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ONSOZ

Bu calismada, yar1 dolu p tabakali notral azot (N I) ve fosfor (P I) ve yar1 dolu d
tabakali mangan (Mn 1) i¢in seviye yapilari cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
(Multiconfiguration Hartree-Fock-MCHF) yontemi ile incelendi. Bu atomlar ig¢in
uyarilma enerjileri ve diisiik seviyeler arasinda elektrik dipol gecis parametreleri

hesaplandi.

p’ ve d° tabakali bu atomlarin spektrumlarinin incelenmesi konusundaki ¢alismamin
secimi, planlanmasi ve yiiriitiilmesi siiresince bana yardimci olan, yol gosteren bilgi
birikimi ve yardimlarini benden esirgemeyen degerli hocam Dog¢. Dr. Leyla

OZDEMIR ’e tesekkiirlerimi sunarim.

Bu calismanin hazirlanma stirecinde, edindikleri tecriibe ve bilgi birikimiyle katkida
bulunan, motivasyonumu hep yiiksek tutmami saglayan hocalarim Ars. Gor. Dr.

Betiil KARACOBAN’a ve Ars. Gor. Dr. Giildem URER e tesekkiir ederim.

Ayrica, bir insan bagka biri i¢in bu kadar fedakarlig1 nasil yapar dedigim ve bunun
cevabinin ‘Annelik’ oldugunu diistindiigiim anneme ve her zaman arkamda duran,
ayagim takilsa ben buradayim diye kendini hissettiren babama her sikintili animda ve
bu stresli siire¢ i¢erisinde sonsuz sefkatli ylirekleriyle beni sardiklari, beni bugiinlere

getirdikleri, maddi ve manevi olarak hep yanimda olduklar i¢in ¢ok tesekkiir ederim.

Bu ¢alisma SAU Bilimsel Arastirma Projeleri Komisyonu tarafindan desteklenmistir

(Proje no: 2011-50-01-012).



ICINDEKILER

ONSOZ. ..ottt ettt ettt ee et eeeees ii
ICINDEKILER. ..ot iii
SIMGELER VE KISALTMALAR LISTESI.......cccooiviiieieeeeeeeeeeeece e vi
SEKILLER LISTESI.......ooiiiiiieieieeeeeeeeeeeeee e viii
TABLOLAR LISTEST.....cooviiiiiiiieeeeeeeeeeeeeeeeeee e ix
OZET ...t X
SUMMARY oot a e xi

GIRIS ..ot 1
1.1. Notral Azotun (N I) Spektrum Calismalari........................... 2
1.2. Notral Fosfor’un (P I) Spektrum Calismalari.......................... 5
1.3. Notral Mangan’in (Mn 1) Spektrum Calismalart...................... 8
BOLUM 2.
HESAPLAMA YONTEMLERI..........ooooiiiiiiiiiiiiiiii, 11
2.1. Hartree-Fock problemi..............ccoooiiiiiiiiiiiii e 11
2.1.1. Bireysel spin fonksiyonlar1 ve Slater determinanti............ 12
2.1.2. Degisim (varyasyon) yONtemi..........oeeueenrenneeneannannnnn. 14
2.1.3. Yaklagik degisim ¢oztimleri..............ooevuiiiiiiiiiiiiinnn. 16
2.1.4. Matris 6zdeger denklemi................cooiiiiiiiiiiiiinnn.n. 17
2.2. Elektronlar Aras1 Karsilikli etkilesme (Korelasyon).................. 18
2.3. Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock Yontemi (relativistik
olmayan durumlarda)...............coooiiiiii 19
2.4. Relativistik Etkiler ve Breit-Pauli Hamiltonyeni....................... 24
2.5. Enerji Seviyeleri Arasindaki Gegisler..................ooooiiiiiin, 29



2.5.1. Gegisler ve gecis 6zellikleri..............oooooiiiiiiiiiinn.
2.5.2. Kesin ve yaklasik se¢im kurallart..............................
2.6. MCHF Yontemi ile Hesaplama Adimlari...................o..coe.
2.6.1. MCHF atomik yap1 paketi.............cooeiiiiiiiiiiiin.
2.7. MCHF Atomik Yap1 Paketinde Hesaplama Adimlari.................
2.7.1. Konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin {iretilmesi..................
2.7.2. Relativistik olmayan hamiltonyenin agisal
integrallerinin hesaplanmast..................cocoi
2.7.3. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemiyle
hesaplama (MCHF) ...
2.7.4. Breit-Pauli Hamiltonyeninin agisal integrallerinin
hesaplanmast ..........cooiiiiiiiiii
2.7.5. Konfigiirasyon etkilesmesinin hesaplanmasi (CI) .............
2.7.6. Gegis islemcileri icin agisal integrallerin hesaplanmasi
(MLTPOL). et
2.7.7. MCHF dalga fonksiyonlarindan LSJ gecislerinin
hesaplanmast (LSJTR)...........cooiiiiiii

BOLUM 3.
SONUCLAR VE TARTISMALAR.........ooeiiioeeee oo,

3.1. Notral Azot (N I) i¢in Hesaplama Sonuglari...........................
3.1.1. N ’in seviye enerjileri........ccooiiiiiiiiiniiiiiii e,
3.1.2. N I’de elektrik dipol gegisleri................ooiiiiiiiiin.n.

3.1.2.1. N D’de 2p—3s gegisleri........coveiiniiiiiiiiiieieeieees
3.1.2.2. N DP’de 3s—3p gegisleri..........cooeviiiiiiiiiininnnnn.
3.1.2.3. N D’de 2s—2p gegisleri.........cooeviiiiiiiiiiiiinnn.

3.2. Notral Fosfor (P I) i¢in Hesaplama Sonuglart.........................
3.2.1. P Pinseviye enerjileri..........oooeiiiiiiiiiiiiiiiiiiiaiene,
3.2.2. P I’de elektrik dipol gegisleri..............coovviiiiiiiiiiinn

32.2.1.PDde3p4sgegisleri.........ccoooviiiiiiiiiiiinn...
3222.PDPdeds4p gegisleri........coeeviiiiiiiiiiiiin..
3.2.2.3. P ’deki 3s—3p gegisleri..........ooovviiiiiiiiiiiiniinnns.

29
32
33
33
35
36

36

37

37
38

38

39

40
41
41
51
51
54
57
58
58
67
67
70
72



3.3. Notral Mangan (Mn I) i¢in Hesaplama Sonuglart......................

3.3.1. Mn P’in seviye enerjileri..........ooovviiiiiiiiiiiiii e,

3.3.2. Mn DI’de elektrik dipol gecisleri.............o.oooiiiiiiiiii.

KAYNAKLAR . o

OZGECMIS

74
75
79

86
94



SIMGELER VE KISALTMALAR LIiSTESI

CA

CI

CSF

DI

D2
EUV
GRASP

HF

HFR

IC

IR

MC
MCDF
MCHF
MC-SCF

NCA
NIST

NR
00
RS
SO
SOO
SS
SSC

: Coulomb Yaklasiklig1 (Coulomb Approximation)

: Konfigiirasyon Etkilesmesi (Configuration Interaction)

: Konfigiirasyon Hal fonksiyonu (Configuration State Function)

: Bir-Cisim Darwin Terimi (One-Body Darwin Term)

: Iki-Cisim Darwin Terimi (Two-Body Darwin Term)

: Uzak Mor 6tesi

: Genel Relativistik Atomik Yapi Paketi (General Relativistic Atomic

Structure Package)

: Hartree-Fock

: Relativistik Hartree-Fock (Relativistic Hartree-Fock)

: Ara Ciftlenim (Intermediate Coupling)

: Kizilotesi (Infrared)

: Kiitle Diizeltmesi (Mass Correction)

: Cok Konfigiirasyonlu Dirac-Fock (Multiconfiguration Dirac-Fock)

: Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock)
: Cok Konfigiirasyonlu Ozuyumlu Alan (Multiconfigiiration Self-

Consistent Field)

: Sayisal Coulomb Yaklasimi (Numerical Coulomb Approach)

: Ulusal Standartlar ve Teknoloji Enstitiisii (National Institute of

Standards and Technology)

: Relativistik Olmayan (non-Relativistic)

: Yorlinge-Y ortinge Terimi (Orbit-Orbit Term)

: Relativistik Kayma (Relativistic Shift)

: Cekirdek Spin-Y6riinge Terimi (Spin-Orbit Term)

: Spin-Diger Yoriinge Terimi (Spin-Other Orbit Term)
: Cekirdek Spin-Spin Terimi (Spin-Spin Term)

: Spin-Spin Terimi (Spin-Spin Contact Term)

Vi



SST : SUPERSTRUCTURE
SUMER  : UV Spektrometresi
Uv : Mordétesi (ultraviolet)

Vii



SEKILLER LISTESI

Sekil 2.1.
Sekil 2.2.

Sekil 2.3.
Sekil 2.4.
Sekil 2.5.
Sekil 2.6.
Sekil 2.7.

Konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin tiretilmesi.......................
Relativistik olmayan Hamiltonyenin acisal integrallerinin
hesaplanmast.........co.oouiiiiiii
Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock programi........................
Breit-Pauli Hamiltonyeninin agisal integrallerinin hesaplanmasi

Konfigiirasyon etkilesmesinin hesaplanmasi.........................
Gegis islemcileri i¢in agisal integrallerin hesaplanmasi............

MCHEF dalga fonksiyonlarindan LSJ gecislerinin hesaplanmasi...

viii

37
37
38
38
38
39



TABLOLAR LIiSTESI

Tablo 3.1.
Tablo 3.2.

Tablo 3.3.

Tablo 3.4.

Tablo 3.5.
Tablo 3.6.

Tablo 3.7.

Tablo 3.8.

Tablo 3.9.
Tablo 3.10.

Notral azot (N I) i¢in E (cm™) enerji seviyeleri.....................

N T’e ait 2p—3s elektrik dipol (E1) gegisleri i¢in A dalga boylar1
(A), log(gf) logaritmik agirlikli salmici siddetleri ve Ay; gecis
lasIlIKIArT (SN e
N D’e ait 3s—3p elektrik dipol (E1) gecisleri i¢cin A dalga boylar1
(A), log(gf) logaritmik agirhikli salinic1 siddetleri ve Ay gecis
0lastlIKIart (SN .. et

N D’e ait 2s—2p elektrik dipol (E1) gecisleri i¢cin A dalga boylar1
(A), log(gf) logaritmik agirhikli salmict siddetleri ve Ay gecis
0lastlIKIart (SN ... e

Notral fosfor (P I) i¢in E (cm™) enerji seviyeleri....................
P I’e ait 3p—4s elektrik dipol (E1) gecisleri i¢cin A dalga boylar1
(A), log(gf) logaritmik agirhikli salmici siddetleri ve Ay gecis
0lastlIKIart (SN™)... .ot
P I’e ait 4s—4p elektrik dipol (E1) gecisleri i¢in A dalga boylari
(A), log(gf) logaritmik agirhikli salmict siddetleri ve Ay gecis
lastlIKIart (SN ... et
P I’e ait 3s—3p elektrik dipol (E1) gecisleri i¢in A dalga boylari
(A), log(gf) logaritmik agirhikli salinic1 siddetleri ve Ay gecis
0lastlIKIars (SN™).....oee e
Notral mangan (Mn I) i¢in E (cm™) enerji seviyeleri...............
Mn I’e ait elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A),
log(gf) logaritmik agirlikli salinici siddetleri ve Ay gecis

olastlKIart (SN™).... oo

42

52

54

57
59

68

70

73
76



OZET

Anahtar kelimeler: MCHF yontemi, seviye enerjileri, Breit-Pauli relativistik
diizeltmeler, dalga boylari, agirlikli salinic1 siddetleri, gegis olasiliklari.

Bu calismada, konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden biri olan ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock-MCHF)
yaklasiklig1 kullanilarak yar1 dolu p ve d tabakali bazi atomlarin seviye yapilari
incelenmektedir. Bunun i¢in np3 tabakali notral azot (N I) ve fosfor (P I) (azot i¢in
n=2, fosfor i¢in n=3) ve 3d° tabakali notral mangan (Mn I) icin seviye enerjileri ve
diisiik seviyeler arasindaki elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, agirlikli
salinic1 siddetleri ve ge¢is olasiliklar1 hesaplanmaktadir. Bu hesaplamalarda
elektronlar arasi karsilikli etkilesme ve Breit-Pauli relativistik diizeltmeleri dikkate
alinmaktadir.

Birinci boliimde, N I, P I ve Mn I atomlar ile ilgili yapilmis ¢alismalar, ikinci
bolimde, MCHF yontemi, Breit-Pauli relativistik diizeltmeler ve seviyeler arasindaki
gecisler hakkinda bilgiler verilmektedir. Son bolimde de elde edilen sonuclar
tablolar halinde sunulmakta ve diger ¢aligma sonuglari ile karsilastirilmaktadir.



INVESTIGATION OF THE SPECTRA FOR SOME ATOMS OF p’
AND d’° SHELL USING MCHF METHOD

SUMMARY

Key Words: MCHF method, energy levels, Breit-Pauli relativistic corrections,
wavelengths, weighted oscillator strengths, transition probabilities.

In this study, the level structures of some atoms with half-filled p and d shell have
been investigated using the multiconfiguration Hartree-Fock (MCHF) method.
Therefore, the level energies and the electric dipole transitions parameters such as
wavelengths, weighted oscillator strengths and transition probabilities between low-
lying levels for neutral nitrogen (N I) and phosphorus (P I) of np’ shell (n=2 for
nitrogen and n=3 for phosphorus), and neutral manganese (Mn I) of 3d> shell have
been calculated. In these calculations, the correlation and Breit-Pauli relativistic
corrections have been also considered.

In the first chapter, previous works on N I, P I and Mn I in the literature have been
given. Second chapter deals with the concept of MCHF method, Breit-Pauli
relativistic corrections, and the transitions between levels. In the last chapter, the
obtained results have been presented in tables and compared with other works.
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BOLUM 1. GIRIS

Bilimsel calisma alanlarinin birg¢ogunda atomik verilere gereksinim duyulmaktadir.
Atomik veriler, astrofiziksel plazmalarda sicaklik, yogunluk ve bolluk gibi fiziksel
stirec ve sartlarin calisilmasinda 6nemlidir. Enerji seviye yapilari, kendiliginden
iyonlagsma hizlari, iyonlagsma, uyarilma tesir kesitleri, yilk degisimi ve kontrollii
termontikleer fisyonlar i¢in yapilan model hesaplamalarinda atomik verilere ihtiyag
duyulmaktadir. Olduk¢a duyarlikli veriler kaydeden Hubble Uzay Teleskop’u ile
elde edilen verilerin yorumu ve analizleri i¢in daha dogru teoriksel hesaplamalar
gerekmektedir. Lazer teknolojisinin gelisimi i¢in lazer arastirmasinda gegis verileri
ve enerji seviyelerine de gereksinim vardir. Ciinkii atomlar katilarin ve molekiillerin
yap1 taslaridir ve atomlarin calisilmasinda elde edilen bilgi metaller, yiizeyler ve
diger cok elektronlu sistemlere aktarilabilmektedir. Astrofiziksel objelerin kimyasal
analizindeki gelismeler, tuhaf yildizlarin ve bulanik gezegenlerin spektrumlarinda
atomik c¢izileri daha detayli ortaya koymaktadir. Fakat yine de, gerekli olan veriler
genellikle hesaplama yoluyla belirlenebilmektedir. Ciinkii cogu atomlar i¢in deneysel
caligmalar zor olmakta ve bu nedenle goézlemlerin yorumlanmasinda teorik ¢aligma

sonu¢larina ihtiya¢ oldukga fazla olmaktadir.

Yart dolu bir tabaka, hallerin en genis sayisina sahiptir. N tane elektrona sahip

elektronik tabaka, N tane bosluk ya da 4/+2— N tane elektrona sahip tabaka ile

iliskilidir. Elektron-bosluk simetrisine, /"' seklinde doluluk-bosluk simetrisine
sahiptir. Kendi simetrisi sonucunda boyle bir tabakanin dalga fonksiyonu iki sinifa

ayrilabilir ve tekli elektron operatorlerinin matris elemanlar i¢in ek se¢im kurallar

121+l

ortaya cikar. tabakasinin bu o6zellikleri yarim spinli uzay ve karsilik gelen

islemciyi kullanarak ortaya ¢ikar.



Temel seviyeden uyarilmig />

tabakali atomlarin spektrumlarimin bazi basit
ozellikleri, sifir yoriinge momentumu ile ve spin-kutuplu model yaklasiminin
gecerliligi ile belirlenir. Ozdes elektronlu tabaka, asag1 ve yukar spin yonelimleriyle
iki alt tabakaya boliinebilir. Genellikle bu ¢ok dogru degildir. Fakat dolu bir tabakada
yapildig1 gibi, yar1 dolu bir tabakanin olusumuna basariyla uygulanabilir. Yar1 dolu
tabakali atomlarin c¢esitli spektrumlar1 dikkate alinarak (6zellikle fotoelektron ve
fotoabsorbsiyon ile elde edilen) tekli-konfigilirasyon yaklasikligindan hesaplanan
sonuglar ile deneysel olarak elde edilen veriler arasinda oldukga iyi bir uyum elde
edilir. Ancak yine de p’, d’ ve f’ tabakali atomlarin belirli 6zellikleri genellikle
dikkate alinmaz ve bunlarin spektrumlar1 sadece komsu elementler i¢in yapilan

sayisal hesaplamalar kapsaminda dikkate alinir. Tek konfiglirasyon modelinin

gecerliligi yar1 dolu bir tabakanin kararlilig1 ile oldukea iyi bir sekilde agiklanir [1].

Bu calismada, konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden biri olan ve Breit-Pauli
relativistik diizeltmeleri igeren MCHF yaklagikligi [2] ile nétral azotun, nétral
fosforun ve notral manganin seviye yapilarina ait bazi atomik o6zellikler
incelenmektedir. MCHF atomik yap1 paketini [3] kullanarak ve cesitli konfigiirasyon
secimleri yaparak seviye enerjileri, dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve gecis
olasiliklar1 hesaplanmaktadir. Notral azot ve notral fosfor igin dort farkh
konfigilirasyon seti, notral mangan i¢in ii¢ farkli konfigiirasyon seti secilerek yapilan
degisik hesaplama sonuglarinin yorumlanmasi, benzer verileri igeren diger teorik,
deneysel calisma sonuglari ve NIST (National Institute of Standards and

Technology-Ulusal Standartlar ve Teknoloji Enstitiisii) [4] ile beraber yapilmaktadir.

1.1. Notral Azot’un (N I) Spektrum Cahismalari

N TD’in seviye yapisina ait bilgiler (giivenilir gecis olasiliklar1 ve elektron
uyarilmalarina ait veriler), yere ve uzaya dayali gozlemlerle elde edilen gezegen ve
yildiz atmosferine ait spektrumlarin yorumlanmasi ve analizi i¢cin 6énemlidir. Spektral
cizgilerin yogunluklari, diisiik sicaklikli plazmalarin teshisi amaciyla genis 6lctide
uygulanmaktadir. Elektriksel desarjlarin alevlerinden ve degisik c¢esitlikteki

astrofiziksel nesnelere kadar olan pek ¢ok plazma kaynaklarinda, atomik (nétral) azot



mevcuttur. Bu nedenle, sicaklik belirleme i¢in noétral azotun giivenilir gegis

olasiliklar1 bilgisine ihtiya¢ vardir.

Son yillarda, atomik azotun ¢izgi siddetlerini igeren gegis verileri ile ilgili deneysel
ve teorik calismalar yaymlanmistir. Bu tiir atomik verilerin dogru bilgisi, oldukca
onemlidir. Ornegin, astrofiziksel objelere ait calismalar ve labarotuvar plazmalarinin
teshisi icin gereklidirler. N I’in ¢izgi siddetlerinin genis hesaplama sonuglari

verilmektedir [5—7]. Yine, daha az sayida veriler sunan ¢aligmalar da vardir [8—10].

Azot ve benzer elektronik dizilise sahip atomlarin ince yapi enerji seviyeleri icin
deneysel gozlemler [11, 12] ve teorik hesaplamalar [13] yapilmistir. Titan
atmosferinin (Jupiter’in uydusu) Voyager EUV yayinlanma spektrumunda 1134—
1493 A arasinda ¢esitli dalga boylarida N I’in emisyon ¢izgileri [14, 15] ve Noval
Arastirma Labarotuvari’nda giines diski (halkas1) spektrumunda 1134 A ve 1164—
1170 A araliginda 2s*2p>-2s*2p*3d’ye ait gesitli cokluklar gozlendi [16]. 2s*2p’ *S” —
2s2p4 ‘P cokluklu cizgiler EUV spektrometre SUMER [17, 18] ile giines taci
spektrumunda gozlendi. 2s*2p’ *S® — *D° yasak gecis nedeniyle N I’in 5200, 1200 ve
1135 A ¢izgili ve 2s*2p’ *S° — 2s*2p*3s *P rezonansi ve 2s2p* P gegisleri diinyanin
ist atmosferinde gozlendi. Baclowski, Wujec ve Musielok atomik azotun belirgin
cokluklarinin hesaplama sonuglarini ark emisyon 6l¢timleri ile karsilastirarak onbir
kizil6tesi ¢oklugun siddetlerini 6l¢tiiler ve kararli ark sicaklik degerleri uygulayarak
coklu giic degerlere dontistiirdiiler [19]. Baclowski ve Musielok, astrofiziksel
spektrum analizinde 6nemli rol oynayan bazi secilmis kizilotesi gegisler tizerinde
calistilar [20]. Emisyon yontemini kullanarak 3s-np (n=3, 4, 5) gecis dizilerinden
kaynaklanan 15 ¢okluga ait nétral azotun 60 spektral ¢izgisinin siddetlerini 6l¢tiiler
[21]. Boltzman uyarilma enerjilerinde olduk¢a 6nemli olan yayilma seviyelerinden
kaynaklanan ark plazmalarinin sicakliklarin1 belirlediler [22]. Bridges ve Wiese
notral azotun bazi giiclii ve zayif olan 3s-3p ve 3p-3d ¢izgileri i¢in bagil atomik gecis
olasiliklarint  ol¢tiiler [23]. Uyarilma enerjileri ve salinict siddetlerinin  CI
(Configuration Interaction-konfigiirasyon etkilesim) hesaplamalart yapilmistir [8, 10,
24, 25]. Hibbert ve calisma arkadaslar1 [8], dortli ve ikili simetri halleri arasinda bir
dizi dipol izinli ¢izgiler aras1 gecisler i¢in salinict siddetini rapor ettiler. Ayrica, Tong

ve calisma arkadaslar1 [25], dortlii simetrilerin diistik ¢izgi halleri arasinda izinli



dipol gegislerinin salinic siddetlerini verdiler. Robinson ve Hibbert [10], 2s*2p° *S"—
2s2p* P, 2s2p* ‘P, 2s*2p*4s ‘P ve 2s5°2p”3d ‘P gecislerinin salmici siddetlerini
hesaplamak i¢in ortogonal olmayan orbitaller teknigini kullandilar. Bell ve
Berrington [26], bu gegisler i¢in salinict siddetlerini R-matris yontemini kullanarak
elde ettiler. Elektron etkisi ve uyarilmasi ile elde edilen, ¢esitli izinli ve yasak
gecislere ait tesir kesitleri verileri R-matris yontemi kullanilarak elde edildi [27-29].
Celik ve Ates notral azotun bazi uyarilmis p—d ve d—p gecis dizileri ile s—p ve p—s
gecis dizileri i¢cin gecis olasiliklarini zayif baglanmis elektron potansiyel modeli
teorisini kullanarak yaricapin beklenen degerlerinin etkisinin arastirilmasi ig¢in
hesapladilar [30, 31]. Yarigapin beklenen degerlerinin hesaplanmasi i¢in hem sayisal
Coulomb yaklagimi (NCA- Numerical Coulomb Approach) dalga fonksiyonlar: hem
de sayisal relativistik olmayan Hartree-Fock dalga fonksiyonlarini kullandilar. Wiese
ve Fuhr noétral ve bir kez iyonlasmis karbon ve azotun 6nemli ¢izgileri i¢in gegis
olasiliklar1 hesaplamalarmi ve bunlarin degerlendirmesini MCHF  yontemini
kullanarak yaptilar [32]. Garcia, Kollman ve Witthoeftt, hem radyasyon hem de K
tabakasinin difiizyonuna yol acan Auger gecisini dikkate alarak Breit-Pauli R-matris
yontemi ile fotoabsorbsiyon hesabi yaptilar [33]. Wang ve calisma arkadaslari
tarafindan, GRASP (General Relativistic Atomic Structure Package-Genel
relativistik atomik yap1 paketi) kodu ile yapilan kuantum elektrodinamik diizeltmeler
ile relativistik konfigiirasyon etkilesim yontemi ve ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock
6z-uyumlu alan yontemini kullanarak atom numarasi 22’den biiyiik olan Z’li atomlar
icin LS ¢iftlenim modeline gére azota benzer elektronik dizilise sahip 1s*2s*2p’ temel

hal konfigiirasyonunun ince yapi enerji seviyelerini hesapladilar [34].

