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OZET

Anahtar kelimeler: MCHF yontemi, HFR yoOntemi, enerji seviyeleri, Landé g-
carpanlari, dalga boylari, salinict siddetleri, gecis olasiliklari

Bu ¢alismada, ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock—
MCHF) ve relativistik Hartree-Fock (Relativistic Hartree-Fock—HFR) ydntemleri
kullanilarak dort kez iyonlagsmigs seryumun (Ce V, Z = 58) bazi uyarilmis
seviyelerinin relativistik enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1 ve bu seviyeler arasindaki
elektrik dipol (E1) gecisine ait dalga boylari, salinici siddetleri ve gegis olasiliklar
gibi gecis parametreleri hesaplanmaktadir.

Ilk boliimde; Ce V ile ilgili yapilmis mevcut calismalar, ikinci béliimde; ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock ve relativistik Hartree-Fock yontemleri hakkinda 6zet
bilgiler verilmektedir. MCHF atomik yapi paketi ve Cowan’in program paketi
kullanilarak elde edilen sonuglar diger ¢alismalar ile karsilastirmali olarak son
boliimde sunulmaktadir.
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INVESTIGATION OF THE FIFTH SPECTRUM OF CERIUM (Ce
V) USING MCHF AND HFR METHODS

SUMMARY

Keywords: MCHF method, HFR method, energy levels, Landé¢ g-factors,
wavelengths, oscillator strengths, transition probabilities

In this study, the relativistic energies and Landé g-factors for some excited levels and
the transition parameters, such as wavelengths, oscillator strengths, and transition
probabilities (or rates), for the electric dipole (E1) transitions between these levels in
four-times ionized cerium (Ce V, Z = 58) have been calculated using the
multiconfiguration Hartree-Fock (MCHF) and the relativistic Hartree-Fock (HFR)
methods.

In the first chapter previous works on Ce V have been given. Second chapter deals
with the multiconfiguration Hartree-Fock and the relativistic Hartree-Fock methods.
Results obtained using the MCHF atomic structure package and the Cowan’s
program package have been compared with other works in the last chapter.



BOLUM 1. GIRIS

Lantanitler periyodik sistemin ii¢lincli yan grubunda bulunan nadir toprak metalleri
olarak isimlendirilen metaller sinifinda yer alir ve 57 ile 71 atom numaralar
arasindaki elementleri kapsar. En Onemli ortak ozellikleri, elektron degisiminin
yalnizca 4f yoriingesine elektron katilimiyla gerceklesmesidir. Kuvvetli
elektropozitif olmalart nedeniyle, tiretilmeleri zordur. Cogunun iyon hallerinin
karakteristik renkleri vardir. Genellikle oksit ve fluoriirleri karisiminin elektrolizi ile
karistm halinde elde edilirler. Ayrica bir¢cok bilesikleri paramanyetik Ozellikler

gosterir.

Lantanitlerin ve iyonlarinin atomik yap1 6zelliklerini belirlemek (deney ve teori ile)
4f tabakasinin karmasik elektronik yerlesimi nedeniyle zordur ve ge¢miste bu
nedenle az ¢alisilmis veya caligmalardan sonu¢ alinimi zor olmustur. Nadir toprak
elementleri olarak da bilinen lantanitler glinesinkileri de igeren pek cok spektrumda
ortaya c¢iktiklari icin 6zellikle astrofizikte cok dnemlidir. Ayni zamanda bu atomlarin
spektrumlarinin detayli analizi astrofizik disinda goriiniir bdlgede yayinlanma
spektrumlar1 nedeni ile de ilgi ¢ekmektedir. Nadir toprak element tuzlari, ticari
bakimdan da 6nem gostermektedir. Ozellikle bu alanda metal-halojeniir yiiksek-
yogunluklu desarj lambalarinda kullanilmakta; lambalarin dizaynt ve sistem
kontrolleri i¢in kullanilan modellerde bulunan spektrum verilerine ihtiyag

duyulmaktadir.

Seryum tabiatta en bol bulunan nadir toprak elementlerindendir. Seryum ve
bilesiklerinin pek ¢ok kullanim alani vardir. Bu metal ¢akmaktasi olarak, cesitli
alagimlarda yiikseltgenmeyi Onleyici ve vakum tiiplerinde oksijen giderici olarak
kullanilir. Jet motorlarinda kullanilan, yiiksek sicakliga dayanikli alasimlar %3

oraninda seryum ihtiva ederler. Metal olarak, sinema, televizyon ve benzeri



sanayilerde aydinlatma maksadiyla kullanilan karbonla doyurulmus ark lambalarinda
da kullanilir. Ayrica, cam iiretiminde renk giderici olarak ve porselen kaplamalarda

saydamsizlik verici olarak faydalanilir.

Ksenon (Xe) benzer elektron diziliminin bir iiyesi olarak, dort kez iyonlagmis
seryumun (Ce V, Z = 58) taban hal konfigiirasyonu [Cd] 5p®dir ve uyarilmis
seviyeleri [Cd] 5p’nl seklindedir. Ce V ile ilgili simdiye kadar yapilan calismalar cok
azdir. Bu iyona ait ilk calisma olarak, Reader ve Ekberg’in 5p° — 5p°5d ve 5p° —
5p°6s rezonans ¢izgilerini rapor ettikleri ¢alisma sayilabilir [2]. Daha sonra, Reader
ve Epstein, Ce V’in 5p°7s’nin enerjisini ve iyonlasma potansiyelini sundu [3]. Ce V
icin yapilan daha yeni bir calismada, Redfors ve Reader tarafindan yapilmistir.
Calismalarinda 5p°4f, 5p°5d, 5p’6s, 5p°6p ve 5p°6d seviyelerinin enerjilerini ve 107

cizgisini belirlemislerdir [4].

Ce V’in atomik yap1 6zelliklerinin incelenmesi i¢in ¢ok elektronlu atomlar icin
kullanim1 yaygin olan konfiglirasyon etkilesimi ve relativistik etkileri igeren
hesaplama yontemlerinden faydalanildi. Konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden
olan ve elektronlarin karsilikli etkilegsmesini ve relativistik etkileri dikkate alan ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock-MCHF) [5] ve
relativistik  Hartree-Fock  (Relativistic ~ Hartree-Fock—HFR) [6] yOntemleri
kullanilarak Ce V’in 5p°, 5p°nf (n = 4-10), 5p°np (n = 6-10), 5p°nd (n = 5-10),
5p°ns (n = 6-10) ve 5p°ng (n = 5—7) konfigiirasyonlarina ait seviyeler i¢in relativistik
enerjiler, Landé g-¢arpanlar1 ve bu seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1) gegisleri
icin dalga boylar, salinict siddetleri, geg¢is olasiliklar1 gibi gecis parametreleri
hesapland1 [7]. Hesaplamalar da MCHF atomik yap1 paketi [8] ve Cowan’in HFR
program paketi [9] kullanild1.



BOLUM 2. HESAPLAMA YONTEMLERI

Bu calismada kullanilan ¢ok konfiglirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) ve relativistik
Hartree-Fock (HFR) yontemlerinin her ikisi de elektronlar arasi karsilikli
etkilesimleri dikkate alan konfigiirasyon etkilesme yontemini ve ¢ok elektronlu
sistemlerin Schrédinger denklemini Hartree-Fock yaklasikligi ile ¢cozmeyi temel alir.
Yontemler farkli derecelerde relativistik katkilar icerir. Ayrica HFR yodnteminde
hesaplama ile elde edilen enerji degerleri deneysel enerji degerleri dikkate alinarak

yapilir. Her iki yontemde literatiirde yaygin olarak kullanilmaktadir.

2.1. Cok Elektronlu Atomlar i¢in Relativistik Olmayan Hamiltonyen

Kuantum mekaniginde N-elektronlu bir atomun kararli hali w(q,,...,q,) dalga
fonksiyonu ile tanimlanir. ¢,=(7,,0,), i. elektronun uzay ve spin koordinatlarini

gosterir. Dalga fonksiyonunun uzay degiskenlerine gore siirekli oldugu ve

HYy(qy55qy) = EY(q155qy) 2.1

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

spekturumu olarak bilinir.

H islemcisi belirli kuantum mekaniksel yapr kadar atomik sisteme de baghdir.
Relativistik olmayan hesaplamalar i¢in baslama noktasi, Hamiltonyeni atomik

birimlerde (h=c=e=1),



+Zri (2.2)

i>j ij

54t

=1 i

seklinde verilen Schrodinger denklemidir. Burada Z atomun gekirdek yiikii, 7, i
elektronunun ¢ekirdekten uzakligi ve r,;, i ve j elektronlart arasindaki uzakliktir.

Bu Hamiltonyen, relativistik etkilerin ihmal edilebilmesi ve atomik c¢ekirdegin

sonsuz kiitleli bir nokta yiik gibi davranabilmesi kabullenimleri altinda gegerlidir.
2.2. Merkezi Alan Yaklasikhigr 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 ¢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 yaklagikligina ve degisim

yontemine dayanir.

Merkezi alan yaklasikliginda tam Hamiltonyen, H, ayristirilabilir Hamiltonyenle
yer degistirir:

i=1

H=H, :i(—%vf—éﬂf(mj (2.3)

1

Burada, V' (r,) merkezi potansiyeli, elektronlar aras1 Coulomb itme etkilerini yaklagik

olarak kapsar.

Yaklasik Hamiltonyen H,, tam Hamiltonyen gibi L*, L_, §° ve S. toplam agisal
momentum islemcileri ile sira degistirir ve daima H,’mn Ozfonksiyonlari, bu

islemcilerin 6zfonksiyonlar1 olarak segilebilir.



HOWO(QD'"’QN):EOWO(ql"“’QN) (2.4)

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

E, = ZN:Ei (2.5)
ve
Vo(9-nay) =[] 0(@:0) (2.6)

olarak yazilir. Schrodinger denklemi de boylece
1
[—5V2+U(l’)} Haq) = Eg(a;q) 2.7)

olur. Burada U(r) potansiyeli
Z

U(r) =—£—j+V(r) (2.8)
r

seklinde werilir. ¢(05;q) ile gosterilen bireysel spin-yoOriingemsileri, bir-elektron
denklemlerinin ¢éziimleridir. U(r) potansiyeli i¢in £ bir-elektron enerjisi, Coulomb

halinin tersine n ve [’ye baghdir.

H, Hamiltonyeni elektron koordinatlarinin yer degisiminden bagimsiz oldugu i¢in

(2.6) carpim fonksiyonundaki koordinatlarin yer degisimi ile bir 6zfonksiyon elde
edilir. Yer degistirmis carpim fonksiyonlar1 birlestirilerek antisimetrik bir fonksiyon

olusturulur:



N

D(q;,....qy) = A [ #(e::4,) (2.9)
i=1

Bu fonksiyon

d(eiq) o(osq,) ... d(esay)
q)(ql,_._,qN):ﬁcﬁ(a?;ql) ¢(062:;q2) ¢(062:;qN) 2.10)

¢(aN;ql) ¢(aN;Q2) ¢(0{NQQN)

ile verilen bir Slater determinantidir. Slater determinantindaki her bir spin-

yoriingemsinin paritesi (1), Slater determinantinin paritesi ise

I I I Zli
=) (=) (=D)" =(-1)" (2.11)

dir. Parite, ag¢isal 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 &zfonksiyonlar, toplam agisal momentum
islemcilerinin gercek 6zfonksiyonlar: degildirler. Ayn1 elektron konfigiirasyonuna ait
determinantlarin lineer birlesimi ile agisal momentum iglemcilerinin 6zfonksiyonlari
olusturulur. Bu sekilde elde edilen fonksiyonlar, Slater determinantlarindan daha iyi
bir sekilde relativistik olmayan Hamiltonyenin ger¢ek 6zfonksiyonlarina yaklasir. Bu

ozfonksiyonlar ‘konfiglirasyon hal fonksiyonlart (CSFs)’ olarak adlandirilir.

Konfigiirasyon hal fonksiyonlar, ®(yLM, SM) veya |yLM, SM) ile gosterilir.

Merkezi alan yaklasikliginda, belirli bir konfigiirasyona ait tiim Slater
determinantlar1 ve bu determinantlardan olusturulan CSF’ler de ayni enerji

seviyesine karsilik gelir. Elektron etkilesmesinin merkezi olmayan kismi1



_iy(n)+ii 2.12)
i=1 7

i<j ij

dikkate alindiginda, toplam agisal momentum kuantum sayilarina bagli olan farkli
CSF’ler, farkli enerjilere karsilik gelecektir. Bu enerji seviyelerine ‘konfigiirasyonun

LS terimleri’ denir. Farkli CSF’lerin beklenen degerleri
E =(®(LM ,SM )| H|P(LM , SM ) (2.13)

seklinde verilir. Beklenen deger, M, ve M ’den bagimsizdir ve her bir LS terimi

(2L+1)(25+1) kat dejeneredir.

LS terimleri M ,ve M kuantum sayilarindan bagimsiz oldugundan dejenerlik
cogunlukla ihmal edilir. M, ve M, kuantum sayilarmin Onemli olmadig:

durumlarda CSF’ler kisaca <I)(7/LS ) veya <I)(}/25 “L) olarak gosterilir. Burada L

L=01234567 ...
SPDFGHIK .. (2.14)

seklinde spektroskopik gdsterimle verilir ve 25+1 terimin ¢oklugu olarak adlandirilir.
Tek parite halleri i¢in, bir ‘o’ list indisi ve ¢ift parite halleri igin bir ‘e’ {ist indisi, L’yi

gosteren sembolden sonra eklenir.

Cogu durumlarda, CSF’ler tam Hamiltonyenin gercek w oOzfonksiyonlarina iyi bir

yaklasikliktir. Daha iyi yaklasikliklar CSF’lerin lineer birlesimi olarak elde edilir:

M

Y (yLS)=> c®(yLS) (2.15)

i=1

Gergek ozfonksiyon 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
biiylik dlgiide, spin-yoriingemsileri belirlemek yerine degisim (varyasyon) yontemi

uygulandiginda ortadan kalkar.

2.3. Hartree-Fock (HF) Yaklasikhig1

Merkezi alan yaklagikligina gore her bir elektron ayni (—Z/r)+V (r) potansiyelinde
hareket ettigi i¢in ¥ (r)’nin segimi onemlidir. Hartree, her bir elektronun kendi

potansiyeline sahip oldugunu ileri siirmiistiir. Bir n/ elektronu icin potansiyel,
sistemdeki diger elektronlarin kiiresel olarak ortalama yiikk 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 dnermistir. Hartree dalga
denkleminin ¢oziimii, 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.

HF yaklasikligi, cok elektronlu sistemler icin 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 merkezi alan yaklasikligini1 ve degisim prensibini esas alir.

Hartree-Fock yontemi yaklasik toplam dalga fonksiyonunu elde etmek amaci ile
Ozetle ii¢ kisimdan olusur. Birinci olarak, dalga fonksiyonu i¢in bir fonksiyon se¢ilir
ve daha sonra, belirlenecek olan baz (temel) fonksiyonlar1 cinsinden tanimlanir.
Sonra bu fonksiyonlar cinsinden toplam enerji icin bir ifade tiiretilir. Son olarak,
degisim prensibi uygulanir ve tiliretilen denklemlerin ¢dzlimleri toplam enerjiyi

kararli yapan fonksiyonlardir.



Yoriingeler (n,,)" (n,0,)"..(n, 1, )" seklindeki tekli konfigiirasyonun ybriingeleri

oldugu zaman Hartree-Fock yontemleri degisik sekilde siniflandirilabilir. Bu

yontemler, esas olarak radyal fonksiyonun yoriinge kuantum sayilarina bagliligina
gore degisiklik gosterir. Radyal fonksiyon sadece (nl ) kuantum sayilarina bagl ise

dalga fonksiyonu bir tekli Slater determinant1 seklindedir. Bu durumda yaklasikliga
‘tekli-determinant Hartree-Fock (SDHF) yontemi’ denir.

Bir tekli determinant ortogonallik sartini saglamazsa bu ‘ortogonal olmayan Hartree-
Fock (NHF)’ olarak adlandirilir. Bu yontemin agik-tabaka i¢in genisletilmis halide
‘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 bagh
ise,yontem ‘spin-kutuplanmis Hartree-Fock (SPHF)’ veya ‘spin-kisitlamasiz Hartree-
Fock (SUHF) yontemi’ adi alir. Radyal fonksiyonun n,/,m_ kuantum sayilarinin
yanisira m, kuantum sayimna 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 i¢in uygulanabilir.

Aslinda SUHF, UHF ve EHF yontemleri tartismalidir. UHF nin felsefesi kisitlamayi
gevsek tutmakta ve verilen bir n/ icin yOriingenin m, ve m_, kuantum sayilari
serbesttir. Fakat pratikte m_ baglilig1 kisitlanmaz ve biraz bu yaklasim SUHF’ye

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

benzerdir.
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2.4. Cok Elektronlu Atomlarda Elektronlarin Karsihikh Etkilesmesi

Hartree-Fock yontemi pek ¢ok atomik 6zelligin oldukea iyi tahminlerini verir. Fakat
dikkatli analiz yapildiginda, sistematik farkliliklar gozlenebilir. Gozlenen veriler
relativistik etkiler, sonlu kiitle ve ¢ekirdek hacmi gibi diger etkileri igerir ve hafif
(ktigiik) atomlar i¢in kiigiiktiirler. Boyle sistemler i¢in farkliligin en biiyiik kaynagi,
Hartree-Fock ¢oziimiiniin Schrodinger denkleminin gergek ¢oziimiine bir yaklasiklik
olmas1 gerceginden ve elektronlarin hareketindeki karsilikli etkilesme fikrinin
ihmalinden ortaya ¢ikar. Hartree-Fock yoOnteminde, her bir elektronun diger
elektronlar tarafindan belirlenen bir alanda bagimsiz olarak hareket ettigi kabul
edilir. Bu nedenle enerjideki hata ‘karsilikli etkilesme (korelasyon) enerjisi’ olarak

tanimlanir.

EKor. — EGergek _EHF (216)

Burada E** sadece gdzlenen enerji degildir. Bu, bir dizi kabullenimleri esas alan

Schrodinger denkleminin gercek ¢oziimiidiir ve £”" Hartree-Fock enerjisidir.

