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ONSOZ

Bu ¢alismada, bazi lantanit atomlar1 (La, Ce, Yb ve Lu) ve iyonlar igin relativistik
ve karsilikli etkilesme etkilerini igeren ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
(Multiconfiguration Hartree-Fock—-MCHF) ve relativistik Hartree-Fock (Relativistic
Hartree-Fock—HFR) yontemleri kullanilarak, seviye enerjileri, Landé g-carpanlari,
iyonlagma potansiyelleri ve elektrik dipol gegislerine ait hesaplamalar yapildi. Ayrica

bazi atomlar i¢in elektron ilgileri, yar1 6miirleri ve asir1 ince yapi sabitleri hesaplandi.

Bu tez ¢alismam boyunca yardimlarini esirgemeyen ve onciilikk eden degerli hocam
Dog. Dr. Leyla OZDEMIR e, ¢alismam siiresince destek olan degerli arkadasim Ars.
Gor. Giildem URER e ve calismaya katkida bulunan herkese tesekkiir ederim.

Ayrica bu giine kadar maddi ve manevi her konuda destek veren anneme, babama,

ablama ve kardeslerime ¢ok tesekkiir ederim.
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OZET

Anahtar kelimeler: MCHF yontemi, HFR yontemi, Enerji seviyeleri, Landé g-
carpanlari, Geg¢is enerjileri, Dalga boylari, Salinic1 siddetleri, Gegis olasiliklari, Yari
Omdiirler, Asir1 ince yapi sabitleri

Bu calismada, konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden c¢ok konfiglirasyonlu
Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock—MCHF) ve relativistik Hartree-Fock
(Relativistic Hartree-Fock—HFR) yaklasikliklar1 kullanilarak lantanit atomlarindan
La (Z = 57), Ce (Z =58), Yb (Z =70) ve Lu (Z = 71) ve bunlarin bazi iyonlarinin
bazi uyarilmis seviyelerinin enerjileri, Landé g-carpanlari, gecis enerjileri, dalga
boylari, salinici siddetleri, gegis olasiliklari, yar1 6miirleri ve asir1 ince yap sabitleri
hesaplanmaktadir.

[k boliimde; La, Ce, Yb ve Lu ve bunlarin bazi iyonlari ile ilgili yapilmis mevcut
calismalar, ikinci boliimde; Hartree-Fock yaklasikligi, ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-
Fock ve relativistik Hartree-Fock yontemleri hakkinda &zet bilgiler verilmektedir.
Dalga fonksiyonlar1 ve bazi relativistik diizeltmeler MCHF atomik yap1 paketi ve
Cowan’in program paketi kullanilarak hesaplanmaktadir. Elde edilen sonuglar diger
deneysel ve teorik c¢alismalar ile Kkarsilastirmali olarak tgiincii bolimde
sunulmaktadir.
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ATOMIC STRUCTURE CALCULATIONS OF SOME
LANTHANIDE ATOMS

SUMMARY

Key Words: MCHF method, HFR method, Energy levels, Landé g-factors,
Transition energies, Wavelengths, Oscillator strengths, Transition probabilities,
Lifetimes, Hyperfine structure constants

In this study, energy levels, Land¢ g-factors, transition energies, wavelengths,
oscillator strengths, transition probabilities, lifetimes and hyperfine structure
constants for lanthanide atoms, La (Z = 57), Ce (Z =58), Yb (Z=70) and Lu (Z =
71), and some their ions have been calculated using multiconfiguration Hartree-Fock
(MCHF) and relativistic Hartree-Fock (HFR) approximations which are
configuration interaction methods.

In the first chapter previous works on La, Ce, Yb and Lu atoms and some of their
ions have been given. Second chapter deals with Hartree-Fock approximation, the
multiconfiguration Hartree-Fock and relativistic Hartree-Fock methods. Wave
functions and some relativistic corrections have been calculated using the MCHF
atomic structure package and Cowan’s program package. In the third chapter results
obtained have been compared with other experimental and theoretical works.
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BOLUM 1. GIRIS

Bu caligmada lantanitler olarak adlandirilan ve atom numaras1 Z = 57—71 araliginda
bulunan bazi atomlar ve iyonlar1 i¢in atomik yap1 hesaplamalar: yapildi. Bu atomlar
icin ¢esitli ¢alismalarda nadir toprak (rare-earth) elementleri tanimlamasi
kullanilmistir. Nadir toprak ifadesi 4f (lantanit) ve 5f (aktinit) elementlerinin iki
grubunu da icermektedir. Bu atomlar icin nadir toprak elementleri tanimlamasi
yapilmasina ragmen, bu atomlarin yer kabugundaki bolluklar1 diger bilinen

atomlarmki kadardir.

Lantanitler genelde kati halde {i¢ kez iyonlasmiglardir. Bundan dolay: degerlik alt

tabakalarinin  doluluklarmin  4fden 4%

e gittigi goriiliir. Lantanitler, kiiglik
kuantum kusurundan biiyiik kuantum kusuruna (veya biiyiik yaricapli hidrojen
benzeri yoriingeden kiiciik yarigapli hidrojen benzeri olmayan yoriingeye) ilk 4f
yoriingelerinin girisken oldugu noétral atomlardir. Bu giriskenlik 6zellikle lantanda
(Z= 57) ortaya ¢ikar. 4f" konfigiirasyonlarindan ortaya ¢ikan ¢ok sayidaki seviyeler
lantanit spektrumlarinin analizini asir1 derece zorlastirir. Lantanitlerin spektrumlar
son derece zor olmasina ragmen, serinin sag kismindaki elementler sol kismindaki
elementlerden bir dereceye kadar daha basittirler. Lantanit elementlerinin en 6nemli
ozellikleri, 5s elektronlariinkine gore daha kiiciik olan 4f yoriingelerine sahip
olmalaridir. 4f elektronlarinin baglanma enerjileri 5d, 6s ve 6p elektronlariyla

kiyaslanabilir derecede kiigiiktiir. 4f elektronlari, yiiksek n kuantum sayili dig

degerlik elektronlar1 ve diger etkiler tarafindan perdelenirler.

Lantanitlerin ve iyonlarinin 1smma o6zellikleri ge¢miste ¢ok az incelenmistir. Bunun
nedeni bu atomlarin ve iyonlarmin hesaplamalarint ¢ok zor hale getiren, dolu
olmayan 4f alt tabakasinin karmasik elektronik yapilariyla karakterize edilmesi ve
cogu iyonlar1 i¢in laboratuar analizlerinin eksik, hatta kayip (gézden kagan)

olmasiyla agiklanabilir. Lantanitler i¢in dalga boylari, 1simali gegis oranlari ve



bununla ilgili giivenilir spektroskopik verilerin (salinict siddeti, dallanma kesirleri,
1stmali yart 6miir nicelikleri, asir1 ince yapi ve izotop kaymasi gibi) kesin bilgisine
ihtiya¢ giderek artmaktadir. Son yillarda yapilan yere veya uzaya dayali
caligmalardan, genis miktarda yiiksek ¢oziiniirliiklii spektrumlar veya yiiksek sinyal-
giiriiltii uydu spektrumlar elde edilmektedir. Giinesinkileri de igeren bu spektrumlar
nadir toprak ¢izgilerini igerdikleri igin astrofizikte ¢ok oOnemlidir. Nadir toprak
elementlerinin spektrumlarinin  ayrintili incelenmesi, farkli tiirdeki yildizlarin
kimyasal bilesenleri hakkinda yararli bilgiler saglar. Ozellikle, notral, bir ve iki kez
iyonlagmis lantanitler, acayip (tuhaf) yildizlarin kimyasinin belirlenmesine yardimei
olur. Genelde, baz1 manyetik yildizlardaki lantanitlerin bolluklari, giines sistemindeki
degerlerinden olduk¢a fazladir. Bu bollugun anlasilmasi cok miktarda yiiksek
nitelikli atomik verileri gerektirir. Bircok manyetik yildizda, etkin sicaklikta
atomlarin ¢ogu iki kez iyonlagsmistir. Son zamanlara kadar, yildizlardaki bolluk
degerleri ¢ogunlukla, iki kez iyonlasmis nadir toprak elementlerinin gegis
olasiliklarinin mevcut olmamasi, atomik verilerin eksikligi ve yaymlama ¢izgilerinin
elde edilebilir spektrum dizilimlerinin disinda olmasindan dolay1 baskin olmayan
iyonlasma safhasindan (nétral veya bir kez iyonlasmis atomlar) elde edilirdi. Bu
yiizden, Ozellikle morétesi bolgesinde yaymlanan iki kez iyonlagsmis lantanit

elementlerine ilgi yeniden artmustir.

Ayrica astrofizik disinda, lantanit iyonlar1 goriinlir bolgede zengin yaymlama
spektrumuna sahip olduklari i¢in de ilgi ¢ekmektedir. Nadir toprak element tuzlari,
bircok  ticari metal-halojeniir  yiiksek-yogunluklu  bosaltim lambalarinda
kullanilmaktadir. Lambalarin dizayn1 ve sistem kontrolleri i¢in kullanilan modellerde
dogru atomik verilere ihtiya¢ vardir. Lantanit iyonlarinin spektrumlarina artan ilgi,
kismen iki ve ii¢ degerlikli tuzlarin kristal spektrumlariyla olan baglantisindan
kaynaklanmaktadir. Bagimsiz iyonlarin kristal seviyelerinin benzerligi, kristaller
icindeki iyonun seviyelerindeki degisikliklerden sorumlu olan kristal kuvvetlerin
daha iyi anlagilmasina yardim eder. Bunlar da ¢oziimii gii¢ olan sogurma ve floresans
spektrumlarin1 gosterir. Dolayisiyla lantanit iyonlari, tuzlarin kristal yapisinin duyarl

bir arastirmasi i¢in kullanilabilir.



Cogu lantanit elementlerinin iyonlari, mordtesi ve goriinir bdlgede sogurma
(absorbsiyon) yapar. Bir¢ok inorganik ve organik sogurma Yyapan maddenin
incelenmesinden belirgin bi¢imde farkli olarak, bunlarin spektrumlar1 dar, iyi
tammmlanmis ve karakteristik sogurma piklerinden olusur. Lantanit serisi
elementlerinin sogurulmalarindan sorumlu olan 4f elektronlarinin gegisleridir. Bu
yoriingeler, daha yiiksek bas kuantum sayilarindaki yoriingelerdeki elektronlar

tarafindan perdelenir. Bunun sonucu olarak bantlar dar olur.

Notral bir lantanit atomunun iyonlagmasi, 4f elektronlarindan birinin koparilmasiyla
degil, nispeten zayif bagli 6S elektronlarindan birinin koparilmasiyla olur.
Lantanitlerin ilk dort iyonlagsma dereceleri igin taban hal konfigilirasyonlart Tablo

1.1°de verilmektedir.

Tablo 1.1. Lantanitlerin ilk dort iyonlasma dereceleri igin taban hal konfigiirasyonlar

(Oz: 15%25%2p°3523p°3d'°4524p°4d'°55%5p°)

Element Z | I 11 v

La 57 5d6s’ 502 5d 5p®
Ce 58 4f5d6s? 454> 4f2 af

Pr 59 4f36s° 4£%6s 4f3 4f2
Nd 60 4f6s? 4f*6s 4f* 4f3
Pm 61 4f56s? 4£%6s 4f° 4f*
Sm 62 4f%6s? 4£%6s 4f° 4f°
Eu 63 4f'6s? 4f'6s 4f’ 4f°
Gd 64 4f'5d65° 4f'5d6s 4f'5d 4f’
Tb 65 4f965s° 4£%s 4f° 4f8
Dy 66 4f1%s? 4f1%s 4f1° 4f°
Ho 67 4f116s? 4f16s 4f1 410
Er 68 4f126s? 4f1%6s 412 4f1
Tm 69 4f36s? 4f%6s 4f13 412
Yb 70 4f16s? 4fY%6s 4f1 4f13
Lu 71 4f15d6s2 4f146s? 4f1%6s 4f1

Astrofizikte, c¢izgi profillerinin detayli bilgisi yildizlardaki bolluklarindan elde
edilmesini gerektirir. Bu ¢izgi profilleri, asir1 ince yapiya ve izotop kayma etkilerine

baglidir. Lantanitlerin kararli izotoplar1 ve bolluklar1 Tablo 1.2’de verilmektedir.



Tablo 1.2. Lantanit elementlerinin kararli izotoplar1 ve bolluklari

Z  Element izotoplar1 Bollugu(%) Z Element izotoplar1  Bollugu(%)
57 La 138 0,1 64 Gd 158 24,8
139 99,9 160 21,9
58 Ce 140 88,5 65 Th 159 100
142 11,1 66 Dy 160 2,3
5 Pr 141 100 161 18,9
60 Nd 142 27,1 162 25,5
143 12,2 163 24,9
144 23,8 164 28,2
145 8,3 67 Ho 165 100
146 17,2 68 Er 164 1,6
148 58 166 33,6
150 5,6 167 23,0
62 Sm 147 15,0 168 26,8
148 11,3 170 14,9
149 13,8 69 Tm 169 100
150 7,4 70 Yb 168 0,13
152 26,7 170 3,04
154 22,7 171 14,28
63 Eu 151 47,8 172 21,83
153 52,2 173 16,13
64 Gd 154 2,2 174 31,83
155 14,8 71 176 12,76
156 20,5 Lu 175 97,4
157 15,7 176 2,6

Yukarida bahsedildigi gibi lantanitlerde f™ alt tabakalarina ait ok sayidaki kuantum
hallerinden dolay1 ve ayrica kismen dolu alt tabakalardan olusan bir konfigiirasyonun
seviyelerinin sayisi ¢ok biiyiik olabilir. Bu nedenden dolayi, nadir toprak atomlarinin
spektrumlart son derece karigiktir. Bir spektrum onlarca, yiizlerce hatta binlerce
gozlenebilen ¢izgi igerebilir. Saf lantanit spektrum analizlerinin baslangici, 1927 ile
1930’larin  ortalarinda yapildi. Ileri deneysel techizatlarin gelisimi, verilerin
olusturulmas1 ve analizleri i¢in bilgisayarlarin kullanim:1 ve Racah Cebirini igeren
yeterli teorik ¢alismalara kadar (1960’lara kadar) bu konu ile ¢alisma yapilamada.
Nadir toprak elementlerine (lantanitler ve aktinitler) ait spektrum yorumu 60’larda ve
70’lerin baslarinda ilerleme gosterdi ve Martin ve calisma arkadaslar1 tarafindan
La—Lu araligina ait ilk spektrumlar yayinlandi [1]. Teori ve gozlemler arasindaki

karsilagtirmalar Wybourne ve Goldschmidt tarafindan verildi [2, 3].

Meggers nadir toprak elementlerinin atomik spektrumlarini inceledi [4, 5]. Daha
sonra, Corliss ve Scribner ile iginde lantanitlerin de bulundugu 70 elementin giiglii

cizgilerinin dalga boylarmi sundular [6]. Judd ve Lingren 4f" tipindeki



konfigiirasyonlu taban hal seviyelerinin g degerleri i¢in Landé formiiliine
diizeltmeler yaptilar [7]. Lantanit atomlarinin diisiik hal enerji seviyeleri ve ara
ciftlenimleri Conway ve Wybourne tarafindan verildi [8]. Moore nadir toprak
elementlerinin birinci ve ikinci spektrum analizlerinin bir Ozetini sundu ve bu
spektrumlarin astrofizikteki 6nemlerini vurguladi [9]. Grevesse ve Blanquet nadir
toprak elementlerinin giinesteki bolluklarini deneysel olarak belirlediler [10]. Nugent
ve Vander Sluis, lantanitlerin f%d's? ve f*'s? konfigiirasyonlari arasindaki enerji
farklarimin teorik incelemesini [11] ve g’nun bir fonksiyonu olarak fips®, fids® ve
f9*1s? konfigiirasyonlarmimn en diisiik seviyeleri arasindaki farklarin dogrusalligini
gosterdiler [12]. Notral, bir, iki ve ii¢ kez iyonlasmis lantanitlerin elektronik
konfigilirasyonlarinin enerjileri Brewer tarafindan tanimlandi [13, 14]. Nétral, bir ve
iki kez iyonlasmis lantanit atomlarinin iki spektroskopik sistemi arasindaki enerji
farklar1 Martin tarafindan c¢alisildi [15]. Yine Martin ve ¢alisma arkadaslari
tarafindan lantanit atomlar1 ve iyonlarinin taban hal enerjileri ve ilk dort iyonlasma
potansiyelleri derlendi [16]. Desclaux, lantanitlerin de ig¢inde bulundugu nétral
atomlarin LS taban hal konfigiirasyonun ortalama enerjisini relativistik Dirac-Fock
yontemiyle hesapladi [17]. Wyart ve calisma arkadaslari lantanitlerin 4f™(5d+6s)
konfigiirasyonlarin1 yorumladilar [18, 19]. Daha sonra, Wyart lantanit atomlarin
spektrumlarmin analizlerini sundu [20]. Nétral, bir, iki ve {i¢ kez iyonlasmis nadir
toprak elementlerinin iyonlagsma potansiyelleri Reader ve Sugar [21-23] ve Hertel
[24] tarafindan rapor edildi. Worden ve calisma arkadaslari1 lazer spektroskopisiyle
lantanitlerin ilk iyonlagsma potansiyellerini galistilar [25]. Zheng ve Xin zayif bagh
elektron potansiyel modeliyle 4f" elektronlarinin ardisik iyonlasma potansiyellerini
hesapladilar [26]. Daha sonraki yillarda Liu ve Dolg ilk dort iyonlagma potansiyel

hesaplamalarini sundular [27].

Lantanit atomlariyla ilgili baz1 seviyelerin yorumlanmasi ve genis teorik bilgi Cowan
tarafindan verildi [28]. Outred, i¢inde lantanitlerinde bulundugu bir ¢ok elementin
10000-40000 A bolgesindeki spektrum cizgilerini tablolastirdi [29]. Cheng ve
Childs nadir toprak atomlarimin 4f“6s® konfigiirasyonlarimin en diisiik hallerinin
uyarilma enerjilerini, Landé g-carpanlarini ve asir1 ince yapi sabitlerini hesaplamak
icin ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemini kullandilar [30]. Nétral ve

bir kez iyonlagsmig lantanitlerin yart émiirleri ve salinict siddetleri Richter [31] ve



Penkin ve ¢alisma arkadaslari [32] tarafindan sunuldu. Komarovskii notral ve bir kez
iyonlagmis lantanitlerin salinict siddetlerini ve gegis olasiliklarin1 sundu [33]. Daha
sonra, Blagoev ile 1simali yar1 6miirlerini derledi ve analiz etti [34]. Lantanitlerin de
icinde bulundugu bazi atomlarin rezonans gegisleri i¢in gegis olasiliklar1 ve yari
omiirlerle ilgili yorumlar Doidge tarafindan sunuldu [35-37]. Tatewaki ve ¢alisma
arkadaglar1 lantanitlerin 6s ve 4f iyonlagma hallerini Hartree-Fock yontemiyle
hesapladilar [38]. Daha sonra, Sekiya ve ¢alisma grubu konfigiirasyon etkilesme (CI)
yontemiyle lantanitlerin 6s ve 4f iyonlasma hallerini [39] ve 4f™'5d°6s ve 4f"5d'6s
(0<n<13) konfigiirasyonlar1 arasindaki enerji farkini hesapladilar [40]. Morton
lantanitlerin de i¢inde bulundugu agir atomlar i¢in rezonans sogurma ¢izgilerinin
atomik verilerini derledi [41]. Ayrica, Kurucz lantanitlerin izotoplarini ve asir1 ince

yapi verilerini sundu [42].

2000 yilindan sonra, Quinet ve ¢aligma grubu lantanit iyonlarmin gegis olasiliklar
hesaplamalarin1 ve 1simali yart Omir Olglimlerini gosterdiler [43]. Lantanit
elementlerinin yildizlardaki spektrumlarinin ve laboratuvar analizlerinin derlemesi
Wahlgren tarafindan sunuldu [44]. Cao ve Dolg lantanit elementlerinin birinci,
ikinci, Gi¢lincli ve dordiincii iyonlagma potansiyellerinin teorik tahminlerini sundular
[45]. Taban hal konfigiirasyonlarinin toplam atomik enerjilerinin sistematik bir
calismas1 Rodrigues ve c¢alisma arkadaslari tarafindan yapildi [46]. Biémont ve
Quinet lantanit atomlarinin ve iyonlarinin spektroskopik ozellikleri ile ilgili, 1981—
2001 willar arasinda yapilan spektrum analizleri, gegis olasiliklari, 1s1mali yari
Omiirleri, asir1 ince yap1 ve izotop kaymasi ¢alismalarini sundular [47] ve iki kez
iyonlagsmig lantanitlerin deneysel olarak belirlenmis enerji seviyelerinin Landé ¢-
carpanlarinit relativistik Hartree-Fock yontemiyle hesapladilar [48]. Nadir toprak
elementleri ve iyonlart icin salinict siddetlerinin belirlenmesindeki gelismeler ve
zorluklar Biémont tarafindan tartisildi [49]. Daha sonra, Biémont ve Quinet nétral,
bir veya ¢ok kez iyonlagsmis lantanit atomlarinin dalga boylari, salinic1 siddetleri,
gecis olasiliklar1 ve 1simali yart dmiirleri igcin DREAM (Database on Rare Earths at
Mons University-Mons Universitesi Nadir Toprak Veri tabani) veri tabanini
olusturdular [50]. Galvez ve calisma arkadaslar1 lantanitlerin taban hal enerjileri ve
iyonlasma potansiyellerini hesapladilar [51]. Sansonetti ve Martin lantanit

elementlerini de iceren nétral ve bir kez iyonlagsmis atomlarin enerji seviyeleri, dalga



boylart ve gegis olasiliklarinin derlemesini yaptilar [52]. Indelicato ve c¢alisma
arkadaslar1 bir kez iyonlasmig lantanitlerin taban enerjilerini ve Landé g-¢arpanlarini

¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock yontemiyle hesapladilar [53].

Negatif iyonlarin deneysel ¢alismalar: astrofizikte son zamanlarda ilgi ¢eken bir alan
oldu. Farkli gruplar bazi lantanit atomlarinin elektron ilgilerini hesapladilar [54—56].
Daha sonra Bratsch lantanitlerin elektron ilgilerini sundu [57]. Hotop ve Lineberger
lantanitlerin de iginde bulundugu atomlarin elektron ilgilerini tablolastirdilar [58,
59]. Negatif iyonlarin yapisi ve spektrumlar1 Bates tarafindan verildi [60]. Nadeau ve
calisma grubu lantanitlerin elektron ilgilerini deneysel olarak galistilar [61].

Lantanit atomlar1 ve iyonlarinin enerji seviyeleri, iyonlasma potansiyelleri, dalga
boylari, salinici siddetleri ve gegis olasiliklarina ait mevcut ¢alismalardan derlemeler

NIST ve DREAM web sitelerinde bulunabilir [62—64].

Bu ¢alismada secilen lantanit atomlarinin atomik 6zelliklerinin incelenmesi i¢in ¢ok
elektronlu atomlar i¢in kullanilan konfigiirasyon etkilesimi ve relativistik etkileri
iceren hesaplama yontemlerinden faydalanildi. Bu nedenle, konfigilirasyon etkilesme
yontemlerinden olan ve elektronlarin karsilikli etkilesmesini ve relativistik etkileri
dikkate alan ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock—
MCHF) [403] ve relativistik Hartree-Fock (Relativistic Hartree-Fock—-HFR) [28]
yaklagikliklar1 kullanilarak lantanit atomlarindan lantan (La), seryum (Ce),
iterbiyum (Yb) ve lutesyum (Lu) ve bunlarin bazi iyonlarmin bazi uyarilmis
seviyelerinin enerjileri, Landé g-carpanlari, gegis enerjileri (iyonlasma potansiyelleri,
uyarilma enerjileri ve elektron ilgileri), dalga boylari, salinici siddetleri, gegis
olasiliklari, seviye yar1 Omiirleri ve asir1 ince yapi sabitleri hesaplandi. Tablo 1.3’te
bu secilen atom ve iyonlarina ait enerji seviyeleri, 1s1ma parametreleri (dalga boyu,
salinici siddeti, gecis olasiligi, yar1 dmiir v.s.), asir1 ince yap1 ve izotop kaymalari ile

ilgili yapilan mevcut ¢alismalar kaynak numaralart ile verilmektedir [1-402].



Tablo 1.3. Calisilan lantanit atomlariin enerji seviyeleri, 1sima parametreleri, asir1 ince yap1 ve izotop
kaymalari ile ilgili yapilan ¢alismalar

z

Element

Enerji seviyeleri

Isima parametreleri

Asir1 ince yapi ve
izotop kaymalar

Genel

[1] [2] [3] [4] [5] [6] [7]
[8] [9] [10] [11] [12]
[13] [14] [15] [16] [17]
[18] [19] [20] [21] [22]
[23] [24] [25] [26] [27]
[28] [29] [38] [39] [40]
[45] [46] [47] [48] [49]
[51] [52] [53] [54] [55]
[56] [57] [58] [59] [60]
[61] [62] [63] [64]

[2] [9] [10] [20] [28]
[29] [30] [31] [32] [33]
[34] [35] [36] [37] [41]
[43] [44] [47] [49] [50]
[52] [62] [63] [64]

[28] [30] [42] [44] [47]

57

Lal

La Il

La Il

[10] [13] [16] [17] [22]
[24] [27] [38] [39] [40]
[46] [51] [52] [62] [63]
[65] [70] [72] [73] [74]
[78] [79] [81] [103]
[104] [107] [121]

[21] [45] [52] [62] [63]
[79] [107] [108] [109]
[110] [111] [112]

[23] [45] [48] [49] [63]
[64] [79] [129] [130]
[131] [132] [133]

[34] [35] [41] [52] [62]
[66] [67] [68] [69] [70]
[71] [75] [76] [77] [80]
[102] [104] [105]

[6] [10] [34] [52] [62]
[68] [108] [109] [113]
[114] [115] [116] [117]
[118] [119] [120] [121]
[122]

[29] [64] [68] [119]
[129] [130] [131] [132]
[133] [134] [135]

[70] [71] [72] [73] [74]
[75] [82] [83] [84] [85]
[86] [87] [88] [89] [90]
[91] [92] [93] [94] [95]
[96] [97] [98] [99]
[100] [101] [106]

[123] [124] [125] [126]
[127] [128]

58

Cel

Cell

Ce lll

[1] [10] [17] [22] [38]
[39] [40] [45] [51] [52]
[56] [62] [63] [136]
[138] [139] [145] [146]
[152]

[21] [45] [52] [62] [63]
[64] [159] [161] [164]

[23] [45] [48] [63] [64]
[168] [169] [170] [174]

[34]1135] [52] [62] [136]
[137] [140] [141] [142]
[143] [144] [146] [147]
[148] [149] [150] [151]
[152] [235]

[10] [34] [52] [62] [64]
[69] [116] [136] [144]
[147] [148] [152] [159]
[162] [163] [164] [165]

[64] [148] [167] [168]
[169] [171] [172] [173]
[174] [175]

[153] [154] [155] [156]
[157] [158]

[166]

70

Ybl

[10] [16] [17] [22] [49]
[46] [38] [39] [40] [51]
[52] [61] [62] [63] [65]
[180] [181] [183] [184]
[185] [186] [191] [192]
193] [194] [195] [196
[197] [198] [199] [202
[204] [205] [207] [208]
[209] [210] [211] [212]
[213] [214] [215] [216
[217] [218] [219] [220
[223] [226] [227] [282]
[283] [285] [286] [287]
[288] [289] [290] [291]
[292] [293] [295] [358]

[4] [6] [34] [35] [36]
371 [52] [62] [116]
176] [177] [178] [179]
[182] [187] [188] [189]
[190] [200] [201] [203]
206] [221] [222] [223]
224] [225] [228] [229]
[230] [231] [232] [233]
[234] [235] [236] [237]
238] [239] [240] [241]
242] [243] [244] [245]
[246] [247] [248] [249]
[250] [251] [252] [253]
254] [255] [256] [257]
281] [293] [294]

[158] [258] [259] [260]
[261] [262] [263] [264]
[265] [266] [267] [268]
[269] [270] [271] [272]
[273] [274] [275] [276]
[277] [278] [279] [280]
[281] [282] [283] [284]



Tablo 1.3. Devam

z

Element

Enerji seviyeleri

Isima parametreleri

Asir1 ince yapi ve
izotop kaymalari

Yb Il

Yb 1l

[16] [21] [24] [25] [26]
[27] [45] [52] [62] [63]
[64] [185] [201] [216]
[218] [295] [297] [298]
[299] [301] [302] [304]
[305] [307] [308] [312]
[322] [335] [337] [358]

[15] [23] [45] [46] [48]
[63] [64] [295] [300]
[338] [339] [340] [342]
[345]

4] [34] [52] [62] [64]
109] [116] [185] [230]
[296] [298] [300] [303]
[305] [306] [308] [309]
310] [311] [313] [314]
315] [316] [317] [318]
[319] [320] [321] [322]
[323] [324] [325] [326]
327] [328] [329] [330]
331] [335] [336] [337]

[4] [64] [230] [296]
[300] [338] [341] [342]
[343] [344] [345] [346]

[218] [332] [333] [334]
[335]

71

Lul

Lull

Lulll

[10] [16] [17] [22] [24]
[25] [26] [38] [39] [40]
[45] [46] [51] [52] [57]
[62] [63] [64] [202]
[216] [349] [351] [352]
[354] [355] [358] [359]
[360] [361] [362] [363]
[364] [365] [366] [377]
[389] [390] [391] [392]
[394]

[1] [16] [21] [26] [53]
[45] [46] [52] [62] [63]
[64] [216] [358] [394]

[15] [16] [23] [45] [46]
[48] [63] [64] [216]
[306] [307] [323] [394]
[401] [402]

[4] [34] [35] [52] [62]
[64] [176] [347] [348]
[349] [350] [352] [353]
[355] [356] [357] [359]
[360] [367] [368] [369]
[370] [376] [377] [392]
[393]

[4] [6] [34] [52] [62]
[64] [69] [116] [172]
[347] [348] [367] [370]
[395] [396] [397] [398]

[49] [64] [135] [299]
[300] [306] [347] [348]
[367] [370] [399] [401]
[402]

[355] [371] [372] [373]
[374] [375] [376] [377]
[378] [379] [380] [381]
[382] [383] [384] [385]
[386] [387] [389]

[397]

[399] [400] [401]




BOLUM 2. HESAPLAMA YONTEMLERI

2.1. Baz1 Genel Kavramlar
2.1.1. Cok elektronlu atomlar icin relativistik olmayan Hamiltonyen

Kuantum mekaniginde N-elektronlu bir atomun kararli hali w(q,,...,q,) dalga
fonksiyonu ile tanimlanir. Burada ¢,=(r;,0;), 1. elektronun uzay ve spin

koordinatlarin1 gdsterir. Dalga fonksiyonunun uzay degiskenlerine gore siirekli

oldugu ve

Hy(d,,...ay) = Eyw(q,.....qy) (2.1)

dalga denkleminin bir ¢6ziimii oldugu kabul edilir. Burada H atomik sistemin
Hamiltonyen islemcisidir. Dalga denklemi bir 6zdeger problemidir ve ¢oziimleri
yalnizca belirli E degerleri i¢in vardir. Tiim 6zdegerler takimi islemcinin 6zdeger

spekturumu olarak bilinir.

H islemcisi belirli kuantum mekaniksel yap:r kadar atomik sisteme de baglidir.
Relativistik olmayan hesaplamalar igin baslama noktasi, Hamiltonyeni atomik

birimlerde (h=c=e=1),

Hzi(—%vf—£J+ L @2)

i~ lij

seklinde verilen Schrodinger denklemidir. Burada Z atomun ¢ekirdek yiiki, I, i

elektronunun cekirdekten uzakligi ve r;

ij» 1 ve | elektronlar arasmdaki uzakliktir.
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Bu Hamiltonyen, relativistik etkilerin ihmal edilebilmesi ve atomik ¢ekirdegin

sonsuz kiitleli bir nokta ylik gibi davranabilmesi kabullenimleri altinda gegerlidir.
2.1.2. Merkezi alan yaklasiklig1 ve ¢carpim dalga fonksiyonlar:

Schrodinger denklemi yalnizca bir elektronlu sistemler i¢in tam olarak ¢oziilebilir.
Cok elektronlu sistemler i¢in 6zfonksiyonlarin gercek sekilleri bilinmemektedir. Bu
nedenle c¢ok elektronlu atomlarin veya iyonlarin incelenmesi igin bazi genel
yontemler ile yaklasik dalga fonksiyonlari elde edilir. Hartree-Fock yaklasikligi da
bu yontemlerden biridir. Bu yontem merkezi alan yaklasikligima ve degisim

yontemine dayanir.

Atomdaki N elektron birbirleri ile Coulomb itmesiyle etkilesirler ve degisik
elektronlarin pozisyonlar1 arasindaki karsilikli etkilesme, eger sonuglarm 6nemli
Olgtide dogrulukta elde edilmesi istenirse alinan baz fonksiyonlara yansitilmalidir.
Yine de atomun merkezi alan modeli ile baglanir. Yani her bir i elektronu ¢ekirdegin
elektrostatik alanindaki digerlerinden ve diger N —1 elektronlardan bagimsiz olarak

hareket eder (i. elektron pozisyonu ile karsilikli etkilesmeyi ihmal ederek).

Merkezi alan yaklasikliginda tam Hamiltonyen, H ,ayristirilabilir Hamiltonyenle yer

degistirir:

i=1 I

HxH,= zN:( Vz——+V(r)J (2.3)

Burada, V (r;) merkezi potansiyeli, elektronlar arast Coulomb itme etkilerini yaklagik

olarak kapsar.

Yaklasik Hamiltonyen H,, tam Hamiltonyen gibi L?, L,, S? ve S, toplam ag1sal
momentum islemcileri ile sira degistirir ve daima H, i 6zfonksiyonlari, bu

islemcilerin 6zfonksiyonlar1 olarak segilebilir.
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HOWO(ql""’qN):EOVIO(ql""’qN) (2-4)

oldugundan ve H, ayristirilabildigi i¢in 6zdeger ve 6zfonksiyonlar sirastyla

E - @5)
Ve
ACEEDES § (/CHD @9)

olarak yazilir. Schrédinger denklemi de boylece
12 : :
—5 vV +U(N) | 4(;0) = Egla;q) (2.7)

olur. Burada U (r) potansiyeli
yA
u(r)= —(?}V(r) (2.8)

seklinde wverilir. ¢(a;q) ile gosterilen bireysel spin-yoriingemsileri, bir-elektron
denklemlerinin ¢oztimleridir. U (r) potansiyeli i¢in E bir-elektron enerjisi, Coulomb

halinin tersine n ve I’ye baghdir.

H, Hamiltonyeni elektron koordinatlarinin yer degisiminden bagimsiz oldugu igin

(2.6) garpim fonksiyonundaki koordinatlarin yer degisimi ile bir 6zfonksiyon elde
edilir. Yer degistirmis carpim fonksiyonlar: birlestirilerek antisimetrik bir fonksiyon

olusturulur:
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d)(ql,...,qN) = AH¢(ai;qi) (2-9)
Bu fonksiyon

$(o;q) Slad,) ... ¢(eiay)
q)(ql""’qN)zﬁ ¢(a?;q1) ¢(a2:;q2) ¢(a2:;qN) (2.10)

Honia) Hlomity) - Hlanian)

ile verilen bir Slater determinantidir. Bu gosterimde, toplam dalga fonksiyonu
®(qy,...,qy ) nin, eger iki elektronun o = nlm,m, dort kuantum sayisi ayni ise, dzdes

olarak yok oldugu goriiliir. Boylece atomun izinli halleri icin iki elektron dort
kuantum sayisinin ayni degerine sahip olmaz. Bu, Pauli tarafindan ileri siiriilen

disarlama ilkesidir. Determinant g, =q; ise, yani aym spinli iki elektron aym uzay

koordinatlarina sahip ise sifir olur. Slater determinantindaki her bir spin-

yoriingemsinin paritesi (=1)', Slater determinantinin paritesi ise

>
7= (- (D" (D" = (-1)] (211)

dir. Parite, agisal momentum kuantum sayilarinin toplaminin tek veya ¢ift olusuna

gore tek veya cifttir.

Merkezi alan yaklagikliginda, yaklasik enerji seviyeleri ve tamamen relativistik
olmayan Hamiltonyenin yaklasik ozfonksiyonlar1 elde edilir. Genelde, Slater
determinantlar1 seklindeki bu yaklasik 6zfonksiyonlar, toplam acisal momentum
islemcilerinin gercek 6zfonksiyonlar: degildirler. Ayni elektron konfigiirasyonuna ait
determinantlarin lineer birlesimi ile ag¢isal momentum islemcilerinin 6zfonksiyonlar
olusturulur. Bu sekilde elde edilen fonksiyonlar, Slater determinantlarindan daha iyi

bir sekilde relativistik olmayan Hamiltonyenin gergek 6zfonksiyonlarina yaklasir. Bu
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ozfonksiyonlar ‘konfiglirasyon hal fonksiyonlar1 (CSFs)’ olarak adlandirilir.

Konfigiirasyon hal fonksiyonlari, ®(yLM _SMy) veya |7/LM LSM > ile gosterilir.

Cogu durumlarda, CSF’ler tam Hamiltonyenin gercek y &zfonksiyonlarina siirpriz

bir sekilde iyi bir yaklasikliktir. Daha iyi yaklasikliklar CSF’lerin lineer birlesimi

olarak elde edilir:

M

¥ (yLS)=> c®(»LS) (2.12)

i=1

Gergek oOzfonksiyon genellikle acilimdaki baskin CSF ile benzer sekilde kodlanir.
Elde edilen yaklasik 6zfonksiyonlar i¢in bu c¢ok konfigiirasyon yaklasikligindaki
zorluk, uygun bir U(r) merkezi alan potansiyelinin se¢iminde yatar. Bu problem
biiyiik dlgiide, spin-yoriingemsileri belirlemek yerine degisim (varyasyon) yontemi

uygulandiginda ortadan kalkar.
2.1.3. Degisim yontemi ve matris 6zdeger problemi

Schrodinger denkleminin ¢6ziimii i¢in degisim yontemleri, 6zdeger probleminin
yeniden formiillestirilmesine baglhdir. Bag halleri igin Schrédinger denkleminin
¢ozimi, sinir sartlarini saglayan y ’deki oy degisimlerine gore birinci mertebeye

kadar kararli olan

_[Hy)
&(y)= W) (2.13)

seklindeki enerji fonksiyonunu veren y fonksiyonlarini bulmaya esdegerdir. Sinir
sartlarma ek olarak, degisim, beklenen degerin integrallenebilir, siirekli ve
diferansiyellenebilir 6zelliklerine sahip olmasi gerekir. & ’nun o6& degisimini

dikkate alan iki problemin 6zdes oldugu
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&(y+dy)-&(w)=0e+0((5w)’) (2.14)

seklinde verilir. Sadece Sy ’nin birinci mertebeden terimlerinden olusan (2.13)1

kullanarak ve <l,V|l//> ile ¢arpimini alarak

o€ (y|w)=(oy|H-&(w)ly)+{w[H-&(w)|oy)

2(6y|H-¢(v)|w) (2.15)

elde edilir. Esitlik, H ’nin bag halleri i¢in Hermityen olmasi gergeginden ortaya

gikar. &(y) kararh ise 5€ degisimi sifir olur ve

(Sy|H-&(w)|lw)=0 (2.16)
elde edilir. Bu da

(H-&(w))lw)=0 (2.17)

esitligini verir. Tersine, y, H ’nin bir 6zfonksiyonu ise, o6& =0 ve 6‘(1//)

normallesme zorunlulugu altinda kararlidir.

(2.13) enerji fonksiyonu, normallesmemis y fonksiyonlari cinsinden tanimlanir.

Cogu durumlarda,
<l//|l//>=<l//+5l//|l//+5l//>=1 (2.18)

seklindeki degisimleri, normallesmis fonksiyonlar uzayma kisitlamak uygundur: Bu

degisim probleminin ¢éziimii, ¥ normallesme zorunlulugu altinda en iyiyi bulma
(optimizasyon) problemi igin bir ¢6ziim ise, sinir sartlarint saglayan y ’deki tim oy

degisimlerine gore birinci mertebeden kararli olan
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F(v)=¢€(w)+r(y|w) (2.19)

gibi bir fonksiyonu saglayacak sekilde bir A ‘Lagrange carpani’ mevcuttur. Bu
degisim problemi asla tam olarak c¢ozilemez ve yaklasik ¢6ziimleri bulmak

gereklidir.

Basit fakat cok 6nemli degisim fonksiyonu (2.12) agilimu ile verilir. Burada CI)(}/i LS)

konfiglirasyon hal fonksiyonlarinin bilindigi kabul edilir ve yalmzca Cc,

katsayilarinin belirlenmesi gerekir. Cogunlukla, CSF’ler ortonormaldir. Normallesme

sartindan dolay1
M
(P|¥)=>cl=1 (2.20)

i=1

olur. Bu ifade (2.19)’da yerine yazilirsa ve katsayilardaki degisimlere gore kararli

olacak sekilde fonksiyon aranirsa
Hc=—\c (2.21)

elde edilir. Burada H,

Hy = (®(7LS)[H|®(y,Ls)) (222)

elemanli Hamiltonyen matrisidir ve C=(c1,...,c,vI )t acilim katsayilarinin siitun

vektoriidiir. Yalnizca —A, H’nin bir 6zdegeri oldugunda normallesmis bir ¢oziim
vardir. Boylece kisitli degisim problemi bir matris 6zdeger problemini verir.

Hamiltonyen matrisi Hermityen oldugundan, 6zdeger denklemi

Ay S SA S SNy, (2.23)

seklinde gercek 6zdegerlere karsilik gelen M tane
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Cy :(Clk""'CMk )tv CLC| :§k| (2-24)

ortonormal ¢bziimlere sahiptir. Bu M ¢oziimlerinin disinda, ag¢ilima bagli bir veya
birka¢ tane gercek dalga fonksiyonlarina iyi yaklagikliklar vardir. Farkli ¢oziimler
icin 6‘(‘1’) degisim enerjileri, —A matris 6zdegerlerini elde etmeye esdegerdir. Bu
nedenle normallesme kisitlamasi ile elde edilen Lagrange c¢arpani ¢ogunlukla E ile

gosterilir:
E(Y)=E (2.25)

Yaklagik dalga fonksiyonlarini elde etmek i¢in yukarida bahsedilen yontem

‘konfigiirasyon etkilesme yontemi’ olarak adlandirilir.
2.2. Hartree-Fock Yaklasikhig:

Merkezi alan yaklasikligina gére her bir elektron ayn1 (—Z/r)+V (r) potansiyelinde
hareket ettigi i¢in V (r) nin se¢imi Onemlidir. Hartree, her bir elektronun kendi

potansiyeline sahip oldugunu ileri stirmistiir. Bir nl elektronu igin potansiyel,
sistemdeki diger elektronlarin kiiresel olarak ortalama yiik dagilimindan (veya
elektron bulutundan) belirlenir. Bu kabullenimden Hartree, Hartree denklemleri
olarak bilinen denklemleri tiiretti. Bunlar bir elektronun bir digerine bagli yiik
dagilimi seklinde katli radyal denklemlerdir. Hartree bu denklemlerin ‘6z uyumlu
alan’ denilen tekrarlamali bir yontem ile ¢oziilebilecegini 6nermistir. Hartree dalga
denkleminin ¢6ziimii, radyal fonksiyonlarin ¢arpimi olan kiiresel simetrik bir dalga
fonksiyonu verir. Fock, bu denklemlerin Pauli disarlama ilkesini saglamadigina
dikkat cekmistir. Basit sistemleri ele alarak, bir tek determinant ve degisim prensibini
uygulayarak, ‘degis tokus terimleri’ denilen antisimetriklikten ortaya ¢ikan bazi ek

terimler hari¢ Hartree denklemlerine benzer denklemler tiiretmistir.

Kuantum mekaniksel modeller, 6zellikle degisim yontemi iki elektronlu sistemler
icin deneyle uyumlu sonuglar vermektedir. Bir ve iki elektronlu sistemlerin detayl

bir incelemesi Bethe ve Salpeter [404] tarafindan yapilmistir. Degisim yOontemini
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biiyiik sistemlere genellestirmek oldukg¢a zordur ve ek yaklasik yontemler gereklidir.
N elektronlu bir sistem (atom veya iyon) i¢in Schrodinger denklemlerindeki bagimsiz

degiskenlerin sayis1 3N’dir.

HF yaklasikligi, cok elektronlu sistemler i¢in yaklasik toplam dalga fonksiyonlarini
elde eden bir yontemdir. Bu yontem, atom, molekiil ve katihal sistemlerini igeren
kuantum mekaniginin pek ¢ok alanina basarili bir sekilde uygulanmaktadir. Bu
yontem 2.1.2°de bahsedilen merkezi alan yaklasikligini ve 2.1.3’te kisaca agiklanan

degisim prensibini esas alir.

Hartree-Fock yontemi yaklagik toplam dalga fonksiyonunu elde etmek amaci ile
ozetle ti¢ kistmdan olusur. Birinci olarak, dalga fonksiyonu igin bir fonksiyon se¢ilir
ve daha sonra, belirlenecek olan baz (temel) fonksiyonlari cinsinden tanimlanir.
Sonra bu fonksiyonlar cinsinden toplam enerji i¢in bir ifade tiiretilir. Son olarak,
degisim prensibi uygulanir ve tiiretilen denklemlerin ¢oziimleri toplam enerjiyi

kararl yapan fonksiyonlardir.

HF yaklagikhigimin degisik sekilleri literatiirde mevcuttur. Bunlar arasindaki fark
fonksiyon seklinin tanimlanmasindadir. Ancak, Hartree-Fock yaklagimlarinin
olabilmesi i¢in basit degisim yaklasikliklarindan daha ¢ok, temel Hartree-Fock
kabullenimleri olarak adlandirilan kesin kriterleri saglamahdir. ¥, bu bahsedilen
Hartree-Fock yaklasikliklarindan herhangi biri ile elde edilmis ise asagidaki

ozellikleri saglamalidir:

1. Antisimetriklik

Bir elektronun yoriinge hareketinin yani sira spin hareketi de dikkate alindiginda
dalga fonksiyonu dort kuantum sayisina bagli olacaktir. Spinin enerji lizerine etkisi
‘spin-yoriinge etkilesimi’ olarak adlandirilir. Bu etki ihmal edildiginde sistemin
Hamiltonyeni uzay ve spin kisimlarinin carpimi olarak yazilabilir. Artik
Hamiltonyen herhangi iki elektronun koordinatlarinin yer degistirmesine gore
simetriktir. Yani bir elektron digeriyle yer degistirdiginde (dort koordinat)

Hamiltonyen degismez. Boylece ¢oziimler simetrik, antisimetrik veya simetrik ve
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antisimetrik fonksiyonlarin lineer kombinasyonlaridir. Ancak, yalnizca gozlenen

haller, elektronlarin tiim ¢iftlerinin yer degisimlerine gore antisimetriktirler.

p;, ¢ok elektronlu dalga fonksiyonuna uygulandifinda i elektronunun dort

koordinatin1 j elektronunun koordinatlar1 ile yer degistiren bir islemci ise ¢ok
elektronlu bir sistemin Schrodinger denkleminin fiziksel 6neme sahip ¢oziimleri, tiim

i, <N, i#jigin
P =—v (2.26)

seklindedir. Bunlar ‘antisimetriklik sartlari’ olarak adlandirilir. HF yaklasikligindan

elde edilen y , antisimetriklik sartlarin1 saglamalidir.
2. Spin-yoriingemsilerin ¢arpimi

Bir yaklasik toplam dalga fonksiyonu, H Hamiltonyeni, ¢oziimii olan bir

Hamiltonyenle yer degistirdiginde elde edilebilir. Hamiltonyen i¢in

H=H :i{_%vs_éw(n)} 2.27)

r

kabul edilir. Burada, diger elektronlarla etkilesime etkisi V tek-pargacik potansiyeli

ile yer degistirilir. Boylece 6zdeger denklemi

Ho =Ed (2.28)
ve @ ’de,
D=¢(1)¢(2)..4(i)..4(N) (2.29)

olur. Burada ¢(i), i. elektronun dalga fonksiyonudur:
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#(1,0,0.0) {%]P(r)v.ml 0.9) 7 (2.30)

Burada, Y,,, bir kiiresel harmonik ve y,, bir spin fonksiyonudur. N tane {njljmljmsj}

kuantum sayilarinin bir kiimesi ve ¢ (i), i. elektronun uzay ve spin koordinatlari

cinsinden kuantum sayilarinin j. setine ait bir yoriinge olsun: r,, 8, ¢, o, . Buradan

® =4 (1)4,(2).-4 (N) (2:31)

teker teker bireysel elektron fonksiyonlarina ayrigtirilabilir fakat antisimetriklik
sartin1 saglamaz. Ancak, H koordinatlarin yer degistirmesine gore simetrik oldugu
icin, koordinatlarin herhangi bir permiitasyonu ayni enerjili bir ¢Oziimii de
saglamalidir. Sonug¢ olarak <A antisimetriklestirme islemcisi bir antisimetrik

fonksiyonu elde etmek igin uygulanabilir:

P =oA {¢1 (1)#,(2)--¢ (N )}

L\
(m] 2.(-1)" i ()4 (2)- (N)} (2.32)

[2]

Burada, ¢ -elektronlarin koordinatlarini kendi aralarinda degistiren bir islemci, p

permiitasyonun paritesi ve toplam tiim miimkiin N! permiitasyonlar {izerindendir.
(2.32) genellikle Slater determinanti denilen (2.10) seklindeki bir determinantla ifade

edilir.

Bu sekilde antisimetriklik sartinin yanmi sira Pauli ilkesi de saglanir. Yaklasik ¢ok
elektronlu dalga fonksiyonlarimi belirlemek i¢in bu yaklasikliklarda ortaya cikan
zorluk uygun bir elektron potansiyelin se¢iminden kaynaklanir. Hartree-Fock
yontemi, basit bir sekilde bu problemden kurtulur: ¥, (2.30) seklindeki N spin-

yoriingemsilerin ¢arpiminin toplamindan olugsmalidir.
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Ayrica asagidaki iki sart, Hartree-Fock yaklagikliklarinin bazilart i¢in gerekli

olmamakla birlikte, atomik hesaplamalarda genellikle alinir.
3. Ortogonallik
Bir | i¢in radyal fonksiyonlarin tiimii ayni radyal denklemin &zfonksiyonlart oldugu

stirece bunlar ortogonal olacaktir. Ancak HF sartlar1 bu kisitlama yerine genellikle,

spin-yoriingemsilerin bir ortonormal set olusturmasi gerekir:
J.¢nlm|ms (1)¢n'l’m,,m$, (1)dT1 = 5nn’5ll’5m,m|v6msms. (233)

Burada drz,, bir elektronun uzay koordinatlar1 iizerinden integral almay: ve spin

koordinatlari tizerinden toplam1 gosterir.

4. Acisal momentum islemcileri

v o2, L,, S? ve S, toplam agisal momentum islemcilerinin bir 6zfonksiyonu

olmalidir:
LY =L(L+1)¥, S®¥=S(S+1)¥ (2.34)
LY=MVY, S;Y=M¥ (2.35)

(3) kabullenimi enerji ifadesinin tiiretilmesinde oldukg¢a faydalidir ve (4) halin daha
dogru belirlenmesine izin verir. (4) sartin1 saglayan fonksiyonlar agisal momentum
hallerinin c¢iftlenimleri yoluyla da elde edilebilir. J, toplam acisal momentum

islemcisi bir agisal momentum islemcisinin tiim genel komutasyon (sira degistirme)

bagintilarin1 saglar. Yaygin Dirac gosteriminde, |J|V|>, J? ve J,’nin bir 6z

fonksiyonudur:
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J2[IM) =3 (3 +1)|IM) (2.36)

J,[IM)=M|IM) (2.37)

2.2.1. Cesitli Hartree-Fock yaklasikhiklar:

Yoriingeler (n,],)" (n,l,)®..(n_I,)™ seklindeki tekli konfigiirasyonun yoriingeleri (
Y ’yi olusturanlara) oldugu zaman Hartree-Fock yontemleri degisik sekilde
siniflandirilabilir. Bu yontemler, esas olarak radyal fonksiyonun yoriinge kuantum
sayilarma baghhgmna gore degisiklik gosterir. Radyal fonksiyon sadece (nl)
kuantum sayilarina bagli ise dalga fonksiyonu bir tekli Slater determinanti

seklindedir. Bu durumda yaklasikliga ‘tekli-determinant Hartree-Fock (SDHF)

yontemi’ denir.

Bir tekli determinant (3) sartin1 saglamazsa bu ‘ortogonal olmayan Hartree-Fock
(NHF)’ olarak adlandirilir. Bu yontemin agik-tabaka igin genisletilmis hali de
‘genisletilmis Hartree-Fock (EHF)’ olarak bilinir. Aslinda, genisletilmis Hartree-
Fock yontemi, ortogonal olmayan Hartree-Fock yonteminin 6zel bir durumudur. HF

yonteminde oldugu gibi ortogonal olmayan ve genisletilmis HF yontemlerinin her

ikisinde de toplam dalga fonksiyonu L* ve S°’nin bir 6z fonksiyonudur.

Tekli determinant seklinde ifade edilen radyal fonksiyon spin bilesenine de bagli ise,
yontem ‘spin-kutuplanmig Hartree-Fock (SPHF)’ veya ‘spin-kisitlamasiz Hartree-
Fock (SUHF) yontemi’ adin1 alir. Radyal fonksiyonun n,l,m; kuantum sayilarinin
yani sira M, kuantum sayma da bagli olmasi durumunda yontem ‘kisitlanmamis
Hartree-Fock (UHF) yontemi’ olarak adlandirilir. SUHF ve UHF’nin her ikisinde,

radyal fonksiyonlar belirlendikten sonra yaklasik izdiisiim islemcileri L* ve S?’nin

ozfonksiyonlarini elde etmek icin uygulanabilir.

Aslinda SUHF, UHF ve EHF yontemleri tartismalidir. UHF nin felsefesi kisitlamay1

gevsek tutmakta ve verilen bir nl igin yoriingenin m, ve m, kuantum sayilari
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serbesttir. Fakat pratikte m, bagliligi kisitlanmaz ve biraz bu yaklasim SUHF’ye

benzer. Izdiisim islemcilerine bir degisim uygulandiginda, UHF de EHF’ye

benzerdir.

2.2.2. Hartree-Fock denklemleri

Toplam dalga fonksiyonu i¢in W (LS) Hartree-Fock yaklagimi 2.2°deki (1), (2), (3)

ve (4) sartlarini saglayan bir ®(yLS) fonksiyonudur. Ozellikle, P(nl;r), radyal

fonksiyonlarin sayist 6zdes-elektron gruplarinin sayist ile ayni olmasi nedeniyle

yalnizca (nl) kuantum sayilarina baghdir. Ayn1 zamanda, uygunlugu saglamak icin

(nl

n'l) = T P(nl;r)P(n'l;r)dr

=0, n=n’ (2.38)
oldugu kabul edilir.
2.2.2.1. Enerji ifadesi

Aslinda radyal fonksiyonlar tizerine, diferansiyellenebilme ve integrallenebilme harig
bir kisitlama konulmamis olsa bile degisim sart1 (2.13) seklinde ifade edilen enerji

fonksiyonunun kararli olmasini gerektirir ve bu da radyal fonksiyonlar belirler.

Enerji i¢in ifadeler, bilinmeyen P(nl;r) fonksiyonlar1 cinsinden tiiretilebilir.
d)( 7/LS) bir tekli determinant oldugunda veya determinantlar cinsinden ifade

edilebiliyorsa, Slater tarafindan verilen basit kurallar kullanilabilir. Fakat kompleks
sistemlerde g6z Oniine alinmasi gereken determinantlarin sayisi ¢ok fazla olabilir ve
bu yaklasimi pratik olmaktan c¢ikarabilir. Ag¢isal momentum islemcileri teorisine
dayanan Racah cebiri [405—408], matris elemanlarinin degerlendirilmesi i¢in giiglii

bir cebirsel yaklagim saglamaktadir.
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Kompleks bir atom ig¢in, enerji ifadesi cogunlukla halin LS terim degerinden

bagimsiz olan birgok terim igerir. Son derece yararli olan bir kavram, E_, seklinde

gosterilen Slater’in ‘konfigiirasyonun ortalama enerjisi’ kavramidir. Bu kavram

sadece konfiglirasyona baglidir ve tiim fonksiyonlar normallestirildiginde

m

e = 3oa 100+ (92 S L0 0F o)

i=1

i=2 k=]l -1

m i-1 (i+15)
+Z{ qiqj|:|:o(ni|i’nj|j)+ Z gk(li’lj)Gk(niIi’njlj)} (2.39)
=1
seklinde verilir. Burada 1 (nl)= I(nl,nl) alinmak iizere
I(nI,nI):—%jP(nl;r)LP(nl;r)dr (2.40)
0

dir ve L islemcisi de

2
o822 10

= 2.41
dar? r r (241)

olarak tanimlanuir.

F“ ve G* Slater integralleri, asagidaki sekilde tamimlanan daha genel R"

integralinin 6zel durumlaridir:
R(a. fra', ) = [ [ Pas)P(a; U (r,5)P(B;5)P (B s)drds (2.42)
00

Burada



S
u“(r,s)=——, r=s
r

rk
=T r<s

seklindedir. Bu durumda

F*(nl,n'l") = R*(nl,n’l";nl,n'l")

ve

G*(nl,n'1"y=R*(nl,n’l’;n’l",nl)

dir.

Ozdes ve 6zdes olmayan elektron ¢ifti basina ortalama etkilesme

ka(I,I)Fk(I,I)
ve

FO(I,I')+ng(l,l')G"(I,I')

seklinde gosterilir. (2.39)’da bu etkilesmeler boyle ¢iftlerin sayisi ile ¢arpilir.

LS terim enerjileri, AE(LS) ortalama enerjiden sapma olmak iizere

E(LS) =E,, +AE(LS)

ort.

seklinde ifade edilebilir. AE(LS) bazi1 faydali 6zelliklere sahiptir:

25

(2.43)

(2.44)

(2.45)

(2.46)

(2.47)

(2.48)
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1. Konfigiirasyon yalnizca bir terime izin verdiginde, AE(LS)=0 olur.
2. Elektronlar ve bosluklar i¢in sapmalar aynidir: AE (I " LS) =AE (I dlvzn LS) :

3. Birkag tane tamam olmayan grup iceren konfigilirasyonlar igin, AE bireysel
tamam olmayan gruplar icerisindeki etkilesmeden ortaya ¢ikan sapmalar ile tamam
olmayan gruplar arasindaki etkilesmelerden ortaya ¢ikan sapmalarin toplamidir.

2.2.2.2. Hartree-Fock denklemlerinin tiiretilmesi

(2.48) ifadesine gore toplam enerji ifadesi

(2.49)

_~ Gl (nl) aiijk(niIi’ndj) bijka(niIilndj)
FLS) _iz<ni|i Inl,) +i;k (ol ol Y (gl 1) Jﬂ;;k (ol Il Y (ngly gl )

seklindedir. Degisim prensibi, bu enerjinin radyal fonksiyonlarin her birindeki
degisimlere gore kararli olmasini gerektirir. Bu, radyal fonksiyonlar ilizerine bir
kisitlama getirmek gerektigini vurgular. Genellikle degisim yonteminde Lagrange
carpanlarini belirtmek gereklidir. Boyle yapildiginda radyal fonksiyonlarin ortogonal

olmasindan dogan zorluk ortadan kaldirilabilir. ., | =I. seklindeki bir radyal

ijroi j
fonksiyon ¢ifti arasindaki ortogonallik sarti ile iligkili olan bir Lagrange c¢arpani

olarak alindiginda yalnizca bir Lagrange ¢arpani gerekli oldugu i¢in A; =X; olur.

Ortogonallik sartlari,

<nili\njlj>
W(yLS) = E(yLS)+ Y6, 4, 2 : 2.50
(yLS) (v )+§ il <ni|i|ni|i>1/ <nj|j‘nj|j>1/ ( )

olmas1 gereginden dolay1 degisim yontemine konulabilir.

(2.49)daki terimlerin ogu P(nl;r) ’den bagimsizdir. Bunlarin toplami, (nl)™ 8zdes

elektron grubu koparilmasi durumunda bir sistemin toplam enerjisidir ve E(nl®*') ile
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gosterilir. E(nl™), P(nl;r)’ye bagh olmadig1 icin P(nl;r) deki degisimlere gore

kararlidir. Boylece

anl,nl,ka(n|1n|)

(nl|nl)

8y 1, F (1, 0T) by v, G (1, 1)
+n’|;;k <n/|f|n/|r> +n'|;;k <n¢|/|n(|/>

E(yLS)—E(nI™) =(nl|nl) " x| g, 1)+

(2.51)

diir. Ortogonallik sartlar1 W ( 7LS) ‘nin degisimine katkida bulunmayan P(nl;r) ’leri

icermez. P(nl;r)’ye dogrudan bagli fonksiyon

— = (nl|n'T)
W (nl*)=E(yLS) - E(nl™ A 2.52
(nI*)=E(yLS)-E(n )+; nlnl <n||n|>]/z <I’l'| n,l>1/2 (2.52)

seklindedir ve bu fonksiyon P(nl;r) deki degismelere gore kararli olmalidir.

Q(nl;r), P(nl;r) gibi aym sinir ve ortogonallik sartlarii saglayan iki kez
diferansiyellenebilir ve karesi integre edilebilir bir fonksiyon olarak kabul edilirse
P(nl;r) yerine P(nl;r)+&Q(nl;r) (buradag =1) ahmr. F(P) fonksiyonlarmimn
birinci dereceden O6F degisimi OP ’deki lineer terimleri igerir. OP kiigiik katkilar
cinsinden F(P+5P)-F(P)’nin degisimini ortaya c¢ikarir. SP=Q halinde

uygunlugu saglayan bir £ parametresi

d
SF _EF(PmQ)g:0 (2.53)

seklinde tanimlanir. Sonug olarak;
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sl(nl) = —%%T[P(nl; r)+eQ(nl;r)[L[P(nl;r)+&Q(nl;r)]dr, &=0

= —TQ(nI; r)LP(nl;r)dr (2.54)

dir. F* ve G* integrallerinin (ve genel olarak R* integrallerinin) birinci dereceden

degisimini tiiretmek i¢in asagidaki gibi fonksiyonu belirtmek uygundur:
Y (nl,n'l’;r) = rIU “(r,s)P(nl;s)P(n’l";s)ds

; K N
= ![EJ P(nI;s)P(n'I';s)ds+}[[8 P(nl;s)P(n'l’;s)ds (2.55)
Bu durumda F* integrali
Fe(nl,n'l") = I P*(nl; r)[%}Y “(n'l’,n'l’;r)dr (2.56)
seklindedir ve integrasyonun sirasi ters ¢gevrilebildigi i¢in
F¥(nl,n'l") = I PZ(n'l;s) (SY “(nl,nl;s)ds (2.57)
yazilabilir. Benzer sekilde;

G*(nl,n'l") = T P(nl;r)P(n'l’; r)[%)Yk (nl,n’l";r)dr (2.58)

dir. Buradan F*ve G*’daki degisimler
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SF*(nl,n'l") =201+ 5n,vn,|,)TQ(nI; r)P(nl;r) GjY “('l",n’l’;r)dr (2.59)

SG*(nl,n'l") = ZIQ(nI; P(N'l';r) (EJY “(nl,n'I’;r)dr (2.60)
r
0
olarak elde edilebilir. P(nl;r) ’ye bagl bir fonksiyon F(nl) cinsinden yazilan
E(yLS)—E(nI™) =(nl|nl) " x F(nl) (2.61)

ifadesinde yerine yazilirsa

S[E(yLS)-E(nl™)] :<nl|n|>_1x5F(nI)+5[<nl|n|>_1}< F(nl)

=(nl|nl)™ {5F(n|) ~2[E(yLS)—E(nI™ )]X]OQ(nl; rP(nl; r)dr} (2.62)

elde edilir. Burada

anl,nl,ka:k(nllnl) am,nfr,kéFk(nl,n'l')

SF(nl) = qn|é1(n|)+zk: IED +m§‘rk LD
B,y i OG* (I, 0T’ ) 4
+n’I;;k Y '<n1|r n(¢|/> )+;anl,nl;k': (n|1n|)5|:<n||n|> :| (263)

seklinde bulunur. Buradaki son toplam, 6zdes elektronlar i¢in F* integrallerine ait
ek normallesme g¢arpanindan ortaya ¢ikar. Sonug¢ olarak, ortogonallik sartlarindan

ortaya ¢ikan terimler i¢in

wQ(nI;r)P(n’I;r)dr
(nl[ 1) l
o . = ,
;M,nl nl[nY2 (' 1) ;M'm nl[nY2 ('l 1)
(nlnl)™(n'l|n'T) (nl{nly™(n'l|n'T)

(2.64)



30

olur. Burada (nl

n'I> =0 alinir. (2.52) ve (2.64) denklemleri birlestirilirse

r)G(nl;r)dr

(nl|nl)

S (nl™) :TQ(”'; (2.65)

elde edilir. Burada

o [dP o 2Z 131+ L4 ay Y (nl,nlr)P(nl;r)
G(nl;r) = qm(derr : = jP(nI,r)Jrr; (ol )

2 ay Y (1,01 )P(GT) 2 By Y (LN P)P(NL;T)

I wiznik <n'|' n’|’> I ik <nllr n(lr>
= a, n|ka(n|’n|) . ". <n||l’l|>]/2
- - I w I 1l I;r) —— 172
2['5(7'-5) E(nl®™)+ Ek, (ol 1Y }P(n r)+ En’ Ay P(D r)<n’l|n’|>
(2.66)

dir. Tiim izinli Q(nl;r) fonksiyonlar1 igin SW(nI™)=0 olmas1 gerektiginden,

denklemde G(nl;r) =0 olmalidir. Ayrica q,, ile boliiniirse,

{3_;+§[Z Y]y (Ir+5 1)} P(nl;r) = % X(hir)+ 2 e mP(Lr) (267)

elde edilir. Burada

Ay Y (T 0T5r)

Y(nlir)= T (2.68)
ve
X@hn= ¥ By Y (I, r)P(N'T';r) (2.69)

n
n'l'#nl;k <n I

Ty
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seklindedir. Bu ifadelerde

AL+ 0y )2y K

Ak = (2.70)
qnl
ve
_ bnl,n’l’,k
Buir = (2.71)
qnl
olmak Uzere
_ a. . F“nl,nl
b = 2| Enl) —E(Ls) - 3 2™ (10D 272)
qp X (nl|nl)
ve
Y2
A nl|nl
gnl,n’l = n < | >;|/2 (273)
0 <n'|' n’I’>

ifadeleri elde edilir. (2.67)’de %[Z —Y (nl;r)] potansiyel fonksiyonu ve gX(nl;r)
r

takas fonksiyonudur.
2.2.3. Cok elektronlu atomlarda karsilikh etkilesme Kavram

Hartree-Fock yontemi pek ¢ok atomik 6zelligin oldukca iyi tahminlerini verir. Fakat
dikkatli analiz yapildiginda, sistematik farkliliklar gozlenebilir. Gozlenen veriler
relativistik etkiler, sonlu kiitle ve ¢ekirdek hacmi gibi diger etkileri icerir ve hafif
(kiiciik) atomlar icin kiigiiktiirler. Boyle sistemler i¢in farkliligin en biiyiik kaynagi,
Hartree-Fock ¢oziimiiniin Schrédinger denkleminin gercek ¢oziimiine bir yaklagiklik

olmasi gergeginden ve elektronlarin hareketindeki Kkarsilikli etkilesme fikrinin
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ihmalinden ortaya ¢ikar. Hartree-Fock yonteminde, her bir elektronun diger
elektronlar tarafindan belirlenen bir alanda bagimsiz olarak hareket ettigi kabul
edilir. Bu nedenle enerjideki hata Lowdin [409] tarafindan ‘karsilikli etkilesme

enerjisi’ olarak tanimlanir.
Eor — EGergek _EWF (274)

Burada E®"**, sadece gozlenen enerji degildir. Bu, bir dizi kabullenimleri esas alan

Schrodinger denkleminin gergek ¢oziimiidiir ve E"" Hartree-Fock enerjisidir.
2.3. Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock Yontemi

Fischer tarafindan gelistirilen bu yonteme [403] gore, degisim fonksiyonu yerine ¢ok
konfigilirasyonlu a¢ilim segilirse, radyal fonksiyonlardaki degisimlere gore kararlilik
sarti Hartree-Fock denklemlerine benzer diferansiyel denklemler takimina gotiiriir.
Diferansiyel denklemler, karisim (ag¢ilim) katsayilarinin degisiminden ortaya c¢ikan
matris 6zdeger denklemine eslenir ve bu iki problem es zamanli olarak ¢6ziiliir. Bu
degisim fonksiyonunu temel alan yontem, ‘cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock

yontemi (MCHF)’ olarak bilinir. Bu yaklasiklikta dalga fonksiyonu,
M M

Y(rLS)=> cd(yLS), D=1 (2.75)
i=1 i=1

seklinde ortonormal konfiglirasyon hal fonksiyonlarmin lineer birlesimi ile elde
edilir. Burada @(y,LS), y, ve c, swasiyla LS ciftlenimli konfigiirasyon hal

fonksiyonu, konfigiirasyonlar1 ve konfigilirasyonlarin karisim katsayilarint ifade

etmektedir. Relativistik olmayan enerji ifadesi de

E(rLS)=2, Y cc; (@(LS)|H|@(,LS))

i=1 j=1

M M M M
= > .ccHy =D ¢?H,; +2> ¢ H, (2.76)
i j i=1

i=1 j=1 i>j
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olur. Burada Hy=(®(yLS)[H|®(y;LS)) dir. Hy=H; oldugu igin i Ve j
lizerinden toplam kosegenlere ve etkilesim matrisi denilen H =H;; matrisinin en alt

kismiyla sinirlandirilabilir. C:(Cl’CZ""’CM )t acilim katsayilar1 (veya karisim

katsayilar1) bir siitun vektorii oldugunda sistemin enerjisi

E =c'Hc (2.77)

olur. (P(a;r),P(b;r),...)t radyal fonksiyonlarimin siitun vektori P ile

gosterildiginde etkilesim matris elemanlar1 radyal fonksiyonlara bagli oldugu icin

enerji fonksiyonunun hem P’ye hem C’ye bagli olacagi agiktir.

Hamiltonyenin matris elamanlar1

H; = ZWEb' (a,b)+ z Varax R (@b, cd ) (2.78)
ab

abcd ;k

seklinde olur. Buradaki ab veya abcd iizerinden toplam, her bir konfigiirasyon
halindeki doldurulmus yoriingeler iizerindendir. (2.78), (2.76)’daki enerji ifadesinde

yerine yazilir ve toplamin siras1 degistirilirse

£(yLS) Zwabl ab)+ D VR (ab,cd) (2.79)

abcd ;k

elde edilir. Burada

M M

zzclcjwélijb Ve Vapeax = chicjvgbcd;k (2.80)
i

i=1 j=1
seklindedir.

Bu sekilde enerji, integrallerin ve bunlarin karisim katsayilarina bagli olan enerjiye

katkilarimin  bir listesi olarak ifade edilir. Integraller iizerinden toplami
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minimumlastirmak igin, 1(a,b) ve R(ab,cd) integrallerinin simetrik dzelliklerinin
avantajin1 almak faydalidir. MCHF programinda I(a,b) integrali icin a<b ve

R*(ab,cd) integrali igin de a<b, a<c ve b<d kabul edilir.

Hartree-Fock denklemlerinin tiiretilmesindeki gibi, kararlilik prensibi tiim

kisitlamalar i¢in Lagrange ¢arpanlarini igeren bir fonksiyona uygulanmalidir:

M

F(P.c)=¢&(yLS)+D_ 8, Mo (alb)—ED cf (2.81)
a<b i=1

c; *deki degisimlere gore kararlilik sartlarinin tiiretilmesinde, & ( ;/LS) i¢in en uygun

sekil
Hc=Ec (2.82)

seklinde koklii (radikal) denkleme gotiiren (2.76)’dir. Boylece, E Lagrange carpani,
sistemin toplam enerjisidir. P(a;r) radyal fonksiyonlardaki degisimlere gore

kararlilik sart1, degistirilecek her radyal fonksiyon i¢in bir tane olmak iizere bir

denklemler sistemine gotiiriir.

P(a;r), (2.81)’in kararlilik sartina gore degistirilecek olan bir radyal fonksiyon

olarak kabul edilirse su durumlar elde edilir.
a) Wl (a,a) nin degisimi

0

~W, f&P(a;r)LP(a;r)dr (2.83)

aa
0

olur.
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b) Zvababk (ab,ab) nin degisimi

T&P(a;r)%Y(a;r)P(a;r)dr (2.84)

0

2w,

aa

olarak ifade edilebilir. Burada 2w, c¢arpan: integral disina aliir ve diger tiim

sabitler Y (a;r) nin tanimuyla birlestirilir.

c) Diger tiim integrallerin degisimi

TéP(a;r)%X (a;r)dr (2.85)

0

2W,

aa

seklinde ifade edilebilir. Baz1 katkilar | (a,b) kosegen dist integrallerinden ortaya

cikabilir. Slater integralleri her bir konum i¢in bir, iki veya ii¢c kez ortaya ¢ikan
radyal integrale sahip olabilir. Ortonormallik kisitlamalariyla birlikte bu degisimlerin

toplami

o0

w,, [P (a;r)Q(r)dr =0 (2.86)
0
seklinde ifade edilebilir. 5P(a;r) tim kiiclik degisimler i¢in sifir olma sarti,

Q(r)=0 sartina gétiiriir:

I(1+1)

(gﬂz v (nsry]- _gmym} )2 X (o) S P (T

r r n'«n

(2.87)

Kosegen ve kosegen dist enerji parametreleri
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2 .
e — knl,nl ve ¢ =7\‘nl,nl (288)

nl,nl nl,nl

seklinde Lagrange ¢arpanlariyla iliskilidir. Buna gore, kosegen ve kosegen disi enerji
parametreli matrisin simetrik olmadigina dikkat edilmelidir. Bununla birlikte

W, & (2.89)

n W 'I,n'Ig

nl,n'l — %¥n n'l,nl

seklindedir. Radyal denklemlerin bu sistemi, w,

i doluluk sayisinin, tam say1 degil

daha c¢ok beklenen doluluk sayisi olmasi ve X (nl;r) fonksiyonunun yalnizca bir

konfiglirasyon hali i¢indeki elektronlarin degis tokusundan degil ayn1 zamanda
konfigiirasyon halleri arasindaki etkilesimlerden de ortaya ¢ikmasi durumlari harig,

Hartree-Fock denklemlerine benzerdir.

Degisim radyal denklemlerinin verildigi kabul edilirse sadece koklii problemin
¢oziilmeye ihtiyact vardir. Bu problem bir ‘konfigiirasyon etkilesme (CI) problemi’
olarak isimlendirilir. Herhangi bir radyal fonksiyon iyilestirilirse hesaplamaya ‘gcok
konfigilirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) hesab1’ denir. Coziim yine tekrarlamali siireg
olan ¢ok konfigiirasyonlu-6z-uyum alan (MC-SCF) yontemidir. Bu yontemle tahmini
radyal fonksiyonlarla Y (nl;r) ve X(nl;r) hesaplanir. Bu hesaplama sonucunda
normalize edilen yeni radyal fonksiyonlarin tahminlerden daha iyi olmasi1 beklenir.
Bu siireg, tahmin ile hesap sonucunda elde edilenler arasinda ‘6z-uyum’ saglanana
kadar devam edilir. Hartree denklemleri igin, Hartree ‘alanlar’ cinsinden siireci
tanimladi ve 6z-uyum alan (SCF) terimini tiiretti. Hartree-Fock denklemleri i¢in de,
bunun, her bir yoriinge i¢in radyal yiikiin 6nemli oldugu bilinir. Bylece bu siire¢ ana

adimlari ile sOyledir:
a) Baslangig radyal fonksiyonlar1 belirtilir.

b) Her bir radyal fonksiyon i¢in dogrudan ve takas potansiyeli hesaplanir, kdsegen

enerji parametresi belirlenir ve diferansiyel denklem ¢oziiliir.
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c) Son radyal fonksiyonlar elde edilir ve bu elde edilenlerle yakinsama saglanana

kadar ayni1 islemler tekrarlanir.
2.3.1. Relativistik etkiler

Agir atomlar veya yiiksekce iyonlagmis sistemlere dogru gidildiginde relativistik
etkilerin 6nemi hizla artmaktadir. Relativistik etkileri dikkate almak i¢in, Dirac
denklemini ¢ok elektronlu bir sistem i¢in ¢ozmek yerine, bir diger yol Schrodinger
denklemine en diisiik mertebeden relativistik katkilar1 almaktir. Bu diizeltmeler «

(ince yapi1 sabiti)’nin kuvvetlerine gore bir agilimla relativistik ¢ok elektronlu

denklemlerden tiiretilebilir. «® mertebesinde diizeltme icin ortaya ¢ikan
Hamiltonyen, ‘Breit-Pauli Hamiltonyeni’ olarak bilinir. Bu Hamiltonyen relativistik

olmayan Hamiltonyene birinci mertebeden diizeltmedir.
2.3.1.1. Breit-Pauli Hamiltonyeni ve dalga fonksiyonu
Breit-Pauli Hamiltonyeni

Hgp = Hyg + Hps + Hes (2.90)

seklindedir. Burada, H,; relativistik olmayan cok-elektron Hamiltonyeni, H
relativistik kayma ve H_g ince yap: islemcileridir. Hyg, L ve S ile sira degistirir.
H . Kiitle diizeltmesi, H,, ve H,, siras: ile bir- ve iki-cisim Darwin terimleri,

H oo yoriinge-ydriinge terimi ve Hgy. spin-spin temas terimi olmak iizere Hpq,
HRS:HMC+HD1+HD2+HOO+HSSC (291)

seklinde ifade edilir. Burada

> (ve) Ve, (2.92)

2 N
i=1

(94
Hye=——
MC 8



AN |
Hp=- ) Z(V.)[Fj,

i=1 i

i<j

a2 N ) l
Hp, =TZ(Vi )(r_“]a

o’ G| P-Py GG PP
H —-_% L AN ML E
2 Z[ K K
ve

8rar® &
Hsse =— Z(Si'sj)é‘(ri'rj)

i<j
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(2.93)

(2.94)

(2.95)

(2.96)

dir. H s islemcisi, spin ve yoriinge agisal momentumlar: arasindaki etkilesimi

tanimlar. H g bir etkilesme terimi oldugu i¢in L ve S ile sira degistirmezken,

J=L+S toplam agisal momentumla sira degistirir. Ince yap1 islemcisinin agik

ifadesi ise

HFS = Hso + Hsoo + Hss

(2.97)

dir. Hg, cekirdek spin-yoriinge, Hg,, spin-diger yoriinge ve Hg spin-spin

etkilesme terimleridir:

(2.98)

(2.99)
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T

N S.L)S..T:
He :azzi{si.sj —3%} (2.100)
Breit-Pauli Hamiltonyeni J toplam agisal momentum islemcisi ile sira degistirir ve

karsilik gelen dalga fonksiyonu ise J? ve J ’nin 6zfonksiyonlari olmalidir. Cok

konfigiirasyonlu yaklasiminda, Breit-Pauli dalga fonksiyonlari,

P(rIM,) = Y (L SIM,) (2.101)

i=1

seklinde lineer birlesimler olarak verilir. Burada (I)(}/LSJM J)’ler LSJ ciftlenimli
CSF’lerdir:

D(yLSIM,) = > (LM, SM|LSIM, )D(yLM, SMy) (2.102)

M Mg

L ve S, farkli LS’li konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin iyi kuantum sayilar1 olmadigi
icin, farkli LS terimli CSF’lerin (2.101)’de alinmasi gereklidir. Bu durumda dalga

fonksiyonu ‘ara-giftlenim’ denilen ¢iftlenim modelinde verilir.

CSF’lerden olusturulan radyal fonksiyonlar bir 6n MCHF caligmasindan alinir ve
yalnizca agilim katsayilari iyilestirilir. Bu da (2.82) seklindeki matris 6zdeger

problemine gétiiriir. Burada H,
Hij:<7/iLiSi‘]MJ|HBP‘7/ijSjJMJ> (2.103)

elemanli  matristir.  BOylece  Breit-Pauli  Hamiltonyeninin  6zdeger ve
ozfonksiyonlarini bulma problemi, LSJ ¢iftlenimli konfigiirasyon hal fonksiyonlar
arasindaki matris elemanlarinin bulunmasina ve her J degeri i¢in matris

kosegenlestirmesine indirgenir.
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2.3.1.2. Ince yapu seviyeleri

(2.101)’e karsilik gelen enerji ifadesi
E=Ey+Egx +Ex (2.104)

olarak dikkate alinabilir. Burada E

NR !
Eve = (7LSIM, |H | 7LSIM, ) (2.105)

seklinde relativistik olmayan enerjidir, E;; ve E g sirasiyla, relativistik kaymadan

ve ince yapi katkilarindan elde edilen relativistik enerji diizeltmeleridir.

Relativistik kayma islemcilerinin tiimii L ve S ile sira degistirirler ve boylece Egq
J’den (ve M, ’den) bagimsizdir ve E, relativistik olmayan LS terim enerjisinin

kaymasini gosterir. Ince yap1 enerjisi,
Ers =Ego + Egoo + Egs (2.106)

olarak yazilabilir. Burada E.,, E,, Ve Eg sirasiyla spin-yoriinge, spin-diger
yoriinge ve spin-spin etkilesme islemcilerine karsilik gelen enerjilerdir. Bu
enerjilerin hepsi J kuantum sayisina baglidir ve E, relativistik olmayan LS terim

enerjisinin bir yarilmasint (ince yap1r seviyeleri) verir. Acisal momentumlarin
toplama kurallarin1 kullanarak L ve S ’nin verilen degerlerine karsilik gelen J ’nin

miimkiin degerleri
|L—S|,|L—S|+1,...,L+S—1,L+S (2.107)

dir. Terimdeki seviyelerin sayis1 L<S ise 2S+1 ¢oklugu ile; L<S ise 2L+1

coklugu ile verilir.
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Glass ve Hibbert [410] cok elektronlu bir sistemde, farkli ince yapi islemcilerinin
matris elemanlarinin alinan kuantum sayilarina farkli sekilde bagli oldugunu

gosterdiler. Boylece Egy ve Eg,,’nun her ikisi bir rankli spin ve uzay islemcilerinin

carpimudir:
Eso =(7LSIM, [Hgo|yLSIM, Y oc J (I +1)—L(L+1)—S(S+1) (2.108)
Esoo = (7LSIM, [Heoo| 7LSIM, Y oc 3 (3 +1)~ L (L +1)~S (S +1) (2.109)

E ’de iki rankl1 iki tensor islemcisinin bir skaler ¢arpimidir:
Egs = (7LSIM, |Hg|7LSIM,, ) o %c (C+1)—-L(L+1)-S(S+1) (2.110)

Burada C=J(J+1)-L(L+1)-S(S+1)’dir. Daha agik olarak ince yapt enerji

seviyeleri

Ego ={J(J+1)-L(L+1)=S(S+1)} {0 (7LS), (2.111)
Egoo = {J (3 +1)—L(L+1)=S(S+1)} {400 (7LS) (2.112)
ve

E, :{%c(cu)- L(L+1)=5(S +1)};55 (7LS) (2.113)

seklinde verilir. Burada ¢, (yLS), ¢soo (]/LS) ve (g (7/LS), J ’den bagimsiz

carpanlardir. Eger spin-spin terimi ihmal edilirse J ve J -1 iki komsu ince yapi

seviyeleri arasindaki enerji farkinin

AE =24 (2.114)
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oldugu goriiliir. Burada ¢ =, ( 7LS)+§ 00 ( 7LS) ’dir. Buna ince yap1 i¢in ‘Landé
aralik kural’ denir. ¢ pozitif ise ince yap1 enerjisi J ile artar; bu durumda ince

yapinin normal oldugu, £ negatif ise tersinir oldugu sdylenir.

2.3.2. Enerji seviyeleri arasindaki gecisler
2.3.2.1. Gegisler ve gecis ozellikleri

Bir atomun enerji seviyeleri genellikle sonsuz yar1 omiirlii kararli haller olarak kabul
edilir. Bir elektromanyetik alan varliginda bu durum degisir. Fotonlarin sogurulmasi
atomlar1 ve iyonlar1 daha yiiksek seviyelere uyaracaktir. Ayni anda yayinlama ile bir
kez 1s1ma yapacaktir. Einstein [411], tamamen istatistiksel argiimanlar1 kullanarak,
bir uyarilmis iyonun manyetik alan yoklugunda da kendiliginden 1s1ma yapacagini

gosterdi.

Iki hal arasindaki elektromanyetik gecis, karsilik gelen fotonun agisal momentum ve

paritesi ile belirlenir. Sogurulan veya yayinlanan foton k agisal momentumu ve
ﬂ:(—l)k pariteye sahip ise gegise ‘elektrik ¢ok-kutuplu (EK) gecis’; foton
72'2(— l)k+1 pariteli ise gecise ‘manyetik ¢ok-kutuplu (MK ) ge¢is’ denir. Her bir ¢ok-
kutup, paritesi 7z ve ranki k olan Of ®) kiiresel tensor islemcisi ile tanimlanir. Bu

elektrik ve manyetik gegisler icin,
k S K (3 K) (s
EX=>"r (i) Ci() (2.115)
i=1
Ve
M& =afk(2k -1) {kil MAgk’Jr%gsMBék)} (2.116)
+

seklindedir. Burada MA(gk) ve MB;")
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Mp\gk):g:rkl(i)[c(kl) (i) x1® (i)}:() (2.117)

(k)
q

MB{ = zN: r() [ C* (i) xsP (i) ] (2.118)

olarak tanimlanir.

Bir y'J'M'{ist seviye ve bir JM alt seviye arasindaki gecisi tanimlamak igin gegis

integrali
17(7IM, 7 3'M ) = (7IM |07 |y 'M ) (2.119)
ve bilesen siddeti s™

S (7IM, ' I'M ) =Y [IZ(7IM, ' 3 M ')\2 (2.120)
q

seklinde tanimlanir. Yalnizca M kuantum sayilarinda katli olan seviyelere sahip
sistemlerle 1ilgilenildiginde go6zlenebilen nicelik bdylece bu kuantum sayilari

iizerinden bilesen siddetlerinin toplami olacagindan ¢izgi siddeti

S™(73,7'3)= Y kMO |13 M > (2.121)

M,M',q

dir. Wigner-Eckart teoreminden ve ortogonallik bagintisindan (M ve M "’ler
iizerinden toplam) c¢izgi siddeti, indirgenmis matris elemanlarinin karesi olarak elde

edilir:
S™(y'3',7d)= KyJ [0 53 >‘2 (2.122)

Bir iist seviyeden bir alt seviyeye yayinlama igin gegis olasiligi (veya hizi)
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2k+1 S”k (7/'J ', }/\])

A (r'373)=2C,[ a(E,; —E, )] ™ (2.123)
ile verilir. Burada g,.

g, =2J"'+1 (2.124)
seklinde iist seviyenin istatistiksel agirligidir ve

c, = F (k) (2.125)

© K[k

seklinde tanimlidir. Salinict siddeti sogurma ya da yayinlamadaki gecisi temsil eder.
Diisiik haldeki bir atom foton sogurarak iist seviyeye uyarildiginda sogurma salinici

siddeti

)]zk—l %JN) (2.126)

7J

T 1 r 1
(3, y'd )=;ck [a(E,, -E
dir. Benzer bir ifade »'J" ile yJ yer degistirmek suretiyle yayinlama siddeti i¢inde

uygulanir. Bu durumda sadece isaret degisikligi yeterli olacaktir. Esas olan (6zel bir

onemi olan), agirlikli salinici siddeti veya gf degeridir. Agirlikli salinict siddeti

of “(r3,7'3) =g, F*(»3,7'3) (2.127)

ile verilir. Bu 6zellik iki seviye arasinda cizgi siddeti gibi (isareti hari¢) tamamen

simetriktir.

Bu ‘tekli ¢izgi® 6zelliklerinin higbirinin 6l¢limii kolay degildir. Bu nedenle, ¢ogu
deneyler Ol¢iimlerin kolayligindan dolayir {ist seviyenin yari omriinii verir. Bu
durumda, tiim diisiik seviyelere ¢ok-kutuplu gegisler iizerinden toplam alinmalidir.

Boylece bir 'J " seviyesinin yar1 dmrii
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1
o= Z A”k(y'J "7J)

7k,yd

(2.128)

olur. Aymi y'J" {st seviyeden baslangi¢ ¢izgilerinin siddeti Q dallanma oranindan

tiiretilebilir. Bu, »'J '’den yJ ’ye bir ge¢is i¢in
Q=17,, > A (y'3"7J) (2.129)
7k

olarak tanimlanir. Bu farkli cok-kutuplu gegislere ait hizin boyutunu verir. Bu

elektrik ve manyetik ¢cok-kutuplu gegisler icin

A™ oc g *H (2.130)
Ve
AV o P13 (2.131)

seklindedir. Genelde en bilyiik gegis hiz1 elektrik dipol (E1) 1simasinda olacaktir (

1/a® garpim kadar). Bu nedenle, E1 gegisleri ‘izinli’, daha yiiksek dereceden

elektrik ve tim manyetik gegcisler ‘yasakli’ olarak adlandirilir.
2.3.2.2. Istmah gecisler icin kesin ve yaklasik secim kurallar:

Kesin se¢im kurallar1 tiim konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 i¢in uygulanir. Verilen bir
atomik hal fonksiyonuna ait agilimdaki tiim konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 ayni

paritelidir. Boylece ilk kuralin gecis islemcilerinin paritesi ile iligkili olacagi agiktir.
Parite, elektrik islemcileri igin (—1)k ile, manyetik islemcileri igin (—1)k71 ile

belirlidir. 7 ve 7' ile iki halin paritesi olmak tizere 7'/ 7 dikkate alinirsa

EW: 2= (1) (2.132)
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ve
M % (- (2.133)

oldugu goriiliir. Yani, E1 elektrik dipol islemcisi farkli pariteli halleri, M1 manyetik
dipol ve E2 elektrik kuadrupol ise ayni pariteli halleri dikkate alir.

Verilen bir atomik hal fonksiyonuna ait bir agilimdaki tiim CSF’ler igin ortak olan

diger bir 6zellik toplam J degeri i¢indir. Bunun i¢in tiim ¢ok-kutuplu islemcileri
Ad=J-3'=0,41,...,+k, k<J+J' (2.134)
se¢im kuralini verir. Bu kural J # J'# 0 kisitlamasini igerecek sekildedir.

CSF’lerin farkli agisal momentumlart gegise katilip katilmamalarina gore aktif veya
pasif olarak siniflandirilabilirler. Pasif momentumlar, aktifler (2.134)’teki kurala
gore olusurken degismeyecektir. Dikkate alinacak ilk kural, uzaysal ve spin uzayini

temsil eden farkli islemcilerin ranklarina baglidir. Y

islemcisinin spinden bagimsiz
oldugu ve spinlerin daima elektrik ¢ok-kutup gegisleri i¢in pasif oldugu agiktr.

Boylece spin i¢in se¢im kurali,

EY:AS=0 (2.135)

olarak verilebilir. Ayn1 segim kurali MA® islemcisi i¢in gecerlidir. Ancak, mB™

islemcisi 1 rankli bir spin islemcisi igerir ve bu nedenle manyetik ¢ok-kutup gegisler

bir kadar farkli spinli CSF’lerle ilgili olabilir.

Uzay agisal momentumlarina ait se¢im kurallarin1 elde etmek igin, = islemcisine

karsilik gelen tensoriin rankinin k olduguna dikkat edilir. Bu, Se¢im kuralini

EY:AL=0,41,...,+k, k<L+L' (2.136)
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olarak tayin eder. Manyetik gegisler i¢in biraz daha dikkatli olmak gerekir. Ciinkii
uzay tensorii MA®)da k rankli MB™ *da k-1 rankhidir. Bu durumda MAY ve

mB™® ’ya ait uzay ve spin momentumlari i¢in se¢im kurallari,

MAM:AS =0, AL=0,+1,...,+k, k<L+L" (2.137)
MB™ :AS=0,#41 AL=0,41,..,+(k-1), k—1<L+L" (2.138)
seklinde birlestirilebilir.

2.3.3. Enerji seviyelerinin Landé g-carpanlar:

Zeeman etkisi, dig manyetik alan ile atomun manyetik momenti arasindaki

H_ =-uB (2.139)

m

seklindeki etkilesimden ortaya ¢ikar. Burada g manyetik moment ve B manyetik

alandir. Breit-Pauli yaklagikliginda manyetik momente iki katki vardir: Elektronlarin

spin hareketinden ve yoriinge hareketinden gelen katkilar. Bu iki katki eklendiginde
# ==y (L+9sS) (2.140)

elde edilir. Burada gz, Bohr manyetonu ve g, kuantum elektrodinamik (QED)

etkiler igin diizeltilen elektron spininin g carpamidir (g, =2,00232). Dis alan,

manyetik etkilesme enerjisi ince yap1 ayrilmalarina gore kiiclik olacak kadar zayif

ise, H,, sifirmci dereceden fonksiyonlar olarak Breit-Pauli Hamiltonyenine ait dalga

fonksiyonlartyla birinci dereceden katki teorisi ile iyilestirilebilir. Dis alanin yonii z-

yoniinde se¢ildiginde, etkilesim enerjisi

AE(yIM) =(yIM|H_|7IM) = 11,B(yIM|L, +g.S,|yIM) (2.141)
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seklindedir. H,, Breit-Pauli Hamiltonyenine ait dalga fonksiyonlar1 LSJ ¢iftlenimli

CSF’ler tizerinden agilimla elde edildiginden enerji ifadesi CSF’ler {izerinden bir gift
toplama indirgenir:
AE(yIM) = (W (yIM)[H, [ ¥(rIM))

= 15BY "¢, (O, L;S;IM)|L, +9,S,| D(, L, S, IM)) (2.142)
jk

CSF’ler arasindaki matris elemanlar1 da
<CD(;/LSJM ) | L, +9.S, | O(y'L'S'IM )> = 5W.5LL.5SS.gJ (LS)M (2.143)

olarak olusturulabilir. Burada g, herhangi bir terim karisimi olmaksizin (yani saf LS

ciftleniminde) Landé g-¢arpanidir:

JI+1)+S(S+1)—-L(L+1)

g,(LS)=1+(g,-2) 230 1) (2.144)
Bu ifade dikkate alindiginda enerji yarilmasi

AE(yLS) = 13Bg,,M (2.145)
olur.

Orta manyetik alanlar i¢in, katki ifadesi uygun degildir. Bu durumda,

H=Hg +H, =Hg +B(L,+9.S,) (2.146)

seklindeki toplam Hamiltonyene karsilik gelen enerji ve dalga fonksiyonlarimin
belirlenmesi gerekir. Bu Hamiltonyen yalnizca J, ile sira degistirir ve dalga

fonksiyonu,
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Q(yM)=2.d, ¥ (7,3.M) (2.147)

a

seklindeki Breit-Pauli 6zvektorler tizerinden yaklasik olarak bulunur. Breit-Pauli

Ozvektorleri arasindaki matris elemanlar1 da
1sB(¥(rIM)|L, +9,S,[ (7' IM)) = 11,Bg,, ., M (2.148)
olarak yazilabilir. J ’deki kdsegen dis1 matris elemanlari igin ise

(P(rIM)|L, +9.S,| ('] -1M))

= ¢ (P(rLSIM)IL, +9.S,|D(r,L;S;J —1M)) (2.149)
1]

elde edilir. Manyetik kuantum sayisina baglilik ayirt edildiginde
(DFLSIM)|L, +0,5,|D('L'S' I ~IM)) =5, 5,.5c.0,,,4(LS) (32 -M?)"  (2.150)
bulunur. Burada

(J+L+S+D)J+L-S)(J+S-L)(L+S-J+1)
43%(23 -1)(23 +1)

9;,4(LS) =—(g, —1){ } (2.151)

ifadesi saf LS ¢iftleniminde kosegen dis1 Landé g-¢arpanidir. Breit-Pauli 6zvektorleri

arasindaki matris elemanlar artik

1/2

HsB(P(rIM)|L, +9.S,[W(r'I —IM)) = 11,Bg, ., 4 (LS)(I*—M?) (2.152)

olarak yazilabilir.

Matris kosegenlestirme yontemi kuvvetli dis manyetik alanlar i¢in tiimiiyle aym

olmasina ragmen, yarilma oldugundan dolayi, katki incelemesinden daha ileri bir yol
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izlenir. Oncelikle relativistik etkileri ihmal ederek ve sifirinci mertebeden dalga
fonksiyonlar1 olarak, relativistik olmayan Hamiltonyene ait dalga fonksiyonlariyla

birinci mertebeden katki teorisinde manyetik etkilesmeyi iyilestirerek,
AE(7LSM, M) = 11,B(LSM M, |L, +9,5,|7LSM, M, ) = 11,B(M, +9, M) (2.153)

elde edilir. M, ve Mg ’deki katlilik kaldirilarak, kiigiik katkilar olarak relativistik

etkilesimler uygulanabilir. Zeeman etkisinin kuvvetli alan sinirina ‘Pashen-Back

etkisi’ denilir.

2.3.4. Asir1 ince yapi etkilesimi

(2.2) relativistik olmayan Hamiltonyen atomun gekirdeginin sonsuz agirlikli bir
nokta yiik olarak ele alindigi varsayimi altinda gecerlidir. Cekirdek proton ve
ndtronlardan olusur ve her ikisi de sonlu bir kiitleye ve genisletilmis bir yiik
dagilimina sahiptir. Cekirdegin bu o6zellikleri bir atomik sistemin enerji seviye
yapisini etkiler ve teoride gecis enerjilerinin ve diger atomik ozelliklerin dogru
olarak belirlenmesinde dikkate alinmalidir. Cogunlukla ¢ekirdegin etkileri, kargilikli
etkilesme katkisinin hesabindaki belirsizlikten daha kiicliktiir. Agir atomlar icin
genisletilmis ylik (sonlu hacim) diizeltmesi 6nemliyken hafif atomlar i¢in sonlu
cekirdek kiitlesinden dolay1 olan diizeltmeler baskindir. Breit-Pauli diizeltmelerinin
yeterli oldugu sistemler i¢in, bu diizeltmeler kii¢liktlir ve sonsuz sifirinct mertebe

dalga fonksiyonlari ile birinci mertebe katki teorisinde incelenebilir.

Atomik enerji seviyelerinin asir1 ince yapisi, ¢ekirdegin elektromanyetik ¢ok-kutup
momentleri ve elektronlar arasindaki etkilesimden olusur. Hamiltonyene katki, K

mertebeli cok-kutuplardan olusan bir agilimla gdsterilebilir:

Hyo =D TOM© (2.154)

K>1
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Burada T*) ve M® sirasiyla, elektronik ve ¢ekirdek uzaymnda K rankli kiiresel
tensor islemcileridir. K =1 terimi manyetik dipol etkilesmesini ve K =2 terimi
elektronik kuadrupol etkilesmesini gosterir. Daha yiiksek mertebeden terimler ¢ok
daha kiigiiktiir ve ihmal edilebilir.

N-elektronlu bir atom icin T® ve T® elektronik tensor islemcileri atomik birimlerde
N

TO :%Z[ZI‘” —g.I0[C® (i)xs® (i) ]" 2+ g, 8;”5( r)s® (i )} (2.155)
=1

ve

N
T®=->Cc?(i)r?® (2.156)

i=1
seklindedir. C™®, k rankl1 kiiresel tensordiir:

Az
() _ Y
q 2k +1

(2.157)

Manyetik dipol islemcisi c¢ekirdegin etrafindaki elektronlardan dolay1 olusan
manyetik alan1 gosterir. Bu iglemcinin ilk terimi elektronlarin yoriinge hareketinin
neden oldugu alani gdsterir ve ‘yoriinge terimi’ olarak adlandirilir. Ikinci terim
elektronun spin hareketinden olusan dipol alan1 gosterir ve ‘spin-dipol terimi’ olarak
adlandirilir. Son terim elektron spini ve ¢ekirdek arasindaki temas etkilesimini temsil
eder ve cekirdekteki spin yogunlugu ile orantilidir. Sadece s elektronlar ¢ekirdegin
etrafinda sonlu olasiliga sahip olduklar1 i¢in, spin yogunlugu, spin yukari ve spin
asagl yogunlugundaki farktir. Elektrik kuadrupol islemcisi ¢ekirdegin etrafindaki

elektrik alan degisimini gosterir. Cekirdek islemcileri

M® = yZV(rC(D )Ll ® (i) +9,s® (i) ] (2.158)
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ve

prot. prot.
M® = 3" r?C? (i)= " (3z' 1) (2.159)
i=1 i=1
seklindedir. Burada g, ve ¢, niikleonlarin yoriinge ve spin Q-carpanlaridir ve
Uy = g I M gekirdek manyetonudur. Cekirdek elektrik kuadrupol islemcisi i¢in

toplam sadece protonlar {izerinden iken c¢ekirdek manyetik dipol islemcisi igin

toplam niikleonlar (proton ve nétronlar) lizerindendir.

4, klasik cekirdek manyetik dipol momenti ve Q ¢ekirdek kuadrupol momenti
cekirdek spini M, =1 ’nin maksimum bilesenli |v| |>gekirdek halinde M® ve M®

islemcilerinin beklenen degeri olarak tanimlanir:

VIHIMP Vi) =g, (2.160)
<vII|Méz)|vII>=%Q (2.161)

Kuadrupol momenti ¢ekirdegin yiikk yogunlugu dagiliminin bir 6l¢iisiinii saglar. Bu
nedenle yiik yogunlugu tam kiiresel simetriye sahipse elektrik kuadrupol momenti
kaybolur. Diger bir deyisle ¢ekirdek yiik dagilimi bozulmussa elektrik kuadrupol
momenti biiylik bir degere sahip olabilir. gz ¢ekirdek momentleri deneysel olarak
belirlenebilir ve bilinen nicelikler olarak diisiiniilebilir. Diger taraftan Q c¢ekirdek

kuadrupol momenti ¢ogunlukla yari-deneysel olarak belirlenir.

H,. asi ince yapr katkilart H, normal elektronik Hamiltonyene eklendiginde,

toplam Hamiltonyen

H=H,+H, (2.162)



53

olur. Bu Hamiltonyen J elektronik veya | ¢ekirdek agisal momentum islemcileriyle
sira degistirmez. Onun yerine F =1 +J seklinde elektronlarin ve ¢ekirdegin toplam

acisal momentumuyla
[H,F?]=[H,F]=0 (2.163)

seklinde sira degistirir. Bu asirt ince yap1 hallerini tanimlayan H 'nin
ozfonksiyonlar1 acisal kuantum sayilar1 F ve M. ile tanimlanabilecegi anlamina

gelir:

[1-J|<F <1+ (2.164)

M. =—F-F+1,..,F-1F (2.165)

Asint ince yapr etkilesimi ¢ok zayiftir ve sifirinct mertebe fonksiyonlar igin H, mn
dzfonksiyonlari ile katk teorisinde incelenebilir. Ozfonksiyonlar |yIM ;) ve |vIM, )

seklindeki elektronik ve cekirdek fonksiyonlarinin carpimi olarak alinabilir ve

boylece

Ho|7IM ) VIM, ) =E ; [7IM,)|vIM,) (2.166)

elde edilir. Carpim fonksiyonlar1 F? ve F,’nin 6zfonksiyonlari degildir. Ancak,

Clebsch-Gordan agilimi uygulanarak, dogru simetrili 6zdes fonksiyonlar takimina

doniistiiriilebilir:
|7VIIFML) = D" (JIM;M, [JIFM. )| 7IM, )|vIM, ) (2.167)
M;M,

Birinci dereceden katki teorisine gore sadece asiri ince etkilesiminin elektrik

kuadrupol ve manyetik dipol terimleri incelenirse, enerji
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Ev. (JIF) = Eyy, (JIF ) +Eg, (JIF) (2.168)
olur. Burada

E, (JIF) = <va||:|\/|F ‘T(l).M(l)‘vaIFMF> (2.169)
ve

Ee, (JIF) =<va||:|\/|F

T M7 vaIFMF> (2.170)

dir. F kuantum sayilar ilgili carpanlara ayrilir ve enerjiler asir1 ince yapi etkilesim

sabitleri (A ve B carpanlari) cinsinden ifade edilirse:

_H 1 ®
A(3.9)=~ 00 T (ra|T®|r3) (2.171)

B 323 -1 o ,
Bl2.9)= 2Q{(J 1123 +1)(2] +3)} I rel) (2472

olur. Enerji diizeltmeleri de boylece

EMl(JIF):%A(J,J)C (2.173)

ve

ZC(C+1)—I(I +1)3(3+1)
21(21-1)3 (23 -1)

E, (JIF)=B(J,J) (2.174)

olarak verilir. Burada C = F (F +1)—J (J +1)—1(1 +1) dir.
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Bir ince yapi seviyesinin asir1 ince yapi bilesenleri, ‘bir asir1 ince yapi goklugu’
olarak adlandirilir. Genellikle, manyetik dipol etkilesimi baskindir ve F ve F -1 iKi

komsu asir1 ince yap1 seviyeleri arasindaki enerji farki yaklagik olarak
AE(JIF):EMl(JIF)—EMl(JIF—1)=A(J,J)F (2.175)

dir. Bu, manyetik asir1 ince yap1 i¢in Landé aralik kuralidir. Boylece asir1 ince yapi
etkilesiminin elektrik kuadrupol ve manyetik dipol terimleri ele alindiginda dalga

fonksiyonu a¢ilimindaki matris elemanlari,
E, (JIF,J'IF) =<va||:|\/|F ‘T(l).M(l)‘va ' IFMF>, J'=J+1 (2.176)
ve

Ee, (JIF,J '||:)=<va||:|\/|F T M

;/VJ'IFMF>, J'=3+1,3+2 (2.177)

seklinde iki terimin toplami olarak yazilabilir.
2.3.5. MCHF ile atomik yap1 hesaplama adimlar

Ayni1 LS terimli dalga fonksiyonu i¢in tipik hesaplama adimlart Sekil 2.1, Sekil 2.2
ve Sekil 2.3’teki gibi ozetlenebilir. MCHF program paketi [412] ile hesaplama

adimlari i¢in izlenen yol ise soyledir:

a) Konfigiirasyon hal listesinin iiretilmesi: Verilen bir atomun kapali alt tabakalari
okunarak bazi kurallara gore ciftlenmis konfigiirasyon hal listesi tiretilir. Spesifik yer
degistirmeler bir referans sete ilaveten bir ve iki kez yer degistirmelerden olusur.

Y oriingelerin bir aktif setinin tiim miimkiin konfigiirasyonlar iiretilebilir.

b) Relativistik olmayan Hamiltonyenin agisal integrallerinin hesaplanmasi: Slater

integralleri ve Kkinetik integrallerin lineer birlesimi olarak relativistik olmayan
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Hamiltonyenin matris elemanlarini ifade etmek icin gerekli olan agisal integraller
hesaplanir. Verilen bir konfigiirasyon hal listesi i¢in tiim matris elemanlar1 veya
secilenler hesaplanabilir. Bir alt tabakada s, p ve d elektronlarinin herhangi bir sayisi
izinliyken | >3’1u alt tabaka igin iki elektrondan fazlasi izinli degildir. Bu integral
listesi kullanilarak, relativistik olmayan radyal fonksiyonlar ve agilim katsayilari

hesaplanir.

¢) Breit-Pauli Hamiltonyenin agisal integrallerinin hesaplanmasi: Radyal integrallerin
lineer birlesimi olarak Breit-Pauli Hamiltonyenin matris elemanlarin1 ifade etmek
icin gerekli olan agisal integraller hesaplanir. Verilen bir konfigiirasyon hal listesi
icin tim matris elemanlar1 veya secilenler hesaplanabilir. Yoriingeler ortogonal
olarak kabul edilir. Breit-Pauli LSJ yaklasikliginda, dalga fonksiyonu farkli LS

terimli konfigiirasyon hal fonksiyonlarina agilir.

d) Konfigiirasyon etkilesmesinin hesaplanmasi: Hem relativistik olmayan hem de
Breit-Pauli yaklagikliginda bir etkilesme matrisinin o6zdeger ve 0Ozvektorleri

hesaplanir.

e) MCHF dalga fonksiyonlarindan Zeeman yarilmalarinin hesaplanmast:
Konfigiirasyon etkilesmesiyle tretilen elektronik dalga fonksiyonlari kullanilarak
zayif dis manyetik alandaki manyetik alt seviyelerinin ayrilmasin belirlemek igin
kosegen ve kosegen-disi Landé g-carpanlari hesaplanir [413]. Ayrica, manyetik

alanda bir atom i¢in toplam etkilesim matrisi yazilir.

f) Gegis islemcileri igin agisal integrallerin hesaplanmasi: Radyal integrallerin lineer
birlesimi olarak E1, E2,..., M1, M2,... gecis islemcilerinin matris elemanlarini
ifade etmek icin gerekli olan agisal integralleri hesaplanir. iki konfigiirasyon hali

arasindaki gecis i¢in tiim matris elemanlar1 hesaplanir.

g) MCHF dalga fonksiyonlarindan LS ve LSJ gegislerinin hesaplanmasi: Gegis matris
elemanlariyla birlikte zit veya ayni pariteli ilk ve son haller i¢in verilen dalga
fonksiyonlartyla salinic siddetleri ve gegis olasiliklart LS ve LSJ ¢iftlenimine gore

hesaplanir.
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h) MCHF dalga fonksiyonlarindan asir1 ince yap1 sabitlerinin hesaplanmasi: LS veya

LSJ seklinde iiretilen bir elektronik dalga fonksiyonu icin asir1 ince etkilesim sabitleri

(A, ve By ) hesaplanur.

Tek konfigiirasyonicin
relativistik olmayan
Hartree-Fock hesabi1

Konfigiirasyon
listesinin iiretilmesi

Bir elektron ve
Slater integrallerinin
hesabi

Cok konfigiirasyonlu
relativistik olmayan
Hartree-Fock hesabi

Breit-Pauli
relativistik
katkilarinin hesabi

Konfigiirasyon
etkilesmesiyle (LS veya
LSJye gore) enerji
seviyelerininhesabi

Elektrik veya manyetik
cok-kutup gegisleriicin
gecis integrallerinin
hesabi

Asiri ince yapi
sabitleri ve izotop
kaymalarininhesabi

Landé g-¢arpanlari
ve Zeeman
yarilmalarininhesabi

Elektrik veya manyetik
¢ok-kutup gecislerinin
(LS veya LSJye gore)

hesabi

Sekil 2.1. MCHF ile atomik yap1 hesab1
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Konfigiirasyon

Atomun kapali alt
tabakalarinioku

hal listesinin
iretilmesi

Ortogonal olmayan
yoriingelirelativistik
olmayan Hamiltonyenin
ag1sal integrallerinin
hesab1

Verilen
konfigiirasyonlarin
paritesini kontrol et

Verilen konfigiirasyon
i¢in miimkiin tim
¢iftlenimleriolustur

Konfigiirasyon
hal listesini oku

Verilen (Z,N)igin
Slater ve bir-elektron
integrallerinioku

Istege bagli olarak

varsa giris dalga
fonksiyonlarmioku

Relativistik oln'kayal{l X
Hamiltonyeni¢inF ,G ,R

ve bir-elektron integrallerini
hesapla

Verilerin gesitli setlerini oku
*Referans set
*Aktif set
*Tekli ve ikili yerdegistirmeler

Cok konfigiirasyonlu
yaklasikligindaagilim
katsayilarimimve relativistik
sayisal radyal fonksiyonlarin
hesab1

Hesaplananintegral
listesini yaz

[ tamsay1 degerini
spektroskopik
sembole gevir

Radyal fonksiyonlary
konfigiirasyonagilim

katsayilarinive enerjiyi
hesapla

Konfigiirasyon
hal listesini oku

istenilen son LS terimine
gore bir konfigiirasyonun
ciftlenimleriniyaz

Segilen Breit-Pauli
islemcileriicin agisal
integrallerinhesab1

Radyal dalga
fonksiyonlarinive agilim

katsay1li konfigilirasyonhal

listesini yaz

Relativistikolmayan veya
relativistik yaklagiklikta
konfigiirasyonetkilesme

matrisinin 6zdeger ve
ozvektorlerininhesabi

Jden bagimsizkatkilar: Kiitle
diizeltmesi+Darwin
diizeltmelert-SSC+OO ve
J'ye bagli katkilar SO+SOO+SS hesapla

Radyal dalga fonksiyonlariny
acilim katsayili
konfigiirasyonhal listesini ve

integral listesini oku

Relativistik
hesap?

Hpp igin indirgenmis
integrallerin listesini
olustur

Relativisitik olmayan

Hpp icin

Hamiltonyenigin .. .
S L . indirgenmis
indirgenmisintegralleri . ..

oku integralerini oku

Hpp'nin 6zdeger ve
ozvektorlerinihesapla
ve ¢ikis dosyasinayaz

B
HNR+ Hince yapisiz m .
Ozdeger ve 6zvektorlerini
hesapla

ve ¢ikis dosyasmayaz

Sekil 2.2. Radyal fonksiyonlarin ve enerji seviyelerin hesab1
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Acilim katsayili konfigiirasyon
hal listesini, radyal
fonksiyonlarmive relativistik
veya relativisitik olmayan

Acilim katsay1l
konfigiirasyonhal listesini

Landé g-garpanlari

ve Zeeman ve
yarilmalarinin H,,,'nin 6zdeger ve ;
BP Ozdeger ve 6zfonksiyonlarioku

ozvektorlerinioku & Y

hesab1

Asir1 ince yapt
sabitlerinin hesab1

Kosegen ve kosegen digt Landé
g-¢arpanlarinthesapla

ve manyetik alandaki atom i¢in

toplam etkilesim matrisini yaz

Asir1 ince yapt
etkilesim sabitlerini
hesapla

Landé g-garpanlarint
ve etkilesim matrisini
dosyayayaz

Elektrik ve manyetik

cok-kutup gecislerii¢in

gecis integrallerinin
hesab1

Ayni veya zit pariteli
agilim katsay1l

konfigiirasyonhal

listelerini oku

Konfigiirasyonhallerinin
tiim ¢iftleri arasindaki
acisal integralleri hesapla
ve listesini olugtur

Elektrik veya
manyetik ¢ok-kutup
gegislerininhesab1

Relativistik
gegisler

Relativistik
olmayan gegisler

Ayni veya zit pariteli agilim
katsayili konfigiirasyonhal
listelerini, dalga fonksiyonlarinive
Hyp'nin 6zdeger ve dzvektdrlerini
oku

Ayni veya zit pariteli agilim
katsayili konfigiirasyonhal
listelerini, dalga fonksiyonlarm1
ve Hyp+H, yapmz‘m ozdeger ve
6zvektorlerinioku

Gegis
integrallerini oku

k k
E veyaM gegisleri
i¢in AE, &, S, gf've Aki
niceliklerinihesapla

Hesaplanan gecis
parametrelerini
dosyayayaz

Sekil 2.3. Landé g-carpanlari, agir1 ince yapi sabitleri ve spektrumlarin hesabi
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2.4. Relativistik Hartree-Fock Yontemi

Cowan tarafindan gelistirilen bu yaklasik yontemde [28] Hamiltonyen atomik

birimlerde
2 27 2
H=->V; —ZT+Zr—+Z§i(ri)(|i.si) (2.178)
i i i i>j ljj i
olarak alinir. Burada r, =|r;| ¢ekirdekten i. elektrona olan uzaklik, I :‘I’i —I’j‘, i. ve

j. elektronlar arasindaki uzaklik ve i > j iizerinden toplam elektronlarin tiim ¢iftleri
iizerindendir. Hamiltonyenin son terimi bir elektronun spini ve kendi ydriingesi
etrafindaki hareketi arasindaki manyetik etkilesim enerjinin tiim elektronlar
tizerinden toplamini gosterir. Baslangigta kiitle-hiz ve Darwin diizeltmeleri dikkate
alinmayabilir, fakat spin-yoriinge etkilesimi | ve s islemcileri vasitasiyla dalga
fonksiyonun agisal kismini igerir ve enerji-seviye yapilari (ilgili seviyelerin bir grubu

icindeki enerji farkliliklarina) lizerine 6nemli bir etkiye sahiptir. &, yOriinge- ve

spin-agisal momentum islemcilerinin skaler ¢arpiminin bir oranti sayisidir:

a?1(dv

Bu yaklasiklikta da amag ilgilenilen her kararli kuantum hali i¢in atomun ¥* dalga

fonksiyonunu ve E* enerjisini elde etmek i¢in
HY* = EXyX (2.180)

seklindeki Schrodinger denklemini ¢ozmektir. Ancak, dalga fonksiyonu 4N
degiskenlidir (her bir elektron i¢in ii¢ uzay ve bir spin koordinati) ve kuantum
mekaniksel problem olduk¢a karmagsiktir. N >1 i¢in, ger¢ek c¢oziimler tam
bulunmayabilir ve bir tip ya da baska bir tip yaklasikliklar gereklidir. Genel bir
yaklasim, birka¢ ayarlanabilen parametreler iceren dalga fonksiyonlarinin birkag

seklini kabul etmek ve bu parametrelerin degerlerini, miimkiin en iyi fonksiyonu
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verecek sekilde degistirmektir. r; elektronlar arasi uzaklik fonksiyonunda agik bir

sekilde alinmig ise, problem N =3 veya 4 igin bile olduk¢a karmasiktir. Karsilikli
etkilesme enerjilerinin dogru katki hesaplamalar1 6’dan daha biiyiik N i¢in oldukca
fazla uzundur. Spektroskopik amaglar i¢in, her sayida elektronlu (10, 100 hatta 150)
atom i¢in farkli on, yiiz hatta binlerce seviye ile ilgilenmek gerekir. Bu nedenle ¢ok

onemli yaklasikliklar yaparak problemin iistesinden gelme amaglanmaktadir.

Problemin ¢6ziimii igin yaklagik bir yol olarak, once Slater [414] tarafindan
gelistirilen yontem kullanilip daha sonra Condon ve Shortley [415] ve calisma
arkadaslar1 tarafindan gelistirilen teorilerle bu yontem genisletilir. Temel yontem,

bilinen ¥, temel set cinsinden bilinmeyen W¥* dalga fonksiyonlari agilimini

almaktir (MCHF yaklasikligindaki gibi):

Y=Yy, (2.181)
b

Temel fonksiyonlar
(W, |Wy) =Sy (2.182)

seklinde ortonormal fonksiyonlarin tam bir setinin iiyeleri olarak kabul edilir.
Genelde set (2.181) sonsuz serileri gosterdiginde sonsuz sayida liyelere sahiptir.
Uygulamada, sonlu sayida terimler igin seriyi kesmek gereklidir. Bu nedenle uygun

tipte temel fonksiyonlar1 almak dnemlidir.

M uygun temel fonksiyonun bir setinin se¢ildigi kabul edilir ve Yy, ag¢ilim katsayili

M ’nin degerlerini belirleme problemi incelendiginde (burada 1<b<M) ve (2.181),
(2.180) Schrodinger denkleminde yerine yazildiginda,

D HysW, =E> yy ¥, (2.183)
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elde edilir. Bu ifade soldan ¥, temel fonksiyonunun herhangi biri ile ¢arpildiginda

ve tim 3N uzay koordinatlar1 {izerinden (N spinlerin her birinin her iki miimkiin

yonelme iizerinden toplam alarak) integral alarak,

M M
D Hyp Ve =E> v (W, | W, ) =Eyf, 1<b<M (2.184)
b'=1 b'=1

bulunur. Burada beE<‘Pb|H|‘Pb.>, (2.178) Hamiltonyen islemcisinin matris

elemanidir. Cogu mekaniksel problemdeki gibi, Hamiltonyen matrisi Hermityen
oldugundan bu matris daima reel simetrik matris olarak ele alinir. (2.184) bagintilar

M tane bilinmeyenli v/ ’ndeki es zamanli lineer homojen denklemlerin bir setini
kapsar. Bu denklemler seti (be. - Ekébb.) matrisinin determinant: sifir degilse sifir

olmayan ¢oziimlere sahip olacaktir. Bir miimkiin yontem E*’taki M dereceli bir
polinoma bu determinant1 genisletmektir. E*’min bu degerlerinin her biri tekrar

(2.184)’te yerine konuldugunda
yilyS, b=i (2.185)
M —1 oranlari igin M —1 bagimsiz denklemlerini verir. Daha sonra y;’nin degeri

M
Z‘ytf ‘2 =1 olacak sekilde secilir. Bu ¥* ’nin normallestirilmesine denktir:
b=1

(v |v) =,

> yﬁv‘l‘bv> =Sl (2.186)
b b

2 veya 3’ten fazla olmayan M degeri igin, bu yontem hem sayisal olarak hem de

analitik olarak miimkiindiir. Daha biiyilk M ’ler i¢in pratik yontem sayisal

H =(H,, ) Hamiltonyen matrisini késegenlestirmektir. A¢ilim katsayil set
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ye=| 2 (2.187)

seklinde bir siitun vektorii olarak yazilirsa, (2.184) denklemleri
HY* = EfY* (2.188)

seklinde tekli matris denklemi olarak yazilabilir ve problem H matrisinin E*
ozdegerleri ve karsilik gelen Y* ozvektorlerini bulmak olur. Kdsegenlestirilen

Hamiltonyen matrisinin
THT =(E*5,, ) (2.189)

seklindeki kosegen eleman1 E* 6zdegeridir ve T ’nin k. siitununa karsilik gelen Y*

ozvektoriinli gosterir.

Bilindigi gibi Y* 6zvektorleri, yozlasms (katll) olmayan dzdegere ait iseler kendi
aralarinda otomatik olarak ortogonaldirler ve bunlar 6zdegerler yozlasmis olsalar bile

ortogonal segilebilirler. Boylece H,,. Hamiltonyen matris elemanlarini hesapladiktan

sonra, atomun enerji seviyeleri ve 6zfonksiyonlarinin hesab1 6nemli olmaktadir.

HFR yo6nteminde de MCHF yonteminde oldugu gibi yine merkezi alan yaklasikligini
esas alarak atomun dalga fonksiyonu antisimetrik bireysel dalga fonksiyonlarinin
carpimindan olusur. Bu yontemde bir konfigiirasyonun ortalama enerjisi 2.2.2deki
gibi belirlenir. Sonra toplam ortalama enerji tiim konfigiirasyonlarin ortalama

enerjisinden elde edilir.

Yalnizca atom alan-serbest uzayda ise, her bir hal J* ve J, toplam agisal

momentum iglemcilerinin bir 6z halidir ve 6zdegerler M’den bagimsizdir. Boylece

her bir enerji seviyesi 2J +1 kez katli oldugu igin ortalama enerji
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> (23 +1)E’

E — seviyeler 2190
ort > (23+1) (2.190)
seviyeler
seklinde yazilabilir.

2.4.1. Bir-elektron ve toplam baglanma enerjileri

(2.178)’deki Hamiltonyen islemcisinin ilk iki ve sonuncu terimleri

ZN: fi=2 f(r) (2.191)

i=1 i

seklindeki bir-elektron islemcileridir. Bu islemciler tim N elektronlarin uzaysal ve

spin koordinatlarinda simetriktir ve son terim tiim N (N —1)/2 koordinat giftleri i¢in

simetrik olan,

iigijzzzg(rwrj) (2.192)

seklindeki iki elektron islemcisidir. Hamiltonyenin spin-yoriinge terimi i¢in kdsegen

matris elemani

<\P|Z§i (I.5)|¥) = Z<nilimIi m,

f(l.s)‘nilim,imsi> (2.193)

dir. s elektronlari igin spin-yoriinge etkilesimi sifir geldiginden geriye kalan terimler

icin ortalama enerji

Eun = 2 (V7 [i)y + 2122 1), + X[ (ii[2/ i), (i 2/ val i),

i i>]

(2.194)
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seklinde yazilir. Bdylece bir nl. yoriingesindeki bir elektronun konfigiirasyon-

ortalama baglanma enerjisi

E'=E, +E +> E" (2.195)

j#i

olur. Tiim N elektronun konfigiirasyon-ortalama toplam baglanma enerjisi

ZE' +ZE' +> > E" (2.196)

i>]

1 i i i
:EZ(EK+EH+E) (2.197)

seklinde yazilabilir. Yani, i yoriingesindeki bir elektronun ortalama bir-elektron
baglanma enerjisi, Kinetik enerji, ¢ekirdek ile etkilesimden olusan potansiyel enerji
ve atomdaki diger N -1 elektronla etkilesim enerjisinin toplamidir. Atomun
ortalama baglanma enerjisi, tlim kinetik enerji ve tiim elektron-¢ekirdek enerjileri
toplami ve tiim elektron ciftleri lizerinden toplanan elektron-elektron Coulomb
etkilesimlerinden olusur. Elektron-elektron Coulomb etkilesimlerinden dolay1

konfigiirasyon-ortalama toplam baglanma enerjisinin (Eot) z E' ye esit olmadig

aciktir. (2.195)’teki terimler kisaca, Kinetik enerji igin

El = <i ‘—Vz‘i>m = T P (r){_(;j_rzﬂ_w} P, (r)dr, (2.198)

r

elektron-gekirdek etkilesme enerjisi igin

0

=(i|-2z /r|i)=[(-2z I7)|R (r)[ dr (2.199)

o

ve elektron-elektron Coulomb etkilesim enerjisi, 6zdes olmayan elektronlar igin
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) Lok LY
E”=F°(ij)—%2((‘) 0 5) G*(ij) (2.200)

ve O0zdes elektronlar icin

o LD (b kLY
E" = FO(ii) —(4Ii+1)kz>;:(0 0 oj F*(ii) (2.201)

dir. Burada F* ve G*’lar 2.2.2 kesiminde de belirtildigi gibi Slater integralleridir.
2.4.2. Radyal denklemlerin sayisal ¢oziimleri

HFR yonteminde P, (r) ’nin analitik ifadesi i¢in

r)=— Z(n_l_l)! B llg-pl2| 2141
P (r) {—nz[(nﬂ)qg} p L (p) (2.202)

alinir. Burada p=2Zr/n ve L3} (p) de bagh Laguerre polinomlaridir.

n+l

P, (r) i¢in (2.202) analitik ifadesi relativistik hidrojen benzeri problemi tam olarak

¢ozmek icin yeterlidir. Ancak bir elektrondan daha fazla elektron iceren atomlarla

ilgilenildiginde

{—3—;+ I(Irtl) +V(r) | R, (r) = ER,(r) (2.203)

seklindeki benzer diferansiyel denklemleri ¢dzmek gerekir. Bu durumda V(r)

potansiyel enerji fonksiyonu artik basit bir sekilde ifade edilemez. Bu nedenle

analitik ¢oziimii mimkiin degildir ve sayisal ¢oziimleri elde etmek gerekir. Bu
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sayisal ¢oziim yontemi daha once 2.2 kesiminde verilen HF yonteminin takip ettigi

yolu izler.

Atomun E =-2?/n’ kuantumlanmis enerji seviyelerine gétiiren ve P, (0)=0 ve

P

nl

(0)=0 smur sartlarmin roliinii gdstermek igin basit bir Coulomb potansiyeli

alinarak sayisal siire¢ baslatilabilir. Buna gore (2.203)’t
d?P, (r
d—rlz()z[vetkin(r)_ E:' P (I’) (2.204)

seklinde yazmak uygundur. Burada etkin potansiyel enerji

1(1+1)

V. 7

an (1) =V (r)+

(2.205)

dir. Etkin potansiyel V (r) ii¢ boyutlu potansiyel enerji ve kinetik enerjinin agisal

momentum kismindan gelen ek bir terimden olusur ve merkezi kuvvetlere karsi

yapilan isten sonuglanan bir radyal potansiyel enerji olarak diisiintilebilir.

Kuantum mekaniksel olarak, bir elektronun klasik olarak izinli bolgesi digina niifus
edebildigi bilinmektedir. Pratikte herhangi bir I’li elektron keyfi olarak kii¢iik yaricap
i¢ine girebilir. Bu bolgede

P, (p):bop'+1, (r—0) (2.206)

n

terimiyle baslanan bir seri agilimi, (2.204) diferansiyel denkleminin sayisal
integrasyonuyla baslayarak saglanan sayilar i¢in r’nin birka¢ degerinde P, ’nin
degerlerini hesaplamak i¢in kullamlabilir. b, sabiti P, (r)>0, (r —0) 1 saglamasi
icin pozitif olmalidir. (2.204)’in integrasyonu, E enerjisinin bazi1 sabit degeri igin
P(r) "nin belirsiz bir ¢dziimiinii vermek i¢in standart sayisal tekniklerle daha biiyiik

r’de hesabi siirdiiriir. Bu belirsiz ¢6zlimiin genel sekli kolaylikla tanimlanabilir.
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Klasik olarak yasakli bolgede (V. > E), (2.204)’ten P", P ile ayni isarete sahip
oldugu sonucuna varilir. Boylece P(r)’nin grafigi siirekli artan olmahdir ve
sonsuzda P, ()=0 olma smir sartimi saglamaz. E ’nin degeri boylece klasik

oldugu gibi mekaniksel olarak da yasakli olur. E ’nin, V,, ’nin minimum

degerinden daha biiyiik olmas1 gerektigi agiktir. (V,

etkin

<E) oldugu bir bélge vardir

ve P salinict seklini verir. Bununla beraber E biiyiik yaricapli bolgede P, yatay

eksene dogru asimptotik olarak azalir.

Radyal diferansiyel denklemin ¢oziimii igin sayisal siire¢, sonsuzda karsilik gelen
P(r) integralini sifira gotiirinceye kadar E degerinde diizenleme igerir. (2.204)
diferansiyel denklemi lineer oldugu i¢in P(r)’nin herhangi ¢oklugu simr sartlarin

saglayan (2.204)’lin bir ¢6ziimiidiir. Boylece sayisal olarak integrali

0

c=[|P(r) dr (2.207)

0

seklinde hesaplanabilir. Ayni1 zamanda P(r)/ C, normallesme sartin1 saglayan

(2.204)’1n bir ¢oziimidiir.

Her bir | igin, en diisiik enerjili P, (r) radyal fonksiyonu diigiimlere (r =0,) ve bir

anti-diigtime (maksimum biiyiikliigiin bir noktasi) sahip degildir ve her bir ardigik
daha yiiksek enerjili 6zfonksiyon bir ek diiglime ve anti-diigiime sahiptir. Genelde,
diigiimlerin sayis1 n—I—1ve anti-diigiimlerin sayis1t n—|’dir.

2.4.3. Homojen denklem (yerel-potansiyel) yontemleri

HF denklemleri i¢in tiim genel yaklagimlar,

{—3—;+ Ii(lirj Dvin [p(n=4RM (2.208)
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seklindeki her bir diferansiyel denklemin ¢oziilmesini kapsar. Burada V'(r), i.

elektronun hareket ettigi alan i¢in kabul edilen potansiyel-enerji fonksiyonudur.
(2.208) homojen denklemdir ve homojen olmayan denklemlerde olan tim

zorluklardan bagimsizdir:

Herhangi bir atom igin (2.208) diferansiyel denklemlerin her biri hidrojenik

Schrodinger denklemiyle ayni sekle sahiptir ve ¢oziim yontemi her bakimdan

aymdir. Tek zorluk, V'(r), P (r)’ye fonksiyonel olarak bagh ise bir SCF

J
iterasyonunun  gerekmesidir. V'(r), Thomas-Fermi (TF), Thomas-Fermi-Dirac

(TFD), Hartree (H), Hartree-Fock-Slater (HFS), Hartree-Slater (HS) ve
Hartree+istatistiksel-takas (HX) yontemleri gibi yaklasik yontemlerde farkli sekilde

verilir. HFS yonteminde

vi(r):__+vc(r)_ai(ﬁp(r)jm (2.200)

r 2\ 7w

kullanilan takas yaklasikligi i elektronunun o6z-takas enerjisi i¢in dogru olarak
hesaplanamadigindan HFS yonteminde biiyiik zorluklar ortaya ¢ikar. A¢ik bir ¢oziim

V. ’nin yerine V,, kullanarak ilk terimde 6z-enerjiyi disarida birakmaktir ve sadece

6z olmayan takas enerji terimlerine ait yaklasikligi alan bir istatistiksel yol

izlemektir:

vi(r):_%%(r)wx(r) (2.210)

V,(r) yaklasik fonksiyonu, ger¢ek HF terimlerinin asagidaki ozellikleri miimkiin

oldugunca saglayacak sekilde secilmelidir:

1. V, herhangi bir-elektron konfigiirasyonu ve ns? iki elektron konfigiirasyonu igin

sifir olmalidir.
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2. Her bir alt tabaka i¢in homojen diferansiyel denklemin & 06zdegeri, (2.208)
denklemlerinin P, ¢oziimlerinden kuantum mekaniksel olarak hesaplanan E' bir-

elektron baglanma enerjisine esit olmalidir.