Bu calismada, N I i¢in birinci hesaplamada; tek parite icin 2sz2p3, 2sz2p2np (n=3-7),
2s72p?4f, 2s2p°3s ve ¢ift parite icin 2s*2p”ns (n=3-7), 2s2p”, 2s*2p°nd (n=3-6), ikinci
hesaplamada; tek parite icin 2s*2p°, 2s*2p°np (n=3-6), 2s*2p’nf (n=4,5) ve cift parite
icin 2s2p”ns (n=3-6), 2s2p”, 2s*2p°nd (n=3,4), iiciincii hesaplamada; tek parite i¢in
2p°, 2p’np (n=3-5), 2p3p°, 2p°nf (n=4,5) ve ¢ift parite igin 2s*2p”ns (n=3,5), 2s2p",
2s*2p°nd (n=3.4), dordiincii hesaplamada; tek parite icin 2p°, 2p’np (n=3-5), 2pnp’
(n=3-5), 2p’nf (n=4-6) ve cift parite icin 2s*2p’ns (n=3,5), 2s2p*, 2s*2p’nd (n=3,4)
konfigiirasyon setleri kullanilarak seviyelere ait enerji degerleri hesaplandi. Bu

kofigilirasyon takimlarina gore yapilan hesaplamalar sirasiyla A, B, C, ve D olarak



belirtilmektedir. Ayrica 2p—3s, 3s—3p ve 2s—2p elektrik dipol (E1) gegislerine ait

gecis olasiliklari, dalga boylar1 ve agirlikli salinict siddetleri de hesaplanmaktadir.

1.2. Notral Fosfor’un (P I) Spektrum Calismalari

Elektronlarin karsilikli etkilesimi (korelasyonu) ve ciftlenim etkileri nedeniyle agik
tabakali iyon ve atomlarin son yillardaki fotoabsorpsiyon c¢alismalarindaki artisa
paralel olarak, atomik fosforun fotoiyonlasma c¢alismasi dinamik etkilerin
anlasilmasinda 6nemli bilgi saglamaktadir. Fosforun fotoiyonlasma tesir kesiti, yildiz
ici ve galaksi i¢i gazlarin metal verimliligi analizi i¢in yerel olmayan termodinamik
dengede gereklidir. Fosforun kiziltesi ve uzak morétesi bolgesinde bazi cizgileri
rapor edildi [35]. Galaksi i¢i gazdaki materyalin kompozisyonu, iyonlagmasi ve
dagilimi galaksi olusumu ve gelisiminin anlasilmasi i¢in 6nemlidir. Atomik fosforun
deneysel foto iyonlasmasi Berkowitz ve arkadaglar1 tarafindan elde edildi [36]. Yine
Mendoza ve Zeippen atomik fosforun temel halinin fotoiyonlagsma tesir kesitlerini

hesapladilar [37].

Atomik temel hal seviyeleri kararliliklar1 nedeniyle standart atomik yap1 teknikleri
ile iy1 belirlenir. Bu beklenti daha c¢ok diisiik ve artan Z-degerlikli elementlerin temel
hal enerjilerinin hesaplanmasinda gecerlidir. Atomik fosforun bir dizi spektral ¢izgisi
astrofiziksel objelerde (6rnegin, yildiz bulutlarinda, tabakalarinda ve giines
fotosferinde) gozlenmektedir. Astrofiziksel olarak goézlenen fosfor c¢izgilerinin
salinic1 siddetleri bu objelerdeki fosfor verimliligini belirlemek ic¢in gereklidir.
Cizgilerle bu tiir belirlemeler, teoriksel olarak elde edilen verilere dayanmaktadir.
Ciinkii deneysel sonuclar oldukca eksik ya da c¢ogu belirsizdir. Fosfor atomunun
spektroskopik incelemeleri, element molekiil olarak buharlastigindan ve rezonans
spektral cizgileri VUV boélgesinde yerlestiginden zordur. Ayrica, yaygin olarak
kullanilan termal buharlasma ve diflizyon yontemleri farkli yapisal formlar
arasindaki gecisler ve sivi hale gecmeksizin katidan gaza dogrudan gecisi kontrol
altinda tutmak pratikte imkansizdir. 3p—4s rezonans gecisi deneysel olarak elektron
uyarma ve faz kayma teknikleri kullanilarak elde edilmistir [38]. Glines fotosferinin
spektrumunda gozlenen 4s—4p c¢izgilerinin gegis olasiliklar1 deneysel ve teoriksel

olarak incelenmistir.



Notral fosfor, lazer alanlarindaki ¢alismalarda da ilgi ¢ekmektedir. Bu nedenle tam
ve giivenilir atomik 6zellikler hakkindaki bilgi 6nemlidir. Atomik tesir kesitleri ve
bir gazda elektron enerji depolama gibi uygulamali atom fizigindeki problemler i¢in
giris verisi olarak gereklidir. Boyle elastik ve elastik olmayan tesir kesitleri gibi
problemlerde (uyarilma, iyonlasma, difiizyon, ¢oklu iyonlagsma vs.) gereklidir.
Atomik tesir kesitleri hakkinda ¢ok az deneysel bilgi vardir ve sonugta isin ¢cogu

teoriye diismektedir.

Atomik fosforun spektrumu ilk kez Veseth tarafindan incelenmistir [39]. Daha sonra,
Kiess, Robinson, Martin, Svendenius, Svendenius ve Verges tarafindan yapilan
gdzlem ve analizler ile 3s3p”* ve 3s*3p”nl (nl = 9s, 6p, 9d, 9f, 6g) seviyeleri belirlendi
[40-44]. Carrol ve arkadaslart N I’deki 2s*2p°(’S)np *P serisine benzeyen serileri
gézlemlediler [45]. Mitchell, Carroll ve Kampen 3s3p’(CS)np* P (5 < n < 14)
gecislerini bildirdiler [46]. Notral fosfor UV (ultraviolet-moré6tesi)’den IR (infrared-
kizilotesi)’ye kadar genis bir aralikta bir dizi astrofiziksel anlamda ilging cizgiler
sergiler. 3p-4s gecisleri yildiz bulutlar1 ve tabakalarinda goézlendi [47]. 4s—4p
cizgileri de yakin IR bolgesinde, giines fotosferinde bulunmaktadir [48, 49].
Fosfordaki enerji seviyelerine ait bir derleme Martin ve calisma arkadaslar
tarafindan yapildi [50]. Giinese ait ¢izgilerin genis bir listesi de Swensson tarafindan
yaymnlandi [51]. Salnicr siddetleri CP)nl — CP)n 'l gegisleri igin [45, 49] ve 3p° 'S —
4s ‘P gecisleri i¢in [52] Coulomb yaklasikliginda (CA-Coulomb Approximation)
hesaplandi.  3s*3p"-3s3p™"  gecisleri genellestirilmis  hidrojenik  y&riingeler
yardimiyla Kuplyauskis ile Kupliauskene tarafindan ve ara ¢iftlenim modeli
kullanilarak ve ayrica Aymar tarafindan incelendi [53, 54]. Svendenius ve
arkadaslari ile Martin ve ¢alisma arkadaslari 3s3p® °S” seviyesinin P II’nin temel hali
oldugunu buldular [55, 50]. Teorik olarak relativistik olmayan HF hesaplamalar1 i¢in
Cowan kodlarim1 kullanarak 3s3p® ve 3s3pnp (4 < n < 16) uyarilmis hal
konfigiirasyonlar1 hesaplandi [56]. Martin, Zalubas ve Musgrove enerji seviyeleri ve
IP degerlerini derlediler [57]. Fawcett’in relativistik Hartree — Fock hesaplamalari
ikiden daha fazla olan cokluklar icin bilgi vermektedir [58]. Hibbert yar1 omiir
hesaplamasinda gerekli olan teoriksel inceligi tartisti [59]. Livigston ve calisma
arkadaslar1 BF (beam-foil) yariomiirlerini hesapladilar [60]. Savage ve Lawrance’in

faz kaymas1 yar1 omirleri ve Curtis ile ¢aligma arkadaslarinin BF sonuglar1 kabul



edilen hesaplamalardan oldukg¢a farklidir [61, 62]. Froese Fischer, Na benzeri
atomlar (Z = 11,...,26)’dan Ar benzeri atomlara (Z = 18, ... ,30) kadar tiim atomlarin
seviyeler arasindaki gegisler icin gegis olasiliklari, yariomiirler ve enerji seviyelerini
belirledi [63]. Gegislerin enerjileri i¢in QED katkilari (n, / = n-1, 2 < n < 13) Santos
ve ¢alisma arkadaslar tarafindan mevcut diinya ortalama kaon kiitlesi kullanilarak
periyodik tablo boyunca bazi kaonik atomlar icin hesaplandi [64]. Rodrigues ve
calisma arkadaslar1 Lityumdan (3 elektron) Dubnium’a (105 elektron) kadar benzer
elektronik dizilise sahip seriler i¢in Dirac—Fock yaklasiminda atomik baglanma
enerjilerinin sistematik bir ¢alismasmi sundular [65]. Tayal, 3s23p3 — 48° temel
durumundan 3p ya da 3s elektronunu firlatmak i¢in atomik fosforun
fotoiyonlasmasindaki rezonans yapilarmi ve uyarilmis yar kararli *D° ve *P°
durumlarin1 R-matris yaklasimi ile inceledi [66]. Fritzche, dogal fosfor benzeri
iyonlar i¢in 3s*3p’ temel hal seviyeleri arasindaki yasak gecisleri arastirmak icin,
sistematik olarak biiylitilmiis ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF-
Multiconfiguration Dirac-Fock) dalga fonksiyonlarin1 kullanmistir [67]. Mazzoni ve
Ricci, temel seviyedeki dogal fosforun en diisiin iki *P teriminin dallanma oranlarini
tespit ettiler [68]. Berzinch, dogal fosfordaki 3s*3p”4p konfigiirasyonlarinin enerjileri
icin 1s1mimh yariomiirleri teorik ve ilk kez deneysel olarak belirledi [69]. Ganas,
atomik bagimsiz parcacik modelini dogal fosfor atomunun degerlik ve uyarilmis
seviyelerini olusturmak i¢in kulland1 ve elde ettigi bu dalga fonksiyonlarmi Born
yaklasiminda elde edilen tesir kesiti nicelikleri ve genellestirilmis salinici siddetlerini
hesaplamada kullandi [70]. Biemont ve arkadaslari, PI’daki ilgi ¢ekici astrofiziksel
4s-4p gegisleri i¢in gegis olasilig 6l¢timiintin dogrulugunu, relativistik Hartree-Fock

(HFR) ve SUPERSTRUCTURE (SST) kodlart ile gosterdiler [71].

Bu calismada P I icin yapilan birinci hesaplamada; tek parite icin 3p°, 3p’np (n=4-6),
3pnp” (n=4-6), 3p°nf (n=4-6), ikinci hesaplamada; tek parite icin 3p°, 3p°np (n=4-6),
3p4p, 3p°nf (n=4-6), i¢iincii hesaplamada; tek parite i¢in 3s%3p°, 3s*3p°np (n=4,5),
3s%3p”nf (n=4,5), 3p*np (n=4,5), dordiincii hesaplamada; tek parite i¢in 3s°3p°, 3p°,
3s%3p*4p, 3p*4p konfigiirasyonlar1 ve bu hesaplamalarin timiinde cift parite icin
3s%3p’ns (n=4.5), 3s3p”, 3s?3p’nd (n=3,4) konfigiirasyon setleri kullanilarak bu
seviyelere ait enerji degerleri hesaplandi. Bu hesaplama sonugclari tablolarda yine

sirastyla A, B, C ve D ile gosterildiler. Ayrica 3s—3p, 4s—4p ve 3p—4s elektrik dipol



(E1) gecislere ait gegis olasiliklari, dalga boylart ve agirlikli salinici siddetleri
hesaplanda.

1.3. Notral Mangan’in (Mn I) Spektrum Calismalar

Mangan, ¢ok karmasik fakat bir o kadar da ilgin¢ atomik yapiya sahip demir grubu
elementlerine aittir. Bir yildizin yapay spektrumundaki ¢izgiler, kabul edilen atom
modeline dayali oldugundan ve alinan gegislere ait analizler, elektronlarmn ve

seviyelerin artan sayisiyla ¢cok daha karmasik olmaktadir.

Mangan, galaksimizde ayin ve giinesin etrafinda goriilen 1sikli dairenin (hale)
kimyasal gelisiminin incelenmesinde yaygin olarak kullanilir. Hassas atomik salinici
siddetleri (f~degerleri ve log(gf)) yildizlar ve yildiz alt1 cisimlerin siireclerinin ve
fiziksel ozelliklerinin dogru yorumlanmasi igin gereklidir. Ozellikle, kizilotesi
spektral bolgede atomik cizgiler i¢in salinici siddetleri sogumus ciice yildizlarin,
yash yildizlarin ve goriinmeyen toz cisimlerinin (galaksinin merkezindeki geng
yildizlar gibi) spektrumlarinin ¢alisilmasi i¢in gereklidir. Hassas salinici siddetleri
yash yildizlarin ve sogumus ciice yildizlarin ¢alisilmasinda 6zel bir 6neme sahiptir.
Son on wyil i¢inde, uydu kaynakli teleskoplar ve temelde yeni kizil6tesi
spektrograflarin gelisimiyle astrofiziksel cisimlerin kizilotesi bolgesinde spektral
gozlemlerde bir artis olmustur. Ancak, literatiirde mevcut olan goriintir spektral
cizgiler i¢in Olgiilen salinici siddetlerinin sayist olduk¢a azdir. Atomik veri
sitelerinde saliict siddetlerinin durumu incelenmektedir [72—75]. Daha genis IR
Olctimleri Lyubchik [76] ve Bigot ile Thevenin [77] tarafindan sunuldu. Mn I salinici
siddetleri i¢in laboratuar atomik verileri UV ve goriiniir bolgedeki gecislerce
baskindir. Both ve calisma arkadaslart Mn 1 i¢in 3d°(°S)4s4p Z4P0j ve 3d°(°S)4sdp
Z6P0j seviyelerinden 58 salinici siddeti degerlerini iceren UV ve goriiniir gecisleri
bildirdiler [78]. Blackwell-Whitehead bilinen seviye yari Omiirleri ile yiiksek
¢oziintirliklii Fourier doniisiim spektrometresi ile dallanma kesirlerini birlestirerek
Z4P0j ve 26P°j seviyelerinin daha tistiinden olan gecisler i¢in Mn I salinic1 siddetlerini
oletiiler [79]. Bunlar Lyubchik ve arkadaslari tarafindan calisilan 12889 A ve 12875
A arasindaki spektral cizgileri igeren sogumus ciice yildizlarin spektrumlarinin giiclii

ozellikleri olarak goriliir [80]. Bergemen ve Gehren spektrum sentez yontemini



kullanarak ¢izgi sentezlerinin Van der Waals ac¢ilimini hesapladilar [81]. Blackwell-
Whitehead ve Bergemen, 2384 A-17744 A dalga boyu araligmi kapsayan 94 Mn 1
gecisleri i¢cin deneysel salinict siddetlerini Olgtiiler ve karmasik olmayan 22 Mn I
gecislerini kullanarak manganin fotosferdeki bollugunu hesapladilar [82]. Morton,
hidrojenden galyuma kadar olan hafif elementlerin atomik verilerinin bir derlemesini
yapt1 [83]. Melendez, Mn DI’e ait 17744 A’da giines absorbsiyon ¢izgilerini tespit
etti[84].

Martin, Fuhr ve Wiese Mn [ i¢in f-degerlerinin en son derlemesini NIST de [4]
yaptilar [85]. Bu derlemeye en biiyiikk katki, Woodgate tarafindan yapilan
absorbsiyon ol¢timleridir [86]. Woodgate’in 6l¢limleri kapsamlidir, fakat %50 nin
tizerinde belirsizlige sahiptir. Daha hassas ol¢iimler Booth ile calisma arkadaglari
tarafindan yapildi ve Blacwell ile Collins de absorbsiyon teknigini kullanarak salinici
siddetlerini elde ettiler [87, 88]. Ayrica, Ostrovskii ile Penkin, Hook yontemini
kullandilar ve Greenlee ile Whaling’in dallanma kesirlerini yar1 émiir 6l¢timleri ile
birlestirdiler [89, 90]. Salinict siddetleri ve gecis olasiliklarini 6l¢gmek icin kullanilan
tekniklerin en kapsamli bir incelemesi Huber ve Sandeman tarafindan verildi [91].
Mn D’in atomik enerji seviye yapilari, miimkiin gecislerin binlercesi ve enerji
seviyelerinin yiizlercesi ile karigsmis oldugu belirtilmektedir. Mn I’in temel seviyesi
3d°(°S)4s® °Ss,’dir. Fakat 4s ve 3d tabakalart ve 3d’nin?, 3d°nl ve 3d’
konfigiirasyonlart i¢in Mn [D’in terim yapilarindaki tiim ozellikler birbirine ¢ok

yakindir.

Blackwell ve arkadaslar1 dalga boyu 209-2780 nm araligim1 kapsayan Mn [
spektrumundaki 44 gecis i¢in salinici siddetlerinin laboratuar o6l¢timlerini yaptilar
[92]. Melendez ve Barbuy, laboratuvar ve hesaplama ¢izgi listelerinin bir araya
getirilmesiyle J ve H bantlarinin (1,00-1,34, 1,49-1,80 um) kizil6tesi bolge yakininda

bir ¢izgi listesi olusturdugunu gosterdiler [93].

Bu calismada Mn 1 i¢in yapilan birinci hesaplamada; cift parite icin 3d°4s?, 3d%4s,
3d°4sns (n=5-8), ikinci hesaplamada; 3d’ns® (n=4,5), 3d°ns (n=4,5) ve her iki
hesaplamada da tek parite icin 3d’4snp (n=4,5), 3d%p konfiglirasyon takimi
kullanilmistir. Ugiincii hesaplamada ise ¢ift parite igin 3d°ns? (n=4,5), 3d°ns (n=4,5),
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3d°4s5s ve tek parite icin 3d°4snp (n=4, 5), 3d°np (n=4.5) ve 3d’4s4f konfigiirasyon
setleri kullanilarak bu seviyelere ait enerji degerleri hesaplandi. Ayrica 3d—4p ve 4s—
4p elektrik dipol (E1) gecislere ait gecis olasiliklari, dalga boylar1 ve agirlikli salinict
siddetleri hesaplandi.



BOLUM 2. HESAPLAMA YONTEMLERI

2.1. Hartree-Fock Problemi

Hartree tarafindan formiile edilen yaklasimin baslangic noktas1 zamandan bagimsiz
parcacik modelidir. Bu modele gore her elektron, c¢ekirdegin ¢ekici alan1 ve diger
elektronlar nedeniyle itme etkilesmelerinin ortalama etkisini hesaba katan bir etkin
potansiyelde hareket ettigi icin bu potansiyelin se¢cimi 6nemlidir. Cok elektronlu bir
sistemdeki her elektron kendi dalga fonksiyonu ile tanimlanir. Bu varsayimlar altinda
Hartree, Hartree denklemleri olarak bilinen denklemleri tiiretti. Bu denklemler, bir
elektronun bir digerine bagh yiik dagilimi seklinde kathi radyal denklemlerdir.
Hartree bu denklemlerin ‘6zuyumlu alan’ (self-consistent) denilen tekrarlamali bir

yontem ile ¢oziilebilecegini dnerdi.

Hartree toplam dalga fonksiyonu, atom ya da iyon i¢in elektron koordinatlarina gore
antisimetrik degildir. Pauli’nin disarlama ilkesi ile getirilen bu antisimetri geregini
dikkate alan Hartree yoOnteminin genellestirilmesi 1930 yilinda Fock ve Slater
tarafindan yapildi. Bu yontem Hartree kuraminin genel bir hali olarak bilinen

Hartree-Fock yontemidir.

Hartree-Fock yaklasiminda bagimsiz pargacik yaklasikligi ve Pauli’nin digsarlama
ilkesine uygun olarak N elektronlu dalga fonksiyonunun bir ¢ Slater determinanti
veya baska bir deyisle, bireysel elektron spin-yoriingemsilerinin antisimetrik bir
carpimi oldugu varsayilir. En iyi bireysel elektron spin-yoriingemsilerini bulmak
icin, Slater determinantinin en iyi sekli degisim (varyasyon) yontemi kullanilarak
elde edilir. Bu nedenle, Hartree-Fock yontemi degisim yonteminin 6zel bir halidir.
Buna gore Hartree-Fock yontemi atomlarin dalga fonksiyonu ve enerjilerini

belirlemenin bir ilk adimidir. Hartree-Fock yonteminin uygulanmasi, atomlara ya da
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atomlara ya da iyonlara simirlandirilmamakta ve bir molekiill veya katidaki

elektronlar gibi baska sistemlere de uygulanabilmektedir.
2.1.1. Bireysel spin fonksiyonlar1 ve Slater determinanti

Merkezi alan yaklasikliginda, tam Hamiltonyen, ayristirilabilir A, Hamiltonyen ile

yer degistirir:

H~H,= ) (—lvf—gwm)j (2.1)
2 r

l

Tam Hamiltonyen gibi, yaklasik Hamiltonyen HO;L2, L, S?ve S, toplam agisal
momentum islemcileri ile sira degistirir ve daima H,’in Ozfonksiyonlari, bu

islemcilerin 6zfonksiyonlar1 olarak seg¢ilebilir.
Hy,(q,5-.4,) = EY,(q;,--.qy) (2.2)

oldugundan ve H ayristirilabildigi icin 6zdeger ve dzfonksiyonlar sirasiyla

E=YE 23)
ve
V(g y) = [ [ 0(@:0) (2.4)

olarak yazilir. ¢(¢;;q;) ile temsil edilen bireysel spin-yoriingemsileri, bir-elektron

denklemlerinin ¢coziimleridir. Tek elektron fonksiyonu veya spin yoriingemsi,

oa.q) =L Pl )Y, (6.9)X,, (0) 2.5)

r
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olarak ifade edilir. Burada ¢Oziimler a =nlmm_ kuantum sayilar ile gosterilir.
Coulomb goriisiiniin aksine genel potansiyeli U (r) olan tek elektron enerjisi E, hem
n hem de [’ye baghdir. Burada Y™ (8,¢) kiiresel harmonikler ve X, (0) spin

fonksiyonlari, sirasiyla yoriinge ve spin agisal momentum islemcilerinin 6z

fonksiyonlaridir:

I*Y" (6,9) =1L+ DY," (6,9) (2.6)
LY (8,9) =mY/" (6,9) 2.7)
s (0,9) = s(s+1)Y," (6, 9) (2.8)
S X, (0)=my, (O) (2.9)

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

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

olusturulur:
N

(g, qy) = A] [ #(@34,) (2.10)
i=1

Bu fonksiyon,

¢ asq) 0(sq,) ... 9(eqy)

_ 1 (9(a,q) &(iq,) ... O0(a,qy)
<1>(q1,m,qN)—W
Mayiq) Payiq,) ... (&yiqy)

(2.11)

ile verilen bir Slater determinantidir. Bu gosterimde, iki elektronun & = nlm;mg dort

kuantum sayilar1 ayn1 degerlere sahipse ®(q,...,qp ) toplam dalga fonksiyonunun
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0zdes olarak yok oldugu goriiliir. Boylece, atomun izinli durumlari i¢in iki elektron
ayni kuantum sayilarina sahip olamaz. Bu, Pauli tarafindan ileri siiriillen disarlama

ilkesidir. Determinant ¢; =¢; oldugunda, yani ayn: spinli iki elektron ayni uzay

koordinatlarina sahip ise sifir olur.

Slater determinantinin paritesini  belirlemek i¢in, paritesi (—1)1 olan spin

yoriingemsilerin her biri yazilir. Boylece Slater determinantinin paritesi,

7=l Db (=Dl = (=DZ (2.12)

olur. Burada paritenin cift veya tek olmasi, yoriinge acisal momentum kuantum

sayilarinin toplaminin tek veya cift olup olmadigina baglidir.
2.1.2. Degisim (varyasyon) yontemi
Schrodinger denklemini ¢dzmek i¢in degisim yontemleri, 6zdeger problemlerinin

yeniden bi¢imlendirilmesi icin gerekmektedir. Bag halleri icin Schrodinger

dekleminin ¢6ziimiinii bulmak, y dalga fonksiyonlarin1 bulmaya es degerdir. Enerji

fonksiyonu,
H
EWy) :—<W| |W> (2.13)
(vlw)

seklindedir. Bu enerji, sinir sartlarinda y ’deki Oy degisimlerine gore birinci
dereceden kararli bir enerjidir. Sinir sartlarina ilave olarak, bu degisimin beklenen
degerinin integrallenebilir olmas1 gerekir yani siireklilik ve farklilik 6zelliklerine de
sahip olmalidir. Iki problemin 6zdes oldugunu gostermek icin, € nin d¢ degisiminin

hesaplanmas1 gerekir. Bu degisim,

(W +0W)—e(W) =0+ O0((%€)*) (2.14)
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seklindedir. (2.13) denklemindeki enerji ifadesini kullanarak ve oy 'nin birinci

mertebeden terimleri <§// |W> ile carpildiginda,

Se(y|w)=(Sy|H —e)|w)+(w|H — ()| 5v)

=2(8y|H -ew)|y) (2.15)

esitligi elde edilir. Burada H, bag halleri i¢in hermityen olmalidir. (2.15) ifadesinde

£(w) kararli ise d¢ degisimi sifir olmaktadir ve bunun sonucunda da

(oy|H—e(w)|w)=0 (2.16)
elde edilir. Buradan
(H—eW)|y)=0 (2.17)

esitligi elde edilir. Bunun tersine, ¥, H nin bir 6zfonksiyonu oldugu durumlarda ise,
0 =0 olur ve &(w)normallesme kosuluyla kararlidir. (2.13) denklemiyle ifade
edilen enerji fonksiyonu, normallesmemis  fonksiyonlar1 cinsinden tanimlanir.