Enerji seviye degerlerini ve 1s1mal1 gecis parametrelerini de etkileyen elektronlarin
karsilikli etkilesmeleri genel olarak ii¢ farkli sekilde siniflandirilir. a ve b iki yoriinge
olmak {iizere, ab yoriingelerinden -elektron uyarilmalari gergeklestiginde, ab
yoriingelerinin ikisi de degerlik (valans) yoriingesi ise bu korelasyona degerlik-
degerlik korelasyonu, ab yoriingelerinin biri 6z, digeri degerlik yoriingesi ise bu
korelasyona 06z-degerlik korelasyonu denir. Yani 0z-degerlik korelasyonunda
degerlik yoriingesinin yani sira, kapali alt tabakalardan da uyarilmalar olur. Elektron
uyarilmalarinin yapildig1 yoriingelerin her ikisi de 6z yoriingesi ise bu korelasyona
da 6z-6z korelasyonu denir. Bu korelasyon modelinde tiim uyarilmalar kapali

yorilingelerden olur [5].
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2.5. Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) Yontemi

Fischer tarafindan gelistirilen bu yonteme [5] gore, degisim fonksiyonu yerine ¢ok
konfigiirasyonlu agilim segilirse, radyal fonksiyonlardaki degisimlere gore kararlilik
sart1 Hartree-Fock denklemlerine benzer diferansiyel denklemler takimina gotiiriir.
Diferansiyel denklemler, karigim (acilim) katsayilarinin degisiminden ortaya ¢ikan
matris 0zdeger denklemine eslenir ve bu iki problem es zamanli olarak ¢oziiliir. Bu
degisim fonksiyonunu temel alan yontem, ‘¢ok konfiglirasyonlu Hartree-Fock

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

\P(yLS):fc@(y,LS), fcf =1 (2.17)

i=1

seklinde ortonormal konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin lineer birlesimi ile elde
edilir. Burada ®(y.LS), y, ve c, swasiyla LS ciftlenimli konfigilirasyon hal

fonksiyonu, konfigiirasyonlar1 ve konfigiirasyonlarin karisim katsayilarini ifade

etmektedir. Relativistik olmayan enerji ifadesi de

> cc (@(LS)|H|D(y,LS))

J=1

M=

E(YLS)=

1l
—
-

o
Mk

J

M M
ceH, =Y c’H,+2> cc,H, (2.18)
i=1

I
LN

~

I
LN

i>j

olur. Burada H,, = <(D(%LS)|H|(I)(7/jLS)> 'dir. H; = H  oldugu i¢in i ve j lizerinden
toplam kosegenlere ve etkilesim matrisi denilen H =/, matrisinin en alt kismiyla

stnirlandirlabilir. ¢=(c¢;,c,,...,c,, )t acilim katsayilar1 (veya karigim katsayilar1) bir

stitun vektorli oldugunda sistemin enerjisi

E =c'He (2.19)
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olur.

Hamiltonyenin matris elamanlari

Hy=> whI(a,b)+ > Vi . R (ab,cd) (2.20)
ab

abced ;k
seklinde olur.

Degisim radyal denklemlerinin verildigi kabul edilirse sadece koklii problemin
¢Oziilmeye ihtiyaci vardir. Bu problem bir ‘konfigiirasyon etkilesme (CI) problemi’
olarak isimlendirilir. Herhangi bir radyal fonksiyon iyilestirilirse hesaplamaya ‘¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) hesab1’ denir. C6ziim yine tekrarlamali siireg
olan ¢ok konfigiirasyonlu-6z-uyum alan (MC-SCF) yontemidir. Bu yontemle tahmini
radyal fonksiyonlarla gerekli fonksiyonlar hesaplanir. Bu hesaplama sonucunda
normalize edilen yeni radyal fonksiyonlarin tahminlerden daha iyi olmasi beklenir.
Bu siireg, tahmin ile hesap sonucunda elde edilenler arasinda ‘6z-uyum’ saglanana
kadar devam edilir. Hartree denklemleri i¢in, 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. Boylece bu slire¢ ana

adimlar ile soyledir:
a) Baslangi¢ radyal fonksiyonlar1 belirtilir.

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

enerji parametresi belirlenir ve diferansiyel denklem ¢oziiliir.

c¢) Son radyal fonksiyonlar elde edilir ve bu elde edilenlerle yakinsama saglanana

kadar ayni islemler tekrarlanir.
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2.5.1. Relativistik etkiler

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

(ince yapr sabiti)’nin kuvvetlerine gore bir agilimla relativistik cok elektronlu

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

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

Hy, =H,p +Hp + Hpg (2.21)

seklindedir. Burada, H,, relativistik olmayan cok-elektron Hamiltonyeni, H
relativistik kayma ve H, ince yap1 islemcileridir. H,,, L ve § ile sira degistirir.
H,, kitle diizeltmesi, H, ve H,, siras1 ile bir- ve iki-cisim Darwin terimleri,

H ,, yoriinge-yoriinge terimi ve H . spin-spin temas terimi olmak lizere H .,
HRS:HMC+HD1+HD2+HOO+HSSC (222)

seklinde ifade edilir. Burada

2 N

H e =—%Z(V? )'v2, (2.23)

i=1

A |
Hp =- 2 ;(Vi)(Zj’ (2.24)
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ot 1
HDZZ_Z(VZ‘Z) — | (2.25)

4 i3 T

o &\ p-p, 1 p)p;
Hop == D e e (2.26)

i<j rij ij
veE
8z’ &

Hgge =~ Z(Si'sj)é‘(ri'rj) (2.27)

i<j

dir. H,, islemcisi, spin ve yoriinge acisal momentumlar: arasindaki etkilesimi
tanimlar. H ., bir etkilesme terimi oldugu i¢cin Lve § ile sira degistirmezken,

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

ifadesi ise

Hpy=Hg,+ Hgpp + Hgs (2.28)

dir. Hg, c¢ekirdek spin-yoriinge, H,,, spin-diger yoriinge ve Hg spin-spin

etkilesme terimleridir:

AN
Hy, = “2 Z[—Sjli.si (2.29)
i=1 \
o L XP;
HSO(,:—TZ jr3 (s,+2s)) (2.30)
i<j ij

T

N S.T. T
Hy =a i{si.sj—3w} 2.31)
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Breit-Pauli Hamiltonyeni J toplam agisal momentum islemcisi ile sira degistirir ve
karsilik gelen dalga fonksiyonu ise J* ve J_’nin &zfonksiyonlar1 olmalidir. Cok

konfigiirasyonlu yaklasiminda, Breit-Pauli dalga fonksiyonlari,

M
Y(yJM,) zzciq)(%LiSiJMJ) (2.32)

i=1

seklinde lineer birlesimler olarak verilir. Burada CD(;LSJM J)’ler LSJ ciftlenimli
CSF’lerdir:

D(yLSIM )= Y (LM, SM¢|LSIM ,)®(yLM,SM ) (2.33)

M Mg

L ve S, farkli LS’li konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin iyi kuantum sayilar1 olmadigi
icin, farkli LS terimli CSF’lerin (2.32)’de alinmasi gereklidir. Bu durumda dalga

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

CSF’lerden olusturulan radyal fonksiyonlar bir 6n MCHF calismasindan alinir ve

yalnizca acilim katsayilari iyilestirilir. Bu da
Hc=Ec (2.34)
seklindeki matris 6zdeger problemine gotiiriir. Burada H,

Hy =(y,L,SJIM,|H,,|y,L,S,JM,) (2.35)

JJ

elemanli  matristir.  BOylece  Breit-Pauli ~ Hamiltonyeninin ~ 6zdeger ve
0zfonksiyonlarini bulma problemi, LSJ ¢iftlenimli konfigiirasyon hal fonksiyonlari
arasindaki matris elemanlarinin bulunmasina ve her J degeri i¢in matris

kosegenlestirmesine indirgenir.
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2.5.1.2. ince yap seviyeleri
(2.32)’ye karsilik gelen enerji ifadesi

E=E +E+E,; (2.36)

olarak dikkate alinabilir. Burada E

NR >
Ey =(yLSIM ;| H | YLSIM ) (2.37)

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

ve ince yapi katkilarindan elde edilen relativistik enerji diizeltmeleridir.

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

kaymasini gosterir. Ince yapi enerjisi,
Epg = Ego +Egpp + Egg (2.38)

olarak yazilabilir. Burada E,, E,,, ve E, sirasiyla spin-yoriinge, spin-diger
yorlinge ve spin-spin etkilesme islemcilerine karsilik gelen enerjilerdir. Bu
enerjilerin hepsi J kuantum sayisina baghdir ve E,, relativistik olmayan LS terim
enerjisinin bir yarilmasini (ince yapi1 seviyeleri) verir. Acisal momentumlarin

toplama kurallarin1 kullanarak L ve S ’nin verilen degerlerine karsilik gelen J 'nin

miimkiin degerleri

3

IL-S

L-S|+L..,L+S-1,L+S (2.39)

dir. Terimdeki seviyelerin sayist L <S§ ise 25+1 coklugu ile; L<S ise 2L+1

coklugu ile verilir.
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E,, ve Eg,, nun her ikisi bir rankli spin ve uzay islemcilerinin ¢arpimidir:

Eg, =(yLSIM ,|Hg,| YLSIM ) o J (J +1) = L(L+1)=S (S +1) (2.40)
Egoo =(YLSIM ,|Hyop| yYLSIM ;Yo J (J +1)=L(L+1)—=S (S +1) (2.41)
E  de iki rankl1 iki tensor islemcisinin bir skaler ¢arpimidir:

Eg =(yLSIM ,|H | yLSIM ) o< %C(C+l)—L(L+1)—S(S+1) (2.42)

Burada C=J(J+1)—L(L+1)—S(S+l) ’dir. Daha agik olarak ince yapi enerji

seviyeleri

Eg, ={J(J+1)=L(L+1)-S(S+1)} {0 (VLS) (2.43)

Egpo ={J (J+1)=L(L+1)=S(S+1)} {500 (7LS) (2.44)
{3

Eg = Zc(c+1)—L(L+1)—S(S+1)}§SS(yLS) (2.45)

seklinde verilir. Burada g, (7LS), {0 (7LS) ve {4 (7LS), J’den bagimsiz

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

seviyeleri arasindaki enerji farkinin

AE, =2(J (2.46)
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oldugu goriiliir. Burada ¢ =, (7LS)+ {00 (7LS) dir. Buna ince yap i¢in ‘Landé
aralik kural’ denir. ¢ pozitif ise ince yapi enerjisi J ile artar; bu durumda ince

yapinin normal oldugu, ¢ negatif ise tersinir oldugu sdylenir.

2.5.2. Enerji seviyelerinin Landé g-carpanlar:

Zeeman etkisi, dig manyetik alan ile atomun manyetik momenti arasindaki

H =-uB (2.47)

m

seklindeki etkilesimden ortaya cikar. 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

p=—11,(L+gS) (2.48)

elde edilir. Burada g, Bohr manyetonu ve g  kuantum elektrodinamik (QED)
etkiler i¢in diizeltilen elektron spininin g carpanidir ( g, =2, 00232) . D1g alanin yonii

z-yoniinde secildiginde, etkilesim enerjisi

AE(yJM)=(yJM|H,|yJM )= 1, B(yIM|L. +g.S.|yJM) (2.49)
AE(yIM) =¥ (yJM)|H,,| ¥ (yJM))
= 11,BY c,c, (O(¥,L,S,JM)|L. + g S.|®(3,L,S,JM)) (2.50)
Jok

seklindedir. CSF’ler arasindaki matris elemanlari da

(D(yLSIM)

L +gS.

O(y'L'S'IM))=6,,6,,65.8,(LS)M (2.51)
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olarak olusturulabilir. Burada g, herhangi bir terim karisimi olmaksizin (yani saf LS

ciftleniminde) Landé g-¢arpanidir:

JIT+D)+SS+1)—-L(L+]1)

LS)=1+(g,—1 2.52
g,(LS)=1+(g,~1 2+ (2.52)
Bu ifade dikkate alindiginda enerji yarilmasi
AE(YLS) = i,Bg,,M (2.53)

olur.
2.5.3. Enerji seviyeleri arasindaki gecisler

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.

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

paritesi ile belirlenir. Sogurulan veya yayinlanan foton & agisal momentumu ve
w=(—1)" pariteye sahip ise gecise ‘elektrik gok-kutuplu (Ek) gecis’ denir. Her
birgok-kutup, paritesi 77 ve ranki k olan O ) kiiresel tensor islemcisi ile tanimlanir.

Bu elektrik gegisler icin,
k 5 k k
E®=3"r (i) CP () (2.54)
i=1

seklindedir.
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Bir y'J'M" iist seviye ve bir yJM alt seviye arasindaki gecisi tanimlamak i¢in gecis

integrali
I (M, y ' M ) =(yIM |07 |y J'M ") (2.55)
ve bilesen siddeti s™

S (7ML M) = 3|1 My T M) (2.56)
q

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

iizerinden bilesen siddetlerinin toplami olacagindan ¢izgi siddeti

S™(yyI)= Y <M |05 |y g M S| (2.57)

MM q

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

edilir:

ok (k) ?
S™(y' T yT) = K;/JHO H y'J'>‘ (2.58)
Bir iist seviyeden bir alt seviyeye yayimlama i¢in gecis olasiligi (veya hizi)

. 240 ST Ty
4™ (y I yn)=2C a(E,,. - E,)] Wg—”) (2.59)
.,

ile verilir. Burada g,

g,=2J"+1 2.60
J
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seklinde iist seviyenin istatistiksel agirhigidir ve

¢ _@ken(Es) o)
k[(2k+1)1]

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

siddeti

. Con 1 241 Sy, y' T
7T = Gy - E,p)] Wg—” (2.62)
J

dir. Benzer bir ifade y'J' ile yJ yer degistirmek suretiyle yaymlama siddeti i¢inde

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

Oonemi olan), agirliklt salinict siddeti veya gf degeridir. Agirlikli salinict siddeti

g™y I =g, " (T (2.63)

ile verilir. Bu o0zellik iki seviye arasinda ¢izgi siddeti gibi (isareti hari¢) tamamen

simetriktir.

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

paritelidir. Boylece ilk kuralin gegis islemcilerinin paritesi ile iliskili olacagi agiktir.
Parite, elektrik islemcileri icin (—l)k ile belirlidir. 7 ve #' ile iki halin paritesi

olmak tizere 7'/ & dikkate alinirsa

E" :%:(—1)" (2.64)
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oldugu goriiliir. Yani, E1 elektrik dipol islemcisi farkli pariteli halleri dikkate alir.
Verilen bir atomik hal fonksiyonuna ait bir agilimdaki tim CSF’ler i¢in ortak olan
diger bir 6zellik toplam J degeri i¢indir. Bunun i¢in tiim ¢ok-kutuplu islemcileri
A=J-J'=0,x1,...2k, k<J+J' (2.65)
secim kuralini verir. Bu kural J # J'# 0 kisitlamasini igerecek sekildedir.

CSF’lerin farkli agisal momentumlari gegise katilip katilmamalarina gore aktif veya

pasif olarak siiflandirilabilirler. Pasif momentumlar, aktifler (2.65)’deki kurala gore

olusurken degismeyecektir. Dikkate alinacak ilk kural, uzaysal ve spin uzayini temsil

eden farkli islemcilerin ranklarina baghdir. E" islemcisinin spinden bagimsiz
oldugu ve spinlerin daima elektrik c¢ok-kutup gecisleri i¢in pasif oldugu aciktir.
Boylece spin igin se¢im kurali,

EY:AS=0 (2.66)

olarak verilebilir.

Uzay agisal momentumlarina ait se¢im kurallarini elde etmek igin, E" islemcisine

karsilik gelen tensoriin rankinin 4 olduguna dikkat edilir. Bu, se¢im kuralini

EY:AL=0+1,. +k, kSL+L' (2.67)

olarak tayin eder.

2.5.4. MCHEF ile atomik yap1 hesaplama adimlar

MCHF program paketi [8] ile hesaplama adimlar1 asagidaki sekilde 6zetlenebilir:
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. Verilen bir atomun kapali alt tabakalar1 okunarak bazi kurallara gore

ciftlenmis konfigiirasyon hal listesi tiretilir.

. Slater integralleri ve kinetik integrallerin lineer birlesimi olarak relativistik
olmayan Hamiltonyenin matris elemanlarini ifade etmek i¢in gerekli olan
acisal integraller hesaplanir. Verilen bir konfiglirasyon hal listesi i¢in tiim

matris elemanlar1 veya secilenler hesaplanabilir.

. MCHF yaklasikliginda relativistik olmayan radyal fonksiyonlari,
konfigiirasyon ag¢ilim katsayilari ve enerji hesaplanir. Radyal dalga

fonksiyonlar1 ve agilim katsayili konfiglirasyon hal listesi olusturulur.

. Radyal integrallerin lineer birlesimi olarak Breit-Pauli Hamiltonyenin matris
elemanlarin1 ifade etmek icin gerekli olan agisal integraller hesaplanir.
Verilen bir konfiglirasyon hal listesi i¢in tiim matris elemanlar1 veya
secgilenler hesaplanabilir. Yoriingeler ortogonal olarak kabul edilir. Breit-
Pauli LSJ yaklasikliginda, dalga fonksiyonu farkli LS terimli konfigiirasyon

hal fonksiyonlarina agilir.

. Hem relativistik olmayan hem de Breit-Pauli yaklasikliginda bir etkilesme

matrisinin 6zdeger ve 6zvektorleri hesaplanir.

. Konfiglirasyon etkilesmesiyle {iretilen elektronik dalga fonksiyonlari
kullanilarak zayif dis manyetik alandaki manyetik alt seviyelerinin
ayrilmasini belirlemek i¢in kdsegen ve kosegen-dist Landé g-garpanlari

hesaplanir [11].

. Radyal integrallerin lineer birlesimi olarak E1 gegis islemcilerinin matris
elemanlarini ifade etmek icin gerekli olan acisal integralleri hesaplanir. ki

konfigiirasyon hali arasindaki gegis i¢in tiim matris elemanlar1 hesaplanir.

. Gegis matris elemanlartyla birlikte zit veya ayni pariteli ilk ve son haller i¢in
verilen dalga fonksiyonlariyla salinici siddetleri ve gecis olasiliklart LS ve

LSJ ¢iftlenimine gore hesaplanir.