3. Ayni1 I’li farkli n’li radyal fonksiyonlar ortogonal olmalidir.

Uygun bir V,(r) fonksiyonunu bulmak i¢in Slater tarafindan kullanilan serbest-

elektron ifadesinden baslanir. Ancak degistirilen yogunluk yukaridaki 1 6zelligini
saglayacak sekilde i elektronun 6z-takas etkilerini disarida birakir. Takas enerjisi

yalmzca p ’ya degil i’nin paralel spinlere sahip 1/2p yogunluguna sahip oldugu

i¢in,

1 1

=T Hh_h 2.211
S P =5P=A ( )

seklinde kabul edilir. Burada p,, i elektronun olasilik yogunlugudur. Ancak w, =1

ise /2 p, 1/2 p,’den daha fazla olmaz ve bdylece

p'(r)=p(r)-[min(2,w)]p (r) (2.212)

degistirilmis sekilde elde edilir. istenilen fonksiyonun da

~\1/3 A\L/3 1/3
Vx(r)=—§(24—p) =_§ P (24_'0) Ry (2.213)
2\« 2\ p Vs

seklinde olmasi beklenebilir.

Deneme hesaplamalari, 3/2 katsayisinin istenilen V, (r) nin (2) dzelligini vermesi

icin ¢ok biiyiikk oldugunu gosterdi. Daha sonraki hesaplamalardan sonra iki ek

diizeltme carpani dnerildi. HX yontemi icin V',
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rg (1 )dr, =k (r ){p'+0,5/;'(ni—H}(%](MTPJM

(2.214)

ZZq

<
—

=
~

Il

|

+

O'—o8

alinir. Hesaplamalarda, k, =0,65 degeri i¢in HF ile en iyi uyumun saglandigini

gOstermistir. Parantez i¢indeki ¢arpan biiyiik r’deki takas teriminin biiyiikliigiini

azaltmak icin kiigiik bir diizeltme carpanidir. Geri kalan iyilestirme ¢arpani f (r)

f L r=h (2.215)
(r)= 1+0,7(1-r/1,), r<r, '

seklindedir.

HX yontemini kullanmak oldukga basittir ve Pi(r)’in i¢ kisimlar1 hari¢ HF ile

olandan daha iyi uyum iginde sonuglar verir. Ozellikle E_, 'min degerleri oldukga

ort.

iyidir. Ciinkii E_, *nin HF degeri degisimdeki bir minimumu gosterir. Ayni I’1i farkli

ort.
n’li HX radyal fonksiyonlar1 arasindaki iist liste gelme integralleri tam olarak sifir

degildir. Fakat genellikle 0,02-0,05 araligindan da daha biiyiik degildir.

HX yontemine benzer bir diger yaklasiklik Lindgren ve Rosén [416, 417] tarafindan

onerildi. Onlar Hartree potansiyelinden baglayarak takas terimi olarak

24\"° 13 13

V()= =] [*-(20)" ] Ry (2.216)
T

ifadesini kullandilar. Burada p,, 1 yoriingesindeki bir elektronun olasilik

yogunlugudur ve p, = p+ p, ’dir. W, =1 olmadik¢a p, = p’dir. V, ifadesi hem ¢ok
sadedir hem de HX’den daha basit olarak bulunur ve yar1 deneysel ayarlama

parametreleri icermez.
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2.4.4. Relativistik diizeltmeler

HFR yodnteminde bir-elektron ve toplam baglanma enerjileri igin E! ve E,

relativistik diizeltmeleri alinir:

N N

E = E =) (E, +Ep) (2.217)

i=1 i=1

Burada kutle-hiz ve Darwin katkilari

E :—%az.([Pi (r)(& —Vi(r))2 P (r)dr (2.218)
ve

. i Jav dr R
E,'Dz—é',i()%a !Pi(r){ dr(r)}{r ' dr(r)}dr (2.219)

seklinde verilir. Burada « =1/137,036 ince yap1 sabitidir ve tiim enerjiler rydbergs

birimindedir. Bu ifadeler V'(r) merkezi alan potansiyel enerji fonksiyonu icerirler.

HX potansiyel fonksiyonu veya benzer yerel fonksiyonlar kullanildiginda, HF’de

karsilagilan zorluklardan kag¢inilmis olunur. Biiylik Z’ler i¢in katki diizeltmeleri

uygun olmayabildiginden P, (r) radyal fonksiyonlarina relativistik diizeltmeleri

katmak istenebilir. Bu yaklasiklikta, Dirac Hartree-Fock (DHF) denklemlerine Pauli-
tipi yaklagiklik kullanilir. DHF denklemleri icin yerel-potansiyel yaklasimlari

. Vi i) Q. (2.220)

ve
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Q=Z(V'-a)P+TQ, (2.221)

seklindedir. Burada P. ve Q_ swasiyla biiyiik ve kiigiik bilesenli radyal

fonksiyonlardir. & ve V' rydbergs biriminde 8lgiiliir ve

L, j=1-1/2
K= _ (2.222)
-1, j=1+1/2

dirr. Q. i¢in ilk denklem ¢oziiliip ikinci denklemde yerine koyarak ve
k(x+1) =1 (I, +1) olduguna dikkat ederek P_ i¢in bir denklem elde edilir. Bu

diferansiyel denklem yalnizca bir terimde x ’y1 igerir; o da x/r ’dir. Bu katsay1

(2 j+1) agirlikli ortalamayla yer degistirilirse

210 e (2, +2)(L+2)/r 1

=—= 2.223
(@ +2) r (2.223)
ve buradan da j’den bagimsiz radyal dalga fonksiyonu i¢in
d? L(lL+1 : o’ : 2
{—WJF (rz )+V (r)—T[ =V (r)]
o[, o Cow(dvi(drrdr 1
_5||OT|:1+T(8| -V (r)):| [W)[ PI FJ}PI('—):SIPI(r)(2224)

diferansiyel denklemi elde edilir. Bu sonucun kiitle-hiz ve Darwin islemcilerinin
relativistik olmayan diferansiyel denkleme eklendiginde basitce elde edildigi
goriilebilir. Yalnizca fark [ ]'1’1i terimin bulunmasidir. Bu spin-yoriinge terimidir.
Buradaki ek, r=0"da r~® yerine r Darwin terimindeki tekilleri barindirdig: igin
onemlidir. Spin-yoriinge terimini (2.224)’ten c¢ikararak kiitle bagimsiz radyal

fonksiyonlar elde edilir. (2.224)’ten elde edilen etki de (2j+1) agirhkli ortalamanin

ilk P relativistik fonksiyona almmasidir. (2.208) ile karsilastirma yapildiginda
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(2.224)’{in sol parantez igindeki carpan yalnizca V'’de P’yi degil onun yaninda

&'yl de igerdigini gosterir. Ancak relativistik terimlerin etkileri kiigiiktiir ve SCF
iterasyonuna yakinsamada problem olusturmaz. HX potansiyel-enerji fonksiyonu ile
verilen V' ile (2.224)’iin kullanimi ‘HXR yontemi’ olarak adlandirilir. Benzer
sekilde HF denklemlerine iki relativistik terimin eklenmesi (HF radyal fonksiyonlari
elde edilen HX fonksiyonu terimlerindeki V' icin kullanarak) de ‘HFR y&ntemi’

olarak adlandirilir.
2.4.5. Karsilikh etkilesme diizeltmeleri

HF yonteminde (veya herhangi bir teorik yaklasiklikta) elektronlarin degisik
konumlar1 arasindaki iligkiler (karsilikli etkilesmeler) yalnizca bir miktar dikkate

alinir (Pauli disarlama ilkesinin uygulamasi yapildigi1 kadar). Sonugta, E_, toplam

ort.
baglanma enerjinin HF degerleri deneysel olarak goézlenenle ayni olmamaktadir.

HFR yonteminde ek baglanma enerjisi (relativistik etkiler sonrasi) ‘karsilikli

etkilesme enerji’ olarak adlandirilir (EC = Eoeneysel —(EHF +E, )) :

ort. ort.

HFR yonteminde HFS, HX ve HS i¢in verilen hesap yontemlerinde gazin elektron
yogunlugu yerine daha ¢ok hacmi, elektron basina ortalama hacmi olan bir kiirenin

r, (Bohr biriminde) cinsinden incelenir:

(2.225)

Elektron gazinin, tek tip pozitif temel yiikle notrlestirildigi kabul edilir. Klasik
potansiyel enerji boylece sifirdir ve HF yaklasikliginda enerjiler yalnizca kinetik ve

takas enerjilerdir.

Cekirdekten r kadar bir uzakliktaki kinetik enerji yogunlugunun, p(r) yogunluklu

sifir sicakliktaki serbest-elektron gazina orantili olacagi kabul edilir:
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dg, 3 2\2/3 5/3
Burada E, rydbergs, uzunluklar Bohr, dQ hacim eleman1 a ve p ise elektronlar/
a; birimindedirler. Potansiyel enerji, —ep(r) siirekli yiik dagilimindan klasik olarak
hesaplanir. p(r) fonksiyonunun sekli, atomun toplam kinetik enerji ve potansiyel

enerji toplammmi en aza indirecek sekilde ayarlanir. Serbest-elektron gaz

yaklagikliginda, takas-enerji yogunlugu

dE 3(3Y)"
2] e .
seklinde verilir. (2.226) ve (2.227)’den elektron basina ortalama HF enerjisi

ESF =E} +Elye = 2(37[2,0)2/3 —%(37[2/))1/3

ort. takas
2/3 1/3
37 _3(9Z
5{ 4r? 27| 4r}

2,210 0,916
r2 r

S S

Ry (2.228)

dir. Tek tip serbest elektron gazinin bir dizi relativistik olmayan enerji hesaplamalari
daha giivenilir yontemlerle yapilmaktadir. Bu sonuclarin her biri ve HF enerjisi

arasindaki fark tek tip serbest elektron gazindaki & (r,) seklindeki elektron basina

ortalama karsilikli etkilesme enerjisine ait bir teorik deger verir. Atomlarda
elektronlar, ¢ekirdegin ¢cekim kuvveti tarafindan konumlar1 belirlendigi icin serbest
elektron gazindaki gibi kolaylikla hareket etmeyebilir. Bu nedenle, serbest-elektron
gazindakinden daha kiigiik bir biiyilikliikte karsilikli etkilesme enerjisi beklenir. Bu

atomlarda
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B Edeneysel _(E;[F n Er)

ort.

€ = N ' =~ —0,08 Ry/elektron (2.229)

[

seklinde yar1 deneysel gozlemle ortaya konulur.

Atomun toplam karsilikli etkilesme enerjisini hesaplamada 6z karsilikli etkilesme

enerjisi dikkat alinmamaktadir. Bunun saglam bir yolu her bir elektron igin &, 'nin

beklenen degerini hesaplamaktir:
E! =47rjpi(r)@c(rs)rzdr=IR2(r)q(rs)dr (2.230)
0 0

ve tiim elektronlar igin

N

E, =Y E :iwj E/) (2.231)
j=1

i=1

dir. Bu, bir elektronlu atom i¢in Kesinlikle E; =0 verir. Fakat bu iki elektronlu atom

icin ¢ok kiigliktiir. Bu, karsilikli etkilesme enerjisinin bir veya iki elektron etkisi

olmasindandir. Daha dogrusu, serbest elektron gazindaki €, ’ye katki kabaca yakin-

komsu elektronlarinin sayistyla orantilidir. Bir atomda bir tane yakin komsu

oldugundan karsilikli etkilesme enerjisi biiyiik olasilikla tahmin edilir.

Bu yontemden baska, her seferinde atoma elektron ekleyerek E. hesaplanir (en

kuvvetli bagdan en az kuvvetli bag sirasinda) ve i. elektronun karsilikli etkilesme

enerjisi €, ortalama serbest elektron degerinden daha ¢ok elektron eklemek suretiyle

oldugundan e, dogrudan hesaplanir.

Boylece elektron basina karsilikli etkilesme enerjisi
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} {m@}:ﬂﬂﬂﬁﬁwﬁ) (2.232)
hacim d P hacim

4
e =——@ 2.233
3 (2.233)

e =8 (2.234)

olur. (2.233), €, = —(1, 142r, )71 ve yuksek-yogunluk sinirt arasinda bir yar1 deneysel

formiil
v2 3 -
e.(r,)=—|4(r,+9) +Zl,142rS (2.235)

kabul edilir. Boylece E_, toplam baglanma enerjisine karsilikli etkilesme

diizeltmesi

E.= TPiZ (re.(r,)dr (2.236)

4y it U3 L a -3
EESIGIREES Y {T] 22

ile r’nin bir fonksiyonu olarak verilir.
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2.4.6. lsimah gecisler

HFR yonteminde de 1simali gegis parametrelerini hesaplama teorisi temelde
2.3.2°deki ile aymidir. Sadece bu yontemde 2.4. kesiminde anlatilan enerji ve dalga
fonksiyonlar1 alinarak hesaplamalar yapilir. HFR yonteminde relativistik katkilar
olarak spin-yoriinge etkilesmesi ile beraber kiitle diizeltmesi ve Darwin diizeltmeleri
alimmaktadir. Boylece bu yontemde, 1s1mal1 gecisler bu nedenle ve kullanilan birim

nedeni ile temelde teori ayn1 olmasina ragmen biraz farklilik gosterir.
2.4.6.1. Elektrik dipol gegisleri

Bu yontemde elektrik dipol momenti {i¢ degisik sekilde incelenmektedir:

UMD

7' IM '> , (2.238)

2(E'—E)l<7/JM ‘Zvi‘}/'JM'> (2.239)
ve

2(E'-E)” <le\/| ‘Zviv

7'IM > (2.240)

Burada E ve E', yJM ve y'JM’ hallerinin enerjileri (rydbergs olarak), V merkezi

alan potansiyel enerjisidir ve tiim uzakliklar (bunlarin gradyanti) Bohr birimindedir.
(2.239) ve (2.240)’daki islemciler sirasiyla klasik momentum ve kuvvettir. Bu i¢
alternatif, uzunluk, hiz ve ivme sekilleri olarak adlandirilir. Gergek dalga
fonksiyonlart kullanildiginda hepsi esittir fakat yaklasik dalga fonksiyonlari
kullanmildiginda genellikle olduk¢a farkli sonuglar verirler. ITvme ve hiz sekilleri
yaklasik fonksiyonlarin tiirevlerini icerir. Ozellikle ivme sekli integrallenen kiigiik r

degerine dogru yogunlastig1 i¢in kotlii sonuglar verir. Hiz sekli, iyi degisim dalga
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fonksiyonlar1 kullanildiginda ve |E' - E| gecis enerjisi kiiclik olmadig1 zaman ¢ok iyi

sonuglar verir. Uzunluk sekli biiyilik r degerleri i¢in dogru sonug verir. Ancak, bu HF
radyal fonksiyonlar kullanildiginda bir dezavantaj saglar. Uzunluk sekli hesapsal

olarak en basittir ve genellikle bu sekil hesaplarda kullanilir.

Elektrik dipol ¢izgi siddeti
s E‘<7J P& '>r (2.241)

olarak bilinir. Burada

N N

P =2r ()= rcy (i) (2.242)

i=1 i=1
—ea, biriminde dlgiilen atomun klasik dipol momentidir.

y'J'M" uyarilmis halden yJ seviyesinin tiim M hallere olan gecis olasiligt:

A=—64”4€za§"332 Jo1 0 _ear'eaje’ o (2.243)
3n | M q M') " 3n@i+D)

seklinde yazilabilir. Bu nicelik M '’den bagimsizdir. Agirlikli gegis olasiligi da

4,252 3
64r'e’a o S

A=(2)'+DA=
gA=( ) 3

(2.244)

dir. Burada o =(E, —E,.)/hc’dir ve S niceligi tiim miimkiin M,M" gegislerini

iceren spektrum ¢izgisinin toplam siddetinin bir Sl¢iistidiir. Spektrum ¢izgilerinin
incelenmesi icin ¢ogunlukla kullanilan bir diger nicelik (6zellikle siirekli

spektrumdan sogrulmayla ilgilenildiginde) salinici siddetidir:
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_8z’mcajo S_ (E;-E) S
" 3h(23+1) 3(2J +1)

(2.245)

Bu nicelik 6zel bir i diisiik enerjili seviyeden | iist seviyenin tiim (2J'+1) hallerine

olan sogurmanin toplam olasiligini gosterir.

Yaymlama i¢in karsilik gelen nicelik genellikle negatif olarak alinir. Agirlikli salinict

siddeti de

of = (23 +1)f, =—(23 +1)f, (2.246)
veya

8z°mcao
of =227 s (2.247)

seklindedir. Agirlikli gecis olasiligr ile agirlikli salinict siddeti arasindaki baginti da
bdylece

_8r%e’o?

mc

gA of (2.248)

olur.

J seviyesindeki hallerin herhangi birinde atomun dogal yar1 6mrii yine

7 = (2.249)

ile verilir.
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2.4.6.2. Manyetik dipol ve elektrik kuadrupol gegisleri

Manyetik dipol gegisleri i¢in ge¢is olasiliklar1 elektrik dipol gegisleri igin tanimlanan
ifadeyle aynmidir. Sadece elektrik dipol moment islemcisi manyetik dipol moment

islemcisiyle yer degistirmelidir:

1 =y [ 17+ g5 | (2.250)

,U(l) :_ﬂO[J(1)+(gS_1)S(1)] (2.251)
Manyetik dipol gegisleri i¢in agirlikli gegis olasiligi

2

64r'e’a’ (0{/2)2 o’
3h

|<7/J [a®+s® (2.252)

gA; =(23+1)) ay, =

)

seklinde yazilir. ¥'J'M "' {ist seviyesinden tiim yJ seviyelerine olan toplam gegis

olasihgr A,;, M "’den bagimsizdur.

Elektrik dipol islemcisine benzer sekilde elektrik kuadrupol islemcisi —ea;

biriminde
R =" cd (i) (2.253)

seklinde verilir.
Elektrik kuadrupol gecisleri i¢in agirlikli gecis olasiligi

3 6472'662a30'5 2

9A:, =(2J ‘+1)%:aE2 ==

(a2

(2.254)

dir.
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y'J'M " st seviyesinden tim yJ seviyelerine olan toplam gegis olasiligi elektrik

ve manyetik dipol gegcislerinde oldugu gibi M '’den bagimsizdir. Elektrik dipol,
manyetik dipol ve elektrik kuadrupol gegisleri de 2.3.2.2 kesiminde bahsedilen se¢im

kurallarini saglamalidir.
2.4.7. HFR ile atomik yap1 hesaplama adimlar:

Cowan program paketi [418] ile hesaplama adimlar1 (Sekil 2.4-2.6) soyle

siralanabilir:

1. Hartree-Fock veya herhangi bir yaklasik yontemi kullanarak 6zel elektron
konfiglirasyonlarinin herhangi bir sayisinin her biri i¢in bir-elektron (bagli veya

serbest) radyal dalga fonksiyonlar1 hesaplanir. Her konfigiirasyon i¢in ¢ikis dosyasi

konfigiirasyonun ortalama enerjisini (E,, ) ve bu konfigiirasyonun enetji diizeylerini

hesaplamakta gerekli olan radyal Coulomb (F" ve Gk) ve spin-yoriinge

integrallerini igerir.

2. Konfigiirasyonlarin her bir ¢iftleri arasindaki elektrik dipol (E1) ve elektrik
kuadrupol (EZ) radyal integralleri ve etkilesme konfigiirasyonlarinin her bir gifti
arasindaki konfigiirasyon-etkilesme Coulomb integrallerini (Rk) hesaplamak igin

gerekli dalga fonksiyonlar1 kullanilir. Hesaplanan veriler atomik spektrumlarin

hesaplanmasinda kullanilir.

3. Ozdeger (enerji seviyeleri) ve Ozvektorleri hesaplamak igin her bir matris
kosegenlestirilerek J toplam agisal momentumun olas1 her degeri i¢in enerji matrisi

kurulur.

4. M1 (manyetik dipol), E2 ve E1 isimali spektrumu i¢in dalga boylari, salinici
siddetleri, gegis olasiliklar1 ve yar1 omiirler hesaplanir. Bir siireklilik elektronu varsa
fotoiyonlagma kesitleri, kendiliginden iyonlagsmanin gegis olasiliklar1 ve dallanma

oranlari, toplam Omiirleri ve diizlem-dalga ¢arpigsma siddetleri de hesaplanabilir.



83

5. Daha yiiksek dogrulukta sonuclar istenildiginde, tekrarlamali bir yontemle
deneysel enerji seviyelerine en-kiiciik kareler yontemi ile bir uydurulmasini yaparak
E,., F“ G*, & ve R" cesitli radyal enerji parametreleri degistirilir. En kiigiik

kareler uydurma parametrelerinin  sonuglart atomik enerji  seviyelerinin ve

spektrumlarinin hesaplanmasinda tekrar kullanilabilir.

a) Radyal fonksiyonlarin hesabi: Hesaplama bir V,(r) yaklasik potansiyel-enerji
fonksiyonunun yardimiyla baslar. Kiigiik yarigap igin —2Z/r ve biiyiik yarigap i¢in
—2(Z-N+1)/r olarak aliur. Bu SCF iterasyonun (m=1) ilk dongiisiinde tim nl,

yoriingeleri i¢in P-(l)(r) deneme fonksiyonlarin1 hesaplamakta kullanilan Vi(r)

baslangi¢ potansiyelini saglar. m déngiisii icin V'(r) potansiyel-enerji fonksiyonu

m—1 dongiisiinden P, (I‘) fonksiyonunu kullanarak istenilen yonteme gore (H, HFS,

HX veya HS) hesaplanir. Yakinsamay1 hizli yapmak icin, tiglincii ve daha sonraki
dongiilerde V'’yi hesaplamak icin kullamlan her deneme fonksiyonu P,, onceki

dongiideki diferansiyel denklemin integrali ve deneme giris fonksiyonun bir lineer

kombinasyonu olarak alinir.

(M) (~iric) — (m-1) (M=1) ¢ i
P™ (giris) =c; P, ! (¢this) +(1—c;) P, Y (giris) (2.255)

P,(r) radyal fonksiyonlari, F* ve G*, Coulomb radyal integralleri ve spin-yériinge

islemcisinin radyal kisminin integralini niimerik olarak ¢6zmek i¢in kullanilabilir. Bu

radyal integrallerle, E; Coulomb etkilesim enerjileri, E' bir-elektron baglanma

enerjileri ve E,, konfigiirasyon-ortalama toplam baglanma enerjileri hesaplanir.

b) Enerji seviyelerin ve spektrumlarin hesabi: Sekil 2.6’da seviye enerjilerinin ve
spektrumlarin hesabmin 6zeti verilmektedir. Seklin sol tarafi agisal katsayi
F*, G*, ¢, R* ve PY radyal integrallerinin

matrislerinin hesabini, sag tarafi E, ,

verilen degerleri i¢cin atomik enerji seviyeleri ve spektrumlarinin hesabini gosterir.

K =1 birinci pariteyi, K =2 ikinci pariteyi temsil eder.
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Hesaplanan enerji seviyeleri tekrarlamali bir yontemle deneysel enerji seviyelerine

en kiigiik kareler yontemi ile bir uydurmasimi yapmak icin c¢esitli radyal enerji

parametreleri degistirilir.

Konfigiirasyon
listesinin olusturulmasi

Hartree-Fock veya secili
benzer yaklasik yontemi

kullanarak bir-elektron radyal
dalga fonksiyonlarinhesab1

Elektrik ve manyetik
¢ok-kutup integrallerininve

konfigiirasyonetkilesim
integrallerininhesabi

Atomik enerji
seviyelerinve
spektrumlariminhesabi

En kii(;ii]i kali(eler y?ntemi
ileE ,F,G,&,R radyal

Ort‘-’- . .
enerji parametrelerinin

iyilestirilmesi

Sekil 2.4. HFR ile atomik yap1 hesab1



Kontrol kartini oku (A,
¢, secenekler)

V, potansiyel
fonksiyonunuoku
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Basla

Z,q; nlw.

i1,
1<i<q oku, N'yi
hesapla

>0

€, tahmin et (1<i<q)

FS> "HX ’VHS

V= V, () v )=V, Vigps V.

Pim(r) ve €,'yi hesaplamak
icin diferansiyel denklemin
irgtegralini al;
P. normalize et

AP, (r) = max | Pim(r)—Pim_l(r) |

P ()= cPim(r)+(1-c)Pim_1(r)

Verilen (Z; N)nin
konfigiirasyonlariminher bir ¢ifti
igin diskten P,(r)'yi oku

|

Ayni pariteli konfi gﬁrasyonlal?k

Hayir

k
R ve kuadrupol
integrallerinihesapla

Radyal dipol
integrallerinihesapla

Hayir
Konfigilirasyonlarintiim ¢iftleri bitti?

Enerji-seviye hesabi i¢in
girig kartlarini yap

Z,N, P(r) vb. diske yaz I

n k K
<<>F,G,;E E

ort.” "1’

E_hesapla

A

max (AP,)<A?

Sekil 2.5. Radyal fonksiyonlarin hesabi




cfp diskten oku; cfgp,

® &y
U ,V ,f(i)hesapla

Her parite i¢in konf.
sayisiny, q alt tabaka
sayisini oku

| Konfigiirasyonlarioku l

K=2|j |

| LS, kuantumsayilarini hesaplal

A
| £ (ij) veﬁ(ij) hesapla |

K
r (po, p'c’) hesapla

k
HerJ icin f, g, d,r
matris Katsayilarindan.S,

kuantum sayilarini seg

JJ; ve diger kuantum
sayilarii yap; LS-JJ ve
diger doniistim matrislerin:
hesapla

¥

M1 ve E2 matrislerini hesapla

Hay

X

Ikinci paritenin konfigiirasyonlarimigoster?
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kK k k
E ,F,G,§R nn
ort. > &
degerlerini oku

En kiiclik kareler hesabi igin
katsay1 matrislerini yaz

Enerji matrislerini
kosegenlestirve hesapla;
g-degerlerini hesapla; diger
gosterimlerigin 6zvektorleri
doniistiir

()
P okuve Ml ve E2
spektrumlarini(c, A, A)
hesapla

Ikinci paritenin konfigiirasyonlarini
goster?

| E1 matrislerinihesapla

Sekil 2.6. Enerji seviyelerin ve spektrumlarin hesabi

(1)
P okuve El
spektrumlarini(c, A, f, A
hesapla




BOLUM 3. HESAPLAMA SONUCLARI

Bu ¢alismada, lantanit atomlarindan La (Z = 57), Ce (Z =58), Yb (Z=70) ve Lu (Z
= 71)’un notral ve iyonlasmis hallerine ait bazi atomik hesaplamalar yapildi. La
I-1I1, Ce I-I11, Yb I-III ve Lu I-1II i¢in konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden
Fischer [403] tarafindan gelistirilen ve relativistik diizeltmeler i¢in Breit-Pauli
Hamiltonyenini temel alan ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) yontemi ve
Cowan [28] tarafindan gelistirilen relativistik Hartree-Fock (HFR) yontemi
kullanilarak bazi seviye enerjileri, Land¢ ¢-carpanlari, iyonlasma potansiyelleri,
elektron ilgileri, dalga boylari, salinict siddetleri, gegis olasiliklari, yart dmiirleri ve
asirt ince yapi hesaplamalart MCHF atomik yap1 paketi [412, 413] ve Cowan’in
relativistik Hartree-Fock program paketi [418] ile elde edildi. HFR program paketi
bilgisayar sistemine uyarland1 ve gerekli boyut ve sisteme gore uygun doniisiimler

yapildi.
3.1. Lal (Z=57) icin Hesaplama Sonuglari

Lantanitlerin ilk iiyesi olan lantan atomunun ***La (%0,085) ve ***La (%699,910) olan
iki dogal izotopu vardir ve cesitli teknoloji alanlarda onemlidir. Karbon esash
aydinlatmada, optik camlarin yapiminda, pahali kamera merceklerinde, ¢akmaktasi
ve pil elektrotlarinin tiretilmesinde, sinema endiistrisinde stiidyo aydinlatmalarinda

ve projeksiyonlarda kullanilir.

Notral lantana ait ¢esitli atomik yapi 6zelliklerini i¢eren deneysel ve teorik ¢alismalar
Tablo 1.3’te 6zetlenmektedir. Bu ¢alismalar enerji seviyeleri, iyonlasma potansiyeli,
elektron ilgisi, dalga boylari, salinici siddetleri, gegis olasiliklar1 ve yar1 dmiirleri gibi
1s1ma parametrelerini kapsamaktadir [65-81]. Ayrica, asir1 ince yapi ¢alismalar1 da
bu tabloda goriilmektedir [70—75, 82—101]. Bu ¢alismalar gézlem sonuglarinin bir

analizinin yan1 sira, seviye-carpisma ve cift-rezonans teknigi, lazer-indirgenmis



88

floresans yontemi, atomik-demet manyetik rezonans ve lazer-rf ¢ift-rezonans teknigi,
yiiksek-¢oziintirliiklii lazer optogalvanik, lazer-indirgenmis rezonans floresans ve
Doppler-indirgenmis sogurma spektroskopisi sonug¢larimi igermektedir. Teorik
hesaplamalar ¢ogunlukla ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock, relativistik ve relativistik

olmayan Hatree-Fock ve konfigiirasyon etkilesme yontemleri ile yapilmistir.

Lantanitlerin ilk tiyesi olan lantan atomunun noétral halinin bazi uyarilmis
seviyelerinin enerjileri ve Landé g-garpanlari, dalga boylari, agirlikli salinici
siddetleri, gegis olasiliklart ve yar1 Omiirleri Fischer tarafindan gelistirilen ve
relativistik ~ diizeltmeler i¢in Breit-Pauli Hamiltoniyenini temel alan ¢ok
konfigilirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) yontemi [412, 413] kullanilarak hesaplandi.
Ayrica bazi seviyeler i¢in asir1 ince yapi sabitleri ve gecis enerjileri (iyonlasma
potansiyeli, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) de hesaplandi. MCHF yontemi
kullanilarak, secilen konfigiirasyonlar i¢in elde edilen dalga fonksiyonlarin
baskinligin1 belirleyen karisim katsayilari ve relativistik olmayan enerjiler
hesaplandi. Elde edilen bu dalga fonksiyonlarinda Breit-Pauli relativistik
diizeltmelerini dikkate almak i¢in Breit-Pauli Hamiltonyeni ile kosegenlestirilerek
karisim katsayilar1 yeniden belirlendi. Bu relativistik katkilarla beraber gecislere ait
dalga boylari, gegis enerjileri, agirlikli salinict siddetleri, gecis olasiliklari, seviye
enerjileri, iyonlagma potansiyeli, elektron ilgisi, yari omiirleri ve asir1 ince yapi

sabitleri hesaplandi.

Hesaplamalar i¢in La I atomunun [Xe] 6zii disinda A, B, C ve D olarak
isimlendirilen dort konfigiirasyon seti secildi (Tablo 3.1). Bu konfigiirasyon setleri
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmeye gore secilmistir. Lantanitlerin
diisiik hal konfigiirasyonlar1 arasindaki enerji farklar1 ve toplam enerjileri i¢in g¢ok
caligma vardir. Karsilikli etkilesme ve relativistik etkiler agir elementlerin
spektrumlar iizerinde 6nemli rol oynarlar. Bu yiizden lantan i¢in bu etkiler hesaba
alindi. Ayrica, karmasik yapilarindan dolayr bu atomlar icin karsilikli elektron
etkilesimini  hesaplamak olduk¢a zordur. Fakat ozellikle, hesaplamalar
zorlagtirmasina ragmen 4f alt tabakasimi iceren konfigiirasyonlar ve yiiksekge
uyarilmis seviyeler hesaplamalarda dikkate alindi. Bununla karsilikli etkilesme

etkilerini anlamak i¢in yararli bilgiler saglanayacagi diisiintildii. Fakat bu durumda
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bilgisayar kisitlamalar1 ortaya c¢ikti. Bundan dolayr, MCHF program paketinde

konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin maksimum sayisi, terimlerin maksimum sayisi

gibi baz1 parametrelerin degerleri degistirilerek hesaplamalar yapilabildi.

Tablo 3.1. La I’e ait hesaplamalar i¢in alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler

Konfigiirasyonlar

A

B

C

D

MCHF+BP hesaplamalari i¢in:

Cift parite

Tek parite

5dns?, 5d°ns, 5dnp?,
6snp?, 4f6snp (n =
6, 7), 4 °5d, 4f6pTs,
4f7s7p, 5d°, 6p°Ts,
65757, 65°7s, 7s7p?,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, Bp7s7p

5d6snp, 5d2np, np®,
ns®7p, 4f5dns (n =
6, 7), 4fnd? (n = 5,
6), 6s°6p, 6p7s?,
5d6p7s, 5d7s7p,
6s6p7s, 6s7s7p,
6p*7p, 6p7p?

5dns?, 5d°ns, 5dnp?,
6snp?, 4f°ns, 4f6snp
(n=6,7), 4fnd

(n =5, 6), 4f6p7s,
4f7s7p, 5d°, 6p?Ts,
65757, 65°7s, 7s7p?,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, Bp7s7p

5d6snp, 5d°np, np®,
ns’7p, 4fns?, 4f5dns
(n=6,7), 4fnd?

(n =5, 6), 4f6s7s,
6s%6p, 6p7s°, 5d6p7s,
5d7s7p, 6s6p7s,
6s57s7p, 6p°7p, Bp7p>

5dns?, 5d%ns, 5dnp?,
6snp?, 4fns, 4f6snp
(n=6,7), 4nd

(n =5, 6), 4f6p7s,
4f7s7p, 5d°, 6p°Ts,
6s7s?, 6s7s, 7s7p°,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, 6p7S7p

5d6s6p, 5d26p, 4f6s?,
4f5dns (n =6, 7),
4502, 4f%6p, 4f6p?

5d6s2, 4f°ns, 4f6snp
(n=6,7), 4fnd

(n =5, 6), 4f6p7s,
4f7s7p

5d6snp, 5dnp, np®,
ns’7p, 4fns, 4f5dns
(n=6,7), 4fnd*(n =
5, 6), 4f6s7s, 65°6p,
6p7s?, 5d6p7s,
5d7s7p, 6s6p7s,
6s7s7p, 6p7p, 6p7p>

3.1.1. La I’in baz1 seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

La | atomunun [Xe] 6zii disinda Tablo 3.1°de verilen A konfigiirasyon setine ait
5d6s%, 5d%6s, 5d°, 5d6s7s, 4f6s6p, 5d6s6p, 5d°6p, 5d°7p ve 4f5d6s seviyelerinin
enerjileri ve Landé g-garpanlart MCHF yontemiyle hesaplandi [103, 104] ve sonuglar
Tablo 3.2°de verilmektedir. Elde edilen sonuglar olduk¢a fazladir ve tabloda sadece
kargilagtirmasi olan seviyelerin enerjileri ve Landé g-¢arpanlari sunulmaktadir. Enerji
seviyeleri taban hal olan 5d6s® “Dsj, seviyesine gére cm™ birim sistemine gore
verilmektedir ve sadece tek pariteli seviyeler “* (0:0dd) indisiyle belirtilmektedir.

Seviyelerin Landé g-garpanlari ise Cowan’in formiiliine [28] gore hesaplandi.

Diger calismalarla karsilagtirildiginda sonuglarin bazi seviyeler hari¢ uyum iginde
oldugu goriilmektedir. Ozellikle, 4f5d6s seviyesi uyumlu iken 4f6s6p seviyesi i¢in
hesap sonuglarinda uyum zayiftir. Bu durumun dolu olmayan d ve f alt
tabakalarindan kaynaklandigi sdylenebilir. Bu alt tabakalar1 iceren konfigiirasyonlar

MCHF hesaplamalarini zorlastirmaktadir. Fakat tiim seviyeler i¢in Landé Q-
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carpanlart NIST [63] ve Biémont ve calisma arkadaslari tarafindan hesaplanan

[80]’deki verilerle uyum igindedir.

Notral lantan i¢in yapilan MCHF hesaplamalarindaki uyumsuz seviyeleri diizeltmek
icin Cowan tarafindan gelistirilen relativistik Hartree-Fock [28] yoOntemiyle
hesaplamalar tekrarlandi. La I atomu i¢in HFR yontemine gore Cowan tarafindan
gelistirilen kodu [418] kullanilarak yapilan hesaplamalarda, [Xe] 6zii disinda 5d6s?,
5d°6s, 5d°, 4f6s6p, 5d6s6p, 4f6s?, 6s5°6p, 6s°7p, 6s°8p, 5d°6p ve 4f5d6s
konfigiirasyonlar1 se¢ildi. Konfigiirasyon setlerindeki tek ve ¢ift pariteli seviyeler
arasinda yapilan elektrik dipol gegisleri icin A (A) dalga boylari, gf agirlikli salinic
siddetleri ve gAwi (sn™) agirlikli gegis olasiliklar: hesaplandi. HFR hesaplamalarinda
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme etkileri dikkate alindi. HFR
yaklagikligr Schrodinger denklemine dayali olmasina ragmen spin-yoriinge etkisi
yaninda kiitle-hiz diizeltmeleri ve Darwin katkilar1 gibi relativistik etkileri igerir. Bu
hesaplamada, Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji
seviyeleri kullanilarak en kiiciik kareler yontemi ile gbzlenen enerji seviyelerine
uydurma yaparak iyilestirildi. En kiigiik kareler yonteminde tiim deneysel seviyeler
NIST’ten alindi. En kiiciik kareler yonteminde spin-yoriinge parametrelerinin
olceklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken
Slater parametreleri (F* ve G¥) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R¥) icin
Olgeklendirme faktorlerinin  iyilestirilmemis degerleri 0,75 olarak segildi.
Olgeklendirme faktorlerinin bu diisiik degerleri nétral agir elementler igin Cowan

[28] tarafindan One siiriilmiistiir.

Tablo 3.2°de bazi uyarilmis seviyelerin enerjileri ve Landé g-garpanlari i¢in HFR ile
elde edilen sonuglarda verildi. Bu konfigiirasyonlar degerlik elektronlari arasindaki
karsilikli etkilesmeye gore secilmistir. Diger calismalarla karsilastirildiginda
sonuglarin olduk¢a uyumlu oldugu goriilmektedir. 4f alt tabakasini iceren seviyeler
icin de uyumlu sonuglar elde edildi. Tiim seviyeler i¢cin Landé g-¢arpanlar1 diger
verileri ile uyum igindedir. Bu sonug¢lar MCHF+BP yontemi ile 4f alt tabakasini

iceren seviyelere ait sonuclardan daha iyidir.
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift !)arite icin:
5d6s 2Dy, 0,00 0,00 0,0002° 0,800 0,797 0,79755°
2Dy, 1066,009  1053,004  1053,200° 1,200 1,199 1,19907°
1053,164°
5d%(’F)6s Fap 2754743  2628,388  2668,200° 0,400 0,407 0,40446°
2668,188"°
Fep 3149587  3034,793  3010,010° 1,028 1,030 1,02940°
3010,002°
Fan 3711362  3611,345  3494,580° 1,238 1,238 1,23742°
3494,526°
For 4430,254  4332,099  4121,610° 1,333 1,332 1,33278°
4121,572°
5d2(°F)6s Fs) 7358,505  6992,001  7011,900° 0,857 0,929 0,89830°
7011,909°
Fap 8469,856  8116,978  8052,150° 1,143 1,126 1,13469°
8052,162°
5d%(3P)6s Pip 9209,886  7266,991  7231,360° 2,666 2,6449  2,65252°
7231,407°
Pap 0524798  7543,006  7490,460° 1,733 1,671 1,70427°
7490,521°
Psp 9400,125 7701573  7679,940° 1,600 1,444 1,50558°
7679,939°
5d’(!D)6s 2Dy, 9107,357  8281,012  8446,030° 0,800 0,948 0,93603°
8446,044°
2Dy, - 9092,365  9183,797° 1,285 1,285 1,25449°
5d’P) 6s 2Py 9754,123  9074,599  9044,210° 0,666 0,690 0,690°
9044,214°
2p., - 9842,720  9719,439° - 1,244 1,22°
5d%(!G)6s  2Gyp, 11617,376  9582,133  9960,960° 0,888 0,907 0,892°
9960,904°
g 11808,227 9616,798  9919,940° 1,111 1,113 1,107°
9919,821°
5d*(!S)6s %Sy - 17328,397 16991,42° - 1,994 -
5d° “Fan 9763,552  12500,673  12430,609° 0,400 0,409 0,411°
*Fe 10037,775 12926,902 12787,404° 1,028 1,030 1,026°
‘o 10608,642 13444,735 13238,323" 1,238 1,235 1,228°
“For 11159,695 13999,228 13747,276° 1,333 1,324 -
5d° P 14817,644 16531,003 16617,30° 2,666 2,634 -
Pai 15028,325 16650,921 16735,14° 1,733 1,696 1,698°
P 15358,154 17070,546 17099,38° 1,600 1,591 -
5d° D2, 17567,854 18262,097 18037,64° 0,800 0,859 -
D2, 18443393 19018,792 18776,62° 1,200 1,206 -
5d° “Hop 20437,303 16807,821 18315,88" 0,909 1,016 0,970°
2Hi1p 20716,276  17921,991 18310,92° 1,091 1,091
5d° 2P 20417,700 20454,015 20392,60° 0,666 0,709 0,709°
Py 21209,733 21149514 21037,30° 1,333 1,303 1,316°
5d° 2, 24107,610 21635,086 21943,80° 1,143 1,142 -
“Fap 24182,201 21713,826 21969,32° 0,857 0,867 -
5d° D1, 28668,479 25799,316 25414,63° 1,200 1,194 -
D1, - 25958,793 — - 0,800 -
5d65(°D)7s  “Dyp 38591,299 - 30019,24° 0,000 - 0,000°
*Dapp 38775919 - 30169,82° 1,200 - 0,91°
Dy, 39168,979 - 30354,28" 1,371 - 1,07°
*Dypy 39854,970 - 31287,59° 1,429 - 1,41°
4165CF)6p  “Fap 143927,609 28934,631 28742,34° 0,400 0,424 0,45°
*Fe) 142794,997 28900,101 28754,96" 1,028 0,916 0,93°
‘o 143231,970 30123,512 30055,05" 1,238 1,100 1,19
*Fyp - 30505,367 — - 1,309 -
4t65(’F)6p  *Gsyy - 29618,459 29578,82° - 0,724 0,78"
4Gypp - 30489,330 30401,70° - 1,114 1,03°
4Gypp - 30776,608 30934,76° - 1,164 1,16°
‘Gup - 31986,014 - - 1,273 -
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
= (ll:)6 = MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
s('F)ép 112 - 29207,999 - - 1,147 -
2Fg) - 30614,981 30305,61° - 0,882 0,84°
4t6s(’F)6p  “Dyyy 156793,958 31088,700 31061,85° 0,000 -0,002 0,00°
Dy 156079,021 30965,209 30988,36° 1,200 1,118 1,12°
*Dgy, 154241,995 30731,488 30908,86° 1,371 1,253 1,25°
“Dypp 152979,066 32062,485 31925,00° 1,429 1,289 1,27°
4f6s(*F)6p  2Gypp - 31672,011 32219,53° - 1,033 1,06°
’Gyyp - 32052,828 - - 1,144 -
4t6s(*F)6p  *Dspy - 32485688 — - 1,253 -
2Dy - 32795090 - - 0,857 -
4t6s(’F)6p  *Fypp - 40393,779 - - 0,860 -
2F, - 41945528 — - 1,075 -
4165CF)6p  2Gypp - 41336,792 - - 0,957 -
%Gy, - 42922999 - - 1,112 -
4t6s(’F)6p  *Day, - 42193520 - - 0,799 -
D, - 43618,983 - - 1,197 -
Tek parite icin:
5d6s(D)6p  “F3, 13232,437 14262555 13260,38° 0,400 0,425 0,52°
‘Fog 14588,443  14525,394 14804,109a 1,028 1,037 1,09°
14804,08
Fon 15047,541  14932,806 15019,558a 1,238 1,245 1,237°
15019,51
, jF‘Lg,z 16147,881 15661,423 16243,17° 1,333 1,334 -
5d65(°D)6p  “D°; 14224,056  14961,592 14095,708a 0,000 0,020 0,357°
14095,69
D%, 14813,862 14794,941  14708,960°% 1,200 0,998 1,01°
14708,92°
‘D%, 15245,165 16021,309 15503,670°% 1,371 1,292 1,36°
15503,64° ’ ’
‘D%, 15820,596 16228,489  16099,280° 1,429 1,420 1,37°
16099,29°
5d6sCD)6p  2DC%;, - 14889,109  — 0,800 0,985 -
’D%; 30643,817 15536,011 15031,650° - 1,269 -
4652 2Fo. - 15186,900 15196,83° - 0,858 0,906"
, §F°7,2 - 16063,700  16538,39° - 1,143 1,179°
65%6p P - 15198,469 - - 0,662 -
P, - 15200,831  16280,26°? - 1,333 1,326°
6s%7p P - 18044,321 - - 0,668 -
P% - 18062,580 - - 1,334 -
5d6s(°D)6p  “P°y; 17991,094 16468,693 17567,49° 2,666 2,618 2,63°
P, 18613,543 16798,701 17797,29° 1,733 1,699 1,69°
P, 18619,409 17700,587 18157,000% 1,600 1,579 1,175°
18156,97°
5d6s(D)6p  *F%, - 17447,333 - - 0,881 -
2po_, - 18766,068 - - 1,142 -
5d6s(D)6p 2Py, 16992,333 18405709 - 0,666 0,685 -
2pe,, - 19162,702 - - 1,191 -
5d6s(*D)6p 2D, - 18627,531 - - 0,972 -
D%, - 19391,702 - - 1,159 -
5d6s(*D)6p  2F%, - 19316,885 - - 1,147 -
2po, - 19683,920 - - 0,896 -
5d6s(*D)6p  2P°y, 28990,650 20538,240 20197,380° 0,666 0,646 -
’s jP‘;s/z 29170,163 20898,295 20019,000° 1,333 1,328 -
5d’CF)ep  “Gl%), 16418,444  18002,059 17947,169a 0,571 0,586 1,061°
17947
4G%p, 15929,488  18352,225 18203151320a 0,984 0,989 1,051°
1860392 ' ’ ’
4G%), 16976,127 18785014 19129,340° 1,171 1,172 1,173°
19129,31° ' ’ ’
4G% 17968,328 19284,719  20117,400° 1,272 1,273 1,290°

20117,38°
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d°CF)6p  “D°%p, 16833,954 21245103 18172,390° 0,800 0,809 0,799°
8172,35" 0,835°
18172,35 835
D%, 18016,456  23355,647 19379,449a 1,200 1,228 1,186°
19379,40 1,192°
5d°CR)6p  2F%, 17188,287 20074,433  16538,440° 1,143 1,196 -
F), 19943,941 20542,406 16856,820° 0,857 0,916 -
5d’CR)Bp ‘O, 17938,358 21524,990  20083,020°% 0,400 0,583 0,724
20082,98°
*Fo) 18347,598  21658,503 20338:309a 1,028 1,133 1,006°
20338,25
‘o 18722,185 21938,735 20763,31b0a 1,238 1,224 1,178°
20763,21
oy 19578,111 22082,143 213.84,069a 1,333 1,282 1,278°
21384,00
5d’CF)6p  2G%p, 19427,255 22661,185 21662,610° 0,888 0,915 0,995"
b
21662,51
G, 20632,930 22827,503 22285,85bOa 1,111 1,096 1,13°
22285,77
5d’CFR)6p ‘D, 19509,341  20673,931 22246,64b0a 0,000 0,038 0,04°
22246,64 0,025°
‘D%, 20728,772  20601,964 22439,378a 1,200 1,074 1,192°
22439,36 1,196°
‘D%, 20853,930  20851,907 22804,26bOa 1,371 1,276 1,362°
22804,25 1,364°
‘D%, 21483213  21291,746 233.03,31boa 1,429 1,367 1,178°
23303,26 1,417°
5d2CP)6p  28%, 23052,633 23703,821 23260,908a 2,000 1,991 1,891°
23260,92
5d’CP)6p  *S%y, 23917,544  27259,664 24639,27boa 2,000 1,988 1,781°
24639,26
5d’CPY6p ‘D, 23843621 24212,942 23528,38b0a 0,000 0,084 0,153"
23528,45
D%, 24110,761 24363,275 23704,769a 1,200 1,200 1,133°
23704,81
D%, 24536,547  24600,119 24046,069a 1,371 1,355 1,271°
24046,10
D%, 25087,221 24706,65  25083,420° 1,429 1,358 1,381°
25083,36° 1,312°
5d’CPY6p 2D, 25367,405 27678,943 25950,399a 0,800 0,812 0,854
24762,60°?
’D%; 25972,070 27542,518 25218,250° 1,200 1,198 -
5d’CP)6p  “P°y, 25957,876  21994,499 25616,90bOa 2,666 2,610 2,274
25616,95
P 26015,609 22253,800 25643,029a 1,733 1,672 1,59°
25643,00
*po., 26087,066 22580,208 26338,90b0a 1,600 1,539 1,524°
26338,93
5d’('G)ep  2G%p, 26403,496 28076,619 27132,509a 0,888 0,911 0,94°
27132,44
%GO 26417,628 28089,270 27619,699a 1,111 1,135 1,12°
27619,54
5d*('D)6p  2DC%;, 26582,888 22913,280 27968,530° 0,800 0,823 -
D%, 27417,240 21733,478  28506,390° 1,200 1,151 -
5d’('G)ep  2HC;, - 23443874 - - 0,977 -
2HO 1 27632,141 23884,630 25874,680° 1,001 1,092 -
5d’CP)6p  2P%, 27562,227 25537,026 27225,27boa 1,333 1,333 1,31°
27225,26 1,331°
P 27894521  24807,763 27749,059a 0,666 0,652 0,682°
27748,97
4f5d(CH)6s  “H%, 36420,346 22356,672 24088,54° 0,666 0,675 0,72°
HO, 36856,410 23126,415 24249,00° 0,969 0,977 0,96"
H1 37454,837 24235423 24841,42° 1,132 1,138 1,15°
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
HOyp - 26031,707 - - 1,231 -
4f5d(’F)6s  “F, 37552,517 23529,300 24173,860° 0,400 0,46 0,717°
24173,83°
‘Fog 37854,600 23704,308 24507,890° 1,028 1,019 1,158°
24507,87° 1,185°
‘o 38261,403 23980,130 25378,460° 1,238 1,186 1,228°
25380,27° 1,227°
oy 39091,197 24534587 25997,270° 1,333 1,269 1,319°
25997,17° 1,325°
4f5d(1G)6s %G, 38575,685 25473,486 24409,700° 0,888 0,964 -
G, 38416,495 27968,786 23466,85bOa 1,111 1,133 1,11°
23466,84
4f5d(H)6s  2HC, - 26104,980 - - 0,978 -
2HO 1 40846,558 30089,795 28179,07° 1,091 1,093 1,098°
5dCR)7p “F°s 44141,046 - 34015,76? 0,400 - 0,60°
= 44559502 — 34213,53%? 1,028 - -
o, 45207,763 - 34988,17°? 1,238 - -
4F%) 44164,236 — 35888,45? 1,333 - -
4f5d(G)6s  “G, 50458,531 26387,614 27022,600° 0,571 0,692 0,58°
27022,62°
4G 50951,931 27179,905 27455,340° 0,984 1,032 0,976"
27455,31° 0,991¢
4G%), 51521,633 28852,717 28089,180° 1,171 1,113 1,163°
28089,17°
4G%1p 52181,831 28961,871 28743,1ohoa 1,272 1,264 1,27°
28743,24
4f5d(°D)6s D%, 54635599 29198,522  28893,470° 0,000 0,239 0,018°
28893,51°
D% 54936,293 29787,078 28971,820° 1,200 1,234 0,884°
28971,84?
D%, 55485755 29944,472  29502,170° 1,371 1,359 1,263°
29502,18?
‘D%, - 29555931 — - 1,348 -
4t5d(3P)6s  2P%, - 29621,348 - - 1,144 -
2po - 31053,710 - - 0,642 -
415d(3G)6s  °G%, - 34917,891 - - 0,932 -
2G%), - 35148,110 - - 1,108 -
4t5d(*F)6s  *F, - 35843504 — - 0,981 -
g, - 35981,795 - - 1,116 -
4t5d(°D)6s  °D%), - 36271,792 - - 0,824 -
D%, - 36703,495 - - 1,071 -
4f5d(*H)6s  *HCyy)p - 37007,688  34245,05 - 1,094 1,06°
2H%,, - 38008,725 34239,61° - 0,914 0,9°
4t5d(*P)6s 2Py, - 39324,933  32290,16" - 0,65 0,67°
2po, - 39990,359 — - 1,318 -
65%8p 2pe, - 44978,795 44978,9° - 0,666 -
2po_, - 44978,805 44978,6° - 1,334 -

Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [102], °NIST Atomic Spectra Database [63], “Biémont ve
¢alisma arkadaslari [80]
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3.1.2. La I’in baz1 uyarilmis seviyelerinin gecis enerjileri ve yar1 6miirleri

La I atomunun [Xe] 6zii disinda A konfigiirasyon setindeki ¢ift ve tek pariteli
seviyeler arasinda elektrik dipol gegisleri (E1) hesaplandi [104]. 5d6s6p, 5d26p ve
4f5d6s uyarilmis seviyeleri icin AE (cm™) gecis enerjileri ve t (ns) yar1 miirleri
Tablo 3.3’te verilmektedir. 5d6s6p, 5d%6p ve 4f5d6s seviyelerinin yari émiirleri, bu
seviyelerden daha diisiik seviyelere olan tiim miimkiin gecisler iizerinden (2.128)
formiiliine gore hesaplandi ve bu seviyelerden en yiiksek gecis olasiligina sahip daha

diistik seviyelere olan gegisler i¢in gegis enerjileri de Tablo 3.3’te verilmektedir.

Bazi seviyeler hari¢ elde edilen gecis enerjileri diger ¢alisma sonuglartyla uyum
icindedir. Ozellikle, baz1 5d%6p—5d6s?, 5d6s6p—5d6s?, 5d6s6p—5d26s ve 5d°6p—5d°6s
gecisleri icin hesap sonuglari iyi uyum icindedir fakat 4f5d6s—5d%6s gecis
enerjilerindeki uyum 1iyi degildir. Tablo 3.3’te ayn1 zamanda tist seviyelerin yari
Omiir degerleri i¢in uyumun bazi seviyeler hari¢ iyi oldugu goriilmektedir. Ayrica,
diger ¢alisma sonuglar1 da incelendiginde bunlar arasinda da uyumsuzluklarin oldugu
goriilmektedir. Bunun nedeni dolu olmayan 4f alt tabakasinin karmasik elektronik
yapistyla acgiklanabilir. Bu alt tabaka hesaplamalar1 zor hale getirmektedir. Ayrica,
La I i¢in mevcut laboratuvar analizleri hala eksik veya kayiptir. Bu zorluklarin
iistesinden gelmek i¢in MCHF atomik yap1 paketindeki bazi parametrelerin degerleri
degistirildi. Fakat 4f yoriingesinin giriskenliginden dolayi, lantanin dalga
fonksiyonlarinin dogru hesaplamalar1 asir1 derece zor olmaktadir. Daha dogru yari
omiir degerleri daha biiyiik konfiglirasyon setlerinin secilmesiyle yapilan
hesaplamalarda olabilir. Bu nedenle 4f alt tabakasini iceren konfigiirasyon sayisinin
arttirtlmasina ¢alisildi. Tablo 3.3’te verilen B konfigiirasyon setini kullanilarak
elektrik dipol gecisleri hesaplandi ve bazi gecis enerjileri ve yar1 Omiirleri Tablo
3.3’te B st indisiyle verildi. Bu hesap sonuglari incelendiginde bazi gecis
enerjilerinin A hesabina gore daha iyi oldugu goriilmektedir. Fakat yar1 dmiirlerde A

hesab1 daha iyidir.
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Ust Seviye Alt Seviye AE T
Konf. Terim Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
"MCHE+BP calismalar "MCHE+BP calismalar
5d6s(°D)6p  *F 5d6s? Dy, 13232,36% - 301,50% -
5d6sCD)6p  “F°, 5d6s? 2Dy, 14588,36"  — 770,68" -
5d(°P)6p Doy, 5d6s? 2Dy, 25367,26%  24762,62° 13,73: 13,5(1,0)°
19,57
5d%(°F)6p ‘D, 5d6s? 2Dy, 19509,23* - 9,40’*B 10,1(9,9)“1
17,96 9,29°
5d%(*F)6p Do, 5d6s? 2Dy, 16833,86%  18172,390°  21,65" 17,7(1,4)%
18172,35° 12,458 14,13;2
18(3)
16(1)°
5d*(*P)6p P 5d6s? Dy, 27562,07"  2722527° 23,53% 17,1(%9)“1
26,86
5d6s(!D)ep  2P°y, 5d6s? Dy, 32716,75%  20197,38° - -
5d*(’F)6p oy 5d6s’ Dy, 21662,57%  20083,02° - -
5d6s(D)6p  “P%), 5d6s> Dy, 22346,15%  18157,00° - -
5d%(P)6p P 5d6s? Dy, 29686,355  25616,90° - -
5d*(3P)6p Py, 5d6s’ Dy, 29745,08%  25643,02° - -
5d6sCDY6p  “F% 5d6s? 2Dy 1398145 - 794,09" -
5d%(’F)6p (= 5d6s? g, 20585,195  19029,82° - -
5d*(’F)6p ‘Fog 5d6s’ Dy, 20994,45%  19285,10° - -
5d%(F)6p 2z, 5d6s? 2Dy, 22061,65°  20609,41° - -
5d65(°D)6p  “P°p 5d6s? g, 17547,43% - 218,88" -
5d6s(’D)6p P 5d6s? Dg), 17553,30"  17103,80° 59,60 -
5d(°P)6p po, 5d6s2 2Dy, 24905,92%  24165,05% 9,55 -
5d%(’F)6p D%, 5d6s? 2D, 19662,65% - 10,3%A 10,2(9,5)°1
6,89 9,40°
5d%(°F)6p Do, 5d6s2 2Dy, 16950,35"*  18326,24° 21,56" 17,2(1,0)
20650,50°  18326,236°  12,86° 13,59
16(1,5)°
5d*(’F)6p 2po,, 5d6s2 ’Dspy 16122,19" 1548524 41,55 - 49
5d*CF)6p 2po,, 5d°CF)6s  Fs, 12585,36"  13960,32° 62,28" -
5d*(’F)6p 4G 5d°CF)6s  Fsp 11635,258  11592,05° - —
5d*(’F)6p 2po, 5d°CF)6s  “Fsp 12832,38%  14436,02° - —
5d*CF)6p 2G%), 5d*CF)6s  %Fs) 15132,60%  14650,70° - -
5d%('D)6p  2D% 5d%°F)6s  %Fs, 22307,37®  20956,63% - -
5d*(G)6p  *G%p 5d*F)6s  *Fyp 21033,008  19080,35° - —
5d*CF)6p D%, 5d*CF)6s  %Fqp 12635,48%  11327,29° - -
5d%(°F)6p 2Go 5d°CF)6s  %Fyp, 15268,21%  14233,70° - —
5d65(°D)6p D%, 5d°CF)6s  %Fyp, 26176,68%  20454,24° - —
5d6s(D)6p  *D°, 5d%CF)6s  “F, 11469,25"%  11427,50° 295,18’; -
212,52
5d6s(°D)6p ‘D%, 5d%CF)6s  “Fap 12059,05* - 330,63"
5d%(’F)6p Fosp 5d%CF)6s  “Fa, 15183,53*  17414,82° 17,05% -
17832,68%
5d2CF)ep  “G%p 5d’CF)6s  “Fap 13663,62"  15278,96° 39,68" 51(4)°
Af5dCF)6s  *F°, 5d*CF)6s  “Fap 34797,58"  21505,66° 6,04’; 12,5(1,5)°
5,81
5d%CF)ep ‘P 5d%CF)6s  “Fap 18241,95%  17670,10° - -
5d*CF)6p ‘D, 5d’CF)6s  “Fap 19407,67%  19578,44° - -
5d%CF)ep ‘P 5d%CF)6s  “Fyp 15197,93"  17328,29° 21,66"
17854,218
4f5d(3G)6s  *G%, 5d°CF)6s  *Fsp, 47308,68" - 4,77% -
4f5dCr)6s Py, 5d’CF)6s  “Fgp 34704,82"  21497,88° 6,24;‘ 21,9(150)cl
6,20 16,27°
14,5(1,5)¢
5d%(’F)6p 4G 5d°CF)6s  “Fsp 12779,83"  15593,94° 44,894 —
5d6s(°D)6p  “P°, 5d%°F)6s  “Fs, 18128,53%  15146,99° - -
5d*CF)6p p(= 5d*CF)6s  “Fsp 18215,32%  17753,30° - -
5d*(’F)6p 4G 5d°CF)6s  “Fsp 15424,065  15593,94% - —
5d%CF)ep  “Foyp 5d%°F)6s  “Fs 17444,94%  17073,01° - -
5d%CF)6p ‘D%, 5d’CF)6s  “Fsp 20362,92% 1979425 - -
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Ust Seviye Alt Seviye AE T
Konf. Terim Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
"MCHE+BP calismalar "MCHE+BP calismalar
5d*CF)6p D%, 5d’CF)6s  *Fspy 19495,60°  19429,36° o -
19429,358
5d6s(°D)6p  “D%; 5d’CF)6s  *Fy 11533,74%  12009,09% 122,80’; -
133,74
5d%(°F)6p ‘D%, 5d2CF)6s  *Fop 17142,47%  19309,68 9,07" 10,7(1,0)
19799,09%  19309,724°> 6,138 9,70%
5d%°F)6p Fop 5d2CF)6s  *Fop 15010,74*  17268,73? 22,23% -
17651,498
5d%(*F)6p 4G%) 5d’CF)6s  *Fy 13264,69%  15634,76° 32,377 -
15923,43%  15634,784°
5d%(°F)6p 26, 5d2CF)6s  *Fqp 15715,80*  18168,03? 40,81° -
18357,578
4f5d(G)6s ‘G 5d*CF)6s  “Fz» 47240,32%  23960,76° 5,06" 21,6(21,6)°1
9,48°
5d%(’F)6p 2G%), 5d’CF)6s  *Fo 16921,47"  18791,27° 49,094 —
4f5dCF)6s  *FO, 5d*CF)6s  *F1» 34549,85"  21885,75° 5,67’; 23,2(155)°1
5,40 12,40°
5d%(’F)6p G, 5d’CF)6s  *Fyp 19579,16%  18791,27° - -
5d*(’F)6p 2po, 5d*F)6s  “Fp 16057,36°%  17953,34% - -
5d%CF)6p Do, 5d’CF)6s  *Fyp 16946,43%  15884,86° - -
5d§(§F)ep jF‘Lg,z 5d§(jF)6s For 18519,902 17889,48: - -
5d%(F)6p G 5d2CF)6s  *Fyp, 13854,40 14452 58 - —
5d%CF)6p 4G%p, 5d’CF)6s  *Fyp 14860,22%  15109,37° - -
5d%(’F)6p 2po ) 5d’CF)6s  *Fyp 18671,208  17477,64° - -
5d*(’F)6p ‘D%, 5d*CF)6s  *Fp 20413,69%  19808,73° - -
5d6sCDY6p  “F°y, 5d2CF)6s  *Fgp 1171756 - 1974,83" -
5d6s(°D)6p D%, 5d%CF)6s  *Fp 11390,28%  11977,67° 270,92% -
5d*(*F)6p ‘D%, 5d*CF)6s  “Fop 17052,86"  19181,70° 9,20" 16,1(0,1)*
19696,32°  19181,688" 6,148 9,91%
5d%(’F)6p oy, 5d%CF)6s  “Fgp, 15147,77%  17262,45 19,18% -
17802,53%  17262,428°
5d*(*F)6p G 5d°CF)6s  “Fop 13538,00"  15995,79 36,56" —
16198,26°  15995,808°
4f5d(CH)6s  *HCup 5d°CF)6s  “Fop 33024,40" - 2858,774 —
4f5dCr)Bs Py 5d’CF)6s  “Fgp 34666,75"  21875,66° 7,11’; 23,3(1é5)cl
6,78 12,78°
4f5d(G)6s ‘Gl 5d°CF)6s  “Fop 47751,31%  24621,49° 1,36% —
50411,27®  24621,668"
4t5d(3G)6s  *G%, 5d°CF)6s  “Fgp, 47091,11% - 10,93% -
5d§(2F)6p jGog/z 5d§(zF)65 ng/z 15206,062 15007,73° - -
5d%(F)6p Fo 5d°CF)6s  “Fop 16934,12 16641,70° - —
5d*CF)6p 2G%, 5d*CF)6s  “Fop 17640,21%  17541,00% - -
5d%CF)ep  2GCp 5d%°F)6s  “Fop 18861,79°  18164,24° - -
5d%(P)6p ’D%; 5d°CP)6s %Py, 16811,57%  15718,41° - —
5d%CP)6p g0 5d’CP)6s %Py, 14496,82%  14216,69° - -
5d*(’P)6p ‘D%, 5d*CP)6s Py 14633,65"  16297,02° 20,97 —
5d*(’P)6p 280 5d*(’P)6s  *Py; 16616,14°  16029,54% - —
5d*CP)6p 4%, 5d*CP)6s  *Py 17493,57%  17407,91° - -
e T e BT lerke lsmmee - -

312 S 12 ) ) - -
4f5d(3D)%s ‘D, 5d%CP)6s  “*Py 47771,87%  21662,11° - -
5d6s(°D)6p  *P°i» 5d°CP)6s  “Pap 8466,25" - 733,43% —
5d°CP)6p  “DC 5d’CP)6s  “Pgp 14585,88"  16214,30° 20,747 -
5d(°P)6p ‘D%, 5d°CP)6s  “Pyp, 15011,66"  16555,60° 17,374 -
4f5d(°D)6s D%y, 5d°CP)6s  “Pgp 45425 45" — 1,224 —
4f5d(°D)6s  “DC%, 5d2CP)6s  “Pyp 4541124~ - 1,214 -
4t5d(°D)6s D%, 5d°CP)6s  “Pyp, 45960,70"  22011,71° 1,014 -
5d%(*P)6p P 5d%CP)6s  “Pgp 16432,99"  18126,44° 15,48

2.3 4 2,3 4 19289'50:
5d*(P)6p D%, 5d°CP)6s  *Pgp 17175,55 16037,92° - -
5d%CP)6p  “S°p, 5d%(°P)6s  “Pa, 17263,29%  17148,81° - -
5dC°P)6p  “P°p, 5d%(°P)6s Py, 19379,71  18848,44° - -
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Ust Seviye Alt Seviye AE T
Konf. Terim Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
"MCHE+BP calismalar "MCHE+BP calismalar
5d*CP)6p 5%, 5d’CP)6s  *Ps, 17158,55°  16959,33° - -
5d%CP)6p 2po,, 5d%CP)6s  *Ps, 18595,86%  17082,68° - -
5d%(*P)6p D%, 5d’CP)6s  “Ps, 15687,01"  17403,48° 17,30% 21,1(0é9)°1
28,66°
5d(’P)6p POy, 5d%CP)6s  “Ps), 16615,39"  17963,08° 14,66 -
5d%(*P)6p 4po., 5d’CP)6s  “Ps, 16686,85’; 18658,96° 12,694 -
19274,96
5d(°P)6p 2po, 5d%('D)6s %Dy, 17187,55%  18779,24% 13,73% -
5d%(’F)6p R0, 5d’(!D)6s  *Dg, 10372,54%  11636,99° - -
5d%CP)6p 2po_, 5d*('D)6s  *Dsp, 19999,59%  19303,02° - -
4f5d(PH)6s  “H%;, 5d%(G)6s  %Gyp, 24802,83% - 341,18" -
5d°(G)6p %G, 5d’(}G)6s Gy 16478,99%  17171,54% - -
5d’('G)ep  2G%y, 5d*(!G)6s  %Ggy, 16454,97%  17699,75°% - -
4f5d(*H)6s  “HC, 5d%('G)6s  *Gqyp 25048,04% - 375,50" —

Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [102], °NIST Atomic Spectra Database [63], ““?Bié¢mont ve
calisma arkadaslar1 [80] , “Bulos ve ¢alisma arkadaslari [75], ®Penkin ve ¢alisma arkadaglari [76]

3.1.3. La Pin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar

La I’in Tablo 3.1°de verilen konfigiirasyon setlerindeki tek ve ¢ift pariteli seviyeler
arasinda yapilan elektrik dipol gecisleri icin A (A) dalga boylari, gf agirlikli salmict
siddetleri ve A (sn™) gegis olasiliklart MCHF program paketi [412] ile hesaplandi.
Bu c¢alisma sonuglari [105] kaynagindan da bulunabilir. Sirasiyla A, B, C ve D
konfigilirasyon setleriyle yapilan hesaplamalarda 114709, 45645, 24146 ve 34152
tane miimkiin E1 gegisi elde edildi. Tablo 3.4 ve Ekler kismindaki Tablo A.1’de bu
gecisler igin elde edilen veriler ¢ok fazla oldugu igin sadece literatiirde mevcut
gecislere karsilik gelen sonuglar sunulmaktadir. Agirlikli  salinict  siddetleri,
logaritmik agirlikli salinict siddetine ¢evrildi. Tablolarda sadece tek pariteli seviyeler
<0

indisiyle belirtildi ve ge¢is olasiliklart i¢in 10’un kuvvetleri parantez iginde

yazild.

MCHF+BP ile elde edilen 5d6s°—5d%6p, 5d65*~5d6s6p, 5d6s’—4f5d6s, 5d*6s—5d%6p,
5d26s—5d6s6p ve 5d%6s—4f5d6s gegisleri icin dalga boylari, logaritmik salnici
siddetleri ve gecis olasiliklarinin, farkli konfigiirasyon setlerine ait hesaplamalar1 A,
B, C ve D iist indisiyle tablolarda verildi. Genel olarak 5d6s*~5d%6p gecisleri icin A
konfigiirasyon seti kullanilarak elde edilen sonuglar diger calismalarla uyum

icerisindedir. B ve C konfigiirasyon setleriyle elde edilen sonuglar log(gf) ve Ay i¢in
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cogunlukla A’dan daha iyidir. Bazi J degerleri hari¢ 5d6s°—5d6s6p gegislerinin,
ozellikle D konfigiirasyon setiyle elde edilen sonuclart daha iyidir. 5d6s’—4f5d6s
gegislerinde, log(gf) ve Ay i¢in biraz uyum varken, her dalga boyu karsilastirma
degerinin hemen hemen iki katidir. 4f alt tabakali konfigiirasyonlar1 igeren D
konfigiirasyon seti log(gf) ve Ay degerlerini daha iyi vermektedir. 5d°6s—5d6p
gecislerinde, B ve C konfigilirasyon setlerinin dalga boylar1 ve log(gf) i¢in iyi
sonuglar vermektedir. Fakat Ay; sonuglarinda A konfigiirasyon seti kullanilarak elde
edilen sonuglar iyidir. A konfigiirasyon seti kullanilarak elde edilen 5d°6s—5d6s6p
gecisleri, bazi gegisler hari¢ karsilastirma degerleriyle uyum icindedir. 5d%6s—4f5d6s
gecislerinde bazi J degerleri icin log(gf) ve Ay degerleri iyi olmasina ragmen elde
edilen dalga boyu sonuglar1 iyi degildir. Ikiden fazla dolu olan 4f alt tabakasim
iceren konfigiirasyon setlerinin alinmamasi bazi uyumsuzluklarin nedeni olarak

aciklanabilir.

Relativistik Hartree-Fock (HFR) yontemiyle, La I’in [Xe] 6zii disinda 5d6s°, 5d26s,
5d° ve 4f6s6p cift pariteli ve 5d6s6p, 4f6s%, 65°6p, 6s°7p, 65°8p, 5d°6p ve 4f5d6s tek
pariteli konfigilirasyonlar1 arasinda 3796 tane miimkiin elektrik dipol gegisleri
hesaplandi. 5d6s>~5d%6p, 5d6s°—5d6s6p, 5d6s°—4f5d6s, 5d%6s—5d6p, 5d*6s—5d6s6p
ve 5d%65—4f5d6s gegcislerinin sonuglar1 Tablo 3.4 ve daha genis olarak Ekler
kisimdaki Tablo A.1’de sunulmaktadir. En kiigiik kareler yontemiyle enerjileri
deneysel seviyelere uydurma yaparak iyilestirildi ve elde edilen uydurma
parametreleriyle gecisler tekrar hesaplanarak daha iyi sonuclar elde edildi. Diger
caligmalarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin bazi gecisler i¢in dalga boylar
uyumlu olmasma ragmen logaritmik agirhikli salinici siddetleri ve gecis
olasiliklarinin uyumlu olmadigi goriilmektedir. Ozellikle MCHF+BP ydnteminde
fazla uyumlu olmayan 5d6s°—4f5d6s ve 5d%6s—4f5d6s gecislerinin dalga boylar i¢in
HFR yontemiyle elde edilen sonuglari uyumlu olmustur. Bazi gecislerin log(gf) ve
Ay degerleri i¢in karsilagtirma degerleriyle uyum az olmasina ragmen MCHF+BP ile
elde edilen sonuclarla uyumludur. Bazi uyumsuzluklarin iyilestirilmesi i¢in 6z ve
degerlik  elektronlar1  arasindaki  karsilikli  etkilesmenin  ele  alindig

konfiglirasyonlarda hesaba katilmalidir.



Tablo 3.4. La I’in elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikh salmnici siddetleri ve A gegis olasihiklar: (sn™)*

Gegisler _ A log(gf) A

Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5065 2Dy, 5d%(P)6p *P°y, 3851,32: 4546,608 3902,567° -2,177: -4,260  -1,400° 1,4962(6): 0,88(4)  8,713(6)?
3367,58 -2,136 2,1473(6)
3654,34° -1,249¢ 14,068(6)¢
3966,54° -2,118° 1,6158(6) °

5d6s% 2Dy, 5d%(3P)6p P, 3842,78’; - 3898,592° -1,017;‘ - -1,240° 1,0852(7)';‘ - 0,6310(7)®
3360,94 -0,898 1,8677(7)
3634,93¢ -1,028° 1,1816(7)°
3957,32° -1,272° 0,5692(7)°

5d6s2 2Dy, 5d2CP)6p *D%), 4074'43: 4065,03 4157,513° -1,437° -2,095 -1,450° 2,4465(6): 0,54(6)  2,281(6)
3527,94 -0,792 14,393(6)
4190,91° -0,673° 13,428(6)°

5d6s2 2Dy, 5d2CP)6p 2D%;, 3940,97: 3612,86  4037,204° -0,4402 -1,386 -0,860° 3,9002(7): 0,52(7)  1,411(7)°
3435,74 0,414 5,4398(7)
3602,05° -0,457°¢ 4,4880(7)°
4061,44° -0,317° 4,8644(7)°

5d6s% 2Dy, 5d%(3P)6p 2P, 3627,14: 391589  3672,012° -1,005’; -1,856  -1,530° 1,2509(7);\ 0,52(7)  0,3648(7)
3195,02 -0,923 1,9374(7)
3611,67°¢ -1,196° 0,8133(7)°¢
3729,31° -0,897° 1,5182(7)°

5d6s% 2Dy, 5d*(F)6p *F3, 5573,132 464577  4977,942° -0,803" -1,281  -1,910° 8,4535(6)’; 4,04(6)  0,8274(6)
4614,97 -0,750 13,906(6)
4768,14° -1,003°¢ 7,2862(6)¢
5819,13° -1,187° 3,1977(6)°

5d6s% 2Dy, 5d%(3F)6p 2D%), 5938,76" 4364,29  5501,325° -0,209" -1,871  -0,850° 2,9187(7)*  0,12(7) 0,7778g)a
5090,22°¢ 5501,34° -0,886° 0,8360(7)¢ 5,29(7)
6216,81° -0,338° 1,9798(7)°

5d6s% 2Dy, 5d6s(°*D)6p %P°y; 2964,39: 5433,12  3927,556° -0,051’; -0,042  -0,750° 3,3758(8): 1,03(8)  0,3842(8)*
4816,86 2,231 8,4421(5)
6143,83° -2,815° 1,3528(5)°

5d6s% 2Dy, 5d6s(°D)6p D, 3262,38" 6436,67 6650,793 0,176" -0,035  -1,900° 2,3495(8)" 3,71(7)  0,4743(6)*
2908,43° 0,163° 2,8698(8)%
3344,62° 0,376° 3,5379(8)°

00T



Tablo 3.4. Devam

Gegisler A log(gf) Ay

Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢caliyma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d6s% °Dyy, 5d6s(°D)6p *D°; 6748,61"° 6759,09 6796,701° -1,680" -0,140 -2,940° 7,6373(5)" 2,64(7)  0,4142(5)°
5530,65° -3,908° 0,6732(4)®
4894,60° -1,737°¢ 12,752(5)°
7110,15° -1,745° 5,9295(5)°

5d6s2 2Dy, 5d6s(°D)6p P, 5369,28’; 564955 5505,988° -1,3702 -1,259 -1,810° 1,6438(6)’; 1,92(6)  0,5676(6)
4473,79 -1,303 2,7597(6)
5596,45° -1,551° 0,9973(6)°

5d6s2 2Dy, 5d6s(*D)6p 2P°y, 3448,42" 4868,97  4949,756° -0,3924 -0,270 -0,850° 1,1359(8)" 0,75(8) 0,1922%8)a
3055,65° 4949,77° -0,4528 1,2604(8)° 0,87(8)
3090,11°¢ -1,863°¢ 4,7810(6)°
3540,80° -0,417° 1,0190(8)°

5d6s% 2Dy, 5d6s5(*D)6p 2P%), 3427,20% 478508  4993,861° -0,481% -1,013  -1,610° 4,6862(7)* 0,71(7)  0,1640(7)
3039,003 -0,5038 5,6618(7)°
3128,40 -2,923¢ 1,9036(5)°
3518,46° -0,452° 4,7520(7)°

5d6s% 2Dy, 415d(°F)6s *Fs, 2640,92’; 4218,65 4079,167° -3,556’; -2,860  -0,940° 4,4312(4)';\ 0,86(5)  7,666(6)
2404,86 -1,636 4,4380(6)
2695,55° -1,369° 6,5310(6)°

5d6s% 2Ds), 5d%(3P)6p P, 4006,97’; 4716,79  4065,575 -3,971: -3,013  -1,110° 1,1160(4)';\ 0,73(5)  7,827(6)°
3487,25 -3,512 4,2184(4)
3783,13° -1,784° 1,9160(6)¢

5d6s% 2Ds), 5d%(3P)6p P, 3995,53" 464527  3953,686° -1,337% 2,752 -1,240° 3,2026(6)* 0,91(5)  4,090(6)
3483,42(8: -1,4438 3,2981(6)°
3750,38 -0,779¢ 13,132(6)¢
4170,68° -2,053° 0,5655(6)°

5d6s% 2Ds), 5d*(F)6p *F3, 5925,25: 4884,71  5253,448° -3,212: -2,611  -0,820° 2,9129(4): 0,17(6)  9,140(6)
4856,51 -3,265 3,8368(4)
6304,96° -2,873° 5,6198(4)°

5d6s% 2Ds); 5d%CF)6p ‘s, 5784,93" 4853,06 5183,907° -0,570" 2,395  -1,380° 8,9193(6)* 0,19(6)  1,724(6)
4761,83° -0,5298 14,501(6)®
4930,44° -0,511°¢ 14,094(6)°
6146,31° -0,860° 4,0640(6)°

T0T



Tablo 3.4. Devam

Gegisler A log(gf) A

Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d6s% °Dy, 5d%CP)6p *D°%, 4013,98" 377507 4137,041° -0,1477 -1,084 -0,880° 4,9161(7)" 0,64(7)  0,8558(7)°
3523,728 -0,0608 7,7952(7)8
4228,58° -0,072° 5,2587(7)°

5d6s? 2Ds); 5d%(3F)6p 2D%; 5897,95% 457449 54551412 -0,357% -1,646  -0,690° 1,4038(7)* 0,12(7)  0,7623(7)
4841,148 5455,15° -0,2928 2,4179(7)8
4985,13° -0,298°¢ 2,2492(7)¢
6279,09° -0,438° 1,0289(7)°

5d6s2 2Dy, 5d2CF)6p *G%), 6511,86" 5900,02 5917,636° -0,812% -2,199 -1,800% 4,0241(6)" 0,20(6)  0,5028(6)°
5693,67° -1,0908 2,7856(6)°
5997,74° -1,358°¢ 1,3557(6)°
7792,42° -1,682° 0,3804(6)°

5d6s% 2Ds); 5d%(F)6p 2, 5295,75% 5257,21 6325915 -3,536 23,027 -1,490° 0,1151(5)* 0,38(5)  8,984(5)
5665,36° -2,661° 0,7549(5)°

5d6s2 2Dy, 5d%(*D)6p 2D°%, 3793,83" 483546  3641,526° 1,943 -1,226 -0,380% 8,8000(5)" 0,28(7)  3,493(7)®
3326,228 -1,4298 0,3741(7)8
3293,05° -0,553°¢ 2,8698(7)¢
3947,32° -1,666° 0,1538(7)°

5d6s? 2Dy, 5d%CF)6p *D%, 4896,49" 4941,01  4493,099° -2,127° -2,288 -1,440° 0,2593(6)" 0,18(6)  1,499(6)
4145,15° -2,0378 0,4451(6)®
4316,69° -2,249° 0,2522(6)°
5156,20° -2,851° 0,4416(6)°

5d6s% 2Ds), 5d°(F)6p 2G°% 5444, 77" 4627,86  4850,797° -2,585" -2,181  -1,370° 7,3126(4)* 0,26(6)  1,511(6)
4531,48° -2,483° 0,1333(6)®
4591,85¢ -2,914¢ 4,8210(4)°
5767,87° -1,803° 0,3938(6)°

5d6s% 2Ds), 5d°(F)6p 2F%, 6200,92" 5130,98 6455978 -0,179" -1,631  -1,140° 1,4347(7)"  0,74(6)  1,448(6)
5058,95° -0,0858 2,6761(7)®
5354,77¢ -0,137°¢ 2,1221(7)¢
6650,46° -0,487° 0,6133(7)°

5d6s2 2D, 5d6s(°D)6p P, 5695,35" 6006,87  5845,034° -0,614" -1,181 -2,080° 8,3136(6)" 2,03(6)  0,2705(6)
4700,418 -0,572° 13,459(6)°
4404,68° -2,458°¢ 0,1994(6)°
6044,37° -0,824° 4,5619(6)°

aAtomic Spectral Line database from R.L. Kurucz’s CD-ROM 23 [102], "NIST Periodictable [62], *Tablonun daha genis hali Tablo A.1°de verilmektedir.

[40))
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3.1.4. *°La I’in baz diisiik hal seviyelerinin asir1 ince yapisi

Lantanin *®La ve *La olan iki dogal izotopu vardir. 139 a izotopunun bollugu
%99,910, cekirdek spini 7/2, manyetik dipol momenti p; = 2,7830455(9)un ve
elektrik kuadrupol momenti Q = 0,20(1) barn’dir [97].

La I atomunun [Xe] 6zii disinda cift ve tek pariteli seviyeleri igin Tablo 3.1°de
verilen A Kkonfigiirasyon setindeki konfigiirasyonlar segilerek MCHF program
paketiyle 5d6s%, 5d6s, 5d°, 5d°7s, 5d6s7s, 5d6p?, 4f°5d, 4f6s6p, 5d6s6p, 5d°6p,
45d6s ve 4f5d” seviyelerinin A manyetik dipol ve B elektrik kuadrupol etkilesim
terimleri hesapland: [106]. Tablo 3.5°te 5d6s, 5d°6s, 5d°, 5d6s6p, 5d°6p ve 4f5d6s
seviyelerinin elde edilen A manyetik dipol ve B elektrik kuadrupol asir1 ince yap1

sabitleri diger sonuglarla karsilastirilmaktadir.

La I’in asirt ince yap1 hesaplamalar1 ge¢miste lazer-indirgenmis floresans yontemi,
atomik-demet manyetik rezonans ve lazer-rf c¢ift-rezonans teknigi, yiiksek-
¢ozliniirliiklii lazer optogalvanik, lazer-indirgenmis rezonans floresans ve Doppler-
indirgenmis sogurma spektroskopisi gibi deneysel yontemlerle calisilmistir. Sadece
cok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemiyle teorik hesap sonuglari
mevcuttur. Bu sonuglarla karsilastirildiginda bazi seviyeler hari¢ uyumun iyi oldugu
goriilmektedir. 5d°(3F)6s 2Fyy, ve 5d° *F7j02 seviyeleri igin deneysel sonuglarla uyum
az olmasina ragmen Childs ve Nielsen tarafindan yapilan MCDF hesaplariyla [88]
uyumludur. Tek pariteli seviyeler incelendiginde, 5d65(*D)6p “P°1232, 5d°(CF)6p
42D 512, 5d°(3P)Bp *S°32, *P°1r2, 4f5d(*G)6Ss 2GO7p2 Ve 4f5d(*H)6s 2HC, icin deneysel
verilerle uyumlu olmadig: goriilmektedir. Az uyumun sebebinin 6z-degerlik ve 6z-6z
elektronlar1  arasindaki  karsilikli  etkilesmeleri  iceren  konfigiirasyonlarin,
konfiglirasyon setinde alinmamis olmasindan kaynaklandig1 diisliniilmektedir. Agir
atomlarin spektrumunda, elektronlar arasindaki karsilikli etkilesme ve relativistik
etkilerinin 6nemli oldugu bilinmektedir. Lantan atomunun karmasik yapisi ve
mevcut bilgisayar kisitlamalarindan dolayt MCHF yonteminde bu etkileri dikkate

almak oldukg¢a zor olmaktadir.
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Seviyeler HFS sabitleri
A B
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger ¢caligmalar Bu caliyma Diger caliymalar
MCHF+BP Deneysel MCDF MCHF+BP Deneysel MCDF
Cift ?arite icin:
5d6s Dy, 143,27 141,1959° 111,232 27,57 44,781° 29,59°
147(6)°

D, 184,10 182,1706° 235,64° 37,57 54,213% 32,21°
210(5)°
183(5)¢

5d’(CF)6s  “Fp -322,87 -480,292° -398,55° 11,66 15,188° 14,842
-480,312° 15,082°
-480,66(28)° 16,7(2,1)°
-480(6)° 14,2+0,2"
-479(6)°
-480,224(8)"

*Far2 246,44 300,563° 250,19° 11,62 10,873% 11,41°
300,56" 10,87°
300,58(18)° 11,3(2,8)°
300(5)%¢ 14,0+0,3"
300,631(8)"

*Fi 379,86 462,868° 392,78° 16,08 17,925 15,45°
462,87° 17,93°
463,25(32)° 23,3(5,9)°
459(8)° 19,3+0,2"
459(4)9
462,889(7)"

*Fop 410,92 489,534° 451,32° 24,22 32,180° 26,17°
489,534° 32,180°
489,71(22)° 32,6(6,1)°
495(4)° 31,9+0,2"
489,533(2)"

5d’(P)6s  *Pyp 2137,07 2460,161° 191346 0,00 0° 0°
2460,173(70)"

*Pap 822,32 929,618 844,26° 23,27 37,2217 28,58°
936(6)° 37,242,5"
929,6+0,2"

P 604,59 802,172 731,87° -17,17 -34,186°  -36,09%
810(5)*¢ -40+8"
801,9+0,5"

5d’CF)6s  %Fsp, 209,15 304,372° 271,92 21,26 28,0912 20,04°
303(5)° 27,8+0,1"
304,381(4)"

2Fp -11,01 -197,064% -12,80° 27,46 40,754? 29,02
-197(4)%¢ 41,4+0,2"
-197,068(7)"

5d%(*G)6s  2Gyp, -98,07 -292,267° -178,47% 79,38 67,537° 76,66°
-300(4)°
“Gory 333,93 559,812 431,58 70,67 202,638  85,78°
5d%(*S)6s %Sy, 2543,29 - - 0,00 - -
5¢° *Fap 109,78 445,086° 176,15 -12,02 -16,068*  -12,02°

Fs2 182,90 97,510° 105,89 -14,69 -16,521°  -12,918

Fap 102,15 -19,103% 86,06 -14,33 -20,898°  -17,80°

*Fap 155,31 -63,829°% 82,06° -3,29 -27,385°  -2387°

Tek parite icin:

5d6s(°D)6p  “F°y; -81,93 -351,3(3)° 13,09 75(5)° -
-348,8(1,8)°
-471(629

*Fo, 239,54 333(1) - 35,62 20(5)° -
334,4(2,0)°

*F0, 438,90 673,6(3)° - 49,23 60(10)° -
673,2(1,1)°

oy, 416,81 613,3(4)° - 93,92 150(15)°* -

611,0(3,1)°
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler HFS sabitleri
A B
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger ¢caliymalar Bu caliyma Diger ¢alismalar
MCHF+BP Deneysel MCDF MCHF+BP Deneysel MCDF
5d65(°D)6p D%, -600,20 -581,4(13° - 0,00 o° -
-579,0(0,9)°
D%, 261,01 586,1(3)° - 26,56 53(5)° -
589,3(3,3)"
‘D%, 365,92 589,5(2,2) - 1,42 - -
‘D%, 490,06 585,9(3,5)¢ - -7,98 - -
5d65(°D)6p  *P°yp 1926,43 2887,7(2,6) - 0,00 - -
POy 770,34 1328,6(2,9)¢ - 3,24 - -
PO, 579,97 633,3(1,2¢ - 19,27 18(10)° -
661,4(6)"
5d6s(D)6p  2P°y; 358,40 - - 0,00 - -
2po,, 188,61 - - 14,80 - -
5d65(°D)6p 2D%); 260,27 - - 3,66 - -
po., 48,37 - - 14,24 - -
5d6s(:D)6p  2P°yp 172,71 126,88(56)° - 0,00 0,0 -
132,6(2,0)"
145(7)°
2po,, 420,80 -41,81(15)° - 19,92 1,81,2° -
-38,7(5,2)¢
-48(6)°
5d’((G)ep 2P, 154,71 - - 63,56 - -
2po, 106,77 - - 68,80 - _
5d’CP)ep 2D, 133,93 4785(1,9)¢ - 2,08 18(16)¢ -
Do, 118,78 100(5)° - 14,12 - -
5d’CR)6p  2F%, 6,80 - - 29,75 - -
2P, 83,78 - - 23,20 - -
5d’CF)6p D%y 244,87 524,8(9,0¢ - 0,00 0,0¢ -
D%, 155,32 1495(3,2)¢ - 2,34 45350 -
‘D%, 216,31 45,4(6,5) - 7,01 0(20)° -
D%, 188,99 -28,1(0,5)¢ - 18,76 49(20)° -
5d’CR)ep G, 342,30 539,9(3,3) - 28,76 - -
540(5)°
4G, 169,93 223(4)° - 39,44 - -
4G%p 136,17 110,1(1,00 - 49,07 85(30)° -
4G 111,08 - - 61,13 - -
5d%(*S)ep  2P°y, 307,91 - - 0,00 - -
2P 61,61 - - 32,05 - -
5d°(*D)ep D%y, 71,24 132,9(1,6)" - -21,93 - -
Do, 160,34 3443(5,0) - -24,36 -71(40)° -
5d%(G)6p  2G%, 139,77 75,8 - 46,01 45,0 -
88(4)°
2G%), 168,68 186,7(2,0) - 58,84 35(30)° -
5d%CG)ep  2HC, 155,00 - - 123,50 - -
2H 1 138,48 - - 138,40 - -
5d’CP)ep  2S%, 5,42 - - 0,00 - -
5d%CP)ep  *S%, 1,71 -199,77(8)° - 0,095 2,75(64)°
-199,6(1,0)° 14(10)°
-232(6)°
-235(6)¢
5d°(P)6p D%y 220,27 290,3(2,0¢ - 0,00 0,00° -
D%, 125,90 105,1(2,0) - 0,23 2115 -
156(6)°
‘D%, 112,51 3248(1,7)° - 713 -44(152d
‘D%, 149,03 70(2)° - 8,49 13(20)
68,1(2,0)° 70(20)°
77(4)°
5d’CP)ep  2P°y; 232,42 2748334 - 0,00 0,00° -
2po,, 59,26 - - 4,61 - -
5dCF)6p 2D, 59,14 142,1(0,6)¢ - 8,93 - -
Do, 144,41 -58,1(0,6) - 15,88 - -

-58,7(3)
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler HFS sabitleri
A B
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger ¢caliymalar Bu caliyma Diger caliymalar
MCHF+BP Deneysel MCDF MCHF+BP Deneysel MCDF
5d°CR)6p  2G%p 156,40 283,9(3)° - 32,61 60(25)P -
2G° 119,34 264,7(1.0) 40,83 e
9/2 ’ - - y - -
5d’CR)6p  *F°3, 160,14 88,67(10)° - -2,06 -4,0018° -
83,6(10)
91(6)°
*Fo 287,18 258,76(26)° - -2,10 6,9(4,1° -
265(5)°
4F0, 204,08 19559(8)° - 8,15 1,831)° -
194,5(1,6)"
193(8)°
176,09 92,38(4)° - 10,49 -10,1(3,2)° -
94,9(1,0)¢ -20(15)¢
96(4)°
5d°CP)6p  ‘P°u» -1,48 -296,8% - 0,00 0? -
ipo . -297,3(1,5)¢ e 0,00¢
3/2 ’ - - -y - -
4po 94,860 100,72 . 13,81 -5,6% .
103,2(2,2) -29(20)
4f5d(*D)6s §D°3,2 -84,09 - - -2,01 - -
D%, 197,02 - - 14,72 - -
4f5d(*F)6s §F°5,2 232,65 - - 43,06 - -
Fop 248,33 - - 53,67 - -
4f5d(*G)6s  2G%p, -21,67 188,4(1,?)‘1 - 26,47 17(15)¢ -
5%, 33598 éggf%)sy’ - 10,95 18100 -
4f5d(*H)6s  2HC, 65,01 -97,5(7,00 - 77,01 - -
, EHZM,Z 209,87 4235(45)° - 91,77 - -
A I -
5/2 ’ - - y - -
4t5d(°F)6s ;‘F°3,2 -244,04 -228,9(2,2) - -11,07 30(11)° -
Fs 233,64 - - -15,10 - -
I
9/2 ’ s ’ - y -
4t5d(°G)6s zgzm 3237,24 - - gi'ié - -
9/2 ’ - - y - -
4f5d(3G)6s ‘G, -23,18 -147,7(1,6)° - 34,72 17(20)° -
4G 127,33 358,0(1,6) - 33,74 50(13)¢ -
2609,2 171,41 393,0(52) - 34,04 120(60)° -
G’np 159,26 - - 39,54 - -
45d(°*H)6s §H°9,z 163,09 - .- 64,81 - -
H°u, 1,05 17,3(0,4) - 72,20 - -
4f5d(3H)6s  “HC%;, -107,53 -134,1(4,00 - 69,78 72(30)° -
"Hg2 171,68 - - 67,93 - -
Hup 25155 - - 75,31 - -
“Hi3p 275,59 - - 88,13 - -

“Childs ve Nielsen [88], "Basar ve cahisma arkadaslari [97], ‘Gangrsky ve cahisma arkadaslari [95], “Furmann ve ¢alisma
arkadaslari [99], *Govindarajan ve Pramila [90], "Luo ve ¢alisma arkadaslar1 [92], °Pramila [91], "Childs ve Goodman [85]



107

3.1.5. La I ve La I’nin gegis enerjileri

Gegis enerjileri (iyonlasma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron ilgileri) bir
¢ok lantanit atomlarin1 da igeren atomlar i¢in deneysel olarak bilinmektedir [1].
Iyonlagma potansiyelleri atomlarin fiziksel dzelliklerinin tanimlanmasi igin dnemlidir
ve atomik spektrumlarinin yorumlanmasinda ve elementten elemente baglanma

enerjilerinde sistematik egilimlerin tanimlanmasinda yararhdir.

Notral ve bir kez iyonlagmis lantan atomunun (La I ve La II) gecis enerjileri
(iyonlagsma potansiyeli, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) Breit-Pauli relativistik
diizeltmeler ¢er¢evesinde ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemi (MCHF) [412]
ile hesaplandi. Bu ¢alisma sonuglarina [107]’de yer verildi. Hesaplamalarda degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alindi ve miimkiin oldugunca 4f
elektronlar1 konfigiirasyon setine dahil edildi. Ciinkii agir atomlar igin 4f alt
tabakasinin karsilikli etkilesme etkileri ve relativitenin etkileri olduk¢a onemlidir.
Literatiirde bu alt tabakanin ve relativistik etkilerin dikkate alinmasi durumunda
ozellikle lantanitlerde yarigapin kiiciilmesine ve iyonlasma potansiyelinin artmasina
neden oldugu vurgulanmaktadir. Ayrica yine literatiirde biiylik atomlar igin karmagsik
spektrumlarindan dolay1 karsilikli etkilesmenin de dikkate alinmasi gerektigi
belirtilmektedir. Ciinkii 4f elektronlarinin ¢ekirdek etkisini hissetmesi, 5p, 5d ve 6s

yoriingeleri ile kuvvetli bir sekilde perdelenir.

La I ve La IT’nin gegis enerjileri hesaplamalarinda La" nin iyonlagsma potansiyeli i¢in
5p®5d, 5p°6s, 5p°6d, 5p°5d4f ve 5p°4f6s, La™’nin uyarilma enerjileri ve La’min
iyonlasma potansiyeli i¢in nd? (n =5, 6), 412, 5d6d, 6s6d, 4fnp, 5dns, ns, np2 (n=
6-9), 6sns, 6pnp, 6dns (n = 7-9), 7sns, 7pnp (n = 8, 9), 8s9s ve 8p9p
konfigiirasyonlar1 dikkate alindi. La’nin uyarilma enerjileri i¢in 5dns?, 5d°ns, 5dnp?,
6snp?, 4f’ns, 4fésnp (n = 6, 7), 4fnd (n = 5, 6), 5d°, 6p>7s, 657% 65°7s, 7s7p,
5d6s7s, 5d6p7p, 6s6p7p, 6p7sTp, 65°6p, 4f6s®, 4f7s?, 4f5d6s, 5d6s6p ve 5d6s7p
konfigiirasyonlar1 segildi. Ayrica, La’nin elektron ilgisi hesabinda taban hali i¢in
5dns?, 5d%ns, 5dnp?, 6snp?, 4f6snp (n = 6, 7), 4f°5d, 4f6p7s, 4f7s7p, 5d°, 6p>Ts, 65757,
6s°7s, 7s7p® 5d6s7s, 5d6p7p, 6s6p7p ve 6p7sTp konfigiirasyonlari ve La~ icin
5d6s%np, 5d%6snp (n = 6, 7), 5d7s°7p, 5d°7s7p, 4f5d6s%, 4f5d°6s, 4f5d6p?, 4f*5d6p,
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4f6s6p?, 4F26s6p, 5d°6s%, 5d°6p?, 4f26s%, 4F26p?, 4f*5d6s ve 4f5d°6p konfigiirasyonlar:

alind1. Bu konfigiirasyonlar [ Xe] 6ziinii igerir.

La I ve La II’nin iyonlasma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve La’nin elektron
ilgisi hesap sonuglar1 Tablo 3.6’da diger hesap ve deney sonuglariyla karsilastirmali
olarak sunulmaktadir. Tabloda enerji birimi olarak eV kullanildi ve tek pariteli

<095

seviyeler indisiyle gosterildi. Karsilastirma igin veriler [79] ve [63]’ten alindu.
Son c¢alisma sonuglart “@” st indisiyle belirtildi [51]. Diger ¢alismalarla
karsilastirildiginda sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir. MCHF+BP ile elde
edilen relativistik elektron ilgisi degerleri i¢in uyum az iken MCHF ile elde edilen
relativistik olmayan elektron ilgisi sonuglart uyumludur. Elektron ilgisi i¢in
iyilestirme 4f alt tabakasini igeren konfigiirasyonlarin sayisi arttirilarak ve 06z-
degerlik veya 06z-0z elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme hesaba katilarak
yapilabilir. Bu durumda seviyeleri sayist ¢ok fazla arttigi icin konfigiirasyon
etkilesme hesabi ¢ok zor olmaktadir. La™nm iyonlasma potansiyeli ve La’nin
elektron ilgisini hesaplamada MCHF+BP hesabi, konfigiirasyonlar igin terim
sinirlandirilmasi yapildiginda miimkiin olmaktadir. Bundan dolayi La™ i¢in 'D ve 3F
ve La’ icin ’D terimleri secildi. Relativistik hesaplamalar i¢in elektron ilgisi

sonuglari [79] ile uyumludur.
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Tablo 3.6. La” ve La”nin IP iyonlasma potansiyeli (eV), UE uyarilma enerjileri (eV) ve La’nin EI

elektron ilgisi (eV)

Son hal Relativistik olmayan Relativistik
hesaplama hesaplama
MCHF NR [79] MCHF+BP DCB [79] [63]
La’, Taban hal [Xe] 5d°°F,
ir 5d Dy, 9,379 10,311 10,390 11,330 11,059
UE 5d? °F, 0,00 0 0,136472 0,127 0,125980
°F, 0,00 0 0,264259 0,246 0,244336
5d? p, 0,169839 0,293 0,171074 0,172 0,172891
5d6s D, 0,547477 1,067 0,206136 0,237 0,234969
D, 0,547477 1,067 0,307077 0,323 0,321317
D, 0,547477 1,067 0,383780 0,404 0,402992
5d? 3p, 0,593908 0,586 0,666765 0,669 0,650880
%p, 0,593908 0,586 0,743923 0,727 0,708956
3p, 0,593908 0,586 0,807517 0,791 0,772102
6s? 15, 2,145235 3,112 0,797039 0,911 0,916810
5d? G, 0,888165 0,737 1,083513 0,920 0,926574
5d6s p, 1,204632 1,605 1,247895 1,309 1,251603
6p? 3p, 7,223080 - 7,159121 - 7,450810
%p, 7,223080 - 7,271370 - 7,579009
°p, 7,223080 - 7,348589 - 7,749800
La, Taban hal [Xe] 5d65%°Ds,
iP 54> °F, 5,050 7,135 4,575 5,582 5,577
3,312 4,22°
UE 5d6s? Dy, 0,00 0 0,137089 0,153 0,130575
5d%CF)6s  “Fyp, 0,095947 - 0,283845 - 0,330813
*Fe 0,095947 - 0,336422 - 0,373192
Fap 0,095947 - 0,410451 - 0,433266
Foro 0,095947 - 0,506622 - 0,511009
5d’CF)6s  Fsp, 0,518613 - 0,823048 - 0,869365
’F 0,518613 - 0,972209 - 0,998340
5d’CP)6s  ‘Py,  0,704415 - 0,964710 - 0,896580
Pap 0,704415 - 0,999558 - 0,928706
Psp2 0,704415 - 1,017935 - 0,952191
5d° “Fap 1,278919 - 1,556786 - 1,541199
*Fep 1,278919 - 1,617271 - 1,585435
Fap 1,278919 - 1,694653 - 1,641342
Foro 1,278919 - 1,782613 - 1,704444
5d° P 1,886861 - 2,245593 - 2,060282
*Pap 1,886861 - 2,260740 - 2,074893
Ps/2 1,886861 - 2,324965 - 2,120053
65%6p 2po . 2,666945 2,668 2,021017 2,032 -
2p°.,  2,666945 2,668 2,055823 2,249 2,018495
La”
Ei 5d6s%6p pe, 0,436 0,482 0,110 0,325 -
5d%6s2 °F, 0,635 0,610 0,297 0,193 -
°r, 0,635 0,610 0,215 0,113 -
°F, 0,635 - 0,106 - -

Gaélvez ve ¢aligma arkadaglar [51]
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3.2. Lall (Z =57) icin Hesaplama Sonuclari

Farkli derecelerde iyonlasmis hallerdeki nadir toprak elementlerinin dogru gegis
olasiliklarina ve salinict siddetlerine, astrofizikte niikleosentez ve yildizlarin

kimyasal bilesenlerinin belirlenmesinde ihtiyag¢ vardir.

Bir kez iyonlasmis lantanin (La II) enerji seviyeleri, 1s1ma parametreleri, yari
Omiirleri, asir1 ince yap1 ve ge¢is enerjileri ile ilgili deneysel ve teorik ¢alismalar
Tablo 1.3’te 6zetlenmistir [6, 10, 21, 34, 45, 52, 62, 68, 108-128]. Bu ¢alismalarda
La II’nin zaman-¢oziiniirliiklii lazer-indirgenmis floresans, zaman-¢oziintirliikli lazer
spektroskopisi, demet-lazer teknikleri, MCDF ve HFR+CP yontemleriyle yari
Oomiirleri, Fourier doniisiim spektroskopisi, Hartree+istatistiksel-takas ve HFR+CP
yontemleriyle dallanma kesirleri, salinici siddetleri ve gegis olasiliklart ve relativistik
konfigilirasyon etkilesme yontemi, lazer ve radyo-frekansl cift rezonans ve lazer-

iyon-demet spektroskopisiyle ince ve asir1 ince yapisi incelenmistir.

Bir kez iyonlasmis lantanin (La II) baz1 uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve
Landé g-carpanlari, elektrik dipol gegislerine ait dalga boylari, agirlikli salinici
siddetleri ve gecis olasiliklari ¢ok konfigilirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413]
ve relativistik Hartree-Fock [418] yontemleri (HFR) kullanilarak hesaplandi. La
I’nin [Xe] 6zii disinda degerlik-degerlik ve 6z-degerlik elektronlari arasindaki

karsilikl1 etkilesmelere gore secilen konfigiirasyon setleri Tablo 3.7’de verilmektedir.
3.2.1. La Il’in baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

Bir kez iyonlagmis lantanin [Xe] 6zt disinda 5d?, 5d6s, 65, 4f6p, 5d7s, 5d6d, 4f2,
6p°, 6s6d, 6575, 4f6s, 4f5d, 5d6p ve 6s6p uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé
g-carpanlari hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo 3.8’de sunulmaktadir. Enerji
seviyeleri taban hal olan 5d*3F, seviyesine gére cm™ birim sisteminde verilmektedir.
Tabloda farkli konfigiirasyon setlerine gore hesaplanan sonuglar MCHF+BP i¢in A,
B, C ve D, HFR icin A ve B iist indisleriyle ve sadece tek pariteli seviyeler “*”
indisiyle belirtilmektedir. Elde edilen sonuglar NIST verileri [63] ve Kutaga-Egger

ve Migdatek’in HFR’ye oz-kutuplanmaya (CP) gore tanimlanan yari Kklasik bir
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potansiyel ekleyerek gelistirilmis olan HFR+CP yontemi ile elde edilen hesaplama

sonuclari [121] ile karsilastiriimaktadir.

Tablo 3.7. La IT’ye ait hesaplamalar igin alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler

Konfigiirasyonlar

A

C

D

MCHF+BP hesaplamalari i¢in:

Cift parite nd?(n =5, 6), 4f, Konfigiirasyon seti A 5p°5d?, 5p®5d6s, 5p® nd? (n =5, 6),
5d6d, 6s6d, 4fnp, hesabi ile ayn, 5p%6s?, 5p°4f6p, 5p®4f?, 5p°®5d6d,
5dns, ns?, np?(n=  MCHF calismasi 5p®4f?, 5p4f6s?, 5p®6s6d, 5p°4fnp,
6-9), 6sns, 6pnp, farkli 5p°5026p, 5p°6s°6p 5p®5dns, 5p°ns?,
6dns (n = 7-9), 7sns, 5p®np? (n = 6-9),
7pnp (n = 8, 9), 8s9s, 5p®6sns, 5p°6dns
8p9p (n=7-9), 5p°7sns,

5p®7p8p, 5p°8s9s,
5p®8p9p

Tek parite  4f6s, 45d, 5dnp, Konfigiirasyon seti A 5p°4f6s, 5p°4f5d,
6snp (n = 6-9), 6pns  hesabr ile ayni, 5p®5d6p, 5p°4f°6s,
7snp (n = 7-9), 7pns, MCHF ¢aligmasi 5p°5d6s?, 5p°5d6p>
8snp (n =8, 9), 8p9s, farkh
9s9p

HFR hesaplamalari igin:

Cift parite  5d°, 5d6s, 6s°, 4f6p,  5d°, 5d6s, 6s°, 4f6p,

47 5d7s, 5d6d, 4%, 6p?,
6s6d, 6s7s

Tek parite 416s, 4f5d, 5d6p, 4f6s, 415d, 5d6p, 6s6p,

6s6p 4f7s, 4f6d, 5d7p, 6s7p

MCHF yonteminde degerlik-degerlik ve 6z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikl

etkilesmelere gore segilen konfigiirasyonlar i¢in oOnce, elde edilen dalga
fonksiyonlarin baskinligini belirleyen karisim katsayilari ve relativistik olmayan
enerjiler hesaplandi. Elde edilen bu dalga fonksiyonlari, relativistik diizeltmeleri
dikkate almak i¢in Breit-Pauli Hamiltonyeni ile kosegenlestirilerek karigim
katsayilar1 yeniden belirlendi ve konfiglirasyon etkilesme yontemiyle seviye
enerjileri elde edildi. Jonsson ve Gustafsson tarafindan gelistirilen Zeeman
programinda [413], elde edilen seviye enerjileri kullanilarak seviyelerin Landé g-

carpanlar1 hesaplandi.

MCHF+BP hesaplamalar1 Tablo 3.7°de verilen konfigiirasyon setlerinde La II’nin
0zii olarak A ve B hesaplarinda [Xe], C ve D hesaplarinda [Cd] alindi. A, B ve D’de

degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alinirken C hesabinda 6z
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ve degerlik elektronlari arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alindi. 5d% 5d6s, 652,
5d6d, 6p?, 6s6d, 4f6s, 4f5d, 5d6p ve 6s6p seviyelerinin enerjisi ve Landé g-¢arpanlari
Tablo 3.8’de verilmektedir. Hesap sonuglar1 NIST [63] ve Kufaga-Egger ve
Migdalek’in [121] verileri ile karsilastirildiginda 5d6d, 6s6d ve 4f5d seviyelerinde
uyum az iken diger seviyeler icin uyum iyidir. Uyumsuzluk durumlarinin, dolu
olmayan d ve f alt tabakalarindan kaynaklandigi sOylenebilir. Bu seviyelerdeki
uyumsuzlugun giderilmesi icin yapilan 6z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesme C hesabinda ele alindi. Bu hesapta 4f5d seviyesi i¢in bir miktar daha iyi
sonug elde edildi. Tek pariteli seviyelerde ise 6zden uyarilmalari igeren C hesabinda
daha iyi sonuglar elde edildi. Landé g-garpanlarimin tiim hesap sonuglari NIST

verileri ile uyum igindedir.

HFR hesaplamalarinda konfigiirasyon setleri degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesme etkilerini dikkate alacak sekilde secildi ve Hamiltonyenin
hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kiigiik
kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurmay1 yapmak i¢in iyilestirildi.
En kiigiik kareler yonteminde spin-yoriinge parametrelerinin dlgeklendirme faktorii
temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri
(F* ve G") ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R¥) icin o6lgeklendirme
faktorlerinin iyilestirme yapilmamis degerleri A hesabi icin 0,75 ve B hesabi igin
0,70 olarak se¢ildi. HFR sonuglari, [Xe] 6zii disinda Tablo 3.7’de verilen
konfigilirasyon setleri dikkate alinarak HFR atomik yap1 paketi [418] kullanilarak
elde edildi. Tabloda 5d2, 5d6s, 6%, 4f6p, 5d7s, 5d6d, 4, 6p?, 6s6d, 6s7s, 4f6s, 4f5d,
5d6p ve 6s6p seviyelerinin enerjisi ve Landé g-garpanlari sunuldu. Diger ¢aligmalarla
[63, 121] karsilastirildiginda sonuglarin tiim seviyeler igin olduk¢a uyumlu oldugu
goriilmektedir. Ozellikle A hesabi i¢in uyumun daha iyi oldugu goriilmektedir.



Tablo 3.8. La II’nin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlart

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite igin:
5d? °F, 0,00ABED g 137 0,00 0,728" 0,732  0,721°
0,028 4P 0,708 0,736°
0,715°¢
°F, 1100,724 1018,92*  1016,100° 1,083*BC 108478 1,038
816,185 1046,86%  1028°
743,03
898,90°
°F, 2131,38% 1935,49"  1970,700° 1,2497BC 124978 1 2487
1612,45° 1974,018  1963°
1456,54°
1741,31°
5d2 p, 1379,80" 139491  1394,460° 0,993* 0,965  0,977%
1443,258 1393,795  1395° 0,981° 0,959%
1236,03°¢ 0,968°
1398,12°
5d? %p, 5377,78" 5228,71"  5249,700°
5918,778 5265778 5244°
5575,39¢
5654,01°
°p, 6000,10" 5769,81"  5718,120° 1,5014B€ 150178 14972
6374,80°% 5737428  5725°
5867,74°
6132,57°
°p, 6513,01° 6261,60"  6227,420° 1,485 1,489"  1481°
6798,78° 6239,708  6224° 1,4888 1,4888
6247,36° 1,497°¢
6588,07°
5d? G, 8739,05" 744509  7473,320° 1,002 1,002 1,000
8468,718 7374705 7476° 1,001B¢
8941,04¢
9027,98°
5d? 15, 16629,75"  16453,30" —
18979,63%  13675,308
18143,98°
5d6s  °D, 1662,59* 1893,01*  1895,150° 0,4997BC 0499”8 0,498
2481,698 1898,19%  1902°
1994,95°¢
2533,26°
°p, 2476,73% 2580,063"  2591,600° 1,119% 1,143 1,133
2939,18° 2549,728  2572° 1,1658 1,1448
2550,88¢ 1,154¢
3010,41°
D, 3094,79" 3311,82*  3250,350° 1,334ABC 133478 13342
3501,398 3255,898  3260°
3204,83¢
3614,27°
5d6s p, 10064,87"  10088,91*  10094,800%? 1,010% 1,006"® 1,005
11480,98%  10095,008  10096° 1,0038
13078,05°¢ 1,001°¢
11980,57°
6s? 15, 6428,50" 7371,89"  7394,570°
6664,528 7393308  7395°
9713,71¢
6709,28°
af6p R, - 35544,74* 35787,53° - 0,669" 0,719
35756,53% 35771° 0,747
°F, - 35687,88%  36954,65° - 1,050  1,061°
37062,30% 36953° 1,005
°F, - 37018,59" 37790,57° - 1,212 1,113
37733,47%  37779° 1,105

113
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Tablo 3.8. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f6p Ir, - 36917,97% 37209,71° - 0,934% 0,944
37302,79% 37243° 1,036
afep 3G, - 37604,82" 35452,66° - 0,854"  0,876°
35373,81%  35465° 0,856
%G, - 37768,59" 37172,79° - 1,068"  1,127°
37186,27% 37157° 1,098
3Gs - 39201,02* 39018,74° - 1,200%8  121°
39035,52%  39007°
afp  °D,; - 38123,37%  38534,11° - 0,499"8  0,497°
38536,02% 38545°
°p, - 38214,22"  38221,49° - 1,131  1,071°
38070,87% 38210° 1,0278
D, - 39512,21* 3940255 - 1,3290% 12747
39535,50%  39403° 1,2708
4f6p G, - 38968,77%  39221,65° - 1,021 1,059°
39162,52% 39235° 1,0978
4fep D, - 40343,10"  40457,71° - 1,033 1,036°
40233,91%  40456° 1,0598
5d7s  °D; - 49703,78% 4973313 - 0,5008  0,500°
49714°
°p, - 49952528 49884,35° - 1,128%  1117°
49905°
D, - 51238,10® 51228,57° - 1,307®  1,315°
51235°
5d7s D, - 51501,108 51523 86° - 1,0588  1,036°
51516°
5ded  F, 70728,01"  51978,028 5213767 0,978* 1,048  0,987°
74919,76° 52216° 0,988°%
5ded  °D, 71108,98"  52220,028 52169,66° 0,5444 0,557  0,621%
75022,055 52148°
°D, 71922,34"*  52746,60% 52734,81° 1,1674 1,126  1,154°
75364,62°8 52728° 1,036
D, 72905,11*  53276,41% 53689,56° 1,302% 1,297%  1.218°
75927,058 53647° 1,233
5ded P, 74454,96"  53356,365  53302,56° 1,048 1,343 1,335°
75644,438 53317° 1,0108
5ded  °F, 86857,66" 53855018 53885242 0,6874 0,7418  0,7512
75086,62° 53914° 0,728
°F, 76042,84% 54392595  54840,04° 1,0844 1,0508  1,088°
54755°
°F, 88422,30"  54664,698 5532135 1,196 1,1395  1,136°
76155,48°5 55303°
5ded %S, - 54175,01% 54365,80° - 15668 1,455
54370°
s5ded IS, 74225098 5424449 54793 82°
5ded D, 84447,02"  55024,06° 55184,05% 0,996 1,056  1,183?
76453255 55208°
s5déd 3G, 69310,22*  55169,13% 52847,88° 0,803" 0,798  0,861°
75153,22°8 52878° 0,776
G, 70592,95%  55607,005 53333,37° 1,050" 1,0695 1,036
75339,70°8 53368° 1,0528
3G, 71830,19"  56214,97® 54434 65° 1,200°B 1,2008 1,212
76224458 54435°
s5ded %P, 90419,13*  55630,81% 5496419
76456,135 54786°
°p, 90863,55"  55411,73% 55230,33° 1,501A8 15358  1,552°
76858,62° 55352°
°p, 9152597  55746,818  56036,60° 1,488" 1,3928  1,203°
76983,87° 56090° 1,496
5ded G, 76564,80%  59068,028  56035,70° 1,0008 1,056 1,027

55076°
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Tablo 3.8. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f °H, - 55201,97% 55107,25° - 0,839" 0,883
53676,92% 55079° 0,887"
3H, - 56092,25" 55982,09° - 1,033 1,033°
55318,80% 55995°
*He - 56863,10" 56837,94° - 1,166" 1,142
56547,89%  59845° 1,165
42 G, - 56394,91* 59527 60° - 0,974"  1,046°
55328,98% 59522° 1,016
4f? °F, - 57396,38" 57399,58° - 0,672%  0,675%
56706,59% 57385° 0,680
°F, - 57884,41" 57918,50° - 1,084 1,085
57513,31%  57936" 1,083
°F, - 58533,37%  58259,41° - 1,237 1,196°
58315,69% 58264° 1,1848
4f? e - 61521,93"  62408,40° - 1,001 1,003
61759,7158 1,0028
4f? p, - 62065,79"  62026,27° - 1,028"  1,054°
62417,80%  62029° 1,0448
4f %p, - 63593,22"*  63463,95° -
64001,07% 63496°
°p, - 63865,10° 63703,18° - 150178  1471°
64480,52% 63736°
°p, - 64283,97" 64278,92° - 1467  1414°
65194,71%  64214° 1,4498
4f 15, - 69782,30"  69505,06° -
71321,508
6p? D, 61118,75*  59830,40% 59900,08 1,205* 1,061  1,035°
63903,98° 59899° 1,2008
68314,29°
6p° °p, 57741,75*  60001,21% 60094,84°
57033,69° 60091°
58691,43°
°p, 58647,09"  60514,898 6112883 1,5014 1,5028 1,528°
57752,718 61132° 1,391B
59347,37°
°p, 59269,90"  61418,50% 62506,36° 1,296 1,435 1,416°
58826,49° 62504° 1,301
60398,00°
6p° 15, 70729,58"%  66977,30% 66591,91°
83062,12°8
82414,06°
6s6d °p, 79297,74"  63251,928  64361,28° 0,4997B 0,499  0,506%
86162,37° 64374°
°p, 79538,63"°  63833,97%  64529,90° 1,1334 1,165 1,217°
86172,16° 64509° 1,166
D, 80684,92"  64853,61% 64692 59 1,334 13348 —
86191,20° 64701°
6s6d p, 86532,15%  69906,50% - 1,001B 1,003 -
6s7s 33, - 61127,80%  60660,18%? 2,0018  1,955%
60660°
6s7s 15, - 63307,508
Tek parite i¢in:
4f6s 3Fo, 14378,61"  14174,39" 14147,980° 0,666™C 0,666  0,664%
14264,12®  14267,68% 14184° 0,668°
13925,11¢
3k, 14756,50"  14283,31* 14375,170° 1,060°C 1,055 1,056
14858,628  14256,22%  14338° 1,068 1,0478
14291,70¢
3Fo, 16270,43"  15651,91* 15698,740° 1,250%8 1,250%  1,2472
16250,88%  15747,51®  15682° 1,250¢ 1,2458

15785,08°
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Tablo 3.8. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f6s 1Fo, 16349,78"  15822,29% 15773,770° 1,023°¢ 1,028"  1,017°
16448,123 15725,698  15790° 1,0168 1,0378
15889,78
45d e, 23958,81%  16965,67" 16559,170° 0,9714¢ 0,905"  0,969°
25542,893 15525,19®  16630° 1,0598 1,005
23797,47
afsd - %FO, 25007,46"  17448,60" 17211,930° 0,725" 0,713%  0,754°
28148,543 18658,83%  17196" 0,6842‘ 0,680
24733,62 0,735
3Fo, 25740,72%  18242,30" 18235,560° 1,0914 1,083%  1,086°
29158,713 18866,08% 18215° 1,0832‘ 1,0798
25479,83 1,098
3Fe, 27201,89"  19267,37" 19214,540° 1,225 1,226" 1,232
30358,803 19233,108 19199° 1,2412‘ 1,241
26932,00 1,224
4f5d 3He, 25669,19%  17727,74" 17825,620° 0,855" 0,920  0,846°
27280,973 17683,408  17803° 0,862? 0,806°
25499,67 0,856
3o, 26756,81%  18250,23" 18580,410° 1,033*BC 10344  1,0172
28223,063 18122,03% 18573° 1,0348
26582,89
3o 28460,49%  19394,18"  19749,620° 1,167A¢ 11674 1,178
28275,22°  18802,98% 19767° 1,1678
4f5d 1po, 31071,25%  19151,58" 18895,410° 0,9814 0,970  0,923%
32636,973 21057,918  18926° 0,997(53 1,1148
30916,96 0,982
4f5d 3co, 31665,41%  20315,59" 20402,820° 0,763% 0,757  0,757%
34021,443 21064,80%  20405° 0,757(53 0,7828
31554,09 0,764
3z, 32976,84%  21247,80" 21331,600° 1,0504B€ 1,049 1,049
35195,623 21629,908 21324° 1,054
32859,39
3G 34349,12"  22107,93" 22282,900° 1,200*8 1,2004  1,197°
36498,473 21982,01%8 22269° 1,199¢ 1,1998
34188,45
4f5d °po, 35406,25%  21395,42" 21441730 0,503* 0,508"  0,542%
37453,793 22982,69%  21477° 0,501§ 0,591
35168,59 0,511
°pe, 35923,09%  22032,81" 22106,020° 1,170% 1,159  1,167°
37936,333 23003,68% 22112° 1,1698¢ 1,1958
35808,76
Do, 36203,19"  22475,18" 22537,300° 1,263% 1,305%  1,288°
38173,893 23296,42% 22483° 1,270? 1,2518
36085,58 1,168
af5d - %p9, 39198,12"  2244578" 22683700
40330,43% 22463208 22674°
38565,29°
3po, 39440,20°  22667,40" 22705,150°% 1,499” 1,481"  1431°
40455,152 22524,248  22690° 1,498i 1,345
38560,21 1,484
%po, 40081,21%  23571,92" 23246,930° 1,497 1,489" 1,459
40802,142 21850,66% 23294° 1,4928¢ 1,3378
39052,77
45d 1o, 38465,61°  24240,21" 24552,700° 1,0614 1,024%  1,034°
40442,672 22482218 24569 1,057i 1,0558
38356,86 1,023
45d 1Ho, 46448,76° 2881147~ 28525710 1,000¢ 1,001*8  1,004?
27193,29% 28529°
4f5d 1po, 47396,25°  30265,31" 30353,330° 1,003¢ 1,040  1,074°

21477,108 1,060°
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Tablo 3.8. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5dép D% 22996,58"  24514,82" 24462 66° 0,968" 1,014  0,887°
19478,98%  24310,908 24567° 1,0118 1,0178
22618,34° 0,974°¢
5d6p D% 2448541  25907,37" 25973,37° 0,5024 0,579  0,782°
20646,65°  2581548% 25839° 0,499°8 0,507
23978,78° 0,511°¢
°pe, 25339,58%  26457,83" 27388,11° 1,16148 1,133  1,168°
21467,30%  26411,29% 27362° 1,138 1,1208
24934,60°
DY, 26382,52%  26950,18" 28315,25°% 1,323% 1,316%  1,308°
22400,30®  26951,83%  28290° 1,3328 1,3128
25902,53° 1,316°
5d6p  P% - 26059,89" - - 0,955 -
30735,208 1,0648
5dép  °F°, 27730,01%  27524,69" 26414,01° 0,702 0,691  0,825%
23795028  27633,615 26409° 0,7008 0,7058
27441,41° 0,693°¢
3k, 28937,43"  27941,30" 26837,66° 1,0834B€  1098" 1,088
24648218 28199,618 26828° 1,1038
28616,27°¢
3Fo, 30401,18%  28617,50" 28565,40° 1,2487C 1,25178 12457
26075,37%  29206,785 28531° 1,1388
30028,17¢

5dép  °P% 2748954"  31804,81" 31785,82°
23324,32%  32009,008 31797°

27777,75°
3po, 27767,31" 3224352 32160,99° 1,498 1,497  1,492°
23622,983 32711,11%  32134° 1,500(53 1,4378
27808,39 1,473
3po, 28480,17°  33269,26" 29593° 1,469 1,501%
24351,70® 33441598 1,460 1,5008
28624,94° 1,482°¢
5dép 'R 34048,66"  32144,41" 32201,05° 0,998" 1,002 1,005°
31107,393 32749,00® 32273° 1,000? 1,0038
33748,76 0,996
6s6p  P% 36704,74"  27560,27" 27545850
32174,158  28370,018 27563°
3po, 37150,85"%  28103,04" 28154,550%? 1,498 1,438"  1,267°
32612,03%  28403,35% 28147° 1,501B 1,496
3po, 37997,38"  29477,41" 29498,050%? 1,493% 1,500% 1,471%
33501,99%  28508,94® 33133° 1,4918 1,5018
6s6p 1po, - 45700,40*  45692,170° - 1,0022 0,999

45953,40°  45702° 1,1218
ANIST Atomic Spectra Database [63], "Kutaga-Egger ve Migdatek [121]
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3.2.2. La IPnin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar:

La II'nin elektrik dipol gecisleri icin A (A) dalga boylar, gf agirlikli salinici
siddetleri ve Ay (sn™) gecis olasiliklart gibi 1s1ma parametreleri hem relativistik hem
konfigiirasyon etkilesme etkilerinin ele alindigt MCHF+BP ve HFR yontemleriyle
hesaplandi. Tablo 3.9 ve daha genis olarak Ekler kismindaki Tablo A.2’de 5d6p—5d?,
5d6p—5d6s, 5d6p—6s®, 4f5d—5d° 4f5d—5d6s, 4f5d—6s°, 6s6p—5d% 6s6p—5d6s,
6s6p—6s” ve 4f6p—4f6s elektrik dipol gecislerinin dalga boylar, log(gf) logaritmik
agirlikli salinier siddetleri ve Ay (sn™) gecis olasiliklart sunulmaktadir. Tablolarda
sadece tek pariteli seviyeler “* indisiyle belirtildi ve gecis olasiligi i¢in 10’un

kuvvetleri parantez i¢inde yazildi.

MCHF program paketi [412] ile Tablo 3.7°de verilen A konfigiirasyon setindeki tek
ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda yapilan E1 gecisleri A hesabi, D konfigiirasyon
setinin ¢ift pariteli seviyesi ile C konfigiirasyon setinin tek pariteli seviyesi
arasindaki E1 gegisleri B hesabi ve B konfigiirasyon setindeki ¢ift ve tek pariteli
seviyeler arasindaki E1 gegisleri C hesab1 olarak gosterildi. A, B ve C
hesaplamalarinda sirasiyla 13951, 35060 ve 13943 tane miimkiin E1 gegisleri elde
edildi. Tablo 3.9 ve Tablo A.2’de bu gegisler i¢in elde edilen veriler ¢ok fazla oldugu
icin sadece diistik seviye gegisleri sunulmaktadir. Tablolarda, agirlikli salinici
siddetleri, logaritmik agirlikli salinict siddetine cevrilerek verilmektedir. 5d6p—5d?,
5d6p—5d6s, 5d6p—6s?, 4f5d—5d% 4f5d—5d6s, 4f5d—6s°, 6s6p—5d%, 6s6p—5d6s,
6s6p—6s2 ve 4fop—4f6s gecisleri icin dalga boylari, logaritmik agirlikli salinic
siddetleri ve ge¢is olasiliklarinin farkli konfigiirasyon setlerine ait hesaplamalar1 A,
B ve C iist indisiyle belirtilmektedir. Genel olarak tiim gegislerde dalga boylar i¢in
0z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin dikkate alindigi B
konfigilirasyon seti kullanilarak elde edilen sonuglar diger caligmalarla daha uyum
icerisindedir. Fakat ayn1 durum log(gf) ve Ay degerleri icin gegerli degildir. Sadece
bazi gecislerde uyum s6z konusudur. A ve C konfigiirasyon setleriyle elde edilen
sonuglar log(gf) ve Ay i¢in ¢ogunlukla B’den daha iyidir. 6s6p—5d6s gegisi igin
sadece A sonuglari elde edildi. A sonuglarindaki dalga boylarinda uyum az iken diger

parametrelerde uyum daha iyidir. 6s6p—5d2 gecislerin de ise dalga boylari i¢in C
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sonuglari, log(gf) ve Ay i¢in A sonuglar1 daha iyidir. Ayrica, 4f6p—4f6s gegisleri de
sadece A hesabinda elde edildi ve dalga boylarinda uyum ¢ok az olmasina ragmen

logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve gegis olasiliklar i¢in uyum bir miktar iyidir.

HFR hesaplamalarinda Tablo 3.7°de verilen konfigiirasyon setlerindeki tek ve cift
pariteli seviyeler arasinda, A hesab1 i¢in 768 ve B hesabi i¢in 2906 tane miimkiin E1
gecisleri hesaplandi. Tablolarda kisalik icin sadece 5d6p—5d?, 5d6p—5d6s, 5d6p—6s,
4£5d—5d%, 4£5d—5d6s, 4£5d—65°, 6s6p—5d2, 6s6p—5d6s, 6s6p—6s® ve 4f6p—4fo6s diisiik
seviye E1 gecislerinin dalga boylari, logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve gecis
olasiliklarin sonuglart A ve B {ist indisiyle verilmektedir. En kiiciik kareler
yontemiyle enerjileri deneysel verilere uydurma yapildi. Elde edilen uydurma
parametreleriyle gecisler tekrar hesaplanarak daha iyi sonuglar elde edildi. Diger
caligmalarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin hemen hemen tiim gegisler
icin uyumlu oldugu goriilmektedir. Uyum en ¢ok dalga boylarinda goriilmektedir.
Baz1 gegisler igin logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve gegis olasiliklarinda uyum
azdir. A hesabinin sonuglari B hesabina gore daha iyidir. Fakat ge¢is olasiliklari i¢in
Kutaga-Egger ve Migdatek’in HFR+CP yontemiyle [121] ve Lawer ve calisma
arkadaglarinin Fourier doniistim spektroskopisi ile [115] yaptiklar1 ¢alismalar1 kendi
aralarinda uyumlu iken, Zhiguo ve ¢alisma arkadaglarinin zaman-¢oziiniirliklii lazer
spektroskopisiyle sunduklari verilerinin [113] uyumlu olmadigina da dikkat
edilmelidir. Bazi gegislerde (5d6p *F° 4-5d° °F34, 'Dy, 5d6p 3F°34-5d6s *Ds4 gibi)
gecis olasiligr sonuglart [121] ve [115] ile karsilastirildiginda az uyumlu olmasina
ragmen, B hesabi ile elde edilen sonuglar [113] ile uyumludur. Bazi uyumsuzluklarin
iyilestirilmesi i¢in 6z ve degerlik elektronlari arasindaki karsilikli etkilesmenin ele
alindig1 konfigiirasyonlar da hesaba katilmalidir. Fakat 6z ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmenin oldugu konfigilirasyonlar, konfigiirasyon setlerine
dahil edildiginde bilgisayar kisitlamalariyla karsilagildigindan bu tiir hesaplar

yapmak zor olmaktadir.