Bir¢ok durumda, degisimleri normallesmis fonksiyonlar uzayina kisitlamak uygun

olmaktadir:
(wlw)=(v+dy|y+oy)=1 (2.18)
Bu degisim probleminin ¢6ziimii, ¥ normallesme zorunlulugu altinda optimizasyon

(en 1yiyi bulma) problemi ic¢in bir ¢oziim ise, sinir sartlarini saglayan y ’deki tiim

oy degisimlerine gore birinci dereceden kararli olan

Fy)=ew)+A{y|y) (2.19)

bir fonksiyonu saglayacak sekilde bir A ‘Lagrange ¢arpani’ ortaya ¢ikar.
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2.1.3. Yaklasik degisim coziimleri
(2.19) degisim problemi tam olarak ¢oziilemedigi i¢in bunun yerine, yaklasik

¢Oziimlerin bulunmasi gerekmektedir. Bunun i¢in izlenebilecek yollardan biri

o=(q,0q,,..,a, ) parametrelerine bagl olarak secilen ¥, degisim fonksiyonunu

se¢mektir:

v, =¥, (%q,...qy) (2.20)

Bu parametreler, parametreler degisimine gore,

F@)=eW,)+A{y,|v,) (2.21)

fonksiyonelinin kararlilik sartlarindan belirlenir. Bu sartlar, A ile, <l//v l//v>=1

saglayacak sekilde,

oF@ i=1,..n (2.22)
oa,

1

ifadesinden elde edilir. Bu, lineer olmamasina ragmen bilgisayarda c¢oziilebilen sonlu

bir problemdir ve ¥, ve £(y,) degisim fonksiyonu iceren fonksiyon uzay: i¢in de

gercek ozfonksiyon ve 0zdegerin en iyi tahminlerini gosterir. Degisim fonksiyonu
gercek Ozfonksiyon gibi agisal simetriye ve ayni pariteye sahip olmalidir. Ayrica,
degisim fonksiyonu degisken olmali ve uygun Ozfonksiyonun 06zelliklerini
icermelidir. (2.18) nomallesme sartina ek olarak, degisim parametrelerinin bundan

baska sinirlandirmalart da vardir. Bu sinirlandirmalar genel olarak,

C(x)=0, i=1..m (2.23)
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seklinde yazilir. Burada C, kisitlama fonksiyonlari olarak isimlendirilir. Bu durumda

Lagrange carpanlari, kisitlamalarin her biri i¢in bilgi verir ve problem, izinli

degisimlere gore kararl olan
F(e)=eWy,)+ Y AC(@) (2.24)
i=1

fonksiyonu sonucunda ortaya cikan parametreleri bulmaktir. Ayrica, Lagrange

carpanlar kararl ¢6ziimiin tiim sinirlandirmalarini saglayacak sekilde olmalidir.
2.1.4. Matris o6zdeger denklemi

Basit fakat cok onemli olan degisim fonksiyonu,

N

w(yLS)=> c®(¥LS) (2.25)

i=1

seklinde verilir. Burada ®(y,LS) konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin bilindigi kabul
edilir ve sadece ¢, katsayilarinin belirlenmesi gerekir. Bir ¢ok durumda CSF

(Konfigiirasyon Hal Fonksiyonlari-Configuration State Function) ortonormaldir.

Normallesme sarti,

S

(wly)=2 ¢ =1 (2.26)

L

]
—_

olarak verilir. Bu ifade (2.21)’de yerine yazilirsa ve katsayilardaki degisimlere gore

kararl1 olacak sekilde fonksiyon,

Hc =-Ac (2.27)

ile verilir. Burada H, elemanlari
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H, = <<I>(}/iLS)|H‘CI>(}/jLS)> (2.28)

olan Hamiltonyen matrisidir ve —A4 agilim katsayilarinin siitun vektoriidiir. Yalnizca,
—A i¢in, H’nin bir 6zdegeri oldugunda normalize olmus ¢6ziim mevcuttur. Boylece
sinirlandirilmis degisim problemi bir matris 6zdeger problemini verir. Hamiltonyen

matrisi hermityen oldugu i¢in, 6zdeger denklemine karsilik gelen

A <. <-A..S-4, (2.29)
gercek Ozdegerlere ve M tane

C, = (ClprerCop ) cLcp =0y (2.30)

ortonormal ¢oziimlere sahiptir. M ¢oziimlerinin disinda, bir veya birkag¢ tane gercek
dalga fonksiyonlarmna gore iyi yaklasikliklar vardir. Farkli c¢oziimler icin &(y)
degisim enerjileri, matris 6zdegerlerini elde etmeye esdegerdir. Bunun kolaylikla
—A’ya esit oldugu gosterilebilir. Normallesme kisitlamasi ile elde edilen Lagrange

carpani cogunlukla E ile gosterilir:
Ew)=F (2.31)

Yaklasik dalga fonksiyonlarinin elde edildigi bu yontem ‘konfigiirasyon etkilesme

yontemi’ olarak isimlendirilir.
2.2. Elektronlar Arasi1 Karsihikh Etkilesme (Korelasyon)

Hartree-Fock yontemi pek ¢ok atomik 6zelligin oldukga iyi tahminlerini verir. Fakat,
analizler dikkatli bir sekilde yapildiginda, bazi sistematik farkliliklarin oldugu
gozlenebilir. Gozlenen veriler relativistik etkiler, sonlu kiitle ve ¢ekirdek hacmi gibi
diger etkileri icerir ve 1s1yan atomlar icin kii¢iik degerlere sahiptirler. Boyle sistemler
icin farkliligin en biiyiik kaynagi, Hartree-Fock ¢dziimiiniin Schrédinger denkleminin

gercek ¢oziimiine bir yaklasiklik olmasi gerceginden ve elektronlarin hareketindeki
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karsilikli etkilesme (korelasyon) fikrinin ihmalinden ortaya cikar. Hartree-Fock
yonteminde, her bir elektronun diger elektronlar tarafindan belirlenen bir alanda
bagimsiz olarak hareket ettigi kabul edilir. Bu nedenle enerjideki hata Lowdin

tarafindan ‘korelasyon enerjisi’ olarak tanimlanir:
EKor — ETam _ EHF (232)

Burada E'™ , gdzlenen enerji degildir, bir dizi kabullenimleri esas alan Schrodinger

denkleminin ¢oziimiidiir ve E”" Hartree-Fock enerjisidir.

2.3. Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock Yontemi (relativistik olmayan

durumlarda)

Cok elektronlu bir sistemin durumu bir kismi diferansiyel denklemin ¢oziimii olan ve

dalga denklemi olarak isimlendirilen bir ¥ dalga fonksiyonu ile tanimlanir:
(H-E)y=0 (2.33)

Burada H sistemin hamiltonyen islemcisi ve E toplam enerjidir. H islemcisi atomik,
molekiiler ve kati durumlar gibi sistemlerin yani sira kuantum mekaniksel durumlara
da (relativistik olmayan, Dirac—Coulomb ya da Dirac-Breit gibi) baghdir.

Relativistik olmayan atomik sistemler i¢in Hamiltonyen (atomik birimlerde)

N

19 g2, 22) 5o
H_—EZ(V[ + p J+Zr (2.34)

i=1 i T

seklindedir. Burada Z, N elektronlu atomun cekirdek yiikii; r, i. elektronun

cekirdege olan uzakligi ve r,, i ve j elektronlar1 arasindaki uzakliktir. Bu denklem

ij
sonsuz kiitleli bir nokta ¢ekirdegin varsayimi altinda tiiretilmistir. H iglemcisi hem

kesikli hem de siirekli spektruma sahiptir. Birinci durum icin kesikli spektruma sahip

olan l//(rl,rz,...,rN) dalga fonksiyonlar1 veya 6zfonksiyonlar bir olasilik yorumuna
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sahiptir. Yani karesi integrallenebilir olmalidir. Bu fonksiyonlarin cogunlukla
normallesmis olduklar1 kabul edilir. Integralinin alimyor olmasi ise tiim uzay
koordinatlar1 iizerinden integral alma ve tiim spin koordinatlar1 iizerinden toplam
anlamindadir. Ikinci durumda ise bu kisitlama gecerli degildir. Schrodinger
denklemine elektron spini bilgisi dahil degildir; fakat spin fonksiyonlar
belirtildiginde fiziksel olarak anlamli ¢oziimler, herhangi iki elektronun tiim
koordinatlarinin yer degisiminde antisimetrik Ozellik gosterir. Ayrica L,M,,S, ve

M acisal momentum kuantum sayilarina ek olarak, Hamiltonyen islemcisinin

ozfonksiyonlar1 bunlarin pariteleri ile gosterilir. Parite islemcisi I ise,

y(r,0,,...1,,0y) =W (=F,0,,....—Ty,0) (2.35)

bagmtist ile tanimlanir. Parite islemcisinin tanimindan I1> =1 ve 6zdegerinin *1
oldugu aciktir. Parite islemcisinin +1 0Ozdegerine ait Ozfonksiyonlar cift, —1

O0zdegerine ait Ozfonksiyonlar ise tek parite olarak isimlendirilir. Relativistik

N
olmayan Hamiltonyen, toplam acisal momentum islemcisi L = ZZ,. ve toplam spin

i=1
N
acisal momentum islemcisi S = z s, ile sira degistirir. Yani ,

i=1

[H,L]=[H,S]=0 (2.36)

dir. Buna gore H, L’, L.,S > ve S, aralarinda sira degistiren iglemciler takimi
olusur. ¥, H 'mn 6zfonksiyonu oldugu icin ve H; L7, L,, S? ve S, ile sira
degistirme 0zelligine sahip oldugu icin ¥ bu islemcilerin de 6zfonksiyonudur. Bu
islemcilerin es zamanh 6zfonksiyonlar1, w(yLM ,SM;q,,....q,) olarak gosterilir. ¥

ise ek kuantum sayilarini gosterir.

Atomlar i¢in Schrodinger denklemi ¢ok elektronlu sistemler i¢in en basit denklemler

arasinda yer almaktadir. Schrodinger denkleminin ¢dziimii i¢in hesaplama modelleri,
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diger ¢ok elektronlu sistemlere ait ¢6ziim modelleri ile ortak bir¢ok 6zellige sahiptir

ve burada gelisen fikirler onlara da uygulanabilir.

Atomik oOzelliklerin tahmini, teoriksel fizik ve hesaplamali teknikler arasindaki
etkilesim ilgi ¢ekicidir. Cok cisim problemi olarak daha fazla fiziksel etkilerin dahil
edilmesiyle daha yiiksek dogruluklu ¢oziimler elde edilir. Ornegin, cekirdegin sonlu
kiitlesi ve sonlu hacminin etkisinin alinmasidir. Fakat mevcut fiziksel arastirmaya
konu olan gercek sistem kadar daha dogru hamiltonyenin kullanimina da ihtiyag

vardir.

Dalga denkleminin yiiksek boyutlu olmast nedeniyle yaklasik yontemlerin
kullanilmasi gerekir. Dalga fonksiyonundaki konfigiirasyon etkilesme modeli ¢cok

basarili bir modeldir. Belirli bir yLS durumu i¢in ¥, ¢, M tane antisimetrik CSF’nin

bir agilimi olarak yazilir:
M
v, ({x,})= 2 co(rLS{r}) (2.42)

@(%LS) lerin her biri S toplam spin ve L toplam agisal momentumun bir
ozfonksiyonudur. Burada {r}={r.6.4.0,....1,.6,.0,.0,} dir. r. 6, ¢ i
boyutlu uzay kiiresel koordinatlardir. ¢, j elektronu i¢in spin uzay koordinati ve

LS hallerinin tam belirlenmesi i¢in ihtiya¢ duyulan y herhangi bir kuantum sayisini

temsil etmektedir. Her bir CSF, terimlerin lineer bir birlesimidir:

N
1
[1-+, 0%, 6,.9)2,, ) (2.43)
=t T
Burada Y, , kiiresel harmonikler ve ¥, , spin fonksiyonu (spinor) olarak adlandirilir.

Uygun bir cebir kullanarak, yoriinge ve spin momentlerinin ciftlenimleri belirlenir.
N
J

y, tarafindan, c¢iftlenim gibi kuantum sayilarinin {n i j} . seti belirtilir. Radyal
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fonksiyonlar, P,(r), bilinen fonksiyonlar olabilir ya da belirlenmesi gerekebilir.

< yLS “Pﬂs> =1 oldugunu varsayarak (2.32)’den atomun toplam enerjisi

E= <l//7LS ‘H ‘ l//;/LS> (2.44)

ile verilir. 1/ r; icin ¢oklu agilimi ve (2.42)’i kullanarak

k

k
ri =Y i (cos ) (2.45)
ij >

elde edilir. Burada r. ve r, sirasiyla r, ve r;’den daha kiigiik ve daha biiyiik degere

sahiptir anlamindadir. P* (Cos 19) , cosB’ya ait bir Legendre polinomudur. Burada &,

r, ve r;arasindaki ag1 degeridir.
Enerji;

E=YccH, (2.46)
ij

= Zcicj [ D> AR (s,t;u,v)—%ZCZfWLWJ (2.47)
7]

stuv:k qw

seklinde ifade edilebilir. Burada R* Slater integralleri,

R*(st;u,v) = j Jdra’rP(r)P(r) peRAGIAG (2.48)

00 >

ve L, bir elektron integralleri,
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L,= o]drB](r) [d_2+2_Z_ l(ljl)} P,(r) (2.49)
0 dr r r

seklindedir. Ayrica burada F, =P, kisaltmas: kullanilmistir. A" ve C;’W acisal

katsayilar olarak isimlendirilir ve Racah cebirini kullanarak hesaplanabilir. Ciinkii
(2.48) denkleminin integralindeki iist sinir nedeniyle Slater integralleri genellikle bir
boyutlu integralle gosterilen birinci dereceden bir diferansiyel denklem c¢iftini

¢ozmekle elde edilir. Boylece bu integraller ¢oziimsiiz degildir.

H, =(D(y,LS)|H|D(y,LS)) (2.50)
elemanli M x M simetrik matrisi, etkilesim matrisi olarak isimlendirilir. (2.46)
denklemine degisim sartlari uygulandiginda ve c¢oziimde (tim 1 degerleri icin

dE/dc, =0 olacak seklide) katkilarla gosterilen kararli enerjiyi alarak

(H-E)c=0, H=(H,) 2.51)

matris 6zdeger problemi elde edilir. Boylece toplam enerji etkilesim matrisinin bir
0zdegeridir ve dalga fonksiyonunun acilim katsayilari ilgili 6zvektorii olusturur.

Fakat etkilesim matrisini hesaplamak i¢in radyal fonksiyonlar biliniyor olmalidir.

MCHEF yontemi, yalmizca agilim katsayilarindaki degisimlerin uyumu ile degil aym
zamanda enerjisinin de kararl1 olmasi gerektirir. Ayrica radyal fonksiyonlardaki
varyasyonlar i¢in de uyumlu olmalidir. Bu sartlar katli integrallenebilen diferansiyel

denklem sistemini verir:

d Pnlz(r) = [l(l 42_1) _E[Z_Ynz(r)]""snz nli|Pnl(r) +G,(r) (2.52)
dr r r '

P, icin MCHF denklemi olarak isimlendirilir ve P, ’nin saglayacagi sinir kosullari

(P, =0,lim P, (r) =0) i¢in ¢oziimiin olmas: gerekir. Bu denklemde
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o k
' ' r '
Y.(r)=rY ay [dr'P(r) P (2.53)
Jk 0 >
ve
oo ' ]"k .
G(r= 3 b P(r)[drP.(r) b )+ > [&,P(r)+c,LP] (2.54)
j#isi jk 0 > ’ j#i

dir. Sabitler, &

nl,nl

(kosegen parametreleri) ve € (kosegen dis1 parametreler)

radyal fonksiyonlarin ortonormalligini saglayan Lagrange carpanlar ile iliskilidir ve

L, (2.49)daki koseli parantez icindeki operatordiir. a ve ¢, acilim

ijk > bii'jj'k ij
katsayilart swasiyla R, j:i,j), R'(,j:i,j) ve L, integrallerinin agisal

katsayilarinin basit ¢carpanlaridir.

MCHEF problemi tekrarlamali olarak ¢oziiliir ki bu da MC-SCF (multiconfigiiration
self-consistent field-cok konfigiirasyonlu 6zuyumlu alan) yontemi olarak bilinir.
Tahmini radyal fonksiyon kullanarak acilim katsayilar1 belirlenir. Sonra radyal
fonksiyonlar giincellenir ve boylece kararli enerji elde edilene kadar yeni bir
etkilesim matrisi hesaplanir ve son olarak acilim vektorii elde edilir. Bu siire¢ ‘0z

uyumlu alan’ olarak adlandirilir ve 6z uyum saglanana kadar tekrarlanir.
2.4. Relativistik Etkiler ve Breit-Pauli Hamiltonyeni

Relativistik olmayan kuantum mekanigi hafif (disik Z’li) atomlar icin oldukca
dogru sonuglar verir. Ancak, relativistik etkiler de teorik tahminlerin deneyler ile iyi
bir uyum saglamasi icin dikkate alinirsa daha iyi olur. Biiyiik atomlara ve yiiksek

iyonlagsmis sistemlere dogru bu etkilerin 6neminin daha da arttig1 bilinmektedir.

Relativistik etkileri dikkate almak icin, c¢ok elektronlu bir sistem icin Dirac
denklemini ¢6zmek yerine Schrodinger denklemine en diisiik mertebeden relativistik
katkilar1 almak yeterlidir. Bu katkilar, o’ mertebesinde alindiginda olusan

Hamiltonyen, Breit-Pauli Hamiltonyeni olarak bilinir. Bu Hamiltonyen daha iyi bir
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uyum saglamak icin izlenecek yaklasiklik i¢in bir temel olusturmaktadir. Bu
Hamiltonyen, relativistik olmayan bir Hamiltonyene birinci derece diizeltmedir.

Ancak, yiiksek derece katki teorisinde yanlis sonuglar verebilmektedir.

Breit-Pauli Hamiltonyeni,

Hy, =H,,+Hy +Hg (2.55)

seklinde ifade edilebilir. Burada H ppg relativistik olmayan (Non-Relativistic) ¢ok
elektron Hamiltonyenidir. L ve S ile sira degistirme ozelligine sahip olan H gy,

islemcisi relativistik kayma islemcisidir. Bu islemci,

Hy=H, +H, +H,,+H,,+Hg (2.56)

seklindedir. Burada H,,. kiitle diizeltmesi, H,, ve H,, tek ve iki cisim Darwin
terimleridir, H,, yOriinge-yoriinge etkilesme terimi (Orbit-Orbit), H g, spin-spin

(Spin-Spin Contact) etkilesme terimidir:

at
Hye == 2 (V])'V; (2.57)
i=1
a’Z L 1
H, =—=—=>Vi=) (2.58)
8 i=1 r
ot & 1
H,,=—=-> Vi) (2.59)
43 T

o’ | pep; | 110D,
H,,=- Z{ -+ ]r3 j:l (2.60)
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(2.61)

i<j

H,., islemcisi spin ve yoriinge acisal momentumlar arasindaki etkilesimi

tanimlamaktadir. Bu islemci bir etkilesme terimi oldugu icin L ve S ile sira
degistirmemektedir. Ancak, J=L+S toplam agisal momentumla sira

degistirmektedir. ince yap1 islemcisi,

Hps=Hg, +Hgy, +Hg (2.62)

seklindedir. Burada H, cekirdek spin-yoriinge etkilesme terimi, H,,, spin-diger

yoriinge etkilesme terimi, H ¢ spin-spin etkilesme terimidir:

_aZ& 1
> Lol (2.63)
2 X p,
Hypy =-S5 305 g o) (2.64)
2 i<j rij
N S )(S, T,
H, :azzi{si -si—3L§l”):| (2.65)
i<j Ty ‘ B

(2.55) Breit-Pauli Hamiltonyeni, J toplam agisal momentum islemcisi ile sira
degistirir. Boylece karsilik gelen dalga fonksiyonlar1 J? ve J, nin de

ozfonksiyonlaridir. Cok konfigiirasyon yaklasiminda, Breit-Pauli dalga fonksiyonlari

M
w(OIM ;)= c;®(y;L;S;IM ;) (2.66)
i=1

seklinde elde edilir. Burada ®()L.SJM ;) LSJ ciftlenmis CSF’lerdir. Yani,
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POLSIM ;)= D (LM [ SM g |LSIM ; )D(AM [ SM g) (2.67)
M, M,

seklindedir. Artitk L ve S iyi kuantum sayilar1 olmadigindan farkli LS ’li CSF’lerin
(2.65) acilimina dahil edilmesi gerekir ve farkli LS terimlerin bir karisimi elde
edilir. Bu durumda, dalga fonksiyonu ara ciftlenimde verilmektedir.

CSF’leri olusturan radyal fonksiyonlar o©nceki relativistik olmayan MCHF
gosteriminden alinir ve sadece agilim katsayilar iyilestirilir. Daha 6nce tanimlandigi
gibi

Hc=FEc (2.68)

seklinde matris 6zdeger problemi elde edilir. Burada H ,

matris elemanli Hamiltonyen matrisidir. Boylece Breit-Pauli Hamiltonyen’inin
0zdeger ve 6zfonksiyon problemi her J degeri i¢in kdsegen bir matris ve CSF’lerin

ciftlenmis LSJ arasindaki matris elemanlarim azaltir.

Breit-Pauli Hamiltonyeni, relativistik olmayan Hamiltonyen’e birinci dereceden
pertiirbasyon diizeltmesidir. Breit-Pauli relativistik diizeltmeler cercevesinde bir
seviyenin enerjisi

E=FE +E+E. (2.70)

olarak elde edilir. Burada E,,

Eye =(yLSIM | H | yLSIM , ) (2.71)

seklinde hesaplanan relativistik olmayan enerjidir. E,;,
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Eqs =(yLSIM | H 5| yLSIM ;) (2.72)

olarak hesaplanan relativistik kayma enerjisidir. Bu kayma enerjisi LS terim

enerjisinin kaymasini gosterir. Ince yap enerjisi E,.,

E. =(yLSIM ,|H .| yLSIM ;) (2.73)

E.=E,+E,+Eg (2.74)

olarak yazilir. Burada E,,, E,,, ve E sirayla spin-yoriinge, spin diger yoriinge ve
spin-spin islemcilerine karsilik gelen enerjilerdir. Ince yapi enerjisi J kuantum
sayisina baghdir ve E,, relativistik olmayan terim enerjisinin LS yarilmasini etkiler.

Belirli L ve S’ ye karsilik gelen miimkiin J degerleri

J=|L-S

L-S|+1,...,

: L+S| (2.75)
seklindedir. Spin-spin terimleri ihmal edildiginde ardisik iki J ince yap1 seviyeleri

arasindaki enerji farki

AE,, =2&] (2.76)

dir. Burada &=¢&,, +&,,(7LS) olur. Bu ince yapi igin Lande aralik kurali olarak
bilinir. & pozitif ve ince yapi enerjisi J ile artiyorsa ince yapinin normal oldugu, &

negatif ise aksi soylenir. Cogunlukla spin-spin terimi 6nemli bir katki saglar ve ihmal
edilemez. Bu durumda Lande aralik kurali bozulur ve ince yapi diizensiz bir davranis

gosterir.
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2.5. Enerji Seviyeleri Arasindaki Gegisler
2.5.1. Gegisler ve gecis ozellikleri

Bir atomik sistemin enerji seviyeleri genellikle yar1 omrii sonsuz olan haller olarak
kabul edilir. Bir elektromanyetik alan varliginda bu durum degisebilir. Sogurulan
foton, atomu veya iyonu yiiksek seviyelere uyarir, uyarilmis iyon elektromanyetik

alan yoklugunda kendiliginden yayma ile bozunur.

Iki hal arasindaki elektromanyetik gecis, acisal momentum ve fotona eslik eden

parite ile tamimlanir. Sogurulan veya yayimlanan fotonun paritesi n=(-1)* (k acisal

momentum) ise gecise elektrik cok-kutuplu (Ek) gecis, paritesi n=(-)*" ise

manyetik cok-kutuplu (MKk) gecis denir. Her gecis paritesi © ve ranki k& olan 0;[ (k)

kiiresel tensor islemcisi ile tammmlanir. Bu, elektrik ve manyetik gecisler ig¢in

sirastyla,
k v k k
Ec(] ) — Zr (l')C(g )(i) 2.77)
i=1
ve
MP = afk2k —1){%MA§/‘) +%g SMBC(/‘)} (2.78)

seklindedir. Burada MAék) ve MBék)

N k
MAD =3 kDl iy (l-)]; ) (2.79)
i=1

(k) & ke [ k=1) ;o (D) o [B)
MBy” = 2 r OICT R xsT0) (2.80)
i=1
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seklinde tanimlanir.

Bir y'J'M" iist seviye ve bir ¥ JM alt seviye arasindaki gecisi tanimlamak icin gecis

integrali;
1% om. .y 3 M) = (M |0F Py s v (2.81)
ve bilesen siddeti $™

2
S™ (M, y J'M')= Z‘I;’k(;fJM,;/'J'M') (2.82)
q

seklinde tanimlanir. Cizgi siddeti ise

o 12
S™(uM,yrm)= Y ‘< WM I10F® 1 ' m > (2.83)
M.,M g

dir. Cizgi siddeti, indirgenmis matris elemanlarinin karesidir:

.12
Sy )= Y ‘<;/JIIO;[(k) W > . (2.84)
M.,M ,q

Bir iist seviyeden bir alt seviyeye yayinlama i¢in gecis orani (veya olasiligi)

)]2k+1 S™ (I 0)

A%(VJ',W)=2C1<[“(EVJ'—EW B
o

(2.85)

ile verilir. Burada g ;' iist seviyenin istatiksel agirligidir:

gy=2J"+1 (2.86)
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Cy. ise

Cy = M (2.87)

k((2k +1)1)?

seklinde tanimlanir. Agirlikli salinict siddeti sogurma ya da yaymadaki gegisi temsil
eder. Diisiikk halde bir atom, foton sogurarak iist seviyeye uyarildiginda salinici

siddeti

pe-1 S™(d,yJ")

1
F™00.y 1=l By~ Ey)
a 8J

(2.88)

dir. Yayinlanma salinic1 siddeti de benzer ifadeye sahiptir (isareti hari¢). Esas olan

agirlikl salinici siddeti veya gf-degeridir. Agirlikli salinici siddeti

Wy I =g, ™.y T (2.89)
ile verilir.