Konfigiirasyon listesinin
iretilmesi

Bir elektron ve slater
integrallerinin hesab1

Tek konfigiirasyon igin
relativistik olmayan
Hartree-Fock hesab1

Cok konfigiirasyonlu
relativistik olmayan
Hartree-Fock hesabi

Breit-Pauli relativistik

katkilarinin hesab:1

Konfigiirasyon etkilesmesiyle
(LS veya LSJ’ye gore) enerji
seviyelerinin hesabi

Landé g-carpanlari ve
Zeeman yarilmalarinin
hesab1

Elektrik cok-kutup gegisleri
i¢in gegis integrallerinin
hesab1

Elektrik ¢cok kutup gegislerinin
(LS veya LSJ’ye gore) hesabi

Sekil 2.1. MCHF ile atomik yap1 hesap adimlari
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2.6. Relativistik Hartree-Fock (HFR) Yontemi

Cowan tarafindan gelistirilen bu yaklasik yontemde [6] Hamiltonyen atomik

birimlerde

H=-3V; —ZZF—Z+Z§+Z§<n)(l,--s,-) (2.68)

i il

olarak alir. Burada r, =|r,| gekirdekten i. elektrona olan uzaklik, 7, =‘ri —r|, i ve

j. elektronlar arasindaki uzaklik ve i > j iizerinden toplam elektronlarin tiim ¢iftleri
tizerindendir. & , yoriinge- ve spin-agisal momentum islemcilerinin skaler ¢arpiminin

bir oranti sayisidir:

o (@
§(r)= 5 r(drj (2.69)

Bu yaklagiklikta da amag ilgilenilen her kararli kuantum hali i¢in atomun W* dalga

fonksiyonunu ve E* enerjisini elde etmek igin
HY" = E"¥* (2.70)

seklindeki Schrédinger denklemini ¢ozmektir. Ancak, dalga fonksiyonu 4N
degiskenlidir (her bir elektron i¢in {i¢ uzay ve bir spin koordinati) ve kuantum
mekaniksel problem olduk¢a karmasiktir. N >1 igin, gercek c¢oOziimler tam
bulunmayabilir ve bir tip ya da baska bir tip yaklasikliklar gereklidir. Genel bir
yaklasim, birka¢ ayarlanabilen parametreler iceren dalga fonksiyonlarmin birkag
seklini kabul etmek ve bu parametrelerin degerlerini, miimkiin en iyi fonksiyonu

verecek sekilde degistirmektir.

HFR yonteminde merkezi alan yaklagikligini esas alarak atomun dalga fonksiyonu

antisimetrik bireysel dalga fonksiyonlarinin ¢arpimindan olusur. Bu yontemde bir
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konfigiirasyonun ortalama enerjisi belirlenir. Sonra toplam ortalama enerji tim

konfigiirasyonlarin ortalama enerjisinden elde edilir.
2.6.1. Bir-elektron ve toplam baglanma enerjileri

(2.68)’deki Hamiltonyen iglemcisinin ilk iki ve sonuncu terimleri

2 /=21 (1) 2.71)

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

spin koordinatlarinda simetriktir ve son terim tim N (N —1)/2 koordinat ¢iftleri igin

simetrik olan,

ﬁZg@;EZZg(wj) 2.72)

seklindeki iki elektron islemcisidir. Hamiltonyenin spin-ydriinge terimi igin kosegen

matris elemani

} E(Ls)|ndm,m, ) 2.73)

1

(Y| ZI: E(Ls,)| W)= Z <n,ll.m,’ m,

dir. s elektronlari i¢in spin-yoriinge etkilesimi sifir geldiginden geriye kalan terimler

i¢in ortalama enerji

B = SV, + S22l + SR i), ~(5R 1m0, ] @74

i i>]

seklinde yazilir. Boylece bir n/ yoriingesindeki bir elektronun konfigiirasyon-

ortalama baglanma enerjisi
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E'=E +E'+) EV 2.75
k n

J#L

olur. Tiim N elektronun konfigiirasyon-ortalama toplam baglanma enerjisi

E, = ZEk +ZE;‘, +>Y D E (2.76)

>

1 i i i
:EZ(Ek+En+E) (2.77)

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, tiim kinetik enerji ve tiim elektron-¢ekirdek enerjileri
toplam1 ve tiim elektron ¢iftleri iizerinden toplanan elektron-elektron Coulomb

etkilesimlerinden olusur. Elektron-elektron Coulomb etkilesimlerinden dolay1

konfigiirasyon-ortalama toplam baglanma enerjisinin (E,,;) ZE "’ye esit olmadig

aciktir. (2.75)’deki terimler kisaca, kinetik enerji i¢in

B= (-7, =7 0] e D () 278)

ort. d}f‘z }/'

elektron-gekirdek etkilesme enerjisi igin

E, =(i|-22/+|i)= T(—zz/r)\zg ()| dr (2.79)

0

ve elektron-elektron Coulomb etkilesim enerjisi, 6zdes olmayan elektronlar igin

i o Lol kLY
E =F(U)—5;(O 0 O]G(U) (2.80)
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ve 0zdes elektronlar igin

i o QUAD (L kLY
E" = F°(ii) (44+1),§[0 0 OjF(zz) (2.81)

dir. Burada F* ve G* Slater integralleri, asagidaki sekilde tanimlanan daha genel

R" integralinin dzel durumlaridir:

R (ar. it B') = [ | Pc:r)P(a'sr)U* (1. 5)P(B:5)P(B's5)drds (2.82)
00
Burada
sk
Uk(l",S):W, r2s
r
k
r
= F , I <Ss (283)

seklindedir. Bu durumda

F(nl,n'l"y= R (nl,n’l';nl,n’l") (2.84)
ve
G*(nl,n’lI"y=R"(nl,n’l';n’l’,nl) (2.85)

dir.
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2.6.2. Relativistik diizeltmeler

HFR yonteminde bir-elektron ve toplam baglanma enerjileri i¢in E' ve E,

relativistik diizeltmeleri alinir:

N

E =)E =ﬁ:(E;+E;) (2.86)

i=1 i=1

Burada kitle-hiz ve Darwin katkilari

A 1,7 ; 2

E;=—Za£ (r)(e,~V'(r) B(r)dr (2.87)
Ve

; Lo} av'(r) || dr'R(r)

EDz—é',loza_([R(r){ = }{r — }dr (2.88)

seklinde verilir. Burada r =1/137,036 ince yapi sabitidir ve tiim enerjiler Rydbergs
birimindedir. Bu ifadeler V'(r) merkezi alan potansiyel enerji fonksiyonu igerirler.
Bilyiik Z’ler igin katki diizeltmeleri uygun olmayabildiginden P, (r) radyal

fonksiyonlarina relativistik diizeltmeleri katmak istenebilir. Bu yaklasiklikta, Dirac
Hartree-Fock (DHF) denklemlerine Pauli-tipi yaklasgiklik kullanilir. DHF

denklemleri i¢in yerel-potansiyel yaklagimlari

K K
r

P=-Ep 4 e-ret]o, (289)
2 o

Ve
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’ (24 i K
kaa{V’—q)g,h;Qk (2.90)

seklindedir. Burada P. ve (. swrasiyla biiyik ve kiiciik bilesenli radyal

K

fonksiyonlardir. € ve V' Rydbergs biriminde 6lgiiliir ve

1, j=1-1/2
K= (2.91)

—1 -1, j=1+1/2

dir. Q. icin ilk denklem ¢oziiliip ikinci denklemde yerine koyarak ve
k(x+1)=1(l,+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 katsayi

(2j+1) agirlikli ortalamayla yer degistirilirse

200 r=(2L,+2)(L+1)/r 1

=—— 2.92
(4,+2) ; (292)
ve buradan da j’den bagimsiz radyal dalga fonksiyonu i¢in
d> 1 (ll. +l) ; o’ ; 2
{—W+ ;/-2 +V (V)—TI:SI-—V (7")}
AP ool (avi\(dpiar 1
—@ioT{HT(&- -V (V))} (;]( P —;j}l’,(r) =&R(r) (2.93)

diferansiyel denklemi elde edilir. Bu sonucun kiitle-hiz ve Darwin islemcilerinin
relativistik olmayan diferansiyel denkleme eklendiginde basit¢e elde edildigi
goriilebilir. Yalmzca fark [ J"1i terimin bulunmasidir. Bu spin-yriinge terimidir.
Buradaki ek, »=0"da 7 yerine »* Darwin terimindeki tekilleri barindirdig: i¢in

onemlidir. Spin-yoriinge terimini (2.93)’den c¢ikararak kiitle bagimsiz radyal
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fonksiyonlar elde edilir. (2.93)’den elde edilen etki de (2,+1) agirlikli ortalamanin

ilk P. relativistik fonksiyona alinmasidir.

—‘%Li” +V'(r) |P(r) = &F(r) (2.94)
dr r

(2.94) ile karsilagtirma yapildiginda (2.93)’lin sol parantez i¢indeki ¢arpan yalnizca
Vi’de P’yi degil onun yaninda &’yi de igerdigini gosterir. Ancak relativistik
terimlerin etkileri kiigiiktiir ve SCF iterasyonuna yakinsamada problem olusturmaz.

HF denklemlerine iki relativistik terimin eklenmesi de ‘HFR yontemi’ olarak

adlandirilir.
2.6.3. Istmah gecisler
2.6.3.1. Elektrik dipol gecisleri

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

<yJM‘Zr(z’)

}/’J’M’>, (2.95)

2(E'-E)" <7JM‘ZVI.

7’J’M'> (2.96)
ve

2(E'-E)” <7/JM‘ZVZ.V

7’J’M’> (2.97)

Burada E ve E’, yJM ve y'J'M’ hallerinin enerjileri (rydbergs olarak), ¥ merkezi

alan potansiyel enerjisidir ve tiim uzakliklar (bunlarin gradyanti) Bohr birimindedir.
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(2.95) ve (2.96)’daki islemciler sirasiyla klasik momentum ve kuvvettir. Bu Ti¢
alternatif, uzunluk, hiz ve ivme sekilleri olarak adlandirilir. Gergek dalga
fonksiyonlar1 kullanildiginda hepsi esittir fakat yaklasik dalga fonksiyonlar
kullanildiginda genellikle oldukga farkli sonuglar veritler. Ivme ve hiz sekilleri
yaklasik fonksiyonlarin tiirevlerini igerir. Ozellikle ivme sekli integrallenen kiigiik 7
degerine dogru yogunlastigi i¢in kotii sonuglar verir. Hiz sekli, iyi degisim dalga

fonksiyonlar1 kullanildiginda ve |E'—E | gecis enerjisi kii¢lik olmadig1 zaman ¢ok 1yi

sonuglar verir. Uzunluk sekli biiylik 7 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= K;/JH POy Jv>r (2.98)

olarak bilinir. Burada

N N
PV =3V (i) =Y rC (i) (2.99)

i=1 i=1
—ea, biriminde 6l¢iilen atomun klasik dipol momentidir.
y'J'M" uyarilmig halden yJ seviyesinin tiim M hallere olan ge¢is olasiligi

4223

647[ e‘a J'Y 64r'e’a’o’
A= C4o sz S hally o (2.100)
-M g M' 3h(2J '+ 1)

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

64r'e’a,0°

A=2J'+1)A=
gd=( ) 3

S (2.101)
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dir. Burada o =(E,—E,.)/hc’dir ve S niceligi tim miimkiin M,M" gegcislerini

iceren spektrum ¢izgisinin toplam siddetinin bir dl¢tlistidiir. Spektrum ¢izgilerinin

incelenmesi i¢in ¢ogunlukla kullanilan bir diger nicelik salinic1 siddetidir:

2 2 2(E.—FE.
f,»:gﬂ meayo o _ (E, ’)S (2.102)
2T +1) - 32T +1)

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

olan sogurmanin toplam olasiligini gosterir.

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

siddeti de

of =QI+1)f, =—Q2J 1) f, (2.103)
veya

2 2
of = S ME0 ’;1;“0 9 (2.104)

seklindedir. Agirlikli gecis olasiligi ile agirlikli salinict siddeti arasindaki baginti da
boylece

_8r’e’o’

oA of (2.105)

mc
olur.
2.6.4. HFR ile atomik yap1 hesaplama adimlar:

Cowan program paketi [9] ile hesaplama adimlar asagidaki sekildedir:
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. Hartree-Fock veya herhangi bir yaklasik yontemi kullanarak 6zel elektron
konfigiirasyonlarinin herhangi bir sayisinin her biri icin bir-elektron (bagl

veya serbest) radyal dalga fonksiyonlar1 hesaplanir. Her konfigiirasyon ig¢in

¢ikis dosyast konfigiirasyonun ortalama enerjisini  (E,,) ve bu

konfigiirasyonun enerji diizeylerini hesaplamakta gerekli olan radyal

Coulomb (F “ve G ) ve spin-yoriinge integrallerini igerir.

. Konfigiirasyonlarin her bir ¢iftleri arasindaki elektrik dipol (El) radyal
integralleri ve etkilesme konfigiirasyonlarinin her bir ¢ifti arasindaki

konfigiirasyon-etkilesme Coulomb integrallerini (Rk) hesaplamak icin

gerekli dalga fonksiyonlar1 kullanilir. Hesaplanan veriler atomik

spektrumlarin hesaplanmasinda kullanilir.

. Ozdeger (enerji seviyeleri) ve dzvektodrleri hesaplamak icin her bir matris
kosegenlestirilerek J toplam agisal momentumun olasi her degeri i¢in enerji

matrisi kurulur.

E1 1smmali spektrumu icin dalga boylari, salinict siddetleri, gegis olasiliklart

ve yar1 Omiirler hesaplanir.

. Daha yiiksek dogrulukta sonuglar istenildiginde, tekrarlamali bir yontemle
deneysel enerji seviyelerine en-kiigiik kareler yontemi ile bir uydurulmasini

yaparak E F*, G", & ve R" g¢esitli radyal enerji parametreleri

ort. 2
degistirilir. En kii¢iik kareler uydurma parametrelerinin sonuclari atomik

enerji seviyelerinin ve spektrumlarinin hesaplanmasinda tekrar kullanilabilir.



Konfigiirasyon listesinin
olusturulmasi

Hartree-Fock veya segili benzer
yaklasik yontemi kullanarak bir-
elektron radyal dalga
fonksiyonlarin hesabi1

Elektrik ¢cok-kutuplu
integrallerinin ve konfigiirasyon
etkilesim integrallerinin hesabi1

Atomik enerji

seviyelerin ve
spektrumlariin hesabi

En kiigiik kareler yontemi ile

E Fk’Gknfaeradyal

ort. >

enerji parametrelerinin
tyilestirilmesi

Sekil 2.2. HFR ile atomik yap1 hesap adimlar1
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BOLUM 3. TARTISMA VE SONUC

Bu ¢alismada, lantanit atomlarindan olan seryum atomunun dort kez iyonlasmis
haline ait bazi atomik hesaplamalar yapildi. Ce V i¢in konfiglirasyon etkilesme
yontemlerinden olan Fischer tarafindan gelistirilen ve relativistik diizeltmeler i¢in
Breit-Pauli Hamiltonyenini temel alan ¢ok konfiglirasyonlu Hartree-Fock yontemi
(MCHF) [5] ¢ercevesinde kullanillan MCHF atomik yapi paketi [8] ve Cowan
tarafindan gelistirilen relativistik Hartree-Fock yontemi (HFR) [6] ¢ercevesinde
kullanilan Cowan paketi [9] ile baz1 seviye enerjileri, Landé g-carpanlari, elektrik

dipol gecisleri i¢in dalga boylari, salinici siddetleri ve gecis olasiliklar1 elde edildi.

Ce V’in taban seviyesi [Cd] 5p°® 'Sy dir. Tablo 3.1.’de hesaplamalarda dikkate alman
konfigiirasyon setleri verilmektedir. Bu konfigiirasyon setlerinde Ce V’in [Cd] 6zii
disinda MCHF+BP ve HFR yontemleriyle yapilan A, B ve C hesaplamalarinda
degerlik elektronlart arasindaki karsilikli etkilesme dikkate alinirken, sadece
MCHF+BP yontemiyle yapilan D hesabinda [Pd] 6zii disinda degerlik-degerlik ve

0z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmeler de dikkate alindi.

Tablo 3.1.Ce V’in elektrik dipol gegisleri i¢in konfigiirasyon setleri

Seviyeler Konfigiirasyonlar
A B C D

MCHF+BP hesaplamalar icin:

Cift parite  5p°, 5p°nf(n =
4-9), 5pnp (n =
6-8)

5p°nd (n = 5-9),
Spsns (n=6-9),
5p°ng (n =5, 6)

Tek parite

5p°, 5p°nf (n = 4-9),
5pnp (n = 6-9),
5ptaf

5p°nd (n =5, 6),
Spsns (n=6,7),
5p55g

Konf. B ¢aligmasi ile
ayni, MCHF
caligmasi farkl

B caligsma ile ayn1

55%5p°, 55%5p°nf

(n =4-6), 55°5p’np
(n = 6-8), 55°5p*4f,
555p®5d

5525p5nd (n=5-8),
5525p5ns (n=6-8),
55%5p°5g, 555p°4f,
555p%6p

HFR hesaplamalari icin:

Tek parite  5p°, 5p°4f, 5p°6p

5p°nd (n =5, 6),
5p°6s

Cift parite

5p°, 5p°nf (n = 4-7),
5p°np (n = 6-8)
5p°nd (n = 5-8),
5p°ns (n = 6-8),
5p°ng (n =5, 6)

5p°, 5p°nf (n = 4-10),

5p’np (n = 6-10)

5p°nd (n = 5-10),
6-10),

5pns (n =
5p°ng (n=5-7)
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3.1. Ce V’in Baz1 Seviyelerinin Enerjileri ve Landé g-carpanlar

Dért kez iyonlasmis seryumun [Cd] 6zii disinda 5p°, 5p°nf (n = 4-10), 5p’np (n =
6—10), 5p°nd (n = 5—10), 5p’ns (n = 6—10) ve 5p°ng (n = 5—7) seviyelerinin enerjileri
ve Landé g-carpanlart MCHF+BP ve HFR yontemleriyle hesaplandi. Elde edilen
sonuclar diger caligmalarla karsilastirmali olarak Tablo 3.2. ve Tablo 3.3.’te
sunulmaktadir. Enerji seviyeleri 5p° 'Sy taban hal seviyesine gore cm™ birim
sistemine gore verilmektedir. Tabloda farkli konfigiirasyon setlerine gore hesaplanan
sonuclar MCHF+BP i¢in A, B, C ve D ve HFR icin A, B ve C harfleriyle ve sadece

<09

tek pariteli seviyeler indisiyle belirtilmektedir. Ayrica konfigiirasyon terimleri,
karsilastirma degerleri [K]; gosteriminde verildigi i¢in hem [K]; hem de 'L
gosterimine gore sunulmaktadir. Ce V i¢in enerji seviyeleri NIST verileri [10] ve
Readfors ve Reader tarafindan yapilan calismayla [4] karsilagtirilmaktadir. Landé g-

carpanlart i¢in karsilastirma degerleri mevcut degildir.

