. Yani, E1 dipoklemcisi farkli pariteli halleri, M1 manyetik dipek

E2 elektrik kuadrupolsiemcileri ise ayni pariteli halleri dikkate alir.

Verilen bir ASF'ye ait bir agilimdaki tim CSF’lecin ortak olan dier bir dzellik

toplamJ degeri icindir. Bunun ic¢in tim ¢ok-kutuglemcileri
AJ=J-1=0+1..+xk k<J+J (2.163)
secim kuralini verir. Bu kural # J'# 0 kisitlamasini igerir.

CSF'lerin farkli acisal momentumlari, gegikatilip katilmamalarina gore aktif veya

pasif olarak siniflandirilabilirler. Pasif momentiam aktifler (2.163)teki kurala
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gore olgurken dgismeyecektir. Dikkate alinacak ilk kural, uzaysalsgn uzayini

temsil eden farklisiemcilerin ranklarina kzidir. =8 islemcisi spinden amsiz ve

spinler daima elektrik ¢cok-kutup gelgr icin pasiftir. Boylece spin i¢in secim kurall,
EM: AS=0 (2.164)
olarak Ozetlenebilir. Ayni segim kuraMA ® islemcisi igin gecerlidir. Ancak,

mB * islemcisi bir-rankli bir spinglemcisi icerir ve bu nedenle manyetik ¢ok-kutup

geckler 1 kadar farkli spinli CSF’leri dikkate alir.

Uzay acisal momentumlarina ait se¢im kurallaride edtmek i(;in,E(k) islemcisine

karsilik gelen tensorin rankinkolduguna dikkat edilmelidir. Bu, segim kuralini
E® . AL=0,#1,...xk , k< L+L' (2.165)

olarak tayin eder. Manyetik gelgr icin biraz daha dikkatli olmak gerekir. Cunku
uzay tensoriMA ®de k rankh MB™®'de k-1 rankhdir. Bu durumdaviA ve

mB * 'ya ait uzay ve spin momentumlari icin sec¢im kuaall

MA®M : AS=0, AL=0,+1,...#k, k< L+L' (2.166)
MB™ :AS=0,+1, AL=0,+1,..x k- 1, kK-1< L+L' (2.167)
seklinde birlatirilebilir.

2.5. Kullanilan Programlarin Yapisi

2.5.1. MCHF paketinin yapisi

MCHF atomik yapi paketi [4] her biri hesabin belioir kismini yapan bir grup
(GENCL, NONH, HF, MCHF, CI, BREIT, MLTPOL ve LSTRA&JTR) programdan
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olusmaktadir. Her program kendinden 6nce gallan program veya programlarin
cikis dosyalarini kullanarak kullanicinin istgdihesabi gercekigirir. Hesaplama

adimlarisbyle 6zetlenebilir:

1) ilk olarak konfigiirasyon listesi ojturulur. Bu liste, referans olarak verilen bir
takim icin olygturulabilecegi gibi, bu takima ilave referans takimdan belirery

desistirmelerle de olsturulabilir.

2) Relativistik olmayan Hamiltonyenin acisal intadgri hesaplanir. Slater
integralleri ve kinetik integrallerin lineer bigieni olarak relativistik olmayan
Hamiltonyenin matris elemanlarini tanimlamak iciarekli olan acisal integraller
hesaplanir. Verilen bir konfigirasyon hal listegkd bir tabakada s, p ve d
elektronlarinin herhangi bir sayisi izinliykdr® 3'lU tabaka icin iki elektrondan ve

iki bosluktan fazlasi izinli dgildir.

3) Olwturulan integral listesi kullanilarak MCHF vyakikliginda relativistik
olmayan radyal fonksiyonlari ve acilim katsayilagsaplanir. Busamada 6nceden

hesaplanngibir Hartree-Fock hesabi gangic olarak kullanilabilir.

4) Breit-Pauli relativistik etkileri hesaba katilkna istenirse Breit-Pauli
Hamiltonyenin matris elemanlari icin gerekli acisaégraller hesaplanir. Verilen bir
konfigurasyon hal listesi icin tim matris elemankaeya secilenleri hesaplanabilir.
Yorungelerin ortogonal oldiu kabul edilir. LSJ yaklsgikliginda, dalga fonksiyonu

farkl LS terimli konfiglrasyon hal fonksiyonlarina acilir.

5) Konfigurasyon etkilgmi hesabi yapilir. Hem relativistik olmayan hem Bieit-
Pauli yaklgikliginda bir etkilgim matrisinin 6zdger ve Gzvektorleri hesaplanir.
Ayrica, kutle polarizasyonu gradyant veya Slatéegnali seklinde kullanilarak elde

edilebilir.

6) Ele alinan seviyeler arasindaki g incelenmek istenirse oOncelikle geci
islemcilerinin matris elemanlari icin gerekli acisattegraller hesaplanir. Gagci

matris elemanlariyla birlikte ayni veya farkli gali haller arasinda verilen dalga
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fonksiyonlariyla gegi enerji farki, dalga boyu, salinigiddeti ve gegi olasilgl
hesaplanir.

MCHF atomik yapi paketinin 6zet gosterifekil 2.1’deki gibidir.

Veri girisi

Konfigiirasyon listesi tiretilir.

—_—

Bir elektron ve Slater
integralleri hesaplanir.

Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
yontemiyle relativisitk olmayan dalga
fonksiyonlart hesaplanir.

Baslangig i¢in temel hal
Hartree-Fock hesabi
kullanilabilir.

Seviye enerjileri
hesaplanir.

Breit relativistik katkilar
hesaba dahil edilebilir.

Konfigiirasyon
etkilesimi hesab1 yapilir

Veri girisi
Elektrik veya manyetik ¢ok kutuplu
gecis integralleri hesaplanir.

:

Elektrik veya manyetik ¢ok kutuplu gegislerin
enerji farklari, gecis dalga boylari, agirlikl
salinici siddetleri ve gegis olasiliklari hesaplanir.

Sekil 2.1. MCHF atomik yap1 paketinin 6zet gosterimi
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2.5.2. GRASP programinin yapisi

GRASP programi [3] her biri hesabin belirli bir ks yapan oniki (GRASP,
DATAIN, DATNR, NJGRAF, MCP, CFP, MCT, MCBP, MCDF,C¥, BENA ve
OSCL) alt modiul programdan glmaktadir. Hesaplama adimladyle 6zetlenebilir:

1) Konfigurasyon listesi okturulur. Kullanici tarafindan verilen konfiglirasyon
listesi ilejj-ciftlenimiyle tum mumkin CSF'ler okurulur. Bu CSF'ler istenirseS

ciftleminine donigturdlebilir.

2)Relativistik Hamiltonyenin acisal integralleridaplanir.

3)Hamiltonyendeki bir ve iki elektron integrallgiacik tabakalar icinV(abcd) ve

T.(ab)) katsayilari hesaplanir. Bu katsayilar cekirdekiyie bl olmadgi igin

benzer elektron dizilimine sahip atomlar i¢in akatsayi dosyasi kullanilabilir.

4) Radyal dalga fonksiyonlari hesaplanir. Bu fopkslar belirli model
fonksiyonlardan (perdelensmiThomas-Fermi ve cekirdek Coulomb potansiyelleri)
uretilir veya baz CSF sureclerinden elde edilirsAkelirtimedikge cekirdek yiku
iki parametreli (cekirdek RMS yaricapi ve yuzeyiikhgl) Fermi yuk dgilimi olarak
alinir. Yoéringeler hesaplanirken daha o©nceden hesag bir dosyadan
okutulabilir. Yeni hesap yapiliyorsa yoringelerik tahminleri icin Thomas-Fermi
tipi dalga fonksiyonlari kullanilir. Hesap gercegtielemezse Coulomb tipi dalga
fonksiyonlart kullanilir. Thomas-Fermi ya da Coulomdalga fonksiyonlari
kullanildiginda perdeleme sabiti belirtiimezsesde Slater kurallarina gére belirlenir.
Relativistik olmayan yortingeler kullanilgse, j=I+1/2 ve j=I-1/2 icin perdeleme
sabiti aynidir. Her yoéringenin gig-tokus potansiyeli SCF sirecinde 0-1
aralgindaki bir dgiskenle carpilir. Cozum elde edilemezsegigiéokus faktori
sonu¢ elde edilene kadar azaltilir. Potansiyel@estiriimis dalga fonksiyonunun
onceki tahminleriyle dés-tokus potansiyelini dgistirerek, dalga fonksiyonundaki
digumler nedeniyle gerelgi yerde duzeltilerek ve bu potansiyelin kesrini

potansiyele ekleyerekler.
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GRASP paketiyle ¢ g MCDF hesabi yapmak mumkunduir:

1) (E)AL, Ortalama veya gegtetiimis ortalama seviye ((Extended) Average Level)
hesabi: Bazi sistemlerdeki (E)AL hesaplari genelliicok daha karngak
hesaplamalarin kEngi¢c noktasi olarak kullanilir. Bir konfigurasyagtkilesme
hesabi i¢in yoringelerin bir referans setini velg®L hesaplamalari icin Blangic
tahminlerini sglamanin yaninda atom veya iyonlar icin Dirac-Foak artalama
konfigirasyon dalga fonksiyonlari ve 6zelliklerigide etmek icin kullanilir. Tim

CSFlerin gairhikh ortalama enerjileri iyilgtirilir.

2) (E)OL, En iyi veya gegietilmis en iyi seviye ((Extended) Optimal Level) hesabi:
Kicuk bir grubu icin kesin bilgi elde etmek istegidde (E)OL yontemi en iyi
sonuclar verir. Hal veya kucuk grup hallerin ¢kl etkilesme enerjisi
gerektginde muhtemelen kullanilacak en iyi yontemdir. lanlici tarafindan

belirlenen bir veya daha fazla ASF’nin enerjislayiirilir.

3) CI, Konfigurasyon etkilgmi (Configuration Interaction): (E)OL hesaplamalar
verilen CSF takimlar ile yapilan Cl hesaplamaldam daha fazla belirli durum
karsilikli etkilesme enerjisi vermesine gmen, bu hesaplamalar SCF durumunda ¢ok
daha fazla zaman harcar ve yakinsaklik hatasi werngek daha yatkindir. Bu,
Ozellikle optik spektrumda geciboyutlarinin hesabindaki gibi, hallerin geni
grubunda bilgi gerektirdgi durumdur. Hamiltonyen iterasyona girmeden

kosegenlatirilir.

Tersinir foton etkileimi ve kuantum elektrodinamik etkiler hesaba katksa
oncelikle bu etkilgimler icin kullanilacak radyal integral katsayilanesaplanir.
Tersinir etkilgim matrisi CSF bazinda hesaplanir ve QED dizeltnmatetahminleri
yapilir. QED duzeltmeleri eklenmeden 6nce Diracd6ou ASF bazinda tersinir
etkilesim matrisi k&egenlstirilir; sonra duzeltmeler katki olarak veya QED

duzeltmeleriyle Hamiltonyenin yenidengdggenlatiriimesiyle elde edilir.

Isimali gecgler hesaplanmak istenirse, oncelikle gerekli bircpaik kiresel

tensdrlerin indirgenngi matris elemanlari hesaplanir. Sonrasinda MCDF thesa
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sonucu veya bunlarin Breit ve QED katkili ASFlemisecilenleri arasindakgimali

geck Ozellikleri ve atomik halleringimali yari 6mdurleri hesaplanir.

GRASP programinin 6zet gosteri§ekil 2.2'deki gibidir.

Veri girisi

Konfigiirasyon listesi

Konfigiirasyon listesi LS
ciftlenimine doniistiiriiliir.

Jj-giftleniminde tretilir

Onceden hesaplanmig
katsayilar kullanilabilir veya
bunlara ilave yapilabilir.

ki elektronlu Coulomb radyal integralleri hesaplanir

| Onceden hesaplanmig radyal
dalga fonksiyonlari baglangi¢
| tahminleri olarak kullanilabilir.

fonksiyonlari hesaplanir.

Cok konfigiirasyonlu Dirac-Fock yontemiyle radyal dalga

MCDF

Seviye enerjileri

Tersinir foton etkilegimi ve
kuantum elektrodinamik katkilar

Hamiltonyen matrisine tersinir
foton katkilarini eklemek i¢in
katsayilar hesaplanir.

\\\hfsabl '\.apl,lrl,[/' hesaplanir
Onceden hesaplanmig Gegisler igin agisal Ver g

| katsayilar kullanilabilir veya

| bunlara ilave yapilabilir. Katsaylart hesaplamr.

I

“‘c‘

Elektrik veya manyetik ¢ok kutuplu

gegislerin enerji farklar, gegis dalga

boylari, agirlikli salinict siddetleri ve
gecis olasiliklari hesaplanir.

Sekil 2.1. GRASP programinin 6zet gosterimi

| Onceden hesaplanmig
katsayilar kullanilabilir veya
| bunlara ilave yapilabilir.

\

Veri girsi




BOLUM 3. HESAPLAMA SONUCLARI

Ac I, Ac ll, Ac lll, Th IV, Pa I, Pa ll, Pa Ill, P&V, Pa V, U V, U VI ve Lr I'in
seviye yapilart MCHF [1] ve MCDF [2, 3] ydntemldgyincelendi.incelenen
seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1), elektkldadrupol (E2) ve manyetik dipol
(M1) geckleri hesaplandi. Her iki yontemle yapilan hesaplanda kagilikh

elektron etkilgmeleri ve dgisik derecelerde relativistik dizeltmeler dikkatendit

MCHF yontemi kullanilarak yapilan hesaplamalardenaal konfigtrasyonlar icin
dalga fonksiyonlari, konfigirasyonlarin baskimi belirleyen kagim katsayilari ve
relativistik olmayan enerjiler hesaplandi. Bir sskiradimda Breit-Pauli relativistik
etkileri dikkate alindi. Relativistik katkilarla t@ber gegilere ait dalga boylari,
agirhkh salinicisiddetleri ve gegi olasiliklari incelendi. MCDF yontemi kullanilarak
yapilan hesaplamalarda ise secilen konfigirasyagiladalga fonksiyonlari, kagim
katsayilari ve relativistik enerjiler elde edil@u sonuglara tersinir foton etkgleni
(Breit) ve kuantum elektrodinamik (QED) etkiler Kdt. Elde edilen enerji
deserleriyle incelenen seviyeler arasindaki geenerjileri, dalga boylari, salinici

siddetleri, gegi olasiliklari (hiz1) gibigima parametreleri elde edildi.

Yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen verilegklusu nedeniyle sinirli
miktarda seviye enerjileri ve gslgre ait gima parametreleri tablolarda verildi.
Genellikle iyonlama enerjisi altinda olan seviyeler dikkate alinagekilde bir
kisitlama yapildi. Ulglabilir kaynaklarda yer alan iyordaa enerjileri Tablo 3.1'de
sunulmaktadir.sima parametrelerinin verilgi tablolarda, enerjileri verilen seviyeler
arasindaki gegler dikkate alinmaktadir. Ancak kaastirma degerlerinin az olmasi
durumunda iyonlgma enerjisi Uzerinde bir seviye ya da bu seviyeijeisama

parametresi varsa onlar da tablolara dahil edildi.
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Tablo 3.1.incelenen aktinit atomlari ve iyonlarinin iyogiiaa eneriileri (crit)

Element Iyonlasma Enerijleri

Ac | 5,08%: 5,14%: 5,07%: 5,72*: 5,29%; 5,04%: 5,06°"; 4,97*; 5,31°%; 5,21% 5,17%
5,21°% 5,38°% 41700 45849%45730" 5,17"%; 5,137

Ac Il 11,56%; 11,63% 11,453 11,93% 11,49% 11,507; 11,548, 11,78 11,91°%
11,90% 12,1% 11,60 2

Ac Il 17,43%; 17,487 17,287, 16,93, 17,24"; 17,29% 17518"; 17512°%; 0,609991%;
0,640587217,39%; 17,372

Thiv 28,97%; 29,04%; 28,83"; 27,93°, 28,06”; 27,78%, 28,65’,0,986371"; 1,027822%
28,45 28,21

Pal 5,53% 5,58 %, 5,52%; 6,13*; 5,66%; 5,89"; 5,96°"; 47500; 51485% 46466';
5,81% 5,767

Pall 12,274 12,3%% 12,07 12,39%* 12,85%; 12,757; 11,96

Pa lll 18,15% 18,20°% 18,05%; 17,61%; 17,6 7"; 17,73"; 18,652

PalV 30,958% 31,032 30,83 32,26%; 32,37; 32,128 31,24%; 30,912

PaV 1,585914" 1,62862%°

uv 45,19%; 47322

U Vi 62,20%: 60,83% 2,250587%; 2,2941912

Lr | 4,54%% 4,62°% 4,55%: 5,28% 2 4,78 4,717

a8 ju ve calsma arkadglari [34] (eV biriminde),

® Energy levels and atomic spectra of actinides [X@¥ biriminde) (Bu dgerlere [34]'ten de
ulagilabilir),

¢l ©Eliav ve calsma arkadglari [35] (eV biriminde),

9Moore [35]'den ulailabilir (eV biriminde),

¢l ®2Roos ve capma arkadglari [38] (eV biriminde),

"'Sugar [42, 43] (eV biriminde),

9Kohler ve cayma arkadglari [45] (eV biriminde),

"Rajnak ve Shore [46],

2 Cao ve Dolg [48] (eV biriminde),

1.2 Rashid ve cagma arkadglari [91] (eV biriminde)

kL. k2Migdalek ve cakma arkadglari [56] (atomik birimlerde),

Enerji seviyeleri tablolarinda enerijiler €nbirimindedir. Bu tablolarda ilk siitun
seviyeyi (konfigtrasyon ve terimi) ikinci ve Ucundiitun MCHF yontemiyle
hesaplanan relativistik olmayan enerjiyi (MCHF) negativistik enerjiyi (+BP) dort
ve beainci situn MCDF yontemiyle hesaplanan relativisékerjiyi (MCDF) ve
bunun tersinir foton etkikemi ve QED katkilarinin hesaba dahil edigmhalini
(+B+QED), altinci sutun udabilir kaynaklardaki dier calgmalardan derlenen
karsilastirma deerlerini, son situn ise MCDF yontemiyle yapilan d@amalarda
elde edilen ilk iki konfigtrasyon katkisini vermedir. Seviye enerjileri tablolarinda
konfigurasyonlar dgiik enerjiden itibaren artagekilde, terimler 6ncelikle cokfu
blyukten kicgie sonra toplam yoriinge agisal momentumu buyuktetgkive son
olarak toplam acisal momentumu kicukten Eeyidgru olacak sekilde

siralanmgtir.
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Gecglere ait tablolardaki siUtunlarda sirasiyla, geci MCHF ve MCDF
yontemleriyle elde edilei dalga boylarigf agirlikli salinici siddetleri ve A gegi
olasiliklart sunulmaktadir. Mevcut kaynaklarda danusima parametrelerine ait
karsilastirma degeri varsa bunlar hesaplanangden hemen yaninda yer almaktadir.
Isima parametreleri MCHF yodntemiyle hesaplanirkenitBrauli etkileri, MCDF
yontemiyle hesaplanirken de tersinir foton etlite ve QED katkilari dikkate
alinmaktadir. Ayrica her iki ydontemle sunulan pagaeler (girlikli salinicisiddeti

ve gecs olasilgl) uzunlukseklinde verilmektedir.

Enerji ve sima parametreleri tablolarinda yalnizca tek pariteViyeler tst indis®
ile isaretlenmgtir. Cift parite icin herhangi birsaretleme kullaniimangtir. Ayni
zamanda tablolardaki parantez iclerinde verilegeder (Ax1® =A(B)) on’un
kuvvetlerini, gostermektedir. Ber calsma deerleri Ust indisseklindeki harflerle
isaretlenmg ve kaynaklari tablo altlarinda belirtilgtir. Diger calgmalardan alinan
karsilastirma deerleri bu cagma sonucu ile elde edilenlerle ayni birimde olrgadi
durumlarda bu deerler orijinal halleriyle sunulmakta ve birimle@klo sonundaki

kaynak gosteriminde belirtiimektedir.

3.1. Ac | i¢in Enerji ve Isimali Gecs Parametreleri Hesaplari

Ac | icin yapilan ilk calgmalar, diguk seviyeler arasindaki elektrik dipol ggerinin
dalga boylar ve saurma spektrumunun deneysel olarak gézlenmesidirZ09 Bu
calismalardan elde edilen sonucglar Sansonetti ve MantifB9] nétral ve tekl
uyariimg (Z=1-99) atomlar icin hazirlagh gens capli bir derlemede de yer
almaktadir. Sonraki mevcut cghalarda acik tabakali d elementlerinin fiziksel
Ozellikleriyle aktinitlerinkilerinin kagilastirmasi, digik seviyeler arasindaki ener;i
farki iyilestirmeleri ve elektrik dipol kutupkanalari ile ilgili incelemeler yer
almaktadir [21, 25]. Mevcut kaynaklarda notral aktimun ilk elektronik yapi ve
enerji hesaplamalari Mann ve Desclaux’a aittir [28]. Sonraki senelerde Ac ['i
iceren cajmalarda Slater-Condon teorisi, gengildmis en kicuk kareler ve
relativistik ¢ok parcacik katki yontemi, i yerel yogunluk yaklgikliklari,
yogunluk fonksiyonu teorisi, basit kiresel kabuk c¢coRnm temel kuantum

mekaniksel yontemler, relativistik kath kime, DQirRock, relativistik etkin 6z



59

potansiyeli, yarl deneysel Hartree-Fock ve ikin@rtabe katki yontemleri kullanildi
[28-38, 40]. Notral aktinyumun iyondma enerjisi ise basit kiresel kabuk ¢coézumleri,
rezonans iyonkana kutle spektroskopisi ve temel kuantum mekaniiéatemler ile
hesaplandi [41-48].

3.1.1. Enerji seviyeleri hesaplari

Notral aktinyum, [Ra] 6zu finda U¢ elektrona ve 5f tabakasini icermeyen %d7s
D), taban hal konfigiirasyonuna sahiptir. Bu atom igapilan hesaplama da,
aktinitlerde dnemi kesin olarak bilinen 5f ve yiszleemli bir dger tabaka olan 5g’nin
seviye yapisina katkisini incelemek icin araali olarak gercekgarilmistir. Her

bir asamada kullanilan konfigiirasyon takimlari Tablo 8e2’verilmektedir.Ilk
asamada 6d, 7s, 7p, 8s ve 8p tabakalaringedik-degerlik karilikl etkilesimine
gére hazirlanngi A konfigiirasyon takimi ele alingtir. ikinci asamada A
konfigirasyon takimina 5f yoriingesini iceren kobfamsyonlar (cift parite icin
5f7s7p, 5f7s7p, 56d, 5f7p8s ve 5f8s8p tek parite icin 5f6d7s, 5f6dES, 5f6d"

ve 5f7d) ilave edilerek B konfigiirasyon takimi eturuldu. Son gamada ise B
konfigiirasyon takimina cift parite icin 5§7sek parite icin 5¢/p ve 5g7s7p
konfigurasyonlari katilarak C konfigirasyon takinalde edildi. Her bir
konfigurasyon takimi icin (MCHF) relativistik olmag enerji ve relativistik enerji
(+BP) hesabi yapiliive A, B ve C konfigirasyon takimlariyla sirasiy@g2, 488 ve
940 seviye elde edildi. Bu ¢cgiinada yalnizca C konfigirasyon takimiyla elde edilen
sonuclar Tablo 3.3'te sunulmaktadir. A, B ve C Ipdmana ait verilere [129]'dan da
ulasilabilir.

Sonuglar dgerlendirildiginde relativistik hesabin, relativistik olmayan &alea gore
karsilastirma deerleriyle c¢ok daha uyumlu olgu, eklenen 5f ve 5g
konfigiirasyonlarinin 6zellikle giik seviyeleri iyilgtirdigi gozlenmitir. Ornezin ilk
uyariims 6d7¢ *Ds;, seviyesi A, B ve C caimalarinda sirasiyla 3271,59 ¢m
2571,84 crit ve 2830,00 ci deserlerini almaktadir. Mevcut kaynaklarda bu
seviyeye ait dger 18308-2338 cih aralginda dgismektedir. Bu iyilgme tek
paritenin 6d7SD)7p “Fs» en digik seviyesinde daha da iyi gozlenmektedir.
Meggers [20] deneysel gahasinda bu seviyeye ait enerjizdgni 13712,90 cril
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Tablo 3.2. Ac I'e ait hesaplamalar icin kullanikanfiglrasyon takimlari

Calisma Cift Parite Tek Parite

MCHF Yontemi
6dné, 6cns, 6dnp,  7snp, 6d7snp, 6thp, 73np, np, np83

A np’8s (n=7, 8), 78s, 7s8§ 6d, (n=7, 8), 7s7p8s, 6d7p8s, 6d8s8p,
6d7s8s, 6d7p8p, 7s7p8p, 7p8s8p 7s8s8p, 718p, 7p8p

5 A+5f7snp (n=7, 8), %6d, 5f7p8s, A+5f6dns (n=7, 8), 5f7s 5fndf
5f8s8p (n=6, 7)

C B+5g7$, 596d7s, 5g6d B+5g6d7p, 597s7p

MCDF Yontemi
6d7¢, 6d7s, 788s, 6d, 7s78, 6d8s,  7S7p, 6d7s7p, 78p, 6d7p,
6d7¢ 67(°F)8p

olarak Brewer [21] ise Meggers'in gerlerini kullanarak 13713 cih olarak
hesaplamtir. A hesabinda bulunan relativistik enedfiseri 3715,46 cm, 5fli
konfigiirasyonlarin ~ katilmasiyla 15166,06 tm (B hesab)) ve 5g'li
konfigiirasyonlarin katilmasiyla 14055,77 tnfC hesabi)seklinde iyilesmistir.

DusUk seviyelerde gorilen bu iy#me Ust seviyelere @ou gidildikgce azalmaktadir.

Notral aktinyum icin 6d, 7s, 7p ve 8s tabakalaigaren konfiglirasyon takimi (Tablo
3.2) kullanilarak MCDF yontemiyle 246 seviye elddild, Bu seviyelerin tersinir
foton etkilsimi ve kuantum elektrodinamik katkilari incelenersknuclar Tablo
3.3'te sunulmaktadir. Meggers’in [20] deneysekealteriyle MCDF hesabi farki
6d7$ ve 6d7s cift pariteli seviyeler icimME<1000 cri iken 6d7s7p tek pariteli
seviyeler icin 15004E<4000 cni aralgindadir. Dger konfigiirasyonlara ait mevcut
calismalardaki tek kalastirma degeri Brewer'in [21] 6d “Fs;, seviyesidir ve bu
seviyede de 6s7s7p konfigirasyonunda uyum gorikdekt MCDF yontemiyle
yapilan bu hesap 6s, 6p ve hem 6s hem de 6p OzUaganimalari iceren
konfigurasyon takimlariyla da gercetieldi ginde, yalnizca deerlik elektronlari
karsilikli etkilesimi gz 6nune alinarak yapilan hesaptan daha iyuglar vermedi.
Ayrica burada sunulan hesaba 5f&f6d7s, 568, 5f7s ve 5f6d konfigiirasyonlari
ilave edildginde de daha iyi sonuclar elde edilemedi. @m&d7$ *Ds,, 6 (°F)7s
*F31, ve *F 5, seviyelerinin enerjileri sirasiyla 1320,60 ¢n7694,72 crit ve 8054,85

cm* olarak elde edildi. 5fli konfigiirasyon takimindetaya cikan bu uyumsuzjun



Tablo 3.3. Ac I'in uyarilmy seviyelerinin enerjileri (cif)

, MCHF MCDF . -

Seviye NCHE 5P NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari

6d7¢ Dy, 0,0C 0,0¢ 0,0C 0,0¢ 0,00&P-cdl.dze 86,21 +8,19 €('D)7s Dy,
Dy 2830,00 1365,95 1307,40 2231%,‘274(11; 0,290™ 84,97 +9,69 6¢D)7s 2Dsp»

0,277% 0,27
757p P, 13236,22 12686,36 3057,37 2950,95 9506270% 1421C; 71,55 + 13,15 6d740)7p *P°ip
0,969 0,98:

2po,, 184841 8025,1: 7872,2: 1,573%; 1,58:% 56,84 + 19,16 728? 2o,

6d%(F)7: ‘Faps 7365,8: 7086,8: 9555,9; 9581,6: 9217,28% 9217 0,9¢', 10000 98,28 +1,18 €(°F)8s  “Fy,
= 7987.,4: 9909,3' 9912,7: 9863,59% 1,0t 98,33 +1,13 €(F)8s “Fy;

‘o 9517,4: 10422,2; 10393,5 10906,02% 1,2(f 98,64 +1,05 €(F)8s “Fy;

= 11129,0. 110934 11025,1 12078,07; 1,3¢f 98,82 +0,95 €E(F)8s “Fy;

r, 12625,4. 12506,9! 17976,8 179541, 1,7¢ 69,72 + 12,34 €('D)7s D,

2, 148453 19327,0! 19260,9 2,11f 74,38 +12,60 €(}G)7s Gy,

6dP(3P)7s Py 13191,86 14229,97; 15301,22 15159,29 1,49 92,77 +3,72 7s76P) Py

15038, 1.

Py 15018,6 15688,2! 15665,0! 1,62' 96,44 +1,49 7s’CP) Py,

Py, 17583,2 15990,3 15959,7I 1,6 91,69 +4,75 €(*D)7s Dy,

P, - - 19541,6. 19525,2! - 67,79 + 25,25 ¢ P,

p,, - 20232,3: 20166, 11 - 58,69 + 22,69 € Py

6d%(*G)7< 2Gyp, 14092,6! - 20548,0! 20493,8! 1,8¢ 77,57 +11,96 €CR)7s 4,
Gy, 16461,1: 20303,8: 20263,9i 1,9¢" 90,54 +6,73 € Gy

6d%(*D)7< 2Dy 13121,1; 17083,4! 18523,7 18501,8; 1,7¢ 67,38 + 11,02 €(P)7s %Py,
De, - 19348,3; 192745 2,0cf 63,31 + 15,43 ECF)7s  Fs;,

6d4(*S)7: 25, 25896,2 28680,3. 34369,5I 34307,1! - 43,01 +29,17 €(’'S)7s 23Sy,
6d7s°D)7p ‘P 15858,7! 14055,7 10302,7; 10211,2! 13712,9(% 1371:° 80,48 + 10,67 6d7°D)7p 2D%y,
4o, 15015,83; 11995,15 11889,42 14940772 70,01 +9,79 6d7%)7p D%,

17343,5;

Ao, 178729 14971,6; 14810,8 17683,8°2 73,04 + 20,25 6d7°D)7p “D%p

A%, 20790,6; 19253,3. 19044,9; - 99,25+ 0,47 ECR7p Py

DOy, 16946,6 17456,6; 15363,4. 15244,3; 17199,7:2 89,58 +4,33 €('D)7s *Ds;

DO, 16283,7! 15171,9; 15161,2; 19012,41° 63,83 + 14,65 6d7°D)7p “F’3;

Do, 188346/ 172416 17110,9 21195,8° 22,49 + 21,09 6d7°D)7p “F’s;

‘Do, 20417,8! 18989,0! 18810,8! 23475,9.° 71,82 + 23,15 6d7°D)7p “F°s,
Ao 18830,6! 20995,0! 19439,1! 19295,6; 22401,5;° 94,37 +3,81 6d7°D)7p “D%,
AP0y, 21253,0. 194916 19338,91 22801,1(° 77,48 + 14,36 6d7°D)7p “D%p,

T9



Tablo 3.3. Devam

Seviye NCHE MCHF 5P NICDF MCDF+B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d7sfD)7p P, 18572,74; 14331,52 14178,58 2389836 34,36 + 29,35 6d7%H)7p D%,
22359,3.
2RO 21555,8! 23327,4i 23226,0. 23094,7i 23916,8.° 39,38+ 15,90 6d7'D)7p D%,
2o, 24266,7. 24381,9: 24209,3! 24969,3(° 70,33 + 12,42 6d7'D)7p F°;
po,, 15732,6: - 21436,2. 21309,4f 17736,21° 3520 + 23,71 €CF)7p D%,
Do, - 20720,9 20525,8 17950,7:2 44,51 + 27,42 6d7°D)7p “‘F°s;
2o, 278128 30390,5. 29304,3 29151,2 25729,0:° 47,86 + 28,61 8p 2po
2Py, - 31915,7! 29556,6! 27009,8:° 4574 + 40,06 ?8p 2po,
6d7sD)7p 2%, 341471 36309,0: 18819,0! 18683,0! 26836,2!° 32,95 + 20,18 6d7°D)7p “D%,
2po, 379154 22589,2; 22426,1. 28568,4(° 42,45+ 24,36 €('D)7p %,
po,, - 18024,8; 171413, 16997,2. 26066,0.° 27,09 + 25,86 6d7°D)7p D%
2po,,, - 24895 8: 247145, 26533,1/° 25,55 + 19,53 6d7°D)7p P,
2o, 229340l - 23430,1! 23274,0 - 31,25 + 19,82 6d7°D)7p *F°i;
2Py, - 23983,5: 23816,0 30396,6:° 39,74 + 22,77 €('D)7p P,
6d2(F) 7 4G%; 20729,5: 21153,5 242165 24137,7! 31494,6!% 3149:"; 72,61 + 16,89 6d7°D)7p
4G%, 20665,59; 25358,80 25257,62 32219%2 81,70 + 6,65 6¢F)8p “G
22918,5:
4GC%; 232824 26855,2! 26725,6! 32867,3° 84,50 +9,53 E(F)8p ‘G%p
4Gy 25682,9! 28959,5; 28781,1; 33429,7/° 84,43 + 15,22 E(F)8p G’y
(= 23259,2! 23816,2 28476,1. 28302,3! - 89,56 +2,91 €E(F)8p “Foy;
ARy, 2440841 289934 28891,0! - 88,29 +3,58 €E(F)8p Py
Ao, 25257,2i 29667,4 29626,9 - 83,82 +4,26 €E(CF)8p “Fy;
= 26143, 1 30532,6! 30383,5! - 7548 +7,45 ECF)7p G’y
Do, 26550,7; 28209,4! 31286,1: 31189,5 - 73,86 +19,21 €(P)7p “D°%p
Doy, 282545 31499,01 31389,9; - 78,87 +4,58 6d7'D)7p 2D%),
DO, 29123,4! 32479,2i 32354,0 - 33,12 +22,59 ECP)7Tp ‘D%
‘Do, 30118,6: 32503, 1! 323554, - 46,30 + 27,58 ECF)7p 2G%,
2c%,, 24656,8 26445 6. 31965,2! 31826,3. - 35,51 + 30,23 E€CR)7p ‘D%
2%, - 33216,2! 33057,9i - 40,77 +29,12 E(*G)7p G,
2o, 25658, 1 27662,5! 33114,9i 32976,8 - 50,31 + 16,47 €(P)7p ‘D%
2o, - 338215 33651,6 - 52,56 + 10,96 6d7'D)7p 2F°;
Doy, 21319,70; 21576,50; 33541,50 33414,58 - 31,37 +20,10%#H)7p  “D%p,
34648, 1! 36186,0!
Do, 24694,72; 39838,82 39654,81 - 24,71 + 21,34%(8D)7p D%,

37893,2.