Cogu deneyler ol¢iimlerin kolayligindan dolay: iist seviyenin yar1 émriinii verir. Bu
durumda, tiim disiik seviyelere gore cok kutuplu gecisler iizerinden toplam

alinmalidir. »'J' seviyesinin yart omrii

1

A a0
711(’7(]

Ty (2.90)

dir.
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2.5.2. Kesin ve yaklasik secim kurallar:

Kesin se¢im kurallar1 tiim konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 i¢in uygulanir. Bir atomik
hal fonksiyonu acilimindaki tiim konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 ayni paritelidir.
Manyetik dipol islemcileri -, elektrik dipol islemcileri -DF paritelidir. 1ki halin

paritesi m ve @' ile gOsterilirse;

EW.Z () (2.91)
T

seklindedir. Bir atomik hal fonksiyonu acilimindaki CSF’lerin diger bir ozelligi

toplam J ile ilgilidir:
Al =J-J'=0=%1,....tk k<J+J' (2.92)
J =J'=0 ise izinli degildir.

CSF’lerin acisal momentumlart aktif veya pasif olarak simiflandirilabilir. Pasif
momentumlar, aktifler (2.85)’deki kurala gore olusurken degismeyecektir. Dikkate
alinacak ilk kural, uzaysal ve spin uzayini temsil eden farkli islemcilerin ranklarina

(k)

baglidir. Spin i¢in £’ islemcisinin spininden bagimsizdir ve spinler daima elektrik

cok-kutuplu gecisler icin pasiftir. Se¢im kurali,
E®.  As=0 (2.93)

olarak 6zetlenebilir. Ayni secim kural MAC(]k) islemcisi i¢in de gegerlidir.

Uzaysal acisal momentumlarina ait se¢cim kurallarin1 elde etmek igin, E (%)
islemcisine karsilik gelen tensoriin rankinin k& olmasina dikkat edilmelidir ve se¢im

kurali
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EX©. AL =021,k k<L+L (2.94)

dir. Uzay tensorii MA", krankh ve MB", k—1 rankli ise uzay ve spin

momentumlart i¢in secim kurallart;

MA™® - AS =0 AL =0%1,....k k<L+L' (2.95)
MB®: AS =0,%1 AL=0,%1,...,(k—1) k—1<L+L' (2.96)
seklindedir.

2.6. MCHF Yontemi ile Hesaplama Adimlari
2.6.1. MCHF atomik yapi paketi

Biiyiik atomik yapi problemlerinin bir 6zelligi de, bir¢ok diferansiyel etkilesim
matris elemaninin ayni Slater integralinden olusabilmesidir. Bunun ic¢in her bir
integral yalnizca bir kez olusacak sekilde veri yapisinin diizenlenmesi gerekmektedir.

Aym zamanda G,(r) fonksiyonu istendiginde, integrallerin listesi, P radyal

fonksiyonunu igeren integraller i¢in taranmasi gerekir. Eger bunlardan biri bulunursa
enerjiye olan katkis1 kolayca hesaplanabilmelidir. MCHF’deki veri yapist bu
ihtiyaglar1 karsilayan integrallerin listesidir. Her bir integralin, matrislerde yer
belirleyen gostergelerin bir ¢ifti ile katsayilarin bir seti i¢in bir belirleyiciligi vardir

Bu veri yapisi (2.47)’nin yeniden diizenlenmesine karsilik gelir:

)

. 1 p
E= Zk R"(S,t;u,v)(z A;w;kcl.ch—EZqu( c;wc,.cj] (2.97)
stuv; i qw

Burada A’ ya da C) integralde gorinmeyen matris elemanlar igin sifirdur.

Alternatif olarak i ve j lizerinden toplam belirli integralden gelecek olan katkilari

iceren matris elemanlart ile sinirh olabilir.
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MCHF atomik yapr paketinde, bir interaktif program olan GENCL, bazi basit
kurallar1 kullanarak konfigiirasyon listesini olusturmak icin kullanilir. NONH
programi, etkilesim matrisi ve enerji acilimini tanimlamada kullanilan integralle ilgili
listeyi ve acgisal katsayilar1 olusturur. Eger radyal fonksiyonlar dnceden belirlenirse
bir CI programu secilen 6zdegerleri ve Ozvektorleri belirler. Ozel bir durum igin
radyal fonksiyonu iyilestirerek elde edilenden daha iyi bir sonuca ulasilabilir. Atomik
yap1 paketi, hem karistm katsayilarini hem de radyal fonsiyonlar1 hesaplayarak

tyilestirme (optimizasyon) problemini ¢ozer.

Dalga fonksiyonu bir kez belirlendikten sonra, diger atomik oOzellikler uygun

operatorlerin beklenen degerleri gibi belirlenebilir:
(ozellik) = (¥, |OP|%®,) (2.98)

Burada OP hesaplanacak olan 6zellik ile iliskili operator ve W, ile W, sirasiyla ilk
ve son durumdaki dalga fonksiyonlaridir. Bazi durumlarda enerji gibi, ¥, =¥ olur.

(2.42) denklemi (2.98) denkleminde yerine yazilirsa

(0zellik) =Y c.c, (B(,LS)| OP|D(,LS)) (2.99)

sonucu elde edilir. Operator matris eleman1 daha da genisletilmis olabilir:

(®(,LS)|OP|®(7,L8)) = Y Coeff (k.a;,a,) RI*(a;,a,) (2.100)
ik ‘
Burada a; ve a sirastyla ilk ve son durumlarin bir ya da daha cok elektron

setleridir. RI bir radyal integraldir ve mevcut olan herhangi bir ek parametredir.

Denklem (2.99) denklem (2.100)’de yerine yazilirsa
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g\ k
<OZ€lllk> = Zcicl, Z Coeﬁ‘(k,aj,aj, )RI (aj,aj,) (2.101)
i,i Joj ok
= z RI* [aj,ajv Zc,.cl, Coeﬁ”(k,aj,ale )”,J (2.102)
uf,u/,,k ii

elde edilir. Burada i ve i iizerinden toplam, katsayilari sifir olmayan tiim radyal
integral ciftleri iizerindendir. Bu toplam radyal integral oOzellikleri icin katki

faktoriidiir. (2.102) denklemi icerisinde bu kisaltmalarin kullanilmasiyla

(0zellik) = RI"(a;,a,)CF (a;,a k) (2.103)

acikca enerji acilimi i¢in denklem (2.46)’ya benzer bir sekilde integraller iizerinden

toplam gibi yeniden yazilabilir.

Boylece, matris elemanlarinin hesaplanmasi ve (2.102) denkleminin toplamlari
atomik Ozelliklerin tahmininde elde edilir. Bu matrisler simetriktir boylece kosegen
alt1 ya da kosegen iistii kisminin hesaplanmasi gerekli olabilmektedir.

2.7. MCHF Atomik Yap: Paketinde Hesaplama Adimlari

Ayn1 LS terimli dalga fonksiyonunu elde etmek icin izlenecek hesaplama adimlari

soyledir:

a) Konfigiirasyon hal fonksiyonlar iiretilir.

b) Terim icin enerji ifadesi elde edilir.

¢) Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock problemi ¢oziiliir.

d) Breit-Pauli ve kiitle polarizasyon diizeltmeleri eklenir (istenirse).

e) Cesitli atomik yap1 hesaplamalar1 olusturulur.
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2.7.1. Konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin iiretilmesi

Bu program, verilen bir atomun kapali alt tabakalarim1 okuyarak LS ciftlenim
kuralina gore c¢iftlenmis konfigiirasyon hal listesi iiretir. Verilen konfigiirasyonlarin
paritesini kontrol eder ve bu konfigiirasyon icin miimkiin olan tiim c¢iftlenimleri
olusturur. Verilen cesitli setleri, ‘referans set’, ‘aktif set’ ya da ‘tekli ve ikili
yerdegistirmeler’ islemlerinden birinin tercih edilmesiyle olusturur. / tamsayi
degerini spektroskopik sembole cevirir ve istenilen son LS terimine gore bir

konfigiirasyonun c¢iftlenimlerini yazar (Sekil 2.1).

Asagidaki setlerden biri
secilerek,

Konfigiirasyon
hal listesi

*Referans set GENCL

* Aktif set
*Tekli ve ikili yerdegistirmeler

Sekil 2.1. Konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin iiretilmesi

2.7.2. Relativistik olmayan hamiltonyenin acisal integrallerinin hesaplanmasi

NONH ile Slater integralleri ve kinetik integrallerin lineer birlesimi olarak
relativistik olmayan hamiltonyenin matris elemanlarini ifade etmek i¢in gerekli olan
acisal integaraller hesaplanir. Verilen bir konfigiirasyon hal listesi i¢in tiim matris
elemanlar1 veya secilenler hesaplanabilir. Bir tabakada s, p ve d elektronlarinin
herhangi bir sayis1 izinliyken />3 oldugu tabaka i¢in iki elektrondan fazlasi izinli
degildir. Bu integral listesi kullanilarak, relativistik olmayan radyal fonksiyonlar ve

acilim katsayilar1 hesaplanir. Yani, konfigiirasyon hal listesini okur ve relativistik

olmayan Hamiltonyen i¢in F*, G* ve R" ve bir-elektron integrallerini okuyarak

integral listesini olusturur (Sekil 2.2).
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Relativistik olmayan
Hamiltonyen i¢in matris

integralleri ve bir-elektron
integrallerinin listesi

Konfigiirasyon

hal listesi

Sekil 2.2. Relativistik olmayan Hamiltonyenin agisal integrallerinin hesaplanmasi

2.7.3. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemiyle hesaplama (MCHF)

MCHF programiyla, MCHF yaklagikhiginda relativistik olmayan radyal

fonksiyonlari, konfigiirasyon agilim katsayilar1 ve enerji hesaplanir. Radyal dalga

fonksiyonlarin1 ve agilim katsayili konfigiirasyon hal listesini olusturur (Sekil 2.3.).

*Konfigiirasyon hal
listesi

*Acilim katsayil

*Relativistik olmayan
Hamiltonyen i¢in

matris
integralleri ve bir-
elektron integrallerinin
listesi

*Dalga fonksiyonu

MCHF

konfigiirasyon hal
listesi
*Dalga
fonksiyonlari
listesi ¢ikis
dosyasi
*(Ozet dosyasi

listesi

(istenirse bir HF 6n
hesaplamadan elde
edilen)

J

Sekil 2.3. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock programi

2.7.4. Breit-Pauli Hamiltonyeninin acisal integrallerinin hesaplanmasi

Bu program, radyal integrallerin lineer kombinasyonu olarak Breit-Pauli
Hamiltonyeninin matris elemanlarini ifade etmek icin gerekli olan agisal integralleri
hesaplar. Verilen bir konfigiirasyon hal listesi i¢in tiim matris elemanlar1 veya secilen
etkilesmeler hesaplanabilir. Yoriingeler ortogonal olarak kabul edilir. Breit-Pauli LSJ
yaklasikliginda, dalga fonksiyonu farkli LS terimli konfigiirasyon hal fonksiyonlarina

acilir. Yani, J°den bagimsiz katkilar i¢in kiitle diizeltmesi, Darwin diizeltmesi, SSC
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ve OO’yu hesaplar ya da J’ye bagh katkilar i¢cin SO, SOO ve SS katkilarin1 hesaplar.

Hgp icin indirgenmis integrallerin listesini olusturur (Sekil 2.4).

Konfigiirasyon
hal listesi 7| BREIT

Sekil 2.4. Breit-Pauli Hamiltonyeninin agisal integrallerinin hesaplanmasi

Breit-Pauli
Hamiltonyenine gore
acisal integrallerin listesi

2.7.5. Konfigiirasyon etkilesmesinin hesaplanmasi (CI)

CI ile hem relativistik olmayan hem de Breit-Pauli yaklasiklifinda bir etkilesme

matrisinin 6zdeger ve 0zvektorleri hesaplanir (Sekil 2.5).

*Radyal dalga

Relativistik veya

fonksiyonlari listesi relativistik

*Agﬂnp katsay1l1 —) CI olmayan 0zdeger
konfigiirasyon hal ve 6zfonksiyonlar
listesi

J

Sekil 2.5. Konfigiirasyon etkilesmesinin hesaplanmasi

2.7.6. Gecis islemcileri icin acisal integrallerin hesaplanmasi1 (MLTPOL)

MLTPOL programu ile radyal integrallerin lineer birlesimi olarak El, E2,.., M1,
M2,... gecis islemcilerinin matris elemanlarini ifade etmek i¢in gerekli olan agisal
integraller hesaplanir. iki konfigiirasyon hali arasindaki gecis icin tiim matris

elemanlar elde edilir (Sekil 2.6).

Konfigiirasyon
hallerinin tiim
ciftleri arasindaki
acisal integraller
listesi

Ayni1 veya zit pariteli
acilim katsayili

konfigiirasyon hal MLTPOL

listeleri (iki hal i¢in)

Sekil 2.6. Gegis islemcileri icin acisal integrallerin hesaplanmasi
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2.7.7. MCHF dalga fonksiyonlarindan LS]J gecislerinin hesaplanmasi (LSJTR)

Bu program, ilk ve son haller arasindaki E1, E2,..., M1, M2,... cok kutup gecisleri
icin dalga boyu, salinic1 siddetleri, ¢izgi siddetleri ve gecis olasiliklar1 gibi gecis
verilerini elde eder (Sekil 2.7).

*Ayn1 veya zit
pariteli agilim

katsayili

konfigiirasyon hal

listeleri Gegis

* 1k ve son hallerin parametreleri
dalga fonksiyonlar1 |:> LSJTR ::> dosvasi
*Konfigiirasyon Y

hallerinin tim
ciftleri arasindaki
acisal integraller
listesi

J

Sekil 2.7. MCHF dalga fonksiyonlarindan LSJ gegislerinin hesaplanmasi




BOLUM 3. SONUCLAR VE TARTISMA

Bu calismada, yar1 dolu p ve d alt tabakali nétral azot, fosfor ve mangan i¢in seviye
yapilar1 cok-konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemi [2] ile incelenmektedir. Bu
atomlarin seviye yapilarini incelemek icin uyarilma enerjileri ve bazi diisiik seviyeler
arasindaki elektrik dipol gecis parametreleri hesaplandi. Bu tiir veriler ozellikle

astrofizikte ve lazer ¢calismalarinda 6nemlidir.

Bu atomlar icin hesaplamalar, Fischer tarafindan gelistirilen ve konfigiirasyon
etkilesme yontemlerinden biri olan ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yonteminin
kullanildig1 ¢cok konfigilirasyonlu Hartree-Fock atomik yap1 paketi [3] ile yapildi. Bu
yontemle, ¢ok elektronlu sistemler i¢in elektronlarin karsilikli etkilesmesinden ve
Breit-Pauli Hamiltonyeni c¢ercevesinde relativistik diizeltmelerden ortaya c¢ikan
katkilar dikkate alindi. Bu calismada elde edilen sonuglar, cogu NIST [4]’den olmak
tizere daha once yayimlanmis diger calisma sonuglar ile karsilastirilarak tablolarda

verildi.

Once MCHF yontemini kullanarak, secilen konfigiirasyonlar i¢in elde edilen dalga
fonksiyonlarmin baskinligini belirleyen karisim katsayilar1 ve relativistik olmayan
enerjiler hesaplandi. Elde edilen bu dalga fonksiyonlar: ile Breit-Pauli relativistik
diizeltmeleri hesaba katmak i¢in Breit-Pauli Hamiltonyeni ile kosegenlestirilerek
karisim katsayilar1 yeniden belirlendi. Bu relativistik katkilarla beraber elektrik dipol
gecislerine ait dalga boylari, gecis enerjileri, agirlikli salinici siddetleri, gecis
olasiliklar1 ve seviye enerjileri hesaplandi. Azot, fosfor ve mangana ait ¢ift ve tek
pariteli haller i¢in enerji seviyeleri sirasiyla Tablo 3.1, Tablo 3.5 ve Tablo 3.9°da
verilmektedir. Enerji tablolarinin ikinci siitununda relativistik etkilerin dikkate
alinmadigit MCHF hesabi, besinci siitunda ise relativistik etkilerin de dikkate alindig:
MCHF+BP hesabi yer almaktadir. Tablolarda birinci siitunda tek pariteli haller ‘o’
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ist indisi ile belirtildi. Bu tablolarda kullanim kolaylig1 ve karsilastirma kolaylig
acisindan enerji birimi cm™ olarak verildi. Altinc: siitunda ise karsilastirma degerleri
verildi. Ayrica, sonuclarin sunumunda kisalik agisindan konfigiirasyonlar genellikle

kapal1 tabakalar belirtilmedi.

Notral azot, fosfor ve mangan i¢cin miimkiin elektrik dipol (E1) gecislerine ait dalga
boylari, agirlikll salinici siddetleri ve gecis olasiliklarina ait sonuglar N I i¢in Tablo
3.2, Tablo 3.3 ve Tablo 3.4°te, P I i¢in Tablo 3.6, Tablo 3.7 ve Tablo 3.8’de, Mn I
icin Tablo 3.10 ve Tablo 3.11°de verilmektedir. Bu tablolarda, ikinci siitun bu
calismaya ait dalga boylarim1i gostermekte olup, {i¢lincii siitunda karsilastirma
degerleri ile birlikte A olarak verilmektedir. Dérdiincii siitunda ise logaritmik

agirlikli salinict siddetleri (log(gf)) ve besinci siitunda karsilastirma degerleri

verilmektedir. Gegis olasiliklarina ait hesap sonuglari sn” biriminde altiner siitunda
ve karsilastirma degerleri de yedinci siitunda verilmektedir. Tablolarda parantez

icinde verilen degerler ise 10’un kuvvetlerini géstermektedir.
3.1. Notral Azot (N I) icin Hesaplama Sonuclari

Azot (N I) atomunun temel hali [He]2s2p® *Ss,’dir. N I i¢in 6nce dolu 1s tabakasi
icin bir tek konfiglirasyonlu bir HF hesab1 yapildi. Daha sonra konfigiirasyon
etkilesme katkilarin1 dikkate almak i¢in degisik konfigiirasyon takimlar1 segilerek
Breit-Pauli relativistik etkilesmeler ¢ercevesinde ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock

hesabi yapildi.
3.1.1. N I’in seviye enerjileri

Degisik konfigiirasyon takimlari ile yapilan hesaplar tablolarda A, B, C ve D olarak
gosterildi. N T igin A ile gosterilen hesaplamada; tek parite igin 2s*2p’, 2s*2p°np
(n=3-7), 2s*2p*4f, 2s2p33s ve ¢ift parite i¢in 2s22p2ns (n=3-7), 2s2p4, 2s22p2nd (n=3-
6), B ile gosterilen hesaplamada; tek parite i¢in 2s%2p°, 2s®2p’np (n=3-6), 2s*2p°nf
(n=4,5) ve ¢ift parite i¢in 2s*2p’ns (n=3-6), 2s2p", 2s2p’nd (n=3.4), C ile gosterilen
hesaplamada; tek parite icin 2p’, 2p*np (n=3-5), 2p3p2, 2p2nf (n=4,5) ve ¢ift parite
icin 2s*2p”ns (n=3,5), 2s2p*, 2s*2p’nd (n=3.4), ve D ile gosterilen hesaplamada; tek
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parite igin 2p’, 2p’np (n=3-5), 2pnp> (n=3-5), 2p°nf (n=4-6) ve cift parite i¢in
2s™2p’ns (n=3,5), 2s2p”, 2s’2p°nd (n=3,4) konfigiirasyon setleri kullanilarak bu
seviyelere ait enerji degerleri hesaplandi. Bu hesaplama sonuglar1 Tablo 3.1°de

verilmektedir.

Tablo 3.1. Nétral azot (N I) i¢in E (cm™) enerji seviyeleri

Seviyeler E (cm")

Konf. Terim Emcnr J Emcrr:sp Ebiger Calismatar[4]
2s72p’ g0 0,00MBCP 32 0,00485P 0,00
2s%2p° p° 22291,11* 52 22286,65" 19224,464

21848,13" 21844,36"
19285,83¢ 19282,85¢
20866,30° 20863,87°
32 22297,69* 19233,177
21853,65"
19290,17¢
20869,94°
2s%2p° 2p? 37558,57* 12 37557.85% 28838,920
37044,36" 37040,12"
32315,23° 32313,00°
34306,78° 34307,15°
32 37559,76% 28839,306
37040,12"
32317,06°
34306,68"
2s2p’CP)3s ‘P 81454,70" 12 81387,09* 83284,070
72140,91° 72076,88"
54868,71°¢ 54804,68°¢
4631,06° 4567,03°
3/2 8143028 83317,830
72117,46"
54845,27°¢
4607,62°
52 81494,54* 83364,620
72177,33"
54905,12°¢
4667,48°
2s2p’CP)3s P 84129,85" 12 84076,38" 86137,350
75566,13" 75513,24"
58293,93°€ 58241,04°
8056,29° 8003,40°
32 84157,934 86220,510
75592,55"°
58320,35°¢
8082,70°
2s2p* p 104673,73* 52 104627,02%  88107,260
90462,42" 90416,30°
73190,22°¢ 73144,10°
22952,57° 22906,45°
3/2 104708,12%  88151,170
90496,27"
73224,07¢

22986,42°



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig’erg al1§malar[4]

2s2p*C’P)3p

2s2p*C’P)3p

2s2p*C’P)3p

2s2p*C’P)3p

2s2p*C’P)3p

ZSO

4D0

4P0

2D0

ZPO

111705,59%
98423,96°
100217,92°¢
85052,79"
114783,674
101642,40°
102608,53°¢
86770,49°

116164,83%
103799,43"
104137,34¢
87877,41°

120543,61%
109327,52"
108360,73¢
86864,05°

123416,70*
114010,04®
111109,05¢

1/2

1/2

1/2

3/2

5/2

7/2

1/2

3/2

5/2

3/2

5/2

172

3/2

104749,03%
90536,70°

73264,50¢

23026,85"

111705,10%
98422,83"

100217,54¢
85052,74°

114711,73%
101535,84"
102547,27¢
86754,16°

114736,32%
101571,99"
102568,23°
86759,63°

114776,40*
101631,228
102602,35¢
86768,74°

114830,50*
101712,41®
102648,19¢
86780,87"

116127,16%
103743,10°
104105,70°
87869,20°

116148,78*
103775,59"
104123,75¢
87873,74°

116188,26
103834,53"
104157,28°¢
87882,70°

120500,33%
109306,99"
108319,43°¢
86855,00°

120573,08*
109342,34"
108388,70°
86870,51°

123418,02%
114039,90"
111103,73¢
123416,56"
113996,02°
111112,02°

88170,570

93581,550

94770,880

94973,490

94830,890

94881,820

95475,310

95493,690

95532,150

96787,680

98864,050

97770,180

97805,840
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Tablo 3.1. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig’erg al1§malar[4]

2s"2p*('D)3s

2s"2p*('D)3s

2s2p”(*P)ds

2s72p*(*P)ds

252p*(°P)3d

252p*(’P)3d

D

D

‘P

p

p

‘F

104673,73%
90234,39°
72962,19¢
22724,54°

111662,62%
103948,62°
86676,41°¢
36438,77°

111702,974
103957,40°
86685,20°
36447,55°

107088,40%*
101704,45
84432,25¢
34194,60°

107125,16%
101738,99"
84466,80°
34229,14"

5/2

3/2

1/2

3/2

5/2

1/2

3/2

3/2

1/2

3/2

5/2

7/2

9/2

99602,88"
90233,27°
72961,08°

99603,00*
90234,68"
72962,48°
111586,63%
103867,77°
86595,56¢
36357,91°
111629,574
103911,95%
86639,75¢
36402,11°
111701,99*
103987,77"
86715,56°
36477,91°
111657,05%
103916,83"
86644,62¢
36406,98°
111740,04*
103995,228
91704,72°
36485,37°
107074,08*
101673,34"
84401,13°
34163,49°
107108,78*
101721,14®
84448,94¢
34211,29°
107055,82%
101687,12°
84414,91°¢
34177,27°
107078,59*
101702,20°
84430,01°¢
34192,36°
107111,53%
101731,24®
84459,05°¢
34221,39°
107166,13*
101778,13"
84505,94°¢
34268,29°

99663.,427

99663,912

103622,51

103667,16

103735,48

104144,82

104221,63

104615,47

104654,03

104664,13

104683,06

104716,95

104765,77



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig’erg al1§malar[4]

2s"2p*(°P)3d

2s72p*(°P)3d

2s"2p*(°P)3d

252p*(’P)3d

2s2p*CP)4p
2s2p*CP)4p

’F

‘P

‘D

D

ZSO
4D0

107181,02%
101855,16°
84582,95°¢
34345,31°

107396,12%
101710,94®
84438,70°
34201,09"

107238,48%
101950,37"
84678,17°
34440,52°

107304,93%
102113,88"
84841,67°
34604,03°

161503,02%
165658,03*
217706,33"
131432,97°

5/2

7/2

5/2

3/2

1/2

1/2

3/2

5/2

7/2

3/2

5/2

172

172

3/2

107145,05%
101819,19®
84546,99¢
34309,34°
107212,88%
101882,88"°
84610,67°
34373,02°
107388,82%
101680,97°
84408,77¢
34171,12°
107419,65
101725,45"
84453,25¢
34215,61°
107437,12%
101748,27"
84476,07¢
34238,42°
107226,05*
101937,05°
84664,36¢
34427,21°
107223,59*
101945,39"
84673,20°
34435,54°
107230,88"
101957,70®
84685,50°
34447 86"
107264,16*
101970,80"
84698,60°
34460,95°
107303,30*
102106,27"
84834,07¢
34596,43°
107320,18*
102127,84"%
84855,65¢
34618,00°
161502,70*
165584,94*
217661,20°
131411,78°
165609,92%
217663,80"
131419,22°

104810,36

104881,35

104825,11

104859,73

104886,10

104984,37

204996,27

105008,55

105017,60

105119,88

105143,71

106477,80

106758,73

106778,34

45



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler E (cm™)