MCHF+BP hesaplar1 Tablo 3.1.’de verilen konfigiirasyon setlerinde A, B ve C’nin
tek ve cift pariteli seviyelerinde degerlik elektronlart arasindaki karsilikli etkilesme
dikkate alinirken, D’nin tek ve ¢ift pariteli seviyelerinde 6z ve degerlik elektronlari
arasindaki karsilikli etkilesme de hesaba dahil edildi. Ilk olarak MCHF y&ntemi
kullanilarak sec¢ilen konfiglirasyonlar icin elde edilen dalga fonksiyonlarinin
baskinligin1  belirleyen karisim katsayilar1 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 ve Breit-Pauli relativistik diizeltmeleri dikkate
almarak konfigiirasyon etkilesme yontemiyle seviye enerjileri elde edildi. MCHF
dalga fonksiyonlart ve seviye enerjileri kullanilarak Zeeman programiyla [11]
seviyelerin Landé g-¢arpanlart hesaplandi. Tablo 3.2. ve Tablo 3.3.’te 5p°, 5p°nf (n =
4,5,7-9), 5p’np

(n = 6-9), 5p°nd (n = 5-9), 5p°ns (n = 6-9) ve 5p°5g konfigiirasyonlarin seviye
enerjileri ve Landé g-¢arpanlar1 verilmektedir. Tablo 3.2.’de 5p°, 5p°4f, 5p°6p, 5p°5d
ve 5p°6d seviyeleri i¢in deneysel [10] ve teorik [4] sonuglar oldugundan sadece bu

seviyeler i¢in karsilastirma yapilmistir. Cift pariteli seviyelerden A, B ve D
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calismalarinda 5p°6p seviyesi hari¢ uyum iyidir. C hesabr ile bu seviyede diizelme
goriilmektedir. Fakat bu seferde 5p°4f seviyesi i¢in uyum azalmaktadir. Karsilastirma
degerleri olmayan 5p’np (n =7, 8) seviyeleri HFR sonuclartyla uyumluyken ve
5p°9p’de uyum daha azdir. C ¢alismasinin S5p°nf (n = 5, 7-9) seviyeleri HFR ile
uyum i¢indedir. Tek pariteli seviyelerde ise 5p°5d seviyesinin C hesabinda uyum az,
5p°6d icin B ve D sonuglart iyidir. 5p°6s seviyesi icin A hesabi diger hesaplardan
karsilastirma degerine daha yakindir. Ayrica karsilastirma degeri olmayan 5p°nd (n =
7-9), 5p°ns (n = 7-9) ve 5p°5g seviyeleri HER ile uyumludur. Elde edilen sonuglarin
dogrulugunu gostermek i¢in yiizde farklar (hata) [|E, — Eg4/Eq]%100 hesaplandi.
Burada Ey, bu ¢alismayi, Eq, diger calismalar1 gostermektedir. Elde edilen sonuglar
ile [4] calismasindaki sonuglar arasindaki yiizde fark, 5p°6p seviyesi disinda, A, B ve
D calismalar1 i¢in %0,05—19 araligindadir. Karsilagtirma degerleri olmadigindan
Landé g-carpanlar1 da HFR ile karsilastirildiginda bazi C sonuglari hari¢ uyum

icindedirler.

HFR hesaplamalarinda alinan konfigiirasyon setlerinde sadece degerlik elektronlar
arasindaki karsilikli etkilesme etkileri dikkate alindi1. Ozden uyarilarak 6z ve degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmelerin alindigi hesaplamalar HFR de
mimkiin olmadi. En kiiclik kareler yOnteminde spin-yoriinge parametrelerinin
Ol¢eklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken
Slater parametreleri (Fk ve Gk) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (Rk)
Olceklendirme faktdrlerinin iyilestirilmemis degerleri A, B ve C hesaplari i¢in 0,75
olarak secildi. HFR sonuglarinin karsilagtirma degeri olanlar ve yeni veriler sunmak
amaciyla yiiksekce uyarilmis seviyeleri de sunulmaktadir. Tablo 3.2. ve Tablo 3.3.’te
Ce V’in 5p°, 5p°nf (n = 4-10), 5p°np (n = 6-10), 5p°nd (n = 5-10), 5p°ns (n = 6—10)
ve 5p’ng (n = 5—7) konfigiirasyonlarinin seviye enerjileri ve Landé g-carpanlari
verilmektedir. Enerji seviyeleri NIST verileri [10] ve Readfors ve Reader tarafindan
yapilan calismayla [4] karsilastirildiginda sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir.
Elde edilen sonuglar ile [4] ¢alismayla olan yiizde farklar A, B ve C hesaplamalari
icin swrastyla %0,00—1.23, %0,00—0,30 ve 9%0,00—0,49 araligindadir. Ayrica,
kargilastirma degerleri olmadigindan Landé g-carpanlart da MCHF+BP ile

karsilastirildiginda tiim seviyeler i¢in uyum vardir.



Tablo 3.2. Ce V’in diisiik seviyelerinin E enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlar

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Diger Bu caliyma
Kl, L M?;FJ” prr  SAnsmalar M(:;F T HFR

5p° 'Sy A 0,00 0,00 0,00*°
B 0,00 0,00
C 0,00 0,00
D 0,00

5p°(CP%p)4f  [3/2]; D A 109964,96  107262,02  107397,7° 0,499 0,499
B 111327,80  107422,52 0,499 0,499
C 25637531  107474,99 0,499 0,499
D 11133897 0,499

5p°(P%p)4f  [3/2], D A 11335552 110384,71  110442,0° 1,135 1,122
B 11465021  110539,94 1,133 1,121
C 25923570  110571,89 1,133 1,121
D 114665,50 1,140

5p°(CP%p)4f  [9/2], G A 117061,63  113583,77  113765,4° 1,038 1,043
B 118366,53  113622,61 1,038 1,043
C 26576022  113747,01 1,051 1,043
D 118423,88 1,037

5p°(CP%p)4f  [9/2]s G A 117421,39  113376,41  113862,1° 1,200 1,200
B 118970,84 11354133 1,200 1,200
C 26248328  113553,02 1,200 1,200
D 119030,58 1,200

5p°(P%p)4f  [5/21; D A 118702,38  115101,57  115092,7° 1,273 1,247
B 119847,98  115226,04 1,269 1,244
C 26350494  115239,70 1,277 1,244
D 119872,49 1,270

5p°(CP%p)4f  [7/21; G A 12264445 11797738 118067,4° 0,917 0,908
B 12371428  117996,11 0,907 0,911
C 28963878  117997,42 0,906 0,912
D 123772,02 0,907

5p° (CP%p)4f  [7/2]s °F A 127185,69  122127.83  122023,6" 1,137 1,146
B 127890,05  122079,80 1,133 1,146
C 27482544  122075,18 1,133 1,147
D 127947,16 1.133

5p°(CP%0)4f  [521, 'D A 14533939 124643,00  124534,4° 0,836 0,842
B 146050,53  124668,90 0,847 0,842
C 28324381  124771,79 0,743 0,842
D 146075,06 0,846

S5pPCPOp)4f 721 G A 139839,95  137168,93  137154,4° 0,872 0,885
B 140571,59  137203,33 0,881 0,883
C 27037759  137210,59 0,875 0,883
D 140630,58 0,881

5p°(CP°p)4f  [5/2]; °F A 14404120  140562,59  140590,8" 1,104 1,127
B 144450,89  140607,53 1,107 1,128
C 291411,53  140594,59 1,107 1,128
D 144500,36 1,107

5p°(CP° )4t [7/2]s °F A 14383775  141399,79  141367,7° 1,124 1,112
B 14445184 14142546 1,129 1,111
C 293117,06  141421,71 1,115 1,111
D 144509,61 1,129
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Tablo 3.2. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma
K], 7L M?;FJ” ppr  SAhsmalar M(:;F T HFR
5p°CPO)4f [521, 'D A 129217,19  143423,59  143588,9° 0,860 0,869
B 130184,12  143454,04 0,852 0,870
C 30796341  143470,50 1,047 0,871
D 130203,84 0,852
5p°(P%p)5d  [1/21°% P° A 173711,84 17829932  178342,1°
B 175253,14 17829588
C 19089922  178239,89
D 17545872
5p°(P%p)5d  [1/21° *P° A 176614,70  181011,79 1811153 1,454 1,427
B 178241,19  181033,67 181116° 1,455 1,428
C 19388727 18097976 1,455 1,429
D 17844791 1,455
5p°(P%p)5d  [3/21% P° A 18244530  186341,89  186467,0° 1,439 1,404
B 18426136  186414,52 1,440 1,404
C 19990744  187377,74 1,440 1,405
D 18445647 1,437
5p°(P%p)5d  [7/2% F° A 183880,38  187603,57  187276,8" 1,251 1,251
B 185881,84 18733484 1,250 1,251
C 20152792  187285,72 1,250 1,251
D 183786,89 1,251
5p°(P%p)5d  [7/21% F° A 185702,03  188225,63  188300,8" 1,090 1,092
B 187596,77 18810875 1,090 1,093
C 203242,84  188100,94 1,090 1,092
D 185858,59 1,089
5p°(P%p)5d  [5/21% CF° A 19031241  191874,19  191452,8° 0,889 0,908
B 192240,59 19183538 0,892 0,904
C 207886,67 19185518 0,892 0,902
D 190981,84 0,918
5p°(CP%p)5d  [5/21°% *D° A 198573,89  198062,59  198021,3" 1,210 1,212
B 200710,36  198156,17 1,210 1,212
C 21635644 19817722 1,210 1,212
D 200804,77 1,208
5p°(P%p)5d  [3/2° *D° A 206615,17  206499,63  207055,1° 0,552 0,591
B 208570,80  206443,12  207057° 0,553 0,591
C 22421688  207457,71 0,553 0,590
D 208770,14 0,553
5p°(CP°p)5d  [5/21°% CF° A 207999,62  211153,57  210772,8" 0,841 0,830
B 209937,62  211022,99 0,839 0,834
C 22558370  211029,58 0,839 0,835
D 209150,75 0,815
5p°(P°p)5d  [3/2% °D° A 21330428  215518,77  215691,4° 1,163 1,192
B 215380,05 21560123 1,162 1,192
C 231026,12 21559824 1,162 1,192
D 215582,58 1,161
5p°(CP°p)5d  [5/21% 'FC A 215754,67  218327,84  218332,5° 1,117 1,113
B 217875,17 21827582 1,117 1,113
C 23352125  218239,80 1,117 1,110
D 217420,03 1,120
5p°(P%p)6s  [3/21% P° A 25447225 24644486  246732,3" 1,501 1,501
B 26028628  246399,13 1,501 1,501
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Tablo 3.2. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma
K], 7L M?;FJ” ppr  SAhsmalar M(:;F T HFR
C 27593238 24750723 1,501 1,501
D 25961827 1,501
5p°(P%p0)6s  [3/21°% 'P° A 256893,84  247534,13  247397,5° 1,208 1,184
B 26232584 24742335  247396" 1,182 1,181
C 27797194  247390,88 1,182 1,179
D 261746,94 1,188
5p°(CP°p)5d  [3/21° 'P° A 269457,06  250397,78  250399,2° 1,005 0,983
B 26726641 25039846  250399° 1,027 0,982
C 28291247 24994352 1,027 0,981
D 267340,84 1,022
5p°(CPop)6s  [1/21% P° A 27596591 27247331  272080,9°
B 28170438 27255815
C 29735044  272527,15
D 281035,19
5p°(CP°p)6s 1721 *P° A 27767094 27319552 273474,9° 1,279 1,317
B 28340991 27311129  273477° 1,282 1,320
C 299056,00 27299588 1,282 1,322
D 28276794 1,281
5p°(CP%p)6p  [1/2]; S A 40409478  287393,99  287276,9* 1,727 1,683
B 40614553  287052,77 1,734 1,752
C 301012,22 28704470 1,876 1,753
D 421094,56 1,647
5p°(CP%0)6p  [5/21, D A 409357,16  289133,80  289094,5" 1,160 1,201
B 411634,19  289142,14 1,161 1,179
C 30416578  289143,18 1,179 1,179
D 42445203 1,159
5p°(CP%0)6p  [5/21; D A 435125,00  293655,89  293129,1° 1,326 1,334
B 43661191 29335937 1,319 1,334
C 30750834 29337149 1,334 1,334
D 46521091 1,314
5p°(CP%0)6p  [3/21 'P A 43874456 29391121  293994,6° 1,222 1,189
B 44072741  294028,69 1,163 1,129
C 30956734 29402752 1,021 1,129
D 465401,84 1,323
5p°(P%0)6p  [3/2], P A 44448228 29645849  296950,1° 1,317 1,312
B 44661431 29662701 1,320 1,326
C 312300,62  297721,79 1,298 1,327
D 47300841 1,313
5p°(CP%p)6p  [1/2]y P A 441047,69  303683,61  302192,2%
B 44342553  302469,70
C 317759,66  302471,51
D 46362431
5p°CP°)6p  [3/2]1 D A 42464028 31335430  313188,4° 0,679 0,664
B 426499,50  313453,79 0,676 0,661
C 32659766 31347022 0,665 0,771
D 444828,50 0,612
5p°(CP°)6p  [1/2], P A 46011634  319577,99  320129,0° 1,347 1,466
B 462079,03 31971875 1,348 1,460
C 33186525  319708,37 1,439 1,459
D 489217,78 1,368

41



Tablo 3.2. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma
K], 7L M?;FJ” ppr  SAhsmalar M(:;F T HFR
5p°CP°)6p  [3/2], D A 45987028 32098921  320312,8" 1,160 1,155
B 462157,62  320575,96 1,152 1,163
C 331772,03  320580,02 1,092 1,173
5p°CPo)6p 1721, 'S A 33468259  325713,09 3217644
B - 321606,80
Cc - 321707,49
5p°(CP%p)6d  [1/21°% P° A 417666,72 35234923  352187,8"
B 382145,16  352262,77
C 39779125  352281,87
D 381378,16
5p°(P%p)6d  [1/2]° *P° A 41782025 35342579  353148,7° 1,391 1,367
B 384169,16  353369,05 1,409 1,364
C 39981522  353397,52 1,409 1,373
D 383321,00 1,409
5p°(P%p)6d  [3/21% P° A 418259,62  355272,99  355069,8" 1,501 1,345
B 388043,50 35529327 1,382 1,342
C 403689,56 35533591 1,382 1,342
D 38697797 1,374
5p°(P%p)6d  [7/2% F° A 418103,34  354721,78  355312,0° 1,251 1,251
B 38813572  354963,56 1,250 1,251
C 403781,81  355018,97 1,250 1,251
D 385057,62 1,251
5p°(CP%p)6d  [7/21% F° A 418176,62  355240,54  355425,0° 1,039 1,072
B 38791231 35482332 1,069 1,052
C 40355841 35478327 1,069 1,050
D 385686,19 1,073
5p°(P%p)6d  [5/2% 'D° A 418695,56  356920,95  356954,4° 0,971 0,952
B 391620,84  356926,11 0,927 0,955
C 40726691  357977,78 0,927 0,957
D 389761,78 0,911
5p°(P%p)6d  [5/2]% *D° A 418717,75  357984,94  357671,7° 1,263 1,228
B 39467441 35772834 1,214 1,244
C 410320,50  357753,71 1,214 1,247
D 39315481 1,206
5p°(CP%p)6d  [3/21% 'P° A 41858122 36116621  361221,8" 0,790 0,812
B 42411647  362001,51 0,928 0,798
C 439762,56  362294,49 0,928 0,795
D 421628,62 0,918
5p°(CPop)6d  [5/21% CF° A 439804,84  381159,35  381720,5° 0,762 0,777
B 40957122 38246538 0,813 0,777
C 42521728 38242792 0,813 0,777
D 407024,66 0,834
5p°(CP°p)6d  [3/2% D° A 439814,69  382139,67  381809,0° 1,286 1,260
B 412850,84 38344744 1,210 1,262
C 42849694  383430,39 1,210 1,271
D 41153488 1,213
5p°(CPop)6d  7[5/21°% F° A 439861,38  382694,92  382826,9° 1,114 1,121
B 413366,69  383666,32 1,133 1,118
C 42901278  383705,07 1,133 1,122
D 41103222 1,138
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Tablo 3.2. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu calisma Diger Bu calisma
K], 2541y M(}I;F+ HFR calismalar M(];I-;F+ HFR
5p°(CP°p)6d  [3/2]° *D° A 440027,78  384331,88  383857,4% 0,818 0,820
B 402255,03 387043,23 0,662 0,840
C 417901,09  387273,51 0,662 0,843
D 400651,66 0,672

“Readfors ve Reader [4], °NIST Atomic Spectra Database [10]

Tablo 3.3. Ce V’in bazi uyarilmus seviyelerinin E enerjileri (cm™) ve Landé g-carpanlari

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
MCHF+ MCHF+
K L HFR HFR
Ky BP BP

5p°(P%p)5f  [32], D 439776,53 - 0,525 -
439603,12 356784,16 0,578 0,499
395231,38 35777938 0,499 0,499
431651,97 0,590
43949472 - 1,112 -
439826,56 35772051 1,111 1,113
395959,56 35770512 1,114 1,113
436058,00 1,103
440256,09 - 1,200 -
44024131 358123,64 1,200 1,200
396186,09 358132,79 1,200 1,200
43699544 1,200
44039431 - 1,024 -
440354,03  358415,51 1,024 1,028
396660,44 35842040 1,028 1,028
437368,94 1,025
441782,72 - 1,206 -
441813,88 35944130 1,200 1,205
397378,91 359433,18 1,202 1,205
436896,06 1,235
441260,38 36081751 0,895 0,860
398769,72 37080832 0,855 0,870
43926325 0,890
442149,72 - 0,947 -
441851,31 360666,15 0,949 0,945
398528,94 370772,59 0,947 0,945
439984,28 0,937
442214,62 - 1,181 -
441904,88 36104892 1,183 1,177
398719,50 371042,10 1,177 1,177