29



Tablo 3.3. Devam

. MCHF MCDF . -
Seviye NCHE 5P NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d°CP)7r "Dy 28294,9: 27938,2. 32143,01 32056,3: - 71,86+ 17,43 €(CF)7p Dy
"D 28931,91 31915,7! 31816,3: - 56,58 + 13,40 €(°P)7p D%
"D, 30056,7. 34631,6. 3447841 - 46,81 +15,73 €(°P)7p D%
‘D%, 32101,5 35344,0 35192,1! - 85,07 + 11,33 E&(°P)8p ‘D%
Py 29633,4. 32227,4. 35347,5 35216,2: - 76,31 +12,93 ECP)7p 2%y,
POy 311724 35130,5 35002,7! - 65,39 + 24,28 E(3P)7p Sy,
Py 31961,99; 36545,14 36397,64 - 81,79 + 6,84 “(WIsp P
33763,3;
4% 28039,60 29224,27; 36272,04 36141,45 - 69,76 + 22,16 (&) 7p P,
30831,2!
D% 30156,3. 31804,3 - - - _
’D%;; - 31633,0! 315146 - 54,74+820 €ECF)7p ‘D%
2P0y 32780,7; 35877,2! - - - _
Py 35066,3: - - - _
20, 27923,6 28897,7! 30872,01 30775,5: - 70,86 + 17,01 E(P)7p Py
6d%(*G)7¢ 2Ho,,, 28451,0 - 37259,2; 36996,7! - 74,86 + 20,44 ECR)7p Gy
*Houpz 32272,3; 38868,2! 38715,4 - 9190+ 7,66 €(G)8p Hpg
2G% 34133,8; - 37480,8; 37340,6! - 48,51 +30,50 €CF)7p G
2G; - 38540,1; 38374,9 - 49,85+ 2589 E(CF)7p Gy
§F°5,; 37274,6. 39667,2! - - - _
Fo72 39634,6- - - - _
6d°('D)7p % 18572,0: - 38042,81 37894,6! - 43,13 +12,90 6d7'D)7p 2F°;
2F21z - 40115,1¢ 39936, 6! - 30,22 + 12,47 E€(CF)7p %,
D%, 40725,4: 37474,1; 37337,9 - 26,91+ 18,74 €CF)7p D%,
P, 34726,66 25382,71; 39804,98 39641,27 - 36,98 + 32,224®)7p P
369256
2P 25101,8 390636 38921, 1! - 27,37 +26,28 E(P)7p P’
6d%(1S)7r 250, - 21055,6! 20859,0! - 78,88 + 6,14 €(!S)8s %5y,
G 297255 - - - Z
2Go2 27946,1 - - _ -
6d°’ *Farz 15168,78 12771,71; 28463,22 28293,43 24000 95,50 + 2,75  6d7P) “Fip
15059,8
Fs 14701,24; 28658,10 28683,17 - 97,72+1,64 66¢R) “Fs»
15646,1:

€9



Tablo 3.3. Devam

. MCHF MCDF . .
Seviye Diger Calismalar Konfigirasyon Katkilari
y MCHF +BP MCDF +B+QED ger Galls gurasy
6d° Fap 16608,38; 29128,67 29122,99 98,74+0,93 &M “Fu
17580,4.
*For 18662,5 29684,7 29504, 1! 98,58 +0,62 ¢ Gy
Py 18798,8 20119,0. 33944,9' 33883,2 49,86 126,71 6°(}S)7s 2S,,
‘Pas 20431,4 33772,1i 33640,3 49,56 + 30,12 7s?’CP) ‘Pq;
Py 20562,5. 34266,7 34229,3 86,43 +597 6d7(P) “Psp
Hos 23414,52 23395,18; 37343,12 37319,90 86,37 +11,61° 6d %Gy
26575,4!
2H0 263485 37549,9; 37530,7 100,0(
%Gy, 21467,9 22761,2; 35567,2 35555,3 86,26 +4,70 €(*G)7s Gy,
Gy, - 35939,3; 3592491 75,68 + 13,56 € Hg,
= 26694,60 26736,36; - - -
30887,5!
*Frz 28632,5! - - _
“Forz - - - _
Dy 21601,58; 22454,44; 35735,12 35645,82 22,47 +11,75% 6d Dy,
30199,8! 33773,3:
Dg, 245926 37731,3 37630,3. 4531 +12,81 € Dy,
P, 13499,40; 25885,07 36779,87 36671,46 25,67 +21,28(°@)8s 2Py,
25325,9
Py 27329,62; 38606,40 38428,6 24,88 + 22,54 %(@@)8s Py,
28996,1
78 2P, 47169,1! - 26204,5! 26005,6! 43,55 + 27,00 6d7'D)7p F°y,
2po,, - 25930,2! 25726,9! 30,93 +27,50 %7 2pe,
7s7PCP) Py 55346,2. - 28463,2; 28383,9; 44,09 + 24,64 €('S)7s 25y,
Parz - 34602,6! 344377 6031 +32.72 € P,
Py, 44669,4! 37189,4! 37037,7; 48,66 + 27,75 7s¥('D) Dg,
2p,, 64050,4 - 40849,9 40647,6. 38,21 +17,55 €(P)8s Py,
7s7°(*D) 2Dy 49107,4; - 39521,9 39348,7! 29,79 +12,85 € Dyyy
60%(’F)8: ‘Faps 466131 45235 4i 36837,3! 36669,9; 86,42 +1,79 € Dyyy
Fs/2 - 36615,3; 36516,2! 38,54 + 26,44 E(°F)8s *Fs;
Fa - 37829,7 37685,6: 72,02 +19,78 €(°F)8s %
Foz - 39165,6! 38964,2! 97,77+ 0,93  E(CR)7s “Fg;
Fs/ 4934201 - 379458 37809,0: 4575+ 37,54 €(°F)8s “F;
Fa - 39036,7: 38872,7! 50,9t + 26,46 6°(°F)8s “Fy;

9



Tablo 3.3. Devam

Seviye NCHE MCHF 5P NICDF MCDF+B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari

60°CF)8r ‘G 57411,1( - 403648 40259,3. 81,63 +439 €E(FH7p Gy

Gz - 41372,2: 41175,3: 8752+740 E€(ATp ‘G

Fo3rz 59540,5( - 414296 41325, 7" 90,93 +3,85 ECF)7p ‘F.

Pz - 41856,8; 41732,9 67,26 +7,09 €E(F)8p *Fs;

2Pz 53429,8! - 42815,7. 42662,0! 2424 +2256 ECR)7p

?D% 54296,3 - 41919,1: 4177331 38,33 +2228 €('D)7p 2D’

6d7(°CP)  “Fap 42804,2! - 41326,9! 411858 50,66 + 13,59 € 2Dy
“Fspo 33902, 61 - - -

Meggers ve cayma arkadsglari [20] (Bu deerlere [39, 105, 106]'den de gltabilir.),

® Brewer [21],
¢ Vander Sluis ve Nugent [24],
4L 42 Eligy [35] (eV biriminde),

¢ Moore [109] (eV biriminde) (Bu derlere [35]'ten de ukalabilir),

"Roos ve ¢ajma arkadglari [38] (eV biriminde),
9 NIST Atomic Spectra and Data Base []
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O0zden uyariimalarin dikkate alinmasiyla giderileb&i dusuntldu; fakat bu tar
hesaplamalarda SCF vyiritme hatasiyla sikarldi. MCDF  yontemiyle
gerceklgtirilen hesaplama tim seviyelerde ¢astirma deerlerine  ayni
yakinliktadir. Dger yandan MCDF yontemiyle yapilan hesap 6ds, 77p
P, ve PPy p seviyeleri haric MCHF yontemiyle elde edilen soaudhn daha iyidir.
Bu seviyelerde MCDF yonteminin birinci konfigurasykatkilari ¢gunlukla baskin
degildir.

3.1.2. kimali geck parametrelerinin hesaplari

Tablo 3.2’de verilen konfigtrasyon takimlariylaatVistik katkilar dikkate alinarak
yapilan MCHF yontemiyle yapilan A hesabiyla 3132, hBsabiyla 63552, C
hesabiyla 70915 ve tersinir foton etkilei ve QED etkilerini iceren MCDF
yontemiyle 8771 bir E1 gegielde edildi. Bu ¢cagmalardan MCHF ile yapilan C
hesabl ve MCDF hesabinin elektrik dipol gkgine ait dalga boylari, garlikh
salinicisiddetleri ve gegi olasiliklarinin bir kismi mevcut kaynaklardaki nene
beraber Tablo 3.4'te sunulmaktadir. Tablo 3.4’teles® iyonlama potansiyeli
altindaki seviyelere ait gegérin, geci olasilg 10" sni“den biyiik olanlari
verilmektedir. Ancak gegi olasilgl daha dgik olmasina r@gmen mevcut
kaynaklarda karlastirma deeri olan gegiler de tabloya dahil edilrgtir. Hem
MCHF hem de MCDF yodntemiyle elde edilen dalga bosgu girlikli salinici
siddetleri mevcut cagmalarla 6zellikle 6d7s- 6d7stD)7p gegjleri icin uyumludur.
Notral aktinyum icin ulaulabilir kaynaklarda gegiolasilgina ait kagilastirma deeri

ise bulunmamaktadir.

Ayrica Ac | igin incelenen seviyeler arasindaki ¥ M1 gecgleri de hesaplandi.
Yapilan hesaplamalarda MCHF yontemi ile elde edfegalismasiyla 36189 E2, ve
23172 M1, B cakmasiyla 12925 E2, ve 71450 M1, C gadasiyla 32689 E2, ve
74796 M1 ve MCDF yontemiyle 11896 E2, ve 8740 MZLigeelde edildi. Bu
gecilerin A>1 sni' olanlari Tablo 3.5'te sunulmaktadir. Mevcut kaylaata bu
yasakli gegilere ait herhangi bir karlastirma deeri yoktur.



Tablo 3.4. Ac I'in E1 geglerine aiti dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (si)

. A of A
Gecs MCHF ___MCDF ___ DigerC. MCHF __MCDF _ DigerC. MCHF  MCDF
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p P 7192,28;  9706,18 7290,49° 5,84(-2); -1,06 -1,18 1,18(6); 1,52(6)
5816,62; 2,62(-1); 8,61(6);
4503,01 9,17(-2) 5,03(6)
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p ‘P 6727,73 8336,70 6691,27 1,19(-1)  1,73(-1) -0,93 2,93(6)  2,77(6)
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p ‘D%,  5778,79 6559,81 - 7,44(-3)  3,58(-2) -1,29 7.43(5)  2,78(6)
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p ‘D%,  6198,94 6535,42 525824  2,59(-3)  1,68(-1) 0,41 1,12(5)  6,59(6)
6d7¢ ’D,, - 6d7stD)7p ‘D%,  5352,55 5844,20 471658  8,73(-3)  3,85(-1) -1,37 3,38(5)  1,25(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P’y - 5182,52 4462781 - 8,98(-4) -2,98 - 1,11(5)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p 2 4739,11 4860,};6 9,72(-3) -1,46 7,22(5)
43845
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p ‘P 5428,60 4826,02 418313 1,19 -0,28 7,85(5) 0,30
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P 4314,90 4329,98 4179938  259(-1)  9,15(-1) 0,14 1,55(7)  5,42(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p D%, - 4692,76 3835,04 - 1,12 - - 8,50(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p D%, - 4871,89 5636,60 - 6,78(-2) - - 3,18(6)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p *P°u; 3307,04 3430,38 388556  556(-1)  4,30(-1) 0,15 1,69(8)  1,22(8)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7Tp P’y - 3143,04 3701,30 - 3,39(-2) - - 5,72(6)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P 2765,71 5352,45 406310  7,04(-1)  2,85(-1) - 1,02(8) 1,10(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p Py, - 4296,62 3885,58 - 8,29(-1) - - 1,49(8)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p %y, - 4198,84 - - 3,09(-1) - - 2,92(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p D%,  5595,08 5883,30 5569,26  9,67(-2)  1,53(-1) - 5,15(6)  7,40(6)
6d7¢ D, - 6d7stD)7p P, 641397 5166,61 4613§O 2,40(-1)  8,11(-2) -1, 6,51(6)  2,33(7)
4613,9
6d7¢ D, - 6d7siD)7p ‘D%,  6308,08 6327,68 5271856  2,44(-2)  3,65(-2) - 6,83(5)  1,01(6)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p ‘D% - 5713,16 4705,78 - 6,44(-3) -1,56 - 1,64(5)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P 8309,90 9449,98 7866,10 2,88(-2)  4,96(-2) -1,%4 6,64(5)  6,17(5)
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p P 4915,09 4589,81 461010  2,11(-1)  4,46(-1) - 9,72(6)  2,35(7)
6d7¢ Dy, - 6d7siD)7p 2% 4698,20 4366,43 43967t  2,12(-1)  7,89(-1) -1,82 8,02(6)  3,45(7)
6d7¢ D, - 6d7sfD)7p D%, - 4999,49 4194,40 - 4,10(-1) - - 2,73(7)
6d7¢ D, - 6d7stD)7p D%, - 5203,32 6359,88¢ - 5,69(-1) - - 2,34(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7Tp Py - 3277,72 4034,63 - 1,40(-2) -0,15 - 2,17(6)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P 3000,56 575519 - 8,34(-2)  3,82(-1) 0,51 1,03(7)  1,28(7)
6d7¢ Dy, - 6d7stD)7p P 2862,59 473513 - 4,09(-1) 2,00 - 4,16(7)  7.47(7)
6d7¢ D, - 6d7stD)7p D%,  6647,69 6373,55 419480  7,50(-3)  3,08(-2) 0,72 2,83(5)  1,26(6)
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Tablo 3.4. Devam

Gegis X
6d7< B 63750)77 D" _MCHF MCDF Diger C - of
6d7$ 2 ” 4272,20; - ' CHF _MCDF  DigerG. MC
6d72 285/2 - 6d7siD)7p P - 2607,73 - 9.42(-1); - ' HF MCDF
6472 2Ds/z - 6d2(iD)7p 2o, - 444273 _ ~ 1,29(-1) - 2,12(7)
6d7§ 2D3/2 - 6(12(3D)7p 2D03/2 _ 2733’19 _ ~ 1’06 _ ~
6472 Daz - 6F(CF)7p ‘G 476 2678,23 - 6,79(-2) _ 8,97(7)
Duy - 6ECF)p  Fun 363155 414289 - - 1,03(-1) - - 1,01(7)
6472 2 /2 412;1'26? 3032,42 _ 1'78('1) 3,27(-1) _ ;3 2,39(7)
6d72 Dy - 6FCATD P, - 61 1139('2): 180(-1) - 1176(6) 2,11(7)
6472 2D3/2 - 6d2(3|:)7p 2D°3; 4667 3091,73 _ ,08(-2) 7'17(6)2 2,18(7)
6d7$ 25 " 6F(P)7p D - o3 2992,70 - s 2,44(-1) - 07(3)
6 CR)7s Doz - 788p 2 211703 331046 - A1(-1)  755(-2) - p 2,13(7)
e . Sastore 21705 smaesl - o 156(1) - 217 14007)
6(°F)7s 4|:7/2 - 6E(R)7p Gy 734591 8310,72 5344,74 7'21(_2) 1) - 5 1.88(7)
6(C)7s 2 ) 6CF)7p Gy 6943 5 6085,30 455218 7 2(-3) 7,58 _ 4,76(7) 1,61(7)
6P(*G)7s 269/2 - 6dCF)7p 2(309/2‘ o 1 5597,18 468216 1’46('1) 2,86 _ 80(5) 9,15(5)
6c(1G)7s 229/2 - 6d2(i(3)7p 2%, ~ 7816,17 _ ' _,12 4,74 B ?,gg(e) 5,16(7)
6(C)7s  Can - 6('G)7p  *H°n;  6386,02 521,51 - - _ 1,94 - 1.29(7) - 84T
6¢7('G)7s ZG9/2 - 6d2(lD)7p ’p, hatae 5419,63 _ 2.06 2,00 _ - 2,12(7)
6F(C)7s Gy - 64(C)7p  Hu: - 508318 - 406(1) - 387 - e s 4,37(7)
6P('C)7s ZGwz - 6d2(1(;)7p G 6044,54 _ - 5,43(-1) _ > 3(6)  7,33(7)
6 (*\G)7s ZGW2 ) 6d2(3D)7p P2z - 593584 - _ 2,85 - _ 1,75(7)
6¢('D)7s o 6d2(1F)8p 2o 5143,29 _ - 1,36 _ - 5,20(7)
6(ID)7s 2Dslz - 6d2(1D)7p °p,, 1971241 4510,96 - _ 3,56(-1) - i 3,24(7)
6(D)7s 2 e - 6(D)7Tp P, - , 489731 - 9 5,86(-1) _ 1,12(7)
Dy - 6(D)7p ., 507 5156,54 - 67(-3)  7,13(1) - - 3,20(7)
6f(D)7s %D 2 122;3&69; 473048 - i1 725(1) - 9,97(4)  4,96(7)
sFiD)yrs D 6PCF)8p D%, - 10 7102(-1): 257(1) - p 3,03(7)
62('D)7s o 6(D)7p F°y - 4297,10 - h (-2) 1’08(7); 3,83(7)
6(ID)7s o2 6F(D)7p  2F%, - 537054 - B 551(-1) - 55(6)
6¢F(ID)7s o 6d(D)7p D - 483977 - - 6,09(-1) - - 4,97(7)
6(D)7s Doy - 6f(D)7p Py - 2536,05 - _ 1,29 - - 2,35(7)
6f(D)7s 2 sz - 6d7stD)7p D%, - 5089,93 _ - 2,76(-1) _ - 4,60(7)
Doy - 6ECF)8p  2D%; 4906,71 _ 5,98(-1) _ 1,50(7)
3z - 4444,69 _ B 5,60(-1) _ - 3,84(7)
- 1,66(-1) - B 2,58(7)
- 1,40(7)
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Tablo 3.4. Devam

Gecis

6d2(3F)7p 4Go 3 MC )\.
6FCF)7S  “Fuy - 6FCF)Bs  F HF_ _MCDF —
68CA)7s  Far - 6d(F)7p ‘Gl 797 Diger¢. ~ MC d
6dCF)7s R 6dCRTp  Far 7186,62 6566 6 - MCHFP ~_MCDF — Dige
6FCRY7s P - SRy s Seeana o 28 - 4,34(-1) gerG. MCHF  MCD
6dCF)7s oz - 6CA7p  * o’ 5824,23 5 oo - 2,19(1) 1,32 _ - F
o(rs L Gdem o seeL - ) 1% - e
6d2(3F)7s 2 - 6d2(3P)7 Pl 4609,76 ) _ ,33(-2) 5.34 B 1,34(7 ,12(7)

A% Ll R ’ 4585,41 e i 347)  7.68(7)

F7p  ‘c° ‘ 1,06 1665 - ’ ) 8,52(-1 2,40(6)

4.9 1,23(- ) - 2,21
6FCF)7s  °F e 6766,29; 651682 A paatn o3 - 710 13 @
6d°(’F)7s 4|:5/2 - 6dfCA7TP P 7983,27 ' - 15 6(-1) 2,51(-1) - 9,72(6) 5’02(8)
6FCF)7s  ‘Fun - 6FCR)Tp oy 637882 54 59(-1); 1,01 238(7) 4 1(7)
6 CF)7s e - o % 614663 > 13,83 _ 3,49(-1) - 2.89(6): 4,24(7)

Fop - 68CF)7p 4Eg/z 5841,84 5%82'%2 - %6758(-3) 5,39(-1) 4557(6) 3,76(7)
63 3R 4971,39; ) _ ,74(-1) 1 B 1
osione o - sdo Do i s o e 10 350
s - 6dCF)7 20 4562,60 ,32(1); 1,38 _ 2,90 P
p “D° : 4456,05 3,18(- ’ - ,20(6) 3,04
6d2(3F)7S 4 3/2 3565.49: 42 , _ ’ ( l) 5 61(7): , (7)
49: 425 61(7);
62(F)7s 4:25/2 - 6fCP)7p D% 7442,08 98 - 25:,)2)0(-2.) 2,17(-1) - 2,29(7; 1.06(8)
S o A e 4629 a1 (-3); 141(1) - 2,836) 1
6CF)7s ¢ 72 1547.67; 21 - 18(1) 3,13(5); 2(7)
¢ )7s  ‘Fp - 6 909406 6727,60 - 13(5); 1,30(7)
6FCF)7s  °F GBI 4,06 - S {15 S 9.59(6)
6(°F)7s e 6cF(’F)7p apo’ 7345,91 6122 1,7 (2); 6,53(1) ; 3
6d23 712 - 6d2(3F 4 5/2 6784.69 ,87 _ ,77(-1) - 3 . 166(7)
CR)7s  “F Yo P , 540611 7.46 91(5);  1,20(7
6CF)7s 4I:7/2 - g?@zﬁp 4F°;;‘ 23%5,24 S3n 57 _ 2’6453 2,86 _ 1,78(6) ,20(7)
72 - CE7p  D° 2 0,26 , _ ,04(- 8. 61(- 9,23
D 5002.50 270 61(-1) - 23(6) 5,09
6d2(3F 7s 4 5/2 4905,01; 4 , _ ’ (-1) 223 6,39(6 ’ (7)
6 d2(3Fg7s 4:27,2 - ed(F)7p D 5140,31 553,61 _ 21i76(-1) 1,00 B 5,488 2,57(7)
6FCF)7s  ‘Fun - 6(P)Tp 2D, 4890,17 A1(-1); 7,38(-1 - 3 80(7)
F7s Ry - 6 p D%, 66 4553,33 1,55 ) - 18(6)2,67(7)
oA N IO R o aasna 4734, ‘ 9.75(6); 3
6CF)7s  Fon - 6FCF) 7D Dy 8332,35 6369?? - %6150(-1) 8,28(-1) 6,55(7) ,95(7)
o - e Do womes  owds - 6 Le) S 2
F)7s  °F - G , 6943 8 - > 160 ,04(-1) 2.91(6)7.2
62(F)7s 52 " 6(F)7 AL 7253 36 81 _ ,16(-2) 6.82 - % ,28(7)
Fe, - 6dC P Fs/z 6665.0 7208,64 _ 3,53(-3) 82(-1) - 17( 1,32(7)
(P DT, 1191382 648830 - e I . BHL( 1,57(7)
82 6468,10 B 2,00(-1) 1"718(-1) - %gig 1,21(7)
7,09(-2 ' - 1,24(7)
) 7,14(-1) _ 5,01(6) 3,51(7)
@0 2,84(7)
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Tablo 3.4. Devam

. A of A

Gecs MCHF ___MCDF ___ DigerC. MCHF __MCDF _ DigerC. MCHF  MCDF

6PCR)7s %Ry 6f(G)7Tp G%, - 5158,20 - - 8,05(-1) - - 2,52(7)
6P(CF)7s  %Fgp 6f(*D)7p D%; - 5158,93 - - 8,52(-1) - - 5,34(7)
6’ CF)7s 6fCF)7p ‘D%,  7079,05 6571,38 - 3,87(-2)  8,90(-1) &HPI(  2,29(7)
6’ CF)7s 6fCR)7p  G%, - 7247,95 - - 1,64 - - 2,08(7)
6’ CR)7s  %Fyp 6dfCR)7Tp %, - 6948,93 - - 3,16 - - 5,46(7)
6’ CR)7s  %Fy, 6d7stD)7p D%, - 4903,44 - - 7,24(-1) - - 3,35(7)
6 CP)7s Py, 6dfCF)7p  °D%;  13899,42 5478,44 - 2,53(-2)  2,08(-1) B8  1,16(7)
6 CP)7s Py, 6dCP)7p  “D°%,;  3598,90 16654,95 - 8,57(-2)  4,63(-1) @20  4,41(7)
6d?CP)7s Py, 6fCP)7p PPy 3117,65 4986,28 - 4,40(-3) 1,89(-1) 1651(  2,54(7)
6d?CP)7s Py 6fCP)7p PPy 5955,74 5039,94 - 1,51(-1)  4,19(-1) B)10( 2,75(7)
6d?CP)7s Py, 6fCP)7p Sy 6079,30 4766,39 - 4,78(-3)  9,07(-1) B)15( 6,66(7)
6d?CP)7s Py, 6fCF)7p ‘D%,  7167,00 5315,35 - 3,73(-3) 1,02 8,08(4)4,03(7)
6 CP)7s Py, 6dfCF)7p D%  4758,43 5633,95 - 1,15(-2)  3,08(-1) &p1(  1,61(7)
6 CP)7s Py, 6dCP)7p ‘D%, 783235 16654,95 - 1,43(-2)  1,35(-1) @Y7 1,21(7)
6 CP)7s Py, 6dfCP)7p ‘D%,  7266,78 6191,46 - 1,78(-1)  5,85(-1) HH4(  2,54(7)
6 CP)7s Py, 6dPCP)7Tp PPy 5862,77 5114,77 - 3,43(-2)  5,91(-1) HP2( 7,53(7)
6d?CP)7s Py, 6fCP)7p PPy 5448,06 4823,32 - 4,15(-3) 1,33 1,55(5)6,35(7)
6d’CP)7s  “Psp 6fCP)7p  “Lyp 6385,47;  4883,66 - 4,99(-2); 7,48(-1) - 2,04(6); 5,23(7)

7115,60 7,09(-2) 2,33(6)

6’ CP)7s Py, 6fCP)7p 2%y 7284,86 6617,92 - 2,19(-1) 1,43(-1) 1738(  1,09(7)
6P(CP)7s  “Psp 6fFCF)7p ‘D%,  4325,92;  6099,65; - 1,83(-2); 5,87(-1); - 1,08(6); 1,75(7);
, \ , \ 8780,93 5399,93 7,79(-3)  2,79(-1) 1,12(5)  1,06(7)
6°CP)7s P/ 6dfCP)7p Py 3547,29 5251,27 - 1,35(-1) 1,35 1,79(7) 8,20(7)
6d2(zP)7s sz,z 6d2(zP)7p jP‘ls,; 6239,02 4892,86 - 2,25(-1) 1,49 6,43(6)6,94(7)
6°CP)7s P/ 6df°P)7p ‘D%,  6960,69 5199,53 - 2,10(-1) 3,29 3,62(6)1,01(8)
6P(P)7s %Py, 6fCP)7Tp %%y, - 8888,70 - - 2,55(-1) - - 1,08(7)
6P(P)7s %Py, 6f(D)7p Py, - 4971,17 - - 1,35(-1) - - 1,82(7)
6d?CP)7s 2Py, 6dfCF)8p D%, - 449478 - - 2,38(-1) - - 1,96(7)
6’ CP)7s 2Py, 6fCP)7p %y, - 942564 - - 3,80(-1) - - 1,42(7)
6 CP)7s %Py, 6df(‘D)7Tp PPy - 5134,75 - - 3,82(-1) - - 4,84(7)
6dP(*P)7s %Py, 6d7stD)7p D%, - 5131,19 - - 3,89(-1) - - 1,64(7)
6d7sfD)7p P’y 7s76CP) Py - 5663,24 - - 3,25(-1) - - 1,12(7)
6d7sfD)7p D%, - 7s7TCP) %Py, - 5171,10 - - 4,54(-1) - - 5,66(7)
6d7s{D)7p Py, 7s76(D) Dy, - 6220,96 - - 3,73(-1) - - 1,61(7)
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Tablo 3.4. Devam

. A of A

Gecs MCHF ___MCDF ___ DigerC. MCHF __MCDF _ DigerC. MCHF  MCDF
6d7s{D)7p  P°y; 7s76CP) %Py, - 5755,88 - - 3,92(-1) - - 3,95(7)
7¢7p P, 6d(!S)7p 2%y, - 5584,06 - - 1,96(-1) - - 2,10(7)
7¢7p P 6d(!S)7s 25y, - 3189,15 - - 3,83(-2) - - 1,25(7)
7¢7p P, 6d75(CP)  “Fap - 2616,12 - - 2,53(-1) - - 6,17(7)
787p PP 6df Fy 39596,27 3944,55 - 2,40(-3)  1,37(-1) @6 2,94(7)
7$7p Py, - 6 “Dayy 10080,59  3058,58 - 2,39(-3)  9,45(-2) @12  1,68(7)
7$7p Py, - 6 *Pay; 6758,93 2818,67 - 7,79(-3)  3,09(-1) 5B4( 6,48(7)
787p 2P 7s76CP) %Py, 2131,11 2652,75 - 9,19(-1)  5,67(-1) &/y5( 2,69(8)
7¢7p P, 7s7B(’D)  Dgp 2201,82 274741 - 9,68(-1) 4,07(-1) 3BB3( 8,99(7)
7¢7p Py, 6d(!S)7p 2%y, - 7700,10 - - 5,80(-1) - - 3,26(7)
787p e, 6cf Py, - 3880,76 - - 1,09(-1) - - 1,20(7)
7¢7p Py, 6df Dy 11898,78 3472,49 - 3,51(-3) 1,94(-1) @ye 5,37(7)
787p 2Py, 6d 2Py, 11114,21 3272,63 - 1,46(-3)  2,02(-1) M»7  3,15(7)
787p 2Py, 7s76CP) Py 3796,89 3433,53 - 6,36(-3)  3,67(-1) B90(  3,46(7)
787p s 7s76('D) Dy, - 3176,96 - - 9,75(-2) - - 1,61(7)
7<7p 32 - 1STBCP) Py, 2431,55 3051,06 - 419(-1) 2,37(-1) - 2,36(8) 8,52(7)

@ Meggers [19],
® Sansonetti ve Martin [39],
¢ Quinet ve ¢abma arkadslari [40] (loggf degeri)

T.



Tablo 3.5. Ac I'in E2 ve M1 geglerine ait dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sit)

Geci of A
&8 MCHF MCDF MCHF MCDF MCHF MCDF

E2 9eg$i

<6d 2Dy, o 2F, 3740,2: 2266,3! 2,33(-8) 1,08-6)  1,8% 2,35(2
7<%60 Dy 6d%('D)8s Dy - 2258,1! - 4,40+7) - 1,43(2
M1 gecsi

7<%60 2Dyyy 7s7T8CP) %Py 1971,3( 2460, 11 2,27+-11) 2,25-9)  1,95-2) 1,24
760 2Dy, 6d72CP)  “Fe; 2949,6. 2385,9: 4,91+9) 517+-9)  6,28-1) 1,01
7<%60 Dy, 6d%(*D)8s Dy - 2312,2! - 8,95-9) - 2,7¢
760 Dy, 6d%CP)8s Py 1833,9° 2306,3! 3,82-8) 8,74-9)  1,26(1 1,82
7<%6d Dy, 6d2(3Pg85 Py - 2296,7! - 3,81-9) - 1,2C
760 2Dy, 6d7%CP)  “Dy; - 2293,6! - 573-9) - 3,68
7¢7¢ 2o, 77 2oy, 17248,00  20319,9 5,92(-8) 2,74-7)  3,31¢1) 1,1C
7¢%7¢ 2o, 6d7s°D)7p P’y - 6118,2!( - 1,15-8) - 1,02
6d7s°D)7p ‘P 6d7s°D)7p ‘D%, - 14493,3; - 1,94¢7) - 1,02
6d%(*D) 7 Dy, 6d7§2(3P] Dy - 3984,5° - 717:9) - 1,5C
6c° ‘Fap 6% CF)7r D%, - 19526,8 - 597+-7) - 2,61
6c° ‘Faps 6d%(*D)8p D%, - 74184 - 2,12+7) - 6,44
6c° ‘Faps 6d%CF)8r D%, - 7112,7¢ - 9,11+-8) - 6,0C
6d° ‘Fap 6d°CF)8r ‘D%, - 6908, 1( - 2,27+7) - 7,9¢
6c° ‘Faps 6d%CP)7r D%, - 6005,2! - 2,21+7) - 1,02(1
6c° ‘Faps 6d2(3P%7F 2oy, - 5939,6: - 1,77+6) - 8,36(1

2 ‘For 6d72CP)  “Fap - 8560,4: - 6,28-7) - 7,1F
6°CF)7r F%; 7s7TECP) Py - 16298,8: - 1,64¢7) - 1,02
6d7s°D)7p  2P% 6% CP)7r  2S%; - 151865 - 2,16+7) - 1,5€
6d7s°D)7p  *P%; 6% (*D)7p D%, - 12851,3 4,29+-6) 4,33(1
6d7s°D)7p  2P%; 6('D)7Tp 2Py - 10678,6. - 2,57+6) - 3,76(1
6d7s°D)7p  2P% 6°(CP)7E 2Py, 21386,6:  9916,1: 6,73+9) 3,46+7)  2,45+-2) 1,17(1
6d7sD)7p  2P%, 6d°CF)7r  °D%, - 9902,8: - 2,04-7) - 2,31
6d7s°D)7p  2P%; 6d%CP)7r D%, - 6498,2: - 451+8) - 1,7¢
6c° Py 6c° Ky, 15860,71  9538,9: 1,49-8) 8,65-8)  6,62-2) 1,0t
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3.2. Ac Il icin Enerji ve Isimali Gecs Parametreleri Hesaplari

Bir kez iyonlamis aktinyumun enerji seviyeleri katli-kiime [34], lanit ve

aktinitlerin gaz iyonlarinin elektronik konfigtramylarinin tahmini icin tanimlanan
bir yontemle [50], relativistik yerel spin ganluk fonksiyoneli ile dipol salinici [49]
ve yari deneysel Hartree-Fock yontemiyle [40] igsmla potansiyeli [41] incelendi.
Ayrica atomik elektron kganma enerjilerindeki fiziksel ve kimyasal kaymalar

Sevier [51] tarafindan ele alindi.