Konf, Terim Enmcnr J Emcrrise Ebiger Cahismatar[4]

5/2 165650,78"  106814,46
217687,64"
131431,08°

2s2p°CPyp ‘D’ 72 165705,53*  106868,64
217728,50°
131446,56°

2s2p°CPyp ‘P’ 168000,28"* 12 167960,75*  106980,48
217708,27" 217685,06"
133593,42° 133582,22°

2s2p°CPyp P’ 32 167983,45"  106996,03
133588,44°

52 168024,61*  107037,07
217730,09"
133600,47°

2s2p°CPyp ‘D’ 172898,92% 32 153004,67*  107182,79
217719,81" 217696,73"
406446,75¢ 406442,09¢
137624,61° 137613,25°

52 153071,33*  107253,11
217741,20°
406454,22°¢
137632,25°

2s2p°CPyp  'S° 152863,23% 32 152865,97*  107445,62
217719,78" 217736,31"
386013,12°¢ 386013,66°

2s2p°CPyp  P° 219643,38" 12 219650,38"  107588,47
217726,50° 217735,89"
88321,48° 88315,21°

32 219640,72*  107628,28
217694,69"
88324,75°

2s2p*CP)5s ‘P 117851,08* 12 117766,40*  109812,23
108937,56" 108854,23"
91665,37¢ 91582,02°
41427,72° 41344,38°

32 117813,04*  109856,52
108899,62°
91627,41°¢
41389,77°

512 117892,01*  109926,66
108976,66"
91704,45°
41466,30°

2s"2p’(P)5s P 117851,41* 1/2 11781320 110035,72
103957,40° 108899,70"
91665,55¢ 86644,62°¢
41427,90° 41389,86"

32 117892,40*  110103,83
108976,92°
91704,72°¢
41467,07°



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf. Terim Enicur

EMCHF+BP

EDig’erg al1§malar[4]

110238,02%
98338,46°

81066,26°

30828,61°

2s2p°CPy4d  *F

2s2p°CP)y4d  *F

2s2p°CP)y4d  *F

110214,22%
98309,03"
81036,83°
30799,18°

2s2p’CP)y4d P

110296,06"
98397,13"

81124,93°

30887,28°

2s2p°(CP)4d  °F

110218,28%
98503,04°
81230,84°
30993,19°

2s2p°(CPy4d P

110358,85%
98419,44"

81147,23°

30909,59°

2s2p’CP)4d ‘D

2s2p’CP)4d ‘D

3/2

5/2

7/2

9/2

3/2

1/2

5/2

7/2

5/2

3/2

172

172

3/2

110170,94%
98270,08"
80997,88
30760,23°
110200,12%
98290,52"°
81018,33°
30780,68°
110225,00*
98322,41"
81050,20¢
30812,56°
110279,014
98377,61°
81105,41°¢
30867,76"
110191,38*
98291,09"
81018,89¢
30781,24°
110226,52%
98324,51"
81052,30¢
30814,66°
110261,334
98358,69"°
81086,49¢
30848,84°
110327,85%
9842421
81152,02¢
30914,37°
110178,84%
98490,85"
81218,65°
30981,00°
110230,63%
98528,22"
81256,02°
31018,37°
110258,05*
98539,41"°
81267,20°
31029,55°
110350,84%
98408,96"
81136,77°
30899,12°
110359,65
98401,06"
81128,87°¢
30891,22°

110194,65

110212,39

110247,28

110303,23

110220,11

110245,18

110286,30

110362,46

110299,97

110322,72

110350,01

110385,79

110395,46

47



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig’erg al1§malar[4]

2s2p*(*P)4d

252p*('D)3p

2s2p*('D)3p

2s2p*(°P)5p

2s2p*C’P)5p

2s2pC’P)5p

D

110443,48%
98487,01°

81214,80°

30977,16°

14279966
152081,75"
165600,83°
99224,74°

131446,55%
120492,36°
119373,56°
101953,98°

5450182,50*
182853,97"
126558,17¢
100055,88°
5460963,50*
182860,45"
127859,15¢
100832,06°

5/2

7/2

3/2

5/2

3/2

5/2

5/2

7/2

1/2

1/2

3/2

5/2

7/2

110372,95%
98403,45"
81131,25¢
30893,60°
110383,98%
98448,77°
81176,57¢
30938,92°
110441,30%
98485,76"
81213,55°¢
30975,91°
110462,20*
98519,77"
81247,58°
31009,93°
142804,814
152085,72"
165607,58°
99220,98"
142796,80*
152079,34®
165596,52°
99227,30°
131434,614
120427,98"
119368,22°
101954,38°
131456,274
120541,48"
119378,20°
101953,77°
5449472,50*
182838,75"
126557,79¢
100055,80°
5456941,50*
182815,78"
127803,83°¢
100816,10°
5457601,00*
182818,05"
127822,68°
100821,70°
5459100,00*
182842,23"
127853,49¢
100830,60°
5463436,50"
182883,09"
127895,05¢
100842,16°

110401,35

110403,22

110447,03

110470,24

110521,05

110544,85

110710,74

110715,15

111060,90

111143,56

111165,16

111204,02

111260,87

48



Tablo 3.1. Devam

Seviyeler E (cm'l)
Konf. Terim Ewmcnr J Emcnr:sp EDiger ga|1§malar[4]
2s2p°CP)5sp P’ 5475643,50% 172 5476401,00% 111198,84
182889,28" 182893,73"
136613,33¢ 136609,95¢
101190,99° 101187,82°
32 5501023,00% 111213,27
182907,56"
136615,73¢
101192,59°
2s2p°CP)5sp ‘P’ 5468162,50% 172 5466758,50"  111271,59
182864,92° 182852,23"
101407,20° 128785,99¢
101399,16°
32 5468968,00" 111285,64
128802,77¢
101403,68°
52 5469943,00%  111326,79
182886,28"
128833,73°¢
101412,41°
2s2p*CP)5p  *S° 5464450,50%  3/2 5462593,00% 111501,36
182867,14" 182888,36"
112715,20° 112715,23¢
99496,11° 99496,05"
2s2p°CP)5p D’ 5486156,50*  3/2 5486339,50" 111853,06
182874,47" 182851,92°
121322,09¢ 121319,34°
101703,32° 101696,59"
2s2p*('D)3p  *P° 140490,31* 12 140449,89"  112294,00
122687,77° 122671,69"
122671,69¢
32 140510,95*  112319.,80
122696,80°
2s2p’(P)6s ‘P 99573,95" 12 99489,94* 112565,47
112951,28" 91451,42"
95679,08¢ 95607,27¢
45441,43° 45369,62°
32 99536,27* 112609,61
91493,12"
95648,96¢
45411,32°
512 99615,22* 112681,38
91562,23"
95718,07¢
41466,30°
2s2p’CP)6s P 99577,23* 172 89314,08" 112691,96
113056,97" 91579,49"%
95784,77¢ 95735,34¢
45547,12° 45497,69°
32 89393,714 112736,96
91660,34"
95816,19¢

45578,54°

49
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A calismasinda, tek pariteli terimlere sahip seviyelerin enerjileri karsilastirma
degerlerine biraz uzak ¢ikarken ¢ift pariteli terimlere sahip enerji seviyelerinde 1yi bir
uyum elde edilmistir. Bu hesaplamada 2s™2p® ’D°, seviyesine bakildiginda
karsilastirma degeri 19224,464 cm” iken bu calismada 22286,65 cm’ oldugu
goriilmektedir. Cift pariteli terimlerden 2s°2p”(’P)3s “Py,, seviyesine bakildiginda
karsilastirma degeri 83284,070 cm™ iken bu calismada 81387,09 cm™ oldugu
goriilmektedir. Daha {ist seviyelere bakildiginda tek pariteli terimlerde
uyumsuzlugun arttig1r gozlenirken cift pariteli terimlerde daha iyi uyumlar oldugu
goriilmektedir. Ornegin; 2s*2p°CP)4d *Fs» seviyesi ele alindiginda karsilastirma
degeri 110194,65 cm’ iken bu calismada 110170,94 cm™ olarak elde edildi.
25"2p*(’P)3d *Dj), seviyesine bakildiginda karsilastirma degeri 105119,88 cm™ iken
bu calismada bu enerji seviyesinin degeri 107303,30 cm™ olmaktadir. Ancak, ¢ift
pariteli terimlerde bdyle iyi sonuglar elde edilmis olmasina ragmen 2s2p” seviyesinde
beklendigi kadar iyi bir uyum saglanamamistir. Bu seviyeye ait *Ps; teriminin
karsilastirma degeri 88107,26 cm™ iken bu calismada 104627,02 cm™ olarak
hesaplanmistir. 2s2p* seviyelerinin iyilestirilmesi i¢in daha fazla 6zden uyarilms

konfigiirasyonlar alinabilir.

B calismasinda, A’daki sonuglar1 daha da iyilestirmek icin tek paritede secilen
konfigiirasyon takimma 2s°2p*5f konfigiirasyonu eklenirken, 2s2p*7p ve 2s2p’3s
konfigiirasyonlar1 ¢ikarildi. Yapilan bu degisiklik sonucunda yine tek pariteli
terimler karsilastirma terimleri ile biraz uyumsuz ¢ikarken, ¢ift pariteli terimlerin
enerji seviyelerinin degerlerinde A ¢alismasina gore daha uyumsuz sonuglar elde
edilmistir. 2s*2p® 2D, seviyesinin enerjisi 21844,36 cm™ olarak hesaplanmustir ve
A calismasma gore karsilastirma degeri ile daha uyumludur. 2s22p2(3P)3p 8%,
seviyesinin karsilastirma degeri 93581,550 cm™ iken bu calismada A hesabinda
111705,10 cm™ ve B hesabinda 98422,83 ¢cm™ bulunmustur. Ust seviyelere dogru
gidildik¢e B hesabinin tek pariteli terimlerine ait enerji degerlerinde A hesabina gore
daha iyi oldugu goriilmektedir. Cift pariteli terimlerde ise B hesabinin enerji
seviyelerinde bozulmalar goriildii. Ornegin; 2s*2p°(’P)3s *Py» seviyesinin enerjisi
72076,88 cm” ve 2s2p’CP)4d “Fs; seviyesinin enerjisinin de 98270,08 cm’
degerine diistiigii goriildii. Ancak 2s2p* seviyesine ait enerji seviyeleri diger ¢ift

pariteli terimlerin enerji seviyelerinin aksine A hesabina gore daha iyi uyumlu
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oldugu goriildii. Ornegin; 2s2p* *Ps, seviyesinin enerjisi 90416,30 cm™ olarak

hesaplanda.

Daha iyi uyum elde edebilmek i¢in yapilan C hesabinda, Hartree-Fock hesab1 1s ve
2s tabakalari dolu girilerek hesaplama yapildi. Digerlerinden farkli olarak 2p3p”
konfiglirasyonu eklendi. Ancak, alt seviyelerdeki tek pariteli terimlerin enerji
seviyelerinde diger iki hesaba goére daha iyi bir uyum elde edilirken cift pariteli
terimlerin enerji seviyelerinde ve st seviyelerdeki tek pariteli terimlerin
enerjilerinde bozulmalar goriildii. 2s*2p® “D°), seviyesinin enerjisi 19282,85 olarak
hesapland1 ve iyi bir uyum elde edildi. Ancak, ¢ift pariteli terimlerin enerjilerinde
diisiisler oldugu goriilmektedir. Ornegin; 2s*2p°(’P)3s “Py, seviyesinin enerjisi

54804,68 cm™ olarak hesapland.

D hesabinda ise Hartree-Fock hesabinda yine 1s ve 2s tabakalari dolu girildi ve
MCHF hesab1 i¢in 2p4p®, 2p5p° konfigiirasyonlar1 eklendi. Ancak, yapilan bu
degisiklik ile tek pariteli terimlerde A hesabina gore daha uyumlu cikarken cift

pariteli terimler i¢in elde elden sonuglarin uyumsuz oldugu goriildi.

3.1.2. N I’de elektrik dipol gegisleri

N I atomu i¢in elde edilen seviyeler arasindaki tiim miimkiin elektrik dipol gegisleri
de hesapland1. Bu gecislerden sadece 2s?2p° seviyesinden 2s*2p*3s seviyesine (2p-
3s), 2s*2p”3s seviyesinden 2s2p3p seviyesine (3s-3p) ve 2s°2p° seviyesinden 2s2p’
seviyesine (2s-2p) olan elektrik dipol (E1) gecislerine ait gec¢is olasiliklari, dalga
boylar1 ve agirlikli salinici siddetlerine ait sonuglar sirasiyla Tablo 3.2, Tablo 3.3 ve
Tablo 3.4’te verilmektedir. Bu elektrik dipol ge¢islerine ait farkli ¢alismalar “A, B, C
ve D” {ist indisleriyle gosterilmistir. Ancak bu gdsterim enerji seviyeleri i¢in yapilan

calismalardan farklidir.

3.1.2.1. N I’de 2p—3s gecisleri

Azotun 2p—3s elektrik dipol gegisleri icin Tablo 3.2°’de A, B ve C iist indisli ti¢ farkli
calisma verildi ve bunlar [4] ve [94] ile karsilastirildi.
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Tablo 3.2. N I atomuna ait 2p—3s elektrik dipol (E1) gecisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinicr siddetleri ve Ay gegis olasiliklart (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma  c¢alismalar calisma  c¢alismalar
2572p°?S°,,—2s2p°(P)3s Py, 121446  1200,22° -1,83% -0,459° 1,63(7)"  4,03(8)"
1205,13%  1200,22° 2,16° -0,389° 7.82(6)°  4,93(8)°

675,77¢ -1,73¢ 6,68(7)¢
25%2p*48°%,,—2s2p°(CP)3s Ps,  1213,58%  1199,55° -1,65%  -0,278" 1,66(7)"  4,07(8)"
120420  1199,56° -1,98" -0,210° 7,94(6)  5,00(8)

675,53 -1,75¢ 4.24(7)¢
2522p*48°%,,-282p°(P)3s Py, 1215,06%  1200,71° 2,144 -0,762° L61(7)™  4,00(8)"
1205,76®  1200,71° 2,478 -0,690° 7,75(6)°  4,88(8)°

675,98 -2,03¢ 6,76(7)¢
25%2p*2D%,252p*('D)3s *Ds;, 127926 1243,17° 2,370 -0,349° 2,86(6)*  3,22(8)"
124059  1243,18° 2,608 -0,571° 1,81(6)  2,94(8)°

681,65 -0,84°¢ 3,39(8)¢
2522p*2D%,2572p*('D)3s 2Dy, 127924 1243,71° 3,524 -1,511° 3,005 3,33(7)
1240,59%  1243,18° 3,758 -1,698° 1,89(5)8  3,07(7)°
2522p*2D%,252p*CP)3s %Py, 1574,07%  1492,62° 3,164 -0,381° 4,645 3,11(8)
1534,65%  1492,63° -3,348 -0,335° 3,18(5)%  3,17(8)°

735,08 -1,86° 4.23(7)¢
25%2p° D%, 252p*(CP)3s Py, 1574,35%  1492,82° 4,114 -1,360° 5,17(4)%  3,26(7)
1534,86%  1492,83° 4,208 -1,318° 3,57(4)°  3,34(7)°

735,14¢ 2,72¢ 5,74(6)¢
2522p*2D%,-252p*CP)3s Py, 157631%  1494,67° 3424 -0,634% 5,07(5)%  3,46(8)
1536,79  1494,69° -3,608 -0,591° 3,48(5)%  3,53(8)°

735,60¢ 2,12¢ 4,63(7)¢
2522p*2D%,-252p*('D)3s *Ds;,  1279,44"% 1243317 3,534 -1,484% 1,985 2,36(7)
1240,74%  1243,32° 3,768 -1,552° 1,24(5)8  2,15(7)°

681,70¢ -2,00¢ 2,35(7)¢
2572p*2D%,-252pX('D)3s’Dy,,  1279,26%  1243,30° -4,74* -0,541° 2,86(6)"  3,00(8)"
1240,73%  124332° 2,798 -0,059° 1,75(6)  2,84(8)°

681,72°¢ -1,03¢ 3,27(8)¢
2522p*2P° ,-2s2p*('D)3s°Dy,  1589,81%  1411,93° 3,044 -1,273% 5,88(5)"  4,46(7)
1500,708  1411,94° 3,198 -1,251° 4,68(5)°  5,03(7)°

760,87¢ -1,44¢ 1,03(8)¢
2522p* 2P0 p-2s2p°(CP)3s Py, 2075,59% 174524 3,724 -1,11° 1,475 8,35(7)"
1956,60°  1745,25° -3,85° -0,966° 1,22(5)8  9,47(7)°

828,62 -1,71€ 9,25(7)¢
25%2p* 2P°, ,-2522p*CP)3s 2Py, 2072,18%  1742,72° 4,014 -1,414° 3,744 2,21(7)
1953,48%  1742,72° -4,14° -1,267° 3,10(4)%  2,40(7)°

828,03 -2,05¢ 2,13(7)¢
2522p* 2P ,-252p%('D)3s D5, 1589,90%  1411,95° 2,794 -1,019* 7,025 5,34(7)
1500,78%  1411,94° 2,948 -1,000° 5,63(5)°  6,02(7)°

760,86 -1,19¢ 1,23(8)°
2522p* 2P ,-2s2p%('D)3s Dy, 1589,86%  1411,93° 3,754 -1,916° L1555  1,01(7)"
1500,78%  1411,94° -3,90" -1,920° 9,26(4)%  1,11(7)°

760,88 2,17¢ 1,93(7)¢
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Tablo 3.2. Devam

Gegigler r(A) log(g/) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma  c¢alismalar calisma  c¢alismalar
2572p  P%,2572p°(CP)3s Py, 2072,26%  1742,73° 3,328 -0,717° 1,83(5)%  1,05(8)°
1953,628  1742,72° 3,458 -0,585° 1,93(5)5  1,19(8)°
828,04 -1,32€ 1,16(8)¢
25%2p 2%, 252p*(CP)3s 2Py, 2075,68%  1745,260° 4,020 -1,436° 7,354  4,01(7)*
1956,74%  174525° -4,158 -1,283° 6,10(4)%  4,56(7)°
828,63 -2,03¢ 4,47(1°

NIST [4], bTayal [94]. (Bu kaynaktaki f'degeri karsilastirma i¢in log(gf)’ye doniistiiriildii.)

A calismasinda enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan 3.1.1°deki A
calismasinin tek paritesi i¢in alinan konfigilirasyon ile B ¢alismasinin ¢ift paritesi i¢in
alinan konfiglirasyon takimlar: secildi. Bu hesaplama sonucunda 2p—3s elektrik dipol
gecislerine ait dalga boylari ile diger ¢alismalara ait degerlerin oldukca iyi uyumlu
oldugu goriildii. Ancak logaritmik salinict siddeti ve gecis olasilig1 degerlerinin ise

1yl uyumlu olmadig1 goriildi.

B calismasinda ise enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalarda C c¢alismasinin tek
paritesi i¢in hesaplanan konfigiirasyon ile A ¢alismasinin ¢ift pariesi i¢in hesaplanan
konfigiirasyon takimlar1 se¢ildi. Bu hesaplamalar sonucunda 2p—3s elektrik dipol
gecislerine ait dalga boylarinin karsilastirilan diger ¢alismalar ile daha iyi uyumlu
oldugu goriildi ve A c¢alismasina gore daha iyi sonuglar elde edildi. Ancak
logaritmik salinic1 siddeti degerlerinin ve gegis olasiligi degerlerinin daha da

kotilestigi gorildii.

C calismasinda ise enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan A ¢alismasinin tek
paritesi i¢in seg¢ilen konfigiirasyonu ile C ¢alismasinin ¢ift paritesi i¢in hesaplanan
konfigiirasyon takimlar1 se¢ildi. Bunun sonucunda da 2p—3s elektrik dipol gecislerine
ait dalga boylarinin A ve B hesaplamalarindan daha iyi olmasina ragmen bu hesap
sonucunda elde edilen degerlerin [4] ve [94] degerleriyle uyumsuz oldugu goriildii.
Ancak logaritmik salinic1 siddetlerinin ve gecis olasiliklarinin ise A ve B

calismalarina gore daha iyi uyumludur.
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Azotun 3s-3p elektrik dipol gegisleri icin Tablo 3.3’de A,B,C ve D iist indisli dort

farkli ¢alisma verildi ve bunlar [4] ve [94] calismalari ile karsilastirildi.

A c¢alismasinda enerji seviyeleri icin seg¢ilen konfigiirasyonlardan A ¢alismasinin ¢ift

paritesi i¢in hesaplanan konfigiirasyon ile B ¢aligmasinin tek paritesi i¢in hesaplanan

konfigilirasyon takimlari se¢ildi. Bu hesaplama sonucunda elde edilen 3s—3p elektrik

dipol gecislerine ait dalga boyu, logaritmik salinici siddeti ve gecis olasilig

degerlerinin ¢ok iyi uyumlu olmadig1 goriildi.

Tablo 3.3. N I atomuna ait 3s—3p elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinicr siddetleri ve Ay gegis olasiliklari (sn™)

Gegisler L (A) log(g/) Ay

Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma caligsmalar calisma  ¢alismalai
2572p”(°P)3s 'Ps,—2s72p°CP)3p *S%,,  1146,11%  746831°  -3.92%  -0,183" 1,495 1,96(7)"
929,60° 7470,02°  -7,88% 2,50(1)%  1,86(7)°

1146,11°¢ 0,42¢ 3,34(9)¢

929,607 0,06° 2,25(9)P
2522p’(CP)3s Py ,—2522p’CP)3p *S°%,, 1145274 7442298  -4,10%  -0,401° 9,88(4)"  1,19(7)*
929,138 744438°  -7,938 224" 1,12(7)°

1145,27¢ 0,245¢ 2,23(9)¢

929,13P 0,08° 2,33(9)°
2572p*CP)3s P p252p°CP)3p *S%,  1144,70% 742364  -441%  -0,729° 4,91 (9™ 5,64(6)
928,758 7425,58° -8,23B 1,13 ()% 5,26(6)°

1144,70¢ -0,05¢ 1,13(9)¢

928,75° -0,216° 1,17(9)°
2572p*(°P)3s Ps,—252p°CP)3p ‘P, 1852,12%  8216,33*  -13,22%  0,138" 1,91(-5)"  2,26(7)"
2880,86°  8218,50®  -9,08%  0,080° 1,090-1)®  1,91(7)°

1852,12¢ 0,395 8,04(8)¢

2880,86" -1,65° 2,94(6)°
2572p*(°P)3s *P3,—252p°CP)3p ‘P,  1849,91% 818486  -12,81%  -0,305" 4,98(-5)"  8,21(6)"
2885,37°  8187,49° 9,19  -0,468° 1,29¢-1)8  5,53(6)°

1849,91°¢ 0,04°¢ 3,62(8)¢

2885,37° -1,86° 2,73(6)°
2522p*(CP)3s Psp—252p°CP)3p ‘P%n  1854,14%  824238"  -841°  -0,272° 1,874 1,31(7)*
2877328 824453  8,95%  .0,341° L47(-1)8  1,04(7)°

1854,14¢ 0,03¢ 5,20(8)°

2877,32° -2,03° 1,23(6)°
2572p*(°P)3s Py ,—2s2p°CP)3p ‘P,  1851,93%  8210,71°  -8,58%  -0,675° 1,254 5,23(6)"
2881,82%  821331° 929  .0,673° 1,01(-1)®  4,93(6)°

1851,93¢ -0,51¢ 1,50(8)¢

2881,82° -2,34P 9,14(5)P
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Tablo 3.3. Devam

Gegisler L (A) log(gf) Ay

Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma calismalar calisma  c¢alismala
25"2p*(°P)3s P ,—2s2p°CP)3p ‘P,  1850,45%  8188,01°  -8,89°  -0,298° 6,13(-1)* 1,25(7)
2885,50%  8190,43°  -9,68%  -0,413° 8,18(-2)% 9,32(6)°

1850,45°¢ 0,006¢ 4,94(8)¢

2885,50° -1,88" 5,21(6)°
2522p*(CP)3s “P3,-282p°CP)3p *P°,  1853,05%  8223,13° -15,18%  -0,275° 6,37(-1)*  2,62(7)
2879918 822517°  -11.46% -0,341° 6,92(-4)%  2,13(7)°

1853,05¢ -0,002¢ 9,65(8)¢

2879,91P -1,87° 2,68(6)°
2572p*(CP)3s P, ,2s2p°CP)3p ‘P°,  1851,57% 820036  -14,51%  -1,025° 2,99(-6)"  4,68(6)"
2883,59% 820222  -10,07° -1,154° 3,39(-2)%  1,39(4)°

1851,57¢ -0,69¢ 1,97(8)¢

2883,59P -2,59P 1,02(6)°
2572p*(CP)3s Ps,—252p°CP)3p ‘D%, 1930,91% 871884  -9.36"  -0,349° 1,29-1)*  6,54(6)"
2753.96%  8721,09*  -6,32%  -0,514° 6,95(1)%  3,59(6)°

1930,91°¢ 0,03°¢ 3,20(8)¢

2753,96° 2,06 1,25(6)°
2572p*(°P)3s *P5,—252p*(CP)3p ‘D%, 1928,52% 868340  -8,99*  0,105" 3,02(-1%A 1,88(7)
2758,08%  8686,18°  -5,66°  0,064° 4,742)%  5,53(6)°

1928,52° 0,38 7,19(8)¢

2758,08° -1,47° 7,30(6)P
2572p*(CP)3s Psp—252p°CP)3p ‘D%, 1933,12% 874736  -10,303" -1,354° 2.21(-2)*  9,65(5)°
2750,70%  8749,56° 7258 -0,619° 8,12" 4,41(5)°

1933,12°€ -0,916¢ 541(7)¢

2750,70P -3,04P 1,33(5)°
2572p*(CP)3s *P3,—252p°CP)3p ‘D%, 1930,73%  8711,70°  -9.29%  -0,233" 2.27(-D*  1,29/7)
2754808  871442°  -596%  -0,167° 2,352 8,58(6)°

1930,73¢ 0,09¢ 5,57(8)¢

2754,80P -3,78P 3,57(6)°
2572p*(°P)3s P, ,—2s2p°CP)3p ‘D%,  1929,12%  8686,15°  -9,39*  -0,284" 1,79(-1%A 1,15(7)
2758,17%  8688,66°  -6,06°  -0,337° 3,772)%  9,19(6)°

1929,12°¢ -0,02¢ 4,26(8)¢

2758,17° 0,12° 5,89(6)°
2522p*(CP)3s *P1,252p°CP)3p ‘D, 1930,46" 870324  -9.39*  -0,310° 3,56(-1)"  2,16/7)
2756,165  8705,26°  -10,07°  -0,368° 3,76(2)%  1,59(7)°

1930,46° -0,01¢ 8,62(8)¢

2756,16° -1,88P 5,76(6)°
2572p*(°P)3s 2P3,—252p°CP)3p 2%, 1626,27%  862923" 594 0,077° 7,152 2,67(7)
274027  8631,88°  -5208  0,101° 1,373)®  3,31(7)°

1626,27° 0,08¢ 7,65(8)°

2740,27° -1,76° 3,78(6)°
2572p*(°P)3s 2P, ,2s2p°CP)3p P%,,  1624,12%  8567,73"  -6,65*  -0,670° 1,392 4,86(6)"
2746,68%  8570,18°  -5,95%  .0,612° 4912  6,45(6)°

1624,12°¢ -0,63¢ 1,48(8)¢

2746,68° -2,45P 1,53(6)°
2522p*(CP)3s *P3,252p°CP)3p 2P°,  1625,11%  8655.88"  -6,63*  -0,619° 2,922 1,07(7)*
2740,585  8658,12°  -5,92%  .0,591° 2,608 1,33(7)°

1625,11¢ -0,62¢ 3,05(8)¢

2740,58° -2,46° 7,67(5)°
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Gegisler L (A) log(gf) Ay

Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma calismalar calisma c¢alismalai
2572p*(°P)3s °P1,—252p°CP)3p P°,,  1622,96"  8594,00°  -6,63"  -0,335" 581(2)%  2,09(7)
761,448 8596,05°  -4,99®  -0,304° 579(4)°  2,64(7)°

1622,96° -0,32¢ 6,08(8)°

761,44° -0,20° 3,58(9)°
2522p*(CP)3s *P3,-282p°(CP)3p 2D°%);,  1759,43%  9392,79° 6,41 0,300° 1,372 2,51(7)°
2504,60  939547° 476  0,174° 4,51(3)8  1,68(7)°

2412,06° 2.21¢ 1,16(6)°

2504,60° -1,60° 6,65(6)°
2572p*(°P)3s 2P3,—252p°(CP)3p D%,  1760,52%  9460,67°  -7,32%  -0,699° 2,53 3,73(6)°
249927% 946378  -5,71®  -0,806° 5,112)%  2,63(6)°

1760,52°¢ 3,17¢ 1,89(5)¢

2499.27P -2,54P 7,58(5)P
2572p*(°P)3s *P1,—252p°CP)3p D%,  1758,00*  9386,80°  -6,66" 0,052° L17Q2)*  2,13(7)*
2504,60%  9389,66°  -5,02  -0,075° 5,023 1,42(7)°

1758,00° 0,09¢ 6,73(8)°

2504,60P -1,85P 7,41(6)P

TNIST [4], "Tayal [94] (Salinict siddeti £ den log(gf)’ye doniistiiriilerek alind1.)