Tablo 3.9. La II’nin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikli salinic1 siddetleri ve Ay gegis olasiliklar1 (sn™)*

Gegisler A log(gf) A

Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR caliymalar

5dép D% 5d% °F, 3706,09°  4079,151" 4086,71° -0,170% -0,139%  -0,07° 6,47(7)"  582(7)" 9,69(7)
4184,23° 4113,391%  4086,72° -2,0508 -2,6308 6,72(5)° 9,24(5)  6,80+0,40(7)°
4228,75° -0,370° 3,15(7)¢ 0,552(8)°

5dép 'D°% 5d% °F, 3863,75%  4256,059" — -1,305% -1,190% - 442(6)*  4,76(6)" 3,73(4)*
4347818 42984858 -3,441°8 -2,328" 2,56(4)  1,70(6)®

5dép D%, 5d% 1D, 3905,89"  4325272" 4333,75° 0,260" 0,307 -0,08° 1,58(8)"  1,45(8)* 9,85(7)*
444430° 43635528  4333,74%¢ -2,9708 -0,895%  -0,03¢ 7.18(4)8  4,46(7)B  6,20+0,30(7)°
4566,03¢ 0,329° 1,37(8)°

5dép D%, 5d6s °D; 394952"  4420,514" 442991° -1,153" -2,861"  -0,35° 6,01(6)"  9,41(4)* 3,56(7)
4680,50°  4461,757%  4429,90 -2,306° -2,6028  -0,37¢ 3,005  8,39(5)° 3,03+0,17(7)°

5dép 'D°% 5d6s °D, 4080,78%  4558978" — -1,201* -1,388% - 5,04(6)  2,63(6)" 5,52(4)
4787448 4595,3398 -2,7398 -1,3578 1,06(5)8 1,39(7)8

5dép 'D°% 5d6s D 4186,40% 4716323 — -4,093% -2,619% - 6,14(3)*  1,44(5)" 6,26(4)°
4930,01% 47494608 -4,606° -3,3778 1,36(3)2  1,24(5)8

5dép D%, 5d%3p, 5629,085 5334,748" -4,1408 -1,928" 3,04(3)8 5,54(5)*
5644,15° 5384,029% -3,753¢ -2,0048 7,39(3)°  2,28(6)®

5dép 'D°% 5d®%p, 488576  5478,473" 2,541 -2,306" 1,615  2,20(5)"
5777,25° 5533,675°% -3,575° -1,926° 1,06(4)®  2,58(6)%
5818,50¢ -2,625¢ 9,34(4)°

5dép 'D°% 5d6s 'D, 5912,00°  6931,966" - -0,893* -1,045% - 487(6) 2506 -
8392,61° 7034,3818 -2,9018 -0,0228 2,37(4)%  1,28(8)®

5d6p *D°; 5d%3F, 3512,23" 3859,891°  3849,01° -0,095" -0,227"  -0,45° 1,45(8)"  8,85(7)* 4,53(7)°
4029,71¢ 3873,6528 -0,086° -0,216° 1,12(8)°  2,70(8)®  5,30+0,30(7)"

5dép °D° 5d* 'D, 3691,17%  4079,553"  4067,38" -0,296" -0,641%  -0,96" 8,23(1)*  3,06(7)" 2,00(7)
4334,84° 4094,7188 -0,604° -2,4538 2,94(7)° 1,40(6)®  1,49+0,11(7)°

5dép °D° 5d6s °D, 3730,12%  4164,175" 4151,96" -0,023* -0,163%  -0,46" 1,51(8)"  8,80(7)" 4,00(7)

4181,0768 -0,1618 2,64(8)%  4,55+0,29(7)°
5d6p *D°; 5d6s °D, 3846,98"  4286,823" 4275,63° -0,889% -0,968"  -1,15° 1,947  1,30(7)* 0,74(7)
4298,159° -0,657 7,96(7)%  8,70+0,8(6)°

5d6p °D°; 5d? °p, 4330,41%  4835906"  4824,05 -1,336" -0,780%  -0,87° 546(6)"  1,58(7)" 1,82(7)°
5100,89% 4866,255° -2,7618 -2,074 1,48(5)8 2,37(6)®  1,29+0,10(7)°
5165,36° -1,312¢ 4,05(6)°

5dép °D°; 5d? °p, 4450,38%  4965,838" — -1,520" -1,106% - 3,38(6)*  7,06(6)" 1,34(6)
5295,08¢ 4980,565° -1,514¢ -2,6328 2,42(6)°¢ 6,27(5)®

0cT



Tablo 3.9. Devam

Gegisler A log(gf) Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p °D°; 5d%3p, 455437  5090,142" — 2,713 -2,638" - 2,075 1,975 1,33(6)°
5448,24°¢ 5108,356° -2,625¢ -4,3258 1,77(5)¢ 1,21(4)8
5d6p °D°; 6s% 1S, 4536,91"  5395,057" 5380,98" -1,898" -1,580%  -1,13° 1,36(6)"  2,01(6)" 7,36(6)
5391,16° 5428,2478 -3,662° -3,675° 0,17(5)®  0,48(5)® 5,7+0,8(6)°
5d6p D% 5d6s 'D, 5433,59" 6321,720% - 2,139 -1,302% - 548(5Y"  2,78(6)" 1,63(7)
6361,127° -2,5798 4,35(5)®
5dép °D°% 5d® °F, 3409,90%  3779,586"  3650,18°¢ -0,983* -2,091%  -1,17+0,02° 1,197 7,575 1,03(7)
3814,43° 3786,266° -2,5838 -2,108%  -1,009¢ 2,39(5)8 3,63(6) 6,70(7)°
3900,67¢ -1,085° 7,19(6)°
5dép °D°% 5d °F, 3542,92%  3930,983" 3790,82° 0,174%7 0,101  0,03° 1,58(8)  1,098)" 1,41(8)
4060,77¢ 39425328 3790,83%¢¢ 0,139¢ 0,0048 o,o3¢(9,oz° 1,11(8)¢ 4,33(8)  9,90+0,60(7)°
0,143 9,94(8)°
5dép °D°% 5d* 'D, 3578,31%  3989,953" — -1,9774 -2,245% - 1,096  4,77(5)" 1,438a
4029,38° 3997,2008 -2,8838 -1,0008 1,07(5)8 4,17(7)8
4185,89¢ -1,671¢ 1,62(6)°
5dép °D°% 5d6s °D, 3614,90  4070,862"  3921,54"¢¢ 0,662% -0,183%  -0,45 222" 528(7)" 6,76(7)°
4079,4528 -0,141® -0,50i5),02° 2,90(8)%  3,10+0,40(7)°
-0,251 2,72(8)°
5dép °D°% 5d6s °D, 372455%  4187,998"  4031,69"¢%¢ 0,186* -0,025"%  -0,08° 1,488 7,197 5,538a
4190,8378 -0,2028 -0,09i§),02° 2,39(8)%  6,80+0,50(7)°
-0,133 6,58(8)°
5dép °D°% 5d6s °Ds 3812,34%  4320,406" 4141,72° -0,3374 -0,739%  -0,66" 422" 1,30(7)" 2,588a
4318,643%  4141,74%¢ -0,767%  -0,66+0,02° 6,11(7)®  1,70+0,15(7)°
-0,465"° 1,68(8)°
5dép °D°% 5d? %p, 4287,35%  4833,709" 4613,38" -0,823* -0,633%  -0,76" 1,097 1,33(7)*  2,15(7)°
4979,62°%  4837,028%  4613,39°¢ -2,358° -1,596%  -0,75+0,02° 2,35(5)®  7,23(6)® 1,10£0,10(7)°
5074,50¢ -0,881¢ -0,467° 6,81(6)° 1,10(8)°
5dép °D°% 5d?%p, 4383,78%  4951,408" — -1,618% -0,798% - 1,67(6)"  8,67(6)" 1,12(6)
5095,23%  4957,4718 -3,205° -4,1908 3,20(4)8  1,75(4)B
5215,00¢ -1,467¢ 1,67(6)°
5dép °D°% 5d6s 'D, 5192,53%  6109,132" - -1,738% 2,104 - 9,03(5)*  2,78(5)" -
6128,843°% -0,8248 2,66(7)8

T



Tablo 3.9. Devam

Gegisler A log(gf) Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p D% 5d%°F, 3292,76"  3710,536" — -1,644" 23438 _ 1,99(6)"  3,14(5)* 3,81(5)°
3678,57° 3710,328° -2,6258 -1,6998 1,67(5)8 9,69(6)8
3763,66° -2,104° 5,29(5)°
5d6p *D°% 5d °F, 3416,64%  3856,345" 3662,07" -0,756" -1519%  -1,37° 1,437 1,946 7,82(5)°
3804,41° 3860,263%  3662,08° -2,2628 -1,5858  -0,73+0,02¢ 0,36(6)8 1,16(7)%  3,0+0,6(6)°
3912,49° -0,775° 1,04(7)° 1,29(8)°
5d6p *D°% 5d* 'D, 344954%  3913,081" 3713,54"¢ -0,845% -0,906"  -0,80° 1,147  0,77()*  1,51(7)°
3878,09° 3912,659% -2,9908 -0,634%  -0,73+0,02¢ 0,06(6)8 1,01(8)®  1,09+0,17(7)°
4028,51¢ -1,699° 1,17(6)° 1,28(8)°
5d6p *D°% 5d °F, 3541,38%  3997,64"  3794,77° 0,359% 0,267%  0,21° 1,748  1,108)* 1,47(8)
4069,04° 4003,5518  3794,78%¢¢ 0,322¢ 0,226 0,1440,02¢ 1,21(8)¢ 7,00(8)%  1,07+0,09(8)°
0,318¢ 9,33(8)°
5d6p *D°% 5d6s °D, 358524%  4103,386" 3886,37"°¢ -0,416" -0,117%  -0,28° 284N 432" 6,69(7)°
4098,0028 -0,134%  -0,31+0,02¢ 2,92(8)%  3,30+0,40(7)
-0,135¢ 3,06(8)°
5d6p *D°% 5d6s °Ds 3666,52%  4230,416" 3988,51° 0,400% 0,187%  0,21° 1,78(8) 8,197 9,73(7)?
4220,125%  3988,52°%¢ 0,225  0,17+0,02° 6,29(8)%  9,70+0,90(7)°
0,244° 8,97(8)°
5d6p *D°% 5d%3p, 4192,07%  4833571"  4526,12°¢ -0,703* -0,311%  -0,65+0,02° 1,077 1,997 2,11(7)?
4855,69%  4828,088° -2,1578 -1,125%  -0,350° 0,28(6)®  2,15(7)® 1,03(8)°
4972,97¢ -0,724° 0,73(7)°
5d6p *D°% 5d%'G, 4623,66"  5126,855" 4796,68" -4,208" -3,599%  -1,70° 0,02(5)*  9,14(3)" 8,95(5)
5600,66° 5107,999% -2,344° -2,7548 1,37(5)°  450(5)® 8,3+1,0(5)°
5d6p D% 5d6s 'D, 4925,704 5930,741% - -3,889% -3,086" - 5063 2224 2.87(5)°
3878,09° 5932,3078 -2,990°8 -2,4038 6,47(4)%  7,49(5)®
5d6p °F°, 5d% 3F, 3152,83%  3633,091" 3784,81° -0,229" -0,266"  -2,02+0,02° 789N 547(7)"  4,03(6)°
3481,43° 3618,789% -1,265° -0,386° 596(6)°  2,09(8)® 8,78(6)°
3575,89°¢ -0,981°¢ 1,09(7)¢
5d6p °F°, 5d? °F, 3266,21°  3772,762"  3936,22°° -0,954" 3,090 -1,29° 1,38(7)" 7,634 2,95(5)°
3593,948 3761,276° -2,3248 -2,5458  -1,3440,02¢ 0,49(6)8 1,34(6)®  4,5+0,7(6)°
3709,98° -1,515° 2,96(6)° 3,88(7)°

*Kutaga-Egger ve Migdatek [121], "Lawer ve alisma arkadaslar1 [115], °Zhiguo ve calisma arkadaslar1 [113, gA’den gevrildi], “Bord ve galisma arkadaslari [114], °NIST Periodictable [62], *Tablonun daha genis

hali Tablo A.2’de verilmektedir.

[4A)
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3.3. La lll (Z =57) icin Hesaplama Sonuclari

iki kez iyonlasmis lantan (La III), kapal1 bir 6z disinda bir dis degerlik elektronuna
sahip oldugu i¢in La I ve La II’ye gore basit bir atomik yapiya sahiptir. La Ill, notral
ve bir kez iyonlagmis hallerine gore ge¢miste daha az calisilmistir. La III’tin enerji
seviyeleri, Land¢ g-carpanlari, zaman-¢oziiniirliiklii lazer spektroskopisiyle yari
omiirleri, ge¢is enerjileri ve dalga boylar1 incelenmistir [29, 68, 79, 119, 129, 130,
133, 135]. Ayrica salinici siddetleri ve gegis olasiliklart HFR+CP ve model
potansiyel yontemleriyle calisilmistir [48, 68, 129-131, 133-135]. 700-12000A
araligindaki ¢izgileri gesitli deneysel tekniklerle gozlenmistir [131, 132].

Iki kez iyonlagmis lantanin (La 111) baz1 uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve
Landé g-carpanlari, elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirlikli salinici
siddetleri ve gecis olasiliklari ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413]
ve relativistik Hartree-Fock (HFR) [418] yontemleri kullanilarak hesaplandi. La
[II'tin MCHF+BP ve HFR hesaplamalart i¢in, hem degerlik-degerlik hem de 6z-
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere gore secilen ve A, B, C ve D
ile gosterilen konfigiirasyon setleri Tablo 3.10’da verilmektedir.

Tablo 3.10. La III’e ait hesaplamalar i¢in alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B C D
MCHF+BP hesaplamalar i¢in:
Cift parite  nd,ng (n=5-9), A hesab ile ayni 5p®nd, 5p°ng (n = 5-9), C hesabi ile ayni
ns (n = 6-9) 5p®ns (n = 6-9),

5p°6snp (n=6, 7),
5p°5d4f, 5p°5d6p

Tek parite  nf (n = 4-9), 5pnf (n = 4-9), B hesabi ile ayni 5pnf (n = 4-9),
np (n = 6-9) 5pnp (n = 6-9), 5pnp (n = 6-9),
5p°5dns (n =6, 7) 5p°5dns (n = 6, 7),

5p°4f2, 5p°6p?

HFR hesaplamalari igin:

Cift parite  nd, ng (n=5-10), 5p°nd, 5p°ng (n=5—-  nd, ng (n = 5-15), nd (n = 5-20),
ns (n = 6-10) 10), 5p°ns (n = 6-10), ns(n =6-12) ns (n = 6-20),
5p°6s6p, 5p°6s4f, ng (n = 5-15)

5p°5d6p
Tek parite  nf (n =4-10), 5pnf (n = 4-10), nf (n = 4-15), nf (n = 4-20),
np (n = 6-10) 5pnp (n = 6-10), np (n = 6-15) np (n = 6-20)

5p°4f2, 5p°6p?
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3.3.1. La IIl’iin baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

iki kez iyonlasmis lantanin [Xe] 6zii disinda nd (n = 5-20), ns (n = 6—20), ng (n =
5—-15), nf (n = 4-20) ve np (n = 6—20) uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-
carpanlart MCHF+BP ve HFR yontemleriyle hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo
3.11 ve daha genis sekli Tablo A.3’te taban hal seviyesi 5d “Da;’ye gore cm™ birim
sistemine gore sunulmaktadir. Tablolarda farkli konfiglirasyon setlerine gore elde
edilen sonug¢lar MCHF+BP ve HFR i¢in A, B, C ve D iist indisleriyle ve sadece tek

¢c09s

pariteli seviyeler indisiyle belirtilmektedir. Elde edilen sonuglar icin seviye
enerjileri NIST verileri [63] ve Sugar ve Kaufman’in ¢alismalar1 [131] ile ve Landé
g-carpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP yontemiyle elde edilen

hesaplama sonuglari [48] ve [63] ile karsilastirilmaktadir.

MCHF+BP hesaplamalari i¢in, Tablo 3.10’da verilen konfiglirasyon setlerinde La
[IT’{in 6z olarak A hesabinda [Xe], B, C ve D hesaplarinda [Cd] alindi. A’nin tek ve
¢ift pariteli ve B’nin ¢ift pariteli seviyelerinde degerlik elektronlari arasindaki
karsilikli etkilesme dikkate alinirken B’nin tek pariteli ve C ve D’nin tek ve gift
pariteli seviyelerinde degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin yani sira
0z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme de hesaplamalara dahil
edildi. MCHF yonteminde degerlik-degerlik ve 6z-degerlik elektronlari arasindaki
karsilikli etkilesmelere gore segilen konfigiirasyonlar igin ilk olarak dalga
fonksiyonlar1 ve relativistik olmayan enerjiler hesaplandi. Elde edilen bu dalga
fonksiyonlarinda relativistik diizeltmeler dikkate alinarak, konfigiirasyon etkilesme
yontemiyle seviye enerjileri elde edildi. Daha sonra MCHF dalga fonksiyonlari ve
seviye enerjileri kullanilarak Jonsson ve Gustafsson tarafindan gelistirilen Zeeman
programiyla [413] Landé g-¢arpanlar1 hesaplandi. MCHF+BP hesaplamalarinda elde
edilen nd (n = 5-9), ns (n = 6-9), ng (n = 5-9), nf (n = 4-9) ve np (n = 6-9)
uyarilmis seviyelerinin enerjisi ve Landé g-garpanlar1 Tablo 3.11 ve Tablo A.3’te
sunulmaktadir. Cift pariteli seviyeler i¢in hesap sonuglar1 incelendiginde 6s
seviyesinin A ve C hesaplarinda elde edilen sonuglarin iyi olmadig: fakat B ve D
sonuglariin iyi oldugu goriilmektedir. 8s seviyesi i¢cin C ve D sonuclari uyumluyken
7s ve 9s seviyelerinde uyum azdir. 6d seviyesinin uyumsuzlugu yapilan ¢esitli hesap

sonuglarinda diizeltilememistir. 7d ve 8d seviyeleri i¢in C ve D sonuglari iyi iken 9d
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seviyesi i¢in A ve B sonuglari iyidir. Tiim g alt tabakasini i¢eren seviyeler igin A ve
B hesap sonuglari olduk¢a uyumludur. Tek pariteli seviyelerde ise ilk 4f seviyesi igin
uyum az olmasina ragmen diger f alt tabakasini igeren seviyelerde uyum oldukga
iyidir. 7f ve 8f seviyeleri i¢in A hesabi, 9f seviyesi i¢in A ve B hesaplart NIST
degerleri ile uyumludur. 6p seviyesi i¢in uyum iyi olmasina ragmen 7p Seviyesi i¢in
uyum iyi degildir. Ayrica, 8p ve 9p seviyeleri i¢in B ve C hesaplart uyumludur.
Uyumsuzluklarin giderilmesi i¢in 6zden uyarilmalarla yapilan hesaplamalarda bazi
seviyelerde iyilesme olmusken bazi seviyelerde iyilesme olmamustir. Elde edilen

Landé g-garpanlarinin [63] ve [48] ile uyumu oldukga iyidir.

HFR hesaplamalarinda konfigiirasyonlar A, C ve D’de degerlik elektronlari
arasindaki ve B’de degerlik-degerlik ve 6z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesme etkilerini dikkate alacak sekilde secildi ve Hamiltonyenin hesaplanan
ozdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kiigiik kareler yontemi
ile gézlenen enerji seviyelerine uydurmayi yapmak ig¢in iyilestirildi. Spin-yoriinge
parametrelerinin  dlgeklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki
degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (F¥ ve G¥) ve konfigiirasyon etkilesme
integralleri (Rk) icin Ol¢eklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis degerleri A,
B, C ve D hesaplarinda 0,85 olarak se¢ildi. HFR hesaplamalar1 Tablo 3.10°da verilen
konfigiirasyon setleriyle HFR atomik yap1 paketi [418] kullanilarak elde edildi. HFR
sonuglarmin hem karsilagtirma degeri olanlar hem de yeni veriler sunmak amaciyla
yiiksekge uyarilmis seviyeleri Tablo 3.11 ve Tablo A.3’te sunulmaktadir. La III’iin
ozii olarak A, C ve D hesaplarinda [Xe], B hesaplarinda [Cd] alinarak yapilan
hesaplamalarin nd (n = 5-20), ns (n = 6—20), ng (n = 5-15), nf (n =4-20) ve np (n =
6—20) uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-garpanlart tablolarda
verilmektedir. NIST verileri [63] ile karsilastirildiginda A, B ve C sonuglar
karsilagtirma degerleri ile bire bir uyumludur. D hesabinda en kii¢iik kareler yontemi
ile deneysel verilere uydurma bilgisayar kisitlamalarindan dolay1 yapilamadigindan
bu sonuglar ilk elde edilen sekli ile verilmektedir. D hesabinda 4f seviyesinde uyum
az iken diger seviyelerinde uyum iyidir. Ayrica, tiim hesaplamalarda Landé g-
carpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP yontemiyle elde edilen hesaplama

sonuclar1 [48] ve [63] ile olduk¢a uyumludur.
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite igin:
5d  2Dgy 0,00~B¢P  0,00~BCD 0,00 0,8007BCP 0 800*BCP  (,800°
Dy, 1623,73% 1603,23BC 1603,23%¢ 1,200B<P  1200BCP  1,200°
1652,048 1686,00°
1729,42¢
1755,92°
6s %Sy, 125488,13"  13591,140"C¢  13591,14% 2,0024BCD 5 gp2ABCD 9 102
16931,68%  13591,10° 13590,76¢ 2,002°
120670,31¢  14367,30°
22012,63°
7s %S, 132410,66"  82347,280"BC 82347,28° 2,0027B 2,002A8CP 2 0p2°
133755,228  82150,50° 82345,0°
8 25, 136917,44" 110209578 11020957 2,002ABCD 2 002ABCD 2 002P
138328,55°  109529,60° 110207,6°
113546,09°
116566,98°
9s 25, 140188,88"  124504,10"BC 124504,10° 2,002ABCD 2 002ABCD 2 002P
141758,61%  123616,10° 124503,8°
142101,27°¢
140412,16°
10s 28y, - 132840,41"BC  132840,41° - 2,002A8CP 2 0p2°
131856,70°
6d  2Dayp 122595,38"  82380,76"BC  82380,76° 0,800"E 0,8007BCP  0,800°
123862,14®  82050,50° 82378,75°
Dy 122624,36"  82814,27°BC  82814,27° 1,2008 1,200*BCP 1 200°
123890,23%  82415,20° 82812,51°
7d %Dy, 130584,95"  110534,20"BC 110534,20° 0,800"BCP  0,800*BCP  (,800°
131854,34®  109894,00° 110532,0°
106332,06°
107582,55°
Dy 130598,53"  110738,31"BC 110738,31° 1,2004BCD 1 2004BCD 1 200°
131867,55®  110058,50° 110736,1°
106334,02°¢
107584,50°
8d 2Dy 135616,77"  124742,24"BC 124742 24° 0,800*BCP  0,800*BCP  0,800°
136887,56°  123908,10° 124741,8°
126663,66°
127914,64°
Dy 135624,45"  124856,08"BC 124856,08° 1,2004BCD 1 2004BCD 1 200°
136895,055  123998,10° 124855,9°
126665,31°¢
127916,29°
9d Dy 139029,45"  133006,65"5C  133006,65° 0,800*BCP  0,800*BCP  (,800°
140301,17%  132063,20°
15974758
160985,81°
D, 139033,81"  133076,90"B¢ 133076,90° 1,2007B<P  1200BCDP 1 200°
140305,42%  132118,50°
159752,22°¢
160990,48°
59  2Gyp 111957,39"  114754,90"BC  114754,90° 0,889"E 0,889"BCP (0 gggP®
113227,32%  113598,10° 114753,4¢
Gy, 111957,59"  114755,34"BC  114755,34° 1,11148 1,111ABCP 1 111°
113227508  113599,70° 114753,4¢
69 Gy 124028,46"  126952,47°BC 126952 47° 0,889"E 0,889"BCP (0 gggP®
125298,628  125790,20° 126950,2°
“Gory 124028,57"  126953,16"BC  126953,16° 1,1118 1,1117BCP 1 111P
125298,73%  125791,10° 126950,2¢
79 %Gy 131313,86"  134318,02"BC 134318,02° 0,8897BCP (0 889ABCD 0 gggP
132584,70%  133162,00° 134316,4°
118378,81°

119632,94°
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Tablo 3.11. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
Gy 131313,92"  134319,39"F¢ 134319,39° 1,111AB<P 1 111ABCD 1 111°
132584,77%  133162,50° 134316,4°
118379,35°¢
119633,48°
89 %Gy 136044,56"  139100,48"BC 139100,48° 0,8897BCP  ( 8ggABCD  ( gggP
137315,97®  137948,60°
133348,66°
134598,81°
Gy 136044,61"  139101,70"B¢ 139101,70° 1,111ABC¢D  1111ABCD 1 1110
137316,025  137948,90°
133349,58°
134599,75°
Tek parite igin:
af 2R, 11875,50%  7195,147BC 7195,14° 0,857ABC 0,857ABCP 857"
11874,53%  14522,06° 7193,4°
11831,40°
2Fo,, 13549,56"  8695,414BC 8695,41° 1,1437B¢ 1,1437BCD 1 143P
13540918  16218,56° 8693,6°
13544,79°
6p 2P 43454,17"  42015,04"BC  42015,04 0,666"B€ 0,6664BCP 0,63
43384,77%  42306,96° 42014,92° 0,666"
43391,80¢
2po,, 45540,70"  45110,94*BC  45110,94° 1,334ABC 1,334ABCD 1 372
45525,895  44801,76° 45110,64° 1,334°
45533,23¢
P, 132426,11"  93232,39°B€  93232,39° 0,666" 0,666"5P 0,666°
93037,26° 93232,4°
2po,, 132639,00"  94461,44°BC 94461 44° 1,3344 1,334ABCD 1 334P
94040,46° 94461,5°
8p 2P, 137060,08"  115602,26"BC 115602,26° 0,666"B:C 0,666"CP  0,666°
110535,08%  115010,10° 115601,6°
110535,09¢
P, 137243,34"  116225,92"BC  116225,92° 1,3347BC 1,3347BCD 1 334P

110577,74%¢ 115523,80° 116225,3¢
9 P, 140245,12"  127548,93"BC  127548,93° 0,666"B:C 0,666“2“P 0,666"
134640,09®  126788,60°
134640,05°¢
2pe,, 140430,97"  127935,04"B¢ 127935,04° 1,3347BC 1,334ABCD 1 334°
134699,70%  127088,10°

134699,64°
5f  2F%, 113330,40"  92454,54"BC 92454 542 0,857 0,8574BCD _
92659,86° 92454,6°
2P, 113359,79"  92534,73*BC 92534 732 1,143 1,143ABCD _
92769,56° 92534,4°
6f  °F%p 125138,22"  114889,80"BC 114889,80*¢  0,857*F 0,857ABCP 857"
96416,81° 114679,40°
2o, 125156,56"  114938,90"B¢ 11493890 1,14378 1,143ABCD 1 143°
96418,07° 114731,70° 114938,8°
7O, 132277,92"  127042,58"BC  127042,58° 0,8574¢ 0,857A8CP 0 857°
106805,03°  126536,40° 127042,6°
2Fo,, 132290,12"  127075,60"BC¢ 127075,60° 1,143~¢ 1,1437BCD 1 143P
106813,72°  126566,00° 127074,7°
8f  2F%, 136924,41"  134373,83"BC 134373,83° 0,857ABC 0,8574BCP 0 857"
116902,98%  133689,50° 134371,8°
125556,48°
2o, 136933,11"  134399,63"BC 13439963 1,1437BC 1,143ABCD 1 143°
116903,48%  133708,00° 134397,0°
125559,39¢

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48], “Sugar ve Kaufman [131], *Tablonun daha genis hali Tablo A.3’te
verilmektedir.
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3.3.2. La Illiin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salimci
siddetleri ve gecis olasiliklar

MCHF ve HFR vyontemleriyle La III’iin elektrik dipol gecisleri igin 1s1ma
parametreleri (dalga boylari, salinici siddetleri ve gecis olasiliklari) hesaplandi. nd (n
= 5-9)nf (n = 4-8), nd—np (n =5-9), np (n = 6-9)—ns (n = 6-10) ve ng (n =
5—8)—nf (n = 4-8) gegcislerinin A (A) dalga boylari, gf agirlikl1 salinici siddetleri ve
gA« (sn™) agirlikli gecis olasiliklar: Tablo 3.12°de verilmektedir. Ayrica daha ¢ok
sayida sonuglar Ekler kismindaki Tablo A.4’te yer almaktadir. Tablolarda sadece tek
pariteli seviyeler “® indisiyle belirtilirken gegis olasiligi icin 10’un kuvvetleri

parantez i¢inde yazildi.

MCHF+BP hesaplamalarinda Tablo 3.10°da verilen B konfigiirasyon setindeki ¢ift
pariteli ve A’nin tek pariteli seviyeleri arasinda yapilan gegisler A hesabi ve A
konfigilirasyon setindeki cift ve tek pariteli seviyeleri arasindaki gegisler B hesab1
olarak MCHF program paketi [412] ile 272 miimkiin elektrik dipol gegisleri elde
edildi. Bu gegisler igin elde edilen veriler Tablo 3.12 ve Tablo A.4’te sunulmaktadir.
Tablolarda gegis olasiliklari iist seviyenin istatistiksel agirligiyla carpilarak agirlikli
gecis olasiliklarina (gAyi) cevrildi. Tablo 3.12 ve Tablo A.4’te hesaplanan gegisler
icin dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklarinin farkl
konfigilirasyon setlerine ait hesaplamalar1t A ve B iist indisiyle verilmektedir. Hesap
sonuglari incelendiginde birgok gecis igin karsilagtirma degerleri [119, 132-135] ile
uyumun oldugu goriilmektedir. 6s—6p, 6s—8p ve 6s—9p gecislerinde A hesab1 1yi
olmasina ragmen B hesabinin sonuglar koétiidiir. 5f—6g, 5f—7g, 5f—8g ve 6d—9p
gecislerinde hem A hem de B hesap sonuglartyla karsilagtirma degerleri arasinda
uyum yoktur. 6f—7g, 6f—8g 7d-9p gecislerinde dalga boyu ve gf sonuglart koti
olmasina ragmen QgAy degerleri uyumludur. 5d—4f gecislerinin dalga boyu
uyumsuzken, 6d—5f geg¢islerinin dalga boyu iyi olmasina ragmen diger 1s1ma
parametrelerinde uyum azdir. Bu uyumsuzluklarin giderilmesi i¢in 6z ve degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin dikkate alindigi konfigiirasyon
setleriyle yapilan gegislerde de diizelme olmadigi goriildiigiinden tablolarda
verilmedi. Kapali alt tabakalarin diginda bir dis elektron oldugu icin diger alt

tabakalardaki elektronlar arasindaki etkilesim olduk¢a azdir. Konfigiirasyon
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setindeki konfiglirasyonlarin artirilmast da sonuglarda herhangi bir degisiklik

yapmamistir.

HFR program paketiyle [418] Tablo 3.10’da verilen konfigiirasyon setlerindeki tek
ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda yapilan A, B, C ve D hesaplamalari igin sirasiyla
383, 7785, 1235 ve 2499 tane miimkiin elektrik dipol gecisleri elde edildi. Gegis
verileri fazla oldugu i¢in sadece nd (n = 5-9)—nf (n =4-8), nd—np (n =5-9), np (n =
6—9)-ns (n =6—10) ve ng (n = 5—8)—nf (n =4—8) gecislerinin dalga boylar1, agirlikli
salinici siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklart A, B, C ve D iist indisiyle Tablo 3.12
ve Tablo A.4’te verilmektedir. A, B ve C hesaplarinda en kiiciik kareler yontemiyle
elde edilen enerji degerleri deneysel verilere uydurma yapilarak elde edilen
parametrelerle gegisler tekrar hesaplanarak daha iyi sonuglar elde edildi. D hesabinda
en kiigiik kareler yontemi kullanilmadi. Birgcok gecis icin diger calismalarla
karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir. Dalga
boylarinda uyum ¢ok iyi olmasina ragmen bazi agirlikli salinici siddetleri ve agirlikl
gecis olasiliklarinda uyum azdir. Ozellikle 6s—8p, 6s—9p, 4f—6d ve 7s—9p
geciglerinde dalga boyundaki uyum iyi oldugu halde diger gecis parametrelerinde
uyum oldukca azdir. 5d—4f gecisinin D hesabinda dalga boylu sonuglar1 uyumsuzdur.
Agirlikl salinict siddetleri ve agirlikli gegis olasiliklart i¢in karsilastirma verileri
birka¢c gecis hari¢ sadece Biémont ve c¢alisma arkadaslar1 tarafindan HFR+CP
yontemiyle yapilan ¢alismadir [135]. Bu ¢alisma ile karsilastirildiginda sadece HFR
yontemiyle elde edilen bazi gegisler i¢in uyum daha az goziikmektedir. Agirlikhi
salinict siddetleri ve agirlikli gegis olasiliklarindaki uyumsuzluklarin iyilestirilmesi
icin 6zden uyarilmalarin yapildigi B hesabindaki sonuglarda da iyilestirme olmadig:

goriilmektedir.



Tablo 3.12. La IIl’iin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylari (A), gf agirlikl salimic1 siddetleri ve gA agirhikli gegis olasiliklarr (sn™)*

Gegisler A of A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢caliyma Diger Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d ’Dg, 8f 2%, 729,95: 744,192;‘*C 744,193 0,1028 0,17566’;'c 0,110° 1,28(9)*® 2,12(9);"3’C 1,33(9)
727,90 744,193 0,17605 2,08(9)
748,504° 0,17465°
5d 2Dy, 8f °F%, 738,814 753,0324B¢ 753,03 0,153*8  0,24800"¢  0,155° 1,879  2,92(9*B¢  1,83(9)°
736,578 757,964° O,24857E 1,89(9)8 2,86(9)°
0,24638
5d 2Dy, 8f °F%;, 738,86 753,179*B¢ 753,18 0,008%8  0,01240*¢  0,008° 9,33(7)*  1,46(8)*BC  9,14(7)
736,608 758,070° 881333@ 9,42(7)8 1,43(8)8
4F 2F%, 89 2Gyp 797,65% 758,120°C¢ 758,12° 002778 0,02434°C  0,014° 2,86(8)"  2,82(8)" 1,67(8)
808,308 758,1198 0,023498 2,75(8)8 2,73(8)8
809,611° 0,02279° 2,83(8)°
4 2F°,, 89 2Ggp, 808,44" 766,833 766,837 0,035 0,03120%¢  0,018° 3,53(8)"  3,54(8)*C 2,09(8)?
819,408 766,834§ 0,034 o,osoosi 3,39(8)8 3,41(8)E
820,884 0,02914 2,89(8)
5d 2Dyp, 9 2P°%, 711,73: 781,6472‘“ 781,65° 0,002*8 0,00240’;C 0,001° 2,20(7)*B 2,62(7)';\ 1,54(7)
709,80 787,411 0,00231 2,52(7)
0,00239° 2,63(7)°
5d 2Dyp, 9P P°, 712,674 784,013%BC 784,01 0,006 0,01199"¢  0,007* 758(7)  13,01(NAC  7.61(7)?
710,708 789,272° %8118?’ 7,56(7)8 E,ggg)i
4F 2P, 79 %Gyp 828,93* 786,641°C 786,64° 0,039" 0,03412°¢  0,021° 3,74(8)" 3,68(8) C 2,23(8)°
808,308 786,640§ 0,0278 o,ossooi 2,75(8)8 3,56(8)E
842,250 0,03186 3,00(8)
5d 2Dyp, 7 °F%, 755,574 787,137°¢ 787,147 0,156“®  0,30476"¢  0,203" 1,829  3,28(9)"BC  2,18(9)°
753,408 787,138° 0,30501° 1,849  3,2409)°
790,847° 0,30333°
5d 2Dgp, 9 2P°%, 720,20% 791,566"%¢  791,57° 0,000 0,02137¢  0,013" 1,148  2,28(8)*° 1,33(8)
718,108 798,005° 8,82(1)261?’ 1,13(8)® g;ggg;z
4F 2F%, 9d 2Dyp, 779,10% 794,840"B 794,847 0,018  0,00030°C  0,004* 0,95(7)"8 3:20(6)A 4,35(7)?
789,308 794,397°¢ 0,000218 2,17(6)®
850,118° 0,00002°¢ 2,29(5)¢
0,00028° 2,62(6)°
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Tablo 3.12. Devam

Gegisler A of A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f 2R, 79 *Ggj 840,60’; 796,034’; 796,03 0,049”8 0,00125’;c 0,026° 4,67(8)’; 0,13(8)’; 2,78(8)
852,44 796,027 0,04222 4,48(8) 4,44(8)
796,026° 0,04370° 4,60(8)°
854,456° 0,04071° 3,72(8)°
5d ?Ds), 7f F°, 765,05" 796,989"B€ 796,99 0,2314 0,42998"¢  0,286° 2,649  452(9*BC  3,00(9)?
762,665 801,343° 0,233 0,43038° 2,69(9)  4,44(9)°
0,42765°
5d ?Ds), 7f 2%, 765,12 797,198¢ 797,20 0,012"8 0,02149"¢  0,014% 1,32(8)"  2,26(8)*BC  1,50(8)
762,708 797,1978 0,021518 1,34(8)8  2,22(8)°
801,534° 0,02138°
4f 2F°,, 9d ?Ds, 789,374 803,977/¢ 803,98° 0,0001% 0,00043*¢  0,006° 0,18(7)"  0,442(71)  6,00(7)
799,808 803,978?) 0,008 0,00028° 0,20(7)8 0,289(7)EB)
862,147 0,358(7
4f 2%, 69 %Gy 882,21 835,023"¢ 835,02 0,058" 0,04789"¢  0,030° 4,98(8)"  4,58(8)C 2,87(8)
895,308 835,022° 0,0578 0,046438 473(8)8  4,44(8)°
898,006° 0,04453° 3,68(8)°
4f 2F°,, 69 “Gop 895,44 845,609"C 845,61° 0,073" 0,06130*¢ 0,038 6,06(8)"  5,72(8)"° 3,58(8)
908,898 845,610°8 0,0728 0,05938% 5,79(8)8 5,54(8)8
911,892° 0,05685° 4,56(8)°
4f 2F°,, 69 2Gyp 895,44 845,615"C 845,627 0,002*8  0,00175"¢  0,001® 1,737 1,63(7)*C 1,02(7)
908,898 845,616° 0,001718 1,65(7)8 1,59(7)8
911,899° 0,00162° 1,30(7)°
4f 2F°%, 8d ’Dyp 800,38 850,723"C 850,72° 0,0003* 0,00044*¢  0,007° 0,29(7)*  0,409(N)*¢  6,16(7)
845,608 850,722° 0,000® 0,00032° 0,12(7)®  0,297(7)®
913,446° 0,00041° 0,330(7)°
5d “Dy, 8p P, 728,25% 860,393"C 860,39° 0,001*®  0,00484"¢ 0,003 1,210 4,36(7)*C 2,76(7)°
726,208 860,394 0,004708 1,26(7)8  4,24(7)®
866,294° 0,00481° 4,28(7)°
4 2F°,, 8d °Dsy, 811,20" 860,876"C 860,88° 0,00003"  0,00063*¢  0,009° 0,35(6)"  0,564(7)*C  8,49(7)*
822,208 860,877° 0,0008 0,000445 0,45(6)® 0,399(7)8
927,049° 0,00058° 0,451(7)°
5d “Dy, 8p %Py, 729,228 865,035"C 865,04° 0,004"8  0,02409°¢ 0,015 0,50(8)"  2,15(8)*C 1,36(8)
727,208 865,036° 0,02338° 0,49(8)®  2,08(8)°
870,167° 0,02395° 2,11(8)°
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Tablo 3.12. Devam

Gegisler A of A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d °Dg, 6f 2%, 798,66" 870,398 870,40° 0,256" 0,61357" 0,446° 2,68(9"  5,402(9* 3,93(9)
796,208 870,399° 0,258 0,61441° 2,71(9)®  5,41(9) 4,21(9)°
872,678° 0,61357°¢ 5,40(9)°
0,61196° 5,36(9)°
5d 2Dgp, 8p 2P%;, 737,124 872,428°BC 872,432 0,0074B  0,04299"¢  0,027° 0,82(8)  3,77(8)*C 2,38(8)°
734,908 879,134° 0,04170°8 0,81(8)®  3,65(8)%
0,04266° 3,68(8)°
65 25y 9 2P%, 809,25" 874,555*B¢ 874,56 0,058 0,000174¢P  0,005° 5,88(8)"  1,50(6)"C 3,89(7)°
6492,90°  887,8532° 0,649°8 0,000048 1,03(8)8 iiggi
65 25y 9 P°, 810,474 877,518°B¢ 877,52 0,029" 0,00009°¢  0,002° 2,95(8)"  7,41(5)"C 1,93(7)
6572,208  890,220° 0,238 0,000028 0,37(8)®  1,52(5)%
0,00008° 7,10(5)°
5d 2Dgp 6f 2F%, 809,22% 882,334°BC 882,34 0,386" 0,86466"C  0,629° 3,939  7,41(9*C 5,39(9)°
806,53° 885,300° 0,389 0,86593° 3,99(9)  7,42(9)° 5,95(9)°
0,86177° 7,33(9)°
5d *Ds), 6f 2F°%, 809,34 882,7124 882,72 0,019* 0,04321A¢  0,031% 1,98(8)*  3,69(8)" 2,69(8)°
806,708 882,7165¢ 0,0208 0,04328°8 2,00(8)® 3,71(8)8 2,99(8)°
885,709° 0,04307° 3,70(8)°
3,66(8)°
4f 2F%, 59 %Gy, 987,36 929,7174¢ 929,72 0,0934 0,06003* 0,040° 6,35(8)"  4,63(8)*° 3,06(8)°
1003,708  929,714° 0,0918 0,05824° 6,05(8)®  4,49(8)®
1008,41° 8gggggg 3,63(8)°
4f 2F°,, 59 “Gop 1003,96"  942,862"C 942,86° 0,106" 0,07674*¢ 0,051 6,99(8)"  5,76(8)"° 3,81(8)°
1020,89%  942,863° 0,104 0,074408 6,64(8)2 5,58(8)®
1025,949° 0,07052° 4,47(8)°
4f 2F°,, 59 2Gyp, 1003,96"  942,867°C 942,87° 0,003*8  0,00219"¢  0,001® 2,007 1,65(7)*C 1,09(7)
1020,89% 942,866 0,002138 1,89(7)®  1,60(7)®
1025,966° 0,00201° 1,28(7)°
4f 2F°;, 7d *Dyp 833,98" 967,688"2¢ 967,69 0,0001% 0,000674¢ 0,012 1,48(6)"  0,474(7)C  8,53(7)
845,608 1047,542° 0,000® 0,00054° 1,17(6)®  0,381(7)®
0,00062° 0,374(7)°

*Biémont ve calisma arkadaslar1 [135], "Migdalek ve Wyrozumska [134], * Tablonun daha genis hali Tablo A.4’te verilmektedir.

AN}
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3.4. Ce I ve Ce Il (Z =58) i¢cin Hesaplama Sonuglari

Nadir toprak elementlerinden seryumun ozellikle hem nétral hem de bir kez
iyonlasmis hallerinin optik yayinlama spektrumu zengindir. Bu 6zellik seryumun,
hem 151k verimi hem de renk olusturmay1 gelistirdiginden dolay1 yiiksek yogunluklu

desarj 151k kaynaklarinda kullanimini cazip hale getirmektedir.

Notral seryumun (Ce I) karmasik spektrumu hem deneyciler hem de teorikgiler igin
bir sorun olusturmay1 siirdiirmektedir. Atomik yapi parametrelerinin belirlenmesi
tizerine yogun bir ¢alisma vardir. Notral seryumun (Ce 1) enerji seviyeleri, 1s1ma
parametreleri, izotop kaymalar1 ve gecis enerjileri ile ilgili simdiye kadar yapilan
caligmalar Tablo 1.3’te kaynak numaralar ile verilmistir [1, 34, 35, 38—40, 45, 51,
52, 136—158]. Ce I i¢in yayinlanan mevcut ¢alismalar arasinda biiyiik 6neme sahip
olanlar, Martin’in kapsamli enerji seviye analizleri [1, 138, 139], Meggers ve
arkadaslari tarafindan gézlenen yaklasik 1000 ¢izgi i¢in ¢izgi siddetleri [140, 141] ve
Bisson ve ¢alisma arkadaslarinin seviye yar1 dmiirleri ve atomik gecis olasiliklariyla
ilgili olan ¢aligmalaridir [142, 143]. Martin’in 338,5-1000 nm aralifinda yaklagik
20000 siniflandirilmis ¢izgilerini igeren yayimmlanmamis olan verileri nétral seryum
spektrumunun zorlugunu biiyiik 6l¢lide gosterir. Son yillarda yapilan ¢alismalarda
Fourier doniisim spektrumu ile 2874 ¢izgi icin gegis olasiliklar1 [151] ve zaman-
¢Oziinlirliklii lazer indirgenmis floresans teknigiyle 153 seviyenin yari Omiirleri
sunulmustur [150]. Ayrica, seryumun izotop kaymalar1 da ¢esitli ¢alisma gruplari

tarafindan calisilmistir [153-158].

Seryum giines sistemindeki nadir toprak elementleri arasinda en yiiksek bolluga
sahip oldugu i¢in de 6nemli bir elementtir. Ce II’'nin spektrum ¢izgileri sonmiis
yildizlarin kimyasinda ¢okga gozlenir. Ce II'nin enerji seviyeleri, iyonlasma
potansiyeli, baz1 ¢izgilerinin tanimlanmasi ve giinesteki bolluklart incelenmistir [10,
21, 34, 52, 69, 136, 159-161]. Isima parametreleri deneysel olarak gegmiste az
calisilmistir. Zaman-¢oziintirliiklii lazer-indirgenmis floresans teknigiyle yar1 dmiirler
[116, 148, 162, 163] ve 921 g¢izginin gecis olasiliklarini belirlemek i¢in Fourier
doniistim spektroskopisiyle dallanma kesirleri [152] incelenmistir. Ayrica, 6185

spektrum c¢izgisinin Landé g-¢arpanlari ve agirlikli salinic1 siddetleri [164], HFR+CP
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yontemiyle yar1 omiirleri, salinici siddetleri ve gegis olasiliklar: [165] calisilmistir.
Ce II’'nin kararli izotoplart i¢in 566,1-590,0 nm araligindaki gegislerin izotop

kaymalari lazer-iyon-demet spektroskopisiyle belirlenmistir [166].

Notral ve bir kez iyonlasmis seryumun (Ce I ve Ce II) iyonlagsma potansiyelleri ve
uyarilma enerjileri ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock [412] ve relativistik Hartree-

Fock [418] yontemleri ile hesaplandi.
3.4.1. Ce | ve Ce I’nin gegis enerjileri

Ce I ve Ce II’nin iyonlagma potansiyelleri ve uyarilma enerjileri MCHF [412] ve
HFR [418] yontemleri ile hesaplandi ve elde edilen sonuglar Tablo 3.13’te
verilmektedir. Tabloda iyonlasma potansiyelleri ve uyarilma enerjileri cm™ birim
sistemlerinde ve sadece tek pariteli seviyeler “°” indisiyle sunulmaktadir. Her iki

hesaplamada da degerlik elektronlari arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alind.

Ce | ve Ce II'nin gecis enerjilerinin MCHF+BP hesaplamalarinda Ce II’nin
iyonlasma potansiyeli i¢in [Cd] 6zii disinda 5p°4f°, 5p®5d?®, 5p®4fnp (n = 6, 7),
5p®4fnf (n = 5, 6), 5p°4f6s, 5p°5d”6p ve 5p°65°6p, Ce II'nin uyarilma enerjileri ve Ce
Pin iyonlasma potansiyeli icin [Xe] 6zii disinda 4f5d%, 4f5d6s, 4f6s® ve 4f6p
konfigiirasyonlar1 dikkate alindi. Ce I’in uyarilma enerjileri igin 4f5d6s?, 4f5d%6s,
4f%6s6p, 4f6s6p?, 5d°6p, 5d°656p, 5d65°6p, 5d6p> ve 6s6p> konfigiirasyonlart segildi.
HFR hesaplamalarinda ise, Ce II’nin iyonlasma potansiyeli igin 4%, 502, 4fnp (n = 6,
7), 415%, 5d6s, 4fnd (n = 5-7), 4f6s ve 4f5g, Ce II’nin uyarilma enerjileri ve Ce I’in
iyonlasma potansiyeli igin 4f5d?, 4f5d6s, 41652, 4f26p, 413, 4f%6s, 4f°5d, 4f5d6p, 5d°,
4f6s6p ve 5d°6s konfigiirasyonlar1 alindi. Ce I’in uyarilma enerjileri igin 4f5d6s?,
4f%6s6p, 4f6s6p?, 4f°6s, 4f°5d6s, 4f6s°6p ve 4f5d°6p konfigiirasyonlari secildi. Bu

konfigilirasyonlar [Xe] 6ziinii igerir.

HFR hesaplamalarinda alinan konfigiirasyon setleri degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesmeleri icerir. Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel
enerji seviyeleri kullanilarak en kiiglik kareler yontemi ile gozlenen -enerji

seviyelerine uydurma yaparak iyilestirilir ve en kiigiik kareler yonteminde spin-
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yoriinge parametrelerinin  Olgeklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel
hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve GY) ve konfigiirasyon
etkilesme integralleri (Rk) icin Olgeklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis
degerleri Ce | i¢in 0,65 ve Ce Il i¢in 0,75 olarak se¢ildi. Ce I i¢in en kiigiik kareler
yontemi ile deneysel verilere uydurma bilgisayar kisitlamalarindan dolay:

yapilamadigindan bu sonuglar ilk elde edilen sekli ile verilmektedir.

Ce I ve Ce II’nin iyonlagsma potansiyelleri Ve Uyarilma enerjileri Tablo 3.13’te diger
caligmalarla karsilastirmali olarak sunulmaktadir. Karsilastirma igin veriler [63], [45]
ve [51]’den alind1. Ce I ve Ce II’nin iyonlasma potansiyelleri karsilastirma verileri
ile az uyumlu iken iki hesap birbiriyle uyumludur. Ce I’in uyarilma enerjilerinde ise
4f5d6s? 3G°, *D° ve 'D° seviyelerinin MCHF+BP ve HFR hesap sonuglarinda uyum
azdir. Ce I'nin MCHF+BP hesabi icin 4f5d> *H%;, ve HFR icin 4f5d® 1%,
seviyelerinde uyum kotidir. Her iki yontemde de 4f5d° seviyesinin J = 9/2°li
seviyelerinin birbirine konfigiirasyon katkilarinin fazla oldugu goriildii. Ce | ve Ce
II’nin hesaplamalarinda goriilen uyumsuzluklarin iyilestirilmesi i¢in 6z-degerlik veya
0z-0z  elektronlart  arasindaki  karsilikli  etkilesmelerin  hesaba  alindig
konfigilirasyonlar, konfigiirasyon setlerine dahil edilmelidir. Bu durumda hem
konfigiirasyon sayis1t hem de agik alt tabakalardaki elektron sayisi ¢ok fazla arttig

icin konfigiirasyon etkilesme hesab1 ¢cok zor olmaktadir.
3.5. Ce Il (Z =58) icin Hesaplama Sonuclari

Iki kez iyonlasmus seryum (Ce III) nétral ve bir kez iyonlagmis hallerine gére daha az
calisilmistir. Ce IIT enerji seviyeleri, 1is1ma parametreleri ve gegis enerjileri ile ilgili
caligmalar [45, 167—175]’te bulunabilir. Ce III i¢in yapilan ilk calismalarda enerji
seviyeleri ve spektrum analizleri mevcuttur [167—170]. 11000—26000A béolgesinde
4f>-4f5d gegislerinin dalga boylar deneysel olarak dlgiilmiistiir [171]. Baz1 uyarilmus
seviyelerin yar1 dmiirleri demet-folyo yontemiyle [172] ve zaman-¢oziiniirlikli lazer
spektroskopisiyle [148] calisiimistir. Ce III’iin enerji seviyeleri, Landé g-¢arpanlari,
salinici siddetleri ve gecis olasiliklari i¢in ¢esitli teorik caligmalar1 da yapilmistir [48,

148, 173—-175].
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Tablo 3.13. Ce I ve Ce II’nin IP iyonlasma potansiyeli (cm™) ve UE uyarilma enerjileri (cm™)

Seviyeler Bu caliyma Diger ¢calismalar
Konf. Terim MCHF+BP HFR
Ce I, Taban hal [Xe] 4f5d6s*1G°,
iP AF(F°)5d2CF)  *Hop 38495,91 39740,00 446727
30971,44°
44521,44°
UE 4f5d65s? 3Fo, 598,83 286,939 228,849%

3k, 2015,07 1745,079 1663,120°

3Fo, 3869,07 3548,514 3100,151°
4f5d65s? e, 1944,75 1459,635 1279,424°

3o, 3318,86 2560,725 2208,657%

3o 5476,71 4546,599 3976,104%
4f5d65s? 3G°, 234859 1512246 1338,941°

e 412327 3245,696 -

3o, 6016,45 4758,608 4199,367°
4f5d6s? p°, 4667,70 3455,762 2378,827°
4f5d65s? po, 5993,80 4093,175 3710,513°

°po, 7301,30 5461,096 4766,323°

DY, 714312 6979,718 5006,719°

Ce I, Taban hal [Xe] 4f(’F°)5d°(°F) *H°;,
iP 4f? °H, 103596,12  95394,10 87500°
89768,79°
UE 4f(F)5d*CF)  “Hop, 960,26 1162,368 2581,257°

“Hoyy 2749,12 2704,945 2879,695°

*HO. 4388,64 4235,424 4203,934°
4F(F0)5d%CR) Y%, 1346,88 685,785 1410,304°

41001 2506,23 2031,472 2563,233%

41903 3695,30 3333,187 3793,634%

410050 5754,10 5188,407 5455,845%
4f5d(°F)6s SFo. 3373,97 2654,066 2595,644°

Fospy 4283,66 4375,606 3363,427%

Spo. 4873,40 4705,325 4459,872%

S = 6420,99 6038,878 5675,763%
42(3H)6s *Hyp - 3947,707 3854,012°

*Hgy, - 4217,783 4165,550?

Hiy - 5607,925 5513,709°

Hizp - 7076,004 6967,547%
4F(PF0)5d°CF)  %8%, 4410,83 4100,367 3508,470°
4f(PF°)5d%CF)  *G%), 3864,16 4466,708 -

4G%), 5269,67 5395,109 5437,422%

4G 6174,73 6318,497 6389,942%

4G 7157,76 7381,370 7522,622°

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Galvez ve calisma arkadaglar1 [51], “Cao ve Dolg [45]

Iki kez iyonlasmis seryumun (Ce IIl) ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF)
[412] ve relativistik Hartree-Fock (HFR) [418] yontemleriyle bazi uyarilmis hallerine
ait seviye enerjileri ve Landé g-carpanlar1 ve elektrik dipol gecislerinin dalga boylart,
agirhikli salinict siddetleri ve gegis olasiliklari hesaplandi. Bu sonuglar Tablo 3.15
(daha genis hali Tablo A.5) ve Tablo 3.16’da (daha genis hali Tablo A.6)
verilmektedir. Ce IlI’iin [Xe] 6zii disinda MCHF+BP ve HFR hesaplamalari igin
hem degerlik-degerlik hem de 0Oz-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli

etkilesmelere gore segilen A ve B konfigiirasyon setleri Tablo 3.14°te verilmektedir.
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Tablo 3.14. Ce I11’e ait hesaplamalar igin alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B

MCHF+BP hesaplamalar i¢in:
Cift parite 412 5d2, 4fnp (n = 6, 7), 4f5f, 5d6s  5p®4f2, 5p°5d?, 5p®afnp (n = 6, 7), 5p°4fnf
(n =5, 6), 5p®4f6s, 5p°5d%6p, 5p°6526p

HFR hesaplamalar i¢in:

Cift parite 412 5d2, 4fnp (n = 6, 7), 4f5f, 5d6s  4f2, 5d% 4fnp (n = 6, 7), 4fnf (n = 5, 6), 5d6s,
5d6d, 6p?
Tek parite 4fnd (n = 5-7), 4f6s, 4f5g 4fnd (n = 5-7), 4fns (n = 6-8), 4f5g, 5d6p

3.5.1. Ce III’iin bazi seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

iki kez iyonlasmis seryumun [Xe] 6zii disinda 4f%, 5d% 4fnp (n = 6, 7), 4fnf (n = 5,
6), 5d6s, 5d6d, 6p% 4fnd (n = 5-7), 4fns (n = 6-8), 5d6p ve 4f5g uyarilmis
seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢arpanlart MCHF+BP ve HFR yontemleriyle
hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo 3.15 ve Ekler kismindaki Tablo A.5’te
sunulmaktadir. Enerji seviyeleri 4f° *H, taban hal seviyesine gore cm™ birim
sistemine gore Verilmektedir. Tablolarda farkli konfigiirasyon setlerine gore
hesaplanan sonuglar MCHF+BP ve HFR i¢in A ve B iist indisleriyle ve sadece tek

<09y

pariteli seviyeler indisiyle belirtilmektedir. Elde edilen sonuglarin seviye
enerjileri NIST verileri [63] ile ve Landé g-garpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan
HFR+CP yontemiyle elde edilen hesaplama sonuclar1 [48] ve [63] ile

karsilagtirilmaktadir.

Ce I igin MCHF+BP yontemiyle tek pariteli seviyeleri i¢in yapilan ¢aligmalarda
4f5d seviyesi taban enerji seviyesinden daha diisiik ¢iktigindan sadece ¢ift pariteli
seviyeler hesaplanabildi. Hem degerlik hem de 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
etkilesmelerin de alindig1 konfigiirasyon setleriyle bu durum diizeltilemedi. Bu
yiizden Tablo 3.15 ve Tablo A.5’te MCHF+BP hesaplamalari i¢in sadece g¢ift pariteli
seviyelerin enerjileri sunulmaktadir. A hesabinda [Xe] 0zii alinarak degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alinirken, B hesabinda [Cd] 6zii
almarak hem degerlik elektronlar1 arasindaki hem de 6z ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alindi. Relativistik diizeltmeler dikkate

alinarak elde edilen dalga fonksiyonlariyla konfigiirasyon etkilesme yontemiyle
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seviye enerjileri elde edildi. MCHF dalga fonksiyonlari ve seviye enerjileri
kullanilarak Landé g-garpanlari hesaplandi [413]. MCHF+BP hesaplamalarinda elde
edilen 4%, 4fnp (n = 6, 7) ve 4f5f ¢ift pariteli seviyelerinin enerjileri ve Landé g-
carpanlari tablolarda verilmektedir. Hesap sonuglari incelendiginde 4f%, 4f7p ve 4f5f
seviyeleri i¢in A hesabt karsilagtirma degerleri ile daha uyumluyken, &zden
uyarilmalarin da oldugu B hesabinda 4f6p seviyesi i¢in iyilesme olmustur. A ve B

hesaplarinin Landé g-garpanlari karsilastirma degerleri ile uyumludur.

Ce III i¢cin HFR hesaplamalar1 Tablo 3.14’te verilen konfigiirasyon setleriyle
hesaplandi. HFR hesaplamalarinda, A ve B konfigiirasyon setlerindeki
konfigilirasyonlar, degerlik elektronlari arasindaki karsilikli etkilesme etkileri dikkate
alinarak secildi ve en kii¢iik kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurma
yapildi. En kiigiik kareler yonteminde spin-yoriinge parametrelerinin dlgeklendirme
faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater
parametreleri (F* ve GY) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R icin
Olceklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis degerleri A ve B hesaplarinda
0,75 olarak segildi. Tablo 3.15 ve Tablo A.5’te HFR sonuglarimin 4, 5d2, 4fnp (n =
6, 7), 4fnf (n = 5, 6), 5d6s, 5d6d, 6p, 4fnd (n = 5-7), 4fns (n = 6-8), 5d6p ve 4f5g
uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari verilmektedir. Sonuglar
karsilastirma degerleri ile uyumludur. 5d ve 4f5d seviyeleri icin B ¢alismasi daha iyi
iken 5d6s, 4f6s ve 4f6d seviyeleri igin A hesabi daha uyumludur. Ayrica, tim
hesaplamalarda Landé g-garpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP

yontemiyle elde edilen hesaplama sonuglar1 [48] ve [63] ile olduk¢a uyumludur.

3.5.2. Ce IIliin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salinici
siddetleri ve gecis olasiliklari

HFR yontemiyle Ce III'iin elektrik dipol gegcislerine ait 1s1ma parametreleri (dalga
boylari, salinici siddetleri ve gecis olasiliklar) hesaplandi. Tablo 3.16 ve Ekler
kismindaki Tablo A.6’da sadece karsilastirma degeri olan diisiik enerjili ¢ift ve tek
pariteli seviyeler arasindaki elektrik dipol gecisleri sunulmaktadir. Tablolarda sadece
tek pariteli seviyeler “® indisiyle belirtilmektedir ve agirlikli gegis olasilik

verilerinde 10’un kuvvetleri parantez i¢inde yazilmaktadir.
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HFR program paketiyle Tablo 3.14’te verilen konfigiirasyon setlerindeki tek ve ¢ift
pariteli seviyeler arasinda yapilan A ve B hesaplamalari i¢in sirasiyla 3096 ve 6216
tane miimkiin elektrik dipol gecisleri elde edildi. Gegis verileri fazla oldugu icin
sadece 4f>-4f5d, 4f>-4f6d, 4f>—4f6s, 4f5d—5d°%, 4f5d—4f6p, 4f5d—5d6s, 4f5d—415f,
4f6s—5d%, 4f6s—4f6p ve 4f6s—5d6s gegislerinin dalga boylari, logaritmik agirlikli
salinici siddetleri ve agirlikli gegis olasiliklart A ve B ist indisiyle verilmektedir. A
ve B hesaplarinda en kiiglik kareler yontemiyle elde edilen enerji degerleri deneysel
verilere uydurma yapildi. Elde edilen parametrelerle gegisler tekrar hesaplanarak
daha iyi sonuglar elde edildi. Tablolarda Ce III i¢in karsilastirma degerleri fazla
oldugundan sadece DREAM veri tabanindaki [64] verilerle karsilagtirma
yapilmaktadir. Bu veriler Biémont ve c¢alisma arkadaslar1 tarafindan HFR-+CP
yontemiyle yapilmistir ve bir kismi [175] de sunulmustur. A ve B hesap sonuglari
[64] ile karsilagtirildiginda birgok gegis i¢in olduk¢a uyumlu oldugu goriilmektedir.
A ve B hesaplariin dalga boylarinda uyum ¢ok iyi olmasina ragmen bazi logaritmik
agirlikl salinict siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklarinda bazen A bazen de B hesabi
daha uyumludur. A hesabinin 4f5d 3F°2—5d2 3P2 gecisinin gAy; degeri uyumsuzken,
4f5d 3G°%—4f6p (7/2, 3/2)s gecisinin de B hesabmin log(gf) ve gAq degerleri
uyumsuzdur. 4f5d 3G%-5d6s °D,, 4f5d *F°,—5d* °F; ve 4f6s (5/2, 1/2)°—5d* P,
gecislerinde dalga boyundaki uyum 1yi oldugu halde diger ge¢is parametrelerinde
uyum olduk¢a azdir. Logaritmik agirlikli salmict siddetleri ve agirlikli gecis
olasiliklarindaki uyumsuzluklarin iyilestirilmesi i¢in konfigilirasyon setlerine 6zden
uyarilmalarin yapildig1 konfigiirasyonlar eklenmelidir fakat bu durumda da ¢ok fazla
konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 iiretildiginden gecislerin yapilmasi igin bilgisayar

kisitlamalariyla karsilagildigindan bu tiir hesaplamalar1 yapmak zor olmaktadir.
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Tablo 3.15. Ce III’iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari®

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite icin:
412 °H, 0,00~ 0,02: 0,00%° 0,805"8 0,805"8  0,805"
0,00
3H, 1307,50* 1513,74*  1528,32° 1,0337B 1,033 1,033°
1316,88° 1535,398
3H, 2684,65" 3107,48"  3127,10° 1,16748 1,167%8  1167°
2713528 3147,018
4f? °F, 4252 69* 3660,47"  3762,75° 0,6708 0,673  0,673"
4617,148 3696,428
°F, 5080,60" 4671,27"  4764,76° 1,083°8B 1,084"8  1,084°
5447 648 4718,908
°F, 6788,94” 5001,47"  5006,06° 1,140% 1,157  1,156°
7193,198 5002,26° 1,138 1,1508
4f2 G, 4252 69% 7131,03*  7120,00° 1,104% 1,088%  1,089°
5358,35° 7118,918 1,1078 1,095
42 p, 14593,93°  12844,70% 12835,09° 1,016 1,028" 1,027
15764,55%  12777,098 1,0158 1,0268
4f2 %p, 18563,34"  16001,42" 16072,04°
20060,93%  16029,388
3p, 18923,64"  16494,98"  16523,66° 1,50148 1,501  1,501°
20421,005  16520,618
°p, 19565,80"  17372,82"% 17317,49 1,480% 1,466"  1,467°
21057,805  17390,998 1,4828 1,4688
4f e 17519,13%  17541,69" 17420,60° 1,000*8 1,000 1,000°
18921,47®  17450,52°
4f2 15, 40084,20"  32779,20" 32838,62°
42426,66°  32890,30°
4F(F°0)6p1,  (5/2,1/2), 3244457"  47919,80"  48267,00° 1,290* 1,297  0,87°
47560,89%  48434,60° 1,2978 1,287%  0,872°
(5/2,112), 37697,89"  48159,93"  48404,86° 1,088" 1,062*  0,81°
46523,695  49108,595 1,0918 1,064  0,825°
44106,618  50223,61°8 0,846° 0,819  1,149°
(712,112), 36673,43%  52705,32*  50057,60° 1,1014 1,103 1,06
45330,265  50932,28° 1,089°8 1,088  1,034°
4F(°F°0)6p3  (5/2,312), 38347,46"  48980,07" 51932,34 0,499"8 0,499%8 0,40
47290,618  50769,208 0,499°
(5/2,312), 32691,36"  50333,93" 51640,68° 0,710% 0,785%  0,99°
40888,935  52069,895 0,7048 0,892  0,991°
(5/2,312)5 34043,53"  51477,60" 51262,21° 1,095% 1,002%  0,94°
42235208  52896,53°5 1,0908 1,0098 0,937
(5/2,3/2), 34589,46"  50703,29" 52440,96 1,180% 1,165%  1,135°
42839,47%  53583,49°8 1,1958 11718 1,122°
AF(PF°)6ps,  (712,3/2)s 38416,98"  53818,91" 54193,84° 1,200" 1,200 1.21°
47195318 53704,28"8 1,2008 1,200
(7/2,312), 41086,48"  55043,11" 54556,48% 1,033* 0,994 1,08
49899,595  53775,10°8 1,0378 0,906  1,045°
(7/2,3/2)4 38772,14"  52992,48" 53615,98 0,915" 0,957%  1,24%
40816,785  53924,67° 0,9328 0,963%  1,208°
(7/2,312), 39440,84"  54158,88" 54549,34% 1,018% 1,015 1,05
47988,205  54437,048 1,0168 1,0228  1,052°
4F(CF%,)5F  2[7/2], 100376,54"  98760,59" 98913,68° 0,823" 0,828"  0,837°
109313,808  99984,97° 0,7978 1,0308
7/2], 101098,47"  99499,13* 99577,01° 1,050% 1,050%  1,047°
109792,83%  100516,83° 1,0448 1,0638
AF(PF%)5f  [3/2], 100930,29"  100384,29" 99248,38° 0,699 1,282 0,758°
110618,208  98738,82° 0,596 0,692
23/2], 101564,45"  100185,39" 99894,15° 1,166 1,141 1,144°
110930,518  99628,59° 1,1238 1,148
4F(F%,)5F  [11/2]s 100721,08"  99051,73* 99178,16° 0,930" 0,879  0,899°
110586,88%  99060,03° 0,9508 0,859%
[11/2] 101667,34"  99924,94*  100015,70° 1,0234 1,025  1,026°

111205,17%  100204,308 1,0328 1,0268
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
AF(°F%,)5F  °[9/2]s 101230,44"  99593,06"  99604,30° 0,964* 1,016~ 0,993
109537,72%  100046,728 1,0328 1,0158
29/2], 109719,15"  101120,11* 100814,08° 0,83118 0,863  0,851°
111165918  100037,28% 0,8258
4F(F%,)5F  2[5/2], 102332,59"  102070,62"* 99708,39° 1,208* 1,168%  1,083°
111678,74%  101428,08° 1,2308 1,1148
2[5/2], 110291,83%  101075,11" 101354,33° 0,7214 08714  0,797°
112175,81%  100288,10® 0,746° 0,823°
4F(F%,)5F  ?[1/2], 102855,78"  99067,49" 100189,69° 1,410% 0,893  1,519°
112054,308  101716,39% 1,1618 1,2828
1/2], 111880,73"  102240,99" 102502,41%
114602,18%  102240,298
AF(F%)5f  2[9/2]5 102017,45"  101666,49" 101178,46° 1,137 1,140  1,142°
110933,05%  102025,108 1,0588 1,1738
2[9/2], 110920,92"  104177,10" 102566,29° 1,068" 1,123 1,052°
112710,55% 103173408 1,0538 1,0818
AF(F%)5f  2[5/2]5 101330,28"  99770,58% 101343,93" 1,0514 1,062%  1,158°
110273,27%  99148,96° 1,0348 0,986°
2[5/2], 111907,86"  104876,51" 103231,23" 1,111% 1,059  1,095°
114280,52%  102175,498 1,0378 0,966°
4F(F%,)5F  ?[13/2], 102580,54"  102017,09" 101564,83% 1,1438 1,143 1143°
112291,84% 101735728
?[13/2] 112392,45"  104323,61" 103676,13" 1,010 1,057 1,025°
115029,16%  103126,39® 1,0028 1,0408
4F(F%)5f  2[312], 102855,78"  102171,79" 101647,49° 1,390 1,253 1,214°
113236,99%  100244,398 1,7118 1,5168
[3/2], 112934,31"  103715,01" 104177,07% 1,334% 1,295%  1,298°
115536,82%  103719,69° 1,4258 1,3768
AF(F%)5f  [11/2]s 110602,50"  103281,90" 102408,70° 1,033 1,032 1,032°
112227668  101565,708 1,0258 1,0198
[11/2] 111224,59"  103741,25" 102897,68° 1,156"8 1,108"  1,140°
112679,38%  102211,32°8 1,1258
AF(CF%)5f  [7/2]5 110980,40"  103422,24" 102649,22° 1,083% 1,108"  1,089°
112926,74%  101840,438 1,1038 1,036°
2[7/2], 111789,93*  103388,60" 103351,21° 1,149* 1,082  1,157°
113409,66%  102041,878 1,1698 1,1268
4F(F%,)5F  ?[1/2], 112370,47*  103776,30" 103612,68° 1,5014 1,564%  1,510°
115235308  103064,83°% 1,5328 1,5138
AFCF%)5F  [1/2], 114818,42"  107351,60" — -
118507,35°  106284,40°
Tek parite igin:
4f5d e, - 343161  3276,66° - 0,924"  0,99°
3372,918 0,914  0,965°
4f5d 3Fo, - 3950,38"  3821,53° - 0,737 0,76
3843,05° 0,7438  0,763"
3Fo, - 5539,56"  5502,37° - 1,055% 1,10
5479,138 1,0328  1,072°
°Fo, - 7277,68"  7150,05° - 1,189% 1,30
7262,138 1,1708  1,214°
4f5d o, - 5020,45"  5127,27° - 0,911  0,87%
5017,428 0,924  0,864°
3o, - 6064,41"  6361,27° - 1,033*8 107
6025,208 1,033°
3H% - 8136,50"  8349,99° - 1,167%8 1172
8159,59° 1,167°
4f5d 3G, - 6035,12"  6265,21° - 0,788  0,76%
6002,918 0,813  0,773"
3G, - 7720,04"  7836,72° - 1,077% 1,06
7739,26° 1,0928  1,057°
3G% - 9217,38" 9325517 - 1,198%8 1222
9243,808 1,198°
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
4f5d Ipo, - 7083,69"  6571,36° - 0,956  0,88°
7074,818 0,950  0,922°
4f5d D%, - 8851,76"  8922,05° - 0,521* 0,52
8837,31° 05298 0,520
D, - 9942,57%  9900,49° - 1,161  1.18°
9915,68° 1,166%  1,164°
DY, - 10148,74*  10126,53° - 1,249 1,34°
10061,798 1,236%  1,239°
4f5d 3pog - 11598,43%  11577,16°
11616,39%
3po, - 11615,86" 11612,67° - 1,467 129°
11586,90% 1,458%  1.469°
3po, - 12735,02"  12641,55° - 1,480%  1,38°
12640,308 1,475%  1485°
4f5d Fo, - 12700,10*  12500,72° - 1,075 1,03
12625,38% 1,0865 1,083
4f5d Heg - 16081,53"  16152,32° - 1,003*8  1,06°
16200,628 1,002°
4f5d po, - 18415,28’; 18443,63° - 1,013 0,99 )
18316,19 1,011
4F(F%)6s1,  (5/2,1/2)°, - 19239,51"  19236,23° - 0,666"% 0,665
19173,085 0,666"
(52,112)°; - 19460,29’; 19464,46° - 1,058"8 1,076‘b
19403,42 1,057
AF(PF°)65,  (712,1/2)°% - 21474,39"  21476,46° - 1,251°8 1272
21406,518 1,251°
(7/2,1/2)° - 21851,41’; 21849,47° - 1,026"B 1,035;
21773,59 1,026
AF(CF%) TSy, (512,1/2)°% - 89380,202 89663,07° - 1,0512 1,0512
(52,1120 - 89497,51%  89596,39° - 0,693 0,673
AF(CF%0) sy, (7/2,112)% - 91798,29%  91840,44° - 1,1928  1,236°
712,1/2)% - 91890,61%  91922,55° - 1,047 1,097°
4F(°F°,)6d [5/2]°% - 89534,96"  89350,03" - 0,754%  0,774°
88813,69% 0,7418
2[5/2]°% - 90142,41’; 90086,92° - 1,056';\ 1,079°
89917,29 1,034
4F(CF%,)6d  2[9/2]°% - 89493,00%  89651,91° - 0,876" 0,88
90217,03% 0,872  0,924°
2[9/21% - 90544,71"  90658,94° - 1,037 1,07°
90794,518 1,0458  1,041°
AF(F%)6d  [7/2]% - 90044,32"  90045,27° - 0,985%  0,942°
89972,19% 1,0118
27/2]°% - 89698,61’; 89743,68° - 0,812: 0,786°
90086,48 0,826
4F(F%)6d  [3/2]% - 90170,42"  90144,52° - 0,554%  0,577°
90132,708 0,709°
2[3/21°%, - 92190,88’; 90223,72° - 1,155;‘ 1,045°
90294,39 0,987
Af(F%)6d  [1/2]°% - 90862,07"  90902,41% -
90726,318
11/21° - 90865,83’; 90878,78° - 1,390;‘ 1,357°
90829,30 1,259
AFCF%)6d  [7/2]% - 92156,59"  92080,62° - 1,183  1,165°
91432,918 1,2118
27/2]°% - 91899,93’; 91954,59° - 1,151;‘ 1,088°
92649,43 1,233
4F(F%)6d  2[5/2]°% - 92670,48"  92705,16° - 1,148"  1,149°
91591,708 1,056°
?[5/21°, - 90329,56"  92018,61° - 1,096"  1,085°
91729,67° 1,0308

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48],*Tablonun daha genis hali Tablo A.5’te verilmektedir.



Tablo 3.16. Ce I1I’iin elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikl salinici siddetleri ve gAy; agirhikli gegis olasihiklar: (sn™)*

Gecisler A log(gf) 9A

Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger

HFR caliymalar HFR calismalar HFR calismalar

47 °H, 4fsd Do, 9853,452"  9872,344° -3,360% -3,39° 3,00(4)% 2,78(4)°
9938,551° -3,2098 4,17(4)B

4f2 °H, 4f5d 1po, 7873,966"  7997,339° -3,539" -3,60° 3,114 2,62(4)
7920,5368 -3,469°8 3,61(4)8

47 *H, AFCF%)6d  *[7/2]°% 1114,844%  1114,285° -1,9514 -2,18° 6,01(7)* 3,55(7)?
1110,0448 -2,0238 5,14(7)8

42 °H, 4fCF%)6d  ?[5/2]% 1079,092*  1078,689° -3,445% -3,75° 2,06(6)* 1,02(6)°
1093,698°% -3,9158 6,78(5)°

4f? °Hs 4F(PF%,)6d  [9/2]°% 1136,631"°  1134,770° -3,620" -3,24° 1,24(6)" 2,98(6)?
1127,628% -2,3838 2,17(7)B

47 *Hg AFCF%)6d  *[7/2]°% 1129552  1129,727° -2,140% -2,40° 3,79(M)* 2,06(7)?
1130,7518 -2,5158 1,59(7)8

4f2 *Hg 4f(F°,)6d  2[9/2]°% 1123,204"  1121,949° -2,821° -2,94° 7,98(6)" 6,07(6)
1120,333° -2,7928 8,58(6)°

4f? °Hs 4F(PF%,)6d  [9/2]°%, 1108,750"  1108,555° 2,025 -2,35° 5,12(7* 2,43(7)
1107,260% -2,4168 2,09(7)8

47 *He 4fsd THog 7707,692"  7675,301° -2,8474 -3,09° 16.0(4)" 9,36(4)
7660,727% -2,830°8 16.8(4)8

4f° 3Hs 4F(F%,)6d  9/2]°% 1143,677% 11424417 -2,761° -2,87° 8,84(6)" 6,90(6)?
1140,933° -2,608° 1,26(7)8

47 *He AFCFo)6d  %[11/2]% 1119,627% 1118575 -2,488% -2,60° 1,73(7)" 1,35(7)
1122,264° -2,4538 1,87(7)®

4f5d ', 5d? °F, 2479,155"  248429° -1,360% -1,55° 474N 3,02(7)?
2505,432°% -1,5098 3,29(7)8

4f5d 'G°, AF(°F%5)6p3  (712,312); 2017,721*  1986,519° -1,209% 1,317 1,01(8)" 8,23(7)®
1978,172° -1,276° 9,03(7)8

4f5d ', AF(PF°)6psn  (7/2,312), 1971,325%  1950,356° -0,773% -0,92° 2,89(8)" 2,09(8)°
1958,322°8 -0,7028 3,46(8)8

4f5d ', 5d6s D, 1608,865"%  1605,805° -3,672% -3,63° 5,48(5)* 6,12(5)°
1610,940° -4,1648 1,76(5)®

4f° °F, 4f(°F%;,)6s1,  (5/2,1/2)° 6418,882"%  6460,885° 2,943 -3,718 1,84(5)" 3,11(4)
6461,343°% -3,1618 1,10(5)®

472 °F, 4FCF%)6d  *[7/2]% 1162,274%  1163,049° -3,548% -3,84° 1,40(6)" 0,72(6)?
1157,5408 -3,4698 1,69(6)®

ert
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Gegcisler A log(gf)
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

4 °F, 4F(F%,)6d  [3/2]°% 1155,936"  1157,652° -3,398" -3,90° 2,00(6)* 6,21(5)
1156,9218 -2,7918 8,06(6)8

4f2 °F, AfCF%)6d  2[3/2]% 1110,194"  1113,089° -3,958" -3,81° 5,96(5)* 8,31(5)°
1114,414° -3,1548 3,76(6)°

4f5d 3Fo, 5d? °F, 2756,523%  2730,039° -0,7517 -1,00 1,56(8)" 8,98(7)
2742,5498 -0,8348 1,30(8)®

4f5d 3Fo, 5d? °F, 2627,552% 2622718 -1,740% -1,99° 1,76(7)" 9,84(6)?
2637,455° -1,8328 1,41(7)8

4f5d 3o, 5d? p, 2358,312"  2321,182° -3,235% 3,122 6,98(5)* 9,40(5)°
2325,978°% -3,359°8 5,39(5)°

4f5d 3Fo, AF(F°5)6p1n  (5/2,112), 2261,955"%  2242,295° -0,454" -0,25° 4,59(8" 7,56(8)?
2209,1878 -0,3618 5,95(8)8

4f5d 3Fo, 5d? *p, 2157,082%  2228,833° -3,519% -3,67° 4,34(5)* 2,87(5)
2232,3158 -3,3758 5,64(5)8

4f5d 3o, 5d? °p, 2098,689"  2162,778 -3,303% -2,00° 7,53(5)* 1,44(7)
2167,500% -1,746° 2,55(7)8

4f5d 3Fo, AF(F)6py,  (7/2,112); 2175,450"  2147,392° -0,8214 -2,10° 2,13(8)" 1,15(7)
2156,0778 -0,8578 2,00(8)8

4f5d 3Fo, AF(*F%)6ps  (5/2,312), 2220,756"  2077,873° -0,9714 -0,88° 1,45(8)" 2,02(8)°
2131,008% -0,858° 2,04(8)°

4f5d 3Fo, 5d6s D, 1683,554*  1680,281° -2,0917 -2,06° 1,91(7)" 2,05(7)
1676,283° -2,0438 2,15(7)8

4f5d 3Fo, 5d6s D, 1664,672%  1661,428° -2,409% 2,72° 9,38(6)" 4,61(6)°
1660,227° -2,7078 4,75(6)°

47 °F, AFCF%)6d  *[7/2]°% 1171,329%  1172,601° -3,656" -3,08° 1,07(6)* 5,10(5)
1176,887° -2,956° 5,33(6)°

4f° °F, 4F(F%,)6d  7[5/2]% 1169,984"  1172,028° -3,005” -3,00° 4,82(6)* 4,85(6)
1177,648°% -3,4428 1,74(6)®

47 °F, 4FCF%6d  Y[7/2]% 1143,048% 1145267 -3,736% -3,89° 9,38(5)" 6,60(5)°
1156,997° -3,1998 3,15(6)8

472 °F, 4fsd THo, 9025,223"  8969,157° -3,252% -3,39° 4,59(4)* 3,32(4)
8929,883°% -3,2138 5,12(4)8

4f° °F, 4F(PF%,)6d  [9/2]°% 1168,998"  1167,503° -3,406" -3,56° 1,92(6)" 1,35(6)%
1165,606° -3,348" 2,20(6)°

144"
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Gegcisler A log(gf)
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

4 °F, 4F(°F%,)6d  7[9/2]°, 1153,350"  1153,006° 2,769 -2,80° 8,53(6)" 7,99(6)
1151,4618 -3,3028 2,51(6)8

4f2 °F, Af(F%)6d  2[9/2]°% 1146,940"  1147,126° -3,0874 -3,61° 4,15(6)* 1,24(6)
1148,825° -3,2708 2,72(6)°

4f? °F, 4f(PF%,)6d  [11/2]% 1136,162"  1133,520° -3,129 -3,16° 3,84(6)" 3,58(6)?
1130,8428 -2,7088 1,02(7)8

4f5d *He, 5d? °F, 2580,811"  2604,054% -1,1714 -1,68° 6,76(7)" 2,08(7)?
2613,098° -1,2248 5,84(7)8

45d 3He, 4F(F%)6py,  (5/2,112); 2331,038"  2317,337° -1,273% -0,57° 6,54(7)* 3,31(8)°
2303,238° -0,9818 1,31(8)®

4f5d o, AF(PF°5)6p3n  (712,312)5 2049,242"%  2037,393° -2,157° -1,98° 1,11(n" 1,71(7)
2053,9448 -1,8598 2,19(7)8

4f5d *He, 5d6s D, 1651,070%  1654,986° -3,090% -3,22° 1,99(6)* 1,45(6)*
1654,778° -3,1978 1,55(6)8

4fsd 3Fo, 5d? °F, 2882,807"  2861,387° -1,053% -1,45° 7,11(7)" 2,92(7)
2871,390°% -0,935° 9,40(7)®

4f5d 3Fo, 50> °F, 2742,050% 2743714 -0,7214 -0,91° 1,69(8)" 1,10(8)
2756,396° -0,8918 1,13(8)8

4f5d 3Fo, 50> °F, 2615,857"  2629,750° -1,615% -1,85° 2,36(7)* 1,36(7)
2645,008% -1,7518 1,69(7)8

4f5d 3Fo, 5d? D, 2450,137%  2415,459° -2,157% -2,45 7,75(6)* 4,07(6)*
2417,995° -2,102° 9,01(6)®

*Dream Database [64], *Tablonun daha genis hali Tablo A.6’da verilmektedir.
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3.6. Yb I (Z=70) icin Hesaplama Sonugclari

fterbiyum yedi dogal izotopa (**®Yb (%0,13), *"°Yb (%3,04), "'Yb (%14,28), *"*Yb
(%21,83), *Yb (%16,13), *"*Yb (%31,83) ve "°Yb (%12,76)) sahip nadir toprak
elementidir. iterbiyumun yapisi, 4f6s®> 'Sy taban hal konfigiirasyonuyla alkali
topraklara benzediginden dolayr spektroskopi caligsmalari igin, onu o6nemli bir
element haline getirmektedir. Ancak, i¢ alt tabaka ve ¢ift uyarma siirlarinda, enerji
seviyelerinin yakinligindan dolay:1 iterbiyumda 4f alt tabakasi bir toprak alkali

elementinden, spektrumlariin ayrilmasi i¢in kolayca uyarilabilir.

Hem noétral hem de bir kez iyonlasmis iterbiyum, lazer sogutma, notral atom ve
iyonlarin hapsi, atomik saatler, frekans standartlari, kuantum bilgisayar deneyleri,
kuantum optik ve atomik parite korumasiz deneyleri gibi hapsedilmis atom ve
iyonlart iceren deneylerde kullanilan yaygin bir elementtir. Notral iterbiyum
atomunun gesitli atomik yap1 6zelliklerini i¢eren gozlem, deney ve teorik ¢alismalar
Tablo 1.3’te Ozetlenmektedir. Yb [I’in seviye enerjileri, Rydberg halleri,
kendiliginden iyonlasmasi, iyonlagma potansiyeli ve ¢ift uyarilmis rezonanslarinin
fotoiyonlasma kesitleriyle ilgili ¢aligmalar farkli ¢alisma gruplari tarafindan
incelenmistir [4, 6, 10, 38, 39, 40, 51, 52, 176—221]. Bu c¢alismalarda, optik-
mikrodalga ¢ift-rezonans spektrumu, ti¢-foton polarizasyon spektroskopisi, iki-foton
iyonlagsma spektroskopisi, ti¢-renkli dort-foton rezonans uyarma teknigi, iki-renkli
tic-foton uyarmasi ile 4f i¢ tabaka uyarilmasi, ii¢c asamali lazer uyarma teknigi, segici
i asamal1 lazer spektroskopisi, relativistik ¢iftlenmis-kiime yontemi, Hartree-Fock-

Dirac yontemi gibi deneysel ve teorik yontemler kullanilmustir.

Iterbiyumun 151ma parametrelerinden yar1 dmiirleri genis dlgiide incelenmistir. Bazi
diisiik seviyelerinin ve 4f*6snp '°P;,, 4f*6sns 'S, ve 4f**6snd °D, Rydberg
seviyelerinin yar1 Omiirleri ¢esitli ¢aligmalarda, optik ¢ift rezonans, zaman-
¢ozintrlikli floresans spektroskopisi, gecikmeli elektrik-alan iyonlasma teknigi, cok
konfiglirasyonlu Dirac-Fock yontemi ve cok kanalli kuantum kusur teorisi ile
caligtlmistir [34, 36 222-230, 234, 238241, 243-254, 259]. Diger 1sima
parametreleri olan salinici siddetleri ve gegis olasiliklar1 daha ¢ok 4f14682—4f14686p

gecis i¢in model-potansiyel ve c¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock yontemleri ile
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incelenmistir [231-242]. Ayrica, 4f“6s® 'So—4f'*5d6s °D; yasakli gecisi farkli
gruplar tarafindan calisilmistir [255-257].

Notral iterbiyumun bazi uyarilmis seviyelerinin asir1 ince yapist ve 4f6s?
15—af6sep Py, 4f'%6s? Sy—4f‘6s6p °P° ve 4f6s6p 3P°—4f‘6s7s 1S,
gecislerinin izotop kaymasi ve asir1 ince yapist atomik demet-lazer spektroskopisi,
iki-foton spektroskopisi, seviye-carpisma ve ters ¢arpisma spektroskopisi, optik ¢ift-
rezonans spektroskopisi, doymus-sogurma spektroskopisi, Doppler-bagimsiz doymus
sogurma lazer spektroskopisi, yiiksek-¢oziiniirliiklii lazer spektroskopisi, Fabry-Perot
spektroskopi gibi deneysel yontemlerle incelenmistir [158, 258—282]. Yb I’in izotop
kaymalar1 ve asir1 ince yapi sabitleri i¢in teorik ¢alismalar oldukg¢a azdir [283, 284].

Ayrica, Yb’in elektron ilgisi ¢alismalar1 [57, 61, 285—292] kaynaklarinda bulunabilir.

Nétral iterbiyumun (Yb I) bazi uyarilmig hallerine ait seviye enerjileri ve Landé g-
carpanlari, elektrik dipol gegislerine ait dalga boylari, agirlikli salinic1 siddetleri ve
gecis olasiliklart ¢ok konfiglirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413] ve
relativistik Hartree-Fock (HFR) [418] yontemleri kullanilarak hesaplandi. Ayrica
baz1 uyarilmis seviyelerinin yar1 omiirleri ve gegis enerjileri (iyonlasma potansiyeli,

uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) de ayn1 yontemlerle incelendi.

Yb I'in [Xe] 6zl disinda, MCHF+BP hesaplamalarinda, dort farkli hesaplama
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere gore konfigiirasyon hal
fonksiyonlarmi elde etmek icin secildi. Atomlarda karsilikli etkilesme etkileri
degerlik-degerlik, 6z-degerlik ve 6z-6z katkilar1 olarak siniflandirilabilir. Genellikle,
bu katkilar ¢cok konfigiirasyon teknikleri ile degerlendirilebilir. Ozellikle salinic
siddetleri hesaplamalar1 igin, ilk iki katki ¢ok onemlidir. Ancak, 6zden uyarilmalar
cok fazla konfigiirasyon iiretir. MCHF+BP hesaplamalarinda, 6z-degerlik ve 6z-6z
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme etkileri de hesaplara dahil edilmeye
calisildi. Bununla birlikte, bu tiir konfiglirasyonlar agik 6z ve degerlik alt
tabakalarindan dolay1 ¢ok fazla konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 iretir ve bu da
iyilestirme problemlerini ortaya ¢ikarir. Bu nedenle hesaplamalarda sadece degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alindi. HFR hesaplamalarinda ise,

degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin (A ve B) yam sira 6z ve
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degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme (C ve D) de g6z oniine alindi. C
ve D hesaplamalarinda hem degerlik hem de 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikl
kisitlamalarindan dolay: fazla secilemedi. MCHF+BP ve HFR hesaplamalari i¢in A,

ctkilesmelerin ~ alindigi  konfigiirasyonlarin ~ sayisi,  bilgisayar

B, C ve D olarak isimlendirilen bu konfigiirasyon setleri Tablo 3.17’de

verilmektedir.

Tablo 3.17. Yb I’e ait hesaplamalar igin alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B C D

MCHF+BP hesaplamalari i¢in:

Cift parite 4652, 4f5dns, 41652, 4f1506s, Ahesabiileaym  4f“ns?, 4f“5dns,
4f¥%snd (n=6-9),  4f5d? 4f6p?, 4f¥np? (n = 6-9),
4f¥%sns (n=7-9),  4f'%sns (n=7, 8), 44542, 4f“6snd
4f6p?, 41542, 4f¥6snd (n =6, 7) (n=86,7), 4f6sng
4f¥5dnd (n = 6-8), (n = 5-7), 4f*ns5g
4f¥5d5g, 4f'5¢7, (n=17, 8), 4f**6p5f,
4f¥%sng (n = 5-7), 4f95£7p, 4f*6sns,
4fY6p5f, 4157, 4f¥6pnp (n = 7-9),
4f15¢ 4f¥7sns, 4f“7pnp

(n=8,9), 4F8s9s,
4f8pop

Tek parite 4f¥%snp (n=6-9),  4f%6snp (N=6,7), Bhesabiileaym  4f“6snp (n = 6-9),

4f¥%6snf (n =5, 6),
4f147s5f, 4f**6p5g,
415159, 4f*6pns,
4f%7snp (n = 7-9),
4f47pns,4f8snp
(n=8,9), 4F8pYs,
4f9s9p

4f¥6snf (n =5, 6),
45159

4f¥6snf (n = 5-9),
4f¥5dnp (=6, 7)

HFR hesaplamalari i¢in:

Cift parite

Tek parite

4f1%6s?, 4546,
4f%p?, 4f'%6snd
(n=6,7), 4f6s7s

4f¥%snp (n = 6, 7),
4f¥6snf (n =5, 6),
4f45d6p

4f6s?, 4f15d6s,
4f6p?, 4502,
4f¥6snd (n = 6-14),
4f¥6sns (n = 7-11)

4f¥6snp (n = 6-14),
4f¥6snf (n = 5-12),
4f¥5d6p

4652, 4f36s%6p

4f6s6p, 4F5d65s°

41652, 4f1506s,
4f36s%6p, 4F25d6s6p

4f¥6s6p, 4F25d65°,
4f35d%s

3.6.1. Yb I’in baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

Nétral iterbiyumun [Xe] 6zii disinda 4f*6s%, 4f“5d6s, 4F-6s%6p, 4f**6sns (n = 7, 8),
4f¥snd (n = 6, 7), 4f6p?, 4f*5d?, 4f“6snp (n = 6-8), 4f*35d6s°, 4F*6snf (n = 5, 6)

ve 4f**5d6p uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1 hesaplandi [293].
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Elde edilen sonuclar 4f**6s* 'Sy taban hal seviyesine gore cm™ biriminde Tablo 3.18
ve daha genis seklide Ekler kismindaki Tablo A.7°de sunulmaktadir. Tablolarda
farkli konfigiirasyon setlerine gore hesaplanan sonuclar MCHF+BP ve HFR icin A,
B, C ve D iist indisleriyle ve sadece tek pariteli seviyeler “®” indisiyle
belirtilmektedir. Elde edilen enerji seviyelerinin sonuglart NIST verileri [63], Wyart
ve Camus’un ¢ok kanalli kuantum kusur teorisiyle [185] ve Baumann ve g¢alisma
arkadaslarinin  zaman-¢ozinirliklii floresans spektroskopisiyle [226] yaptiklari

calismalari ile karsilastirilmaktadir.

MCHF atomik yap1 paketinde bazi parametre degerleri degistirilerek Tablo 3.17°de
verilen konfigilirasyon setleri ile hesaplamalari yapmak miimkiin oldu. Ayrica,
Zeeman programiyla [413], relativistik etkiler dikkate alinarak elde edilen seviye
enerjileri ve dalga fonksiyonlar1 kullanilarak seviyelerin Landé g-carpanlari
hesaplandi. Sonuglar Tablo 3.18 ve Tablo A.7°de diger calisma sonuglart ile
karsilastirilmaktadir.

MCHF atomik yap: paketi ile elde edilen 4f6s?, 4f*5d6s, 4f““6sns (n = 7, 8),
4f“6snd (n = 6, 7), 4f%6p?, 4f*5d% 4f6snp (n = 6-8), 4f6snf (n = 5, 6) ve
4f5d6p uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlarimin  farkl
konfigilirasyon setlerine ait sonuglar1 A, B, C ve D {ist indisleriyle Tablo 3.18 ve
Tablo A.7’de verilmektedir. Elde edilen enerjiler diger c¢aligmalarla
karsilastirildiginda, uyumun baz1 yiiksek uyarilmis seviyeleri hari¢ iyi oldugu
goriilmektedir. 4F*5d6s seviyesi igin A ve C hesaplamalari ve 4f*6s7p seviyesi i¢in
C hesabi karsilagtirma degerleri ile uyumludur. 4f*6p? ve 4f6s6d seviyeleri i¢in A,
B ve C hesaplar ile elde edilen sonuglar, D hesabi ile elde edilenden daha iyidir.
Ozellikle 4f*6s7s ve 4f“6s8s seviyeleri i¢in B konfigiirasyon seti ile elde edilen
sonuglar iyidir. 4f*'6s6p, 4f**6s6f ve 4f*5d6p tek pariteli seviyeleri i¢inde B hesabi
uyumludur. Ayn1 zamanda, bazi seviyeler icin A ve D hesaplar1 digerler ¢aligmalarla
uyumludur. Tim hesaplamalarda elde edilen Landé g-¢arpanlari da diger
caligmalarla uyum i¢indedir. MCHF+BP hesaplamalar1 sadece degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmeler dikkate alinarak yapildigindan bazi uyumsuzluklar,
6zden uyarilarak elde edilen konfigiirasyonlar hesaba katilarak diizeltilebilir. Fakat

bu tir hesaplamalar konfigiirasyonlardaki tiim yoriingeler igin iyilestirme
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kisitlamalar1 nedeniyle miimkiin olmadi. 4f**’ten uyarma ve daha ¢ok dolu olmayan
d ve f alt tabakalarini igeren konfigiirasyonlar alindiginda son derece karmagsik ve

zaman alic1 hesaplamalar ortaya ¢ikmaktadir.

Cowan’in program paketi [418] kullanilarak yapilan HFR hesaplamalarinda karsilikli
etkilesme etkilerini dikkate almak i¢in Tablo 3.17°de verilen konfigiirasyon setleri
alindi. Bu hesaplamalarda, Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel
enerji seviyeleri kullanilarak en kiiclik kareler yontemi ile gozlenen enerji
seviyelerine uydurma yapmak i¢in iyilestirildi. En kiiciik kareler yonteminde tiim
deneysel seviyeler NIST’ten alindi. En kiiciik kareler yonteminde spin-yoriinge
parametrelerinin - 6l¢eklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki
degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve konfigiirasyon etkilesme
integralleri (R¥) i¢in Sl¢eklendirme faktorlerinin iyilestirilmemis degerleri A, B, C ve
D hesaplamalarinda 0,75 olarak secildi. HFR hesaplamalariyla elde edilen 4f**6s?,
45465, 4F°65%6p, 4f**6sns (n = 7, 8), 4f**6snd (n = 6, 7), 4f-*6p?, 4f*5d?, 4f“*6snp
(n = 6-8), 4f*35d6s?, 4f**6snf (n = 5, 6) ve 4f**5d6p uyarilmus seviyelerinin enerjileri
ve Landé g-¢arpanlar1 Tablo 3.18 ve Tablo A.7’de verilmektedir. Tiim hesaplamalar
icin seviye enerjileri ve Landé g-carpanlar1 diger calisma verileri ile ¢ok iyi uyum
icindedir. C ve D konfigiirasyon setleri 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesimleri hesaba katmak icin 4f**ten uyarilmis konfigiirasyonlari
(4F365%6p, 4F*5d6s6p, 4F*5d6s% ve 4F°5d%6s) icerir. Fakat bu konfigiirasyonlar A ve

B konfigiirasyon setlerine iyilestirme sorunlarindan dolay1 alinamadi.



Tablo 3.18. Yb I’in E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari*

Seviyeler E g- carpam
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR caligmalar
Cift parite icin:
4f146s2 15, 0,007BC.D 0,00~ P 0,002
0,038, 0,001 -1°
4115465 °p, 23740,08%C  24489,390” 24489,102° 0,4997BCP (0 499ABD 0,50%°
24094778 244846495 24489°
28871,97° 24489,586°
°D, 24171,81°C  24751,614" 24751,948° 1,150°¢ 1,16478D 1,16
24505,975 24752,4495 24751° 1,1478 1,164°
28973,71° 24751,119° 1,142°
D, 25499,96*C  25271,096" 25270,902° 1,334ABCD 1 334ABD 1,34?
25860,315 25275,5018 25270° 1,333°
29374,42° 25271,295P
4115065 p, 26841,474C  27677,700" 27677,665° 1,0174¢ 1,0034BP 1,012
26984,49°5 27636,4035 27654° 1,0208 1,003°
29633,76° 27677,700° 1,026°
48R, )6s%py,  (7/2,112); - 32028,422° 32065,282° - 1,266 1,23
32100,309° 31957° 1,254° 1,262°
(7/2,112), - 32346,703° 32273,597° - 1,062¢P 1,064°
32169,573° 32279°
4116575 33, 40022,96%¢  32694,700% 32694,692° 2,0024BED 5 0p2AB 2,01%¢
57664,65° 32694,7138 32695° 2,00°
32594,31°
4f%6s7s 1, 43110,06"¢  34350,700" 34350,65°
59389,89° 34349,7258 34350°
34038,53°
AFB(3F°,)65%6ps,  (7/2,312)5 - 35039,281° 35178,78° - 1,20°P 1,200°
35163,035° 35172°
(712,312), - 35210,312°¢ 35196,98? - 1,060¢ 1,05
35397,304° 35199° 1,059° 1,059°
(712,3/2); - 35826,279°¢ 35807,52 - 1,080¢ 1,08°
35778,076° 35741° 1,093° 1,085°
(7/2,312), - 36199,503° 36060,98° - 1,202¢ 1,199°
35977,204° 36041° 1,201°

16T



Tablo 3.18. Devam

Seviyeler E g- ¢carpam
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%6s6d D, 47446,68%C  39807,524" 39808,72° 0,499"BED 0 499~B 0,50%P¢
46870,048 39807,056° 39795°
51420,55°
°D, 47446,68%C  39839,374% 39838,04° 1,167ABCD 1143~ 1,16%
46870,06° 39838,7328 39833° 1,1428 1,151°
51421,52° 1,163¢
D, 47446,68%C  39965,998" 39966,09% 1,3347ABCD 1 334AB 1,33
46870,09% 39967,8095 39952° 1,333°
51422,53° 1,354¢
4f¥*6s6d p, 47452,23%C  40061,204% 40061,51° 1,004BCP 1,024 1,03
46877,798 40057,1098 40094° 1,0258 1,016°
51460,07° 1,020°
4146585 33, 58195,51°C  41615,0995 41615,04% 2,002ABC 2,0028 2,028
47835,38° 41602° 2,001P 2,00°
54228,50° 2,01°
4f146s8s 15, 58900,12*C  41919,3598 41939,90°
47843598 41955°
60105,46°
AFfB(%F%)65%6py,  (5/2,1/2); - 42253,692° 42413,58° - 0,797°¢ 0,801°
42079,725° 42471° 0,814P
(5/2,112), - 42521,983° 42531,87° - 0,973° 1,01°
42361,895° 42578° 0,953° 0,976°
4f4ep? ®p, 44243,37°¢  42511,300" 42436,91°
43519,96° 42559,7558 42429°
%p, 45487,64%C  43835,200" 43805,42° 1,5017B¢ 150178 1,47°
44864,27° 43534,9138 43823° 1,510°
%p, 46912,30%C  44540,599" 44760,37° 1,469 1,335 1,342
46380,96° 44393,023°8 44716° 1,4738¢ 1,4128 1,336°
4f4ep? p, 51411,60°¢  46531,601" 47821,78% 0,986"¢ 1,154 1,047
51313,31°8 46780,665° 0,9848 1,0278
4f4ep? 15, 56732,09%C  48324,000" 48332°
56804,45°5 48382,640°

cat



Tablo 3.18. Devam

Seviyeler E g- ¢carpam
Konf. Terim Bu ¢caliyma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Tek parite icin:
4f%6s6p 3po, 18850,70: 17320,6932 1728864393
18087,44 17287,302 17312
18730,43° 17310,632°¢
17262,64° 17313,665°
3po, 18883,84"  17954,209" 17992,0072 1,501 B¢ 1,490"B 1,49282°
18174,603 17917,3973 17962° 1,499° 1,492§ 1,490°
e s
3po, 18951,414 19710,498" 19710,388° 1,501ABCD 1 501ABCD 1,500
18356,543 19663,6003 19716"
18999,52 19715,408
18248,59° 19717,191°
4f%6s6p po, 24474.23%  25069,400" 25068,222° 1,000°B¢ 1,01148 1,035°
24613,97®  25163,800°% 25075° 1,001P 1,065¢ 1,052°
25256,96° 25063,101° 1,050°
26667,25° 25033,399°
4FB3(°F%,5)5d5,652  (7/2,312)°, - 23341,506(; 231886518‘* - 1,468§ 1,45 ,
23392,975 23229 1,462 1,463
(712,3/2)° - 25851,1083 2585966823 - 1,021§ 1,042 )
25757,722 25847 1,023 1,022
(712,3/2)°% - 27562,712°¢ 27445,638° - 1,199¢ 1,228
27330,304° 27349° 1,213° 1,215°
(7/2,312)°, - 28217,685§ 281846512a - 1,163§ 1,142 ;
28136,414 28128 1,135 1,139
AFB3(3F°,)5d5,65%  (7/2,5/2)% - 26980,996° 27314,919° - 1,167¢P 1,16
27130,014° 27348° 1,167°
(7/2,512)°, - 28583,678° 28195,960° - 1,015°¢ 1,022°
28454,612° 28185° 1,023°
4f%6s7p 3po, 39035,66’; 38071,599’; 38090671a
41425,37 38064,690 38073
42068.36° '

€aT



Tablo 3.18. Devam

Seviyeler E g- ¢carpam
Konf. Terim Bu ¢caliyma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
3po, 39035,66"  38204,902" 38174,17° 1,5017B¢ 1,495 1,148
41425,463 38198,014° 38199° 1,497 1,468°
42068,45
4f¥6s7p 3po, 39035,66"  38551,699" 38551,93° 1,501ABC 1,50178 1,50*°
41425,643 38526,996° 38543°
42068,62
4f¥6s7p Ipo, 39045,72"  40567,400" 40563,97° 1,000~BC 1,005% 1,012
41663,453 40833,500° 40561° 1,0048 1,001°
42306,44
4f146s5f 3Fo, 38159,19"  43510,488" 43433,85° 0,666™BC 0,685 0,68°
37628,693 43579,210°8 43419° 0,678°
38271,68
3Fo, 38159,22"  43137,729" 43292° 1,0837BC 1,061% 1,057°
37628,713 43284,921° 1,083
38271,70
3Fo, 38159,274  43282,598" 43326° 1,2517B¢ 1,25178 1,250°
37628,73(8: 43330,273"
38271,72
4f146s5f 1po, 38189,29"  43356,784" 43271° 1,000°BC 1,035% 1,029°
37648,71(8: 43439,2008 1,0018
38291,71
4f46s8p 3po, 45073,77;\ 43298,721° 43614,27°
46387,38
3po; 45074,60’; 43303,371°8 43659,38° 1,501;‘ 1,498 1,48
46387,37 1,499
3po, 45076,29;\ 43319,907°8 43805,69° 1,5014P 1,494 1,49%
46387,48
4f46s8p Ipo, 45620,30"  43751,100° 44017,60° 1,000 1,0048 1,00
46392,17° 1,001°

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Wyart ve Camus [185], *Tablonun daha genis hali Tablo A.7°de verilmektedir.

121
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3.6.2. Yb I’in bazi uyarilmis seviyelerinin yar1 6miirleri

HFR yontemiyle Yb I’in 4f**5d6s, 4f36s°6p, 4f“6sns (n = 7, 8), 4f**6snd (n = 6, 7),
4f6p?®, 4f“5d% 4f'%6snp (n = 6-8), 4f5d6s% 4f“6snf (n = 5, 6) ve 4f*5d6p
seviyelerinin yar1 Omiirleri Tablo 3.17’de verilen konfigiirasyon setleri igin
hesaplandi ve E ile gosterilen 4f6s%, 4f5d6s, 4f*6p?, 4f*5d%, 4f“%6snd (n = 6-20),
4f"6sns (n = 7-12), 4f*6sng (n = 5-8), 4F*6snp (n = 6-20), 4f“6snf (n = 5-18) ve
4f“5d6p konfigiirasyon setiyle yeni bir hesaplama daha yapildi [293]. Elde edilen
sonuglar Tablo 3.19°da sunulmaktadir. E konfigiirasyon seti i¢in elde edilen seviye
enerjileri ve Landé g-garpanlar1 A ve D’nin sonuglariyla hemen hemen ayni olmasina
ragmen yart Omiir sonuglar1 biraz farklidir. Bundan dolayr Tablo 3.18 ve Ekler
kismindaki Tablo A.7’de seviye enerjileri ve Landé g-carpanlari sunulmamasina
ragmen yart Omir sonuglart Tablo 3.19°da sunulmaktadir. Bu hesaplamada,
Olgeklendirme faktorlerinin en kiigiik kareler yontemiyle iyilestirilmemis degerleri
0,85 olarak segildi. Tek ve ¢ift pariteli seviyelerinin yari 6miirleri, bu seviyelerden
daha diisiik seviyelere olan tiim miimkiin gegisler tizerinden (2.249) formiiliine goére

hesaplandi.

Tablo 3.19’da goriildiigii gibi, HFR yontemiyle elde edilen sonuglar digerleri ile
uyum i¢indedir. 4f13(2F°7/2)6526p3/2, 4f“6s6p 3P°; ve bazi yiiksek uyarilmis seviyeler

0

icin uyum azdir. Ilk uyarilmis 4f*6s6p °P° seviyesi icin diger teorik [234] ve
deneysel [34, 222, 224, 229, 262] yontemlerle elde edilen sonuglar arasinda uyumun
az olduguna dikkat edilmelidir. 4f*6s6p 3P0, seviyesinin dalga fonksiyonu i¢in en
onemli katki bu seviyeden gelmektedir. Diger seviyelerin konfigiirasyon katkist tiim
hesaplamalar igin [293] kaynagindan ulasilabilir. Oz ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmelerin dikkate alindigi C ve D hesaplarinda 4f“*6s6p P
seviyesi diger ¢alismalarla daha uyumludur. Fakat 4f3(?F%,,)5ds,,65% (7/2,5/2)% i¢in
uyum azdir. Ayrica, 5¢ yoriingesini i¢eren E hesabinda 6zellikle 4f**6snf (n = 5, 6)
3F%, ve 4f*6snp *P°, (n = 7, 8) seviyeleri diger calismalar ile uyum icindedir. E
hesab1 icin ¢ift pariteli seviyelerde uyum 1iyidir. Diger c¢alismalarla
karsilastirildiginda goriilen bazi seviyelerdeki uyumsuzluklar, 6zden uyarilan daha

cok konfigiirasyon i¢eren konfigiirasyon setleriyle daha iyi olabilir.
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Tablo 3.19. Yb I’in bazi uyarilmig seviyelerinin t yar1 dmiirleri (ns)

Seviyeler T
Konfigiirasyon Terim Bu caliyma (HFR) Diger caliymalar
A B C D E Deneysel Teorik
Cift parite icin:
4f45d6s D, 2470 2460 - 2020 227,0 380(30)° -
°D, 3060  301,0 - 2430 2770 460(30)* -
D, 480,0 4610 - 3790 4290 - -
4f45d6s p, 10500,0 124000 - 4360,0 10700 6700(500)° -
4f1%6s7s 33, 16,0 153 - - 131 15,9(19)°  21°
12,5(1,5)°
4f¥*6s7s I, 31,4 37,1 - - 37,1 458(1,0¢ -
4fB3(F°,)65%6py,  (7/2,102)  — - 3760 8710 - - -
(712,112), - - 537,0 12200 - - -
4f3(%F%,,))65%6ps,  (712,312)s - - 2470 5560 - - -
(712,312), - - 2790 5260 - 1120(50)° -
(712,32)y - - 3170 7560 — - -
(712,312), - - 3050 7760 — - -
4fB3(%F%,)65%6p,, (5/2,112)  — - 6260 13600 - - -
(512,112), - - 5120 9860 — - -
4f3(%F%,,)65%6ps,  (5/2,312); - - 2270 5730 - - -
(5/2,32), - - 3090 7920 - - -
4fB3(°F%,)65%6ps,  (5/2,312), - - 3340 8040 - - -
(52,312)y - - 3750 8560 — - -
4f%6s6d D, 60,0 39,8 - - 28,8 22,7(7)°¢  12°
°D, 54,2 40,5 - - 30,0 24.2(12)°¢  24°
°D, 89,1 55,2 - - 38,6 23,4(11)°  3%°
4f%6s6d p, 44,6 52,5 - - 434 35,2(10)>¢  11°
411%6s8s 33, - 32,0 - - 344 34,3(42)° 85"
46585 15, - 426 - - 18,9 37,9(42)°  143°
4flp? *py 3,76 3,97 - - 4,15 - -
3p, 3,13 3,64 - - 3,34 15(1)° -
%p, 3,91 443 - - 3,39 - -
4f146p? D, 4,51 6,53 - - 5,92 21,8(0,9)" 28,6°
4f6p? I, 10,9 5,48 - - 3,51 253(3,8) -
27,5(16)"
4f6s7d p, 45,2 24,1 - - 74,6 49,8(20)°  38°
4f%6s7d D, 32,8 61,8 - - 49,0 38,4(17)°  34°
°D, 37.1 57,0 - - 53,9 66,5(36)° 63"
D, 40,1 80,7 - - 63,1 431(12)* 93°
414502 3p, - 7,21 - - 4,60 - -
®p, - 7,28 - - 4,45 - -
%p, - 5,67 - - 4,03 - -
41502 p, - 5,54 - - 1,82 - -
445> 15, - 2,76 - - 0,629 - -
Tek parite igin:
4f16s6p 3po, 3669 3747 4191 3962 3236 850(50) 1294/
850(80)°
820(20)'
827(40)¢
760(80)' ,
4f46s6p tpo, 3,303 2,989 6,088 4,872 2,881 58(0,8)° 4,78
5,12(0,12)'
5,50(0,25)%
4f3(%F%,,)5ds,652  (7/2,52)° - - 3,806 5266 - 15(1)° -
14,4(0,4)'
4f3(°F°%)5d5,65>  (5/2,52)°%  — - 4655 7,198 — - -
4f¥46s7p 3po, 58,09 64,71 - - 83,90 - -
3po, 5454 61,34 - - 77,74 120(30)* -
3po, 4792 5555 - - 69,09 - -
4f¥46s7p tpo, 29,28 27,81 - - 25,15 9,8(0,6)° —
9,32(0,6)'
4f50d6p 3Fo, 4058 51,71 - - 16,89 68(9)° -

3Fo, 10,86 10,31 - - 10,28 22(7)? -
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Tablo 3.19. Devam

Seviyeler T
Konfigiirasyon Terim Bu ¢caliyma (HFR) Diger ¢calismalar
A B C D E Deneysel ~ Teorik
SFo, 33,70 18,17 - - 7,881 - —
4f5d6p 3po, 5031 11,17 - - 5,757 - -
3po, 5323 12,11 - - 6,851 - -
Spo, 10,04 11737 - - 11,76 - -
4f5d6p pe, 7551 8,707 - - 9,768 25(20)°
4f¥5dep D%, 6,509 10,80 - - 14,01 - -
°pe, 5735 8,191 - - 7,085 - -
°pe, 6,531 8,619 - - 9,214 - -
4f¥5dep 1po, 5978 8,309 - - 10,07 - -
4f5d6p po, 0,716 1,820 - - 5,551 - -
4f1%6s5f 1o, 41,82 4596 - - 38,20 62(9)° -
4f46s5f 3Fo, 11,84 1137 - - 23,55 26(7)? -
$Fo, 180,8 93,92 - - 59,86 88(10)?
SFo, 52,18 57,59 - - 49,14 - -
4f4656f 3Fo, 38,36 35,38 - - 47,60 53(9)? -
$Fo, 29,33 36,87 - - 40,89 - -
SFo, 8585 14,59 - - 822,9 - -
4t6s6f po, 2260 99,73 - - 78,05 - -
4f%6s8p 3poy - 89,20 - - 141,9 - -
3po, - 93,06 - - 120,5 140(20* -
3po, - 109,6 - - 99,84 140(20)?
4f6s8p po, - 80,36 - - 82,32 50(20)?
47(4°
39,1(3,5)'

*Bowers ve ¢alisma arkadaslari [229], "Baumann ve calisma arkadaslari [226], “Blagoev and Komarovskii [34], “Bai ve Mossberg
[238], “Baumann ve calisma arkadaslari [225], ‘Baumann ve galisma arkadaslar1 [250], °Liu ve Wang [247], "Wang ve calisma
arkadaslar [249], 'Rambow ve Schearer [222],'Migdalek ve Baylis [234], “Baumann ve Wandel [224], 'Budick ve Snir [262]

3.6.3. Yb D’in elektrik dipol gecisleri icin dalga boylar,, agirhkh salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar:

Yb Dl’in elektrik dipol gegisler i¢in gecis parametreleri (dalga boylari, salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar) MCHF+BP [412] ve HFR [418] program paketleri ile
hesaplandi [294]. Her iki yontemle yapilan hesaplamalarda, konfigiirasyon etkilesimi
ve relativistik diizeltmeler dikkate alinmaktadir. 4f**6s6p—4f*6s%, 4f**6s7p—4f**6s%,
4f6p?—4ftiesep,  4f‘6s6d—4f*6sep,  4f‘6s7d—4f*6sep,  4f*6s10d—4f“6s6p,
4F657s—4116s6p, 4F5d6s*—4f6s?, 4F5d6s6p—4f6s6p ve 4F-6s26p—4f35d6s’
elektrik dipol gegislerinin A (A) dalga boylar, gf agirlikli salmici siddetleri ve Ay
(sn™h) gecis olasiliklart Tablo 3.20°de sunulmaktadir. Tabloda verilen veriler biiyiik-
Olgekli gecis hesaplamalarinin bir kismini icermektedir. Farkli konfigiirasyon
setleriyle yapilan sonuglar A, B, C ve D ist indisleriyle ve sadece tek pariteli
seviyeler “*” indisiyle belirtilmektedir. Ayrica, gegis olasiligi icin 10’un kuvvetleri
parantez i¢inde yazilmaktadir. Yb I’in dalga boylar1 i¢in karsilastirma degerleri NIST

verileri [62] ve Afzal ve caligma arkadaglariin Fabry-Perot spektroskopisi ile
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yaptiklar1 [281] ¢alismalaridir. Salinict siddetleri ve gegis olasiliklart igin ise sadece
birka¢ gecis i¢in veriler mevcuttur. Agirlikli salinici siddetleri ve gecis olasiliklari,
NIST’teki veriler [62] ile, Migdalek ve ¢alisma grubunun MCDF, HFR+CP ve
relativistik model-potansiyel hesaplariyla [232-234], Doige [35], Baumann ve
Wandel [224] ve Bai ve Mossberg’in [238] deneysel sonuglari ile
karsilastirilmaktadir. Bu calismalardaki salinici  siddetleri, agirlikli  salinici
siddetlerine ¢evrilerek tabloda verilmektedir. Hesaplamalarda relativistik etkilerin
yani sira, Karmasik yapisindan dolayr elektronlar arasi karsilikli etkilesmeyi
hesaplamak zor olmasina ragmen, 5g alt tabakasi da konfigiirasyon setlerine dahil

edilmeye caligildi.

MCHF+BP hesaplamalarinda, Tablo 3.17°de verilen konfigiirasyon setleri ile MCHF
atomik yap1 paketi [412] kullanilarak ¢alisildi. Yb I’in taban haline, Tablo 3.17°de
verilen diger konfigiirasyonlarin katkisi tim hesaplamalar igin sadece 4f*‘6p?
konfiglirasyonundan ve ilk uyarilmis seviyesi igin katki ise tiim hesaplamalarda
4f"6s6p konfigiirasyonundan gelmektedir. MCHF+BP yontemiyle A, B, C ve D
hesaplamalari i¢in sirasiyla 9136, 349, 3254 ve 5734 miimkiin elektrik dipol gegisleri
elde edildi ve bir kismi Tablo 3.20°de sunulmaktadir. Tablodaki hesap sonuglari
incelendiginde 4f‘6s6p—4f*6s®, 4f6s7p—4f'6s® ve 4f6p?—4f*6s6p gegislerin
diger calismalarla uyumlu oldugu fakat 4f“*6s6d—4f'*6s6p, 4f“*6s7d—4f“6s6p ve
4f146573—4f14656p geciglerin diger c¢alismalarla uyumlu olmadigr goriilmektedir.
4f16s6p 'P°y, 3P —4f6s% 1Sy ve 4f*6s7p P°—4f*6s2 1S, gecisleri i¢in dalga boyu
sonuglar karsilastirma degerleri ile olduk¢a uyumludur. 41‘146p2 3P2,1—4f14686p 3P°2,1,
4f46s7d *D1—4f656p *P° 1 ve 4F9657s °S,—4f*6s6p *P°1, gegislerinin dalga boylar
i¢in uyum iyi olmasina ragmen 4f146p2 lSO—4f14656p 1po,  4f**6s6d 3D2,3—4fl4686p
3p°, ,, 4f*6s7d 'D,—4f**6s6p °P°; gecisleri icin kotidiir. Salinier siddetleri ve gecis
olasiliklar1 ile ilgili karsilagtirma degerleri azdir. Bundan dolay1r sadece
4f6s6p—4ft6s?, 4f'6sTp—4fi6s’ ve 4f*6s7s—4f6s6p gecislerinin gf ve A
karsilastirilmas: yapildi. 4f**6s6p 3P°—4f“6s* 'S, gecisi hari¢ diger gecisler
uyumludur. Ozellikle 4f“*6s6p *P°;—4f**6s? 'Sy gecisi i¢in B ve D hesaplarindan elde
edilen gf degerleri [232] ile uyumlu iken A ve C’den elde edilen gf degerleri [35,
224, 233] ile uyumludur. Bu gegis i¢in A, C ve D hesaplamalarindan elde edilen Ay;
degerleri [62, 234] ile uyum icindedir. 4f6s6p 3P°—4f*6s? 1S, gecisi i¢in ise gf ve
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Ayi degerleri igin uyum kotidiir. 4F6s7s *S—4f*6s6p *P° gegisinin gf degeri [238]
ile uyumludur. 4f146s7p po,—4f16s% 'S, gecisi i¢in B hesabina ait Ay; degeri [62] ile
karsilagtirildiginda uyumun iyi oldugu goriilmektedir. MCHF+BP hesaplamalarinda
goriilen bazi uyumsuzluklarin 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli

etkilesmenin de alindig1 konfigiirasyonlarla diizeltilebilecegi diisiiniilmektedir.

HFR hesaplamalarinda ise Tablo 3.17’de verilen dort farkli konfigiirasyon seti ile
calisildi. Yb I’in taban haline ve ilk uyarilmis seviyesine Tablo 3.17’de verilen diger
konfigiirasyonlarin katkis1 tiim hesaplamalar i¢in [294] kaynagindan ulasilabilir.
HFR program paketiyle [418] Tablo 3.17’deki tek ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda
yapilan A, B, C ve D gegisleri icin sirasiyla 345, 3074, 151 ve 19485 miimkiin
elektrik dipol gecisleri elde edildi. HFR ile elde edilen 4f“6s6p—4f-*6s?,
afsTp—-4ft6s?,  Aft'ep?—afisep,  4f*6s6d—4f‘6s6p,  4f6s7d—-4f**6s6p,
4f"6510d—41656p, 4f*46s7s—4f*6s6p, 4F5d6s°—4f*6s%, 4f35d6s6p—4f*6s6p ve
4f136526p—4f135d682 E1 gecisleri Tablo 3.20’de sunulmaktadir. Bu gegisler icin dalga
boyu sonuglar ile diger ¢alismalar arasindaki uyumun iyi oldugu goriilmektedir.
Tablo 3.20°de  4f“6s6p—4f*6s?,  4f**6s7p—4f'6s®,  4f'6s7s—4f6s6p  ve
4f35d65%-46s? gecisleri icin gf ve Ay degerleri de diger calismalarla
karsilagtirildi. 4f14686p 1po,—4f%6s? s, gecisinin agirlikli  salinici  siddetleri
incelendiginde [232] ile A hesabi ve [35, 224, 233] ile C ve D hesaplari uyum
icindedir. Bu gecisinin gegis olasiligimin A, C ve D sonuglari, [62, 234] ile
uyumludur. 4f“6s6p °P°—4f*6s* 'Sy gecisi icin ise gf degerleri [35, 224] ile
karsilastirildiginda iyidir. 4F6s7s Sg—4f“6s6p 3P° gecisinin gf degeri [238] ile
uyumu az olmasina ragmen 4f146s7p po,—af'*es? 15, gecisinin gecis olasiliginda
uyum kotiidiir. Tablodan da goriildiigii gibi HFR sonuglari, HFR hesaplamalarinda
elde edilen seviyeler deneysel degerlerine uyduruldugundan ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmelerinin yani sira 6z ve degerlik elektronlar arasindaki
karsilikli etkilesmelerde hesaba dahil edildiginden MCHF+BP sonuclarindan daha
iyidir.



Tablo 3.20. Yb I’in elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), gf agirhikli salmict siddetleri ve Ay gegis olasiliklar: (sn™)

Gegisler A gf Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%6s6p P° 4f%s? 15, 4079,50°  3988,9272"°  3987,99° 1,064317 2,16663" 1,818° 1,4219(8)"  3,027(8)" 1,92(8)°
4052,49%  3973,9645° 1,737568 2,37646°%  1,36° 2,3524(8)  3,346(8)° 2,91(8)™
3953,26°  3989,9337°¢ 1,16198° 1,17606° 1,30° 1,6531(8)¢  1,643(8)° 2,09(8)"™
3757,65°  3994,7719° 1,98381° 1,47337° 150" 3,1238(8)°  2,053(8)°
4f¥6s6p °p°, 4f¥6s? 1S, 5483,41%  5569,7197"  5556,466° 0,00018°% 0,03803*  0,0159° 0,1342(5)®  2,725(6)" 1,15(6)
5303,30¢  5581,1762°% 0,00009°¢ 0,03739%  0,0167° 0,7151(4)°  2,668(6)° 7,55(5)™
5710,02°  5566,7341° 0,00223° 0,03326° 0,1526(6)°  2,387(6)° 7,71(5)"
5568,3393° 0,03520° 2,524(6)°
4f¥%s7p  P°; 4f46s? 15, 2396618  2465,0365"  2464,50° 0,320748 0,00588" - 1,2416(8)®  0,215(7)" 1,00(8)*
2361,55°  2448,9719° 1,26039¢ 0,00367% 5,0249(8)°  0,136(7)%
4f6p? °p, 4f¥%6s6p 3P 3759,63% 37715296 — 0,38228* 0,78922% - 0,6013(8)*  1,233(8)" -
3743.27%  3809,8716° 0,43528° 0,68260° 0,6907(8)  1,046(8)®
3742,71°¢ 0,42802¢ 0,6794(8)°
4f6p? °p 4f¥%6s6p 3p°, 3949,30%  4072,1552*% — 0,34641* 0,66105" - 1,4815(8)*  2,660(8)"
3955,21%  4058,05508 0,40521° 0,60985° 1,7278(8)8  2,470(8)®
3938,99° 0,39444C¢ 1,6957(8)°
4f6p? °p, 4f¥%6s6p 3p°, 3581,37%  4027,3692"  3990,885" 1,38625" 1,78403" - 1,4418(8)"  1,467(8)"
3576,26°  4043,7714° 1,58958° 1,88076° 1,6580(8)°  1,534(8)°
3587,55°¢ 1,54255¢ 1,5989(8)¢
4f6p? °p, 4f¥%6s6p 3p°, 3773,92%  41451301% - 0,47584* 0,85923% - 0,7428(8)"  1,112(8)" -
3781,36°  4189,1345° 0,53859° 0,77339° 0,8375(8)®  0,979(8)%
3780,79°¢ 0,52945° 0,8235(8) ©
4f6p? °p, 4t¥%6s6p 3p°, 3764,32%  3863,8476"  3872,852° 0,286374 0,56668" — 4,4933(7)"  8,440(7)" -
3755535 3903,5806° 0,32526° 0,48952° 5,1275(7)®  7,140(7)%
3754,96° 0,31989° 5,0445(7)¢
4f6p? °p, 4t¥%6s6p 3p°, 3553,14°%  3761,3289"°  3734,694° 0,53935° 0,91937% - 5,6993(7)%  8,660(7)"
3564,28°  3777,0602° 0,52407°¢ 0,74353% 5,5032(7)¢  6,950(7)%
4ft%p? 1S, 4f%6s6p P% 3103,73%  4300,2239"  4295,026° 0,657914 0,15087" - 4,5555(8)*  0,540(8)"
3181,01°  4306,8521° 0,73318°¢ 0,50331° 4,8331(8)°  1,810(8)%
4f¥6s6d °D, 4f¥%6s6p 3P 3501,72"  4447,0553" - 0,07874% 0,08449% — 1,4278(7Y"  0,950(7)" -
3481,85°%  4440,5474° 0,12632° 0,12802° 2,3167(7)®  1,443(7)8
3487,03¢ 0,15205° 2,7805(7)¢
2922,88° 0,01376° 0,3582(7)°
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Tablo 3.20. Devam

Gegisler A of Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢caliyma Diger Bu ¢caliyma Diger Bu ¢caliyma Diger

MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

4f%6s6d °D, 4f%6s6p °p°, 3505,79"  4575,9705" 0,05871% 0,05826" — 1,0621(7)"  0,619(7)" -
3492,45? 4568,3693° 0,094023 0,089748 1,7139(7)2 0,956(7)8
3497,66 0,11315 2,0566(7)
2949,20° 0,01072° 0,2740(7)°

4f%6s6d °D, 4f¥*6s6p °p°, 3514,11"  4967,9823% — 0,05862" 0,04073% - 6,3332(6)"  2,200(6)" -
3520,06°  4956,6053° 0,11232°¢ 0,064718 1,2093(7)°  3,510(6)®
3008,65° 0,01077° 1,5861(6)°

4f%6s6d °D, 4f¥*6s6p °p°, 3505,79"  4569,3107"*  4576,209° 0,17565" 0,20342% 1,9067(7)"  1,299(7)"
3492,45i 4561,7679% 0,28159i 0,29035° 3,0799(7)5 1,861(7)8
3497,67 0,33881 3,6947(7)
2949,12° 0,03037° 0,4658(7)°

4f¥6s6d °D,4 4f¥%6s6p 3P, 3514,11%  4936,9154"%  4935,500° 0,32539* 0,27685* 2,5109(7)*  1,080(7)"
3514,782 4925,0950% 0,519363 0,45068° 4,0061(7)? 1,770(7)8
3520,06 0,62477 4,8046(7)
3009,43° 0,05649° 0,5943(7)°

4f¥6s6d °D, 4f¥%6s6p 3p°, 3514,11%  49758561% — 0,00386" 0,003274 6,9664(5)"  2,930(5)"
3514,782 4964,3998°% 0,00618? 0,00530°8 1,1113(6)? 4,770(5)8
3520,06 0,00743 1,3334(6)
3009,61° 0,00076° 1,8618(5)°

4f¥6s6d D, 4f¥%6s6p 3p°, 3519,38°  4913,8190% - 0,00124°¢ 0,00866" 1,3403(5)°  4,780(5)"
3006,04°  4903,5289° 0,00218° 0,01555° 3,2210(5)°  8,620(5)®

4f¥6s7d °D, 4f¥%6s6p 3P 2889,24%  3704,7699"  3699,514 0,08644° 0,10081% - 2,3022(7)®  1,633(7)" -
2626,45°  3682,9295° 0,00340° 0,050248 0,1095(7)°  0,823(7)%
2560,15° 0,00645° 0,2188(7)°

4f¥6s7d °D, 4t¥%6s6p 3p°, 2896,53%  3793,8099"  3798,402° 0,06432° 0,07263% - 1,7045(7)8  1,123(7)" -
2632,47°  3770,4262° 0,00254° 0,03537° 0,8155(6)°  0,553(7)%
2580,32° 0,00602° 2,0099(6)°

4f¥6s7d D, 4t¥%6s6p 3p°, 2595,68°  3785,2214"  3791,741° 0,00157° 0,00736" 0,3105(6)°  0,686(6)"

3768,3532° 0,091218 0,856(7)®
4f¥%6s7d °D, 4f*6s6p °p°, 2911,88%  4064,6303" — 0,00422° 0,00473% 1,1071(6)®  0,637(6)"
4036,1683°% 0,00215° 0,294(6)®

4f¥6s7d °D, 4f¥%6s6p 3p°, 2911,86%  4064,4941" - 0,06325° 0,00632% - 9,9509(6)®  0,510(6)" -
264558  4035,8924° 0,00249° 0,00543° 0,4753(6)°  0,445(6)®
2623,43° 0,00742° 1,4391(6)°
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Tablo 3.20. Devam

Gegisler A gf Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger

MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

4f%6s7d °D, 4f%6s6p °p°, 2911,83%  4054,7393" — 0,35302° 0,39839" - 3,9675(7)°  2,310(7)* -
264595¢ 403529498 0,01305° 0,18092°8 0,1777(7)¢  1,060(7)®
2620,40° 0,02872° 0,3986(7)°

4f46s10d Dy 4f¥%6s6p 3p°, - 3511,5585°  3488,855" - 0,02070° - - 0,160(7)® -

4f¥%6s10d D, 4f*6s6p P - 4313,5041%  4284,170° - 0,18184% — - 1,304(7)8 -

4f¥6s7s 1S, 4f¥%6s6p 3p°, 4123,05°  6098,8906"% — 0,00685° 0,01924*  0,00249 2,6905(6)°  3,450(6)" -
6051,27°  6085,5692° 0,00349° 0,01363° 0,6363(6)°  2,454(6)%

4f%s7s %S, 4f¥%6s6p °p°, 4731,79"  6504,4801"% — 0,88909” 0,18502" - 8,8291(7)*  0,973(7)"
470501  6490,3864°% 1,13533¢ 0,191528 1,1403(8)°  1,011(7)®
6499,17° 0,21494° 1,1314(7)°

4f%s7s %S, 4f¥*6s6p °p°, 4739,22"  6784,0229"%  6799,60° 2,66325" 0,51472% - 2,6364(8)"  0,249(8)"
2536,28%  6767,1333° 0,08688° 0,53418° 0,3003(8)2  0,259(8)%
4724,38° 3,38861° 3,3756(8)°
6630,76° 0,61408° 0,3105(8)°

4f¥6s7s 3s, 4f¥%6s6p 3P, 4754,44%  7701,6249"  7699,49° 4,42608" 0,74723% - 4,3535(8)"  0,280(8)" -
2548,04  7673,9616° 0,14238° 0,77995° 0,4876(8)%  0,294(8)%
4765,34° 5,59391°¢ 5,4770(8)°
6944,14° 0,92929° 0,4285(8)°

4fB3(%F%,, )5des?  4f6s® 1S, - 2573,6410° - - 0,27421° - - 9,200(7)¢ -

(5/2,5/2)°, 2594,0224° 0,21176° 6,990(7)°

4fB3(°F%,;, )5d6s®  4f6s® 1S, - 2686,4828° - - 0,69733¢ - - 2,150(8)¢ -

(5/2,312)°, 2677,4208° 0,44461° 1,380(8)°

4FB3(%F°;,)5d6s®  4f16s® 1S, - 3463,4175°  3464,37° - 1,41740° - - 2,627(8)° 0,683(8)°

(7/2,512)°, 3463,8424° 1,02472° 1,898(8)°

4f35d6s6p (*Fo;,)  4F*6s6p *P° - 3562,6755°  3559,032" - 0,00467° - - 2,454(6)° -

(712,712),

4f35d6s6p(°Doy,)  4f%6s6p °P% - 3605,7863°  3655,729" - 0,00011° - - 0,108(5)° -

(712,512),

4f35d6s6p(°D°y,)  4f*6s6p PO - 4265,3038°  4333,909" - 0,00018° - - 0,129(5)° -

(7/2,3/2),

4FB3(%F°g)65%6pg,  4F(F°;,)5d6s - 43755526  4337,599" - 0,00089° - - 0,443(5)° -

(5/2,312); (7112,3/2)°, 4439,9485° 0,00265° 1,280(5)°

ANIST Periodictable [62], "PAfzal ve calisma arkadaglar1 [281], “Migdalek ve Marcinek [232, ’den gevrildi], “Doige [35, f’den gevrildi], ‘Baumann ve Wandel [224, f’den ¢evrildi], 'Migdalek ve Baylis [233, f’den
cevrildi], 9Bai ve Mossberg [238, f’den gevrildi ], ""“Migdalek ve Baylis [234]
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3.6.4. Yb L, Yb II ve Yb III’iin gecis enerjileri

Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) ve relativistik Hartree-Fock (HFR)
yontemleri kullanilarak noétral, bir ve iki kez iyonlagsmis iterbiyumun (Yb I, Yb II, Yb
IIT) gegis enerjileri (iyonlasma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi)
hesapland1 [295]. Iyonlasma potansiyelleri ve uyarilma enerjileri ile ilgili
hesaplamalar degerlik-degerlik ve 0z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesmelere gore Tablo 3.21°de verilen konfigiirasyon setleri ile yapildi. Elektron
ilgisi hesaplar i¢in segilen konfigiirasyon setleri ise Tablo 3.22’de sunulmaktadir.
Elde edilen sonuglar Yb I’igin Tablo 3.23’te, Yb II i¢in Tablo 3.24’te ve YD III i¢in
Tablo 3.25’te konfigiirasyon katkilart ile verilmektedir. Tablolarda iyonlagsma
potansiyelleri, uyarilma enerjileri cm™ ve elektron ilgisi meV birim sistemlerinde ve

<09

sadece tek pariteli seviyeler “* indisiyle sunulmaktadir.