3.2.1. Enerji seviyeleri hesaplari

Bir kez iyonlgmis aktinyum iyonunun MCHF hesabi sirasinda gerggékilen
tekrarlamali sure¢ sirasinda yakinsama elde eddgmein MCHF yontemiyle

herhangi bir hesaplama gerceitiglememistir.

Relativistik ve 6z kutuplanma etkilerinin glik iyonlasma dereceleri icin katkisi
oldukgca buyuktir. Bu sebeple hesaplamalarda dikldtemasi gerekmektedir.
Ayrica kapali 6zden uyarmalarin da hesaplamalargumokla iyilestirdigi
bilinmektedir. Bu sebeple bir kez iyogtais aktinyum icin hesaplamalar g
konfigirasyon takimlariyla gercekteilmistir. A calismasinda, yalnizca derlik
elektronlar1 arasindaki kahkl etkilesimler dikkate alinmgtir. B calsmasinda 6p
O0zunden, C camasinda 6s 6zunden ve D galasinda ise hem 6s hem de 6p
O0zunden uyarilmalar dikkate alinmaktadir. Kullanikonfigtrasyon takimlari Tablo
3.6'da verilmektedir. 6s ve 6p’den daha i¢ tabalida yapilan uyariimalarin
dikkate alindgl calsmalar da denenmiancak bu hesaplamalarda MCDF hesabi

sirasindaki tekrarlamali stirecte yakinsama elderadmitir.

Tablo 3.6. Ac II'ye ait hesaplamalarda kullanilaankgurasyon takimlari

Hesap Cift Parite Tek Parite
A 7<, 6d7s, 66 7s8s 7s7p, 6d7p, 5f7s, 5f6d
B A + 5f6p7s A + 6p6d7s, 656d7¢
C A + 6s6d7s, 6s6d7s A + 56578
D A + 5f6p°7<, 6s6d7s, 6s6d7S A + 6p6d’7s, 6p6d7<, 56573
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Ac Il igin yapilan A, B, C ve D hesaplamalarindeasiyla 56, 170, 96 ve 210 seviye
incelenmgtir. Bu seviyelere ait sonuclar Tablo 3.7'de sunaktadir. Elde edilen
sonuclar dier calsma sonuclariyla kadastirildiginda ozellikle 6d7s ve 6d
seviyelerinde uyum gorulmektedir. Genel olarak shfginda bir kez iyonlgmis
aktinyum icin A hesabi, mevcut kaynaklardaki deseguclarina daha yakin iken B
ve C calyma sonuglari hesap sonuclariyla daha uyumluduregrrilk uyariimis
seviye olan 6d78D; seviyesinin enerjisi Meggers ve gatia arkadglari tarafindan
4739,63 crit [20,105], Moore tarafindan 4742,50 ¢n0,588 eV) [109] olarak
olculmis, bu calsmada MCDF enerjisi A konfigiirasyon takimiyla 448idnri*, B
ve C konfigiirasyon takimlariyla 5102,29 tmve 5014,23 cm olarak
hesaplanmgtir. Eliav ve calma arkadglarinin yaptgl Dirac-Coulomb ve Dirac-
Coulomb-Breit hesabi sonuclarinda ise bu seviyesmerjisi 5113,51 cih ve
5024,79 crit (0,634 eV ve 0,623 eV) [35] olarak tespit ediftini Dusiik
seviyelerdeki bu uyum yuksek seviyeleregdo gidildikge bir miktar azalmasina
ragmen, 7s8sS, seviyesi icin bulunan 53177,24 ¢nfA calismasi) dgeri 53374,01
cm* deneysel dgeri [105] ile olduk¢a uyumludur.

3.2.2. kimali geck parametreleri hesaplari

MCDF hesablyla bir kez iyondenis aktinyum icin 3.2.1 kisminda bahsi gecen A, B,
C ve D hesaplarindan sirasiyla; 316, 2079, 1209366 elektrik dipol (E1), 647,
7637, 1676 ve 4994 elektrik kuadrupol (E2) ve 45257, 1199 ve 6640 manyetik
dipol (M1) gecsi elde edildi. Genel olarak, A camasinin enerji deerleri diger
calismalara gore daha uyumlu olgluicin yalnizca bu ¢calmaya ait E1 gegiverileri
Tablo 3.8'de sunulmaktadir. Verilerin coklw nedeniyle bu tabloda yalnizca
iyonlasma potansiyeli altindaki seviyeler arasinda yapumtilerin A>10" sn’
olanlari ve tabloda yer alan buyikliklerden herhdngnde kagilastirma deeri
olan gegilere yer verildi. Ac II'nin dalga boyu ksitastirmalarina bakild@inda,
enerjileri mevcut kaynaklarla uyumlu olan 6d7s 7@djecglerinin dalga boylarinin
da uyumlu oldgu gérilmektedir. Orngn 6d7s°Ds - 7d7p®D°% gecki dalga boyu
Meggers’in [19] deneysel geriyle kagllastirildiginda aradaki farkAr=61 A
kadardir. Airlikli salinici siddeti icin ulgilabilir kaynaklarda Quinet ve caina
arkadalarinin [40], [105]'ten aldiklari deneysel dalgaytao ile yaptiklari hesaplar
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Seviye MCDF +B+QED Diger C. Konfiglirasyon Katkilari
7 s, A 0,0C 0,0C 0,0(&PLhzcd 9281 + 6,93 ¢ 15
B 0,0C 0,0C 94,81 + 517 € 15
C 0,0C 0,0C 94,60 + 5,33 67 15,
D 0,0 0,0¢ 9516 + 4,79 € 15
6d7¢ °D; A 44441 44749 4739,62¢ 100,0(
B 5102,2¢ 5179,3 0,63¢": 99,91 + 0,095f6p°7¢* D,
C 5014,2 5083,7- 0,622 99,98 + 0,02 6sf7s °D,;
D 5287,04 5365,84 O,SdSB 99,89 + 0,09 5f6@s D,
474(
D, A 49923 5008,6( 5267,16% 94,05 + 4,59 6d7<D,
B 5635,6: 5693,7; 0,70:°% 9552 + 3,59 6d7<D,
C 5527,7 5578,3( 0,69(% 9529 + 3,78 6d7<D,
D 58140 5872,8¢ 0,65:¢ 95,73 + 3,45 6d7¢D,
D; A 6391,2( 6352, 1! 742652 ¢ 100,0(
B 68987 6892,7: 0,97¢": 99,95 + 0,045f6p°7¢ D,
C 67794 6766,2! 0,96( "2 99,97 + 0,02 6s6°7s 3D,
D 70519 7046,3!( 0,921¢ 99,93 + 0,045f6p°7¢ °Dy
Ip, A 8636,0( 8623,1; 9087,54 ¢ 61,13 + 31,44 ¢ D,
B 97057 9731,7: 1,19.5% 68,69 + 26,43 € D,
C 94635 9475,5: 1,17¢€%% 67,14 + 2755 ¢ D,
D 99767 9996,4( 1,127¢ 70,36 + 25,06 ¢ D,
66> °F, A 13260,3 13309,0; 13236,47 ¢ 97,97 + 1,97 6d7<D,
B 15733,0 15854,1 1,727 99,06 + 0,86 6d7<D,
C 149954 15076,3! 1,704 98,88 + 1,04 6d7<D,
D 16208,78 16308,41 1,6%1 99,09 + 0,75 6d7sD,
1323¢4
°F, A 14308,0 14316,6 1494923 ¢ 100,0(
B 16654,4; 16723,8 1,045 100,0(
C 159436 15974, 71 1,91€% 99,98 + 0,02 6sf7s °F,
D 171181 17165,9; 1,85:¢ 99,95 + 0,04 6sf7s °F,
°F, A 15678,7 15636,7. 16756,94" 99,04 + 0,96 € G,
B 17847,8 17855,3! 2,177 9944 + 0,56 € G,
C 17172,6 17143,3. 2,147 99,38 + 0,60 € G,
D 18291,0 182769 2,07¢¢ 99,43 + 0552 € G,
P, A 199353 19969,7! 17737,1%% 99,17 + 0,70 € 15,
B 228521 22950,2! 2,31:°% 99,46 + 0,50 € 15,
C 220937 22153,3! 2,28¢"%2 99,40 + 0,53 € Ig;
D 233813 23457,4: 2,19¢¢ 9943 + 0,48 € 15
5, A 20366,7 20376,4! 19015,3>¢ 100,0(
B 231791 23249,9! 2,471 100,0(
C  22440,7 22473,2! 2,442 99,98 + 0,02 6sf7s °p;
D 23698,9 23748,0! 2,35¢¢ 99,95 + 0,04 6sf7s °p,
., A 209150 20905,9: 2219943 ¢ 96,50 + 1,86 6d7<D,
B 236225 23672,4 2,92:°% 96,42 + 2,14 € D,
C 22903,9 22915,3; 2,892 96,48 + 2,00 € D,
D 241239 241526 2,75:¢ 96,10 + 2,43 € D,
6, A 228217 22810,1 20848,22 ¢ 99,04 + 0,96 € °F,
B 257525 25799,6: 2,71°% 9944 + 0,56 € °F,
C 250698 25079,2: 2,68:02 99,39 + 0,60 € °F,
D 263427 26368,7; 2,58¢E¢ 9945 + 0,52 € °F,
Ip, A 25654, 25630,4 19203,02 ¢ 65,62 + 30,44 6d7<D,
B 277297 27755,1. 2,50¢°: 70,56 + 25,42 6d7<D,
C 27186,0 27166,9! 2,482 69,50 + 26,54 6d7<D,
D 280535 28047,6! 2,381¢ 71,66 + 23,97 6d7<D,
s, A 370112 36972,7! 3,88¢0: 88,52 + 7,06 2 lg
B 398022 39795,8; 3,682 83,68 + 11,46 7s8!S,
C 392183 39177,9! 85,07 + 9,88 7s8¢S,
D 40309,8 40280,0: 82,88 + 12,66 7s8'S,
7s7t *P% A 168738 16815, 1! 20956,4 ¢ 96,61 + 3,37 6d7PP%
B 15659,6 155754 2095¢¢ 98,24 + 1,37 6d7FF%
C 164911 16397, 1 97,68 + 2,29 6d7rF%
D 15636,3 15546,2. 98,32 + 1,30 6d7rF%
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Seviye MCDF +B+
ED is i

757t P, A 182562 1819(33! 251%? = e
B 171157 17029.21 S 8344 1 870 Tshiry
C 179605 17863.7; St 1 Lo T
- D 171064 17014.4; Bo8s 1 40 Temmn
, A 23965.1! 23855.5; 26446,91° o L2 ek
B 23019.8: 22917.6i 31878.8°¢ oS R A
C 237210 23646.9. ' S%e 1 2m
. D 230412 22910.9. LY U
P, A 266347 2656971 33388,6'¢ Syee 1 Joa aqohe
B 253000: 25226.5i o B L
C 262323 26145.6i 3142 v 3109 odri s
o s D 253854 25309,3! e I BD e
[ %, A 233159 23304.2: 28201,1 ° 2200 1 3L%E
B 23328.8 232895 264479 0531 1 oS SdrD”
C 234375 23338.6I 26446.9:¢ 4T6O ¥ 2463 Ten
- D 234792 23465.8; ' 4584 1 3420 CdnirS
. A 269616 268958 31174, S D
B 26872.1: 26798.0 ' T T s
C 270425 269461 1089 1 5020 LdTDh
.. D 270718 26998.01 fol2 v 8sSHTs T
F°, A 313124 31191.2; 39119,0;"¢ e L
A 311912 ,0; 82,15 + 17,595f7s °F°
C 314040 31252.8; B08 1 hTaaT
. D 315548 3142811 8613 + LaTasme
D°, A 310030 30921.8; 33388,6.° L e
B 293793 20292.7: 20250..¢ r030 T iies e
g 23297,31 30190.9! ' ;822 p s e
- 463.0. 29379.0; 3 1 10d3 TeTEn
, A 315974 31525.4 33304, SR L e
B 303838 30314,5 ' 139 L84 SdDS
C 309492 30858.2; G202 1 2008 edT D
. D 304970 30431.1! SO8T 1 1709 odrr Dy
D% A 346991 34580,0: 36144,3'° 62,53 + 20,94 6d7 D
B 33840.7 33740,5! 36972.9.€ A oL
C 3409310 33947,3! i 4057 ¢ 3442 dnils
. D 316622 31606.5 s 1 2206 SdTE
P A 351340 35066.5: 36780,0. ¢ 4T0s A0 oLt
B 33920.0: 33856.7° " STe 1 Siaeee
C 346320 34546.61 ooTS 2SS
- D 340848 33989 4( o472 % B850 P
. A 351316 35052,3! 36855,5(¢ %21 + 2145 Fh
B 338919 33812.7! ' D i s
C 346498 34547.9; e T 3 e D
. D 340218 33945.8: R
P, A 355836 354580 38371,6:¢ ek
B 343483 34214.6! e e 1 v D
C 350338 34878.7! 7400 ¥ LL4T odTDe
- D 344619 343305 1379 1 LLEO SaTp D
, A 318445 31810 7: 41937.0'€ par2 v 1187 Sd7ED"
B 314538 3140311 ” AL+ 2osaelre s
C  31580.0! 31512,7! S L o D
. D 340528 33992.6: o 1 2oan e
D°, A 292034 29117.4! 31878,8 ° o S
B 278962 27799.8: 35397.1:¢ St T a2 Sanr%
C 288036 2868671 . i34 v 2217 ST
. D 280271 27931,8: PN
P, A 469795 46898.4: 44199,9.¢ foar 1 2288 el
B 45604 1! 454968 ~ 3004 1 B Ten b
C 462227 46103,7' SLE0 1 3ods edri
e o D 458468 45737.6 4130 1 3143 TeTLEN
< , A 420064 42099 61 28207¢ B STk
A 420004 420998 1 73,39 + 18,415f6d °F°,
C 440653 441501 e 1 S 2
D 424675 426031 1990 1 LI i
g 87,53 + 547 6d7FF%
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Seviye MCDF +B+QED Diger C. Konfiglirasyon Katkilari
5f7c  F°% A 427138 42762,9! - 70,71 + 18,685f60 °F%
B 42465,7 42556,5! 83,61 + 7,17 6d7CF%
C 445791 44622,2 77,81 + 12,545f6d °F°%
D 43098,7. 43190, 7! 84,63 + 6,78 6d7C°F%
%%, A 43737.6 43730,2 32965,5!2 63,52 + 21,295f6d °F°
B 435344 43549,0 81,76 + 10,09 6d7(F%
C 454224 45397,9; 74,98 + 13,785f6d °F°
D 441725 44186,4! 83,35 + 945 6d7CF%
2, A 484067 48415,0! 29881,0:2, 4224 + 28,715f6d F°%
B 48334,7! 48362,2 36144,3'¢ 56,91 + 25,29 6d7(F°%
C 49924,9. 49923,1. 55,23 + 21,21 6d7['F%
D 48803,2 48831,3 59,81 + 24,61 6d7['F%
5f6d  *H°, A 445224 44665,3! 39807,1"¢ 81,66 + 16,005f6d 1G°
B 502329 50455,3 38907¢ 58,28 + 41,175f6d G°
C 477535 47910,3 7452 + 25,085f6d G°%
D 527777 52948,3 51,42 + 47,585f6d ‘G°%
SH°. A 45803,0: 45866,1 40916,4:¢ 99,98 + 0,02 5f6d 3G’
B 51318,9i 51458,9; 99,97 + 0,02 5f6d 3G’
C 488226 48890,3; 99,97 + 0,02 5f6d 3G°%
D 53107,2 53273,5: 99,98 + 0,01 5f6d 3G°%
SH°% A 471074 47084,6 - 100,0(
B 52251,6: 52292 8! 99,98 + 0,02 66d°7s H%
C 49854,8 49828,3! 100,0(
D 53997,5 540617 99,98 + 0,02 ¢60°7s °HC%
5G°% A 565445 56669,2: 45807,01¢ 99,49 + 0,18 5f7s !F°
B 621974 62407,3. 99,26 + 0,32 5f6d F°%
C 60157,0i 60292,6! 99,61 + 0,21 5f6d *F°
D 63816,2 64054,8! 99,28 + 0,32 5f6d ‘F%
5c°, A 572953 57359,6: 474276 ¢ 99,89 + 0,08 5f6d 3F°
B 62670,5 62808,7, 99,53 + 0,27 ¢6d7s °G%
C 60708,7i 60777,5: 99,90 + 0,07 5f6d °F°
D 64265,9 64430, 1 99,54 + 0,28 ¢60°7s 3G
5c°. A 582602 58253,6; 49151,5.¢ 99,87 + 0,10 5f6d H’
B 63291,3 63346,6: 99,49 + 0,42 6€6d7s °G%
C 614342 61425,1! 99,93 + 0,04 5f6d H°
D 64859,7! 64938, 1 9948 + 0,43 ¢60°7s 3G’
S, A 489430 49063,4 41578,5 ¢ 76,59 + 14,455f7< °F°,
B 53787,8 53990, 3. 91,96 + 4,10 5f7s 3F°,
C 51876,9 51737,0! 84,13 + 10,335f7s °F°,
D 55430,9 55660,7 93,08 + 3,44 5f7s °F%
5%, A 496688 49726, 1. 43275,8!¢ 75,55 + 15,245f7s 3F°
B 542294 54366,7. 93,50 + 4,51 5f7s °F°
C 518448 51971,3. 84,74 + 10,855f7¢ °F%
D 55847,9 56011,2; 94,56 + 3,78 5f7s 3F°%
’F°, A 504711 50460,2; 45040,3(¢ 77,90 + 14,955f7s 3F°,
B 54789,7. 54848,9 91,90 + 4,69 5f7s °F°,
C 52909,0 52899,9 85,04 + 10,505f7 °F°,
D 56385,7 56468,4; 93,01 + 3,95 5f7s 3F°
D%, A 59110,1 59201,8. 48518,4:°¢ 95,71 + 3,92 6d7(°D%
B 64545,7 647174 97,73 + 1,76 6d7(°D%
C 62457,1 62554,8! 97,51 + 2,36 6d7/°D%
D 66149,0 66348,6: 97,79 + 147 6d7¢°D%
D% A 594024 59458,9! 49479,0' ¢ 9560 + 4,01 6d7pD°
B 647120 64846,3; 97,75 + 1,74 6d7¢D°
C 626224 62686,4 97,30 + 2,38 6d7(°D%
D 663248 66485,4! 97,84 + 1,44 6d7pD°
D%, A 59811,3 59829,8 50059,7(¢ 9536 + 4,16 6d7pD°
B 649618 65053, 1. 9754 + 1,74 6d7¢°D°
C 62884,9 62908, 1 97,25 + 2,40 6d7¢D°
D 665882 667045 97,84 + 1,44 6d7pD°
S, A 599253 599996 49780,6(¢ 94,19 + 547 6d7°F°
B  65490,1! 65643,7. 97,29 + 2,40 6d7(F°
C 63207,2 63285,2; 96,81 + 3,00 6d7¢F°
D 671690 67350,9 97,66 + 2,05 6d7°P%
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Tablo 3.7. Devam

Seviye MCDF +B+QED Diger C. Konfiglirasyon Katkilari
5f6d °F°, A  60076,3 60137,8: 50235,6(€ 9341 + 582 6d7¢P%
B 65590,0: 65728,9: 96,75 + 2,60 6d7CP%
C 63286,3 63351,8' 96,35 + 3,30 6d77°P%
D 672938 67460,1: 96,92 + 2,23 6d7¢°P%
%, A 60361,7 60383,0! 51257,5¢ 92,79 + 6,37 6d7P%
B 65753,0i 65851,0! 96,40 + 2,93 6d7P%
C 63400,6 63430,5! 95,60 + 3,78 6d7¢P%
D 67501,9 67625,7! 96,66 + 2,53 6d7P°%
IHo. A 706390 70685,3 - 99,90 + 0,10 5f6d 3G’
B 771855 77302,5 99,41 + 0,48 €6d7s H%
C 74924,7 749746 99,95 + 0,04 5f6d 3G’
D 789281 79070,5. 99,39 + 0,49 ¢60°7s H’
%, A 459724 4601401 41627,7'¢ 79,47 + 17,565f6d °H°
B 510622 51197,1! 57,08 + 41,685f6d °H°,
C 48791,6 48841,8; 73,03 + 25,435f6d °H°,
D 51993,9 522358 50,78 + 48,545f6d °H°,
I, A 665468 66563,7! 53255, ¢ 68,26 + 15,965f7< F°
B 69983,5 70079, 1 84,37 + 8,52 5f7s %
C 68658,0 68683,2. 77,63 + 12,825f7¢ 'F%
D 71220,8 71341, 7 86,82 + 7,28 5f7s %
Ip°, A 523886 52426,7. 44705,3: ¢ 92,20 + 4,48 5f6d *F°
B 57590,8 57704,1! 96,05 + 2,29 5f6d °F°%
C 553621 55404,0: 95,34 + 2,84 5f6d *F°
D 59255,7: 59395, 4! 96,46 + 2,05 5f6d 3F°
B, A 744797 74491,8 56152, 76,60 + 1512 6d7(P%
B 78387,6 78487,1 89,72 + 6,74 6d7['P%
C 76456,0 76484,3 86,41 + 8,83 6d7['P%
D 79798,2 79925.8 91,46 + 561 6d7(*P%
7s8 %S, A 48267,8 481140 51680,5! ¢ 100,0(
B 46780,3! 46609,2; 100,0(
C 470225 468369 100,0(
D 46667,3 46492,6 100,0(
s, A 531772 53031,0 53374,0:¢ 96,14 + 385 € 15,
B 517945 51676,7! 88,51 + 10,66 € !5,
C 523373 52399,8; 90,06 + 9,06 ¢ s,
D 517522 51626,5! 87,31 + 11,82 @ lg;

&Meggers ve agima arkadgari [20] (Bu deerlere [39, 105, 106]'dan de gikabilir.),
bl b2Fjiay [35] (eV biriminde),

¢ Moore [109] (eV biriminde) (Bu dgrlere [106]'dan de ukaabilir.),

4 Brewer [50],° NIST atomic data base [1]

vardir. Bu dgerlerde genel olarak iyi bir uyum elde edilememediagin, 6d7s'D;
- 6d7p °P% geckinde oldgu gibi yakin dgerler mevcuttur. Bu gegh A
calismasinda elde edilen -0,20 logaritmigrakl salinicisiddeti -0,24 kagilastirma
deseriyle olduk¢a uyumludur. E2 ve M1 gelerine ait veriler Tablo 3.9'da
sunulmaktadir. E1 gegerinin A geci olasiliklari ve yasaklh gegerin herhangi bir

Isima parametresine ait bilinen keastirma deeri mevcut dgildir.



79

Tablo 3.8. Ac II'nin E1 geglerine aiti dalga boylari (A)gf agirlikl salinicisiddetleri ve A gegi

olasiliklari (sit)

Gegis — g — A
+B+QED Diger C. +B+QED  Diger C. +B+QED
7¢ sy - ed7r DY 3233,9¢ 299417 5,90-1) -0,1¢P 1,25(8
7¢ sy - ed7r Py 21322t - 1,51 - 7,43(8
7¢ sy - Tsr P 3763,6 - 9,39-1) 0,27 1,47(8
7¢ s - 7s7r P 5496,1¢ 4507,2(*¢ 1,57+-1) -1,08 1,15(7
6d7: D, - 6d7r D% 3781,1° 3489,5% 6,99-1) - 1,08(8
6d7: D, - 6d7p % 3268,8° 3120,1€ 7,01-1) - 4,37(8
6d7s D, - 6d7r °P% 3270,3 3112,8% 8,30+1) 0,31 1,72(8
6d7: D, - 6d7r D% 4058,0: - 2,351-2) 0,1¢° 1,90(6
6d7: D, - 5frs % 2657,8: - 2,4t - 4,64(8
6d7¢ °D, - 5féd °F% 22427 - 8,02+1) - 2,12(8
6d7: °D; - 5féd P% 1801,0( - 8,341-2) - 1,71(8
6d7: D, - 7s7r % 8103,5¢ - 1,561-1) -0,8t" 1,58(7
6d7s D, - 7s7p °FY 7288,9: - 1,401-1) -0,93° 5,87(6
6d7: D, - 7s7y % 5159,8: - 2,59-2) -1,6€° 1,30(6
6d7: D, - 7s7y P 5465,7¢ - 2,31-1) 0,27 1,03(7
6d7¢ D, - 6d7r °D% 3859,0: - 3,67+1) -0,4€" 5,48(7
6d7: D, - 6d7r °D% 3771,1 3565,5¢* 1,0C -0,1¢° 9,44(7
6d7: D, - 6d7r D% 3381,6: - 3,46-1) 0,2¢° 2,88(7
6d7s D, - 6d7r *P% 33284 3164,81° 1,14 -0,1z° 2,30(8
6d7: °D, - 6d7p P% 3284,1: - 8,51-1) - 1,05(8
6d7: D, - 6d7r D% 41478t - 2,321-2) -0,2:° 1,79(6
6d7¢ °D, - 5fre % 2648,6! 4061,6(° 3,81 - 5,17(8
6d7: °D, - 5frs % 2303,8! - 3,70-1) -0,47° 6,65(7
6d7: °D, - 5féd % 2236,2! 2630,1¢° 9,69-1) - 1,84(8
6d7¢ °D, - 5féd °P% 1813,9; - 2,06+1) - 1,39(8
6d7: D, - T7s7p  P% 7583,9: 5910,8!® ¢ 2,58-1) -0,6C" 9,99(6
6d7: D, - T7s7t  P% 5305,9( - 3,49-1) -1,14° 1,65(7
6d7s D, - 7s7t P 4568,8t - 4,04-1) -0,91° 4,17(7
6d7: Dy - 6d7p °F% 5898,9¢ - 8,05-2) -3,07° 3,08(6
6d7: Dy - 6d7p  F% 4867,6 - 5,14-1) -0,4¢" 2,06(7
6d7s Dy - 6d7r D% 3542,6( 3481,1¢€ 2,0z -1,17° 1,53(8
6d7: Dy - 6d7p P% 3435,7: 3230,5¢° 1,62 0,1C° 1,84(8
6d7: °D; - 6d7r D% 4392,6! 4088,4:2 ¢ 1,07 - 7,45(7
6d7¢ °D; - 5fre P 2675,3t 3914 47 5,7( -0,9z° 5,91(8
6d7: °D; - 5féd F% 2267,1t 2657,81° 2,0C - 2,88(8
6d7: °D; - 5féd P% 1850,7¢ - 4,141-1) - 1,61(8
6d7¢ °D; - 5féd % 1660,8( - 1,521-3) 0,3C° 5,26(5
6d7: Dy - 7s7y  P% 5713,1¢ - 4,481-1) -1,02° 1,83(7
6d7: D, - 6d7p % 3726,4¢ - 6,23-1) -0,24° 5,98(7
6d7¢ D, - e6d7r P 2612,6! - 1,31 -0,07° 4,26(8
6d7: D, - 6d7p % 43126 1,44+-2) 0,1¢° 7,41(5
6d7: D, - 6d7r D% 4879,3 4386,4:2 ¢ 1,51 -0,7€" 8,51(7
6d7¢ D, - 5fre % 2513,0° 4807,83° 4,7t - 7,16(8
6d7: D, - 5féd D% 2282.,9: 2806,7€ 1,1€ - 2,99(8
6d7¢ 'D, - 5féd P% 1518,1° - 1,50+-1) - 1,45(8
6d7s D, - 7s71 °F% 6564,9! - 2,50+-3) -0,0€" 7,74(4
6> °F, - 5féd 3G% 2306,2t 3069,3¢° 4,62 -0,17 8,31(8
6> °F, - 5féd  F% 2796,8! - 1,1€ - 1,99(8
6> °F, - 5féd D% 2178,9¢ 283347 4,28-1) - 2,00(8
6> °F, - 6d7r D% 5677,6¢ - 7,15-1) -0,5¢° 4,93(7
6> °F, - 5fed  3G% 2323,2t 3078,07 6,31 - 8,66(8
6>  °F; - 5fed  F% 2824,0¢ - 1,52 - 1,82(8
6> °F, - 5féd D% 2215,2: - 6,44+-1) - 1,75(8
6> °F, - 5fed 3G% 2346,4¢ 3086,04° 8,5¢ - 9,41(8
6> °F, - 5fed P 2871,6: - 2,3( - 2,06(8
6> °F, - 5féd D% 2262,7¢ - 9,72-1) - 1,80(8
6>  °F, - 5f7e P 3559,5: - 1,861-2) -0,5C° 1,09(6
6> P, - 5fed D% 2548,9: - 8,21+1) - 2,81(8
6> P, - 5féd  P% 2489,5: - 7,38-1) - 2,65(8
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Gegcis — of — A
+B+QED Diger C. +B+QED DigerC. +B+QED
6> P, - 5féd D% 2575,6: - 7,00+1) - 2,34(8
6> P, - 5féd D% 2558,6¢ - 2,0¢ - 4,25(8
6> P, - 5fed  P% 2523,7 - 6,06+1) - 6,35(8
6> P, - 5fed  P% 2515,0( - 3,91+1) - 1,37(8
6> P, - 5fed  P% 2499,5¢ - 8,89-1) - 1,89(8
6> P, - 5fed D% 2593,8: 5,75¢1) - 1,14(8
6> P, - 5fed D% 2569,1: 3,8¢ - 5,57(8
6> P, - 5fed  P% 2548,9: 7,441-1) - 2,54(8
6> P, - 5fed °P% 2533,1: 2,3¢ - 4,87(8
6> G, - 5fed % 2285,5; 1,92 - 3,50(8
6> G, - 5féd H% 2088, 7t 1,11(1 - 1,55(9
6d® D, - e6d7r P 4701,9: 1,21 - 1,21(8
6> D, - 5fed % 2442 9t 6,0z - 9,61(8
6> D, - 5fed P 2046,6( 1,87 - 9,93(8
6> s, - s5fed P 2665,3( 2,02 - 6,37(8
7s7p P°, - 7s8 3g; 3342,2¢ 7,52¢1) - 1,49(8
7s7p P - 7s8: s 3779,1: 4,4111) - 2,06(8

@ Meggers [19] (Bu deerlere [39, 167, 168] kaygandan da ulglabilir),
® Quinet ve caima arkadgar (loggf degeri) [40],
¢ Meggers ve ¢ayma arkadglari [20] (Bu deserlere [39,105, 10( kaynasindan da ulglabilir)
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Tablo 3.9. Ac II'nin E2 ve M1 geglerine aith dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A

geck olasiliklari (sif)

Gegcis A of A

E2 Gecpleri

6d7: D, - 7s8 35 2291,5: 3,28(-7) 1,38(2)
6d7: D, - 60 Is, 31285 1,72(-8) 1,17(1
6d7: D, - 7s8 35 2319,8! 5,40(-7) 2,23(2)
6d7: D, - 7s8: 15, 2082,3t 1,08(-8) 1,66(1)
6d7: Dy - 607 p, 5187,1 6,78(-7) 2,63(2)
6d7: Dy - 7s8 35 2394,5: 8,76(-7) 3,39(2
6d7: p, - 6¢ 15, 3527,3¢ 4,73(-7) 2,54(2)
6d7: Ip, - 7s8 35 2532,2: 3,69(-8) 1,28(1)
6d7: b, - 7s8 g 2251,8! 2,38(-7) 3,13(2
6c? °/, - 7s8  1g, 2517,4¢ 1,76(-8) 1,85(1)
7s7; Py - 5frs %Y, 39549 1,24(-7) 1,05(1)
7s7¢ P, - ed7p P 3483,8: 9,88(-8) 1,81(1
7s7¢ %o, - 5fed GFY, 3239,4¢ 1,00(-7) 1,27(1)
6d7r %o, - 5fed °HY, 4681,3¢ 1,10(-6) 3,74(1
6d7f ’Fe, - 5fed 3GY% 2997,1! 2,85(-7) 3,02(1
7s7¢ %P, - 5fed GPY 2766,6¢ 2,18(-8) 1,90(1)
7s7; %, - 5fed P 2756,1t 3,95(-8) 1,15(1
7s7¢ o - ed7r P 4919,1¢ 2,36(-7) 2,16(1
7s7¢ o, - 5fed 3G% 3322,3: 1,17(-7) 1,01(1)
7s7; o, - 5fed D% 3064, 4t 5,45(-8) 1,29(1)
7s7¢ o, - 5f6d %P9 2979,0: 6,80(-8) 1,70(1)
7s7¢ o, - 5fed P9 2086,7: 9,23(-8) 4,71(1
6d7r %, - 5fed PH% 5271,3 1,20(-6) 2,63(1)
6d7f e, - 5fed 3G 3282,5¢ 4,08(-7) 2,80(1
6d7f p°, - s5fed D% 4290,1 3.27(-7) 2,37(1
6d7r Ipe, - s5fed D% 3323,9¢ 9,73(-8) 1,95(1)
6d7f p°, - s5fed D% 3295,8: 9,53(-8) 1,17(1
6d7f po, - s5f6d %P9 3238,1( 8,06(-8) 512(1
6d7r pe, - s5fed P 32236t 1,04(-7) 2,23(1)
6d7f po, - s5f6d P 2670,4¢ 1,86(-7) 2,48(1
6d7f p°, - s5f6d P 2203,8! 3,90(-8) 1,78(1
6d7r D%, - 5fed %G% 3883,8t 3,52(-7) 2,22(1)
6d7f p°, - s5fed D% 3536,0t 7,31(-8) 1,30(1)
6d7f p°, - 5fed P 3422,7¢ 1,51(-7) 2,87(1
6d7r %, - 5fed °H% 6291,9( 1,25(-6) 1,62(1)
6d7f °F, - 5fed 3GY% 3695, 1t 3,22(-7) 1,43(1)
6d7f p°, - 5fed 3G% 3870,8: 6,07(-7) 3,00(1
6d7r p°, - 5fed D% 3613,1¢ 9,62(-8) 1,63(1)
6d7p D%, - 5fed D% 3579,9: 1,53(-7) 1,59(1)
6d7f D%, - 5fed  GPY% 3511,9! 1,06(-7) 5,74(1
6d7r o, - 5fed 3G% 3781,7: 3,19(-7) 1,35(1)
6d7p o, - 5fed HO% 2572,3 6,27(-7) 5,75(1
6d7f o, - 5f6d P9 2342,9! 1,08(-7) 441(1
6d7r D% - 5fed 3G% 4224.1: 6,74(-7) 2,29(1)
6d7f D%, - 5fed D% 3960,4: 1,77(-7) 1,07(1
6d7p D%, - 5fed P9, 3875,5: 1,54(-7) 1,37(1)
6d7r D% - 5fed  H% 2769,6 2,13(-7) 1,69(1)
6d7f D%, - 5fed P 2505,5: 4,05(-8) 1,43(1)
6d7f %, - 5fed D% 4140,8 1,78(-7) 2,31(1
6d7r %, - 5fed °D% 4035,9: 3,21(-7) 1,88(1)
6d7f %P, - 5fed P 3986,3° 8,45(-8) 1,18(1)
6d7f %o, - 5fed P9, 3947,7¢ 4,06(-7) 3,48(1
6d7r - 5fed  °D% 4099,6; 2,08(-7) 1,65(1)
6d7f %, - 5fed P9, 3949,9¢ 1,75(-7) 1,50(1)
6d7f e, - 5fed DY 4166,5! 1,71(-7) 1,32(1)
6d7r %, - 5fed °D% 4103,1( 5,91(-7) 3,34(1)
6d7f %P, - 5fed GPY% 4074,7: 4,84(-8) 1,94(1)
6d7p %P, - 5fed P 4051,9( 1,81(-7) 2,45(1
6d7r %, - 5fed P9, 4012,0: 3,47(-7) 2,88(1)
6d7f o, - 5f6d Y 5085,0¢ 3,73(-7) 1,37(1)
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Gecis Iy of A