B calismasinda ise 3.1.1°deki enerji seviyeleri i¢in segilen konfigiirasyonlardan C
calismasimin tek ve cift konfigiirasyon takimlart secildi. Bu hesaplama sonucunda
elde edilen dalga boyu, logaritmik salinici siddeti ve ge¢is olasiligi degerlerinin yine

1yl uyumlu olmadig1 goriildi.

C calismasinda ise A caligmasindaki konfiglirasyon takimlarinin aynist secildi.
Ancak gecis integralleri hesabinda ilk ve son hallere ait orbitallerden ortak olanlar
ortanormal se¢ildi. Bunun sonucunda 2p—3s elektrik dipol ge¢islerine ait dalga boyu
degerleri A calismasindaki ile ayni kalirken logaritmik salinici siddeti ve gecis

olasilig1 degerleri A ve B ¢alismalarina goére daha iyi uyumlu olarak elde edildi.

D calismasinda ise 3.1.1°deki B calismasindaki konfigiirasyon takimlarinin aynisi
secildi. Yalnizca C calismasinda yapildigi gibi yine ilk ve son hallerdeki ortak
orbitaller ortonormal secildi. 3s—3p elektrik dipol gegisine ait dalga boyu degeri B
calismasi ile aynmi kalirken logaritmik salinici siddeti ve gecis olasilig1 degerleri icin

daha iyi sonuglar elde edildi.
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3.1.2.3. N I’de 2s-2p gecisleri

Azotun 2s—2p elektrik dipol gegisleri i¢in Tablo 3.3°’de A, B, C ve D iist indisli dort

farkli ¢alisma verildi ve bunlar [4] ve [94] calisma sonuglari ile karsilastirildi.

Tablo 3.4. N I atomuna ait 2s—2p elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinicr siddetleri ve Ay; gegis olasiliklart (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma calismalar calisma  c¢aligmalar calisma  ¢aligmalar
2572p° *S°%,252p* Py, 954,670 1134,16 -0,746% 1,234 6,56(8)" 1,51(8)
977,438 1134,16° -0,552%  -1,318° 9,77(8)®  1,29(8)°
1447,01¢ -0,71¢ 3,05(8)¢
1447,01° -0,75° 2,80(8)P
2572p°48%,,-282p* Py, 955,044 1134.41° -0,44%3  -0,941° 6,58(8)"  1,49(8)
977,828 1134,42° -0,25" -0,920° 9,75(8)®  1,26(8)°
144785 -0,41°¢ 3,04(8)¢
1447,85P -0,454° 2,79(8)P
2572p° *8°,,282p* *Ps, 955,787 1134,98° -0,263%  -0,779* 6,64(8)"  1,44(8)
978,598 1134,98° 0,078 -0,920° 9,67(8)  1,20(8)°
1449,53¢ -0,24¢ 3,01(8)¢
1449,53P -0,28P 2,76(8)P
2572p° 2D%-252p* D5, 756,414 4107,90° 0,074 -1,729° 2,299 3,33(8)"
768,198 0,198 2,96(9)8
1045,20¢ 0,06° 1,18(9)¢
1045,20° 0,05° 1,16(9)°
2s%2p* D% ,-252p* D5, 756,48 4095,05° -1,08* -2,915° 1,60(8)*  2,29(7)
768,255 -0,95° 2,06(8)8
1045,31¢ -1,09¢ 8,27(7)¢
1045,31° -1,09° 8,10(7)°
2572p° 2P°y,2s2p* D5, 855,21% 1082,706% -0,494 -0,877° 4,83(8)*  1,26(8)"
860,58" -0,36° 6,42(8)®
1242,67¢ -0,516° 2,19(8)¢
1242,67° -0,43P 2,65(8)P

NIST [4], "Tayal [94] (Salinic1 siddeti den log(gf)’ye doniistiiriilerek alind1.)

A c¢alismasinda 3.1.1°de enerji seviyeleri icin secilen konfigiirasyonlardan A
hesabinin tek ve ¢ift pariteli konfigtirasyon takimi se¢ildi. Bunun sonucunda elde
edilen 2s-2p elektrik dipol gegislerine ait dalga boylari, logaritmik salinici siddetleri
ve gecis olasiliklar1 degerleri ile karsilastirma degerleri arasinda oldukga iyi uyum

elde edildi.

B c¢alismasinda 3.1.1°de enerji seviyeleri ic¢in secgilen konfigiirasyonlardan C

hesabinin tek paritesi i¢cin hesaplanan konfigiirasyon ile B hesabinin ¢ift paritesi i¢in
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hesaplanan konfiglirasyon takimlari segildi. Bunun sonucunda elde edilen 2s-2p
elektrik dipol gegislerine ait dalga boylari, logaritmik salinic1 siddetleri ve gegis
olasiliklar1 degerleri ile [4] ve [94] ile verilen karsilastirma degerleri arasinda

oldukgea 1yi bir uyum oldugu goriildii.

C calismasinda ise 3.1.1°de enerji seviyeleri icin secilen konfigiirasyonlardan B
hesabinin tek ve cift konfigiirasyon takimlar1 secildi. Elde edilen sonuglarin

karsilastirilan degerler ile olduke¢a iyi uyumlu oldugu goriildii.

D calismasinda C calismasindaki konfigiirasyon takimlarinin aynisi se¢ildi. Ancak
gecis integralleri hesabinda ilk ve son hallere ait orbitallerden ortak olanlar
ortanormal secildi. Bunun sonucunda elde edilen sonuclarin karsilastirma degerleri

ile 1iyi uyumlu oldugu goriildii.
3.2. Notral Fosfor (P I) icin Hesaplama Sonuclari

P I atomunun temel hali [Ne]3>sz3p3 *S5,°dir. P I igin yapilan ¢aligmalarda 6nce bir
Hartree-Fock hesab1 1s, 2s ve 2p seviyeleri dolu girilerek yapildi. Azota ait
hesaplamalarda oldugu gibi karsilikli elektronlar aras1 etkilesmeyi dikkate almak i¢in
degisik konfigiirasyon takimlari se¢ildi. Fosfor i¢in seviye enerjileri ve miimkiin
elektrik dipol (E1) gecislerine ait dalga boylari, agirlikli salinict siddetleri ve gecis
olasiliklar1 hesaplandi. Bu hesaplamalar Tablolarda yine A, B, C ve D olarak

gosterildi.
3.2.1. P ’in seviye enerjileri

P I icin yapilan hesaplamalarda, A ile gosterilen hesaplamada; tek parite icin 3p°,
3p’np (n=4-6), 3pnp” (n=4-6), 3p°nf (n=4-6), B hesaplamasinda; tek parite icin 3p,
3p’np (n=4-6), 3p4p>, 3p°nf (n=4-6), C ile gosterilen hesaplamada; tek parite icin
3s%3p°, 3s%3p’np (n=4,5), 3s*3p’nf (n=4,5), 3p*np (n=4,5), ve D hesabinda; tek parite
icin 3s%3p’, 3p°, 3s°3p”4p, 3p'4p konfigiirasyonlar: ve bu hesaplamalarin tiimiinde
cift parite icin 3s*3p’ns (n=4,5), 3s3p’, 3s’3p°nd (n=3,4) konfigiirasyon setleri
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kullanilarak bu seviyelere ait enerji degerleri hesaplandi ve bu hesaplama sonuglar

Tablo 3.5°de verildi.

Tablo 3.5. Notral fosfor (P I) igin E (cm™) enerji seviyeleri

Seviyeler E (cm")
Konf. Terim Emicnr J Emcrr:sp Ebiger cansmatar[4]
3s73p° 4ge 0,00 32 0,00 0,00
pe 13543,20* 32 13537,01% 11361,01
13482,00% 13475,528
13752,42°¢ 13746,98¢
14752,70° 14742,62°
52 13546,57" 11376,63
13485,59"
13755,57;
14755,56
2pe 23644,77* 12 23636,44* 18722,71
23687,90° 23677,68"
24683,12° 24677,39¢
19986,37° 19992,49°
3/2 23658554 18748,01
23702,52"
24695,07;
20001,24
3s%3p*CP)s ‘P 55437,50* 12 55237,23" 55939,42
55390,61° 55190,35"
55310,24° 55103,28°
55973,32° 55773,05°
32 55360,04% 56090,62
55313,16°
55226,09¢
55895,86"
52 55562,86" 56339,65
55515,98"
55428,91°¢
56098,68"
’p 57788,42" 12 57634,26% 57876,57
57741,54" 57587,37°
57661,16° 57500,30¢
58324,23° 58170,07°
32 57875804 58174,36
57828,91°
57741,84¢
58411,62°
3s3p* p 66166,63* 52 66075374 59534,54
66119,75" 66028,48"
66039,37¢ 65941,41¢
66702,45° 66611,19°
32 66233,534 59715,92
66186,65°
66099,58°¢

66769,35°



Tablo 3.5. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf. Terim

EMCHF

J

EMCHF+BP

EDig'er C al|§ma|ar[4]

3s3p*CP)p  °S°

3s3p*('D)4s ‘D

3s3p’CPyp  ‘D°

3s3p*CPyp  ‘P°

3823p2(3p)4p ZDO

77233,124
74719,06"
66926,05¢
125107,70"
67143,774
67096,89"
67016,52°
67679,59"

79491,774
77040,66°
69226,54°
130222,11°

81056,62*
78679,75"
70772,49¢
133619,55°

83397,32%
81020,34"
72673,13¢
178590,09°

1/2

1/2

3/2

5/2

1/2

3/2

5/2

7/2

1/2

3/2

5/2

3/2

5/2

66326,70%
66279,81°
66192,74¢
66862,52°
77224,80%
74712,56"
66921,20°
125104,45°
67150,89%
67104,00°
67686,70°

67154,54%
67107,66"
67690,36°
79221,04%
76794,34"
69020,91°¢
129953,16°
79308,99*
76873,04°
69089,88°
130043,63°
79457 454
77007,21"
69203,97¢
130193,58°
79668,24*
77200,37"
69361,77¢
130402,09°
80916,95%
78552,12"8
70665,81°¢
133477,53°
80987,69*
78623,12°
70726,30°
133558,48°
81143,20"
78760,48"
70835,94¢
133691,39°
83218,23%
80842,80"°
72565,46°
178591,92°
83524,91*
81146,56"
72753,31¢
178592,45°

59820,37

64239,59

65156,24

65157,12

65 373,55

65450,12

65585,13

65788,45

66343,43

66360,28

66544,24

66813,27

67113,87
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf. Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig'er C al|§ma|ar[4]

3s3p’CP)p  *S°

3s3p’CP)3d P

3s3p’CPyp  °P°

3s3p’CP)3d  °F

3s3p’CP)3d ‘D

3s3p°(P)3d  °F

86200,09"
73911,39¢
164919,28"
69398,64"
69271,39¢
69934,46"

86362,34"
75143,35°¢
188822,05"

69511,34%
69464,45"°
69384,08°
70047,16°

70105,52*
70058,63"
69978,27¢
70641,34°

70257,234
70210,34"
70129,98°¢
70793,05"

3/2

3/2

1/2

1/2

3/2

3/2

5/2

7/2

9/2

1/2

3/2

5/2

7/2

5/2

86213,15°
73913,09¢

69358,80%*
69311,91°
69224,84°¢
69894,62°
69473,18%
69426,30°
69339,23°¢
70008,99"
86329,52°
75121,13°¢
188813,44°
86391,12°
75159,61°¢
188832,98°
69332,63*
69285,75"°
69198,68°¢
69868,45°
69402,02%
69355,13"
69268,06°
69937,84°
69495,40*
69495,40°
69361,45°
70031,22°
69637,52*
69637,52"
69503,57¢
70173,34°
70063,48"*
70016,60°
69929,53¢
70599,30°
70079,64*
70032,76"
69945,69¢
70615,46°
70097,95*
70051,07"
69964,00°
70633,77°
70151,84*
70104,95"
70017,88¢
70687,66"
70158,54*
70111,66"
70024,59¢
70694,36°

66834,65

67909,13

68126,61

67971,07

68088,07

68183,18

68262,15

68377,47

68532,65

69878,03

69894,31

69924,45

69980,07

70391,80
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler E (cm'l)
Konf. Terim Emcnr J Emcnr:sp EDig’er galu§malar[4]
72 70368,66" 70689,50
70321,77"
70234,70¢
70904,48°
3s3p* D 102874,28% 52 102880,93% 71168,23
102827,40° 102834,04®
102747,02¢ 102746,97¢
103410,10° 71620,29°
32 102882,41* 71202,98
102835,52%
102748,45°
71556,42°
3s3p*CP)5s ‘P 72230,88"* 12 72041414 72378,00
72183,99" 71994,52"
72103,62° 71907,45¢
72766,70° 72577,23°
32 7215855 72572,40
72111,66"
72024,59¢
72694,37°
52 72345,16" 71807,20
72298,27"
72211,20°
72880,98"
3s3p’CP)3d D 71043,05* 32 71020,60% 72741,81
70996,17° 70973,72"
70915,80° 70886,65¢
71578,87° 71556,42°
52 71084,47% 72884,86
71037,59"8
70950,52°¢
71620,29°
3s3p*CP)5s P 74156,45" 12 74026,53" 72943,80
74109,56" 73979,65%
74029,20° 73892,58°¢
74692,27° 74562,35°
3/2  74230,35% 73249,80
74183,47"
74096,40°
74766,17°
3s3p*('D)dp ‘D° 94356,19* 3/2 94388,79% 74271,69
83073,35° 83081,73°
134802,94° 134728,25°
52 9434526 74301,47
83070,03¢
134879,16°
2p° 93112,13* 52 93078,83" 74717,63
90089,24" 90082,70"
81010,19¢ 80972,21°¢
144467,19° 144346,52°
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig'er C al|§ma|ar[4]

3s"3p*C’P)5p

3s"3p*C’P)5p

3s3p*('D)dp

3s3p*CP)4d

3s"3p*C’P)5p

3s3p*CP)4d

ZSO

4D0

2Po

p

134214,44%
190476,95°
153313,80°¢
136809,69”
195284,64°
157801,19¢

97821,49*
99705,88"
85803,51°
139563,33°

77079,50*
77032,62"
76952,24¢
77615,32°

139326,42%
199111,88"
161463,47¢

77031,29*
76984,41°
76904,03¢
77567,10°

7/2

1/2

1/2

3/2

5/2

7/2

1/2

3/2

3/2

1/2

3/2

1/2

5/2

5/2

7/2

93146,62%
90104,56"
81046,01°¢
144565,72°
134198,22%
190447,528
153312,42¢
136434,77%
194652,83"
157618,64¢
139236,314
194590,06°
157680,22°¢
136768,58*
195194,16®
157781,89¢
137054,25%
195698,48"
157922,16°
97738,70*
99593,96"
75121,13°
139575,92°
97872,59*
99772,40°
75159,61¢
139564,69°
77025,65*
76978,77"
76891,70°
77561,46°
77220,84*
77173,96"
77086,89¢
77756,66°
139236,314
198958,34"
161419,48¢
139125,09*
198786,02"°
161362,39¢
139436,274
199254,69"
161513,56°
76877,62*
76877,62°
76790,55¢
77460,32°
77075,274
77075,27"
76988,20°
77657,97°

74739,78

75104,42

75291,25

75351,51

75484,46

75705,60

75455,77

75488,90

75676,09

75813,72

75689,28

75699,83

75905,11

75833,18

75956,87
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler

E (cm™)

Konf.

Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig'er C al|§ma|ar[4]

3s3pCP)4d

3s*3p°CP)5p

3s?3p°CP)5p

3s3pCP)4d

3s3p*(°P)5p

3s3p*('S)4s

‘F

4so

2Do

‘D

ZPO

’S

76800,04*
76753,16"
76672,78°¢
77335,86"

143550,53%
224194,86"
169556,28°
141527,22%
162538,11°¢

77176,42%
77129,54"
77049,16°
77712,23°

146344,02%
253426,62°
167716,45°¢

83888,83"
83841,95"
83761,57¢
84424,65"

3/2

5/2

7/2

9/2

3/2

3/2

5/2

1/2

3/2

5/2

7/2

172

3/2

172

76624,56*
76577,68"
76490,61°¢
77160,38°
76699,414
76652,538
76565,46°
77235,23°
76765,29%
76718,41°
76631,34¢
77301,11°
76926,224
76879,34"
76792,27¢
77462,04°
143549274
200530,64°
169559,95¢
141423,12%
162447,98°
141619,62%
200822,36"
162616,81°¢
77068,86"
77021,98"
76934,91¢
77604,68"
77188,75*
77141,86"
77054,79¢
77724,56°
77222,874
77175,98"
77088,91¢
77758,69°
77258,55*
77211,67"
77124,60°
77794,37°
146399,81%
206822,19°
167695,70°
146325,23%
206996,38"
167731,14¢
83899434
83852,55"
83765,48°¢
84435,25°

75949,47

76045,99

76173,35

76318,01

76021,60

76192,20

76425,22

76566,49

76585,71

76627,90

76709,42

76762,28

76875,25

76912,25

64
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Tablo 3.5. Devam

Seviyeler E (cm™)

Konf. Terim Emicnr J Emcnr:sp EDig’er galu§malar[4]
3s3p’CP)4d ‘P 76766,80* 52 76649,81* 77733,68
76719,928 76602,93"
76639,55¢ 76515,86°
77302,62° 77185,63°
32 7677257 77888,81
76725,69°
76638,62°¢
77308,39°
12 76851,97* 77965,50
76805,09°
76718,02°
77387,79°
3s3p*CP)6p  *S° 82453,14" 3/2  82450,95° 79621,43
‘D° 379532,69* 12 378879,00* 79129,64
84502,27" 84247,99"
3/2 379091,72* 79100,12
84294.67°
5/2  379443,12% 79229,97
84413,43°
72 379926,72* 79484,84
84656,47"

A c¢alismasinda, tek parite icin yapilan hesaplamada 1s, 2s ve 2p tabakalar1 Hartree-
Fock hesabinda dolu alindi. Tek pariteli terimlere sahip seviyelerin enerjileri
karsilastirma degerlerine biraz uzak c¢ikarken c¢ift pariteli terimlere ait enerji
seviyelerinde iyi bir uyum elde edildi. Bu hesaplamada 3s*3p> *D%), seviyesine
bakildiginda karsilastirma degeri 11361,01 cm™ iken bu ¢alismada 13537,01 cm’™
oldugu goriilmektedir. Cift pariteli terimlerden 3s’3p’CP)4s *Py, seviyesine
bakildiginda karsilastirma degeri 55939,42 cm’ iken bu calismada 55237,23 cm’!
bulundu ve ¢ok iyi bir uyum elde edildi. Daha iist seviyelere bakildiginda tek pariteli
terimlerde uyumsuzlugun arttigi gozlenirken c¢ift pariteli terimlerde yine c¢ok iyi
uyum elde edilmistir. Ornegin; 3s%3p°CP)4d  “Ps, seviyesi ele alindiginda
karsilagtirma degeri 77733,68 cm’ iken bu calismada 76649,81 cm™ oldugu
gorilmektedir. Ancak, c¢ift pariteli terimlerde boyle ¢ok iyi uyumlu sonuglar elde
edilmis olmasma ragmen 3s3p® seviyesinde beklendigi kadar iyi bir uyum
saglanamamustir. Bu seviyeye ait *Ps; teriminin karsilastirma degeri 59534,54 cm’

iken bu ¢alismada 66075,37 cm™ olarak hesaplandi. 3s3p” seviyelerinin iyilestirilmesi

icin daha fazla 6zden uyarilmig konfigiirasyonlar alinabilir.
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B c¢alismasinda, tek parite i¢in yapilan hesaplamada 1s, 2s ve 2p tabakalar1 Hartree-
Fock hesabinda dolu girilerek hesaplama yapilmistir. A’daki sonuglar1 daha da
iyilestirmek igin tek paritede secilen konfigiirasyon takimindan 3p5p> ve 3p6p”
konfigiirasyonlar1 ¢ikarildi. Yapilan bu degisiklik sonucunda yine tek pariteli
seviyeler karsilastirma degerleri ile biraz uyumsuz ¢ikarken, ¢ift pariteli terimlerin
karsilastirma degerleri ile olduk¢a uyumlu oldugu goriildii. 3s*3p> D%y, seviyesine
bakildiginda enerji seviyesi 13475,52 cm™ elde edildi ve A hesabina gore daha iyi bir
sonu¢ bulundu. Cift pariteli terimlerden 3s23p2(3P)4s Pin seviyesinin enerjisi ise
55190,35 cm™ olarak hesaplanmis ve cift paritede yine ¢ok iyi bir uyum elde
edilmistir. 3s3p* seviyesinin enerji degerlerinde ise yine A hesabinda oldugu gibi

istenilen derecede iyi bir uyum saglanamadi.

Tek parite seviyelerindeki bu uyumsuzlugu iyilestirmek i¢in yapilan C hesabinda
digerlerinden farkli olarak Hartree-Fock hesabi yapilirken 1s, 2s ve 2p tabakalar
dolu girildi. Sonuglar1 daha da iyilestirmek i¢in B hesabina 3p44p ve 3p45p
konfigiirasyonlar1 eklenirken 3p4p®, 3p°6p ve 3p°6f konfigiirasyonlar1 ¢ikarildi.
Yapilan bu degisiklik sonucunda yine tek pariteli terimler karsilastirma terimleri ile
biraz uyumsuz ¢ikmis ancak ilk iki hesaba gore alt seviyelerin enerjilerinde biraz
artis olmasina ragmen {ist seviyelerdeki enerjiler daha iyi uyum elde edilmistir. Cift
pariteli terimlerin karsilastirma degerleri ile son derece uyumlu oldugu goriildi.
3s3p® ’D%;, seviyesine bakildiginda enerji seviyesinin degeri 13746,98 cm’
bulundu. Cift pariteli terimlerden 3s*3p*CP)4s *Py; seviyesinin enerjisi 55103,28
cm™ olarak hesaplanmis ve cift paritede yine ¢ok iyi bir uyum elde edilmistir. 3s3p*
seviyesinin enerji degerlerinde ise yine A ve B hesabinda oldugu gibi iyi bir uyum

saglanamadi.