MCHF+BP hesaplamalari, MCHF atomik yap1 paketi [412] ile yapildi ve elde edilen
sonuglar Tablo 3.23 ve Tablo 3.24’te verilmektedir. Diger c¢alismalarla
karsilastirildiginda Yb D’in 4f“*6s7s ve 4f**6s6d seviyeleri hari¢ diger seviyelerde
uyum iyidir. Yb II igin 4f“%6p, 4f‘6d, 4f**7s ve 4f'8s seviyeler i¢in uyum iyi
degildir. Bu seviyeleri iyilestirmek i¢in 5p ydriingesinden uyararak 6z ve degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelerinde hesaba dahil edildigi 4f145p6ns (n=
6-9), 4f**5p°nd, 4f*5p°ng (n = 5-9), 4f*5p°6snp (n = 5, 6), 4f*5p°5d7p, 4F*5p°np
(n = 6-9), 4f*5p°nf (n = 5-9), 4f**5p°5d6s ve 4f**5p°5d7s konfigiirasyon seti ile
hesaplama yapildi ve 4f**6p, 4f“6dve 4f'“8s seviyeleri i¢in daha iyi sonuglar elde
edildi. Bu konfigiirasyon setiyle elde edilen Yb I ve Yb II’in iyonlagsma potansiyelleri
de daha iyidir. Bu sonuglar tablolarda “*” iist indisiyle belirtilmektedir. iki kez
iyonlagmig iterbiyum icin MCHF+BP hesaplamalar1 yapilmadi. MCHF atomik yap1
paketinde | >3 alt tabakalardaki doluluk iki elektrondan daha fazla elektronlar i¢in
izinli degildir. Bu ylizden sadece bir konfigiirasyonla Yb III’lin iyonlasma
potansiyeli 169180,328 cm™ olarak bulundu.
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Tablo 3.21. Yb I, Yb Il ve Yb III’{in IP iyonlasma potansiyeli ve UE uyarilma enerjileri hesaplamalari
icin alinan konfigiirasyon setleri

Konfigiirasyonlar

Ybl

Yb 1l Yb I

MCHF+BP hesaplamalari igin:

1P

UE

Yb IP’in ikinci siitunundakiyle
ayni

4f6s?, 4f5d6s, 44 6snd (n =
6, 7), 44502, 4f6p?, 4f*6sns
(n=7,8), 4f¥6snp (n = 6-9),
4f¥6snf (n = 5, 6), 4f1*5f5g

Yb 11I’in tigiincii stitunundakiyle -
ayni

4f%ns (n = 6-9), 4f*nd 4f**ng, 4
4f¥nf (n = 5-9), 4f*np (n = 6-9)

HFR hesaplamalari i¢in:

IP

UE

Yb IP’in ikinci siitunundakiyle
ayni

4f46s?, 4f'45d6s, 4F45d?,
4f46p?, 4f%6sns (n = 7-12),
4f¥6snd (n = 6-14), 4f**6snp
(n = 6-20), 4f*6snf (n = 5-15)

Yb 1I’iin digiincii siitunundakiyle 483, 4f'26p, 4154,
ayni 4f1%6s

4f16s (n = 6-11), 4f36s% 4fnd (n  4F, 4f%np, 4fns
=5-12), 4f%ng (n =5, 6), 4f*np (n (N =6, 7), 4Fnf,
= 6-12), 4f35d6s, 4fnf (n=5-12)  4fnd (n =5-7)

Tablo 3.22. Yb’nin EI elektron ilgisi hesaplamalari igin alinan konfigiirasyon setleri

Konfigiirasyonlar
Taban hal Ei
MCHF+BP hesaplamalari i¢in:
A 41652, 4f195d6s, 4F95d°, 4F6p?, 4f1%6s’np, 4f“5d6snp, 4f15dns5f, 4F5d%np
4196575, 4f%6s5g (n =6, 7), 4F50°5f, 4f5d6p7s, 4F*5d7s7p,
4f6s6p7s, 4f16s7s7p, 4f16p°7p, 4F1475%7p,
4f¥np®(n = 6, 7), 4f%6p7s?, 4f%6p7p?
B 4f16s?, 4f'*5d6s, 4f%6snd (n = 6-9), 4t%6s%6p, 4f*5d6s6p, 4f“5d°6p
4542, 4f'%6p?, 4f'%6sns, 4f“5dns
(n = 7-9), 4f5dnd (n = 6-8), 4f**5d5g,
4f¥%6sng (n = 5-7), 4f5¢%, 4f*6p5f,
4fY5f7p, 41458
C B hesabi ile ayn1 A hesabi ile ayni
D B hesabi ile aym A + 4f¥6p5g°
E B hesabi ile aymi 4f1%6s%6p, 4f“5d66p
HFR hesaplamalari i¢in:
A(1,00)  4fs? 4f1%6s%6p
B (2,50) A hesabi ile ayn1 A hesabi ile ayni
C (3,00) A hesabi ile ayni A hesabi ile ayni

*HFR hesaplamalarinda parantez igindeki degerler CORRF degerlerini gostermektedir.
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HFR hesaplamalarinda alinan konfigiirasyon setleri Tablo 3.21 ve Tablo 3.22°de
verilmektedir. Bu konfigiirasyon setleri hem degerlik hem de 6z-degerlik elektronlart
arasindaki karsilikli etkilesmeleri igerir. Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegeri mevcut
deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kiigiik kareler yontemi ile gozlenen enerji
seviyelere uydurma yapmak i¢in iyilestirilir ve en kiigiik kareler yonteminde spin-
yoriinge parametrelerinin  Ol¢eklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel
hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve konfigiirasyon
etkilesme integralleri (R¥) icin 6lgeklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis
degerleri Yb Ii¢in 0,75 ve Yb II, Yb Il ve Yb™ i¢in 0,85 olarak secildi ve elde edilen
sonuclar Tablo 3.23—-3.25’te sunulmaktadir. Yb I, Yb II ve Yb III i¢in hesaplanan
iyonlagma potansiyelleri ve uyarilma enerjileri diger ¢aligmalarla karsilastirildiginda
uyumun olduk¢a iyi oldugu goriilmektedir. Sadece Yb II ve Yb III’iin iyonlagma

potansiyellerinde uyum daha azdir.

HFR hesaplamalarinda, CORRF niceligi teorik yaklasik karsilikli etkilesme
potansiyeli i¢in bir ¢carpim faktorii olarak kullanilmaktadir. 1,0 degeri teorik olarak
dogru degeridir. Fiziksel olarak birden biiyiik olan gergek dis1 degerleri negatif iyon
hesaplamalar: igin gerekli olabilir [418]. iterbiyumun elektron ilgisi hesabinda,
CORRF ig¢in farkli degerler alind1 ve bu degerleri de Tablo 3.22°de belirtilmektedir.

Iterbiyum igin kararli negatif iyonlarm olusumu bir¢ok teorik calismalarin konusu
olmustur. 4f*6s’6p konfigiirasyonuna sahip bir Yb™ iyonun varligi ilk olarak
Vidolova-Angelova ve calisma arkadaslar tarafindan tahmin edildi [285]. Yb ’nin
elektron ilgisi relativistik ¢ok-cisim katki teorisi, relativistik karsilikli etkilesme-
potansiyel yontemi ve hizlandirici kiitle spektrometresi gibi yontemlerle
incelenmistir [286-292]. Bu ¢alismalarda Yb’nin elektron ilgisi i¢in ¢esitli sonuglar
elde edilmistir. Iterbiyumun negatif iyon kararlilig1i olmadigma dair giiglii kanitlar
sunulmus ve Yb atomunun kararli negatif iyonunun bulunmadigi gosterilmistir [289].
Yb™ i¢in hem HFR hem de MCHF+BP hesaplamalarinda ¢esitli sonuglar bulundu.

4f*6s%6p 2P, seviyesi hari¢ elde edilen sonuglar diger ¢calismalarla uyum igindedir.
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166

Seviyeler Bu calisma Diger Konfigiirasyon katkilar (%)
Konf. Terim HFR MCHF+BP c¢alismalar HFR MCHF+BP
Iyonlagma potansiyeli (cm™)
4f%6s? 1S, 49184,10 4722942 50441,0° 97,0 +2,3 4f“6p? 1S + 99,97471 + 0,02528
41257,22* 41295,25° 0,4 4f**5d21'S 4fY%6p? 3p
51143°
48074°
Uyarilma enerjileri (cm™)
4f¥%s6p  °P°% 17325350  17816,72 17288,439° 99,2 + 0,6 4f5d6p P 100,0
17346° +0,1 4f%6s7p °P
%po, 179455548  17914,72 17992,007% 96,7 + 2,3 4f*6s6p P 99,95463 + 0,04537
18082° +0,7 4f**5d6p 3P 4f¥6s6p 1P
%p°, 19718427  18119,98 19710,388° 98,9 + 0,8 4f5d6p P 100,0
19847° +0,2 4f14657P °p
4f¥%s6p  P°,  25069,266 ~ 24593,78 25068,222% 89,1+ 7,2 4f“5d6p P 99,95465 + 0,04534
27283° + 2,5 4f**6s6p P 4f¥6s6p 3P
4f¥5d6s  *D,  24487,351  24085,73 24489,102° 99,9 100,0
24981°
D,  24753,621 2449430 24751,948° 98,3 +1,54f“5d6s'D  88,02093 +
25229° +0,14f¥6p? D 11,97421 4f**5d6s 'D
D,  25271,212  25851,28 25270,902% 99,9 99,99
25735°
4f¥*5dés D, 27668,606  26954,27 27677,665° 89,6 + 7,3 4f**6p? D 87,97825 + 11,96983
28673° + 1,6 4f**5d6s °D 445465 °D
4f¥%s7s %S, 32694,747  50254,17 32694,692° 99,9 +0,14f“6s8s3S  100,0
s, 34343985 5116344 34350,65° 97,9 + 0,7 4f%6s8s 'S 99,22644 +0,077358
+0,6 4f*6p? 1S 4f¥6p? 3p
4f¥%s7p  *P°%  38068,154  39431,08 38090,71% 99,1 +0,54f“5d6p %P 100,0
+0,2 4f%6s6p °P
3p°,  38203,869  39431,08 38174,17% 98,0 + 1,0 4f*6s7p P 100,0
+ 0,6 4f**5d6p P
%p°,  38544,364  39431,08 38551,93% 98,6 +0,9 4f“5d6p %P 100,0
+ 0,3 4f%6s6p P
4f¥s7p  'P°,  40563,221  39440,04 40563,97° 93,7 +4,24f*5dép P 100,0
+1,1 4f*6s7p 3P
4f¥%6s6d  °D,  39807,357  46794,87 39808,72 99,9 99,99
’D,  39839,630  46794,89 39838,04° 85,7 + 14,0 4f*6s6d 99,99782 + 0,00208
D +0,1 4f5d*'D 4f¥6s6d 'D
3D;  39966,361  46794,92 39966,09° 99,9 99,99
4f¥6s6d D,  40060,175  46800,70 40061,51* 84,7 + 14,2 4f“6s6d 99,92783 + 0,06983
D + 0,5 4f*5d* 'D 4f¥6p? °p
Elektron ilgisi (meV)
4f¥6s’6p 2Py, 74,49% 21,024 20¢ 100,0 99,99
45,468 60,548 45,0"
25,33¢ 50,53¢ 36¢
35,14° 54427"
99,05% 98,5'
2po.,  7,20% -39,23% 80° 100,0 99,99
-80,218 -41,618 -13,5£27"
-113,28°¢ 11,79 175,5'
-3,55°
6,155

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Galvez ve ¢alisma arkadaslari [51], °Eliav ve gahsma arkadaslar1 [216], “Migdalek ve
Baylis [233], ®Dzuba ve Gribakin [289], 'Avgoustoglou ve Beck [287], °Dzuba ve Gribakin [288], "Vosko ve ¢alisma
arkadaslari [291], 'Gribakina ve ¢alisma arkadaslar1 [286]



Tablo 3.24. Yb II’nin iyonlasma potansiyeli (cm™) ve uyarilma enerjileri (cm™)
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Seviyeler Bu calisma Diger Konfigiirasyon katkilari (%)
Konf. Terim HFR MCHF+BP ¢alismalar HFR MCHF+BP
Iyonlasma potansiyeli
4f%6s 23, 92513,00  94132,73*  98269,00° 100,0 100,00
100104,92  97934° 99,94* +
102764 0,02 5p°6s6p 2P +
95317 0,04 5p°6s6p ‘P
Uyarilma enerjileri
4fB(F%)6s?  2F%, 21418,700 - 21418,75° 100,0 -
2F0,, 31568,099 - 31568,08° 99,5 + 0,2 -
4f35d6s(*F) F +
0,1 4f*5d6s(F) *F
4flsd Dy, 22960,700 18285,09 22960,80° 100,0 99,99
23770, 20333
D), 24332,700 20044,26 24332,69° 100,0 100,0
25072°
21140%
4f%p 2po 27061,953 20177,41 27061,82° 90,6 +7,5 100,0
24390,85*  27868° 4f35d6s(*P) 2P + 100,0*
26559% 0,9 4f35d6s(°P) 2P
2po, 30393,883 22103,51 30392,23% 50,0 + 21,6 100,0
26429,19*  31324° 4f35d6s(°P) 2P + 100,0*
29679% 17,2 4f*5d6s(°P)*P
4475 231 54304,300 85126,80 54304,30° 100,0 100,0
52181
4f%6d 2Dy, 62174,100 80957,10 62174,10° 100,0 100,0
59079,24*  59440% 99,996*
D), 62559,100 80962,07 62559,02° 100,0 100,0
59092,90*  59744% 99,996*
4f47p 2po,, 63705,387 77001,42 63706,25° 96,5+ 3,0 99,99
60922 4f35d6s(*P) %P +
0,3 4f*5d6s(°P) %P
2po, 65598,211  77002,66 65594,10° 97,9+ 2,0 99,99
62028 4f35d6s (*P) 2P
4fY45f Fospy 70504,300 68441,98 70502,90° 100,0 100,0
67507
Fo 70581,400 68443,98 70580,19° 100,0 100,0
67511
4f148s %S 73039,600 87135,42?  73039,61° 100,0 100,0
70164,50*  70488%
4f4gp 2po, 76578,499 79117,93 T4474% 99,6 + 0,3 100,0
4f35d6s (*P) 2P
P, 77031,801 79118,38 74998% 99,7 + 0,3 100,0
4f35d6s (P) 2P
4f447d 2Dy, 76517,300 84151,00 76517,21%? 100,0 100,0
D), 76676,300 84153,52 76676,31%7 100,0 99,99
4f46f Fospy 80459,600 73817,05 80458,95° 100,0 100,0
77554
2po, 80472,400 73818,38 80471,80° 100,0 100,0
77557%
4459 Gy 80607,500  75554,30 80607,45° 100,0 100,0
Gy 80607,500  75554,34 80607,45° 100,0 100,0

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Galvez ve ¢alisma arkadaslar1 [51], “?Koc ve Migdalek [307]
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Tablo 3.25. Yb III’iin iyonlasma potansiyeli (cm™) ve uyarilma enerjileri (cm™)

Seviyeler Bu calisma Diger Konfigiirasyon katkilar (%)

Konf. Terim HFR calismalar HFR

Iyonlagsma potansiyeli

414 15, 17504500  202070,0° 98,5 + 0,5 4f°(?F%,,)5F 1, + 0,3 4f°(?F°,)5fs,

Uyarilma enerjileri

4f3(F°,)5ds,  (7/2,32)°, 33317,696  33385,80° 75,8 + 21,6 4f°(?F%,)5ds), + 1,4 4F3(2F%,,)5ds)
(7/2,3/2)°s 37003,304  37020,25° 96,0 + 3,7 4f3(?F%,,)5ds), + 0,3 4F3(3F%,)5ds),
(7/2,3/2)°%  39200,109  39141,18% 98,5 + 0,8 4f3(°F°,)5dsy, + 0,4 4F3(?F%;,5)651
(7/2,3/2)°, 39456,473  40160,03° 76,7 + 22,5 4f(°F°,)5ds), + 0,5 4F-(2F%,,)5ds)

43 (%F%, )65y,  (7/2,1/2)°, 34650,593  34656,13%  100,0
(7/2,1/2)°;  34964,007  34990,66° 99,0 + 0,5 4f3(?F%,,)5dy), + 0,4 4F3(3F%,)5ds),

4f3(%F%,,)5ds,  (7/2,5/2)°% 38733,010  39085,39%  100,0
(7/2,5/2)°, 39037,476  39720,79° 76,2 + 13,1 4f3(*F°%,)50s, + 10,4 4F3(3F%,)50s)
(7/2,5/2)°, 41286,128  40288,07° 76,4 + 22,7 4F3(°F°;)5d3, + 0,9 4F3(3F%,,)5ds),
(7/2,5/2)°, 41932,308  42425,08° 754 + 21,2 4F3(°F°;)5ds, + 3,4 4T3 (3F%,,)5ds)
(7/2,5/2)°;  42802,880  43019,16° 95,5 + 3,5 4F3(3F%;,)651), + 0,5 4f3(2F%;,)503)
(7/2,5/2)°s 43114,705  43622,75° 95,1 + 3,4 4f3(3F%,,)5dy), + 1,5 43(3F%),)5ds),
4f3(%F%,)6s,, (5/2,1/2)°, 44859,109 4485359  100,0
(5/2,1/2)°s  45207,292  45207,64% 957 + 3,1 4f3(?F%,,)5ds), + 0,5 4f3(3F%,)5d,

4f3(F%,)5ds,  (5/2,5/2)° 45247,509  45276,85%2 99,8 + 0,2 4F3(3F%,)6d5
(5/2,5/2)°, 49788,615  50029,42° 50,6 + 25,5 4f*(2F°%,)5ds,, + 23,0 4F3(3F%;,)50s)
(5/2,5/2)°s 50527,394  50357,46% 98,2 + 1,2 4f3(?F%,,)5ds), + 0,6 4F3(3F%)5dy,
(5/2,5/2)°, 52204,897  51463,38° 96,3 + 1,9 4f3(°F°,)5dg, + 1,3 4F3(3F%;,5)50s),
(5/2,5/2)°; 53013,413  53122,79* 91,1 + 7,5 4f°(*F°%;,)5d3, + 0,7 4f3(%F°;2)5ds/
(5/2,5/2)°, 54011,891  53735,86° 94,9 + 4,6 4f3(?F%;,)5dy), + 0,3 4f3(3F%)5dy,

4f3(F%,)5ds, (5/2,32)°  47720,024  47056,92° 91,8 + 4,5 4f3(3F%,,)5ds, + 1,9 4F3(3F%;,)5ds),
(5/2,3/2)°, 49397,684 4841467 96,3 + 2,2 4f3(°F°,)5dsy, + 1,4 4F3(?F%;5)50s,
(5/2,3/2)°; 51809,312  51581,78° 91,8 + 7,0 4F3(*F°,)5ds), + 0,5 4f3(?F%;,)651)
(5/2,3/2)°, 51938571  53365,19° 63,5 + 36,1 4f°(*F°,)5ds), + 0,2 4F3(3F°;1,)5ds),

43R )6py,  (7/2,1/2);  72176,654  72140,35° 97,6 + 2,3 4F3(3F%,)6pan + 0,1 4F3(3F%,,)6p 1),
(7/2,1/2), 72482201  72486,97° 99,4 + 0,6 43(°F°;,)6pap + 0,1 4F3(?F%,5)6ps,

43R )6ps,  (7/2,312)s 77975876 78020,45°  100,0
(7/2,3/2), 78193816  78183,44* 99,2 + 0,4 4f3(°F°,)6pys + 0,4 4F3(?F%.5)6ps,
(7/2,312);  78777,656  78779,29° 96,9 + 2,3 4f3(°F°;,)6pys + 0,8 4F3(?F%.5)6ps,
(7/2,3/2),  79287,697  79282,90° 994 + 0,6 4F3(*F%,)6py12

43 (%F%,)6py, (5/2,1/2);  82527,268 82546,33% 98,4 + 0,8 4f3(3F°%,,)6ps), + 0,8 4F3(°F°;,)6p3
(5/2,1/2), 82894,878  82907,42° 97,9 + 1,6 4F3(2F%),)6pap + 0,5 4F°(F°;,)6p3,

4f5(F%,)6ps,  (5/2,3/2),  87628,099  87612,61°  100,0
(5/2,3/2), 88499,501  88497,90° 99,9 + 0,1 4f3(*F°,,)6ps)
(5/2,3/2), 88983522  88977,09° 98,0 + 1,7 4f3(°F°,)6pys + 0,3 4F3(3F%;,5)6p,
(5/2,3/2); 89405032  89397,41*° 99,1 + 0,8 4f3(*F°,,)6p1

®NIST Atomic Spectra Database [63]
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3.7.Yb Il (Z=70) icin Hesaplama Sonuclari

Iterbiyum iyonu son yillarda birkac sebepten dolay: fizikgilerin ¢ok fazla ilgisini
¢cekmektedir. Optik, kizil6tesi veya mikrodalga frekans standartlara neden olan diisiik
enerjili seviyeleri ile ilgili olarak atomik saatler ve sikistirillmig-iyon frekans
standartlar1 i¢in Ozellikle ilgingtir. Cesitli yildizlarin ve iyon tuzaklarinin
gelistirilmesi calismalar1 i¢in bir kez iyonlasmis iterbiyuma ait birkag spektrumun
incelenmesini saglamistir. Aymi zamanda Yb II giines fotosfer spektrumunda

gozlenmektedir.

Bir kez iyonlasmis iterbiyumun (Yb Il) spektrum ¢alismalari [4, 6, 109, 185, 230,
296, 322], disiik ve yliksek seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢arpanlari [201, 202,
297-299, 304, 305, 307, 324, 325, 333], iyonlasma potansiyeli [21, 24—27, 308, 322]
ve kendiliginden iyonlagmis seviyelerinin spektroskopisi [301, 302] ile ilgili
caligmalar Tablo 1.3’te Ozetlenmektedir. Gozlenen spektrum ¢izgilerinin dalga
boylari, salinici siddetleri ve gegis olasiliklar1 [300, 303, 305, 306, 308, 335] ve yar1
Oomiirleri [34, 309-311, 323, 326-331, 335-337] demet-lazer yontemi, zaman-
¢ozliniirliiklii lazer-indirgenmis floresans spektroskopisi ve relativistik model-
potansiyel, tek konfigiirasyonlu Dirac-Fock, HFR+CP ve relativistik ¢ok-cisim
yontemleriyle calisilmistir. 465 2Sy,-4f*5d 2Dy, gegislerinin frekanslar1 [313,
314] ve elektrik oktopol gegisleri farkli ¢alisma arkadaslar tarafindan incelenmistir
[315-321]. Ayrica, Yb II’nin izotop kaymalari ve asir1 ince yapi c¢alismalari da
mevcuttur [218, 332-335].

Yb I’'nin bazi uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve Landé g-carpanlart ve
elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, agirlikli salinici siddetleri ve gecis
olasiliklart MCHF [412, 413] ve HFR [418] yontemleri kullanilarak hesaplandi.

Yb II’'nin MCHF+BP ve HFR hesaplamalar i¢in, hem degerlik-degerlik hem de 6z-
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere gore secilen A, B ve C
konfigiirasyon setleri Tablo 3.26°da verilmektedir. MCHF+BP’de elektron 5p®dan,
HFR’de 4ften uyarilarak 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme

etkileri B ve C hesaplamalarin da dikkate alindu.
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Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B C
MCHF+BP hesaplamalari i¢in:
Cift parite 4f¥ns(n = 6-9), 4f¥5pns (n = 6-9), 4f5p°nd B hesabt ile ayni
4f¥nd (n = 5-9), (n = 5-9), 4f**5p°ng (n = 5-9),
4f¥ng (n = 5-9) 4f¥5p%6snp (n = 6, 7), 4f*5p°5d7p
Tek parite 4f¥p (n = 6-9), 4f¥5pPnp (n = 6-9), 4f*5pnf A hesab ile ayn1

4f¥nf (n = 5-9)

(n = 5-9),4f*5p%dns (n = 6, 7)

HFR hesaplamalar i¢in:

Cift parite 4f¥ns (n = 6-11), 4f¥ns (n = 6-12), 4fnd 4f¥ns (n = 6-11), 4f*nd
4f¥nd (n = 5-12) (n = 5-12), 4f6s6p, 4f*5d6p (n=5-12), 4f*ng (n = 5, 6)
Tek parite 4f¥np (n = 6-12), 483652, 4F35d6s, 4F35d2, 4f%np 4362, 4f*35d6s, 4fnp (n =

4fnf (n = 5-12) (n =6-12), 4F**nf (n = 5-14), 6-12), 4f*nf (n = 5-12)

3.7.1. Yb II’nin baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢carpanlari

Bir kez iyonlasmus iterbiyumun 4f“ns (n = 6-12), 4f“/nd (n = 5-12), 4f*ng (n =
5-9), 4f*%6s6p, 4f*5d6p, 4f36s?, 4F5d6s, 4f°5d%, 4f*np (n = 6-12) ve 4f“nf (n =
5-14) uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1t MCHF+BP ve HFR
yontemleriyle hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo 3.27 ve Ekler kismindaki Tablo
A.8°de taban hal seviyesi 4f*6s 2Sy;,ye gore cm™ birim sisteminde sunulmaktadur.
Tablolarda farkli konfigiirasyon setlerine gore hesaplanan sonuglar MCHF+BP ve
HFR i¢in A, B ve C iist indisleriyle ve sadece tek pariteli seviyeler “* indisiyle
belirtilmektedir. Elde edilen sonuglar NIST verileri [63] ile karsilastiriimaktadir.

MCHF+BP hesaplamalar1 i¢in, Tablo 3.26’da verilen konfigiirasyon setlerinde Yb
II’nin 6zii olarak A hesabinda [Xe], B ve C hesaplarinda [Cd] alindi. A’nin tek ve
cift pariteli seviyelerinde degerlik elektronlart arasindaki karsilikli etkilesme dikkate
alinirken, B ve C’nin tek ve ¢ift pariteli seviyelerinde degerlik elektronlari arasindaki
karsilikli etkilesmenin yani sira 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesme de hesaplara dahil edildi. MCHF yonteminde dalga fonksiyonlari
relativistik diizeltmeler dikkate alinarak konfigiirasyon etkilesme yontemiyle seviye
enerjileri elde edildi. Daha sonra MCHF+BP dalga fonksiyonlar1 ve seviye enerjileri
kullanilarak Jonsson ve Gustafsson tarafindan gelistirilen Zeeman programiyla [413]
Landé g-carpanlart hesaplandi. MCHF+BP hesaplamalarinda elde edilen 4f**
6-9), 4fnd (n = 5-9), 4fng (n = 5-9), 4fnp (n = 6-9) ve 4f*nf (n = 4-9)

ns (n =
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uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-¢arpanlart Tablo 3.27 ve Tablo A.8’de
verilmektedir. Cift pariteli seviyeler igin hesap sonuglari incelendiginde, 4f**7s
seviyesi icin A hesabi ile elde edilen sonug iyi degildir ve 4f8s seviyesi i¢in ise A
hesabi iyi degil iken B ve C’nin sonuglar1 daha iyidir. 4f**9s seviyesi icin de B hesabi
daha iyidir. 4f6d ve 4f**7d seviyeleri i¢in A sonuglari iyi olmadig halde, 4f**6d
seviyesi icin B hesabi, 4f**7d seviyesi icin C hesabr iyidir. 4f*8d seviyesi icin durum
tam tersidir. A’nin uyumu iyi iken B’nin kotiidiir. g alt tabakasini igeren seviyeler de
uyum Karsilagtirma degeriyle iyidir. 4f**ng (n =7-9) seviyeleri icin karsilastirma
degeri meveut degildir. Tek pariteli seviyelerde ise 4f6p seviyesi i¢in C hesabi iyi
iken 4f17p seviyesi igin A hesabi iyidir. 4F8p ve 4f*9p seviyeleri igin karsilastirma
degeri olmadigindan diger hesap ile yapilan karsilastirmada uyumlu oldugu
goriilmektedir. f alt tabakasini igeren seviyelerde daha iyi sonuglar elde edildi. 4f*5f
seviyesi i¢in A hesabi ve 4f“nf (n = 6-9) seviyeleri i¢in C hesabi NIST degerleri ile
uyumludur. Uyumsuzluklarin  giderilmesi igin 5p®dan uyarilmalarla yapilan
hesaplamalarda bazi seviyelerde diizelme olurken bazi seviyelerde diizelme
olmamustir. Cift ve tek pariteli seviyelerin Landé g-¢arpanlarinin, [63] ile uyumu

oldukga iyidir.

HFR hesaplamalarinda konfigiirasyonlar A hesabinda, degerlik elektronlar
arasindaki etkilesme ve C ve B hesaplarinda, degerlik-degerlik ve 6z-degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme etkilerini dikkate alacak sekilde se¢ildi.
Hamiltonyene karsilik gelen o6zdegerleri, mevcut deneysel enerji seviyeleri
kullanilarak en kiiciik kareler yontemi ile uydurma yaparak iyilestirildi. Spin-
yoriinge parametrelerinin Ol¢eklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel
hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve konfigiirasyon
etkilesme integralleri (Rk) icin Ol¢eklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis
degerleri A, B ve C hesaplamalarinda 0,85 olarak sec¢ildi. HFR hesaplamalar1 Tablo
3.26°da verilen konfigiirasyon setleriyle HFR atomik yap1 paketi [418] kullanilarak
elde edildi. 4fns (n = 6-12), 4f*nd (n = 5-12), 4f*ng (n = 5, 6), 4f*6s6p,
4F35d6p, 4F36s%, 4F35d6s, 4F5d2, 4f*np (n = 6-12) ve 4fnf (n = 5-14) uyarilms
seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari Tablo 3.27 ve Tablo A.8’de
sunulmaktadir. NIST verileri [63] ile karsilastirildiginda A, B ve C sonuglar

uyumludur. 4f*5d6s seviyesinin bazi terimlerinde C hesabina ait sonug B’den daha
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lyidir ve bazi seviyeler hari¢ tiim hesaplamalarda Landé g-carpanlari, [63] ile

uyumludur.

Tablo 3.27. Yb II’nin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari®

Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliyjmalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite igin:
4465 %S, 0,00"BC o,oo’*BC 0,00 2,002%  2,002*8C 1,998
0,089
4fY5d Dy, 18285,09” 22960,700°C 22960,80° 0,799  0,800°B€ 1802°
22960,781°
Dy, 20044,26" 24332,700°C 24332,69° 1,2004  1,200*B€ 1,202°
24332,606°
4f3(%F°,,)656p(°P%)  (7/2,0)7,  — 48012,405° 4791231 - 1,287 1,280°
4fB3(2F°,)656p(P°y)  (712,1)7, - 48895,034%  48900,41 - 1,046 1,0
(7121)ep, - 49146,770°  49301,16% - 1,193%  1,187°
(7205, - 49267,568°  49498,04% - 11418  1145°
4f3(2F°;,)656p(P%,) (712,21, - 52553,278%  52517,35% - 1,273 127°
(712,2)y, - 53041,307°%  52938,01* - 0,879 08770
(712.2)s, - 53419,334%  53404,96° - 1,050  1,033°
(712,2)7, - 53693,563° 5371526 @ - 1,192 11817
(712,2)ep - 53670,445°  53720,71® - 1,266 1,26
4f3(%F°,,)6s6p(*P°)  (7/2,1)gp  — 55681,260°  57765,32° - 1,123 112
(7121)7, - 57177,7318 - - 1,129 -
4f3(2Fo,)656p(3P%) (5/2,0)s,  — 58295,741%  58283,91° - 0,7962  0,77°
4f3(%F°,,))656p(*P°;)  (7/2,1)72 57177,731%  59090,13% 11298 1122°
4f3(%F%;,,)656p(P°)  (5/2,1)s, - 59211,452%  59259,24 - 1,115 1,105°
(521)7, - 59408,581%  59618,90°% - 1,000®  1,00®
(5R21)3 - 59531,071®  59710,65° - 0,776  0,82°
4475 %S 85126,80" 54304,300"C 54304,30° 2,002"  2,002*B¢ 2001
54304,307°
43(%Fo,)656p(3P%,)  (5/2,2)1, - 62263,475°  62136,94° - 0,253% 0,08
(5223, - 62960,431®  63011,85° - 0,8158  0,79°
(5/2,2)ep - 63204,805°  63163,79° - 1,140  112°
(522)s, - 63693,5108  63702,32° - 1,0485  1,07°
(5/2,2)7, - 63910,320°  63957,80° - 1,137 1,148
4f3(%F°5,)656p(*P°)  (5/2,1)sp  — 67341,616° — - 0,892% -
4F3(%F°;,)5d6p(CF%,)  (7/2,2)y,  — 56060,480°  55702,07° - 1,692  1,693°
(712,2)sp - 58625,567°  58823,58% - 1,2555 1,266
(7122)11, - 59111,434%  58961,37° - 0,986 0,974
7122y, - 61156,172°  61051,06° - 1,163  118°
(71122)qp - 61323,387®  61214,66° - 1,049  107°
4f3(%F°,,)5d6p(*P°y)  (7/2,1)s, — 55030,779®  56375,91%?  — 1,193%  1,226°
4F3(°F;,,)5d6p(CD%) (7/2,2)7, - 62229,857% 61822587 - 1,346  1,327°
4F3(%F;,,)5d6p(3F°) (7/2,3)s,  — 60927,064%  60586,46° - 1,332  1,323°
(7123), - 61531,500°  61120,49° - 1,504%  1,661°
(7123)13, - 61857,572%  61873,40° - 1,114 110
(712,3)sp, - 64266,1035  64055,82% - 1,0685 1,108
(7123)ep - 63669,777°  64923,11° - 1,008 1,10
(712,3), - 65284,6615  65093,14*° - 1,0095 0,973
(723)11, - 66131,242°  66082,25° - 1,147 11417
4f3(%F°,,)5d6p(*D°,) g7/2,2)5,2 - 61586,570°  61374,49%?  — 1,306%  1,299°
4f¥6d D3 80957,102 62174,100*B€ 62174,10°% 0,799"8 0,800’;'0 0,80°
59079,24 0,801
Dy, 80962,07" 62559,100"¢ 62559,02° 1,200%%  1,200%¢ 1,22°
59092,90° 62559,062° 1,2028
4f3(%F°,,)5d6p(*D°%) (7/21)s,  — 63422,538%  63234,11° - 1,281%  1,208°
(121)9 - 63669,777%  63726,83° - 1,001  1,005°
(7121)7, - 64722,735%  64508,28° - 1,209 1,223
4F3(%F°,,)5d6p(1D%) (7/2,2)y,  — 63774,851°  63647,73%7 - 1,099  1,149°
4f3(%F°,)5d6p(CD%) (712,211 — 63992,066°  63944,18° - 1,106 1,1158

(712,2)3, - 64678,565°  64461,08° - 1,1278 1,176%
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR c¢alismalar MCHF+BP HFR calismalar
(7122)9 - 66182,935°  65950,95% 1,079% 1,09
(712.2)s, - 66444,830°  66351,21° - 1,0818  1125°
g7/2,2)7/z - 66777,041%  66558,00° - 1,109 1,100
4f8s Sip 87135,42* 73039,600*C 73039,61° 2,002A8C 2 002°C _—
70164,503 73039,637° 2,0008
77088,59
4f49s 23, 94062,06" 81137,200*¢ - 2,002A8C 2 002°C  _—
90142,473 81149,204° 1,0178
97054,91
4f410s 23, - 86768,300"C 86768,26° - 2,002A¢
86768,557° 1,9998
414115 Sip - 86847,100"¢ — - 2,002°¢  —
86897,915° 1,996
414125 23, - 89782,1895 — - 2,00278  —
4f¥7d 2Dy, 84151,00" 76517,300*¢ 76517,21° 0,799  0,800°¢ 0,85
73482,70° 76517,200° 0,7998
Dy, 84153,52* 76676,300"C 76676,31° 1,200¢  1200°¢ 1,110
73484,77° 76676,241° 1,1988
4f48d Dy, 86240,57" 83839,900"° 83839,86° 0,799"% 0,800
73808,20° 83826,201°% 0,9278
Dy, 86241,98" 84015,900*° 84015,98° 1,200 12007¢  1,20°
73817,385 84015,0378 ,1988
4f¥%d 2Dy, 87679,22" 87804,900*C 87804,88° 0,799"8C 0,800"B€
91034,445 87804,819°
87582,75
Dy, 87680,06" 87980,900*C 87980,96° 1,200*BC 1 200BC
91066,043 87980,744°
87583,14
4fl5g 2Gyp, 75554,30* 80607,500°  80607,45° 0,889"  0,889¢ -
“Gory 75554,34" 80607,500°  80607,45° 11114 1111¢ -
4f¥%6g 2Gyp, 80919,20" 85994,900°  85994,92° 0,889"  0,889¢ -
*Gar 80919,21" 85994,900°  85994,92° 11114 1111° -
Tek parite icin:
4f136Fs)2 = - 21419,998%  21418,75° - 1,1438¢  1145°
21418,700°
= - 32524,1933 31568,08° - 0,874%¢ 0,852
31568,099
4f3(%F°,)5d65(3D)  3[3/2]%), - 26869,695°  26759,02° - 1577  1570°
27062,027°¢ 1,578
3[3/2]%, - 28782,111%  28757,98° - 1,453%  1.440°
29124,098° 1,435¢
*[3/21°, - 34022,882%  33653,86° - 1,383% 11,3207
34314,092° 1,474¢
4f%6p 2pe, 20177,41* 27061,800%  27061,82° 0,666"5C 0,666  0,667°
30392,09% 27038,783° 0,6798
26716,55° 27061,953° 0,675°
2pe,, 22103,51* 30392,300"  30392,23" 1,3347BC 13347  1,333°
32430,423 30404,308(3: 1,314?
28694,62° 30393,883 1,369
4f3(%F°,,)5d65(°D)  [11/2]%, @ — 30093,006®  30224,33° - 0,936%¢ 0,935
30194,329°¢
11/21%, - 30551,503%  30562,79° - 1,1248¢  1112°
30649,713°
11/21°3 - 31412,668(3: 31631,59° - 1,2318¢  1230°
31562,176
4f3(%F°,,)5d65(3D)  3[5/2]%; - 31859,051%  31979,90° - 1,3398¢  1331°
31989,828°
3[5/2]°%, - 32209,956°  32371,10° - 1,150  1,170°
32482,474° 1,167¢
°[5/2]%, - 33039,434®  32081,59° - 0,888  0,866°
33351,367°¢ 0,894°
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SeV'
Konfigii iyele
nflgurasyon r —
4f13(2Fo )5 ermm =
712 d65 3 B
( D) 3[7/2]09/2 MCHF+uB§|;all|§_|ma
— D'w
[7/21% 3305F6R8705 cahsllii:iar Bucal g-carpant
/ ’
3 - 33135’47? 33052,29° MCHE+BP HF DIz
47132 [7/2]° 4462,455° FR iger
(F° )5 7 _ 3487 ! 343 12678 calism
712 d65(3D) 3 7,644C 89,76° ,267 1 alar
[9/21°, 35007,5318 1,273¢ 2642
3 - 35213,931(; 35059,00(:1 0,9998 1
[9/2]% 33309,0358 0,980° ,0072
2 _ 33605,163C 33494 682 1,1198
4f13(2F° %[9/2]°4; 35069,2428 ! 1,130 1,1242
4f13(zF07/2)5d2(3F) ; - 35200,174¢ 35019,13° 0992 0
7/2)5d2(3F) 3[5/2]05/2 36107,404° 0,996° ,9912
4F3CF° 3[7/2]07/2 - 35527,153¢ 35831,68° 1160° 1
7/2)5d2(3F) 3[7/2]09/ — 45302,2145 1'15GC ,158%
4f13(2F0 3[3/2]01/2 N 45695,0183 45012,79° 111913 1
SECR) Xue - 46550.457 4527307 - 1237 214°
13/21° - 323 5448 6354 55°¢ - 3148
4f13(2 5 [13/3}011/2 — 48810:8223 4690;??: _ 1,2595 1,2813
F 7/2)5d2(3F) E13/2]012;2 - 2?668,3148 28272’77a B 112768 i’%g:
11/2]° 2 = 616,823% 6547 72° 3748 :
4F9F° 12 - 48776,540° 47680.40° 1157° 130
4f13(2Fo7’2)5d2(3F) 3[11/2]"11'2 - oSS0l drees 30° 0,968° 140
Fe72)5d°CF [0/ s, - 48514,840° 4766352  — 1,116° 0,97°
4732 ) 3[1/2]07/2 - 49782’9633 485031836* 1,1978 1,12
(*F°72)50°(°F) 2[1/2]03; - 48258:0973 49727:1ga - 1,0078 8,203
[9/2]° - 48277,923° ATegEa 1.126° ,08°
4F53¢Fe 2[9/2]°;/2 - 50038,039° 48024,70° 1,202° 1,10°
4f13(2F07/2)5d2(3|:) 3[9/2]01;2 - 49699,3118 49419:133 - 1,0358 1,20%
4f13(zgo7/2)5d2(16) [5/2103/;2 - 50069,1438 49008,93 1,3268 1,08:?
7/2)5d2(3p) [1/2]01l2 - 50513’185B 49916,503 1,3628 1;38a
[7/2]° - 51358,5398 50468 05° 1,1398 A1
43 (pe [7/2]"9/2 - 53157,955° 50832,65"7 1,070° 1,03°
4f13§2F07/2)5d2(1G) [7/2]o;’2 - 53196,7408 52067 87% - 1,2048 1,090°
4fl3(2Fo7/2)5d2(lG) B2 - 53239,596° 52880.75° 0,961° 1,218
4f13(2Fo7’2)5d2(1D) 1[15/2]"/2 - 53725,651° 52921,62° 0,5178 0,956°
4fl3(2F05/2)5d2(3F) 3[7/2]07 1572 - 53957’3128 53120:58a 1,2973 0154a
4f13(zFJ/2)5d2(1D) (520, - Saataare®  oaan A 1,176° 1,26°
4f13(2F07/2)5d2(1D) [11/2] 2 - 53239,596° 53322 89° 0,9608 1,15%
413 F 712)5('D [9/2° we - 54943,742° 53644.89° 1,106° 0,944
( F°7/2)5d2(3p) [3/2]09/2 _ 55724,456°8 53716’383’7 1,0718 1,1312
) o - 56049,546° 5410251 1,176 1,04°
4153 o e - 56436’3728 54640’2; - 1,157° 1,18°
(CFos12)50°(° o, — 55895 468° 55221 46° 1156° 1,183
( F) 11/2 _ 569 ,468 5 46 11 5 111°
[11/2]° 24,2278 546268 107 :
43 3[11/2109’2 - 57204,690° 56088,39° 0,838° 1,13
(%F°7,)5d%(P) 3[11/2]0i1/2 - 564945858 56621:153 _ 0,898° é:lla
51210 - 58168,613" 56480,77° 1,099° 878°
14 °[5/2 o - 58437,6748 58051, 1,170° 1,128
4fp 112 ey 728 59 51° 1170 e
E;/Z]%,z - 5702%,6458 56232,21a 0'9275 e
172 - ,3248 00,64° - ,967 :
77001,42" 58339,138° 5779851° - 1,042° 0.95°
0 83251,70° 2263175004\ 58162,75° - ir()48B 13 .
P 63723,9925 6370625 0 1'163E 11122a
4f1%g 77002.66" 70513870 01666A'C ,057 0, 1
P 8326570 c 63631 500A 0,666A,c ,94a
P01/2 05 65501’5498 65594.10% 0'6588 0,6613
79117,93% 65598:2110 ’ 1,3347C
2 74099,858 76486,600" 1,334A¢
P 85803,16° ;6655,5628 - 1,185
79118 38A 6578,4990 01666AvB,C
741257628 76946,000A 0,666A,B,c
e T - -
7031,801°¢ 1,334ABC
1334ABC _
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Tablo 3.27. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%5f 2o, 68441,98" 70502,900"  70502,90° 0,857*¢ 0,857°°
75100,19% 70522,232°% 0,877°
70504,300°¢
= 68443,98* 70580,300"  70580,19° 1,1437C  1,143°AC
75102,24° 70592,108°% 1,1358
70581,400°
4f46f = 73817,05" 80458,900"  80458,95° 0,857A¢ 0,857A4BC _
80475,75° 80522,886°
80459,600°
= 73818,38" 80471,900"  80471,80° 1,1437C  1143ABC _
80477,12° 80607,894°
80472,400°
4f147f 2R, 77058,95" 85898,100"  85898,13% 0,85778C 0,8574BC _

70713,65° 85963,286°
83717,95° 85898,500°
= 77059,84* 85906,100"  85906,20° 1,143ABC 1 143ABC _
70715,66° 85967,0395
83718,88° 85906,500°
4f'4gf = 79163,090” 89175,900"  89175,85° 0,857ABC 0,857A4BC _
82327,56°% 89210,460°
85822,28° 89176,100°
= 79163,72" 89185,300"  89185,44% 1,143ABC 1 143ABC _
82329,57% 89219,391°8
85822,94° 89185,500°
4f'4of = 80605,59” 91311,400"  91311,40° 0,857A¢  0,8574BC _
87264,91° 91332,8178
91311,500°¢
= 80606,04" 91314,900"  91314,85° 1,143AC  1,143ABC _
87265,37° 91336,306°
91315,000¢

®NIST Atomic Spectra Database [63], *Tablonun daha genis hali Tablo A.8’de verilmektedir.

3.7.2. Yb IPnin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh sahinici

siddetleri ve gecis olasiliklar:

MCHF+BP ve HFR yontemleriyle Yb II’nin elektrik dipol gecisleri i¢in dalga
boylari, salimici siddetleri ve gegis olasiliklari hesaplandi. 4f“*6s—4f"‘6p, 4f*7p,
Af35d6s, 4f35d?, 4f°6s>-4f6s6p, 4f°5dep, 4f47d, 4f5d-4f“6p, 4f*5d6s,
Af35d%, 4f%7p, 4f5des—4f6s6p, 4f-5dep, 4fY6d, 4f“47d, 4f‘*6s—4f36s6p,
4f35d6p, 4fns (n = 7-9), 4f*nd (n = 6-9), 4fnp (n = 7-9)-4f"ns (n = 6-9),
4fnd (n = 6-9) ve 4fnf (n = 5-9)-4f*nd (n = 5-9) gegislerinin A (A) dalga
boylar, gf agirlikh salinicr siddetleri ve gAw (sn™) agirlikli gegis olasiliklar1 Tablo
3.28 ve Ekler kismindaki Tablo A.9’da sunulmaktadir. Tablolarda sadece tek pariteli
seviyeler “*” indisiyle belirtilirken gegis olasilig igin 10’un kuvvetleri parantez
icinde yazilmaktadir ve DREAM veri tabanindaki [64] verileriyle karsilagtirma

yapilmaktadir. Bu veriler Biémont ve c¢alisma arkadaglar1 tarafindan HFR+CP
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yontemiyle elde edilmistir ve bir kismi [331]’de sunulmustur. Ayrica birkag¢ seviye
icin Migdalek’in relativistik model-potansiyel ve tek konfigiirasyonlu Dirac-Fock
[306, 308], Facwett ve Wilson’'un HFR [305] ve U.l. Safronova ve M.S.
Safronova’nin relativistik ¢ok-cisim [335] yontemleriyle yaptiklar1 ¢alismalar1 ile

karsilastirilmaktadir.

MCHF+BP hesaplamalarinda Tablo 3.26’da verilen A ve B konfigiirasyon
setlerindeki ¢ift ve tek pariteli seviyeleri arasindaki gegisler A ve B hesab1 ve C
konfigiirasyon setindeki ¢ift ve B’nin tek pariteli seviyeleri arasindaki gecisler C
hesab1 olarak MCHF program paketi [412] ile hesaplandi. A, B ve C hesaplari igin
sirastyla 242, 4911 ve 4911 miimkiin elektrik dipol gecisleri elde edildi. Bu gecisler
icin elde edilen veriler Tablo 3.28 ve Tablo A.9’da verilmektedir. Tablolarda gegis
olasiliklar1 st seviyenin istatistiksel agirligiyla ¢arpilarak agirhikli  gegis
olasiliklarina (gAx;) ¢evrildi. Tablo 3.28 ve Tablo A.9’da hesaplanan gegisler igin
dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve agirhikli gegis olasiliklarinin farkl
konfiglirasyon setlerine ait hesaplamalar1t A, B ve C ist indisiyle verildi. Hesap
sonuclart incelendiginde birgok gegis igin karsilastirma degerleri ile uyumun iyi
olmadig1 goriilmektedir. 4f**6s—4f6p gecislerinde A ve gf degerleri icin uyum iyi
olmasina ragmen gAy; degerlerinde uyum azdir. 4f**6s—4f**7p gecislerinde ise dalga
boyu iyi, diger 1s1ma parametreleri kotiidiir. 4F*5d—4f6p gecislerinde durum tam
tersidir ve 4f6p—4f-*6d gegislerinde sadece gAy; degerleri uyumludur. Karsilastirma
degeri olmayan 4f“np (n = 7-9)-4f"ns (n = 6-9), 4f"/nd (n = 6-9) ve 4f“nf (n =
5—9)—4f14nd (n = 5-9) gecislerinde HFR 1ile yapilan diger ¢alismayla uyum bazi
gecisler hari¢ iyidir. Bu uyumsuzluklarin giderilmesi igin 5p6’dan uyararak 6z ve
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin dikkate alindig1 konfigiirasyon
setleriyle yapilan gecislerde de fazla iyilesme olmadig goriilmektedir. Bu
uyumsuzluklar 4f**’ten uyarilarak elde edilen konfigiirasyonlar katilarak bir miktar

duizeltilebilir.

Tablo 3.26’da verilen konfigiirasyon setlerindeki tek ve ¢ift pariteli seviyeler
arasinda HFR program paketiyle [418] yapilan A, B ve C hesaplamalar1 i¢in sirasiyla
443, 11853 ve 1001 tane miimkiin elektrik dipol gecisleri elde edildi. Gegis verileri

fazla oldugu igin sadece karsilagtirma degerleri olan ve 4f*np (n = 7-9)—4f**ns (n =
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6-9), 4fnd (n = 6-9) ve 4fnf (n = 5-9)-4fnd (n = 5-9) gecislerinin dalga
boylari, agirlikli salinici siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklart A, B ve C fist
indisiyle Tablo 3.28 ve Tablo A.9’da verilmektedir. A, B ve C hesaplarinda en kiigiik
kareler yontemiyle elde edilen enerji degerleri deneysel verilere uydurma yapilarak
elde edilen parametrelerle gecisler tekrar hesaplandi. Hesap sonuglar1 diger verilerle
karsilastirildiginda dalga boylarinda uyum iyi olmasina ragmen bazi agirliklt salinici
siddetleri ve agirhikli gecis olasiliklarinda uyum daha azdir. 4f146s—4f146p ve
4f“6s-4f*7p gecislerinde uyum oldukca iyidir. Karsilagtirma degerlerinde farkli
gAy sonuglart mevcuttur. gAy; i¢in farkli konfigiirasyon setleriyle yapilan HFR
sonuglar1  farkli kargilastirma  verileriyle uyumludur.  4f*6s>-4f*6s6p  ve
4f365°—4f35d6p gecisleri nicelendiginde bazi seviyeler haric uyumun iyi oldugu
goriilmektedir. 4f365°—4f"7d gecislerinde A degerleri icin uyum 1iyi olmasina
ragmen gf ve gAyx degerlerinde uyum azdir. 4ft5d 2D5/2—4f147p P gecisinde ise gf
ve gAy; sonuclart igin B hesabi daha iyidir. Agirlikli salinici siddetleri ve agirlikli
gecis olasiliklart icin en genis karsilastirma verileri birkag seviye hari¢ Biémont ve
caligma arkadaslar1 tarafindan HFR+CP yontemiyle yapilan ¢alismadir [64, 345]. Bu
yontemde 6z-kutuplanmaya gore tanimlanan bir potansiyel kullanildigindan sadece
HFR yontemiyle elde edilen bazi gecisler i¢in uyum daha az gdziikkmektedir.
afs—af'tep,  Aft6s—4afTp,  aftep-4ftTs,  Afep—afiied,  4f**ep—4ftiss,
4f75-447p ve 4f7p—4f*8s gecisleri iginde relativistik model-potansiyel, tek
konfigilirasyonlu Dirac-Fock [306, 308], HFR [305] ve relativistik gok-cisim [335]
yontemleriyle yapilan calismalardaki gecis olasiliklar1 agirlikli gegis olasiliklarina
cevrilerek karsilastirilmaktadir. Bunlardan bazilar1 farkli calisma sonuglariyla
uyumludur. Agirlikli  salinict  siddetleri ve agirlikli  gegis olasiliklarindaki
uyumsuzluklarin iyilestirilmesi i¢in 6zden uyarilmalarmm yapildigit B ve C

hesaplarindaki sonuglarda iyilestirme oldugu goriilmektedir.



Tablo 3.28. Yb II’nin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), gf agirlikli salinic1 siddetleri ve gA agirlikh gegis olasiliklar (sn™)*

Gegisler 7y gf 9Aki
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
4f¥%s %5, 4f%p %P°y, 495397%  3695245"  3694,19%" 0,71854" 0,81277% 04743 1,952(8)* 3,970(8)" 2,31(8)°
3698,403%  3695,24° 0,524428  0,574° 2,557(8)8 2,46(8)°
3702,106¢ 0,57751°¢ 2,810(8)° 3,00(8)°
o
4f6s 2s,, 4f13(2F°7,2)5d6§(3D) - 3474,391%  3476,30° - 0,14070%  0,048° - 7,774(7)® 2:66(7)3
[3/2]°
4fs %Sy, 4f¥6p 2P, 452233%  3290,312"  3289,37%" 1,57513% 1,82560" 0,887° 5,134(8)" 1,130(9)* 5,46(8)?
3289,017%  3290,31° 0,97472%  1,300° 6,010(8)2 6,48(8)°
3283,666¢ 0,85305° 5,277(8)¢ 8,40(8)"
i
4f¥6s %5, 4f13(2F°7,2)5d6§(3D) - 3026,6945  3031,11° - 0,04130% 0,034 - 3,007(7)8 2:49(7)a
[5/2]°
4f%6s 25, 4f13(2F°7,2)5d6§(3D) - 2939,206° 2970,5esab - 0,111308  0,082? - 8,593(7)B 6,13(7)2
[3/2]°4; 2970,564 5,22(7)
4f¥s %Sy, 4f13(2F°7,2)5d6f(1D) - 2864,9308 2891,38ab - 0,11599%  0,166° - 0,943(8)8 1,33(8)ab
[3/2]%), 2891,384 1,368(8)
4f¥6s %S, 4f13(2F°5,2)5d6§(3D) - 2533,003®  2538,67° - 0,02348% 0,012 - 2,441(7)B 1,22(7)
[1/2]°
4f¥s %Sy, 4f13(2F°5,2)5d6§(3D) - 2316,2008  2320,81° - 0,01165% 0,024 - 1,448(7)8 2,96(7)°
5/2]03/2
4f¥s %Sy, 4f13(2F°7,2)5d2g[|;)/2]0 - 2113,117%  2131,40° - 0,00030% 0,109 - 4,418(5)® 1,61(8)
12
4f%6s 25, 4f13(2F°5,2)5d6f(1D) - 21542758 2126,74%° - 0,15126%  0,139° - 2,174(8)8 2,05(8)‘;
[3/2]° 1,98(8)
4f¥s %Sy, 4f13(2F°5,2)5d6f(1D) - 2022,6708 2116,682 - 0,30559%  0,046° - 4,982(8)® 6,82(7)%"
[1/2]°0; 2116,67
4fs %S, 4f13(2F°7,2)5d21(1D) - 1771,909%  1810,89° - 0,01982% 0,014 - 4,211(7)® 2,87(7)°
[3/2]°3
4f¥6s %S, 4f7p %Py, 1298,63*  1571,548"  1569,705" 0,09712% 0,00742* 0,005 3,841(8)" 2,003(7)* 1,44(7)°
1569,269°%  1569,70° 0,02452° 6,642(7)8 9,62(6)"
1569,725°¢ 0,04150° 1,123(8)° 8,12(7)¢
4,08(6)f

8.1



Tablo 3.28. Devam

Gegcisler A gf 0A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%s 2s,), 4f%7p 2P, 1298,61°  1571,548"  1524,53% 0,19231% 0,01483" 0,0117 7,606(8)" 4,010(7)* 3,02(7)
1526,6832 1557,85° 0,03507§ 1,003(8)2 1,03(6)°
1524,432 0,06840 1,963(8) 8,24(7)°
5,24(6)"
4f3%6s? 2F°,, 4f3(%F°,1,)6s6p(3P°;) - 3760,4718  3773,43° - 0,025528  0,011° - 1,204(7)B 5,09(6)?
(712,0)7,
483652 2F°,, 4T3 (2F°;,,)656p(3P°,) - 3639,667%  3637,75° - 0,24059%  0,121° - 1,211(8)8 6,12(7)
(712,1)7,
483652 2F%,, 453 (2F°4,,)656p(°P°,) - 3606,6225  3585,47° - 0,54338% 0,242 - 2,786(8)8 1,25(8)
(712,1)
712,1)qp
4f3%6s? 2F°,, 4f3(%F°,1,)6s6p(3P°;) - 3590,977%  3560,33° - 0,41788%  0,177° - 2,161(8)8 0,93(8)?
(712,1)sp
483652 2F°,, 4T3 (2F°;,,)656p(3P°,) - 3100,732%  3094,89° - 0,04447%  0,011° - 3,085(7)8 0,73(7)
(7/2,2)g1
483652 2F%,, 453 (%F°4,,)5d6p(1P°,) - 2975,2358 28598 - 1,97878% 1,065 - 1,491(9)8 8,63(8)°
(712,1)52?
712,1)5,°
4f836s? 2%, 4F3(2F°;,,)656p(P°,) - 2918,748%  2750,48° - 4431448 3,651° - 3,469(9)® 3,20(9)*"
(712,1)g1 2750,477°
4f836s? 2%, 4T3 (2F25,,)656p(3P°y) - 2711,809®  2711,78° - 0,02616%  0,02° - 2,373(7)8 1,81(7)
(512,0)5,
4f36s% 2F°,, 4F3(%F°,,)5d6p(°F°,) - 2687,769°  2672,66° - 0,48583%  0,864° - 4,486(8)° 8,10(8)
(7/2,2)s,
483652 2F%,, 4F3(2F°4,,)656p(P°,) - 2796,597®  2653,75%° - 4,06944%  3,286° - 3,470(9)® 3,12(9)*"
(712,1)72?
483652 2F%,, 4T3 (2F°45,)656p(°P°y) - 2646,101%  2641,88° - 0,04697%  0,151° - 4.474(7)8 1,44(8)
(5/2,1)5,
4f%6s? 2F°,, 4F3(%F°45,)656p(°P°y) - 2632,369°  2617,01° - 0,01599%  0,132° - 1,539(7)8 1,28(8)?
(5/2,1)
5/2,1)11
483652 2K, 4T3 (%F°4,,)5d6p(F°,) - 2516,598%  2522,43° - 0,04136% 0,124 - 4,356(7)8 1,30(8)
(712,27
43652 2K, 4F3(%F°4,,)5d6p(F°,) - 2506,0528  2512,06° - 0,28573% 0,465 - 3,035(8)8 4,92(8)*
(7/2,2)917
4f36s% 2F°,, 4f3(%F°;,)5d6p(*D°,) - 2489,6328  2502,02° - 0,05185%  0,087° - 5,579(7)8 9,32(7)
(712,2)
712,2)5,?

6.1



Tablo 3.28. Devam

Gegcisler A gf 0A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f56s% 2F°,, 4f53(%F°,,,)5d6p(°D®,) - 2380,808°%  2390,74° - 0,44168°%  0,5897 - 5,197(8)° 6,86(8)?
(712,1)

712,1)5

483652 2F%,, 43 (2F24,,)656p(°P°,) - 2365,547%  2364,26° - 0,02856%  0,01° - 3,405(7)8 1,20(7)
(5/2,2)s,

4f3%6s? 2F°,, 4f3(%F°,,,)5d6p(°D°,) - 2366,876%  2362,89° - 0,25121%  0,329° - 2,991(8)8 3,91(8)?
(712,1)qp

483652 2F°,, 4T3 (%F°4,,)5d6p(3F°3) - 2333,934%  2344,66° - 0,05524% 0,063 - 6,764(7)8 7,70(7)?
(7/2,3)s,

483652 2F%,, 453 (2F°4,,)5d6p(*D°;) - 2309,3228  2315,20° - 0,18843%  0,267° - 2,357(8)8 3,32(8)°
(712,1)7

4f3%6s? 2F°,, 4f3(%F°;1,)5d6p(’F°,) - 2271,9098  2288,97° - 0,07783%  0,092? - 1,006(8)® 1,17(8)%
(712,3)71

483652 2F°,, 4T3 (%F°4,,)5d6p(F°,) - 2282,944%  228340° - 0,24715% 0,299 - 3,163(8)8 3,80(8)?
(712,2)g5?

483652 2F%,, 453 (2F°4,,)5d6p(1D%,) - 2271,909®5  2263,88° - 0,07783%  0,047° - 1,006(8)8 6,11(7)
(712,2)72?

483652 2F%,, 4F53(%F°4,,)5d6p(*D%,) - 2226,283%  222487° - 0,00981% 0,029 - 1,320(7)8 3,91(7)
(712,2)sp,

483652 2F%,, 4T3 (%F°4,,)5d6p(*D%,) - 2204,729® 221468 - 0,05881% 0,072 - 8,070(7)8 9,83(7)°
(712,2)7

4f36s% 2F°,, 4f13(2F°7,2)5d6(p7(2);§) - 2169,913%8  2173,36° - 0,03001%  0,035° - 4,251(7)8 4,88(7)
19)9/2

483652 2F%,, 4T3 (%F°4,,)5d6p(3F°y) - 2120,896®  212557° - 0,15243% 0,108 - 2,260(8)8 1,60(8)
(712,4)71,

483652 2F%,, 4T3 (%F°4,,)5d6p(3F°y) - 2118,239%  2121,10° - 0,00794% 0,013 - 1,180(7)8 1,95(7)
(7/2,4)9

4f36s% 2F°,, 4F53(°F°;1)5d6p(3P°) - 2075,7048  2083,69° - 0,05693%  0,047° - 8,813(7)8 7,24(7)
(7/12,0)7,?

483652 2K, 4f13(2F°7,2)5d62$gP2°)2) - 2013,611%  2022,03° - 0,11639% 0,129 - 1,915(8)° 2,09(8)?
1£)9/2

43652 2K, 453 (%F°4,,)5d6p(3P°,) - 1999,491%  2007,24° - 0,01576% 0,015 - 2,630(7)8 2,42(7)?
(712,2)

aDream Databese [64], "NIST Periodictable [62], “Migdalek [306, f’den gevrildi], ®U.l. Safronova ve M.S. Safronova [335, Ax’den cevrildi], *Facwett and Wilson [305, Ay’den gevrildi], ‘Migdalek [308, A’den
cevrildi], *Tablonun daha genis hali Tablo A.9’da verilmektedir.

08T
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3.8. Yb 11l (Z =70) icin Hesaplama Sonuglari

iki kez iyonlasmis iterbiyum, nétral ve bir kez iyonlagmus iterbiyuma gore gecmiste
daha az ¢alisilmistir. Lantanitlerin birinci ve ikinci spektrumlar1 kadar 6zellikle c¢ift
atom numarali nadir topraklarin {igiincii spektrumlar1 da acayip yildizlarda gozlenir.
Yb 11, 4 taban hal konfigiirasyonuyla Yb | ve Yb II’ye gore basit bir atomik
yapiya Ve dislik uyarilmis konfigiirasyonlari [Xe]4f13 Oziinlin disindaki bir dis

elektrona sahiptir.

Iki kez iyonlasmis iterbiyumun (Yb 1II) enerji seviyeleri, Landé g-carpanlari,
spektrumlari [4, 15, 48, 109, 296, 298, 338, 339, 342] ve iyonlasma potansiyeli [23,
45, 46, 300, 340] ile ilgili calismalar Tablo 1.3’te verilmistir. Yb III’lin yar1 dmiirleri
[341, 342, 345], gecis olasiliklari ve salinici siddetleri [342—346] zaman-
¢oziiniirliiklii lazer-indirgenmis floresans teknigi, Fourier-doniisiim spektroskopisi ve

HFR+CP ve ¢ok-cisim katki teorisi gibi deneysel ve teorik yontemlerle incelenmistir.

Yb III’in bazi uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve Landé g-¢arpanlari ve
elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, agirlikli salinici siddetleri ve gecis
olasiliklar1 HFR [418] yontemi kullanilarak hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo
3.30, Tablo A.10 (Ekler kisminda), Tablo 3.31 ve Tablo A.11’de (Ekler kisminda)

sunulmaktadir.

Yb IIT’tiin HFR hesaplamalari i¢in, [ Xe] 6zii disindaki elektronlar arasindaki karsilikli
etkilesmelere gore segilen ve A ve B ile gosterilen konfigilirasyon setleri Tablo

3.29’da verilmektedir.

Tablo 3.29. Yb III’e ait hesaplamalar igin alman konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B

HFR hesaplamalari i¢in:
Cift-parite 414, 4%, 4f15f 4% 4f%np (n = 6, 7), 4f*nf (n = 5-7)

Tek-parite 4f8nd (n =5, 6), 4f%ns (N=6-8)  4f°nd (n=5-7), 4f°ns (n =6, 7)
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3.8.1. Yb I1I’iin baz1 seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlar:

iki kez iyonlagmis iterbiyumun [Xe] 6zii diginda 4, 4f%np (n = 6, 7), 4fnf (n =
5-7), 4f°nd (n = 5-7), 4f*ns (n = 6-8) uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-
carpanlart HFR yontemiyle [418] hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo 3.30 ve
Ekler kismindaki Tablo A.10’da taban hal seviyesi 414 15,4 gore cm™? biriminde
sunulmaktadir. Tablolarda farkli konfigiirasyon setlerine gore elde edilen sonuglar
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HFR i¢in A ve B ist indisleriyle ve sadece tek pariteli seviyeler indisiyle
belirtilmektedir. Elde edilen sonuglar igin seviye enerjileri NIST verileri [63], Oberg
ve Lundberg [345] ve U.l. Safronova ve M.S. Safronova’nin [346] calisma
sonuclartyla ve Landé g-¢arpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP

yontemiyle elde edilen hesaplama sonuglar1 [48] ile karsilastirilmaktadir.

HFR hesaplamalarinda, Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel
enerji seviyeleri kullanilarak en kii¢iik kareler yontemi ile gozlenen -enerji
seviyelerine uydurmayi yapmak igin iyilestirildi. Spin-yoriinge parametrelerinin
olgeklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken
Slater parametreleri (F* ve G¥) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R¥) icin
olceklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis degerleri A ve B hesaplarinda
0,85 olarak secildi. HFR hesaplamalari, Tablo 3.29°da verilen konfigiirasyon
setleriyle HFR atomik yap1 paketi [418] kullanilarak elde edildi. HFR sonuglarinin
hem karsilastirma degeri olanlar hem de yeni veriler sunmak amaciyla diger
uyarilmis seviyeleri de Tablo 3.30 ve Tablo A.10°da sunulmaktadir. 4%, 4fnp (n =
6, 7), 4fnf (n = 5-7), 4fnd (n = 5-7), 4f*ns (n = 6-8) uyarilmis seviyelerinin
enerjileri ve Landé g-carpanlari tablolarda verilmektedir. NIST verileri [63], Oberg
ve Lundberg’in calismalar1 [345] ve U.L. Safronova ve M.S. Safronova’nin
relativistik c¢ok-cisim katki teorisiyle hesapladiklar1 ¢alisma sonuglari [346] ile
karsilastirildiginda uyumun hemen hemen tim seviyeler igin iyi oldugu
goriilmektedir. Bazi seviyelerde A sonuglari daha iyi iken bazi sonuglarda B
sonuglar1 daha iyidir. U.l. Safronova ve M.S. Safronova’nin sonuglarinin bazi
seviyeler i¢in NIST verileri ile uyumsuz olduguna dikkat edilmelidir. Ayrica, tim
hesaplamalarda Landé g-¢arpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP

yontemiyle elde edilen hesaplama sonuglari [48] ile olduk¢a uyumludur.



Tablo 3.30. Yb III’iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlarr™
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon  Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar
Cift parite igin:
41 I, 0,00*8 0,00*°
4FBCF%)6py,  (7/2,1102), 72177,703* 72140,35° 1,246"8 1,246°
72176,654° 73274°
(712,112), 72482,348" 72486,97° 1,069"8 1,069°
72482,201B 73457°
4f3(%F%,)6ps  (712,312)s 77973,979" 78020,45 1,2008 1,200°
77975,876° 78889°
(7/2,312), 78193,573 "  78183,44° 1,063 1,063°
78193,816° 79043°
(7/2,3/2), 78778,064" 78779,29% 1,099"8 1,099°
78777,656° 79512°
(7/2,312), 79288,011° 79282,90° 1,195%8 1,195°
79287,6975 80103°
4BCF%)6py,  (5/2,102), 82526,095" 82546,33? 0,808*E 0,808°
82527,268° 81757°
(5/2,1/2), 82894,990" 82907,42° 0,939"8 0,939°
82894,878° 82129°
4fB3(F%)6ps,  (5/2,312), 87629,245" 87612,61° 0,49978 0,499"
87628,099° 86729°
(5/2,312), 88499,295" 88497,90° 1,03748 1,037°
88499,501° 87546°
(5/2,3/2), 88984,068" 88977,09% 0,831"8 0,831°
88983,522° 87925°
(5/2,312)5 89404,789" 89397,41° 1,015%8 1,015°
89405,032° 88432°
4fB3(2F%)7p 303 133830,1952 133653,80° 1,2452 1,236°
D, 137159,215 - 1,060 -
°D, 147279,9165 - 0,499° -
4f3(%F%)7p 2G4 133865,9412 133933,40° 1,0652 1,071°
Gs 136490,467 - 1,200 -
3G, 1449140818  — 0,805 -
Af3(°F%)7p 'F, 136872,602°%  137102,00° 1,1028 1,111°
4f3(°F%)7p °F, 137043,180°  136755,50° 1,1998 1,193°
°F, 147970,504% - 0,862° -
°F, 148086,129%  — 1,016° -
4f3(°F%)7p p, 145519,9828 - 0,912° -
4f3(°F%)7p G, 147556,1885 - 1,0378 -
4fB3(°F°)5f 3, 138659,169"  138272,20° 1,143%8 1,143°
138665,488°
3 138868,825%  138987,10° 1,026% 1,012°
138869,320°% 1,0248
35 149042,084* 0,847/8 -
149043,679°%
4fB3(%F°)5f D, 138740,285* 1,256"8 -
138774,926°
°D, 148997,157% - 0,7374 -
149004,199°% 0,7348
°D, 149074,864"  — 1,204 -
149073,403° 1,2168
4f3(%F°)5f p, 138959,712%  — 0,983" -
138952,110°% 0,968°
43 (°F°)5f 3Gs 139070,471*  139081,90° 1,17478 1,155°
139081,097°
3G, 149403,421% - 0,810"8 -
149406,234°
3G, 149448 2274  — 0,978* -
149416,405° 1,0568
43 (°F°)5f ®He 139071,572% - 1,141 -
139082,649° 1,1438
°H, 149421,652* 1,044"8 -

149429,688°



Tablo 3.30. Devam
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
HFR calismalar HFR caliymalar
*H, 149416,710% - 0,928* -
149433,734° 0,850°
4f3(%F°)5f G, 139117,213% - 0,993 -
139095,485° 0,990
4f3(%F°)5f e 149232 447 - 1,024"8
149224,897°
4f3(°F°)5f 15, 153127,572: -
151474,000
Tek ?arite icin:
4fB3(°F%)5ds,  (7/2,312)% 33480,516" 33385,80° 1,466" 1,466°
33317,696° 39755° 1,4758
(7/2,312)°% 37048,092" 37020,25° 1,025% 1,025°
37003,304° 42569° 1,0238
(7/2,312)°% 39016,884" 39141,18° 1,2214 1,218°
39200,1098 44429° 1,1498
(7/2,312)° 40055,138" 40160,03° 1,112% 1,120°
39456,473° 46122° 1,1778
43 (%F%, )65, (7/2,1/2)% 34687,931" 34656,13° 1,2518 1,251°
34650,593° 36336°
(712,1/2)° 34958,872" 34990,66° 1,0374 1,038°
34964,0075 36764° 1,0388
4fB3(F%)5ds,  (7/2,512)% 38934,893" 39085,39° 1,16748 1,167°
38733,010° 44360°
(7/2,5/2)°; 39696,095" 39720,79 1,350% 1,348°
39037,476° 39762° 1,3398
(712,5/2)°, 40601,076" 40288,07° 1,029% 1,028°
41286,128% 44488° 0,996°
(7/2,512)°, 42567,595" 42425,08° 1,100 1,001°
41932,308% 47427° 1,0438
(7/2,512)°% 42980,531* 43019,16° 1,099 1,105°
42802,880°% 45862° 1,1628
(7/2,512)% 43484,272% 43622,75 1,169% 1,168°
43114,7058 48991° 1,1708
43 (F%)6s,,  (5/2,1/2)°% 44820,054* 44853,59° 0,666"8 0,666"
44859,109% 45194°
(5/2,1/2)°% 452497524 45207,64° 1,04978 1,046°
45207,292°8 47959°
4f3(F%,)5ds,  (5/2,5/2)% 45261,499" 45276,85%?
45247,5098 49469°
(5/2,5/2)°; 49808,796" 50029,42° 0,656" 0,658°
51938,571° 47664° 0,605°
(5/2,5/2)°% 50378,169" 50357,46° 1,040 1,041°
50527,394° 54313° 1,0418
(5/2,512)°, 51439,823* 51463,38° 0,920% 0,928"
52204,897°5 55361° 1,0608
(5/2,512)° 53256,759" 53122,79° 1,002% 0,087"
53013,4138 56856° 0,932°
(5/2,5/2)°, 53783,505" 53735,86 1,043% 1,043°
54011,8918 57921° 1,0418
43 (%F%,)5d,  (5/2,3/2)% 46968,435" 47056,92° 0,845" 0,847°
47720,0248 51438° 0,839°
(5/2,3/2)°, 48618,140* 48414,67° 0,919% 0,912°
49397,684° 52632° 0,803°
(5/2,312)°% 51529,619" 51581,78° 0,842 0,856"
51809,312° 55978° 0,9218
(5/2,3/2)°; 53372,830" 53365,19° 0,994% 0,995°
49788,615° 55144° 1,0578
43R0 ) TSy, (712,112)% 120249,285%  120247,02° 1,2518 1,251°
120229,0218  121796°
(7/2,112)°% 120362,702*  120364,81° 1,03748 1,037°
120392,579%  121872°
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Tablo 3.30. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
HFR calismalar HFR caliymalar
A% ) Tsy,  (5/2,112)°% 130454,876%  130457,45° 0,666™F 0,666"
130461,674°%  130196°
(5/2,1/2)°% 130553,708*  130551,08° 1,0474 1,047°
130592,8265  130254° 1,046
43(F%,)6dy,  (7/2,312)% 125500,623*  — 1,420% -
125071,206° 1,4218
(7/2,312)°% 125706,930"  125560,50° 1,108* 1,220°
125838,894°%  125560,54° 1,2398
(7/2,312)°, 125716,887%  125810,04° 1,176% 1,116°
126944,433%  127338° 1,1428
125810,11¢
(7/2,312)°% 125575,110%  125167,10° 1,025% 1,023°
125497,0828  126890° 1,0238
43R )6ds,  (7/2,5/2)% 125984522  125730,90° 1,16748 1,167°

126077,3058  127697°
125731,113¢

(7/2,512)°, 126286,475"  125986,98" 1,0344 1,029°
126218,191%  126620° 1,0448
125987,08¢
(7/2,512)°, 126211,986"  126456,07° 1,061% 1,119°
126263,395°%  128174° 1,0928
126456,119"
(7/2,512)°% 126423,912*  126559,11° 1,191% 1,084°
126711,098%  127175° 1,0658
126559,21¢
(7/2,512)°% 126423,459%  126671,40° 1,180% 1,181°
127008,215°%  128270° 1,1818
126671,59¢
(7/2,512)°, 127634,908" - 1,1114 -
129549,873°% 1,1758
4fB3(F%)6ds,  (5/2,5/2)% 136614,805" -
135905,491°
(5/2,5/2)°, 137006,929" - 0,898 -
136335,329°% 0,803°
(5/2,5/2)°% 136867,729%  136206° 1,029 -
136568,016° 1,0308
(5/2,5/2)°, 136399,507*  136350,98° 0,766" 0,916°
136865,559°  136313° , 0,850°
136350,97

®NIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48], ©U.I. Safronova ve M.S. Safronova [346], “Oberg ve Lundberg
[345], *Tablonun daha genis hali Tablo A.10’da verilmektedir.

3.8.2. Yb IIPiin elektrik dipol gegisleri icin dalga boylari, agirhkh salnici
siddetleri ve gecis olasiliklari

Yb II'in elektrik dipol gegislerine ait 1s1ma parametreleri (dalga boylari, salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar1) HFR yontemiyle [418] hesaplandi. Tablo 3.31 ve
Ekler kismindaki Tablo A.11’de sadece karsilastirma degeri olan diisiik enerjili ¢ift
ve tek pariteli seviyeler arasindaki elektrik dipol gegisleri sunulmaktadir. Tablolarda
sadece tek pariteli seviyeler “* indisiyle belirtilmektedir ve agirlikli gecis olasilik

verilerinde 10’un kuvvetleri parantez i¢inde yazilmaktadir.
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HFR program paketiyle [418] Tablo 3.29°da verilen konfigiirasyon setlerindeki tek
ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda yapilan A ve B hesaplari i¢in sirasiyla 956 ve 3188
tane mimkiin E1 geg¢isleri elde edildi. Tablo 3.31 ve Tablo A.11’de gegis verileri
fazla oldugu i¢in sadece 4f“*—4f35d, 4f35d—4f6p, 4f36s-4f6p, 4F°6p—4f-7s ve
4f6p—4f%6d gecislerinin A (A) dalga boylari, log(gf) logaritmik agirhkli salinict
siddetleri ve gA; (snh) agirliklt gecis olasiliklart A ve B iist indisiyle verilmektedir.
A ve B hesaplarinda en kiiclik kareler yontemiyle elde edilen enerji degerleri,
deneysel verilere uydurma yapildi. Elde edilen parametrelerle gegisler tekrar
hesaplanarak daha iyi sonuglar elde edildi. Tablolarda, Yb III i¢in daha ok DREAM
veri tabanindaki [64] verilerle karsilastirma yapilmaktadir. Bu veriler Biémont ve
calisma arkadaglari tarafindan HFR+CP yontemiyle yapilmistir ve bir kismi [342]’de
sunulmustur. Ayrica, relativistik ¢ok-cisim katki teorisi ile U.l. Safronova ve M.S.
Safronova tarafindan yapilan [346] ve Zhang ve ¢alisma grubunun [341] ¢alismalari
ile de karsilastirma yapildi. A ve B hesap sonuglari [64] ile karsilagtirildiginda birgok
gecis i¢in olduk¢a uyumlu oldugu goriilmektedir. A hesabi i¢in uyum daha iyidir. A
ve B hesaplarinin dalga boylarinda uyum ¢ok iyi olmasina ragmen bazi logaritmik
agirlikli salinict siddetleri ve agirlikli gegis olasiliklarinda uyum azdir. A ve B
hesaplarinda 4f3(%F°2)6512 (7/2,1/2)°4—4F(F%2)6p1 (7/2,1/2)s, 4F3(*F%)50s:,
(712,5/2)°5—4F3(*F%12)6p3  (7/2,312)s, 4F3(3F%2)651  (5/2,112)°—4f3(*F°s12)6pas
(5/2,312)3, 4F3(*F°s5)503 (5/2,312)°4—4F3(2F%)6p1 (5/2,1/2)5 ve 4F=3(F°7)6par
(712,312)4—4F 2 (°F°2)603,  (7/2,312)% gegislerinin  logaritmik agirlikli  salinici
siddetleri karsilastirma verileri ile uyumsuzdur. A hesabimin 4f13(2F°7/2)5d3/2
(712,312)°5—4F3(*F%,)6p312 (7/2,3/2)s ve 4F3(3F%,)5ds (7/2,512)°5—4f3(F°12)6par
(7/2,312); gegislerinde ve B hesabinin 4f°(*F%s)651, (5/2,1/2)°%5—4F3(3F%2)6ps:2
(7/2,3/2)4 gegisinde dalga boyu [64] ile uyumlu olmasina ragmen log(gf) ve gAx
degerlerinde uyum 1iyi degildir. Logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve agirlikli
gecis olasiliklart i¢in karsilagtirma verileri birkag gecis hari¢ sadece Biémont ve
calisma arkadaslar1 tarafindan HFR+CP yontemiyle yapilan calismadir [64]. Bu
yontemde 6z-kutuplanmaya (CP) gore tanimlanan bir potansiyel kullanildigindan

sadece HFR yontemiyle elde edilen bazi gecisler icin uyum daha az géziikmektedir.



( )
ge(;lslel‘l s
g ki aglr
g (
Ial)l() 3 3 ekl[]k (ll (6] E I | ;\ ( al a bo lal[ A I() al It “Ik agl ]1k]1 salinic (ldetlell ve A ]1k]1 egls OlaSlhklaIl sn )

Alt seviye Gegisler
42 180 Ust seviye Bucal
4P —Bugalsma - Dig log(gf)
4§41 2712)5d 7 HER ger B
r 47532 sz (712,502 2519,1229" ¢alismalar % Diger B 9A
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’ 4320 Sl2)s 2007,6694* i517'6b '1’3?%B LiT 2 HFR Gallsl%larlar
4f(F° (*F°s12)5dsz (5/2,3/2)° 1925,36257 1998 baa" Eer S 4’136(7)A 1,80(7)"
712)503 (712,312)°, 4f13(2F° ‘ ! 1873,6056" 9988 -1’]_10B -2,28° 965(7)° 0,13(8)°
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2)5ds, (7/2,3/2)° Ny 12)2 236,4851° e -0,30° ) 2 63(8)"
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CFr)5dy (712:312) e ), 2023.7058" 08390 090" doset
43CF° ‘ 4P (F5)6p3r2 (5/2,3 2017,0582° 2018,669° 2 N 1,984(8)"  1,74(8)*
(P (12302 4F°C  (GR2302), 1846,7699) 240 240 ey
4F13(2F° 2 4 (F%512)6par2 (5/2 1841,27028 1844,106° .3Y 8A 6’320(6)A 6.47(6)
(°F°712)5dp, (7/2,3/2)° s 2 3/2), 1801 6909 _2,2058 3.24° 1,684(7)° 47(6)
A3 (2F° ? 4F°(°Fs12)6p32 (5/2,3 1796,4351°8 1798,843" -2’ 95A 0’970(6)A 1.12(6)?
CF%)681, (712,112)° » 312); L0 Taogh _1,3848 2,500 4,996(6)° ,12(6)
A3 (2F° A (°Fo70)6py, (712 1782,9340° 1785,344° -31 50A 5,350(6)" 6.20(6)?
CF)681 (7/2,112)% . 2 (712,1/2), A _2’§04B 3,012 2,321(7)® ,20(6)
43CF° A CF)Bpue (712 2067300, 2606969 o 1642(6)"  2,03(6)°
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o (7/2,112)° ' 242,1431" 0 3REE -0,46° : 5.478(9)°
27320 s AECF )Py (512 22421431, 220M2 0,365 6,059(8)" 4.4 o)
(Fo7)6s12 (712,112)° 13 uz (512.12)s 2090,3825" 8'2?53 0,34 5,600(8)° A8(8)
) 2 ) '
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Tablo 3.31. Devam

Alt seviye e
4f13 20 “ |
(For)Bs1 (7/2,1/2)° — :
4F3F° 4 e =
(*F°72)Bs12 (712,1/2)° (*F°s12)6p3r2 (5/2,3/2)5 HFF\S) : o -
43 2F° 3 4F3(2F,)6 1827,5902* caliymalar R ) .
212)65172 (7/2,1/2)° 712)6P112 (712,1/2) 18263366, o o : B -
43R0 3 4f3(%F%,,)6 8 2686,8063" Ziace e 3 I .
e e oo (112072) 2687,2620° 2691,006° -2,4108 -2,70° HFR iger
3 4f3CF° N 2664,9929” -0,5474 e 4§ah$malar
4fl3(2F0 7/2)6p3/2 (7/2‘3/2) 2665’37375 2666,136a '0,3505 '0,593 7,776(6)8 ,02(6)3
o , 2312 95134 0,415" 2,623(8)" 2
432 3 43(2F°,,)6 2313,22258 2314490 o o = =
112)68172 (7/2,1/12)° 712)6P3r2 (7/2,3/2) = 5 1
4F3CF° 3 4f°(%F%,,)6 8 2282,09934 - = = 1179(9)&
212)85172 (7/2,1/2)° 712)6P312 (712,3/12) 2282,3957, - - o 2’968(g)c
43P0 3 4f3(%F°.,)6 4 2255,8468" i o 2135(9)&
s oo (512.02) 2256,13018 2257,033% 0,4978 0,33 2vf307(sa ¢
4F3CF° 3 4f°(%F%,,)6 8 2102,2890" o E 2’68(9)
g oo (12472 2102,4645° 2102,132% 0,175° 0,06° 4,022(9)® 2172(9)a
43P0 3 4F3(%F°.,)6 2 2086,11114 e = 11676(9)6
oy oo (51237) 2086,3399° 2086,288° -1,6818 -2,05% 1,960(9)® 51(9)°
4f3F° 3 4f5(F%,,)6 4 1867,7473% e a 1
112)68172 (7/2,1/2)° 512)6P312 (5/2,3/2) e - & o 3’149(7)8 -
43R0 3 4F3(2F°%),)6 2 1850,9879" 2500 .
112)503p (7/2,3/12)° 512)6P312 (5/2,3/2) e woror = o = -
43P0 5 4F3(2F;,)6 3 1836,68474 e 2 1
02 oo (12,172 1836,8508" 1838,007° -2,1948 -2,34% 4,853(6)® ,74(6)
4f3F° 5 4f5(F%,,)6 4 282213474 s - O
s e oman (12302 2818,5715°8 2818,715° -2,878°8 -2,68° 1,245(7)8 ,897(7)?
4f3F° 5 4f5(F%,,)6 5 24434439 oo - 4
02 oo (11232 2440,6561° 2438,273? 0,2148 0,06% 2,618(6)® ,17(6)?
4F3CF0 5 4F3(2F°%,)6 4 2367,4316" se -3
02z 60 (512372) 2364,9351° 2365,433? -0,9148 -1,00% 1,374(9)B 2’959(9)a
6 4f13(2|:0 6 4 1943,59494 -0,8114 11486(8)A 11555(9)0
7/2) - (7/2’3/2) 1941’88878 1942’59161 -0,6543 ‘0,90al 11364(8)5 113(8)a
5 2561,5306" 5oy = x
e - 21238 -2,182 2,648(8)8 49(8)*
513 8,713(6)"
0,4148 0,24 1,332(7)° Heay
2,185(9)"
2,662(9)° PRYA
4,103(9)°
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Tablo 3.31. Devam

Gegisler A log(gf) gA
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar
4f3(%F°,,)5d, (7/2,312)°% 43 (F°,,)6py, (712,112)5 3015,6130’; 3029,488° —0,136’; -0,28° 5,358(8): 3,83(8)?
3032,4607 0,232 4,253(8)
4FB3(2F°,)5d, (7/2,312)°% 4FB3(2F°;)6p1, (7/2,1/2), 2988,1612" 2998,005° -0,955% -0,92° 8.277(7"  8,98(7)
3004,6170° -0,528° 2,192(8)8
4FB3(°F°;)5d3, (7/2,312)% 4FB3(°F°;)6ps, (7/2,312), 2552,5408" 2560,559° -2,5114 -1,94° 3,157(6)*  1,18(7)
2564,5196° -0,848° -1,88¢ 1,438(8)8  1,35(7)°
4FB3(°F°;)5d3, (7/2,312)% 4FB3(°F°;.)6p3, (7/2,312)5 2515,0180" 2522,066° -5,170% -2,52° 0,7134*  3,19(6)
2526,6860° -3,2798 5,497(5)B
4fB3(2F°,)5ds, (7/2,312)% 4FB3(2F°;)6p3, (7/2,312)4 2483,1706" 2490,422° -0,478% -0,68? 3,599(8)"  2,27(8)
2494,5366° -0,9538 1,194(8)°
4f3(2F°,,)5d, (7/2,312)°% 4f3(2F°,,)6py, (512,112); 2298,3728" 2303,165° -3,223A -3,98° 7,551(5)  1,32(5)
2308,0216° -3,065° 1,078(6)8
4FB3(3F°;)5d3, (7/2,312)% 4FB3(°F°,)6p1, (5/2,1/2), 2279,05017 2284,161° -2, 7114 -3,21° 2,499(6)"  7,86(5)
2288,6045° -2,6908 2,601(6)B
4fB3(2F°,)5ds, (7/2,312)% 4F3(%F°%,))6p3, (5/2,3/2)4 2020,9255" 2025,414° -2,281% -2,91° 8,560(6)"  2,01(6)
2028,42218 -2,1338 1,193(7)8
4FB3(°F°;)5d3, (7/2,312)% 4F3(°F°,,)6p3, (5/2,3/2)5 1984,6086" 1989,803° -2,242% -2,62° 9,701(6)"  4,08(6)
1991,8365° -2,5468 4,784(6)®
4FB3(°F°,)5ds,, (7/2,5/2)° 4FB3(°F°;)6ps, (7/2,312), 2597,5682" 2599,148° -0,415% -0,52° 3,798(8)"  2,99(8)
2553,8670° -0,340°8 -0,46° 4,670(8)®  3,41(8)°
4f3(%F°, )55, (7/2,512)% 4F3(2F°.,)6py), (5/12,112), 2314,8778" 2314,820° -1,252A -1,27° 6,973(7)*  6,61(7)?
2280,1170°8 -1,1398 -1,33¢ 9,324(7)®  5,80(7)°
4FB3(°F°,)5ds,, (7/2,5/2)° 4F3(°F°,,)6p3, (5/2,3/2), 2086,2399" 2087,375° -1,733% -1,73° 28347 2,85(7)°
2058,0121°8 -1,3128 7,683(7)8
4FB3(°F°,)5ds,, (7/2,5/2)° 4F3(°F°,,)6p3, (5/2,3/2), 2028,8937" 2029,544° -1,589% -1,59° 41787 4,15(7)°
2002,1604° -1,2978 8,396(7)8
4B (3F;,.)503, (7/2,312)°% 4FB(CF°,)6p1, (7/2,1/2)5 3113,0829* 3126,007° -0,390" -0,50° 2,801(8)"  2,16(8)°
3056,2202° -0,4108 2,778(8)8
4FB3(°F°;)5d, (7/2,312)° 436Dy, (7/2,1/2), 3083,8365" 3092,497° -0,2044 -0,37° 4380(8Y"  3,02(8)
3027,9405° -0,3798 3,041(8)8
712)903/2 ) 4 712)0P312 9lZ)s ) s -0, -1, ) )
4F3(%F°, )53, (7/2,3/2)° 4FB3(°F°,)6p3, (712,312 2637,2133" 2640,494° 0,944 1,00 1,090(8)*  9,66(7)*
2596,0963° -0,752° 1,751(8)°

Dream Database [64], "Zhang ve ¢alisma grubu [341], °U.1. Safronova ve M.S. Safronova [346], “Biémont ve ¢alisma arkadaglar1 [342], *Tablonun daha genis hali Tablo A.11°de verilmektedir.
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3.9. Lu Il (Z=71) icin Hesaplama Sonuclari

Lutesyum lantanit grubunun en agir atomudur ve giines sisteminde iki baskin izotopa
sahiptir (*"°Lu (%97), Y"°Lu (%3)). Giines fotosferinde tanimlanmustir fakat nadir
toprak elementlerinden en disiik bolluga sahip olanlardandir. Diisiikk kozmik

bolluguna ragmen, lutesyumun nétral ve bir kez iyonlasmis hali yildizlarda bulunur.

Notral lutesyum 14 tane f elektronlu kapali bir alt tabakanin disinda {i¢ elektronuyla
basit bir elektronik yapiya sahiptir. Lu | ile ilgili cesitli atomik yapi 6zelliklerini
iceren gozlem, deney ve teorik calismalar Tablo 1.3’te 6zetlenmektedir. Lu I’in
spektrum calismalarina [4, 176, 347352, 355] kaynaklarindan ulasilabilir. Diisiik ve
Rydberg seviyelerinin enerjileri lazer ¢ok asamali rezonans iyonlasma
spektroskopisi, iki-asamali rezonans iyonlasma spektroskopisi, model potansiyel
yontemi, sifirinct mertebe model yaklasimiyla relativistik katki teorisi ve relativistik
ciftlenmis-kiime yontemi gibi deneysel ve teorik yontemler kullanilarak incelenmistir
[52, 216, 353, 354, 356, 358-362, 366]. Farkli ¢alisma gruplari ilk iyonlasma
potansiyelini sunmuslardir [16, 22, 24—26, 45, 46, 51]. Ayrica, lutesyumun taban
halinin relativistik ve karsilikli etkilesme etkileri incelenmistir [363] ve rezonans
iyonlasma spektroskopisi ve optogalvanik spektroskopisiyle lutesyum atomunun

kendiliginden iyonlagma hallerinin ¢alismalar1 sunulmustur [364, 365, 370].

Lutesyumun 1sima parametrelerinden seviyelerin yari 6miirleri, zaman-¢oziiniirliikli
lazer-indirgenmis floresans teknigi, lazer ¢ok asamali rezonans iyonlagma
spektroskopisi, sifirinct mertebe model yaklasimiyla relativistik katki teorisi ve
HFR+CP yontemi ile ¢alisilmigtir [34, 35, 357, 359, 360, 367, 369]. Lu I’in rezonans
gegisleri i¢in dallanma kesirleri, salinict siddetleri ve gegis olasiliklart ilgili
caligmalar ise Fourier doniisiim spektroskopisi, HFR+CP ve ¢ok konfigiirasyonlu
Dirac-Fock yontemiyle yapilmistir [35, 52, 367, 368]. Ayrica, notral lutesyumun asiri
ince yapist ve izotop etkileri [355, 371-388] ve elektron ilgisi gecmiste farkli
calisma gruplar tarafindan ¢alisilmistir [57, 216, 366, 389, 390].

Notral lutesyumun (Lu I) bazi uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve Landé g-

carpanlari, elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, agirlikli salinici siddetleri ve
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gecis olasiliklart ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413] ve
relativistik Hartree-Fock (HFR) [418] yontemleri kullanilarak hesaplandi. Ayrica
bazi uyarilmis seviyelerinin yar1 dmiirleri ve gegis enerjileri (iyonlasma potansiyeli,
uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) de aymi yontemlerle incelendi. Elde edilen
sonuclar Tablo 3.33 (daha genis hali Ekler kismindaki Tablo A.12’de)-3.39°da

verilmektedir.

Lu I’in [Xe]4f14 0zii disinda, MCHF+BP ve HFR hesaplamalarinda, sirasiyla dort ve
bes farkli hesaplama degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere gore
konfigiirasyon hal fonksiyonlarin1 elde etmek i¢in se¢ildi. MCHF+BP ve HFR
hesaplamalarinda, 6z-degerlik ve 6z-6z karsilikl etkilesme etkileri de hesaplara dahil
edildiginde acik 6z ve degerlik alt tabakalarindan dolay1 ¢ok fazla konfigiirasyon hal
fonksiyonlar1 iiretildiginden iyilestirme problemleri ortaya ¢ikti. Bu nedenle sadece
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmeler dikkate alindi. MCHF+BP ve
HFR hesaplamalari i¢in alinan sirasiyla A, B, C ve D ve A, B, C, D ve E olarak
isimlendirilen konfigiirasyon setleri Tablo 3.32’de verilmektedir. Lutesyumun enerji
seviyeleri g yoriingelerini igeren konfigiirasyonlarindaki elektronlar arasindaki
karsilikli  etkilegsmelerden etkilendiginden konfigiirasyon setlerinde miimkiin

oldugunca alinmaya ¢alisild1.
3.9.1. Lu P’in baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

Notral lutesyumun (Lu 1) [Xe]4f* 6zii disinda Tablo 3.32°de verilen konfigiirasyon
setlerine ait 5d6s%, 5d°6s, 5d°, 5d6s7s, 6s6p®, 6s°ns (n = 7—14), 6s’nd (n = 6-25),
6s°ng (n = 5-7), 65’np (n = 6-25), 5d6s6p, 65°nf (n = 5-23) ve 5d°6p seviyelerinin
enerjileri ve Landé g-¢arpanlari MCHF ve HFR yontemleriyle hesaplandi ve
sonuclar Tablo 3.33 ve Ekler kismindaki Tablo A.12’de verilmektedir. Enerji
seviyeleri taban hal olan 5d6s”?Dy, seviyesine gore cm™ birim sistemine gore verildi
ve sadece tek pariteli seviyeler “°” indisiyle belirtilmektedir. Ayrica, tablolarda farkli
konfigilirasyon setlerine gore elde edilen sonu¢lar MCHF+BP ve HFR i¢in sirastyla
A, B,CveDveA, B, C, D ve E iist indisleriyle verilmektedir.



Tablo 3.32. Lu I’e ait hesaplamalar igin alinan konfigiirasyon setleri
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Seviyeler

Konfigiirasyonlar

A

B

C

D

MCHF+BP hesaplamalari i¢in:

5dns?, 5d°ns,
5dnp?, 6snp?
(n=6,7), 5d5f2,
6s6p5f, 6s5f7p,
6p7s5f, 7s5f7p,
5d°, 6p*7s, 6575,
6s%7s, 7s7p?,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, Bp7s7p

Cift parite

6s%6p, 5d6snp,
5d%np, np?, ns?7p,
5dns5f (n =6, 7),
5d°5f, 5f6d?,
6p7s?, 5d6p7s,
5d7s7p, 6s6p7s,
6s7s7p, 6p?7p,
6p7p>

Tek parite

5dns?, 5d°ns,
5dnp?, 6snp?,
5dns5g (n =6, 7),
6s%5g, 5d5f,
6s6p5f, 6s5f7p,
6p7s5f, 7s5f7p,
5d°, 6p7s, 65757,
6s%7s, 7s7p>,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, 6p7S7p

6s°6p, 5d6snp,
5d%np, np®, ns*7p,
5dns5f (n =6, 7),
5d?5f, 5f6d?,
6p7s?, 5d6p7s,
5d7s7p, 6s6p7s,
6s7s7p, 6p27p,
6p7p°

5dns?, 5d°ns,
5dnp?, 6snp>
(n=6,7), 65°5g,
5d6s5g, 5d5,
6s6p5f, 6s5f7p,
6p7s5f, 7s5f7p,
5d°, 6p7s, 65752,
6s%7s, 7s7p?,
5d6s7s, 5d6p7p,
6s6p7p, 6p7S7p

6s°6p, 5d6snp,
5d%np, np®, ns?7p,
5dns5f (n =6, 7),
6p59?, 5d°5f,
5f6d?, 6p7s’,
5d6p7s, 5d7s7p,
6s6p7s, 6s7s7p,
6p*7p, 6p7p2

5d65?, 6s%7s,
5d6s7s

65°6p, 5d6s6p,
6s°7p

HFR hesaplamalari i¢in:

Cift parite  5d6s? 5d°6s,
6s27s

6s*np (N =6, 7),
5d6s6p

Tek parite

5d6s?, 5d26s,

6s’ns (n=7, 8),
6s’nd (N =6, 7),
6s’ng (n =5, 6),

6s’np (N =6, 7),
5d6s6p, 6s°nf
(n =5, 6)

5d6s?, 5d26s,
6s%ns (n = 7-14),
6s°nd (n = 6-25),
6s’ng (n = 5-7)

6s’np (n = 6-25),
5d6s6p, 6s2nf
(n=5-23)

5d6s?, 5d26s,
6s%ns (n = 7-14),
6s’nd (n = 6-25)

6s’np (n = 6-15),
5d6s6p, 6s2nf
(n=5-15)

5d6s?, 5d26s,
65°7s, 6s°ng
(n=5,6)

6snp (N =6, 7),
5d6s6p

Tablo 3.32’de verilen konfigiirasyon setleri ile MCHF+BP hesaplamalarin1 yapmak
icin MCHF atomik yap1 paketinde bazi parametre degerleri degistirildi. Zeeman
programiyla [413], relativistik etkiler dikkate alinarak elde edilen seviye enerjileri ve
dalga fonksiyonlar1 kullanilarak seviyelerin Landé g-¢arpanlar1 hesaplandi. Sonuglar
Tablo 3.33 ve Tablo A.12°de diger ¢alisma sonuglari ile karsilagtirilmaktadir. MCHF
program paketi ile elde edilen 5d6s?, 5d°6s, 6s6p?, 6s°7s, 5d°, 5d6s7s, 6526p, 5656,
6827p ve 5d26p uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlarinin farkl
konfigiirasyon setlerine ait sonuglar1 A, B, C ve D iist indisleriyle Tablo 3.33 ve
Tablo A.12°de verilmektedir. Elde edilen enerjiler diger c¢alismalarla
karsilastirildiginda, uyumun, bazi uyarilmis seviyeler hari¢ iyi oldugu goriilmektedir.
Cift pariteli seviyeler incelendiginde 5d6s” seviyesi igin A hesabi iyi iken 5d°6s

seviyesi i¢cin B ve C hesaplari daha iyidir. 6s6p2 seviyesi i¢in ise C hesabi daha iyidir.
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7s alt tabakasii igeren 65°7s ve 5d6s7s seviyeleri icin A, B ve C hesabi iyi
olmadigindan yapilan 5d6s seviyesini icermeyen D hesabindan daha iyi sonug elde
edilmistir. Tek pariteli seviyeler incelendiginde ilk uyarilmis seviye 6s°6p seviyesi
icin A ve B hesaplar1 kotii olmasina ragmen C ve D hesaplari iyidir. 5d6s6p seviyesi
icin genel olarak A ve B hesaplari iyidir. 5d°6p seviyesi icin B hesabi uyumluyken
65°7p seviyesi icin C hesab1 daha uyumludur. Tiim hesaplamalarda elde edilen Landé
g-¢arpanlar1 da diger caligmalarla uyum i¢indedir. MCHF+BP hesaplamalar1 sadece
degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmeler dikkate alinarak yapildigindan,
bazi uyumsuzluklar 6zden uyarilarak elde edilen konfigiirasyonlar katilarak
diizeltilebilir. MCHF+BP’nin A ve D hesaplamalarini igeren sonuglarina kaynak
[391]’den ulasilabilir.

HFR program paketi [418] kullanilarak yapilan HFR hesaplamalarinda, degerlik
elektronlar arasindaki karsilikli etkilesme etkilerini dikkate almak i¢in Tablo 3.32°de
verilen konfigiirasyon setleri alindi. Bu hesaplamalarda, Hamiltonyenin hesaplanan
ozdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kiigiik kareler yontemi
ile gozlenen enerji seviyelerine uydurma yapmak icin iyilestirildi. En kiiciik kareler
yonteminde tiim deneysel seviyeler NIST ten alindi. En kiiclik kareler yonteminde
spin-yoriinge parametrelerinin 6lgeklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel
hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve konfigiirasyon
etkilesme integralleri (Rk) icin Olceklendirme faktorlerinin iyilestirilmemis degerleri
A, B, C, D ve E hesaplamalar i¢in sirasiyla 0,75, 0,75, 0,85, 0,70 ve 0,75 olarak
secildi. HFR hesaplamalariyla elde edilen 5d6s?, 5d°6s, 6s°ns (n = 7—14), 6s°nd (n =
6-25), 6s’ng (n = 5—7), 6s°np (n = 6-25), 6s°nf (n = 5-23) ve 5d6s6p Seviyelerinin
enerjileri ve Landé g-carpanlari Tablo 3.33 ve Tablo A.12’de verilmektedir. Tim
hesaplamalar i¢in seviye enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1 diger ¢alisma verileri ile
uyum icindedir. Fakat, D konfigiirasyon setiyle elde edilen 5d6s(°D)6p 2D°, 2F°, 2P°,
5d6s(*D)6p 2D° ve 2P° seviyelerinin enerjilerinin karsilastirma degerleri ile uyumu
kotiidiir.  Ayrica, tim hesaplamalar icin Landé g-carpanlar1 diger caligmalarla
uyumludur. HFR’nin C, D ve E hesaplamalarini igeren sonuglarina kaynak [392]’den

ulasilabilir.



Tablo 3.33. Lu I'in E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-¢arpanlari®
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
Cift !)arite icin:
5d6s 2Dy, 0,004P 0,004E 0,00 0,7995*P  0,80*F 0,79921°
Dy 2618,044 1993,900¢  1993,920° 1,2004%P  1,20*E 1,20040%
2623,138 1993,920°8
2661,81¢ 1993,901°
2726,77° 1993,870F
5d’CF)6s  “Fap 17831,63*  18971,324"  18851,31° 0,414% 0,410°¢ -
18158,82° 18751,599°% 0,413 0,411PF
17477,68° 18920,110° 0,415°
18854,908°
18985,101F
*Fg 18661,16"  19510,228"  19403,31° 1,0284¢ 1,0314CPE 1 042
18992,138 19427,0278 1,0278 1,0328
18290,76° 19478,635°¢
19473,770°
19558,390F
‘o 20079,73%  20297,539"  20247,29% 1,236"BC  1237AF
20405,108 20436,270°
19723,62°¢ 20288,122°
20385,301°
20396,610F
*Fon 21678,08"  21188,123"  21242,26° 1,33178 1,330~CE
21992,158 215325068 1,330¢ 1,3278
21317,07° 21199,662°¢ 1,329°
21400,912°
21339,194F
5d%CP)6s ‘P, 22605,92%  22802,702"  21742,33° 2,637° 2,6474 -
23301,418  22319,273" 2,6368 2,623
21084,63° 22514,770°¢ 2,625° 2,644
22623,315° 2,631P
22690,391F 2,640F
*Pap 2392057  23231,996" 2246753 1,667 1,687 1,73
24652,62°8 22978,622°8 1,5498 1,7008
23052,09¢ 22985,997°¢ 1,671°¢ 1,701¢
23189,319° 1,699PF
23184,093F
Py 24565,95"  23234,599"  25860,76° 1,377 1,460 1,60
25107,72°8 23084,089° 1,363 1,486°
23946,27°¢ 23077,725° 1,357° 1,496°
23278,773° 1,485°
23263,8165 1,487F
65%7s 23, 43021,31"  24119,900"  24125,86° 1,715% 2,005" 2,05
42842,018 24116,6008 1,9298 2,0148
46017,39° 24105,900°¢ 1,723 2,006°
33936,48° 24107,500° 2,002° 2,014P
24110,959% 2,010%
5d*('D)6s 2Dy, 26079,11"  24699,896"  24518,16%? 0,884" 0,848" -
26385,50° 25076,71158 1,0108 0,8398P
25523,04°¢ 24789,699°¢ 0,879°¢ 0,833°
25108,527° 0,837F
24982,194F
Dy, 2774327%  24868,679"  24711,19% 1,328% 1,2114
28165,065 25174,2748 1,385 1,1538
27379,99¢ 25001,790°¢ 1,339°¢ 1,233
25190,196° 1,156°
25103,624F 1,184F
5d’('G)6s  2Gyp, 30293,29"  25718,790"  26570,40° 0,901% 0,926" -
30340,378 25577,2138 0,9048¢ 0,913
29524,51°¢ 25688,486° 0,908°¢
25746,736° 0,917°E

25762,7765
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
2Gyp 30278,36"  26012,102" 26671,32° 1,115"B¢ 1 115°¢
30305,59° 25919,0195 1,118
29486,78° 25919,890°¢ 1,117°
26060,859° 1,116F
26044,384F
5d%CF)6s  2Fsp, 23013,01* 26040437 - 0,953 0,986" -
23468,62° 26587,905°5 0,9148 1,0168
22413,60° 26526,288° 0,960° 0,928°¢
26495,361° 1,015°
26379,914F 0,986F
2, 25683,87"%  27277,870" 2799175 1,132 1,107 -
26121,018 27995,9938 1,1308 1,1218
25116,84° 27851,092°¢ 1,131°¢ 1,125°¢
27800,135° 1,117°
27651,045F 1,1165
5d’P)6s 2Py 30104,57"  28831,462"  28793,34%? 0,715% 0,868" 0,08?
30632,148 28625,601°5 0,705 1,0638¢
29701,75° 29002,966° 0,713° 0,988°
28912,614° 0,934F
28927,177F
%p., 31546,56"  29904,643"  29937,81%? 1,302% 1,3224¢
32027,248 30218,1078 1,2998 1,3128
31088,25° 30291,243° 1,303 1,316°
30285,380° 1,320F
30143,540F
5d(!S)6s %Sy 36500,78"  31188,609"  30747,18° 1,985" 1,821% 2,28
38147478 30873,188° 2,0978 1,6418
37130,00°  30869,725° 1,992¢ 1,628¢
31131,096° 1,709°
31147,253F 1,757F
Tek parite igin:
65%6p 2pe, 8883,524 4137,941"  4136,00° 0,6643" 0,666"F  0,66°
9526,518 4136,100%P 0,6648
5905,27¢ 4137,454° 0,660°
4252,77° 4139,101F 0,665°
P, 11729,42%  7475289"  7476,35° 1,3344P 1 334AF 1,33
12372,418 7476,4008°
7096,97¢ 7475,877¢
6935,96° 7473563F
5d6sCD)6p  “F3, 16951,19%  17736,307"  17427,28° 0,458"8 0,439% 0,50°
17594,18° 17711,9128 0,422¢ 0,4378¢
11980,27°¢ 17711,790° 0,4062° 0,449°
11844,84° 17743,528° 0,437F
17713,269¢
Fosp, 18033,26%  18685,152"  18504,56° 1,070*8 1,050% 1,07°
18676,25° 18662,473" 1,038°¢ 1,048BCE
12761,69°¢ 18665,010¢ 1,031° 1,067°
12632,93° 18488,297°
18663,427F
4, 20104,97"%  20386,465" 2043253 1,2397BP 1 240" 1,222
20747,96° 20319,7178 1,238° 1,239BCE
14010,40° 20327,225° 1,235°
13767,14° 20294,592°
20319,366F
4F%p 22289,06"  22329,734"  22609,46° 1,3347P 1,334 1,30
22932,058 22221,306°
15529,16° 22234,079°
15197,53° 22333,511°

22219,099%
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Seviyeler E g-carpani

Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger

MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6sCD)6p “D°, 19675,06"  20628,030"  20762,42° 0,0145" 0,037*BCE 0,00
20318,053 20579,3973 0,0143 0,008°
14031,48 20567,686 0,012
17856,36° 21211,987° 0,052°
20579,474F

4D, 20027,70"  21096,926"  21195,37° 1,089 1,169 1,192
20670,69° 21075,79158 1,147° 1,1778
14245 87° 21062,403° 1,225P 1,175
18166,50° 22484,650° 1,071°

21075,007% 1,176F

‘D%, 21567,62"  22299,590" 2222164 1,355 1,373 1,39
22210,618 22316,205° 1,299°¢ 1,3648
16088,78° 22334,727° 1,318° 1,362¢
18769,28° 23282,705° 1,336°

22321,638F 1,363F

‘Do, 22633,21"°  23406,733"  23524,24° 1,42378 1,4217 1,412
23276,218 23363,2778 1,427°¢ 1,4228E
16482,61°¢ 23364,918° 1,428°
19846,94° 24278,7055

23363,694
5d6s(D)6p 2DC%, 33355,56"  21578,446"  21462,35° 1,129%8 1,230% 1,23
33998,55%  21606,322°8 1,169¢ 1,2398
27146,07° 21597,377°¢ 1,241°¢
31188,307° 1,185°
21601,251F 1,239¢

D%, 30607,09%  22384,847" 2212470 0,823" 0,873" 0,874°
31250,08° 22365,782°8 0,824 0,8648
15990,05°  22391,313¢ 0,892°¢ 0,868°

28724,816: O,814E

22364,160 0,865

5d6sCD)6p Py, 23195,83%  24005,015"  24108,72° 2,647°8 2,620%
23838,82°8 24061,781°8 2,657°¢ 2,616°

16678,25° 24045,908° 2,615° 2,614°¢

19657,68° 23717,987° 2,643°

24059,115F 2,616F

POy 23603,41"  24232,041"  24308,20° 1,686"E 1,6394BE 1 672
24246,408 24300,422° 1,669 1,636
17166,22° 24285,002°¢ 1,2857° 1,692°
20230,85° 24140,284°

24299,403%

POy 24775,96"  25257,938" 2519157 1,553B 1,520% 1,53
25418,95° 25382,618°5 1,559°¢ 1,531B¢
18367,20°¢ 25393,728° 1,420° 1,557°
20879,54° 25774,024: 1,532F

25386,634
5d6s(*D)6p  *F%, 28326,82%  27295,205"  28020,18 0,869"8 0,888 0,88
28969,81°5 27665,2108 0,862°¢ 0,878BE
22517,71°¢ 27702,323° 0,860° 0,879°¢
29989,96° 24813,680° 0,910°
27666,050F

2Fo,, 29373,15%  29331,050"  29486,94° 1,14778 1,147% -
30016,148 29877,7738 1,145¢ 1,146BCE
23194,33° 29793,370°¢ 1,143° 1,153°
31418,77° 26807,873°

29878,8965
65°7p 2po, 48128,44"  29175,949"  29430,90° 0,717B 0,6674
48771,438 29503,1985 0,657°¢ 0,6718
32888,95° 29498,251° 0,665° 0,673
40018,95° 29445,402° 0,667°

29506,591F 0,671F
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
2po,, 52421, 72"  30678,555"  30488,62° 1,316"F 1,296" 1,23
53064,718 30481,600° 1,325°¢ 1,225
33353,67°¢ 30496,931° 1,328° 1,170°¢
41304,97° 30220,900° 1,334°
30480,569% 1,222F
5d6s(*D)6p 2DC%, 21377,58%  29360,615"  29607,98%? 0,898"B 1,040% -
22020,578 29235,909° 0,811°¢ 1,0708
24874,79¢ 29160,861° 0,814° 1,122°¢
39938,18° 20667,125° 0,904P
29229,114F 1,071
Do, 20313,40"  32748,303"  32456,87%? 1,210"B 1,089
20956,39° 32546,228° 1,183° 1,1148
41394,78°  32585,254° 1,129¢
20279,011° 1,187°
32544,372F 1,114F
5d6s(°D)6p  2F’%), 32160,93"  30931,132"  30183,55° 0,922°8 0,967 -
32803,91°8 30488,618° 0,885° 0,9428
25997,87°¢ 30419,565° 0,873° 0,928°¢
39113,97°  35269,828° 0,874°
30487,663F 0,943F
2ro,, 34402,94%  32273,666" 31751,17° 1,142% 1,147°BCE
35045,938 315534728 1,1478 1,145P
27759,71°¢ 31555,433° 1,143¢P
39955,12° 35901,566°
31556,667F
5d6s(*D)6p  2P%;, 31472,88"  31336,041"  31523,14° 1,323% 1,149 -
32115,878 31635,497°8 1,324 1,1948
25595,39°  31625,201°¢ 1,332¢ 1,198¢
33733,25° 29828,147° 1,325P 1,196°
31632,330F 341F
2po, 3213547"  31969,853"  33443,20° 0,669"B¢  0,679"P
32778,46° 33174,7938 0,667° 0,667%E
26108,82° 33255,814° 0,666°
35061,22° 29894,674°
33174,872F
5d6s(’D)6p 2Py, 34372,49"  33499,295"  32058,10° 0,667%% 0,664 -
35015,48° 31867,106° 0,666°° 0,676%E
28608,04° 31971,824° 0,675°
49166,32° 36272,384° 0,670°
31866,216F
P, 35965,91"  35771,214"  34436,49° 1,324"B 1,3304BDPE
36608,90° 34773,1948 1,329°¢ 1,331°¢
30001,93°¢ 34753,980°¢ 1,334°
51962,70° 38101,516°
34770,603F

“NIST Atomic Spectra Database [63], "Vergés ve Wyart [355], *Tablonun daha genis hali Tablo A.12’de verilmektedir.

3.9.2. Lu P’in bazi uyarilmis seviyelerinin yar1 6miirleri

Lu ’in 5d%6s, 6s°ns (n = 7—14), 6s°nd (n = 6-25), 65°np (n = 6-25), 6s°nf (n = 5-23)

ve 5d6s6p seviyelerinin yar1 omiirleri HFR yontemiyle [418] Tablo 3.32°de verilen

C, D ve E konfigiirasyon setleri i¢in hesaplandi [392]. D, E, C konfigiirasyon setleri

ile yapilan hesaplamalar sirasiyla A, B ve C ist indisleriyle ve sadece tek pariteli

seviyeler “” indisiyle Tablo 3.34’te sunulmaktadir. Tek ve ¢ift pariteli seviyelerin
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yart Omiirleri, bu seviyelerden daha diisiik seviyelere olan tiim miimkiin gegisler
tizerinden (2.249) formiiliine gore hesaplandi. Elde edilen yar1 6miir sonuglar1 lazer
cok basamakli rezonans iyonlagsma spektroskopisi, zaman-¢oziiniirliklii lazer-
indirgenmis floresans teknigi, lazer spektroskopisi, relativistik katki teorisi ve
HFR+CP yontemiyle yapilan deneysel ve teorik calisma sonuclariyla
karsilastirilmaktadir [356, 357, 359, 360, 367, 369].

HFR yontemiyle elde edilen sonuglar bazi seviyeler hari¢ diger ¢alisma sonuglari ile
uyum ig¢indedir. Karsilagtirma degerleri arasinda da tam bir uyumun olmadigina
dikkat edilmelidir. ~Cift pariteli seviyeler karsilastirma degerleri ile
karsilastirildiginda yiiksek uyarilmis d yoriingesini igeren seviyelerde uyumun az
oldugu goriilmektedir. 6s’nd (n = 20-25) 2Dspsp seviyeleri igin C hesabinin
sonuglar1 kotli olmasina ragmen A hesabinin sonuglar1 biraz daha iyidir. Tek pariteli
seviyelerde ise ozellikle 5d65(°D)6p *D%y, 5d65(*D)6p *F’s, Ve 65°25p “P°u3p
seviyeleri icin uyum iyi degildir ve baz1 yiiksek uyarilmis seviyeler i¢cin de uyum
azdir. Diger calismalarla karsilastirildiginda, bazi seviyelerdeki uyumsuzluklarin
O0zden uyarilmis seviyeleri iceren konfigiirasyon setleriyle daha iyi olmasi
beklenmektedir. Fakat bu tiir hesaplamalari yapmak bilgisayar kisitlamalarindan

dolay1 zordur.

3.9.3. Lu Pin elektrik dipol gegcisleri icin dalga boylar, agirhkh salinici

siddetleri ve gecis olasiliklar:

Notral lutesyumun (Lu I) elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, agirlikli salinict
siddetleri ve gegis olasiliklar1 MCHF+BP [412] ve HFR [418] program paketleri ile
hesaplandi [393]. Lutesyum agir bir element oldugu igin, her iki yontemle yapilan
hesaplamalarda ayni1 anda karsilikl etkilesme ve relativistik etkiler ele alindi. Lu I’in
5d6s6p—5d6s?, 6526p—5d6s°, 65*7p—5d6s?, 65°7s—6576p, 65°6d—65°6p Ve 65°5f—5d6s>
elektrik dipol gecislerinin A (A) dalga boylari, log(gf) logaritmik agirlikli salimict
siddetleri ve Ay (sn™) gecis olasiliklart Tablo 3.35°te sunulmaktadir. Zou ve Fischer
[368] taban hal ve ilk uyarilmis seviyesi arasindaki gegisler igin g yoriingesinin ¢ok
onemli oldugunu gosterdikleri i¢in konfigiirasyon setlerinde miimkiin oldugunca bu

yoriinge dahil edildi. Tablo 3.32’deki A, B ve C konfigiirasyon setleriyle yapilan



199

sonuglar A, B ve C ist indisleriyle belirtilmektedir. Ayrica, tabloda sadece tek
pariteli seviyeler “® indisiyle belirtilirken gegis olasiligi icin 10’un kuvvetleri
parantez iginde yazildi. HFR hesabinda C konfigiirasyon seti ile yapilan elektrik
dipol gecis hesabinda, olgeklendirme faktorlerinin en kiiciik kareler yontemiyle
tyilestirilmemis degerleri seviye enerji hesabindan farkli olarak 0,75 secilerek tekrar
yapildi. Lu I’in 151ma parametreleri i¢in karsilastirma degerleri NIST verileri [62],
Fedchak ve c¢alisma grubunun Fourier doniisiim spektroskopisiyle [367], Zou ve
Fischer’in MCDF yontemiyle [368] ve Kwiatkowski ve ¢alisma arkadaslarinin lazer
spektroskopisi [356] ile yaptiklar1 ¢alismalaridir. Zou ve Fischer’in ¢alismalarindaki

salinici siddetleri, agirlikli salinici siddetlerine ¢evrilerek tabloda verilmektedir.

Tablo 3.32°de verilen konfigiirasyon setleri ile MCHF atomik yapi paketi [412]
kullanilarak MCHF+BP hesaplamalar1 yapildi. A, B ve C hesaplamalari i¢in sirastyla
61426, 64402 ve 39586 mimkiin elektrik dipol gegisleri elde edildi. Sadece
karsilastirma degerleri olan 5d6s6p—5d6s?, 6s°6p—5d6s?, 6s*7p—5d6s? ve 6s°7s—6s°6p
diisiik seviye gegisleri Tablo 3.35’te sunulmaktadir. Tabloda agirlikli salinici
siddetleri logaritmik agirlikli salinic1 siddetine ¢evrilerek verilmektedir. Tablodaki
hesap sonuglar1 incelendiginde B hesabinin 5d6s6p—5d652 gecisleri i¢in dalga boylari
Fedchak ve calisma grubunun g¢alismalari [367] ile uyum i¢indedir. Baz1 gecisler
hari¢ logaritmik agirlikli salinict siddetlerinde uyum iyi iken gecis olasiliklarinda
uyum fazla iyi degildir. C hesabinin 6527p—5d682 gecisleri i¢in dalga boyu sonuglari
uyumlu olmasina ragmen diger 1s1ma parametrelerinde uyumsuzdur. 6s°7s—6s%6p
gegislerinde ise dalga boyu ve agirlikli gegis olasiliklari igin uyum kotii iken log(gf)
icin uyum iyidir. 6Sz6p—5d652 gecisleri icin sadece log(gf) karsilastirmasi vardir. B
hesabinin sonuglart Zou ve Fischer’in [368] sonuglari ile uyumludur. MCHF+BP
hesaplamalarinda goriilen bazt uyumsuzluklarin 6z ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmenin de alindigi konfigiirasyonlarla diizeltilebilecegi

diistiniilmektedir.

HFR hesaplamalarinda, HFR program paketiyle [418] Tablo 3.32’deki tek ve gift
pariteli seviyeler arasinda yapilan A, B ve C gegisleri i¢in sirasiyla 310, 505 ve 4448
miimkiin elektrik dipol gegisleri elde edildi. HFR ile elde edilen 5d6s6p—5d6s?,
65°6p—5d6s?, 6527p—5d6s°, 65°7s—6526p, 65°6d—65°6p Ve 6s°5f—5d6s° gecisleri Tablo
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3.35’te sunulmaktadir. Bu gegisler icin dalga boyu sonuglar ile diger ¢alismalar
arasindaki uyumun iyi oldugu goriilmektedir. 5d6$(3D)6p 2p°, ,—5d6s> 2D3/2,5/2
5d65(*D)6p 2F°7;,—5d6s> *Ds;, Ve 5d6s(*D)6p 2P%,—5d6s? “Day, gecislerinde tiim
hesaplamalarda dalga boyu sonuglari uyumlu olmasina ragmen log(gf) ve A
sonuglari uyumlu degildir. 5d6s(*D)6p *F°s,—5d6s% 2Ds, gecis i¢in ise log(gf) sonucu
kétiidiir. B hesabimin 65°6p—5d6s® gegisleri icin log(gf) sonucu karsilastirma degeri
ile uyumludur. 65°6d—6s°6p ve 65°5f—5d6s* gecisleri icin ise tiim 1s1ma parametreleri

i¢cin uyum iyidir.