6d7f I, - 5fed PO 3624,0: 8,72(-7) 1,47(2)
5f7¢ o, - 5fed Y 5510,0: 4,23(-7) 1,32(1)
5f7¢ o, - 5fed HO% 4490,2 9,97(-7) 3,001
5f7< o, - 5fed P 3834,8: 3,69(-7) 5,58(1)
5f60 po, - s5f6d P 4532,0: 9,52(-8) 1,03(1)
M1 Gegisleri

7s7g - 5fed P 1733,8! 1,59+-10) 1,17¢1)
6d7¢ po, - s5f6d P 2203,8! 4,531-10) 2,07+-1)
6d7r %o, - 5fed % 2311,6: 2,41+9) 4,29-1)
6d7f p°, - 5fed P 2327,3 6,51-10) 2,67+1)
6d? - 7s8  Is 3062,3! 2,01+10) 1,43-1)
7s7; - ed7r P 33241 2,24+-9) 4,521-1)
6d7f D%, - 5fed P 3422,7¢ 8,84+-10) 1,67-1)
6d7f D%, - 5fed 3PY% 3439,0 4,621-10) 2,601-1)
7s7; o, - Bd7r P 3483,8: 1,96-9) 3,59+1)
6d7f %R, - 5f7e 1Y 3982,3 2,441-9) 1,47-1)
5f7< %0, - 5fed % 4087,6: 3,21-9) 1,83-1)
5f7¢ °Fo, - 5fed 1Y 4379,5. 2,541-9) 1,26-1)
6d7: D, - 6d° D, 4726,9( 2,65+-9) 1,58-1)
6d7¢ %R, - Bf7e GFY 5139,0° 8,81-9) 3,18+-1)
6d7¢ D; - 6d° D, 5187,1¢ 2,79-9) 1,38-1)
6d7f po, - ed7r P 5623,9¢ 1,67+-8) 1,17
5f6¢ %0, - 5fed % 57141 4,57-9) 1,33-1)
6d7r S S T = 5805,9: 3,70-9) 1,04-1)
7s7¢ P, - ed7p GPY% 5926,9: 2,92-9) 5,54(-1)
7s7¢ %P, - ed7p PY 5931,9: 5,81-9) 3,67+1)
6d7r S T = 5940,2: 1,761-8) 3,69¢-1)
6d? , - 6 s, 6025,4: 9,99+-9) 1,82
5f6¢ %, - 5fed % 6209,8! 5,20+-9) 1,28-1)
6d7r >, - ed7r P 6259,1: 6,90-9) 3,91¢1)
6d7f D%, - e6d7p P 6504,9; 3,17+-8) 1,6€
7s7¢ % - 6d7r D% 7088,8t 7,35-9) 3,251-1)
6d7r Do, - 5f7e Y 7228,0: 8,05-9) 1,46-1)
7s7¢ P, - ed7r D% 7501,2" 5,421-9) 1,28-1)
6d? °F, - 6d D, 8115,9: 8,16-9) 1,65-1)
6d7¢ p, - 60d °p, 8141,4° 5,471-9) 1,10-1)
6d7f R, - Bd7r P9, 8227,8: 1,49+-8) 2,95(-1)
6d7f %P, - 6d7p P 8441,6: 1,20+-8) 3,76+-1)
6d7r - 6d7r P 8451,7. 1,17+-8) 3,66-1)
6d7f R, - Bd7p PY 8511,9¢ 1,63+-8) 5,01+-1)
6d7¢ ’F, - Bf7e GFY 8641,7. 8,521-9) 1,08-1)
60 - 6d? D, 8838,7! 1,52+-8) 2,61¢1)
7s7¢ %, - ed7r D% 9154,9 9,261-9) 1,47-1)
7s7¢ P, - ed7r D% 9324,4: 9,341-9) 1,021)
6d7r o, . 57 %R0, 9719,1¢ 8,78-9) 1,24-1)
7s7¢ P - TsTE P 102516 8,341-8) 1,7¢€
6d7f P, - Bd7p P9, 11679,2! 2,32-8) 2,27+1)
6d7r %o, - Bd7E Y% 11755,7! 1,18+-7) 8,1411)
7s7¢ o - ed7r %P% 11769,1 2,48:-8) 1,1¢
6d? ;- 6Bd° G, 11773,7. 2,00-8) 1,07-1)
7s7; o, - ed7r P 11788,8. 3,63+-8) 5,81+1)
7s7¢ e V(= 11939,7 5,77-8) 9,00+-1)
6d7f e, - 6d7r D% 12163,6 7,61-8) 6,86-1)
6d7r %, - ed7r °D% 13013,7! 9,58+-8) 5,39+1)
6c? k- 6d? G, 13940,3. 2,85-8) 1,08-1)
7s7¢ °, - ed7r D% 14151,6! 4,031-8) 4,48¢1)
6d7r pe, - ed7r P% 15771,3; 2,27+7) 1,21
6d7f po, - ed7r %P 16849,4 5,98-8) 4,68+1)
6d7p e, - 6d7r D% 17202,1. 3,65-8) 1,64-1)
7s7; S Y (O = 17664,3; 4,35-7) 1,8¢
6d7¢ p°, - e6d7r  °D% 18306,3! 6,21-8) 1,76-1)
7s7¢ ’°, - 6d7r D% 19004,4. 5,17-8) 1,91-1)
7s7; - Bd7r F% 19570,1; 5,05+-8) 1,76+1)
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Tablo 3.9. Devam

Gecis A of A

7s7t P4 - 6d7p D% 20178,7! 1,58+7) 5,1811)
6d? p, - 6 p, 21165,9: 4,30-8) 1,28+1)
6d7p D%, - 6d7r P 22044,6. 4,211-8) 1,15-1)
7s7; o, - ed7p DY 22977,6. 3,98-8) 1,67-1)
6d7r % - Bd7E P 23281,0. 1,01+-6) 1,3¢

6d7r  *F% - 6d7r F% 278423 6,19-7) 7,61r1)
6d7r D%, - ed7r °D% 32737,8 3,29-7) 2,92¢-1)
6d7f o, - ed7r D% 36110,1! 1,69+-7) 1,23-1)

3.3. Ac lll icin Enerji ve | simali Gecs Parametreleri Hesaplari

Iki kez iyonlgmis aktinyum, mevcut kaynaklarda hemen hemen-relditvigerel

spin ygunluk fonksiyoneli hesaplamalari, relativistik moégetansiyel relativistik
Hartree-Fock ve Dirac-Fock yontemleri, Dirac-Fook, kutuplanma yakkakligi ve

relativistik ¢ok cisim pertlrbasyon teorisi ile elenmitir [52-57]. Kath kiime
yontemi, basit kiresel kabuk c¢coézimleri ve lantast aktinitlerin gaz iyonlarinin
elektronik konfigurasyonlarinin tahmini icin kullden yontemler Ac Il icin de
kullaniimistir [35, 41, 50].

3.3.1. Enerji seviyeleri hesaplari

Bu iyon i¢in sadece MCDF yontemiyle galdi. Ac Il 6z dsindaki bir elektronuyla
degerlik elektronlari arasindaki kahkli etkilesmesinin kiguk, 6z-deerlik karsilikli
etkilesimlerinin ise biyuk olmasi beklenir. Cokca iyogitas lantanit ve aktinitler
gibi agir elementlerin atomik yapi hesaplamalarindagedé elektronlari ve 6z-
deserlik elektronlar1 kagilikli etkilesimlerini beraber dikkate almak gerekir. Bu
nedenle Ac Il icin, Ac Il icin yapilan MCDF hesapinda oldgu gibi deserlik
elektronlari ve 6z-deerlik elektronlari kagilikli etkilesimlerini géz 6ntine alan doért
¢esit hesaplama yapildi. Bu hesaplamalarda kullarktarfigirasyon takimlari Tablo
3.10’da verilmektedir.

A, B, C ve D cagmalarinda secilen konfigirasyon takimlariyla sylasv, 123, 56
ve 132 seviye elde edilgtir. Bu enerji seviyelerinin iyonkma limiti altinda olanlari
Tablo 3.11'de verilmektedir. Elde edilen sonuglafr $eviyesi haric mevcut

calismalarla uyumludur. Genel olarak bakfohda A calgmasi kagilastirma
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deserleriyle der hesaplara gore daha uyumludur. Ancak?Bg, ve 5f %F%;,
seviyesinde B calmasi ve 7P°;; seviyesinde D caimasi dger calsmalara gore
karsilastirma deerlerine daha yakin sonuclar vestiri Mevcut kaynaklarda Ac Il
icin yalnizca 6dDsp,. 51 seviyeleri icin deneysel katastirma deeri bulunabilmitir.
6d ?Dsj, seviyesi icin B capmasina elde edilen sonu¢ fdastirma deerleriyle
uyumluyken bu dger 798,48 cri (0,0099 eV) deneysel gerine uzak kalmasina
razmen, 1266,28 cth 1169,49 cnt (0,157, 0,145 eV}eklindeki Eliav ve calima
arkadalarinin Dirac-Coulomb hesap sonuclarina oldukca indikk. 6d “Ds)
seviyesinde ulalabilir kaynaklardaki dgerler 6d2Ds, seviyesine gére birbirine
yaklasmistir. A hesabi sonucu olan 4064,74tim karsilastirma degerleri arasindaki
fark 20<AE<680 cni kadardir. Tersinir foton ve QED etkileri, hesaplatumlu
yonde etkilemezken bu seviyede Eliav ve ggali arkadglarinin ¢ok cisim hesaplari
(4041 cnt) [57] arasindaki farlhE=1,72 cni’dir.

Tablo 3.10. Ac llI'e ait hesaplar icin kullanilantfiglirasyon takimlari

Hesap Cift Parite Tek Parite

A 7s, 6d 5f, 7p
B A A+6p° 7, 6p6df, 6p°5F

C A+6s73, 6s6d, 6578, 65f A

D C A+626p°7<, 6S6p 77, 656p°5F




Tablo 3.11. Ac III'iin uyarilmy seviyelerinin enerjileri (cih

Seviye MCDF +B+QED Dger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
7<%, A 0,0C 0,0C 0,0¢3 PL.PZC.d 100,0(
B 0,0C 0,0C 100,0(
C 0,0C 0,0C 99,97 + 0,02 6sP 25,
D 0,0C 0,0C 99,97 + 0,02 6sf7 25,
6d 2Dy, A 15198 1581,2; 801,(*¢% 0,15P% 0,14%2% 0,09¢; 82E¢ 100,0(
B 1108,6: 1160,6 100,0(
C 19411t 2022,6t 99,96 + 0,03 6sf Dyyy
D 457,5: 436,7¢ 99,99 + 0,01 6sf5f 2Dy,
Dy, A 40647 4039,2¢ 4203,¢% 0,58¢"; 0,56 0,521 4041¢ 100,0(
B 36745 3626,5! 100,0(
C 44199 4396,2° 99,96 + 0,03 6sf Dy
D 3090,4 2980,2( 99,99 + 0,01 6sf5f2 2D,
70 F°,; A 282845 28252,0 29465,% 2946¢% 2930:¢ 100,0(
B 278821 27993,7; 97,82 + 1,30 62
C 33480,0. 33656,1 100,0(
D 29194,2 29306,8 99,44 + 0,30 f6p°7p® ¥,
%, A 359337 35810,0! 38063,(% 3781¢¢ 100,0(
B 30130,4 30118, 1 98,15 + 0,82 ©6d%  2F%,
C 35265,2 35307,1! 100,0(
D 311522 31134,9. 99,46 + 0,25 ¢6p°5F° 2F%,
5f  2F%, A 329268 33120,8: 2345417 2345:% 2401¢¢ 100,0(
B 27020,5 26930,0; 99,50 + 0,2 6p6d®  2P°,
C 292928 29324,3 100,0(
D 28047,0: 28204,5; 99,41 + 0,30 6p°7p® F°y,
o, A 347479 34814,9. 26080,.% 2642(¢ 100,0(
B 351015 34917,9; 99,71 + 0,09 €62
C 36806,5: 36702,8' 100,0(
D 354490 35489,5! 99,30 + 0,32 f6p°7p® P’y

@ Brewer [21] (Bu dgerlere [168] kayngindan da ulglabilir),

b1 b2 Fliay ve calsma arkadglari [109] (eV biriminde) (Bu dgerlere [35] kayngindan da ulglabilir),
“Moore [109]'da (eV biriminde),
4 Brewer [50],

¢ Safronova ve ¢alma arkadglari [57]
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3.3.2. kimali geck parametreleri hesaplari

Tablo 3.10’da verilen konfigurasyon takimlariylg/8calismasi), 174 (B ¢cajmasi),
111 (C cakmasi) ve 3226 (D caimasi) elektrik dipol gegi elde edildi. Tablo
3.12’de A calymasinda elde edilen gelgrin ve bu geglerin B, C ve D
calismalarinda elde edilergima parametreleri sunulmaktadiginha parametreleri
icin iki karsilastirma degeri vardir. Bunlardan ilki 3.1 ve 3.2 kisimlarinda bahsi
gecen Meggers'’in deneyi [19] ve ikincisi de Biémeet calsma arkadglarina [55]
ait calsmadir. Biémont ve calma arkadglarinin, Meggers'in deney sonuclarina
uydurma vyaparak elde ettikleri sonucglar Meggersisonuclarina yakin
gozukmektedir. Oder calgmalardaki dalga boylari bu cginada elde edilen en iyi
sonuclarla kaslastirildiginda A, 7s-7p gegieri icin 21, 90 A (C caymasi) 6d-7p
geckleri icin 135 A (C cakmasi), 137, 175 A (D camasi) ve 6d-5f gegleri icin
678, 790 A (B cabmasi) ve 1367 A'dur (D caimasi). Elde edilen ger geci
parametrelerigf-degerleri ve A geg olasilgl mevcut kaynaklardaki ksitastirma

deserleriyle uyumludur.

Secilen konfigurasyon takimlariyla 8 (A gahasi), 4671 (B c¢amasi), 877 (C
calismasi) ve 1521 (D c¢aimasi) elektrik kuadrupol (E2), 5(A cshasi), 3155 (B
calismasi), 626 (C calmasi) ve 2232 (D c¢almasi) manyetik dipol (M1) gegeri
elde edilmgtir. Bu gecilere ait A, B, C ve D calmalarindan elde edilersima
parametreleri Tablo 3.13'te verilmektedir. Ac Ilfili yasakli gegierine ait
ulasilabilir tek kaynak Safronova ve ¢gha arkadglarinin [57] ¢cok cisim hesabidir.
7s %Sy, - 6d °Ds;, E1 ve M2 geginin dalga boyu A cajmasinda elde edilenin
yaklasik iki kati, D calsmasi sonucunun ise yakil yarisidir. Gegi olasilgina

bakildginda en uyumlu ¢aima E1 gegi icin B, M1 gegsi icin D calsmasidir.



Tablo 3.12. Ac III'iin E1 geslerine aith dalga boylari (A)gf agirlikh salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklar (sft)

. A of A
Gecs MCDF __ +B+QED Diger C. MCDF __ +B+QED Diger C. MCDF _ +B+QED _ Diger C.
7s *Sy, - 7p P, A 353549 3539,56 3392,780 8,94(-1) 8,93(-1) -0,2%; 2,38(8) 2,37(8) 3,59(8)
B 3700,88 3713,32 7,63(-1) 7,61(-1) 4,45(-15"% 1,85(8) 1,84(8) 3,91(8)
C 3413,80 3410,13 8,45(-1) 8,46(-1) 3,10(-15* 2,41(8) 2,42(8)
D 356543 3545,52 7,78(-1) 7,83(-1) 6,75(-1) 2,04(8) 2,07(8)
7s %Sy, - Tp P A 2782,90 279251 2626,24 2,13 2,12 0,20; 4,59(8) 4,54(8) 1,55(9)
B 2848,87 2863,85 1,78 1,77 1,68 3,67(8) 3,61(8) 1,63(8)
C 2716,90 272458 2,01 2,00 1,6,1,38%  4,54(8) 4,50(8) 1,55(9)
D 2820,94 2817,73 1,82 1,82 1,07 3,81(8) 3,82(8) 1,63(9)
8,00(-1)%
1,69
6d Dy, - 5f %%, A 3184,00 3170,61 4413,69 1,05 1,06 -0,18; 1,16(8) 1,17(8) 2,35(8)
B 3735,03 3726,74 4413,089 5,77(-1) 5,77(-1) 0,322 4,60(7) 4,62(7) 1,10(8)
C 3170,68 3161,20 9,34(-1) 9,37(-1) 0,69 1,03(8) 1,04(8) 2,34(8)
D 3479,87 3463,79 9,10(-1) 9,14(-1) 2,28(-15% 8,35(7) 8,47(7) 1,10(8)
1,00(-1)*%
3,22(-1)
6d %Dy, - 7p P’ A 3736,26 374941 3487,59 7,40(-1) 7,38(-1) -0,38 1,77(8) 1,75(8) 2,78(8
B 3859,23 3880,57 3487,589 5,06(-1) 5,03(-1) 0,59% 1,13(8) 1,11(8) 3,24(8)
C 3656,08 3662,77 6,23(-1) 6,22(-1) 0,56 1,55(8) 1,54(8) 2,75(8)
D 3624,56 3601,30 7,59(-1) 7,65(-1) 1,27(-2%, 1,92(8) 1,96(8) 3,24(8)
1,45(-1)%%
5,91(-1)
6d 2Dy, - 7p P%, A 2905,80 2921,51 2682,80 1,49(-1) 1,48(-1) -0,88; 2,95(7) 2,91(7) 1,22(8)
B 2941,78 2962,32 2682,902 1,08(-1) 1,07(-1) 0,129¢ 2,08(7) 2,03(7) 1,19(8);
C 2868,17 2883,48 1,19(-1) 1,19(-1) 0,13; 2,43(7) 2,39(7) 1,23(8)
D 2857,83 2852,84 1,53(-1) 1,53(-1) 3,80(-25"% 3,12(7) 3,14(7) 1,19(8)
3,30(-2)%%
1,29(-1)

.8



Tablo 3.12. Devam

. A of A
Gecs MCDF __ +B+QED Diger C. MCDF __ +B+QED Diger C. MCDF _ +B+QED _ Diger C.
6d “Ds, - 5f “F5, A 346474 3438,60 519321 6,93(-2) 6,98(-2) -1,38; 6,41(6) 6,56(6) 1,03(9)
B 4130,92 4103,87 5193,F97 3,89(-2) 3,91(-2) 0,0202 2,53(6) 2,58(6) 4,99(6)
C 344114 3417,64 6,12(-2) 6,16(-2) 0,042 5,75(6) 5,87(6) 1,03(8)
D 3830,87 3798,43 5,87(-2) 5,92(-2) 9,89(-3§% 4,44(6) 4,56(6) 4,99(6)
4,40(-3)%
2,02(-2)f
6d %Ds, - 5f “F%, A 325911 3249,32 4569,87 1,57 1,57 -0,02; 1,23(8) 1,24(8) 3,02(8
B 3779,87 3774,78 4569,876 9,43(-1) 9,43(-1) 0,50% 5,50(7) 5,52(7) 1,61(8)
C 324197 3235,10 1,38 1,39 0,95 1,10(8) 1,10(8) 3,02(8)
D 3563,56 3551,80 1,34 1,35 2,31(-15% 8,84(7) 8,93(7) 1,61(8)
1,04(-1)%%
5,04(-1)
6d Dg, - 7p P, A 3137,84 3147,55 2952,85 1,41 1,41 0,03; 2,39(8) 2,37(8) 8,23(8)
B 3181,97 3195,76 2952,553 1,01 1,01 1,221,1%  1,67(8) 1,65(8) 9,30(8)
C 3087,69 3095,34 1,16 1,15 2,40(-15% 2,03(8) 2,01(8) 8,23(8)
D 3090,36 3076,03 1,44 1,45 2,o§(-152; 2,52(8) 2,55(8) 9,30(8)
1,22

¥Meggers [19] Bu degerlere [107] kaynaindar da ulgilabilir),

® Biémont ve cadma arkadglari [55] (log @f) ve gA deeri),

¢ Safronova ve caima arkadgari [57] (gA deseri),

9 Glushkov ve cajma arkadglari [53, 54],
¢l ®2Migdalek ve Proszkiewicz [5
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Tablo 3.13. Ac III'iin E2 ve M1 gegerine aith dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (si)

. A of A
Seviye MCDF +B+QED Diger C. MCDF +B+QED _ MCDF  +B+QED Diger C.

E2 Gecpleri

7< Sz - 6d 2Dy, A 657945 63242,4! 124847 6,20+-11) 6,981-11) 2,381-5) 2,911-5) 1,053-6)°
B 90200,2 861566 1,96+-11) 2,251-11) 4,02-6) 5,05-6)
C 515154 49439,6! 1,00+-10) 1,13-10) 6,29-5) 7,7315)
D 218564,5 228939,9 1,55+-12) 1,35-12) 5,43-8) 4,30-8)

7< Sz - 6d D, A 24601,7 24756,8 23787,:° 1,951-9) 1,91-9) 3,58-3) 3,471-3) 3,696-3)°
B 272143 27574,7 1,181-9) 1,14-9) 1,78-3) 1,66-3)
C 226247 22746 ,5! 1,96-9) 1,931-9) 4,271-3) 4,16-3)
D 323573 335546 7,86-10) 7,051-10) 8,351-4) 6,961-4)

6d Dy; - 6d %Dg, A 39294,8 40682,3! - 9,90+-11) 8,92-11) 7,12+-5) 5,991-5) -
B 389720 40554,3. 8,50+-11) 7,541-11) 6,221-5) 5,10-5)
C 403426 42130,0; 7,04+11) 6,181-11) 4,811-5) 3,87-5)
D 37980,0 39317,2! 1,06-10) 9,621-11) 8,221-5) 6,921-5)

7t ¥y, - 5f %, A 215409 20539,0i - 1,201-9) 1,38-9) 2,871-3) 3,651-3) -
B 116058,8 94009,9. 7,36+12) 1,38-11) 6,07-7) 1,741-6)
C 238823 23085,10 6,40+-10) 7,09+-10) 1,241-3) 1,48-3)
D 871709 90715,79 1,44¢11) 1,27+11) 2,10-6) 1,72-6)

7t ¥y, - 7r ¥ A 130733 13231,1; - 3,45-8) 3,331-8) 3,37-1) 3,17-1) -
B 123746 12518,9: 4,02+-8) 3,88-8) 4,37+-1) 4,13r-1)
C  13309,0! 13552,85 2,371-8) 2,241-8) 2,231-1) 2,03-1)
D 13509,7 13726,78 2,261-8) 2,151-8) 2,06-1) 1,90-1)

5f P, - 5f %, A 549139 59029, 1 - 7,73+-12) 6,22-12) 2,13-6) 1,49+-6) -
B 44479,0 47072,9; 1,09¢-11) 9,241-12) 4,62-6) 3,47-6)
C 560149 60569,50 5,87+-12) 4,65+-12) 1,561-6) 1,05-6)
D 51071,6 54702,40 5,96-12) 4,84+-12) 1,90-6) 1,35-6)

5f %, - 7¢ %, A 332574 37186,2- - 8,71+11) 6,231-11) 1,31-4) 7,511-5) -
B 138515 144421 1,151-9) 1,01-9) 1,00-2) 8,14:-3)
C 30061,7: 32822,15 8,43+11) 6,471-11) 1,55-4) 1,00-4)
D 159875 16174,20 6,29+-10) 6,081-10) 4,101-3) 3,871-3)

5f %%, - 7t W% A 84329,90 100493,7 - 3,69+-11) 2,181-11) 8,661-6) 3,60-6) -
B 20116,10 20834,1. 2,591-9) 2,331-9) 1,06-2) 8,961-3)
C 6488232 71647,28 5,81+11) 4,32+11) 2,301-5) 1,401-5)
D 23272,84 22964,15 1,391-9) 1,451-9) 4,29:-3) 4,59-3)
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Tablo 3.13. Devam

. A of A
Seviye MCDF +B+QED Diger C. MCDF +B+QED _ MCDF  +B+QED Diger C.

M1 Gegisleri

7< S11z - 6d 2D3/2 A 65794)5! 63242,4! 124842 1,29+17) 1,341-17) 4,97-12) 5,59+-12) 4,354‘-13]a
B 90200,2 86156,6! 1,44+17) 1,51+-17) 2,961-12) 3,401-12)
C 515154 49439 6! 2,10-17) 2.19-17) 1,32¢11)  1,49+-11)
D 2185645 228939,9 4,14-18) 3,951-18) 1,441-13) 1,251-13)

60 2Dy, - 60 Dy, A 39294,8 406823 - 2.46+7) 2.3717) 1,7711) 1,5911) -
B 389729 40554,3. 2.48+7) 2.3817) 1,8111) 1,61-1)
C 40342,6! 42130,0: 2,39+7) 2,29+-7) 1,631-1) 1,431-1)
D 37980,0! 39317,2! 2,54+7) 2,46+-7) 1,961-1) 1,761-1)

7t ¥y - Tp ¥y, A 130733 13231,1 - 3,96-7) 3,91+7) 3,8¢ 3,7¢ -
B 12374,6 12518,9. 4,18-7) 4,13-7) 4 5t 4,3¢
C 13309,0! 13552,8! 3,86-7) 3,79+-7) 3,65 3,44
D 135097 13726.7 3.8217) 3.76-7) 3.4¢ 3.3

5f %%, - 5f 272, A 549139 59029, 11 - 2.5217) 2.3417) 6.971-2) 5.611-2) -
B  44479,0! 47072,9: 3,10+7) 2,931-7) 1,301-1) 1,101-1)
C 560149 60569.5 2.477) 2.281.7) 6.56-2)  519-2)
D 51071,6 54702,4 2,71+7) 2,531-7) 8,661-2) 7,051-2)

5 %P, - 7p P, A 33257.4 37186.2. - 6,75+-18) 6,041-18) 1,01-11)  7,28-12) -
B 138515 144421 2.68/-15) 2.58/-15) 2:33:8)  2.06-8)
C 30061,7: 32822,1! 1,04+17) 9,61+-18) 1,931-11) 1,481-11)
D 159875 16174,2 5,67-15) 5,57+15) 3,701-8) 3,551-8)

@ Safronova ve caima arkadglari [57]
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3.4. Th IV icin Enerji ve Isimali Gecs Parametreleri Hesaplari

Dort kez iyonlamis toryum iyonu genel spektrum ve kirmizi alti kivahcspektrum
incelemeleri, seviygemasi gegletme, iyonlama limiti ve kivilcim iyonlama limiti
spektroskopisi ile L-Rydberg seviyeleri ganma enerjisi 6lgimu igin camalar
gerceklatirildi [58-60, 62]. Bu iyonun bazi seviyeleri iciiyonlasma enerjileri
relativistik pertirbasyon yéntemiyle de incelen@i]. Ayrica Th IV icin dger bazi
hesaplamalara [22, 41, 50] kaynaklarindasildhilir.

3.4.1 Enerji seviyeleri hesabi

Th IV’Un seviye yapisini incelemek icin MCHF yontigia yapilan hesaplamada 5f,
5g, 6d, 7s, 7p, 8s ve 8p yorungeleri dikkate algtmiSecilen konfiglirasyon takimi
ile 12 enerji seviyesi elde edilgtir. MCDF yonteminde ise 5f, 6d, 7s, 7p ve 8s
tabakalar ele alinmgtir. Her iki yontemle elde edilen sonuclar Tabl@é8te mevcut

kaynaklarla kaglastiriimaktadir.

7s, 7p, 8s ve 8p seviyeleri icin kdastirma deerinin yaklgik iki kati olan MCHF
sonugclari, 6d seviyesinde kdastirma de&erlerine MCDF hesabi sonuglarindan daha
yakindir. 6d seviyeleri icin mevcut kaynaklarla pelumlu olmayan MCDF
sonuclari birinci uyarilngi hal olan 5f*F%, seviyesi ile uyumludur. Mevcut
kaynaklarla MCDF hesabi arasindaki 10000 *din fark yilksek seviyelere
gidildikce yaklgik olarak ayni kalngtir.

3.4.2. kimali geck parametreleri hesaplari

3.7.1 kisminda bahsedilen konfigiurasyon takimlarMCHF yontemiyle 20 E1, 19
E2 ve 6 M1, MCDF yontemiyle 10 E1, 10 E2 ve 7 MXigeslde edilmgtir. E1
gecklerine ait gima parametreleri Tablo 3.15'te E2 ve M1 gkgine ait sima

parametreleri de Tablo 3.16’da sunulmaktadir.