5p°CP%p)SE 32, D

SpCP%)SE 92]s UG

SPCP%)SE 92 G

5p°CP%p)SE 52 D

5p° CP%p)SE 521, 'D

SpCP%p)SE 72 F

SpCP%R)SE (72 CF

440119,44 1,172
5p°CP%p0)7s  [321% 'P° - 383618,10  — 1,208
— 383720,02 - 1,209
435304,59 1,167
5p°(CP%p)7s  [32]%  CP° - 381936,80  — 1,499
— 38193935 - 1,500
5p°CP°p)5E [7R21s G 46087041 - 1,094 -

TP>OQOWUOWoOQWEPTQFPPTQOQEITIQOFIP>PTQIP>PTOQOIP>ITOQTP>TOT >

46071391 385148,32 1,092 1,095



Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR
C 41975544 385140,09 1,094 1,095
D 45825347 1,101
5p°(CP°p)5F (5215 D A 460992,66 — 1,184 -
B 46082538 384870,74 1,188 1,179
C 419603,03 384873,71 1,180 1,179
D 456010,75 1,165
5p°(CP°p)5f [512],  °F A 44144056 — 0,868 -
B 460711,16 385629,64 0,860 0,864
C 420522,62 38572425 0,862 0,874
D 458630,84 0,842
5p°(CPYp)5E (721, G A 460752,12 - 0,836 -
B 460612,06 38459039 0,833 0,840
C 41942644 38458775 0,837 0,839
D 45802428 0,847
5p°(CPYp)5E (721 G A 46087041 — 1,094 -
B 46071391 38514832 1,092 1,095
C 41975544 385140,09 1,094 1,095
D 45825347 1,101
5p°(CP°p)5F (5215 D A 460992,66 — 1,184 -
B 46082538 384870,74 1,188 1,179
C 419603,03 384873,71 1,180 1,179
D 456010,75 1,165
5p°(CP°p)5f [512],  °F A 44144056 — 0,868 -
B 460711,16 385629,64 0,860 0,864
C 420522,62 38572425 0,862 0,874
D 458630,84 0,842
5p°CP%0)7p  [12 S B - 389626,70  — 1,767
C 452391,00 389711,48 1,806 1,779
5p°CP°p)7s  [121% P B - 397228,99
c - 397219,98
D 45684891
5p°CP°p)7s (121 P B - 39823530  — 1,292
c - 398227,09 - 1,292
5p°CP%0)7p (121, 'S B - 395517,73
C 452500,50 395458,30
5p°(P%0)7p (572, ‘D B - 390484,33 - 1,143
C 45251553 390471,71 1,167 1,142
5p°(P%0)7p  [572]s D B - 392394,06  — 1,332
C 45258766 39238583 1,334 1,333
5p°CP%0)7p [322r 'P B - 392737,25 - 1,096
C 45272531 392739,98 1,034 1,094
5p°(CP%0)7p  [312], P B - 393578,63 - 1,351
Cc - 39357430 - 1,352
5p°CP°)7p 322 ‘D B - 41567236 - 0,634
C 47491131 41577492 0,689 0,737
5p°CP°)7p (32, ‘D B - 418067,02 - 1,160
C 475010,19 418074,19 1,088 1,171
5p°CP)p (12, P B - 418159,10
Cc - 418107,59
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR
5p°CP)7p (12 P B - 418419,45 - 1,469
c - 41838790  — 1,470
5p°(P%p)5g (13721 'H° A 42789475 - 1,016 -
B - 416219.85 - 1,016
c - 417221,79 - 1,017
5p°(CP%p)5g  [721%  CF° A 42912094 - 1,143 -
B - 416860,75 - 1,129
c - 417857,51 - 1,129
5p°(CP%p)5g  [721% PGS A 42955128 — 0,886 -
B - 41701382 - 0,873
c - 417012,77 - 0,873
5p°(CP%p0)5g  [921%  'G° A 43008725 - 0,947 -
B - 41727442 - 0,957
c - 41727712 - 0,957
5p°(CP%p)5g (921 PGS A 43016991 - 1,138 -
B - 41730025 - 1,147
c - 417291,74 - 1,147
5p°(P%p)5g  [5/21%  PF° A 426810,88 — 0,666 -
B - 41574719 - 0,666
c - 41575380 - 0,777
5p°(CP%p)5g  [521%  CF° A 42724256 — 1,055 -
B - 41594376 - 1,053
c - 415950,75 - 1,053
5p°(P%p)5g  [13/21% PH° A 427646,03 - 1,167 -
B - 41614846  — 1,167
c - 41715498 - 1,177
5p°(CP%p)6f  2[322, ‘D B - 420237,77 - 0,535
c - 42021712 - 0,535
5p°(CP%p0)8s  [3/21%  PP° A 44379175 - 1,501 -
B - 42729221 - 1,501
c - 42729048 - 1,501
5p°(P%0)8s  [3/21%  'P° A 443807,12 - 1,167 -
B - 42764279 - 1,172
c - 42774178 - 1,172
5p°(P%p)6f  2[32], ‘D B - 420844,55 - 1,079
c - 42081345 - 1,082
5p°(CP%p)6f (92 G B - 420462,74 - 1,200
c - 42047878 - 1,200
5p°(CP%p)6f (921 G B - 420649,66 ~ — 1,031
Cc - 420758,11 - 1,030
5p°(CP%p)6f  [522]s D B - 421167,51 - 1,191
Cc - 42117144 - 1,191
5p°(CP%p)6f (52, D B - 421967,22 - 0,888
Cc - 42195231 - 0,884
5p°(CP%p)6f  [72)s 'F B - 421655,18 - 0,954
Cc - 421753,51 - 0,954
5p° (P%p)6f  [7/2]s  °F B - 421879,12 - 1,182
Cc - 42187587 - 1,182
5p°(P%p)7d  [121% ‘P B - 420290,97
Cc - 420298,37
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR
D 440610,62 -
5p°(P%p)7d (121 *P° B - 420746,08 - 1,324
c - 42075302 - 1,322
D 440799,59 - 1,358 -
5p°(P%0)7d (721 ‘F° B - 421277,84 - 1,059
c - 21272,17 - 1,058
D 440956,16 - 1,045 -
5p°(P%p)7d  [721%  ‘F° B - 421384,18 - 1,251
c - 421401,91 - 1,251
D 44087575 - 1,251 -
5p°(P%p)7d  2[3/21% P° B - 42150624 - 1,309
c - 42151140 - 1,307
D 44112503 - 1,315 -
5p°(P%p)7d  [321%  'P° B - 42392422 - 0,846
c - 42407004 - 0,847
D 44158644 - 0,817 -
5p°(P%p)7d  [521% 'D° B - 422018,08 - 0,977
c - 422018,78 - 0,979
D 441364,00 - 0,966 -
5p°(P%p)7d  [521% ‘D° B - 42241339 - 1,245
Cc - 42241581 - 1,245
D 44144125 - 1,257 -
5p°(CP%0)8p (12 S A 49279022 - 1,669 -
B - 43687754 - 1,746
c - 43785799 - 1,759
5p°CP%0)8p (12, 'S A 51547188 —
B 516252,81 439936,84
c - 439857,49
5p°(CP%0)8p  [52], ‘D A 492898,56 — 1,150
B 49449144 437150,07 1,151 1,137
c - 43715950 - 1,133
5p°(CP%0)8p  [52]s D A 49404781 - 1,334 -
B 495585,12 438172,58 1,334 1,333
c - 43814892 - 1,333
5p°(CP%0)8p  [322r 'P A 49420750 — 1,180 -
B 495720,69 43847326 1,186 1,103
c - 43847177 - 1,092
5p°(CP%0)8p  [312], P A 49462088 — 1,348 -
B 49610672 438868,01 1,348 1,360
Cc - 438857,12 - 1,375
5p°(CP%p)5g [921%  CHS A 450220,56 — 0,874 -
B - 442412,66 - 0,864
c - 442402,57 - 0,874
5p°(CP°p)5g (921  CHY A 450369,84 — 1,078 -
B - 44246535 - 1,071
c - 4424523 - 1,071
5p°(CPYp)5g  [721%  CF° A 45034788 — 1,135 -
B - 442436,65 - 1,150
Cc - 44242575 - 1,150
5p°CPYp)5g [721% PGS A 450695,12 - 0,891 -
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR
B - 44259473 - 0,907
c - 44258378 - 0,907
5p°(CPop6f  [522s D B - 446744,65 - 1,194
c - 447717,11 - 1,194
5p°(CPOp)6f  ’[512],  °F B - 447184,59 - 0,879
c - 44717589 - 0,879
5p°(CP°p)7d (521 ‘F° B - 44754256  — 1,114
c - 44750533 - 1,114
D 46306231 - 1,109 -
5p°(CP°p)7d  2[321%  P° B - 44737297 - 1,278
c - 44733711 - 1,278
D 46265531 - 1,289 -
5p°(CP°)7d (321 ‘D B - 448383,96 - 0,831
c - 44842718 - 0,832
D 46282594 - 0,823 -
5p°CP%p)8s  [1/21%  PP° A 46532738 —
B - 453065,28
Cc - 453043,88
5p°(CP°p)8s  C[121%  PP° A 465334,53 1,333 -
B - 45324722 - 1,330
c - 45322394 - 1,329
5p°(P%p0)9s  [3/21%  PP° A 473456,53 — 1,501 -
c - 45770744 - 1,501
5p°(CP%p)9s  [321%  'P° A 47347434 - 1,167 -
c - 45779713 - 1,179
5p°(P%p)8d  [1/21%  PP° A 45507541 -
B - 453856,80
c - 453871,41
5p°(P%p)8d  [1/21%  PP° A 45517728 - 1,387 -
B - 454102,96 - 1,308
c - 454112,78 - 1,309
5p°(P%p)8d  [7/21%  PF° A 45539741 - 1,040 -
B - 45436144 - 1,058
c - 45437843 - 1,057
5p°(P%0)8d  [7/21%  PF° A 45534472 - 1,251 -
B - 45442796 - 1,251
Cc - 45443458 - 1,251
5p°(P%p)8d  [3/21%  °D° A 47696391 - 1,090 -
B - 454500,03 - 1,299
c - 454503,74 - 1,302
5p°(CP%0)8d  [321%  'P° A 455649,69 — 0,788 -
B - 45584700 - 0,860
Cc - 455882,48  — 0,870
5p°(P%p)8d  [5/21%  'D° A 455687,69 — 0,973 -
B - 454756,10 - 0,983
c - 45475957 - 0,981
5p°(P%0)8d  [5/21%  °D° A 455703,88 — 1,263 -
B - 454963,12 - 1,247
c - 45495728 - 1,248
5p°(CP%p)7f 2[3/2]r D B 488498,16 453211,99 0,499 0,500
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR
C 44473566 45318734 0,499 0,500
5p°(CP%p)6g  [521% F° B - 450561,51 - 0,666
c - 45057038 - 0,777
5p°(CP%p)6g (521  F° B - 450731,03 - 1,051
c - 45074736 - 1,050
5p°(P%p)6g  [13/2]% *H° B - 450786,11 - 1,167
Cc - 450803,85  — 1,177
5p°(CP%p)6g (132 'H° B - 450818,36  — 1,016
Cc - 450812,39 - 1,017
5p°(CP%p)6g  [721%  F° B - 45120139 - 1,126
Cc - 45120472 - 1,127
5p°(CP%p)6g (721 G B - 451343,13 - 0,871
Cc - 451352,09 - 0,871
5p°(CP%p)6g  [9221%  'G° B - 451421,12 - 0,960
Cc - 451414,41 - 0,959
5p°(CP%p)6g (9221 ‘G B - 451439,95 - 1,149
Cc - 45143587 - 1,149
5p°(CP%0)7f 2[322], D B 488650,16 453560,01 1,112 1,094
C 44508834 453539,95 1,112 1,094
5p°(CP%0)7f [922]s G B 488825,88 453586,87 1,200 1,200
C 44525141 453591,22 1,200 1,200
5p°CP%0)7f (9221 G B 488894,97 453698,12 1,024 1,029
C 44546625 453794,98 1,026 1,029
5p°(CP%0)7f [572]s D B 467980,97 454040,44 1,186 1,184
C 44589741 454023,52 1,188 1,185
5p°(CP%R)7f [572,  'D B 468389,62 45439130 0,878 0,855
C 446351,81 45437159 0,845 0,857
5p°(CP%p) 7t [721s 'F B 48962031 454239,89 0,957 0,957
C 44643544 454231,19 0,956 0,957
5p° CP%p)7f [72]s °F B 489651,31 454337,99 1,188 1,186
C 446502,28 454330,70 1,185 1,187
5p°CPY)8p (32 D A 512639,62 - 0,660 -
B 51422878 462957,75 0,661 0,666
c - 47284521 - 1,131
5p°CP0)8p  Y[3721, D A 51405941 - 1,168 -
B 51551184 464351,03 1,156 1,169
c - 474299,08 - 1,177
5pP°CP°0)8p (120 PP A 503040,53  463998,93
B 503864,06 -
Cc - 473735,30
5p°CP°)8p (12 P A 51400741 - 1,490 -
B 515482,09 46423128 1,663 1,485
Cc - 47473551 - 1,524
5p°(CPYp)6g [921°% CH° B - 476854,95 - 0,862
c - 47789138 - 0,872
5p°(CPYp)6g (921 CH° B — 476889,64  — 1,069
c - 47792305 - 1,079
5p°(CPOp)6g [721%  ‘F° B - 476872,62 - 1,153
Cc - 47791584 - 1,153
5p°CPYp)6g (721 ‘G B - 477012,08 - 0,912
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR

c - 47705426 - 0,912
5p°(CP%0)7g [521% P C - 47142438 - 0,777
5p°(CP%0)7g [521%  ‘F° C - 471527,81 - 1,050
5p°(P%0)7g [13/2]% *H° C - 471571,57 - 1,177
5p°(CP%0)7g (132 'HC C - 47171500 - 1,017
5p°(CP%0)7g (721 G C - 471812,07 - 1,124
5p°(CP%0)7g (7215 G C - 471914,77 - 0,870
5p°(CP%0)7g [921°%  'G° € - 471953,50 - 0,971
5p°(CP%0)7g (922 *G° C - 471978,54 - 1,148
5p°(CP%0)9 (12 S C 482030,53 473090,87 1,806 1,251
5p°CP%0)9 (121, 'S C 482143,88 47530891 - -
5p°(CP%0)9  [572,  'D C 482149,53 473470,31 1,089 1,150
5p°(CP%0)9  [572]s D C 48222294 474119,18 1,334 1,334
5p°(CP%0)9  [322y 'P C 482361,56 47420742 1,034 1,088
5p°(CP%0)9 [372], P C 48239591 47457428 1,410 1,343
5p°(P%)10p (52, D C - 47971743 - 1,027
5p°CPR)7E [721s G B 508869,62 479568,30 0,826 0,826

C 46798744 47957379 0,866 0,847
5p°(P%0)9d  [1/21%  PP° A 48444325 -

c - 473731,90
5p°(P%p)9d  [1/21%  PP° A 484607,56 — 1,389 -

c - 47388377 - 1,308
5p°(P%0)9d (721 'F° A 484957,19 - 1,040 -

c - 47405498 - 1,059
5p°(P%0)9d  [7/21%  PF° A 48486941 - 1,251 -

c - 47409472 - 1,251
5p°(P%0)9d  2[3/21% °D° A 485035,69 — 1,312 -

c - 47413379 - 1,297
5p°(P%0)9d  [321%  'P° A 485375,06 — 0,790 -

c - 474902,48 - 0,870
5p°(P%0)9d  [5/21°% 'D° A 48543722 - 0,972 -

c - 47429591 - 0,984
5p°(P%0)9d  [5/21%  °D° A 485462,62 - 1,262 -

c - 47442918 - 1,247
5p°CPR)7E [721s G B 508934,50 479744,48 1,087 1,086

C 46813881 47974953 1,089 1,087
5p°CP°R)7f [572]s D B 489260,38 479665,42 1,197 1,200

C 50891506 479710,15 1,156 1,193
5p°CPp) 7t [512],  °F B 48937041 479945,10 0,844 0,883

C 50901559 48009422 0,875 1,023
5p°(P%p)10s  2[3/2]°% P C - 477072,79 - 1,501
5p°(P%p)10s  [321 P C - 477178,75 - 1,179
5p°(CP%p)8f  2[3/2]; D C 472404,62 47327943 0,499 0,499
5p°(CP%p)8f  2[312], D C 472654,06 473431,89 1,112 1,087
5p°(CP%0)8F  [922]s G C 472752,00 47349127 1,200 1,200
5p°(CP%0)8F  [922]s PG C 472886,53 473547,19 1,025 1,032
5p°(CP%p)8f  [52]s D C 473247,69 47378132 1,184 1,182
5p°(CP%p)8f  [572, 'D C 47343122 473989,59 0,840 0,870
5p°(CP%p)8f  [72]s 'F C 47353947 47385123 0,958 0,959
5p° CP%p)8f  [72]s  °F C 47356784 473928,57 1,188 1,184



Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
K, L M(];};F " HFR Mf;F T HFR

5p°(CP%p)9f  2[322]y D C 507386,09 487245,07 0,500 0,500
5p°(CP°p)8d  [5/21%  CF° A 476961,62 — 0,961 -