Tablo 3.34. Lu I’in baz1 uyarilmis seviyelerinin t yar1 dmiirleri (ns)

Seviyeler T
Bu ¢calisma (HFR) Diger calismalar
Konf. Terim A B C Deneysel Teorik
Cift parite icin:
5d%(P)6s P 909 39000  952,0 - -
Py, 13300 51800,0  6580,0 - -
P, 2570 20400,0 1330,0 - -
6s°7s S 8,196 8,89 8,66 12,3+0,6° 12,43
11,7%
5d%(*D)6s 2Dy, 406,0 34000  204,0 - -
D)y 1080, 72000  416,0 - -
5d*(P)6s 2Py 515,0 217,0 1260,0 - -
2p., 854,0 1790,0  988,0 - -
5d%(S)6s 231 459,0 74,7 518,0 - -
6s%6d ’Dap 8,51 - 9,28 9,2+0,5° 10,4
20+2° 10,5%
Dy, 11,36 - 13,2 11,2+1,12 14,8
19+2° 14,9%
65%8s 23, 15,5 - 20,3 - -
6s%7d 2Dy, 18,8 - 21,4 - -
“Dyy 24,0 - 27,5 - -
65%9s 23, 31,8 - 39,2 - -
6s°8d 2Dy, 37,0 - 41,7 - -
“Dyy 46,5 - 52,9 - -
65%10s 23, 62,9 - 68,3 - 50°
65°9d Dy, 62,5 - 62,2 - -
“Dyy 69,6 - 78,1 - -
6s%11s 23, 110,0 - 117,0 - 80°
6s°10d Dy, 88,3 - 98,6 - 50°
“Dyy 305,0 - 102,0 - 60°
65%12s 23, 166,0 - 174,0 - 120°
6s%11d 2Dy, 132,0 - 147,0 - 70°
’Dyy 132,0 - 134,0 - 80°
65%13s 23, 222,0 - 225,0 - 180°
6s12d 2Dy, 183,0 - 208,0 - 100°
’Dyy 152,0 - 159,0 - 110°
6s%14s 23, 303,0 - 302,0 - 250°
65%13d 2Dy, 248,0 - 281,0 - 140°
’Dyy 272,0 - 294,0 - 150°
6s214d ’Dap 322,0 - 375,0 - 190°
2Dy, 387,0 - 452,0 - 210°
6s215d ’Dap 400,0 - 482,0 - 240°
’Dyy 171,0 - 127,0 - 270°
6s°16d Dy, 505,0 - 599,0 - 300°
’Dyy 153,0 - 103,0 - 320°
6s217d ’Dap 524.0 - 710,0 - 370°

Dy, 146,0 - 82,3 - 400°
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Tablo 3.34. Devam

Seviyeler T
Bu ¢caliyma (HFR) Diger ¢calismalar
Konf. Terim A B C Deneysel Teorik
65218d Dy 798,0 - 818,0 - 460°
, ’Dg)y 888,0 - 65,8 - 480°
65°19d Dy, 971,0 - 892,0 200:£40° 550°
2Dy, 1080,0 - 52,0 - 580°
6s°20d Dy, 11600 - 907,0 310+30¢ 660°
’Dg)y 13000 - 419 - 690°
6s221d 2Dy, 1380,0 - 824,0 110+5¢ 780°
’Dg)y 15500 - 32,7 - 820°
6s°22d Dy, 16200 - 638,0 730:40° 920°
2Dy, 1820,0 - 25,6 - 960°
6s°23d Dy, 18900 - 390,0 1300+200¢  1070°
2Dy, 21200 - 20,1 - 1110°
6s%24d Dy, 21800 - 119,0 840+130¢ 1240°
2Dy, 24500 - 16,3 - 1280°
6s%25d 2Dy, 25000 - 65,9 1550+100¢  1430°
D, 28200 - 21,3 - 1470°
Tek parite i¢in:
65%6p 2po, 1584,0 10280  1052,0 - -
2po., 592,2 3774 388,0 - -
5d6s(°D)6p  ‘F°, 4537 569,1 310,4 554428? 370*
599
‘Fog 187,8 352,5 237,3 4724242 303
\ 430+20° 4992
Fo 628,1 1030,0  1008,0 - -
5d6s(°D)6p Dy, 3877,0 644,33 1617,0 1050522 693%
\ 1020+60° 1180
D% 75,34 37370 24800 2450+150° -
D%, 114,8 148,5 83,83 862+43? 305%
\ 820+50° 497%
D%, 15040 8186 976,5 - -
5d6sCD)6p D%, 1,788 96,06 47,93 81,9+4,12 52,5%
83+5" 83,9%
80+4°
D%, 1,977 29,39 17,28 43,9+2.2° 25,2%
47+1° 40,6%
43+3¢
5d6sCD)6p  “P°y, 6186,0 22690  6695,0 - -
POy, 823,6 950,5 413,7 1640+131* 667
- 1050%
P%), 175,3 193,2 134,1 3324178 202%
315425° 327%
5d6s(*D)6p  2F%, 6,247 4,242 4,367 10,5+0,5° 9,3
12+1° 15,7%
= 7,886 12,51 17,05 151482 114%
165+5° 187%
5d6s(*D)6p  2DC, 134,8 4,215 4,973 5,9+0,3° 8,0
, 7,240,3° 12,6%
D% 170,4 2,306 2,150 3,240,2% 3,0%
5,1+0,6° 4,9%
5d6s(D)6p 2%, 2,379 2,677 2,712 5,3+0,3 45"
6,7+0,4° 7,5%
2P, 2,110 2,074 2,004 4,1+0,2 3,3%
5,7+0,4° 5,5%
6s°7p 2po, 32,17 9,799 11,59 9,240,5° 9,6%
8,6+0,8° 13,12
8,1fl
8’4f2
2pe,, 69,30 7,588 5,546 5,9+0,3° 5,8
7,4+0,6° 8,9%
6’3f1
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Seviyeler T
Bu ¢caliyma (HFR) Diger ¢calismalar
Konf. Terim A B C Deneysel Teorik
5d6s(°D)6p  “P°u 2,909 10,70 73,58 4,940,2° 5,87
6,3+0,4° 9,5%
P’y 1,586 1550 2,075 3,7+0,2° 3,2
5,120,3 5.2%
5d6s('D)6p P 6407 7,026 5905 8,5+0,4° 6,7
, 10,005 10,7%
P 3,201 2,066 2,028 7,8+0,4° 4,1
9,1+0,6" 6,9%
6s°5f P52 2236 - 50,27 30.2+1,5° 310"
3142 35,7%
, 33,1(3,0)' 30"
Fo7 1759 - 55,18 30,3+1,5° 330"
2942" 38,7%
30,7(3,0) 32m%
65°8p 2p 13,92 - 49,09 44(4) 22"
, 46"
P, 59,09 - 17,74 20,5(2,0) ot
157
6576f 2Fos 4630 - 44,14 52(5)" 52"
2po., 51,08 - 48,50 50(5)" 56™"
65°9p 2p 154,9 - 160,8 - g2"
- 18"
P, 63,67 - 95,52 82(10)" 44
2 2o 113f2
6s°7f Fsr2 6733 - 21,58 54(5)" 68"
2po., 76,26 - 22,41 66(7)" 717
65°10p 2p 278,3 - 291,3 - 138"
1437
, 370°
P% 199,8 - 211,1 - 89"
96"
C
6s%8f 2Fospy 129,0 - 12,39 104(10)f 1277
, 2Fe,, 142,6 - 12,45 - 133™%
6s%11p 2po,, 506,2 - 522,9 - 520°
2P, 396,2 - 391,4 - 410°
6s°0f 2F0, 196,1 - 133,6 - g3™"2
2po,, 222,0 - 144,0 - g7
65°12p 2po, 754,8 - 7945 - 710°
, §P°3,2 645,2 - 633,2 - 610°
6s10f Fs/ 279,8 - 363,6 - -
2o, 320,1 - 429,3 - -
65*13p 2pe, 998,8 - 1092,0 - 1030°
, §P°3/z 911,8 - 925,0 - 880°
6s11f Fs 383,2 - 568,3 - -
, 2o, 4413 - 695,6 - -
6s214p 2po,, 467,6 - 685,8 - 1450°
, 2P, 458,8 - 641,4 - 1230°
6s%12f 2Fo. 516,7 - 808,1 - -
2po,, 587,8 - 982,5 - -
6s°15p 2po, 1763,0 - 1937,0 - 1960°
, 2pe,, 16520  — 1677,0 - 1650°
6s213f 2Fospy 670,5 - 1072,0 - -
2po,, 762,8 - 1311,0 - -
6s°16p 2po - - 2651,0 - 2580°
, §P°3,2 - - 2354,0 - 2170°
6s214f Fs 849,1 - 1372,0 - -
, §F°7,2 967,6 - 1685,0 - -
6s217p P - - 3343,0 - 3230°
2po,, - - 2991,0 - 2720°
6s°15f R0, 10630 - 1732,0 - -

Forp 12030 - 2108,0 - _
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Seviyeler T
Bu ¢alisma (HFR) Diger calismalar
Konf. Terim A B C Deneysel Teorik
65*18p 2po, - - 4179,0 - 4000°
2po,, - - 3670,0 - 3370°
6s°16f 2Fo., - - 2128,0 - -
2F,, - - 2599,0 - -
65%19p 2pe, - - 4836,0 - 4890°
2po,, - - 44140 - 4130°
6s17f 2Fo,, - - 2573,0 - -
2Fo,, - - 3169,0 - -
65220p 2pe, - - 5604,0 - 5910°
2po,, - - 5145,0 - 5090°
6s°18f R0, - - 3098,0 - -
2po_, - - 3790,0 - -
6s%21p 2po - - 6421,0 - 7170°
2po,, - - 5869,0 - 5990°
6s219f 2P, - - 3671,0 - -
2F07/2 - - 4483,0 — —
65°22p 2po, - - 6757,0 - 8390°
2po,, - - 6245,0 - 7110°
6s220f 2po - - 4307,0 - -
2Fo,, - - 5270,0 - -
65223p 2po, - - 7077,0 - 9870°
2po., - - 6652,0 - 8380°
6s221f 2po, - - 5003,0 - -
2po_, - - 6113,0 - -
6s°24p 2po,, - - 6689,0 - 11530°
2po,, - - 6372,0 - 9810°
6s222f 2P, - - 5751,0 - -
2RO, - - 7038,0 - -
65°25p 2pe, - - 5594,0 - 13380°
2po,, - - 5395,0 - 11390°
6s223f 2Fo, - - 6502,0 - -
°Fo2 - - 7949,0 _ _

4al22Fedchak ve calisma grubu [367], "Gorshkov ve ¢alisma arkadaslar [357], “Vidolova-Angelova [360], “Vidolova-Angelova
ve calisma arkadaslar1 [359], *Kwiatkowski ve ¢alisma arkadaslari [356], “™?Dai ve ¢alisma arkadaslari [369]



Tablo 3.35. Lu I’in elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikl salinic1 siddetleri ve A gegis olasiliklar: (sn™)

Gecisler A log(gf) A
Ust seviye Alt seviye Bu caliyma Diger Bu caliyma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6s(°D)6p D, 5d6s %Dy, 5067,39" 4847,764"  4815,04° -2,85% -1,689%  -2,20° 0,184(6)*  2,910(6)* 0,90+ 0,06(6)*
4906,348 4859,221° -2,848 -1,5538 0,200(6)®  3,950(6)®
4861,077¢ -1,603¢ 3,520(6)°
5d6s(°D)6p “D°%, 5d6s? %Dy, 4978,43" 4740,017"  4716,69° 2,044 3,290"  -2,82° 0,609(6)*  0,038(6)* 0,113+ 0,012(6)?
4822,87° 4744,7728 -2,048 -2,861°8 0,657(6)®  0,102(6)®
6966,58° 4746,881° -1,76¢ -3,567°¢ 0,599(6)°  0,020(6)°
5d6s(°D)6p “D°%, 5d6s? %Ds), 5724,55" 5234,782"%  5206,49° 2,778 -1,954"  -2,38° 0,086(6)"  0,677(6)* 0,254+ 0,026(6)?
5521,618 5240,593% 2,718 -1,7638 0,107(6)®  1,040(6)®
8553,09¢ 5243,132°¢ -2,65¢ -1,804°¢ 0,051(6)°  0,952(6)°
5d6s(°D)6p ‘D%, 5d6s? %Dy, 4623,94" 4484,371"  4498,85° -1,98" -1,796"  -2,63° 0,545(6)"  0,884(6)* 0,128+ 0,009(6)?
4489,35° 4481,036° -2,008 -1,7128 0,547(6)®  1,070(6)®
6173,73¢ 4478,294° -1,60¢ -1,621°¢ 0,734(6)°  1,990(6)°
5d6s(°D)6p ‘D%, 5d6s? %Ds), 5260,79" 4924,727" 4942 32° 1,374 1,080  -1,67° 1,712(6)  3,820(6)" 0,97+ 0,06(6)
5088,79° 4920,715°8 -1,388 0,978 1,793(6)5  4,830(6)°
7388,19¢ 4917,379° -0,90¢ -0,878°¢ 2,557(6)°  6,080(6)°
5d65(°D)6p *F3 5d6s> 2Dy, 5878,84" 5638,139" 5736,54° -1,66" -1,498%  -1,47° 1,042(6)"  1,670(6)* 1,73+ 0,09(6)
5663,435 5645,911° -1,698 -1,5448 1,072(6)®  1,490(6)®
8272,67¢ 5647,026° -1,08¢ -1,448°¢ 0,256(6)°  1,860(6)°
5d65(°D)6p *F3 5d6s> 2Ds), 6948,25" 6352,283"  6477,68° -2,99% 28744 2,74 0,036(6)"  0,055(6)" 0,072+ 0,006(6)*
6651,92° 6362,166% 2,988 -2,9538 0,040(6)®  0,046(6)®
6363,534¢ -2,802°¢ 0,065(6)¢
5d6s(°D)6p *Fs), 5d6s> 2Dy, 5527,23" 5351,828"  5402,57° -1,72% 1,199  -1,50° 0,699(6)"  2,460(6)" 1,20+ 0,06(6)"
5336,31°% 5358,338° -1,758 -1,2438 0,699(6)8  2,220(6)®
7770,23¢ 5358,377°¢ -2,23¢ -1,217¢ 0,108(6)°  2,350(6)°
5d6s(°D)6p *Fs), 5d6s> 2Ds), 6462,37" 5991,171"  6055,02° -1,61% 1,759 -1,52° 0,645(6)"  0,540(6)" 0,92+ 0,05(6)°
6205,15° 5999,3458 -1,628 -1,8718 0,686(6)°  0,417(6)®
9797,11¢ 5999,351¢ -2,07¢ -1,687°¢ 0,098(6)°  0,635(6)°
5d65(°D)6p P, 5d6s> 2Dy, 4226,12" 4126,758"  4112,70° -2,78% -2,801%  -2,36° 0,155(6)"  0,155(6)" 0,43+ 0,06(6)"
4113,318 4115,1518 2,778 -2,5408 0,166(6)2  0,285(6)®
5788,57¢ 4117,459° -1,80¢ -2,300°¢ 0,791(6)°  0,492(6)°
5d6s(°D)6p P, 5d6s% 2Dy, 4026,59" 3959,137"  3968,46° -2,00% -1,183%  -1,51° 0,562(6)"  4,660(6)" 2,21+ 0,14(6)
3924,008 3939,696° -2,098 -1,2238 0,585(6)5  4,280(6)®
5412,21¢ 3938,733¢ -2,12¢ -1,208°¢ 0,286(6)°  4,430(6)°

¥0¢c



Tablo 3.35. Devam

Gegcisler A log(gf) Ay

Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢caliyma Diger Bu ¢caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d6s(°D)6p *P, 5d6s° *Ds, 4501,08" 4298,478"  4309,57° 2,637 -2,918"% -1,96° 0,127(6): 0,073(6): 0,66+ 0,04(6)°
4374,39° 4275,578% -2,558 -2,1138 0,163(6) 0,468(6)
6323,44° 4274,421° -1,70¢ -1,904¢ 0,550(6)° 0,758(6)°A

5d65(°D)6p 2F), 5d6s% 2Dy, 3103,67% 3232,982" 3312,11° 0,49 0,590% 0,26 358,35(6)’; 414,00(6)" 185+ 9(6)*
3042,15° 3279,9128 0,518 0,506° 384,52(6)°  332,00(6)
3830,00° 3287,721¢ 0,34°¢ 0,518 165,91(6)¢  338,00(6)°

5d65(°D)6p 2F), 5d6s% 2Dy, 3378,17% 3455,757"  3546,39° -0,70% -0,215%  -1,53° 19,593(6)"  56,70(6)" 2,6+ 0,4(6)?
3306,05° 3509,4365 -0,718 -0,4078 19,838(6)%  35,30(6)°
4264,93¢ 3518,363° -1,88°¢ -0,536° 0,797(6) 26,20(6)°A

5d65(°D)6p 2F%, 5d6s% 2Dy, 3140,32% 3302,533"  3359,56° 0,674 0,844 0,522 393,23(6)’; 534,00(6)" 244 12(6)?
3077,84° 3383,0108 0,68% 0,810°8 420,47(6)  470,00(6)
3966,77°¢ 3384,030° 0,54°¢ 0,827°¢ 183,04(6)¢  488,00(6)°

5d6s(°D)6p *D, 5d6s? *Dgp, 3260,93" 4467,290"  4518,56° 0,38 -0,492"  -0,56° 377,40(6)" 27,00(6)" 22,6+ 1,2(6)%
3193,138 4471,105%  4518,57° -0,64¢ -0,4178 395,94(6)  32,00(6)
6211,60¢ 4465,869° -0,341¢ 9,884(6) . 38,20(6)2 .

5d65(°D)6p 2D, 5d6s% 2Dy, 3565,31° 4904,135"  4966,12° -0,90" -4,181%  -3,31° 16,384(6)"  0,005(6)* 0,033+ 0,005(6)
3485,14° 4908,7428 -0,928 -4,3218 16,475(6)%  0,003(6)°
7442,50° 4902,403° -2,19¢ -3,623°¢ 0,196(6)"  0,017(6 ¢ .

5d6s(°D)6p 2D, 5d6s? %Dy, 2992,714 4634,241"  4658,01° -1,624 21,1494 1,218 3,007(6)B 3,67(6)B 3,15+ 0,18(6)
2935,435 4628,267° -1,558 -1,1418 3,620(6) 3,75(6)
3668,62° 4629,046° -1,88¢ -1,102°¢ 1,084(6)°  4,10(6)°

5d6s(°D)6p 2D, 5d6s? %Ds, 2992,714 5106,071* 5135,08° -1,624 -0,875"  -0,67° 3,007(6)’; 5,68(6): 9,1+ 0,5(6)
2935,435 5098,830% 5135,09° -1,558 -0,9108 3,620(6) 5,27(6)
3668,62° 5099,744¢ -1,88¢ -0,770° 1,084(6)°  7,25(6)¢

5d6s(°D)6p Py, 5d6s” 2Dy, 2904,32% 2985,132"  3118,43° -0,01% 0,443* 0,23 387,36(6): 1040,0(6): 203+ 11(6)°
2850,31° 3138,0308 0,018 -0,176° 423,38(6)°  226,00(6)
3481,81° 3129,815°¢ -0,05¢ -0,517¢ 245,19(6)°  103,00(6)°

5d6s(°D)6p P, 5d6s? %Dy, 2775,86" 2795,536"  2903,05° -1,124 -0,488%  -1,40° 16,298(6)’; 69,40(6)B 7,9+ 0,5(6)
2726,448 2875,775°8 -1,098 -0,459° 17,998(6)%  70,00(6)
3320,60° 2875,038° -0,98¢ -0,535° 15,860(6)°  59,00(6)°

5d6s5(°D)6p P, 5d6s” “Ds), 2993,40% 2960,565"  3081,48° 0,58 0,727  0,17° 474,34(6)’; 1020,0(6)’; 262+ 14(6)°
2936,53° 3050,713%  3081,47° 0,428 0,682° 511,46(6)°  862,00(6)
3642,68° 3049,873¢ 0,29¢ 0,615° 246,44(6)°  737,00(6)°

<0¢
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Gegcisler A log(gf) Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢caliyma Diger Bu ¢caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6s(*D)6p °D°, 5d6s® “Dg, 4664,93" 3405,915" 3376,49° -0,88" 0,271"  0,06° 10,004(6)"  268,00(6)" 168+ 9(6)?
4528,008 3420,448%  3376,50° -0,888 0,243 10,580(6)®  249,00(6)®
4002,20°¢ 3425,730° 0,23¢ 0,200¢ 176,70(6)¢  225,00(6)°
5d6s(:D)6p 2DC;, 5d6s% 2Dy, 4908,61* 3053,584"  3080,13° -1,76% 06724 -1,21° 0,798(6) 2540(6)" 7,2+ 0,6(6)
4757,30°8 3072,547? -1,778 —1,4763 0,839(6)® 3,930(6)?
3069,390 -2,076 0,990(6)
5d6s(:D)6p 2DC%;, 5d6s% 2Dy, 5632,43" 3251,564" 3281,75° -1,16% 0,631 0,472 24246 450,00(6)" 305+ 19(6)
5435,84° 3273,079? 3281,74 -1,168 0,608? 2,606(6)® 422,00(6)?
3269,484 0,635 448,00(6)
5d6s(:D)6p 2F), 5d65% 2Dy, 3522,89% 3663,635" 3567,85° -0,29" 0,211%  -0,10° 45,648(6)"  135,00(6)" 69+ 4(6)?
3443,98° 3614,641%  3567,84° 0,318 0,357° 46,217(6)°  193,00(6)®
4419,21°¢ 3610,555° -0,21°¢ 0,334°¢ 35,346(6)°  185,00(6)°
5d6s(:D)6p 2F), 5d6s% 2Dy, 3880,82° 3952,364"  3841,19° -0,75% -0,328%  -0,45° 13,171(6)"  33,40(6)" 26,5+ 1,6(6)"
3786,12° 3895,409%  3841,18° -0,768 -0,290°8 13,446(6)®  37,50(6)°
5008,54°¢ 3890,645° -0,89°¢ -0,270¢ 5,6948(6)°  39,20(6)°
5d6s(:D)6p 2F%, 5d6s% 2Dy, 3729,38" 3658,024"  3636,25° 0,674 -0,001*  -0,99% 12,891(6)"  62,20(6)* 6,4+ 0,3(6)
3641,81° 3586,3128 -0,708 0,075° 12,650(6)®  77,00(6)°
4844,33¢ 3596,225°¢ -0,51¢ -0,061°¢ 10,976(6)°  56,00(6)°
5d6s(*D)6p Py, 5d6s? %Dy, 3106,13* 2985,132"%  2989,28° 0,24 0,443%  -047° 196,96(6)"  1040,0(6)* 1286(6)
3044,50° 3014,333% -0,258 0,2078 204,36(6)°  590,0(6)
3813,78¢ 3007,879¢ -0,40° 0,244° 90,969(6)°  645,0(6)°
5d6s(*D)6p P, 5d6s? %Dy, 3171,40% 3191,206"% 3171,37° -0,89* 0,069"  -0,40°% 21,173(6)*  192,0(6)* 66+ 3(6)
3107,218 3161,003% -0,908 -0,157° 21,808(6)° 116,0(6)®
3889,98¢ 3162,236° -1,13¢ -0,114¢ 8,1406(6)°  128,0(6)°
5d6s(*D)6p P, 5d6s? %Ds, 3458,56" 3408,068" 3385,52° -0,60% -2,494%  -0,46° 34,603(6)" 0,461(6)*  50,3+2,7(6)
3383,03° 3373,647°8 -0,63% -1,126° 34,072(6)®  10,90(6)®
4339,44° 3375,037¢ -0,50¢ -1,585°¢ 28,264(6)°  38,00(6)°
65°7p 2Py, 5d6s” 2Dy, 2075,23* 3427,465"  3396,80° -0,70% -1,318% 0,45 154,24(6)*  13,60(6)* 103+ 7(6)
2047,29° 3389,460° -0,658 -0,4178 176,60(6)°  111,00(6)®
2987,94° 3390,236¢ -1,63¢ -0,332°¢ 8,777(6) 135,00(6)°
65°7p 2P%;, 5d6s” 2Dy, 1905,46" 3259,596" 3278,97° -1,15% -0,770%  -0,19° 32,443(6)* 26,00(6)" 100+ 5(6)
1882,438 3280,665° -1,108 -0,3848 37,757(6)®  64,00(6)®
3030,03¢ 3279,661°¢ -2,09¢ -0,222°¢ 1,475(6) 93,00(6)¢
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Gegcisler A log(gf) Ay
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢caliyma Diger Bu ¢caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
6577p “P%), 5d6s° *Ds, 2005,51° 3486,183" 3508,42° 0,274 -0,971%  -0,32° 225,12(6)" 14,70(6)" 65+ 4(6)°
1980,218 3510,299° 0,228 -0,4418 257,37(6)%  49,00(6)®
3295,95°¢ 3509,134¢ -1,21°¢ -0,334¢ 9,378(6)°  62,70(6)°
65°7s %Sy, 65%6p 2Py, 1058,174 5004,536"  5001,14% -1,44% 0,391  -0,62° 107,34(6)* 54,10(6)" 32+ 1,8(6)
3005,975 5004,864°% -0,628 -0,3848 87,990(6)®  55,00(6)®
2498,76°¢ 5002,735°¢ -0,87¢ -0,390¢ 71,737(6)°  54,50(6)°
65°7s %Sy, 65%6p 2P, 3201,75" 6007,961"  6004,49°% -0,38% -0,177°¢  -0,27° 134,25(6)"  61,50(6)"C 49,3+ 2,6(6)
3287,28° 6009,518°%  6004,52° 0,138 -0,169° 416,64(6)° 62,50(6)° 49(6)°
2575,48°¢ 6006,455° 0,29¢ 988,67(6)°
65%6p 2P°, 5d65% 2Dy, 11182,58%  24165,786" - -1,38% -1,249% 1,294 1,110(6) 0,32(6)* -
10430,58%  24177,376° -1,278 -1,1518  -0,98% 1,629(6)°5  0,20(6)®
16635,30¢  24178,370° -2,18° -1,179¢ 0,078(6)°  0,38(6)°
65%6p 2P°3, 5d65% 2Dy, 8482,93’; 13377,261’; - -1,97’; -1,778’; -1,8422 0,250(6)’; 0,15(6)’; -
8042,54 13375,439 -1,87 -1,646°  -1,45 0,346(6) 0,21(6)
13882,43°  13375,720° -2,83¢ -1,687°¢ 0,012(6)°  0,19(6)¢
65%6d 2Dy, 65%6p 2P°; - 3648,439%  3647,78° - 0,129  -0,13% - 93,00(6)5 92,0+ 5(6)
3647,671¢ -0,127¢ 93,50(6)¢
65°6d 2Dy, 65°6p 2P°3, - 4154,776%  4154,09% - -0,903%  -0,76° - 12,10(6)® 16,8+ 1,1(6)
4153,782¢ -0,897°¢ 12,20(6)°
65°6d 2Dg), 65°6p 2P°3, - 41242758 412472 - 0,066 0,14 - 76,00(6)% 89,0+ 9(6)?
4124,541° 0,065° 75,80(6)¢
6s%5f 2F°%), 5d6s? %Dy, - 2729,8048  2728,94° - 0,815  -0,81° - 22,80(6)5 23,2+ 2,0(6)
2729,821° -0,774° 25,20(6)¢
6s°5f *F%, 5d6s% *Dg, 2885,9422 2885,14°% - -O,639§ -0,64° - 23,00(6)? 23,14 2,0(6)°
2885,925 -0,586 26,00(6)

*Fedchak ve ¢alisma grubu [367], "NIST Periodictable [62], *Kwiatkowski ve ¢alisma arkadaslar [356], “*%Zou ve Fischer [368, gf. 'den gevrildi]

L0¢
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3.9.4. '"Lu I’in baz diisiik hal seviyelerinin asir1 ince yapisi

Lutesyum °Lu ve *®Lu olan iki dogal izotopa sahiptir. ”°Lu izotopunun bollugu
%97,41, cekirdek spini 7/2, manyetik dipol momenti p = 2,2327uy ve elektrik
kuadrupol momenti Q = 3,49 barn’dir [47]. Nétral lutesyumun asiri ince yapisi ve
izotop etkileri farkli calisma gruplan tarafindan incelenmistir [371-388]. Bu
calismalar atomik demet manyetik rezonans, lazer spektroskopisi, lazer optogalvanik
spektroskopisi ve rezonans-iyonlagma kiitle spektroskopisi gibi deneysel yontemlerle
yapilmistir [355, 378—382, 387].

14 6zii disinda ¢ift ve tek pariteli seviyeleri i¢cin Tablo 3.32°de

Lu I atomunun [Xe]4
verilen B konfigiirasyon setindeki konfigiirasyonlar segilerek MCHF program
paketiyle [412] 5d6s% 5d°6s, 5d°, 65?6p, 5d6s6p ve 5d°6p seviyelerinin A manyetik
dipol ve B elektrik kuadrupol etkilesim terimleri hesaplandi. Tablo 3.36’da A
manyetik dipol ve B elektrik kuadrupol asir1 ince yapi sabitleri diger sonuglarla
karsilastirilmaktadir. Bu sonuglarla karsilastirildiginda bazi seviyeler hari¢ uyum
iyidir. Fakat bazi seviyelerde uyum kétiidiir. Uyumsuzluklarm giderilmesi igin 5d6s,
5d%6s, 6s°7s, 6s6p?, 5d°, 5d6s7s, 6s°6p, 5d656p, 5d°6p ve 6s*7p konfigiirasyon setiyle
tekrar hesap yapildi. Bu hesaplamada *"Lu I i¢in elektrik kuadrupol momenti Q =
5,68 b [42] alind1. Elde edilen 5d6s? ve 6s°6p seviyeleri i¢in sonuglar tabloda “*” ile
belirtilerek verildi. Bu seviyeler i¢in uyum daha iyi oldu. Diger seviyelerde diizelme
olmadig i¢in tabloda verilmedi. Kargilagtirma degerlerinin deneysel yontemlerle elde
edildigine dikkat edilmelidir. Lutesyumun asir1 ince yap: sabitleri i¢in daha detayli
teorik calismalara ihtiya¢ vardir. Tablo 3.32°de verilen diger konfigiirasyon setleri ile
ve oOz-degerlik ve 0z-6z elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesimleri igeren
konfiglirasyon setleri ile hesaplamalar tekrarlanarak uyumsuzlugun giderilmesi

diistiniilmektedir.



Tablo 3.36. ™°Lu I’in A ve B agir1 ince yap1 (HFS) sabitleri (MHz)
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Seviyeler HFS sabitleri
B
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP calismalar MCHF+BP calismalar
Cift !)arite icin:
5d6s 2Dy 256,49 194,3(0,1)? 1036,34 1511(1)?
223,53* 194,33(300)° 1489,97*  1511,39(320)"
195,6(40)° 1506(15)°
2Dy 199,16 147,0(1,0)3 1456,51 1865(10)?
181,48* 146,78(138)° 2118,88*  1860,66(840)°
149,0(60)° 1862(18)°
5d°CF)6s  “Fap -302,49 -1160(3)¢ 315,62 285(30)°
*Fe 441,27 492(4,5) 313,91 345(60)"
*Fu 490,41 765(30)° 490,26 201(150)¢
*Fgp 493,48 - 754,17 -
5d%CP)6s  “Pyp 2131,94 4908(15)* 0,00 -
Py, 539,82 - 890,30 -
*Pg), 772,33 1116,3§15)d -652,58 360(60)¢
5d%CP)6s Py 99,12 984(6) 0,00 -
2pan -215,50 -1021,5(3)" -1011,52  -1191(15)°
5d°CF)6s %R 219,80 - 635,71 -
2F 7,27 -636(15)" 991,50 2424(60)
5d’('G)6s %Gy -105,56 -441(3) 2748,56 1719(3)
Gy, 497,03 - 3118,53 -
5d%(!S)6s %Sy, 2790,34 - 0,00 -
5d’('D)6s  *Dsyp 39,72 -1065(9)" 32,70 165(60)°
Dy, 759,46 901,9(50)° -759,64 -43(20)°
883,5(4,5)" -42(60)¢
5d° *Fa 350,24 - -355,20 -
*Fg 226,38 - -321,50 -
*Fu 168,75 - -469,25 -
“For 163,12 - -672,16 -
5d° P 688,06 - 0,00 -
Py 218,62 - -453,43 -
“Ps 242,07 - 410,51 -
5d° 2Gypy 264,95 - 1606,93 -
Gy, 189,27 - 1597,25 -
5d° “Fapy 275,78 - 1107,61 -
2, 184,03 - 132591 -
5d® Hg, 185,90 - 1968,39 -
2Hi1p 177,75 - 2190,59 -
Tek parite icin:
65%6p 2pe, 750,22 - 0,00 -
597,47* 0,00*
P, 295,86 222,8(80)° 1437,54 2091(23)°
266,56 2200,50*
5d6sCD)6p  “F°, -292,72 -915,8(60)° 1096,81 1759(22)°
-922,5(3) 1756,5(3)"
-924,7(0,5)° 1767(4)°
-924,82(15)" 1766,8(1,0)"
Fosp, 643,89 989,6(40)° 617,57 1110(20)°
987(3)" 1116(9)
987,2(0,4)° 1117(6)°
987,35(12)" 1117,9(2,0)
= 613,70 1016,5(40)° 1824,58 2531(22)°
1021,19(7)" 2369,5(3,0)"
“Foaro 614,62 1079,0(90)° 294462 3838(17)°
5d6sCD)6p  “D°y, -1052,26 -2250,8(40)° 0,00 -
-2244(3)"
D% 533,10 1025,9(50)° 308,07 615(14)°
1025(15)" 600(120)°
‘D%, 561,51 1095,5(90)° 345,30 813(25)°
1092(3)¢ 855(30)"
D%, 752,02 1230(30)¢ -492,16 -600(90)¢
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Tablo 3.36. Devam

Seviyeler HFS sabitleri
A B
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢cahiyma Diger
MCHF+BP  caliymalar MCHF+BP caliymalar
5d6sCD)6p  *P°i, 248497 4511(5)? 0,00 -
4528,5(1,8)"
P 1241,57 2086(3)? -682,47 -1298(12)?
2063,1(3)° -1095(15)¢
4po., 904,48 1492(2)? 124,42 -237,5(24)?
1497(9)° -270(60)°
5d6s(’D)6p  2P°y, -483,73 414(15)" 0,00 -
2P 644,34 - 572,04 -
5d6s(D)6p D%, 238,26 - 151,66 -
Do, -37,43 - 461,41 -
5d6s(°D)6p  2F%;, -57,99 - 1236,04 -
2o, 272,36 - 1612,85 -
5d6s(‘D)6p  2D°%;, -558,30 597(30)¢ -146,79 210(150)°
Do, 808,37 - -88,60 -
5d6s(*D)ep  %P°y, 197,34 -1536(6)" 0,00 -
2po,, 323,75 - 364,65 -
5d6s(!D)6p  2F%;, 122,96 310,8(0,6) 1848,70 3047(11)
309(30)" 2940(300)"
2po,, 417,97 840(15)¢ 221227 3585(150)¢
5d’CPY6p  2D%p, 122,69 - 516,46 -
Do, 177,98 - 179,75 -
5d°CR)ep D, 460,21 - 0,00 -
‘D%, 382,10 - -57,39 -
‘D%, 227,33 - 335,08 -
‘D%, 143,74 - 706,80 -
5d’CR)Bp G, 325,68 - 1244,74 -
4G%, 209,59 - 1160,32 -
G 164,43 - 1288,96 -
4G 131,28 - 1608,08 -
5d%('D)6p  %F%, 195,89 - 280,57 -
2o, 137,43 - 377,76 -
5d’(G)6p  2F%p, 190,15 - 4439,37 -
Fo 275,91 - 5017,75 -
5d*('G)ep %G, 166,38 - 1356,00 -
2G%), 179,20 - 2478,23 -
5d2(G)ep  H, 203,24 - 258295 -
2HO 1 162,15 - 3684,50 -

*Witte ve alisma arkadaslar1 [387], "Figger ve Wolber [378], “Reddy ve Rao [382], “Vergés ve Wyart [355], *Zimmermann ve
calisma arkadaslar1 [380], 'Kuhnert ve galisma arkadaglan [381], °Nunnemann ve ¢alisma arkadaslar1 [379]

3.9.5. Lu I, Lu Il ve Lu IIliin gecis enerjileri

Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) ve relativistik Hartree-Fock (HFR)
yontemleri kullanilarak nétral, bir ve iki kez iyonlagmis lutesyumun (Lu I, Lu II, Lu
III) gecis enerjileri (iyonlagma potansiyeli, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi)
hesapland: [394]. lIyonlagsma potansiyelleri ve uyarilma enerjileri ile ilgili
hesaplamalar degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere gore Tablo
3.37’de verilen konfigiirasyon setleri ile yapildi. Elde edilen sonuglar Lu I i¢in Tablo
3.38°de, Lu II ve Lu III igin Tablo 3.39’da verilmektedir. Tablolarda iyonlasma
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potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi cm™ birim sistemlerinde ve

<099

sadece tek pariteli seviyeler “* indisiyle sunulmaktadir.

Tablo 3.37. Lu I, Lu II ve Lu III’iin IP iyonlasma potansiyeli ve UE uyarilma enerjileri hesaplamalari
i¢in alinan konfigiirasyon setleri

Konfigiirasyonlar
Lul Lu Il Lu Il
MCHF+BP hesaplamalari igin:
iP Lu II’nin ikinci stitundaki Lu III’tn ti¢iinct stitundaki 414
konfigiirasyonlarla ayni konfigiirasyonlarla ayn1
UE  5dns? 5d2ns, 5dnp? 6snp?, 5dns5g ns?, 5dns (n = 6-9), ns5g, nség (n = ns (n = 6-9),
(n =6, 7), 6s°5g, 5d5f*, 6s6p5f, 6-8), 6p5f, 5d°, 5fnp, 6sns (n = 7-9), nd (n = 5-7),
6s5f7p, 6p7s5f, 7s5f7p, 5d°, 6p?7s, np®(n = 6-9), 6pnp (n = 7-9), 7sns, ng (n =5, 6),
65757, 6s27s, 7s7p?, 5d6s7s, 5d6p7p,  7pnp, (N =8, 9), 8s9s, 8p9p, 6snp, 5dnp  np (N =6, 7),
6s6p7p, 6p7s7p, 6s%6p, 5d6snp, (n=6,7),6snf (n=5,6) 5f
5d%np, np?, ns7p, 5dns5f (n = 6, 7),
5d%5f, 5f6d2, 6p7s?, 5d6p7s, 5d7s7p,
6s57s7p, 6p*7p, 6p7p?, 6s6p7s
HFR hesaplamalari i¢in:
iP Lu II’nin ikinci siitundaki Lu IIT’lin ti¢lincii siitundaki 4114
konfigiirasyonlarla ayni konfigiirasyonlarla ayni

UE  5d6s? 5d6s, 6sns (n = 7-14), 6snd 652 5d6s, 5d?, 6s7s, 6s6d, 6snp, 5dnp (N ns (n = 6-10),

(n = 6-25), 6s’ng (n = 5-7), 6s’np =6, 7), 5dnf, 6snf (n =5, 6) nd (n = 5-10),

(n = 6-25), 5d6s6p, 6s°nf (n = 5-23) ng (n = 5-10),
np (n = 6-10),
nf (n = 5-10)

MCHF atomik yap1 paket [412] ile yapilan MCHF+BP hesap sonuglar1 Tablo 3.38 ve
Tablo 3.39°da verilmektedir. Diger calismalarla karsilastirildiginda 6zellikle 6s°6p
seviyesi uyumsuzdur. Bu seviyeyi iyilestirmek icin 5dns? 5d°ns, 5dnp? 6snp?,
5dns5g (n = 6, 7), 6s°5g, 5d5f%, 6s6p5f, 6s5f7p, 6p7s5f, 7s5f7p, 5d°, 6p?7s, 65757,
6s°7s, 7s7p°®, 5d6s7s, 5d6p7p, 6s6p7p, 6p7s7p, 6s°6p, 5d6s6p, 5d’6p ve 5d6s5F
seviyelerini igeren konfigilirasyon setiyle yapilan hesaplamada daha iyi sonug¢ elde
edildi. Fakat bu durumda da 5d6s6p seviyesindeki karsilastirma verileri ile olan
uyum bozuldu. Ayrica, ¢ift pariteli seviyeler igin 5d6s°, 5d°6s, 5d6p°, 6s6p?, 5d° ve
6s°5g konfigiirasyonlariyla hesaplama yapildi. Bu hesaplamada 5d65° “Dsy
seviyesinin enerjisi ve Lu I’in iyonlagsma enerjisindeki uyum daha iyi iken 5d°6s
seviyesi icin uyum azaldi. Bu hesaplamalara ait sonuglar Tablo 3.38’de “*” {ist
indisiyle verilmektedir. MCHF+BP hesabinda elektron ilgisi hesab1 i¢in lutesyumun
taban hali i¢in 5d6s® konfigiirasyonu ve Lu~ igin [Xe]4f*6s? 6zii disinda 5dnp (n
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=7-9), 5dnf (n =5, 6), 6p5g, 5f5g ve [Xe]4f** 6zii disinda 65’np® (n = 6-9), 6s°nf* (n
= 5-7), 65°ng® (n = 5, 6) ve 5d°ns? (n = 6-8) konfigiirasyonlar se¢ildi. 6s°6p? *P%
icin karsilagtirma degeri ile uyum iyidir. Fakat 5d6s°6p ‘D% ve °D° seviyeleri i¢in
kesin bir sonug¢ elde edilemedi. 5d6326p Do, seviyesi icin iki sonug elde edildi. Bu
sonugclar siipheli oldugu i¢in Tablo 3.38’de sunulmadi ve “?” ile tanimlanarak tablo
altinda dipnot olarak verildi. Tablo 3.39°da Lu II ve Lu III igin hesap sonuglari
incelendiginde Lu II i¢in 5d6p seviyesinde uyumun az ve iyonlagsma

potansiyellerinde uyumun iyi oldugu goriilmektedir.

HFR hesaplamalarinda alinan konfigiirasyon setleri Tablo 3.37°de verilmektedir. Bu
konfigiirasyon setleri degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmeleri igerir.
Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak
en kiiciik kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurma yapmak i¢in
iyilestirildi ve en kiicik kareler yOnteminde spin-yOriinge parametrelerinin
Olceklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken
Slater parametreleri (F* ve G¥) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R icin
olgeklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamig degerleri Lu I, Lu Il ve Lu I igin
0,75 olarak secildi. Elektron ilgisi hesabi i¢in Lu’nun taban hali igin 5d6s?
konfigiirasyonu ve Lu~ i¢in [Xe]4f** ozii disinda 5d6s?6p, 5d°6s6p ve 6s%6p?
konfigiirasyonlar1 secildi. Olgeklendirme faktdrlerinin en kiigiik kareler ydntemiyle
iyilestirilmemis degerleri 5d65°6p seviyesi icin 0,80 ve 6s°6p? seviyesi i¢in 0,60
olarak segildi. Lu I, Lu II ve Lu III igin elde edilen sonuglar Tablo 3.38 ve Tablo
3.39°da sunulmaktadir. Lu I, Lu Il ve Lu III i¢in hesaplanan iyonlagsma potansiyelleri
ve uyarilma enerjileri diger calismalarla karsilastirildiginda uyumun oldukca iyi
oldugu goriilmektedir. Lutesyumun elektron ilgisi i¢in HFR sonuglart Vosko ve
Chevary’in Dirac-Hartree-Fock (DHF) teorisi ve yogunluk fonksiyonel teorisi-
Hartree-Fock [389], Eliav ve c¢alisma arkadaslarinin relativistik ¢iftlenmis-kiime
yontemi [216, 366] ve Davis ve Thompson’in deneysel c¢alismalari [390] ile
karsilastirildiginda 5d6s%6p 'D° ve 65%6p? °P% seviyeleri uyumlu iken 5d6s°6p *D°

seviyesi i¢in uyum azdir.



Tablo 3.38. Lu I igin gegis enerjileri (cm™)
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Seviyeler Bu ¢alisma Diger calismalar
Konf. Terim MCHF+BP HFR
iyonlasma potansiyeli (iP)
5d6s° 2Dy, 40890,52 42388,57* 4192120 43762,39°
42836,0°
35004,18°
Uyarilma enerjileri (UE)
5d6s? 2Dy, 2623,13 2319,71* 1993,90 1993,92% 1945°
5d%(’F)6s *Fap 18158,82 16731,37*  18860,31 18851,31°
*Fgr 18992,13 17490,76*  19459,63 19403,31°
*Fp 20405,10 18764,47*  20335,08 20247,29°
“Fgr 21992,15 20237,65*  21304,59 21242,26°
65%7s 23, - - 24125,00 24125,86°% 23730°
6s%6d Dy - - 31550,70 31542,24% 31929°
2Dy, - - 31721,40 31713,60%, 32040°
65%8s 23, - - 34623,70 34610,38% 33978°
6s27d Dy - - 36770,10 36768,81% 37028°
g, - - 36954,10 36952,93% 37106"
65%9s 23, - - 38461,30 38458,36% 37520°
6s28d Dy - - 38820,60 38828,77%
g, - - 38954,90 -
65%10s 23 - - 40283,30 40282,01%, 39318°
6s29d Dy - - 40898,30 40901,01°
2D, - - 40918,10 -
65%6p 2po, 9526,51 4419,21* 4136,00 4136,00%, 4080°
2po,, 12372,41 6595,92* 7476,30 7476,35° 7383°
5d6s(’D)6p  “Fy 17594,18 16015,84* 1770848 17427,28°
= 18676,25 16756,96*  18662,41 18504,56°
Fo 20747,96 17844,52*  20326,08 20432,53°
F 22932,05 19181,57*  22235,00 22609,46°
6s°7p P - - 29496,50 29430,90% 30457°
2po,, - - 30490,99 30488,62%, 30930°
65%5f 2po,, - - 36632,50 36633,31%, 36595"
2po,, - - 36644,90 36644,12% 36595°
65%8p 2po, - - 36812,60 36808,76% 36005°
2po., - - 37098,10 37131,387, 36119°
6s26f 2po,, - - 39212,30 39212,61%
Fo - - 39220,40 39220,17°
65°9p P - - 39322,60 39321,96°% 39554°
P, - - 39421,90 39424,68° 39861°
Elektron ilgisi (EI)
5d6s°6p pe, ? - 2665,134 2706", 2742,26°
65°6p° %po, 1203,38 - 1297,70 1345°, 1290,47°
5d6s°6p 3Fo, 2392,27 - 4262,212 -
3o, 2216,69 - 2272,87 -
D, ? - 468,00 917°

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Borschevsky ve galisma arkadaslar [366], “Galvez ve ¢ahisma arkadaslani [51], “Davis
ve Thompson [390], ? ile gosterilen degerler kesin olarak elde edilemedi. 5d6s%6p *D°% seviyesi i¢in 2283,13 cm™ ve 1,97 cm™

seklinde iki farkli deger hesaplandi.



Tablo 3.39. Lu IT ve Lu III’iin iP iyonlasma potansiyeli (cm™) ve UE uyarilma enerjileri (cm™)

Seviyeler Bu caliyma Diger ¢calismalar
Konf. Terim MCHF+BP HFR
Lu 1, Taban hal [Xe] 4f6s° IS,
iP 6s? 15, 106023,02 108709,5 112000% 113914°
UE b5dés °D; 13136,86 11768,887 11796,24° 12861°
°D, 13660,21 12469,817 12435,32% 13500°
D, 14819,50 14194,097 14199,08% 15253°
5d6s D, 17721,39 17328,399 17332,58°% 18538"
5d2 °F, 27814,36 29377,074 29406,70°
°F, 28936,96 30902,303 30889,09%
°F, 30225,76 32490,923 32503,62°
5d2 °p, 33424,09 35605,608 35652,10°%
°p, 34166,97 36584,899 36557,05°%
°p, 34126,00 38519,871 38574,94°
5d? p, 36135,77 36154,622 36098,18°
6s6p  *P% 27881,79 27290,785 27264,40°, 27569°
3po, 28706,85 28473,718 28503,16° 28821°
3po, 31281,89 32453,598 32453,26° 32811°
6s6p  P% - 38239,396 38223,49% 38965°
5dép  °F°% 33955,18 41278,809 41224,96%
3Fo, 37147,64 44873,493 44918,68°
3Fo, 40113,44 48550,724 48536,83%
5dép D% 37458,69 45429,372 45458,56%
5dép D% 39489,16 45488,728 45532,33%
3po, 39994,82 46929,091 46904,38%
Do, 41643,46 48747,289 48733,19°
Lu 111, Taban hal [Xe] 4f6s °S,/,
ir 6s Si 1624115 165744,0 169049%, 169135°
UE 5d Dy 6351,36 5707,60 5707,60°, 6812°
’Dyjy 9901,54 8647,80 8647,80° 9767°
7s 23, - 86681,21 86681,21°
6d Dy, - 92321,60 92321,60%
D, - 93107,60 93107,60%
8s 23, - 119784,75 119784,75°
6p P 38142,71 38400,61 38400,61%, 38688°
P 42121,92 44705,21 44705,21% 44988°
7p P - 100357,09 100357,09°
P%, - 102810,82 102810,82°
5f F), - 105590,60 105590,60°
F° - 105704,10 105704,10°

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Eliav ve ¢alisma arkadaslar1 [216]

214
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3.10. Lu Il (Z =71) icin Hesaplama Sonuclari

Bir kez iyonlagsmis lutesyumun (Lu Il) bazi gizgileri asir1 tuhaf yi1ldizin (HD 101065)
spektrumunda tespit edilmistir. Ayn1 zamanda, Lu II giines spektrumunda da
gozlenmistir. Fotosferdeki bolluk degerinin saflastirilmasi Lu II’'nin dogru salinici

siddetlerine baglidir.

Bir kez iyonlagmis lutesyum (Lu Il) ge¢miste az galisilmistir. Lu Il spektrumuna ait
ilk veriler [1, 4, 6, 52, 109, 347, 348] ve iyonlasma potansiyeli ile ilgili ¢alismalar
[16, 21, 26, 45, 46] kaynaklarinda bulunabilir. Bazi uyarilmig seviyelerin yari
omiirleri, zaman-¢6ziiniirliikklii lazer-indirgenmis floresans teknigi, hizli-demet-lazer,
demet-folyo ve HFR+CP yontemleri [116, 172, 367, 396—398] ile ¢alisilmistir. Isima
parametreleri (dalga boylari, salinict siddetleri ve gegis olasiliklar1) i¢in yapilan
caligmalarda Fourier doniisiim spektroskopisi, HFR+CP ve MCDF yontemleri
kullanilmustir [52, 69, 395, 396, 398]. Ayrica, Lu II’'nin 6s6p 3p, ve 5d6s D,

seviyelerinin asir1 ince yapi sabitleri sunulmustur [397].

Bir kez iyonlasmig Iutesyumun (Lu II) baz1 uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve
Landé g-carpanlar1 ve elektrik dipol gegislerine ait dalga boylari, agirlikli salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413]
ve relativistik Hartree-Fock [418] yontemleri (HFR) kullanilarak hesaplandi.

Lu IP’nin [Xe]4f** 6zii disinda, MCHF+BP ve HFR hesaplamalart i¢in degerlik
elektronlart arasindaki karsilikli etkilesmelere gore segilen ve A, B ve C olarak

isimlendirilen konfigiirasyon setleri Tablo 3.40°da verilmektedir.
3.10.1. Lu IP’in bazi seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

Bir kez iyonlasmis lutesyumun [Xe] 4f** 6zii disinda 6s?,5dns (n = 6, 7), 5d%, 6s7s,
6s6d, 6p®, 5d6d, 6snp, 5dnp (n = 6, 7), 6snf, 5dnf (n = 5, 6) ve 6p6d uyarilmis
seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlart MCHF+BP ve HFR yontemleri ile
hesaplandi. Elde edilen sonuglar Tablo 3.41 ve Ekler kismindaki Tablo A.13’te

sunulmaktadir. Enerji seviyeleri 6s? 'S, taban hal seviyesine gore cm™ birim



216

sisteminde verilmektedir. Tablolarda farkli konfigiirasyon setlerine gore hesaplanan
sonuclar MCHF+BP ve HFR igin A, B ve C ist indisleriyle ve sadece tek pariteli
seviyeler “” indisiyle belirtilmektedir. Elde edilen sonuglar NIST verileri [63] ve
Quinet ve ¢alisma grubunun HFR+CP e¢lde edilen hesaplama sonuglar1 [398] ile
karsilastirilmaktadir.

Tablo 3.40. Lu II’ye ait hesaplamalar i¢in alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B C
MCHF+BP hesaplamalari i¢in:
Cift parite ns?, 5dns (n = 6-9), ns5g, A hesabu ile ayni A hesabi ile ayni
nség (n = 6-8), 6p5f, 5d2,
5fnp, 6sns (n = 7-9), np?
(n =6-9), 6pnp (n =7-9),
7sns,7pnp (n =8, 9), 8s9s,

8p9p
Tek parite 6snp, 5dnp (n =6, 7), 6snp, 5dnp (n = 6-9), 6s6p, 5d6p
6snf (n =5, 6) 5dnf (n =5-7), 6snf (n =

5-8), 7s5f, 6png (n =5,
6), 6pns (n = 7-9), 7s7p,
7pns, 8snp (N =8, 9),
8p9s, 9s9p

HFR hesaplamalari i¢in:
Cift parite 6s%, 5d6s, 5d%, 6575, 6s6d 65, 5dns (n = 6, 7), 5d%, 652, 5d6s, 5d?, 6575,
6p?, 657s, 6snd (N =6,7) 6s6d

Tek parite 6s6p, 5d6p 6snp, 5dnp (n =6, 7), 6snp, 5dnp (n =6, 7),
6p6d, 5dnf, 6snf (n =5, 6) 5dnf, 6snf (n =5, 6)

MCHF yonteminde degerlik arasindaki karsilikli etkilesmelere goére secilen
konfigiirasyonlar i¢in dalga fonksiyonlari, relativistik diizeltmeleri dikkate almak igin
Breit-Pauli Hamiltonyeni ile kosegenlestirildi ve konfigiirasyon etkilesme
yontemiyle seviye enerjileri elde edildi. Jonsson ve Gustafsson tarafindan gelistirilen
Zeeman programinda [413], elde edilen seviye enerjileri kullanilarak seviyelerin

Landé g-garpanlari hesaplandi.

MCHF+BP hesaplamalar1 Tablo 3.40’da verilen konfigiirasyon setleri kullanilarak
6s°, 5d6s, 5d°, 6s7s, 5d7s, 6s6p ve 5d6p seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari
Tablo 3.41°de, 6p2, 6s7p, 5d7p, 6snf (n = 5, 6) ve 5d5f seviyelerinin enerjileri ve
Landé g-carpanlari da Tablo A.13’te verilmektedir. Enerji seviyeleri i¢in hesap

sonuclart NIST [63] wverileri ile karsilastirnnldiginda 5d6s seviyesinin 3D1,2
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terimlerinde B hesabi, 3D; ve 1D, terimlerinde ise A hesabi daha uyumludur. 5d? ve
6s7s seviyeleri i¢in en iyi uyum C hesabinda goriilmektedir. Diger cift pariteli
seviyeler (6p% 5d7s) icin karsilagtirma degeri mevcut olmadigindan diger ¢alisma
sonuglart (HFR) ile karsilastirildiginda C hesab1 uyumludur. Tek pariteli seviyeler
icin 6s6p 'P°% seviyesinde uyum olduk¢a az olmasma ragmen diger terimlerinde

(o]

uyum iyidir. Tim hesaplamalarda 6s6p 'P° seviyesine 5d6p 'P° seviyesinin
konfigiirasyon katkis1 fazladir. 5d6p seviyeleri i¢in ise C hesabinin sonuglari
uyumludur. 6s7p, 5d7p, 6snf (n = 5, 6) ve 5d5f seviyeleri, HFR sonuglar1 ile
karsilagtirildiginda  5d5f seviyesi haric uyum iyidir. Bu seviyelerdeki
uyumsuzluklarin giderilmesi i¢in 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesmelerde hesaplara dahil edilmemelidir. Landé g-¢arpanlari, NIST [63] ve
Quinet ve ¢alisma grubunun [398] verileri ile karsilagtirildiginda tiim seviyeler igin

uyumun iyi oldugu goriilmektedir.

HFR hesaplamalarinda konfigiirasyon setleri degerlik elektronlar1 arasindaki
karsilikli etkilesme etkilerini dikkate alacak sekilde segildi. HFR atomik yapi paketi
[418] ile Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri
kullanilarak en kii¢iik kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurmayi
yapmak i¢in iyilestirildi. En kiiglik kareler yonteminde spin-yoriinge parametrelerinin
Olgeklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken
Slater parametreleri (F* ve G) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (RY) i¢in
Olgeklendirme faktorlerinin iyilestirme yapilmamis degerleri A, B ve C
hesaplamalarinda 0,75 olarak secildi. Tablo 3.41 ve Tablo A.13’te 6s% 5d6s, 5d
6s7s, 6p2, 5d7s, 6snp, 5dnp (n = 6, 7), 6snf (n = 5, 6) ve 5d5f seviyelerinin enerjileri
ve Landé g-carpanlari  sunulmaktadir. Diger ¢alismalarla [63, 398]

karsilagtirildiginda sonuglarin tiim seviyeler i¢in oldukca iy1 oldugu goriilmektedir.
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite igin:
6s? 15, 0,004B¢ 0,004B¢ 0,00
5d6s  °D, 13136,86"  11767,677"  11796,24% 0,4997BC 0,499*BC 0522
10764,17®  11787,013%
13342,31°  11768,887°
°p, 13660,21"  12471,529"  12435,32° 1,161°¢ 1,158AC 1,14°
11269,19® 124475085 1,1598 1,1578
13861,79°  12469,817°
D, 14819,50"  14193,395"  14199,08 1,3347BC 1,3347ABC 1 412
12454,99®  14196,606°
15020,81¢  14194,097°
5d6s D, 17721,39"  17324,998" 1733258 1,005~ 1,009°C 1,09°
14894,33%  17336,445° 1,0078 1,0108
17897,40°  17328,399°
5d2 °F, 27814,36"  29279,923%  29406,70° 0,672ABC 0,675% 0,66%
24273,018  29808,800°% 0,7118
28046,48°  29377,074° 0,676°
°F, 28936,96"  30718,191*  30889,09° 1,0837BC 1,0844BC 1 05°
25399,965  31626,400%
29169,61¢  30902,303¢
°F, 30225,76"%  32247,486"  32503,62° 1,2487BC 1,241 1,27
26694,755  33144,3008 1,2258
30456,34°  32490,923° 1,240°¢
5d2 p, 36135,77%  36186,576"  36098,18%? 1,203 1,228 1,37%
32673,735  33918,000% 1,195 1,0138
36332,77°  36154,622° 1,208° 1,211°¢
5d2 °p, 33424,09*  35607,504"  35652,10°
29924,14%  35364,500°
33616,60°  35605,608°
°p, 34166,97*  36515,693"  36557,05° 1,5017B¢ 1,5014BC 1412
30657,34%  36874,600°
34373,32°  36584,899¢
°p, 34126,00%  38419,327"  38574,94° 1,291 1,265 1,49%7
30639,32%  38159,800° 1,2998 1,4438
34313,56°  38519,871° 1,286° 1,280°
502 G, 37779,18%  36735,900" 1,002 ABC 1,009”
34269,17%  36519,0008 1,026
37987,46°  36880,201°¢ 1,011°¢
5d2 15, 43936,85"  44413,900" -
40899,06°  40828,1008
44090,81°  44435,899°
6575 %3, 80576,40"  63774,300"  63774,3 2,00278 2,0024¢ 2,052
99398,31%  63800,200° 2,000¢ 1,996
79101,14°  63774,300°
6s7s 15, 89832,61*  68989,700"  68988,80°
99675,57°%  68988,700°
85608,83°  68989,200¢
6s6d °Dp, - 71410,134"  71169,1%? - 0,4997C -
71900,800° 0,509
71435,076°
°p, - 71414,066"  71705,1%? - 1,101A° -
71851,6008 1,1508
71438,924°
°D, - 72399,885"  72735,6%? - 1,3347¢ -
71886,2008 1,333
72373,342°
6s6d p, - 72405,615" - - 1,066 -
71990,7008 1,0908

72378,958°
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
5d7s  °D, 95423,96"  74354,800°  73453,0%? 0,4997BC 0,499° -
103607,14°
94880,49°
°D, 05914,41%  74354,800%  74122,2%7 1,158¢ 1,1678 -
103610,70° 1,1008
95413,88°
D, 97115,27%  74354,500%  75717,6%? 1,334A8BC 1,3348 -
105304558
96628,08°
5d7s D, 99754,44"% 743715008 - 1,008 0,9998 -
105309,95° 1,066
98946,53°
Tek parite igin:
6s6p  P% 27881,79"  27285577"  27264,40°
27318,60% 272941938
30572,82¢  27290,785°
3po, 28706,85%  28477,328%  28503,16° 1,479% 1,476% 1,512
27877,50%  28470,109 1,4848 1,4748 1,47°
31232,53¢  28473,718° 1,487° 475
3po, 31281,89"  32456,197"  32453,26° 1,492% 1,5014BC 1 662
29558,38%  32452,198° 1,4978 1,50°
33124,95°  32453,598° 1,499¢
6s6p  P° 63500,24"  38230,499"  38223,49° 1,0017BC 1,009 0,99°
57756,20%  38250,199° 1,0108¢
67931,60°  38239,396¢
5d6p  °F% 33955,18"  41274,197"  41224,96° 0,775% 0,773% 0,712
32367,66°  41289,304° 0,7818 0,767° 0,77°
37767,03¢  41278,809° 0,780°¢ 0,771°
3Fo, 37147,64"  44890,206"  44918,68° 1,086 1,096* 1,082
35119,32%  44843,493" 1,083 1,098 1,10°
40729,79°  44873,493° 1,084°¢ ,097¢
3F, 4011344  48551,991"  48536,83° 1,2507B¢ 1,251ABC 1 o53b
37678,93%  48540,407°
43431,80°  48550,724°
5dép D% 37458,69"  45397,209"  45458,56° 0,916"8 0,982 0,94°
35062,20°%  45484,692°8 0,906° 1,0038 1,00
40772,06°  45429,372° 0,990°¢
5dép  °D° 30489,16"  45496,391"  45532,33" 0,632% 0,573 0,43
42460,82%  45456,611° 0,610°8 0,5748 0,57°
36383,45° 45488728 0,560° 0,572°¢
pe, 39994,82"%  46949,288"  46904,38° 1,169 1,151 1,132
37221,96°  46922,712°8 1,158 1,138 1,14°
43374,51°  46929,091°¢ 1,167¢ 1,146
po, 41643,46"  48750,420"  48733,19° 1,320%8 1,2714 1,30°
38592,918 487387778 1,324° 1,2738¢ 1,27°
4495368  48747,289°
5dép  °P% 43642,96"  49971,091"  49963,58°
39870,47%  49981,128°
46554,18°  49971,193°
3po, 4412726  50000,319"  50049,20° 1,488" 1,432°8 1,43%P
40433,85%  50008,054° 1,485 1,434¢
47011,64°  50006,595° 1,489°¢
3po, 45217,85"%  51244,092"  51201,66° 1,4814BC 1,429°¢ 1,372
41590,97®  51237,616° 1,426
48103,89°  51240,505°
5dép  'F% 48183,41"  53067,197"  53079,33" 1,0114 1,050% 1,022
44151,39%  53119,404° 1,0138 1,047 1,05°
52686,50°  53089,506° 1,008°¢ 1,048°¢
5dép  'P° 36171,08"  59128,400" 591224 0,899" 1,0114 1,37%?
33468,22%  59064,501° 0,9198 1,0108%¢
38502,11°  59100,298° 0,961°¢

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve calisma grubu [398], *Tablonun daha genis hali Tablo A.13’te verilmektedir.
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3.10.2. Lu IPnin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salimeci
siddetleri ve gecis olasiliklar

Lu II'nin elektrik dipol gegisleri icin A (A) dalga boylari, gf agirlikli salinici
siddetleri ve Ay (Sn™) gegis olasiliklar1 gibi 151ma parametreleri hem relativistik hem
konfigiirasyon etkilesme etkilerinin ele alindigt MCHF+BP ve HFR yontemleriyle
hesaplandi. 6s6p—5d6s, 6s6p—652, 5d6p—5d6s, 5d6p—5d2, 5d6p—6sz, 6s7s—6s6p ve
6s7s—5d6p elektrik dipol gecislerinin dalga boylar, log(gf) logaritmik agirlikli
salimer siddetleri ve gAg (sn™) agirlikli gecis olasiliklart Tablo 3.42 ve Ekler
kismindaki Tablo A.14’te farkli konfigiirasyon setlerine ait hesaplamalart A, B ve C
iist indisiyle sunulmaktadir. Tablolarda sadece tek pariteli seviyeler “® indisiyle
belirtildi ve gegis olasiligi igin 10’un kuvvetleri parantez i¢inde yazildi. Tablo 3.42
ve Tablo A.14’te tiim gecisler icin DREAM veri tabanindaki [64] verilerle
karsilastirma yapilmaktadir. Bu veriler Biémont ve calisma arkadaglari tarafindan
HFR+CP yontemiyle yapilmistir ve bir kismi [398]’de sunulmustur. Ayrica bazi
gegcisler icin NIST [62] verileri de mevcuttur.

MCHF atomik yap1 paketi [412] ile Tablo 3.40°da verilen konfigiirasyon setlerindeki
tek ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda yapilan A, B ve C hesaplamalarinda sirasiyla
1077, 20847 ve 1724 tane miimkiin elektrik dipol gecisleri elde edildi. Tablo 3.42 ve
Tablo A.14°te, bu gegisler icin elde edilen veriler ¢ok fazla oldugu i¢in sadece diisiik
seviye gegcisleri sunulmaktadir. Tablolarda, agirlikli salinici siddetleri, logaritmik
agirhikli salinict siddetine ve gegis olasiliklari, agirlikli gegis olasiliklarina gevrilerek
verilmektedir. Genel olarak tiim gegislerde degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli
etkilesmenin dikkate alindig1 C konfigiirasyon seti kullanilarak elde edilen sonuglar
diger calismalarla daha uyum icerisindedir. 5d6s—6s6p 'P° ve 6s°—6s6p ‘P°
gegislerinde dalga boyu sonuglarinda uyum iyi olmamasina ragmen log(gf) ve gAxi
igin uyum iyidir. 5d6p—6s®, 5d6p—5d6s ve 5d6p—5d° gegislerinde dalga boyu igin
uyum az iken log(gf) ve gAy icin uyum iyidir. 5d6s *D,—5d6p 3po, gecisinde gAi
uyumlu olmasina ragmen X ve log(gf) icin uyum kétidiir. 5d? *F,~5d6p °P° icin A (C
hesabi1) iy1 iken diger 1s1ma parametrelerinde uyum kotiidiir. 5d6s 3’1D2—5d6p po,
gecis i¢in ise tlim 151ma parametrelerinde uyum iyi degildir. 6s7s—6s6p ve 6s7s—5d6p
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gecislerinde ise bazi gecisleri hari¢ A’da uyum iyi olmamasina ragmen log(gf) ve

gAyi icin uyum iyidir.

HFR program paketi [418] ile Tablo 3.40’da verilen konfigiirasyon setlerindeki tek
ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda A, B ve C hesaplamalari igin 193, 2284 ve 832 tane
miimkiin elektrik dipol gecisleri hesaplandi. Sadece karsilagtirma degeri olan diigiik
seviye elektrik dipol gegislerinin dalga boylari, logaritmik agirlikli salinici siddetleri
ve gegis olasiliklar1 Tablo 3.42 ve Tablo A.14’te verilmektedir. En kiigiik kareler
yontemiyle enerjileri deneysel verilere uydurma yapildi. Elde edilen uydurma
parametreleriyle gegisler tekrar hesaplanarak daha iyi sonuglar elde edildi. Diger
caligmalarla karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin hemen hemen tiim gegisler
icin uyumlu oldugu goriilmektedir. 5d? 'D,—5d6p °D°% gecisinde dalga boyu icin B
hesab1 kotii iken agirlikli gecis olasilign igin tiim hesaplar uyumsuzdur. B hesabinin
502 1D2—5d6p 3DC%,, 3p°; ve 1F% gecislerinde A uyumsuz olmasina ragmen diger 1s1ma
parametrelerinde uyum iyidir. 5d° 'D,-5d6p 3P% gecisindeki tim 1s1ma
parametrelerinde A ve C hesaplar1 i¢in uyum 1yi iken B hesab1 i¢in uyum kotiidiir.
5d6p 3P°,12—6575 °S; ve 5d6p *D%—6s7s S, gecislerinde ise dalga boylari icin tim
hesaplarda uyum iyi olmasina ragmen B hesabina ait log(gf) ve gAy degerleri icin
uyum iyi degildir. Bazi uyumsuzluklarin iyilestirilmesi i¢in 6z ve degerlik
elektronlari arasindaki karsilikli etkilesmenin ele alindigi konfigiirasyonlar da hesaba
katilmalidir. Fakat bu tiir konfigiirasyon setleri ile yapilan hesaplamalarda bilgisayar

kisitlamalariyla karsilasildigindan bu tiir hesaplamalar1 yapmak zor olmaktadir.



Tablo 3.42. Lu II’nin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikli salimcr siddetleri ve gA agirlikl gegis olasiliklar (sn™)*

Gegisler A log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6s °D; 6s6p °P°% 6732,28" 6444,1539"  6463,107° -0,956" -0,906%  -1,05° 1,62(7)" 1,994(7)%  1,43(7)
6061,07% 6448,5809° -0,8798 -0,9438 2,39(7)8 1,828(7)8
5776,16° 6442,5164° -0,801¢ -0,929¢ 3,15(7)¢ 1,892(7)¢
6s° 'S, 6s6p °P°; 3469,83" 3511,5645"  3507,38° -1,401° -1,016" -1,17° 2,20(7)" 5219(7)"  3,62(7)
3593,87°5 3512,4500°  3507,39" -1,4748 -1,0498 1,73(7)8 4830(7)®  3,75(7)°
3192,97°¢ 3512,1224° -1,526° -1,010°¢ 1,95(7)¢ 5,279(7)¢
5d6s D, 6s6p P°; 6377,92° 5984,5507"*  5983,886° -1,036% -1,003*  -1,15% 1,51(7)" 1,849(7)*  1,33(7)?
5862,42° 5994,0530° -0,9738 -1,0398 2,06(7)8 1,697(7)8
5564,08° 5986,2947°¢ -0,903¢ -1,025¢ 2,70(7)¢ 1,757(7)¢
5d6s °D, 6s6p P°; 6598,22 6247,7213%  6221,89° -0,6974 -0,588"%  -0,76 3,07(7)" 44127 2,99(7)
6041,34° 6240,9697%  6221,87° -0,603° -0,642° 4,55(7)8 3,904(7)8  2,97(7)°
5729,74°¢ 6248,4822° -0,503¢ -0,617¢ 6,36(7)¢ 4,128(7)°
5d6s 'D, 6s6p °P°; 9014,46" 8966,7278"  8949,629° -2,540" -3,123% 2,54 2,36(5)" 6,254(4): 2,41(5)
7736,06° 8979,01978 -2,2038 -2,564° 6,98(5)° 2,256(5)
7453,76°¢ 8972,4169° -2,301¢ -3,127¢ 5,70(5)¢ 6,187(4)°
5d6s °D, 6s6p °P°, 5477,99" 4833,5928"  4839,617° -1,8014 -2,047% 2,18 3,51(6)" 2,561(6)"  1,87(6)
5336,42° 4839,0331° -1,9228 -2,075° 2,80(6)° 2,395(6)8
5033,88¢ 4834,4802° -1,921°¢ -2,064° 3,04(6)° 2,464(6)°
5d6s D, 6s6p °P°, 5639,72"* 5003,8310"  4994,126° -1,265% 0,988 -1,14° 1,14(7)" 2,737(7)*  1,92(7)
5484,26° 4998,6919% -1,1308 -1,0388 1,64(7)8 2,443(7)8
5169,09¢ 5004,0509° -0,975°¢ -1,022¢ 2,64(7)¢ 2,535(7)¢
5d6s °Ds 6s6p *P°, 6034,36" 5475,6089"  5476,675° -0,399” -0,259"  -0,42° 7,30(7)" 1,226(8)"  8,52(7)
5865,84° 5478,0160°  5476,69" -0,278° -0,3138 1,02(8)8 1,082(8)°
5498,61° 5476,5980° -0,199°¢ -0,293¢ 1,40(8)¢ 1,133(8)°
5d6s D, 6s6p *P°, 7315,80" 6608,8644"  6611,633° -1,428" 2,027 -2,12° 4,64(6)" 1,436(6)"  1,15(6)
6845,65° 6614,1258° -1,602° -2,0348 3,56(6)° 1,408(6)°
6532,10° 6611,4864° -1,745° -1,995° 2,76(6)° 1,545(6)°
6s% 1S, 6s6p P 1572,20" 2615,7115"  2615,411° 0,016" 0,272%  0,14° 2,81(9)" 1,826(9)"  1,36(9)
1470,40°¢ 2614,3646°  2615,42° 0,059° 0,225° 3,54(9)° 1,636(9)°  1,359(9)°
2615,1650° 0,274° 1,831(9)¢
5d6s D, 6s6p 'P°; 2130,08° 3778,8791*  3782,898° -3,870° -2,903%  -2,90° 1,98(5)® 5,837(5)* 5,82(5)
1829,27°¢ 3778,8242° -3,823°¢ -2,8278 3,00(5)¢ 6,959(5)%
3777,7879° -2,846° 6,662(5)°

c¢ac



Tablo 3.42. Devam

Gegisler A log(gf) gA
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢aliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d6s °D, 6s6p P 2001,56" 3882,1358"  3876,648° -2,0147 -1,088"  -1,09° 1,61(7)" 3,613(7)*  3,61(7)°
2153,258 3875,4873° -1,8168 -1,0238 2,20(7)8 4,207(7)8
1846,82°¢ 3880,5444° -1,889°¢ -1,101¢ 2,52(7)¢ 3,514(7)¢

5d6s 'D, 6s6p 'P°; 2178,74" 4783,4253"  4785,433° 0,0374 -1,024% 1,912 1,53(9)" 2,761(7)"  3,61(6)
2335,64°8 4780,7709° 0,146 -1,6388 1,71(9)8 6,723(6)°
1995,55°¢ 4782,1806° 0,181° -1,042¢ 2,54(9)° 2,649(7)¢

5d6s D, 5d6p °F°, 4778,07% 3389,0766"  3397,066° -0,208* -0,004*  -0,11° 1,81(8)" 5,755(8)"  4,54(8)
4640,53° 3389,5590°  3397,07° -0,1828 -0,0108 2,03(8)8 5,679(8)°
4080,16° 3388,6874° -0,145° -0,013¢ 2,87(8)° 5,637(8)¢

5d6s D, 5d6p °F°, 4900,65* 3471,8961%  3472477° -0,338% 0,124 -0,22° 1,27(8)» 41638  3,33(8)
4751,93° 3467,1286%  3472,48° -0,2748 -0,1558 1,57(8)8 3,885(8)E
4168,54° 3471,1359° -0,283°¢ -0,128°¢ 2,00(8)° 4,123(8)°

5d6s D, 5d6p °F°, 5195,94" 3692,6495"  3699,104° -2,665 -4362%  -3,97° 5,34(5)" 2,127(4)"  5,22(4)
5035,778 3691,14548 -3,1328 -4,0568 1,94(5)8 4,300(4)8
4380,23¢ 3692,1193°¢ -3,599°¢ -4,437°¢ 8,75(4)¢ 1,789(4)¢

5d6s 'D, 5d6p °F°, 6118,80" 4175,5031"  4184,256° -0,3974 -0,320%  -0,44° 7,14(7)" 1,830(8)*  1,38(8)"
5741,22° 4174,27898 -0,350° -0,628° 9,03(7)® 9,024(7)8
5011,92°¢ 4175,2963°¢ -0,261° -0,336¢ 1,45(8)¢ 1,763(8)°

5d? °F, 5d6p °F°, 16006,91* 8337,2924"  8459,158° -0,843% -0,639%  -0,73° 3,73(6)" 2,202(7)"  1,75(7)
12443,118 8710,47738 -0,778% -0,489° 7,18(6)° 2,849(7)8
10203,60°¢ 8402,1155° -0,666° -0,630°¢ 1,38(7)¢ 2,216(7)¢

5d% 3F, 5d6p °F°, 19514,514 9473,2617"%  9672,391° -2,782% 2,899 -2,97° 2,89(4)" 9,384(4)"  7,63(4)
14473,20° 10348,856° -2,8788 -2,9138 4,21(4)8 7,606(4)8
11524,70¢ 9637,1471°¢ -2,586° -2,879¢ 1,30(5)¢ 9,497(4)¢

5d6s D, 5d6p F° 4237,49% 3084,6386"  3077,605° 0,186" 0,280% 0,16 5,70(8)" 1,335(9)*  1,01(9)
4202,29° 3086,7506°  3077,60° 0,255° 0,245° 6,79(8)° 1,231(9)®  8.68(8)"
3710,18¢ 3086,0675° 0,266° 0,262°¢ 8,95(8)¢ 1,281(9)°

5d6s D 5d6p F° 4456,49" 3257,6653"  3254,312° -0,475% -0,067%  -0,17° 1,12(8)" 5,390(8)"  4,26(8)°
4422748 3263,0603%  3254,31° -0,566° -0,0638 9,25(7)8 5,420(8)%  4,20(8)"
3876,94°¢ 3259,5162° -0,466° -0,068¢ 1,52(8)¢ 5,370(8)°

5d6s 'D, 5d6p F° 5118,63" 3627,7608"  3623,981° -1,302% -0,685"%  -0,81° 1,27(71)" 1,047(8)*  7,75(7)
4957,778 3634,9823° -1,258°% -0,626° 1,50(7)8 1,195(8)°
4363,75° 3630,4123¢ -1,237¢ -0,701° 2,03(7)¢ 1,007(8)°

€ac



Tablo 3.42. Devam

Gegisler A log(gf) gA
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢aliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d% °F, 5d6p °F% 10592,50" 6406,0246"  6444,849° -1,479" -1,449"  -1,53° 1,97(6)* 5,779(6)*  4,74(6)°
9268,70°8 6651,3049° -1,4588 -1,4638 2,71(6)8 5,187(6)®
7834,50° 6453,0912° -1,355°¢ -1,445° 4,79(6)° 5,748(6)°

5d% 3F, 5d6p F° 12022,51* 7056,1522"  7125,827° -0,466" 0,295  -0,41° 1,58(7)" 6,792(7)"  5,04(7)
10350,108 7565,9450° -0,458" -0,3228 2,17(7)8 5,555(7)B
8590,62° 7157,5815° -0,334°¢ -0,296° 4,19(7)¢ 6,579(7)°

5d? 3F, 5d6p F° 14227,64% 7909,6852"  8052,519° -2,299% -2,043% 2,16 1,65(5)" 9,657(5)*  7,09(5)*
11952,318 8547,5866° -1,7248 -1,9088 8,80(5)8 1,129(6)®
9658,55° 8075,8707°¢ -1,843°¢ -2,014° 1,03(6)° 9,901(5)¢

5d6s D, 5d6p 'D°% 4092,74% 2973,5737%  2969,813° -0,328% 0,395%  -0,58° 1,87(8)" 3,039(8)"  2,00(8)
4124,63° 2967,5550° -0,1818 -0,5158 2,58(8)8 2,311(8)8
3634,41° 2970,8416° -0,215°¢ -0,446° 3,08(8)° 2,705(8)¢

5d6s D, 5d6p 'D°% 4182,35% 3037,1402*  3027,289° -1,282% -2,764% 2,64 1,99(7)" 1,244(6)"  1,65(6)°
4212408 3026,8430° -0,8428 -4,3138 5,40(7)8 3,538(4)8
3704,37° 3034,0212° -1,216° -2,931¢ 2,95(7)¢ 8,492(5)°

5d6s D 5d6p 'D°% 4395 54" 3204,7345"  3198,105° -1,2174 -0,348%  -0,40° 2,10(7)» 2,915(8)"  2,63(8)
4433,95° 3196,18775 -1,6948 -0,261° 6,86(6)° 3,580(8)8
3870,60° 3201,5101°¢ -1,374° -0,310°¢ 1,88(7)¢ 3,185(8)°

5d6s 'D, 5d6p 'D°% 5038,39" 3562,2410"%  3554,416° 0,150" 0,261* 0,19 3,71(8)" 9,584(8)"  8,11(8)
4971,86° 3552,1902%  3554,43" 0,087° 0,112° 3,29(8)° 6,842(8)8
4355,72°¢ 3558,5997°¢ 0,185°¢ 0,257¢ 5,38(8)° 9,523(8)°

5d? °F, 5d6p 'D°% 10254,53* 6204,5102"  6228,084° -1,213% -0,895"  -1,06° 3,88(6)" 2,205(7)"  1,52(7)
9318,05° 6379,2438° -1,3348 -1,866° 3,55(6)° 2,230(6)8
7808,64° 6229,6332° -1,102°¢ -0,910° 8,65(6)° 2,114(7)¢

5d% 3F, 5d6p 'D°% 11589,00% 6812,4381"%  6861,774° -1,412% 2,259  -2,08° 1,92(6)" 7,923(5)"  1,19(6)
10411,68° 7215,8845° -0,964° -1,7998 6,68(6)° 2,035(6)8
8559,53°¢ 6883,7053°¢ -1,131° -2,046¢ 6,73(6)° 1,266(6)°

6s® S, 5d6p *D° 2524,88" 2197,9782* 21955567 -0,4574 0,597*  -0,81° 3,65(8)" 3,496(8)"  2,14(8)
2752,25° 2199,8981%  219554° -0,483° -0,628° 2,89(8)° 3,249(8)5  2.142(8)°
2350,12°¢ 2198,3897°¢ -0,673¢ -0,618¢ 2,56(8)¢ 3,325(8)°

5d6s D 5d6p *D°% 3778,63" 2964,8329"%  2963,319° -0,225% 0,141 -0,24° 2,78(8)" 5,488(8)"  4,39(8)
3911,418 2970,0298%  2963,32° -0,146° -0,150°8 3,11(8)8 5,351(8)8
3424,18° 2965,6119° -0,142°¢ -0,144° 4,10(8)° 5,443(8)°

Dream Database [64], "NIST Periodictable [62], *Tablonun daha genis hali Tablo A.14’te verilmektedir.

vee
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3.11. Lu Il (Z =T71) icin Hesaplama Sonuclari

iki kez iyonlagmus lutesyum (Lu Hl1), [Xe]4f** 6zii disinda bir dis elektrona sahip
oldugundan Lu I ve Lu II’ye gore basit bir atomik yapiya sahiptir. Lu III, nétral ve

bir kez iyonlagmis lutesyuma gore gecmiste daha az ¢alisilmistir.

iki kez iyonlasmis lutesyumun enerjileri ve cizgileri ile ilgili yapilan ilk ¢alismalara
[347, 348, 399] kaynaklarindan ulasilabilir. Iyonlasma potansiyeli de farkli ¢alisma
gruplar tarafindan verilmistir [16, 23, 45, 46, 323]. 4f'*ns (n = 7-10), 4fnf (n =
5-9), 4f5g, 4fnd (n = 6, 7) ve 4f“7p konfigiirasyonlarinin enerjileri ve bu
seviyeler arasindaki gecisler tanimlanmistir ve bu gegislere ait veriler [401]’de
bulunabilir. Daha sonra, 4f**5d—4f6p, 4f**5d—4f5f, 4f*6s—4f**6p ve 4f'*5g—4f*5f
gegislerinin dalga boylar1 yayinlanmistir. Bu verilere de [299, 300]’den ulasilabilir.
4f16s 281/2—4f146p 2P°1/2,3/2 gegislerinin salinici siddetleri, bazi seviyelerin relativistik
enerjileri ve gecis olasiliklar1 relativistik model-potansiyel yontemiyle [306, 307,
402] ve bazi gegislerin salinici siddetleri ve gegis olasiliklari da HFR+CP yontemiyle
incelenmistir [135]. Ayrica, HFR+CP yontemiyle deneysel olarak bilinen enerji
seviyelerinin Landé g-carpanlar1 da hesaplanmistir [48]. 4f146p’ye ait seviyelerin yar1
omiirleri zaman-¢oziintirliiklii lazer spektroskopisi ve HFR+CP yontemiyle
calisgitlmistir [49, 135, 367]. Lu III’e ait asir1 ince yapi galismalari da [399—401]

mevcuttur.

Lu P’in bazi uyarilmis hallerine ait seviye enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1 ve
elektrik dipol gecisleri i¢in dalga boylari, agirhikli salinici siddetleri ve gecis
olasiliklar1 ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) [412, 413] ve relativistik
Hartree-Fock (HFR) [418] yontemleri kullanilarak hesaplandi. Lu III’iin MCHF+BP
ve HFR hesaplamalar i¢in, degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelere
gore segilen ve A, B, C ve D ile gosterilen konfigiirasyon setleri Tablo 3.43’te

verilmektedir.
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3.11.1. Lu IIiin baz seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari

iki kez iyonlasmus lutesyum, [Xe] 6zii disinda 4f*ns (n = 6-20), 4f“nd (n = 5-20),
4f¥ng (n = 5-15), 4f*np (n = 6-20) ve 4f**nf (n = 5-20) uyarilmis seviyelerinin
enerjileri ve Landé g-¢arpanlart MCHF+BP ve HFR yontemleriyle hesaplandi. Elde
edilen sonuglar Tablo 3.44 ve Ekler kismindaki Tablo A.15’te seviye enerjileri, taban
hal seviyesi 4f“6s 2S;,’ye gore cm™ biriminde verilmektedir. Tablolarda farkli
konfigiirasyon setlerine gore elde edilen sonuglar MCHF+BP ve HFR i¢in A, B, C ve
D iist indisleriyle ve sadece tek pariteli seviyeler “” indisiyle belirtilmektedir. Elde
edilen sonuglar i¢in seviye enerjileri NIST verileri [63] ile ve Landé g-garpanlart,
Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP yontemiyle elde edilen hesaplama sonuglari

[48] ile karsilastiriimaktadir.

Tablo 3.43. Lu ll1’e ait hesaplamalar igin alinan konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar

A

B

C

D

MCHF+BP hesaplamalari i¢in:

Cift parite 4f¥ns (n = 6-9),
4f¥nd (n = 5-7),
4f¥ng (n =5, 6)
Tek parite 4f¥np (n = 6-8),

4f¥nf (n = 5-9)

4f¥ns (n = 6-9),
4f¥nd (n = 5-7),
4flsg

4f¥np (n = 6-8),
4f¥nf (n =5, 6)

A hesabiyla ayni

4f%np (n =6, 7),
4f"nf (n = 5-7)

4f¥ns (n = 6-9),
4f¥nd (n = 5-9),
4f¥ng (n = 5-9)

4f%np (=6, 7),
45f

HFR hesaplamalar i¢in:

Cift parite 4f¥ns (n = 6-10),
4f¥nd (n = 5-7),
4fl5g

Tek parite 4f%np (=6, 7),

4f¥nf (n = 5-9)

4f¥ns (n = 6-10),
4fnd (n = 5-10),

4f¥ng (n = 5-10)

4f¥np (n = 6-10),

4f¥nf (n = 5-10)

4f%ns (n = 6-15),
4fnd (n = 5-15),

4f%ng (n = 5-10)

4f%np (n = 6-20),

4fnf (n = 5-15)

4f¥ns (n = 6-20),
4fnd (n = 5-20),
4f¥ng (n = 5-15)

4f¥np (n = 6-20),
4f¥nf (n = 5-20)

MCHF+BP hesaplamalar1 i¢in, Tablo 3.43’te verilen konfigiirasyon setlerinde Lu
IIliin 6zii olarak A, C ve D hesaplarinda [Xe] ve B hesabinda [Xe]4f** alindi.
MCHF yonteminde degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilegsmelere gore
secilen konfiglirasyonlar icin hesaplanan dalga fonksiyonlarinda relativistik
diizeltmeler dikkate alinarak konfigiirasyon etkilesme yontemiyle seviye enerjileri
elde edildi. Daha sonra MCHF+BP dalga fonksiyonlari ve seviye enerjileri
kullanilarak Zeeman programiyla [413] Landé g-carpanlari hesaplandi. MCHF+BP

hesaplamalarinda elde edilen 4f**ns (n = 6-9), 4f**nd (n = 5-7), 4f**ng (n=5, 8),
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4fYnp (n = 6-8) ve 4f“nf (n = 5-8) uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé g-
carpanlart Tablo 3.44 ve Tablo A.15te verilmektedir. 4f“5d, 4f**8s ve 4f7d
seviyeleri icin D hesabi karsilastirma verileri ile uyum icindedir. 4**9s, 4f**6d ve
4f145g seviyeleri i¢in ise sadece B hesap sonucu oldugundan bu sonuglar
karsilastirma verileri ile karsilastirnldiginda 4*5g seviyesi i¢in uyumun iyi oldugu
goriilmektedir. Tek pariteli seviyelerde ise ilk 4f“6p seviyesi i¢in A ve B hesap
sonuglarinda uyum iyidir. 4f**7p seviyesi i¢in ise D hesabi NIST degerleri ile
uyumludur. 4f*5f seviyesi i¢in D hesabinda uyum iyi iken 4f6f seviyesi icin C
hesab1 1iyidir. 4£H8f seviyesi i¢in uyum iyi olmasina ragmen 4f47¢ seviyesi igin
uyum azdir. Uyumsuzluklari giderilmesi igin 5p®’dan uyarilmalarin ele alindigi
5p®4fi*ns (n = 6, 7), 5p°4f**nd (n = 5, 6), 5p°4f*5d5f, 5p®4f“np (n = 6, 7), 5p°4f-*nf
(n = 5, 6) ve 5p°4f*6s® konfigiirasyonlar1 ile yapilan hesaplamada herhangi bir
diizelme olmadigr goriildiigiinden tablolarda verilmedi. Bu uyumsuzluklarin
diizeltilmesi, 6z ve degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin dikkate
alimasi icin 4f'*'ten uyarilmalarla yapilan hesaplamalarla olacag: diisiiniilmektedir.

Elde edilen Landé g-carpanlarinin [48] ile uyumu oldukga iyidir.

HFR hesaplamalarinda konfigiirasyonlar, tiim hesaplamalarda degerlik elektronlari
arasindaki karsilikli etkilesme etkilerini dikkate alacak sekilde secildi ve
Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak
en kiiciik kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurmayr yaparak
iyilestirildi. Spin-yoriinge parametrelerinin olgeklendirme faktorii temel kuantum
mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve
konfigiirasyon etkilesme integralleri (R¥) igin 6l¢eklendirme faktdrlerinin iyilestirme
yaptlmamis degerleri A ve B hesaplari i¢in 0,75 ve C ve D hesaplari i¢in 0,85 olarak
se¢ildi. HFR hesaplamalar1 Tablo 3.43’te verilen konfigiirasyon setleriyle HFR
atomik yap1 paketi [418] kullanilarak elde edildi. HFR sonuglarinin kargilastirma
degeri olanlar Tablo 3.44°te ve yiiksek¢e uyarilmis seviyeleri de Tablo A.15°te
sunulmaktadir. Lu IIl’tin 4fns (n = 6-9), 4f**nd (n = 5-7), 4f**ng (n= 5, 8), 4fnp
(n = 6-8) ve 4f“nf (n = 5-8) uyarilmus seviyelerinin enerjisi ve Landé g-carpanlar
tablolarda verilmektedir. NIST verileri [63] ile karsilastirildiginda A, B ve C
sonuclart karsilastirma degerleri ile bire bir uyumludur. D hesabinda en kiigiik

kareler yontemi ile deneysel verilere uydurma bilgisayar kisitlamalarindan dolay:
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yapilamadigindan bu sonuglar ilk elde edilen sekli ile verilmektedir. D hesabinda 5d
seviyesinde uyum az iken diger seviyelerinde uyum iyidir. Ayrica, tiim
hesaplamalarda Landé g-garpanlari, Quinet ve Biémont tarafindan HFR+CP

yontemiyle elde edilen hesaplama sonuglari [48] ile olduk¢a uyumludur.

Tablo 3.44. Lu III’iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari®

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite igin:
4f¥%s 25, 0,00ABCD 0 0pABCL 000 2,0024BCD 2 0p2ABCD 3 0o2°
4f¥5d 2Dy, 6351,36"¢  5707,60"B¢ 5707,6° 0,799"BCP 0 8oo*BCD 0 800P
7831,22° 3443,00°
5262,42°
Dy 9901,54¢  8647,80"BC 8647,8° 1,2004BCD 1 200~BCP 1 200°
11315,028  6914,30°
8843,49°
475 %5, - 86681,21°BC 86681,21° - 2,0027BCP 2 0p2°
84648,80°
4f¥%8s 25, 112470,06%C 119784,7578C 119784,75*  2,0024BCP 2 002ABCP 2 002°
114157,96°  117078,70°
4f¥%9s %5, 164085,95%  136209,86"BC 136209,86°  2,002° 2,0027BCP 2 0p2°
133229,00°
4f*10s %S, - 145587,30"B€ 145587,3° - 2,0027BCDP 1 gogP
142473,20°
4f¥%d 2Dy, 147466,92%  92321,60°BC 92321,6° 0,799°8 0,800"BCP  0,800°
89782,40°
Dy 147467,55%  93107,60°B¢ 93107,6° 1,2008 1,2004BCD 1 200P
90525,60°
447d 2Dy, 156521,84"C 122622508 C 122622 5° 0,799"BCP 0 8oo*BCDP 0 800P
155096,75°  119776,40°
107864,09°
Dy 156659,16™C 122981,00"5C 122981,0° 1,2004BCD 1 2007BCD 1 200°
155097,45%  120104,60°
107912,66°
4f¥5g  2Gyp 136234,628  129105,40"BC 129105,4° 0,8898 0,889"BCP 0 8gg°
125984,10°
%Gy, 136234,81%  129106,30"B 129106,3 1,1118 1,1114BCD 1111°
125985,90°
Tek parite icin:

4ff%p 2P0, 38077,55%  38400,61°BC 38400,61° 0,666"8CP 0,666°2°P 0,666
38257,835  37401,90°

31986,37°
23139,62°
P, 4211374 44705,21°BC  44705,21° 1,3344BCD 1 334ABCD 1 334b
42132,15%  42639,90°
40439,43°
27118,82°
4%7p  2P°y, 142316,36°  100357,09"BC 100357,09°  0,666%°  0,666"ECP 0,799°
127505,48°  98308,40°
P%), 142574,05°  102810,82"8C 102810,82%  1,334%P  1,334ABCD 7 418"
127732,83°  100314,20°
4f¥'8p  2P°y, 141827,12"  125654,50%¢ - 0,666™®  0,666%<P
147345.47%  123654,50°
P%), 142721,80"  126653,205¢ - 1,334*B  1,334BCD
147471,89°5  124653,20°
4f¥sf R0, 123364,54%  105590,60"5C 105590,6° 0,857%°  0,8574BCD ( 889P
108502,52°  102365,80°
2o, 123375,66°  105704,10*BC 105704,1° 1,1438P 1,1434BCD 1 13gP

108513,55°  102403,40°
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Tablo 3.44. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%6f  2F%, 135529,75°  128373,17°B* 129053,2° 0,857%P  0,857AB“P (858"
128079,27¢  125389,10°
2o, 135536,618  128373,17°BC 128799,8° 1,1438P 1,1437BCD 1 143°
128084,81¢  125414,30°
af47f 20, 103567,16"  141069,60"B° 141069,6 0,857 0,8574BCP g g57P
137807,80°
2Fo,, 103568,70"  141092,20"BC 141092,2° 1,143% 1,1434BCD 1 143P
137824,10°
4f%8f 2%, 151521,61"  148513,80"BC 148513,8° 0,857 0,8574BCP g g57P
145267,20°
2o, 15152400  148530,00"B 148530,0° 1,143% 1,1434BCD 1 143P
145278,10°
aff%of  2F°, - 153343,60"B 153343,6° - 0,857ABCP (857"
150091,90°
2Fo,, - 153354,50"8C 153354,5° - 1,1434BCD 1 143P
150099,40°

SNIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48], *Tablonun daha genis hali Tablo A.15te verilmektedir.

3.11.2. Lu IIPiin elektrik dipol gecisleri icin dalga boylari, agirhkh salinici
siddetleri ve gecis olasiliklar

Lu IIT’in elektrik dipol gecisleri i¢cin dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve
gecis olasiliklart MCHF ve HFR yontemleriyle hesaplandi. 4f*np (n = 6-8)—4f**ns
(n = 6-10), 4f“np (n = 6-8)—4f**nd (n =5-10), 4f*nf (n = 5-9)—4f"*nd (n = 5-10)
ve 4fnf (n = 5-9)-4f"ng (n = 5-7) gegislerinin A (A) dalga boylari, gf agirhkh
salimc1 siddetleri ve gAyx (sn™) agirlikli gegis olasiliklart Tablo 3.45 ve Ekler
kismindaki Tablo A.16°da verilmektedir. Tablolarda sadece tek pariteli seviyeler «°”

indisiyle belirtilirken gegis olasiligi igin 10’un kuvvetleri parantez i¢inde yazildi.

MCHF+BP hesaplamalarinda Tablo 3.43°te verilen konfigiirasyon setlerindeki A, B
ve C cift ve tek pariteli seviyeleri arasindaki gegisler MCHF program paketi [412] ile
hesaplandi ve sirasiyla 51, 75 ve 34 miimkiin elektrik dipol gegisleri elde edildi.
4fYnp (n = 6-8)—4fns (n = 6-9), 4fnp (n = 6-8)—4f*nd (n =5-7), 4f“nf (n = 5,
6)—4f*nd (n = 5, 6) ve 4f**5f—4f*5g gecisleri i¢in elde edilen veriler Tablo 3.45 ve
Tablo A.16’da sunulmaktadir. Tablolarda gegis olasiliklari {ist seviyenin istatistiksel
agirhgiyla ¢arpilarak agirlikli gegis olasiliklarina (gAxi) cevrildi. Tablo 3.45 ve Tablo
A.16’da hesaplanan gegisler i¢in dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve agirlikl

gecis olasiliklarmin farkli konfigilirasyon setlerine ait hesaplamalar1 A, B ve C {ist
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indisiyle verilmektedir. Hesap sonuglari incelendiginde bir¢ok gegis igin
karsilastirma degerleri [135] ile uyumun az oldugu goriilmektedir. 4f*6s—4f“*6p
gecislerinde dalga boylar1 i¢in A ve B hesaplari, diger 1s1ma parametreleri i¢in C
hesabi Kargilastirma verileri ile uyumludur. 4f“6p-4f**6d ve 4f“*6p—4f*7d
gecislerinde dalga boyu ve agirlikli salinict siddetleri i¢in uyum kotii iken agirlikli
gecis olasiliklari igin uyum iyidir. 4F“7p—4f8s gegisinde A i¢in B iyi iken
4f47p-4f49s  gecisi icin C hesabi iyidir. 4f*7p—4f*7d gecislerinde ise A
karsilastirmas1 iyi olmamasina ragmen (f degerleri karsilastirma degerleri ile
uyumludur. 5f yoriingesini igeren gegislerde bazi gegisler harig, A ve gf degerleri igin
uyum kotii iken gAy; i¢in uyum iyidir. Ayni durum 4f¥6d 2D5/2—4f146f 2F°5/2 gecisleri
icinde gegerlidir. Bu uyumsuzluklarin giderilmesi i¢in 6z ve degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesmenin dikkate alindig1 konfigiirasyon setleriyle gegisler
hesaplanmalidir. Bunun i¢in 4f**’ten uyariimalarla elde edilen konfigiirasyonlar,
konfigiirasyon setlerine dahil edilmelidir. Fakat bu tiir hesaplamalar MCHF program

paketinde izinli degildir.

Tablo 3.43’te verilen konfigiirasyon setlerindeki tek ve ¢ift pariteli seviyeler arasinda
HFR program paketiyle [418] yapilan A, B, C ve D hesaplamalari i¢in sirasiyla 98,
354, 1352 ve 2409 tane miimkiin elektrik dipol gegisleri elde edildi. 4fnp (n =
6-8)—4fns (n = 6-10), 4fnp (n = 6-8)—4f*nd (n =5-10), 4f*nf (n = 5-9)—4f**nd
(n = 5-10) ve 4f“nf (n = 5—9)—4f14ng (n = 5-7) gegislerinin dalga boylari, agirlikli
salinici siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklart A, B, C ve D iist indisiyle Tablo 3.45
ve Tablo A.16’da verilmektedir. A, B ve C hesaplarinda en kiiciik kareler yontemiyle
elde edilen enerji degerleri deneysel verilere uydurma yapilarak elde edilen
parametrelerle gegisler tekrar hesaplanarak daha iyi sonuglar elde edildi. D hesabinda
en kiiciik kareler yontemi kullanilmadi. Bir¢ok gecis icin diger calismalarla
karsilastirildiginda elde edilen sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir. Genel
olarak D hesabinda dalga boylu sonuglarinda uyum diger ¢aligmalara gore az iken
agirhikli salimici siddetleri ve agirlikli gecis olasiliklart i¢in uyum iyidir. HFR+CP
yontemiyle yapilan ¢alisma [135] ile karsilastirildiginda bazi gegisler i¢cin uyum daha
azdir. gf ve gAx’deki uyumsuzluklarin iyilestirilmesi igin, 6zden uyarilmalarin
yapildig1 konfigiirasyonlarin da konfigiirasyon setlerine dahil edildiginde diizelme

olacag diistiniilmektedir.



Tablo 3.45. Lu III%iin elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylari (A), gf agirhkli salnic: siddetleri ve gA agirhikl gegis olasiliklar: (sn™)*

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye ig ig P
y y MCHF+BBl;> g:allsm:_i| — Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
e T ! R caligmalar MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR caligmalar
" 6p 2P°, 2628,11"  2604,126"% 2603,35° 0,93265"%  0,83284"BC  0,630° 9,008  8,19(8)*BC 6,20(8)*
gelstz)ggtllc 2673663 081514°  081118° 7.008)8  7578)°
o , 0,74398 506(8)°
4154 2Dy, 4f¥6p 2P°y, 3154,90%  3058,754%BC  3057,87% 0,42777%  0,51625"8C 0,388% 2’86(8)A ABC a
3277.718  2044.742° B 0536240 ' Soae  amap  ®
, , 0,42187 0,53624 2,26(8)5  4,12(8)°
3905,71¢ c e 2O
4f%p 2p° 4475 25 ' AB,.C 0,37399 1,63(8)°
p 2P, s 25y, - 2071,225M% 2070,56° - 0,48720°B€  0,496° - 7,58(8) B 7,70(8)*
2116,539 0,47677° ' 106P°
14p,. 2 14 ' 7,10(8
4f¥%p 2Py, 4f1%6d 2Dy, 916,298 1854,565’;"3'(: 1854,57% 0,297108  2,39725*BC 2 187° 2,36(9)8 465%9;’“’3": 4,24(9)
1909,105 2,32876° ' ’ 269)°
14 2 14 ) 4,2
4f¥%p P°,,  4f“8s %S, 1343,55A 1228,739’;'8'(: 1228,74° 0,40967*  0,06081*8C  0,065" 1,51(9)" zeg%‘\m 2,86(8)
%ﬁ‘llggc 1255070 0,05534°  0,05954° 5548)°  2528)°
: 0,26510 c ’
14p . 2 144 2 ' 1,14(9
4f¥%p P°,,  4f7d 2Dy, 844,00’; 1187,339’;"3'(: 1187,34° 5,31341%  0,26253*8C  0,204° 4,97%12)’* 1,24(9)*BC 9,64(8)°
85642° 1213067 001495  0.25677° 136(8)°  116(9)°
Jsp 20 sfos 7S 802,73 rac 4,05322° 4,19(10)¢
p 2Py, s %Sy, 795,20 1822,3975 C 102240 0,00509%  0,02145"8C  0,023% 5,37(7) 1,37(8) B 1,49(8)
3,545 0,02102° ’ 298)°
) ,
4f%p %y, 4F8d Dy - 1016,5255¢ - 0,08409°¢ - é’igﬁ?&c -
s . 1026,987° 0,08323° 5’26(83'3
4f¥%p P°,  4f*10s %Sy, - 932,951’;3c 932,95° - 0,01049"B€  0,012° - 8104(7)A’B*C 8,81(7)?
e o 951,734 0,01028° 757(7)°
4f%p 2P°y, 4f149d 2Dy, - 934,2985°¢ - 0,039128¢  — - 2’99(8)&C
943,121° 0,03875° o18°
) , ,
4f¥%p 2P°y, 4f410d 2Dy, - 888,930%¢ - 0,02184%¢  _ - f’gi(g)&c -
s ., 896,912° 0,02164° 1’79583'3
4f%p P°,  4f7s %Sy, - 2382,316’;’8'(7 2381,59°% - 0,847177B¢ 0,862 - 9196(8)A’B*C 1,01(9)
2380.448 0,84783° ' @)L
14p. 2 '
4f%s %S, 4f*6p 2P%, 2375,98%  2236,873%BC  2236,18° 2,06120%  1,93916"BC 1 468° 2,43(9)" 2’98(8)“30 a
2368,61°  2345,220° B 1.84958° ' o) S O
2358,61 , 1,80617°  1,84958 2,15(9)° 2,24(9)°
, 1,96978 ¢
14p y 2 14p,. 2 ' 2,14(3
41154 2Dy, 4fp 2P, 2798,44: 2564,2532'3'0 2563,49° 0,09577%  0,12316"®¢ 0,093 8,158A 1,25(8)*BC 9,40(7)?
2908,27 2551,224 0,09497%  0,12379° 7,48(7)8 1,27(8)° '
2036,05¢ c e 21e)
, 0,09388 7,26(7)°

TEC



Tablo 3.45. Devam

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f1%5d °Dg), 4f%p 2P, 3107,25"  2773,352BC  2772,54% 0,78922"  1,02488"BC 0,771° 545(8)"  8,89(8)*BC 6,69(8)
3236,273 2799,112° 0,768392 1,01545° 4,89(8)2 8,64(8)°
3277,83 0,76875 4,77(8)
4f¥p P°,  4f6d 2Dy, 950,028 2100,119’3-3-C 2099,45°% 0,05509°® 0,42339’[?&C 0,386° 4,07(8)% 6,40(8)2’B’C 5,84(8)?
2121,227 0,41918 6,21(8)
4f¥%p P°,;,  4f6d 2Dy, 950,018 2066,015’;'3*C 2065,35° 0,49508° 3,87341’;'5'C 3,533° 3,66(9)° 6,05(9);\3"3 5,52(9)
2088,308 3,83206 5,86(9)
4f¥%p 2P, 4f8s 25, 142056"  1331,920"BC€ 133192 0,87075"  0,11220°BC 0,120 2,88(9)"C  4,22(8)BC 4,49(8)
842,84BC 1343,385° 0,03722i 0,11125° 349(8)8  4,11(8)°
1387,55 0,83076
4f¥%p 2P, 4f147d 2Dy, 873,77* 1283,412BC  1283,41° 1,04117"  0,04857*B¢ 0,038° 9,099  1,97(8)*B¢ 153(8)
885,813 1296,403° 0,01236i 0,04809° 1,05(8)3 1,91(8)°
861,17 0,99409 8,94(9)
4f¥%p 2P, 4f147d ?Dg), 872,72: 1277,534’8-3-C 1277,53% 9,334702 O,43918§'B'C 0,341° 6,17(10)* 1,80(9)2’B’C 1,39(9)*
885,81 1290,911 0,11092 0,43463 0,94(9) 1,74(9)
4f¥%p %%,  4f%9s 25, 820,482 1092,840’;"3'(: 1092,84° 0,01537°8 0,04014’;~E‘~C 0,044 1,52(8)8 2,24(8)2’B’C 2,43(8)
1103,885 0,03974 2,17(8)
4f%6p 2P, 4f410s %S, - 991,256’*:C 991,26° - 0,01974’;&C 0,022° - 1,34(8)’;3’0 1,47(8)°
1001,669 0,01953 1,30(8)
4f¥%p 2P°, 4f18d 2Dy, - 1086,133['3)'C - - 0,01574§~C - 8,90(7)20
1085,373 0,01575 8,92(7)
4f¥%p 2P°, 4f18d ?Dg, - 1084,04O§'C - - 0,141932C - - 8,06(8)50
1083,282 0,14203 8,07(8)
4f%6p 2P%, 4f149d °Dy, - 992,7772C - - 0,00736E'C - - 4,98(7)30
992,134 0,00737 4,99(7)
4f¥%p 2P°, 4f¥%9d ?Dg), - 991,716E'C - - O,OGGSSE‘C - - 4,50(8)20
991,074 0,06637 4,51(8)
4f¥%p 2P°,  4f*10d %Dy, - 941,7062C - - 0,004123C - - 3,10(7)§C
941,127 0,00413 3,11(7)
4f%6p 2P%, 4f410d 2Dy, - 941,0822C - - 0,037132c - 2,80(8)B<P
940,504 0,03715
4f%s %S, 4f%7p %P°y, 702,308 996,441°B¢ 0,01593%  0,00262°BC 2,15(8)8  1,76(7)BC -
618,65 1017,207° 0,19835°  0,00256° 3,46(9)¢ 1,65(7)°

[ANA



Tablo 3.45. Devam

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f1%5d °Dy, 4f%7p 2P°y, 743,178 1056,529"B¢  1056,53% 0,00385°  0,03334*BC 0,017° 4,66(7)° 1,99(8)*BC 9,88(7)°
643,95¢ 1054,125° 0,02999¢  0,03341° 4,83(8)° 2,01(8)°
475 25, 4f%7p %Py, - 7312,133*BC  7310,13° - 1,04360*BC  0,977° - 1,30(8) B 1,22(8)*
7320,862° 1,04235P 1,29(8)°
4f1%6d 2Dy, 4f47p 2P°y, 19692,008 12444 7774BC  _ 0,01176®  0,82324"BC _ 1,01(5)8 3,55(7) B¢ —
11728,874P 0,87349° 4,23(7)°
47p %,  4f48s 25y, 541512%  5147,289%BC  514587° 0,06478%  0,76695"8C 0,767° 1,47(7)%  1,93(8)*BC 1,93(8)
2032,97°¢  5327,563° 0,80108°  0,74099° 1,29(9)° 1,74(8)°
4%7p %, 4f7d 2Dy, - 4491,273"BC  4490,01° - 2,70841°B€  2,676° - 8,96(8)*BC 8,85(8)?
4658,092° 2,61141° 8,03(8)°
447p 2Py, 4f%9s 25, 4607,89%  2789,182BC  2788,36° 0,34043%  0,08438*BC  0,087° 1,07(8)8 7,237 BC  7,44(7)
1990,83¢  2863,638° 0,21010°  0,08218° 354(8)°  6,68(7)°
4f%7p P°,  4f*10s %Sy, - 2210,912°8C  2210,22° - 0,02893*B€  0,030° - 3,95(7) B 412(7)
2264,246° 0,02825° 3,67(7)°
4¥%7p P°,,  4f8d 2Dy, - 2745,9065¢ - - 0,32398%¢  _ - 2,87(8)5¢ -
2742,304° 0,32441° 2,88(8)°
4f7p %P°y, 4f149d 2Dy, - 2218,4928¢  _ - 0,10875%¢  — - 1,47(8)¢ -
2216,100° 0,10887° 1,48(8)°
4t%s %S, 4f47p 2P%, 701,038 972,660"B¢  972,66° 0,06605%  0,00536""C 0,001° 8,97(8)5  3,78(7)*BC 8,75(6)
442 35°¢ 996,867° 0,06174°  0,00523° 2,10(9)°  3,51(7)°
4f1%5d 2Dy, 4f47p 2P, 741,758 1029,8314BC  1029,83% 0,00110®  0,00684*B€ 0,003 1,33(7)8  4,30(7) B¢ 2,13(7)
455,14¢ 1032,299° 0,04476°  0,00682° 1,449  427(7)°
454 2Dy, 4f7p 2P%, 761,425 1061,988"B¢  1061,99° 0,00825%  0,05970*C 0,030 9,50(7)®  3,53(8)*BC 1,75(8)"
462,62° 1070,665° 0,36802°  0,05921° 1,15(10)¢  3,44(8)°
4975 %5, 4f47p 2P, - 6199,781°8C  6198,06° - 2,46168"BC€  2,305° - 4.27(8)BC  4,00(8)*
6383,493° 2,39083° 3,91(8)°
4f1%6d °Dy, 4f47p 2P, - 9533,615°BC  9530,08° - 0,2149228C  0,202° - 1,58(7)*BC  1,49(7)
9495,072° 0,21580° 1,60(7)°

®Biémont ve ¢alisma arkadaglar1 [135], *Tablonun daha genis hali Tablo A.16’da verilmektedir.
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BOLUM 4. SONUC VE ONERILER

Bu calismanin amaci, lantanit grubu elementleri i¢in en genel aralik olan Z = 57-71
atomlarmin nétral ve iyon hallerini inceleyerek elde edilen veriler ile f alt tabakasi
elektronlarnin yapisinin anlagilmasina katki saglamaktir. Bu nedenle secilen lantanit
atomlarinin nétral ve bazi iyonlarinin (La =111, Ce I-1I1, Yb I-III ve Lu I-III) seviye
enerjileri, Landé g-¢arpanlari, gegis enerjileri, dalga boylari, salinict siddetleri, gecis
olasiliklari, seviyelerin yar1 omiirleri, iyonlagsma potansiyelleri, elektron ilgileri ve
asirt ince yapi sabitleri gibi atomik yap1 oOzellikleri hem relativistik hem de
konfigiirasyon etkilesme etkilerini igeren ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock [403] ve
relativistik Hartree-Fock [28] yontemleri ile hesaplanmustir.

Lantanitlerin ilk iiyesi olan lantanin nétral, bir ve iki kez iyonlagmis hallerinin bazi
uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari, elektrik dipol gegislerine ait
dalga boylari, salinict siddetleri ve gec¢is olasiliklan MCHF+BP ve HFR
yontemleriyle ve La I’in yar1 omiirleri, asir1 ince yapi sabitleri ve gegis enerjileri
(iyonlagsma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) de MCHF+BP

yontemiyle yapilmistir [103-107].

Secilen ikinci atom olan seryum i¢in notral ve bir kez iyonlagmis halinin iyonlagma
potansiyelleri ve uyarilma enerjileri ve iki kez iyonlagsmis seryumun bazi uyarilmisg
seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlar1 her iki yontemle hesaplanmistir. Ce
III’iin tek pariteli seviyeleri icin MCHF+BP hesab1 yapilamadigindan elektrik dipol
gecigleri bu yontemle hesaplanamamistir. Bu nedenle sadece HFR yontemiyle Ce
[I’iin elektrik dipol geg¢islerine ait 1s1ma parametreleri (dalga boylari, salinici

siddetleri ve gecis olasiliklar1) hesaplanmaistir.

Calismada ftgiincli atom olarak iterbiyumun nétral ve bir kez iyonlasmig hallerinin

baz1 uyarilmig seviyelerinin enerjileri ve Landé g-carpanlari, gegis enerjileri
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(iyonlagma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron ilgisi) ve elektrik dipol
geciglerine ait dalga boylari, salinict siddetleri ve gecis olasiliklart MCHF+BP ve
HFR yontemleriyle, iki kez iyonlasmis iterbiyum i¢in ayni hesaplamalar ve Yb I’in

yar1 omiirleri HFR y6ntemiyle hesaplanmistir [293-295].

Son olarak, lantan atomunun simetrigi olan lutesyum atomu incelenmistir. Notral, bir
ve iki kez iyonlagmis lutesyumun bazi uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve Landé -
carpanlari, gecis enerjileri (iyonlagsma potansiyelleri, uyarilma enerjileri ve elektron
ilgisi) ve elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, salinic1 siddetleri ve gegis
olasiliklar1 hesaplamalart MCHF+BP ve HFR yontemleriyle ve Lu I’in yar1 Omiirleri

HFR ve agir1 ince yap1 sabitleri MCHF+BP yontemiyle yapilmistir [391-394].

Fischer [403, 412] tarafindan gelistirilen ve relativistik diizeltmeler igin Breit-Pauli
Hamiltoniyenini temel alan g¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yonteminde, ilk
olarak MCHF yontemi kullanilarak segilen konfigiirasyonlar i¢in elde edilen dalga
fonksiyonlarinin baskinligini belirleyen karisim katsayilar1 ve relativistik olmayan
enerjiler hesaplanmistir. Elde edilen bu dalga fonksiyonlarinda Breit-Pauli
relativistik  diizeltmelerini  dikkate almak i¢in Breit-Pauli Hamiltonyeni ile
kosegenlestirilerek karisim  katsayilar1  yeniden belirlenmistir.  Bu  relativistik
katkilarla beraber gecislere ait dalga boylari, ge¢is enerjileri, agirlikli salinici
siddetleri, gegis olasiliklari, seviye enerjileri, iyonlagma potansiyeli, elektron ilgisi,
yar1 Omiirler ve asir1 ince yap1 parametreleri hesaplanmistir. Ayrica, MCHF dalga
fonksiyonlar1 ve seviye enerjileri kullanilarak Zeeman programiyla [413] seviyelerin

Landé g-¢arpanlar1 hesaplanmustir.

Cowan [28, 418] tarafindan gelistirilen relativistik Hartree-Fock yaklasikligi
Schrodinger denklemine dayali olmasina ragmen spin-yoriinge etkisi yaninda kiitle-
hiz diizeltmeleri ve Darwin katkilar1 gibi relativistik etkileri de igerir. HFR
hesaplamalarinda, Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji
seviyeleri kullanilarak en kiigiik kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine
uydurma yaparak iyilestirilmistir. En kiigiik kareler yonteminde spin-yoriinge
parametrelerinin  0l¢eklendirme faktdrii temel kuantum mekaniksel hesaptaki

degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (F*ve G ve konfigilirasyon etkilesme
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integralleri (R i¢in olceklendirme faktdrlerinin tyilestirilmemis degerleri farkl
calismalarda 0,60, 0,65, 0,70, 0,75, 0,80 ve 0,85 olarak secilmistir. Ol¢eklendirme
faktorlerinin bu disiik degerleri agir elementler i¢cin Cowan [28] tarafindan One
stirilmustir. En kiiciik kareler yontemiyle elde edilen uydurma parametreleriyle

elektrik dipol gegisleri tekrar hesaplanmustir.

Bu ¢alismada kullanilan yontemlerden biri olan MCHF yontemi, daha fazla agik 4f
alt tabakasini igeren lantanitlerin diger iiyelerinin ¢alisilmasinda bazi zorluklar ortaya
¢ikarmaktadir. Hesaplamalarda kullanilan MCHF atomik yapi paketinde spin-agisal
katsayilarinin hesabi ile ilgili programlar ¢ok verimli degildir ve sadece en ¢ok iki
elektron igeren acik veya bir bos ve hemen hemen dolu alt tabakali konfigiirasyonlar
icin daha dogru sonuglar vermektedir. Daha fazla dolu f alt tabakali durumlar igeren
ve agisal integrasyonlarin hesabini daha hizli yapan algoritmalarin kullanilmasina
ihtiya¢ vardir. Bu daha biiyiik-6lgekli hesaplama yapmaya imkan verecektir. Ayrica,
farkli LS terimleri veya pariteye ait dalga fonksiyonlarin agilimlari i¢in enerji
fonksiyonunun agirlikli ortalamasi olan bir enerji fonksiyonu daha dogru sonuglar
verecektir. Boylece, karmasik atomik sistemler i¢in genis-Olgekli Breit-Pauli
hesaplamalar1 saglanacaktir. Genis konfigiirasyon halleri, tiim konfigiirasyon
hallerindeki ortak kapali alt tabakalara ek olarak belirli sayiya kadar alt tabakalar
kisitlamas1 ve boylece maksimum boyutun kullanilabilir hafiza ve disk alaniyla

siirlt olmasi da kagmilmazdir.

Bu o6zellikleri igceren yeni MCHF siirimiiniin [419] derlemesi yapildi. Fakat paketin
alt programlarindan MCHEF nin ¢aligmasinda mevcut sistemle hesaplama sorunlariyla
karsilasildi. Bu problemin asilmasi diger lantanit atomlarin calisilmasina imkan

verecektir.

Lantanitler ig¢in dalga boylari, 1s1mali gegis oranlari, salinici siddetleri, dallanma
kesirleri, 1s1mali yar1 omiir nicelikleri, asir1 ince yapi ve izotop kaymasi gibi
giivenilir spektroskopik verilerin kesin bilgisine ihtiya¢ vardir. Giinesinkileri de
iceren spektrumlar nadir toprak ¢izgilerini de icerdikleri icin astrofizikte g¢ok
onemlidir. Nadir toprak elementlerinin spektrumlarinin detayli analizleri, farklh

tirdeki yildizlarin kimyasal bilesenleri hakkinda yararli bilgiler saglar ve
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bolluklarinin anlagilmasi ¢ok miktarda yiiksek nitelikli atomik verileri gerektirir. Bu
nedenle bu ¢alismada, MCHF+BP ve HFR yontemleri ile La I-I11, Ce -1, Yb -1l
ve Lu I-III i¢in elde edilen atomik verilerin gelecekte bu alanlarda yapilacak
calismalar igin yararli bilgiler saglayacagi diistiniilmektedir. Ayrica sonraki
caligmalarda, c¢aligilan bu atomlar i¢in yar1 Omiir, asir1 ince yapi ve izotop kayma
hesaplamalar1 ve manyetik dipol ve elektrik kuadrupol gecislerine ait hesaplamalar
da yapilabilir. Bununla birlikte daha kapsamli bilgisayar sistemlerinde diger lantanit
atomlar: i¢cin MCHF+BP program paketinin yeni stirimii [419] ve HFR [418] ile bu
tir hesaplamalara ait verilerin elde edilmesi, 4f alt tabakasini igeren ve karmasik
spektrumlara sahip olan lantanit atomlarinin seviye yapilarinin anlasilmasina katki

saglayabilir.
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EKLER

Ek A. La I-III, Ce I11, Yb I-1II ve Lu I-1II’e ait Ek Tablolar

La I-I1I, Ce III, Yb I-1II ve Lu I-III i¢in ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF)
ve relativistik Hartree-Fock (HFR) yontemleri ile hesaplanan seviye enerjileri, Landé
g-carpanlari, dalga boylari, salinic1 siddetleri ve gecis olasiliklar1 sonuglart oldukga
fazla oldugundan Bolim 3°te verilen bu hesaplamalarin genis halleri bu kisimda

sunulmustur.

La | ve La II’nin elektrik dipol geg¢islerinin sunuldugu Tablo 3.4 ve Tablo 3.9°un
daha genis hali Tablo A.1 ve Tablo A.2’de, La III’lin seviye enerjileri ve Landé g-
carpanlar1 ve elektrik dipol gecislerinin verildigi Tablo 3.11 ve Tablo 3.12’nin genis
hali Tablo A.3 ve Tablo A.4’te, Ce III’lin seviye enerjileri ve Landé g-carpanlart ve
elektrik dipol gecislerinin verildigi Tablo 3.15 ve Tablo 3.16’nin genis hali Tablo
A.5 ve Tablo A.6’da, Yb I’in seviye enerjileri ve Landé g-garpanlari, Yb II ve Yb
III’iin seviye enerjileri ve Landé g-carpanlar ve elektrik dipol gegcislerinin verildigi
sirastyla Tablo 3.18, Tablo 3.27, Tablo 3.28, Tablo 3.30 ve Tablo 3.31’in daha genis
halleri Tablo A.7-A.11°de verilmektedir. Ayrica, Lu I’in seviye enerjileri ve Landé
g-carpanlari, Lu II ve Lu III’lin seviye enerjileri ve Landé g-garpanlari ve elektrik
dipol gecislerinin verildigi sirasiyla Tablo 3.33, Tablo 3.41, Tablo 3.42, Tablo 3.44
ve Tablo 3.45’in daha genis sekli Tablo A.12-A.16’da sunulmaktadir. Tablolarda
Boliim 3’te bahsedildigi gibi enerji seviyeleri taban hal seviyelerine gére cm™
biriminde verilmektedir. Ayrica, gecis verileri tablolarinda sadece tek pariteli
seviyeler “* indisiyle belirtilmekte ve gecis olasilik verilerinde 10’un kuvvetleri

parantez i¢inde yazilmaktadir.