D hesabinda ise Hartree-Fock hesab1 yapilirken yine 1s, 2s ve 2p tabakalar1 dolu
girildi. Sonuglari daha da iyilestirmek i¢in C hesabina 3p’ ve 3p44p konfiglirasyonlari
eklendi ve 3s*3p*5p, 3s%3p?5f, 3s°3p*4f, 3p*4p ve 3p*5p konfigiirasyonlar ¢ikarildu.
Bunun sonucunda tek pariteli seviyelerdeki uyumsuzluk daha da artti. Cift pariteli

seviyelerde ise enerji degerleri biraz artmasina ragmen yine de iyi uyumludur.
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3.2.2. P I’de elektrik dipol gecisleri

P I atomuna ait elde edilen seviyeler arasindaki tiim miimkiin elektrik dipol gecisleri
de hesaplandi. Bu gecislerden sadece 3s23p3 seviyesinde 3S23p24S seviyesine,
3s3p’4s seviyesinden 3s*3p”4p seviyesine ve 3s°3p° seviyesinden 3s3p* seviyesine
olan elektrik dipol (E1) gecislerine ait gecis olasiliklari, dalga boylar1 ve agirlikl
salinic1 siddetlerine ait sonuglar sirasiyla Tablo 3.6, Tablo3.7 ve Tablo3.8’de

verilmaktedir.

3.2.2.1. P I’de 3p—4s gecisleri

Fosfor’un 3p—4s elektrik dipol gegisleri icin Tablo 3.6’da A, B ve C iist indisli ii¢
farkli ¢alisma verildi ve bunlar [4], [58] ve [63] referans degerleri ile karsilastirildi.

A calismasinda 3.2.1°de enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan A hesabinin
tek ve cift konfigiirasyon takimlari se¢ildi. Bu hesaplamalar sonucunda 3p—4s
elektrik dipol ge¢islerine ait dalga boylar1 karsilastirma degerleri ile ¢ok 1yi bir uyum
icerisindedir. Ancak logaritmik salinici siddeti degerleri ve gecis olasiliklar iyi

degildir.

B calismasinda 3.2.1°de enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan D hesabinin
tek ve ¢ift konfigiirasyon takimlar segilerek yapilan hesaplama sonucunda 3p—4s
elektrik dipol gecislerine ait dalga boylar1 A hesabmna goére biraz kotiilesirken
logaritmik salinict siddeti degerleri ile gegis olasiligi degerlerinde iyilesme goriildu

ve [4], [58] ve [63] calismalari ile iyi uyumlu oldugu goriildii.

C hesabinda ise enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan B hesabinin tek ve ¢ift
konfigiirasyon takimlari segilerek yapilan hesaplama sonucunda 3p—4s elektrik dipol
gecislerine ait dalga boylar1 B hesabina gore karsilastirma degerleri ile ¢ok iyi bir

uyum i¢inde oldugu goriildii.
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Tablo 3.6. P I atomuna ait 3p—4s elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinicr siddetleri ve Ay; gegis olasiliklart (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma caligmalar calisma  caligmalar calisma  caligmalar
3s73p° *8%,3s%3p™4s(P) Py, 1778,34%  1782,829° 2,48%  -0,38° 1,70(6)"  2,14(8)
1518,91%  1750,560° -0,33® -0,404° 3,37(8)%  2,01(8)°
1807,24°  1802,04° -0,40¢ -1,008¢ 2,02(8)¢
3s73p’*S%,-3s"3p™4s(°P) Py, 1702,18%  1718,970° -5,094 -3,34° 4,613 2,60(5)°
1463,00® 23,378 3,26(5)8
1728,64¢ -3,52¢ 1,65(5)¢
35%3p’*8%,,-35"3p™4s('D) *Dy,  1470,09%  1534,772° 5,324 4,94 3,68(3)*  8,20(3)°
1288,20° 4,578 2,64(4)8
1489,78° -4,61¢ 1,80(4)¢
3573p° *S°%,-3s73p%4s(°P) *Ps,  1771,95%  1774,949" 22,204 -0,211° 1,81(6)*  2,17(8)
1514,24°  1743,929 -0,152%  -0,236° 3,41(8)%  2,043(8)°
1800,64¢  1795,07¢ -0,222¢  -0,829° 2,05(8)¢
3s73p® *S°,-3s%3p?4s('D) Dy, 1470,01*  1534,752° 4,414 -4,03° 1,96(4)"  4,40(4)"
1288,148 -3,65" 1,49(5)®
1489,70¢ -3,69¢ 9,99(4)¢
3s73p> 48%,-3s%3p%4s(P) Py, 178223 1787,648" -2,80* -0,69° 1,65(6)"  2,13(8)"
1521,75%  1754,591° -0,638 -0,701° 3,34(8)%  1,99(8)°
1811,26°  1806,18° -0,70¢ -1,348° 2,01(8)¢
3s%3p° *S°%,-3s73p%4s(°P) 2Py, 170921%  1727,815" -5,73A -3,87° 2,083 1,50(5)
1468,19" -3,988 1,60(5)®
1735,89¢ -4,12¢ 8,26(4)
3s73p® 2D%,-3s%3p%4s(P) Ps,  2324,48%  2222,586" 9,40%  -4,62° 8,06(-2)* 5,40(3)
1907,428 4,938 3,58(3)®
2370,86° -4,97¢ 2,07(3)¢
3s%3p? 2D%,-3s%3p?4s('D) *Ds;,  1831,10%  1858,871° 4,597 -1,14° 8,37(3)"  2,32(7)
1562,04%  1816,403° 1,218 -1,236° 2,80(7)%  1,789(7)°
1859,76°  1884,01° -1,28¢ -1,845°¢ 1,67(7)¢
35%3p° 2D%-3s%3p%4sCP) Py, 233549 2234,961° 7,344 3,410 1,39(D*  1,30(5)
1914,828 3,728 8,59(4)®
2382,32¢ -3,73¢ 5,45(4)¢
3s%3p? 2D%,-3s%3p?4s(°P) Py, 2205,88%  2135,469° -4,60" -1,24° 8,533  2,11(7)*
1826,82%  2198,266° 1,178 -1,26° 3,36(7)%  2,116(7)°
224761 2179,30° -1,16° -1,82¢ 2,24(7)¢
3s%3p’ 2D%,-3s%3p?4s('D) *Dy,  1831,22%  1858,901° 3,344 -0,28° 2,26(5)%  2,54(8)°
1562,13%  1816,801° 0,278 -0,332° 3,58(8)8  2,174(8)°
1859,88°  1884,01° -0,35¢ -0,936° 2,12(8)¢
35%3p° 2D%-3s%3p%4sCP) P, 234221 2242,543" 7,394 3,200 2,46(1)"  4,00(5)
1919,34" -3,608 2,25(5)8
2389,31°¢ -3,58¢ 1,51(5)¢
3s%3p? 2D%,-3s%3p%4s(°P) 2Py, 2217,70%  2149,142° 4,034 -0,356" 6,27(4)"  3,18(8)"
1834,92%  2211,124° -0,39" -0,422° 4,02(8)®  2,763(8)°
225988  2191,65° -0,38°¢ -1,002¢ 2,71(8)°
3s%3p? 2D%,-3s%3p%4s(°P) “Ps,,  2325,12%  2223,358° 7,614 3,41° 5,004 8,80(4)*
1907,56® -3,758 5,38(4)°

2371,50¢ -3,80°¢ 3,09(4)¢
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Tablo 3.6. Devam

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma caligmalar calisma  caligmalar calisma  caligmalar
3s%3p’ ’D%,-3s73p*4s('D) *Ds;,  1831,49%  1859,410° 3,138 -0,086° 2,405 2,64(8)°
1562,15%  1884,51° -0,08" -0,920° 3,72(8)®  2,255(8)°
3s%3p? 2D%,-3s%3p%4s(°P) Py, 2336,13%  2235,742° -6,829%  -2,73" 4,52("  6,20(5)
1914,97° -3,08" 3,75(5)B
2382,96° -3,06¢ 2,53(5)¢
3s5%3p’ "D%;-3s°3p*4s(’P) Py, 2206,46%  2136,182° 3,734 -0,111° 6,28(4)*  2,83(8)"
1826,96%  2198,85° -0.138%  -0,177° 3,62(8)%  2,478(8)°
224818  2179,93° -0,13¢ -0,929¢ 2,44(8)¢
3s73p® 2D%,-3s"3p%4s('D) *Ds,  1831,62°  1859,441° -4,36" -1,329° 2,134 2,26(7)
1562,23%  1884,48° -1,288 2,15¢ 3,53(7)  1,973(7)°
1860,27¢ -1,36° 2,06(7)¢
3s%3p° 2P ,-3s73p%4s(°P) *Py,  3143,84%  2687,995° -7,84A -4,05° 4,794 4,10(4)*
2406,22" 427" 3,03(4)®
3160,75°¢ -4,18° 2,17(4)¢
3s73p® 2P ,-3s%3p?4s(°P) *Py,  2923,53*  2554,911° 3,934 -1,231° 4,51(4)"  3,0007)"
2275,008  2492228° -1,286%  -1,397° 3,33(7)8
2938,14°¢ -1,17¢ 2,55(7)¢
3s73p> 2P%,-3s%3p4s(P) Py, 3131,75%  2677,110° -5,98* -3,25° 1,77 1,30(5)"
2399,13" -3,658 6,36(4)®
3148,52°¢ -3,49¢ 5,39(4)¢
3s%3p° 2P ,-3s73p%4s(°P) 2Py, 2903,03%  2535,612° 23,234 -0,44° L1555 9,50(7)*
2262,57%  2475,904° -0,547%  -0,588" 9,22(7)®  3,525(7)°
2917,44°  2183,04° -0,411¢  -1,422° 7,08(7)¢
3s%3p 2% ,-3s73p%4s('D) ?Dy,  2287,19%  2154,113° 3,574 -1,317° 8,434 1,73(7)
1870,11%  2002,376° -1,616°  -1,677° 1,15(7)®
2296,12°¢ -1,645¢ 7,16(6)¢
3s%3p 2% ,-3s73p%4s(’P) *Ps,  3111,99%  2659,374° -6,56" -6,58" 3,10(1)*  4,10(1)*
2387,518 -6,38"° 2,54(1)8
3128,55¢ -5,98¢ 1,16(2)¢
3573p° 2P ,-3s73p%4s('D) 2Ds;,  2287,00%  2154,072° 2,66 -0,62° 4,58(5)*  5,80(7)"
1869,99%  2001,892° -0,80® -0,946° 4,99(7)®
2295,93¢ -0,83¢ 3,07(7)¢
3s%3p? 2P°, ,-3s73p%4s(C’P) Py, 3129554 2675,297° -7,096%  -3,94° 1,36()*  2,70(4)*
2399,27° -4,36" 1,24(4)®
3145,62¢ -4,22¢ 9,97(3)¢
3s%3p? 2P°, ,-3s73p%4s(’P) 2Py, 2901,14%  2533,986° -3,894 -1,113° 2,534 2,00(7)*
2262,708  2475,595° -1,238 -1,28° 1,90(7)%  1,45(7)°
2914,94°  2588,52¢ -1,12¢ -1,535¢ 1,45(7)¢
3s%3p° 2P° ,-3s73p%4s('D) 2Dy, 2286,01%  2152,939° 2,904 -0,87° 3,99(5)*  4,85(7)
229457 2002,173° -1,10¢ -1,200° 2,49(7)¢

UNIST [4], ® Fawcett, [58], ¢ Fischer , Tachiev, Irimia [63]
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3.2.2.2. P I’de 4s—4p gegcisleri

Fosforun 4s-4p elektrik dipol gegisleri i¢cin Tablo 3.7°de A ve B {ist indisli iki farkli
calisma verildi ve bunlar [4], [58] ve [63] calismalari ile karsilastirildi.

A ¢alismasinda 3.2.1°de enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan C hesabinin
tek ve cift konfiglirasyon takimlar1 secilerek yapilan hesaplama sonucunda 4s-4p
elektrik dipol gecislerine ait dalga boylari, logaritmik salinici siddeti ve gecis

olasilig1 degerleri karsilastirma degerleri ile kiyaslandiginda iyi degildir.

Tablo 3.7. P I atomuna ait 4s—4p elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinict siddetleri ve Ay gegis olasiliklart (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  calismalar calisma ¢alismalai calisma  calismalar
3s73p%4s(°P) *P3,—3s73p°4p(°P) 28°,, 6021,01% 11998,70° -12,11% -2,967° 7,09(-5)>  9,981(4)°
6021,018 2,558 2,56(5)°
353p%4s(°P) *P3,-3s%3p*4p(’P) ‘D, 5270,53" 10769,51° 27,394 -0,94° 4,834 3,3(6)
5270,53®  10588,58° -0,77%  -1,01° 1,99(7)®  2,859(6)°
-1,619¢
3s?3p?4s(°P) *P3,—3s?3p%4pCP) ‘P°y,, 4782,74"  9750,748° -10,37% -0,20° 6,19(-3)*  2,2(7)"
4782,74®  9661,03° -0,00®  -0,17° 1,45(8)  2,364(7)°
-0,781¢
3s73p%4s(°P) ‘P3,—3s73p 4p(’P) *S%, 3755,88%  9304,948° -4,03*  -0,30° 1,09(4)*  9,6(6)"
3755,88%  9214,92¢ -0,004%  -1,087¢ L,L17(8)®  6,418(6)°
35?3p%4s(°P) ‘P3,—3s73p’4p(’P) ‘P, 4765,90% 9734,755° 7,314 -0,70° 3,54774%  3,5(6)"
4765,908  9637,55° -0,38%  -0,874¢ 3,000(7)8  9,586(6)°
3s73p%4s(°P) ‘P3,-3s23p’4p(’P) ‘D%, 5247,92* 10681,40° 6,56 -0,12° L64()*  1,1(7)°
5247928 10514,12 0,06  -0,15° 6,95(7)%  1,048(7)°
-0,760°
3s73p%4s(°P) *P3»—3s73p’4p(’P) ‘D%, 5210,35* 10529,52° 6,28 0,18° 2,13(D)%  1,5(7)°
5210,35%  10385,94° 0,418 -0,353° 1,05(8)®  1,825(7)°
35%3p%4s(’P) *P3»—3s73p 4p(C’P) “P%s,, 4735,34"  9563,444° 8,734 -0,18? 9,04(-2)* 8,1(6)*
4735348 9497,79° -0,05%  -0,928° 438(7)%  5,813(6)°
3573p%4s(°P) *P3»-3573p4p('D) D%, 4195,20%  8942,80° 9,70 -0,684¢ 1,25(-2)*  7,669(4)
4195,20° 4,818 9,56(2)®
3s%3p%4s(°P) *P1,-3s*3p’4p(’P) °S°,, 5976,82* 11818,53° -11,43% -3,125¢ 3,46(-4)*  3,578(4)°
5976,828 3,078 7,86(4)8
3s%3p%4s(°P) *P1,-3s73p’4p(C’P) “P°,  5236,63%  9609,037° 6,69 -0,91° 2,440 3,633(6)°
5236,63%  9543,89° -0,01%  -1,304° 1,18(8)°
3s%3p%4s(°P) *P1,-3s73p’4p(’P) “S°, 3738,64* 9175813° 4,345 -0,60° 5413)%  5,06)

3738,64%  9108,29° 0,328 -1,362° 5,65(7)%  1,745(6)°
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Gegigler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar caligma caligmalar calisma  calismalar
3s73p%4s(°P) *P1,-3s73p’4p(°P) D%, 5214,31* 10511,58° 6,714 -0,23° L19(D)*  8,8(6)°
5214,31%  10375,53° 0,028  -0,42° 6,42(7)®  1,156(7)°
35%3p%4s(°P) *P1,-3s73p%4p(’P) “P%,, 4738,17%  9593,505° 7,404 -0,22° 2,934 1,1(7)°
4738,17%  9520,97° -0,006% -0,453° 6,79(7)®  1,296(7)
35%3p%4s(°P) *Ps»—3s23p*4p(’P) ‘D%, 5304,38* 10973,37° 7,694 -1,16° 1,194 9,5(5)°
5304,38% 10758,01° -1,08%  -2,176° 4,87(6)®  5752(5)°
35%3p%4s(°P) *Ps»—3s23p*4p(CP) “P%, 4781,26%  9842,07° -6,99%  -0,70° 7,344 5,246(6)°
4781,26" 0,428 -1,294° 1,28(8)°
3s?3p?4s(°P) *Ps,—3s73p*4p('D) D%, 4284,49" 9334,61° -11,59% -2,53¢ 2,32(-4)*  3,332(5)°
4284498 3,318 4,38(4)°
3s?3p?4s(°P) ‘Ps»,—3s?3p*4pCP) *8%, 3784,71%  9525.741° 3,834 -0,12° 1,68(4)"  1,4(7)"
3784,71%  9401,73¢ 0,202%  -0,01° 1,85(8)®  2,34(7)°
-0,684°
3s?3p?4s(°P) *Ps»,—3s*3p*4pCP) ‘D%, 5266,00° 10813,14° 6,64  -0,20° 9,00* 6,06(6) *
5266,008  10623,86° -0,06%  -0,35° 34178 4,455(6)°
-1,122¢
3s73p%4s(’P) *Ps»—3s73p’4p(CP) “P%5,, 4781,26" 9796,828° 29,05 0,19 427(-2)*  1,8(7)°
4781,26%  9696,36° 0,428 0,26° 1,28(8)  2,137(7)°
-0,521¢
3s?3p?4s(°P) *Ps,—3s?3p*4p('D) D%, 423121° 9118,63° 9,58%  -2,491° 1,61(-2* 2,587(5)°
4231218 2,218 3,79(5)°
3s73p%4s(°P) *P3,-3s"3p’4p(’P) ‘D%, 5996,35% — 8,388 027° 1,27¢-1)* -
5996,358 2,798 4,98(4)°
3s%3p%4s(’P) *P5,-3s3p*4p(°P) ‘P, 5375,75"  11877,39° -8,48%  -2,26° 1,25-D*  1,699(5)°
5375,758 2,558 1,07(5)®
3s%3p%4s(’P) *P5,—3s3p*4p('D) D%, 4690,21%  11021,99° -6,55% 0,34 LAI(DA  1,967(7)°
4690218 0,44  -0,269° 1,40(8)°
3s73p%4s(°P) *P3,-3s%3p™4p(’P) “P°y, 5415,17% - 8,63% - 1,30(-)* —
5415,178 3,218 3,49(4)8
3573p%4s(°P) *P3,—3s*3p’4p(’P) ‘D%, 6046,16% 9,05% - 4,07(-2* -
6046,16° -3,508 1,41(4)°
3s73p%4s(°P) *P3,-3s*3p4p(' D) *D°, 4755,77% 11339,12¢ -7,58%  -1,318° 1,90% 2,492(6)°
4755,77° 0,478 2,45(7)®
3s%3p%4s(’P) *P5,-3s73p4p(’P) 4%, 4147,80" — 8,78 — 1,57C-D) -
4147,80° -1,348 4,41(6)°
3s%3p%4s(’P) *P5,-3s73p*4p(’P) 2S%,,  7095,85"  16064,70° -9,84%  -0,999° 9,37(-3)* 5,175(6)°
7095,858 0,178 4,38(7)°
3s%3p%4s(’P) *P5,-3s73p%4p(’P) *D°, 6076,19 — -10,55% — 2,53(-3)* -
6076,19" -6,56° 2,43(1)8
3s%3p%4s(’P) *P5,-3s3p*4p(P) *P°,  5436,92" 12133,79° 9,76%  -3,057° 1,94(-2)*  7,932(4)
5436,928 2,528 3,34(5)8
3s%3p%4s(°P) *P1,-3s73p’4p(’P) ‘D%, 5959,134 -8,96%  -0,10° 5,12(-2)*
5959,13" 3,308 2,31(4)®
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Tablo 3.7. Devam

Gegigler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar caligma caligmalar calisma  calismalar
3s73p%4s(°P) *P1,-3s73p*4p(’P) TP%, 534525% - 8,734 — L,07(-D)* —
5345258 -4,008 5,74(3)8
3s%3p%4s(°P) *P1,,-3s23p4p('D) 2D, 4701,76% 11016,21° -6,89%  -0,207° 9,714 1,704(7)°
4701,76® 0,187" 1,16(8)®
35%3p%4s(°P) *P1,,-3s23p’4p(’P) “S%,, 4106,66" 11109,80° -8,78%  -2,283¢ 1,63(-1)*  1,406(5)°
4106,66° -1,998 1,09(6)®
35%3p%4s(°P) *P1,-3s23p’4p(’P) °S°,,  6976,28% 15424,16° 9,57 -0,924¢ 1,88(-2)*  3,340(6)°
6976,285 -0,448 2,44(7)®
3s%3p%4s(°P) *P1,,-3s%3p*4p(P) “D°,, 5988,30% — 10,114 -0,17° 7,14(-3)% -
5988,308 3,828 1,38(4)°
38%3p%4s(°P) 2P1,-3s23p*4p(CP) “P°,  5366,45% 11764,77° 9,48%  -2,923¢ 3,75(-2)*  5,746(4)
5366,458 3,018 1,12(5)®

*NIST [4], "Biemont, Martin, Quinet and Zeippen [71],°Fischer, Tachiev, Irimia [63]

B calismasinda A calismasindaki konfigiirasyon takimi segildi. Gegis integralleri
hesaplandiginda ilk ve son hallere ait ortak tabakali orbitaller ortonormal segildi.
Bunun sonucunda da 4s—4p elektrik dipol gecislerine ait dalga boylar1 degerleri
karsilagtirma degerleri ile iyi uyumlu degildir. Ancak logaritmik salinici siddeti

degerleri ve gecis olasiligi degerleri A hesabina gore daha iyidir.

3.2.2.3. P I’deki 3s—3p gecisleri

Fosforun 3s-3p elektrik dipol gecisleri i¢in Tablo 3.8’de A, B ve C {ist indisli li¢
farkli ¢alisma verildi ve bunlar [4], [58] ve [63] referans degerleri ile karsilastirildi.

A calismasinda enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan C hesabinin tek ve cift
konfigiirasyon takimlari segilerek yapilan hesaplama sonucunda 3s—3p elektrik dipol
gecislerine ait dalga boylari, logaritmik salinici siddeti degerleri ve gegis olasiligi
degerleri karsilastirma degerleri ile biraz uyumlu olmasina ragmen beklendigi kadar

iyi sonuglar degildir.

B calismasinda enerji seviyeleri i¢in yapilan hesaplamalardan B hesabinin tek ve ¢ift
konfigiirasyon takimlar1 secildi ve Gegis integralleri hesaplandiginda ilk ve son

hallere ait ortak tabakali orbitaller ortonormal secildi. Bunun sonucunda 3s—3p
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elektrik dipol gecislerine ait dalga boyu degeri, logaritmik salinici siddeti degeri ve

gecis olasiligl degerleri karsilastirilan diger hesaplamalar ile olduk¢a iyl uyumlu

olarak elde edildi.

Tablo 3.8. P I atomuna ait 3s-3p elektrik dipol (E1) gegisleri icin A dalga boylar1 (A), log(gf)
logaritmik agirlikli salinicr siddetleri ve Ay; gegis olasiliklarr (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
caligma caligmalar calisma  caligmalar calisma caligmalar
3s%3p *8%,,-3s3p* Py, 1490,18%  1674,595° -0,686"  -1,17° 1,548  4,0(7)°
1510,43%  1660,953° -0,85%  -0,958° 1,03(8)® 4,332(5)°
1497,74  1707,84° -1,18¢ -3,720° 5,66(8)¢
3s73p° #8%,-383p* *Ps,  1493,70°  1679,697° -0,489%  -1,00" 1,58(8)* 3,9(7)°
1514,04%  1665,294° -0,65%  -0,665° 1,06(8)® 6,229(5)°
1501,30€  1712,49° -0,92¢  -3,386° 5,90(7)¢
3s73p° #8%,-383p* Py, 1488,12°4  1671,671° -1,49%  -0,99° 1,52(8)* 3,9(7)°
1508,30%  1658,394° 1,16 -1,200° 1,01(8)® 3,57(5)°
1495,65¢  1705,18° -1,13¢ -4,10° 5,53(7)¢
3s%3p° 2D%-3s3p* Psp,  1868,42°  2142,92° 4,59 -550¢ 8,123  4,566(3)°
1898,258 4,528 9,31(3)®
1928,51°€ -4,65¢ 6,62(3)¢
3s%3p° 2D%,-3s3p* Py, 1862924 — 5,834 — 7,007 -
1892,578 -5,668 1,01(3)®
1695,40¢ -4,33¢ 2,68(4)¢
3s%3p’ D%, -3s3p* Py, 1862,51° — 5360 — 2,073 -
1892,178 -5,148 1,81(3)®
1922,17¢ -5,39¢ 1,79(3)¢
3s%3p° 2D%-3s3p* P, 185928 — 6,114 74802 -
1888,84" -5,998 9,49(2)"
1918,73¢ -5,62¢ 2,15(3)¢
3s%3p* 2% ,-3s3p* Py, 2331134 — -6,40% - 2,440 -
2340,418 -5,08" 5,02(3)®
2134,06° -5,90¢ 9,11(2)¢
3s%3pP 2% ,-3s3p* Py, 2336,200 — 4728 - 5,74(3)" -
2015,90° -3,898 5,23(4)8
2138,31¢ -4,25¢ 2,02(4)¢
3s73p° 2P ,-383p* *Ps, 2344870 — -4,60* 4973 -
2354,26" 3,828 2,10(4)®
2145,56° -4,12¢ 1,79(4)¢
3s%3p° 2D%»-3s3p* 2D, 1107,09%  1172,759° 0,43 0,519° 2,479  8,508(8)°
1117,50%  1690,50° 047° 2,438 2,67(9)°
1127,90¢ -0,71¢ 2,53(8)¢
3s33p° 2D%-3s3p* 2Dy, 1107,07%  1172,757° 0272 -0,642° 2,54(8)*  8,458(5)°
1117,48®%  1690,25° -0,684%  -361° 2,75(8)8
3s33p° 2D%-3s3p* 2Ds,  1106,95%  1172,593° 0,758 0,328° 1,58(8)*  6,56(5)°
1117,36®  1690,12° -0,719®  -3.375¢ 1,69 (8)®
1127,75¢ -0,790° 1,41(8)°
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Tablo 3.8. Devam

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
caligma caligmalar calisma  caligmalar calisma caligmalar
3s%3p°2D%,-3s3p* "Dy, 1106,93  1172,591° 0,250 0,339° 2,429 7,460(6)°
1117,34®  1689,87° 0,293  -2.495° 2,62(9)8
1127,73¢ 0,269¢ 2,43(9)¢
3s%3p° 2P ,-383p* 2Ds,  1258,62°%  1247,194° 0,084%  -0,059° 8,52(8)" 1,07(5)°
1261,32%  1926,87° 0,127%  -4,049° 9,37(8)"
1198,85°¢ -0,013¢ 7,49(8)¢
3s%3p° 2P ,-383p* 2D3,  1258,60%  1247,192° -0,926%  -1,251° 1,248 3,992(4)°
1261308 1926,54° -0,888%  -4,653¢ 1,35(8)"
1198,83°€ -1,157¢ 8,08(7)¢
3s%3p° 2P° ,-383p* 2Dy, 125824"  1247,11° 0,082%  -0,341° 6,96(8)"  6,348(4)°
1260,83%  1925,97° -0,136%  -4,151° 7,66(8)®
1198,70¢ -0,287°¢ 5,98(8)¢

“NIST [4], "Fawcett, [58], ¢ Fischer, Tachiev, Irimia [63]

C calismasinda enerji seviyeleri icin yapilan hesaplamalardan D hesabinin
konfigiirasyon takimlar1 se¢ildi ve ge¢is integralleri hesaplandiginda ilk ve son
hallere ait ortak tabakali orbitaller ortonormal secildi. Bunun sonucunda 3s—3p
elektrik dipol gegislerine ait dalga boyu degeri, logaritmik salinici siddeti degeri ve
gecis olasiligr degerleri karsilastirilan diger hesaplamalar ile oldukg¢a iyl uyumlu

oldugu goriildii.