B - 480130,02 - 0,768

c - 480159,50  — 0,778
5p°(CP°p)8d  [5/21%  PF° A 477002,56 — 1,113 -

B - 480466,16  — 1,113

c - 480478.85  — 1,113
5p°(CP°p)8d  [3/21% PP° A 45544144 - 1,308 -

B - 480370,79 - 1,284

c - 48038851 - 1,284
5p°(CP°p)8d  [3/21%  *D° A 477110,56 — 0,824 -

B - 48091922 - 0,831

c - 48097087 - 0,832
5p°(CP%p)10d [121% P C - 487734,88
5p°(P%p)10d (121 P C - 487735,71 - 1,304
5p°(CP%p)10d (721 P C - 487837,56 - 1,057
5p°(P%p)10d [721°%  *F° C - 48787227 - 1,251
5p°(P%p)10d 2[321°% ‘D° C - 487899,79 - 1,295
5p°(CP%p)10d (3221 P C - 487409,48 - 0,874
5p°(P%p)10d (521 'D° C - 487004,76 - 0,985
5p°(P%p)10d 2[521°% ‘D° C - 487087,93 - 1,250
5p°(CP%p)9f  2[322], D C 507874,97 487377,14 1,117 1,090
5p°(CP%p)9f  2[922]s G C 508157,78 487405,73 1,200 1,200
5p°(CP%p)9f  [922]s G C 508477,06 487447,09 1,026 1,030
5p°(P%p)9f  2[572]s D C 509130,78 487575,76 1,196 1,181
5p°(CP%p)9f  [572,  'D C 509776,03 487737,79 0,850 0,857
5p°(CP%p)9f  [72]s 'F C 510001,59 487753,71 0,950 0,970
5p°(P%p)9f  [712]s  °F C 510094,03 487798,71 1,181 1,187
5p°(CP°p)9s  [121%  PP° A 495003,97 - - -

c - 48345198 - -
5p°(CP°p)9s  [121%  PP° A 495011,19 - 1,333 -

c - 48354718 - 1,332
5p°CP°n)9  [321r D C 504492,72 48934432 0,624 0,773
5p°CP°)9  [322, D C 504604,50 490177,81 1,167 1,178
5p°CP°)9 (121, P C 50458516 489923,57
5p°CP°p)9 112, P C 504629,84 490102,49 1,536 1,494
5p°(P%)10p 2[522]; ‘D C - 480357,48 - 1,321
5p°(P%)10p [12], S c - 479752,79 - 1,732
5p°(CP%)10p 1121, 'S c - 480903,20
5p°(P%0)10p [322],  'P c - 480372,05 - 1,107
5p°(CP%0)10p 2[372], °P c - 48052926 - 1,337
S5pPCPOR)8E  [721s PG C 49535431 49943375 0,831 0,824
5p°(CP°p)7g [921°%  CH° € - 497593,87 - 0,871
5p°(CP°p)7g (921 CH° C - 49772759 - 1,078
5p°CP°p)7g [721% P C - 497597,83 - 1,155
5p°CPp)7g [T P C - 49779724 - 0,914
S5pPCPYR)8E  [721s PG C 495446,00 499541,83 1,086 1,085
5p°CPYp)8f [572]s D C 495352,03 499507,40 1,192 1,202
5p°(CPOp)8f  [512],  °F C 495586,59 499772,01 0,879 0,887
5p°(P%p)10f 2[322], ‘D C - 495183,28 - 0,499
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Tablo 3.3. (Devami)

Seviyeler E (cm™) g-carpani
Konf. Terim Bu caliyma Bu caliyma
2541 MCHF+ MCHF+
K]y L BP HFR BP HFR

5p°(P%p)10f 2[322], ‘D C - 495250,89 - 1,084
5p°(P%p)10f 2[922]s G C - 495272,82 - 1,200
5p°(P% )10 2[92],  'G C - 495297,51 - 1,032
5p°(CP%p)10f  [572];  °F c - 495370,51 - 1,180
5p°(P%p)10f (52, D C - 495511,00 - 0,872
5p°(CP%p)10f [72]s  'F c - 495437,97 - 0,970
5p°(CP%p)10f  2[7/2]s  °F c - 495474,01 - 1,184
5p°(CP°p)9d  [5/21%  PF° A 506557,06 — 0,759 -

c - 499902,21 - 0,777
5p°(P°)10s  [1/21% P C - 50192281
5p°(CP°)10p (322, ‘D C - 505703,19 - 0,775
5p°(CP°)10p (322, ‘D C - 50725321 - 1,178
5p°(CP°)10p [172], P c - 507097,79
5p°(CP°)10p 2[172], P c - 50720580  — 1,497
5p°(CP°)10s (121 P C - 501981,22 - 1,333
5p°(CP°p)9d  [521%  PF° A 506620,97 - 1,114 -

Cc - 500117,85 - 1,112
5p°(CP°p)9d  [3/21%  PP° A 506572,09 - 1,290 -

c - 500051,75 - 1,287
5p°(CP°p)9d  2[3/21%  °D° A 50680544 — 0,819 -

Cc - 500350,76 - 0,831
5p°(CPOp)10d 2[521% P C - 512789,31 - 0,777
5p°(CPOp)10d (521  *F° C - 512823,73 - 1,112
5p°(CP°p)10d (321 P C - 512787,02 - 1,287
5p°(CP°p)10d (321 ‘D° C - 512983,98 - 0,832
5p°CPYp)9f  [721s G C 531183,69 51232242 0,833 0,824
5p°CPYp)9f  [72]s G C 531183,69 512395,99 1,091 1,084
5p°(CP°p)9f  [522]s D C 53128131 512372,58 1,181 1,203
5p°(CP°p)9f  [512],  °F C 531787,12 512480,80 0,864 0,887
5p°(CPOp)10f [7R2]; G C - 521177,13 - 0,824
5p°(CPOp)10f (721 G C - 521229,37 - 1,084
5p°(CP°p)10f 2[522]; ‘D C - 521204,09  — 1,203
5p°(CP°)10f  [5/2], °F c - 52128789  — 0,887

3.2. Ce V’in Elektrik Dipol Gegisleri icin Dalga Boylari, Agirhkh Salinici
Siddetleri ve Gec¢is Olasiliklar:

Ce V’in elektrik dipol gegislerinin 1s1ma parametreleri MCHF ve HFR yontemleriyle
hesaplandi. 5p°— 5p°nd (n =5, 6), 5p° — 5p°6s, 5p°nd (n = 5, 6) — 5p°4f, 5p°nd (n =5,
6) — 5p°6p, 5p°6s — 5p 4f ve 5p°6s — 5p 6p gecislerinin A (A) dalga boylari, log (gf)
logaritmik agirhkl salinict siddetleri ve gAy (s) agirlikli gecis olasiliklari Tablo

3.4.’te sunulmaktadir. Tabloda sadece tek pariteli seviyeleri indisiyle

belirtilmektedir ve gecis olasiliklar1 i¢in 10’un kuvvetleri parantez iginde
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yazilmaktadir. Ce V’in sadece dalga boyu verileri Readfors ve Reader’in sunduklari
gozlem sonuclartyla [4] karsilastirilmaktadir. Diger 1sima parametreleri igin

karsilagtirma verileri mevcut degildir ve ilk kez bu ¢alisma ile sunulmustur [7].

MCHF+BP atomik yap1 paketiyle [8] Tablo 3.1.°de verilen konfigiirasyon
setlerindeki tek ve cift pariteli seviyeler arasinda yapilan A, B, C ve D gegisleri i¢in
strastyla 3614, 5622, 5622 ve 8618 miimkiin E1 gegisleri elde edildi. Tablo 3.3.’te
hesaplanan gegisler icin farkli konfigiirasyon setlerine ait hesaplamalar1 A, B, C ve D
harfleriyle verilmektedir. Agirlikli salinict siddetleri logaritmik agirlikli salinict
siddetlerine ve gegis olasiliklart da agirlikli gecis olasiliklarina ¢evrildi. Sadece dalga
boyu verileri i¢in karsilagtirma degeri oldugundan A, B ve D’nin dalga boyu
sonuglar1 bir¢ok gecis icin karsilastirma degerleri ile uyumlu oldugu goriilmektedir.
5p°6p — 5p°5d ve bazi 5p°5d — 5p°4f gecislerinde C hesabi iyi uyumlu olmasima
ragmen diger gecislerde uyumlu degildir. 5p°6p *[1/2]o — 5p°5d *[3/2]°; gecisinde B
hesab1, 5p°6p [1/2] — 5p°6s 211/21% gecisinde A, B ve D hesabi uyumsuzdur. Diger
1sima  parametrelerinde  karsilastirma  degeri  olmadigindan HFR  ile
karsilastirildiginda bazi1 gegisler hari¢ uyumlu oldugu gériilmektedir. Oz ve degerlik
elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesmenin de hesaba alinarak yapilan D hesabinda

baz1 gecisler icin iyilestirme olmustur.

HFR program paketiyle [9] Tablo 3.1.’de verilen konfigilirasyon setlerindeki tek ve
cift pariteli seviyeler arasinda yapilan A, B ve C hesaplar1 i¢in sirasiyla 373, 3521 ve
9206 tane miimkiin E1 gecisleri elde edildi ve bu gecislerin bir kismimin dalga
boylar1, logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve agirlikli gegis olasiliklar A, B ve C
harfleriyle Tablo 3.4.’te verilmektedir. A, B ve C hesaplarinda en kiiciik kareler
yontemiyle elde edilen enerji degerleri deneysel verilere uydurma yapilarak elde
edilen parametrelerle gegisler tekrar hesaplandi. Dalga boyu verileri Readfors ve
Reader’in sunduklart goézlem sonuclariyla [4] karsilastirildiginda tiim hesaplamalar

icin elde edilen sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir.



Tablo 3.4. Ce V’in elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik agirlikli salmict siddetleri ve gAy; agirlikli gegis olasiliklar: (s™)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°%)5d 1/21% 5pP(PPo%)4f  2[3/2] A 156837 1407,709 1409,195% -1,252 -1,107 1.52(8) 2,63(8)
B 1562,32 1410,968 -1,243 -1,109 1,56(8) 2,61(8)
C 1525,94 1412,931 0,452 -1,109 3,37(8) 2,60(8)
D 1561,39 -1,243 1,56(8)
5p°(*P°%)6p 11/2], 5p°(PP%p)5d  [12% A 434,09 916,636 917,980° -3,320 -0,663 1,69(7) 1,73(9)
B 433,26 919,481 3,415 -0,573 1,37(7) 2,11(9)
C 907,69 919,077 -4,504 -0,567 2,54(5) 2,14(9)
D 406,98 -1,818 6,13(8)
5p°(CP°1)6p 13/2], 5p°(PP%p)5d  [12% A 398,54 740,439 - -1,571 2,277 1,13(9) 6,42(7)
B 398,15 739,875 -1,670 2,026 9,00(8) 1,15(8)
C 736,62 739,533 2,710 2,085 2,40(7) 1,00(8)
D 371,13 -0,785 7,95(9)
5p°(*P°%)5d 1/21% 5p® 1S, A 566,16 552,450 552,134° 2,551 2,662 5,85(7) 4,77(7)
B 560,78 552,383 2,503 2,445 6,66(7) 7,85(7)
C 515,92 552,548 2,503 2,413 7,87(7) 8,43(7)
D 560,62 2,487 6,92(7)
5p°(*P°%)5d 1/21% S5pP(Po%p)4f  2[3/2] A 1500,07 1355,935 1356,192° -1,275 -1,118 1,57(8) 2,77(8)
B 1492,64 1358,490 -1,266 -1,116 1,62(8) 2,77(8)
C 1598,84 1360,271 0,514 1,117 7,99(8) 2,75(8)
D 1491,76 -1,267 1,62(8)
5p°(*P°%)5d 1/21% 5p(P%p)4f (321, A 158045 1415,886 1414,959* -0,938 -0,799 3,08(8) 5,29(8)
B 1570,53 1418,565 0,928 -0,800 3,19(8) 5,25(8)
C 152892 1420,296 0,132 1,26(9) 5,23(8)
D 1569,66 -0,928 3,19(8)
5p°(*P°%)5d 1/21% 5p(CPo%p)4f (521, A 210854 1774,029 1767,382° -3,556 3,318 4,17(5) 1,02(6)
B 2076,65 1774,157 -3,800 -3,402 2,45(5) 8,40(5)
C 876,13 1775,630 3,761 3,441 9,04(5) 7,67(5)
D 207533 -3,788 2,52(5)

€9



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°%)5d 3/21%, 5pP(PPo%)4f  2[3/2] A 1379,42 1264,544 1264,429° 2,190 -2,004 2,26(7) 4,13(7)
B 1369,57 1265,951 2,182 2,004 2,34(7) 4,13(7)
C 1769,13 1267,384 -1,505 -2,006 1,11(8) 4,10(7)
D 1369,05 2,165 2,44(7)
5p°(*P°%)5d 3/21°%, 5p(Po%p)4f (321, A 1447,10 1316,531 1315,354° -1,171 -0,990 2,15(8) 3,94(8)
B 1434,86 1317,964 -1,162 -0,983 2,23(8) 4,00(8)
C 168391 1319,335 -0,444 -0,984 8,47(8) 3,97(8)
D 143438 -1,161 2,24(8)
5p°(*P°%)5d 3/21%, 5pP(CPo%p)Af 2[5/2], A 156846 1403,699 1401,064 -0,678 -0,546 5,70(8) 9,63(8)
B 1550,50 1404,721 -0,669 -0,546 5,95(8) 9,61(8)
C 1570,98 1405,917 0,109 -0,546 2,48(9) 9,60(8)
D 1550,15 -0,669 5,95(8)
5p°(*P°%)5d 27/21% 5p(P%)4f  2[92]s A 150438 1347216 1362,125° -0,339 -0,192 1,35(9) 2,36(9)
B 1492,69 1355,132 0,331 0,192 1,40(9) 2,33(9)
C 1639,01 1356,250 0,424 -0,193 5,39(9) 2,33(9)
D 1546,02 -0,348 1,25(9)
5p°(*P°%)5d 27/21°% 5pP(P%)4f (921, A 149628 1350,990 1360,331° -1,630 -1,422 6,98(7) 1,38(8)
B 147935 1356,626 -1,633 -1,427 7,09(7) 1,36(8)
C 155546 1357,962 0,715 -1,427 5,32(8) 1,35(8)
D 1531,66 -1,654 6,30(7)
5p° (°P%)5d 27/21% 5p(Po%p)4f  2[52]s A 153394 1379,273 1385,346" 2,267 2,393 1,53(7) 1,42(7)
B 1512,50 1386,792 2,277 2,526 1,54(7) 1,03(7)
C 1612,01 1388,001 -1,557 2,525 9,14(7) 1,03(7)
D 156641 2,204 1,70(7)
5p°(*P°%)5d 27/21% S5pP(CPo%p)Af  2[72], A 1632,66 1436,241 1444,901° -3,26 -3,028 1,37(6) 3,03(6)
B 1606,44 1442,195 3,246 -2,990 1,47(6) 3,28(6)
C 145123 1443244 2,054 2,991 3,59(7) 3,27(6)
D 1668,32 3,329 1,12(6)

14°]



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°%)5d 7/21% 5p° CPO)Af (721 A 176341 1527,284 1532,497° -1,550 -1,383 6,05(7) 1,18(8)
B 1721,95 1532,447 -1,521 -1,378 6,78(7) 1,19(8)
C 1363,24 1533,259 0,747 -1,378 6,43(8) 1,19(8)
D 179322 -1,551 5,84(7)
5p°(*P°%)5d 27/21°% S5pCPoAf (721 A 249573 2164,326 2178,222° -2,609 2,759 2,63(6) 2,48(6)
B 240821 2178,201 2,666 2,776 2,48(6) 2,35(6)
C 1091,15 2180,360 -1,573 2,782 1,50(8) 2,32(6)
D 2550,06 2,729 1,91(6)
5p°(*P°%)5d 27/21% 5p(Po%)4f (921 A 1456,58 1339,729 1341,640° -0,466 -0,325 1,08(9) 1,76(9)
B 1442,75 1342,532 -0,462 0,327 1,11(9) 1,75(9)
C 1598,09 1343,095 0,306 0,327 4,11(9) 1,74(9)
D 148455 -0,481 1,00(9)
5p°(*P°%)5d 27/21% S5pP(CPo%p)Af (521 A 149224 1367,537 1365,964° -1,897 -1,556 3,80(7) 9,91(7)
B 123542 1372,068 -1,236 -1,515 2,54(8) 1,08(8)
C 1657,84 1372,473 -1,498 -1,517 7,71(7) 1,08(8)
D 1517,18 -1,933 3,38(7)
5p°(*P°%)5d 217/21% S5p(PPo%p)4f  [72]s A 158551 1423,521 1423,824% -1,409 -1,286 1,03(8) 1,70(8)
B 1297,39 1426,277 -3,005 -1,297 3,92(6) 1,66(8)
C 148827 1426,462 0,522 -1,296 9,04(8) 1,66(8)
D 1612,58 -1,418 9,80(7)
5p°(*P°%)5d 27/21% 5p(Po%)4f (721 A 1708,52 1512,908 1508,812° 2,035 2,441 2,11(7) 1,06(7)
B 1672,56 1514,487 -1,954 2,322 2,65(7) 1,39(7)
C 1395,87 1514,332 -5,573 2,339 7,11(3) 1,33(7)
D 1728,99 -1,945 2,53(7)
5p°(*P°%)5d 27/21% 5p(CPo%p)4f (521, A 176996 1572,754 1568,225° -2,949 2,737 2,40(6) 4,94(6)
B 1739,29 1576,296 2,939 2,715 2,54(6) 5,17(6)
C 954,40 1576,312 4,382 2,717 4,26(5) 5,15(6)
D 1799,19 -3,006 2,03(6)

GG



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°%)5d 217/21% S5pPCPoAf [72], A 2179,11 1958,604 1955,172° 2,915 23,134 1,71(6) 1,28(6)
B 1660,56 1964,429 -4,519 -3,190 7,32(4) 1,12(6)
c - 1965,011 -3,203 7,52(5) 1,08(6)
D 2213,96 3,257 -
5p°(*P°%)5d 27/21% S5pPCPoAf  2[5/2], A 239881 2098,059 2095,999* 2,498 2,574 3,68(6) 4,04(6)
B 1774,89 2105,209 2,212 2,608 1,30(7) 3,71(6)
C 113345 2104,985 -1,245 -2,609 2,95(8) 3,70(6)
D 242151 2,489 3,68(6)
5p°(*P°%)5d 27/21% S5p(CPo)Af [Tl A 2387.16 2135,569 2130,691° 2,713 -3,104 2,26(6) 1,15(6)
B 2312,66 2142,094 2,529 2,922 3,68(6) 1,74(6)
C 1111,96 2142284 2,102 2,902 3,32(7) 1,82(6)
D 2422,05 2,348 5,10(6)
5p°(*P°%)5d 15/21%, 5p(CPo%p)4f (321, A 129920 1227,151 1234,403* -2,456 2,388 1,38(7) 1,81(7)
B 128746 1230,081 2,429 2,316 1,50(7) 2,13(7)
C 194529 1230,265 -1,900 2,295 2,22(7) 2,23(7)
D 1311,61 2,659 8,51(6)
5p°(*P°%)5d [5/21°%, S5pP(CPo%p)Af 2[5/2], A 1396,18 1302,547 1309,589* -3,493 -2,600 1,10(6) 9,87(6)
B 1379,79 1305,324 3,567 2,761 9,50(5) 6,79(6)
C 1796,12 1305,220 -1,238 2,823 8,53(7) 5,89(6)
D 1407,75 -3,196 2,14(6)
5p°(*P°%)5d [5/21°%, S5pP(CPo%p)Af  2[72], A 1477,50 1353,237 1362,668* -0,590 -0,459 7,85(8) 1,27(9)
B 1457,55 1354,293 -0,583 -0,454 8,19(8) 1,28(9)
C 1598,77 1353,954 0,152 -0,454 2,65(9)
D 1489,52 -0,599 7,58(8) 1,28(9)
5p°(*P°%)5d 15/21°%, S5pP(CPo%)4f (521, A 1636,42 1487,403 1494356 -1,524 -1,348 7,45(7) 1,35(8)
B 1609,31 1488,838 -1,512 -1,373 7,91(7) 1,28(8)
C 998,66 1488,240 -2,540 -1,373 1,93(7) 1,28(8)
D 164734 -1,563 6,72(7)