Tablo A.1. La I’in elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikh salmici siddetleri ve A gegis olasihiklari (sn™) (Tablo 3.4%iin genis hali)

Gegisler A log(gf) Ay

Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d65? “Dsy» 5d6s(°D)6p “DC%: 7050,70* 6680,75  6918,282° -1,385% -0,188 -2,530° 9,2069(5)"  1,62(7) 0,6851(5)°
5587,66° -1,3278 16,758(5)®
5088,06° -1,546° 1,2217(7)°
7595,21° -1,559° 5,3200(5)°

5d6s? *Ds 5d6s(*D)6p 2P, 3557,20% 5038,96  5271,182° -0,236" 0,335 -0,790° 7,6497(7Y"  1,42(8) 0,9728(7)*
3141,90° -0,2998 8,4732(7)8
3237,56¢ -0,178¢ 0,2626(7)°
3690,40° -0,329° 5,7429(7)°

5d6s? 2D 5d6s(°D)6p ‘D% 6775,72" 6589,55  6644,415° -2,5214 3,977 -2,070° 0,5469(5)"  0,20(4) 1,607(5)*
7278,43° -2,500° 0,4968(5)°

5d6s? 2D 5d6s(°D)6p ‘Fo12 7150,36" 7204,69  7158,094° -1,474% -2,504 -1,980° 5,4693(5)"  0,50(5) 1,703(5)
5651,95° -1,3188 1,2547(6)®
5185,96° -0,710¢ 6,0390(6)°
7714,49° -1,667° 3,0149(5)°

5d6s? 2D 415d(F)6s *Fr 2687,72* 4361,64  4109,793" -2,633% -3,107 -1,210° 0,2693(6)"  0,34(5) 3,042(6)*
2443,56° -2,8188 0,2121(6)®

5d%(*D)6s D3, 5d*(3P)6p 2P, 5417,15" 5795,08  5323,548° -1,159% -0,438 -0,950° 3,9379(6)"  1,81(7) 6,598(6)°
4998,71° -0,980° 6,9808(6)°
6099,57¢ -0,534¢ 13,082(6)¢

5d%(*D)6s “Dap 5d2(*P)6p 2P°y» 5321,33* 6050,79  5323,548° -1,270* -0,518 -0,950° 6,3247(6)"  2,76(7) 6,598(6)°
4917,298 -1,3358 6,3655(6)®

5d*(*D)6s *Dy 5d°(P)6p 2D°%2 6148,38" 3612,86  6127,036° -1,430% -1,386 -1,160° 1,6379(6)*  5,25(6) 3,071(6)
5614,08° -1,064° 4,5614(6)®
6072,16° -1,230° 2,6595(6)°

5d%(*D)6s *Ds, 5d*(3P)6p D%, 5927,93* 5191,70  5960,589° -1,204% -0,341 -1,140° 1,9752(6)*  1,88(7) 2,265(6)
5505,59° -0,726° 6,8933(6)°

5d%(*D)6s D3, 5d*(}F)6p *Fa2 11320,71% 7550,60  8590,927° -1,6214 -0,812 -1,640° 3,1149(5)"  4,51(6) 5,173(5)
9638,20° -3,048° 0,1605(5)®

5d%(*D)6s D3, 5d*(3P)6p 2S°y, 7168,95" 6483,90  6748,112° -0,947% -0,864 -1,040° 7,3254(6)*  10,90(6)  6,676(6)
6452,88° -0,621° 19,146(6)®
7810,54¢ -0,730¢ 10,169(6)¢

5d%(*D)6s “Dap 5d6s(*D)6p 2P 4982,99* 792562  8638,451° -2,206" -1,614 -1,450° 4,1813(5)"  6,45(5) 7,924(5)°
4627,058 -1,8338 11,434(5)®
4837,53° -1,233°¢ 4,1669(6)°

5d(*D)6s *Ds, 4f5d(*D)6s ‘D%, 2181,36" 464985  4870,559° -2,852% -1,968 -0,850° 0,4919(6)"*  0,83(6) 9,924(6)*
2111,048 -1,003® 3,7064(7)®
1842,36° -1,048¢ 4,4030(7)°

€L¢



Tablo A.1. Devam

Gegisler N lo
- ~ . 9(gf) A
Alt seviye Ust seviye MCHF]T:B gI:Dahsma = Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
— . . — R calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR caligmalar
50°(D)6s "Dy, 5065(D)6p P 5027 97" 815844  8507,323° 3,031 2030 -1510° 0.1227(6)° 0474  L1423(6)
327054 -0,492° 10024(8)° ’
5d(°P)6s “Py 5d*(*P)6p 2S°y, 7222,05* 6083,89  6236,757° -1,198* -3,269 -1,620° 4:047956;’* 0,47(5 2,0 @
6016.58° 1.432° 3.4028(6)° © 0506)
7180,30° 1510° picse e
o o ¢ 1,510 1,9986(6)

(P)6s “Pus 562(P)6p Py 5969.25 679002  5437,546° -1,067° 0871 -1,310° 80235(6)° 975(6)  5521(6)°
512158° -0,928° 15001(6)° © 5210
5757.65° -1.811° PR

5d%CP)6s P 23 4po A 811 1,5558(6)

(P)6s *Pus 502(P)6p ‘P 0 5048,74 6672,53  5429,832° -0.372 0260  -1,030° 1.9990(7)*  206(7)  0,5275(7)°
5106,22° -0.288° 32924(7)° g 2150
5766,60° -0.322° P

5d2(%P)6s * 2,3 4c0 A ’ 2,3881(7)

(®P)6s Py 5d(3P)6p S 6797,34 5001,83 5742922 -0,458* -0,430 -1,420° 1,2557(7)*  2,47(7 0,1921(7)
5714.80° -0,235° 29680(7° ® 1920
6324,73° -0578° presi

5d%CP 4 23 40 A ' 1,1007(7)

(P)6s *Pus 502(P)6p “D’» 6709,20 749907  6068,712° -0,581 0839  -1,060° 9.7144(6)"  430(6)  3,941(6)°

5657,28° -0,639° 11,036(6)° © e
S o 6506,66° -0.265° 21.377(6)°

(P)6s “Pus 502(%P)6p “D°us 6831.68 745882  6134,393° -0.457 0521 -1,010° 24949(7Y"  181(7)  0,8656(7)°
5743,61° -0.3258 47778(1% ® 8656
6618,92° -0.361° ilauie

5d%(P)6s 2 23 2M0 A ' 3,3097(7)

(3P)6s 2Py, 50%(%P)6p 2D°%; 6403,07 537508  6360,208" -0,647 0182  -1,020° 9.1612(6)* 3.80(7)  3,934(6)
5046,64° -0.388° 19275(6)° g )
6463,09° -0.476° pim e

5d2 3P 6 4 3] 40 A ! 13,334(6)
(P)6s Py 454 (F)Bs “Fs gggﬂB 6149,18  5900,681° 3,575 2824 -1,680° 35623(4)° 066(5)  L10(6)
) -3,571 4,3362(4)®
5d(°P)6s “Py 415d(*D)6s ‘D, 2200,72* 444047  4615,063" -0,159* -1,360 -1,020° 4,7693283’* 0,74(7 0,1495(8)*
2092,62° -0.311° 37205(8)° g 14950
1808,68° -0.172° o)
23 4 2/3 20 1’ 6,8512(8)
50°(P)6s “Pas 502(%P)6p 2D’ 6078,39" 5639,296° -1,070° -1,040° 2.5626(6)" 3,186(6)"
5247.47 -3.306° 1.9939(4)° '
50°(P)6s 2Py 502(P)6p %Sy 7517.61° 683564  7032,047° -0,604 0338  -1,070° 1:46858’* 328(7)  0,5737(7)°
6896,16° -0,451° 247891 g S0
8469.49° -0,530° ’ c
5d2 3] 6 4 2/3 4c0 A ’ 1Y3705(7)

(%P)6s “Pys 502(P)6p “S%» 6946,07 5071,85  5829,692° -0.570° 0170 -0,760° 9.3040(6)° 438(7)  8522(6)"
5791,03° -0,702° 0.8684(6)° g ©220)
6418.23° -0.258° gy 28

5d%CP)6s 23 4po A 25 22,352(6)

(P65 “Pas 502(%P)6p *P°yz 6083,64 691970  5515.271° -0.354 0259 -1,020° 39813(7)" 384(7)  1,046(7)
5182.72° -0,212° 760751 g s
5835,03° -0.816° 1.4966(7)°

| X



Tablo A.1. Devam

N Gegisler
seviye f]st seviye A
- . e Bu ¢alisma Diger log(gf)
SACR)s Par 5d°CP)6p P° HF+BP  HFR  cahsmalar Bu cahsma Diger A
512 6036,18" MCHF+BP H Bu calisma —
5158‘60'3 6650,17 5304,003° 0301~ — FR caliymalar MCHE+BP TER Diger
: 1 0310 - I
50°(°P)6s ‘P2 5d(P)6p ‘D° 5685,16° -0,154° 0,910° 15244(7y"  1,07(7) OZZ;ZI(I#”
T U sy 0
! ' T ‘1,150 _1 a !
5¢°(°P)6s ‘Pa 5¢°(*P)6p ‘D" 6721,40° -0,950° /190 2,7551(6)"  407(6)  5538(6)°
P ‘D 6854,05" 165758 6165.689° -0,970° 11,033(6)® 538(6)
5731,98° ‘ : -0,171% -0.464 . 7,9023(6)°
5d*(°P)6s ‘P 5d°(°P)6p ‘D" 6605,67° -0,005° 0810 23897(7)"  9,77(6)  6,790(6)°
p D 6659,65" 5862,65  6038,58° -0,328° 5,0160(7)° 7906)
5572,52° ' ' -0,1374 1,7965(7)°
50(*P)Bs P 5065CD)6p * 6421,32° 005" 0005 0970 LRS0Y 3210
6s(°D)6p ‘D% 17476 7A 117 0062 36100(7)° (n  032657)°
2 11662:515 94,77 4541,763al _11971/& 1363 0.790° 3,1056(7)0
5d%(P)6s 4 9678,91°¢ -1,948° ' ~ 3,9007(4)*
(P)6s *Paz 415dCF)Bs “Foss oSk 16762 1'803c 5 1976&‘;8 346(5)  8735(6)°
* ; 5874,70° P ’
3206,98° ' -2,854 2047 0,1868(6)°
: , 1.000°
5d%°F)6s “Fa, 56%(F)6p “D° 2465,51° -3,123° ,000 0.1245(6)"  2,60(5) 3219(6)°
P Dlue 596,89 463293 5106,236° -2,852° 8,1311(4)° 219(6)
5151,17° ‘ ‘ -0,134 -0.237 . 0,2566(6)°
5d(°F)6s ‘Far 50%(F)6p *F° 5158,97° 0,753° 0830 68688(7)°  9,01(7)  1891(7)°
P "Fae 6584,27° 5291 95 £740.642° -0,189° 10,561(7)8 891(7)
5606,12° ’ , 0,039 -0,057 8,1069(7)°
f , -0 a
502CF)6s Fan 50?(F)6p °F° 5833,78° 0,121° 970 42065 522() 0541907
P Fen 6411,46" 525482  5657,707° 0,135° 7,0060(7)° S419(7)
5480,35° ’ , -0,866" -0,543 6,6896(7)°
) , -1.110°
5d2(3F)6S *Fan 5d2(3F)6 e 5704,88° -0,7878 ,110 3,6792(6)A 1,15(7) 269 .
p ‘G’ 7316,69" 650462  6543,14° -0,6337 6,0408(6)° 694(6)
6752,16° ' ' -0,335% 0,29 7,9486(6)°
5d°(F)6s ‘Fa SECR6D 7F° 7184,08° -0,209° 20 A 95819(6)"  5.12(7
CF)6p “Fse 581603° 573194 . 0,227° e S
5d2CF)6s ‘Fp 5d6s( . 5094,70° ) 7045,959 -2,098" 1464 12,772(6)°
65("D)6p ‘D%z 8716,57" 810 -1,799° ’ -1,250° 26215(5)" 116
7078718 8,18 8748418 1137% -0.400 . 6.7920(5)° 16(6) 1,259(6)°
5c*(F)6s * 6203,06° -1,157° ’ -1,990° 3,1991(6)*
(F)Bs ‘Far 5d65('D)6p Pss 3784,61° 5473.47 1,742 4,6289%B 202(7) 044576y
5d*(’F)6s ‘Fa 5d65(°D)6D * 3439,45° ' 5761,825° -2,559* 4,542 1,5686(6)°
s('D)6p Ps 630161° -2,670° ’ -1,040° 3.2136(5)"
61 663472 6 a , 2136(5)%  1603) 4 a
5399,16° ' 454,494 1063 3,0087(5)° 578(6)
’ 1857 4124 1360 03047(6)"  190(3)
] ! y a
0,5299(6)° 1.164(6)

Gl¢c



Tablo A.1. Devam

_ Gegisler
Alt seviye Ust seviye Bu cal 2
> 1Isma o
5 (3':)63 4':3/2 4f5d(SG)63 4G°5/2 2(;\35(:23_'25+BP HFR Qalll);lglleilliar MCH = callsmlaog(gf) Diger A
2008 45° 420888  4104,876° 0677AF+BP HFR ____calsmalar i sasma Diger
50°(°F)6s “Fsr 6 (P D° 1701,66° 0.150° 0516 -0670° AT T o
A Looer e oy
5d*(°F)6s ‘Fsi2 502CF)6p D° 5149,73° _0:2335 -1,360 -0,750° f’?ﬁf{ég?i
- T ey 1m0 oy
5d°CF)6s ‘Fsi 5d%(F)6p 2D°% 5227:21(: 5145,42° 0,609% oor -0,440° i:ﬂ%ﬁggi
R eaw aose i S0
5d°CF)6s “Far 50 CR)ep *F° 5910,68° -oizggﬁ -1,002 -2,050° fﬁ?%‘ﬁ?i
. BE sem wmes  do s e oy
5d2(3F)65 4F5/2 5d2(3|:)6p 4F05/2 5968:83(: _018125 -0,458 _1‘320a gjggggggi
S7803 53949 STE9SL i epgp M 236Y
5Q(F)6s “Far (P F° 5833.96° prad 0123 -0,640° %%28&%
S T iy o ooy
50°CF)6s Fsr 54CF)Bp ‘G 5679,60° -014385 0170 -0980° géég%gi
1268 6850 6410075 Dams Sosgp O TR6Y
502(°F)6s *Fsp 5d65(:D)6p 2P 6880:62i O,’lé% 0,379 -0,950% i%s;gg%i 468
o SO B o s - ey
512 5d6s(3D)6p “D° 6,11 79 24228 ' -1,890% ' A
GpTn  mE mnomen oen om ow jag 10 s
56°CF)6s Far Sl6s(D)ep “F° 6168,33° - B 1.640° é?éééﬁ?ﬁ 7056) 118057
N G776 870275 s4TeAw’ o Voo O 526
50°(F)6s Fse 506s(°*D)6p ‘P° 6504,33° -1:4925 -0686  -2,010° 3‘322(1’(6)i
s 5 6462,45" 6818 -1,076° 7,06 © 8026 1510)
5d°CF)6s ‘Fsi 4f5d(F)Bs “Fre 5514,642 58 6600,149° -1,002% 2792 2’2 ogggc
ggfg%B AT7433 4468 ,955° 82?22 o 5’6487(6): 386(4)  04233(6)
2124,74° -0,613° 0633 -1,200° z?gigﬁ‘?% o
-0,322¢ 2:9016(7)3 8.51(6) 0,2633(7)*
8,7920(7)°

9.¢



Tablo A.1. Devam

A
seviye Ust seviye L
e > MCHFBU ¢alisma Diger = log(gf)
(°F)6s “Fsr2 5d?CF)6p 2G%, 836 A+BP HFR calismalar MCHFr;;llsma Diger B 1 =
6606‘423 6381,94 6823,725° R HFR calismalar M CHF-:ch; Isma Diger
5d%(°F)6s 2 6735.52° -0.188° 0.290 -1,100" 8,9 A HFR galiymalar
(°F)6s “Fsp2 5d2(3p)6p “po,,, ‘52A Y188C ) 192(6)3 3,99(7) 1422(6)°
v 655231 5365,872° Py iéi??ﬁ??c
’ ' 4 -0,766 -1.320% !
5d%(°F)6s *F 5127,68° -2,790° 320 0,3403(6)
(F)6s s 5d°(*P)6p *P°ar 494823* 539228 4 L5137 0 1276%‘ b606) 2706y
* , 945,84° ’ ’
4293,74° ' -1,417% ) 1,9447(6)°
50%(°F)6s 2Fs, (D)6 7D° 5081,5gc -1,77;B 13%0  -1,140° 2,6032%23’* 234(6
(‘D)6p "D’ 5200317 6280.89 s -1,561¢ 1,5117(6)® 34(6) 4,936(6)°
4481 578 ' 70,426° 1,914~ 0.20 1,7727(6)°
' ! -0,201 -0,9202 '
5d°(F)6s *Fsrz 5d°CF)ép ‘G° 4304,94° -1,688° 920 0,7520(6)"  2.66(7)  8,805(6)"
p G 11664,15" 880263 8624233 -2,317¢ 1,7037(6)® ,805(6)
8592,21° ‘ ' -2,500" ; 0,4331(6)°
5d°(°F)6s *Fsi 50263 20 9307,78° '210125 1,938 -1,930° 0*19352% 4,94(5
(P)6p "D'se 5551,30" 483396 56 -1,965° 10838(5)° ©)  1316()
4740,038 : 32,011° -0,742% 17 . 1,0435(5)°
50°(°F)6s *Fsiz 562CP)6p 2D 5062,48° -0,792° 702 0870 9,7622(6)"  142(6
5/2 A - C B ! ,
(P)ep™D 5370,96 486605 5491063 1,020 11975(6) ©  7.0886)
502CF)6s 2Fs, 56 (Y60 2F° 4662,46° ' 1,063 -1,116* 1233 6,2165(6)°
CF6p Fre 762769 737984 -1,076° ’ -1,250° 29476(6)  2,74(6
7790,648 s 6925,207;1 _21273A 1202 0.930° 4,2873(6)3 ' ( ) 2,072(6)a
5d°(°F)6s °F 8515,03° -2,729° ’ e 0,7638(5)"
(F)8s P SA (RGP *Fse 7943,55" 7643.830 -2,910° 2,5601533 096(6)  2041(6)
502(F)6s 2Fsr, A5CE16s F° 6472,28° ' 7161,186° -0,364 0.184 1,4151(4)°
(F)s Far 3278,18" 50836 -0,500° ’ "1.020° 761266  2,91(7
2978578 61 5714,01° -2.228" 2991 1110° 8,3771(6)® 91(7) 2,069(6)"
5d2(°P)6s *P 2328,24° -2,541° ’ - 0,6123(6)"
(P)6s ‘Pss 502(P)6p 2Dy 2328.24, s s 5916 0 3830%8 032(8)  2642(6)°
* , 852,26 1974 ’
5376,04° ' -1,197 11,224 0,2486(6)°
) -1,120°
5d°(°P)6s “Psrz 5d°(P)6p ‘S° 5794,66° -1,245° 120 2,7002(6)"  1.83(6)  3,691(6)
P S 6886,42" 511297  5894,826° -1,0727 3,2441(6)° 091(0)
5826,38° ' ' -0,542* ) 4,2060(6)°
5d?(°P)6s s 562CE)6n °G° 6461,68C -0,218° 0.1%8 0.830° 11009%%’* 4,05(7
(CF)Bp *G%r 9970,27 668466 7 0406 201 () 0,7094(7)"
‘ ; 149,739° 'EEgA ’
7910,82° : -3,558 -0,759 . 1,5658(7)°
5d2(P)6s P 562(°P)6p ‘P". 8096,64° -2851° ’ 1,640 00232(5° 325(6)  3734(5)
P e 5991,08" 6721,04  5357,865° -2,162¢ 0,1876(5)° 73405)
5186,632 , —0,04%A 0,054 -0.540° 0,8756(5)°
5719,23 0,142 ’ 2.8257(7)"  2,79(7) 1.116(7)°
-0,128° 5,7350(7)° 116(7)
2,5285(7)°

Ll¢C



Tablo A.1. Devam

Alt seviye Gegigler
i Ust seviye x
5d°(°P)6s P Bu ¢alisma
) 50°CP)6p P MCHF+BP HER Diger log(gf)
6016,85 6871 ¢aliymalar v Bu calisma -
50%(°P)6s ‘Ps. Vs 5195,12° 80  5565429° CHF+BP _ HFR Diger A
502CP)6p ‘D 5880,24° -0,554" -5 galismalar v Bu calisma _
6372,94" 58 0,285 828 -0880° CHF+BP _ HFR Diger
5d*(P)6s ‘P 5374,06° 8059  5744,384° -0.2877 12856(7)"  166(7) galismalar
e SECPID D 6244,35° 006" 020 32042(7)° 0.7093(7)
52 6604,79" 5917.6 0221 e 0.430° %471220(7)C
5d%CP)6s * 5605,25° 66 6108,493° -0,245° T871(7)"
()6 Pez 5d%(°P)6p ‘D" 6464,81° %8 -0,507% 0,7 47977(7)° 887(7)  0.9382(7y
£ 679597~ . -0,268° 741 -0,780° 3,;548(7)0
5d2CP)6s 4 5766,618 707 6238,594° -0,393°¢ ,9194(6)"
( ) S “Psp2 5d55(3D)6P ZDD 6651]1(3 1994 .1’242A 08 191087(6)8 5777(6) 4,942(6)3\
512 4512,63* 3,717® 814 -1,420° ;00,743(6)c
5d%(°P)6s * 4036,41° ) 4800,245° -1,0847 0652(6)" 4
5d2(3F§65 4'|25/2 4f5d(\G)6s 2G° 3556,70° 245 -1,001% B 9,6230(3)® 26(6) 1,628(6)*
" 5d%(°F)6p zDDS/;’Z 3426,56" 5626 -1,239° -1,020° 2,1016(6)0
6988,63" 5064’85 5975,717° -1,358° 3*;‘451(6)A _
5d2(3F)6S “ 5899318 74 6293,562° -3,087A 1539 , 346(6)B 4,605(6)21
72 5d%CF)6p *D 6114,52° -0,404% 17 -1,390° 3,8501(6)°
G 5831,85" -0,333° 788 -1,390° 0,5812(5)"  7,62(5
5d2(3|:)65 . 5049338 5800,27 5177.308? '01324C 819696(6)A 0176(6) 9,506(5)a
712 56%(F)Bp “D° 5303 78° 5177'3111 0,407% 00 14,829(6)® ,76(6) 1,143(6)*
12 5625,35A - ) 0,4685 ,090 -0,280° é2088(6)c
5d°(F)6s * 4897,31° 97 5046,872° 0,311° 3377(7)"
(°F)6s “Fr 5d2CF)Bp 2F% 513855 872 -0.375 1 12,792(7)8 4,07(7) 2,175(7)*
5d°CF)s ‘F "’ 6158,78 60 03207 182 -0.850° 8,0897(7)°
712 5d2(3F)6 20 5354 358 74,19 57 2 '01376(: 1,1]_03(7)A
P Fr 35 20,009 0,17(6)
5967,20A . '11148A 091 116626(7)3 0,4621(7)6\
5A2CF)6s °F 5222,52° 906,30  5568,448" -1,121° Q1L -1470° 1,3285(7)°
712 562CF)6p *F° 5288 14° -2,682° 16 2.0866(6)"  3,70(6
* 683051 55410 -2,0867 676 1,200° 513305(6>B 706) - 1I51(6)
5d%CF)6s 4 5781,96° 03 593 -1,227° ,0487(6)
(F)6s “Frr 502CF)p o 5,286° 1246" 0,2506(6)° 504(5)  1657(6)°
712 6660:06A a5 11598 -1,445 -1,350° i,7660(6)0
52CF)6s 5663,67° 31 578 -1,015° 3525(6)"
(F)s “Frz 50°CF)6p ‘F° 5867,56° 9:208° 0,238 043 2,3053(6) L306©) - 14096)
or2 6300,78" o3 0,303° 432 -0,650° 5,9470(6)C
5398,108 ,94 5588,326% 0,388(: 5’2474(7)A 7,57(7)
5622,72¢ -0,569* 02 ,2215(7)8 0,5566(7)°
_0’4995 ,236 -1,220° iggBl(?)C
-0,503¢ 5355(6)"
7,2701(6)° 1.32(7) 1,286(6)"
6,6277(6)°

8.¢



Tablo A.1. Devam

Alt sevi fregiler A
viye Tst sevi
st seviye e Bu ¢caliyma Diger T log(gf) —~
5d2(3 7 F+BP u calisma s ki
(’F)6s “Fz 5d2CF)6p °G'7r, S361.26° = HFR calismalar MCHF+BP AFR alDlgel‘l Bu ¢aliyma Diger
5445 3° 49,38 5502,645° 20,2927 —=31 1984:)$ama ar 1MCH F+BP HFR cahsmalar
23 5 c -0,174® ’ - 0504(7)" 56
Sd" (R8s “Fie 5d°(F)6p “G'ar. 900,017 -0,807° 1,88415738 3O 036y
2106 05° 5203,95 5320,14° 1,478 1698 L8706 0,4242(7)°
23 '9aC -1,3708 ’ T 6,3682(5)" a
SACF)6s Fre 5d(F)Bp ‘G5 ae oA -1,866° 10,8345538 1O e
72151938 6948,92 6917,272° _11971/& 1877 1.880° 3’3575(5)0
23 '40° -2,028° ’ " 1,9244(5)*
Sa"CF)6s Fre 5d*(°F)Bp ‘G 182.36° e 2,0010253B 306 306016Y
6727Y523 6783,85 6616,582° -0:684A -0280 L510° 016990(5)(:
23 "11¢ -0,5548 ' T 2,5736(6)" a
S°CF)6s Fre 50°(*F)6p ‘G L 0505 srsge 0O
6278,328 659036 6394237 0.303* 0532 . 4,1359(6)°
2(3 'oC 6394,23" 0 B ! -0,570 2.3601(7)*
5P 9430,72 401 3601(7)  523(7)  04388(7)°
(F)6s "Fr 5d6s(® 4po ' B ,4388(7)
6s(*D)6p ‘F°712 8818.94" -2,196° 4,2546(7)
7149’058 8832,77 8674,430a '1,692A 0524 1 7306 417687(4)(:
23 " 1aC -1,0478 ' T 2,1799(5)* a
SdCF)6s Fr 5d6s(°D)6p ‘Fsrz S‘Ié?‘{% -0,871¢ 1,8410ESgB 3196) - 2.00269)
7386Y985 9162,50 8839,681° -1,900* 0802 » 050" 27,238(5)°
23 102¢ -1,980° ’ " 1,6535(5)"
5d°(°F)6s ‘Frrz 415d(°G)6s ‘G, %gggg“ 3961,75 -1 322C 2,12962533 2,09(6) 1,267(5)°
, , 4064,785° 7g5A 11,602(5)°
2(°F)6s 1707,95° 0,785 - ,602(5)
5d“C°F)6s “Frr 415d(3G)6s *G° 2116??’* 121203 rate 1031¢ 0,382 -0,390°% 9,3009(8)" L76) 0 1684y
' , 314 - A 24,546(8)° '
2(%F)6s * 1720,10° 0,034 - 546(8)
SA(F)Es e 415d(F)6s Frr 2693.52" 490947 0,116° oTe0 0% 17222(8)  804(6)  05624(7)°
2686.84° X 4567,903° 0,093" 0791 0570 iﬁg;gl(g)i '
21 c 0,046° ' ! ,2331(8
5¢°(G)6s “Gre 5d°(G)6p G e sy 0546° 1,2845E8§B S600) - 0.10756)
6066Y65B 5417,16 5821,975% 0,317A 0.452 0 200° 319933(8)0
2(1G)6s 2 6465.59° 0,376° ’ b 3,7816(7)"  8,04(7
gg%g;gs 267/2 415d(*F)6s 2F, 202?1’22’* 0,354°¢ 5,3832(7)° 0 1,551(7)°
( G)6s Gz 4f5d(°G)6s ‘G o - 4800,017° -0.4007 4,5042(7)°
5d2(*G)6s 12 2541 55 ,400 _ a )
)65 “Grrz 4F5d(°H)6s 2HC;2 354073 569375  5714,536 30677 ) -0,640 1,0011(8)* - .
73 606494  6608.198° B9 -2,798 -1.220° 00139(6 A 0,1105(8)
3339,77 1974" 1145 -0780° oo (0 041(5)  1538(6)°
50°CF)Bs *Fre - 2756,85° 1,774 5649(6)7  1,30(6)  2,533(6)°
5d(P)6p ‘s 5674,73" 6914,004 21847 L004B(07
4833‘278 ) 5466,921° '1,461A 0.617 1 420° 015739(6)0
5362,03° -1,635° ' 119256)"  562(6)  1413(6)
-1,054° 1,1009(6)
3,4130(6)°

6.¢



Tablo A.1. Devam

Gegisler
Alt sevi .
seviye Ust seviye B A
u calisma = |
5d2(F)6s 2 M Diger og(gf)
(°F)6s “F72 50(P)6p D'y 5712C(I)-|1li+BP HFR g:allslialar MCH|]:?' u Efallsma Diger Aui
y +
5d2(3F)63 2F7/2 5d2(3F)6p ZDD 4911’203 5147,86 5823,82a ‘1,697A P 1 :-';R callsmalar MCH'I:;ch;llsmaH Diger
N 1047212 656225  8825813" 0,957 ’ o8 AR —OB0E I
Vs , 7912,05 ) -0,372% 0 51203(6) ,80(6) 4,419(6)*
5d(°F)6s *Fri. 5d*("G)6p *G° 8304,02° -0,264° 157 -1,100° 4’2992&63’*
712 ’ ! 1
i?é‘é?ﬁ: 501011  5239,535° -2’5192 9,6733(6)° @ L1336y
502(°F)6s 2F 5qC o 4994’55c _2’7%5 -1,942 -0,980° 9,7154(6)°
(P)6p "D 6016,17" 2721° 03342(6)"  038(6)  3.178(6)
5d%CF 2 "B 6027,85 586 a -2,721 611842(4)B ) 78(6)
(F)6s Fa 50°CF)6p °C° 4995,63 9.926 -1,750" 0.536 6,3481(4)°
912 A ' e -1,400° !
ey 687559  7023,643" ééi‘l‘ri 400 40087(5)"  667(6)  9,628(5)
5d2(3F)68 2F7/z 3 6704Y59C 01 B -0,789 -0,740? 2’5086(6)B ' ( )
5d65(D)6p D% 2330 77 -0,046 ' 9,6210(6)"  2,29(6
Sot0.11° - 4887,597° 0041 R 245907
50°(°F)6s *Frz : 3386.89° 230 - -1,000° 16,292(6)°
415d(1G)65°G %, 3338Y33A 0,034 . ' 8,0959(7)" B
3024,69° 5037,32 6485522 ?33% 8,2306(7)° 0,4651(7)
502CF)6s 2 ’ ' o 0587 - 8,9200(7)°
(°F)6s “Frr 4f5d(1G)6S G, ggggABf\ -1,3458 1,290° 3,5035%6% 6,81(6
Sor080° 576153  6111,693° 13‘1‘22 32920(6)° ) 081286
5¢CF)6s 2 * ’ " 1729 - 1,2303(6)°
CF)6sFr  4f50CD)6s ‘D, 258, 12457 0960 1206, 0470
5d%(F)6s 4 ' 88 4581,38 466 a -1,391° 5,2336(6)° ' 2,446(6)"
(F)8s “For 50°(°F)6p D% 1999,12 0696 -1,492% 3,267 55354(6)"
712 A =9, - a ’
postped 5806,35  5211,851° 1276 10 7,91046)"  029(5)  83889(6)
5d%(3 2 , 5 b 0,574 0.245 . 14,805(6)B ,889(6)
CF)Bs “Far 5d2CF)6p F° 5335,28° 211,86 0,644° ’ 0110 900027 4
712 ' ’
2332233 5679,67  6007,338° 0(3“; T 14,262(7)° 21N 238107
5d°(*F)6s ‘Far 5d°(F)6p *F° 6125,46° 0784 ogor - 1.280° 31222587* 3
912 ' '
e 563378  5791315" Sz 3,0308(6)° 216 1212087
5d°(*F)6s “For 54%CF)Bp 2F° 5859.12° 5791,34° 0 ;536915 0,520 -0,420° jigig%i
712 ' ’ 6
05, ci6ls  sosint o Veeay oM oSy
5d°(F)Bs ‘For 5d°(F)6p ‘G° 7016,44° A7ee s S0 133‘7128?* 9
11/ ’ !
2 1S GoETe 624391 it e
6640,35° 6249,93° 023" 0665 -0270° 33?3282
il y 6
0,530° 48662(7)° 90(7)  0,7638(7)°
4.2747(7)°

08¢



Tablo A.1. Devam

Gecisler A log(gf) Agi

Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

5d(°F)6s “For 5d*(’F)6p ‘G’ 7968,60" 6919,02  6661,393° -0,777% -0,362 -1,200° 1,7557(6)*  6,05(6) 0,9479(6)*
6574,51° -0,676° 3,2550(6)°
7043,13° 0,728 2,5155(6)°

5d%(F)6s *Far 5d?CF)6p %G 6666,20" 545581  5699,348" -1,035* -1,850 -1,940° 1,7297(6)*  0,39(6) 0,2945(6)°
5667,29° -0,893°% 3,3203(6)®
5762,03¢ -0,985¢ 2,5100(6)°¢

5d*CF)6s “For 5d?CF)6p %G 6170,15* 5406,75  5503,794° -0,337% -0,162 -1,060° 8,0592(6)*  1,57(7) 1,917(6)*
5300,25° -0,2578 13,141(6)®
5402,56° -0,618° 5,5013(6)°

5d%(’F)6s “For 5d6s(°D)6p ‘D% 8777,01* 840591  8346,575° -0,618* 0,086 -1,210° 2,6033(6)"  1,44(7) 0,7375(6)*
7119,018 -0,644° 3,7319(6)®
6376,66° -0,869° 2,7684(6)°

5d(°F)6s “For 4f5d(°F)6s *F, 2955,014 508957  4702,636° -0,790* -2,127 -1,250° 1,5414(7)*  0,24(6) 0,2119(7)
2739,66° -0,828" 1,6504(7)8
2184,22° -0,558° 4,8354(7)°

5d*(°F)6s “For 415d(°F)6s ‘Fy 2884,26" 4949,89  4570,01° -0,009" -0,657 -0,390° 7,8417(7Y"  0,60(7) 1,300(7)*
2678,74° -0,045° 8,3861(7)®
2163,44° 0,501¢ 4,5136(8)°

5d%(’F)6s “For 415d(1G)6s 2GC%, 2941,52* 423071  5167,791° 0,044* -0,660 -1,060° 8,5275(7)"  0,82(7) 0,2174(7)
2728,06° -0,0048 8,8778(7)8
2281,61°¢ -0,883¢ 1,6759(7)¢

5d%(°F)6s “For 415d(°G)6s ‘G 2093,52" 4060,12  4060,346" 0,756" 0,040 -0,170° 7,2185(8)"  0,44(8) 0,2278(8)*
1983,68° 4060,33" 0,758° 8,0932(8)°
1714,47° 1,151¢ 26,757(8)°

5d%(*G)6s *Gyp 5d?CF)6p %G 13121,52* 764581  8513,612° -1,329% -0,873 -1,330° 2,2719(5)*  1,91(6) 5,377(5)*
10581,64° -1,4298 2,7708(5)®
10916,76° -1,243° 3,9939(5)°

5d%(*G)6s *Go/» 5d%(*G)6p *GC; 6843,06" 5403,32  5648,23" 0,335" 0,430 0,040° 3,0767(7)"  6,15(7) 2,291(7)
6075,51° 0,460° 5,2156(7)®
6462,04° 0,472¢ 4,7348(7)°

5d%(*G)6s *Ggrz 5d°CF)6p 2F%, 11548,41* 8115,60  8672,165" -0,718" -1,404 -1,160° 1,1969(6)*  0,50(6) 0,7666(6)"
13987,03% -2,0268 4,0110(4)®
16508,45° -2,503¢ 9,6003(3)°

5d(*G)6s *Go/» 5d*(}F)6p *F 12866,76" 7999,98 8720472 -2,535% -0,596 -1,340° 0,1174(5)"  2,64(6) 4,007(5)*
10402,90° -1,188° 3,9980(5)°
11270,60° -1,517° 1,5945(5)¢

Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [102], °NIST Periodictable [62]
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Tablo A.2. La II’nin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar (A), log(gf) logaritmik agirhkli salinict siddetleri ve Ay gegis olasiliklari (sn™) (Tablo 3.9’un genis

hali)

Gegisler A log(gf) Ay
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu ¢calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p °F% 5d°'D, 3296,27* 3827,048"  3995,74 -2,014% -1,308* -0,06 1,19(6)* 4,48(6)"  7,95(7)
3814,14° 3811,002° 3995,75%¢ -1,316° -0,4388 0,10+0,02° 4,42(6)° 1,67(8)°  7,20+0,40(7)°
6,58(8)°
5d6p °F°, 5d6s °D; 3327,30" 3901,424%  4077,34° 0,142% 0,2274 -0,06° 1,67(8)" 1,48(8)"  7,04(7)
3818,28° 3885,697%  4077,35%¢ -1,6358 0,1468 -0,12+0,02° 2,12(6)® 6,18(8)°  7,00+0,4(7)°
6,08(8)°
5d6p 3F°% 5d6s °D, 3419,974 4008,883"  4196,55"° -0,705* -0,075% -0,30° 2,25(1)* 6,98(7)"  8,04(7)°
3889,16° 3986,622° -2,5498 -0,269° -0,26+0,02° 2,48(5)8 2.26(8)°  3,81+0,22(7)°
4,08(8)°
5d6p *F% 5d6s °Ds 3493,84* 4130,043% - -1,508* -1,381% - 3,39(6)" 325(6)"  6,18(6)
4102,104° -1,306° 1,96(7)8
5d6p *F% 5d?3p, 3888,70* 4596,667% - -2,525% -1,9574 - 2,63(5)" 0,70(6)*  2,78(6)
4538,28° 4567,011° -2,142¢ -2,3058 4,66(5)° 1,58(6)°
5d6p *F° 5d%*P, 3967,86" 4702,978* - -2,197% -1,854" - 5,38(5)" 8,44(5)"  2,95(5)°
5095,23° 4674,233° -3,2058 -4,059°% 3,20(4)® 0,27(5)8
4650,33° -1,805° 9,66(5)°
5d6p 3F°% 5d6s 'D, 4619,03* 5735,331" -2,226% -2,5974 - 3,716)* 1,025  2,36(6)*
5701,709° -1,0618 1,78(7)8
5d6p 3F% 5d% °F, 3037,174 3578,920"  3725,05%¢ -1,469" -1,854* -1,93+0,03° 3,50(6)" 1,046  1,97(6)°
3344,59° 3546,155° -2,0248 -0,773% -1,439¢ 8,06(5)® 8,95(7)®  7,94(6)
3469,99¢ -2,355¢ 3,27(5)¢
5d6p °F° 5d% °F, 3142,25% 3714,380"  3871,64%¢%¢ -0,041* -0,030" -0,13° 8,76(7)" 6,44(7)"  6,18(7)°
3448,29° 3682,871° -1,2038 -0,1028 -0,17+0,03° 5,02(6)® 3,88(8)°  4,67+0,24(7)°
3596,12° -0,618°¢ -0,016* 1,77(7)¢ 3,83(8)°
5d6p 3F% 5d%'D, 3170,06" 3766,987%  3929,21° -0,104* -0,232% -0,32° 745(1)* 3,947 2,38(7)°
3693,90° 3730532  3929,22° -0,483¢ -0,544° -0,40+0,03° 2,29(7)¢ 1,37(8)°  2,97+0,16(7)°
2,44(8)°
5d6p °F° 5d% °F, 3247,46" 3845287  — -0,859 -2,311* - 1,25(7)* 3,156  2,35(6)°
3551,498 3813,070° -2,255 -1,6178 4,19(5)8 1,11(7)®
5d6p *F% 5d6s °D, 3284,31* 3943,028"  4123,22° 0,159 0,286" 0,13 1,27(8)" 1,18(8)  8,95(7)
3719,17° 3898,651°%  4123,23%4¢ -1,498 0,235° 0,1120,03° 2,18(6)® 753(8)°  7,50+0,40(7)°
0,158° 7,26(8)°
5d6p °F% 5d*'G, 4135,04* 4878944 -2,319% -1,535% - 2,67(5)" 1,17(6)* -
4801,944° -1,190® 1,87(7)8
5d6p °F% 5d*°p, 3786,40" 4612,601*  4850,58°¢ -3,460" -1,414% -2,01+0,03° 2,30(4)" 1,73(6)*  3,22(6)°
4290,20° 4553,7578 -3,637° -1,8248 -1,289¢ 1,19(4)® 482(6)®  3,88(6)
4472 ,81° -3,558¢ 1,32(4)°

8¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p °F% 5d6s 'D, 4374,96" 5601,487"  — -2,658" -2,189% — 1,09(5)* 1,975  8,25(5)°
5523,456° -2,063° 1,89(6)°
5d6p °F% 5d6s °D; 3352,38" 4060,182%  4238,37° -0,689% -0,032% -0,26° 1,73(M)” 537(7)*  554(7)°
4009,022%  4238,38%¢ 0,031°% -0,22+0,03° 446(8)°  2,93+0,19(7)°
-0,085¢ 3,14(8)°
5d6p F%, 5d% °F, 3004,04" 3623,370"  3628,82° -0,852* -1,096* -1,15° 1,15(7)* 453(6)"  4,72(6)°
3288,15° 3551,149°  3628,83%¢ -1,8788 -1,158% -1,06£0,03° 0,90(6)° 367(7)  4,0£0,6(6)
3420,51°¢ -1,667°¢ -1,070° 1,36(6)° 4,.82(7)°
5d6p *F% 5d?°F, 3100,05* 3747,833%  3759,08°¢%¢ 0,152* 0,053* -0,03° 1,09(8)* 596(7)"  6,28(7)°
3381,86° 3672,048° -1,1088 -0,0228 -0,05+0,03° 5,04(6)® 470(8)°  4,90+0,40(7)°
3539,57¢ -0,467°¢ 0,087¢ 2,01(7)° 4,61(8)°
0,34(8)°
5d6p *F% 5d6s °Ds 3195,52* 3951,686"  3949,10°%%¢ 3,295% 0,647% 0,49° 2,39(8)" 2,10(8)"  2,00(8)*
3610,63° 3853,429° -1,2967 0,6208 0,48+0,03° 2,87(6)® 1,87(9)®  1,47+0,08(8)°
0,615 1,44(9)°
5d6p F%, 5d%'G, 3898,98" 4723117 - -1,805* -2,140% - 7,63(5)* 2415)"  2,66(5)°
4488,208 4580,418° -2,7258 -2,2038% 6,92(4)® 1,99(6)°
4644,43° -1,784¢ 5,64(5)¢
5d6p °P% 5d6s °D, 3354,14* 3343,158" - -0,6944 0,126 - 1,19(8)* 446(8)"  4,21(8)°
3321,072° -0,584° 1,58(8)°
5d6p °P% 5d?3p, 3925,41 3840,974* -0,627" -0,629" - 1,02(8)* 1,068  1,11(8)°
4637,37° 3806,405° -0,678¢ -0,760° 6,51(7)¢ 7,99(7)8
5d6p *P° 5d?%F, 3149,12% 3101,386" -2,150" -2,495" - 1,58(6)" 740"  3,41(6)°
3598,04°¢ 3057,0738 -2,872¢ -1,9358 2,30(5)¢ 8,29(6)8
5d6p °P% 5d°'D, 3292224 3241,630"  3249,35° -1,196% -0,649% -1,20+0,04° 1,30(7)" 4757 4,00(7)
3839,34¢ 3193,123° -1,906¢ -1,558° 1,87(6)° 1,81(7)®  1,30(8)°
5d6p *P° 5d6s °D; 3323174 3294834  3303,11° -0,686" -0,279" -0,90+0,04° 4,140 1,08(8)*  1,08(8)
3245,395° -0,799° 1,01(8)®  2,54(8)°
5d6p *P° 5d6s °D, 3415,61* 3371,149"  3380,91° -0,439" 0,183* 0,2240,04° 6,93(7)" 2,98(8)"  2,37(8)°
3315,499° -0,082° 5,03(8)®  3,29(9)°
5d6p °P% 5d%*P, 3791,414 3701,670" 3714,87° -0,783* -0,710% -1,63+0,04° 2,55(7)" 316(7)"  2,22(7)°
4476,89° 3643,614° -0,716° -0,872° 2,13(7)°¢ 6,75(7)®  3,70(7)°
5d6p °P% 5d% %P, 3883,06" 3777,324%  3780,67° -0,737% -0,784* -1,27+0,04° 2,69(7)" 256(7)%  2,62(7)°
4356,07° 3707,323% -2,691° -0,928° 2,38(5)° 572(7)®  8,30(7)°
4574,01° -0,789°¢ 1,72(7)°
5d6p P°, 5d*°p, 3962,00" 3848,818%  3854,91° -0,573" -0,605" -1,49+0,04° 3,78(7)" 3,727 3,34(7)°
4687,85° 3777,667° -0,625° -0,506° 2,39(7)° 1,46(8)°  4,80(7)°
5d6p *P°; 6s° 'S, 3948,774 4020,639" - -1,308* -1,224* - 7,02(6)" 8,21(6)"
3949,798°% -1,1548 3,00(7)®

€8¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p P°, 5d6s 'D, 4611,08" 4513722% - -1,974% -2,150% — 1,11(6)* 7736 -
4421,632° -1,174° 2,28(7)°
5d6p °P°, 5d* °F, 3079,96" 3005,768"%  — -2,262% -2,468" - 7,68(5)" 502(5)*  1,59(4)
3343,62° 2990,296° -4,111° -3,832° 9,22(3)° 1,10(5)®
3506,08° -2,869¢ 1,47(5)°
5d6p 3P°, 5d% °F, 3188,08" 3100,739" - -2,062% -2,805* - 1,14(6)* 2,18(5)*  5,15(6)
3634,89° 3086,927° -2,494° -2,318° 3,23(5)° 3,37(6)®
5d6p 3P°, 5d%'D, 3216,71% 3137,315%  3142,76° -2,756" -0,994* -1,64+0,04° 2,26(5)* 1,37(7*  1,48(6)°
3734,82° 3120,341°8 -2,207¢ -2,5458 5,93(5)¢ 1,95(6)®  3,08(7)°
5d6p 3P°, 5d6s °D; 3246,24" 3187,123*  3193,02° -4,077% -1,478* -1,49+0,04° 1,06(4)* 437(6)"  8,13(5)°
3653,14° 3170,239° -3,879° -1,9558 1,32(4)® 7,36(6)°  4,18(7)°
5d6p 3P°, 5d6s °D, 3334,40" 3258,475"  3265,67° -0,428" -0,393* -0,38+0,04° 4.47(7)" 5097 1,16(7)°
3237,100° -0,636° 1,47(8)®  5,06(8)°
5d6p 3P°, 5d6s °D; 3404,58* 3338,071%  3337,49° -0,158" 0,518* 0,37+0,04° 7,99(1)* 3,95(8)"  4,75(5)°
3312,828"° 0,203% 9,69(8)°  2,84(9)°
5d6p 3P°, 5d6s 'D, 4464,30" 4313,993* - -3,737% -2,889% - 1,22(4)* 9,26(4)* -
5579,25° 4283,287° -3,803° -1,5518 6,75(3)® 1,02(7)®
5d6p 3P°, 5d?%p, 3778,44" 3636,431"  3637,15° -0,646" -0,558* -1,22+0,04° 2,11(n* 2,797 1,09(7)
4206,41° 3609,572° -2,5078 -0,530° 2,34(5)° 151(8)®  5,96(7)
4426,42° -0,655° 1,50(7)°
5d6p °P°, 5d?*P, 3853,14* 3702,645"  3705,82° -0,0274 -0,115% -0,440,04° 8,43(7)" 7477 5,86(7)°
4288,60° 3676,222° -1,9918 -0,1478 7,39(5)% 352(8)®  3,52(8)°
4532,95° -0,072° 5,49(7)°
5d6p 'F% 5d% °F, 2707,29* 3212,795% - -3,764* -1,926% - 2,23(4)" 1,10(6)*  1,26(6)*
2929,63° 3154,360° -2,765° -1,693° 1,90(5)® 1,36(7)°
5d6p 'F% 5d% °F, 2628,92* 3110948  — -1,068* -1,022% - 1,18(7)* 9,36(6)"  7,15(6)
2854,43° 3053,530° -3,805° -0,526° 1,83(4)® 2,13(8)°
2834,48¢ -0,794¢ 1,90(7)°
5d6p 'F% 5d?'D, 2727,91* 3252,079"  3245,13° -0,018" -0,392* -0,48+0,03° 1,23(8)" 3,65(7)*  5,08(7)
2973,12° 3189,259° -0,806° 0,127® 1,68(7)° 8,79(8)®  2,98(8)°
2982,14° -0,037¢ 9,82(7)¢
5d6p 'F% 5d* °F, 2785,03* 3310270 - -2,206% -2,388"* - 7,65(5)" 356(5)"*  1,16(6)
3003,78° 3249,390° -3,4528 -2,3798 3,72(4)® 2,64(6)®
5d6p 'F% 5d6s °D, 2812,09% 3382,450"  3376,33° -0,398" -0,790% -0,81+0,03° 481(7)" 1,357 4,72(6)"
3122,87° 3311,333% -2,0618 -0,287° 8,48(5)° 3,14(8)®  1,28(8)
5d6p 'F% 5d6s °D; 2861,85* 3468,298"  3453,17° -1,561% -3,024% -0,83+0,03° 3,19(6)" 7494 9,05(6)
3390,616° -2,764° 9,99(5)®  1,16(8)°
5d6p 'F% 5d*°p, 3172,274 3863,556"  — -1,522% -1,219% - 2,84(6)" 386(6)"  1,25(6)
3515,80° 3772,259° -3,5699° -0,979® 1,94(4)® 4,92(7)®
3470,00° -1,323¢ 3,76(6)°

¥8¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
5d6p % 5d*1G, 3413,39% 4048,683"  4042,9°° 2,522 0,404 0,33+0,03° 2,06(8)" 1478  1,77(8)
3764,39° 3940,992° 2,257¢ 0,483% 1,52(8)° 1,31(9)®  1,26(9)
5d6p 1F% 5d6s 'D, 3575,24" 4534,006"  4522,37%¢ 1,285" 0,389" 0,21+0,03° 9,58(7)" 1,138  1,11(8)
4414,226° 0,165 -0,11¢ 5,00(8)®  7,58(8)°
5d6p 'P°, 5d* °F, - 3837,292% - - -1,146* - - 1,087 -
3253,600° -0,484° 2,07(8)°
5d6p 'P°, 5d%'D, - 4054,317% - - -1,024% - - 1281 -
3408,147° 0,2058 9,20(8)®
5d6p 'P°, 5d6s °D; - 4137884 - - -0,940% - - 1490 -
3467,762° -1,583% 1,45(7)8
5d6p 'P°, 5d6s °D, - 42589674 - - -1,644% - - 2,78(6)" -
3547,9208 -1,090® 4,30(7)8
5d6p 'P° 5d2 3P, - 4800,486"  — - -1,925% - - 1,15(6)" -
3926,274° -1,2298 2,56(7)8
5d6p 'P° 5d?3p, - 4928,496" - - -1,601% - - 2,296 -
4000,352° -1,860° 5,75(6)8
5d6p 'P° 5d?3p, - 5050,915%  — - -1,585" - - 2276 -
4082,379° -2,262° 2,19(6)°
5d6p 'P°, 5d6s 'D, - 6261,327" - - -0,419% - - 216(7)% -
4844,905° -0,404° 1,12(8)°
4f5d °D% 5d?%F, 2538,30% 4673,873%  4662,50 -1,283" -1,037% -1,24° 1,79(M* 9,34(6)"  5,29(6)
2743228 4351,103%  4662,51 -2,023° -0,688° -1,28° 2,79(6)® 7.22(7®  5,8+0,3(6)
2240,59¢ -4,207° 2,75(4)°
4f5d °D°% 5d®'D, 2630,46" 4999,860"  4986,82" -1,718% -1,273* -1,30° 6,15(6)" 475(6)"  4,55(6)°
2852,66° 4632,000° -2,880° 3,59(5)°
2507,42¢ -1,934¢ -0,7418 4,11(6)° 5,64(7)8  4,48+0,29(6)°
4f5d °D% 5d6s °D; 2650,18° 5127,566"  5114,56™ -1,621° -0,709* -1,03° 7,56(6)° 1,65(7)*  9,03(6)°
4742,814° -0,5048 -1,04¢ 9,28(7)®  8,0£0,4(6)
4f5d °D% 5d6s °D, 2708,65* 5314,805*  5303,53" -3,879% -1,532% -1,35° 0,04(6)* 2,31(6)*  3,96(6)
4894,0408 -0,880° 367(7)°  3,54+0,27(6)°
4f5d *D°% 5d%*P, 2939,73* 6185,548" -0,935* -2,062* 2,98(7)" 5,04(5)*  6,40(5)
3247,008 5644,321° -1,0388 -1,164° 1,93(7)® 1,44(7)8
4f5d °D% 5d?3p, 2994,53* 6399,731* -1,036* -2,169* 2,28(7)" 3,68(5)"  8,42(5)°
3298,278 5798,687° -1,2048 -0,909° 1,28(7)® 2,45(7)8
4f5d °D% 5d?3p, 3041,25* 6607,688" -2,405* -3,425" 9,44(5)" 1,924  2,59(5)°
3348,59° 5972,642° -2,6178 -2,126° 4,78(5)8 1,40(6)®
4f5d °D% 6s? 'S, 3033,46" 7130,860" -1,466" -2,802% 8,24(6)" 0,69(5)"
3362,24° 6414,617° -1,8458 -1,616° 2,80(6)® 3,92(6)8
4f5d °D% 5d6s 'D; 3409,69* 8844,432% -3,084" -3,688* 1,98(4)* 0,58(4)"
4086,78"° 7759,3208 -4,3628 -2,480° 5,78(3)% 3,67(5)%

G8¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
415d °D°%, 5d* °F, 2505,42* 4538,662"°  — -2,066" -1,670% — 1,82(6)* 1,38(6)  9,02(5)
2695,86i 4347,1358 -3,0192 -1,705° 1,75(5)i 6,96(6)°
2374,66 -2,167 1,61(6)
4f5d °D°% 5d23F, 2576,50* 4758,747"  4740,28"° -0,984* -0,709* -1,05° 2,08(7)" 115(6)"  5,43(6)°
2762,835 4554,392°8 -1,7942 -0,2848 -0,832¢ 2,80(6)2 1,67(8)  5,30+0,29(6)°
2433,06 -1,093 1,82(7)
4f5d °D°% 5d%'D, 2595,174 4845442~ - -3,184% -1,943% - 1,29(5)* 6,475  1,26(5)°
2801,48? 4627,503° -3,1723 -0,936° 1,14(5)? 3,61(7)8
2477,44 -3,476 7,25(4)
4f5d °D°% 5d6s °D, 2614,36" 4965,287"  4946,45"¢ -2,083" -1,195" -1,73° 1,61(6)" 345(6)"  1,39(6)
4738,099% -0,9408 -1,476¢ 341(7)8  1,02+0,10(6)°
4f5d °D°% 5d6s °D, 2671,24" 5140,660"  5122,99"¢ -1,413% -0,536" -0,85° 7,22(6)" 1477 8,83(6)°
4889,0208 -0,4408 -0,695¢ 1,01(8)®  7,2+0,4(6)°
4f5d °D°% 5d6s °Ds 2716,10" 5341,602"  5301,97"¢ -2,585" -1,364" -1,14° 0,47(6)" 2,02(6)"  3,60(6)
5063,845° -2,116° -0,931¢ 1,99(6)®  3,46+0,23(6)°
45d °D°% 5d?%p, 2948,874 6148,909"  — -0,449% -1,685% - 5,45(7)* 7,295)"  1,48(6)°
3230,04° 5791,640° -0,630° -0,8048 2,99(7)8 3,12(7)°
45d °D°% 5d%°%p, 2994,18* 6340,640% - -1,203* -2,730% - 9,31(6)* 6,17(4)*  5,00(5)
3278,298 5965,167° -1,2878 -0,551® 6,40(6)® 5,28(7)8
4f5d °D°% 5d6s 'D, 3350,63" 8372447 - -2,670% -2,040% - 2,54(5)* 1,74(6)*  1,03(5)
3982,56° 7746,709° -2,8478 -3,7228 1,19(5)® 2,11(4)®
45d °D°% 5d? °F, 2487,95" 4449,330" 443584 -2,6147 -2,254" -2,37° 0,37(6)" 2,68(5)"  3,12(5)°
2675,88° 4292,509% -2,9338 -2,186° 1,55(5)® 2,36(6)2  2,1:0,5(5)°
45d °D°% 5d? °F, 2558,03" 4660,635"  4645,28" -2,335" -1,745" -1,79° 0,67(6)" 7.88(5)"  8,56(5)*
2741,852 4494,469° -3,6342 -1,5038% -1,71¢ 2,93(4)? 1,04(7)®  7,240,5(5)
2419,08 -2,466 5,57(5)
45d *D°% 5d°'D, 2576,43" 4743,761%  4728,41° -3,363" -1,113* -1,38° 0,06(6)" 327(6)"  3,31(6)°
2779,923 4565,654° —1,2462 -1,6078 6,99(6)? 791(6)°  1,77+0,11(6)°
2462,94 -1,184 1,03(7)
4f5d °D% 5d* °F, 2627,33* 4868,603"  4860,89" -0,849% -0,582* -1,04° 1,95(7)* 1,05(7)*  4,15(6)*
2806,712 4689,897° -1,7042 -0,358° 2,39(6)2 1,33(8)°  3,69+0,20(6)°
2478,03 -0,963 1,69(7)
4f5d °D% 5d6s °D, 2651,39% 5026,357" - -1,776% -1,642% - 2,27(6) 8,61(5)" -
2910,418 4820,034° -2,4168 -0,986° 431(5)8 2,97(7)8
45d *D°% 5d6s °Ds 2695,58" 5218,296"  5183,41° -1,367% -0,325" -0,60° 5,62(6)" 1,66(7)"  1,02(7)°
4989,875° -0,478° 8,90(7)®  8,9+0,5(6)"
45d *D°% 5d?*P, 2969,26" 6167,644"  — -0,248" -1,505" — 6,10(7)" 7,845  1,84(6)°
3248,80° 5862,787° -0,497° -0,320° 2,87(7)° 9,29(7)°
2786,50¢ -0,232°¢ 7,19(7)¢

98¢



Tablo A.2. Devam

5 Gegisler =
st sevi ;
eviye Alt seviye - Bu galiyma Diger — log(gf) A
3 +BP u calisma ™ Ki
4f5d °D° 571G, 3179.49° 665?|,_|2F9§A calismalar MCHF+BP HFR sialll)sli?lar N Bu ¢alisma Diger
454 °D° . 3528,59° 6280 720° -0,667" -2,609° - CHE+BP HFR caligmalar
2 5d6s ', 331046  8073430° 3657° 13148 203(7y 5,294y
4f5d D" : 303912°  7574,925° -0,6887 -3689% - LBy, 8.200),
2 5d6s °Ds 3128 517 6313 242° -1,674° -1,5928 1’77(7)5 2,99(3)"
4f5d *D°, 52 5617,325° -3,325" 4891 - 51;'421,9(6)/« 2.98(0)7
F, 2852,26" 5221 476 5200.82° -1,5648 44(4) 43002)" 2,33(4)*
i - A
3105,54° 4748,815° 5290.84¢ 16517 -1,480 -1,65" A 5.77(6)"
4f5d 1Do2 5d2 3 2716,66C ! '214315 '1,954B -]_‘72‘j 2‘66(6)3 1'62(6)A 6'82(5)a
F3 2944’74A 5514 904A . -11955(: ' ’12(5)(: 3’29(6)B 1,06i0,13(6)b
310475°  4997,237° 1.9587 2,620% - 2o,
4f5d 1Du 21 2793,360 ' -2’7085 '2,5558 1'69(6)3 1’03(5)A -
2 5¢2'D, 2960 15" 5631 677 -2,234° 2.55(5) 745(5)°
3246,55° 5085:3958 -0,3974 1,418% 3 9,95(5)A
454 'D° , 2852,01° 0978°  -1546° 8.05() 1616)"  191(5)°
2 5d6s “Dy 2994,30% 5704223  5880.63" -0,472° 133(7)? 7,34(6)°
450 'D° 5d6s® 337081°  5219277° 83 13928 7630 183 552(1)
2 65°D; 306915  6034455% - 333" -2582° 603(6)°  685(5) 6385y
4f5d 'D°, 542 %p 342503°  5403,003° 06777 31830 - 054E) SN STHLIGY
. 3441,41%  7472839° - e 1,157 FA e O
3836.42° 6527 204° -4,104* 2065% - 2'19(5)A 1,61(7)8
454 D5, s 3238.40° -3,360° 14577 0830 2540 776wy
2 3503,27% 7757,936* 3;‘2‘7‘2 4'2%30 546(6)°
1o 3904,67° '4498 -2, 2243%  _ '
4f5d ‘D%, 5d6s D, oLsA  tomase -2,668° ot 20865 121"
4f5d °F°, 5 9F 494652°  9121,643° Lses 12100 - I
2 3448,97* 5731,095" -1,423° -0,399° A7(6) 6,76(5*  6,02(5)°
4f5d °F°, 5 °F 384391°  5359410° -Lis7h et - 20607 3200
5 3585127 5086545 -1,266 -0,776° '81(6)3 6,71(5)*  2,50(5)
3981,52° 5677 966° -1,146" -2,390% - §’28(6)A 389(7)°
415d °F%, 561D 3193,957 -2,086° -1,916° i 147650 11405
) 3621 37° 629003 -1,332° 89(5)° 2,51(6)°
4062,29° 5702.0528 -0,624" 16130 - 2'07(6)A
Af5d 9F° \ 3270,85° -2,050° -1,530° AL 8389 787()°
2 5d6s °D; 3658 85% 6428 565" -2,803° Iéggc 5,87(6)8
30 4258,73° "oAEB -0,135 14650 — '
4f5d °F°, 5065 °D, 3771 298 e -1,887° -1.861° 720" 1116 L16(6)
4754 °F° 56 4347,09° 6207 668° -0.877 25144 - 9,53(5), 2,58(6)°
2 dés ‘D, 5283,68" 13587 53° -2,7848 -2,4318 1’24(7)3 0,90(5)" 1,19(5)
11677038 -1,783% 22130 - %,16(5)A 6,42(5)°
' -2,189° 86(5) 4424 8.84(4)°
3,17(5)°

L8¢



Tablo A.2. Devam

. Gegisler N 000
Ust seviye Alt seviye Bu cal — Axi
NCTEHEP FFR salmalar MCEEED ol Frasms piger
415d °F, 54, 444857" 8938925 5 z 3 :;';,Ff galymalar MCHF+BP _ HFR  ¢ahsmalar
) , - -3, -3, _ A
5147,96° 8052,112° -4,0948 -2,0128 1,78(4) 5,37(3): =
- . 3867,18° -3334° : 4,04(3)° 1,26(5)
4f5d % 5d7F 3363,88" 5481,742"% 548227 2,616 22498 2,23 PR A
3736,69° 5300,536° 0308 200 23 0.20(6) 1,796)"  2,74(5)°
e s 3000,26° 305 ' -1,925 7,97(5)° 1,69(6)°  1,85£0,23(5)°
415d °F° 502 3F; 3493,26* 5806,06" 5805,77" 13378 1296 156 5,27(6)A A
3866,61°  5611,928°  5805,78° 1,063 0,697° '304° 3596y L43(6) 856(5)
s o 3094,09° ’ 0,255 ' 1,394 551(6)°  607(6)°  7.8+0.7(5"
4f5d °F 3 5d D, 3527,66A 5935,633A B -OY605A 1 789/'\ 5,53(7)A N
3942,74° 5723,358 37538 J1gE 1,90(7)° 4,40(5) 2,49(5)°
4f5d 25 316620, Loee T
F 5d° °Fy 3623,77% 6132,391" 146,53° "apgA ;
3996,84° 5019,946° 014653 ;fggs '5'898: -2,314° 3,09(6)" 5074  1,07(5)°
s 3191,18° et 2,047 4016)°  244(5)°
4150 °Fs 5d6s D, 366971 6384796"  6390,48" 02190 12844 -141° ppaan A
- 4210,47° 6128,819° 16118 166 g 4.21(7) 12205 1,30(5)"
4f5d °F°% 5d6s °D; 3754 90” 6697.732° d tmuty ' -1,284 1,32(6) 421(6)®  9,0+0,8(5)
' 732 6671,40 -0,377 -2,444* -1,953¢ A A ’
, 4320358 6406.068° Pyt 52418 , 2,83(7)B 7,65(4) 2,25(5)°
4f5d °F% 5d”°P, 4308,01* 8346738  _ 5 111¢ Py 1,49(5) 9,34(5)°
) -2, -3, _ A
4957,47B 7919,9453 -3.2138 -2 4608 3’97(5)8 3150(3)5 -
. » 3721,74° -3,083° ’ 2314)°  369(5)
4150 °F 5d°*Fs 332356 5479911 549345 3397%  2509% 2,00 S A
3660,98° 5498,675° -1.849° 1508 i 0.26(5) 765(4)" 16157
e s 2983,27° 1 096° ' -1,917 7.82(5)° 153(7)°  1,240,18(5)°
4150 °F 5d*°Fs 344149"  5769695" 579757 -1,624" 12640 -1,36° e A
3777,52° 5794,060° 0914° 0592 =0 1,49(6) 1,21(6) 9,53(5)"
o . 3073.44° -0107° ’ -1,302 6326 508()° 1071065
45d 5d6s "Ds 3559,54% 6267,427%  6262,29" 0,127~ 1,044 1,22° SR A
2o 4065,23° 6258,916° 1'538° 1’6578 e 780" L71(6)"  156(6)°
415d °Fs 5d° Gy 4454,84 8458581° 2,142 2,050" 058 L29@)"  3756)°  114:0.11(6)
5212,80° 8432,864° iy s - 2,69(5) 9,23(4)" 7,994y
’ 864 -1,963 -2,2478 B B
o ’s 3873,58° 1.695¢ : 2,96(5) 5,31(5)
4150 °C’s 5d° °F 280471 4922307  489901° 0,156 04128 073 s A
304527°  4747271°  4899,92° 0,221 0286°  -0,402° gas(ry, 15200 LSS(Y
o » 2618,15° ’ 0,093 ’ 0402 6LI(1N°  153@)°  7.3:04(6F
415d "G 50°°Fs 2894,09* 5182,237"  5156,73° -1,0747 -1518*  -1,85° AR A
313100°  4995528°  5156,74° 11928 1118°  -1470° 0586y, 1086y L19(6)
2689,32° ' o ' -1,470 6,23(6) 204(7)°  5,00,5(5°
! '1,017 1’26(7)(:

88¢



Tablo A.2. Devam

] Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
415d 3G 5d* D, 2917,66" 5285,215°  5259,38° -1,752% -1,5274 -1,95° 1,98(6)* 1,01(6)"  1,05(6)
3180,742‘ 5083,625° -1,4552 -1,913° 3,29(6)° 3,15(6)®  3,9+0,7(5)
2743,64 -0,963 1,38(7)°
4f5d 3G% 5d?°F, 2983,10* 5440,650°  — -4,108* -2,835% - 8,33(3)" 471(4)"  574(4)7
3215,85° 5238,135° -3,064° -3,559° 7,94(4)8 6,72(4)®
2762,38° -3,151¢ 8,81(4)°
4f5d 3G% 5d6s °D, 3352,73° 5638,406" -4,676° -2,648" - 1,78(3)® 6,74(4)"  1,55(4)°
5401,004° -3,643° 5,20(4)®
4f5d 3G% 5d6s °Ds 3071,40% 5881,063" -2,5417 3,631 — 2,91(5)" 6,44(3)"  2,13(4)°
5615,165° -2,7048 4,19(5)8
4f5d 3G% 5d?'G, 3715,76* 7769,687* -1,561* -2,880% - 1,89(6)* 2,084 2,89(4)°
4200,448 7304,562° -3,7558 -2,018° 9,47(3)® 1,20(6)®
4f5d *G°% 5d° °F, 2788,23" 4943421%  4920,98"¢ -0,029" -0,266" -0,58° 8,91(7)" 1,647  1,68(7)°
3008,03? 4858,380° -o,oezcB -0,1828 -0,268° 7,09(7)8 1,86(8)5  8,0£0,4(6)°
2606,97 1,237 1,35(8)¢
4f5d 3G°, 5d% °F, 2870,75% 5178,028"  5163,61° -1,055% -1,554* -1,81° 7,92(6)* 7,726  9,81(5)°
3086,262 5087,545°  5163,62° -1,161° -1,0108 -1,433¢ 5,36(6)° 252(7)  4,3+0,4(5)
2675,56 -1,007¢ 1,02(7)°
4f5d *G°% 5d6s °Ds 2952,44" 5575,396" -2,492" -3,294" - 2,73(5)" 1,21(4)"
3275,67° 5442 4738 -4,5938 -2,8128 1,76(3)® 3,47(5)8
45d °G% 5d?'G, 3543,06* 7244,934* -3,033" -2,625% - 5,46(4)" 335(4)" 1,724
3982,053 7015,004° -3,3943 -4,770° 1,88(4)® 2,30(3)8
3262,19 -2,978 7,32(4)°
45d 3G’ 5d* °F, 2761,91* 4957,243%  4921,78" 0,099* -0,148* -0,45° 9,98(7)* 1,757  181(7)°
2964,622 4998,010°  4921,79 0,066° -0,040° -0,145¢ 8,04(7)® 2,44(8)  8,8+0,5(6)"
2585,41 0,215¢ 1,49(8)°
4f5d 3P 5d6s °D; 2408,10* 4865,519"  4809,00° -0,599" -1,344* -1,40° 2,89(8)" 1287 1,23(7)°
4862,632°  4809,01¢ -1,276° -1,267¢ 150(7)®  1,15£0,07(7)°
4f5d 3P 5d?3p, 2689,08* 5996,635" - -0,8874 -3,540% - 1,19(8)" 535(4)*  1,56(6)
2965,883 5978,805° —1,3462 -0,963° 3,41(7)8 2,03(7)8
2592,32 -0,897 1,26(8)°
4f5d °p°; 5d* °F, 2302,45% 4411598  — -2,500% -4,254* - 1,32(6)* 0,644  5,64(4)°
2509,642 4439,672° -4,6252 -1,264° 8,37(3)® 1,84(7)8
2240,59 -4,206 2,75(4)°
4f5d *P° 5d°'D, 2378,03" 4700,894*  4691,17° -0,873" -1,769" -1,81° 5,26(7)" 1,71(6)*  1,58(6)
2600,93? 4732,506° —2,8542 -1,708° 4,59(5)® 584(6)°  1,56+0,14(6)°
2331,87 -2,920 4,91(5)°
4f5d °p°; 5d6s °D; 2394,14% 4813,612%  4804,04° -0,624* -1,5714 -1,49° 9,22(71)* 258(6)"  3,99(6)
4848,240° -1,176° 1,89(7)®  3,14+0,19(6)°

68¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
45d 3p°, 5d6s °D, 2441,75% 4978,257"  4970,39° -0,259% -1,038% -1,16° 2,05(8)" 8,22(6)"  6,85(6)°
2714,82° 5006,376° -3,903° -1,139° 0,37(5)° 1,93(7)8  6,3+0,3(6)°
415d °p°; 5d* %P, 2627,974 5734371 - -1,0674 -3,270% - 2,75(1)" 3,634  3,61(5)°
2924,80° 5794,268° -1,517° -1,641° 7,88(6)° 4,54(6)°
415d °p°; 5d*°p, 2671,68* 5917,985"  — -1,010% -3,384% - 3,04(N)" 2,62(4)"
2966,33? 5957,063° -1,3642 -1,1018 1,09(7)? 1,49(7)8
2583,96 -0,969 3,57(7)
4f5d 3p°; 5d%°%p, 2708,82* 6095,378"  — -0,880" -3,256" - 3,99(1)* 3,324 1,31(4¢
3006,97° 6140,801° -1,2508 -0,898° 1,38(7)° 2,24(7)°
4f5d 3p°; 6s% 'S, 2702,63* 6537,853" - -1,626% -2,868" - 7,18(6)* 7,044 -
3017,98° 6608,990° -2,482° -1,5678 8,04(5)® 4,14(6)®
4f5d 3p°; 5d6s 'D, 2997,29% 7950,051% - -1,9014 -2,325% - 3,11(6)* 166(5)" -
8045,5465 -2,458° 3,59(5)°
4f5d °P°, 5d °F, 2268,95" 4242,312%  4300,43"¢ -2,716" 2,170 -1,58° 4,97(5)" 5015  7,56(5)
2223,30¢ 4576,530° -3,597°¢ -2,057° -2,043° 6,82(4)° 2,79(6)®  1,89+0,15(6)°
4f5d °p°, 5d% °F, 2327,09% 4433988"  — -3,992% -2,473% - 2,50(4)* 228(5)"  1,16(4)
2535,502 4806,817° -3,9852 -1,1638 2,14(4)2 1,99(7)8
2274,41 -3,261 1,41(5)
4f5d *P°, 5d°'D, 2342,31* 4509,160"  4574,86" -1,149" -2,150" -1,08° 1,720 4,645  2,77(6)
2313,14° 4888,330°  4574,88¢ -2,505°¢ -4,1648 -1,12¢ 7,78(5)° 192(4)®  5,3+0,3(6)°
4f5d *P°, 5d6s °D, - 4612,769* - -3,492% - 2,02(4" -
5011,9108 -2,238° 1,54(6)°
4f5d 3p°, 5d6s °D, 2404,11* 4763,746"  4840,01°¢ -0,610" -1,632% -1,79° 5,65(7)" 1,37(6)*  141(6)°
5181,090° -1,848° -1,457¢ 353(6)°  9,2+1,2(5)
4f5d 3p°, 50d6s °Ds 2440,38* 4935,809"  4999,46"¢ 1,722% -0,666" -0,77° 3,85(8)" 1,18(7*  1,10(7)
5377,848° -0,8748 -0,667¢ 3,08(7)®  9,0£05(6)
4f5d *P°, 5d% P, 2626,68" 5617,291*  5703,31° -0,989* -4,336* -2,00° 1,98(7)" 1,953  1,76(5)°
2923,603 6206,082° —1,4262 -0,667° 5,84(6)? 373(7)®  4,120,9(5)
2560,99 -0,938 2,34(7)
4f5d °p°, 5d*°p, 2662,57* 5776,872% - -0,383* -2,460* - 7,78(1)* 1,39(5)"  5,24(5)°
2963,07% 6405,760° -0,7358 -1,0778 2,79(7)8 1,36(7)°
4f5d °p°, 5d6s 'D, 2940,77% 7416,709" - -2,3874 -2,402% - 6,31(5)" 9,61(4)* -
3526,78° 8506,535° -2,485° -0,630° 3,50(5)° 2,16(7)®
415d 1F% 5d* °F, 2355,33* 4125,367%  4076,70 -3,444* -1,466" -1,76° 0,06(6)" 1,91(6)"  2,02(6)*
2522,51? 44479708 -1,9542 -1,7138 1,66(6)i 6,53(6)°  0,99+0,10(6)°
2241,22 2,372 8,05(5)
4f5d F° 5d% °F, 2418,04" 4306,395" -2,389% -2,358% - 6,64(5)" 2,25(5)*
2581,06% 4665,194° -2,8598 -2,3828 1,97(5)® 1,27(6)®
2293,17¢ -2,428° 6,75(5)°

06¢



Tablo A.2. Devam

Gegisler A log(gf) Axi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
415d 1F% 5d* D, 2434474 4377,268%  4322,50° -1,681% -0,489% -0,93° 3,35(6)" 161(7)" 154077
2614,76° 4741,936° 432251 -0,708° -0,302° -1,05¢ 2,72(7)® 1,48(8)°  5,9+03(6)
2332,55°¢ -0,790°¢ 2,84(7)°
4f5d 'F°% 5d?°F, 2479,87% 4483,350" 443295 -1,660" -1,390* -1,92° 3,38(6)" 1,93(6)"  3,26(5)°
2346,08° 4876,1008 -1,805° -0,7948 2,71(6)° 451(7)® 0,58+ 0,08(6)
45d *F° 5d6s °D, 2501,30" 4616,783"  4558,46"¢ -2,252° -0,910" -0,97° 0,85(6)" 550(6)"  5,55(6)
2729,89% 5016,931% -1,9948 -2,118° 1,29(6)® 2,02(6)2  4,94+0,28(6)°
45d *F° 5d6s °Ds 2540,59" 4778,214%  4699,62° -1,807% -1,048" -1,78° 2,29(6)" 3,74(6)"  1,05(6)
5201,196° -1,1828 1,62(7)%  7,1£1,3(5)°
415d 'F% 5d%°%p, 2782,29% 5562,161"  — -1,266" -2,090% - 6,67(6)" 25005  1,09(6)
3025,48° 6156,688° -1,064° -1,031° 8,95(6)° 1,64(7)®
2620,76° -0,950¢ 1,55(7)°
4f5d 'F°% 5d?'G, 2966,06" 5954,109"  5863,69" -0,391* -0,902* -1,37° 4,39(7)* 337(6)"  3,62(6)°
3266,70° 6619,226°  5863,71° -2,476° -1,1108 -0,928¢ 2,98(5)® 1,18(7)®  1,19+0,13(6)°
2785,28° -0,828° 1,82(7)°
415d 'F% 5d6s 'D, 3087,51* 7066,496"  — -0,072% -2,616% - 8,45(7)* 46204 -
3615,54° 8072,839% -0,760° -1,7118 1,26(7)® 1,99(6)®
4f5d *H% 5d% °F, 2174,108 3720,786"  — -3,5808 -2,9214 - 3,36(4)® 525(4)" -
3965,217° -2,506° 1,32(6)®
45d *HC% 5d%'G, 2583,548 4680,243%  4748,73" 0,205° -0,098" -0,102¢ 1,46(8)® 221("  7,7+0,4(6)"°
5045,761° 0,064° -0,54° 3,03(8)°
4f5d 'G°, 5d% °F, 4135,728 6270,86" - -3,7458 -2,962% - 7,77(3)® 2,054 -
3483,99° 6906,900° -2,201¢ -2,357° 3,84(5)° 6,83(4)°
4f5d 'G°, 5d* °F, 3874,00" 6653,252%  — -2,216% -2,383% - 2,99(5)* 6,94(4)* -
4285,05° 7379,458° -1,892° -2,133° 5,17(5)° 1,00(5)®
3607,58° -1,312¢ 2,77(6)°
4f5d 'G% 5d6s °Ds 4024,24* 7323,959* -1,820" -2,788" - 6,92(5)" 2,25(4)"
4659,09° 8150,434° -3,3748 -1,8828 1,44(4)® 1,46(5)°
4f5d 'G% 5d?'G, 5207,39* 10503,52* -1,078* 1,624~ — 2,28(6)" 1,60(5)*
6231,26°8 12269,27° -1,2498 -1,2538 1,07(6)® 2,75(5)8
4762,24° -1,044° 2,95(6)°
4f5d °H°, 5d% °F, 3502,01* 5984,854"  — -3,494* -2,269% - 1,93(4)* 1,116)* -
3863,64° 6010,871° -2,833° -2,2318 7,28(4)® 1,08(6)®
3285,00¢ -2,467° 2,34(5)°
4f5d *H, 5d?°F, 3633,19* 6332,195* -2,972% -1,991% - 597(4)" 1,89(5)*
3993,67° 6365,623° -1,964° -3,766° 5,04(5)° 2,82(4)°
3394,66° -1,408°¢ 2,51(6)°
4f5d °H°, 5d6s °D; 3765,02% 6936,792"  — -1,476% -2,337% - 1,74(6)* 7,084 -
4316,65° 6931,191° -3,067° -4,7858 3,41(4)® 2,28(3)®

T6¢2



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f5d 3H°, 5d*1G, 4781417 9725,083" - -1,6974 -1,630% — 6,51(5)" 1,845 -
5633,54° 9700,551° -1,895° -2,964° 2,96(5)° 7,70(4)°
4398,09¢ -1,451¢ 1,36(6)°
45d *H% 5d?°F, 3495,04* 6129,396"  — -3,416* 2,929 - 1,90(4)* 1,904 -
3828,02° 6192,7148 -3,4758 -2,208° 1,38(4)® 1,08(6)°
3289,43°¢ -3,463¢ 1,93(4)°
4f5d 'P° 5d?%F, 2053,98% 3304,105: - -2,7738 -2,389’; - 8,87(5)° 8,32(5): -
4656,127 -0,708 6,03(7)
4f5d P, 5d°'D, 2114,738 3463,754"  3452,18° -1,9318 -1,417% -1,15+0,02° 5,82(6)® 7,096)"  1,30(8)°
4979,250° -0,724° 5,08(7)8
4f5d 'P° 5d6s °D; - 3524,567: 3512,93° -1,711: -1,29£0,02° 3,48(6): 9,07(7)°
5107,531 -2,326 1,21(6)
4f5d 'P° 5d6s °D, 2189,418 3612,036"  3601,06° -3,1718 -1,315% -0,97+0,02° 3,12(5)° 8,25(6)"  1,79(8)°
5283,341° -2,015° 2,31(6)8
4f5d 'P° 5d2 3P, 2323,98° 3994,158*  — -2,906° -1,603* - 5,11(5)® 347(6)" -
6168,527° -0,814° 2,69(7)8
4f5d P, 5d*°p, 2350,13°% 4082,381%  — -5,1588 -3,694* - 0,28(4)® 2,704 -
6353,367° -3,457° 5,78(4)8
4f5d P, 5d*°p, 2375,578 4166,018%  — -3,0078 -2,412% - 3,87(5)% 49605 -
6562,795° -2,074® 1,31(6)®
4f5d 'P°; 6s? S, 2382,43°8 4368,071: - -1,5748 -0,2702 - 1,04(7)® 6,26(7): -
7100,359 -1,877 1,76(6)
4f5d P 5d6s ‘D, 2724,74® 4956,286: 4934,83° -2,1998 -1,543: -0,35+0,02° 1,89(6)® 2,59(6): 4,03(8)°
8785,704 -1,902 1,08(6)
6s6p °P% 5d6s °D; 2561,99% 3896,008: - -0,406" -1,653: - 3,98(8)" 9,77(6): 1,16(7)°
3777,602 -0,282 2,44(8)
6s6p °P% 5d?°p, 2882,41* 4589,151°  4580,05° -2,5514 -1,190% -1,01° 6,64(6)" 2057 1,87(7)¢°
3287,69¢ 4418,410° -2,260° -1,550® 3,38(6)° 9,64(6)°  3,13x0,19(7)°
6s6p °P% 5d% °F, 2430,62" 3558,321" - -2,458* -2,280% - 1,31(6)" 9,22(5)*  2,72(6)°
2718,50¢ 3520,717° -2,816° -1,614° 4,59(5)¢ 1,31(7)®
6s6p °P% 5d°'D, 2515,00" 3744172% - -0,696* -1,725% - 7,07(M” 299(6)"  1,25(7)°
2854,04¢ 3702,391° -0,991¢ -0,615° 2,78(7)¢ 1,18(8)°
6s6p °P% 50d6s °D; 2533,03* 3815,332% - -0,600" -1,918* — 8,69(7)" 1,846  2,01(6)
3772,850° -0,445° 1,68(8)°
6s6p °P% 5d6s °D; 2586,38"* 3918,038" - -0,249" -2,138" — 1,87(8)" 1,05(6)*  3,77(6)°
3867,926° -0,050° 3,98(8)°
6s6p °P% 5d%*P, 2796,274 4371713 - -2,073% -1,1014 - 2,40(6)" 9,23(6)*  7,93(6)°
3191,95¢ 4321,978° -2,429¢ -1,5078 8,11(5)¢ 1,11(7)®
6s6p °P% 5d% P, 2845,81" 4477625 - -1,7924 -1,298* - 4.43(6)" 558(6)"  1,22(7)°
3241,02¢ 44119118 -2,448¢ -1,7538 7,53(5)¢ 6,05(6)®

26¢



Tablo A.2. Devam

i} Gecisler A log(gf) Agi

Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger

MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

6s6p P°, 5d*°p, 2887,97% 4578,441% - -1,560" -1,170% — 7,32(6)* 7176)"  1,24(7)°
3297,77¢ 4511,894° -2,745° -1,486° 3,67(5)° 1,07(7)®

6s6p °P°, 6s% 'S, 2880,94% 4823,656"  — -2,464% -3,138* - 9,19(5)* 6,96(4)"  8,93(5)°
4759,633° -4,668° 6,33(3)°
6s6p °P°, 5d6s 'D, 3218,20" 5551,189"  — -2,644% -1,549% - 487" 2,04(6)*
5461,987° -3,656° 4,94(4)8

6s6p °P°% 5d °F, 2381,60" 3392,419" -3,203% -3,372% - 1,47(5)* 4924  4,14(5)¢°
2654,26° 3507,677° -2,834¢ -2,817° 2,77(5)° 8,27(5)8

6s6p P 5d23F, 244574% 3513,889* -2,849" -2,454" - 3,15(5)* 3,80(5)*  9,06(5)
3641,387° -2,7598 8,76(5)8

6s6p P 5d?'D, 2462,56" 3560,934" -1,329% -4,261* - 1,03(M)* 577(3)"  6,69(6)
2783,32¢ 3687,974° -1,161¢ -1,660° 1,19(7)° 1,07(7)®

6s6p P 5d6s °D; 2479,83% 3625,239" -1,964" -2,911* - 2,35(6)" 1255  6,43(6)°
3757,880° -1,7338 8,73(6)8

6s6p °P°% 5d6s °D, 2530,95" 3717,842% -0,913* -1,9124 - 2,54(N)" 1,18(6)"  7,53(7)
3852,194° -0,5728 1,20(8)°

6s6p P 5d6s °Ds 2571,18% 3821,820" 0,010% -2,538" - 2,06(8)" 2,645  3,40(8)°
3959,914° 0,2748 7,99(8)8

6s6p °P°% 5d% P, 2778,84" 4218,054* -1,6074 -0,820% - 4,26(6)" 1,137 1,38(7)°
3150,13¢ 4391,4548 -2,567¢ -1,544° 3,63(5)¢ 9,88(6)%

6s6p P 5d?3p, 2819,03* 4307,403* -0,851* -0,444* - 2,36(7)" 259(7)"  5,39(7)°
3203,71°¢ 4490,502° -1,653¢ -1,266° 2,88(6)° 1,79(7)®
6s6p °P°% 5d6s ‘D, 3132,82* 5157,695" -1,9524 -2,465% - 1,52(6)* 1,72(5)*
5430,667° -2,214° 1,38(6)°
6s6p 'P°, 5d* °F, - 2188,152“ - -1,333% - - 2,16(7)"
2176,12 -2,716° 9,02(5)®
6s6p P 5d°'D, - 2257,053* - -0,507* - - 1,36%8;“
2244,185° -1,7198 8,43(6)8
6s6p 'P° 5d6s °D; - 2282,718" - -2,748% - - 7,62(5)*
2269,880° -2,867° 5,87(5)°
6s6p P 5d6s °D;, - 2319,090* - -1,413* - - 1,60(7)*
2303,952° -3,2158 2,55(5)8
6s6p 'P°; 5d? °p, - 2470,861" - -1,0474 - - 3.27(N"
2457,7528 -2,5028 1,16(6)°
6s6p *P% 5d% P, - 2504,3414 - -3,838" - - 5,14(4)"
2486,575° -2,939° 4,14(5)8
6s6p 'P% 5d?*P, - 2535,568" - -1,301* - - 1,73(7)*
2518,024° -1,7958 5,63(6)®
6s6p 'P° 652 1S, - 2609,021" - 0,121~ - 431(8)"
2593,357° 0,0578 3,77(8)8

€6¢



Tablo A.2. Devam

Gecisler A log(gf) Agi
Ust seviye Alt seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
6s6p *P°, 5d6s 'D, - 2808,077" - —~ 0,345" — 6,24(8)"
2788,747° -0,69° 5,83(7)°
4f6p °D, 465 °F°, 1417,394 4175,536" 409954 0,226* 0,116" 0,201¢ 1,86(9)" 1,66(8)"
4120,597° 0,164% 1,91(8)°
4f6p °D, 465 °F°, 1419,914 4159,758"  4152,78¢ -0,192% -0,613* -0,03¢ 4,258)" 1,88(7)*
4201,116° -0,007® 7,44(7)8
416p °F, 465 °F°, 1670,114 4679,376%  4619,88¢ 0,4944 0,3214 0,148¢ 1,49(9)* 1,27(8)*
4653,569° 0,0478 0,69(8)®
46p °G; 4f6s °F°, 1454,80" 4267,953"  4692,50° -0,924" 0,063% 0,049¢ 5,36(7)" 6,04(7)"
4737,961° 0,166° 6,23(7)8
4f6p °D, 4165 °F% 1427574 4178,693*  4192,36¢ 0,326* 0,286" 0,222¢ 1,39(9)* 1,47(8)*
4199,098° 0,1248 1,01(8)®
4f6p °F, 465 °F° 1645,32" 4398,451%  4269,50° -0,170% 0,078 0,540¢ 1,85(8)" 4,58(7)"
4259,445° 0,5568 1,47(7)®
416p 3G, 4165 °F% 1447,15% 4257,983% 438520 -0,474% 0,3474 -0,446° 1,19(8)* 9,08(7)*
4361,090° -0,198° 2,46(7)8
4f6p °F, 465 °F° 1680,71* 4703,350"  4668,91° -0,398" -0,632" -0,077¢ 1,88(8)" 1,41(7)"
4651,093° -0,055° 5,42(7)8
4f6p °G, 4565 °F°; 1462,847 4287,888%  4743,09 -0,546" -1,520% 0,276¢ 1,26(8)" 0,16(7)"
4735,394° 0,211° 6,90(7)8
4f6p °D; 4f6s °F°, 1460,81* 4191,054* 421756 0,526" 0,440 0,369 1,50(9)* 1,49(8)*
4203,799° 0,348 1,20(8)°
4f6p *Gs 4f6s °F°, 1455,82" 4246,434%  4286,97" 0,084 0,622 0,720 347(8)" 1,41(8)*
4294,055° 0,743 1,82(8)°
416p °F, 4165 °F% 1687,35% 4680,173%  4525,31¢ 0,775% 0,4674 -0,127¢ 1,55(9)* 9,92(7)*
4548,358° -0,0718 3,04(7)8
4f6p °G, 4f6s °F°, 1479574 4521,460"  4655,50 -0,209" 0,102 0,407 2,09(8)" 4,59(7)"
4664,448° 0,2708 6,33(7)8
4f6p 'D, 4f6s F° 1385,24" 4078,163*  4050,08" 0,278 0,346" 0,428¢ 1,32(9)* 1,78(8)"
4080,264° 0,376® 1,90(8)°
416p 3G, 4165 1F% 1481,314 4556567  4671,83¢ -1,5614 -1,7774 0,037¢ 9,26(6)" 5,96(5)"
4659,710° 0,229° 5,77(7)8

Kutaga-Egger ve Migdatek [121], "Lawer ve galisma arkadaslari[115], °Zhiguo ve ¢alisma arkadaslar1 113, gAy’den cevrildi], “Bord ve galisma arkadaslar [114], °NIST Periodictable [62]

v6¢



Tablo A.3. La III’iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-¢arpanlari (Tablo 3.11’in genis hali)

295

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu ¢ahsma Diger Bu ¢ahsma Diger
MCHF+BP HFR ¢ahsmalar MCHF+BP HFR ¢aliymalar
Cift parite icin:
11s %Sy, - 138085,80¢ - - 2,002¢P -
137097,40°
12s %Sy, - 141630,70° - - 2,002¢P -
140642,30°
135 %Sy, - 143156,40° - - 2,002° -
14s %Sy, - 144994,80° — - 2,002° -
155 %Sy, - 146382,50° - - 2,002° -
165 %Sy, - 147458,90° — - 2,002° -
17s %Sy, - 148311,80° - - 2,002° -
18s %Sy, - 149000,70° — - 2,002° -
19s %Sy, - 149550,50° - - 2,002° -
20s %Sy, - 150007,90° — - 2,002° -
10d Dy - 13723500 - - 0,8007B€P
136194,70°
138878,80¢
137246,60°
Dy, - 137271,50% - - 1,200B¢P
136232,80%
139915,30¢
137283,10°
11d  Dap - 141739,30¢ - - 0,800¢P -
140750,90°
Dy, - 141764,60° — - 1,200°P -
140776,20°
12d  Dgp - 144225,00 — - 0,800¢P -
143236,60°
Dy, - 14424330 - - 1,200°P -
143254,90°
13d  Dgp - 146043,10° — - 0,800¢P -
145054,70°
Dy, - 146056,80° — - 1,200°P -
145068,40°
14d Dy - 147418,30° — - 0,800¢P -
146429,90°
Dy, - 147428,80° — - 1,200¢P -
146440,40°
15d  Dgp - 148485,00¢ — - 0,800¢P -
147496,60°
Dy, - 148493,20° — - 1,200¢P -
147504,80°
16d  Dgp - 148342,90° — - 0,800° -
Dy, - 148349,40° — - 1,200° -
17d  Dgp - 149024,80° — - 0,800° -
Dy, - 149030,10° - - 1,200° -
18d  Dgp - 149570,80° — - 0,800° -
Dy, - 149575,10° — - 1,200° -
19d Dy - 150024,70° - - 0,800° -
Dy, - 150028,30° - - 1,200° -
20d  °Dsp - 150410,20° — - 0,800° -
Dy - 150413,20° — - 1,200° -
9g %Gy 139288,61* 141216,40°C - 0,8897BCP 0 gg9ABClL
140560,45° 141860,20°
159801,28° 141228,00°
161023,89°
Gy 139288,64* 141216,60°¢ — 1,111A8C0 1 111ABCD
140560,47° 141860,40°
159806,69° 141228,20°
161029,33°
109 G - 143562,40°C - - 0,8892BCP
144364,43°
143574,00°
Gy - 143562,60°¢ — - 1,11148€0
144364,485°
143574,20°
11g G - 146291,40° - - 0,889¢P
145303,00°
%Gy, - 146291,60° — - 1,111¢P

145303,20°
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Tablo A.3. Devam

Seviyeler E g-¢arpam
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
129 Gz - 147608,70° - - 0,889%P
146620,30°
%Gy, - 147608,70° - - 1,111¢P
146620,30°
13g G - 148633,997¢ - - 0,889¢P -
147645,60°
%Gy, - 148634,00 - - 1,111¢P -
147645,60°
14g Gy - 149448,70° - - 0,889¢P -
148460,30°
e - 149448,70° — - 1,111¢P -
148460,30°
159 Gy - 150107,10¢ — - 0,889¢P -
149118,70°
%Gy, - 150107,10° — - 1,1116P -
149118,70°
Tek parite icin:
10p 2P, - 134776,004¢ — - 0,666"8<P
134770,80%
133877,20°
2poy, - 134965,70*¢ - - 1,334ABCD
134960,50%
134066,90°
1p P, - 138374,50° - - 0,666°P -
138475,70°
2po, - 138502,30° - - 1,334P -
138603,50°
12p %P, - 142530,70° - - 0,666°P -
141631,90°
2po, - 142620,80° - - 1,334P -
141722,00°
13p P, - 144795,90° - - 0,666°P -
143897,10°
2P - 144861,90° - - 1,334%P -
143963,10°
14p  2P°%, - 146476,90° — - 0,666°° -
145578,10°
2P - 146526,60° - - 1,334%P -
145627,80°
15p  2P°%, - 147750,20¢ - - 0,666°° -
146851,40°
2py, - 147788,60° — - 1,334¢P -
146889,80°
16p 2P, - 147847,40° — - 0,666° -
2pe,, - 147877,70° — - 1,334° -
17p 2P, - 148631,70° — - 0,666° -
2po, - 148656,00° - - 1,334° -
18p 2P, - 149278,80° — - 0,666° -
2po, - 149298,60° - - 1,334° -
19 2P, - 149804,80° — - 0,666° -
2pe, - 149821,10° — - 1,334° -
200 P, - 150231,60° - - 0,666° -
2pey, - 150245,20° — - 1,334° -
of 2R, 140118,774 138237,40°¢ — 0,857ABC 0,857ABCD  _

136759,418 138237,10°
155074,86° 138338,60°

2Fo,, 140125,58* 138249,70*¢ — 1,143AB¢ 1,143ABCD
136760,58° 138249,40°
155601,75° 138350,90°

10f  2F%); - 142429,90"¢ — - 0,857ABCD  _
142429,708
141531,10°

o, - 14243850~ — - 1,14348¢b
142438,30°
141539,70°

11f 2%, - 144721,40° — - 0,857¢P -
143822,60°

Fou - 144727,70° - - 1,143°P

143828,90°



Tablo A.3. Devam

297

Seviyeler E g-¢arpam
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
12f F, 14641550° - - 0,857°P
145516,70°
P 146420,20° - - 1,143¢P
145521,40°
13f  2F%, 147701,30° - - 0,857°P -
146802,50°
2Fo, 147705,00° - - 1,143¢P -
146806,20°
14f 2%, 148707,00¢ - - 0,857°P -
147808,20°
o, 148709,80° - - 1,143¢P -
147811,00°
15f 2%, 149503,60° - - 0,857°P -
148604,80°
o 149505,90° - - 1,143%P -
148607,10°
16f  2F%), 149257,60° — - 0,857° -
2Fo, 149259,50° - - 1,143° -
17f 2%, 149781,30° - - 0,857° -
2po,, 149782,90° — - 1,143° -
18f 2%, 150211,90° — - 0,857° -
P 150213,10° - 7 1,143° _
19F  2F%), 150578,80° — - 0,857° -
P 150579,90° - 7 1,143° -
20f  2F%); 150894,10° — - 0,857° -
2F%,, 150895,00° - — 1,143° —




Tablo A.4. La III%iin elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), gf agirhkli salinic: siddetleri ve gA agirlikl gegis olasiliklari (sn™) (Tablo 3.12°nin genis hali)

Gegisler A gf gAi
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6s “Su» 8p %Py 830,68" 974,328*¢ 974,33° 0,032* 0,00010%¢P 0,007% 3,14(8)" 6,95(5)~° 4,55(7)°
8188,008 989,443° 0,714® 7,08(7)8 6,64(5)°
4F 2F%, 7d ?Ds;; - 979,9794B¢ 979,98 - 0,00094"¢ 0,017% - 6,53(6)"¢ 1,17(8)*
1064,628° 0,000748 5,17(6)®
0,00087° 5,09(6)°
6s *Si 8p 2P°y, 831,94" 980,285*¢ 980,29° 0,020% 0,000054¢P 0,003 1,97(8)" 3,41(5)*° 2,24(7)
8312,80° 994,498° 0,314° 3,02(7)8 3,27(5)°
5d *Dy, 7p %P’ 753,524 1058,632*¢ 1058,63° 0,00148 0,01348~°¢ 0,010° 1,22(1)* 8,02(7)*¢ 5,72(7)
751,308 1058,634° 0,013178 1,20(7)® 7,84(7)8
1064,386° 0,01340° 7,89(7)°
5d 2Dy, 7p %Py, 754,73% 1072,588*¢ 1072,59° 0,004*8 0,06651¢ 0,048% 0,51(8)" 3,86(8)"° 2,75(8)°
752,60° 1072,590° 0,06501° 0,50(8)° 3,77(8)°
1075,875° 0,06631° 3,82(8)°
5d ?Dsp 7p %P’ 763,02% 1076,901*° 1076,91° 0,00748 0,11924A¢ 0,085 0,86(8)* 6,86(8)"° 4,89(8)°
760,608 1076,911° 0,11646° 0,84(8)® 6,70(8)®
1083,835° 0,11848° 6,73(8)°
5d 2Dy, 5 2F%, 881,82 1081,6114¢ 1081,61° 0,576* 1,63996"¢ 1,377° 4,94(9" 9,35(9)*¢ 7,85(9)
878,80° 1081,613° 0,585° 1,64879° 5,05(9)° 9,40(9)° 9,06(9)"
1080,261° 1,64201° 9,39(9)°
6p 2P°y; 9d *Dy, 1033,32% 1099,003*¢ 1099,00% 0,00248 0,02907A¢ 0,017 1,36(7)" 16,10(7)*° 9,21(7)
1051,308 1099,004° 0,015478 1,29(7)® 8,54(7)%
1113,018° 0,02870° 15,50(7)°
5d 2Dsy; 5 2F%, 894,62 1099,728*¢ 1099,73° 0,796* 2,30420"¢ 1,935 0,63(10)* 1,27(10)*°°  1,07(10)°
891,308 1099,729° 0,808° 2,31708° 0,68(10)® 1,28(10)® 1,28(10)"
1098,973° 2,30579°
5d ?Dgy 5f 2F%), 894,85* 1100,699*5¢ 1100,70° 0,040 0,11511A°¢ 0,097° 3,35(8)" 6,34(8)"CP 5,32(8)"
891,60° 1100,300° 0,0418 0,11575° 3,43(8)°® 6,37(8)® 6,49(8)°
0,11515°
6p 2P°y, 10s %Sy, - 1101,015% 1101,01° - 0,011617°¢ 0,013* - 6,39(7)*°¢ 7,07(7)?
1101,014° 0,01319° 7,26(7)®
1101,010° 0,01146° 6,14(7)°
1115,582°
6p 2P%, 9d ?Ds, 1056,05* 1136,804*5¢ 1136,80° 0,020* 0,05058"¢ 0,029* 1,18(8)* 2,61(8)*° 1,50(8)?
1074,808 1144,082° 0,019% 0,02787° 1,12(8)® 1,44(8)°
0,05026° 2,56(8)°
6p 2P% 9d Ds; 1056,09" 1137,712%¢ 1137,71% 0,00248 0,005624¢ 0,003 1,30(7)" 2,89(7)*¢ 1,66(7)
1074,908 1137,7138 0,00306° 1,24(7)® 1,58(7)®
1144,807° 0,00558° 2,84(7)°

86¢



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
6p 2P, 10s %Sy, - 1139,8687BC 1139,87° - 0,02243°¢ 0,025 - 1,15(8)° 1,27(8)°
1147,519° 0,02556° 1,31(8)°
0,02228° 1,13(8)°
6p P us 8d Dy 1071,11* 1208,793*¢ 1208,79° 0,01178 0,06468"¢ 0,041* 0,64(8)" 2,95(8)*¢ 1,86(8)"
1090,40°% 1208,792° 0,039518 0,61(8)® 1,80(8)°
1224,130° 0,06387° 2,84(8)°
6p 2P’y 9s Sy, 1017,99" 1212,28348¢ 1212,28° 0,0002* 0,023404°¢ 0,026 1,43(6)" 1,06(8)*¢ 1,16(8)
1038,60° 1228,521° 0,002° 0,02629° 0,13(8)° 1,19(8)°
0,02310° 1,02(8)°
6s Sy, 7p 2P 863,71 1236,546"° 1236,55° 0,0514 0,00061¢P 0,006* 4,56(8)" 0,27(7)*¢ 2,39(7)
1236,549° 0,001598 0,70(7)®
1256,540° 0,25(7)°
6p 2P% 8d 2Ds, 1095,50" 1253,996"5¢ 1254,00° 0,047% 0,11223A°¢ 0,071° 2,61(8)" 4,76(8)"° 3,00(8)
1115,708 1261,258° 0,046 0,07021° 2,47(8)8 2,98(8)%
0,11159° 4,68(8)°
6s Sy, 7p 2Py, 865,30" 1255,630%° 1255,63° 0,034% 0,00030*¢P 0,003 3,02(8)* 0,13(7)*¢ 1,14(7)
1255,631° 0,00079® 0,33(7)°
1272,583° 0,12(7)°
6p 2P% 8d 2Ds; 1095,59" 1255,788*¢ 1255,79° 0,005*8 0,01245°¢ 0,008° 2,90(7)" 5,27(7)*° 3,32(7)
1115,808 1255,787° 0,007738 2,75(7)8 3,27(7)8
1262,692° 0,01238° 5,18(7)°
6p 2P, 9s %Sy, 1040,09% 1259,554" 1259,55° 0,012* 0,04505"¢ 0,049* 0,748)" 1,89(8)*° 2,07(8)
1061,60° 1259,555%¢ 0,003° 0,05073° 0,18(8)® 2,13(8)®
1267,365° 0,04478° 1,86(8)°
4f 2%, 6d 2Dy, 893,317 1322,417AB¢ 1322,42° 0,00% 0,00004*B<P 0,002 0,16(5)" 0,17(6)*B¢ 7,00(6)?
906,70° 1470,962° 0,27(5)® 0,12(6)°
4F 2P, 6d Ds; 893,54* 1330,042%¢ 1330,04° 0,00001* 0,0006148¢ 0,026 0,86(5)* 0,23(7)*° 9,64(7)*
906,90° 1330,041° 0,000° 0,00055° 0,19(6)° 0,22(7)®
1478,895° 0,168(7)°
4F 2F%) 6d *Dsp 906,88" 1349,1824¢ 1349,18° 0,00005* 0,00086"¢ 0,036* 0,391(6)" 3,16(6)*¢ 1,32(8)°
920,60% 1349,184° 0,000° 0,00084° 3,07(6)°
1508,610° 0,00077° 2,26(6)°
6p 2P, 7d 2Dy 1132,144 1459,4457¢ 1459,45° 0,0134% 0,21583A¢ 0,156% 0,70(8)" 6,76(8)*C 4,88(8)*
1459,448° 0,15847°8 4,96(8)® 4,26(8)"
1477,616° 0,21317° 6,51(8)°
6p P°uy 8s %Sy, - 1466,394"5¢ 1466,39° - 0,064474¢ 0,069* - 2,00(8)*¢ 2,15(8)°
1485,615° 0,07093® 2,20(8)®
0,06364° 1,92(8)°

66¢



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6p 2P, 7d 2Dy, 1159,36* 1523,755~° 1523,75° 0,091% 0,37210"°¢ 0,269 452(8)" 10,70(8)*C 7,71(8)°
1182,00° 1523,753° 0,089° 0,27662° 4,26(8)° 7,95(8)° 6,02(8)"
1530,308° 0,37050° 10,60(8)°
6p P 7d *Dap 1159,53* 1528,506"° 1528,51° 0,010 0,04122%¢ 0,030* 5,04(7)" 11,80(7)*¢ 8,49(7)*
1182,208 1528,5108 0,030528 4,76(7)8 8,71(7)® 6,23(7)°
1534,171° 0,04106° 11,60(7)°
6p 2P% 8s %Sy, 1078,56" 1536,130*° 1536,13° 0,009* 0,12309 ¢ 0,132° 0,52(8)" 3,48(8)"° 3,73(8)
1099,808 1536,131° 0,0058 0,13556° 0,25(8)® 3,83(8)%
1542,796° 0,12256° 3,43(8)°
6d Dgp 8f 2F - 1923,336"° 1923,33° - 0,18809 ¢ 0,185° - 3,39(8)*¢ 3,33(8)°
1923,335° 0,17828° 3,22(8)°
1939,886° 0,18648° 3,31(8)°
6d 2Ds; 8f 2F%, - 1938,533*¢ 1938,53° - 0,26659*° 0,262 - 4,73(8)*° 4,65(8)*
1938,535° 0,25304°8 4,49(8)®
1953,000° 0,26462° 4,63(8)°
6d ’Dsp, 8f 2F%, - 1939,5074¢ 1939,51° - 0,013324°¢ 0,013* - 2,36(7)*° 2,32(7)?
1939,508° 0,01265° 2,24(7)8
1953,706° 0,01323° 2,31(7)°
5f 2F%j, 8g ’Gyp, 4181,73* 2143,8137¢ 2143,13° 0,439% 0,089134°¢ 0,074° 1,67(8)" 1,29(8)*B¢ 1,08(8)?
4491,108 2143,810° 0,409% 0,08913°% 1,35(8)® 1,19(8)°
2203,695° 0,08671°
5F 2F%, 89 *Gop 4186,87* 2147,4417¢ 2146,77% 0,566 0,11535"B¢ 0,096* 2,15(8)* 1,67(8)*BC 1,39(8)
4497,108 2147,4438 0,528% 0,11213° 1,74(8)° 1,53(8)°
2209,021°
5f 2F°%;, 89 %G 4186,87* 2147,503*¢ 2146,83° 0,016" 0,003308¢ 0,003* 6,15(6)" 4,77(6)*B¢ 3,98(6)°
4497,108 2147,502° 0,0158 0,00320 4,97(6)® 4,38(6)°
2209,037°
7s %Sy 9p %P, - 2193,5747B¢ 2192,89* - 0,00003*¢P 0,001% - 4,42(4)~°C 1,61(6)
2229,752° 0,00001® 1,06(4)®
4,21(4)°
6d 2Da; 9p 2P%;, 6009,31* 2195,187~¢ 2194,50° 0,009” 0,00259*¢ 0,002* 1,60(6)" 3,58(6)° 3,28(6)°
5466,00° 2195,182° 0,003008 2,07(6)® 4,15(6)®
2224,792° 0,00255P 3,44(6)°
6d ’Dg» 9p %Py, 6077,18* 2213,9524¢ 2213,26° 0,044* 0,01282"°¢ 0,012% 0,80(7)* 1,75(7)*° 1,60(7)?
5522,108 2213,947° 0,048 0,01487° 1,04(7)® 2,02(7)®
2239,716° 0,01267° 1,69(7)°
6d ’Ds, 9p 2P, 6019,474 2216,2787¢ 221558 0,072% 0,02306 A€ 0,021% 1,98(7)" 3,13(7)A¢ 2,87(7)?
5474,608 2216,276° 0,076 0,02665° 1,70(7)® 3,62(7)8
2242,989° 0,02278P 3,02(7)°

00€



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
5d “Dg, 6p 2P 2192,37% 2216,754~° 2216,07° 0,145% 0,15150*¢ 0,129% 2,01(8)" 2,06(8)*° 1,75(8)°
2173,50° 2216,758° 2216,067° 0,150° 0,13512° 2,11(8)° 1,83(8)° 1,56(8)"
2236,528° 0,15016° 2,00(8)°
6d Dy 7 2F%);, - 2239,050*°¢ 2238,35° - 0,35620"¢ 0,358° - 4,74(8)*¢ 4,76(8)°
2239,0448 2238,355° 0,33876° 451(8)®
2252,442° 0,35408° 4,66(8)°
6d 2Ds, 7 2F - 2259,315*¢ 2258,61° - 0,50429”¢ 0,507 - 6,59(8)*° 6,62(8)"
2259,314° 2258,609° 0,48020° 6,28(8)°
2269,569° 0,50201° 6,50(8)°
6d *Dsp 7f 2F%); - 2260,996"° 2260,30° - 0,02520"¢ 0,025° - 3,29(7)~¢ 3,30(7)
2260,994° 2260,295° 0,02399° 3,13(7)°
2271,096° 0,02508° 3,24(7)°
5d 2Ds, 6p 2P% 2274,76" 2298,4417¢ 2297,74° 1,260" 1,31503"¢ 1,120 1,62(9)* 1,66(9)*¢ 1,41(9)®
2253,008 2298,439° 2297,737° 1,302° 1,17176° 1,71(9)® 1,48(9)° 1,33(9)°
2324,164° 2298,44¢ 1,30047° 1,61(9)°
5d 2Dg; 6p 2Py, 2297,47% 2380,0944¢ 2379,37% 0,693* 0,705514¢ 0,601% 8,76(8)" 8,31(8)*° 7,07(8)°
2276,808 2380,099° 2379,374° 0,716° 0,62939° 9,20(8)® 7,41(8)° 6,78(8)"
2368,694° 2380,10¢ 0,70890° 8,43(8)°
5f 2F°%;, 79 %G 5213,14* 2388,719%° 2387,99° 1,290" 0,22596° 0,196° 2,37(8)" 2,64(8)"BC 2,29(8)
5703,208 2388,714° 2387,988° 1,180° 0,22600°8 2,41(8)8 2,41(8)°
2463,556° 0,21909°
5F 2F%, 79 %Gy 5221,13* 2393,2234¢ 2392,49* 1,660% 0,29236"¢ 0,254* 4,07(8)" 3,41(8)*B°¢ 2,96(8)°
5712,808 2393,226° 2392,492° 1,5208 0,292378 3,10(8)® 3,10(8)°
2470,204° 0,28325°
5f 2F°%;, 79 %G 5221,14* 2393,301*° 2392,57° 0,047 0,00835B¢ 0,007° 1,16(7)" 9,73(6)*B¢ 8,45(6)"
5712,80° 2393,298° 0,043 0,00809° 1,11(7)® 8,85(6)°
2470,233°
5F 2F%;, 9d *Dsp, 3717,06" 2461,7024¢ 2460,95* 0,0004% 0,00128"¢ 0,002% 1,95()* 1,41(6)° 1,67(6)
3959,40° 2461,700° 0,0008 0,001378 1,62(5)® 1,51(6)®
2528,558° 0,00125° 1,30(6)°
5f 2F°%;, 9d 2Dg; 3717,64* 2465,9674¢ 2465,22° 0,006" 0,01788A°¢ 0,021° 0,27(7)* 1,96(7)*¢ 2,33(7)
3960,10° 2465,966° 0,005% 0,01925° 0,22(7)8 2,11(7)®
2532,101° 0,01742° 1,81(7)°
5F 2F% 9d 2Ds 3721,12% 2466,569*B¢ 2465,82° 0,009%8 0,025544¢ 0,030° 0,44(7)" 2,80(7)*¢ 3,33(7)
3964,00° 2535,593° 0,027448 0,36(7)® 3,01(7)®
0,02485° 2,58(7)°
6p 2P, 6d 2Dy 1244774 2477,351A¢ 2476,60° 0,254* 2,65084*C 2,365% 1,10(9)* 2,88(9)*C 2,57(9)°
1270,908 2477,358° 2476,599° 0,249 2,47394° 1,03(9)® 2,69(9)® 2,27(9)°
2510,474° 2,61586° 2,77(9)°
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Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6p 2P, 7s %Sy, - 2479,4097BC 2478,66° - 0,46312°°¢ 0,475 - 5,03(8)*°¢ 5,16(8)°
2504,189° 2478,652° 0,48943° 5,31(8)°
0,45853° 4,88(8)°
7p P°us 9d Dy - 2514,189"5¢ 2513,43° - 0,08781*¢ 0,077% - 9,27(7)A¢ 8,10(7)*
2556,529° 2513,432° 0,08266° 8,72(7)®
0,08636° 8,81(7)°
7P P 10s ?Syp - 2524,743"¢ 2523,98° - 0,03122 A¢ 0,033 - 3,27(7)*° 3,44(7)
2524,736° 0,03106° 3,25(7)8
2570,097° 0,03067° 3,10(7)°
7P 2P°%; 9d *Dsp, - 2589,640%° 2588,86% - 0,15346 A¢ 0,134% - 1,53(8)° 1,33(8)°
2589,636° 2588,867° 0,14483° 1,44(8)®
2620,022° 0,15168° 1,47(8)°
7p PO 9d 2Dg; - 2594,360*° 2593,58° - 0,017024°¢ 0,015 - 1,69(7)*¢ 1,47(7)
2594,356° 0,01602°8 1,59(7)®
2623,826° 0,01683° 1,63(7)°
7P 2P%; 10s Sy - 2605,599*° 2604,82° - 0,06050¢ 0,064 - 5,94(7)*¢ 6,25(7)
2605,588° 2604,827° 0,06019° 5,91(7)®
2638,120° 0,05975° 5,73(7)°
6p 2P°%; 6d 2Dy, 1277,514 2652,284°¢ 2651,50% 0,4444 4,4568°¢ 3,976 1,81(9)" 4,23(9)~CP 3,77(9)°
1305,008 2652,288° 2651,501° 0,433% 4,1676° 1,69(9)® 3,95(9)® 3,66(9)°
2652,312° 4,4568°
6p 2P, 6d 2Dy 1277,96* 2683,134~¢ 2682,34* 0,050* 0,489514¢ 0,437% 2,03(8)" 4,54(8)*C 4,05(8)
1305,50% 2683,143° 2682,345° 0,0498 0,45768° 1,90(8)® 4,24(8)° 4,01(8)"
2678,214° 0,49041° 4,56(8)°
6p 2P% 7s %Sy, 1157,208 2685,548*¢ 2684,75° 0,006° 0,85514A°¢ 0,878° 2,92(7)8 7,91(8)*°¢ 8,12(8)
2685,550° 2684,757° 0,903718 8,36(8)®
2671,061° 0,85977° 8,04(8)°
5f 2F%); 69 *Gu 9759,50° 2898,736"° 2897,88° 6,902° 0,86572°¢ 0,786° 4,83(8)° 6,87(8)"¢ 6,24(8)°
2898,732° 2897,875° 0,86598° 6,14(8)°
3010,240° 0,83365°
5f 2F°%;, 69 G 9790,12° 2905,410%° 2904,57° 8,9708 1,11965"¢ 1,016 6,245(8)® 8,85(8)B¢ 8,03(8)"
2905,419° 2904,576° 1,11991° 7,88(8)°
3020,141° 1,07711°
5f 2F%, 69 G 9787,508 2905,486"° 2904,63° 0,256 0,03199"¢ 0,029* 1,78(7)® 2,53(7)*BC 2,29(7)?
2905,485° 0,03200° 2,25(7)°
3020,215° 0,03077°
7s %Sy 8p 2P%;, - 2951,716*° 2950,843° - 0,002014¢ - - 1,54(6)*¢
2951,718° 0,00236° 1,81(6)®
3004,470° 0,00197° 1,46(6)°
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Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6d ’Dg» 8p %P, - 2954,6387° 2953,77° - 0,00809"¢ 0,008° - 6,18(6)*° 5,87(6)°
2954,631° 2953,771° 0,00892° 6,82(6)°
2995,472° 0,00798° 5,93(6)°
6d Dy 8p %P - 2992,9734¢ 2992,10° - 0,07185"¢ 0,068° - 5,35(7)~¢ 5,08(7)*
2992,9728 2992,098° 0,079148 5,89(7)%
3028,553° 0,07101° 5,16(7)°
7s %Sy, 8p P, —~ 3007,076*¢ 3006,186° - 0,00099”¢ - - 7,27(5)*° -
3007,074° 0,00116° 8,57(5)%
3051,568° 0,00097° 6,96(5)°
6d Dgp 8p 2P - 3010,108"°¢ 3009,22° - 0,03969"¢ 0,038* - 2,92(7)~¢ 2,77(7)°
3010,097° 3009,223° 0,04381° 3,23(7)®
3042,286° 0,03927° 2,83(7)°
6d 2Da; 6f 2Fp - 3076,062*¢ 3075,17° - 0,79050%¢ 0,822 - 5,57(8)*° 5,80(8)"
3076,051° 3075,173° 0,73353% 5,17(8)®
3073,205° 0,79124° 5,59(8)°
5f 2F%); 8d Dy 4256,65" 3086,286"° 3085,38° 0,00038* 0,00400"¢ 0,005* 0,14(6)" 2,80(6)*¢ 3,13(6)°
4577,50° 3086,276° 3085,379° 0,00° 0,00425° 0,11(6)® 2,98(6)°
3181,893° 0,00388° 2,56(6)°
5f 2F%, 8d Dy 4261,99* 3093,940%¢ 3093,03 0,008"® 0,07983"¢ 0,089 0,30(7)* 5,56(7)*° 6,21(7)°
4583,708 3093,932° 3093,028° 0,08476° 0,25(7)8 5,91(7)®
3193,041° 0,07735° 5,06(7)°
5F 2F%;, 8d *Dg; 4258,01* 3097,1594¢ 3096,26* 0,005"# 0,055824¢ 0,062* 0,29(7)* 3,88(7)*¢ 4,33(7)
4579,20° 3097,149° 3096,255° 0,05937° 0,15(7)® 4,13(7)®
3191,040° 0,05418° 3,55(7)°
6d ’Dy, 6f 2F%, - 3112,8794¢ 3111,97 - 1,115934¢ 1,161° - 7,68(8)*C 7,99(8)
3112,877° 3111,969° 1,03730° 7,14(8)®
3102,994° 1,11949° 7,76(8)°
6d ’Dsp, 6f 2F, - 3117,635%¢ 3116,74* - 0,055714¢ 0,058* - 3,82(7)*¢ 3,98(7)?
3117,631° 3116,738° 0,05179® 3,55(7)8
3108,034° 0,05588° 3,86(7)°
6s Sy, 6p 2P%; 3486,62" 3172,604*¢ 3171,69° 1,950" 1,93515"¢ 1,527° 1,07(9)* 1,28(9)*¢ 1,01(9)
1258,008 3172,605° 3171,735° 0,023% 1,67270° 1,92(8)® 1,11(9)® 9,40(8)°
3295,447° 1,86302° 1,14(9)°
7P 2P’y 8d 2Dap - 3173,6117¢ 3172,69° - 0,28480°¢ 0,260° - 1,89(8)*°¢ 1,72(8)
3173,601°8 3172,689° 0,27393° 1,81(8)®
3229,934° 0,27984° 1,79(8)°
7p 2P°y 9s Sy, - 3197,779”¢ 3196,85° - 0,088524°¢ 0,092 - 5,77(7)*BC 5,98(7)"
3197,7748 3196,844° 0,08838° 5,45(7)°
3260,682° 0,08681°
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Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6F 2F%, 8g *Gp, 8273,08" 4138,807°° 4137,64° 0,0574 0,01519"¢ 0,015 5,52(6)" 5,91(6)*® 5,67(6)°
9581,80° 4138,804° 0,049° 0,01518° 3,55(6)° 5,92(6)°
4290,643° 0,01465° 5,31(6)°
7d Dy 8f 2F%;, - 4194,719¢ 4193,51° - 0,28321*¢ 0,292* - 1,07(8)*¢ 1,11(8)*
4194,708° 0,26048° 0,99(8)®
4218,353° 0,28163° 1,06(8)°
7d Ds; 8f 2F%, - 4226,292°¢ 4225,12° - 0,40157A¢ 0,414° - 1,50(8)*° 1,54(8)
4226,326° 0,37028° 1,38(8)°
4244,496° 0,39984° 1,48(8)°
7d ’Dyp, 8f 2F%), - 4230,924*¢ 4229,73° - 0,02006"¢ 0,021% - 7,47(6)*° 7,70(6)
4230,954° 0,01849° 6,89(6)°
4247,831° 0,01998° 7,38(6)°
5f 2F°%;, 59 %G - 4484,255"¢ 4482,98° - 8,88949"C 8,277° - 2,95(9)*B¢ 2,75(9)
4484,214° 4482,967% 8,88615° 2,47(9)°
4755,603° 8,38227°
5F 2F% 59 %G - 4500,338"¢ 4499,06° - 11,482237°¢ 10,692 - 3,78(9)*BC 3,52(9)
4500,325° 4499,050° 11,47788° 3,16(9)°
4780,189° 10,81002°
5f 2F°%;, 59 %G - 4500,429"¢ 4499,15° - 0,32806 ¢ 0,306 - 1,08(8)*&° 1,01(8)*
4500,395° 0,32793"% 9,01(7)°
4780,548° 0,30883°
59 *Gap 8f 2F°, 4205,64" 5090,510%¢ 5089,12* 0,0017#8 0,00267 A€ 0,003* 4,06(5)" 6,86(5)*° 7,82(5)
3931,30° 5090,5408° 0,00265° 4,78(5)° 6,83(5)°
4995,323° 0,00272° 7,26(5)°
59 %Gy, 8f 2F%, 4207,14* 5097,113*¢ 5095,70° 0,00148 0,00205 A°¢ 0,002 2,62(5)% 527(5)~¢ 6,01(5)*
3932,60° 5097,168° 0,002048 3,06(5)% 5,25(5)®
4999,549° 0,00209° 5,59(5)°
7P 2P°%; 8d *Ds, - 3290,069°¢ 3289,11% - 0,49450"¢ 0,452% - 3,05(8)*° 2,79(8)
3290,052° 3289,110° 0,47634° 2,94(8)BP
3328,095° 0,48885°
7p 2P% 8d 2Ds; - 3302,428*¢ 3301,47° - 0,05474A¢ 0,050* - 3,35(7)*¢ 3,06(7)°
3302,412° 3301,481° 0,05266° 3,22(7)8
3338,103° 0,05415° 3,24(7)°
7P 2P%p 9s %Sy - 3328,6074¢ 3327,64° - 0,17007A¢ 0,176 - 1,02(8)*B¢ 1,06(8)
3328,596° 3327,655° 0,16981° 9,86(7)°
3370,955° 0,16794°
6s S 6p POy, 3760,18* 3518,154"¢ 3517,16° 0,900* 0,87254 A€ 0,689° 4,25(8)" 4,70(8)*° 3,71(8)
1225,80°% 3518,157° 3517,217° 0,024° 0,75368° 1,05(8)® 4,06(8)® 3,45(8)°
3590,651° 0,85493P 4,42(8)°
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Tablo A.4. Devam

Gecisler" N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6F F’s 89 %G 9565,00° 4130’43123@ 4129,24° 1,3208 0,41097;‘*C 0,394° 0,96(8)° 1,61(8)*B¢ 1,54(8)
4281,043 4129,244° 0,41069 1,44(8)°
0,39651°
6f 2F%;, 89 “Gup 8273,05* 4138,576"°¢ 4137,43* 1,980* 0,53169"¢ 0,509° 1,93(8)" 2,07(8)*B¢ 1,98(8)*
9581,808 4138,5883 4137,428° 1,7108 0,531278 1,24(8)® 1,86(8)°
4290,586 0,51286°
6f °F°s 79 %G 13560,31"  5147,170*° 5145,72° 821" 1,28275 A€ 1,239° 2,98(8)" 3,23(8)*B¢ 3,12(8)
17474,008 5147,1685 5145,729° 6,36° 1,28237° 1,39(8)® 2,82(8)°
5384,393 1,22623°
6f °Fp 79 %G 13594,01*  5159,825"¢ 5158,39° 10,70% 1,65874"¢ 1,602° 4,06(5)" 4,16(8)*° 4,01(8)°
17534,75° 5159,8452 5158,410° 8,293° 1,65817° 1,80(8)° 4,15(8)°
5399,446 1,58513° 3,63(8)°
6f 2F%, 79 G 13594,12*  5160,185%¢ 5158,76° 0,306" 0,04739%¢ 0,046 1,10(7)* 1,19(7)*8C 1,15(7)*
17530,208 5160,1775 0,2378 0,04738°% 0,51(7)® 1,04(7)°
5399,588 0,04529°
5F 2F, 7d 2Dsp 5415,61* 5469,353*¢ 5467,81° 0,001*8 0,03482¢ 0,035 2,53(5)" 7,77(6)*° 7,89(6)
5945,90° 5469,304° 5467,812° 0,03705° 1,93(5)® 8,26(6)°
5718,141° 0,03331° 6,80(6)°
5f 2F°%;, 7d *Dsp 5424,25* 5493,434"¢ 5491,90° 0,023* 0,69342%¢ 0,704 5,27(6)" 1,53(8)*°¢ 1,56(8)"
5956,30° 5493,395[5) 5491,902° 0,0218 0,73778"% 4,01(6)® 1,63(8)°
5754,244 0,66199° 1,33(8)°
6f 2F%; 9d %Dy 6624,63" 5498,433"°¢ 5496,88° 0,007* 0,00915 ¢ 0,009* 1,00(6)" 2,02(6)*¢ 2,06(6)°
5498,4475 0,00945° 2,08(6)°
5704,931 0,00882° 1,81(6)°
6f 2F%, 9d Dy 6632,69* 5513,2874¢ 5511,76° 0,136* 0,18255"¢ 0,186° 2,07(7)* 4,01(7)¢ 4,09(7)?
5513,294[5) 5511,721° 0,188448 4,14(7)8
5721,991 0,17589° 3,58(7)°
6F °Fs 9d 2Da; 6626,50" 5519,754*¢ 5518,19° 0,093* 0,12764 ~¢ 0,130° 1,41(1)* 2,79(7)AC 2,85(7)
5519,7735 5518,187° 0,13189° 2,89(7)®
5722,996 0,12310° 2,51(7)°
5f 2F%);, 7d *Dap, 5419,48* 5531,066"° 5529,54° 0,015* 0,48209”¢ 0,490° 3,44(6)" 1,05(8)*¢ 1,07(8)*
5950,708 5531,087[3) 5529,542° 0,014° 0,513798 2,62(6)® 1,12(8)°
5772,441 0,46193° 0,93(8)°
8s Sy, 9p %P, - 5641,6212'5'0 5640,03 - 0,00446"¢ 0,003* - 9,34(5)A° 5,58(5)
5724,449 0,004848 10,20(5)®
D D
gp %" 9d D - 5745,657°° : 0adsTIre . 7010y
112 372 , 5744,08 - 0,34671* 0,334 - 7,01(7)" 6,75(7)
5745,680° 5744,088° 0,33725° 6,81(7)%
5833,397° 0,34150° 6,69(7)°

G0€



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
7d *Dg, 9p %P, - 5746,895"° 5745,26° - 0,00733°¢ 0,007° - 1,48(6)"° 1,49(6)°
5746,852° 0,00829° 1,67(6)°
5846,403° 0,00721° 1,41(6)°
8s Sy 9 Py - 5767,246"° 5765,63 - 0,00218"¢ 0,001* - 4,37(5)*¢ 2,61(5)°
5767,242° 0,002378 4,76(5)®
5824,302° 0,00216° 4,24(5)°
7p 2P°y, 7d *Ds; - 5779,712”¢ 5778,14° - 3,04534"¢ 2,967° - 6,08(8)*° 5,92(8)
5779,737° 5778,138° 3,09519°% 6,18(8)®
5900,982° 2,98276° 5,71(8)°
8p 2P°%, 10s %Sy, - 5801,070%° 5799,48* - 0,11289"¢ 0,115* - 2,24(1)A¢ 2,27(7)?
5801,061% 0,11248° 2,23(7)8
5904,524° 0,11091° 2,12(7)°
7d *Dsp, 9 P 11580,19*  5815,0704¢ 5813,45° 0,240 0,065234¢ 0,066° 1,79(M)* 1,29(7)*¢ 1,30(7)
9718,50° 5815,103° 5813,447° 0,2828 0,07346° 1,99(7)® 1,45(7)®
5903,179° 0,06426° 1,23(7)°
7d Dy 9 Py 11816,43*  5877,306"C 5875,63 0,063* 0,03586"¢ 0,036* 6,00(6)" 6,92(6)"° 6,98(6)"
9884,00° 5877,256° 5875,632° 0,074° 0,04053° 5,04(6)° 7,83(6)°
5950,595° 0,03541° 6,67(6)°
7p PO, 8s %Sy —~ 5890,253"¢ 5888,63 - 0,71378"¢ 0,718 - 1,37(8)*°¢ 1,38(8)"
5890,234° 5888,620° 0,71646° 1,38(8)°
6030,659° 0,69716° 1,28(8)°
8p 2P°%; 9d *Dsp, - 5934,366"° 5932,73% - 0,60424"¢ 0,582% - 1,14(8)*° 1,10(8)
5934,368° 5932,706° 0,58849° 1,12(8)®
5993,659° 0,59826° 1,11(8)°
8p P 9d Dy, - 5959,209*¢ 5957,57° - 0,06686° 0,064 - 1,26(7)*¢ 1,21(7)
5959,217° 0,06504° 1,22(7)8°
6013,602° 0,06625°
8p 2P°%; 10s %Sy, - 6018,839"° 6017,18* - 0,217617°¢ 0,221% - 4,01(7)*¢ 4,06(7)
6018,813° 6017,114° 0,21681° 3,99(7)®
6089,220° 0,21510° 3,87(7)°
7d 2Dg; 7f 2F%p - 6057,559*¢ 6055,85 - 0,57840%¢ 0,604° - 1,05(8)*¢ 1,10(8)*
6057,507° 6055,838° 0,518348 0,94(8)®
6041,283° 0,57996° 1,06(8)°
7d ’Dyp, 7f 2P, - 6120,000%° 6119,27° - 0,81772"¢ 0,854% - 1,46(8)"° 1,52(8)°
6121,041° 6119,254° 0,73522° 1,31(8)®
6090,915° 0,82176° 1,48(8)°
7d 2Ds, 7 2Fp - 6133,351*° 6131,67° - 0,04080°¢ 0,043* - 7,24(6)° 7,55(6)°
6133,385° 0,03669° 6,51(6)°
6101,927° 0,04101° 7,35(6)°

90¢€



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar

7p 2P, 7d 2Dy, - 6143,7137° 6141,99° - 5,15684"C 5,024 - 9,11(8)*° 8,88(8)°
6143,636° 6141,987° 5,23849° 9,26(8)°
6208,255P 5,10323° 8,83(8)°

7p PO 7d *Dap - 6221,691°° 6219,99° - 0,56580"¢ 0,551* - 9,75(7)~¢ 9,50(7)*
6221,701° 6219,999° 0,57502°8 9,91(7)®
6272,315° 0,56123° 9,52(7)°

7p PO 8s %Sy —~ 6349,973*¢ 6348,21° - 1,324217¢ 1,331° - 2,19(8)*° 2,20(8)°
6349,930° 6348,213° 1,32901° 2,20(8)°
6419,029° 1,30996° 2,12(8)°

59 *Gop 7f 2P, - 8116,752*¢ 8114,48* - 0,017748¢ 0,021% - 1,79(6)*BC 2,11(6)
8116,782° 8114,415° 0,0185° 2,05(6)°
7765,966°

59 %Gy, 7 2F%p - 8138,1874¢ 8136,00° - 0,013634¢ 0,016 - 1,37(6)*BC 1,62(6)
8138,274° 8135,964° 0,01362° 1,57(6)°
7782,924° 0,01426°

7s %Sy 7p 2P, - 8254,775%¢ 8252,53* - 2,42400"¢ 2,279 - 2,37(8)*BC 2,23(8)°
8254,847° 8252,603° 2,418028 2,19(8)°
8474,276° 2,36122°

6d 2Da; 7p 2P%; —~ 8277,666"C 8275,41° - 0,24956*° 0,240 - 2,43(7AC 2,34(7)?
8277,670° 8275,388° 0,243598 2,37(7)8
8403,075° 0,24583° 2,32(7)°

6f 2F%; 69 *Gu - 8290,155"¢ 8287,76° - 8,9039"¢ 8,527° - 8,64(8)"¢ 8,28(8)°
8290,176° 8287,752° 8,9030° 6,92(8)°
8928,245° 8,2676°

7f 2%, 89 ’Gyp, - 8293,352°¢ 8291,04% - 1,513234¢ 1,485 - 1,47(8) B¢ 1,44(8)
8293,356° 1,51275° 1,27(8)°
8694,247° 1,44345°

7f %, 89 *Gop - 8315,109°¢ 8312,96* - 1,95646"¢ 1,919° - 1,89(8)*BC 1,85(8)°
8315,158° 1,955778 1,64(8)°
8716,464° 1,86637°

7F 2Fp 89 %G - 8316,043"¢ 8313,81° - 0,05589*¢ 0,055* - 5,39(6)*B¢ 5,29(6)"
8316,031° 0,05587° 4,68(6)°
8716,701° 0,05332°

6f °Fp 69 G - 8323,345"¢ 8321,16° - 11,496074° 11,009 - 1,11(9)*B¢ 1,06(9)
8323,433°% 8321,107° 11,49513° 8,84(8)°
8969,441° 10,66797°

6f 2F°, 69 G - 8323,969"¢ 8321,63° - 0,32843~°¢ 0,315 - 3,16(7)*°¢ 3,03(7)
8323,9758 0,32840° 3,16(7)°
8970,101° 0,30478P 2,53(7)°

LOE



Tablo A.4. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
6d °Ds, 7p 2P, - 8585,755"C 8583,42° - 2,165417¢ 2,081° - 1,96(8)~° 1,88(8)°
8585,810° 8583,453° 2,11497° 1,91(8)°
8668,698° 2,14469° 1,90(8)°
6d Dy 7p P - 8277,666"C - - 0,24956"¢ - - 2,43(7)~¢ -
8277,670° 0,243598 2,37(7)8
8403,075° 0,24583° 2,32(7)°
7s %Sy 7p %Py, - 9186,870*° 9184,34° - 1,08903"¢ 1,024° - 8,61(7)*° 8,09(7)
9186,917° 9184,380° 1,08632° 8,59(7)®
9261,691° 1,08023° 8,40(7)°
6d ’Dg» 7p 2Py, - 9215,2324¢ 9212,68* - 1,12083*¢ 1,077 - 8,80(7)*¢ 8,46(7)
9215,195° 9212,628° 1,093968 8,59(7)°
9176,709° 1,12554° 8,92(7)°
6d 2Da; 5f 2F%, 9560,48" 9926,740%¢ 9924,04 0,204 2,57362"¢ 2,370° 2,23(7)" 1,74(8)*°¢ 1,60(8)
11346,908 9926,703° 9923,989° 0,1728 2,549288 1,33(7)® 1,73(8)°
9505,892° 2,68756° 1,98(8)°
6d ’Dsp, 5f 2F%, 9559,05* 10287,588"C 10284,790° 0,299* 3,54764"C - 2,91(N* 2,24(8)*° -
11347,40° 10287,589° 0,252° 3,51492°8 1,74(7)® 2,21(8)"
9741,969° 3,74633° 2,63(8)°
6d 2Ds, 5f 2F%, 9534,87% 10373,120*¢ 10370,335° 0,015* 0,175924¢ - 1,07(6)* 1,09(7)*¢ -
11309,708 10373,154° 0,0128 0,17429° 0,64(6)® 1,08(7)®
9847,227° 0,18531° 1,28(7)°
8p 2P°%, 8d *Dg; - 10940,858"C 10937,898° - 3,438824¢ - - 1,92(8)° -
10940,8278 3,50784° 1,95(8)°
11126,542° 3,38143° 1,82(8)°
5d 2Dg; 4f 2P, 8367,64" 13898,056"° 13894,47° 0,136" 0,073604° - 1,29(M)* 2,54(6)*C -
8108,10° 13898,496°8 0,1418 0,072718 1,43(7)® 2,51(6)®
6928,846° 0,14762° 2,05(7)°
5d ’Dsp, af 2F%), 8352,25" 14100,194*¢ 14096,18° 0,196* 0,10363"¢ - 1,87(0)* 3,48(6)*° -
8075,208 14099,9728 0,203% 0,102448 2,08(7)® 3,44(6)®
6923,764° 0,21105° 2,94(7)°
5d 2Ds, 4f 2P, 9710,33* 17882,690"° 17878,09° 0,008* 0,00409*¢ - 5,93(5)* 8,52(4)¢ -
9337,80° 17883,037° 0,009° 0,00403° 6,66(5)° 8,41(4)°
7845,302° 0,00931° 1,01(6)°

“Biémont ve calisma arkadaslar1 [135], "Migdalek ve Wyrozumska [134], “Odabas: [132], °Li ve Jiang [119], *Johansson ve Litzén [133]

80¢
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Tablo A.5. Ce IIIiin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlar1 (Tablo 3.15%in genis hali)

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu ¢ahsma Diger Bu ¢ahsma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢aliymalar
Cift parite icin:
4F(°F°,;,)6d 2[9/2]°% - 91705,38"  91735,87° - 1,056 1,083°
91848,41° 1,064%
2[9/2]% - 92189,92  92180,41° - 1,154* 1,172°
92047,728 1,1818
AF(°F°,)6d 2[11/2]°% - 92422,91*  92526,56° - 1,167 1,167°
92252,57°
[11/2]°% - 93017,004  93226,80° - 1,042% 1,021°
93431,88° 1,008%
AF(°F°,)6d 2[3/2]% - 92838,714  92795,44° - 1,330" 1,282°
92417,66° 1,2938
2[3/2]° - 93734,68°  93602,83° - 1,056" 1,061°
93429,61° 1,0008
43286,20° 1,2468 1,247°
5d? 'D, - 46353,59"  46889,79° - 1,014* 1,06
46835,73% 1,0678 1,061°
3p, - 49576,42*  48075,96 -
48045,90°
°p, - 50309,32%  48674,12° - 1,501 1501°
48639,61°
5d? °p, - 51599,16* 5004385 - 1,461% 1,401°
49979,17° 1,395°
5d? ‘G, - 49366,61%  — - 1,024* -
49134,51° 1,0258
5d? 'S - 67656,90"  67730,30° -
67646,79°
5d6s D, - 63348,51"  63335,40° - 0,499%%  0,499"
63498,83°
°D, - 64022,28"  64010,70° - 1,161% 1,162°
64075,76° 1,162°
°D, - 65587,20"  65550,73° - 1,334 1334°
65448,51°
5d6s 'D, - 70498,60"  70433,08° - 1,006" 1,005°
70452,408 1,005°
ACF%) TPz (5/2,1/2)s 124028,73*  100803,80"  100662,63° 0,895 0,788" 0,863"
101118,93% 0,825°8
(5/2,1/2), 124032,34*  101075,11*  100734,04° 0,746% 0,8714 0,775°
101583,68% 0,8348
AHCF%) TPy (T12,112)s 124597,29*  101513,98"*  103079,67° 1,040% 1,0374 1,139°
102510,378 1,086°
(7/2,112)3 124406,53*  102982,76"  102961,29° 0,925% 1,129% 1,121°
102622,528 1,147°
A(F%;)Tpa: (512,3/2)s 125708,274  101565,91  101821,97° 1,100% 1,030% 0,958°
103007,50% 0,989°
(5/2,312), 124575,44*  101552,60"  102173,68° 1,036" 0,990 1,011°
103363,38% 0,970°
(5/2,312), 125741,76*  103114,90"  102221,92° 1,156" 1,158* 1,041°
103434,718 1,103%
(5/2,3/2) 124671,88%  101474,23"  102369,48° 0,499 0,508" 0,500°
103542,21° 0,4998
ACF) T (7/2,312)s 126249,09*  102741,42"  104351,04° 1,200" 1,200 1,200
104088,00%
(7/2,312)3 126217,35%  102420,49"  104293,20° 1,246" 1,222% 1,224°
104384,318 1,206°
(7/2,312), 126163,79*  102521,11"  104289,06° 1,103* 1,089* 1,114°
104551,41°8 1,118°
(7/2,312), 12641356  103199,31"  104840,50° 1,049% 1,023* 1,047°
104785,89% 1,050°
4F(%F°,)6f 7/2]s - 120554,528  122628,94° - 0,8028 1,045°
[7/2]5 - 122755,11%  122160,10° - 0,826° 0,843°
AF(°F%),)6f [11/2]s - 121153,39°%  122289,31° - 1,034% 0,875
[11/2]6 - 122048,88°%  122870,19° - 1,164° 1,026°
4F(%F°,)6f 2[9/2]s - 123005,385  122611,07° - 0,8728 1,016
2[9/2], - 123467,83%  123201,62° - 1,0748 0,858°
Af(*F%s,)6f [3/2], - 123081,88° - - 0,798° -
?[3/2], - 123300,87°%  122807,84° - 0,7578 1,119°
AF(°F%,)6f ?[5/2] - 123346,03°  122688,60° - 1,0928 1,087°
?[5/2], - 123967,51%  123555,41° - 1,1118 0,862°
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Tablo A.5. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR cahiymalar MCHF+BP HFR calismalar
AF(°F%),)6f [1/2], - 124053,09°5  122980,12° - 1,5008 1,515°
2 B
[1/2]o - 133805,73%8 - _
AF(°F°,)6f 2[9/2]5 - 123864,17°%  124433,38" - 1,0278 1,143::
2 B a B
[9/2]4 - 124652,71%  125091,24 - 1,217 1,047
AF(F,)6f ’[5/2] - 124507,15°%  124510,28° - 1,041° 1,142::
2 B a B
[5/2]. - 125533,66°  125399,50 - 0,967 1,112
AF(°F°,)6f ?[13/2]s - 123986,28°  125710,16° - 1,0268 1,060°

[13/2], - 124937535 124609,73° - 1,1438 1,143°
AF(°F°,)6f [11/2]s - 124611,06®  125006,22° - 1,134% 1,032°

[11/2]6 - 130755,045  125301,13° - 1,0008 1,105°
AF(°F°,)6f 2[712]5 - 124816,91°%  125132,28° - 1,208% 1,095°