Tablo 3.14. Th IV'iin uyarilmgiseviyelerinin enerjileri (ci

Seviye MCHF MCDF Diger Calismalar Konfiglrasyon
MCHF +BP MCDF +B+QED g Katkilari
5 2%, 0,0C 0,0C 0,0C 0,0C 0,0C® P 100,0(
2o, 6274,2( 3710,2¢ 3516,2! 413¢" 4325,3:¢ 100,0(
6d Dy 1777, 2077,7¢ 511,2¢ 237,84« 919:% 8302 9192,8:¢ 100,0(
D, 8006,6¢ 4965,8: 45681 13377°14485,9°¢ 100,0(
7 %5, 202994,8 206852,7 13890,3 13509,7; 2313(% 2222¢"% 23130° 100,0(
{ T = 251335,7. 254814,9 50111,5. 497145 6023¢* 5921 60238,(¢ 100,0(
2po,, 254973,5 61890,4! 61353,2. 7193:% 73055,(¢ 100,0(
50 %Gy 163991,3 167849,5 - - - -
Gy 167848,9. - - - -
8 %S, 224078,8 227936,7 106650,8 106028,4. 119621,¢ 100,0(
8p 259632,1 263153,5 - - 134517, -
2po,, 263249,9 - - 139868, ¢ -

@ Brewer [50],

P Safronova ve ¢aima arkadglari [57],
¢Klinkenberg ve Lang [5]
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Tablo 3.15. Th IV'iin E1 geglerine aith dalga boylari (A)gf agirlikh salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklar (sft)

. A of A
Seviye MCHF MCDF Diger C. MCHF __ MCDF Diger C. MCHF ___ MCDF Diger C.
5f %F%, - 6d “Dip 53628,75 420442,22 1087755 1,80(-2) 3,89(-3) 1,13(-322; 1,04(4) 3,67(1) 3,68(6)
10874,567F 5,80(-3)% 7,93(6)°
6,53(-2)%
-0,8:¢
5f %, - 6d %D, 12831,09 21890,73 6903,85 5,37(-3) 5,15(-3) 1,27(-?;2; 3,62(4) 1,19(4) 1,04(8)
6901,151° 7,31(-3)* 2,22(6Y
7,45(-3)%
-1,8C¢
6d %Dy, - Tp Py 395,33 2021,15 1959,023 3,30(-2) 8,98(-1) 0,179 7,06(8) 7,33(8) 1,21(8)
2,28(-1) 1,04(9Y
1,76(-1)"%
6,98(-1)%
-0,2:¢
6d Dy, - Tp P 395,09 1636,24 1565,86 6,46(-3) 1,63(-1) 0,179 6,90(7) 1,01(8) 3,80(8)
4,24(-2)°% 4,08(8)°
3,69(-2)*%
1,40(-1)5
-0,82¢
5f %P, - 6d ZDg, 65816,62 95070,07 984154 2,09(-2) 2,54(-2) 1,30(-£2; 5,37(3) 3,12(3) 7,83(6)
9838,843 8,81(-3)*% 1,53(7)°
1,14(-1)%
-0,65¢
6d Dy, - Tp P 404,56 1761,02 1707,372 5,68(-2) 1,58 0,129 5,78(8) 8,51(8) 3,09(9)
2,73(-1) 2,83¢
2,33(-1)2
1,355
0,9¢¢
7s Sy, - Tp Py, 2075,75 2762,06 2694,81 2,65(1) 9,00(-1) 1,48 2,05(10) 3,93(8) 6,06(8)
2494,012' 4,48(-12"1; 5,55(8)¢
3,02(-1)%
6,60(-1)%
-0,22¢

€6



Tablo 3.15. Devam

. A of A
Seviye - - -
Y MCHF MCDF Di ger C. MCHF MCDF Diger C. MCHF MCDF Diger C.
7s %S, - Ip Py 2068,94 2090,14 2003,60 5,50(1) 2,23 1,48 2,14(10) 8,53(8) 2,86(9)
2002,350' 1,12°L 2,70(9)¢
8,17(-1)*%
1,723;
0,21
7P P, - 8 %, 3691,23 1775,75 1683,998 4,28 4,27(-1) 0,27 . 1,04(9) 4,52(8) 1,62(9)
2,13(-1)
2,28((—11)b2;
-0,1€
7 P - 8 %S, 3669,74 2238,37 2146,827 8,18 1,28 0,27 . 1,01(9) 8,54(8) 1,56(9)
3,20(-1)°%
3,215-1)b2;
0,02
5 %F, - 5g %G 619,7: - - 1,62+-1) - - 2,82(8 - -
5f %Fy, - Bg %Gy 619,7: - - 4,64-3) - - 1,00(7 - -
5f %Ry, - 5g Gy 596,5! - - 1,301-1) - - 3,05(8 - - ,
6d Dy, - 8p Py 391,4¢ - 797,54¢¢ 4,06-2) - -1,3¢¢ 4,42(8 - 5,29(8 ¢
6d %Dy, - 8p Py 382,5¢ - 765,24:° 4,62-3) - -2,2:¢ 5,26(7 - 6,66(7 ¢
6d %Dy, - 8p Py 382,7. - 979,93'¢ 2,22+2) - -1,5e¢ 5,07(8 - 2,94(8¢
7s %Sy, - 8p Py 1766,41 - 856,60:¢ 8,25(1 - -2,3td 4,41(10 - 4,10(7°
8 %5, - 8p %Py 2814,8; - 4937,06.1 3,37(1 - 1,97% 0,41° 7,10(9 - 7,06(8°
7 %S, - 8p Py 1769,4° - 897,781 - -2,67¢ - 1,78(7 ¢
8 %S5, - 8 Py 282247 - 6711,854 - 1,9§d; - 1,40(8¢
-0,0z

@ Glushkov ve ca$ma arkadglari [34, 35],

bL. b2\igdalek ve Proszkiewicz [56],

¢ Safronova ve ¢aima arkadgari [57] (gf ve gA deerleri),
4 Biémont ve cakima arkadglari [55] (log gf, gA)

v6



95

Enerjileri kasllastirma deerlerine daha yakin olan MCDF yontemi ile elde edlil
Isima parametreleri MCHF'ye gore elde edilene goteadayumludur. 6dDs), - 7p
’P°3, geckinin MCDF yontemiyle hesaplanan 1761,02 A dalgab®jémont ve
calsma arkadglarinin [55] hesaplagi 1707,372 A dalga boyuyla oldukca
uyumludur. Ancak bu uyumun 5f seviyelerine ait gegde cg@unlukla
gorulmemektedir. Dalga boylarindaki uyuairdkh salinicisiddeti ve gegi olasilgi

parametrelerinde de gérilmektedir.

Th IV iyonunun Tablo 3.16'da sunulan E2 ve M1 gkgine ait sima parametreleri
icin mevcut kaynaklarda bulunan kdastirma deerleri ile olduk¢a uyumludur. Bu

gecklere ait &irlikli salinicisiddeti icin kasgilastirma degeri bulunamanstir.



Tablo 3.16. Th IV'iin E2 ve M1 gedérine ait dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sit)

. A of A
Gecs MCHF MCDF Diger C. MCHF MCDF MCHF __MCDF Di ger C.
E2 gecileri
5f P, - 5f  F%, 15938,2! 28439,0" 23119,¢° 4,79¢11) 1,59-11) 1,571-4) 1,641-5) 2,487-5)°
5f PO, - Tp Py, 392,4¢ 2011,4¢ - 5,97+-8) 2,28+7) 1,29(3 1,88(2 3,59(2™; 5,43(2 ¥
5f PO, - Tp P, 392,2( 1629,9( - 1,66-8) 9,21+8) 1,80(2 5,78(1 1,35(2 "% 1,58(2 ™
60 Dy, - 6d  *Dgp 16866,5. 23093,1! - 6,03+10) 2,71+10) 2,35+-3) 5,66-4)
6d Dy, - T 25y, 488,3: 7534,7: - 1,35-8) 2,221-8) 1,89(2 1,3C 1,74 1,7¢"2
60 Dy, - 8 25y, 4427 945,2¢ - 3,7317) 4,581-7) 6,35(3 1,713
5f PO, - Tp 0 PPy 402,0¢ 1728,9¢ - 9,28(-8) 5,38-7) 9,58(2 3,002 5,95(2 "% 3,76(2 2
6d Dy, - 7 25y, 502,9( 11183,7: - 1,85+-8) 1,121-8) 2,44(2 3,01+1) 2,39+1)"% 2,601-1) 2
60 Dy, - 8 25y, 454,6¢ 985,6( - 5,17+7) 8,95-7) 8,34(3 3,07(3
7r P - Tp PPy 630548,9 8591,9¢ - 7,49¢11) 6,77+8) 3,14+7) 1,5¢ 2,17(1°% 2,07(1 "
6d Dy, - 59 Gy 625,6: - - 5,24(5) - 8,934 - -
6d Dy, - 59 Gy 625,6: - - 4,19+6) - 8,93(3 - -
60 Dy, - 50 Gy 603,2: - - 4,20+5) - 9,64(4 - -
5f 2k, - 8 Py 389,1+ - - 7,17+-8) - 7,89(2 - -
5f Py, - 8p 2Py 379,8; - - 1,28-8) - 1,48(2 - -
5f P, - 8 Py 380,0: - - 4,33+-8) - 1,00(3 - -
7r Py, - 8p Py 12224,8 - - 2,25(-6) - 5,03(1 - -
7t Py, - 8p Py 11855,3; - - 2,061-6) - 2,45(1 - -
8r P, - 8p Py 1037892,1 - - 4,77+11) - 7,391-8) - -
M1 gecsleri
5f PO, - Bf %, 15938,29 28439,09 23119,6 8,69(-7) 4,86(-7) 2,85 5,02(-1) 9,352b§-;19,40(-1)m;
9,391-1)
5f PO, - Tp *P%; - 1629,9( - - 2,64+16) - 1,661-7) -
6d Dy, - 60 Dgyp 16866,5. 23093, 1 - 5,751-7) 4,18+7) 2,2¢ 8,7311) 1,61 1,6("
6d Dy, - T %8y, - 7534,7: - - 2,11+-16) - 1,24+-8) -
6d Dy, - 8 25, - 945, 2¢ - - 9,741-16) - 3,63-6) -
7s 3, - 8 25, - 1080,8t - - 6,301-14) - 1,80-4) -
7r . - Tp Py, 630548,9 8591,9¢ - 8,54+-9) 6,00+-7) 3,58:-5) 1,35(1 2,17(1"; 2,07(1 P
7r o, - 8p POy 12224.8 - - 9,7611) - 2,17+-3) - -
7r o, - 8p %, 11855,3; - - 1,00-10) - 1,19-3) - -
8¢ . - 8p Py 1037892,1 - - 5,191-9) - 8,03+-6) - -

@ Safronova ve caima arkadglari [57],
bl b2Bjemontve calsma arkadslari [55]
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3.5. Pa l i¢in Enerji Hesaplari

Bazi aktinit atomlarinin diik seviyelerinin gegi enerjileri Judd [63] tarafindan
hesaplandi. Notral protaktinyum spektrumu, Giadcliéd] ve Richards ve c¢aima
arkadalari [65] tarafindan deneysel olarak incelendi.i&ave cakma arkadglar
[66] notral protaktinyumun diik cift konfigtirasyonlarini Slater-Condon yontemini
kullanarak yorumladilar. Ayrica nétral protaktinyuinceki kisimlarda bahsi gecen
¢ssitli calismalarda da ele alingtir [21-23, 25-28, 30, 32, 33, 36, 38, 41-44, 43], 5

Notral protaktinyum icin MCHF yontemiyle yalnizcabian hal konfigirasyonu ile
hesaplama gercekkirilebilmistir. Taban hal konfigirasyonu ile birlikte bir veya
birden fazla konfigirasyon dikkate aligcthda MCHF hesabi sirasindaki
tekrarlamali sirecte sonug elde edilemgimiYalnizca taban hal konfiglirasyonu
icin yapilan hesaplamada, Breit-Pauli relativiskéitkilari dikkate alinmaginda
taban hal konfigiirasyonu %tH)6d7¢ *H olarak bulunmstur. Relativistik katkilar
dikkate alinarak yapilan hesaplamada 93 seviyeezldmistir.

MCDF yontemiyle yapilan hesaplamalarda da benzeingar olymustur. MCDF
yontemiyle yapilan hesaplamalard&6sf7< taban hal konfigiirasyonunun yanina 5f
tabakasinda iki elektronu olangka konfiglrasyon ilave edilemegve bir elektron
bulunan konfigtrasyonlardan ise bir tane ekleneltim Taban hal konfigtirasyonu
yanina tek pariteli en ik hal 56475 ya da bu ikisinin yanina 8@s’8s, 6d758p,
6f75°9s, 6d75°9p konfigurasyonlari eklenginde 647s°5f “Hy, seviyesi taban hal
olarak bulunmstur. 5f6d7¢$ konfigiirasyonuna 6d@<7p eklendiinde taban hal
6P 7s°7p *K 112 olarak cikmgtir. 6d785f%, 6¢F, 6d7s, 6d7< konfigurasyon takimi ile
hesaplama yapilginda taban hal dpu tahmin edilmesine gamen sonuclar yalnizca
5f6cf7s” icin  yapilan cakmadan daha iyi d@ldir. Yalnizca taban hal
konfigirasyonu icin yapilan hesaplamada 104 sewlde edilmgtir. Her iki

yontemle elde edilen sonuglar Tablo 3.17'de sunltetir.

MCDF hesabinda katastirma deerleriyle en uyumlu seviye §fH)6d7< 2Hg, ve
*K177dir. Bu seviyelerin hesaplanan ghrleri 3466,17 cilve 10578,42 ciiken
karsilastirma deerlerleri 3323,860 cih[64], 10646,46 cil (1,32 eV)[38]dir.



Tablo 3.17. Pa I'in uyarilmiseviyelerinin enerjileri (cif)

. MCDF . -
Seviye MCHF+BP NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d7<5f (°H) Kz 0,0¢ 0,0C 0,0C 0,0(* T 73,95 + 11,2 6d795P(G) 21y
Kz 5175,2 3505,6: 3341,01 0,3¢% 3711,62" 91,27 + 4,80 6d°5P('G) 2l.s;
4K 1575 10504,91 7059,91 6722,9 0,82° 99,17 + 0,37 6d°5f(*H) Kig;
K 1715 15620,8; 10578,4; 10079,2 1,322 99,27 + 0,73  6d°5P(N) A,
“losz 901,3¢ 2357,9: 2291,6: 0,122 825,42(° 4891 + 39,68 60d°5f(°H) 2Hg;
1 4714,01; 5575,17 5377,12 0,454121,440 85,93 + 9,98 6dBPCH) 2Hiyp
6529,5!(
s 9691,7: 8156,5! 7857,2! 0,822 7383,301" 75,59 + 12,13 6d°5(CH) ;s
is 14337,8 11364,4. 10917, 1 1,2¢% 7512,68° 93,79 + 3,09 6d5PM) Kiyg;
4Gy 3006,3: 12309,5: 121441 0,37% 1618,33" 29,79 + 21,98 6d°5f(°F) “Py;
Gy 6129,34; 14332,44 14133,07 0,574713,870 32,70 + 25,68 6dEL(F) Gy
14711,2.
Gy 10730,3! 15622, 1 15321,01 0,842 6149,81" 20,20 + 18,17 6d°5(°F) “Gqy
Gy 17611,5 19650,9; 191786 1,178 36,85 + 39,52 60°5FCF) Gy
“Hy) 4340,4: 10822,5. 10728,3! 0,432 2966,52!" 4215 + 29,10 6d*PCF) “Hyp;
“Hgy; 8864,2( 13636, 1 13429, 4. 0,6¢% 3323,86!" 50,51 + 35,54 6d7°5(°F) “Hoy
“Hyas 13076,2; 16184,0! 15842,9! 1,01% 4576,02!° 46,45 + 32,84 6d’5PCF) “Hiy;
“Hoas 17420,5' 18200,7 17793,7! 1,4C2 56,61 + 35,54 6d°5f(°F) “Hisgy;
“Faps 9975,3¢ 11950,4! 11828,1. - 4412 + 28,52 6d*5PCF) “Ps;
“Fsp 18619,73; 12904,33 12736,66 5938,640 3599 + 13,70 6dEPCF) Py
12700,1;
‘Fapp 17249,5 15118,4; 14898,3. 7658,77!° 33,31 + 22,58 6d°5f(°F) “F
“For 21474,10; 19513,15 19072,21 - 66,62 + 18,10 BE&7EG) G9,2
20264,2!
2K 132 15678,0; 15062,3 14822,9; - 63,68 + 28,13 6d°5P(1) Kig;
%K 152 219473 18929,5; 18519,5: - 55,09 + 35,99 6d°51) Kis;
21y 11468, 11 8346,5! 7997,0; - 24,16 + 18,46 6d°5P('G) 21y
2 a5 - 9128,1! 8786,2: - 21,57 + 30,96 6d°5P('G) 2.5,
Hop 3718,3: 3466,1 3358,1: - 21,64 + 41,86 6d°5P(°H) “Igp
Hyy - 3938,7: 3777,0( - 17,02 + 19,26 6d°5(*H) “Kiy;
2Gyp, 11586,7 12167,5; 11995,7; - 31,19 + 14,43 6d°5P(°H) F,
2Gypz 17867,5 17486, 11 - 27,88 + 19,73 6d25f2(1D) 2Goj
Fy, 8511,5¢ 15470,4! 152485 - 21,55 + 40,65 6d°5f(°F) “Fs;
S 24120,5; 21098,0: 20661,4 - 25,82 + 24,51 6d°5f(°H) 2F7,2
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Tablo 3.17. Devam

. MCDF . -
Seviye MCHF+BP NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d7<5F (°F) Hy,; 7968,6: 4624,2: 4578,2. 5149,45'° 42,19 + 31,65 6d’5F(CH) “Hy;
“Hgy; 11783,6 7165,2! 6979,9! 7383,30° 46,96 + 32,19 6d°5f(H) “Hg;
“Hiap 14450,70; 9941,57 9618,16 - 52,98 + 38,16 BBHFEH) “Hiyp
15682,6.
“Hyas 18418,8! 13165,0 12686,6. - 4318 + 34,30 6d’5P(CH) “His;
4Gy 10876,1; 3041,4( 3007,2: - 42,14 + 3596 6d*PCH) “Gg;
4Gy 141449 5282,6 5135,6: - 37,97 + 36,846d745(°H) ‘Gyp,
Gy 17988,0. 8070,7! 7769,5! 6708,561° 41,47 + 34,07 6d°5F(CH) “Ggp
4Gy 23447 9. 11191,3. 107346 - 37,31 + 27,52 6d°5f(°H) 2Hiy;
Pz 11873,4; 10228,9: 10163,7! - 60,40 + 19,1 6d745(F) %Py,
=W 11685,0 10961,2 10838,3; - 34,15 + 18,70 6d*5P(CH) “Fs;
4Py 14872,6! 12653,1; 12510,5! - 24,75 + 19,39 6d°5f(°H) ‘G,
“Faps 14254,8! 16528,7 16357, 1 - 60,18 + 12,50 6d°5f(°H) “Fs;
“Fgs 15398,6: 18756,9 18420,3 - 26,62 + 23,33 6d°5F(°H) “Fg;
‘Fapp 20295, 1 16206,01 15929,7I - 25,63 + 18,01 6d°5f(°H) ‘Fop
For 16860,07; 16740,65 16448,34 - 2471 + 24,25 @&F7EH) ‘G,
24977,71;
26195,7!
‘Dys 17924,3! 16696, 1 16425,8! - 56,79 + 34,62 6d°5f(°F) %Py,
“Da; 14620,8! 150996 14937,0i - 61,82 + 13,72 6d°5f(CF) Fg,
“Dy; 16709,0 163648 16149,0: - 75,01 + 09,0, 6d745F('G) 2Fsy,
‘Dyy; 16974,0; 17422 4. 17185,6; - 53,96 + 12,19 6d°5f(°H) ‘Fop
Hop 224999 23113,0! 22807,5! - 23,91 + 19,12 6d°5f('G) Gy
Hyy 269472 25467,0! 25071,8; - 31,45 + 37,51 6d°5P(M) 2Hyy
%Gy, 29077,1 18765,2 18425 5 - 4560 + 14,62 6d*5PCH) %F;
2Gypz - 22393,8. 21953,8I - 52,04 + 13,75 6d°5CF) Fop
2F, 21611,8. 8458,4! 8322,8! - 22,82 + 14,00 6d°5f(°H) °Fs,
G - 25974,2! 25513,5! - 20,06 + 22,85 6d°5f('G) 2F,;
Dyyy 17685,0: 13815,1! 13580,1 - 38,65 + 17,42 6d*5PCF) “Ps;
Dy, - 17171,1. 16793,3; - 31,85 + 20,75 6d°5f(°F) “Fg;
P, 9287,2! 12246,9. 12170,1! - 34,44 + 33,36 6d°5F(°F) “Dyy
2Py, 18266,2; 16927,3; 16663,7! - 43,74 + 1555 6d°5f('G) %Dg,
6d7$51 (°P) Fan 27072,45; 24934,08 24821,70 - 84,70 + 546 @&f7E€D) %Ds;,
2914115
= 30368,4! 25415,0 25248,3. - 47,04 + 20,43 6d*P('D) *Fs,
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Tablo 3.17. Devam

. MCDF . -

Seviye MCHF+BP NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari

6d7<5F (°P) Faps 336245 27281,9 27021,7! - 70,41 + 510 6d7°5FCF) Gy

“For 30553,74; 28563,92 28258,62 55,67 + 23,62 B8FEF) G,
37760,6

Dy, 31069,79; 28601,95 28403,88 37,25 + 30,96 6&&76P) Py,
34749,0!

Dap, 31167,32; 28470,74 28290,29 52,63 + 28,09 6&&76P) “Ps,
35924,2.

“Dg; 34033,0i 29338,6: 29064,2! - 51,22 + 12,92 6d°5f('D) °Ds;

‘D7 39313,7! 32683,5: 32218,6! - 47,43 + 30,56 6d°5f('D) 2F,;

Pz - 32249,6: 31899,1: - 37,53 + 31,67 6d°5(°P) %Py,

*Pyz - 31563,3! 31214,5( - 23,69 + 39,59 6d5f('D) “Dg;

Py 31438,6! 30258,3- 30005,7! - 62,72 + 14,65 6d°5F(°P) “Ds;

Fgs 40967,3 41136,4- 408836 - 55,43 + 14,82 6d7°5f('D) 2Fs,

o 41910,8' 41286,9: 40964,7! - 63,38 + 1541 6d°57(°F) %y

P, 35948,8! 29550,6: 292433 - 31,35 + 41,54 6d°5F(°P) “Dyy;

2Py, 26108,8 34272,3: 33859,9: - 27,41 + 31,526d745f('D) 2Py,

Dy 4552201 41735,4 41454,4! - 66,19 + 22,80 6d°5f('S) Dy,

2Dy, 47041,7. 439883 43612,8 - 72,26 + 09,86 6d°5f('S) 2Ds,

6d7<582 (1) 2 e 33004,3 28184,1! 278725 - 96,34 + 2,52 6d755P(N) Kig;

L7 35422,7. 29588,4 29219,2; - 99,27 + 0,73 6d25f2g3H) Kz

K13 34056,8 33226,3 32872,7 - 57,86 + 27,91 6d°5f(°H) Kig;

%K 15 34209, 1 34403,2. 34032,2; - 58,39 + 41,00 6d7°5f(*H) Kig;

21 29966,7: 27149,4. 26847,0 - 79,64 + 10,59 6d°5FCH) 2,4

A 29798,6 28214,8! 27890,3! - 57,38 + 18,64 6d°5F(°H) 2.5,

Hop 34635,9; 31720,0 31360,3: - 33,93 + 26,00 6d7°5P(P) “Fop

Hyy; 34613,6 33536,5 33197,0! - 55,56 + 28,08 6d°5f(°F) 2Hiy;

2G,p 43051,6- 39643,8; 39289,3- - 92,99 + 2,91 6d5P(C°F) %Gy

Gy, 414925 392855 38947,7: - 82,62 + 6,0 6d745F(°F) Gy

6d745 (*G) 21 20236,9 20454,3! 20210,8 - 4227 + 21,67 6d5PCH) 2y,

L1312 12452,08; 22768,78 22383,57 40,80 + 31,24 8B7E1) 2lygp
25369, 1

"Horz 12576,11 11474,8 11300,8: - 43,65 + 12,05 6d°5f('G) *Ggp

*Haz - 14826,8 14493,2: - 4348 + 19,51 6d%5P(H) “Giys

2Gypp 15376,42; 20361,72 20078,69 23,50 + 15,87 @&F7EF) ‘D
21872,7!

00T



Tablo 3.17. Devam

. MCDF . -

Seviye MCHF+BP NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari

6d7451 (*G) 2Gypz - 24052,6! 23698,2! - 29,95 + 17,10 6d°5f('D) Gy
Fe, 24262,2. 22310,0. 22013,8! - 4961 + 20,86 60°5F(CF) Fg;

S - 11359,4! 111355 - 26,80 + 2529 6d°5f(°F) %Fy;

Dy - 23141,0 227254 - 37,91 + 17,08 6d°5f(°F) %Py

D)y 228713,5 20943,2! 20601,9! - 52,18 + 17,45 6d°5f(°F) Dy,

6d7<5f (1D) %Gy, 28707,9! 30857,2! 30571,7 - 41,79 + 30,84 6d*5PCF) %Gy,
%Gy - 34087,0: 33698,4! - 16,89 + 30,59 6d%5F() 2Hg,

Fe, 27279,6 27113,5! 26906,1! - 20,43 + 41,38 6d°5f(°P) Fg;

S 3179441 28936, 1 28647,6: - 18,66 + 4530 6d°5f(°P) ‘D,

Dy - 27612,5. 274446 - 25,65 + 21,19 6d°5F(°P) “Dsy,

D)y 38385,4! 34048,7. 33598,9! - 54,12 + 19,68 6d°5f(°P) Py,

P, 29272,3. 26061,0! 25700, 1 - 4470 + 17,94 6d*£CP) ‘D

p,, 25842,45; 22812,06 22518,56 - 3590 + 34,32 &f7EP) %Py,

37592,9;

23, 25169,4; 21919,7! 21639,1; - 68,87 + 13,00 6d°5f(°P) %Py,

6d75f (1S) Dy 63680,3: 57007,0! 56672,2! - 73,03 + 20,86 6d°5f(°P) Dy,
Dg), 65213,3! 56545,9! 562229 - 86,34 + 7,25 6d5F(°P) Ds,

® Roos ve cajma arkadsglari [38] (eV biriminde),

b Giacchetti [6]

TOT
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Yuksek uyarilmg seviyelere dgru gidildikge elde edilen sonuglarla kdastirma
deserleri arasindaki uyum azalmaktadir. MCHF hesaplanrea ait sonuglar ise
daha iyi dgildir. Ancak 5f(*H)6d7¢ “Gs, ve *Hy» seviyeleri icin kagilastirma
deserleri bir birinden iki kat (ya da yarisi) kadarkidir. Bu seviyelerde MCDF
enerjisi yuksek olan gere yakinsarken MCHF enerjisi gik olan dgere
yakinsamaktadir. Bu uyumsuzluklarin tam olarak gdamabilmesi icin daha fazla

deneysel ve teorik camalara ait kanlastirma deerlerine ihtiyac vardir.
3.6. Pa Il icin Enerji Hesaplari

Pa II'nin 25 diguk cift 164 yiksek enerji seviyesi arasindaki 65@)igi Giacchetti
[67] tarafindan siniflandirildi. Bir kez iyonlals protaktinyum, Carlson ve catna
arkadalarinin [41] iyonlgma potansiyellerini hesaplag Sevierin [51] atomik
baglanma enerjilerini inceledi ve Brewer’in [50] elektronik konfigtrasyon

enerjilerini ele aldil calsmalarda da yer almaktadir.

Bir kez iyonlgmis protaktinyum icin her iki yontemle yapilan hesap#darda, notral
protaktinyum hesaplamalarinda éasilan problemlerle karlasiimistir. Pa I
MCHF hesabinda cift parite ve tek pariteden salu konfigirasyon takimi
kullanildiginda taban hal 5f6ds °Hs olarak cikmaktadir. Yalnizca taban hal
konfigirasyonu icin hesap yapidnda taban hal mevcut cahalarla ayni
bulunmuytur. Taban hal konfigirasyonu ile beraber alinanft gpariteli
konfiglrasyonlarla yapilan hesap sonuclarindamsiati bir iyilesme goralmenytir.
Bu sebeple yalnizca taban hal konfiglrasyonu igipilgn hesaplama Tablo 3.18'de

verilmektedir.

Mevcut kaynaklarda cift ve tek paritenin ersdki halleri olan 517" ve 6d5f7s icin
hesaplama yapilginda taban hal 88d°7s °H; olarak bulunmaktadir. ou taban
halini bulmak icin iki konfiglrasyon ile beraber,3d, 7s, 7p ve 8s tabakalarini
iceren konfigurasyonlar eklerginde ya MCDF hesabindaki tekrarlamali sireg
gerceklatirilememis; ya da hesap yapilabilen takimlarda taban h&dbTs *Hs
olarak cikmgtir. Taban hal konfigirasyonu yanina cift paritelisik haller

eklendginde ise kayilastirma deerlerinden uzakkalmaktadir. Yalnizca 57 icin



Tablo 3.18. Pa II'nin uyarilmienerjileri (cnt)

, MCHF MCDF . -
Seviye NCHE B NCDF +B+QED Diger C. Konfiglirasyon Katkilari

5f27¢ %H, 0,0¢ 0,0C 0,0¢ 0,0¢ 0,0C® 92,65 + 6,9¢ 5f27¢ G,
*Hg 6060,5! 4151,2: 3931,7: 4 447,572 100,0(
He 115425 8124,6¢ - 8 332,11 98,5F + 1,4f 5f27¢ Ye
°F, 4331,1: 5975,41 5227,7. 5196,6t 3 150,95 94,01 + 5,8¢ 5f27¢ D,
°F, 10393,6' 80914t - 6 391,94 100,0(
%k, 17503,6! 13109,8 12672,4 - 56,5( + 41,7¢ 5f7¢ G,
3P, 20211,9; 23727.4: 21155,8! 21077,8 - 97,0¢ + 2,91 5f27¢ 15,
3p, 26286,1- 22539,7. 22357,9. - 100,0(
°p, 30672,8: 25245 11 24870,7 - 80,2¢ + 19,1¢  5f7¢ D,
Ye 18762,2 26212,3: 22038,9. 21752,2f - 98,5F + 1,4t 5f27¢ ®Hg
G, 5213,2¢ 10212, 1 79834 - 6 779,40/ 50,9: + 43,06 5f7¢ °F,
p, 15503,5 21569,5! 18345 4. 18158,01 - 749¢ + 19,6: 5f7¢ °p,
s, 46232,2. 54848,1! 474113 471373 - 97,0¢ + 2,91 5f27¢ °Py

® Giaccheti [67] (Bu deserlere 10€] ve [39]'dan di ulasilabilir)

€0t
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yapilan hesapta &< *F, (3150,950 cnit [106]) ve *Hs (4447,575 cni [106])
seviyeleri icin hesaplanan gerler 5227,72 ci ve 4151,24 ci iken 5f7¢ ve
6d°7¢ durumunda 6492,03 c¢hve 4013,63 cm 5F7¢, 647 ve 6d7s
durumundaysa 5442,40 ¢mve 3818,93 colmaktadir.

3.7. Pa lll igin Enerji Hesaplari

Iki kez iyonlamis protaktinyum, tctincti bolimin g kesimlerinde bahsi gecen
¢esitli calismalarda [34, 41, 48, 49, 50] incelentini Ancak Pa III'in taban hali igin
tartismall bir durum s6z konusudur. Pa lII'in taban Bakwer’in [50] ¢alsmasinda
5f26d *l11/» olarak belirlenmi ancak bu durumun Hund kurallarina aykiri @duda
belirtilmistir. Liu ve calgma arkadglari [34] ise Pa III'lin taban halinin %d
oldugunu belirtilmgler, fakat teriminden bahsetmegteirdir. Cao ve Dolg [48]
tarafindan ise taban hal’6tl *H11/, olarak bulunmstur.