99



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°%)5d 15/21°%, S5pPCPoAf [72], A 1980,7 1827,976 1841,673* -3,808 -5,062 2,65(5) 1,73(4)
B 193233 1830,428 2,989 4,912 1,83(6) 2,44(4)
C 1988,98 1830,009 2,423 -4,541 6,36(6) 5,74(4)
5p°(*P°%)5d 25/21% S5p(Po%)4f (321, A 117327 1140,539 1141,824° 2,304 2,185 2,40(7) 3,35(7)
B 1160,87 1141,340 -2,300 2,167 2,48(7) 3,48(7)
c - 1141,613 - 2,167 - 3,48(7)
D 116191 2,299 2,48(7)
5p°(*P°%)5d 25/21% 5p(Po%p)4f (921 A 1226,60 1183,729 1186,65° -1,625 -1,784 1,05(8) 7,83(7)
B 1213,21 1182,962 -1,580 -1,755 1,19(8) 8,37(7)
C 2021,14 1183,134 -1,958 -1,765 1,40(7) 8,18(7)
D 1214,97 -1,595 1,15(8)
5p°(*P°%)5d 25/21% 5p(Po%p)4f (521 A 1251,80 1205,386 1205,859° -1,244 -1,106 2,43(8) 3,60(8)
B 123542 1205,833 -1,236 -1,093 2,54(8) 3,71(8)
C 1331,34 1205,872 -1,245 -1,092 2,14(8) 3,71(8)
D 1236,74 -1,239 2,52(8)
5p°(*P°%)5d 15/21% S5p(Po%)4f (721 A 1316,77 1248,670 1250,718" -3,058 -2,590 3,37(6) 1,10(7)
B 1297,39 1247,503 -3,005 2,488 3,92(6) 1,39(7)
C 1849,17 1247,352 3,567 2,492 5,29(5) 1,38(7)
D 1299,40 -3,025 3,73(6)
5p°(*P°%)5d 25/21% 5p° CPO%)Af (721 A 1400,52 1316,920 1315,826° -0,468 -0,325 1,16(9) 1,82(9)
B 1371,70 1314,467 -0,464 0,324 1,22(9) 1,83(9)
c - 1314,025 - 0,323 - 1,83(9)
D 1373,94 -0,466 1,21(9)
5p°(*P°%)5d 215/21% S5p(CPo%p)4f (521, A 144154 1362,034 1360,786° -4,956 -4,441 3,55(4) 1,30(5)
B 1416,27 1360,779 4,847 4,323 4,74(4) 1,71(5)
C 1090,94 1360,441 2,643 -4,345 1,79(7) 1,63(5)
D 1417,90 -5,029 3,10(4)
5p°(*P°%)5d 15/21% S5pPCPoAf  2[5/2], A 1833,30 1739,132 1741,233* 2,184 2,335 1,30(7) 1,02(7)
B 1774,89 1737,659 2,212 2,375 1,30(7) 9,32(6)

LG



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
C 1778,40 1736,937 2,203 2,375 1,32(7) 9,33(6)
5p°(*P°%)5d 25/21% S5p(CPoAf (721 A 1826,49 1764,827 1765,111° -1,860 2,305 2,76(7) 1,06(7)
B 1774,92 1762,712 -1,907 2,247 2,62(7) 1,22(7)
C 1301,78 1762,255 -1,474 2,266 1,03(8) 1,16(7)
D 1778,70 -1,942 2,41(7)
5p°(*P°%)5d 13/2]° 5p° 'S, A 483,96 484,262 482,963* -0,834 0,517 9,75(9) 8,65(9)
B 479,27 484,395 -0,788 -0,432 1,10(10) 1,05(10)
C 446,11 484,363 -0,788 0,419 1,27(10) 1,08(10)
D 479,17 -0,795 1,09(10)
5p°(*P°%)5d 3/21% 5p(Po%p)4f (521, A 1291,79 1221,647 1211,818° -0,960 -0,749 1,02(9) 7,96(8)
B 127439 1222,879 -0,929 -0,740 1,13(9) 8,12(8)
C 119326 1222,570 -1,115 -0,737 5,03(8) 8,17(8)
5p°(*P°%)5d 3/21% 5pCPoAf 2[5, A - 1585,387 1575,641% - -1,213 - 1,63(8)
B 1597,39 1587,577 -1,185 -1214 3,99(8) 1,62(8)
C 1692,50 1587,400 -0,057 -1,219 2,86(9) 1,60(8)
5p°(*P°1)5d [5/21°%, 5p(Po%p)4f (321, A 129920 992,368 - 2,456 2,633 1,38(7) 1,58(7)
B 128746 995,193 2,429 2,598 1,50(7) 1,70(7)
C 194529 995,444 -1,900 2,592 2,22(7) 1,72(7)
D 991,64 2,157 4,73(7)
5p°(*P°1)5d 15/21°%, S5p(Po%)4f (521 A 1119,68 1041,101 - 2,882 2,932 6,98(6) 7,20(6)
B 1379,79 1043,875 -3,567 2,953 9,50(5) 6,82(6)
C 263229 1043,952 2,131 2,957 5,09(6) 6,75(6)
D 1045,63 3,724 1,15(6)
5p°(*P°1)5d 15/21°%, S5pPCPoAf  [72], A 1466,85 1351,630 1358,358° -0,549 -0,420 8,77(8) 1,39(9)
B 1457,55 1354,653 -0,583 0,417 8,19(8) 0,417
C 1598,77 1354,666 0,152 0,417 2,65(9) 0,417
5p°(*P°1)6p 1/2], 5p(P°p)5d 32 A - 960,991 957,514° - -0,003 - 7,18(9)
B - 960,453 - 0,019 — 7,55(9)
Cc - 960,521 - 0,020 — 7,57(9)

89



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p°(*P°1)5d 3/21%, 5pP(PPo%)4f  2[3/2] A 967,56 923,730 - 2,923 2,972 8,51(6) 8,34(6)
B 960,30 924,396 2,914 2,917 8,81(6) 9,45(6)
C 3934,90 924,784 2,720 2,913 1,37(6) 9,53(6)
D 959,98 2,921 8,69(6)
5p°(*P°1)5d 3/21°%, S5pPCPoAf  2[5/2], A 144348 1334,113 1331,550° -0,553 -0,422 8,97(8) 1,42(9)
B 140823 1333,445 -0,545 0,414 9,59(8) 1,45(9)
C 1654,46 1333,269 0,181 0,414 2,64(9) 1,45(9)
D 140829 -0,547 9,54(8)
5p°(*P°1)5d 3/21%, 5p(CPoAf (521, A 1471,05 1387,055 - -1,684 -1,641 6,38(7) 7,93(7)
B 1440,68 1386,055 -1,682 -1,660 6,69(7) 7,60(7)
C 1912,96 1386,236 -1,842 -1,659 2,63(7) 7,61(7)
D 144023 -1,685 6,64(7)
5p°(*P°1)5d 25/21% S5p(CPo%)4f (521 A 103023 968,745 - 2,027 2,215 5,91(7) 4,33(7)
B 1019,27 970,404 2,035 2,196 5,93(7) 4,51(7)
C 332784 970,873 -1,795 2,191 9,64(6) 4,56(7)
D 102592 -1,963 6,90(7)
5p°(*P°1)5d 15/21% 5p(Po%p)4f (721 A 112889 1039,501 - -1,637 -1,992 1,21(8) 6,29(7)
B 111028 1039,543 -1,708 2,024 1,06(8) 5,84(7)
C 2416,98 1039,775 -1,569 2,043 2,39(7) 5,59(7)
D 111859 -1,785 8,75(7)
5p°(*P°1)5d 215/21% 5p(CPoAf (721 A 1317,03 1232,150 - -1,682 -1,581 8,00(7) 1,15(8)
B 129223 1233,464 -1,675 -1,572 8,43(7) 1,17(8)
C 270823 1234,123 2,631 -1,572 2,12(6) 1,17(8)
D 1303,52 -1,673 8,34(7)
5p°(*P°1)5d 215/21% S5pPCPoAf  2[5/2], A 1394,17 1285,921 1286,305° -1,928 -1,726 4,05(7) 7,58(7)
B 136043 1287,526 -1,923 -1,721 4.,30(7) 7,64(7)
C 172570 1287,910 -1,456 -1,722 7,84(7) 7,62(7)
D 1372,77 -1,955 3,93(7)

69



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°1)5d 25/21% 5p(CPoAf (721 A 139023 1299,916 1299,297° -0,418 0,275 1,32(9) 2,09(9)
B 1360,45 1301,229 -0,410 0,276 1,40(9) 2,09(9)
C 167636 1301,777 0,328 0,276 3,93(9) 2,08(9)
D 1372,94 -0,420 1,35(9)
5p°(*P%)6s 3/21°%, S5p(Po%p)4f  2[32], A 708,56 734,968 - -4,146 -3,105 9,49(5) 9,70(6)
B 686,26 736,056 -4,059 -3,401 1,24(6) 4,89(6)
c - 735,643 - -3,520 - 3,72(6)
D 690,23 -4,050 1,25(6)
5p°(*P%)6s 3/21%, S5p(CPo%)Af (521 A 736,47 761,363 - 3,391 2,388 4,99(6) 4,71(7)
B 711,64 762,351 3,344 2,758 5,97(6) 2,00(7)
c - 761,802 - 2,886 — 1,50(7)
D 71597 3,334 6,04(6)
5p°(*P%)6s 3/21%, S5pPCPoAf 2[5/2], A 905,43 944,445 - -3,665 2,421 1,76(6) 2,83(7)
B 862,68 945,254 3,744 2,987 1,61(6) 7,70(6)
c - 944,174 - 3,142 - 5,40(6)
D 869,24 -3,730 1,64(6)
5p°(*P°%)6p 11/2], 5p°(*P%)68 321, A - 2442057 2466,420° - 0,083 - 1,35(9)
B - 2459,804 - 0,088 - 1,35(9)
c - 2466,861 - 0,087 - 1,34(9)
5p°(*P°%)6p 5/2], 5p°(*P%)68 321, A - 2342,530 2360,591° - 0,106 - 1,55(9)
B - 2339,564 - 0,065 - 1,42(9)
c - 2345,439 - 0,065 - 1,41(9)
5p°(*P°)6p 2[5/2]; 5p°(PP%p)6s (32 A - 2118,150 2155,318" - 0,525 - 4,98(9)
B - 2129,460 - 0,523 - 4,91(9)
c - 2133,823 - 0,523 - 4,88(9)
5p°(*P°%)6p 13/2], 5p°(*P%)68 1321 A - 2106,757 2115,855° - -1,342 - 6,83(7)
B - 2099,536 - 2,213 - 9,27(6)
c - 2104,365 - 2,225 - 8,96(6)
5p°(*P°%)6p 3/2], 5p°(*P%)68 1321, A - 1999456 1991,325° - -0,006 - 1,65(9)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
B — 1990,925 - 0,072 - 1,99(9)
c - 1995,432 - 0,073 - 1,98(9)
5p°(*P°1)6p 1/2], 5p°(*P%5)68 1321 A - 1367,369 1362,463* - -1,768 - 6,09(7)
B — 1363,891 - -1,635 - 8,31(7)
c - 1366,099 - -1,649 - 8,01(7)
5p°(*P%)6s 3/21% 5p° IS, A 389,25 403,984 404,209 -0,013 0,373 4,27(10) 1,73(10)
B 381,09 404,165 0,389 -0,325 1,12(11) 1,93(10)
C 35982 404,218 0,321 -0,306 1,08(11) 2,02(10)
D 382,16 0,182 3,00(10)
5p°(*P%)68 3/21% 5pP(CPo%)4f  2[3/2] A 680,54 712,900 - -4,363 -3,538 6,25(5) 3,80(6)
B 661,90 714,281 -4,139 -3,854 1,11(6) 1,83(6)
c - 714,663 - 3,976 - 1,38(6)
D 665,19 -4,153 1,06(6)
5p°(*P%)68 3/21% 5p(CPo%)4f 232, A 696,61 729,131 - -3,760 -3,058 2,39(6) 1,10(7)
B 676,78 730,548 -3,466 3,371 4,98(6) 5,32(6)
c - 730,892 - -3,493 - 4,01(6)
D 680,24 -3,525 4,31(6)
5p°(*P°%)6p 5/2], 5p°(*P%)68 321, A - 2403,868 2398,256° - -0,070 - 9,82(8)
B - 2397,002 - -0,007 - 1,14(9)
c - 2395,078 - -0,007 - 1,14(9)
5p°(*P°%)6p 13/2], 5p°(*P%)68 321, A~ 2156,239 2146,057° - 0,140 - 1,98(9)
B — 2145,677 - 0,156 - 2,07(9)
c - 2144237 - 0,155 - 2,07(9)
5p°(*P°%)6p 3/2], 5p°(*P%)68 321, A~ 2043,972 2018,054° - 0,171 - 2,37(9)
B — 2032,369 - 0,128 - 2,17(9)
c - 2031,248 - 0,128 - 2,17(9)
5p°(*P°%)6p 1/2], 5p°(PP%p)6s (32 A~ 1780,963 1824,990° - -0,328 - 9,88(8)
B — 1816,649 - -0,298 - 1,02(9)
c - 1815,520 - -0,298 - 1,02(9)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p°(*P°1)6p 1/2], 5p(P°p)5d 3R A - 1327,756 1401,241° - -0,181 - 2,50(9)
B 552,43 1404,327 2,172 -0,603 1,47(8) 8,43(8)
Cc - 1395,420 - -0,631 — 8,01(8)
5p°(*P°1)5d 13/2]° 5p° 'S, A 371,10 399,3644 399,361° 0,965 0,866 4.47(11) 3,07(11)
B 381,09 399,3636 0,389 0,932 1,12(11) 3,58(11)
C 353,54 400,090 0,844 0,933 3,73(11) 3,57(11)
D 374,16 0,905 3,83(11)
5p°(*P°1)5d 3/21% S5pP(Po%)4f (521, A 712,99 795,197 - -0,807 -1,020 2,04(9) 1,01(9)
B 756,29 795,358 -1,930 -1,017 1,37(8) 1,01(9)
Cc - 798,200 - -1,017 — 1,01(9)
D 729,59 -0,984 1,30(9)
5p°(*P°1)5d 3/21% 5p(PO4f (521, A 805,60 934,804 936,241% -0,748 -0,669 1,84(9) 1,64(9)
B 859,42 935,065 -1,788 -0,652 1,47(8) 1,70(9)
Cc - 939,116 - -0,648 — 1,70(9)
D 825,14 -0,825 1,46(9)
5p°(’P°12)65 1/21% S5pP(Po%p)4f  2[3/2] A 602,36 605,285 - -4,120 -3,091 1,39(6) 1,48(7)
B 586,65 605,562 -3,933 -3,307 2,26(6) 8,97(6)
c - 605,835 - 3,419 — 6,92(6)
D 589,55 3,924 2,28(6)
5p°(*P°1)6p 1321, S5p(CPop)6s  121% A - 2446,123 2432,642° - -0,368 - 4,77(8)
B - 2445250 - -0,345 - 5,04(8)
c - 2442957 - -0,346 - 5,04(8)
5p°(*P°1)6p 1721, 5p(CPop)6s  121% A - 2122,929 2081,251° - -0,029 - 1,39(9)
B - 2120,414 - -0,043 - 1,34(9)
c - 2119,445 - -0,041 - 1,35(9)
5p°(*P°1)68 11721 5p° 'S, A 360,12 366,038 365,661° -1,333 0,419 2,39(9) 1,90(10)
B 352,74 366,151 0,917 -0,400 6,49(9) 1,98(10)
C 33445 366,305 -1,214 -0,415 3,65(9) 1,91(10)
D 353,74 -1,168 3,62(9)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(’P°12)6s 1/21% 5p(PP%p)4f  2[32], A 608,53 614,209 - -3,660 2,973 3,94(6) 1,88(7)
B 59227 615,114 -3,655 3,219 4.21(6) 1,06(7)
c - 615,672 - 3,331 - 8,22(6)
D 595,14 -3,648 4,24(6)
5p°(’P°12)6s 1/21% 5p(CPoAf (521, A 673,55 770,582 - 2,552 3,615 4,13(7) 2,73(6)
B 652,28 771,264 2,964 3,725 1,70(7) 2,11(6)
c - 771,989 - -3,860 - 1,54(6)
D 655,78 2,951 1,74(7)
5p°(*P°1)6p 13/2], 5p°(*P°10)68 1121, A - 2490,114 2518,038° - -0,101 - 8,52(8)
B - 2478,777 - -0,110 - 8,42(8)
c - 2471,316 - -0,108 - 8,52(8)
5p°(*P°1)6p 1/2], 5p°(*P°10)68 1121, A - 2155,984 2143,434° - -0,325 - 6,79(8)
B - 2145,580 - -0,293 - 7,38(8)
c - 2140,757 - 0,292 - 7,42(8)
5p°(*P°1)6p 3/2], 5p°(*P°12)68 1121, A - 2092,324 2135,022° - 0,386 - 3,71(9)
B - 2106,831 - 0,381 - 3,62(9)
c - 2101,543 - 0,382 - 3,64(9)
5p°(*P°1)6p 1/2], 5p°(*P°12)68 T121°, A 260,63 1904,130 2070,845 2,941 -0,332 1,12(8) 8,56(8)
B 238,35 2062,044 2,585 -0,343 3,05(8) 7,13(8)
c - 2057,166 - -0,344 - 7,13(8)
D 383,13 2,542 1,30(8)
5p°(*P%)6d 1/21% S5p(Po%)Af  2[3/2] A 324,98 408,018 - -3,883 2,534 8,27(6) 1,17(8)
B 369,14 408,429 -2,060 2,252 4,26(8) 2,24(8)
c - 408,468 - 2,229 - 2,36(8)
D 589,55 3,924 2,28(6)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p°(*P%0)6p  C[1/2] A - 1539,522 1540,573% - -0,058 - 2,46(9)
B - 1533,504 - -0,060 - 2,47(9)
c - 1532,867 - -0,061 - 2,47(9)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p°(*P%)6d 1/21% 5p°(P°)6p  [3/2] A - 2564,438 - - -3,402 - 4,02(5)
B 2258,05 2576,715 -1,448 2,313 1,55(7) 4,88(6)
Cc - 2575,887 - 2,326 — 4,75(6)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p° 'So A 239,33 282,944 - -2,838 -1,676 1,69(8) 1,76(9)
B 260,25 282,990 2,284 2,669 5,12(8) 1,79(8)
C 250,15 282,967 2,201 2,852 6,71(8) 1,17(8)
D 260,93 2,299 4,92(8)
5p°(*P%)6d 1/21% 5pP(CPo%)4f  2[3/2] A 32481 406,233 - -3,949 -2,490 7,11(6) 1,31(8)
B 366,40 406,592 2,044 2,302 4,49(8) 2,01(8)
C 697,43 406,615 -1,262 2,278 7,50(8) 2,13(8)
D 367,77 2,053 4,36(8)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p(PPo%p)4f  2[32], A 328,43 411,453 - -3,466 2,185 2,12(7) 2,57(8)
B 370,92 411,812 -1,732 -1,941 8,99(8) 4,50(8)
C 711,63 411,818 -0,922 -1,923 1,58(9) 4,69(8)
D 372,33 -1,745 8,66(8)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p°(*P%0)6p L1721 A - 1514,421 1518,101° - 0,274 - 5,47(9)
B - 1507,923 - 0,265 — 5,40(9)
Cc - 1507,093 - 0,265 — 5,41(9)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p(P%0)6p 2[5, A - 1555,403 - - -0,484 6,47(7) 9,04(8)
B 1283,59 1556,977 -1,575 -0,440 1,64(7) 9,99(8)
C 1366,86 1556,316 2,339 -0,442 1,31(8) 9,95(8)
D 2426,14 -0,715 -
5p°(*P%)6d 1/21% 5p°(*P%0)6p  [3/2] A - 1680,260 - - -0,901 - 2,97(8)
B - 1685,191 - -1,232 — 1,38(8)
C 1108,76 1684,354 2,858 -1,245 - 1,34(8)
D - - 7,52(6)
5p°(*P%)6d 1/21% 5p°(P%0)6p (321, A 3751,52 1755,393 1779,403* 2,559 -0,538 7,85(5) 6,28(8)
B 1603,51 1762,359 -3,092 0,517 1,26(6) 6,52(8)
Cc - 1761,314 - -0,521 — 6,48(8)
D 1114,06 -3,740 5,87(5)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p°(*P%)6d 7/21% S5p(Po%p)4f  2[92]s A 332,56 414,343 - -2,889 -1,517 7,78(7) 1,18(9)
B 371,41 414,212 -1,059 -1,386 4,22(9) 1,60(9)
C 708,01 414,137 -0,343 -1,369 6,03(9) 1,66(9)
D 376,01 -1,192 3,03(9)
5p°(*P%)6d 27/21°% S5p(Po%p)4f 2921, A 332,16 414,700 - -4,300 2,746 3,03(6) 6,96(7)
B 370,57 414,351 2,397 2,627 1,95(8) 9,18(7)
C 724,82 414,296 -1,467 2,611 4,33(8) 9,52(7)
D 375,15 -2,550 1,33(8)
5p°(*P%)6d 27/21% S5p(Po%)4f (52 A 333,98 417,327 - -5,473 3,163 2,01(5) 2,63(7)
B 372,62 417,122 -3,066 2,654 4,13(7) 8,51(7)
C 713,17 417,050 2,927 2,677 1,55(7) 8,06(7)
D 377,20 2,336 2,16(8)
5p°(*P%)6d 27/21% 5p(P%0)6p 2[5 A - 1637,573 1608,160° - 0,882 - 1,90(10)
B - 1623,265 - 0,874 - 1,89(10)
Cc - 1622,126 - 0,873 - 1,89(10)
5p°(*P%)6d 217/21% 5p(CPo%p)4f  2[9R2]s A - 413,810 - - -1,531 2,92(9) 1,15(9)
B 370,88 414,592 -1,220 -1,488 4,58(9) 1,26(9)
C 726,00 414,701 -0,441 -1,486 - 1,27(9)
D 374,27 -1,297 2,40(9)
5p°(*P%)6d 27/21% S5p(Po%p)4f  [7R2]s A 378,39 421,473 - 2,469 1,28(8)
B - 422,248 2,157 2,428 3,24(8) 1,40(8)
C 751,18 422,322 -1,287 2,427 6,11(8) 1,40(8)
D 381,91 2,278 2,41(8)
5p°(*P%)6d 27/21% 5p(P%0)6p 2[5, A - 1512,705 1507,607° - 0,702 - 1,47(10)
B - 1522,503 - 0,702 - 1,45(10)
Cc - 1523,461 - 0,699 - 1,44(10)
5p°(*P%)6d 217/21% 5p(P%p)6p  2[5R2]s A~ 1623,782 1605,239° - -0,071 - 2,15(9)
B - 1626,967 - -0,250 - 1,42(9)
Cc - 1628,354 - 0,270 - 1,35(9)
D 1256,30 3,573 1,13(6) a



Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p° (°P%)6d 3/21%, S5p(Po%p)4f  2[32], A 327,96 408,349 - -3,728% 2,313 1,16(7) 1,95(8)
B 365,66 408,574 -1,874 2,227 6,67(8) 2,37(8)
C 692,54 408,556 -1,162 2,206 9,58(8) 2,49(8)
D 367,33 -1,912 6,06(8)
5p°(*P%)6d 3/21°%, S5p(Po%p)4f (521 A 333,81 416,369 - 3,318 -1,886 2,88(7) 5,00(8)
B 372,75 416,549 -1,448 -1,716 1,71(9) 7,39(8)
C 713,64 416,499 -0,708 -1,701¢ 2,57(9) 7,65(8)
D 374,49 -1,474 1,60(9)
5p°(*P%)6d 3/21%, 5p°(*P%0)6p L1721 A - 1473,208 1475,078* - -0,018 - 2,95(9)
B - 1465,404 - 0,084 — 3,77(9)
Cc - 1464,315 - 0,088 — 3,81(9)
5p°(*P°%)6d 3/21%, 5p°(P%0)6p (521, A 240329 1511,961 - -1,944 -0,086 1,31(7) 2,39(9)
B 100536 1511,688 2,970 0,216 7,07(6) 1,78(9)
Cc - 1510,740 - -0,208 — 1,81(9)
D 266244 -0,975 9,97(7)
5p°(*P%)6d 3/21%, 5p°(*P%0)6p  [3/2] A - 1629,677 - -0,082 - 2,08(9)
B - 1632,263 0,271 — 1,34(9)
C 1063,09 1631,099 -3,747 -0,284 1,06(6) 1,30(9)
5p°(*P%)6d 3/21%, 5p(P%0)6p 232, A - 1700,259 1720,590° - 0,184 - 3,53(9)
B - 1704,556 - 0,194 — 3,59(9)
C 109491 1703,166 -3,994 0,192 5,64(5) 3,58(9)
D 1161,38 -3,499 1,57(6)
5p°(*P%)6d [5/21°%, S5p(Po%p)4f (721 A 333,36 418,508 - -3,409 -1,675 2,34(7) 8,05(8)
B 373,15 418,532 -1,377 -1,677 2,01(9) 8,00(8)
C 730,82 418,463 -0,606 -1,669 3,10(9) 8,15(8)
D 376,06 -1,432 1,74(9)
5p°(*P%)6d 15/21°%, S5p(Po%p)4f  2[52], A 34543 430,518 - 3,815 2,467 8,56(6) 1,23(8)
B 382,38 430,557 2,256 2,364 2,53(8) 1,56(8)
Cc - 430,468 - -2,389 — 1,47(8)
D 385,38 2,325 2,13(8)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P%)6d 15/21°%, 5p°(*P%0)6p  C[1/2] A - 1438,290 - - -0,170 - 2,18(9)
B - 1431,159 - -0,408 — 1,27(9)
Cc - 1430,164 - 0,419 — 1,24(9)
5p°(*P%)6d [5/21°%, 5p(P%0)6p 2[5, A - 1475,205 1473,624° - 0,109 - 3,94(9)
B - 1475273 - 0,094 — 3,80(9)
Cc - 1474,416 - 0,091 — 3,79(9)
5p°(*P%)6d 15/21°%, 5p°(*P%0)6p  [3/2] A - 1587,056 1588,325° - 0,366 - 6,14(9)
B - 1589,888 - 0,423 — 6,99(9)
Cc - 1588,837 - 0,426 — 7,04(9)
5p°(*P%)6d 25/21% S5p(Po%p)4f (521 A 333,30 411,720 - 3,631 2,263 1,41(7) 2,15(8)
B 363,76 412,367 -1,900 2,370 6,34(8) 1,67(8)
C 714,30 412,347 2,347 2,352 5,88(7) 1,74(8)
D 366,02 -1,979 5,22(8)
5p°(*P°%)6d 215/21% 5p° CPO%)Af  [72]1s A 343,00 423,985 - -3,097 -1,434 4,53(7) 1,37(9)
B 374,72 424,360 -1,154 -1,528 3,34(9) 1,10(9)
C 777,15 424,289 -1,920 -1,535 1,33(8) 1,08(9)
D 377,17 -1,175 3,14(9)
5p°(*P%)6d 15/21% 5p(P%0)6p 2[5 A - 1554,506 1549,367° - 0,063 - 3,19(9)
B - 1553,543 - 0,115 — 3,60(9)
Cc - 1553,227 - 0,126 — 3,70(9)
D 1386,38 - 1,57(7)
5p°(*P%)6d 215/21% 5p(P%0)6p 232, A - 1625,315 1646,859" - 0,668 - 1,18(10)
B - 1636,625 0,645 - 1,10(10)
Cc - 1635,807 0,641 - 1,09(10)
5p°(*P°%)6d 3/21% 5p° 'So A 238,89 276,880 - 2,220 0,083 7,05(8) 1,05(11)
B 235,74 276,241 -0,199 -0,828 7,59(10) 1,30(10)
C 22743 276,018 0,042 -0,967 1,42(11) 9,45(9)
D 237,22 -0,236 6,89(10)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP  HFR
5p°(*P°%)6d 23/21% S5p(PPo%)Af  2[3/2] A 306,10 393,849 - -4,838 -3,703 1,03(6) 8,51(6)
B 319,62 392,805 -3,906 4,375 8,10(6) 1,82(6)
C 545,46 392,419 -4,016 -4,376 2,16(6) 1,82(6)
D 322,36 -3,907 7,94(6)
5p°(*P°%)6d 3/21% S5p(CPo%)4f (321, A 324,01 398,753 - -4,545 -3,065 1,81(6) 3,61(7)
B 323,05 397,675 3,816 3,316 9,77(6) 2,04(7)
C 554,11 397,262 -3,154 3,323 1,52(7) 2,01(7)
D 325,85 -4,144 4,51(6)
5p°(*P%)6d 3/21% S5p(CPo%)4f (521, A 345,57 422,791 - 2,749 -1,168 9,94(7) 2,54(9)
B 340,12 421,349 -1,491 -1,610 1,86(9) 9,22(8)
C 759,06 420,817 -1,147 -1,678 8,25(8) 7,90(8)
D 343,23 -1,555 1,58(9)
5p°(*P%)6d 3/21% 5p°(*P%0)6p  [3/2] A - 1486,877 1487,498° - -0,090 - 2,45(9)
B - 1471,176 - 0,017 — 3,21(9)
Cc - 1464,837 - 0,025 — 3,30(9)
5p°(*P°%)6d 3/21% 5p(CP%0)6p 12l A - 1739,654 1694,062° - 0,016 - 2,12(9)
B - 1679,775 - 0,138 — 3,25(9)
Cc - 1671,598 - 0,143 — 3,32(9)
5p°(*P°1)6d 15/21°%, S5pP(CPo%)4f  2[3/2] A 303,16 365,100 - 4,422 4,379 2,75(6) 2,09(6)
B 335,20 363,579 5,718 3,514 1,14(5) 1,54(7)
C 592,47 363,685 3,722 -3,533 3,61(6) 1,48(7)
D 338,28 2,851 8,21(7)
5p°(*P°1)6d 15/21°%, 5p(Po%)4f (321, A 306,31 369,310 - -4,624 -3,858 1,69(6) 6,79(6)
B 338,98 367,747 3,371 -3,734 2,47(7) 9,09(6)
C 602,68 367,841 -3,095 3,712 1,47(7) 9,58(6)
D 342,13 2,724 1,07(8)
5p°(*P°1)6d [5/21°%, S5p(CPoAf (721 A 333,36 409,852 - -3,409 -1,672 2,34(7) 8,46(8)
B 371,63 407,727 -1,358 -1,622 2,12(9) 9,57(8)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s
Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
C 646,07 407,801 2,325 -1,612 7,57(7) 9,81(8)
D 37549 -1,445 1,70(9)
5p°(*P°)6d 15/21°%, 5p°(P°)6p  [3/2] A - 1474816 1459,172° - 0,590 - 1,19(10)
B - 1449,030 - 0,590 - 1,24(10)
Cc - 1449,955 - 0,590 - 1,23(10)
5p°(*P°)6d 15/21°%, 5p(CP)6p 232, A - 1661,955 1628,460° - -0,254 - 1,35(9)
B - 1615,783 - -0,230 - 1,51(9)
Cc - 1616,871 - -0,229 - 1,51(9)
5p°(*P°)6d 3/21%, 5p(CPOAf (52 A 338,08 413,946 - 3,231 -1,653 3,43(7) 8,66(8)
B 372,46 411,793 -1,279 -1,630 2,53(9) 9,22(8)
C 747,67 411,800 2,192 -1,620 7,67(7) 9,44(8)
D 374,59 -1,305 2,35(9)
5p°(*P°)6d 3/21%, 5p°(P°)6p  [3/2] A - 1453,795 1457,288* - -1,943 - 3,60(7)
B — 1428,701 - 3,226 - 1,94(6)
Cc - 1429,180 - -3,298 - 1,64(6)
5p°(*P°)6d 3/21%, 5p°(P°)6p L1721 A - 1598,420 1621,270° - 0,577 - 9,87(9)
B — 1569,152 - 0,584 - 1,04(10)
Cc - 1569,316 - 0,584 - 1,04(10)
5p°(*P°)6d 15/21% S5p(CPOAf (721 A 343,00 414,430 - -3,097 -1,447 4,53(7) 1,39(9)
B 410,61 412,812 -3,859 -1,459 5,47(6) 1,36(9)
C 713,17 412,910 2,927 1,459 1,21(7) 1,36(9)
D 414,76 3,371 1,65(7)
5p°(*P°1)6d 215/21% 5p(P%0)6p 2[5 A - 1123,101 1114,848" - 2,168 - 3,59(7)
B - 1107,334 - 2,494 - 1,74(7)
Cc - 1108,234 - 2,448 - 1,94(7)
5p°(*P°1)6d 215/21% 5p(P)6p 232, A - 1620,593 1599,641° - 0,767 - 1,49(10)
B - 1585,028 - 0,774 1,58(10)
Cc - 1586,671 - 0,773 1,57(10)
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Tablo 3.4. (Devami)

Gegisler L (A) log(zgf) gAL (s

Ust seviye Alt seviye Bu calisma Diger Bu calisma Bu calisma
MCHF+BP HFR cahismalar MCHF+BP  HFR MCHF+BP HFR
5p°(*P°1)6d 23/21% 5p° 'So A 238,89 260,191 - 2,220 -0,129 7,05(8) 7,31(10)
B 248,55 258,369 -0,665 0,941 2,33(10) 1,14(10)
C 239,32 258,222 -0,466 -1,029 3,98(10) 9,35(9)

D 249,64 -0,626 2,53(10)
5p°(*P°)6d 3/21% 5p(Po%)4f (321, A 306,10 365,033 - -4,838 4,310 1,03(6) 2,45(6)
B 347,60 361,659 2,667 3,925 1,19(8) 6,06(6)
C 619,32 361,413 2,710 -3,795 3,39(7) 8,18(6)
D 349,76 2,718 1,04(8)

5p°(*P°)6d 3/21% 5p(CPoAf (521, A 321,73 415,095 - 3,532 -1,249 1,90(7) 2,18(9)
B 367.44 410,527 -1,245 -1,615 2,50(9) 9,60(8)
Cc - 410,167 - -1,671 - 8,46(8)

D 369,86 -1,281 2,55(9) -
5p°(*P°)6d 3/21% 5p°(P°)6p  [3/2] A - 1408,896 1415,046 - -0,158 - 2,34(9)
B - 1358,890 - 0,123 - 2,72(9)
Cc - 1354,953 - -0,116 - 2,78(9)
5p°(*P°)6d 3/21% 5pCPo)6p 121y A - 1705,932 1610,488* - -0,022 - 2,18(9)
B - 1528,202 - 0,189 - 4,41(9)
C - 1523,067 - 0,197 - 4,52(9)

“Redfors ve Reader [4]
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Bu hesaplamalar 06z-degerlik elektronlar1 arasindaki karsilikli  etkilesmeleri
icermektedir. Elektronlar1 arasindaki karsilikli etkilesme etkileri ve relativistik etkiler
agir elementlerin spektrumlarinda 6nemli rol oynamaktadir. Ce V gibi agir atomlarin
1simimsal atomik ozelliklerin yap1 hesaplamasinda ve dogru tahmininde kompleks
konfigiirasyon etkilesimi ve relativistik etkiler ayn1 anda ele alinmalidir. Migdalek ve
Bojara [12] teori ve deney arasindaki uyusmanin gelistirilmesinde relativistik
etkilerin ve 6z kutuplasmanin énemli bir rolii oldugunu gostermistirler. Bu nedenle
HFR hesaplamalar1 iyonik 06z etkilerinin polarizasyonu hesaba katmak igin
gelistirilen HFR yontemi kullanilarak gelistirilebilir. Ayrica, hesaplamalarda
kullanilan MCHF atomik yap1 paketinin yeni siirimiiniin [13] kullaniimasiyla

MCHF+BP hesaplari iyilestirilebilir.
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