2 B a B b

[7/2]a - 127361,885  125615,94 - 1,006 1,151
AF(°F°,)6f 1112, - 125016,325 - - 1,203% -

/2], - 14412059 - -
4F(°F°,)6f [3/2], - 134026,29° — - 1,497° -

[3/2]; - 134380,98°  126052,62° - 1,4978 1,241°

1 B B
5d6d Py - 13466577 - - 1,005 -
5d6d %Py - 136531,77° - - -

°p, - 136633,53° — - 1,483° -

°p, - 137370,81%  141104,03° - 1,4778 -
5déd 3Gs - 137130918 - - 0,766° -

G, - 137657,40° - - 1,052° -

3Gs - 138563,065 - - 1,2008 -
5déd 'F, - 138107,87°%  136447,67° - 1,024% -
5déd °F, - 139058,44°  138264,72° - 0,784 -

°Fy - 139769,34°%  139477,67° - 1,129% -

3 B B

Fs - 140325,60° - - 1,239 -
5d6d D, - 139434885 - - 0,524 -

D, - 139884,82°%  136321,39° - 1,066° -

D, - 140372,16°  137902,90° - 1,248° -
5déd Gy - 141676,18° — - 1,009° -
5d6d %, - 142124,085 - - 1,995°
5déd 'D, - 144799,25%  141803,07° - 1,001® -
5déd 'S, - 154787,225 - - -
6p’ *Po - 123417525 - _ _

°p, - 126910,28°5  130713,26° - 1,5018 -

°p, - 12779237 - - 1,297° -
6p’ 'S - 131117,10° - - -

Tek parite icin:

5d6p 3F0, - 91849,24®  92635,13° - 1,0468 0,968"
3Fo, - 95262,06°  96022,31% - 1,1198 1,110°
°Fo, - 99377,01®  99168,82* - 1,2518 1,251°

5d6p D% - 94176,09®  94508,68° - 0,653% 0,590°

D2, - 96607,79®  96375,66° - 1,078® 1,144°

D% - 98338,19°  97964,37% - 1,249° 1,277°
5d6p 'D°, - 95470,14®  95827,23° - 1,0328 0,909"
5d6p 3pe, - 99890,61%  99288,43% - 1,2538 1,304°

3po, - 100671,80°  99836,46" -
3po, - 101606,90°  100968,18° - 1,435° 1,453°
5d6p o - 102521,60°  102369,16° - 1,053% 1,031°
5d6p pe, - 103781,39%  102249,70° - 1,127° -
AF(PF%)8s12  (5/2,1/2)% - 117949,40%  117949,15° - 0,666° 0,6662
(5/2,1/2)% - 117986,89°%  117986,06° - 1,049° 1,049
A(CF%0)8s2  (712,112)% - 120199,10%  120199,11° - 1,2518 1,251°
(7/2,112)% - 120249,20°  120249,22° - 1,0348 1,034°
4F(%F°;,)7d ?[5/2]% - 118283,89"  118290,69° - 0,789 0,764°
118329,78°% 0,7318

2[5/2]% - 118302,11*  118318,07° - 0,789% 0,777°
118423,61% 0,7898

4F(%F°;,)7d 219/21°% - 118305,09"  118312,48" - 0,884 0,936"
118480,58% 0,933%

29/2]% - 118828,92*  118794,12° - 1,036% 1,036°
118787,59% 1,035°

4F(%F°;,)7d 7/2]% - 118595,69"  118588,24° - 1,076* 1,089°
118556,99% 1,078®

7/21°% - 120464,02%  118476,74° - 1,050% 0,928°
118278,328 0,928°

4F(%F°;,)7d 2[3/2]° - 118685,07*  118682,98" - 0,556" 0,551°

118714,32° 0,5508
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Seviyeler E g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
[3/21% - 118685,75"  118665,91° - 1,064* 1,092
118725,018 1,1218
4f(*F°s)7d 211/2]% - 119113,92* -
119182,48%
2[1/2]% - 119107,59"  119043,35° - 1,368* 1,383
119186,33% 1,3708
AF(F)7d 219/2]% - 118497,68"  120467,78" - 0,979" 1,045"
120481,14°% 1,0208
219/2]°% - 120645,17"  120646,18" - 1,164* 1,168"
120718,618 1,162°
AF(F)7d 2[712]% - 120724,60"  120685,11° - 1,186 1,192
120626,76% 1,2198
21712]1% - 120618,84"  120652,44° - 1,121% 1,146"
120647,618 1,1148
4F(F%;,)7d 2[5/2]% - 120710,30"  120739,95° - 1,045% 1,051°
120804,81°% 1,0478
2[5/2]% - 120969,08"  121001,44° - 1,182% 1,155°
120962,785 1,1878
4F(F%;,)7d 2 [11/2]% - 120833,20"  120845,67° - 1,167 1,167°
120783,19%
2 [11/2]% - 121098,71*  121056,71° - 1,034% 1,030°
121089,718 1,0378
4F(F%;,)7d 2[3/2]% - 121144,88"  121095,78° - 1,436% 1,427°
121243,19% 1,4358
2[3/12]° - 121536,30"  121559,51° - 1,076* 1,066°
121581,29% 1,0808
4F(°F°s;,)59 2[9/2]% - 122907,69*  122908,89° - 1,065*®  1,065°
122906,50%
2[9/2]% - 122907,47*  122905,69° - 0,857 0,856"
122906,59%
4F(°F°s;,)59 2 [11/2]% - 12291544  122919,83° - 1,039 1,039°
122914,63%
2[11/21% - 122915,42*  122922,37° - 0,864 0,864°
122914,68°
4F(°F°s;,)59 2[712]% - 122938,05%  122932,21° - 1,105*®  1,106°
122936,358
21712]% - 122939,30"  122933,38° - 0,854*®  0,851°
122937,84%
4F(°F°s;,)59 2[5/2]% - 122984,48"  122978,36° - 1,177 1,180°
122982,99%
2[5/2]°% - 122988,47"  122976,30° - 0,880  0,853"
122987,13%
4F(°F°s;,)59 2 [13/2]% - 122999,70*  123017,02° - 1,021%8  1,021°
123000,70%
2113/2]1% - 122999,70"  123010,29* - 0,870 0,870
123000,70%
4F(°F°s;,)59 2 [3/2]% - 123027,25*  123028,39° - 1,329 1,356°
123026,90%
213/2]% - 123046,92"  123029,01° - 0,923 0,922
123046,08°
4F(°F°5)59 2 [11/2]% - 125156,46"  125155,89° - 1,1417  1141°
125156,43%
2 [11/2]% - 125157,11*  125158,97° - 0,985 0,991°
125157,08®
4F(°F°,)59 2[9/2]°% - 125169,52*  125168,37° - 1,153* 1,147°
125168,99° 1,1548
2[9/2]% - 125171,41*  125164,86° - 0,968 0,965"
125170,93%
4F(°F°,)59 2 [13/2]% - 125177,83*  125186,61° - 1,131 1131°
125177,99%
2 [13/2]% - 125177,91*  125181,54° - 0,997 0,998°
125178,08®
4F(°F°,)59 2[712]% - 125200,70*  125193,91° - 117178 1173°
125199,778
2[712]% - 125205,39"  125196,03° - 0,949%8  0,941°
125204,62°

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48]



Tablo A.6. Ce l1I’iin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirhkli salimcr siddetleri ve gAy agirlikl gecis olasiliklari (sn™)

(Tablo 3.16’nin genis hali)

Gegisler A log(gf) gAk

Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger Bu ¢alisma Diger

HFR calismalar HFR caligmalar HFR caligmalar

4fsd °FY, M(CPs)6p2  (5/2,112)s 2359,591* 2337,664° -0,847% -0,93° 1,70(8)" 1,42(8)
2327,9948 -0,764° 2,12(8)®

4fsd °F0, P8Py (712,112)s 2253,352* 2227,837° -0,281* -0,32 6,87(8)" 6,40(8)°
2234,9148 -0,509°% 4,14(8)8

4f5d 3Fo, AT(F%n)6pae  (5/2,312); 2176,844" 2184,639° -0,509* 0,79 4,36(8)" 2,26(8)*
2108,931° -0,447° 5,36(8)%

4f5d 3Fo, ATCF)6pae  (7/2,312); 2107,351% 2077,752° -1,7874 2,117 2,45(1)* 1,21(7)
2064,174° -0,815° 2,40(8)®

4f5d 3Fo, ATCF)6pae  (7/2,312), 2056,794" 2038,207° -1,632% -1,83° 3,68(7)* 2,40(7)
2042,5718 -1,2878 8,25(7)8

4f5d 3Fo, 5d6s D, 1709,906" 1709,158° -1,809% -1,73° 3,54(7)* 4,30(7)
1706,583° -1,8748 3,06(7)®

4f5d 3G 502 °F, 2924,589 2925,260° -0,677% -0,83° 1,64(8)" 1,14(8)
2915,231° -0,7128 1,52(8)®

4f5d 3G 502 °F, 2779,824% 2802,389° -1,063* -1,45° 7.46(1)" 3,00(7)
2796,770° -0,969° 9,16(7)°

4f5d 3G 502 °F, 2650,213* 2683,604° -2,449% -2,94° 3,37(6)* 1,05(6)
2682,165° -2,289° 4,77(6)®

4f5d 3G 502 D, 2480,252" 2460,819° -2,098* -1,62° 8,66(6)" 2,67(7)
2449,009° -2,1118 8,62(6)°

4f5d 3G AF(CF%n)6pae  (5/2,312); 2200,584" 2221,679° -0,792% -1,13° 2,22(8)* 1,01(8)
2132,486° -1,307® 7,24(7)8

4f5d 3G 5d6s °D, 1724,520" 1731,737° 22,7724 -3,04° 3,80(6)" 2,05(6)
1721,9748 -2,303% 1,12(7)®

4f5d 3G 5d6s D, 1679,202* 1686,753° -3,431% -3,52¢ 8,76(5)" 7,10(5)*
1682,210° -3,487° 7,68(5)°

4f5d 3G 5d6s D, 1551,266" 1558,412° -2,628% -2,91° 6,52(6)" 3,41(6)
1551,601° -2,899° 3,50(6)°

4f5d 3He; 4f e 8712,876" 9039,657° -3,417% -3,71° 3,36(4)" 1,59(4)
8752,491° -3,861° 1,20(4)®

4f5d 3He; AFCF%0)6pae  (7/2,312)s 2094,041% 2089,961° -1,0174 -1,05° 1,46(8)" 1,38(8)°
2097,356° -0,959° 1,67(8)°

4f5d D% 502 °F, 3017,111% 2951,704° -2,2174 -1,98° 4,45(6)" 7,97(6)
3009,265° -2,019® 7,04(6)®

4f5d D% 502 °F, 2863,283" 2826,648° -2,057% 2,29 7,14(6)* 4,27(6)
2883,206° -2,1198 6,10(6)®

4f5d D% AFCF%p)6pr:  (5/2,1/2)s 2448813 2397,602° -1,529% -1,68° 3,29(7)* 2,45(7)
2417,807° -1,366° 4,91(7)®

AR



Tablo A.6. Devam

Gegisl
Alt seviye e =
Ust seviye Bu ¢alisma 2 . log(gf)
4f5d g —EERTT bt _Bucalsma  Diger 9A
p 5d6s D calismalar HFR s __ Bucahyma  Dig
, 1 1777,309% 1761.679° calismalar HER iger
4f 1G4 4CF 1772.2948 ' -2,207A 2,18 = calismalar
(Fos)bd  *[o/2]’s 1108843° 11970470 -2,160° 1317y 142(7y°
af G 2 1195,091° 97,047 -3,406" -3,56° 147(7)
y 4CFmed 12 1176.116" 3,593° ’ L82(0)] 1,28(6)"
4f5d ?:I:u4 5d2 , 1]_86‘0435 1177,016a _2’593A 262° 1,;gg$)A
il B B ) y
Fs 2879275"  2873,671° o 4 64(6)B LAY
415 o 5 * 2898866 ‘ Pty 138 1’22(83A .
4fsd % AF(2F° 2775,923° ' -0,721% -0,85° 7 )A
CFo)6ps.  (712,312); 2187474 2151,438° -0,934° 131%8 1,24(8)
4f5d 30 2143,048° ‘ -0,749% -0,38° ’
4 4CF)Bpse (7/2,312)s 214824218A 21250072 05522 » i‘é%gg: 6,046
4f5d 30 2153,217° ‘ -1,109% -0,89° ’
4 UCFo)Bpse  (7/2,312)s 2133%3-1;"“ 2109,068° -0.9367 ® 1%5832 1936y
4f5d o 2119,771° ' -0,7324 -0.47° '
s 5d6s D 171 0.556° ' 2,72(8)" a
3 1714,985" 0,556 ‘ 5.14(8)
45 s 52 s vy B 1961 -1,69° Z"igg)i
il _ B ' y
Fs 2916/122"’* 2931 5372 2’136A 1 65(7)3 4,65(7)21
4f5d G AFCF° 2939,521° ‘ 0,670 -0,73" A
(‘F%s2)6prz  (5/2,1/2)3 24871577"“ 2472 646" -0,704® 1'2523%8 1,45(8)°
4f5d G 2457,285° ’ -1,490" -1,53° ’
] MCFm)6pue  (TI2,112)s Jomeamr 230100 L7 | 3?38%3 31907
4fSd G 2353,809° ’ -0,556" 0,25° '
4 UCP)Bpse  (712,312)s 2169222”‘ 2156.488% -1,3817 , glgggg: 6.80(8)
4f5d e 2175,567° ’ -2,123" -1,94° ’
° 4CF)6pze  (712:312)s e 2180635 3310 ’ LO7(7)? 1,63(7)°
4f5d 3H 2 2195,646° 80635 04272 0,39 6.76(5)
6 A(*F°,)5F 2[9/2]s o0aa1an 0.4388 ' 3,72(9): 3,45(9)%
’ a
Af5d B i prergen 1095,839 2 344" o 3,79(9)
6 4CFos)5f  P[LL2)s 1089’451A 109 -2,721° ’ 253(7)" 317(7y°
4 : 0,920° 7014 1,07(7)
f5d 3HC% 4f(2|:07/2)5f 2[9/2]5 igggviggi _1:‘71(2)18 -1,58° 1,12(8)A 1,48(8)*
4f5d 3H0 ) 1065’3538 1077,256a _1’472A 134 2,15(8)B
6 4 ()5t 2 ' 1163° ' 1,97(8)" .
12 [13/2]; 1065,182" 1072.792° 1,163 404(8)° 2,61(8)
4f5d 300 106 "R g8 J 0,635 062° '
) 542 - 8,648 06978 , 2,54(10)* a
2 3187.128" 3171857 697 5'90(10)° 2/40(10)
4fsd D° o 3177,816° e 2,178 -2,59° S010)
] MCF)6p  (512.1/2), S5 4133% - -2,342° ' 4,36(6)" 1,69(6)°
2483.162° 31987 -0,544" -0,62° 3010,
J 05188 ' 2,95(8) 2,53(8)*
’ 3,28(8)° ’ w
H
w



Tablo A.6. Devam

Gecisler A log(gf) A

Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger

HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

4f5d D% 502 °p, 2412,106" 2514,835° -1,228% -1,46° 6,78(7)" 3,67(7)
2512,419° -1,287° 5,45(7)°

4f5d D% 502 °p, 2339,323 2431,062° -3,572% -347° 3,27(5)" 3,85(5)
2430,616° -2,173° 7,57(6)°

4f5d D% AF(CF%)6pa,  (5/2,3/2), 2492,005 2324,311° -0,618* -0,66° 2,59(8)" 2,70(8)*
2384,821° -0,632° 2,73(8)°

4f5d D% 5d6s °D, 1834,9714 1837,784° -1,469% 1,71 6,72(1)" 3,83(7)
1829,4418 -1,516° 6,08(7)8

4f5d D% 5d6s °D, 1812,562* 1815,256° -1,8044 -2,09% 3,19(M)" 1,64(7)*
1810,333"% -1,933® 2,37(7)8

4f5d D% 5d? 1S, 1700,532" 1700,442° -2,685" -2,95°% 4,77(6)" 2,59(6)°
1700,405° -2,5298 6,82(6)®

4f5d *G% 5d? °F, 2894,308" 2923,809° -0,386" -0,55° 3,28(8)" 2,18(8)°
2937,511° -0,345° 3,49(8)®

4f5d *G% AF(F%;)6pa;  (5/2,312)s 2410,457* 2318,642° -0,049" -0,09% 1,03(9)* 1,02(9)
2255,315° 0,103® 1,66(9)°

4f5d *G% AFCF)6pa,  (7/2,312)s 2242,072* 2228,051° -0,065" -0,13* 1,14(9)* 1,01(9)®
2249,188° -0,069° 1,12(9)®

4f5d *D°, 5d? °F, 3301,920* 3273,482° -2,862" -3,16° 8,41(5)" 4,26(5)
3290,580° -2,975° 6,53(5)%

4f5d D%, 5d? °Fy 3118,562* 3120,384° -2,253* -2,52° 3,83(6)" 2,08(6)
3140,438° -2,370° 2,88(6)°

4f5d D%, 5d2 °p, 2477,286" 2578,300° -0,652% -0,89° 2,42(8)" 1,31(8)°
2582,385° -0,677° 2,11(8)8

4f5d DY, 5d2 °p, 2400,580% 2490,321° -1,3844 -1,45°% 4,78(7)" 3,78(7)
2496,041° -2,1378 7,81(6)®

4f5d DY, Af(F°)6pa:  (5/2,312), 24757774 2395,043° -0,732% 0,728 2,02(8)" 2,23(8)*
2372,245° -0,519° 3,59(8)8

4f5d DY, 4 CF%)6pa.  (5/2,312) 2561,638" 2378,422° -1,150% -1,17° 719" 7,96(7)
2447,7728 -1,1378 8,12(7)®

4f5d DY, Af(Fo)6pa  (7/2,312), 2217,268" 2238,646° -1,0814 0,717 1,13(8)" 2,58(8)*
2280,014° -1,818° 1,95(7)®

45d D%, 5d6s D, 1872,450% 1871,436° -1,979% 2,22 2,00(7)" 1,16(7)
1866,259° -2,0058 1,89(7)®

4f5d *D°, 5d6s °D, 1849,122* 1848,080° -1,398* -1,55°% 7.81(7)" 5,55(7)
1846,379° -1,436° 7,18(7)8

45d *D°, 5d6s °Dy 1797,118* 1796,937° -1,882* 2,14 2,71(7)" 1,49(7)
1800,738° -2,068° 1,76(7)®

4f5d D, 5d2 °F, 2974,491° 2993,952° -2,162% 2,442 5,19(6)" 2,68(6)
3009,837° -2,264° 4,01(6)°

vig



Tablo A.6. Devam

_ Gegisler
Alt seviye Ust seviye A log(gf)
y Bu ¢aliyma Dig 9t
__ Ducaliyma er = 9Ak
4f5d DY 542 T HFR s:alnsr%nalar —Bucaligma Diger Bu ¢ahyma - Dig
D, 2762,060° 719 301° HiR calismalar ~ HFR_ ¢ah lgerl
afsd o, 2o 2719,320° ’ 0618 077 186(8)" S
Af("F°712)6p 12 (712,112 ‘0114 -0,652° ' ) 1,52(8)°
e 1/2), 2349,811 2503,561° 11067 L o5 2,53(8)°
3pe 2446,755° ’ s -1,25 A
D% ACF)6pse  (5/2,312)a 2465 8?2 A 2362 538° -0,855° 23573%83 6,03(7)*
4f5d 3D03 4f 20 2297,7068 ’ -0,548A -0185a 3’11(8)A a
(F%12)6parz  (7/2,312)3 2334,063 9298 7007 '0,739i 2"3,1(8)B L69(E)
4fsd D% 5d6s D, 5522‘834,3 ‘ 07e7e 080 1.26(8)" 161(8)°
198 1855,833° 1 7c6A 2,208)° ’
4f5d D% 5d6s D, 122%‘373,3 Taee 212 3'39(7% 1,46(7)°
,005 a ' 2,84(7)8 4
4fsd 3po 2 1655,886° 1658,195 -1,510" -1,85° 4(7)A
P% 54 3P1 2583’252/\ '1,64OB ;,22(7)8 3,44(7)a
y a
4154 3po, AFCE° 2701.005° 2694,839 -1,243* -1,51° 5'7%;/*
fCF2)6ps  (5/2,3/2), 2675 108~ 2477 248° -1,333% 4'25(7)3 2,82(7)
! y - A y
4fsd ) 5d6s o) f§§§‘°93i 07267 e L77(®)" 176(8)°
,363 a ' 1,91(8)° '
4f5d 3po 2 1927,433° 1932,060 -1,595 -1,90° e,
P°, 4f 1 433 B 4,53(7) 2 24(7)
So 4725,146" 4709,896 Lr2o, 3,42(7)° 20
4154 3po ) 4694.083° ‘ 4,399 -3,88° A
' > D; 2878713 3,702 So1)° 3.9604y
y a
4f5d 3po 2 2836,972° 2633,805 -1,452" -1,64° FruA
P 5d 3 972 8 2,85(7) 1.89(7)°
Po 2634,314" 2741,673° LA, 2,84(7)° 80
4f5d 3po, 2 2742 8068 ! -1,375 -1,65° A
P 5d 3, 2584142& 15318 4,05(7) 1,97(7)°
, a ' 2,61(7)8 '
4f5d 3po 2 2698,856° 297421 -1,2657 -158° han
P 5d %, 250110?& 13208 5,42(7) 2,70(7)*
, a ! 4,3 B '
454 po, 4t 2004.600° 2601,276 -1,108" 155° ; 72&%
(“F°s2)6pa  (5/2,3/2), 2582 774~ 2497 498° -0,983° 1,02(8)8 2,79(7)
4f5d 3po 2665.125° ’ -0,952" -0,61° "2(8)A
P°, 4f(2F05/2)6p3/2 (5/2,312); 273&152/}\ 2479.430° -0,7808 1!%%2238 2,59(8)°
! y - A y
4f5d 3Po 4(2F° 2552,171° 00, 0.80° 2,17(8)" i
CFom)bps  (7/2,312), 2302702 2327 910° -0,707 2018 1,72(8)
4f5d 1Fo 2 2370.33 B ! 0 '2,089A -1’38" ! A
: 5 s e 1,743 Z a2, 51277
, . ' 15
4f5d 1o " 3432,533° 3396016 -4,052% -3,87° .
: 5 Fa 3218,762" 3,900 o nouy
4f5d P 4R Soragee o 26700 -280° 13867 .
(Fs2)6p12  (5/2,1/2)s 2839.320° 9795.105° -2,6152 1’52(6)B 1.02(6)
* , -1,576 -1,32° :
2792,580° ' 1,32 2,20(7*
1 16408 20(7) 4,07(7)
40 1,96(7)° @

GTE



Tablo A.6. Devam

Gegisler 2 log(gf)
Alt seviye 0 i i A
y Ust seviye Bu lE::'l:llema lDlger Bu ¢calisma Diger Bu callsmag - Diger
4f5d = 50 =y RN ¢al lsmalaar HiR cahiymalar HFR calismalar
, 2662,811 -0,653 0,78 2,24(8)" g
2677,106° B ' o) Lo7E)
45 - . , -0,539 2,69(8)°
5 (F%)6ps.  (5/2,3/2)s 2631,359" 2502,986° -1,755% 2 '
2441,520° ’ 1o %0 e L3y
4 1 o 1 = ] B
f5d F AF(CF%0)6pae  (7/2,312)s 2481,858" 2431,449° -0,151* -0,21° ?’gl(é)A @
2421,351° B ' ) 6.%06)
4fsd 1pe 4FCE : -0,356 5,02(8)°
3 CFo)6pse  (7/2,312) 2412,032* 2377,474° -0,8714 a '
2391,678° ' 8'8;133 08 P L7260y
1 ! }
45 Fs 4CF)6pse  (T12:302), 2361,665°  2377,070° 0730 . L35(8)]
, , 0,730 -0,66 2,23(8)" o
2430,152° B ' o 250
4f5d i, 5d6s D 1890 820° . 0,750 2,04(8)°
3 1232’???8 1885,014 -1,623% -1,77° 4447 3,18(7)
. , -1,654° ' '
4f5d F% 5d6s D, 1730149  1726,151° -0,846" -1,22° 4as,
4f5d 3p0 ) 1729,295° -1,059° ' Tonae 1306
P, 5d 3P, 2661,393" 2774,448° 1,286 -1,55° PP
2777,830° e : 4.87(1) 245(7)°
4154 3pe, 5d? P 9573.065 . -L451 3.06(7)°
) Zg;ggggB 2672,838 -0,692* -0,96° 2,05(8)" 1,02(8)*
, 06927 , ,
45 P 4CFs)6pse  (512:302) 2758,996°  2544,362° oo . 9.80(7)]
. ) 1,952 -2,04 9,79(6)" 2
2622,682° 8 ' o) 5:406)
4f5d 3o, 5d6s D 7574 BN 1180
A 1975,757 1972,626 -2,774% -3,12° 2,88(6)" i
1966,237° 8 ' e 1296)
475d 3po 5d6 3 ’ o 2590
) J D, 1949,801: 1946,694° -1,750% -1,96° 3'12(7)A 1,94(7)
o 5 e o 1944,183 -1,8458 2,52(7)° '
2 (?F°s,)6d [5/2]°% 1303,946" 1306,934° -3,2717 2 '
1303946, , 3,271 -2,90 2,10(6)* 4,97(6)*
42 )) AF(2F° 215 j570 155 21467 2,75(7)°
2 (3F%;)6d [5/2]°% 1293,698" 1294,468 -3,008% a '
2 . 1296,341° ' 32833 %2 392(0)° L9266y
4f D, 4f(*F%s2)6d 3/2]% 1260,300° 1292,179% 3346" : 200,
12603007 , 3,346 -3,00 1,89(6)" 4,00(6)
o 0 . S ,034 -1,997° 4,03(7)®
2 (?F°s,)6d [1/2]% 1281,704% 1281,334° -3,103* a '
1281104 , 3,103 -3,04 3,20(6)" 3,75(6)°
4 3 o - 193 -3,044° 3,67(6)° '
0 (?F°s,)6d [3/2]% 1348,2717 1350,029 -2,695" a '
Lsen , 2,695 2,72 7,41(6)" 7,01(6)
47 P, A CF° 211 /970 466 2,007 360(7)" |
o F°%:)6d [1/2]% 1335,747° 1336,778° -2,707* . '
: 1336,899° ' 2 600° 29 paaer 45206y
o o 1 Ly B
4f5d HCs P8Py (712,112)s 2730,462" 2948,531° - A a e
! . 1,237 -1,57 5,18(7)" @
2879,217° e ' o 2000
4fsd e AFCE ; -0,338 3,69(8)°
s CF%n)6ps  (5/2,312), 2888,357% 2754,869 -0,717% -0,66 154(8)" 1,94(8)*
2675,022° -1,399° 372(7)8 4O
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Tablo A.6. Devam

Gecisler A log(gf) A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

4f5d THY AFCF%0)6pa:  (7/2,312)s 2649,888" 2627,923° -2,126% -2,20° 7,11(6)* 6,06(6)
2666,406° -2,066° 8,05(6)°

4f5d THY AFCF%0)6pae  (7/2,312), 2626,230" 2603,591° 0,504* 0,31° 3,08(9)" 2,00(9)*
2615,306° 0,423% 2,58(9)°

4f °p, Af(°F°,)6d [3/2]% 1357,304" 1358,311° -3,081% -3,39° 3,00(6)* 1,48(6)°
1358,472°8 -3,299° 1,82(6)®

4f °p, 4(*F°;,)6d 1/21° 1344,612* 1344,897° -2,704* -2,96 7,29(6)" 4,09(6)
1345,7378 -2,363° 1,59(7)®

41 °p, A4F(°F°,)6d 1/21% 1344,680" 1344,470° -2,6214 -2,88° 8,82(6)" 4,91(6)*
1347,605° -2,426° 1,38(7)®

4f °p, 4F(*F°;,)6d 3/21% 1309,865" 1311,101° -2,841% -2,92° 5,61(6)" 4,64(6)
1317,5738 -2,643° 8,74(6)®

4f °p, 4(*F°;,)6d 3/21% 1336,575" 1371,625° -3,481% -3,05° 1,23(6)" 3,18(6)°
1371,6778 -2,6928 7,20(6)®

4f °p, 4(*F°;,)6d 1/21° 1360,673* 1359,411° -2,702* -3,00° 7,15(6)" 3,61(6)*
1361,687° -2,466° 1,23(7)®

4f °p, 4F(*F°;,)6d 3/21% 1325,101* 1324,890° -2,190" -2,51° 2,45(7)" 1,17(7)
1332,858° -1,983° 3,90(7)®

4f °p, 4F(*F°;,)6d 3/21° 1309,553* 1310,868° -3,064* -3,19° 3,36(6)" 2,51(6)
1315,1208 -3,010° 3,77(6)®

4f? s 4f(*F°s)6d 219/2]°% 1369,805* 1365,405° -2,836% -3,42° 5,19(6)* 1,36(6)°
1363,437° -3,340° 1,64(6)°

4f s A4f(*F°;,)6d 219/21% 1339,615* 1337,617° -3,018* -3,95° 3,57(6)" 4,18(5)*
1340,532°8 -4,1028 2,94(5)8

4f s A4f(*F°;,)6d 11/2]% 1324,935% 1319,153° -2,365" -2,94* 1,64(7)" 4,42(6)
1316,111° -2,639°% 8,85(6)®

4f5d poy 4f? 'S, 6961,863" 6944,945° -1,785" -1,80° 2,26(6)" 2,21(6)
6861,498° -1,653° 3,15(6)®

4f5d poy 5d? D, 3579,310* 3514,408° -1,418* -1,65% 1,99(7)* 1,22(7)
3506,372° -1,496° 1,73(7)®

4f5d po, 5d2 °p, 3209,124% 3373,723° -3,199% -3,16° 4,09(5)" 4,02(5)
3363,642° -2,833° 8,66(5)°

4f5d po, P8P (712,312), 2730,164* 2768,280° -0,257* -0,43° 4,96(8)* 3,20(8)°
2820,168° -0,402° 3,32(8)°

4f5d poy 5d? 's, 2030,802* 2028,293° -0,566* -0,86° 4,39(8)* 2,24(8)
2027,139° -0,647° 3,66(8)°

4f5d poy 5d6s D, 1920,000* 1923,467° -0,896" -1,52¢ 2,30(8)" 5,46(7)°
1918,052°8 -1,306° 8,96(7)%

Af(CFs)6s1,  (5/2,1/2)% 5d? °F, 4764,520* 4714,779° -2,045" -2,01% 2,65(6)" 2,96(6)°
4732,065° -1,9198 3,59(6)8
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Tablo A.6. Devam

i Gecisler _ A log(gf) A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

AF(CF°%)6sy,  (5/2,1/2)% 502 °F, 4391,912% 4403,601° -3,053% -3,16° 3,06(5)" 2,36(5)
4427,652° -3,015° 3,28(5)°

Af(PF%p)6sy,  (5/2,1/2)% 502 °p, 3090,266" 3245,014% -2,216% -1,66° 4,25(6)" 1,40(7)
3246,110° -3,371° 2,69(5)°

4f(zF°5,2)631,2 (5/2,112)° 4HCF%2)6pse  (5/2,312)s 3101,919" 3121,560° 0,261* 0,19° 1,26(9) 1,06(9)"

4F(F%;)6512  (5/2,1/2)% 5d6s D, 2267,110* 2266,915° -0,166" -0,40° 8,85(8)" 5,14(8)
. 2256,023° -0,210° 8,08(8)°

4F(F%;)6512  (5/2,1/2)% 5d6s D, 2233,001* 2232,722° -0,851* -1,10° 1,88(8)* 1,07(8)
2227,037° -0,860° 1,86(8)°

AF(PF°%p)6sy,  (5/2,1/2)% 5d6s D, 2157,604" 2158,473° -2,381% 2,628 5,95(6)" 3,46(6)*
. 2160,973° -2,365° 6,17(6)°

4F(F%;)6512  (5/2,1/2)% 5d6s 'D, 1950,873* 1953,245° -2,865" -3,03 2,39(6)" 1,63(6)
1950,1028 -3,1628 1,21(6)®

AF(PF°%p)6s1,  (5/2,1/2)% 502 °F, 4815,176* 4766,079° -2,709% 2,67 5,62(5)* 6,35(5)
. 4784,2158 -2,6258 6,91(5)®

AF(PF°%p)6s1,  (5/2,1/2)% 502 °F, 4434,919% 4448,322° -1,874% -1,90° 4,53(6)" 4,26(6)
. 4473,276° -1,8528 4,68(6)®

AF(F%;)6512  (5/2,1/2)% 5d? °F, 4113,933* 4156,314° -2,334% -2,55% 1,83(6)* 1,10(6)
4187,116° -2,440° 1,38(6)°

ACFos)Bs1  (5/2,112)% 5c? D, 3718,397* 3645,225° -1,391% -1,50° 1,96(7)" 1,60(7)°
3645,337° -1,5748 1,34(7)8

UHCF%)Bs1,  (5/2,1/2)°% 5d6s D, 1959,313" 1961,992* -0,667% -1,09° 3,74(8)" 1,408)"
1958,901° -0,836° 2,53(8)°

AFCF)6sy,  (712,112)% 502 °F, 4869,911* 4885,724° -2,391% -2,68° 1,14(6)* 5,91(5)*
4913,548° -2,360° 1,20(6)®

AFCF)6sy,  (712,112)% 502 °F, 4485,598"* 4535,727° -1,359% -1,60° 1,45(7)* 8,18(6)*
. 4570,446° -1,3718 1,36(7)8

ACFo)6s12  (712,1/2)% ACF)6p:  (7/2,112)s 3201,948* 3497,810° -0,500" -0,39% 2,03(8)" 2,24(8)
3386,871° 0,231% 9,89(8)°

UHCFo)Bs,  (T12,112)°% ACFR)Bp:  (7/2,312)s 3091,7074 3055,591° 0,726" 0,63° 3,71(9) 3,03(9)°
. 3096,189° 0,714% 3,60(9)°

ACFo)6s12  (712,1/2)% AFCF)6pa  (7/2,312)s 3059,550* 3022,745° -0,528" -0,22° 2,11(8)" 4,42(8)
3027,501° -0,335° 3,37(8)°

AF(CF)6sy,  (712,112)% 502 °F, 4961,008* 4976,443° -2,256" 2,45 1,50(6)* 9,49(5)*
. 5003,811° -2,163° 1,83(6)°

A(Fo)6512  (712,1/2)% 5d? °F, 4562,771* 4613,810° -2,558" -3,06% 8,86(5)" 2,72(5)°
4648,444° -2,573° 8,25(5)°

AfCF)Bs1,  (712,1/2)% 4fCF%)6p2  (5/2,1/2)s 3836,069" 3784,290° -1,006" -1,21° 4,47(7)A 2,86(7)"
3750,804° -0,783° 7,81(7)®
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Tablo A.6. Devam

Gecisler log(gf) A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger
HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

Af(CF)6s1,  (712,1/2)% 4f(CF°)6paz  (5/2,312)s 3465,083" 3267,941° -0,775% 0,79 9,32(7)" 1,00(8)
3143,680° -0,050° 6,02(8)°

AF(CF%)6sy,  (712,1/12)% AF(CF%0)6pae  (7/2,312)s 3211,196" 3147,058° 0,328" 0,14 1,38(9)" 9,41(8)*
3110,320° 0,066® 8,02(8)°

AF(CF)6sy,  (712,112)% AFCF%0)6pae  (7/2,312), 3095,259 3057,227° 0,214* 0,30° 1,14(9)* 1,42(9)°
3061,529° 0,0278 7,56(8)%

4(Fo)Bs1e  (712,112)°% PPz (7/2,312), 3012,804" 3056,560° 0,171~ 0,21° 1,099 116(9)°
3124,858° 0,1258 9,11(8)®

4CFo)Bs1  (T12,1/2)% 5d6s D, 2371,306 2371,123° -0,943" -0,98° 1,35(8)" 1,25(8)"
2363,946° -0,931° 1,40(8)°

UCFo)Bsye  (712,112)°% 5d6s D, 2286,458" 2287,558° -1,270% -1,44° 6,86(7)" 4,61(7)°
2289,646° -1,283° 6,63(7)°

41 I3, A4F(°F°,)6d 3/2]% 17424274 1745,021° -2,432% -2,53° 8,13(6)" 6,53(6)*
1746,956° -1,875° 2,91(7)8

4f 1S, 4(*F°;,)6d 1/21° 1721,566" 1722,945 -2,251* -2,54* 1,26(7)* 6,56(6)*
1725,9538 -2,661° 4,89(6)®

4f 1S, 4F(*F°;,)6d 3/21° 1640,540* 1645,706° -1,516" -1,86° 7,55(7)" 3,41(7)
1651,818° -1,443° 8,81(7)%

*Dream Database [64]
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Tablo A.7. Yb I’in E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari (Tablo 3.18’in genis hali)

Seviyeler E g- ¢arpani
Konf. Terim Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
Cift parite icin:
4f¥6s7d D, 56843,28°C  44312,989" 44311,38° 0,498~BCP 049978 0,500°
52760,91% 44439,608° 44316° 0,508°
56267,91°
°D, 56837,05°¢  44313,811* 44313,05° 1,164"P 1,105% 1,131°
52761,13° 44441,3008 44365° 1,1678 1,1638 1,079°
56311,72°
D, 56831,76C  44373,007* 44380EJ82"* 1,3347BCD 1 33448 1,328 ,
52761,498 44444,968° 44386 1,333
56355,86° 1,338°
4f¥6s7d D, 57051,98°¢  44372,793* 44357,60° 1,017A¢€ 1,074% 1,10°
52994,078 44454,197° 44298° 0,9908 1,052°8 1,080°
56038,55° 1,002° 1,111°
AFPCF5)B56pa.  (5/2,3/2)1 - 44624,702° 44834,61° - 0,499° 0,66°
44662,257° 44797° 0,561° 0,610°
(5/2,312), - 45378,796° 45497EJ62"* - 1,037¢ 1,033°
45118,924° 45578 1,036°
(5/2,3/2), - 45854,916° 45913EJ86"* - 0,800°¢ 0,826"
45619,503° 45939 0,830°
(5/2,312)s - 46195,710¢ 46262° - 1,024¢ 1,167
45915,795P 1,037°
4f4502 °F, 53410,63°¢  48528,773° 47634,41*? 0,713%¢ 0,666° -
53431,27° 0,7208
57675,25° 0,666°
4fY542 °F, 54258,23°¢  48528,773° 47860,28%? 1,083ACBD 1 084" 1,022
54260,26°
57988,50°
°F, 55579,34¢  48528,773° - 1,2477¢ 1,251 -
55599,91° 1,2488
58390,82° 1,249°
4fY542 G, 61382,83°¢  52118,913° - 1,014A¢ 1,0008 -
63161,0°8 1,0028°
62909,94°
4f4502 °py 6123257~  52405,055° -
61975,96°
66154,92°
°p, 62085,04°C  52476,490° - 1,504A¢ 1,5018 -
62496,21° 1,5018
66312,61° 1,500°
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Tablo A.7. Devam

Seviyeler E g- ¢arpani
Konf. Terim Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
°p, 62423,09:° 52914,805° — 1,379’;C 1,4948 -
63107,80 1,475
66643,02° 1,478°
4542 D, 64824,87°¢  56903,452°8 - 1,0874¢ 1,006® -
67568,86° 1,0248
Tek parite icin:
AFB3(°F%0)5ds,687  (7/2,5/2)% - 28873,2012 28857;]0143 - 1,2152 1,2635,a
28870,299 28852 1,222 1,242
(7/2,5/2)% - 29814,7765 29774;]9583 - 1,0632 1,09% )
29908,595 29788 1,091 1,087
(7/2,5/2)% - 29854,1122 30207;]3803 - 1,1142 1,08 .
30020,886 30215 1,102 1,101
(7/2,5/2)% - 30510,125° 30524,714% - 1,175°¢ 1,18
30545,679° 30621° 1,174° 1,174°
43(3F%)5ds68>  (5/2,5/2)% - 34574,8842 -
34824,108
(5/2,5/2)% - 36272,824°¢ - - 0,830°P -
36026,986°
(5/2,5/2) - 37223,407° - - 1,109¢ -
37349,998° 1,102°
(5/2,512)° - 37651,594° - - 0,893° -
37314,388° 0,919°
(5/2,5/2)°% - 38207,585° - - 1,038° -
38293,284° 1,037°
(5/2,5/2)°% - 39384,583°¢ - - 0,954° -
39216,304° 0,898°
A4f5(%Fs); 503268 (5/2,312)% - 38855,484° - - 0,620° -
38550,804° 0,636°
(5/2,312)% - 39281,239°¢ - - 0,958° -
39249,622° 0,930°
(5/2,312)% - 40406,723° - - 0,900°¢ -
40422,239° 0,955°
(5/2,312)% - 41120,079°¢ - - 1,044¢P -
41059,367°
4f6s6f 3Fo, 47630,874 45915,530" 45956,27° 0,666"5¢ 0,674* 0,72%
47110,443 45887,198° 45942° 0,667° 0,675° 0,682
47753,43
44519,06°
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Tablo A.7. Devam

Seviyeler E g- ¢arpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar
3F, 47632,23% 45944,7614 45942° 1,083ABCP 1 0794 1,084°
47111,81° 45925,308% 1,0778
47754,80°
44525,71°
°Fe, 47634,074 46162,6074 46035° 1,251ABCD 1 251AB 1,214
47113,68° 46046,993°
47756,67¢
44550,67°
4f6s6f o, 48492,69% 45739,802" 45852° 1,00048¢P 1 0094 1,001°
47992,20° 45866,199° 1,0108
48635,19°
44430,22°
4f¥5d6p °Fo, 41693,28° 42827,805" 42720° 0,685° 0,695 0,748
43003,0058 0,6848
3Fo, 42385,60° 44262,307" 44415° 1,084° 1,080% 1,093°
44387,591° 1,0838
°Fo, 43153,30° 45623,205" 45725° 1,251° 1,25148 1,237°
45482,101°8
4f¥5d6p 3p°, 49529,97° 46840,765" 48359° 1,462° 1,128% 1,074°
47279,0268 1,081°8
3po, 49353,89° 476422177 47847° 1,456° 1,142% 1,373°
45891,904° 1,384
3po, 49288,53° 47438,195" 47690°
45848,693°
4f¥5d6p p°, 43618,83° 44980,704" 45158° 0,982° 1,1994 0,992°
45356,099° 1,0518
4f¥5d6p D% 48458,61° 46090,1917 46281° 0,544° 0,863* 1,00°
46214,203° 0,787°
DY, 48776,95° 47883,425" 47028° 1,203° 1,284% 1,113°
46821,492°8 1,2948
Do, 49357,19° 47761,972% 48167° 1,320° 1,279% 1,286°
47681,701°8 1,2548
4f¥5d6p o, 53428,16° 49417,315" - 1,002° 1,0424 -
50600,2008 1,006°
4f¥5d6p po 64216,12° 55353,600" 55396° 1,000° 0,998* 0,973°
55754,800% 1,0018

ANIST Atomic Spectra Database [63], "Wyart ve Camus [185], “Baumann ve ¢alisma arkadaslar1 [226]
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Tablo A.8. Yb II’nin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari(Tablo 3.27’nin genis hali)

Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite icin:
4F53(°F°;12)5d6p(CF°y) (7/2,8)1512 - 64785,797° 64891,30° - 1,2008 1,19°
(712,4)312 - 65502,770° 65888,46° - 1,168° 1,206
(712,8)s12 - 66764,179° 66395,72° - 1,259° 1,235
(712,8)112 - 67009,887° 66462,86 - 1,050° 1,11
(7/2,4)110 - 68391,663% 68148,88° - 1,208° 1,20°
(712,4)112 - 68569,867° 68450,11° - 1,146° 1,08
(712,8)ar2 - 68629,021° 68549,23° - 1,132° 1,157
(712,8)1312 - 68709,436° 68720,44° - 1,159° 1,157
4F3(2F°;)5d6p(1F°3) (7/2,3)1 - 65933,568° 65566,72° - 1,4548 1,43
(712,3)312 - 69813,428"° 69443,52° - 1,217° 1,15°
(7/2,3)132 - 70391,7558 70136,24° - 1,145° 1,12°
(712,3)s12 - 71170,342° 71468,70° - 0,967° 1,028
(712,3) 72 - 73026,670% 72779,99° - 1,105° 1,10°
(7/2,3)a12 - 73350,858°% 73283,35° - 0,9758 1,04
(7/2,3)112 - 73469,637° 73291,95° - 1,086° 1,09°
4FB3(°F°0)5d6p(‘D%)  (7/2,2) 7 - 65435,829% 65577,11%? - 0,996° 1,055
4F53(%F°;12)5d6pCF°y) (7/2,2)ar2 - 65223,0828 65199,54%? - 1,0628 1,08
483(%F°;)5d6p(D%)  (7/2,3)131 - 65845,3628 65875,77° - 1,198° 1,205
(712,3)112 - 66702,989° 66571,58° - 1,1948 1,189°
(7/2,3)3 - 67397,965° 67204,97° - 1,054° 1,04
(7/2,3)ar2 - 67504,780° 67416,03% - 1,261° 1,26
(7/12,3)12 - 68530,0018 67955,23° - 0,931° 0,895%
4F53(%F°52)5d6p(CP°y) (7/2,0)z12 - 68918,833% 68756,04? - 1,335° 1,32
4F3(2F°;2)5d6p(3F°,) (7/2,4)s1 - 68367,374°% 68135,00%? - 1,078° 1,087
4f3(2F°;5)5d6p(°P°,) (712,1)s - 69818,967° 69607,54%? - 1,249° 1,210°
4F3(2F°;12)5d6p(*P) (7/2,0)7 - 69596,403% 69395,20%? - 0,9408 0,94
4f53(%F°5)5d6p(*D%)  (5/2,2)gn - 73903,4085 73750,90%? - 1,0378 1,07
4F3(2F°512)5d6p(°F°,) (5/2,2)92 - 69053,886°% 68943,65° - 0,8958 0,89°
(5/2,2)s12 - 71170,342°8 71270,01° - 0,967° 0,91%
(5/2,2)712 - 72248,052° 72202,03 - 0,861° 0,86°
(5/2,2)a12 - 73260,7258 73116,71° - 0,736° 0,863
(5/2,2)1» - 75262,3928 75905,77° - 0,519°% 1,28
AF3(%F°g;,)5d6p(CF°3) (5/2,3)112 - 70306,866° 70029,04% - 0,655° 0,68
(5/2,3)112 - 72694,2208 72615,74° - 0,9948 0,99
(5/2,3)a12 - 74007,391°% 73657,29° - 1,143° 1,04%
(5/2,3)s1 - 74524,111° 74270,48° - 0,9018 0,92
(5/2,3)72 - 75236,873° 75640,06° - 0,732° 0,81%
(5/2,3)02 - 76719,143°% 76516,11° - 0,999% 1,01°
4F3(2F°;)5d6p(P°,) (712,2)112 - 70974,9518 70793,96° - 1,2178 1,20°
(7/2,2)02 - 71082,009% 70858,18° - 1,288° 1,28°
(7/2,2)a12 - 71533,8228 71113,84% - 0,952° 0,967°
(712,27 - 71432,7118 71222,36° - 1,1448 1,15
AF3(%F°,)5d6p(*D%)  (5/2,1)7 - 73928,249° 73966,81° - 0,765° 0,763°
(5/2,1)s - 75236,873°% 75058,11° - 0,7328 0,76
(5/2,1)a12 - 76848,736° 77284,02° - 0,852° 0,90°
4F3(%F5)5d6p(D%)  (5/2,2)a1 - 74750,7268 74568,58° - 1,0298 1,04
(512,2)712 - 76610,509° 76323,49° - 0,967° 1,00°
4F3(2F°512)5d6p(F2,) (5/2,4)s - 76354,735°8 76170,25° - 1,078° 1,12°
(5/2,8) 132 - 76368,996° 76233,60° - 1,108° 1,07
(5/2,4)7, - 77674,799% 77882,04° - 1,160° 1,13°
(5/2,4)912 - 79294,379% 79126,83° - 1,1428 1,15%
(5/2,4)112 - 79599,724° - - 1,0948 -
A5(Fo5)5d6p(*D%)  (5/2,2)s1 - 75721,5818 75550,94° - 0,926 0,917
4f3(%F5)5d6p(D%)  (5/2,1)s, - 77229,467° 76839,00%? - 1,092° 1,117
4F3(%F%;,)506p(*D%)  (5/2,3)112 - 76714,539° 76649,80° - 1,086° 1,08
(5/2,3)72 - 77674,799% 77449,32° - 1,160° 1,16
(5/2,3)012 - 77961,174% 77747,40° - 1,0958 1,07
(5/2,3)1 - 78097,7758 77887,30° - 2,1028 2,20°
(5/2,3)s12 - 79138,027° 78814,86° - 1,198° 1,22°
4F3(2F°;)5d6p(*P°y) (712,1)0 - 79294,379% 78070,19° - 1,142° 1,10°
(7/2,1)712 - 80592,604° 79628,71° - 0,981° 1,118
4F3(2F°5,:)5d6p(3P°y) (5/2,1)3, - 79228,043% 79605,95%? - 1,0008 1,16
A4F53(%F°5,)5d6p(*F°s) (5/2,3)112 - 80975,498° 80679,18° - 1,0158 1,002
(5/2,3)112 - 80460,375° 82091,32% - 0,261° -
(5/2,3)312 - 81749,748° 82398,98° - 0,512° 1,042°
(5/2,3)s12 - 82616,716° 82891,80° - 0,995° 1,03%?
(512,3)712 - 83627,064° 83363,88° - 0,962° 0,97

(5/2,3)ar2 - 84133,604° - 0,965°



Tablo A.8. Devam
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4F5(%F°5,)5d6p(°P°,) (5/2,2)112 - 78976,080° - - 1,108° -
(5/2,2)0 - 81591,098° 81205,27° - 1,1198 1,09
(5/2,2)s12 - 81792,406° 81312,65° - 0,991° 1,11%
(5/2,2)7, - 81782,776° 81692,92° - 1,165° 1,16
4F5(%F°5,)5d6p(CP°,) (5/2,1)a12 - 81749,748° 81512,62° - 0,512° 0,48*
4f¥10d Dy, - 90414,300%¢ 9041435 - 0,800%¢ -
90414,303% 0,799°
Dy, - 90519,500*¢  90519,48° - 1,20048C¢  _
90519,419%
4f¥11d 2Dy, - 92243,000"¢ - - 0,800%8¢  —
92263,074%
Dy, - 92243,000¢ 9221953 - 1,20048C¢  _
92254,850%
4f¥12d 2Dy, - 92453,000"¢ - - 0,800%8¢  —
92468,008®
Dy, - 92471,000%¢ - - 1,20048C¢  _
92480,0728
4479 *Gypp 84154,23* -~ - - 0,889* -
Gy, 84154,24* - - 11114 -
4f¥8g %Gy 86253,95" - - - 0,889%B¢
76258,90°
83188,33¢
%Gy 86253,96" - - 1,11148¢  _
76258,95°
83188,38°
4ft9g %Gy 87693,53" - - - 0,88978¢
88572,38i
95495,90
Tek parite icin:
4f3(°F°;,)5d65(*D) 13/2]%:, - 34904,955°8 34575,37° - 1,4438 1,434
36144,115° 1,413¢
4f3(2F°;,)5d65(*D) 11/2]°0 - 34877,6718 34784,95° - 1,148° 1,119°
38067,949° 1,101°
4f3(2F°;,)5d65(*D) [5/2]%, - 37431,388°% 37077,59° - 1,126° 1,113°
40131,641° 1,149°
4f3(2F°;,)5d65(*D) 7121%: - 37781,840°% 37516,59° - 1,128° 1,119°
41003,989° 1,120°
4f3(%F°;,)5d65(*D) 19/2]%:, - 38447,682°8 38342,02° - 1,0928 1,093
41912,951° 1,083¢
4F13(2F°5,)5d65(°D) °[1/2]°, - 39478,920% 39378,89° - 1,775° 1,850°
39850,419° 1,672°
4f53(%F°5,)50d65(°D) °19/2]%, - 39966,461°% 40035,82° - 0,7118 0,720%
39964,345° 0,718
*[19/21%r - 40885,426° 40917,91° - 0,979% 0,967%
41001,235° 0,981°¢
%19/2]%1s - 42974,823° 42915,13 - 1,125° 1,115°
42897,473° 1,126°
4f53(%F°5,)5d65(°D) °[3/2]%, - 41794,680° 41678,73° - 1,1948 1,193
42015,844° 1,193¢
°[3/2]°%:, - 41849,106° 41688,45° - 0,8208 0,784%
41916,665° 0,781°¢
°[3/2]°, - 42936,343° 43007,79° - 0,1568 0,15
43227,820° 0,173
4f53(%F°5,)5d65(°D) %[5/2]°%:, - 43174,236° 43075,09% - 0,8578 0,96
43225,652°¢ 0,876
%[5/2]%:, - 43963,865° 43956,41° - 0,981 0,99°
43999,857°¢ 0,954¢
°[5/2]%, - 44496,864° 44438,03° - 1,088° 1,10°
44699,986° 1,071¢
4f53(%F°5,)5d65(°D) 3[712]%:, - 44587,073% 44497,51° - 0,747® 0,734
44553,428° 0,769¢
3[712]1% - 45520,191° 45429,82° - 1,1008 1,150°
45553,668° 1,105°
3[712]%: - 46457,052°8 46169,78° - 1,0018 1,10°
48738,396° 0,943°¢
4F13(2F°5,)5d65('D) 119/2]%:, - 45849,146° 45335,03° - 1,0838 1,012
45997,982°¢ 1,145°
4F13(%F°5,)5d65('D) U7121%: - 48818,952°8 48556,57° - 0,9118¢  0,941°

52253,814°



Tablo A.8. Devam
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4F5(%F°5,)5d65('D) [3/21% - 46419,400° 47005,46° - 1,059° 0,990°
48188,424° 1,097¢
4F3(2F°5,)5065(*D) 1/21°, - 49439,691° 47228,96* - 0,687° 0,74
51429,460° 0,671°¢
4F3(2F°5,,)502(°F) *[1/2]%12 - 57449,394° 56977,71° - 2,150° 2,19°
3[1/2]°, - 59915,897% 59777,07 - 1,616° 1,63
4F3(%F°,,)5d%('G) Y7/21% - 57116,498° 57103,02° - 1,316° 1,10°
4F53(%F°512)502(°F) 319/21°212 - 57968,701% 57534,45 - 0,872% 0,87
*19/2]°12 - 59740,722° 59046,89° - 1,092° 1,08
19/21°11 - 61651,228"5 61442,82° - 1,124° 1,117
4F3(%F°;,)5d%('G) 113/21°13 - 58437,674° 57561,62° - 1,042° 1,04
4F53(%F°;2)50(*G) 19/21°912 - 59254,629% 58484,54 - 1,030° 1,02
4F3(2F°5,)502(°F) *[7/2]°s12 - 58669,633° 58661,13 - 0,827° 0,86
7121° - 59739,839% 59624,66° - 0,976
37/21°12 - 59740,722° 60649,86° - 1,0928 1,10°
453 (%F°512)502(F) 1321°1 - 59926,930° 58672,53 - 0,584° 0,538°
3[3/21°312 - 62380,984° 60910,14%? - 1,0648 1,00%?
3[3/2]°%2 - 63266,688"° 62163,94? - 1,036° -
4F83(%F°;)50%(*G) N11/21°0 - 60887,655° 59753,84° - 1,091° 1,11°
453 (*Fo52)502(°F) ¥[5/21°212 - 63102,654° 62046,07° - 1,1678 1,142
4F3(2F°59)502(°P) 3[5/21%1, - 63298,253% 63028,26° - 0,536 0,51°
3[5/21% - 64700,778% 63417,03 - 1,053% 1,01
3[5/21°212 - 65583,459°% 64169,39° - 0748 -
4f9p 2P0y, 80572,09" 83286,600" - 0,666"%¢  0,666"%C
94351,22°% 83348,847°
87241,41° 83324,000°
2Py, 80572,27* 83542,100" - 1,33478C  1334”BC _
94385,70°  83605,918°
87241,80° 83577,800°
4f*10p 2P0y, - 87210,900" - - 0,666~8¢
87242,589°
87230,400°
2Py, - 87367,500" - - 1,33448C  _
87400,023°
87386,400°
4f“11p P2 - 89685,300° - - 0,666~8C —
89704,039°
89697,100°
2Py, - 89788,400’; - - 1,33448C  _
89807,562
89799,700°
4f*12p 2P0y, - 91343,500* - - 0,666%8¢
91355,7308
91351,300¢
2Py, - 91414,700* - - 1,33448C  _
91427,283"%
91422,300¢
4f410f 2P, - 92764,500’; 92764,62° - 0,85748¢
92778,909
92764,600¢
2%, - 92767,000* 92766,91° - 1,14348C  _
92781,437°
92767,000¢
4f1f 2R, - 93832,300* - - 0,85748¢
93842,413°%
93832,396¢
2R, - 93832,300* 93808,12° - 1,14348C  _
93842,5058
93832,404°
4f412f 2R, - 94579,000* - - 0,85748¢  _
94586,480%
94579,000¢
2R, - 94609,100* 94579,04° - 1,14348C  _
94616,6392
94609,100
4f413f 2R, - 95198,785° - - 0,857° -
o - 95199,205®  95163,35° - 1,1438 -
4ft44f 2F, - 95653,168"° - 0,857° -
2o - 95653,575° 95619,70° - 1,143° -

®NIST Atomic Spectra Database [63]



Tablo A.9. Yb II'nin elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), gf agirlikh salinict siddetleri ve gA; agirhkli gegis olasihiklar: (sn™) (Tablo 3.28’in genis hali)

Gegisler i} N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar HFR calismalar HFR calismalar

4f565? 2F%, 4FB(%F°;,)5d6p(*F°3) - 2010,036° 1998,00°% - 0,10428%  0,01° 1,722(8)® 1,72(7)
(712,3)s12

4183652 2F%, 4FB3(%F°;,)5d6p(*Fo3) - 1925,6378 1928,10°% - 0,02896®  0,112° 5,210(7)® 2,01(8)
(712,3)ar2

4183652 2F%, 4B (%F°51,)5d6p(*D°y) - 1905,363% 1910,87° - 0,208425  0,192° 3,829(8)® 3,50(8)°
(5/2,2)01?

4183652 2F%, 45 (%F°51,)5d6p(°D°,) - 1904,462°8 1903,02° - 0,010278 0,012 1,888(7)8 2,21(7)
(5/2,1)12

4F%s7 %P7, 4F(F°5,)5d6p(*F°3) - 1883,093®  1892,09° - 0,01043°  0,019° 1,961(7)° 3,44(7)°
(5/2,3)s12

4113657 2F%), 4F53(%F°52)5d6p(*D%,) - 1841,567° 1847,33° - 0,02332®  0,083° 4,586(7)° 1,63(8)"
(5/2,2)s12

4113657 2F%), 4F3(%F°512)5d6p(°FCy) - 1820,341° 1826,43° - 0,00699®  0,083° 1,406(7)° 1,66(8)"
(5/2,4)s12

4113657 2F%), 4F53(%F°52)5d6p(*D%,) - 1811,905° 1821,34° - 0,00896% 0,013 1,820(7)® 2,72(7)
(512,2)12

4F136s% 2F%), 4f7d 2Dsy, - 1809,750° 1809,71° - 0,00254®  0,263° 5,176(6)® 5,33(8)°

413652 2F%, 4F83(%F°51)5d6p(*D°,) - 1791,8108 1804,39° - 0,05472%  0,103° 1,137(8)® 2,12(8)°
(5/2,1)s12?

413652 2F%, 4FB3(%F°51)5d6p(*DCs) - 1777,626° 1784,74° - 0,00640° 0,016 1,351(7)® 3,40(7)?
(5/2,3)72

413652 2F%, 4FB3(%F°51)5d6p(3DCs) - 1768,622°8 1775,30° - 0,00263°® 0,376 5,607(6)® 7,97(8)°
(5/2,3)r2

413652 2F%, A4FB3(%F°51)5d6p(CF°,) - 1777,626° 1771,06° - 0,00640%  0,048° 1,351(7)® 1,01(8)
(5/2,8)11,

413652 2F%, A4FB3(%F°;)5d6p(*P°y) - 1727,880°8 1765,18° - 0,02681° 1,592 5,988(7)° 3,40(9)
(712,1)r2

413652 2F%, 4FB3(%F°51)5d6p(3DCs) - 1732,5608 1742,28° - 0,09338%  0,012° 2,075(8)® 2,60(7)?
(5/2,3)s12

413652 2F%, A4FB3(%F°51)5d6p(CF°,) - 1727,880°8 1732,86° - 0,02681% 0,016 5,988(7)° 3,58(7)°
(5/2,4)q1,

413652 2F%, A4FB3(%F°;)5d6p(*P°y) - 1689,9718 1717,92° - 0,00423°8 1,408° 9,877(6)® 3,20(9)
(7/12,1)712

413652 2F%, 4B (%F°51)5d6p(3P°,) - 1656,385° 1669,62° - 0,04592%  0,083° 1,116(8)® 1,99(8)
(5/12,2)s12

413652 2F° 4F(%F°5,,)5d6p(°P°,) - 1656,650° 1659,09° - 0,35908%  0,084° 8,727(8)® 2,03(8)°
(5/2,2)71,

413652 2F%, A4FB3(%F°51)5d6p(*F°3) - 1634,0748 1626,73° - 0,23956°  0,046° 5,984(8)° 1,16(8)
(5/2,3)s12

oce



Tablo A.9. Devam

Gegisler i} N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
4f95d %Dy, 4fY%p 2Py, 52753,27" 24383,708"  24377,53¢ 0,06676" 0,15171*  0,102° 0,1599(6)" 1,700(6)" 1,13(6)°
24521,817°  24384,18° 0,12082° 1,340(6)° 1,998(6)"
s e 24685,565°¢ 0,13516° 1,479(6)° 11436(e)e
4F5d 2Dy, 4F6p 2P%) 26162,70* 13456,143"  13452,68° 0,02692* 0,05498*  0,031° 0,2622(6)" 2,030(6)* 1,15(6)*
13434,4918  13456,36° 0,03580°8 1,323(6)® 1,988(6)"
s o 13345,671°¢ 0,02883¢ 1,080(6)¢ 1,328(6)°
4f5d 2Dy, 4f (F°7/2)5d65(3I2) - 9039,874° 9349,29° - 0,01815°® 0,015 - 1,482(6)® 1,11(6)
s [3/21°% 8804,670° 0,02035°¢ 1,751(6)¢
4f5d 2Dy, 4f13(2F°7/2)5d2(3I:3) - 3521,404° 3586,83° - 0,01630°® 0,011 - 8,767(6)° 5,47(6)
[5/2]%327?
4f5d 2Dy, 4f13(2F°7/2)5d2(1G)1 - 3311,568° 3434,61° - 0,03583% 0,028 - 2,179(7)® 1,61(7)
[1/2]°,
4f¥5d Dy, 4f13(2F°5,2)5d2(3F)3 - 2705,177° 2799,38° - 0,12032°8 0,059 - 1,097(8)® 5,13(7)
[3/2]°12
4f¥5d Dy, 4f13(2F°5,2)5d2(3|:3) - 2536,770° 2634,31° - 0,187248 0,082 - 1,941(8)® 7,79(7)
[3/2]°327?
4f5d 2Dy, 4f13(2F°5,2)5d2(3I:3) - 2481,025° 2550,05° - 0,01006® 0,058 - 1,090(7)® 5,89(7)°
[3/2]%2?
4f¥5d Dy, 4f13(2F°5,2)5d2(3P)3 - 2395,783° 2471,06 - 0,02407°8 0,022 - 2,797(7)8 2,38(7)°
[5/2]%:
4f¥5d ?Dg), 4f53(%F°;1,)5d65(°D) - 224744165  22591,22° - 0,041438 0,014 - 5,470(5)® 1,80(5)
s ) *[3/2]%2 20862,282° 0,12070° 1,850(6)°
4f5d 2Ds), 4F6p 2P%), 48482,84* 16502,878"  16498,40° 0,13053* 0,40349*  0,23° 0,3702(6)* 9,880(6)" 5,64(6)"
16469,848°  16502,90° 0,26025° 6,399(6)° 1,024(7)°
. o 16337,025¢ 0,21198° 5,297(6)° 6,96(6)°
4450 2Dy, 43¢ F°7,2)5d65(1l?) - 9458,637° 9760,39* - 0,02436°  0,042° - 1,816(6)® 2,95(6)°
e o . [3/21% 8463,740° 0,01216° 1,132(6)°
4t¥5d ?Dg), 4F83(%F°51)5d65(*D) - 4527,590° 4409,34° - 0,00987% 0,015 - 3,211(6)® 5,06(6)
e [3/2]1%: 4192,164° 0,06286° 2,386(7)°
4t¥5d ?Dg), 4f13(2F°7,2)5d2(1G)1 - 3375,561° 3488,79* - 0,03515®  0,028° - 2,058(7)® 1,57(7)
[3/2]%
4t¥5d ?Dg), 4f13(2F°5,2)5d2(3F2 - 3266,785° 3402,27% - 0,01625®  0,012° - 1,016(7)® 6,63(6)
[5/21%12
4f¥5d ?Dg), 4f13(2F°5,2)5d2(3|:3) - 2628,233° 2733,12° - 0,05617%  0,02° - 5,424(7)® 1,73(7)
[3/2]%32?
4f¥5d ?Dg), 4f13(2F°5,2)5d2(3F)3[5/2]o - 2579,310° 2650,79°% - 0,01554%  0,046° - 1,558(7)8 4,40(7)
712
4f¥5d ?Dg), 4f13(2F°5,2)5d2(3|:3)[3/2]o o 2568,443° 2642,53° - 0,04904%  0,054° - 4,958(7)8 5,05(7)?
5/21

LCE



Tablo A.9. Devam

N Gegisler X
seviye Ust seviye B — of
= MCHF+BlIl:’¢ah$maHFR o Bu ¢ahyma Diger Bu caliyma 2 —
4175d "Dsp 4f3(F°52)5d*('D) — 5 £a lsm?lar HFR caligmalar Diger
17/21°722 2354,050 2460,00 - 0,00190°  0,125° HER cahismalar
4f*5d 2Dy, 4f147p 2po 1°712° ) ) 2,293(6)B 1,39(8)°
32 - 2544,607% 2422,84° - 000133* 0068
g429,015i 2508 83° ooales® 68 1,370(6)" 7,71(7)°
14, 2, ) e
4175d "Dse 4T (*Fs2)5d*('G) - 2‘31;2?255 2414,33° 0,00489° ggégggc o0
4f45g 2 1521 ’ 33 - 0,00144° 0,034 1,665(6)° a
5d “Dsp, 4f3(%F°,)50%('D) B 2331 610° 665(6) 3,90(7)
) o , 2388,40° - 8 .
Afitsg 2 [3/21% 0,08514 0,044 1,045(8)8 a
5d 2Dsp 4§3(F°5)502CP) _ 29989738 , ) 045(8) 5,19(7)
PPN B3/20se ‘ 292,83 - 014215°  0,036° 1,910(8)° .
(*F72)5d65('D) 4F3CF°1,,)656p(P) _ 4729 762° ) 910(8) 457(7)
13/2p0 [%/2105/2 (7/2,0)712 ' 4726,07 - 0,26810° 0,248 7.993(7)8 a
4°CF 7/2)5d635( D) 4f13(2F°7/2)656p(3P°1) - 45402258 a ' @ 7.35(7)
13020 [%/Z]DS/Z (712,1)212 ’ 4515,16 - 0,08979° 0,099* 2.905(7)8 a
4F°CF 7/2)5d635( D) 43 (%F°71,)656p(°P°2) - 3728.0238 a 905(7) 3.21(7)
13020 [%/Z]DS/Z (712,2)112 ’ 3708,66 - 0,03314° 0,035° 1,590(7)8 a
4F°CF 7/2)5d635( D) 43 (*F°7,)5d6p(°F°) - 3425 7388 a S90(7) 1.65(7)
13250 [3/2]°s: (712,232 » 3454,07 - 145174%  1,288° 8.251(8)8 a
A (Frm)sdes( D) 41%(F°17)5d6p('P°:) - 3550,999° a 2518) 7.236)
132170 [%,/2]05/2 (712,1)5? ' 3375,48 - 0,21074® 0,529° 1,115(8)8 a
4P (F)508s(D) 4f%('F°5)Bs6p(*P0) - 3182,073° . 150 3.04(8)
s po veqpi o (5/2.0)s2 ’ 317118 - 014482°  0,040° 0,539(7)° ‘
A (Frm)sdes( D) 41%(F°72)5d6p(E°) - 3149,023° a 3900) 2.61()
13200 [%/2105/2 (7/2,2)s12 ' 311780 - 1,22573° 0,789 8,244(8)® a
4F°(°F 7,2)5d635( D) 43 (2F°;55)656p(P°y) _ 3091 978° \ 1244(8) 5,39(8)
13200 [%/2105/2 (5/2,1)512 ' 3076,01 - 0,08015° 0,127¢ 5592(7)8 a
4P (F)508s(D) 4f(°Fore7)66p(*P1) - 3061,720° . 920 8.88(7)
13210 [%/2105/2 (5/2,1)s12 1 303387 - 0,02090° 0,012° 1,487(7)8 a
A (Frm)sdes( D) 4F°(Fe)5d6p(F°y) - 2936,222° . A870) 8.836)
1320 [3/2]°52 (712,3)s2 ; 2955,32 - 0,15960°  0,142° 1,235(8)8 a
A (Frm)sdes( D) 4%(F°72)5d6p(°E°) - 2916,601° a 23508) LO8(®)
13250 [3/2]°s2 (12,2)1 ; 2915,28 - 0,37983%  0,409° 2.978(8)° a
(T r)Sdex D) 41%(°F°17)5d6p('D°) - 2880,443° a I788) 3.186)
13250 [3/2]%: (712,2)5,? ' 2888,03 - 0,94040°  0,825° 7,560(8)° a
(T r)Sdex D) 4F°(F°)506p(°D ) - 2828,041° . 006) 6.56(8)
s [3/2]°s» (712.2)1? ' 2851,13 - 360252°  3,079° B
4(F°1;)5d65('D) 4F(CF%,)5d6p(D ) - 6 3.0040) 252(9)°
3312 (712,)s 2735,765 2740,79° - 003168%  0,022°
' ' 2,823(7)8 1,95(7)°

8¢et



Tablo A.9. Devam

Gegisler i} N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
4f13(2F°7,2)5d633(3D) 4F3(%F°,,)5d6p(*D°,) - 2709,648° 2710,05° - 0,01496°®  0,013° - 1,359(7)° 1,13(7)°
[3/21% (712,2)312?
4f13(2F°7,2)5d633[(3/Di 4F3(2F°4,)5d6p(°F°3) - 2674,053° 2680,40° - 0,06979®  0,057° - 6,510(7)® 5,28(7)"
3/12]% (712,3)s12
4f13(2F°7,2)5d633[(3/D% 4F3(2F°,,)5d6p(*Dey) - 2641,795° 2641,97° - 0,06100®  0,059° - 5,830(7)® 5,56(7)"
3/12]% (712,1)712
4fl3(2F°7,2)5d635[(33/2i 4f13(2F°7/2)5d6p(3IE‘°7) - 2603,152° 2607,86° - 0,09694%  0,054° - 9,541(7)® 5,24(7)
%12 712,3)12
4fl3(2F°7,2)5d635[(33/2i 4f13(2F°7/2)5d6p(ED/°2) ) - 2592,948° 2575,35° - 0,01458% 0,029 - 1,446(7)® 2,93(7)
05/2 7 2,2 7/2?
4fl3(2F°7,2)5d635[(33/2i 4f13(2F°7/2)5d6p(ZD/°2) - 2526,839° 2524,99° - 0,02985% 0,033 - 3,118(7)® 3,43(7)
%12 712,2)s 12
4fl3(2F°7,2)5d635[(33/2% 4FB3(%F°;1)5d6p(°D°,) - 2505,804° 2511,87° - 0,12013® 0,078 - 1,276(8)® 8,24(7)
%12 (712,2)71
4fl3(2F°7/z)5dis[(332i 4F3(2F°7,)5d6p(°F°s) - 2398,071° 2397,86° - 0,04161%  0,041° - 4,826(7)° 4,67(7)
%12 (712,4)712
4fl3(2F°7,2)5d635[(33/2i 4f13(2F°5/2)5d6p(ZP/°0) - 2378,169° 2380,40° - 0,22548% 0,129 - 2,659(8)° 1,51(8)
05/2 7 2,0)7/2?
4f53(%F°;1,)5d65(°D) 4F5(%F°51,)5d6p(CF°,) - 2257,303° - - 0,00113% - - 1,474(6)® -
*[3/2]°%2 (5/2,2)s12
4F%(2F°,,)5d6s(°D) 4F3(2F°7,)5d6p(°P°,) - 2244,013° - - 0,00756°® - - 1,001(7)® -
s *[3/2]°%2 (712,2)112
4f6p 2P°y, 4f13(2F°7/2)636p(312°2/) - 3845,780° 3863,46° - 0,03299® 0,026 - 1,488(7)® 1,19(7)
712,2)3
4f6p 2P°y, 4f7s 28y, - 3670,735" 3669,69° - 0,48331* 0,368 - 2,390(8)" 1,82(8)
3667,6352 3670,74° 0,36892? 1,829(8)° 2,06(8)"
3663,990 0,39452 1,960(8)° 1,668(8)°
1,89(8)"
4f6p 2P°y, 4F3(F°;12)5d6p(CF°,) - 2599,834° 2574,78° - 0,05043% 0,045 - 4,976(7)® 4,50(7)*
(712,8)312
4f¥6p 2Py, 4f¥6d %Dsy;, 1645,36* 2848,004: 2847,17° 0,1427 1,667914 1,272° 0,3518(9)" 1,37(9)" 1,05(9)
2846,139 1,26235° 1,039(9)®
C C C
e 2po . . ) 2843,042° . 12388137 . 1,145(9)B
4f6p 2P°y, 4F(°F°712)5d6p(°F°s) 2501,807 2537,24 - 0,05287 0,048 - 5,634(7) 5,04(7)
(7/2,8)112
4f¥6p 2Py, 4fB3(%F°;)5d6p(PDCs) - 2410,148° 2444, 64° - 0,01376®  0,011° - 1,580(7)® 1,19(7)
(7/2,3)12
4f¥6p 2Py, 4f8s %Sy, 1493,54* 2174,962 2174,96° 0,00026" 0,05441% - 7,7944(5)* 7,670(7)" 7,60(7)°
2173,872° 0,05722°8 8,076(7)® 1,198(8)°
2172,593¢ 0,04894°¢ 6,916(7)° 7,36(7)f
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Tablo A.9. Devam

Gegisler A gf Ak
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4fY%p 2Py, 4fB(%F°51,)5d6p(CF°,) - 2073,673° 2046,68° - 0,00746®  0,066° - 1,157(7)® 1,06(8)°
(5/2,2)1
4f¥6p 2Py, 4f47d ?Dgy, 1563,214 2022,019: 2021,37° 0,103874 0,29926" 0,135 2,8354(8)" 4,880(8)" 2,19(8)
2021,083 0,19380° , B
2019,971° 0,26760°¢ ié%gc
4t6p 2Py, 4F83(%F°51)5d6p(*D°,) - 2007,630° 1991,15° - 0,000528 0,197 - 8,564(5)° 3,33(8)°
(5/2,1)31,
4t6p 2Py, 4F83(%F°51)5d6p(3P°y) - 1916,103% 1903,16° - 0,06411®  0,017° - 1,165(8)® 3,03(7)
(5/2,1)31,?
4t6p 2Py, 4T3 (%F°51)5d6p(‘F°3) - 1871,902°8 1817,21° - 0,00721®  0,038° - 1,373(7)® 7,58(7)°
(5/2,3)12
4t6p 2Py, 4tt9s ?Sy, 1353,514 1849,269: - 0,02229* 0,01847% - 8,1177(1)* 3,600(7)* -
1848,072 ,000928 B
1847,556° 8,82(7389 ijgggﬁ%c
4f¥6p 2Py, 4f48d ?Ds;, 1513,774 1761,242" - 0,062574 011234 - 1,8213(8)" 2,420(8)" -
1760,9532 0,15308° 3,293(8)°
1759,688 0,10240° 2,206(8)°
4t6p 2Py, 4t¥9d ?Dg, 1481,50% 1646,2774 - 0,04114* 0,05575% - 1,2504(8)* 1,370(8)" -
1645,656° 0,04989° 1,229(8)®
1644,919° 0,05069°¢ 1,249(8)°
4f13(2F°7,2)5d635(3D) AF53(%F°;1)656p((P°y) - 4881,511° 4820,24° - 0,08616° 0,104 - 2,412(7)® 2,97(7)
[3/21% (712,1)s,
4f3(F°;2)5d65(°D) 4F3(%F°;12)656p(3P°,) - 4058,898° 4056,15° - 0,04711%  0,047° - 1,907(7)® 1,90(7)
i 3[%/2]03/2 (712,2)s12
4f3(%F°;2)5d65(°D) 475 %Sy, - 3918,158° 3913,35° - 0,09718% 0,038 - 4,222(7)8 1,65(7)
o 3[33/2]"3,2 3971,680° 0,28774°¢ 1,217(8)°
43¢ F°7/2)5d635( D) 4F3(%F°;12)5d6p(CF°y) - 3665,908° 3710,33° - 0,07902%  0,084° - 3,922(7)® 4,16(7)
[3/2]03/2 (7/212)3/2
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 4F3(%F°;2)5d6p(*P°y) - 3809,716° 3619,80° - 0,37176® 0,625 - 1,708(8)® 3,16(8)
[3/21%2 (7/2,2)s52?
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 453 (%F°;5,)656p(°P°:) - 3252,142° 3229,81° - 0,032648 0,023 - 2,058(7)8 1,50(7)
[3/21%2 (5/2,1)3
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 4F3(%F°;12)5d6p(CF°s) - 3110,908° 3140,93° - 0,98130% 1,043 - 6,763(8)° 7,13(8)*
[3/21°%2 (7/2,3) a2
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 4F3(%F°;12)5d6p(°F°s) - 3053,492° 3089,10° - 0,57977®  0,614° - 4,147(8)® 4,34(8)
[3/21°%2 (7/2,3) 12
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 4F53(%F°;12)5d6p(*D%,) - 3048,365° 3065,04° - 0,64348% 0,622 - 4,619(8)® 4,43(8)*
[3/21°%2 (7/2,2)s52?
4f13(2F°7,2)5d635(3D) 4F(%F°%,)656p(°P°,) - 2986,736° 2995,03° - 0,10095% 0,035 - 7,548(7)° 2,60(7)
[3/21°%2 (5/2,2)1
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Tablo A.9. Devam

Ceci
Alt seviye egiler -
Ust seviye A
4f13(2F°7/2)5d638(3D) 27%d D MCHE +];l|l:’¢ah$maHF Diger of
[3/2]° a2 - R call Bu caliyma =
4F5CEo )5 63(3D§ " e 2994‘7305 29915;’(')?% MCHF+BP AFR ¢ Dier B s 9A
3 ° c ' - aligmal. a ™
3/2] 512 B 025,896 0 = smalar MCHE Di
4fl3 ZFO [3 32 29 B ,04902 0,02 2 +BP HF ger
( 7/2)5d638[g/2%0 4F3(2F°,,)5d6p(*DCy) zggg'gggc 2957,62° _ 0,10440 © 2 - 3 646(7)BR 1¢all$malar
1 - : 0 B ' 62(7)°
4F°(F°712)5d65(°D) 3/2 4F9CF )56 (712, 1)s 2886,800° 2899,71° o’3§8§§c 0.259* - ;vgg5(7)g 20
3 3 — ll
[3/2]° 72)5d6p('D°) - 0 B 540(8) 1,97(8)°
4fl3(2F07/2)5d65(3D§ * 4f13(2Fo 54 g7/2,2)3,2? 2857,7355 2865337 45562 0,422° _ ;,287(8)(: 976)
3 1 — B
[3/2]° 212)5d6p(°F°3) _ 0 5 ,647(8) 335(8)
4F°(F°712)5d65(°D) * 4f3(2F°;,,)5d6 {112.3) s 2818,172° 2832,20° S - 39 >
3 1 — B
[3/2]° 712)5d6p(°D°,) _ 0 8 ,927(7) 3.68(7)°
PN s RPN Lt 2785790°  2800,05° 02542° 028" . . 88(7)
3 1 —
[3/2]° 712)5d6p("F°3) _ 0 5 ,135(7) 2 31(7)?
4fl3(2F07/2)5d65(3D) 312 4f13(2F0 )5d6 3(7/2’3)1/2 2691,6845 2715.94° ,10344 0‘180a _ - . ) (7)
3 1 —
[3/2]° 712)5d6p(°F°4) _ 0 5 ,890(7) 154(8)°
4fl3(2F07/2)5d65(3D§ 312 " (7/2’4) 2723,2628 9 . ,03940 0‘0455\ 3 ’ 4(8)
[32)° Ao )00pCD") ol - 0,31630° 3,627(7) 4,007)°
1. - ’
ACESAeS(D) | AFSCE )56 {712.2)5 2655145°  2659,26° 07 0108 - 28 v
3 1 — B
[3/2]0 72 p(°F°s) _ 0 B ,845(8) 9.6 a
473 (F1,)5065(D) 32 o o (712400 2632,8218 2656.12° ,06017 0,190° ~ . ,68(7)
3 1 — B
[3/2]° 12, p(CD%) B 0 s ,692(7) 179(8)°
4f13(2F07/2)5d65(3D) 312 o (7/2’3) 2589,609‘3 9 . ,35307 0,195a _ ’ 9(8)
o ) S P - 0,00156% 33076° 1850
4°(%F°71)5065(°D) 0 (712,8)5? 2526192°  2538.79° 00159°  0,018* - 85(8)
. /2w 4F23(F°,,)5d6p(P°;) w? 538,79 - 0,11921° 1,586(6)° 1.75(7)"
41°(F°)5065(D) 473 CFo%)506 (7/2.1)s2? 2436,833°  2447.27° e o0y - 1,2 i
3 1 — B
[3/2]0 5/2 p( F°4) _ 02 B ’ 46(8) 9.09(7)°
45505 d635(3D) a2 o (51245 2102,049° 2108.49° 23900 0,162* - e 09(7)
[3/21° 512 - ’ - 0 B 685(8) 1.80(8)
4f13(2F07/2)5d65(3D:)| 312 A o 2087,938‘3 2086 22° ,00383 0,0l4a B ’ 0(8)
o 3[3/2]03/2 ( FOS/Z)Sde(SDol) B 210310370 22 _ 0.07233° 5,780(6)5 2 ]_2(7)a
4f (F°7/2)5d635(3D) 4CFoy )56 §15/2’1)5/2? 2064,096° 2079 16° 0,191670 0,040° B o )
[3/2]° 512 p(Fe3) _ ' - ’ B ,107(8) 6 a
4f146p 2PB/Z ] ¥ 4f147s ZS (5/2,3)3/2 1887,945B 1864 25a 0,00301 0,0133 — 2’390(8)0 ’15(7)
12 _ ' - s 712(6)° 2
A6 2 4181992°  4181.99° 0,00051°  0,011° _ 0107y’
P 41 B : - 9,4 B
P *Ps 4f%d 2Dy Jea100 084846° - 84(5) 2,08(7)°
1609214 3146.449" 050757 B 3,240(8)"
' 3146.45° A 0,40725¢ 1 8 3,80(8)°
3147,6448 0,02798 0.30194* 1'934(8)c 1,54(8)°
3152,551° 0.18448° 6,465(7)" Z'gggg)A 352(8)'
9,882(7)° ' w
U] 2,056(8)" @



Tablo A.9. Devam

Gegisler N of A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
4tY%p Py, 4fY%d ’Ds), 1699,074 3108,790" 3108.80° 0,25416" 2,75039" - 0,5872(9)" 1,900(9)" 1,992(9)°
3109,960° 1,52440° 1,051(9)® 7,74(8)°
3114,747° 1,34135° 9,222(8)° 1,824(9)f
4F*6p 2Py 4f8s %Sy, 1537,77% 2344,811* 2344.81° 0,00044* 0,10093* - 0,1245(7)" 1,220(8)" 1,244(8)"
23454728 0,06983°% 8,466(7)° 1,540(8)°
2348,198° 0,05176° 6,261(7)° 1,270(8)f
4f¥6p 2Py, 4f47d ?Dgy, 1611,74% 2168,019% 0,01849* 0,05582% - 17,496(7)" 7,920(7)*
2168,591° 0,044498 6,310(7)®
2170,914° 0,02862° 4,050(7)°
4t46p 2Py 4t47d ?Ds), 1611,68* 2160,571% - 0,16829* 0,50413* - 4,3216(8)" 7,208)*
2161,137° 0,26739° 3,819(8)°
2163,446° 0,25845°¢ 3,683(8)°
4f6p 2Py, 4f19s 25y, 1389,74* 1970,639* 0,03700* 0,03466" 12,779(7)* 5,950(7)* -
1970,641° 0,04663° 8,009(7)®
1973,031° 0,01824° 3,126(7)°
4t46p 2Py 4t¥8d ?Ds;, 1559,23* 1870,989* - 0,011611* 0,02115* - 3,1856(7)* 4,030(7)* -
1871,891°8 0,084148 1,602(8)®
1873,145° 0,01102°¢ 2,095(7)°
4f6p 2Py, 418d 2Dsy, 1559,19” 1864,848" 0,105758* 0,19097% 2,9016(7)* 3,660(8)" -
1865,298° 0,10008° 1,918(8)°
1866,990° 0,09952°¢ 1,904(8)°
4t¥6p 2Py 4t¥9d ?Ds, 1525,02% 1741,776" - 0,007664* 0,01054* - 2,1983(7)* 2,320(7)* -
1742,1448 0,01086° 2,386(7)°
1743,644° 0,00548° 1,202(7)¢
4f6p 2Py, 4f9d 2Ds), 1525,00" 1736,453* 0,069893* 0,09514* 2,0046(8)" 2,100(8)* -
1736,823° 0,081748 1,807(8)®
1738,310° 0,04948° 1,092(8)°
10616,066° 0,81661° 4,833(7)® 4,94(7)°
10637,065° 1,06156¢ 6,258(7)° 5,06(7)"
4f7p 2Py 4f¥6d ?Ds, 25290,96" 68615,390" - 0,29652* 0,35445% - 3,0904(6)* 5,020(5)* -
64520,660° 0,28237° 4,524(5)8
65304,489°¢ 0,35398°¢ 5,536(5)°
4f47p 2Py, 4f8s 25y, 9867,77% 10629,139%  10714,26° 0,65424" 0,73164% - 4,4792(7)° 4,320(7)" 3,56(7)"
10734,629° 0,709598 4,107(7)® 3,64(7)¢
10713,278° 0,76791°¢ 4.462(7)° 4,06(7)f
4f47p Py, 4f47d ?Ds, - 7760,479% - - 1,66928% - - 1,850(8)" -
7816,647° 1,46904° 1,604(8)®
7805,236° 1,77516° 1,943(8)°
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Tablo A.9. Devam

Gegisler A gf Ak
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar
4f%7p 2Py, 4f9s %Sy, 5860,77% 5712,425% - 8,3423" 0,07015" - 1,619(9)" 1,430(7)" -
5738,811° 0,04258° 8,624(6)°
5736,6387°¢ 0,06692° 1,356(7)°
4F7p 2Py 4f8d *Dy - 4948,437" - - 0,33248* - - 9,060(7)* -
4974 5778 0,17465° 4,707(7)8
4966,596° 0,33230° 8,985(7)°
4F7p 2Py, 4f9d 2Dy, 9365,09" 4136,778" - 0,79933* 0,12873* - 60758(7)" 5,020(7)* -
4152,681° 0,114648 4,434(7)®
4149,461° 0,12694° 4,917(7)¢
47523y, 4t7p Py 12309,84" 10721,330"  10113,61° 35,3574 2,22367% - 3,12(9)* 1,290(8)* 1,368(8)"
8930,770° 1,48067° 1,238(8)° 8,447
8854,350° 2,569159¢ 2,205(8)° 1,392(8)f
4F7p 2Py, 4f6d 2Dgy; 25298,91*  68615,342"  — 0,05925% 0,07089" - 6,1716(5)" 1,000(5)* -
30053,051° 0,08742°8 6,456(5)°
29204,904° 0,16082° 1,258(6)°
47 Py 4t¥6d ?Ds), 25267,13 93248,875" - 0,54189* 0,46947% - 5,6585(6)" 3,600(5)* -
33984,863° 0,711318 4,108(6)®
32904,679°¢ 1,28461° 7,913(6)°
4FTp 2Py, 4f8s 25y, 9868,98" 10629,140"  11302,45° 1,30671* 1,46328" - 8,9441(7)" 8,640(7)* 8,04(7)°
13265,965° 0,640418 2,427(7)® 4,04(7)°
13438,301¢ 1,22673¢ 4531(7)° 7,40(7)
4f7p Py 4f47d ?Dg, 13990,88" 7760,480% - 7,13956* 0,33386" - 2,4315(8)* 3,700(7)* -
9077,993° 0,17019® 1,377(7)®
9158,249° 0,30279°¢ 2,408(7)°
4fTp 2Py, 4f7d 2Ds), 13985,94*  7665,889" - 6,4305(1) A 3,04178" - 2,1916(9)" 3,45(8)" -
8948,791° 1,33398° 1,111(8)®
9026,803° 2,76480° 2,263(8)°
4f7p Py 4f9s %Sy, 5861,20" 5712,425% - 1,6664(1)* 0,14031* - 3,233(9)* 2,870(7)" -
6390,734° 0,03354° 5,477(6)°
6435,413° 0,11986° 1,930(7)¢
4f47p %Py, 4f48d ?Dg;, 10825,25" 4948,4374 - 0,98419* 0,06650" - 5,598(7)" 1,810(7)" -
5457,129° 0,08006° 1,793(7)®
5481,939° 0,06035° 1,339(7)°
4f47p Py, 4f¥8d *Ds), 10823,60" 4905,712* - 8,808574 0,60367% - 5,0126(8)" 1,670(8)" -
5401,467° 0,22746° 5,200(7)®
5429,554° 0,54837°¢ 1,241(8)°
4fTp 2Py, 4f9d 2Dgy 9366,18" 4136,778* - 0,16005" 0,02575* 1,2163(6)* 1,000(7)* -
4483,647° 0,00936° 3,106(6)®
4503,141° 0,02347°¢ 7,718(6)°
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Tablo A.9. Devam

Gegisler i} N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f%7p Py, 4f¥%9d %Ds), 9365,44" 4106,877% - 1,437574 0,23342 - 1,0926(8)" 9,230(7)" -
44485578 0,14287° 4,815(7)°
4467,732° 0,21287° 7,113(7)°
4F5d 2Dy, 4F5f 2F5;, 1993,63* 2103,394* - 0,45208* 1,41370% - 0,7587(9)" 2,130(9)" -
5094,24°% 2102,5438 7,372278 1,31238° 1,8938(9)° 1,980(9)®
4103,94° 2103,332° 2,12968¢ 1,41338° 0,8429(9)° 2,131(9)°
4f5d 2Ds), 4F5f 2Fg, 2065,43" 2165,899* - 0,03134* 0,09806"% - 4,8969(7)" 1,390(8)* -
5843,39¢ 2164,9882 0,056719° 0,22103"% 1,1073(7)° 3,145(8)°
2165,833 0,09804° 1,394(8)°
4t¥6d ?Ds;, 4f95f 2Ry, 7989,914 12006,530: - 0,24164* 3,92255: - 3,7851(7)* 1,820(8)" -
11978,725 2,86748 1,333(8)°
e s . 12004,523i . 3,92324Z 1,816(8)°
4f6d 2Dsy, 4F5f 2Fg, 7986,74 12588,434 - 0,01722 0,26723 - 1,7992(6)* 1,130(7)* -
12557,811§ 0,19719® 8,340(6)°
12586,228 0,26728° 1,125(7)¢
4F95f 2Ry, 4t47d ?Dg, 6365,14* 16626,765: - 0,02945* 0,64694: - 4,8464(6)" 1,560(7)* -
16680,660 0,72409 1,736(7)®
s s . 16630,6142 . 0,64719Z 1,561(7)¢
45 2Fg, 4f17d Ds), 6364,11 16198,529 - 0,00211 0,04743 - 3,469(5)* 1,210(6)* -
16249,571° 0,052148 1,317(6)®
s e . 16202,18£° . 0,04745°¢ 1,206(6)°
4f95f 2R, 4t¥8d ?Ds, 5617,74 7497,938B - 0,00685 0,06136: - 1,4482(6)* 7,280(6)" -
7516,554 0,14036 1,657(7)®
s - . 7498,721i . 0,06140i 7,283(6)°
45 2Fg, 4f8d 2Ds), 5617,30 7400,281% - 0,00049 0,00444% 1,0380(5)* 5,410(5)* -
7411,357 0,00456 5,5633(5)°
e . . 7401,043i . 0,00444° 5,411(5)°
4f95f 2R, 4t¥9d ?Ds, 5197,56 5779,679B - 0,00140 0,01893: - 3,4537(5)* 3,780(6)" -
5786,171 0,01884 3,754(6)°
s - . 5780,1442 . 0,01895iB 3,783(6)°
45 2Fg, 4f9d 2Ds), 5197,33 5721,478 - 0,00010 0,001374 0,2479(5)* 2,780(5)* -
5727,8652 0,001348 2,724(5)®
5721,934 2,786(5)°
4f¥5d ?Dg), 4f¥5f 2F,, 2065,35’; 2162,276: - 0,62636" 1,96457% - 9,79(8)* 2,800(9)* -
5834,39 2161,718 1,13613¢ 1,827548 2,23(8)° 2,608(9)°
2162,223¢ 1,96425°¢ 2,802(9)°
416d 2Dsy 45t 2F,, 7988,01" 12467,039% - 0,34621* 539666"  — 4,82(7)* 2,320(8)* -
12448,575° 3,83870° 1,652(8)®
12465,279° 5,39751¢ 2,317(8)°
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Tablo A.9. Devam

Gegisler i} N of A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Bu ¢alisma Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar

4f95f 2F,), 497d ?Ds), 6364,92% 16404,068° - 0,04253% 0,93675" - 7,006)* 2,320(7)" -

16436,199i 0,92279° 2,278(7)°

16407,114 c c

4f145f ZF 4f148d 2D A A _ A 0'93703A _ A 2'322(7)A
712 512 5617,92 7442,SSSB 0,01002 0,08831 2,12(6) 1,060(7) -

7449,939 0,12765° 1,534(7)8

7443,512° ¢ c

445 28 4f9d 2D 1 A A _ A 0'08835A _ A 1'064(7)A
112 512 5197,87 5746,912" 0,00214 0,02720 5,30(5) 5,490(6) -

5750,882 0,01358° 2,739(6)®

5747,286° c c

4f146 zs 4f148 2P A A _ A 0'02722;\ _ A 5'497(6)A
s Sup p 2Py 1263,89 1307,418Es 0,04958 0,00111 2,07(8) 4,340(6) -

1304,538 0,00656° 2,571(7)®

1305,850°¢ ¢ c

4454 2D 4fgp 2p 1643777 A _ A 0'00541A _ A 2':I']'S(?)A
312 p 2Py 643,77 1868,254° 0,00002 0,00069 0,479(5) 1,310(6) -

1862,378 0,003108 5,965(6)°

C C C

464 %D g 2 . 1865,053° B . 0,00119° . 2,277(6)A
312 4F8p 2Py, 54439,79 6986,9008 0,01272 0,01089 - 0,143(5) 1,490(6) -

6905,380 0,004758 6,641(5)°

C C C

stes 75, - 1263 85" 6942,345A ) . 0,00832A ) . 1,152(6)A
2 P “Pap 88 1299,611° 0,09847 0,00224 4,11(8) 8,830(6) -

1296,700 0,01218°% 4,830(7)®

1298,164° c ¢

454 %D sften . 98,164° B . 0,01042° B . 4,123(7)A
512 p 2Pap 1692,71 1900,658B 0,00002 0,00121 5,43(4) 2,240(6) -

1894,431 0,008738 1,623(7)®

1897,564° c c

4f“6d °Dsy 4fgp 2p - 69507444 - oo~ - S0
a2 , 0,01970 2,720(6) -

6868,2062 0,00733° 1,036(6)°

C C

sfies % sfie 2 ) 6909,547° B B 0,01472° 2,056(6)A
12 p “Par 25598,683 2,54518 - - 2,590(7) -

24514,198? 2,485008 2,758(7)8

C C

4f¥5d D 4fY6f °F, 1800,674 i?gg81'65§ A 2'56245’* A 2'724(7)’*
312 512 , 184" 0,26776 0,54806 - 5,51(8) 1,210(9) -

1737,254 0,58770°8 1,299(9)®

C C C

454 %D s La50 55 1739,164° . 0,54807° . 1,209(9)A
572 512 , 1781,699B - 0,01708 0,03821 - 3,30(7) 8,030(7) -

1779,667 0,043448 9,149(7)®

1781,678° c c

4£6d 2Dy, 46f 7, - 5460.023* - - gggggcl)’* - - 2%8(7)’*
, , ,110(7) -

5449,951° 0,22958° 5,155(7)®

5468,824° 0,27354° 6,100(7)°
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Tablo A.9. Devam

Gegisler N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar

4f¥%d ’Ds), 4fY%f 2Fg), 2910,81° 5586,654: - 0,19482°8 0,01915: - 1,53(8)° 4,090(6): -
5566,743 0,01605 3,454(6)
5586,447°¢ 0,01913° 4,088(6)°

4F*7d *Dyp 4F*6f 25 9676,79* 25370,402% - 0,55296* 587890 - 5,91(7)" 6,090(7)* -
24964,505° 5,36722°8 5,744(7)®
25366,135°¢ 5,87971¢ 6,095(7)°

4f7d 2Dsy, 4F6f °Fg, 9674,43" 26436,843" - 0,03869* 0,40298* - 2,76(6)" 3,850(6)" -
25996,678° 0,37362° 3,687(6)°
26432,210°¢ 0,40304°¢ 3,848(6)°

4t¥5d ?Dg), 4t6f 2F), 1859,53* 1781,288" - 0,34178* 0,76443% - 6,59(8)" 1,610(9)" -
1776,978° 0,910008 1,922(9)®
1781,269° 0,76446° 1,607(9)°

4f6d 2Dsy, 4F6f °Fy), - 5582,615" - - 0,38319* - - 8,200(7)* -
5540,524° 0,292558 6,356(7)°
5582,436° 0,38288° 8,195(7)¢

4t47d ?Ds), 4t6f 2F), 9675,68" 26346,636"  — 0,778642* 8,08723* - 7,39(N)* 7.77(1)* -
25434,583° 7,84984 & 8,093(7)®
26342,652°¢ 8,08827¢ 7,774(7)°

4f6s Sy, 4f49p 2Py, 1241,08" 1200,673* 0,063943* 0,00035* - 2,77(8)* 1,620(6)* -
1199,7778 0,00203® 9,385(6)°
1200,134° 0,00177°¢ 8,197(6)°

4f¥5d 2Dy, 4t¥9p Py, 1605,40% 1657,662" - 0,00016* 0,00046" - 4,08(5)" 1,110(6)* -
1655,956° 0,00123° 2,985(6)°
1656,635° 0,00067°¢ 1,634(6)°

4f8s 2Sy, 4f9p 2Py, - 9758,953* - - 0,01961* - - 1,370(6)* -
9700,064° 0,02589° 1,836(6)°
9723,471° 0,02201°¢ 1,553(6)°

4f47d ?Ds, 4t¥9p Py, 27955,53" 14772,578% - 0,06688" 0,03081* - 2,85(5)* 9,420(5)* -
14637,760° 0,01583° 4,928(5)°
14691,423° 0,02693¢ 8,322(5)°

4f16s %Sy, 4f¥9p 2Py, 1241,08* 1197,002* 0,12743% 0,00070* - 5,52(8)" 3,260(6)" -
1196,088° 0,00392° 1,827(7)®
1196,490° 0,00345° 1,609(7)°

4f¥5d %Dy, 4f¥9p 2Py, 1605,40% 1650,673" - 0,00003* 0,00009" - 0,877(5)* 2,250(5)* -
1648,936° 0,00021° 5,108(5)®
1649,699° 0,00014°¢ 3,319(5)°

4f5d 2Ds), 4f9p 2Py, - 1688,922* - - 0,00081* - - 1,890(6)" -
1687,099° 0,00286° 6,694(6)°
1687,903¢ 0,00119° 2,789(6)¢
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Tablo A.9. Devam

Gegisler A gf Ak
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Bu ¢alisma Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar

4175 %Sy, 4f¥9p %Py, 21963,56" 3420,235% - 1,04694* 0,00428" - 2,89(7)" 2,44(6)* -
3412,781° 0,00668° 3,828(6)°
3416,060° 0,00536° 3,064(6)°

4f8s %Sy, 4f9p 2Py - 9521,586" - - 0,04019* - - 2,960(6)" -
9464,066° 0,053008 3,946(6)°
9489,297¢ 0,04491¢ 3,326(6)°

4f47d ?Dgy, 4f¥9p Py, 27956,974 142353824 - 0,01333* 0,00639" - 1,14(5)* 2,11(6)% -
14106,922° 0,00321° 1,076(5)®
14163,330¢ 0,00562° 1,867(5)°

4t9s %Sy, 4t¥9p Py, - 41582,618"  — - 3,47516" - - 1,340(7)* -
40704,762°8 3,28877° 1,324(7)®
40973,741° 3,49133¢ 1,387(7)¢

4f7d 2Dsy, 4f49p 2Py, 27937,23* 14565,053*  — 0,12202* 0,05625" - 6,95(5)" 1,770(6)* -
14430,688"° 0,03226° 1,033(6)°
14489,634° 0,04941° 1,570(6)°

4t¥5d %Dy, ATHTF 2Ry, 1701,36* 1588,880" - 0,14424* 0,27334% - 3,32(8)" 7,22(8)* -
1491,978 1587,238° 0,012728 0,32567° 5,72(7)® 8,620(8)°
1437,99¢ 1588,870° 0,02961°¢ 0,27338° 9,55(7)¢ 7,223(8)°

4f5d 2Ds), 4FTF 2Fg, 1753,85" 1624,289* - 0,00960" 0,01910* - 2,08(7)" 4,830(7)" -
1490,31° 1622,568° 0,00900° 0,02372° 2,70(6)° 6,008(7)®
1605,39¢ 1624,278° 0,45392°¢ 0,01910°¢ 1,76(9)° 4,829(7)¢

4t¥6d ?Ds;, AFH7F 2R, 8612,30° 4215,140* - 7,020488 0,17986" - 6,31(8)® 6,750(7)" -
4203,5908 0,15947° 6,019(7)°
4215,067¢ 0,17978°¢ 6,749(7)°

4f¥6d ?Ds), 4f97F 2R, 8622,45° 4284,673* - 0,501348 0,01264% - 450(7)8 4,590(6)" -
4272,7328 0,011208 4,090(6)°
4284,598° 0,01263° 4,590(6)°

4f47d ?Ds, AFH7F 2R, - 10660,071* - - 0,07788* - - 4,570(6)* -
10586,393° 0,03533° 2,102(6)°
10659,603¢ 0,07774° 4,563(6)°

417d 2Ds), AT 2Fg, 14096,93* 10843,870* - 4,05630" 0,00547% - 1,36(8)" 3,100(5)* -
35113,14° 10767,687° 0,15175°¢ 0,00275°8 8,21(5)¢ 1,583(5)®
10843,386¢ 0,00546° 3,096(5)¢

4f¥8d ?Ds;, AfY7F 2Fg), 10891,62" 48586,120"  — 1,42962* 7,02565% - 1,21(8)* 1,990(7)* -
32033,83° 46792,687° 0,57395° 4,62629° 5,59(6)® 1,409(7)®
48576,423° 7,02671°¢ 1,986(7)°

418d 2Ds), e S 10889,95*  53129,317% - 0,10101* 0,45892*% - 5,68(6)" 1,080(6)* -
31939,828 51328,129° 0,04099° 0,40265° 2,68(5)° 1,019(6)°
53117,723° 0,45900°¢ 1,085(6)°
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Tablo A.9. Devam

Alt seviye Gegigler ~
Ust seviye Py
4f%5d 2D Bu cal
512 477F 2, MCHF+BP lSmaHFR B of
u
4f6d °D ﬂggiéi 1624,076" —cabymalar MCHE +Bgah$maHFR %A«
512 AF47F °F 1438 03° 1622,4698 0,192206" 5 . calismalar M Bu ¢cahisma _
72 it 1624,066° 0,017976° o'igéozﬁ* - 7 CHF+BP HFR Diger
428 A ,45601 17(8 cal
47'8d “Ds AF47f 2 4273:3?‘,35 a 9'591416C 0,38207¢ 720%7; T'GSO(S)A - i
7f F 108 A 4283128(: 0125287A _ 2,54(9) 9%25(9)?
. 91,02 52903,027* 0,22542° - 662(8)
4f15d 2D 31960,448 ' - 0 9,190(7)*
ar2 1 , 512 B A 25276° : ) -
4t 7y, 52839,423 3'03150 921765 8,238(7)°
1642,55" 2,731° 81994° ‘ - 9,190(7)°
4f%5( 2 1804’255 1510227A B 8,085275 1|52(8)A > 208(7)A
Dsp ) 67 1500 4418 0,09000~ 9,21906° 7,14(6)° ,200(7) -
4748f 2F,, 1973,31¢ 1= 10%21‘21; O,giooos 0 15776 2,055(7)°
1601 43~ : 01352 ’ - 2,198(7)°
4fed 2 101430 lsaasl - 0,21252° 0188717 2.23(8) P
Dsz Af48F 2F 29 1541,358° 0,00604* 8’357800 415(6)° 5'524835 -
512 1542,177° 0.0 c ,01103* _ 5,46(8)¢ '
afieg 4305,058 37 03,45éA ,01486 0.013638 1‘41(7% g,tlns(s)i
6d “Dsp 4f1gf 2 36987228 N 0.005378 0,01104C 3’33(7)0 ,100(7) —
8f Fsi2 43 8 3703’4300 ' 0,10754A _ 3'826(7)(‘2
47474 2 0758 3757,025% - 0,10018° 1,93(6)° 5'225(7%
d "Dy 1 3752.148° 5 0,10751° 230(7) _
4f8f °Fsp 37521148c 0,00041 0,00757% 4,884(7)°
20054,19” 998 ‘ - 5,228(7)°
4£47d Dy 11 403132C ;gggzm: _ , 8'88%3? 1,49(5)° 3'58SE8A
4f48f 2F ' ,195 ,93722% 0 A 3,340(6)8 -
14 ; 20044037 ;ggggggi 271053° Ozgggggs - 1,97(8)* 3’577E63c
4f9d 2Dg, sttt 11403,61°¢ 7978:1595 - 0,57044 8,883880 1,39(8)° 23;8%’; _
572 800 c ,005924 _ '
11743,04* 7290,134 . 0,19352° 0,00434° 9.47(6) 8,965(6)°
4fad 2 11447,46° 39.408° - e 6,170(5)"
Dsp . ,46 71141 8458 2 A 0,00592°¢ 9,92(6)° ,170(5) _
41181 s 18752,29° 72929'2320 1’221165 9,09953" 4,546(5)°
11741.88" ' 28107 ' - 6,165(5)°
ey s Sl 200 L1200
afgf 18750,93° 556 19540 ‘56653 ’ 1205(00°
g : 83668,696° Farept S s A 1,54(8)° e
1691,417 ' 09131 1,141(7)°
4f%d 2 leo14r  lsagsr - 0,38568° 0577497 2.45(0)] 5400
Dsi2 4f148f ZF 32 1541,145B 0’12110A 8!26658(: 4,68(6)B 5’82522;8 —
712 15 c ,22073% _ 7,31(6)° !
4307217 41,953 0,00187° 0265468 . 5.398(5)°
3755.602% 26546 82(8) 6.190(8)"
3750,891° 0,00818 0,220787 5,13(6)° A%0(8) -
0,14085° 2,91(6)° 7'193(8)A
0,15145° 160(7) -
6,677(7)°
7,162(7)°
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Tablo A.9. Devam

Gegisler N of A
Alt seviye Ust seviye Bu cahsma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caligmalar

497d ?Ds), 4fgf 2F, 11401,00° 7994,211: - 3,8687° 0,11851: - 1,98(8)° 1,240(7): -
7972,478 0,08637 9,063(6)
7994,105° 0,11842° 1,236(7)°

4f*9d Dy, 4F8f 2Fy, - 83025,379"  — - 11,4201" - - 1,110(7)* -
80733,198° 11,6426° 1,191(7)®
83013,957°¢ 11,4211° 1,105(7)¢

4f5d 2Dy, 4F9f ?Fg), 1604,54" 1463,042% - 0,06258* 0,09900* - 1,62(8)" 3,120(8)* -
2837,34° 1462,586° 1,02548° 0,12080° 1,27(9)® 3,766(8)°
3277,90° 1463,040° 3,43290¢ 0,10002° 3,19(9)° 3,117(8)°

4t¥5d ?Dg), AtH9f 2Ry, 1651,14* 1493,012* - 0,00412% 0,00700* - 1,01(7)* 2,090(7)* -
2831,368 14925328 0,07271° 0,00869° 6,05(7)° 2,603(7)8
2648,23° 1493,009° 0,16325°¢ 0,00700¢ 1,55(8)° 2,095(7)°

4f¥6d %Ds, 4f¥of 2R, 2303,45% 3432,026" - 0,12276* 0,06837" - 1,54(8)" 3,870(7)" -
3429,506° 0,06486° 3,678(7)°
3432,012° 0,06836° 3,871(7)¢

4t¥6d *Ds), AtH9f 2Ry, 2304,178 3477,982% - 0,0089° 0,00482% - 1,12(7)® 2,660(6)" -
3475,389° 0,00458° 2,526(6)°
3477,967°¢ 0,00482°¢ 2,657(6)°

4F7d 2Dy, 4F9f ?Fg), 3453,65¢ 6759,450* - 0,51674° 0,05842% - 2,89(8)° 8,530(6)" -
6749,634° 0,04352°8 6,372(6)°
6759,393¢ 0,05838° 8,523(6)°

4f47d ?Ds), AfH9f 2R, 3453,89¢ 6832,888" - 0,03698° 0,00413* - 2,07(7)°¢ 5,900(5)* -
6822,875° 0,00325° 4,652(5)°
6832,829° 0,00413¢ 5,894(5)¢

4f48d ?Ds, 4f¥of 2R, - 13384,192% - - 0,04107% - - 1,530(6)" -
13321,580° 0,00922° 3,466(5)®
13383,967¢ 0,04102° 1,527(6)°

4t¥8d ?Ds), AfH9f 2R, 17745,74% 13707,080% - 0,91816" 0,00286" - 1,94(7)* 1,020(5)* -
13665,346° 0,00071® 2,531(4)®
13706,845° 0,00286° 1,016(5)°

4f5d 2Ds), 49 2F,, 1651,13" 1492,933* - 0,08252* 0,13998* - 2,02(8)" 4,190(8)" -
2649,10° 1492,4548 3,26529¢ 0,170208 4,14(9)° 5,096(8)°
1492,931°¢ 0,14002° 4,190(8)¢

4f¥6d *Ds), afof 2F,, 2303,528 3477,5594 - 0,177348 0,09640" - 2,23(8)® 5,320(7)" -
3474,967° 0,09133° 5,045(7)®
3477,545° 0,09639°¢ 5,316(7)°

*Dream Databese [64], "NIST Periodictable [62], “Migdalek [306, f’den cevrildi], °U.1. Safronova ve M.S. Safronova [335, A’den ¢evrildi], *Facwett and Wilson [305, A’den gevrildi], ‘Migdalek [308, A’den
cevrildi]
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Tablo A.10. Yb lII*iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari (Tablo 3.30’un genis hali)

340

Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu ¢alisma Bu calisma
HFR HFR calismalar
Cift parite icin:
4FB(F0)5f e 138359,537" 1,731% -
138367,588° 1,728°
4FB(F)5f Py 138639,741" 0,928* -
138624,513° 0,930%
4FB(F)5f P, 138657,798" 1,334% -
138647,007° 1,350°
*Po 141496,228"
140989,3008
Py 148791,224" 1,605" -
148774,909° 1,609°
4FB(F)5f F, 138994,984" 0,975%8 -
139001,095°
4FB(F)5f °F, 139000,556" 1,201* -
139003,689° 1,2048
°F, 149237,609" 1,126"8 -
149248,3718
°F, 149340,025" 0,814* -
149329,681° 0,801°
4F3(2F°)5f "Hs 139036,617" 1,00148 -
139051,933°
4F3(2F°)6f %, 161690,502° 1,738° -
4f53(F)6f Py 161817,801° 0,9148 -
4F3(2F°)6f *p, 161821,044° 1,340° -
°p, 164022,701°
*p; 172063,767° 1,586° -
4f53(F)6f *l, 161850,581° 1,143° -
% 161841,508° 1,012° -
3l 172182,9338 0,846° -
4F3(2F°)6f Dy 161905,929° 1,254° -
°D, 172175,563° 0,765° -
D, 172224,117° 1,228° -
43O 6f D, 161992,804° 0,974 -
4f3(2F°)6f 'R, 161993,274° 0,975 -
43(°FO)6f °F, 161997,890° 1,176° -
°F, 172302,095° 1,1108 -
°F, 172324,0818 0,7928 -
4f3(2F°)6f "Hs 172394,128° 1,0448 -
43(°FO)6f 3Gs 162042,093° 1,146° -
*Gs 172354,928° 0,829 -
3G, 172386,334° 1,0738 -
4f3(2F°)6f *Hs 162015,006° 1,030° -
*He 162040,177° 1,155° -
*H, 172376,362° 0,833% -
4f53(F)6f G, 162052,791° 1,018° -
4f3(2F°)6f s 172219,593° 1,0248 -
43O\ 6f 1S, 173061,900°
43RO TE %S, 174221,402° 1,737° -
AfBCFO)7E Py 174291,687° 0,912° -
43RO TE *p, 174293,708° 1,3378 -
3p, 177407,9008 -
*p, 184580,100° 1,583° -
AfBCFO)7E °l, 174312,192°8 1,143° -
%l 174306,382° 1,012° -
35 184647,489° 0,846 -
43RO TS *Ds 174346,508° 1,252° -
D, 184644,417° 0,7718 -
D, 184675,496° 1,2248 -
4RO TS D, 174402,485° 0,975° -
AR TS 'R, 174393,971® 0,976 -
AfB3CFO)7E *Fy 174396,348° 1,1728 -
°F, 184718,390° 1,104° -
°F, 184732,630° 0,797® -
AR TS "Hs 184772,763° 1,0448 -
AfBCFO)7E *Gs 1744235788 1,139% -
*Gs 184747,219° 0,835 -
G, 184767,510° 1,0748 -
43RO TS *Hs 174407,685° 1,0378 -
*He 1744243548 1,155° -



Tablo A.10. Devam
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Seviyeler E g-carpani
Konfigiirasyon Terim Bu calisma Diger Bu ¢calisma Diger
HFR calismalar HFR calismalar
*H, 184761,270° 0,833° -
AR TS G, 174430,901° 1,022° -
AFBCFO)7f e 184671,315° 1,024° -
AR CEOTE 'S, 186699,700°
Tek parite icin:
AF3(°F%0)851 (7/2,112)% 153907,358" 1,2514 -
(712,112)°% 153960,741* 1,036* -
4F3(2F%) 851 (5/2,1/2)°%, 164248,820" 0,666 -
(5/2,1/2)°% 164287,980" 1,047% -
42CFY7d o, 156569,820° 1,098° -
AFBCFO7d °F°, 156585,172° 1,105° -
3F°, 166872,313° 0,793% -
°Fo, 167394,867° 1,009° -
453CFY7d THYy 156578,884° 1,035° -
43R 7d 3pe, 156618,286° 1,356° -
*po, 158305,689° 1,093° -
%p% 167399,326°
42RO 7d G, 157075,905° 1,132°8 -
43R 7d 3H 157122,502° 1,167° -
°He, 166894,101° 0,832° -
3H°, 167426,761° 1,0298 -
4f53(F)7d G% 157171,526° 1,1708 -
5G% 166913,917° 0,861° -
G, 167469,507° 1,0318 -
43R 7d D% 157196,487° 1,199° -
D% 167489,393° 0,749° -
D2, 167512,006° 1,089% -
4f53CF)7d Do, 157211,9298 1,0978 -
43CF)7d 'poy 167955,210° 1,158° -

*NIST Atomic Spectra Database [63], "Quinet ve Biémont [48], ©U.I. Safronova ve M.S. Safronova [346], “Oberg ve Lundberg

[345]



Tablo A.11. Yb III%iin elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikh salmnici siddetleri ve gA,; agirlikli gegis olasiliklart (sn™)
(Tablo 3.31’in genis hali)

Gegisler A log(gf) gAi
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger
HFR calismalar HFR caligmalar HFR calismalar
AF5(%F°5)5032 (7/2,3/2)°% A5 (F°,)6pan (7/2,312)3 2582,4518’; 2588,607° -1,101: -1,38° 7,921(7): 4,16(7)°
2543,1594 -3,636 2,383(5)
AF3(2F°5)503 (7/2,3/2)% AT (F%,)6pan (7/2,312), 2548,8851’; 2555,283% -0,556: -0,67° 2,855(8): 2,20(8)"
2510,5921 0,333 4,916(8)
AFB3(*F°212)5031, (712,312)°% AFB3(*F5)6pus (5/2,1/2)3 2354,5596" 2358,532% -2,092% -2,08* 9,726(6)* 1,01(7)
2321,75948 -2,2408 7,119(6)°
AF3(2F°12)5d312 (712,312)° A3(2F%2)6par2 (5/2,3/2), 2064,2382* 2068,111° -3,437% -3,42° 5,729(5)* 5,90(5)
2039,0253° -2,453° 5,651(6)®
AF3(2F°12)5d312 (712,312)° AF3(2F%2)6par2 (5/2,3/2)3 2026,3624* 2030,324° -2,439% -2,38° 5,913(6)" 6,74(6)
2002,05978 -2,0778 1,394(7)8
4F3(2F°12)5ds2 (7/2,512)°% AF3(3F%0)6pys (7/2,1/2)3 3166,8971* 3138,573° -1,066" -1,21° 5,712(7)* 411(7)
3237,24198 -1,026® 5,988(7)®
4F3(2F°12)5ds2 (7/2,512)°% AF3(3F%10)6par (7/2,312), 2660,1017* 2638,059° -0,249* -0,37° 5,311(8)" 4,05(8)*
2709,4667° -0,250° -0,31° 5,112(8)® 4,62(8)"
4F3(2F°12)5ds2 (7/2,512)°% AF3(2F%10)6par (7/2,3/2)3 2619,3752* 2597,219° -0,693* -0,80° 1,972(8)" 1,54(8)°
2667,2707° -0,7018 1,868(8)°
AFB3(*F°2)5ds2 (7/2,5/2)° AFB3(*F5)6pus (5/2,1/2)3 2385,2151* 2365,678" -3,228" -3,06* 6,934(5)* 1,01(6)
2424,7641°8 -3,7288 2,121(5)®
4F3(2F°12)5ds2 (712,512)°% AF3(2F%)6pus (5/2,1/2), 2364,4113* 2345,634° -2,656" -2,92° 2,637(6)" 1,43(6)
2403,3421° -3,286° 5977(5)°
4F3(2F°12)5ds2 (712,512)°% A4F3(2F%1)6par (5/2,3/2); 2126,3871* 2112,400° -4,456* -3,76° 5,162(4)* 2,55(5)°
2157,87418 -3,4958 4,585(5)8
4F3(2F°12)5ds2 (712,512)°% AF3(2F%1)6par (5/2,3/2)3 2049,026" 2035,618° -3,961* -3,51° 1,736(5)" 4,96(5)
2078,1856° -2,699° 3,091(6)®
4F3(2F°2)5ds, (7/2,5/2)% AF3(3F%0)6pus (7/2,1/2)3 3377,2210" 3364,295° -2,936% -2,98° 6,769(5)" 6,15(5)
3306,4069° -1,5618 1,677(7)®
4F3(2F°2)5ds, (7/2,5/2)% AF3(F%0)6pus (7/2,1/2), 3342,8284" 3325,514° -1,3114 -1,35° 2,916(7)* 2,68(7)?
3273,3326° -0,800° 9,871(7)®
4F53(*F2)5ds, (7/2,5/2)%% AFB3(*F%22)6parz (7/2,3/2)s 2824,3434* 2808,527% -1,497% -1,59° 2,664(7)* 2,18(7)
2774,4231° -1,926° 1,027(7)°
4F3(2F°2)5ds, (7/2,5/2)% AF3(2F%12)6par (7/2,3/2)3 2761,6271* 2749,900° -0,074* -0,20° 7,367(8)" 5,58(8)°
2714,0485°8 -0,0648 7,819(8)®
AF3(2F°0)5ds, (7/2,5/2)% AF3(2F%10)6par (7/2,312), 2723,2755* 2712,324° -0,195% -0,36° 5,743(8)" 3,94(8)°
2676,9893° -0,433° 3,431(8)°
AF3(2F°0)5ds, (7/2,5/2)% A3(2F%)6pys (5/2,1/2)3 2502,6006" 2491,693° -1,7514 -1,70° 1,888(7)" 2,14(7)?
2463,3611°8 -1,574® 2,933(7)8
AF3(2F°2)5ds, (7/2,5/2)% A3(2F%2)6par (5/2,3/2)4 2177,1471% 2169,796° -2,137% 2,16 1,026(7)* 9,70(6)?
2147,4344° -2,100° 1,150(7)°

A%



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
Ust seviye Iy
4 y B
12)50siz (712,5/2)° 4f5(°F.,)6 uﬁ;:lgma Diger Bu call log(an)
AF3(2F%;,)5ds (7/2,5/2)° Parz (5/2,3/2)s 2135 05687 ¢alismalar % Diger B 9A
2 ’ /2) 3 4f13 20 ! 8 2128.241% R gahsm 1 w Dis
453 (“F°712)6pu2 (7/2,112)3 2106,4731° ‘ -2,533" -2,542 =L HFR cal il
212)50s12 (7/2,512)% - 3424,9851* 2432 930" -2.470° ) 2.284(6)° — lsznalar
4F3CF° ()6 (712,1/2)s 3404,4040° ' -1,755" o0 5,091(6)° 196)
12)50s2 (712,512)°% Jftag 3389,6179" 2392 560° -1,697° , 9,999(6)* 4.65(6)°
43P (“F®712)6psr2 (7/2,3/2), 3369,3505° ' -3,989* 217 1,157(7)8 ,65(6)
212)50s72 (7/2,5/2)% AFSCE 2839,8519* 2842 959° -1,8448 ) 5,954(4)* 3,90(6)?
4f132F° (F°712)6par2 (7/2,312) 2825,5886° ' -0,819% 7 8,416(6)8 90(6)
(3F%2)50s7, (7 o s 2793.48337 04648 0,72
si2 (7/2,5/2)° 4f530F° 2 4833 2795 586° 0,464 -0.66¢ 1,254(8)" 1.56(8)°
4F3F° 712)6P312 (7/2,3/2) 779,7289° ’ -0,006” Poed 2,871(8)° 56(8)
(CF°1)50s1, (7/2,5/2)° s 4 2754.2482" 756,761 -0.310° 0,20 8.433(8)" 1,78(8)°
0 ’
praErs f2(F’s2)6pu2 (5/2,1/2) 2740,8672° 761 -1,323% o 4,227(8)° 5,33(8)"
(“F°712)5ds2 (7 o e 2528 7329”4 N B 1,20
512 (7/2,5/2)% 4F3F0 o1 329 2529 145° 0,626 4,179(7)" 5 47(7)"
4 CFe (Fs2)6puz (5/2,1/2) 51734787 ’ -1,163" 217 2,098(8)° 410
712)50s12 (7/2,5/2)% e 2505,3626" 2506.248° -1,251° ' 7,169(7)" 7 00(6)?
2753 (*F%2)6parz (5/2,3/2) 2494,2665° ' -0,797* o 5,899(7)® ,00(6)
(3F°12)50s (7 0 4 2196 89787 19148 1,81
512 ( /2'5/2) 3 4f13(2F0 2 8978 2198,143?% 1214 -1 87d 1‘697(8)A 1.64(7)?
4f13(2F° 512)6Par2 (5/2,3/2) 188,3465° ! -0,4417 1 aa 6,548(7)° 64(7)
(°F°712)5ds, (7/2,5/2)°% 450 2 2173,7476* 2175 2912 -0.743° 1,48 5.002(8)" 1,44(7)°
o ,
4§53(2F° F(°F°s12)6par2 (5/2,3/2) 2165,4116 ° 221 -1,666" a g8 2,517(8)° 4,61(7)°
(“F°712)5ds2 (7 o 3 2154 A - B 3,13
si2 (7/2,512)% A5 5 0479 2155 505° 1,790 3,044(7)" L 056
4f132F0 (“F°712)6pu2 (7/2,1/2) 145,8250° ' -0,536" 1@ 2,306(7)® 05(6)
(“F°712)50s2 (7 o 4 3448 A - B 1,16
si2 (7/2,512)° AR 3 12000 3463,505° 1,357 4,188(8)" 9.01(7)
4F3CF (*F2)6psn (7/2,3/2)s 405,1228° ’ -1,859* > oat 6,361(7)° 91(7)
7/2)5d5/2 (7/2'5/2)05 4f13 2o 2899,4090A 2906 320° _1’7935 ' 71760(6)A 5 11(6)°
4f13(2F° (F°712)6parz (7/2,3/2) 2868,5235° ' -0,195% P 9,266(6)° 11(6)
(“F°712)5ds2 (7 o 4 2792 A N B 0,34
si2 (7/2,512)% A5 5 9986 2803 425° 0,251 5,066(8)" 261(8)
2F3(F° (°F’s12)6parz (5/2,3/2) 764,4921° ' 0,116 P 4,547(8)° 61(8)
(F°s12)6s o 4 2221 A B 0,02
vz (5/2,1/2)% A5 CE 4819 9997 7128 0,052 1,117(9) 8.06(8)
4 CFo)8pae (712,112): 2203,3805 ’ 177 A7E ssiEe
<12)6512 (5/2,112)% - 3655,2795" 3663.724° -1,4368 ) 2,277(7)* 2.33(7)
4F3CP (F72)6psrz (712,312) 36606510 ’ -3,345" 347 5,030(7)° 330
5/2)651/2 (5/2,_‘]_/2)02 4f13 oo 2996,3816A 2999 439° ‘3,4285 ’ 2,255(5)A 16 a
430 (CFo12)Bpar (7/2,312); 2999,8785° ’ -2,837% 203" 1,859(5)° 66)
512)65112 (5/2,112)° . 2944,8070* 2946756 -2,836° : 1,082(6)" 67405
48R (Fs2)6puz2 (5/2,1/2)3 2948,2384° ’ -1,966" 208" 1,081(6)° 740)
512)6512 (5/2,112)% o 2652,0993" 2652 241° -1,966° ’ 8,321(6)" 6 34(6)?
(F°s2)6pur2 (5/2,1/2), 2654,7609° Y 0,279 0.15° 8,290(6)° 34(6)
2626,4046" 2 0,267° ' 1,801(9)"
2629,1038° 627,073" -0,616" 1 749(933 1,34(9y°
omar o Saa®r ey
’ 21738(8)8 ’ 9(8)
1,66(8)°

eve



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
aC Tstooni
(°Fs12)65112 (5/2,1/2)% seviye — x

1302 43P0 calisma —

4F3(2F%,)651 (5/2,112)° (*F°s2)6p3r2 (5/2,3/2), HFER Diger B log(gf)

' 2 13020 2335,9483* caliymalar _ Bugahsma —
4FB(2F° 41 (F%)6) 83 23 HE Diger 9Aq
512)6512 (5/2,1/2)° par2 (5/2,3/2); 2338,14448 37,971° — R caligal ~Bugalgma i

A3 (2F° ek 4F53(F%,)6 2264,2885" O,166B Sor ar CER Diger
(?F%:2)6512 (5/2,1/2)° 512)6P312 (5/2,3/2)3 2266,31858 2265,665° 144 ! 1789(9)" caligmalar

A3 (2F° A2 4f3(2F° 2242,9216" 81317: 0.20° 1:700(933 1,32(9)°
CF’s2)Bs12 (5/2,1/2)° 712)6Puz (712,112)s 2244,8730° 2244,284° 337 : Py 1'492(0)°

4F9CE A 40P 3713,6076" o088 003 S an ) 207(9)°
(Fs)Bsuz (5/2,1/2)° )83 (712,312), 3707,9004° 3711,887* 093 1 A 2.057(0)

AFB3(2F°, 2 4f13(2F° 6 3035,4642A -%942: -2 43° 1’641(933 1,22(9)
(F%y2)6s12 (5/2,1/2)° 212)6P3r2 (7/2,3/2)3 3031,54208 3031,644° -2,733 ) 5 524(6)"

. 112)°% 4F5CF)6 2982,5473* :;1374: 1.88° 8.977(5)° 1,78(6)°
(°F°s2)6512 (5/2,1/2)° 712)6Par2 (712,3/2)4 2978,81578 2977,835° 917 ) 3,058(7)A

4F53CF° e 4F5CF52)6 2937,86407 :1’298: 22,687 8,792(5)° 9,62(6)°
(?F%:2)6512 (5/2,1/2)° 52)6P12 (5/2,1/2)3 2934,23268 2933,822° 422 ) 37770

AFB3(2F°, 2 4f13(2F° )6 2682,6709A :111684: -3.15° 2’845(7)3 1,56(6)
(°F°2)6512 (5/2,1/2)° 512)6P312 (5/2,3/2)4 267952808 2677,392° 847 ) 0.160(5)"

e 4F°CF 2312,1645" 0,005 -0.14° 1,101(73B 5,51(5)°

Af13(2F°, 52)6pu2 (5/2,1/2), 2309'8818B 2309,278° 810222 1 7,441(8)A
(*F°s2)6s12 (5/2,1/2)% 5222’3833A 2651,746° 05000 0,52* 9,773(8)° 6.75(68)

132 4F5CF° 3923° 746 ’ 5,139(9)"

A CFs)6suz (5/2,1/2)° (Fs)6paz (5123/2); 0,2697 0,15° 4 96229)8 4,11(9)°
A3 1/2)7% 4f13(2|:0 2286,5355A 012095 0109d 1:757(9;A 4'14'60(9)c
(Fsa)fds (512,512 wo)opar (12302 5584’34358 zzesss 0,498 ’ 1,534(9)° 1,35(9)a
,5/2)% -

13 4F3CF 64,7487" ’ 0,62° 489(9)°
4F3(F°%)5ds, (5/2,3/2)° (Fs12)6parz (5/2,3/2): 2262,55718 2262,267° -0,593° ,62 4,050(8)" 1,18(9)d)
AFCF S 4t 2360,2840* 208 018" 3:265(835 3,09(8)°

(Fs2)5srz (5/2,3/2)° )Pz (712,112)s 235957458 2361,347° 375 ’ 2,079(9)"
43 2 4F3CF°,)6 3966,7956" :8,809: 087 3.087(9)° 1,97(9)°
(*Fs2)503 (5/2,3/2)° 2)8Pu2 (712,112)4 4088,8758° 3985,552° 627 1 B 19310y
s 312)°% 4F9CF )6 3919,4309” ‘51221: 2.39° 2,828(835 1,61(8)°
(*F%12)50a12 (5/2,3/2)°. 712)6P3r2 (7/2,312)s 4038,4145° 3931,242° -2,694° : S
4F3(F° 2 4f3CF%1)6 3143,6993* :%’7415 -1.90° 8,080(5)° 1,74(6)
(F°s2)5dsr2 (5/2,3/2)° 712)0Pai2 (7/2,312)4 3219,82248 3151,437° ,186 ' 7 887(6)"
JEe :312)% 4f13(2F0 5 3094,09717 :51713: 188 2,662(6)5 5,48(6)
(CF%)5ds2 (5/2,3/2)° 52)6P2 (5/2,1/2)s 3167,7963° 3102,186° 645 : et
S 43P 2812,3419" -1,937% 208 1458 (G)B 8,92(6)"
512)6Parz (5/2,3/2) 2872,9663° 2816,912° -2,367° : 8004 )
4 2407 8521* o6 0,04° 2'855(6)B 5,85(6)"
2452'21343 2412,337° 01,114B -0,04 9’824ES§A
' -1,013* )
1 0%35 -1,14° 1,050(9)3 ;,66(8)a
) 1,116(8)* ,047(9)°
1,067(8)® 8,31(7)*