MCDF hesabinda yalnizca®6fl konfigiirasyonu; 56d ve 5f6d; 5°6d, 5f7s ve
5f6df; 57°6d, 5f7s, 5f6d ve 6d7s; 5f6d, 5f7s, 5f6d, 6d°7s, 5f6d7s ve 5f7s
konfigiirasyon takimlari kullaniiginda taban hal 38d *K11/, olarak bulunmstur.
5f, 6d, 7s, 7p, 8s, 59 ve 8p tabakalarini iceramfigdrasyon takimlariyla hesaplama
gerceklatirilememistir. Taban hal, dier calsmalardan farkli olarak elde edifiliicin
mevcut kaynaklarla kadastirma yapilamanstir. Noétral ve bir kez iyonkamis
protaktinyuma ait hesaplamalardageli calgmalarla en uyumlu durum vyalnizca
taban hal konfiglirasyonu igin yapilan hesaplamagidcin, Pa Il iyonu icin de

yalnizca taban hal konfigtirasyonuna ait sonucléda.19’da sunulmgiur.
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Seviye MCDF +B+QED Konfiglirasyon Katkilari
5PCH)6d Ky 0,0¢ 0,0¢ 71,8¢ + 11,8¢ 5P(G)6c %l
K7 118254 11303,2; 99,3t + 0,68 5P(6d Ly
K1z 4029,5! 3849,7( 915( + 458 5P2()G)6c 2y
K 152 7967,41 7609,9: 99,7¢ + 0,16  5P(6d 2Ly,
A1z 6306,8! 61221 93,00 + 3,8/ 5PCH)Bd  2Hyy;
g1 2575,2! 2492 1! 434¢  + 421t S5PCH)6d  2Hgp
N arz 9396,7: 9079,8! 87,00 + 6,12  5PCH)6d 2l
A 1srs 12552,9 12096,1; 92,9 + 362 5PCF)6C  “Hyp
Hya 20395,2! 19973,0. 58,2¢ + 351¢ 5PCH)6d  %Ggp
Hyy; 18044,2. 17703,4: 52,4¢ + 344: 5PCH)6d ‘R
*Hg/ 153456, 15137,2 56,2¢ + 34,2: 5PCF)6c  ‘Fqp
Hy, 12550, 1 12466,7. 41,0: + 315: 5PCH)6d  2Hyy
4Gy 14420,9; 14338,4 40,4 + 29.4¢ 5FfCR6C Py
4Gy 159516 15761,7 32,6¢ + 24,06 5PCFR)6C  “Hgp
4Goys 18935,9! 18624,4; 30,4C + 2561 5PCF)6C %Py,
4Gy 21981,7 21500,6! 38,1 + 37271 5P()G)Bc Gy
Fy, 1392141 13772,0: 38,00 + 15,0¢ 5PCH)6d  2Fyp
Fg, 14860,2! 14720,4. 31,70+ 13,7¢ 5PCH)6d  “Hig;
Fe 21087,3 20778,1! 32,06 + 31,41 5PCH)6d %Ry,
*Fe 235493 23109,8: 25,7: + 252: 5PCP)6c 2Py,
g 18123,7. 17848,7; 155 + 1506 5PCF)6c  ‘Hiys
o 17105,9. 16873,9! 30,66 + 216¢ 5PCF)6C 2Py,
Fg 21807,1. 21355,2; 59,27 + 22,06 5PCF)6c  ‘Fsp
2K 135 16695,3; 16442 1! 56,1¢ + 36,3( 5PCH)6d  ‘Gyy;
K 152 20550,6! 20127,7 483¢  + 408( 5PCF)BC  “Hyg;
21y 8990,2 8622,4! 22,7: + 202: 5P('G)6c 2y
Hg)p 4178,9 4064, 3 46,8¢ + 16,06 5FPCH)6d  2Hgp
2Hyy; 4297 6! 4098,6! 23,08+ 21,00 5PCH)6d Ky
Gy, 13811,0! 13641,9 34,8t + 131t 5PCF)6C  “Dyp
Gy, 26984,9: 26601,4: 36,91 + 1457 5P8()G)6c  *Dgyp,
Fy, 17571,3 17255,7; 21,5¢ + 13,71 5PCH)6d  *Ggp
5PCF)6c  “Hyp; 5005,9! 4956,9 438t  + 27,1€ S5FPCH)6d  “Hop
*Hg/ 7861,6 7663,7! 486¢ + 29,85 S5FPCH)6d  “Hgp
Hyy; 11000,8; 106586 556¢ + 3541 5fCH)6d  Hiy
Hya 14527,8! 140282 465: + 322( S5FPCF6C  “Ggp
4Gy 3206,4° 3173,8! 4448+ 309 5FPCH)6d  “Ggp
4Gypp 5843,2: 5682,3: 41,3¢  + 31,3: 5fCH)6d  “*Gyp
4Gyjz 8893,41 8577,11 4365 + 2957 S5FPCH)6d  “Ggp
4Gy 12284,6 118326 39,51 + 253: 5PCF)6c  *Dgypy
Fy, 187548 18582,1; 58,4: + 18,5 5FP(CF)6c  %Dsp
Fey 17468,9! 17231,6 4437  + 194¢ 5PCR6C  ‘Fop
g 21027,2i 20664,7 47,0:  + 139¢ 5P(Ned  2Kig,
Fo 249624 244981 57,61 + 10,08 5FfCFR)6Cc %y,
Dy 18881,9 18598,2. 56,2¢ + 32,8¢ 5PCF)6Cc Py,
Dgjp 16998,7 16798,5! 64,7¢ + 14,7¢ 5P(N6d %Kiy,
“Dg/ 18286,2 18001,5: 68,5: + 10,9C 5P(*G)6c Gy
Dy, 22657,01 22388,3 21,3¢  + 20,00 5PCF)6C ‘G
Dy 19594,3. 19320,8. 50,8¢ + 11,2¢ 5PCF)6c  “Dapy
Py 11233,0. 1117401 51,91 + 22,7¢ 5FCF)6c %Py,
Py 12128,2! 11801,6; 49.4¢  + 19,1: 5P((G)6c %4
P, 13494, 1 13210,6; 50,47 + 10,61 5P()G)6c  %Ggp
Hyy; 28620,3! 28183,7! 1821 + 15,02 5PCP)6c  ‘Fp
2Gyp, 344286 34133,6 38,7: + 36,4 5PCP)6c Py
Ky, 9289,3: 9128,0! 20,91 + 10,9¢ 5PfCF)6c  %Dsp
P 12128,2! 11964,3 341C + 208t 5P()G)6c %y,
Dy, 15131,8: 149279 31,41 + 20,38 5P()G)6c  Fgp
Dy, 18788,7! 18416,8. 19,28+ 19,11 5PCH)6d  ‘Fqp
2Py 137458 13644,4 30,7: + 2921 5P(FR6Cc Ry,
2Py, 18969,7. 18711,2; 37,61 + 135 5PCF)6C  “Ggyp
5£CP)6c  “Dyj; 30497,6! 30265,2 4317 + 256¢ 5PCP)6c Py,
Dayjs 30471,8! 302744 60,77 + 208¢ 5£((N6d  %Kig,
Dg)y 29624,2; 29418,2! 29,7 + 21,65 5PCH)Bd 2y
Dy, 319822 31675,7! 51,45 + 1827 5P(P)6c  “Dyp



106

Tablo 3.19. Devam

Seviye MCDF +B+QED Konfigirasyon Katkilari
5FCP)6c ‘D 320644 31754,2. 60,2¢ + 1391 5F(D)6d °Fy,
Fy, 26319,1; 26164,7 63,9: + 83t 5PCR)6C  2Hgp
Fe 27486,8! 27290,6: 64,61 + 7,5¢ 5P(*D)6d Gy
y 29519,2 29202,9! 61,11 + 11,48 5P()G)6c  °Fyp
Fo; 31245,7. 30895,7: 653( + 20,00 5FCH)6d 2l
Py 31327,5! 31037,3! 34,4: + 31,4 5PCFR)BC Gy
4Py 29769,8 295927 215: + 20,8¢ 5P('D)6d Ry,
Py, 32946,6: 32684,6! 68,7¢ + 9,88  5PCH)6d Ky
Fy, 45908,0 45642,7 53,6: + 13,6¢ 5P(3S)6c Dy
S 45963,3 45633,5! 60,6¢ + 17,9¢ 5PCF)6c  °Fyp
Dyyy 45240,5: 44966,3 58,3( + 32,0¢ S5PCR)BC Gy
D)y 48294,3: 47894,7 64,71 + 154: 5PCF)6C  *Fpp
2Py 34935,1; 34586,8: 386 + 27,3¢ 5P(D)6d %Gy
2Py, 37647,1; 37266,4 252¢ + 2061 5PCP)6c 2Py,
5P(*D)6d  °Ggy, 196145 19228,8! 20,2¢ + 188: 5P(H)6d  ‘Fyp
2, 358277 35343,9: 37,2¢  + 339 5P(D)6d %Ggyp
Dyyy 34066,0: 33716,3 434¢  + 27,06 5FPCFR6C Py
D)y 37176,0: 36721,3! 59,37 + 152 5PCH)6d  %Kig
Py, 27816,3! 27437,1; 3566 + 2231 5P()G)6c  Fgp
2Py, 37549,9. 37117,2! 30,8¢ + 27,0¢ 5PCR)6C  2Higy
2Py, 243848 24114,9' 451 + 308t 5FfCFR)6C e
25, 23079,6! 22788,2| 64,7C + 138¢ 5PCF)6C  %Dsp
5P('G)6c 214y 22690,3! 22426,41 35,0: + 27,3¢ 5PCH)Bd Gy
23 9812,7! 9452, 7! 339( + 2871 5FCH)6d 2l
Hgy 12752,2! 125715 446  + 134: 5P(N6d  Kiyg,
Hyy; 16579,6. 16233,6. 46,28 + 18,0: 5FPCF)6C  “Gyp
Fy, 24831,9i 245395, 40,88 + 17,8: 5PCP)6c %Py,
Dyyy 25705,1 25284.6 403¢  + 204¢ 5P(G)6c Ay,
D)y 229952 22663,6. 54,1¢ + 19,0: 5P(N6d 24y
5£(6d  2Liss 299945 29670,3! 958t + 2,27 5P(P)6c  “‘Dgp
219 322298 31839,8: 99,3t + 0,68 5PCH)6d  2Fyp
%K 1312 37091,8! 36724,0: 50,6¢ + 33,9: 5PCP)6c ‘D
%K 152 38486,2! 38099,1: 53,2¢ + 46,5¢ 5PCF)6C  2Hgp
21y 29560,0: 29256,4! 67,47 + 16,3t 5P('G)6c  Fyp
243 25180,2! 247874 4411 + 358 5PCH)Bd  “Fgp
Ly 31048,7 30714,9 429t  + 256¢ 5PCP)6c Py,
Hgyp 25913,5! 25606,5. 25,9¢ + 257¢ 5PCP)6c  ‘Fqp
Hop 35001,8 34661,4: 31,00+ 2501 5PCP)6c Py,
Hyy; 37353,6! 37000,0! 46,51 + 339: 5FCP)6c Py,
Hyy 27876,6! 27472,7! 432( + 241: 5P(D)ed %Sy,
2Gypz 43476,7 43115,1! 76,00 + 8,0 5PCH)6d  %Kig,
2Gyp, 44243 5! 43873,8 91,82 + 36¢ 5PCF6C Gy
5£(1S)6c 2Dy 60956,7! 60604,8; 63,1: + 29,4 5PCP)6c  %Dsp
D, 60653,8I 60323,7. 80,0 + 12,0¢ 5F()S)6c  %Dsp

3.8. Pa IV icin Enerji ve Isimali Gecs Parametreleri

Varga ve cabma arkadsglari [68] aktinitlerin kristal alan ve serbest iygpektrumu
tahmin ve yorumunu yaptilar. Axe [69] protaktinyumoktahedral olarak birjenis
Pa IV halinin elektronik yapisini inceledi. Young ¢alsma arkadglari [70] sivi
LiF-BeF,-ThF/teki Pa IV'iun f-d ve f-f gegilerinin spektrumunu incelediler.
Pa IV'U iceren dier calsmalar icin ¢amalar [34, 36, 41, 48, 49, 50]'de de

mevcuttur.
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3.8.1 Enerji seviyeleri hesaplari

[Ra] kapali 6zU dinda iki elektronu bulunan Pa IV’'Un taban hal kgifiasyonu
5f2dir. Mevcut kaynaklarda yalnizca taban hal konfagyonuna ait seviyeler icin
karsilastirma deeri bulunabilmgtir. MCHF ve MCDF yontemlerinin her ikisiyle 6d,
7s, 7p, 8s, 59, 7d, 8p, 9s ve 9p yorungelerini aiklalan konfigirasyon takimlariyla
calismalar yapildi ve mevcut katastirma deerleriyle en uyumlu takim Tablo
3.20'de verilmektedir. Bu verilen konfigirasyon talkariyla MCHF yonteminde
381 MCDF yonteminde elli iki seviye incelergtii. Elde edilen enerji seviyeleri
Tablo 3.21'de verilmektedir.

MCDF yontemiyle elde edilen enerji seviyelerisdk seviyelerde Kkarlastirma
deserleriyle uyumludur. Bu uyum yiuksek seviyelere midiinde bozulmaktadir.
Ancak 6d °F, seviyesi icin elde edilen deri, 45804,80 cim Brewer'in [50]
termodinamik ve spektroskopik verileri bigteerek elde etfii 45000 cni sonucuyla
uyumlu old@gu gorulmektedir. MCHF yontemiyle elde edilen somungl ¢c@u ise
karsilastirma deerlerinden uzaktir. Yalnizca 5fG, ve 5f6d °H° seviyeleri icin
MCDF yonteminden daha iyi sonug vesini

Tablo 3.20. Pa IV hesaplari icin kullanilan konfiggyon takimlari

Yontem Cift Parite Tek Parite

5f, 5f7p, 6d, 6d7s, 7§ 7, 596d, 5g7s, 5f6d, 5f7s, 7s7p, 7s8p, 7s9p, 5f6d,

6d7d, 7s7d, 6d8s, 7s8s, 5f8p,°5&g7d, 6d7p, 5f7d, 6d8p, 6d9p, 5f5g, 5f8s,
MCHF 7p8p, 7d, 5g8s, 8s7d, 8s8(, 6d9s, 7s9s, 7p7d, 5g7p, 7p8s, 8s8p, 8s9p

5g9s, 7d9s, 8s9s, 5f9p, 7p9p, 8p9P, 9F°

MCDF 5F, 6df, 7€, 7¢f 5f6d, 5f7s

3.8.2. kimali geck parametreleri hesaplari

Incelenen seviyeler arasinda MCHF yontemiyle 164038520 E2 ve 20386 M1
geckleri, MCDF yontemiyle 279 E1, 419 E2 ve 258 M1 gkxi elde edilmgtir. E1
gecklerinin A>10'sni*, E2 ve M1 gegierinin ise A>10 sit olanlari sirasiyla Tablo
3.22 ve 23'te verilmektedir. Mevcut kaynaklardal®din E1, E2 ve M1 geglerine

ait herhangi birgima parametresi icin katastirma deeri bulunamanstir.



Tablo 3.21. Pa IV'iin uyaymis seviyelerinin enerjileri (ci

Sevive MCHF MCDF Diger G Konfiglirasyon Katkilari

y MCHF MCHF+BP MCDF +B+QED e -

5f %H, 0,0C 0,0C 0,0C 0,0C 0,0¢* T 9168 + 7,75 ? IG,
34, 6210,8! 3976,1: 3750,2 419t° 100,0(
He 11683,0:; 77767 7356,1 7907° 98,83 + 1,17 * Y
°F, 3633,7: 4875,8! 4430,6: 4383,2 287¢° 91,33 + 6,17 ? 1D,
°F, 9688,5! 7440,6: 7044,5: 6097° 61,10 + 35,715f6d ‘G,
%k, 16817,4! 12138,9! 11679,5. 657:° 55,92 + 40,75 ? G,
3P, 17970,0! 21092,4 18534,0! 184055 1151:° 8757 + 757 € °p,
3p, 241745 20245,5; 20005,3! 13128 92,85 + 7,15 ¢ °p,
°p, 26148,89; 23091,13 22661,78 16516 73,50 + 19,73 5flD,

29455,

g 18349,6! 25963,0: 22529,5: 22236,3! 1555¢° 98,83 + 1,17 P? °H,
G, 4195,9 9097,5( 72453 7025,2! 1151:° 4991 + 42,02 ? °F,
p, 13357,4; 191335 16434,9; 16200,5; 112673° 68,78 + 19,65 ? °p,
s, 38733,2 46920,7! 39583,5 39137,5; 30274° 7434 + 19,71 ¢ s,

5f6d  °HC, 20478,0! 72877 7066,0; 2000C° 98,16 + 1,84 € °F,
SHo, 28130,6: 13543,7; 12975,3! - 99,88 + 0,08 5f6d Hs
e, 35064,6: 18853,0- 18091,0; - 100,0(
5G% 23476,1! 156261 15219,7! - 87,27 + 7,21 5f6d ‘F;
5c%, 29826,1: 19841,5. 19253,7 - 94,65 + 3,34 5f6d °F,
3G% 344933 23647,3! 22937,3 - 97,84 + 2,13 5f6d ‘Hs
3o, 20905, 7. 9175,7: 8780,83! - 82,82 + 15,195f6d ‘D,
3Fo, 26269,1; 12846,9! 12305,5! - 92,61 + 3,33 5f6d 3G,
3Fo, 32831,7: 17436,7! 16701,5: - 77,45 + 14,615f6d ‘G,
D%, 28925,6. 20509,4: 20072,9! - 92,25 + 5,20 5f6d P,
Do, 345231 23358,2! 22757,7. - 88,91 + 6,50 5f6d D,
Do, 32970,04 26986,97 26318,50 - 41,25 + 23,42 5fF

39644,9:

3P, 35707,9 25534,7! 25023,9- - 100,0(
3pe, 35120,3 25402,7! 24899,7! - 90,20 + 5,28 5f6d ‘P,
5p°, 40722,5! 28367,2! 27681,4: - 87,90 + 8,20 5f6d D,
4o, 43339,4; 36091,0; 35461,2: - 97,79 + 2,11 5f6c°Gs
e, 25400,0 11673,0- 11117,7: - 47,77 + 37,70 5f6¢°H,
1o, - 227442 221723 - 41,16 + 45,40 5f6°D%
po, 29588,9: 17961,1. 17391,0: - 70,10 + 14,82 5f6c°F,
e, 475456 38287,2; 375914 - 89,52 + 7,24 5f6c°P,

80T



Tablo 3.21. Devam

Sevive MCHF MCDF Diger G Konfiglirasyon Katkilari
y MCHF MCHF+BP MCDF +B+QED e -
5f7< K= 1465319 27402,6: 26870,3 3700C 96,11 + 2,155f6d °P,
3Fo, 148527,5 28997,6! 28370,5: - 59,59 + 23,445f6d 'F;
3F°, 155914,6 33116,1 32345,8 - 98,01 + 1,955f6d °F,
1Foy 155548,2 34980,3f 342271 - 67,28 + 20,695f7¢ °F,
6c? %, 158004,7 153166,9 45804,8! 45034,8 4500(° 91,49 + 582 ¢ 'D,
5k, 162528,1 50175,6! 49276,1 - 98,16 + 1,84 ? °f,
5k, 169093,1 54196,1; 532144 - 91,26 + 7,15 € G,
*p, 168508,0 167367,0 58501,6: 57738,7; - 89,06 + 6,41 ? 3p;
P, 172978,8 60300,6; 594446 - 92,75 + 7,14 % 3°p
%P, 183490,4 65006,2! 63997,3. - 58,77 + 34,10 € D,
G, 171596,1 180753,3 63193,2 62226,1! - 91,25 + 7,16 € °F,
D, 165944,7. 169605,5 58410,1; 57555,3! - 54,67 + 34,26 € °p,
15, 1962249 207514,9 82911,8! 820070 - 54,38 + 28,35 2 g,
7¢ s, 177263,2 187788,3 99645,5. 98631,9! - 67,89 + 2251 ¢ s
7e 3P, 298547,6 58429,3! 179654,7 178810,7. - 87,70 + 10,50 2 1g,
P, 203888,0. 188715,0. 187700,0 - 99,89 + 0,11 € P,
°p, 365082,19; 192406,73 191380,41 - 56,20 + 43,68 7P,
979055,6.
p, 305466,1 208002,9. 206415,5 205206,4 - 56,19 + 43,72 2 °p,
5 321585,88 377531,81; 219800,68 218614,10 - 85,02 + 11,79 7B,
992598,6.

@ Energy levels and atomic spectra of actinides]106

® Brewer [50

60T
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Tablo 3.22. Pa IV’iin E1 gegerine aits dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi

olasiliklari (sft)

Geci A of A

o8 MCHF MCDF MCHF MCDF MCHF _ MCDF
5% °F, - 5féd °F°; 618557 216591 1,27(-1) 6,34(-2) 3,18(6) 1,00(7)
52 °F, - 5fed °G°% 7540,62 1812,19 4,60(-4) 1,34(-1) 7,72(3)  3,02(7)
52 °Hy - 5f6d °G° 444114 6418,01 7,84(-1) 7,31(-1) 2,41(7) 1,07(7)
sfed °F°, - 6 °F,  6497,91 275831 8,50(-2) 3,13(-1) 2,68(6)  5,49(7)
sfed 'G°% - 6F °F, 693,69 237548 7,15(-1) 1,62(-1) 1,10(9) = 2,12(7)
s5fed 'G°, - 6 G, 641,78 1956,62 3,90(-2) 1,40(-1) 7,03(7) 2,72(7)
5f6d *F°% - 6 F, 785,47 3055,36 4,46(-3) 1,21(-1) 9,64(6) 1,73(7)
5f6d *F°% - 6 F; 731,67 2704,84 9,40(-1) 3,14(-1) 1,67(9) 4,09(7)
5f6d G°% - 6 F, 767,95 3354,00 1,53 6,46(-1) 3,47(9) 7,67(7)
5f6d 3G°% - 6 F; 716,44 2936,30 1,40(-2) 1,42(-1) 2,60(7) 1,57(7)
sfed °F°, - 6fF °F; 768,93 3069,87 4,82(-3) 1,39(-1) 7,77(6) 1,40(7)
sfed °F°, - 6F °F, 731,98 2738,75 9,85(-1) 2,72(-1) 1,36(9)  2,69(7)
sfed °F°, - 6 G, 674,42 2196,61 3,09(-1) 1,75(-1) 5,04(8)  2,68(7)
6 D, -5fed D% 712,90 2489,76 4,49(-1) 4,77(-1) 1,17(9) 1,02(8)
6 P, - 5fed D% 648,69 214563 2,91(-3) 4,02(-2) 9,25(6) 1,16(7)
5f6d G° - 6 *F; 750,82 3330,84 1,74 8,87(-1) 2,95(9) 7,62(7)
s5f6d *G° - 6 *F, 715,55 294458 3,49(-2) 1,21(-1) 5,06(7) 1,04(7)
5f6d D% - 6 P, 720,61 2654,93 4,11(-1) 2,46(-1) 5,28(9) 2,33(8)
s5fed °D° - 6F °P, 692,60 2539,89 1,47(-1) 1,06(-1) 6,81(8)  3,66(7)
sfed °D% - 7p° %P,  3351,89 629,96 5,84(-6) 2,66(-3) 3,46(3)  4,48(7)
s5fed °D°% - 6F °F; 769,61 2826,21 1,08(-4) 7,67(-1) 1,73(5) 1,28(8)
s5fed °D°% - 6 G, 674,94 590,98 1,60(-4) 3,95(-3) 2,60(5) 1,51(7)
5f6d D% - 6 P, 720,22 272576 6,82(-1) 4,95(-1) 2,92(9) 1,48(8)
5f6d D% - 6 P, 669,53 242485 4,01(-1) 9,66(-2) 1,19(9) 2,19(7)
5f6d D% - 7p¢ P, 589,08 606,272 2,11(-3) 2,34(-3) 1,35(7) 1,42(7)
5f6d °G% - 6 *F, 741,33 3302,82 5,96(-1) 1,29 8,03(8) 8,78(7)
sfed °F°, - 6F D, 742,96 3062,25 1,76(-2) 7,94(-2) 4,27(7) 1,13(7)
sfed °F°, - 6f °P, 755,53 3045,16 5,82(-2) 6,44(-2) 6,80(8)  4,63(7)
sfed °F°, - 6dF °P, 724,80 2894,78 2,23(-1) 1,28(-1) 9,44(8)  3,41(7)
sfed °F°, - 6F °P, 673,48 2557,70 1,72(-2) 7,60(-2) 5,08(7) 1,54(7)
s5fed *P° - 6df 1S, 579,69 1751,09 3,11(-2) 7,31(-3) 6,17(8) 1,59(7)
5fed *P° - 79 1S, 654,54 1356,25 1,04(-3) 4,64(-3) 1,62(7) 1,68(7)
5f6d P° - 79 3P, 4269,78 649,72 3,46(-5) 1,19(-3) 1,26(4) 1,88(7)
5fed *P° - 79 1S, 291,95 516,225 1,50(-4) 4,12(-4) 1,17(7) 1,03(7)
sfed °F%, - 6F °P, 728,03 2905,22 1,61(-1) 1,17(-1) 6,78(8)  3,08(7)
s5fed P, - 6 P, - 2654,00 - 537(-1) - 1,01(8)
sfed °F°, - 64 %P, 755,14 3148,29 7,87(-2) 7,30(-2) 3,07(8) 1,63(7)
sfed °F°, - 6F °P, 699,61 2753,61 1,02 4,44(-1) 2,80(9)  7.82(7)
5f7s *F°% - 6d P, 634,38 2806,87 8,34(-2) 2,30(-1) 2,76(8) 3,89(7)
5fed H% - 6d® G, 727,45 3736,23 4,16 1,30 5,83(9) 6,92(7)
s5fed P°; - 6d® 1S, 625,15 2251,46 5,02(-1) 3,14(-1) 8,57(9) 4,13(8)
5fed P°, - 7§ 1S, 713,09 1638,25 5,76(-2) 1,60(-1) 7,56(8) 3,99(8)
s5fed P°, - 77 P, 919459 708,11 1,21(-3) 4,11(-3) 9,58(4) 5,47(7)
s5fed P, - 797 'S, 303,05 552,41 1,26(-4) 1,30(-2) 9,17(6)  2,84(8)
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Tablo 3.23. Pa IV'iin E2 ve M1 gatgrine aits dalga boylar (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A
geck olasiliklari (sif)

Gecis A of A

MCHF MCDF MCHF MCDF MCHF  MCDF
E2 Gecsleri
52 g, -6 G, - 1811,56 - 4,87(-8) - 1,10(1)
52 D, -7¢ 1§ 592,93 1213,12 7,48(-10) 3,58(-9) 1,41(1) 62(1)
52 D, -79 Py  2544,80 614,96 7,51(-9) 7,49(-10) 7,74 n32(
52 D, -7 s 279,02 494,03 3,50(-13) 1,49(-9) 2,99(-2)4,09(1)
52 15 - 792 R, 314,31 656,84 2,99(-8) 8,47(-9) 4,03(2) 761
6t %, -79¢ 33 44570 1865,77 3,02(-9) 8,00(-9) 1,01(2) 3115
6t F - 797 P 1055,55 747,51 6,38(-9) 1,02(-8) 7,64 1,22(2
6t F, -7 °P 1971,57 700,94 5,85(-10) 1,41(-8) 3,34(-1)6,39(1)
6 °Fr, -7 P, - 683,31 - 1,72(-8) - 4,91(1)
6 °Fr, -79 D, - 624,33 - 1,37(-8) - 4,70(1)
6 °F, - 797 1S 445,70 576,10 3,02(-9) 3,04(-8) 1,012 @)1
6 °F; - 79 P, 2417,80 722,41 8,92(-10) 2,09(-8) 3,39(-1)8,90(1)
6 F -7 %P, 493,70 703,70 3,20(-9) 5,72(-9) 1,75(1) uss
6 3 - 7% D, 2199,02 641,31 3,39(-10) 3,98(-9) 9,36(-2)1,29(1)
6t %k, -79% °p, 510,23 723,76 9,93(-8) 2,89(-8) 5,08(2) 7136
6t D, -7¢ s 5499,72 2434.47 4,77(-9) 3,26(-8) 1,05 3AB7(
6 D, -7 P, 899,47 824,70 1,31(-8) 3,46(-9) 2,16(1) 8139
6 D, -79 P,  2916,94 768,37 2,41(-10) 6,72(-9) 6,31(-2)2,53(1)
6 D, -7 °P, - 747,24 - 8,80(-8) - 2,10(2)
6 D, -7 D, - 677,27 - 2,86(-7) - 8,33(2)
6 D, -7 s 480,94 620,89 9,07(-9) 1,75(-8) 2,61(2) 203
6t Py, - 7% °p, 505,78 748,26 1,10(-9) 7,20(-8) 5,78 1,71(2)
6 P, - 79 D, 2460,88 678,11 1,66(-9) 6,41(-9) 3,66(-1)1,85(1)
6 P, -7 P - 779,69 - 1,07(-8) - 3,93(1)
6 °p, - 79 P, 520,55 757,94 2,12(-7) 2,01(-8) 1,04(3) {47
6 °p, -79° D, 2855,18 686,05 3,62(-10) 2,17(-8) 5,93(-2)6,15(1)
6 °p, - 797 P, 799,61 870,97 7,46(-8) 2,41(-9) 1,55(2) )2
6 °P, -7 P, 490254 808,38 6,08(-11) 5,80(-9) 5,63(-3)1,97(1)
6 P, -7 °P, - 785,03 - 7,64(-8) - 1,65(2)
6t P, -7 D, - 708,16 - 5,26(-8) - 1,40(2)
6t P, -7 S 515,35 646,76 2,30(-7) 8,06(-9) 5,79(3) 28
6t 5, -7 R, 634,65 914,29 2,22(-7) 1,45(-8) 7,38(2) 732
7¢ sy -79 P, 564,04 1078,18 5,33(-7) 1,57(-6) 2,23(3) 1133
7¢ sy -7 D, 4946,92 938,31 3,01(-10) 1,42(-7) 1,64(-2)2,15(2)
7w %P, -7 s 7383,89 3671,92 1,88(-8) 4,96(-7) 2,30 295(
M1 Gegisleri
52 %p, - 5f 1§ 4396,34 5226,78 1,46(-7) 7,03(-8) 5,06(1) 711)
6 P, -6 1 2895,52 4432,16 2,06(-7) 4,71(-8) 1,64(2) 6011)
6 P, -7¢ 1 6752,44 2551,84 4,19(-8) 1,93(-8) 6,13 n97(
79 5 -7 P 6211,30 1122,73 2,35(-8) 2,52(-8) 1,35 435(
7w %P, -79 P, 687,48 11249,48 6,43(-6) 5,99(-7) 3,02(4) 1,05(1)
7w P - 79 D, 24301,99 5712,17 1,44(-7) 7,19(-7) 3,25(-1)2,94(1)
7w %P -7 s 575,89 3234,77 3,75(-6) 2,75(-7) 7,55(4) 5127

723270 - 9,84(-7) - 2,51(1)
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3.9. Pa V icin Enerji ve kimali Gecgs Parametreleri Hesaplari

Dort kez iyonlamis protaktinyum daha 6nceki bélimlerde bahsi gecén 43, 52,
56 71] kaynaklarinda incelengtir. Mevcut kaynaklarda bu cama dahilinde

incelenmeyen bir ka¢ seviye ve E1 gtagine ait &irlikh salinicisiddetleri vardir.

3.9.1 Enerji seviyeleri hesabi

Pa V’in bu calgmada incelenen seviyelerine ait bilgi mevcut kayaaa
bulunmadg! icin bu iyon i¢in hesaplama Pa I, 1l ve IV iyonlagin en iyi sonucu
veren tabakalar ve 3.14 kesiminde ele alinacak BRW ile benzer yapiya sahip U
VI iyonu hesaplamalari dikkate alinarak gercgtkligdi. MCHF yontemi icin 5f, 6d,
7s, 7p, 8s, 5g, 8p konfigurasyonlari MCDF yoOntersinsf, 6d, 7s, 7p ve 8s
konfigurasyonlariyla hesaplama yapildi. Secilenfiggmasyon takimlariyla MCHF
yonteminde 12 ve MCDF yonteminde 8 enerji seviyelsie edilmgtir. Her iki
yontemle elde edilen sonuglar Tablo 3.24'te yeraditadir.

3.9.2. kimali geck parametreleri hesaplari

3.13.1 kesiminde belirtilen konfiglirasyon takimlemllanilarak yapilan hesaplamada
MCHF yontemiyle 20 E1, 23 E2 ve 7 M1 gggie MCDF yontemiyle 10 E1, 10 E2
ve 7 M1 gegii elde edilmitir. izinli gecklere ait veriler Tablo 3.25'te yasakli

gecklere ait verilerse Tablo 3.26'da sunulmaktadir.

Tablo 3.24. Pa V'in uyarilngiseviye eneriileri (cm)

. MCHF MCDF Konfiglrasyon
Seviye
MCHF +BP MCDF +B+QED Katkilari
5f  °F%, 0,0C 0,0C 0,0C 0,0C 100,0(
2po,, 79401 5437,0: 5185,5t 100,0(
6d °Dg; 42743,6. 42341,6! 39822,9. 39456,0! 100,0(
Dy, 50155,9 46340,1 45810,9. 100,0(
75 %Sy, 321601,5 325888,1 70549, 7 70032,2! 100,0(
70 P’ 371529,9 376013,5 113900,0 114414,2 100,0(
2Py, 376093,9 130150,2. 130858,1 100,0(
8s 25, 3523915 356678,1 191543,5 192366,5 100,0(
8p Py, 385816,6 390327,0 - - -
2Py, 390367,3 - - -
59 Gy 260117,2 264403,1 - - -

2Gy); 2644045




Tablo 3.25. Pa V'in E1 gegerine ait) dalga boylari (A)gf agirlikl salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sff)

. of A

Gecs MCHF MCDF _MCHF MCDF Di ger C. MCHF ___ MCDF
6d 2Dy, - 5f P, 2357,0¢ 2534 ,4¢ 2,2t 4,15¢1) 7,081-2)%%: 3,21-2)% 8,64(7 1,07(8
6d %Dsp - 5f 2%, 1990,4° 2182,8! 1,59-1) 3,26-2) 5,49¢3)%%: 2,721-3)* 6,83(6 7,61(6
6d 2Dg, - 5f %, 2364, 1( 24615 3,1¢ 6,201-1) 7,86-2)%% 3,090+-2) ¥ 8,15(7 1,13(8
70 %y - 6d 2Dy, 299,7 1343,2¢ 7,181-2) 9,931-1) 2,541-1)% 1,95¢1) % 2,70(9 1,83(9
70 F°%; - 6d °Dg 299,7( 1102,6( 1,4312) 1,69-1) 4,44-2)% 3,911-2) % 2,69(8 2,32(8
70 %, - 6d 2Dgp 306, 8¢ 1185,6¢ 1,281-1) 1,6€ 2,901-1)%% 2,49¢1) % 2,25(9 1,97(9
e Py - T %Sy 1998,3: 22795 8,13(1 8,97+-1) 4,47+-1)%" 3,18-1)* 1,03(10 5,75(8
e P - T Sy, 1995,1; 1663,3¢ 1,64(2 2,31 1,1€% 8,831-1)* 1,05(10 1,39(9
8 %5, - 7p Ty 51943 1287,9: 4,89(1 4,2611) 2,13+-1)% 2,27+1) % 3,53(8 8,58(8
8 %8, - 7p ¥ 5172,6¢ 1628,8: 9,69(1 1,3¢ 3,321-1)% 3,33¢1) * 3,54(8 1,67(9
6d Dg), - 8}3 P32 294,0: - 4,451'2) - - 8,88(8 -
6d 2Dy, - 8p 287,4( - 4,95:-3) - - 1,05(8 -
6d 2Dy, - 8p 2874 - 2,441-2) - - 1,04(9 -
7< S0 - 8}3 P30 1552,9( - 3,79(2 - - 5,13(10 -
7 %8y, - 8p 1553,8° - 1,902 - - 5,15(10 -
8 %5, - 8 %, 2975,6¢ - 1,702 - - 3,27(9 -
8¢ 2 - 8 P 2979,21 - 8,46(1 - - 3,24(9 -
50 2Ggp - 5f %, 389,7¢ - 3,821-1) - - 1,30(9 -
50 %Gy, - 5f %, 389, 7¢ - 1,091-2) - - 4,66(7 -
5¢ Gy - 5f Fess 378,0¢ - 2,941'1) - - 1,38(9 -

2l 2 Migdalek ve Proszkiewicz [3

€Tt
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Tablo 3.26. Pa V'in E2 ve M1 gafgrine aith dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A
geck olasiliklari (sif)

Geci A of A

&8 MCHE __ MCDF _ MCHF ___MCDF_ _MCHF _ MCDF
E2 Gedsleri
5f °F%, - 5f 2F%, 125942 192842 7,67+1) 2,80-11)  3,381-4) 6,281-5)
70 °y; - 5f %%, 2659 877,9¢ 1,68-2) 8,751-7) 7,093 3,783
70 % - 5 F%, 265,8¢ 768,3¢ 4,79-3) 2,3817) 1,013 6,73(2
70 %F°%, - 5f %F%; 2716 800,2: 2,87+-2) 1,48-6) 5,44(3 3,86(3
6d Dg; - 60 Dy 12797,00 15735.8 9,31-10)  5,59+10)  6,32+3) 2,511-3)
7¢ %Sy, - 6d °Dgp  352,6¢ 3270,5: 8,28-8) 1,691-7) 2,22(3 5,27(1
8¢ %S, -6d °Dy, 3181 657,5: 1,981-6) 4,561-7) 6,52(4 3,51(3
7¢ %S, - 6d Dy 362,6° 4128,5¢ 1,14-7) 1,401-7) 2,89(3 2,75(1
8: %S, -6d Dy, 3262 686,1¢ 2,75-6) 9,76-7) 8,63(4 6,91(3
7p %P, - Tp PP 124249: 6153,7° 3,58(4 1,167) 3,38-9) 5,14
5f %F%, - 8p %P%; 256,1 - 1,671-3) - 4,26(2 -
5f %F%, - 8p %P’y 256,2( - 5,801-3) - 2,94(3 -
7p °P°%; - 5f %%, 2716 - 2,87+2) - 5,44(3 -
8p %P°%, - 5f %F%; 261,4¢ - 1,001-2) - 2,30(3 -
70 %F°%, - 8p %%, 70258 - 5,30(3 - 1,73(2 -

8p °P%p - 7 P’y 6966,7 - 4,97(3 - 8,48(1 -

8p F°%, -T7p P, 70258 - 5,30(3 - 1,73(2 -

8p %%, - 8p %P%; 248180 - 1,48(5 - 4,40-10) -

59 °Gy, - 59 Gy, 7220832 - 8,40-20) - 1,07\-20) -

6d 2Dg; - 50 °Ggp,  466,7 - 1,09+-4) - 3,35(5 -

6d 2Dy; - 50 °Gyp, 450,30 - 8,791-5) - 3,61(5 -

6d °Ds, - 59 Gy, 466,7! - 8,77+-6) - 3,35(4 -

6d %Dy, - 6d 2Dgp, 12797,0. - 9,31-10) - 6,32-3) -

M2 Gegisleri

5f %F%, - 5f %%, 12594,2. 192842 1,10-6) 7,18+7) 5,7¢€ 1,61
70 %F°%, - 5f P, - 768,3¢ - 1,07-15) - 3,02-6)
6d °Ds, - 6d Dy, 12797,0. 157358 7,58-7) 6,147) 5,14 2,7¢
7s %S, -6d Dy, - 3270,5: - 7,64-16) - 2,38-7)
8¢ %8, -6d Dy, - 657,5: - 2,28-15) - 1,761-5)
8 5, -7¢ %, - 822,9¢ - 1,40-13) - 6,93-4)
70 Py - 7r %y 124249: 6153,7° 4,331-9) 8,34+7) 4,68+-6) 3,67(1
70 F°y, - 8p P°y; 70258 - 1,21-11) - 8,221-4) -

70 % - 8¢ %, 6966,7 - 1,22-11) - 4,21-4) -

8p F°,, - 8p °P%; 248180 - 2,171-9) - 5,881-7) -

59 ®Gy, - 50 °Ggp 72208320 - 2,48-10) - 3,18-11) -

3.10. U Vicin Enerji ve lsimali Gecs Parametreleri Hesaplari

U V iyonunun 2000-8:, DCIO, ¢6zeltisindeki uranyum iyonlarinin 0,2-246 UCl,
kristalinin 4000-25000 A araji, paramanyetik rezonans, oktahedral koordinatkirda
ve Cs ve UV hekzafloridin gorma spektrumu, 1,8-5,5 bdlgesindeki yayma
spektrumu deneysel olarak incelendi [72-74, 76,818,86, 90]. Baz! tuzlarin 5¢6f
gecklerinin elektron transferi, U V tuz komplekslerinkovalent etkileri, oktahedral
kristal alandaki enerji seviyeleri, lazesig ve etanol sulfurik asitteki foton
uyarmalari, By kristal alanindaki iyon hesaplamalari?8éki spine bali etkiler, 'S,

seviyesi ve Bf konfigiirasyonunun paramanyetik analizi, enerji igaerinin
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Chebyshev-serileri lantanit ve aktinit atomlariamalizi icin bir paramanyetik model
uretimi igin de teorik cagmalar gerceklgirildi [75, 77, 79, 80, 82-84, 87-89, 90-92].
Ayrica U V'in iyonlasma potansiyeli termokimyasal siirecle hesapland). [B5 6z
uyariimalari  kath kime, f-f spektrumlari konfig8seon etkilgimli cok
konfigurasyonlu Hartree-Fock ve Dirac-Fock yonteiycssitli konfiglirasyon
takimlarina gore gercelgrildi [93, 94].