4%



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
Ust sevi
i vi
4153 (%F%)5d3, (5/2,3/2)° ye Bu ¢al L3
4f13 , y ) 4 4f13(2F05/2)6p (5/2 3 HFgma Diéer B |Og(gf)
0 312
(3F%12)5d312 (5/2,3/2)% s ,312)3 2356,47417 23§iall$malar % Diger Bu cal gA
A4F9CF)50y (512,31 (Fre)opuz (712.1/2); 4213?;8’94428 oL08¢ -0,886" 3 ;hfma'ar —fBugalsma - Difer
w2 (5/2,3/2)% 132 4,5605" 07578 -0,97 cahismalar
A5 4FCF°,,)6py (712,312 43900190° 4213,638° _2,2 R 1,562(8)" T30
( F 5/2)5d3/2 (5/2 3/2)02 " ! )2 3381 1813A 3,7$§B -2 50a 31027(8)8 )
) ) , -3, .
4R 418 CFo)Bps: (7/2,312) 3472,6945° 3358,26° -3250° 026(6)"  1.16(6)"
5/2)5d3/2 (5/2'3/2)02 4f13 , 3 3315 6544A 3 2’9395 _3,34a 5’388(4)2
0 ! T4
4FCF (F%2)6pys2 (5/2,1/2) 3403,6808° 292,358 S 197A ,267(5) 2,65(5)°
52)5d32 (5/2,3/2)°% 45132 ’ 2949,1692* 2 31022B 354 31263(5)/?
0 ! 9,
430 (®F°s1)6py2 (5/2,1/2) 3018,45108 928,974° e ,854(5) 1,76(5)"
512)50312 (5/2,3/2)°% 4650 2 2017.4302° ) 018585 1,048 21179(5)/?
0 ! Y,
4f13(zFD ( F 5/2)6[)3/2 (5/213/2) 2985132645 898,31a 0,282 ) 60(7) 7'02(7)3\
s2)5 e (5/2,3/2)"s 4690 ' 25633768" 2 0,326° 041 R
0 ! gl
AR5 (512.32) (F°s2)6p3n (5/2,3/2), 32%3,72235 550,389° 1747 flngd 3'58;‘%8 3,05(8)"
a2 (5/2,3/2)"2 1302 3410% -0,9618 - 1 2,68(8)°
e 415 (F%,)6psn (512,312 2526.1568° 2464,591° A 818(7)" 1.89(7)°
w2)5dss (512,5/2)"s A5 32 2451,7867" ) 1,693° -2.39° 411'865(8)/?
0 ! “d
4FCF (F°,)6p312 (7/2,3/2) 2499,54078 439,312 0773 ,062(6) 4,47(6)°
s2)5se (5/2,5/2)"s 4690 ’ 35229991% 3 1136° 0,98° oA
0 ! “d
4F5CF (CF°%1)6pu2 (5/2,1/2) 3808,76838 550,876 L 2ean ,871(8) 1,30(8)°
s2)5se (5/2,5/2)"s 4F5¢ ’ 3022,4095" 3 2,979° 168" A
0 ! T4
4F5CF%)5d (*F%s2)6psr2 (5/2,3/2)1 3230,3603° 040,663* -1,661 e 4'8323(7)3 1,12(7)°
512)50s2 (5/2,5/2)° - 2644,0697* 065 . 07138 1,78 1,595(5)A 1.28(7)"
A5 (F)5ds (512,51 (Fs)6paz (5123/2); 3221’94605 o978 -0,458" éﬁ;‘d 1,236838 1,20(7)°
52 (5/2,5/2)’ 13,2 2,6286" -0,623" e ' 1,05(7)°
4f13(2F05/2)5d5/ — A5 (CF1)6pu (7/2,112), 12122491’42348 2566,778° _01995A 1100 g’ggggg: 2,60(8)*
2 (512, 01114 1787 -1, : 6.138(8)°
5 1302 787 1 138(8
. AFCF )6 (712.312) 4554 7973 4517,586° L7870 034(8)" 517 (7)2
w2)5siz (5/2.512)%s 2732 e 3623,7201* 3 3,087° 231" ;"5196(7)/?
0 ! ~9,
4FCF (F°12)6par2 (7/2,3/12) 3643,1866° 613,907° 1 800" ,579(6) 1,62(6)°
512)50s12 (5/2,5/2)% 43¢ ' 3459,0135" 3 21798 -1,99° 5'830(5)/?
0 ! T4
4F5CF (3F°%1)6par (5/2,3/2) 3477,00718 456,174% Py ,058(6) 5.24(6)°
52)50s (5/2.5/2)" 41132 ) 2623,2150" 26 -2,308° -2.28° 21231(6)2
4F5CF)5d (F°1)6pu2 (7/2,112)s 2633,50808 21,1072 O,éGAA 2,721(6)8 2,95(6)°
512)50s12 (5/2,5/2)°% A5 4822,0680" 483 03068 0,16° 1’78?(6)/*
A 5den (51251 (F°12)6par (7/2,312)3 2227,07865 5,041 2,689 . 1o 45833 1,39(9)
(0] A - a il
! 2) 2 4f13(2F0 6 37 7,8607 3659 895° —2,4195 ,89 5,871(5)A 3,248(9)°
52)6Py2 (5/2,1/2)s 3 63,2552 Y -2,4712% 2 69° 1,015(6)° 3,72(5)°
3%3'232;: 3216,321° 2,905 8 1680(6)"  1,03(6)°
y '2,155B 2990 5’860(5)3 ' (6)
3,299 ’ 45126 389(6)°
3,080(5)° 89(6)

Gve



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
13,20 [ -
4f5(%F%;,)5ds, (5/2,5/2)% Ust seviye B -
13,2 43 (%F° u cahsma
4FCF)50sn (5/2,5/2)° (Fs2)6pu2 (5/2,112), HER Diger = log(gn)
A0S 2 4f13(2|:0 6 3179,1280° calismalar __ Bugahsma Dige <
(?F°%:2)50s1, (5/2,5/2)°%, 512)6P312 (5/2,3/2)1 3;28,39513 3179,384° > 28|_1|ER gallslgnarlar M ki
13 pria=d 3,2349% b N Dige
A5 CF)50s (512,512)° (“F°s12)6parz (5/2,3/2)2 2823,01323 2765,532° -1,4738 2,69° 3 45??2 Qallsiarlar
AR S12)% 430 2663,5212* -0,5774 -0.69° 2'115(7)B 1,36(6)°
(%F%2)5d32 (5/2,3/2)° 512)6P312 (5/2,3/2)3 2718,97218 2664,935° -0,701° 69 2:31258)/*
4F3F e 4F5CF 2634,0045" -0,279" 041 16 68(8)8 181(8)°
(%F%2)5d32 (5/2,3/2)° 712)6Pu2 (7/2,1/2)3 2688,16268 2635,405° -0,320° ' 4:941(8)A
43P e 43P 4843,0647" 12497 -1.30° 4 321(3)8 3,63(8)"
(°F°s12)5d3; (5/2,3/2)° 212)6P12 (712,1/2), 4909,8276° 4862,769° -0,848" ) 5'414(7)A
43P e 43P 4772,6487" -2,903" .3.50° 1‘311(3)3 4,86(7)°
(?F%:2)5d, (5/2,3/2)° 712)6Par2 (712,3/2)3 4837,2491° 4782,164 -3,937° ' 3'557(5)A
e ' 3 4f13(z|:0 3669,9300A -2’685A -3.80° 3‘197(4)3 8,61(4)*
(?F%:2)5d, (5/2,3/2)° 212)6P312 (7/2,3/2)4 3708,05348 3675,760° -2,628° ) 6’048(5)A
4F3CF° e 4P 3602,5099" 21587 -2,88" 6‘712(5)3 4,64(47°
(2F%5)50s (5/2,312)° 512)6p172 (5/2,1/2)3 3639,22208 3608,933° 'gxggii ' 31484(6;’*
312)% AR 226.1840" -3 . ' 6,59(5)°
AR5 0p (5/2.312)° (°F°s12)6p12 (5/2,1/2), 3255’422(2)5 3228,567° -2,7778 3,70° évg%gi)i (5)
prEre=s e 4P 3188,2409" 0177 0,41° 8‘417(5)3 1,04(5)°
(?F°%2)5d3 (5/2,3/2)° 512)6P312 (5/2,3/2)4 3216,92948 3191,350° -0,5718 ' 4’075(8)’*
4F3CF° e 4P 2704,9246" 0,646 -0,65° 1‘690(3)3 2,49(8)*
CF%,)5da (5/2,3/2)° 512)6Parz (5/2,3/2); 2725,5236° 2708,041° -0,372° 0718 1'484(8)A
AF5CE e 4o CF 2669,9149* 23787 156" et SR bl
(F5e)5ds (512.5/2)° s2)6paz (5/2:312): e Kms 07217 % 273607 1306)
4F3CF S 4¢P 2640,2571* 0,687 -1.00° 1’705(3)B 2,54(7)°
(?F%:2)5ds1, (5/2,5/2)° 212)6P12 (712,1/2)3 2659,8773° 2643,622° -2,0418 ,00 21008E8)A
AF3F° e 43R 5285,1174" 07217 0.91° 8'381(6)3 9,33(7)°
(?F%:2)5ds1, (5/2,5/2)° 712)6P312 (7/2,3/2), 5218,33228 5256,807° -0,867° ' 1’817(8)A
e o 4FCF)6 4010,1130* 2445 2,82° Dy
4f13(2F05/2)5d5/2 (5/2,512)° 212)6P312 (7/2,3/2)3 3971,35088 3989,191° ‘3,7412 J 8/574(5)"
(“Fs12)5ds (5/2'5/2)03 4F5CF%)6 3918,2728* - ,8355 375 4.445(5)° 3,64(5)°
AFSCE 3 4f13(2F07’2)6p3/2 (712,312), 3881,3510° 3896,544° ?1489/; ' 0,606(4)"
4f13(2F05/2)5d5/2 (5/2,5/2)° 52)6pur2 (5/2,1/2)3 3806.0000° 1,578 1,97 1,373(5)° 7,48(4)°
(?F%:2)5ds, (5/2 5/2)03 4736 3416,5438" 3821,529° 2,868° , 1 148(7)A
A3 e s 4f13(2F05/2) pu2 (5/2,1/2), 3388,2407° 3397,664° -3,967° 367 6.005 5)3 4,69(6)°
(?F%:2)5dsy, (5/2,5/2)° 512)6P312 (5/2,3/2)4 3346,5588° -3,154* 5 7a 4’968( )B
512)'s 43 2837,4767* 3356,472° -1,189° -2,51 4’007(4)A 9,70(4)"
512)6P312 (5/2,3/2)2 3818,00525 2826,015° '31287/2 3.26° 3’761%3 1,79(6)°
798,97 A -2,409 _ T oaa '
e
-oﬁggs -0,33° 3,223(7)° 1.30(7y
4,726(8)
6,064(8)8 3199(8)a

ove



Tablo A.11. Devam

Gegisler " 2 log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
HFR calismalar HFR caliymalar HFR calismalar

4153 (%F%)5ds, (5/2,5/2)% A53(%F%10)6par (5/2,3/2); 2766,3992: 2755,934° -0,147% -0,38° 6,211(8)" 3,68(8)°
2747,8857 -0,514° 2,704(8)8

4F3(2F%)5ds, (5/2,3/2)° AF3(2F%0)6par (7/2,3/2), 4028,8667" 4028,155° -0,824* -1,11° 6,168(7)" 3,20(7)?

o 3520,4806° -1,508° -1,05¢ 1,672(7)® 3,65(7)"

4F3(2F%)5ds, (5/2,3/2)° A3(2F%)6pys (5/2,1/2), 3387,2867" 3384,013° -0,395% -0,58° 2,338(8)" 1,54(8)°

B ~ B ~ d B d

e . e 3020,5727A ) 0,954A 0,64a 8,134(7)A 1,35(8)

512)50312 (5/2,3/2)° 4F53(%F,)6par2 (5/2,3/2), 2919,1578" 2919,073 -2,573 -2,79 2,091(6) 1,27(6)
2642,7420 -0,865° 1,304(8)®

AF3(%F%;,)5d3, (5/2,3/2) AF3(%F%;,)6pan (5/2,3/2), 2808,0995’; 2807,223" -1,216* -1,40° 5,144(7)* 3,36(7)°
2551,3489 -0,8458 1,465(8)®

4F5(%F°,)5ds, (5/2,5/2)°% AF53(F%0)6pus (7/2,1/2), 5347,8922’; 5331,534° -2,918" -3,08° 2,814(5)* 1,91(5)
5414,0931 -3,0978 1,821(5)®

4F5(%F°,)5ds, (5/2,5/2)°% 4F53(F5)6par2 (7/2,3/2)s 4133,8323’; 4116,676° -3,310" -3,62° 1,911(5)* 9,26(4)
4172,9368 -3,6438 8,708(4)®

4F5(%F°,)5ds, (5/2,5/2)°% A4F53(F%0)6par2 (7/2,3/2), 3920,8530’; 3913,239° -2,574" 2,72 1,156(6)" 8,28(5)
3956,3524 -2,6128 1,041(6)®

4F3(2F%)5ds, (5/2,5/2)% A53(2F%)6py2 (5/2,1/2); 3479,1561’; 3469,967° -1,6774 -1,84° 1,158(7)* 7,99(6)
3506,8829 -1,826° 8,103(6)®

4F53(%F°,)5ds, (5/2,5/2)°% 4F53(%F,)6par2 (5/2,3/2), 2880,5297: 2875,857° -0,296* -0,44° 4,068(8)" 2,89(8)"
2899,5924 -0,3758 3,346(8)°

AF3(%F%;,)50s> (5/2,5/2)°% 4F3(CF%:2)6ps (5/2,3/2); 2807,3068: 2803,314° 0,039* -0,10° 9,262(8)* 6,65(8)"

2825,4074 -0,0308 7,804(8)° 1,496(9)°

AF3(3F°0)6pys (7/2,1/2)3 A3 sy, (T12,112)% 2080,2339: 2078,056° 0,163* 0,16* 2,246(9)" 2,21(9)
B B
R e . 2081,0628A . 0,160 A . 2,224(9)A

212)6P12 (7/2,1/2), AFBCF0) s (712,1/2)°% 2093,5010" 2093,135 -0,109 -0,10 1,184(9) 1,20(9)*
B B
R e . 2094,3821A . -0,123 . 1,138(9)A

712)6Par2 (7/2,312)s AFBCF ) TSy (712,112)°% 2365,4529" 2367,454 0,370 0,37 2,794(9) 2,76(9)
2366,6872 0,363° 2,747(9)®

AF53(F%0)6par2 (7/2,3/2)3 A3 sy, (T12,112)% 2411,3164: 2410,781° -0,739% -0,77% 2,090(8)" 1,97(8)
B B
R e . 2412,4662A . -0,743 . 2,059(8)A

712)6Parz (7/2,312)4 AF°CFO)Tsuz (712,112)°% 2441,3362" 2440,421 0,113 0,13 1,452(9) 1,50(9)
24425223 0,0978 1,398(9)®

AF3(F)6pu2 (5/2,112)s AFBCF0) s (7/2,1/2)°% 2650,8866: 2651,682* -2,826" 2,78 1,418(6)" 1,57(6)
2652,3974 -2,7918 1,535(6)8

AF3(F°)6pai (5/2,3/2)s AFBCF ) TSy (712,112)% 3149,6070: 3148,782% -3,052% 2,812 5,970(5)" 1,04(6)
3151,6425 -2,9008 8,455(5)°

AF3(F°5)6pai (5/2,312)s AFBCR ) TSy (712,112)% 3242,0690" 3240,597% -3,010" 2,73 6,205(5)" 1,17(6)

L ) (6)
s 3244,2288 -2,808° 9,865(5)®

AFB3(F%0)6pus (7/2,1/2)3 AFBCF) sy, (712,112)% 2075,3374* 2072,979* -0,680" -0,61° 3,238(8)" 3,76(8)"
2074,00308 -0,600° 3,893(8)°

LVE



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
T T Ust seviye Bucal A
4F2CF)Bpss ijzz)‘l Aoz (T12112) 2088 ﬁF%ma sabymalar %5“‘?9(% Diger 9A
32k AF3CF)Ts o 2087 231" 2087,985° R calismalar —Bugalsma Diger
4 CF)6ps (712,3/2) v (112.12)' P 40817 01470 0.16° o calismalar
’ AF2CF) TSy (7/2,1/2)° 2369,7356° 2369,991° 0.048% 221107, 2,18(9)°
4°CFn2)6paz (7/2:312)s 4F3CF° e (2 A2) 2404,7397" 2403 952° 0:0325 00 553832
oo £
i o B B e
4T (Fs2)Bpan (5/2,312), 4f13(2F07/z)7sl,2 (712,1/2)% 323&32?3? 2668Y 22a fS‘iiQ -2,08° gggﬁﬁgi o
4F°CFs2)6psn (5/2,312)s 4f13(2Fowz)7sM (712,1/2)% g?gggéﬂi 3185’90: 32222 -2,31° %;g;ggi 86y
e AN T T e R
A R T B
4P (F1)6par (7/2,312)a . 13(2F07/2)6d3/2 (7/2,312)°% ;ﬁggggggi 212 | 49a 8232: 0,79° 12}282; e
4ECF)6pz (712,112)s 4:13(2FO7/2)6d3’2 (712,312)° ﬁggjﬁgi 217:3713 :gé?g: 0417 %Eg;g?} Loy
worom e, oo N St 2 -
4F°CF2)Bpse (712,312), 41‘13(2F07/2)6df”2 (712,512)%s ig?g;ggf?i 1884398:1 8:3;1: 045° Eég‘f{g?i o
42 CF)Bps, (7/2,312)s 4f13(2F07/2)6d5’2 (712502)% ;%jié%ii 2110, 21a 2318322 -0,11° fﬁégggi e
AF°CF)Bpse (712,312)s 4f13(2F07/2)6d5’2 (712502)% 3(1’3313353? 2136&11& 23333 -116° égiiggi e
42 (F%1)6pu2 (5/2,1/2)s 4f13(2FO7/2)6d5/2 (7/2,5/12)°% iiﬁiggéii 2160’991 2218?32 -1,51° ;%ggi e
AECFn)6puz (5/2.112) 4f13(2F07/2)6d5’2 (1252 gé‘l‘gég?%i 2324350:1 :88282 009" éggigi -
415 (F5)Bpar2 (5/2,3/2)s ) 13(2F07/2)6ds/z (712,512)°% 33333323,3 - ’ 663 :gjé%: -3,59° iéﬁiﬁi’i L16()°
4F3(CF%:2)6par (5/2,3/2), 4f13(2F 712)60s12 (7/2,5/12)% gggg:giggi 2 o :%S?g: -3.05° é:g%(‘lgi e
F3CF%)60s (7/2,5/2)% g%gégggi 697,425 _51361: . 1150688 1,10(6)°
el e 37017 3,70° 312538: HoseY
-3,467° ‘ ;ggg@: 1,77(5)°
089(5)

8re



Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler _
Ust sevi
132 ye
45 (°F%10)6par (5/2,3/2)s s Bu calisma Diger log(gf)
4§30 F(F°712)6ds12 (7/2,5/2)° HFR ¢aligmal. _ Bucaliyma Dig 9A
(3F°12)6par (7/2,3/2)s s 3 2754,6546" 2764 5057 ar HFR call ger _ Bucahgma _ D
A3 4F5(F%,)6ds, (7/2,5/2)° 2144,70247 920 -1,965" 2 smalar HFR ol
CF°2)6p12 (712,1/2)s . ! 6 2082,8781* 2095.310° -3,9118 -2,56 91537(6)A > 4?31151:1213[‘
A5 (°F°712)8dar2 (7/2,312)°% 2078,93907 ‘ 0,948" 0,89° 1,087(5)° 420)
(F°2)6puz (712,112 1867,7914" 0,913° ’ 1,363(10)*
1/2)s 4F3CF°,)6d 1825,8904° 1863,253° 0,256" i 1.18(10)°
pra 112)6032 (712,312)°% 8904 1256 0,26° 1,263(10)°
212)6P32 (7/2,3/2) 1878,4801" -1,9008 ' 3,449(9)"
»3e)s 4F3(F%,)6 1836,13568 1875,361° oA #490) 3,49(9)°
4f13(2|:° 7/2) d3/2 (7/213/2)04 ’ 356 01332 0 4Oa 21520(7)B
1260372 (7/2,312) 2094,5543" -1,0328 ’ 4,058(9)"
I2)s 4F53(F%,)6d 2042,1256° 2091,841° A 9%80) 4,80(9)°
st 2Bz (7/2,312)% /1256 0245 -0,38° 1,839(8)
12)6Par2 (7/2,312) 2130,4348" -0,624° ’ 8,640(8)"
312)s 4F5CF,0)6d 2076.1194° 2125,597° P £80(8) 6.34(8)°
4RGP 12)63s (7/2,3/2)°% 1194 3,688 -0,58" 3,800(8)”
52)6Par2 (5/2,3/2) 21538343 0,476° ’ 3,016(5)"
3/2)a 4FRCF°,,)6d 2098,3402° 2148,607° A 016() 3,93(8)°
TS )60 (7/2,3/2)°% 3402 0216 0,12° 4.625(9)
12)6puz (7/2,112) 2686,8976" 0,435° ’ 2,365(9)"
A/2)s 4F3CF°,,)6d 2601,1241° 2679,297° A 30 1,11(9)°
T 7605 (7/2.5/2)° 1241 2,448 -2,55° 4127(9)7
712)6Psrz (7/2,3/2) 1848,1296" -3,253° ’ 3,292(6)
o) 4F3(F;,,)6d 1850,4278° 1857,130° oo 292(6) 2,62(6)°
st 12)B0lsz (7/2.512)% 4278 0838 -0,63° 5.500(5)”
12)6Par2 (7/2,312) 2079,3106" -0,769° ’ 2,834(8)"
3125 4 )6 e A 83A®T 4506y
45 CF 12)Bdsiz (7/2.512)% 2740 0342 029° 3313(8)
512)6P1r2 (5/2,112) 210480247 0327 1 3,333(9)7
A2k 4F53(%F%;,)6d 2107,9016° 2117,629° A S88(0) 2,96(9)°
prr 12)60s12 (7/2,5/2)° 9016 -0,013 -0,09° 3,264(9)°
52)6pu2 (5/2,1/2) 2285,1674" -0,018° ’ 1,462(9)"
A2), 4F5CF,)6d 2288,8047° 2301,283° 18 462(9) 1,22(9)"
o 12)60s12 (7/2,5/2)°% 8047 2,144 2,148 1,440(9)°
512)6P3r2 (5/2,312) 2304,5944% -2,156° ' 9,166(6)"
ek 4F53(%F%;,)6d 2308,2253° 2320574 A 265(6) 9,07(6)"
o )65 (7/12,5/2)°% ,2253 2,382 -2,05* 8,900(6)
512)6P3r2 (5/2,312) 2586,8347" -1,833° ' 5,208(6)"
l2) 4F53(%F%;,)6d 2501.3351° 2605,128° A 208(6) 1.11(7)°
prr 12)60sz (7/2.5/2)% 3351 4,959 -3,69° 1,839(7)°
52)BPaz (5/2,312)s 413 (2F° 2680,78807 2701,179° -4,444° 1 1,096(4)" 2.00(5)
- (CF°112)6dsr2 (7/2,5/2)° 2685,66847 ’ -2,121% 2,37 3577(4)° 006)
72)6pu2 (7/2,1/2) 2711,3686" -2,526° ’ 7,026(6)"
A2k 4F53(F%,,)6d 2716.4204° 2732,210° A 926(0) 3,93(6)°
4FCF° 712)60s12 (7/2,512)°% 4204 -3476 -3,92° 2,752(6)°
712)6pu2 (7/2,112) 1850,6774" -4,001° ’ 3,031(5)"
A/2)s 4F5(F°,,)6d 1848,8827° 1841,001° 2gpA el 1,08(5)"
450 72)Bdsz (712,5/2)°% 8821 0.7% -2,96° 9.020(4);
72)6Psrz (7/2,312)s 430 1861,17067 1852,912° 0315° ’ 3,147(8)" 2.16(6)°
- (2F%12)60s7; (7/2,5/2)% 1859,3883” ’ -0,083" -0,70° 4,026(9)° 10
712)6P3r2 (7/2,312)s AR5 2073,05647 2063,937° 0483° ’ 1,589(9) 3.85(8)°
FECF)6dse (7/2,5/2)°% 2070,9292° ! -1,395% 08 5.863(9)° 85@)
2108,1979" 206,791 -0,389° ’ 6,245(7)* 2 40(8)°
2105,8969° ‘ 0,516~ 0.45° 6.355(8)° #06)
-0,253° ’ 4,918(9)" 4.30(9)°
8,400(8)° 300)
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Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler _
Ust sevi Iy
13,2 ye
AF5(°F%0)6par (7/2,312)4 s Bu calisma Diger log(gf)
AFES f2(F%12)6ds), (7/2,5/2)° HFR cahsmal _ Bucalisma Dis 9A
(CF°12)6py2 (5/2,1/2)3 s 4 2131,1089% 2119 179° ar HFR call ger _ Bucahgma _ D
s 47360, (7/2,512)° 2128,7632° A79 0,171 5 symalar HFR ser
(*F’s12)6par2 (5/2,312)4 P el 4 2289,0639" 2276.696° -0,2478 33 217709 3 ;allsl:lalar
s (F11)60s2 (7/2,5/2)% 228644137 ' -1,908" -1,98° 8,336(8)” #O
(F)6pas (512,312 2651,6235" -2,906° ’ 1,572(7)
3/2)s 4FRCF°,,)6d 2648.0361° 2633,694° s 272(7) 1,35(7)°
e 212)60s72 (7/2,5/2)% ,0361 -3,607 305 1,583(6)°
12)6Puz (7/2,112) 2716,8559" -2,630° ’ 2,345(5)"
e 42 CFo,)6d 2713,0920° 2697,624° A 3156) 8,59(5)°
4F5CF 12)60lsz (712,5/2)°s 0920 182 333 2.232(6)"
712)6pyz (7/2,112) 1843 4474* -3,594% ’ 5,940(4)"
A/2)s 4F5CF,0)6d 1833,7039° 1837,605° "E17A S0 4,34(5)°
s 126052 (712,512)°% ,7039 -0,617 1.30° 2,308(5)°
7/2)6p3/2 (7/2'3/2)2 4f13 oo 1853,8586A 1849 381° ‘018805 ’ 4,740(8)A 9.93(7)?
4F5CF CF12)60ssz (712,512)% 184403737 ’ -2,0087 1,05° 2612(8)° 90
712)6P3r2 (712,3/2)3 AR 2073,3857* 2066 495° -0,7218 ) 1,904(7)" 1.73(8)°
4FCF° CFor)6dsr (7/2,512)°s 2061,1208. ’ 0,1267 003" 3,721(8); o
72)6Paz (712,3/2) 2098,8210" 0,135 ’ 1,160(9)"
32): 4FCF, )64 20988010, 2092269 . 1600907 1.67(9F
4F5CF 212)60s12 (7/2,512)% 2272 0,426 0412 2,142(9)°
52)6p12 (5/2,1/2) 2121,5275% 0,437 ! 4.040(9)"
A12)s 4F5CF,,)6d 2108,6661° 2114,55¢° A ol 3,92(9)°
4F5CF° 72)60sp2 (7/2,5/2)°s /G661 0,078 -0,45° 4.188(9)"
52)6pu2 (5/2,1/2) 2278,0133" -0,456° ’ 1,239(9)"
Al2) 4F3(F°,,)6d 2263,2729° 2271,365° A o) 5,30(8)"
43P 712)60s12 (7/2,5/2)% 12729 -1,939 -1 89° 5,253(8)°
52)6Par2 (5/2,3/2) 2297,3183" -1,496° ’ 1,480(1)*
312)s 4F3CF°,)6d 2282,2608° 2290,156° A s 166(7)"
43P 712)60s12 (7/2,5/2)° ,2608 2,120 -2,30° 4158(7)"
52)6p312 (5/2,312) 2636,8064" -2,544° ’ 9,585(6)"
Sl2) 4F3(F°,,)6d 2617,0100° 2626,563° A el 6,36(6)"
43P 712)60s12 (7/2,5/2)° 0100 2,950 -3,89° 3,058(6)
52)6par2 (5/2,3/2) 2670,9476" -2,842° ’ 1,077(6)*
Sl2)s 4F3(F°,,)6d 2650,5828° 2660,055° A o) 1,23(5)°
43P 712)6s12 (7/2,5/2)% 828 2,124 2,170 1,402(6)"
12)BPu2 (7/2,1/2) 2701,3029" -2,599° ’ 1,763(6)"
A2 4F53(%F%;,)6d 2680,5320° 2690,144° A 783(6) 1,59(6)"
pre 212)60s12 (7/2,512)% 5320 -3,162 -2 59? 2,388(6)°
212)6Psr2 (712,312) 1853,8739" -2,937° ' 6,299(5)"
I2)s 4F53(%F%;,)6d 1833,0878° 1845,549° A 2990 2,39(6)°
43P 712)6ds12 (7/2,5/2)% 9878 -L4zl -1,12¢ 1073(8)"
12)6Paz (7/2,312) 2064,0078" -0,972° ’ 7,359(7)
312 4506 20600078, 20548017 . SS9 1506
473 72)60srz (7/2,512)°s 4692 0,363 033 2,117(8)°
512)6Par2 (5/2,312) 2121,5476* 0,4008 ’ 3,612(9)"
32) 4FCE )6 az15r6, 209549 ) 12090 3400)°
4FCF° 212)60s72 (7/2,512)% ,5356 0,663 0.63° 4,032(9)°
12)6py (7/2,112) 2636,8374" 0,692° ’ 6,825(9)"
ek 4F3(CF%;)7 2596,81588 2618,838° A ' ) 6,42(9)°
4F9CF 52)Tsuz (5/2,112)°% 8158 3,908 3310 7:486(9)
12)6Par2 (712,312 1715,9429* -4,960° * 1,186(5)"
,3/2), AFB (2R, 1714,766% ! 186(5) 4.7 a
)T (52.12)% 1715.7063° * 313 3 Tomap O
191314691A 19129972 _4’0925 ' 11669(6)A 5.40(5)?
1913’22045 ’ '2,717A 392 1,833(5)3 ! (5)
-3,685° ! 3492(6)°  111(6)°
3,767(5)° 1166)
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Tablo A.11. Devam

Alt seviye Gegisler
Af13(2 Ust i
(F°712)6psr2 (7/2,312) seviye B A
o 3 4 (%) 7 __Bucahsma Diz
(?F°.)6p12 (5/2,1/2 si2) 75112 (5/2,112)% HFR iger Bu cal log(gf)
oo A/2)s AR 1935,1117% calismalar — e Diger gA
° i
(?F°.)6pu2 (5/2,1/2), 512) 7512 (5/2,1/2)% 3833'83408 1935,053° — " R cahsmalar " Bugcaligma K —
' A3 (2F° 43204 ' 217 HFR iger
13,2 F - 17
4 (F%,)Bparz (5/2,3/2) (F%12) 7512 (5/2,1/2)% 3232,1843?\ 2086,534° 02(’)233253\8 1,532(7)A - ;g:;s?lalar
1 ! )
4f53(%F° 42CF%;)Ts 6151 210 a 0,029® 0,03 030(7)° )
(?F%:2)6ps2 (5/2,3/2) 12 (5/2,1/2)% 2102,30658 2,381 0,775 1,651(9)" 1
e 1 2335,0563" o - 1 64(9)°
4f5(3F°%;,)6pa (5/2,3/2) 4CFs) Tsy, (5/2,1/2)% 233422?235 2333,288° 8?862 0,75% zggggggi ©9)
I2)3 1 2411,3409° -0,196 - 2 2,69(8)°
453 (CF%,.)6pys (7/2,1/2) 4CFs) Tsy, (5/2,1/2)% 2410233335 2410,046° 8(2)(2)12 0,21° 7322832 ®)
1) 2436 A -0,023 ] 7,61(8)
4F3CF)6 AP CF)Tsuy (5/2,1/2)° 7495.6608° 2434,719° -0,034° 001" 1’709(8)8 ®
)6puz (712,112)q . Y2 PSR ’ -0,278" 1‘887(9)A 112(9)°
2 ! - B ’
4F53(F%,,)6pan (7/2,312) AF3(Fs) Tsua (5/2,1/2)°% 1711:85225 1712,017° ‘g,ggoi 0,28 5:92?8%
' 2 1722 A o 8 5 5'98(8 ¢
4F3(F° ,0243 2,82 770(8)8 )
432 (°F -4,7998 82 (8
3(F72)6ps2 (7/2,3/2)s 512) 752 (5/2,1/2)° ggggsmi 1722,234° -z’ﬁg’* g,soo(e)A 3.48(6)"
13 ! - !
4F°CFr)6pss (712,3/2) 45 CFse) e (5/2.1/2)'s 1908:42135 1909.576° fé?i - S%Sggi
1312)s 193141772 -1,650 R 1,73(6)*
4F3CF%,)6 4F3CF%p)Tsup (5/12,1/2)° 1995 93607 1931,554° -3,234° 2,04 2’825(5)8 ©
il - s e i s
2 ! - B )
4F53(2F%)6pys (5/2,1/2) A5 (%) 7512 (5/2,1/2)% 1949:12225 1950,528% 'i,gggi 2,807 O:li%ggA
112), 2082.1386% -4,887 1 B 2,82(6)°
2F3(F° ,1386 -3.65° ,836(7 )
4§32 @ 28388 65 )
F(Fs12)6parz (5/2,3/2)a sa)fou: (I2112)'s 3833‘2‘9“,? 2082,464° -OjgigA 3’274(4)A 3,91(5)°
13 ! - !
AR5 AR Tsun (512,112)° 2096,55478 2098 249° -0.195° 0,212 8,551(6)3
512)6P312 (5/2,3/2); 4 ,1/2)% 2377’833%/& ’ 0,034% 9!222(8% 9,46(8)°
132 3F°, ) 0.010° 0,03 ,834(8)° !
4F3(°F%)6pas2 (52,32 (F%12) 7512 (5/2,1/2)°% 2375,67398 2377,216° O1210A 1,640(9314
! )3 4f13 200 2405,6077/& ! 86 0.29% 1 553(9 B 1!63(9)a
A CR)Bpue (7/2,112) (Fsn)Ts1z (5/2,112)'s 2403,3074° 24046167 i * 2:278(9§A
1) 2430 2036" -0,889 - 2,29(9)°
A§13(2F° 4f13(2F05/2)6d 2 ,2036 2429 N _019055 0,92% 2’225(9)B ©
(3F°12)6par2 (7/2,312) 52 (5/2,5/2)°% 427,90348 ,180 0.052% 1,489(8)" 1
e 1320 1557,1045" P 1 40(8)*
4F°CF212)6ps2 (712,312) 4F53(3F°5,)6dsz (5/2,5/2)% 1545:82328 1657.377" 03,0{) 8BA nor 9322%’8* i
IeR 13200 1718,0399* -3,173 . 1 11209y
45 CF4n)6pas (B/2.112) 4F3(2F%,)6ds2 (5/2,512)% 17o4j8§’2§B 1719,172° _‘2‘{5;72 3,96° 1:371%2 ©)
,1/2)3 1735 4672A -2,699 5 B 3,05(5)
2F3(F° 4672 } -2,81° ,353(4 )
(2F%;2)6ds); (5/2,5/2)° 172152858 1736,965° 5,889% 1 4,518%631&
2 18562010 -2,535% » gat 2'964(3)8 3,48(6)°
o opys 18T 28 29 64586
_Ox8§35 -1,25° 8'018(6)8 2,56(6)a
f 1,115(9)A 1
2,612(8)° ,09(8)*
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Tablo A.11. Devam

Gegisler ) log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu cahsma Diger Bu cahisma Diger
HFR calismalar HFR caliymalar HFR calismalar
A53(%F%)6pys (5/2,1/2), 4F53(%F%,)6ds, (5/2,5/2)% 1868,9986" 1871,133° 0,314* -1,39° 3,937(9)" 7,87(7)
1852,85738 -0,693° 3,941(8)°
43(2F%)6par (5/2,3/2), 4F53(2F%,)6ds2 (5/2,5/2)% 2050,42874 2051,114° -0,293* -0,01° 8,083(8)" 1,57(9)
2030,9717° 0,060° 1,858(9)°
43(2F%1)6par2 (5/2,3/2), 4F3(2F%,)6ds, (5/2,5/2)% 2109,0163* 2110,199° -0,6714 0,23 3,196(8)" 2,58(9)
2088,4654°% 0,2448 2,681(9)°
4F53(2F%)6par2 (5/2,3/2)3 4F53(2F%)6ds2 (5/2,5/2)% 2127,8974% 2129,091° -0,714% -0,71 2,848(8)" 2,86(8)
2107,01438 -0,9468 1,702(8)®
4F53(F%0)6pu (7/2,1/2)3 4F5(%F,)6ds, (5/2,5/2)% 1549,2703* 1548,965° -2,612% -3,61° 6,786(6)" 6,78(5)
1551,97548 -4,3368 1,277(5)®
AF53(F%0)6pu (712,1/2), 4F5(%F,)6ds, (5/2,5/2)% 1556,6171* 1557,324° -3,686" -3,94° 5,672(5)" 3,11(5)
1559,37108 -4,0188 2,634(5)®
AF3(3F°10)6par (7/2,312), 4F53(2F%)6ds2 (5/2,5/2)% 1708,5074* 1708,927° -2,1474 -2,68° 1,631(7)" 4,73(6)
1711,83428 -2,5738 6,083(6)°
AF3(3F%10)6par (7/2,3/2)3 4F53(2F%)6ds2 (5/2,5/2)% 1725,7410* 1726,507° -1,7124 -1,98° 4346(7)" 2,32(7)°
1729,1166° -1,8208 3,375(7)®
AFB(F%,)6pan (7/2,312)s 4F3(F%2)60s12 (5/2,5/2)°% 1741,0630* 1741,651° -3,788" -3,70° 3,588(5)" 4,31(5)°
174450278 -2,9348 2,551(6)°
453(%F°.)6pus (5/2,1/2)3 4F5(%F,)6ds2 (5/2,5/2)% 1845,0788* 1846,607° 0,287 0,28 3,793(9)* 3,739
1848,9968° 0,321° 4,082(9)°
AF3(2F%;,)6pysa (5/2,1/2), AF3(2F%;,)6ds> (5/2,5/2)° 1857,7229* 1859,003° 0,196" 0,18 3,033(9)* 2,90(9)*
1861,6503% 0,264° 3,538(9)°
4F3CF°s)6psi (5/2,3/2)4 AF3(2F%;,)6ds> (5/2,5/2)° 2073,6136" 2073,950* -0,522" -0,61% 4,662(8)" 3,77(8)
2078,52128 -0,4448 5,557(8)°
4F53(%F°,)6pas2 (5/2,3/2), 4F53(%Fs,)6ds2 (5/2,5/2)% 2094,6697* 2094,778% -1,104* -0,53* 1,195(8)* 4,47(8)
2099,6435° -0,702° 3,008(8)®
4F3CF°s)6psi (5/2,3/2)3 AF3(2F%;,)6ds> (5/2,5/2)° 2113,2937* 2113,394% -0,036" -0,30* 1,373(9)* 7,40(8)
2118,3924° -0,1468 1,062(9)®
AF3(3F°0)6pys (7/2,1/2)3 4F5(%F,)6d3, (5/2,3/2)% 1542,5263* 1545,380° -2,3724 -2,91° 1,191(7)" 3,42(6)?
1537,2726° -3,4838 9,274(5)®
AF3(F)6par (712,312), AF3(F°)6d32 (5/2,3/2)°% 1700,3096* 1704,565° -2,201* 2,37 1,451(7)" 9,80(6)*
1693,9640°% -2,3958 9,351(6)°
4F3(CF°12)6pai (7/2,3/2); AF3(F°)6d32 (5/2,3/2)°% 1717,3773" 1722,055° -2,948* 2,75 2,550(6)* 4,03(6)*
1710,8857% -2,4178 8,733(6)°
AF3CF12)6pa (712,312)s AF3(2F%;,)6da, (5/2,3/12)° 1732,5505* 1737,120° -3,771° -3,08° 3,768(5)" 2,32(5)
1725,94768 -3,269% 1,204(6)®
4F3(2F%;,)6pys (5/2,1/2)3 AF3(2F%;,)6da, (5/2,3/2)° 1835,5216* 1841,515° -0,569" -1,18* 5,335(8)" 1,30(8)*
1828,1656° -0,761°8 3,456(8)°

*Dream Database [64], "Zhang ve ¢ahisma arkadaslari [341], U.I. Safronova ve M.S. Safronova [346], “Biémont ve ¢alisma arkadaglari [342]
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Tablo A.12. Lu I’in E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari (Tablo 3.33’iin genis hali)

Seviyeler E g-carpan
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite i¢in:
6s6p*’P)  “Pin 33715,68%  — 32986,75°% 2,6514 - 2,62
33733,13° 2,5438
Py, 34998,26"  — 33831,54° 1,728% - 1,75
34753,77° 1,7258
34061,64° 1,726¢
Py 36808,81°  — 35274,55° 1,5834 - 1,512
36744,328 1,573
36243,71° 1,567°¢
6s6p*(’P)  P1p 44306,96°  — - 0,837° - -
43071,62° 1,034°¢
5d° *Fap 4338457 — - 0,6474 - -
43825,18° 0,4718
43599,64° 0,708°¢
*Fsp 45029,15% - - 1,064* - -
45390,908 1,041°
44215,39° 1,057°¢
*Frrn 46679,80%  — - 1,232% - -
47015,67° 1,231
46031,68° 1,229°¢
“Forz 48171,18" - - 1,319" - -
48517,68° 1,318
47577,40° 1,316°
6s%6d ’Dypp - 31545,000°  31542,24° - 0,8018¢ 0,80°
31670,864° 0,800°
31538,300°
Dy, - 31723,0008  31713,60° - 1,2008¢P  123°
31670,136¢
31872,200°
65%8s %S, - 34610,8008  34610,38° - 2,0028¢P
34604,300¢
34739,500°
65°59 2Gypp - 36716,000°  39336,15" - 0,8895¢F  _
36715,400¢
36715,424F
e - 36716,0008  39336,15° - 1,1118¢8  _
36715,400¢
36715,424F
6s® 7d Dy, - 36769,500°  36768,81° - 0,808¢P  _
36768,600°P°
Dy, - 36954,2005  36952,93° - 1,208¢P  _
36952,800¢
36968,500°
65°6g %Gy - 38066,1008 — - 0,8898CF  _
38064,700¢
38064,523F
Gypy - 38066,100° — - 1,1118¢E  _
38064,700¢
38064,523%
5d6s(°D)7s  “Du 4844585  — 36899,72° 0,008* - 0,00°
47062,19° 0,156°
50487,09¢ 0,471°¢
36162,11° -0,002°
*Dap 48862,92"  — 37193,98° 1,186* - 1,27
47803,02° 1,189°8
50882,40°¢ 1,132¢
36574,37° 1,194°
*Dsp2 49581,08"  — 37742,56° 1,360" - 1,29
48155,04° 1,3278
51616,58° 1,333¢
37364,27° 1,366°
*Dipp 51165,39"  — 39279,48° 1,427°8 - 1,39
50098,30° 1,420
53145,07¢ 1,429°
38897,62°
5d6s(°D)7s  “Dap 55444.97% - 42576,69%? 0,8474 - -
53656,21° 0,8608
60222,47¢ 0,854°¢

44386,18° 0,804°
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Tablo A.12. Devam

Seviyeler E g-carpan
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Dg); 60153,89"  — 44075,53% 1,197% - -
54269,02° 1,244°
62306,91° 1,203¢
44410,95° 1,206°
6s°7g %Gy - 38881,800¢ — - 0,889°¢
2Gyp - 38881,800° — - 1,111°¢ -
6s% 9s %Sy, - 38457,900°  38458,36° - 2,002 —
38605,500°
65%8d 2Dy - 38828,700°  38828,77° - 0,80¢P -
38828,500°
Dg); - 38964,200¢ — - 1,20°P -
38962,900°
6s%10s %Sy, - 40281,800¢  40282,01° - 2,002 —
40324,000°
6s%9d Dy - 40900,900¢  40901,01° - 0,80¢P -
40901,100°
Dy, - 40921,400¢ — - 1,20%P -
40920,800°
6s%11s %Sy - 41120,100¢  41120,27° - 2,002°0  —
41141,300°
65%10d 2Dy - 41605,500°°  41605,46° - 0,80¢P -
Dy, - 41983,500¢ — - 1,20°P -
41983,000°
657125 231 - 41798,100¢  41798,10° - 2,002¢0  _
41810,000°
6s%11d Dy, - 42092,300°°  42092,30° - 0,80¢P -
Dy, - 42483,300¢ — - 1,20°P -
42483,100°
65%13s %Sy - 42359,500¢  42359,48° - 2,002°0  —
42366,600°
6s*12d ’Dypp - 42430,100¢  42430,16° - 0,80¢P -
42430,200°
Dy, - 42825900 — - 1,20°P -
42825,700°
6s%14s %Sy - 42649,100¢  42649,05% - 2,002¢P  —
42654,200°
6s%13d ’Dypp - 42722,500¢  42722,50° - 0,80°P
42722,400°
’Dspp - 42871,000¢ — - 1,20¢P -
42870,900°
6s%14d ’Dypp - 42873,200°  42873,15° - 0,80°P -
42873,200¢
’Dspp - 42955,400¢ — - 1,20¢P -
42955,200°
6s%15d ’Dypp - 43008,500¢  43008,42° - 0,80°P -
43008,400°
2Dy, - 43396,700°° — - 1,20¢P -
6s%16d Dy, - 43112,800°  43112,80° - 0,80¢P -
43112,900°
Dy, - 43504,300¢ — - 1,20°P -
43504,400°
6s%17d Dy, - 43236,600°° 43236,65° - 0,80¢P -
2Dy - 43589,600°° — - 1,20¢P -
6s%18d 2Dy, - 43291,100°°  43291,10° - 0,80¢P -
2Dy - 43661,600°° — - 1,20¢P -
65%19d 2Dy, - 43344,200°°  43344,18° - 0,80¢P -
2Dy - 43720,700°° — - 1,20¢P -
65%20d Dy, - 43390,200¢  43390,24° - 0,80¢P -
43390,300°
2Dy, - 43764,700¢ — - 1,20¢P -
43764,800°
6s221d Dy, - 43429,600°°  43429,54° - 0,80¢P -
2Dy - 43807,300°° — - 1,20¢P -
65%22d 2Dy, - 43463,100°°  43463,10° - 0,80¢P -
2Dy - 43845,100°° — - 1,20¢P -
65%23d Dy, - 43491,900¢  43491,88° - 0,80¢P -
43492,000°
Dy, - 43877,600¢ — - 1,20°P -

43877,700°
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Tablo A.12. Devam

Seviyeler E g-carpan
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
65%24d szz - 43516,8002'E 43516,76% - o,sosz —
Dsp2 - 43898,000°° — - 1,20% -
6s5%25d szz - 43538,5002'E 43538,42% - o,sosz -
D5 - 43922,700°° — — 1,20¢ —
Tek parite i¢in:
6s%5f 2%, - 36632,600°  36633,31° - 0,8578¢P
36632,321°
36636,400°
2o, - 36644,7005  36644,12° - 1,1438¢P
36644,852°¢
36663,101°
65°8p 2Py, - 36812,456§ 36808,76° - 0,666°P
36917,094
2Py, - 37099,998°  37131,38° - 1,334°P  —
36799,107°
65%6f 2FC, - 39212,400%  39212,61° - 0,857°P -
39212,276°
39213,000°
2%, - 39220,300°  39220,17° - 1,143°°  —
39220,401°
39220,400°
65°9p 2poy, - 39322,5212 39321,96° - 0,666°° -
39350,900
2P%;, - 39422,072°  39424,68° - 1,334 _
39470,400°
5d*CF)6p  “G%p 37068,98’; - 40558,92° 0,585’;‘5 - -
37711,97 0,580
31262,46°
*G%, 38409,85: - 41968,00° 0,987’;'5 - -
39052,84 0,986
32397,31°
4G%s, 40058,22’; - 43599,65° 1,171:5 - -
40701,21 1,172
33806,51°
4G, 42020,18: - 45492,60° 1,271;\B - -
42663,18 1,272
35475,91°¢
5d*CF)6p  *Fo 39700,75" - - 0,420"8 - -
40343,74°% 0,443¢
34265,98°
%, 40540,95*  — - 1,02148 - -
41183,948 1,019°¢
35052,22°¢
A% 41697,93% - - 1,183*8 - -
42340,92°
36059,85° 1,216
%2 43259,10% - - 1,294* - -
43902,09° 1,295°
37413,98° 1,309°
6s27f 2R, - 40622,777°  40626,82° - 0,857 -
40623,526°
2%, - 40623,002°  40619,01° - 1,143°P  —
40623,674°
65°10p 2py, - 40661,230°  40661,02° - 0,666°° -
40675,400°
2Py, - 40734,463°  40735,33° - 1,334°P  —
40755,300°
6s* 8f 2R, - 41456,168°  41456,26° - 0,857¢° -
41458,713P
Forr - 41460,142°  41460,08 - 1,143 —
41458,787°
6s*11p 2P0y, - 41487,124°  41487,02° - 0,666°° -
41495,700°
2Py, - 41532,892°  41533,30° - 1,334°P  —
41545,100°
6s°0f 2R, - 42000,662°  42000,72° - 0,857°° -
42003,778°
2%, - 42006,039°  42006,00° - 1,143°P  —

42003,822°
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Tablo A.12. Devam

Seviyeler E g-carpam
Konf. Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
65°12p 2poy, - 42021,9015 42021,84% - 0,666°P
42027,700
2poy, - 42052,658°  42052,89° - 1,334
42060,800°
6s%10f 2R, - 42372,901¢  42372,94° - 0,857°P  —
42375,186°
2R, - 42376,686°  42376,66° - 1,143°  —
42375,214°
65°13p 2poy, - 42386,799°  42386,76° - 0,666°°  —
42391,000°
2poy, - 42414,644° 42414797 - 1,334
42420,700°
6s%11f 2R, - 42638,452¢  42638,48° - 0,857°P  —
42640,590°
2Fo,, - 42642,069°  42642,05° - 1,143 —
42640,610°
65°14p ey, - 42657,717°  42657,69° - 0,666°°  —
42661,000°
2P, - 42666,961¢  42667,06° - 1,334
42671,700°
6s%12f R0, - 42834,410°  42834,43° - 0,857°P  —
42836,393°
2Fo,, - 42837,674°  42837,99° - 1,143 —
42836,407°
6s%15p 2P0y, - 42848,329°  42848,31° - 0,666°°  —
42851,000°
P - 42855,840°  42855,91° - 13340 _
42860,000°
6s%13f 2R, - 42982,775¢  42982,79° - 0,857°P  —
42984,895P
2%, - 42986,700¢  42986,69° - 1,143°°  —
42984,905P
65°16p 2pey, - 42995314 — - 0,666° -
2po,, - 43002,498°  43002,55° - 1,334°¢ -
6s214f 2R, - 43098,138['3) 43098,15% - 0,857 -
43100,396
2%, - 43102,318°  43120,31° - 1,143°P  —
43100,404°
6s17p 2poy, - 43109,211¢ - - 0,666° -
2po, - 43111,650°  43111,69° - 1,334¢ -
6s%15f 2R, - 43188,271['3) 43188,28% - 0,857 -
43191,297
2%, - 43193,856°  43193,35° - 1,143°P  —
43191,303°
6s%18p 2poy, - 43198,113¢ — - 0,666° -
2po, - 43198,435°  43197,07° - 1,334¢ -
65*19p 2P0y, - 43258,717¢  43258,71° - 0,666°¢ -
2po, - 43276,875° — - 1,334¢ -
6s*16f 2R, - 43268477 — - 0,857°¢ -
P, - 43268,490¢  43267,57° - 1,143°¢ -
6s%17f 2R, - 43327,834°  43327,84° - 0,857°¢ -
2Fo,, - 43332,574°  43332,57° - 1,143 -
65°20p 2pey, - 43328,466°  43328,46° - 0,666° -
2poy, - 43336,840¢  43336,86° - 1,334¢ -
6s%18f 2R, - 43378,520¢  43379,31° - 0,857°¢ -
P - 43378,529°  43377,74° - 1,143¢ ,
6s21p 2poy, - 43384,466° — - 0,666° -
2poy, - 43384,642°  43384,56° - 1,334¢ -
6s%19f 2R, - 43419,846°  43420,16° - 0,857°¢ -
2Fo,, - 43419,853¢  43419,54° - 1,143 -
6s%22p 2P0y, - 43423,771°  43423,85° - 0,666°¢ -
2po,, - 43423919°  43425,08° - 1,334¢ -
6s220f 2R, - 43454,971¢  43455,08° - 0,857°¢ -
P - 43454,977°  43454,87° - 1,143¢ ,
65%23p 2Py, - 43457,653¢  43457,65° - 0,666°¢ -
2po,, - 43459,458° 43459 ,47° - 1,334¢ -
6s221f 2R, - 43485,007¢  43485,01° - 0,857°¢ -

2po,, - 43485,012°  43485,01° - 1,143° -
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Tablo A.12. Devam

Seviyeler E g-carpan
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
65°24p 2poy, - 43487,153°  43487,15° - 0,666° -
2Py, - 43488,900°  43488,91° - 1,334¢ -
6s%22f 2R, - 43510,867¢  43510,81° - 0,857°¢ -
2o, - 43510,872°  43510,93° - 1,143 -
65°25p 2poy, - 43512,652¢  43512,65° - 0,666 -
2Py, - 43514,281°  43514,29° - 1,334¢ -
6s%23f 2R, - 43533,178°  43533,18° - 0,857°¢ -
2%, - 43533,382°  43533,38° — 1,143 —

*NIST Atomic Spectra Database [63], *Vergés ve Wyart [355]

Tablo A.13. Lu II'nin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-garpanlari (Tablo 3.41in genis hali)

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu ¢alisma Diger Bu ¢ahisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite icin:
6p° %p, 69726,37"  60832,100° -
66261,66°
69175,29¢
°p, 71771,56"  69270,800° — 1,50148 1,5018
68303,54° 1,502°¢
70750,95°¢
°p, 74461,77"  81630,300° - 1,474% 1,238
70991,62° 1,4738
73097,33¢ 1,479¢
6p° D, 84121,23%  71342,800° — 1,026" 1,1798
80594,69° 1,0278
82018,55° 1,021°¢
6p° 1S, 101594,86" 86998,400° —
98109,918
99971,02°¢
5déd %S, - 63408,500° — - 1,986°
5d6d 3G, - 70966,7008 - - 0,763%
3G, - 72196,900° - - 1,058°
3Gs - 75347,100° - - 1,2008
5déd °D, - 71575,600° - - 0,583%
°D, - 71944,300° - - 1,1208
D, - 72817,200° - - 1,190°
5d6d °F, - 73772,100° - - 0,820°
°F, - 76349,000° - - 1,2038
°F, - 77338,600° — - 1,231°8
5déd °p, - 74655,300° -
°p, - 75695,800°  — - 1,4268
°p, - 77066,700° - - 1,383°
5d6d p, - 78104,400° - - 1,0038
5déd ', - 78736,200° - - 1,0128
5d6d G, - 80626,200° — - 1,0118
5déd D, - 80700,700° — - 1,0248
5d6d S, - 90587,500° —
Tek parite icin:
6s7p 3p°, 80313,48"  69166,991° -
97842,318  69346,361°
3pe, 8145955  69471,812% — 1,3974 1,4848¢
97848,99%  69643,048° 1,462°
3pe, 81971,714  70361,898% — 1,494* 1,5018¢
97875,02  70555,793¢ 1,5018
6s7p pe, 92073,51*  72119,600° - 1,005% 1,0108
97905,02%  72136,797°¢ 1,0388 1,016°
5d7p D% 75661,96"  75092,880° — 0,594* 0,537%
93781,87%  75251,012° 0,5648 0,534¢
D%, 77039,49"  75438,505° — 1,115% 1,038
75564,189¢ 1,034¢
D% 78850,87"  78324,216° — 1,294* 1,261
96627,59  78487,309° 1,2708 1,242¢
5d7p °Fo, 74850,64"  74299,295° - 0,818* 0,768°%
93780,41%  74386,612° 0,8908 0,772¢
3F, 77648,95"  75517,113® - 1,084* 1,068
93807,05%  75819,499° 1,0678 1,078¢
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Tablo A.13. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
3Fo, 80098,72%  79407,709® — 1,250~ 1,2498°¢
96669,37%  79381,005°
5d7p 3po, 7929771 76421,195° —
93846,99%  76519,487°¢
3po, 78809,49"  76745218% — 1,146% 1,4208 -
93843,34%  76830,203° 1,3338 1,422°¢
3pe, 81075,84°  79300,082% — 1,442% 1,3718 -
96674,64%  79439,614° 1,4208 1,387°¢
5d7p D%, 96618,94°  77956,902° - 1,081° 1,0938 -
78106,469¢ 1,084°¢
5d7p 1R, 82504,86"  79903,802° - 1,038% 1,052° -
96671,33%  79929,305¢ 1,0198 1,068¢
5d7p po, 96696,12°  80832,586° - 1,0998 1,0278 -
81177,299°¢ 1,032¢
6s5f °Fo, 96848,80°  77170,7158 - 0,665 0,729% -
89574,95%  77480,506° 0,668° 0,724°¢
3F, 96850,39"  76717,712® - 1,08348 1,052°8 -
89580,61%  77340,602° 1,073¢
°Fo, 96852,80"  76818,887° - 1,250*B 1,251 -
89586,99  77150,197°¢ 1,250°
6s5f o, 97239,09°  77737,676° - 1,000%8 1,068° -
89859,16%  78031,196° 1,040°
5dsf G 85504,75%  81404,308% - 1,006° 1,028° -
81442,817° 1,018¢
5dsf °Fo, 85581,71%  81502,378% - 0,808°% 0,803°% -
81713,319°¢ 0,799¢
3F, 88411,41%  85048,440° - 1,0008 1,0798 -
85187,816° 1,067¢
°Fo, 88287,36°  84720,188° - 1,1218 1,098 -
84777,578° 1,065¢
5dsf 3G% 85613,02°%  81659,485° - 0,948% 0,963% -
81736,565° 0,907¢
G, 88407,91%  85011,990®° - 1,069° 1,092° -
85051,385°¢ 1,128°¢
3G% 88479,09®  85193,695° - 1,158° 1,164 -
85174,430°¢ 1,165°¢
5d5f *He, 85588,85°  81686,898% - 0,9048 0,884° -
81694,122°¢ 0,891°¢
3H; 85740,34%  82047,825% - 1,043 1,0478 -
82054,000¢ 1,048°¢
*HC, 88418,80°  85149,896° - 1,1678 1,1678¢ -
85142,388°¢
5d5f DY 85988,76°  82812,305° - 0,876 0,850% -
83019,890°¢ 0,826
DY, 88690,38%  82203,390° - 1,2798 1,306° -
82479,489°¢ 1,297¢
D% 88563,20°  82066,418% - 1,1908 1,011 -
82216,893° 1,060°
5d5f 3po, 88790,59%  85748,722° -
86146,901°¢
3po, 88739,94°  85621,056° - 1,056° 1,146° -
85964,388°¢ 1,154¢
3po, 85873,43%  85532,716% — 1,3278 1,2998 -
85822,027° 1,308°¢
5d5f o, 85704,70° 85432889 — 1,0278 1,1148 -
85605,613° 1,132¢
5d5f pe, 88463,80°  85038,509° — 0,9158 0,926 -
85226,578° 0,930¢
5d5f po 88922,38%  86573,101® - 1,066° 1,0278 -
86911,100¢ 1,036°¢
5d5f Hey 88682,73%  85791,995% — 1,0318 1,0228 -
85807,196°¢ 1,021°¢
6s6f 3Fo, 109956,69" 88559,626° — 0,665 0,6665¢ -
88660,106°
3Fo, 109967,89" 88576,052° — 1,0834 1,0848¢
88667,790°
3Fo, 109983,59* 88596,722° — 1,250% 1,2518 -

88678,305°¢ 1,250¢
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Tablo A.13. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu caliyma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
6s6f E= 112550,97* 89140,300° — 1,000% 1,0008¢
89395,799°¢
5d6f G, - 92287,7965 - - 0,993% -
92293,305¢ 0,972°¢
5d6f 3Fo, - 92324,5018 - - 0,814® -
92403,385° 0,811°¢
3Fo, - 95848,930% - - 1,0938 -
95907,066° 1,098°¢
3Fo, - 95665,1985 — - 1,1118 -
95688,714° 1,083¢
5d6f 3G, - 92415,2208 - - 0,989% -
92450,511°¢ 0,941°¢
G, - 95817,257% - - 1,0798 -
95834,654¢ 1,108°¢
3G% - 95907,015° - - 1,161°8 -
95907,118° 1,160°
5d6f *Ho, - 92394,411% - - 0,9178 -
92396,932°¢ 0,938
3H% - 92645,665° — - 1,0458¢ -
92639,158°
3H% - 95820,310° — - 1,1678¢ -
95816,494¢
5d6f D - 92882,576° — - 0,876° -
93077,710° 0,862¢
D%, - 96075,184% — - 1,2758 -
92788,697¢ 1,323¢
D% - 92616,314°% — - 0,989° -
92707,503° 1,035°¢
5d6f 3p, - 96160,470° — -
96336,618°
3p, - 96123,540° — - 1,123 -
96264,124° 1,125¢
3pe, - 92650,916°% — - 1,3258 -
96189,549¢ 1,283¢
5d6f 1F% - 96103,670° — - 1,0978 -
96201,028° 1,093¢
5d6f D, - 95820,690% - - 0,9198 -
95895,339¢ 0,918
5d6f poy - 96503,919® — - 1,028 -
96769,895¢ 1,013¢
5d6f TH% - 96272,511% - - 1,0018 -
96261,502¢ 1,029¢
6p6d 3Fo, - 101681,412° — - 0,8028 -
3Fo, - 103593,205% — - 1,1298 -
°Fe, - 106915,377% — - 1,251 -
6p6d p°, - 103471,806% — - 1,1028 -
6p6d D% - 104036,674° — - 0,6428 -
DY, - 106351,004% — - 1,0228 -
D% - 107341,313% — - 1,271 -
6p6d 3po, - 109277,296% —
3pe, - 108932,608°% — - 1,343 -
3pe, - 108757,305% — - 1,408° -
6p6d 1R, - 111662,198% — - 1,0178 -

6p6d 1po, - 112173,403% — — 1,0158 —




Tablo A.14. Lu II’nin elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikli salimict siddetleri ve gA; agirlikli gegis olasiliklar: (sn™)
(Tablo 3.42’nin genis hali)

Gegisler A log(gf) gAki

Alt seviye Ust seviye Bu ¢calisma Diger Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR c¢alismalar MCHF+BP HFR c¢alismalar

5d6s D, 5d6p °D% 3854,89" 3028,0222" 3020,541° -0,962* -0,239% 0,34 4,90(7)* 4,192(8)* 3,31(8)°
3990,25° 3029,41778 3020,54° -0,968°% -0,219° 4,50(7)® 4,388(8)°
3486,21° 3028,5670° -0,695¢ -0,238°¢ 1,11(8)° 4,206(8)°

5d6s 'D, 5dép *D° 4570,66" 3549,7042* 3545,118° -2,945% -2,894% -3,23° 3,62(5)* 6,760(5)" 3,09(5)%
4665,30° 3555,7367° -2,6958 -2,363° 6,17(5)% 2,285(6)°
4057,19° 3551,0087°¢ -3,082° -3,457¢ 3,35(5)° 1,848(5)¢

5d2 3F, 5dép *D% 8486,93" 6166,5766" 6199,593° -0,403* -0,196* -0,33° 3,66(7)* 1,117(8)* 7,99(7)
8296,36° 6390,6908° -0,388° -0,279° 3,96(7)° 8,581(7)°
6898,66° 6206,6823° -0,211°¢ -0,210° 8,61(7)° 1,068(8)°

5d6s D 5d6p D% 3106,06" 2842,3934* 2847 505 -1,3774 -0,145% -0,23° 2,90(7)" 5,915(8)" 4,88(8)*
3787,16° 2846,10008 -0,788" -0,119° 7,57(7)8 6,264(8)°
3320,26° 2844,1241° -0,630° -0,136° 1,42(8)° 6,032(8)°

5d6s *D;, 5dép *D°% 3781,16" 2900,4203* 2900,303° -0,140% -0,030% -0,11° 3,38(8)" 7,398(8)" 6,11(8)°
3861,03° 2900,5897° 2900,30° -0,131° -0,041° 3,30(8)° 7,215(8)°
3378,56° 2901,9765°¢ -0,084¢ -0,030°¢ 4,82(8)° 7,385(8)°

5d6s *D, 5d6p D% 3954,56* 3052,8867" 3056,72° -0,307* -0,148* -0,27° 2,10(8)* 5,088(8)" 3,88(8)°
4046,34° 3055,7398°8 -0,3208 -0,188° 1,95(8)° 4,628(8)°
3516,29° 3054,8367°¢ -0,280° -0,162° 2,83(8)° 4,918(8)°

5d6s 'D, 5dép *D°% 4467,38" 3375,6110" 3380,629° -0,869* -2,054% -1,80° 451(7)" 5,173(6)" 9,35(6)°
4489,62° 3379,5577° -0,437% -2,070® 1,21(8)® 4,972(6)°
3912,12°¢ 3378,3036° -0,698° -1,798¢ 8,74(7)° 9,297(6)°

5d? °F, 5d6p D% 8137,61* 5659,5150" 5713,458° -0,984° -1,352% -1,52* 1,04(7)* 9,268(6)" 6,16(6)
7756,61% 5843,2156° -0,896* -1,279° 1,41(7)® 1,028(7)®
6489,50° 5697,3487°¢ -0,8508 -1,410°¢ 2,24(7)° 7,997(6)¢

502 *F; 5dép *D°% 8956,00" 6161,0182* 6242,306° -0,077% 0,005* -0,12° 6,96(7)* 1,778(8)" 1,30(8)
8499,81° 6537,5114° -0,128% -0,035° 6,86(7)° 1,440(8)®
6999,83° 6239,5588° 0,022¢ -0,009¢ 1,43(8)° 1,677(8)°

5d* 'D, 5d6p D% 25221,21*  9291,3505" 9251,408° -2,433" -2,823* -3,28° 3,86(4)" 1,162(5)" 4,09(4)*
22275,72° 7689,4977° -2,1998 -2,0258 8,49(4)® 1,064(6)®
14043,15° 9281,1685° -2,174° -2,748° 2,26(5)° 1,382(5)°

502 *p, 5dép *D°% 8961,60" 9584,4081* 9661,679° -1,096* -0,886" -1,29° 6,65(6)" 9,434(6)" 3,66(6)°
15370,128 9952,1714° -1,5478 -1,0078 8,00(5)® 6,627(6)°
11012,13°¢ 9667,2487°¢ -1,290¢ -0,963¢ 2,81(6)° 7,777(6)°

5d6s °D, 5d6p *F% 3936,09* 2910,4753* 2911,394% 0,426" 0,621 0,51* 1,15(9)* 3,290(9)* 2,51(9)*
3972,86° 2911,8005° 2911,39° 0,469° 0,602% 1,24(9)° 3,148(9)° 2,178(9)°
3509,22° 2910,6505° 0,489° 0,607¢ 1,67(9)° 3,182(9)°

502 F, 5dép *F°% 8861,83" 5607,3144* 5664,876° -1,394% -1,287% -1,40° 3,43(6)" 1,096(7)* 8,27(6)°
8181,92° 5912,2432°8 -1,3908 -1,306° 4,05(6)° 9,442(6)° w
6971,86¢ 5666,2421°¢ -1,291¢ -1,285¢ 7,02(6)¢ 1,079(7)° 8



Tablo A.14. Devam

Gegisler A log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
502 °F, 5dép °F°% 10004,81" 6133,2582" 6235,329° -0,274% -0,166" -0,28° 3,55(7)* 1,209(8)" 9,01(7)
9151,72° 6495,1333° -0,266° -0,204° 4,32(7)° 9,875(7)®
7659,15° 6226,7481° -0,158¢ -0,169¢ 7,89(7)¢ 1,165(8)°
5d6s D, 5d6p D% 3559,22* 2756,4237" 2754,168° -0,375* 0,090" -0,02¢ 2,22(8)" 1,081(9)" 8,37(8)"
3666,87° 2755,4419° 2754,17° -0,4478 0,106® 1,77(8)° 1,120(9)® 6.44(8)°
3207,38° 2756,5316°¢ -0,374¢ 0,083°¢ 2,74(8)° 1,062(9)°
5d6s *D, 5d6p D% 3712,45% 2893,7685" 2894,839° 0,251* 0,2704 0,18 8,62(8)" 1,482(9)" 1,21(9)
3833,61° 2895,0791° 2894,84° 0,3118 0,268 9,29(8)® 1,477(9)® 1,162(9)°
3331,25°¢ 2894,0901° 0,316 0,271¢ 1,24(9)° 1,487(9)°
5d6s 'D, 5dép *D% 4160,84" 3182,1395" 3183,731° -2,909% -1,102% -1,45° 4,74(5)* 5,214(7)" 2,35(7)?
4229,238 3184,1311° -2,4708 -1,048° 1,26(6)° 5,893(7)8
3684,43¢ 3182,8021° -3,169¢ -1,252¢ 3,33(5)¢ 3,681(7)°
5d2 °F, 5d6p D% 7010,878 5135,9776" 5172,804° -2,8598 -2,285% 2,72 1,87(5)° 1,311(6)" 4,72(5)
5886,11°¢ 5282,6380° -2,916¢ -2,422° 2,33(5)¢ 9,045(5)®
5162,5630°¢ -2,351¢ 1,114(6)°
502 3F; 5dép *D% 7803,48* 5545,6306" 5602,538° -1,104% -1,658* -1,82° 8,62(6)" 4,768(6)" 3,25(6)°
7612,49% 5843,7116° -0,9948 -1,766° 1,17(7)8 3,349(6)°
6302,91¢ 5603,8187°¢ -0,945¢ -1,717° 1,90(7)° 4,077(6)°
5d? °F, 5d6p D% 8676,31" 6059,5364" 6159,888° 0,117 0,191 0,07 1,16(8)" 2,819(8)" 2,05(8)
8445,138 6412,5168° 0,091 0,1728 1,15(8)° 2,409(8)°
6859,37¢ 6151,4460° 0,223° 0,179° 2,37(8)° 2,665(8)°
5d2 'D, 5dép *D% 17812,60°  7959,3568" 7912,34% -1,932% -0,694* -1,21° 2,45(5)* 2,130(7)" 6,56(6)°
17063,348 6747,2640° -2,0058 -1,438° 2,26(5)® 5,345(6)°
11493,57°¢ 7941,1054°¢ -1,684¢ -0,818¢ 1,04(6)° 1,607(7)°
5d? *P, 5d6p D% 13115,93*  9679,5371" 9841,516° -1,345" -1,803* -1,96* 1,75(6)* 1,122(6)" 7,58(5)
12665,47° 9452,7260°8 -1,4018 -1,0498 1,65(6)° 6,668(6)°
9328,11°¢ 9777,6294° -1,200¢ -1,690¢ 4,83(6)° 1,423(6)°
5d6s *D, 5dép *P% 3265,874 2617,5649" 2619,259° -0,220* -0,212% -0,31° 3,77(8)* 5,970(8)" 4,76(8)*
3441,82°8 2618,1957° -0,2228 -0,206° 3,38(8)% 6,049(8)°
3003,11¢ 2617,6435° -0,203¢ -0,208°¢ 4,63(8)° 6,027(8)°
5d2 *p, 5d6p °P% 10434,72"  7431,9386" 7456,998° -1,1494 -0,812% -1,022 434(6)° 1,860(7)" 1,14(7)
10922,55° 7629,80208 -1,1698 -0,856° 3,79(6)® 1,597(7)8
8155,64° 7470,3278° -0,990°¢ -0,840° 1,02(7)° 1,728(7)¢
6s® 'S, 5dép *P°% 2260,10* 1999,9876* 1998,034° -1,368* -1,212% -1,51° 5,59(7)* 1,023(8)* 5,10(7)?
2476,128 1999,67518 -1,1508 -1,2658 7,69(7)8 9,053(7)8
2122,97¢ 1999,7722°¢ -1,368¢ -1,280°¢ 6,33(7)° 8,749(7)°
5d6s °D; 5d6p *P° 3215,00* 2615,5643" 2613,396% -0,307* -0,095* 0,19 3,18(8)" 7,833(8)" 6,32(8)"
3376,33° 2616,3511° -0,345° -0,086° 2,64(8)° 8,000(8)®
2962,40¢ 2615,2195° -0,283°¢ -0,091°¢ 3,96(8)° 7,903(8)°

T9€



Tablo A.14. Devam

Gegisler A log(gf) 9A

Alt seviye Ust seviye Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar

5d6s °D, 5dép *P°% 3270,04% 2664,6195" 2657,802° 0,099% -0,009% 0,12 7,83(8)" 9,192(8)" 7,20(8)°
3434,92° 2662,3276° 0,095° 0,003® 7,04(8)° 9,477(8)°
3008,72° 2664,0544°¢ 0,114¢ -0,004¢ 9,57(8)¢ 9,301(8)°

5d6s 'D, 5d6p *P° 3771,00* 3060,4143" 3055,662° -1,650* -3,326* -2,55° 1,05(7)* 3,364(5)" 2,03(6)*
3923,65° 3060,44008 -1,5618 -3,8178 1,19(7)8 1,085(5)®
3424,68° 3060,1485°¢ -1,721¢ -2,766° 1,08(7)° 1,220(6)°

5d? °F, 5d6p *P° 6089,31* 4826,1602" 4843,021° -2,839" -1,480" -1,56° 2,60(5)" 9,473(6)* 7,77(6)
6209,24°% 4950,6829° -3,7128 -1,623° 3,36(4)® 6,478(6)°
5249,08° 4847,4221° -2,732¢ -1,495¢ 4,48(5)° 9,084(6)°

502 *P, 5dép *P°% 9249,91* 6947,8876" 6943,928° -1,176% -0,922% -1,14° 5,19(6)* 1,655(7)" 9,98(6)°
9567,26° 6828,9320° -1,1818 -1,021® 4,80(6)° 1,364(7)®
7420,61¢ 6943,9819°¢ -1,019¢ -0,945¢ 1,16(7)° 1,570(7)°

5d%'D, 5d6p °P% 12347,98"  7239,1660" 7165,959°% -1,299% -0,786" -1,05° 2,20(6)* 2,082(7)" 1,14(7)
12983,718 6214,9941° -1,3218 -1,186° 1,89(6)° 1,124(7)®
9294,50¢ 7219,1725°¢ -1,182¢ -0,842¢ 5,07(6)° 1,839(7)¢

5d? °p, 5dép *P°% 9932,63* 7415,8339" 7409,676° -1,245% -0,859* -1,09° 3,84(6)" 1,677(7)" 9,78(6)
10289,238 7614,1585°8 -1,2728 -0,9078 3,36(6)® 1,425(7)8
7862,23° 7450,6195°¢ -1,090¢ -0,891¢ 8,76(6)° 1,544(7)°

5d2 *p, 5d6p °P% 9892,36" 8634,8411* 8712,766° -1,420% -1,3614 -1,46° 2,59(6)" 3,899(6)" 3,03(6)?
10270,18° 8440,0604° -1,4428 -0,915° 2,28(6)® 1,137(7)®
7825,45¢ 8705,7009° -1,210°¢ -1,320°¢ 6,71(6)° 4,209(6)¢

5d6s *D, 5dép *P°% 3106,06" 2533,1581* 2536,96* -1,377% -1,166% -1,26° 2,90(7)* 7,093(7)" 5,73(7)
3249,35° 2534,8064° -1,4618 -1,157® 2,18(7)® 7,231(7)®
2869,52¢ 2533,4643° -1,372¢ -1,158¢ 3,44(7)° 7,214(7)°

5d6s °D, 5dép *P% 3157,40* 2579,14374 2578,785° -0,253" -0,133* -0,24* 3,738 7,381(8)* 5,79(8)
3303,58° 2577,9380° -0,3118 -0,127® 2,98(8)8 7,495(8)°
2912,96° 2579,2669°¢ -0,248¢ -0,131¢ 4,43(8)° 7,420(8)°

5d6s *Ds 5dép *P°% 3954,56" 2699,0058" 2701,713° -0,307% 0,228* 0,13° 2,10(8)* 1,546(9)" 1,23(9)
3438,31° 2699,7663° 2701,71° 0,359° 0,232° 1,29(9)® 1,561(9)®
3014,78° 2699,3170°¢ 0,377¢ 0,233¢ 1,75(9)° 1,567(9)°

5d6s ‘D, 5d6p °P°% 3621,99* 2948,19474 2951,683° -0,766" -0,257% 0,322 8,71(71)" 4.241(8)" 3,70(8)
3753,20° 2949 45108 -0,6928 -0,298° 9,62(7)8 3,857(8)°
3301,15° 2948,8009° -0,716° -0,253°¢ 1,18(8)° 4,287(8)°

502 °F, 5dép *P°% 5710,00* 4552,8728" 4586,931° -2,296* -1,565% -1,72° 1,03(6)* 8,752(6)" 6,15(6)°
5792,918 4666,6149° -2,3978 -2,1508 7,97(5)8 2,170(6)®
4965,18° 4573,8420°¢ -2,218¢ -1,575¢ 1,64(6)° 8,480(6)°

5d2 °F, 5d6p °P°% 8956,00" 4871,8985" 4921,686% -0,0774 -1,077% -1,20° 6,96(7)" 2,352(7)" 1,75(7)
6197,63% 5099,1050° -2,2058 -1,096° 1,08(6)° 2,057(7)8
5258,51°¢ 4916,8540°¢ -1,842¢ -1,088¢ 3,47(6)° 2,254(7)¢

A}



Tablo A.14. Devam

Gegisler A log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
5d° 'D, 5dép *P° 10882,13" 6641,2114" 6619,162° -0,870% -0,674% -0,99° 7,60(6)* 3,202(7)" 1,57(7)
11287,44®  5773,7737° -0,886° -2,792° 6,80(6)° 3,228(5)°
8437,68° 6628,6891°¢ -0,693¢ -0,763¢ 1,90(7)° 2,619(7)°
5d? 3P, 5d6p *P° 8961,60" 6789,6000" 6826,567° -1,006* -0,9774 -1,15° 6,65(6)" 1,525(7)* 1,02(7)*
9194,26° 6962,3324° -1,0678 -1,0178 6,75(6)® 1,323(7)®
7240,29° 6823,3124°¢ -0,929¢ -0,997¢ 1,50(7)° 1,441(7)°
5d2 *p, 5d6p °P°% 8928,81" 7797,4308" 7917,535° -0,822% -0,432% -0,62° 1,26(7)* 4,053(7)" 2,58(7)?
9179,05° 7646,5275°8 -0,813" -0,258° 1,22(7)® 6,295(7)8
7209,09¢ 7861,2263° -0,674°¢ -0,439¢ 2,71(7)° 3,925(7)¢
5d6s *D;, 5dép 'F% 2886,99* 2463,31774 2459,643° -2,442% -1,770% -2,15° 2,89(6)* 1,867(7)" 7,86(6)°
3045,86° 2458,6673° -2,4288 -1,446° 2,68(6)° 3,948(7)°
2569,80¢ 2461,8586° -1,946¢ -1,872¢ 1,14(7)° 1,476(7)°
5d6s °Ds 5d6p 'F% 2987,00" 2572,4281* 2571,23° -1,136% -0,303* -0,41° 5,46(7)" 5,020(8)" 3,94(8)
3160,03° 2569,2416° -1,0458 -0,330° 6,01(7)® 4,727(8)°
2648,71¢ 2570,9969°¢ -1,217°¢ -0,324¢ 5,76(7)° 4,786(8)°
5d6s 'D, 5dép 'F% 3270,58* 2797,8162* 2796,633° -0,033* 0,295" 0,09 5,77(8)* 1,680(9)" 1,05(9)
3424,05° 2794,3605° 0,056° 0,361° 6,48(8)° 1,962(9)°
2867,26° 2796,3346° 0,102¢ 0,234¢ 1,03(9)° 1,461(9)°
5d? °F, 5d6p ‘F% 4882,92* 4203,9322" 4223,098° -2,039" -1,361* -1,79° 2,55(6)" 1,645(7)" 6,11(6)
5044,48° 4289,9019° -2,1388 -1,9128 1,91(6)® 4,434(6)°
4044,61° 4217,1908° -1,917¢ -1,451° 4,93(6)° 1,329(7)°¢
502 *F; 5dép 'F% 5166,19" 44744775 4505,222% -2,521% -1,538* -1,66° 7,52(5)* 9,643(6)" 7,18(6)?
5348,63° 4652,6706° -2,798° -1,564° 3,71(5)® 8,409(6)°
4237,15° 4507,0995°¢ -2,587¢ -1,554¢ 9,61(5)¢ 9,172(6)°
5d2 °F, 5d6p 'F% 5534,824 4803,1486" 4858,742° -1,869% -1,296" -1,41° 2,94(6)" 1,462(7)° 1,09(7)?
5746,73° 5006,2274°8 -1,7458 -2,263° 3,63(6)® 1,451(6)®
4481,56° 4854,7026° -2,177° -1,445¢ 2,21(6)° 1,016(7)¢
5d2 'D, 5dép 'F% 8226,55" 5923,9626" 5887,251° -1,089% -0,821* -1,48° 8,03(6)" 2.872(7)" 6,37(6)
8756,16° 5207,9420° -1,2638 -1,6148 4,75(6)° 5,974(6)°
6084,39¢ 5904,9483°¢ -0,952¢ -0,966° 2,01(7)° 2,067(7)°
5d? G, 5d6p ‘F% 9513,04* 6123,2263" - 0,205" 0,325 - 1,18(8)" 3,763(8)" -
10178,49®  6023,9601° 0,163° 0,316® 9,38(7)° 3,803(8)°
6765,74° 6169,2825° 0,383° 0,299¢ 3,52(8)° 3,486(8)°
502 P, 5dép 'F% 7059,11* 6826,9470" 6892,563° -1,492% -0,487% -1,07° 431(6)" 4,666(7)" 1,20(7)?
7431,90° 6684,6800° -1,7418 -1,307® 2,19(6)® 7,366(6)°
5418,50¢ 6863,5725°¢ -1,287¢ -0,657¢ 1,17(7)° 3,116(7)°
6s? 'S, 5d6p P 2755,84* 1691,2339* 1691,406° -0,099" -0,003* -0,32* 6,98(8)" 2,314(9)" 1,11(9)
1693,0636° -0,044° 2,104(9)®
1692,0655¢ -0,070° 1,983(9)¢

€9¢€



Tablo A.14. Devam

Gegisler A log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
5d6s °D, 5dép P% 4420,48" 2143,3045" 2141,245°% -0,652% -2,446" -2,27° 7,61(7)" 5,199(6)" 7,83(6)°
4515,70° 2145,1163° -0,680° -3,461° 6,83(7)° 5,015(5)®
4044 57° 2144,5218° -0,847¢ -2,264° 5,80(7)¢ 7,896(6)°
5d6s 'D, 5dép *P° 5388,04" 2392,1481* 2392,198° -1,783* 0,178* -0,02¢ 3,78(6)" 1,757(9)* 1,119)*
5399,928 2396,2747° -1,7498 0,3268 4,08(6)® 2,458(9)°
4833,79¢ 2393,9582°¢ -1,454¢ 0,090¢ 1,00(7)° 1,433(9)°
5d? °F, 5dép P° - 3350,2496" 3364,258° - -2,160" -2,84° - 4,113(6)* 8,60(5)
3418,1448° 2,177 3,795(6)°
3364,3761° -2,241° 3,381(6)°
502 *P, 5dép P - 4251,5235" 4259,505% - -3,180% -2,99° - 2,438(5)" 3,77(5)°
4219,4128° -2,616° 9,061(5)°
4256,2917°¢ -3,281¢ 1,928(5)°
5d* 'D, 5d6p 'P% - 4358,8441" 4342,032° - -0,261* -0,60° - 1,923(8)" 8,94(7)
3976,6931° -0,515° 1,288(8)°
4358,1199° -0,354°¢ 1,553(8)¢
502 *p, 5dép P - 44222787 4430,329* - -2,589% -2,78° - 8,789(5)" 5,58(5)
4506,5691° -2,651° 7,336(5)°
4441,4097° -2,639¢ 7,766(5)°
5d2 *p, 5d6p 'P% - 4828,7938" 4865,422° - -0,234% -0,59° - 1,667(8)" 7,22(7)?
4783,6228° -1,1878 1,893(7)8
4858,9928° -0,372° 1,200(8)°
6s6p 3P% 6s7s S, 1901,51% 2740,5743* 2738,173° -0,913* -0,574* -0,66° 2,25(8)* 2,367(8)" 1,93(8)
2063,28° 2739,2721° -0,539°¢ -0,697° 4,53(8)° 1,784(8)°
2740,9581° -0,658¢ 1,951(8)°
6s6p *P°s 6s7s 3S, 1931,82" 2833,1059" 2834,345° -0,444" -0,136* -0,23 6,43(8)" 6,079(8)* 4,93(8)°
2091,76¢ 2830,44508 -0,046¢ -0,2528 1,37(9)° 4,665(8)°
2832,8087°¢ -0,223¢ 4,969(8)°
6s6p 3P° 6s7s S, 2032,29% 3193,0419* 3191,819° -0,173* 0,055* -0,04 1,08(9)* 7.417(8)" 5,99(8)
2178,02¢ 3189,9909° 0,255°¢ -0,056° 2,42(9)° 5,758(8)°
3192,7735°¢ -0,043¢ 5,921(8)°
6s6p P% 6s7s °S, 5890,64" 3914,8490" 3912,662° -2,6314 -1,5274 -1,50° 450(5)* 1,292(7)" 1,39(7)?
9012,78¢ 3913,8823° -3,588°¢ -1,799° 6,912(6)°
3916,1996° -1,579°¢ 2,12(4)° 1,145(7)°
5dép °F°% 6s7s S, 2149,10% 4444,4285" 4433 ,475° -1,935% -3,248* -2,66° 1,67(7)* 1,909(5)* 7,33(5)°
2423,10° 444227788 -2,250¢ -4,584° 6,38(6)° 0,879(4)®
4445,3282°¢ -2,931¢ 3,957(5)°
5d6p 'D% 6s7s °S; 2324174 5441,5625" 5458,268" -1,913% -2,5474 1,742 1,50(7)* 6,394(5)" 4,09(6)*
2613,47¢ 5451,0820¢ -2,078° -2,041¢ 8,15(6)¢ 2,045(6)°

79€



Tablo A.14. Devam

Gegisler A log(gf) 9A
Alt seviye Ust seviye Bu caliyma Diger Bu ¢alisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar MCHF+BP HFR ¢alismalar
5dép °D% 6s7s °S; 2439,33% 5471,0792* 5480,341° -2,5214 -4,116% -2,97° 3,38(6)" 1,706(4)" 2,41(5)°
2734,19° 5451,4806° -4,377° -3,269° 3,74(4)° 1,208(5)°
5468,7770°¢ -3,617°¢ 5,392(4)°
5d6p *D% 6s7s °S, 2469,80* 5943,5279" 5926,068° -2,171* -3,126* -2,38° 7,36(6)" 1,413(5)* 797(5)°
2804,27° 5925,0353% -1,742¢ -4,306° 1,53(7)° 0,938(4)°
5936,3855°¢ -2,608¢ 4,670(5)°
5d6p 3P% 6s7s °S, 2714,47" 7244,6985" 7238,757° -1,760" -2,920" -1,78 1,57(7)* 1,527(5)" 2,12(6)
3078,90° 7236,3638° -2,029¢ -3,245° 6,58(6)° 7,238(4)°
7244,7080°¢ -2,063°¢ 1,099(6)°
5dép °P° 6s7s S, 2750,65% 7260,06774 7283,914° -1,279% -2,553* -1,34° 4,63(7)" 3,540(5)* 5,73(6)
3122,90¢ 7250,49208 -1,433¢ -3,3718 2,52(7)¢ 5,405(4)8
7263,3407° -1,638¢ 2,913(6)°
5dép °P% 6s7s °S, 2835,74* 7980,7006" 7951,592° -0,9014 -2,174% -117° 1,04(8)* 7,013(5)* 7,04(6)
3233,22¢ 7960,1405°8 -0,926¢ -3,7128 7,55(7)¢ 2,045(4)®
7978,4049° -1,420°¢ 3,982(6)°
6s6p 3P° 6s7s 'S, 1638,78* 2468,3841* 2469,265° -1,473% -1,490% -1,48° 8,36(7)" 3,543(7)" 3,60(7)?
1841,65° 2467,9999° -1,578° -1,293% 5,19(7)° 5,579(7)°
2468,1927°¢ -1,390° 4,461(7)°
6s6p 'P° 6s7s 'S 3811,70% 3251,0648" 3249,477° -0,351" -0,440" -0,25° 2,04(8)" 2,290(8)* 3,58(8)°
2125,65° 3253,2402° -0,265°¢ -0,331° 8,01(8)° 2,939(8)°
3252,0557°¢ -0,372° 2,675(8)°
5dép °D% 6s7s 'S, 1990,50* 4256,5303" 4262,016* -0,664* -1,490% -1,36° 3,64(8)" 1,192(7)* 1,62(7)
2321,05¢ 4249,5061° -1,043°¢ -1,1318 1,12(8)° 2,731(7)®
4255,2385°¢ -1,222¢ 2,211(7)°
5dép °P° 657s 'Sy 2192,274 5266,1070" 5278,474° -1,560% -2,218% -2,00* 3,82(1)" 1,454(6)" 2,43(6)
2595,28¢ 5268,5170° -1,825¢ -1,6718 1,48(7)° 5,123(6)°
5267,9849° -1,747° 4,305(6)°

*Dream Database [64], "NIST Periodictable [62]

G9€



Tablo A.15. Lu III’iin E seviye enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlar (Tablo 3.44’iin genis hali)

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
Cift parite icin:
4f"11s 25y, - 150261,20° - 2,002¢P
148261,20°
4f*12s 25y, - 154127,30° - 2,002¢P
152127,30°
4f"13s 25y, - 156844,10° - 2,002¢P
154844,10°
4f*14s 25y, - 158817,70° - 2,002¢P
156817,70°
4155 25y, - 160295,80¢ - 2,002¢P
158295,80°
4165 25y, - 159438,10° - 2,002°P
44175 %Sy, - 160333,60° - 2,002°
4f*18s 25y, - 161062,90° - 2,002°P
4f*19s %Sy, - 161646,70° - 2,002°
4f420s 25y, - 162117,10° - 2,002°P
48d Dy - 136774,908¢ - 0,8008¢P
134774,10°
Dy, - 136952,705¢ - 1,2008¢P
134951,90°
4f4%9d 2Dy - 145432,708¢ - 0,8008¢P
143432,70°
Dy, - 145540,505¢ - 1,2008¢P
143540,50°
4f410d Dy - 150895,505¢ - 0,8008¢P
148895,50°
Dy, - 150965,905¢ - 1,2008¢P
148965,90°
4411d  ’Dyp - 154568,10¢ - 0,800¢P
152568,10°
Dy, - 154616,60° - 1,200¢P
152616,60°
4f412d  2Dyp - 157161,50¢ - 0,800¢P
155161,50°
Dy, - 157196,40° - 1,200¢P
155196,40°
4f*13d 2Dy - 159055,40¢ - 0,800°P
157055,40°
Dy, - 159081,40¢ - 1,200¢P
157081,40°
4f*14d Dy - 160477,90¢ - 0,800°P
158477,90°
Dy, - 160497,70¢ - 1,200¢P
158497,70°
4f*15d 2Dy - 161581,20¢ - 0,800°P
159581,20°
Dy, - 161596,70¢ - 1,200¢P
159596,70°
4f*16d 2Dy - 160443,10° - 0,800°
Dy, - 160455,40° - 1,200°
4£*17d Dy - 161151,60° - 0,800°
Dy, - 161161,60° - 1,200°
4f*18d 2Dy - 161723,10° - 0,800°
Dy - 161731,30° - 1,200°
4f*19d Dy - 162182,50° - 0,800°
Dy, - 162189,30° - 1,200°
4f420d  Dgp - 162574,50° - 0,800°
Dy, - 162580,20° - 1,200°
46 2Gyp - 140121,80%¢ - 0,8895¢P
138121,80°
Gy - 140122,808¢ - 1,1118¢P
138122,80°
479 Gy - 147454,40%¢ - 0,8895¢P
145454.,40°
%Gy - 147455,008¢ - 1,1118¢P
145455,00°
4f¥8g Gy 147175,03° 152214,403C 0,889° 0,8895¢P
150214,40
%Gy 147175,44°  152214,80B° 1,111° 1,1118¢P

150214,80°
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Tablo A.15. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f9g Gir - 155476,60°¢  — - 0,889°CP
153476,60°
e - 155476,805¢  — - 1,1118¢P
153476,80°
4109 Gy - 157813,205¢  — - 0,8895CP
155813,20°
e - 157813,405¢  — - 1,1118¢P
155813,40°
4119 Gy - 157540,50° - - 0,889°
Gy - 157540,70° - - 1,111° -
4129 Gy - 158848,90° - - 0,889°
Gy - 158849,00° - - 1,111° -
41139 Gy - 159871,00° - - 0,889°
Gy, - 159871,00° - - 1,111° -
4149 2Gyp - 160673,60° - - 0,889°
*Gypa - 160673,60° - - 1,111°
4159  2Gyp - 161333,40° - - 0,889°
*Gypp - 161333,40° - - 1,111°
Tek parite icin:
af%9p  2p°y, - 138903,505¢  — - 0,666°CP
136903,50°
2Py - 13947350%¢ - - 1,3348¢P
137473,50°
4f410p  2P°y, - 146734,305¢  — - 0,6665¢P
144734,30°
P - 147090,603¢ - - 1,334860
145090,60°
4%11p 2Py, - 151750,00¢ - - 0,666
149750,00°
2poy, - 151987,60¢ - - 1,334¢P
149987,60°
44120 2P°y, - 155157,20¢ - - 0,666
153157,20°
*P%; - 155323,40° - - 1,334P
153323,40°
4f413p  2P°y, - 157582,40¢ - - 0,666°P
155582,40°
2Py - 157703,30° - - 1,334°P
155703,30°
4414p  2P°y, - 159373,10° - - 0,666°P
157373,10°
*P%; - 159463,70° - - 1,334P
157463,70°
4f%15p  2P°y, - 160721,70° - - 0,666°P
158721,70°
2poy - 160791,40¢ - - 1,334¢P
158791,40°
4f%16p  2P°y, - 161775,40° - - 0,666°P
159775,40°
*P%; - 161830,20° - - 1,334P
159830,20°
4f%17p  2P°y, - 162595,90¢ - - 0,666°P
160595,90°
P - 162639,70° - - 1,3346P
160639,70°
4418p  2P°y, - 163264,10° - - 0,666°P
161264,10°
P - 163299,70° - - 1,3346P
161299,70°
4f%19p  2P°y, - 163818,90¢ - - 0,666°°
161818,90°
P - 16384820 - - 1,3346P
161848,20°
4f920p  2P°y, - 164270,90¢ - - 0,666°°
162270,90°
P - 16429530 - - 1,3346P
162295,30°
4f410f 2%, - 156390,805¢  — - 0,8578¢CP

153390,80°



Tablo A.15. Devam

Seviyeler E g-carpani
Konf.  Terim Bu calisma Diger Bu calisma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
F%. - 156396,205¢  — - 1,143B¢P
153396,20°
4911F 2%, - 158751,50¢ - - 0,857¢P
155751,50°
2Fo, - 158755,50¢ - - 1,143¢P
155755,50°
49412 2%, - 160496,80¢ - - 0,857¢P
157496,80°
P - 160499,80¢ - - 1,143¢P
157499,80°
4f413F 2%, - 161816,10° - - 0,857¢P
158816,10°
2Fo, - 161818,50¢ - - 1,143¢P
158818,50°
4f414F  2F%, - 162846,20° - - 0,857¢P
159846,20°
o - 162848,10° - - 1,143¢P
159848,10°
4f415F  2F%, - 163652,60° - - 0,857¢P
160652,60°
o - 163654,10° - - 1,143¢P
160654,10°
4F16F 2%, - 161313,70° - - 0,857°
2Fo, - 161314,90° - - 1,143°
4MT7F %, - 161860,40° - - 0,857°
P - 161861,40° - - 1,143°
4F118F 2%, - 162302,20° - - 0,857°
2Fo, - 162303,10° - - 1,143°
4F410F 2%, - 162678,20° - - 0,857°
2Fo, - 162678,90° - - 1,143°
4F420F  2F%, - 162974,00° - - 0,857°

2F%,, - 162974,60° - — 1,143°
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Tablo A.16. Lu III’iin elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), gf agirlikl salimicr siddetleri ve gA; agirhkli gegis olasiliklar: (sn™) (Tablo 3.45’in genis hali)

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4fY%d ’Ds), 4f97p 2P%;, - 10305,879*BC - 1,7893748C - - 1,12(8)B¢ -
10215,910° 1,80513° 1,15(8)°
47D 2P, 41485 %Sy, 5491,778 5891,363*5¢  5889,76° 0,45963°%  1,34016"B¢ 1,340° 1,02(8)® 2,58(8)*BC 2,53(8)°
5964,987° 1,32362° 2,48(8)°
47D 2P, 447d 2Dy, 8030,59° 5047,522*8¢  5046,12 5,5446° 0,48199"BC 0,476° 5,73(8)% 1,26(8)B¢ 1,25(8)°
1438,00¢ 5138,164° 0,3590° 0,47348° 1,16(9)° 1,20(8)°
4f97p 2P, 447d Dg), 1440,85° 4957,8084BC 4956437 3,2270°  4,41638"BC 4,364° 1,56(10)° 1,20(9)*B¢ 1,18(9)
5052,965° 4,33321° 1,13(9)°
447D 2P%), 4f9s 2S,;, 4663,27° 2994,09248¢ 299323 0,6503®  0,15720%B¢ 0,162 1,99(8)® 1,17(8)*B¢ 1,20(8)
3038,147° 0,15492° 1,12(8)°
4f97p 2P, 41410s 2Sy, - 2337,732A8¢  2337,02% - 0,054724BC 0,057% - 6,68(7)*BC 6,98(7)
2371,973° 0,05393° 6,39(7)°
4f97p 2P, 4148d 2Dy, - 2944,2818¢ - - 0,060435¢ - - 4,65(7)5¢ -
2901,925° 0,06131° 4,86(7)°
447D 2P%), 4f48d 2Dy, - 2928,9528¢ - 0,546725¢ - - 4,25(8)%° -
2887,024° 0,55466° 4,44(8)°
4f97p 2P, 4£49d 2Dy, - 2346,2085° - - 0,020575¢ - - 2,49(7)B¢ -
2319,190° 0,02081° 2,58(7)°
4F4Tp 2P%), 4f49d 2Dy, - 2340,292%¢  — - 0,18556°¢ - - 2,26(8)B¢ -
2313,404° 0,18772° 2,34(8)°
4f47p 2P, 4410d ’Dgp, - 2079,6675¢ - - 0,009835¢ - - 1,52(7)¢ -
2058,406° 0,00993° 1,56(7)°
4FTp 2P%), 4f*10d *Dsp, - 2076,623%¢ - - 0,088575¢ - - 1,37(8)5¢ -
2055,428° 0,08948° 1,41(8)°
4f5d 2Dy, 4f15f 2R, 865,008 1001,169%8¢  1001,17° 0,60253%  1,87338"B¢ 1,283" 5,37(9)® 1,25(10)*B¢  8,53(9)°
1010,889° 1,85537° 1,21(10)°
4f5d 2Dy, 4f15f 2R, 891,885 1031,5358¢  1031,54° 0,04170®  0,12987~B¢ 0,089 3,50(8)® 8,14(8)*B¢ 5,57(8)°
1047,652° 0,12788° 7,77(8)°
4f46d 2Dgy 4f15f 2R, 4160,53° 7536,305°5¢  7534,29° 0,13356°%  2,915314B¢ 2,736 7,72(7)® 3,42(8)*BC 3,21(8)
7946,985° 2,76466° 2,92(8)°
4f46d 2Dsy, 4f15f 2R, 4160,42° 8010,830*5¢  8008,69* 0,00954%  0,19590*B¢ 0,184 3,68(6)° 2,04(7)*BC 1,91(7)
8445,759° 0,18581° 1,74(7)°
4f95f 2R, 4f47d 2Dy, 3157,808 5871,370*8¢ 589,71 0,02228°%  0,47554°B¢ 0,485° 1,49(7)® 9,20(7)"B¢ 9,38(7)?
5743,629° 0,48612° 9,83(7)°
4f5f 2R, 4f47d 2Dy 3157,73% 5750,3324BC  5748,71% 0,00159®  0,03468"B¢ 0,035 1,07(6)® 7,00(6)*B¢ 7,13(6)°
5637,375° 0,03538° 7,42(6)°
4f95f 2F%, 4f¥5qg Gy, 7812,598 4252,658%BC 4251 442 7,476858  7,75270°BC 7,253 8,17(8)® 2,86(9)*EC 2,68(9)
4233,998° 7,78687° 2,90(9)°
4f5f 2P, 4118d 2Dy, - 3206,747%¢ - - 0,05170%¢ - - 3,35(7)B¢ -
3085,632° 0,05373° 3,76(7)°
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Tablo A.16. Devam

Gegisler i} A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
415 2P, 4148d ?Dg), - 3188,5725¢ - - 0,003718¢ - - 2,44(6)B° -
3068,789° 0,00386 ° 2,73(6)°
4fUsf 2R, 4149d 2Dy, - 2509,9113c - - 0,016625¢ - - 1,76(7)B°¢ -
2435,051 o b
4f95¢ 2F° 4% 2 B BC _ _ 0’017133.6 1'93(7)B.c
o~ Dse 2503,141° 0,00119 - - 1,27(6) -
2428,674 0,00123° P
4fUsf 2R, 4410d °Dgp, - 2207,2765¢ - - 0 007233'C - - 1'32«73)“
2149.166° 0,00788° 1'14(7)D )
4f45F 20 4f*10d 2D B "9 7B.C _ _ ' BC B ' ()B.C
512 512 2203,847° 0,00055 - 7,54(5) -
2145,920 0,00056° b
4f45F 20 4460 2G B BC _ _ 6B,c B B 8'16(5)5.(:
512 g %G 2895,931° 1,14316 9,09(8) -
2796,730 1,18371° b
4fUsf 2R, 4479 Gy - 2388,7015°¢ - 0 3840%“ - 411'91;(3)“
2320.801° 0,39530° 4'89283'3 )
4f45d 2Dy, 445 2%, 891,79° 1030,329’;'3'C 1030,33* 0,83338°  2,60052°8C 1,780° 6,99(9)® 163(10y*5¢  1,12(10)°
D D
4f“6d D 4fsf 2R 4162,35° %Ség’ifgm 7936,53° 2 3ouagec 2 s +laiahee 2
512 02 , 7128 936,53 019573%  3,95363" 3,711 1,00(8) 4,18(8)*% 3,93(8)
D
45t 20 4f47d 2D nsees  STEBOTSEC : s Osaoizrec : s Iarepec :
212 512 , 075" 5786,47 003141%  0,68912" 0,703 2,10(7) 1,37(8)*% 1,40(8)
D
4f45F 20 4450 2G B 5649’351/-\,5,(: a B 0170604ABC a B 1,48(8) ABC
212 g %G 7819,38 4273,266" 4272,07 0,27672%  0,28575"% 0,267 3,02(7) 10,40(7)"8 9,77(7)
D D
4f45F 20 4450 2G B 4240’7501-\,5,(: a B 0128794A,BC a B 10'70(7/25c
212 g %Gop 7819,26 4273,102" 4271,90 9,68541%  10,0017°% 9,358 1,06(9) 3,65(9)"® 3,42(9)
D D
o afeg ) 431540,4428‘C 10,0787° 3,74(9)°
12 512 00,143° - 0,07401% - 4,82(7)® -
3072,335 0,07709° b
T 4f¥6g Gy, - 2905,4738¢ - - 0045283’C - - g'gg(g)“
2799,675° 0,04379° 3’73(7)D )
4f45F 20 4460 2G B '207B.C _ _ ' BC B 73 )B‘C
12 g “Gor 2905’3970 1,47705 - 1,17(9) -
2799,597 1, D P
4f45F 20 4f%d 2D B BC _ _ 532873,(: B 1’30(9)B‘C
712 512 2510’2670 0,02374 - 2,51(7) -
2430,894 ) b
4f45F 20 4470 2G B BC _ _ 01024523,(: B 2’77(7)B‘C
70 g 712 2395,189D 0,01419 — 1,65(7) —
2322,828 o o
495t 2R, 4479 Gy, - 2395,1635¢ - - g,géggg&c - - 51;%(;)“
2322.796° 0,51199° 6'33(8)D )
796 :
4f9sf 2R, 4f¥10d °D - 2209,368°¢ - - 0,01095%¢ - g )Bvc
5/2 368 , 095D - 1,50(7)D -
2091,569 ,
4f46s %Sy, 4f8p 2P°y, 705,28" 795,8338¢ 0,0010* 8 888?23v° - 1,35(7)" 1'04(7)Bv°
, , : : ,35(7) 1,69(6) -
678,348 808,704° 1,16768 0,00016° 1,69(10)® 1,61(6)°

0LE



Tablo A.16. Devam

Gegisler i} A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4f95d %Dy, 4f48p 2P°y, 716,39° 833,7012'° - 0,0009® 0,012075¢ - 1,24(7)® 1,16(8)BP
831,867 0,01209°
4175 %Sy, 4f¥8p 2P°y, - 2565,8595C - - 0,005345¢ - - 5,41(6)%°
2563,725° P b
4f%d D 4fgp 2p° B BC _ _ 0’005353.6 5'43(6)B.c
a2 p 2P°y, 3000,039° 0,01100 - - 8,15(6)
2952,280 0,01118° b
4f18s %Sy, 4f48p 2P°y, - 17036,6455¢  — - 1,14946%¢ - - 2'2?1«73)“
15207,175° 1,28774° 3'71(7)D
4f47d ?Dgy, 4f48p 2P°y, 13021,46°  32981541°¢  — 1,20798°  0.981885° - 2,41(7)8 6'02(6)5-C
' 25785,580° ’ 1,25589° ' 1'26273'3
4fgp 2P°y, 4f49s %3, 5998,31° 9473,8235‘[‘; - 0,04824°  1,10664°C - 8,94(6)® 8:22(7)5":
10444,456 1,00380° 6,14(7)°
4fgp 2Py, 4148d 2Dy, - 8992,441E‘° - - 2,924495¢ - - 2,41(8)B¢P
8993,179 2,92425°
4f48p 2P°y, 4f49d 2Dy, - 5056,058E‘° - - 0,385255¢ - - 1,01(8)5¢
5056,082 0, P b
4f48p 2P°y, 44105 %Sy, - 5016,8565¢  — - 0 i?iég“ - - %'gg(g)“
5313,875° 0,10541° 2'49(7)D
875 ,
4f148 ZPD 4f1410d ZD _ B.C _ _ B,C.D _ ' ()B.C
p 2Py, 312 3961,823> 0,13236 - 5,63(7)
3961,819 5,62(7)°
4f¥6s 2Sy, 4fgp 2P%;, 677,76° 789,5572‘3 - 2,26307%  0,000328¢P - 3,29(10)® 3,47(6)¢
802,225 3,31(6)°
4f¥5d 2Dy, 4f48p 2P%;, 715,758 826,817E’° - 0,00036°5  0,00243%C - 4,70(6)® 2,37(7)B¢
825,013 0,00244° b
4f%5d 2D 4f4gp 2p° 734.058 B.C _ B BC _ B 2’39(7)B‘C
512 p 2P%q ,05 847,418° 0,00342%  0,02137 4,23(7) 1,98(8)
849,337 0,02132° b
4475 %Sy, 4f48p 2P%;, - 2501,7515¢ - - 0,010965¢ - - %%@BC'D
2499.726° 0,01097° Ho
4f¥6d %Dsy;, 4f48p 2P%;, - 2912,768E‘C - - 03002273’C - - 1,78(6)°
2867,732 0,00230° b
4f¥6d %Ds), 4f48p 2P%;, - 2981,0178¢ - - 0,019935¢ - - 1'2(7)(3)“
2030,177° 0,02027° 1’57(7)D
4485 25 4fgp 2p° B ’ BC _ ' B,C B B S7( )B‘C
s Sy p 2P%p 14559,429° 2,69007 8,46(7)
13202,227 2,96660° b
4f47d D 4f4gp 2p° 13239 468 B.C _ B 6OB,c _ B 1'13(8)3,(:
302 p 2P%p; 3239,46 24809,586° 0,1808 0,26106 6,88(6) 2,83(6)
20505,362 0,31586° 5,01(6)°
447d ?Ds, 4f48p 2P%, 13238,248 27231,6392° - 1,62748 2,140578¢ - 4,13(7)8 1,93(7)B¢
219 P b
4fgp 2p° 4495 %S - 1042‘3"%?13C - osgeee e
312 112 ) - 2,00388 - - 1,22(8)>
11660,691° 1,79820° 8,82(7)°

T.E



Tablo A.16. Devam

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar

4f18p 2P, 4198d Dy, - 9879,714B¢ - - 0,532375¢ - - 3,64(7)BP -
9880,543° 0,53232°

4f48p %P 4f'8d Dy, - 9709,208%¢ - - 4,875465¢ - - 345@8)5¢°  —
9709,897° 4,87512°

4fY8p 2P, 4149d 2Dy, - 5324,9418¢ - - 0,073165¢ - - 1,72(7)B¢P -
5324,949° 0,07316°

4f48p 2P, 4f¥9d 2Dy, - 5294,5625¢ - - 0,662225¢P - - 1,58(8)BP -
5294,547°

4F8p 2P%), 4f*10s %Sy, —~ 5281,476%¢ - - 0,212108¢ - - 5,07(7)¢ -
5611,665° 0,19962° 4,23(7)°

4f48p 2P, 4410d °Dgp, - 4125,0385¢ - - 0,025438¢P - - 9,97(6)5P -
4125,022°

4f48p 2P, 4410d °Dsp, - 4113,0765¢ - - 0,229498¢P - - 9,05(7)B¢P -
4113,080°

4f¥5d 2Dy, 4f96F 2FC%, 782,648 815,22478¢  810,73° 0,27584%  0,67575"B¢ 04112 3,009)® 6,78(9) B¢ 4,16(9)
820,035° 0,67179° 6,66(9)°

4f5d 2Ds), 4f16f 2P, 804,585 835,244*BC 830,53 0,01943%  0,047117B¢ 0,029 2,00(8)® 4,50(8)*B¢ 2,76(8)
844,061° 0,04662° 4,36(8)°

4f¥6d %Dsy, 4f96F 2FC%, - 2773,80178¢  2771,65°% - 0,73013*B¢ 0,706° - 6,33(8)*B°C 6,30(8)°
2808,465° 0,72112° 6,10(8)°

4f46d 2Dsy, 4f16f 2P, 8426,51° 2835,624°5¢  2781,16° 1,49486°  0,05102"BC 0,049* 1,40(8)® 4,23(7)~BC 4,22(7)
2868,329° 0,05043° 4,09(7)°

4f¥6f 2P, 447d 2Dy, - 17389,184*BC - 4,142357BC - - 9,14(7)ABC -
17816,903° 4,04291° 8,49(7)°

4f¥6f 2P, 447d Dg), - 18545,306"EC - 0,277447BC - - 5,38(6)"BC -
18923,305° 0,27190° 5,06(6)°

4f6f 2P, 4f18d 2Dy, - 12538,950°¢ - - 0,88721%¢ - 3,76(7)B¢
10655,270° 1,04406° 6,13(7)°

4f¥6f 2P, 4£48d 2Dg), - 12265,5748¢  — - 0,064785¢ - - 2,87(6)5° -
10457,084° 0,07599° 4,63(6)°

4f6f 2P, 4f19d 2Dy, - 6012,163%¢ - - 0,11628%¢ - - 2,15(7)B¢ -
5542,117° 0,12615° 2,74(7)°

T ) e S 4f49d 2Dy, - 5973,465%¢ - - 0,00836°¢ - - 1,56(6)¢ -
5509,192° 0,00906° 1,99(6)°

4f96f 2P, 4£410d ’Dgp, - 4525,7885¢ - - 0,039218¢ - - 1,28(7)B¢ -
4254,157° 0,04171° 1,54(7)°

4f96f 2P, 4£410d ’Dgp, - 4511,3938¢ - - 0,002818¢ - - 9,21(5)8¢ -
4241,457° 0,00299° 1,11(6)°

) e S 4f¥6g Gy - 8832,283%¢ - - 5,836745¢ - - 4,99(8)%° -
7853,734° 6,56398° 7,10(8)°

C¢LE



Tablo A.16. Devam

Gegisler A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger Bu ¢alisma Diger
MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR calismalar
4fU%f 2P, 4979 Gy - 5360,593°¢ - - 1,2928285¢ - - 3,00(8)B° -
4983,722° 1,39058° 3,73(8)°
4f¥5d ?Dg), 4fY6f 2F%, 804,548 835,244"BC 832 28* 0,38954%  0,94222/BC 0,573% 4,01(9)® 9,01(9)*B¢ 5,53(9)
843,881° 0,93258° 8,73(9)°
4f¥%6d *Ds), 4fY6f 2F%, - 2835,6245¢  2800,91° - 1,02030"B¢C 0,987° - 8,46(8)"BC 8,43(8)
2866,250° 1,00940° 8,19(8)°
4f47d ?Ds), 496 2F%, - 18545,30248C  — - 5,54874"BC - - 1,08(8)* B¢ -
18833,193° 5,46392° 1,03(8)°
4f6F 2F%, 4f48d 2Dy, - 12659,030%¢ - - 1,255438¢ - - 5,23(7)B¢ -
10484,807° 1,51576° 9,20(7)°
afef 2F%, 4f¥6g Gy, - 9034,4848¢ - - 0,211345¢ - - 1,73(7)B¢ -
7869,361° 0,24263° 2,61(7)°
4f6f 2%, 469 2Gyp - 9033,749%¢ - - 7,397415¢ - - 6,05(8)¢ -
7868,744° 8,49264° 9,15(8)°
4f6F 2F%, 4f49d 2Dy, - 6065,274%¢  — - 0,164675¢ - - 2,99(7)B¢ -
5516,877° 0,18103° 3,97(7)°
4f6F 2F%, 4f47g 2Gy —~ 5434,413%¢ - - 0,047238¢ - - 1,07(7)8¢ -
4990,010° 0,05144° 1,38(7)°
afef 2F%, 4479 Gy, - 5434,2808° - - 1,653155¢ - - 3,73(8)5¢ -
4989,863° 1,80038° 4,82(8)°
4f46f 2F%, 4f*10d *Dsp, - 4563,563%¢  — - 0,055555¢ - - 1,78(7)5¢ -
4246,011° 0,05971° 2,21(7)°
4f5d 2Dy, AFUTE 2P, - 738,760%B¢ 738,76 - 0,32849"8C 0,184 - 4,01(9)*B¢ 2,24(9)
744,243° 0,32607° 3,93(9)°
4f¥5d ?Dg), 497 2R, - 755,163%8C 755167 - 0,02295"8C 0,013% - 2,69(8)"B¢ 1,50(8)?
763,980° 0,02269° 2,59(8)°
4f¥6d %Dsy;, 497 2R, - 2051,370*8¢  2050,71 - 0,3433478C 0,323% - 5,44(8)"BC 5,11(8)
2082,234° 0,33825° 5,20 (8)°
4f¥6d %Ds), 497 2R, - 2084,9885C  2084,32% - 0,02413*BC 0,023% - 3,70(7)AB¢ 3,48(7)
2114,960° 0,02379° 3,55(7)°
4f47d ?Dgy, 497 2R, - 5420,9358C 5419 40°% - 0,47297B¢ 0,459° - 1,07(8)*B¢ 1,04(8)?
5545,894° 0,46225° 1,00(8)°
447d ?Ds, 497 2R, - 5528,374°8¢ 5526812 - 0,0331248C 0,032% - 7,23(6)*BC 7,01(6)
5648,696° 0,03242° 6,78(6)°
4f45q %Gy, AFUTE 2P, - 8358,33945C  835597% - 0,08978"8¢ 0,101 - 8,57(6)* B¢ 9,60(6)*
8457,653° 0,08873° 8,27(6)°
418d 2Dg AFUTE 2P, - 23285,3215¢ - - 7,228748¢ - - 8,89(7)B¢ -
32963,227° 5,10640° 3,13(7)°
4t48d ?Ds), 497 2R, - 24290,7118¢ - - 0,494978¢ - - 5,60(6)5° -
35016,273° 0,34336° 1,87(6)°
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Tablo A.16. Devam

Gegisler i} A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
4fY%g °Gy, 497 2P, - 105529,8705¢ - 1,79733B¢ - - 1,08(6)®°¢ -
4F47F 2FC%), 419d ?Dyp - 22918,7015C - - 1,262705¢ - - 1,60(7)¢ -
17777,980 1,62782° 3,43(7)°
4F47F 2FC%), 419d *Dy - 22366,3605C - - 0,09242°¢ - - 1,23(6)%¢ -
17443,568 0,11850° 2,60(6)°
e S 4479 Gy - 15661,8275'0 - - 5,013205¢ - - 1,36(8)°¢ -
13077,688 6,00381° 2,34(8)°
e S 4¥10d *Dgp, - 10177,18ngC - - 0,182635¢ - - 1,18(7)B¢ -
9018,996 0,20608° 1,69(7)°
e S 4410d Dy, - 10104,68;18'0 - - 0,013145¢ - 8,58(5)%¢ -
8962,106 0,01481° 1,23(6)°
4t¥5d ?Dg), 497 2F%, - 755,033;“3'C 755,03 - 0,45915"8¢ 0,257° - 5,37(9)*BC¢ 3,00(9)
763,884 0,45383° 5,19(9)°
4t¥6d ?Ds), 497 2F%, - 2083,999’;'8'C 2083,34* - 0,48281"8¢ 0,454° - 7,42(8)*BC 6,97(8)°
2114,229 0,47591° 7,10(8)°
4t47d ?Ds), 497 2F%, - 5521,429’;&C 5519,91% - 0,66328"5¢C 0,643° - 1,45(8)*BC 1,41(8)
5643,486 0,64894° 1,36(8)°
4t¥5g %Gy, 497 2F%, - 8342,475’;'8'C 8340,22* - 0,00333"8¢ 0,004* - 3,19(5)*B¢ 3,57(5)°
8445,979 0,00329° 3,08(5)°
4f¥5g %Gy, 497 2F%, - 8343,102’;'3'0 8340,84* - 0,11660"5¢ 0,131% - 1,12(7)~BC 1,25(7)?
8447,199 0,11516° 1,08(7)°
A7 2R, 4f¥8d ?Ds), - 24157,2093C - - 9,954055¢ - - 1,14(8)° -
34817,032 6,90645° 3,80(7)°
4t¥6g %Gy, 497 2F%, - 103151,377%¢ - - 2,383595¢ - - 1,49(6)° -
497 2R, 4f¥9d 2Dy, - 22480,755E’° - - 1,838995¢ - - 2,43(7)B¢ -
17493,437 2,36328° 5,15(7)°
4179 Gy AFUTE 2P, - 15717,8332° - - 0,18501%¢ - - 5,00(6)%¢ -
13105,697 0,22189° 8,62(6)°
447g %Gy, 497 2R, - 15716,7192° - - 6,475905¢ - - 1,75(8)®°¢ -
13104,683 7,76668° 3,02(8)°
e = 4f*10d *Dsp, - 10127,967%¢ - - 0,262178¢ - - 1,71(7)8¢ -
8975,251° 0,29584° 2,45(7)°
4f5d 2Dy, 4f18F 2FC%), - 700,249*B¢ 700,25 - 0,18670"8¢ 0,099 - 2,54(9)B¢ 1,35(9)*
705,098° 0,18542° 2,49(9)°
4f¥5d ?Dg, 498 2R, - 714,9692'8'0 714,97 - 0,01306"BC 0,007% - 1,70(8) B¢ 9,03(7)?
722,789 0,01292° 1,65(8)°
4t¥6d ?Dsy;, 498 2R, - 1779,6037B¢  1779,61° - 0,18272~8C 0,169° - 3,85(8)*EC 3,56(8)°
1802,297° 0,18042° 3,70(8)°
4t¥6d ?Ds, 498 2R, - 1804,8487B€ 180485 - 0,0128748C 0,012% - 2,64(7) BC 2,44(7)?
1826,763° 0,01271° 2,54(7)°
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Tablo A.16. Devam

Gegisler i} A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR cahiymalar MCHF+BP HFR caligmalar MCHF+BP HFR caligmalar
4f%7d 2Dy, 4f18F 2FC%), - 3862,286:'B'° 3861,21° - 0,24921~BC 0,244 - 1,11(8)*B¢ 1,09(8)
3922,990 0,24535° 1,06(8)°
4f%7d 2Dg), 4fH8F 2F%), - 3916,515:'B'° 3915,42° - 0,01755%B¢ 0,017° - 7,63(6)*B°C 7,46(6)
D D
495q °G 140 2r0 B 3974’152;\,8,(: a 0’01730/&.3,0 a 7'31(6)ABC a
g *Gne 4F18F 2F%, 5152,381" 5150,97 - 0,01369 0,015 - 3,44(6)* 3,78(6)
5185,912 P P
4f“gd D 4f4gf 2RO - 8518,648%C  — - T F e
302 512 648" 0,38077° - 3,50(7) -
9530,087 0,34036 D
4f¥8d ?Ds), 4198 2F%, - 8649,6215°¢ - - 0,026795¢ - - g'gg(g)“
9694,417° 0,02390° 1'70(6)D )
4146 Gy 4F48F 2F%, - 11916,112°¢ - 0,26326°C - - 1'24(7)5'C
13995,187° 0,22415° 7'63(6)" )
41494 2Dy, afigf 20y, - 32455.403°C  — - 1022905 - - 6'48(7)B'°
54511,835° 6,09019° 1'37(7)D )
4f9d 2D 2f48F 2F° B 'taaBC _ ' BC B B ' ()B.C
512 512 33631,533° 0,70509 4,16(6) -
57916,355 0,40944° P
479 2Gyp 418F 2F%, - 04388,6865¢ - 4,495848°¢ - - g'é‘?l(g)ﬁ‘-c
' D ! D 1 ( )D -
4f4gf 2 4f“10d °D - 42125292133'325“ S o8io Do
52 30 359 - 1,45981 - - 5,52(6)8 -
27561,059 P P
AfUgF 22y, 4f“10d 2D - 40783.033%¢  — - o Tagee S
512 033 0107367 - 4,31(5) -
27036,592 0,161 P
4f145d ZD 4f148f ZFD _ AB,C a _ 94A,B,C a 1’48(6)A,B,C a
52 - 714,887" 714,89 0,26125 0,138 - 3,41(9) 1,81(9)
D D
4f46d 2D g 2po B 122,132 ABC a 0125842A,B,C a 3'30(9)AEsc a
52 418F 2R, 1804,324" 1804,33 - 0,25745 0,238 - 5,28(8)® 4,88(8)
D D
4f47d 2D 2f8f 2p° B 1826’399/-\,5,(: a 0125434A,B,C a 5'09(8)A5c a
52 8f 2F%, 3914,047* 3912,94 - 0,35130 0,343 - 1,53(8)*® 1,50(8)
D D
4f“s5g 2G 4fgf 2P0 - g?iéﬁ?’wvc S oogsiAee Iraapec
712 0 117 - 0,00051D - - 1,28(5)™"
5182,977 0,0005 P
459 2G. 4F18F 20 _ AB,C a _ OA,B,C a _ 1'25(5)A,B,c a
g *Gon 2 5148,350" 5146,92 0,01775 0,020 4,47(6) 4,91(6)
D D
4f“gd D 4figf 2R - 2233’331% D o3aaeee T
512 712 291 - - 0,53646D - 4,80(7)> -
9684,167 0,47 b
4fY%g °Gy, afgf 20, - 11893293°¢  — - 0 oogﬁﬁc - ?1'22(?Bv°
13973,836° 0,00831° 2'84(5)D )
416 Gy 4f48F 2F°, - 11894,567°¢  — - 0,34188°C - 1'61(7)3c
13975,780° 0,29097° 9’94(6)D )
780 :
4f9d 2Ds), 418t 2%, - 33450,3985¢ - - 14,17825¢ - 8’4527;“ -
57552,450° 8,24062° 1,66(7)°
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Tablo A.16. Devam

Gegisler i} A gf A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar
4;1;‘79 zem 4fﬁ8f §F°7,2 - 92975,686:2 - - 0,169045° - - 1,30(5)®°¢ -~
4479 %Gy 4f48F 2%, - 93014,6885¢ - - 5,914035¢ - - 4,56(6)5°¢ -
4f48f 2F%, 4f10d °Dsp - 41052,6042'° - - 2,133085°¢ - - 8,44(6)>¢ -
27 D D
4f%sq 2D afior 20 B 116,622&(: . 3’22933/&.3,0 . 2’93(7)ABC a
a2 of 2F%), 677,341 677,34 - 0,11720 0,060 - 1,70(9) 8,71(8)
681,901 o o
4454 2D 4f49f 20 B ABC a B 011164E‘B‘C a 1'67(9)A,B,c a
572 512 691,105" 691,11 0,0082 0,004 - 1,15(8) 5,85(7)
698,43 o o
4f**6d 2D 4f“of 2F° - 1638 733’*3C 1638,75° - O’OoglevaC 2 1'11(8)AB° a
312 512 753" 75 0,10952" 0,100 - 2,72(8) 2,49(8)
D
4f“6d 2D af%9f 2F° B 1658’114A,B,c a 0110825A,B,C a 2'63(8)AEsc a
512 of 2P, 1660,136" 1660,14 - 0,00772 0,007 - 1,87(7)"® 1,71(7)
D D
47474 %D figf 26 B 1678,800/_‘&8‘C . 0’00764A,B,c . 1’31(7)ABC a
202 4f49f 2R, 3255,001" 3254,15 - 0,14082 0,138 - 8,86(7) 8,66(7)
D D
4f7d *D 4fof 7P - gggg’ggg’\ac a 0113896A,B,C a 8'52(7)AB<: a
512 512 5258 3292,58 - 0,00994" 0,010 - 6,11(6)*®" 5,97(6)
D
459 °G aftof - BIPC 412056 000450 g e :
712 512 7198 56 - 0,0045%2 0,005 - 1,76(6) 1,92(6)
D
sfeg D sfior 7o ) 2148,047“ 0,00448&c 1,74(6)BC
312 512 035,494D - - 0,21124 - - 3,87(7)~ -
6528,352 0,19529° b
4f8d 2D af49f 2F° B Be - o B ) 3,06(7)Bc
572 512 6100,946 0,01493 2,68(6) -
6605,049 0,01379° b
4f'6g °G 4f9f 2P - BC B b B ) 211(6)°
g %G - 7563,324° 0,04157 4,85(6) -
8354,196 0,03764° D
4f¥9d ?Dg, 4f99f 2R, - 12640,8655¢  — - 0,319218¢ - - i'gg(g)“
15016,859° 0,26871° 7'95(6)D )
4f%9d D 4f“9f 2F° _ ! B.C B B , BC - B , ()B‘C
512 - 12815 419° 0,02249 9,13(5) -
15264,038 0,01888° b
447g %Gy, 4fY9f 2R, - 16980,3828¢  — - 0,497645¢ - - i'ig(?)“
21563,312° 0,39188° 5’62(6)" )
47410d Dy, AF99F 2P, - 40846.319°¢  — - 1438795¢ - 5'75(7)3*c
83583,352° 7,03122° 6'71(6)" )
4710d Dy, AF99F 2P, - 42057.450%¢ - 0998118¢ - - 3'76(6)Bc
88807,818° 0,47268° 4’00(5)D )
,818 \
4f%sd 2D Afi%of 2F° _ AB,C a _ ABC a _ ' ()A,B,c a
512 712 691,053 691,05 0,16411 0,084 2,29(9) 1,17(9)
D D
4% °D - (1598,396 - . 0162387 ) 222(9°
512 112 - 659,837 1659,84 - 0,15448"8 0,141 - 3,74(8)*® 3,42(8)
D D
48474 %D afiof 2o B é(25t78,587"-\181C . 0,15275ABC , 3'62(8)ABC
312 112 92,349 3291,40 - 0,1988948 0,194 - 1,22(8)*% 1,20(8) w
3333,902° 0,19641° 1,18(8)° 3‘3



Tablo A.16. Devam

Gegisler N gf 9A
Alt seviye Ust seviye Bu calisma Diger Bu ¢cahsma Diger Bu cahsma Diger
MCHF+BP HFR calismalar MCHF+BP HFR caliymalar MCHF+BP HFR calismalar

4f5q °Gy, 4fY%9f 2F%, - 4124,026"BC  4122,85° - 0,00584"BC 0,006° - 2,29(6)*BC 2,50(6)°
4147,041° 0,00581° 2,25(6)°

4f¥8d ?Ds;, 4f¥9f 2F%,, - 6096,9105° - - 0,298735¢ - 5,36(7)5¢ -
6601,752° 0,27588° 4,22(7)°

4f¥6g %Gy, 4f¥9f 2F%,, - 7557,1228¢ - - 0,001545¢ - - 1,80(5)°¢ -
8348,923° 0,00139° 1,33(5)°

4f*6g Gy, 4f19f 2%, - 7557,637%¢  — - 0,05393"¢ - - 6,30(6)%¢ -
8349,617° 0,04882° 4,67(6)°

4f¥9d ?Dg, 4f¥9f 2F%, - 12797,6238¢  — - 0,450435¢ - - 1,83(7)B¢ -
15246,442° 0,37809° 1,08(7)°

4479 %Gy 4f19f 2%, - 16949,1528¢ - 0,018475¢ - - 4,29(5)%° -
21528,212° 0,01454° 2,09(5)°

497g %Gy, 4f¥9f 2F%, - 16950,4485¢  — - 0,646235¢ - - 1,50(7)B¢ -
21530,949° 0,50875° 7,32(6)°

4f410d 2Dy, 4f¥9f 2F%, - 41866,3875¢ - - 20,05345¢ - - 7,63(7)8¢ -
88215,472° 9,51717° 8,16(6)°

®Biémont ve ¢alisma arkadaglar1 [135]

LLE



378

OZGECMIS

Betiil KARACOBAN, 25.03.1982 yilinda Trabzon’da dogdu. ilk ve orta 6grenimini
Sanlurfa’da, lise 6grenimini Sakarya’da tamamladi. 2000°de Sakarya Universitesi
Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Boliimii’nii kazandi. 2001°de ¢ift anadal olarak Sakarya
Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Matematik Boliimii’nde 6grenim gdrmeye
basladi. 2003—2004 6gretim yilinda Sakarya Universitesi Lisans Birincisi olarak
mezun oldu. 2004—2006’da Sakarya Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik
Anabilim dalinda Yiiksek Lisansi bitirdi. 2005 yilinda Sakarya Universitesi’nde
Arastirma Goérevlisi olarak ¢alismaya basladi. 2006°da Sakarya Universitesi Fen
Bilimleri Enstitiisii Fizik Anabilim dalinda Doktora ¢alismasina basladi. Halen ayni

tiniversitede Doktora 6grenimine ve gorevine devam etmektedir.



	01 dış kapak.pdf
	02 iç kapak.pdf
	03 önsöz.pdf
	04 içindekiler.pdf
	05 kısaltmalar.pdf
	06 şekiller listesi.pdf
	07 tablolar listesi.pdf
	08 özet.pdf
	09 summary.pdf
	10.BÖLÜM 1..pdf
	11.BÖLÜM 2-1..pdf
	11.BÖLÜM 2-2..pdf
	12.BÖLÜM 3.-1.La I.pdf
	12.BÖLÜM 3.-2.La II.pdf
	12.BÖLÜM 3.-3.La III.pdf
	12.BÖLÜM 3.-4.Ce I-III.pdf
	12.BÖLÜM 3.-5.Yb I.pdf
	12.BÖLÜM 3.-6.Yb II.pdf
	12.BÖLÜM 3.-7.Yb III.pdf
	12.BÖLÜM 3.-8.Lu I.pdf
	12.BÖLÜM 3.-9.Lu II.pdf
	12.BÖLÜM 3.-10.Lu III.pdf
	13.BÖLÜM 4.Sonuç ve öneriler.pdf
	14 Kaynaklar.pdf
	15 EKLER-1.pdf
	15 EKLER-2.pdf
	15 EKLER-3.pdf
	16 özgeçmiş.pdf