3.10.1 Enerji seviyeleri hesaplari

Tablo 3.27'de verilen konfiglrasyon takimlariyla ME yonteminde 374 ve MCDF
yonteminde 52 seviye elde ediktii. Elde edilen seviyelere ait enerji ggleri
Tablo 3.28'de mevcut kaynaklardaki deneysel ve plesan dgerlerle

karsilastiriimaktadir.

Genel olarak, hem MCHF hem de MCDF yontemiyle hiesem enerji seviyeleri
karsilastirma degerleriyle uyumludur. MCHF y6ntemi sonugclar?%neriji seviyeleri
karsilastirma deerlerine MCDF yontemi sonuglarina goére daha uzakincak 5f6d
seviyelerinde deneysel sonuclarla ¢ok iyi uyum eyt degerler vardir. Orngin
5f6d *H, JAE|=Bucor-Ejge=277 cmdir. Bu seviye icin ikinci mevcut kaynaklardaki
tek hesaplama temel kuantum mekaniksel yontemldarkiarak yapilmgtir. Bu
deserle hesaplanan arasindaki farkE|=204 critdir. 5f6d 3G%4 3F%3 °D%
seviyeleri de hem deney hem de temel kuantum mkgeiniyontemlerle yapilan
hesapla ¢ok uyumludur. MCDF yontemi sonugclari MCydfatemi sonuclarina goére
diger calsmalarla daha uyumludur. $f5f6d, 5f7s, 68 yiiksek seviyelerine gou

azalmakla birlikte yiksek seviyelerde oldukca igkynsama s6z konusudur.

Tablo 3.27. U V'e ait hesaplamalarda icin kullanikonfigirasyon takimlari

Yontem Cift Parite Tek Parite

5f, 5¢, 6d, 75, 7¢, 7df, 8, 8¢f, 95, 5f5g, 5f6d, 5f7s, 5f7d, 5f8s, 5g7p,
5f7p, 5f8p, 5f9p, 596d, 5g7s, 597d, 598s, 6d7p, 6d8p, 6d9p, 7s7p, 7s8p, 7s9p,
5¢9s, 6d8s, 6d7s, 6d8s, 6d7d, 7s8s, 7s9s,7p7d, 7p8s, 8s8p, 8s9p

7p8p, 7p9p, 7d8s, 7d9s, 8pIp

MCHF

MCDF 5F, 6df, 7€, 7¢f 5f6d, 5f7s




Tablo 3.28. U V'in uyarilmy seviyelerinin enerjileri (cif)

. MCHF MCDF . y
Seviye MCHE 5P NCDF +B+QED Diger Calismalar Kofgirasyon Katkilari
5f %H, 0,0¢ 0,0¢ 0,0C 0,0C 0,002 P4 243 6 cd 91,10 + 8,35 *? IG,
*Hg 7801,64 5539,99 5258,02 6136'8%140% 6029"; 6145,0; 6128,3" 100,00
599¢ " 557¢9
He 14618,09 10709,35 10192,59 11518'581479% 11354% 11508, T; 98,09 + 1,91 BfYy
11516,(% 1138:"; 1053¢9
°F, 4221,93 6156,12 5976,90 5943,54 4f1661;@55332; 4090% 4156, F; 4158,1% 92,33 + 7,23 Bflp,
4111 397¢9
°F, 12023,46 9928,31 9668,35 8983?53995“; 8848"; 8986,%; 8986,5" 99,82 + 0,18 6&d°F,
8801, 824:9
°F, 20936,00 16541,82 15983,06 9?33,179345132; 9399" 9436,8; 9428,3" 56,63 + 41,31 Bflg,
9472" 856¢9
3P, 20549,46 24616,68 24124,97 24038,15 17124161074 17460F; 17128, %; 94,98 + 420 Bflg,
17129,:% 1724¢%; 1674:9
°p, 28361,85 26288,51 26053,70 19818'589817°% 20016", 19819,C; 99,32 + 0,68 6&d°P,
19817,¢% 1978t 1914:9
°p, 34213,14 30161,58 29670,94 24653'QU700°% 24648°; 24651, 4; 75,94 + 22,62 BflD,
24652,:% 2465¢" 23349
Y6 20696,23 30348,92 26803,60 26430,18 22274,08281% 22319; 22276 4; 98,09 + 1,91 Bf3H,
22275,(% 2343:%: 2207¢9
G, 5107,64 11783,81 9807,47 9544,31 1665%8; 156407 16544%; 16653,8; 50,12 + 42,66 5f°F,
1665¢% 1663¢" 1509:9
p, 15545,38 23330,40 21509,87 21268,57 1646%,36438% 16407"; 16467, T, 69,59 + 23,20 5f°p,
16456,;% 1660:" 1561¢9
15, 45445 48 56966,13 54131,71 53745,18 436F3885%; 45153,6; 43613,5"; 93,12 + 4,33 5Bf°p,
4623("; 4348¢9
5f6d  3H% 62499,5 59460,5! 48757,7! 48274,7! 59183,31%; 5925¢ 61,96 + 34,565f6d 'G°
SHO, 69860,9! 57052,6. 56350,5! 67606,41%"; 6760¢* 99,78 + 0,18 5f6d 3G°;
3%, 79090,7! 64291,9! 63349,4; 75272,612% 7522¢% 100,0(
’G%, 63143,6! 62282,4: 54832,8! 54276,4! 63052,7:%; 63047* 4577 + 45,345f6d °F°,
5c°, 70527,8; 61035,0; 60273,9: 69700,1:%"; 6972(% 67,46 + 26,535f6d °F°,
3GY% 76823,6. 66794,7. 65930,8! 75008,5 &', 7499¢% 9555 + 4,32 5f6c'H°,
3o, 60209,4i 59824,9; 50245,1- 49770,5 59639,61%"; 5958;* 78,90 + 19,20 5f6¢'D°,
= 67625,3. 56653,8: 56047,6: 67032,5 %" 67058 % 53,28 + 43,30 5f6c°G°,
5k, 76165,9! 62749,2; 618778 73844,71%"; 7385:% 52,70 + 32,25 5f6¢°G°,
D%, 69350,1. 61965,8! 61446,4! 68053,9:3, 6803t 87,66 + 7,97 5f6¢'P°,

91T



Tablo 3.28. Devam

. MCHF MCDF . .
Seviye MCHE 5P NCDF +B+QED Diger Calismalar Kofgirasyon Katkilari
5f6d  °D° 76293,1; 66125,0: 65380,6: 72689,1. %%, 7271:% 82,57 + 8,58 5f6d D°,
Do, 67257,82 74323,11; 65343,31 64641,87 727733372741* 51,63 + 39,72 5f6dF°;
83702,7'
3P% 72392,6' 7912941 69278,3 68647,7! 75207,7'; 7518:% 100,0(
3po, 78132,2! 68816,2; 68198, 1! 74740,3:3% 7475:% 85,21 + 8,08 5f6d °D°,
8po, 84968,7! 73018,2; 721545 79219,3 @ 7923t 84,19 + 12,155f6d D°,
IHo, 76710,5. 86991,2: 79241,2. 78450,5: 83416,1'3" 8341:% 9564 + 4,28 5f6d °G°,
12, 57334,2; 66582,5! 54507,0! 53820,8; 65538,1.%"; 6550.% 46,48 + 36,395f6d °H°,
1o, 67774,8 - 72517,9i 71589,8 80997,2;%", 8101 % 47,92 + 47,315f6d °D°,
po, 63442, 71749,2! 61162,5! 60471,6 69277,4:3 6930¢* 60,04 + 19,695f6d °F°,
o, 79367,5! 93060,8. 83378,1 82500,2 88914,2.%%, 8891¢% 85,31 + 10,435f6d *P°,
5f7< 5FO, 208591,4 2115972 85322,7 84661,5 94069,5:3", 9408t % 99,50 + 0,47 5f6d °F°,
= 212584,3 86075,7 85407,3 94614,3:%", 9459¢% 68,95 + 29,965f7< F°,
3F, 221831,6 92741,8: 9178401 101611,7.%% 10160: % 99,47 + 0,52 5f6d 3F°,
1o, 209872,2 222062,6 93989,8! 93038,6: 102407,4'%% 10241¢% 68,40 + 30,565f7< 3F°,
607 °F, 274677,9 267584,5 128885,9. 127931,2 137608,1.2% 13766 % 89,94 + 927 € p,
°F, 280270,9 135302,7' 134182,6 145207,83% 14520(% 99,82 + 0,18 P 3f
%k, 288587,8 140603,0 139394,7. 151303,7 3% 15122 % 87,86 + 11,96 € G,
3P, 286108,2 283360,8 1412482 140259,8 14760¢% 92,36 + 650 € !5
°p; 291713,1 144813,2: 143701,6 15285¢% 9927 + 0,68 P °p,
°p, 289233,78 151957,14 150665,18 152982 56,20 + 40,99 6dD,
305516,6
G, 289900,8 302123,1 150497,6 149280,6 159721,2:%% 15966¢% 87,81 + 11,97 € °F,
p, 2847420 - 143028,3 141925,4 16398(% 4912 + 4259 ¢ °p,
15, 314821,3 328809,4 170544,0 169325,6/ 17588:% 87,46 + 6,80 € °p,
7<? 15, 3338183,0 3346964,0 2175846 216253,3 - 9359 + 3,14 2 lg;
76 3P, 767717,6 6409784 316156,8 315134,3 - 84,88 + 1365 2 15
70 P, 730443,8 329600,3 3283422 - 99,95 + 0,05 € °p;
°p, 952317,1 333808,5 332540,5 - 51,87 + 48,08 2 1D,
p, 775906,3 - 352543,3 351027,0 - 51,86 + 48,10 2 °p,
s, 916149,1 961162,8 366388,6 364893,3 - 83,03 + 14,77 2 °p,

al. 22\\yart ve cayma arkadglari[86], PEliav ve calsma arkadglari [93], ¢ Goldschmidt [87]9Van Deurzen ve caima arkadgari [88],” Seth ve cajma arkadsglari [94],

9Seth 947'te

LTT
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Ornesin, 6df *P, seviyesinin hesaplanangei 141248,29 ci iken temel kuantum
mekaniksel yontemlerle hesaplanagete 147608 crit'dir. Benzer uyum 68 °Py 1.5
G, ve'S, seviyelerinde de mevcuttur.*Age 77 seviyeleri icin mevcut kaynaklarda

karsilastirma degeri bulunamanstir.

3.10.2. kimali geck parametreleri hesaplari

3.14.1 kisminda bahsi gecen seviyeler arasinda Mgikemiyle 15891 E1, 18204
E2 ve 10926 M1 gegeri ve MCDF yontemiyle 209 E1, 419 E2 ve 258 MZigeri
elde edilmgtir. Sonuglar Tablo 3.29'da sunulmaktadir. E1 geci igcin her iki
yontemle elde edilen dalga boylari mevcut kaynaldir diger calsma sonuclari ile
uyumludur. Bir ¢ok geei icin Wyart ve calma arkadglarinin [86] deneysel
sonugclariyla kasilastirma yapildginda farkAA~200 A kadardir. U V iyonunun gir
Isima parametrelerine ait kalastirma degerleri bulunamangtir.

U V E2 ve M1 gegileri icin A>10 sn' olanlari Tablo 3.30’da verilmektedir. Mevcut
kaynaklarla E2 ve M1 gegerinin isima parametrelerine ait kalastirma deeri
bulunamadii icin, enerji seviyeleri ger calsmalarla uyumlu olan gegere ait

verilerin dgru olduzu soylenebilir.



Tablo 3.29. U V'in E1 gesierine aits dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sif)

. A of A
Ge -

¢ MCHF MCDF Di ger C. MCHF MCDF MCHF MCDF
52  *H, - 5f6d 3G% 1605,1: 1842,4: 1585,97/° 9,511-1) 5,421-1) 3,52(8 1,52(8
52 °H, - 5fed  F% 1478,3: 1784,1¢ 1491,80¢° 4,79+2) 5,69-1) 2,09(7 1,70(8
5f  *Hg - 5fed  FY 1462,3t 1766, 1t 1476,93:° 4,19-2) 5,37+1) 1,45(7 1,27(8
52 *Hg - 5f6d  3G% 1809,5¢ 1794,0¢ 1574,92: 6,401-3) 1,7¢ 1,18(6 3,36(8
52 °F, - 5fed D% 1581,9° 1801,7( 1565,11(% 2,431-1) 2,73-1) 2,16(8 1,86(8
5 R, - 5f6d D% 1555,5( 1794,9 1569,72:° 2,181-1) 3,521-1) 1,20(8 1,46(8
52 °F, - 5fed % - 1798,3: 1397,35:° - 7,74¢1) - 2,28(8
521G, - 5f6d D% 1598,5; 1814,9¢ - 6,86-1) 7,69-1) 2,55(8 2,22(8
52 g - 5fed  H% 1764,8t 1922,3: 1635,59:° 1,6€ 2,02 3,24(8 3,33(8
5f6d  °H°, - 6d° °F, - 1279,4: - - 3,82+1) - 3,11(8
5f6d  3°G% - 6d° °F, 487,1: 1357,6¢ - 1,81 8,11-1) 1,02(10 5,87(8
5f6d  °G% - 60° °F, 472,2¢ 1361,2: - 3,0¢ 2,07 1,02(10 8,30(8
5f6d  F°%, - 6 R 500,1¢ 1391,1: - 5,22-3) 4,19-1) 2,78(7 2,89(8
5f6d  F% - 60° °F, 470,3: 1279,8: - 8,26-1) 5,02-1) 3,56(9 2,92(8
5f6d  F%, - 6 R 489,9¢ 1383,0: - 5,18+-3) 4,01-1) 2,05(7 1,99(8
5fed  F%, - 6  °F, 470,8( 1290,0- - 3,54+1) 4,19-1) 1,18(9 1,86(8
5f6d  F°%, - 60° 'G, 442,6( 1144,1: - 6,66-1) 2,52-1) 2,52(9 1,43(8
5f6d D% - 6 R 467,3: 1268,8: - 4,79-1) 3,21+1) 1,46(10 1,33(9
5f6d D% - 6 P 4497 1215,7. - 1,39¢1) 1,16+1) 1,53(9 1,74(8
5f6d D% - 60d° °p, 464,2¢ 1276,7¢ - 7,91¢1) 6,28-1) 8,16(9 8,56(8
5féd  °D°% - 6d° p, - 1293,9: - - 1,1C - 8,78(8
5f6d P - 6 P 470,4¢ 1332,3 3211,7° 1,78+1) 1,27+-1) 1,79(9 1,59(8
5f6d  P% - 60° py 487,3: 1387,7( - 4,62+2) 5,31-2) 1,29(9 1,83(8
5f6d  P°, - 6 P 468,2: 13244« - 2,62+1) 1,63r-1) 2,66(9 2,07(8
5f6d %, - 6 R, 489,6( 1273,7: - 6,02+-2) 5,15+1) 3,35(8 4,23(8
5f6d  H% - 60° g, 464.,8; 1411,8; - 3,37 2,31( 1,15(10 8,60(8
5f6d G - 6  °F, 450,4¢ 1168,5! - 5,11+1) 2,27+1) 1,86(9 1,23(8
5f6d D% - 6d° p, - 1227,6¢ - - 5,01+1) - 4,43(8
5f6d  F°, - 60° °p, - 1264.6: - - 1,0¢ - 9,12(8
5f6d  P°, - 6d° !5, 424,2: 1151,7: 4090,41.° 5,76+1) 4,33-1) 2,13(10 2,18(9
5f6d 0, - 74 15, 30,5¢ 747,6¢ - 1,97+-6) 2,06+-2) 1,40(7 2,46(8
5f6d P, - 7P 'S, 115,2( 354,1: - 3,2015) 5,49-3) 1,61(7 2,92(8

? Wyart ve cakma arkadglari [86],
®van Deurzen ve calma arkadglari [88]

6TT
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Tablo 3.30. U V'in E2 ve M1 geglerine aith dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A
geck olasiliklari (sif)

. A

Gecs MCHF ___MCDF_ MCHF__ MCDF MCHF _ MCDF
E2 Ge(i'sleri
5f D, - 72 Py 161,9( 340,2¢ 1,04+-9) 2,77-9)  2,67(2 1,60(2
52 D, - 7% D, - 303,2¢ - 1,24-8) - 1,80(2
52 D, - 707 'S,  106,6: 291,0: 5,04+9) 4,74-9)  2,95(3 3,73(2
52 15 - 797 %P, 111,6¢ 358,6¢ 1,10+-7) 2,01-8) 1,17(4 2,09(2
6> °F, - 797 %P, 2678 534,1; 4,05-9) 1,06-8)  3,77(2 2,48(2
6> °F, - 79° %P, 216,0% 4989 2,40+-9) 1,30-8)  1,14(2 1,16(2
6> %, - 7 P, - 488,7: - 2,31-8) - 1,29(2
6> %, - 7% D, - 448,2: - 1,92-8) - 1,27(2
6> °F, - 7P7 ISy 144,1¢ 422,0( 6,90+-9) 2,54r8)  2,21(3 9,54(2
6> 3 - 7P P, 222,1¢ 515,0¢ 4,361-9) 1,81-8)  1,96(2 1,52(2
6> °F, - 70° %P,  150,6¢ 517,7: 8,23+9) 2,74r8)  4,83(2 1,36(2
6> Py - 797 %P,  149,4¢ 520,0° 7,461-9) 1,10-7)  4,45(2 5,47(2
6> D, - 7 P, - 524,6: - 7,95-8) - 3,85(2
6 D, - 7% %, - 478,2: - 2,23¢7) - 1,30(3
6> D, - 7% D, - 448 4¢ - 9,62+9) - 3,19(2
6d> P, - 797 P,  151,3¢ 482,3: 4,421-9) 2,06-8) 2,57(2 1,18(2
6 °F, - 7% %, - 549,8: - 8,46+8) - 3,73(2
6 %P, - 79 !s,  148,83; 466,79 3,02(-8); 8,05(-9)  9,09(3); 2,46(2)

152,5: 3,27+-8) 9,38(3

62 !sy - 77 %P,  160,3¢ 612,6¢ 3,29+7) 1,52-7) 1,70(4 5,41(2
7¢ sy - 7% %P, 41,7¢ 859,9: 3,20+7) 1,54-6)  1,22(6 2,78(3
7€ 5 - 7% D, - 741,9¢ - 9,12-8) - 2,21(2
7 %P, - 7% sy 113050 3090,9: 1,59-8) 5,31+7)  8,30-1)  3,71(2
M1 Getg;' leri
52 P, - 57 1S, 349509 3611,2: 1,781-7) 8,8018)  9,74(1 4,55(1
5féd °D°% - 5f6c P°,  5963,8: 5841,2- 3,15-7) 1,96+7)  1,96(1 1,27(1
6> P, - 6 1S, 26956 3902,5! 3,55-7) 1,36-7)  3,26(2 5,96(1
6 %P, - 7€ lsy;  149,3¢ 1378,3: 2,99+11) 3,67-9)  8,9€¢ 1,28(1
6 !sy - 7% %P, 248,9¢ 628,8¢ 6,85-10) 2,05-9)  2,45(1 1,15(1
72 15y - 797 %P, 248,9¢ 892,1¢ 6,85-10) 2,261-8)  2,45(1 6,33(1
7 % - 79 %pp 11177 75711 4,70-6) 8,58+7) 8,37(3 3,32(1
7w %k - 7 D, - 4408,2: - 1,02-6) - 7,04(1
P - TP Ys, 433,40 2735,8! 9,27+-8) 4,07-7)  3,29(3 3,63(2
7w %, - 7% D, - 5409,3! - 1,33-6) - 6,06(1

3.11. U Vlicin Enerji ve Isimall Gecs Parametreleri Hesaplari

Bes kez

iyonlgmis uranyumun

iyonlgma potansiyel

basit kuresel

kabuk

¢bzimlerine dayanan bir yontemle, salingicidetleri model potansiyel yontemle
hesaplannstir [41, 53, 54]. Ayrica 800-1930 A ve 80-115 nmekjpum aralg

deneysel olarak incelengtir [95, 96].
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3.11.1 Enerji seviyeleri hesaplari

MCHF yontemiyle U VI'ya ait hesaplamalar icin 51,67s, 7p, 8s, 5g ve 8p MCDF
yontemi hesaplamalari icin 5f, 6d, 7s, 7p, 8s lgrtsyonlari secilngiir. Elde
edilen veriler Tablo 3.31'de sunulmaktadir. Kag&idsinda bir elektronu bulunan
U VI iyonu. MCDF sonuglar ise 6zellikle 5F%, (AEps=225 cm', AEpeney=430,97
cm?), 7p 2P, (AEpe=245 cm', AEpene7951,03 crit), 7p 2P’ (AEwg=30 cnit,
AEpeney=8846,81 crit) ile uyumludur. Yapilan hesaplamalar Church versge
arkadalari [96] tarafindan verilen deney sonuclariyla sg€k enerji seviyeleri icin
uyumludur. MCHF yoOntemiyle elde edilen sonuclar 68, seviyeleri ile uyumlu
olmasina rgmen 7p, 8s ve 8p seviyeleri hem MCDF sonuclariydahde dier
calisma sonuclariyla iyi uyumlu gédir. MCHF yontemiyle ele alinan 5g yoringesi

icin ise bir kagilastirma de&eri mevcut dgildir.
3.11.2. kimali geck parametreleri hesaplari

MCHF yontemiyle incelenen 12 seviye arasinda 2028#1E2 ve 7 M1 gegi MCDF
yontemiyle incelenen 8 seviye arasinda 10 E1, 10v&2yedi M1 geai elde
edilmistir. Bu gegglerin isima parametreleri E1 gatgri icin Tablo 3.32'de ve E2 ve
M1 geck verileri Tablo 3.33'te sunulmaktadir.

5f-6d gegcji icin Biémont ve ¢abma arkadglarinin calgmasi [55] arasindaki dalga
boyu farkiAlwche~45 A veAlucor~93 A’dur. 7p-6d geglerine ait dalga boyu [55]
ile kasilastinldiginda, MCHF hesabi uyumlu gié iken MCDF hesabi farki
Avcor~11 A'dur. 7p-7s gesgleri icin MCHF hesabindaki uyum bozulurken
Adicoe~25 A'dur. Diger gecglere ait kagilastirma deeri mevcut dgildir. Dalga
boylarinda elde edilen bu uyumgdr s1ma parametrelerinde de gorulmektedir.

U VI'nin E2 ve M1 gegilerinde yalnizca 5tF%;,-5f °F°;, gecilerinin dalga boyu ve
geck olasilgina ait kagilastirma degeri mevcuttur. Bu gegiicin Almcnr~2800 A,
AMvcor~1400 Rdur. E2 geginin geck olasilgi MCHF hesabiyla oldukca uyumiu



Tablo 3.31. U VI'nin uyarilny seviyelerinin enerjileri (cif)

Seviye MCHF MCDF Diger Calismalar Konfigurasyon
MCHF +BP MCDF +B+QED g Katkilari

S 0,0C 0,0¢ 0,0¢ 0,0C 0,0¢Pcd 100,0(
2po, 9670,4: 7177,6: 6870,2 74817 760¢"; 740 7608,(° 7608,¢¢ 100,0(

6d 2Dy, 877475 87416,4 83991,3; 83545,0! 9059:% 9100("; 85872,:% 90999,(% 90999, (¢ 100,0(
2Dy, 97255,8! 92726,9! 92078,9! 9984:% 10051("; 945315 100510,% 100510, 100,0(

7¢ %Sy, 4491437 454716,2 134062,2 133422,5 14110:% 14144°% 125381,1¢, 141447, % 141447 ¢ 100,0(

7t 500523,0 505165,4 185389,1 184775,4 19198¢% 19334(®; 185634,.%; 193340, % 193340,:¢ 100,0(
2po, . 506482,2 207038,9 206173,4 21174°% 21588(" 207068, %, 215885, % 215885, 100,0(

8 25, 4840271 489599,7 286622,2 285611,2 286125, 298360,° 100,0(

50 %Gy 360050,1 365621,1 - - - -
Gy 365624,0 - - - -

8 ¥y 522282,2 527529,8 - - 308738,° -
2Py, 527956,0 - - 318554, 336128,/° -

@ Safronova ve caima arkadglari [57],
® Energy levels and atomic spectra of actinides]j106
¢ dChurch ve capma arkadsglari [96],
¢Kaufman ve Radziemsk93],

act



Tablo 3.32. U VI'nin E1 gegierine aith dalga boylari (A)gf agirlikh salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sff)

Gecls

A

of

A

MCHF

MCDF

Di ger C.

5f

5f

5f

7p

7p

7p

2]
F05/2

2
F05/2

2
F07/2

2
l301/2

2
l303/2

2
l301/2

6d

6d

6d

6d

6d

7s

7
Daj2

2
Ds/2

2
Daj2

1142,32

1026,90

1140,12

239,45

238,70

1987,11

1196,95

1086,02

1173,58

987,84

815,47

1947,30

1098,966
1098,90F

994,99
994,923

1076,4%4
1076,407

977,159
977,130

800,759
800727

1927,0%3
1927,048

MCHF

MCDF

Diger C.

MCHF

MCDF

Diger C.

4,48(-1)

3,56(-2)

6,41(-1)

7,34(-2)

1,42(-2)

7,77

7.17(-1)

5,34(-2)

1,03

9,46(-1)

1,60(-1)

8,09(-1)

0,68;
0,682
0,18
1,05(-1)°%
4,86(-1)%
2,75+1)¢
0,08 M
-1,28%
7,69(-3)°%
3,85(-3)°%
2,18+2)¢
0,98;
0,99
0,02
1,15(-1)%
5,73(-2)°%
4,26-1)¢
0,9%
1,10%

4,45(-2)°
4,05(-22f;
9,34+2)
1,7%
0,88
0,91
4,45(-1)%
2,87(-1)%
6,05+1)¢

5,72(8)

3,75(7)

5,48(8)

4,26(9)

4,16(8)

6,56(9)

8,35(8)

5,03(7)

8,37(8)

3,23(9)

4,02(8)

7,12(8)

3,65(%,

1,52(9)°

3,51(85;
1,47(8)°

5,55(85;
2,26(9Y

4.,87(95;
5,29(9Y

1,77(85;
9,72(8Y

1,03(85;
1,09(9Y

ect



Tablo 3.32. Devam

. of A
Gecs MCHF ___ MCDF Di ger C. MCHF MCDF Diger C. MCHF MCDF Diger C.
7s %Sy, - Tp Py 1936,44 1374,55 1343,3%4 1,77(2) 2,27 2,53 7,88(9) 2,00(9) 6,08(%j;
1343,397 2,47 4,21(9)

1,195
8,375—1)°;
1,14

8 %5, - 7p Py 6476,27 991,71 9522 1,61 4,05(-1) 0,32 1,28(8) 1,37(9) -
2,12(-1)%
2,35+1)°

8 25, - Tp Py 5967,38 1258,84 - 3,18 1,31 0’32 1,49(8) 2,75(9) -
3,42(-1)
3,441-1)¢

5f  %Fy; - 50 Gy 280,8¢ - - 4,94-1) - - 4,18(9 - -

5f  %Fy, - 50 Gy 280,8¢ - - 1,411-2) - - 1,49(8 - -

5f %Py, - 50 Gy 273,4: - - 3,921-1) - - 4,37(9 - -

6d %Dg, - 8p 2Py 2322 - 848,(" 3,661-2) - - 1,13(9 - -

6d %Dy, - 8p 2Py 227,0¢ - 815,¢' 4,16-3) - - 1,34(8 - -

6d Dy; - 8p Py 227,2¢ - 848,(" 1,81+2) - - 1,17(9 - -

7s %Sy, - 8p Py 1367,7: - - 5,63(1 - - 5,02(10 - -

7s %Sy, - 8p Py 1375,7: - - 2,92(1 - - 5,15(10 - -

8 %5, - 8p Py 2615,6: - - 1,54(1 - 2,178 3,77(9 - -

8 %8, - 8 Py 2645,1; - - 7,2¢ - 2,178 3,47(9 - -

? Glushkov ve cagma arkadsglari [53, 54],

bl. b2, b3Biemont ve cajima arkadglari[55] (loggf, gA),
“Migdalek ve Proszkiewicz [56],

4 Safronova ve caima arkadgari [57] (gA),
°Sen ve Puri [52]f(degeri),
fChurch ve cadma arkadglari [96],

9 Kaufman ve Radziemsk9g]
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Tablo 3.33. U VI'nin E2 ve M1 gegerine aiti dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sit)

. A of A

Gecs MCHF MCDF Diger C. MCHF MCDF MCHF MCDF Di ger C.
E2 Gegileri
5f Fo, - 5f 2F%, 10340,8; 14555,4: 13143,(° 8,46-11) 4,33¢-11) 6,601-4) 1,7¢ 1,227-4)°
5 %, - Tp POy 197,9t 541,1¢ - 1,55+7) 1,59+-6) 1,32(4 1,82(4 -
5 %, - Tp P%, 197,4¢ 485,0: - 4,33-8) 3,50+-7) 1,85(3 2,48(3 -
5f %F%, - 7p %y 201,2¢ 501,7+ - 2,45-7) 2,25-6) 1,01(4 1,49(4 -
6d Dy, - 6d Dsp 10163,2- 11718,0: - 1,34+9) 9,60+10) 1,451-2) 7,71 -
6d Dy - 75 %Sy, 272,2¢ 2004,9: - 2,66+7) 4,99-7) 1,19(4 4,14(2 -
6d *Dy, - 8t %Sy, 248,6¢ 494,8¢ - 3,62-6) 4,26+7) 1,95(5 5,80(3 -
6d Dy, - 75 %Sy, 279,7¢ 2418,7! - 3,68+7) 4,78-7) 1,57(4 2,72(2 -
8 %5, - 6d 2D, 254, 8¢ 516,7( - 5,05-6) 1,00+-6) 2,59(5 1,25(4 -
70 Py - Tp Py 75941, 7 4673,3 - 6,111-9) 1,827) 1,761-3) 1,39(1 -
59 %Gy, - 50 %Ggp 34596404,8 - - 3,68(-19) - 2,05-19) - -
6d %Dg, - 50 2Ggp 372,6. - - 1,88-4) - 9,07(5 - -
6d %Ds, - 5¢9 G 372,6! - - 1,51+5) - 9,07(4 - -
6d %Dy, - 50 %Gy 359,4t - - 1,51-4) - 9,77(5 - -
6d %Dg, - 50 2Ggp 372,6. - - 1,88-4) - 9,07(5 - -
5f  %F%, - 8p % 192,9: - - 7,791-8) - 3,49(3 - -
5f  %F%, - 8p 189,4: - - 1,37+-8) - 6,38(2 - -
5f %F%, - 8p ¥y 189,5¢ - - 4,18+8) - 3,88(3 - -
70 P - 8p 4751,1: - - 3,91¢-6) - 5,78(2 - -
70 Py - 8p Wy, 4387,7! - - 2,63-6) - 2,28(2 - -
8p Py, - 8p Iy 234668,4 - - 9,57+-10) - 2,901-5) - -
M1 Gegisleri
5 %%, - 5f 2%, 10340,8; 14555 4 13143,(° 1,34+-6) 9,51+7) 1,04(1 3,7¢ 5,08¢?
70 %, - 5f g, - 485,0: - - 2,86(-15) - 2,03-5) -
6d Dy - 6d %Dgp 1063,2 11718,0: - 9,54(-7) 8,251-7) 1,02(1 6,67 -
7s %S, - 6d Dy - 2004,9: - - 1,77+-15) - 1,47+-6) -
8 %5, - 6d Dy - 494,8¢ - - 4,47¢15) - 6,09:-5) -
8 %S, - 7 sy, - 657,0 - - 2,72+-13) - 2,10-3) -
e Py - Tp PO 75941,7 4673,3 - 7,09¢8) 1,09+-6) 2,05+-2) 8,35(1 -
59 %Gy, - 50 %Ggp 4,4444. - - 5,19(-10) - 2,89-10) - -
70 P - 8p 1,55786-3) - - 1,32-9) - 1,95+1) - -
70 ¥y, - 8p Wy, 1,55786-3) - - 1,4319) - 1,24+1) - -
80 Py, - 8p ¥y 1,3317¢ - - 2,291-8) - 6,94-4) - -

? Safronova ve ¢aima arkadslar [57]
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iken, M1 geginde MCDF gegii daha uyumludur. U VI iyonunungalikli salinici
siddeti parametresi icin mevcut kaynaklardasKagtirma deeri bulunamanstir.

3.12. Lr licin Enerji ve Isimali Gecls Parametreleri Hesaplari

Notral lavrensiyum icin, 6z uyumlu relativistik Bic-Fock, ¢ok konfigtrasyonlu
Dirac-Hartree-Fock ve relativistik Fock uzayi, kdtime ve ara Hamiltonyen kath
kiime yontemleriyle yapilngicalsmalar mevcuttur [98-104]. Ayrica Bolum 3d&ki

[21-23, 25, 27, 28, 36, 41, 44] gahalar ve Lotz’'un [97] bglanma enerjileri

hakkindaki cakmasina bakilabilir.
3.12.1. Enerji seviyeleri hesaplari

Notral lavrensiyum, kapali [Rn]5f kapali 6zii dunda (¢ elektronuyla nétral
aktinyumun yapisina benzemektedir. Ancak tabankbaligtrasyonlari farklidir.
Lr 1 ile ilgili ilk cali smalarda taban hal konfigiirasyonu 6478s), olarak bulunms

ancak son yillarda yapilan gahalarda gercek taban halinin®7p *P°y, oldugu

belirtilmistir. Lr I'in MCHF ve MCDF yodntemleriyle yapilan imtemelerinde
kullanilan konfigurasyon takimlari Tablo 3.34'terir@ektedir. MCDF yontemiyle
yapilan hesaplamada Ac Il ve Ac Il iyonlarindakibigdort takim kullanildi. Elde

edilen enerji seviyeleri, Tablo 3.35’te sunulmaktad

Tablo 3.34. Lr I'e ait hesaplarda kullanilan koitfigsyon takimlari

Calisma Tek Parite Cift Parite

MCHF Yontemi
7¢7p, 6d7p, 6d7s7p, 6d7p8s, T, 6d7¢, 6d7s, 6d, 60f8s, 6d88 6d7s8s,
7s7p8s, 7p8s 7<6f, 6d°6f, 6d7s6f,  6d7, 7s7pP, 7$8s 7s8§ 7p8s, 5964,
7p°6f, 856f, 5g6d7p, 5g7s7p, 597p8s  5g6d7s, 6d7p6f, 5g?p7s7p6f

MCDF Yoéntemi

A 7<7p, 6d7s7p, 7H 6d73, 7s7p, 6d7s, 6d7p, 6
B A+6p° 77, 6p6dP7S A+6p°6d7S7p
C A+6s6d787p A+6s7871%, 656d7<, 657(3, 656d
5
D A+BPTTETR, BT, 656d787p A+6p°6d7$7p, 657870, 6s6d7, 65703,

6s6d




Tablo 3.35. Lr I'in uyarilmy seviyelerinin enerjileri (cif)

. MCHF MCDF . -
Seviye MCHE TBp NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
77 = 0,0¢ 0,0¢ A 0,0C 0,0¢ 0,0 b cdet 88,11 + 8,10 6drD)7p P’
B 0,0 0,0¢ 88,84 + 7,32 6dFD)7p °y;
C 0,0 0,0¢ 88,48 + 7,81 6drD)7p P’
D 0,0 0,0¢ 88,32 + 7,70 6d7D)7p P’y
2oy, 5012,6: A 8436,2( 8339, 1! 790(% 813¢; 88,16 + 7,00 6d7D)7p *P%;
B 8088,9: 7984,1; 5014,7!9 88,92 + 6,16 6drD)7p P’
C 7869,8: 77544 88,71 + 6,46 6d7°D)7p P’
D 7890,1! 7765,7! 88,22 + 6,55 6d7°D)7p %y,
6d7¢ Dy, 1267,7: 1108,2! A 5908,4: 6077,5: 8000F; 384(; 2300, 90,47 + 2,63 6d%'S) 2Dy,
B 9029,0t 9132,2( 41734,8; 3653,84 1388 " 89,17 + 2,94 7s’('D) Dy,
C 88967 9085,31 1263"" 1500: 1436; 1408; 89,10 + 3,32 7s%'D) 2Dy,
D 8794,50 8837,23 1337 1965,57; 1127™ 88,45 + 3,58 p7eD) %Dgp»
1953" 133¢™ 1298"
Dgy 6764,8 A 8091,7! 8139,4: 74105236 5262".3900" 90,91 + 2,84 €é('D)7s *Ds;
B 109356 10925, 1 5106; 5082; 4187F; 7622,19 90,00 + 2,83 €é('D)7s *Dg;
C 104994 10546,52 90,00 + 2,89 7s%'D) *Dg;,
D 107134 106442 89,44 + 3,11 7s’('D) *Ds;
7s7ECP) Py 41161,11 39918,7. A 24508,9: 24447 1 2900(; 2005%; 70,00 + 16,67 (2(3P?73 “Pus
B 236420 23516,7! 40776,0.9 79,04 + 8,28 7s%'s) %5,
C 23708,7 23585,2; 79,69 + 8,93 €E(CP)7s Py,
D 230871 23021,9: 80,61 + 8,18 €(P)7s Py,
Py 43519,5. A 29162,1 29057,4 8413; 8389; 2831,2 68,00 + 27,77 €CP)7s *Py;
B 283786 2817741 84,19 + 12,00 €(°P)7s Py
C 28219,8 28022,2; 83,76 + 12,75 €(P)7s “Py;
D 274443 27288,0: 85,67 + 10,87 €CP)7s “Py;
Py 47010,0! A 32000,2 31953,3! - 39,10 + 30,94 (2(3P27s Py
B 319892 31806,6! 60,00 + 16,64 7s’('D) %Ds;
C 319414 31764,0: 61,22 + 14,95 €CP)7s “Ps;
D 31183,0 31024,6! 65,16 + 13,95 7s’('D) *Ds;
2P, - - A 418769 41893,7: - 23,47 + 21,68 €(P)7s Py,
B 398647 39686,2! 52,30 + 15,13 7s%(’S) %5,
C 40587,1 404335 4579 + 18,37 7s*(’S) 23y,
D 40160,8 400281 4981 + 17,73 7s%(!S) 25y,

LT



Tablo 3.35. Devam

, MCHF MCDF . -
Seviye MCHE TBp NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
7s7(*D) Dy, - - B 366624 36526,2: - 52,19 + 30,53 €('D)7s °Dg;
C 36807,6 36689,5! 50,25 + 34,63 E(*‘D)7s Dy,
D 366353 36512,2! 4528 + 24,21 €(!D)7s Dsyp
Dg, 56470,1. D 396977 395457 - 36,76 + 34,26 €('D)7s ’Dg;
6d7s°D)7p Py 12914,7: 11037,9: - - 2750€; 208¢; 11088,0:¢ -
Aoy, 1271541 A 219950 22039,1. 2315 12764,7'¢ 81,65 + 6,68 6drD)7p D%
B 231665 23191,8: 82,02 + 6,73 6drD)7p D%,
C 231084 23136,0' 83,49 + 579 6d7D)7p D%,
D 239592 24007,8 82,99 + 6,29 6drD)7p D%,
Ao, 16021,3! A 26060,9: 26009,3 2727¢; 16062,0:¢ 88,89 + 8,55 6drD)7p ‘D%
B 269042 26824,0. 88,30 + 9,43 6d7D)7p “D%;
C 267485 26667,8! 89,00 + 8,94 6drD)7p ‘D%
D 275521 27491,1; 89,55 + 8,44 6drD)7p ‘D%
= 19739,8. A 311679 31025,0: 3277 19782,0¢ 99,61 + 0,38 ECR)7p Py
B 31603,6 31421,0 99,68 + 0,30 €ECR)7p Py
C 313844 31198,4! 99,67 + 0,32 ECR)7p Py
D 32000,0: 31824,2 99,61 + 0,36 ECF)7p
4D 16798,5! 16955,9: A 281927 28229,3 27904; 16923,2:9 91,86 + 4,35 6drD)7p “P°is
B 291148 29130,1( 92,98 + 3,85 6drD)7p “P°i;
C 29098,0: 29118,7! 93,29 + 3,72 6d7D)7p “F°y;
D 302518 30285,3; 93,33 + 3,60 6d7D)7p “P°i;
D%, 17635,3; A 280121 27996,6; 2897 17620,8 ¢ 59,45 + 20,90 6d7°D)7p “F°y,
B 287049 28655,6! 56,10 + 18,39 6d7°D)7p “F°y;
C 287712 28721,0 56,48 + 18,54 6d7D)7p ‘P’
D 29635,2 29588,9 44,12 + 19,80 6d7D)7p D%
DO, 19431,7! A 338134 33731,9 30614 19412,0.9 49,84 + 2552 6drD)7p ‘P,
B 34377,0 342493 55,00 + 24,28 6d7D)7p ‘P’
C 342890 34154.8. 55,77 + 24,30 6d7D)7p ‘P’
D 35204,1 35078,9 57,66 + 25,54 6d7D)7p “F°s;
Do, 21822,7! A 32986,8 32891,9i 3305F; 21778,2°¢ 86,65 + 9,37 6drD)7p “F’;
B 33341,1 33207,9 86,70 + 10,22 6d7°D)7p “F°;
C 332770 33143,7! 87,35 + 9,61 6d7FD)7p “F°;
D 341190 33993,2: 87,97 + 9,07 6d7D)7p “F’;

8¢T



Tablo 3.35. Devam

, MCHF MCDF . -
Seviye MCHE TBp NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d7s°D)7r  P°us 18214,8! 21184,1! A 32904,2. 32888,5. 3271%;21176,2'¢ 93,68 + 4,73 6drD)7p ‘D%
B 33806,8. 33763,5 94,53 + 4,16 6d7D)7p “D°y;
C 33670,8 33633,2! 94,69 + 3,99 6drD)7p ‘D%
D 348193 34782,9' 94,72 + 3,83 6drD)7p ‘D%
AP0y 21672,4 A 331348 33095,0: 3311 21661,7.9 75,03 + 17,69 6d¥D)7p ‘D%
B  33901,0 338299 78,46 + 1554 6drD)7p ‘D%
C 33770,8 33703,5. 78,34 + 15,67 6drD)7p ‘D%
D 348495 347854 79,96 + 14,95 6d7°D)7p “D%;;
P, 22700,88 A 267915 26754,4 2779¢; 3397 37,65 + 23,19 6d7°D)7p D%,
24331,2! B 274960 27430,8 22724,9:9 36,17 + 24,27 6d7°D)7p D%,
C 275230 27458,4 36,75 + 23,85 6drD)7p D%
D 283528 28313,0 33,42 + 2556 6d7°D)7p D%
2R, 27986,4. - A 194781 19559,3; - 86,19 + 7,63 6drD)7p D%,
B 207726 20841,9! 85,83 + 8,00 6d7”D)7p 2D%;
C 207315 20807,55 86,49 + 7,26 6drD)7p D%,
D 216216 21719,4! 86,19 + 7,55 6d7¢D)7p D%
2Fo, 30251,15; - - 29903,08; 32745,1% -
32962,9:
2po, 31798,4! - - 3122229 -
Do, 14902,4 18592,34 A 399734 39968,3! 18655,79; 37,62 + 24,11 6d7'D)7p 2D%;;
27681,2, B 405730 40532,8: 27710,4'¢ 35,28 + 27,05 6d7'D)7p D%
C 4101200 40977,7- 36,63 + 24,32 6d7'D)7p 2DC%;
D 310648 31037,9! 36,43 + 23,46 6d7°D)7p “D%;
Doy, 17457,8 - - 17526,5;° -
2pe, 36201,0. - - 35695,1:9 -
2o, 37642,4! - - 37271,8:¢ -
6d7s'D)7p  2DC%; 26837,6 - A 29548,0 29521,9 2943 30,69 + 29,03 6d7D)7p D%
B 30400,2 30349,4! 28,33 + 26,766d7s°D)7p °DC%;
C 302153 30164,7. 28,27 + 27,63 6d¥D)7p D%
D 420422 42015,3; 36,45 + 24,88 6drD)7p D%
Do, - A 30475,3i 30448,8 - 49,78 + 15,03 6d7°D)7p “D%;
B 312174 31160,7! 49,07 + 14,82 6d7°D)7p “D%;
C 31104,6 31049,2; 49,97 + 15,42 6d7°D)7p “D%;
D 319377 31887,9: 50,29 + 15,09 6d7D)7p ‘D%

62T



Tablo 3.35. Devam

, MCHF MCDF . -
Seviye MCHE TBp NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d7s™D)7p P 22790,0; - A 367238 36671,3! 24374,7°9 51,76 + 17,53 6drD)7p °DC%;
B 373449 37267,1 56,65 + 15,89 6d7D)7p D%,
C 376795 37606,6 61,31 + 13,63 6d7D)7p D%
D 385353 38479,1! 62,51 + 11,98 6d7°D)7p D%,
P, 28167,3, A 416741 41570,5! 28228,0:¢ 76,04 + 12,11 €('D)7p *F°,
B 421850 42030,5! 72,24 + 12,09 €('D)7p *F%
C 422943 42139,9i 77,75 + 11,90 €('D)7p *F%
2pe, 33155,2! 31466,5! - - 31465,0(¢ -
2pe, 30624,7 - - 30596,619 -
6d%(°F)7s Faps 12829,6. 10448,4. A 30674,3 30913,1 3400€; 3187%; 98,45 + 1,03 €é('D)7s %Dy
B 35327,0 35559,6! 11305,7/¢ 99,34 + 0,47 €(‘D)7s Dy,
C 351753 35415,7! 99,51 + 0,35 €('D)7s %Dy
D 365493 36770,0! 82,34 + 845 7s%'D) %Dy,
Fsp 12196,3 A 31130,5 31321,4 3191%; 3310%; 95,17 + 1,62 €('D)7s *Ds;
B 355822 35763,1! 13053,6!¢ 99,68 + 0,13 €E('D)7s *Dg;
C 35380,1 35566,2! 99,79 + 0,10 €é(*D)7s *Dg;
D 367659 36923,6! 99,64 + 0,14 64'D)7s Dy,
Frp 15737,1 A 31872,2 31998,3 16594,1!¢ 99,64 + 0,28 E(CF)7s *Fy,
B 35987,8 36098,9 99,79 + 0,13 €ECR)7s 4,
C 357154 35828,3: 99,84 + 0,12 €ECR)7s 4,
D 371056 37193,6! 99,78 + 0,14 E(CF)7s Fy,
*Fos - 19128,7I A 32836, 32884,0. 19980,5!¢ 99,63 + 0,36 €E('G)7s %Gy
B 36595,8 36619,7. 99,84 + 0,11 6d°(*G)7s *Gy;
C 362495 36269,3! 99,91 + 0,08 E(*G)7s Gy,
D 376338 37634,4: 99,85 + 0,09 (2(1(3275 %Gy
2F) 18820,5! 18793,8 A 405749 40683,2! 19651,2!9 7752 + 11,36 6d%('D) Dy
2 23485,3. - - 24321,0.9 -
6d(’P)7s Py 19414,06; 19187,95 A 39344,49 39381,27 2004%,28 60,04 + 12,20 7s7PS) Sy,
24172,5.
*Pas 21370,1! A 410837 411274 22227,5.° 70,38 + 27,50 7s*(°P) Py
4Py, 21718,7! - - 22576,0.¢ -
2P, 25629,6: - - 26486,9;9 -
Pa 30043,3! - - 30900,6!° -

0€T



Tablo 3.35. Devam

, MCHF MCDF . -
Seviye MCHE TBp NICDF +B+QED Diger Calismalar Konfiglirasyon Katkilari
6d%(*G) 7« 2G,), 23245 4. 281255 A 41762,0! 41861,7 28940,79 49,77 + 37,93 €(1G)7s %Gy
Gy, 27433,8! - - 34807; 28233,3!¢ -
6d%(*D)7¢< Dy, 202485 23056,5! A 35790,0 35774,8 23913,8!9 53,04 + 32,2(7s7P(*D) *Dg;
2D, 27805,9: A 378348 378246 3440%F; 28663,2 ¢ 43,76 + 26,89 €(°P)7s ‘P,
B 400214 39880,4: 34,07 + 31,56 6d7D)7p “Fy;
C 39753,2 39624,3 38,13 + 30,39 7s’('D) %Dy,

 Brewer [21],

b Vvander Sluis ve Nugent [24],

¢ Wijensundera ve ¢aina arkadglari [100],
9 Eliav ve calyma arkadsglari [101],

® Fritzsche ve ¢ajma arkadglari [103],

" Borschevsky ve ¢aima arkadglari [104],
9 Urer ve Ozdemir [131],

h Zou ve Fischer [10;

TET
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3.12.2. kimali geck parametrelerinin hesaplari

Izinli 1sima parametreleri Tablo 3.36’da sunulmaktadir. M\@ynaklarla yapilan
karsilastirmada Ozellikle dgilk seviyelerde uyum gortlmektedir. E1 géaii icin
mevcut kaynaklarda kisitl kakastirma deeri vardir. Kagilastirma deeri olan tim
gecklerde MCDF yoOntemiyle hesaplanagima parametreleri ger calgmalarla
uyumludur. MCHF cadmasi ise MCDF'den biraz daha uzaktir. MCDF yontdeniy
elde edilen E2 ve M1 gegérinin A>1 si’ olanlari icin sima parametreleri Tablo
3.37’de sunulmaktadir. E2 ve M1 ggeri icin herhangi bir kaulastirma deeri
bulunamamytir.



Tablo 3.36. Lr I'in E1 geglerine aiti dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A gegi olasiliklari (sit)

. A of A
Ge - - -
¢ MCHF MCDF DigerC. MCHF  MCDF Diger C. MCHF  MCDF  Diger C.

77 2po, 6d7¢ Dy, 65936,5: 16454,0 - 8,73r3)  8,43-2) 1,621-2)° 3,34(3 5,19(5 -
7478 o, - 7STECP) = 5103,0! 4090,4! 3616,:° 1,02-4)  3,07-2) - 1,30(4 6,13(6 2,7(6°
77 o, - TSTECP) Py 2276,41 3441 4! - 2,48+2)  1,52-2) 2,101-2)" 8,01(6 2,14(6 -
7¢°7k 2 - BdPCR)Te Fyp 9210,8! 32348t 3151,¢° 2,07+3)  1,77-2) - 4,07(4 2,82(6 8,6(6'°
747 P, - 6d(*D)7s 2Dy, 4261,6! 2795,2t 2911,:2 3,43-2)  8,2511) - 3,15(6 1,76(8 2,2(8'°
6d7¢ Dy, - 6d7S°D)7p F%; 8929,4¢ 6265,0: - 5,08-2)  5,50-2) - 7,08(5 1,55(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7S’D)7p P%; 4720,4! 4836,3( - 4,461-1)  9,39r-2) - 2,22(7 4,46(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7s°D)7p ‘D% 6203,9° 4562,2: - 2,78:3)  1,73r1) - 1,20(5 1,39(7 -
6d7¢ Dy, - 6d7s°D)7p ‘DO 6476,9 4514,2¢ - 3,41+3)  1,2412) - 2,71(5 2,04(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7sD)y7p D% - 4265,4: - - 2,48¢1) - - 2,28(7 -
6d7¢ Dy, - 6d7s'D)7p D%y - 4103,1° - - 1,28+-1) - - 8,51(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7S’D)7p P%y 4961,3! 3701,3( - 7,45:3)  1,41-2) - 5,05(5 1,72(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7s°D)7p ‘D% 5581,8" 3616,0! - 9,99+-4)  2,60-1) - 3,56(4 2,21(7 -
6d7¢ Dy, - 6d7sD)7Tp 2% - 3268,6: - - 1,0C - - 1,04(8 -
6d7¢ D, - 6d7S°D)7p F% 18043,2. 71943t - 2,23+r2)  4,16-2) - 7,62(4 8,93(5 -
6d7¢ D, - 6d7SD)7p PO 11301,7 5595,9 - 2,16+2)  2,96-2) - 1,41(5 7,89(5 -
6d7¢ Dg, - 6d7S°D)Tp P 5828,1 5371,9¢ - 2,61+1)  2,551-1) - 8,55(6 9,83(6 -
6d7¢ Dy, - 6d7s°D)7p ‘D% 9558,3: 5035,9! - 1,54¢3)  1,46+-2) - 2,82(4 9,66(5 -
6d7¢ Dy, - 6d7s'D)7p D% 8157,5! 4482,4( - 5,25+3)  4,03-2) - 8,78(4 2,23(6 -
6d7¢ Dg, - 6d7s°D)7p ‘D% 6826, 11 4039,9¢ - 6,02-3)  3,531-3) - 1,07(5 1,80(5 -
6d7¢ Dy, - 6d7sD)7Tp 2Py - 3504,8: - - 9,85+1) - - 8,91(7 -
77 2o, - 73752(3P] Py - 4826,6! - - 1,221-2) - - 8,76(5 .
7<% o - BAPCR)Ts *Fap 17111,1. 4429,8 - 3,16-4)  1,671-3) - 1,80(3 1,42(5 -
771 2o, - 6d°(*D)7s Dy, 4310,0: 3391,5( - 4,361-2)  3,82¢-1) - 2,61(6 3,69(7 -
6d7s°D)7p  F%; - 6dCF)T: ‘Faps - 8807,5¢ - - 2,95¢1) - - 6,34(6 -
6d7sD)7p P, - 6d°CF)Ts *Fap 53801, 1 11268,8. - 4,94-3)  6,08-2) - 1,90(3 7,99(5 -
6d7sD)7p P, - 6d(*D)7s 2Dy, 29154,5! 7280,31 - 1,05¢3)  1,63+2) - 1,03(3 5,15(5 -
7s7ECP) ‘P, - 6d7sD)7p ‘D% 4406,8! 28173,4! - 5,04¢1)  5,48-2) - 8,67(7 1,15(5 -
737;2@3) Py, - 6d7s°D)7p D%y 42787 26439,6. - 4,55-1)  5,831-2) - 8,28(7 2,78(5 -
6d7s°D)7p  ‘F%; - TsTP(CP) Py 3185,0: 16697,2. - 9,50+2)  3,41¢1) - 1,04(7 1,02(6 -
6d7s°D)7p  ‘F%; - 6d(*D)7s Dy, 8201,4¢ 8463,6. - 4,3415)  7,041-3) - 7,18(2 1,09(5 -
6d7sD)y7p  P%, - TSTECP) P 4045,7: 19069,7! - 4,34-1)  6,201-2) - 2,95(7 1,42(5 -
6d7s°D)7p  ‘P%; - 6d(*D)7s Dy, 130880,1 11086,0. - 2,84+3)  9,31-3) - 2,772 1,26(5 -
6d7s°D)7p ‘D%, - 6d(’D)7s Dy, 9452,7: 10175,01 - 8,72+-3)  3,02-2) - 1,08(5 3,24(5 -

@Borschevsky ve calsma arkadglari [104], ® Zou ve Fiscehei107]

eeT
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Tablo 3.37. Lr I'in E2 ve M1 geglerine aitk dalga boylari (A)gf agirlikli salinicisiddetleri ve A
geck olasiliklari (sif)

Gegcis A of A
E2 gecsleri
747 2o, 6d7s°D)7p Py 4537,3¢8 1,88(-8) 1,01
7¢7p 2o, 6d7sD)7p  P%; 3731,6¢ 1,54(-7) 1,23(1
7s§7p §P°1,2 6d7st)7p ‘2‘P°3,2 357185 1,97(-8) 2,58
77D ZPZM 6d7s D)7p ZDZS,Z 3387,31 5,82(-7) 8,46(1,
7<7p P 6d7s'D)7p Dl 32841¢ 3,74(-7) 3,85(1)
7¢7p Py 6d7s°D)7p P 3021,6C 7,04(-8) 1,28(1
747 2o, 6d7s°D)7p ‘D% 296454 4,03(-7) 5,10(1)
75§7p §P°1,; 6d7s;D)7p §F°5,’ 272€,92 9,78(-7) 1,46(2)
770 Py 6d7s°D)7p D%y, 2501,97 1,08(-6) 2,89(2)
o ST/ S\ R <oy S 37e

< 312 € 712 ) U4 (- ,

6d7¢ 2Dy, 6d4(*D)7< 2Dy, 3367,3C 6,37(-7) 9,36(1
6d7¢ Dy, 6d4(*D)7< Dy 314¢,8¢ 6,92(-7) 7.75(1
6d7¢ Dy 6d%(P)7: Py 300z,6€ 1,52(-7) 5,65(1)
6d7¢ Dy 62 CF)7¢ ‘Fp 419¢,22 7,86(-8) 4,96
6d7¢ D)y 6d4(*D)7< 2Dy, 361¢,54 1,22(-7) 1,55(1)
6d7¢ Dg, 6d%(*D)7¢< Dg, 336¢,68 4.81(-7) 471(1
6(:{2752 §D5,2 6d2(3I§)7s :Pl,g 320(,83 1,88(-8) 6,13
770 ZPZS,Z 6d7s7D)7p 4P25,2 543(,2€ 6,33(-8) 2,38
7<7p Pz 6d7sD)7p Py 5087,12 3,95(-8) 2,54
7<7p sz 6d7s'D)7p "D’ 472(,82 5,63(-8) 4,21
770 ZPZS,Z 6d7s D)7p 2D:5,2 45229C 9,18(-8) 499
7<7p Pz 6d7sD)7p s 352¢,55 5,06(-7) 452(1
7¢%7p Py 6d7s°D)7p D%, 3161,63 1,10(-8) 1,84
6d7s°D)Y7p %y, 6d7s°D)7p PPy 750:,31 1,57(-7) 9,31
6d7s°D)7r  %F%; 6d7s°D)7p  P°y; 7381,87 1,28(-7) 3,92
6d7s°D)7p Py 6d7s°D)7p  *P%y; 904497 1,20(-7) 2,46
6d7s°D)7p Py, 6d7s°D)7p  “D%; 855,25 6,62(-8) 1,00
M1 gecsleri
747 2o, 747 2po,, 1199:,6C 4,18(-7) 4,84
7¢7p 2o, 6d7s°D)7p  P°y; 357185 8,74(-9) 1,14
747 2P, 6d7s°D)7p POy 304(,57 5,94(-9) 2,14
6d7s°D)7p %y, 6d7s'D)7p D% 10037,57 1,42(-7) 2,35
6d7s°D)7r %P 6d7sD)7p  2D%; 918712 1,17(-7) 1,55
6d7s°D)7p %y, 6d7s'D)7p %, 584,83 3,55(-8) 1,15
6d7s°D)7p Py, 6d7s°D)7p P 25187,55 1,67(-6) 2,19
7s7ECP) Py 73752(3P] Py 2169(,73 4,94(-7) 1,75
7s7P(P) P 6% (°P)7¢ P 669€,08 3,62(-8) 2,69
6d7s°D)7p P, 62 CF)7¢ )= 19937,58 1,73(-6) 2,91
6d7s°D)7r ‘P 6d7s°D)7p  “D%; 143377 3,62(-7) 1,96
7s7PCP) *Pas 6d4(*D)7< Dy, 1140616 1,23(-7) 1,05
7s7P(CP) Py 6% (P)7: P 968€,33 1,11(-7) 3,97
6d%(°F)7s ‘o 6d%(*D)7s< Dg, 1703:,06 3,31(-7) 1,27




BOLUM 4. SONUC VE ONERILER

Bu calgsmada aktinitler olarak adlandirilan atomlardan rakdm, protaktinyum ve
bazi iyonlari ile G¢ kez iyongais toryum, dért ve bekez iyonlamis uranyum ve
notral lavrensiyumun seviye yapilari ve bu seviyalesindaki elektrik dipol (E1),
elektrik kuadrupol (E2) ve manyetik dipol (M1) ggerine ait yima parametreleri
¢cok konfigurasyonlu Hartree-Fock [1] ve cok konfigslyonlu Dirac-Fock [2, 3]
yontemleriyle incelendi. Elde edilen sonuclar 3libdde tablolar halinde verildi ve

mevcut kaynaklarla kenastirilarak yorumlandilar.

Atomik yapi hesaplamalarinda 6zellikle buyik atamtan elektronlarin kaulkh
etkilesimini ve relativistik etkileri beraber dikkate alikagerekir. Bu nedenle
hesaplamalarda derlik elektronlarinin kauhkh etkilesimi yaninda, MCHF
yonteminde Breit-Pauli relativistik etkileri, MCDFyonteminde tersinir foton
etkilesimi (Breit) ve kuantum elektrodinamik (QED) kathkilaikkate alinmgtir.
Calisilan atom ve iyonlar icin 5f, 59, 6d, 7s, 7p, 7d, 8p, 9s ve 9p tabakalarindaki
elektronlarin kanlikli etkilesimi g6z 6nine alinarak cammalar gerceklgirilmi stir.
Bazi MCHF hesaplamalari hari¢, blyuks Baantum sayili (8p, 9s ve 9p) ve 5g ve
7d tabakalarini iceren konfigtirasyon takimlariyésdplama gercelgdgrilememistir.
Yapilan hesaplamalardan mevcut kaynaklarla en uyuoianlari sunulmgtur.
Calisilan iyonlar icin dgerlik karsilikli etkilesimi yaninda 6s, 6p ve hem 6s hem de
6p yorungelerinde uyarmalar dikkate aligmancak verilerin coklgu nedeniyle
yalnizca Ac Il, Ac Ill ve Lr | iyonlarinin MCDF heglamalari [130, 132-136] i¢in
elde edilen veriler sunulngtur. MCHF yoOntemiyle yapilan hesaplamalarda [129,
131, 132] Breit-Pauli katkilari seviye yapilarinneinli derecede iyikgirmistir.
MCDF yontemiyle yapilan hesaplamalarda ise BreiQED katkilari sonuclari cok
etkilememgtir. Benzer hesaplamalar Pa IV ve U V icin de yayutir.

MCHF yontemiyle yapilan hesaplamalarda sonuclaakajz dsinda elektron sayisi



136

fazla olan atom veya iyondan az olangmogidildikge ve 5f ve 5g tabakalarini
iceren konfiglrasyonlar katildik¢a iygimistir. MCDF relativistik bir ydntem olmasi
sebebiyle MCHF yontemine gére daha iyi sonuclamigir ve kapall 6z0 gindaki
elektron sayisi dasimi, iyilesmeyi MCHF yontemindeki kadar etkilemeytir.
Ancak MCDF hesaplamalarinin elde edildGRASP programinin [3] kullanilan
surimuyle 5f tabakasini iceren konfiglrasyonlardamirli sayida hesaba
katilabilmektedir. 5g tabakasini iceren konfigladgr kullanildginda beklenilen
dogrultuda hesaplamalar yapilamamaktadir. Ayrica ykikseviyelere gidildikce
MCHF yontemi ile elde edilen sonuclar kidastirma deerlerinden uzakkmaktadir.
MCDF yontemi ile elde edilen sonuglarla féastirma deerleri arasindaki fark
MCHF y6ntemindeki kadar blyuk gigdir.

MCHF atomik yapi paketi [4] ve GRASP programindd $8 tabakasinda ikiden
fazla elektron bulunduran konfigurasyonlar kullambmaktadir. Ayrica sonuclari
sunulan hesaplamalar haricindeki denemelerde kirafgyon sayisi arttiriiginda
Ozellikle 5f ve 5g tabakasini iceren konfiguraswonlave edildginde 6z uyumlu
alan sureclerinde yuritme hatalarylaskagiimaktadir. 5f tabakasinda ikiden fazla
elektron bulunmasina izin veren MCHF ve MCDF yorisgime dayanan
programlarin yeni strimleri [137] ve [138] kulladh@inda bu sorunlarin giderilegie
ve sonuclarin mevcut kaynaklardaki g¢ala sonuclarlyla daha uyumlu olgca
disunulmektedir. Bu programlarin yeni surimleri Gzdarkismen ¢cajma yapilmg
fakat mevcut sistemle hesaplamalar sonuclandirdagta. Bu sekilde aktinitler
serisinin taban halinde 5f tabakasinda ikiden fakéktron bulunduran Np, Pu, Am,
Cm ve bu atomlarin aktinitlerin sol yarisindaki sinileri olan Bk, Cf, Es, Fm, Md,
No atomlari icin de hesaplamalar gercghidebilecektir. Boylece aktinit atomlari

icin cok daha genel yorumlamalar gercgtitdebilecektir.

Enerji ve geg parametreleri bircok uygulama icin temel niceliklie. Ancak
aktinitler icin mevcut kaynaklarda 0Ozellikle denelykasilastirma deerleri cok
azdir. Bu calmada ele alinan aktinit atomlari icin elde edilegriler, radyo
aktifliginden ve kisa yari 6murlerinden dolayi deneysekigeallari henliz zor olan ve
teorik acidan da bazi atomik hesaplamalarguatukla yapilamayan aktinit

atomlarina ait gelecekteki cghalara yardimci olagaaciktir.
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