Ancak genel olarak, tim gecislerde [4] ve [58] c¢alismalart ile iyi uyum elde

edilmesine ragmen [63] ile ¢ok iyi bir uyum saglanamamastir.

3.3. Notral Mangan (Mn I) icin Hesaplama Sonuclar:

Mn I atomunun temel hali [Ar]4s*3d® °Ssp’dir. Mn I icin yapilan calismalarda
Hartree-Fock hesab1 1s, 2s, 2p ve 3s tabakalari dolu alinarak yapildi. Cok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock hesaplamalar1 ii¢ degisik konfigiirasyon takimi

alinarak yapildi. Bu hesaplama sonuglar1 Tablolarda A, B ve C olarak gosterildi.
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3.3.1. Mn P’in seviye enerjileri

Mn I i¢in yapilan A hesabinda; ¢ift parite icin 3d°4s?, 3d%s, 3d°4sns (n=5-8),B
hesabinda; 3d°ns® (n=4,5), 3d°ns (n=4,5) ve her iki hesaplamada da tek parite i¢in
3d°4snp (n=4,5), 3d%p konfigiirasyon takimi alindi. C hesabinda ise ¢ift parite icin
3d°ns” (4,5), 3d°ns (n=4,5), 3d’4s5s ve tek parite icin 3d°4snp (n=4,5), 3d°np (n=4,5)
ve 3d’4s4f konfigiirasyon setleri kullamlarak bu seviyelere ait enerji degerleri

hesaplandi ve Tablo 3.9’da verilmektedir.

A hesabinda ¢ift pariteli terimlerin tek pariteli terimlere gore karsilastirma degerleri
ile daha iyi uyumludur. Ornegin; 3d°(’D)4s °D seviyesine ait enerji degeri 23206,19

cm’ ve karsilastirma degeri de 17052,29 cm’!

olarak hesaplandi. Tek pariteli
terimlerden ise 3d’(°S)4s4p(’P’) seviyesine ait enerji degeri 32130,37 ve
karsilastirma degeri de18402,46 cm™ olarak verildi. Oyleyse hem cift terimli hem de
tek terimli seviyelerin enerjilerinde ¢ok iyi bir uyum oldugunu séylemek miimkiin

degildir.

Uyumsuzlugu giderebilmek icin B hesabma 3d°5s” ve 3d°5s konfigiirasyonlari
eklenmis ve bazi konfigiirasyonlar ¢ikarilmistir. Bu yapilan degisiklik sonucunda da
A hesabma gore daha iyi uyum saglanmistir. Ornegin; 3d°(’D)4s °Dy, terimine ait
enerji seviyesinin degeri 20306,24 cm™ olarak hesaplanmistir. 3d°(°S)4s4p(’P°) P,
seviyesinin enerjisi ise 30067,45 cm™ olarak hesaplanmis ve A hesabina gore elde

edilen degerden daha iyidir.

C hesabinda ise istenilen dogrulukta sonuglar elde edebilmek i¢in B hesabina 3d°4s5s
konfiglirasyonu eklenmis ve diger iki hesapta farkli bir tek konfigiirasyon seti alarak
hesaplama yapildi. Cift pariteli terimler i¢in enerji degerleri ¢ok artarken tek pariteli
terimler i¢in daha iyi uyum elde edilmistir. 3d°(°S)4s4p(’P’) ®P°, seviyesinin

enerjisi 18131,18 cm™ olarak hesaplanmistir.

Mn [ i¢in segilen konfigiirasyon setleri cok genis tutulamamistir. Clinkii agik tabaka
elektronlar1 fazla oldugu icin konfigiirasyon etkilesiminden dolay1 ¢ok fazla seviye

ortaya ¢ikmaktadir. Hesaplamalar genellikle agilim katsayilari sifir gelen seviyeler
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elenerek yapildi. Aksi takdirde bilgisayar sinirlamalar ile ilgili problemler ortaya

cikmaktadir.

Tablo 3.9. Notral mangan (Mn I) i¢in E (cm™) enerji seviyeleri

Seviyeler E(cm™)

Konf. Terim Emcnr J Ewmcrr+sp EDiger Calismalar[ 4]
3d°4s s 0,0048:C 5/2 0,00 ~BC 0,00
3d°CD)4s °D 23449.40% 92 23206,19%  17052,29

20592,43" 20360,24"
26194,87¢ 25957,01¢
72 23429,50"  17282,00
20573,58"
26175,40¢
52 23596,91  17451,52
20733,67°
26337,98¢
32 23713,57%  17568,48
20845,28"
26450,71¢
12 23782,49*  17637,15
20911,26%
26517,21¢

3d°(°S)4s4p(’P)  Bp° 32104,08* 52 32130,37%  18402,46
30067,96" 30067,45"
18146,21¢ 18131,18¢
72 32130,48"  18531,64
30067,57°
18142,48¢
9/2 32131,48"  18705,37
30068,57°
18158,21¢
3d°CD)4s ‘D 36721,15% 12 36545,86"  23296,67
35461,10° 35312,14"
40858,32¢ 40692,57¢
5/2 36745,91 2354920
35477,58"
40897,47¢
32 36884,74*  23719,52
35594,46°
41034,69¢
12 36967,69  23818,87
35667,50°
41114,79¢
3d°(°S)asap(CP’)  °P° 42375870 32 42400,96"  24779,32
40339,75"° 40341,96"
52 42403,43"  24788,05
40340,51°
72 42400,96"  24802,25
40338,05"
3d%4s’ ‘G 23883,63% 112 23857,31%  25265,74
23023,34° 22997,38"
24139,29¢ 24113,43¢
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Seviyeler

E(cm™)

Konf. Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig'er C al|§malar[4]

3d%4s> p

3d%4s’ ‘D

3d°CP2)4s ‘p

3d°CH)4s ‘H

3d°CF2)4s ‘F

27171,70*
25988,37"
27371,11¢

28196,61*
26393,34"
28484,14°

43897.87*
41335,21"
47015,76°

41646414
38777,55°
44843 36°

44731,52%
42580,33"
47620,21°¢

7/2

5/2

5/2

372

172

7/2

5/2

372

1/2

5/2

32

172

1172

9/2

7/2

9/2

7/2

23900,42%
23040,12"
24155,79¢
23907,35%
23047,34"
24162,79¢
27055,46*
25804,46"
27262,87°
27113,114
25883,93"
27318,05¢
27172,44*
25980,09"
27375,07¢
28136,69*
26320,41°
28440,06°
28296,10*
26558,38"
28576,17¢
28327,29*
26587,38"
28596,89¢
28313,48"*
26548,12°
28578,56¢
43571,45%
41031,04®
46695,60¢
44125,06*
41548,45"
47239,02¢
44440,33*
41840,93"
41623,36"
38756,75°
44820,98¢
41716,81*
38846,73"
44913,54¢
41790,89*
38918,32"
44990,38¢
44621,79*
42481,71°
47511,26¢
44735,69*
42597,84"
47603,44¢

25285,43

25287,74

27201,54

27248,00

27281,85

30354,21

30419,61

30425,71

30411,74

33825,49

34463,37

34845,26

34250,52

34343,90

3442327

34938,70

35041,37

77
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Seviyeler

E(cm™)

Konf. Terim

EMCHF

EMCHF+BP

EDig'erg al|§ma|ar[4]

3d%4s> o

3d°CG)ds ‘G

3d°CP2)4s °p

3d°CH)4s °H

3d°CF2)4s ’F

3d°CG)4s G

34335214
33344,76"
34836,67¢

46212,75*
43453,12"8
49261,56°

50231,22%
47786,32"
54034,06°

48940,43*
46808,89"°
5299418

53431,43%
51960,98"
57240,19¢

52076,95"
52839,35°
58330,78°

5/2

372

1172

13/2

1172

9/2

7/2

5/2

372

1/2

1172

9/2

7/2

5/2

9/2

7/2

44796,75*
42645,89"
47673,17°
4483386
42670,18"
47722,30°
34342,06"
33351,22"8
34843,40°
33338,48"
34829,84°
46078,09*
43329,22"8
49131,05°¢
46249,414
43494,57°
49295,86°
46358,11*
43596,65°
49401,48°
46425,10*
43658,19"
49467,00¢
50019,54%
47583,61°8
53820,39¢
50719,34*
48253,05"
54477,71¢
48854,62*
46726,748
52903,38°
49031,77*
46894,62°
53081,45°
53463,11*
51951,71®
57234,91°¢
53504,78"*
52027,08"
57315,70°
52092,72*
63324,38"
58284,12°
52041,67*
52942,12"8
58457,82°¢

3511498

35165,05

37420,24

37630,62

37737,22

37789,93

37586,03

38351,78

38008,70

38120,18

38669,60

38934,94

41031,48

41230,30

78
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3.3.2. Mn I’de elektrik dipol gecisleri

Mn I atomuna ait elde edilen seviyeler arasindaki tiim mimkiin elektrik dipol
gecisleri de hesaplandi. Bu gecislerden sadece 3d%s seviyesinden 3d64p seviyesine
olan elektrik dipol (E1) gecislerine ait gecis olasiliklari, dalga boylar1 ve agirlikli
salinici siddetlerine ait sonuglar Tablo 3.10°da verilmektedir. Ayrica gecis olasiligt
10dan biiyiik olan diisiik seviyeler arasindaki elektrik dipol gegisleri de Tablo
3.10°da verilmektedir.

Notral mangan icin 3d°4s’-3d’4sdp, 3d°4s-3d%4p, 3d°4s—3d°4sdp ve 3d°4s*-3d%4p
gecislerine ait elektrik dipol parametreleri Tablo 3.10°da verilmektedir. Nétral
mangan icin ¢ok fazla enerji seviyeleri elde edildiginden, Tablo 3.9°da verilen enerji
degerleri, kisith sayida terimlere gore elde edilmistir. Bu nedenle mevcut
kaynaklardaki bazi gecisler olmadi. Bunlar i¢in tekrar bu terimleri dikkate alinacak
sekilde hesaplamalar yapilabilir. Bu nedenle yalmizca 3.3.1 kesiminde enerji
seviyeleri hesabinda dikkate alinan A hesabi icin segilen konfigilirasyon takiminin tek
ve ¢ift pariteli hallerin arasindaki gecisler, bir elektron gecis integralleri hesabinda
her iki haldeki ortak dolu tabakalardaki yoriingeler ortonormal secildi. Bu gegisler
icin tabloda yalnmizca gecis olasiligi 10%dan biiytik esit olan gecis verileri verildi.
Diger ¢alismalarla karsilagtirma yapildiginda genellikle 3d°CD)4s 4D7/2—3d6(4D)4s4p
CP%) D%p, 3d°CD)4s ‘D;n-3d°(*D)dsdp (P°) °D°%), 3d°CD)4s °Dop-3d°(*P)asdp
CP%) °P%p, 3d°(°S)4s” °Ss-3d°(*S)dsdp (PP°) P, 3d°CD)4s °Dsp-3d°(*P)dsdp
CP°) °D%), ve 3d°("D)4s” *D3»-3d°CD)4p ‘D), gegisleri harig iyidir.
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Tablo 3.10. Mn I atomuna ait elektrik dipol (E1) gegisleri igin A dalga boylar1 (A), log(gf) logaritmik
agirlikl salinier siddetleri ve Ay gegis olasiliklart (sn™)

Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar calisma caligmalai calisma  caligmalar
[4] [4] [4]
3d°(D)4s °D,-3d°CD)4p °D%, 486793 4055,544 0,0799  -0,070 422(7)  4,31(7)
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)4p ‘D%, 435474 4451,586 0,2229 0,278 734(7)  7,98(7)
3d°CD)4s *D7,-3d°CF)4p “F°; 2820,75 4709,712 -1,4354 0,339 3,84(6)  1,72(7)
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)4p *F°1 2240,56 — ‘13612 - 722(6) -
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)4p *Fs 4801,47 4671,672 -1,7081  -1,67 9,44 (5)  1,1(6)
3d°CD)4s “D;,-3d°CD)4p ‘D%, 4326,67 - -0,7234 - L12(7) -
3d°(D)4s *Ds,-3d°CD)4p *F°; 4891,29 4766,418 0,16807 0,10 513(7)  4,6(7)
3d°(D)4s *Ds,-3d°CD)4p ‘D% 4397,74 4502,213 -0,4300  -0,344 1,60 (7)  1,86(7)
3d°(D)4s “Ds,-3d°CD)p *Fs 4853,79 4727461 -0,4169  -0,47 1,80(7)  1,7(7)
3d°(D)4s *Ds,-3d°CD)4p ‘D) 4369,11 4414,89 -0,2678  -0,289 3,147)  2,93(7)
3d°(°D)4s “Ds»,-3d°CD)4p *F° 4826,95 4701,130 -1,6215  -1,65 1,71(6)  1,7(6)
3d°(D)4s “Ds,—3d°CD)4p ‘D%, 4340,99 4436,357 -0,4918  -0,287 2,85(7)  4,37(7)
3d°CD)4s *D3,-3d°CD)4p *F5 4916,45 4765,846 -0,0256  -0,08 433(7)  4,1(7)
3d°(D)4s ‘D5 -3d°CD)4p ‘D%, 4419.81 4498,902 -0,5613  -0,343 1,56(7)  2,49(7)
3d°(D)4s ‘D5 ,-3d°CD)p *F°5 4888,91 4739,087 -0,5643  -0,490 1,90(7)  2,40(7)
3d°CD)4s ‘D5»,-3d°CD)4p ‘D% 4391,04 4470,144 -0,4570  -0,444 3,01(7)  3,00(7)
3d°CD)4s ‘D5 ,-3d°CD)4p ‘D°) 4378,40 4453,012 -0,6069  -0,490 430(7)  5,44(7)
3d°(D)4s Dy ,-3d°CD)p *F°5 4917,62 4761,512 20,2234 -0,138 412(7)  5,35(7)
3d°CD)4s ‘D, ,,-3d°CD)4p ‘D%, 4414,18 4490,090 -0,5768  -0,521 2,26(7)  2,49(7)
3d°CD) 4s *Dy,,-3d°(D)4p ‘D°)» 4401,41 4472,806 -0,6088  -0,583 423(7)  4,35(7)
3d°(°D)4s °D;,-3d°CD)4p °D%, 486793 4055,544 0,07995  -0,070 422(7)  431(7)
3d°CD)4s °D,,-3d°CD)4p °F°; 4491,65 3809,592 -0,3125  -0,604 2,01(7)  1,43(7)
3d°CD)4s °D-,,-3d°(D)4p °P°;, 3838,71 3607,526 20,5129  -0,44 1,73(7)  2,3(7)
3d°(D)4s °D;,-3d°CD)4p °D%), 483222 - -0,0677 - 407(7) -
3d°CD)4s °D-,,-3d°(D)4p °Fs), 447348 3799252 -1,3470  -1,756 2,49(6)  1,35(6)
3d°CD)4s °D-,,-3d°(D)4p P, 3801,40 — -0,3358 - 3,55(7) -
3d°(°D)4s °D;,-3d°CD)4p “D%), 3284,75 3488315 -1,8365  -3,18 1,50(6)  6,0(4)
3d°CD)4s °Ds,-3d°(D)4p °D°%; 4912,99 4083,628 -0,2002  -0,25 2,17(7)  2,8(7)
3d°(D)4s °Ds,-3d°CD)4p °F°; 452999 3834362 0,12063  -0,121 536(7)  4,29(7)

3d°CD)4s °Ds,—3d°(*D)4p °P°, 3866,68 3629,731 -1,2471  -1,35 3,15(6)  2,8(6)
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Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
caligma  caligmalar caligma caligmalar calisma  caligmalar
3d°(D)4s °Ds/,—3d°CD)4p °Fs) 4511,51 3823,[2;%7 -0,2486  -0,517 3,08(7) 2,351]7)
3d°(°D)4s °Ds/»,-3d°CD)4p P 3828,82 3608,481 -0,4305  -0,37 2,81(7)  3,6(7)
3d°CD)4s °Ds,-3d°(D)4p ‘D% 330521 3509,073 -0,9547  -3,16 LI12(7)  6,2(4)
3d°(°D)4s °Ds,-3d°CD)4p °D%), 4850,29 4048,743 -0,1074  -0,13 553(7)  7,5(7)
3d°(°D)4s °Ds,-3d°CD)4p °F% 449886 3816,741 -1,0986  -1,436 6,56(6)  4,19(6)
3d°(D)4s °Ds,-3d°CD)4p °P° 3803,91 3595,107 -0,7792  -0,86 1,91(7)  1,8(7)
3d°CD)4s °D5,-3d°CD)4p ‘D) 4908,83 4063,528 -0,2038  -0,600 2,88(7)  1,69(7)
3d°(D)4s °Ds,-3d°CD)4p °Fs) 4539,06 3841,071 -0,1249  -0,36 4,047  3,3(7)
3d°(D)4s °D5,-3d°CD)4p P 3848,65 3623,780 -0,8823  -0,94 9,83(6)  9,7(6)
3d°(D)4s °Ds,-3d°CD)4p ‘D) 3319,97 3523,538 -0,9608  -3,50 1LI0(7)  2.8(4)
3d°CD)4s °Ds,-3d°CD)4p °D%, 4882,15 4068,012 -1,6688  -1,86 1,49(6)  1,4(6)
3d°(D)4s °D5,-3d°CD)4p °F° 4526,25 3833,861 -0,2981  -0,558 4,09(7)  3,14(7)
3d°CD)4s °D;,-3d°(D)4p P, 382347 3610,292 -0,5649  -0,48 3,10(7)  4,2(7)
3d°(D)4s °D;»-3d°CD)4p ‘D%, 3303,71 3505,873 -1,5473  -3,69 433(6)  2.8(4)
3d°(°D)4s °Ds,-3d°CD)4p °D°y 4865,98 4058,93 -0,3082  -0,446 6,92(7)  7,25(7)
3d°CD)4s °D5,-3d°(D)4p °F° 4518,80 3829,718 -1,0556  -1,344 1,43(7)  1,03(7)
3d°CD)4s °D;,,-3d°CD)4p ‘D% 4901,44 4079,412 -0,3667  -0,42 2,98(7)  3.8(7)
3d°(D)4s °D;,-3d°CD)4p °F° 4542,83 3843,984 -0,4958  -0,728 2,57(7)  2,11(7)
3d°CD)4s °D; ,-3d°CD)4p P 383529 — -0,6910 - 2,30(7) -
3d°(D)4s °D;,,-3d°CD)4p ‘D%, 3312,53 — -1,8186 - 2,30(6) —
3d°(D)4s °D, ,-3d°CD)4p °D°y 4885,14 4070,278 -0,9038  -0,94 L74(7)  2,3(7)
3d°CD)4s °D, ,-3d°CD)4p °F°» 453531 3839,819 -0,4413  -0,688 586(7)  4,64(7)
3d°CD)4s °D;,,-3d°CD)4p ‘D°» 3305,34 3503,739 22,0122 -2.88 2,96(6)  3,6(5)
3d°CD)4s °Dy,-3d°(*G)dsdp CP°) °F%,,  4359,88 — -1,4507 - 1,246) -
3d°CD)4s °Dy,,-3d°(D)4p °F, 4524.12  3790,207 -0,5474  -0915 9,23(6)  5,65(6)
3d°CD)4s “Dy,3d°(*P)dsdp (°P°) P, 4979,02 12899,76 -0,7345  -1,07 4,9506) -
3d°(*D)4s? “D,-3d°(‘F)dsdp (CP°) *F%, 237746 — -1,4648 - 4,046) -
3d°(*D)4s® “D7,-3d°(*G)dsdp CP°) *Fo%,, 2121,03  — -1,8374 2,15(6) -
3d°(*D)4s® “D,-3d°CD)4p ‘F), 1343,10 — -1,6996 7,38(6) -
3d°CD)4s °D;-3d°(‘G)dsdp CP°) °F%,,  4367,09 - -0,8371 - 6,36(6) -
3d°CD)4s °D,,-3d°(*D)4sdp CP°) °F%,,  5400,83 — -1,1550 - 2,006) -
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Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar calisma caligmalai calisma  caligmalar
[4] [4] [4]
3d°CD)4s *D;,3d°(*G)dsdp (CP°) F%, 415533 3696,540 -1,1299  -0,793 3,58(6)  7,86(6)
3d°(°D)4s “D7,-3d°CD)4p *F° 224286 3701,723 -1,2287  -1,75 7,83(6)  8,6(5)
3d°CD)4s “D;-3d°(*G)4sdp(CP°) °F%,  1792,75 - 22,1327 - 1,91(6) -
3d °(*D)4s’ *D-,,—3d°CP)4p ‘D% 951,60  — 22,5445 - 2,62(6) -
3d°CD)4s °D;»-3d°(‘G)4s4p(CP) °F%,,  4371,81 - -1,3291 - 2,04(6) -
3d°CD)4s °D;,-3d°(*P)4sdp(’P°) °P%;,  4988,43 3066,028 -1,3691  -0,74 1,43(6)  1,6(7)
3d°(D)ds *D;,-3d°CF)dp “F°; 2820,75 - -1,4354 - 3,84(6) -
3d°(D)4s *D;,-3d°CP)4p ‘D% 269784 - -1,1225 - 8,63(6) —
3d°CD)4s “D;,-3d°(*D)dsdp CP°) ‘D%,  2423,68 — -1,5084 - 4,40(6) -
3d°CD)4s *D;,-3d°CD)4p ‘D% 177783 - -1,8502 - 3,72(6) -
3d°CD)4s ‘D7-3d°(‘G)4s4p(CP°) °F%,,  1793,54 - 22,2465 — 1,46(6) —
3d°CD)4s “D;,-3d°(*P)4s4p(’P°) D%, 182234  — -1,9795 - 2,63(6) -
3d°CD)4s *D;,-3d°(*P)4sdp(’P°) °P%;,, 188935 - 22,1374 - 1,70(6) -
3d°CD)4s ‘D;-3d°(‘D)4s4p(CP) °F%;,, 194425 - -1,5052 - 6,89(6) —
3d°(CD)4s “D;,-3d°(“D)4sdp(’P°) °D%,,  2003,07 - -1,6539 - 4,61(6) -
3d°CD)4s ‘D, ,-3d°(*G)4s4p(’P°) *F%,,  2015,89 - -1,9811 - 2,146) -
3d°CD)4s ‘D, ,-3d°(‘P)4sdp(P°) ‘D%, 220591 - -1,7629 - 2,95(6) -
3d°CD)4s “D;,-3d°(“D)asdp(CP%) ‘D%, 2293,45 3142,671 -1,3184  -1,31 7,61(6)  4,1(6)
3d°CD)4s ‘D;,,-3d°CD)4p ‘F°4p 5240,80 - -1,4009 — 1,206) —
3d°CD)4s “D;,,-3d°CD)4p ‘D% 3257,58 - -0,1612 - 541(7) -
3d°(D)4s “D;,-3d°CD)p *F°; 323326 - -0,0584 - 6,97(7) -
3d°CD)4s ‘D-,,-3d°CF)4p ‘D%, 2606,45 — -1,680 - 2,56(6) —
3d°CD)4s “D,,-3d°CP)4p ‘D% 2013,40 - -1,3815 - 8,54(6) —
3d°CD)4s “D7,-3d°CF)4p “Fyp 1964,68 — 23210 - 1,03(6) —
3d°CD)4s °D,,-3d°(*S)dsdp (°P°) P, 225838 5420,355 -0,9496  -1,46 1,83(7)  1,31(6)
3d°CD)4s °D,,-3d°(*P)dsdp (°P°) P, 504393 3054,366 -1,0317  -0,41 3,046)  4,6(7)
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)4p ‘D%, 2299,50 — -2,0089  — 2,05(6) -
3d°CD)4s “D;,-3d°CD)4p ‘Fs, 2239,09 - 22,0595 - 1,93(6) —
3d°CD)4s “D;,,-3d°CD)4p ‘D% 1778,70 — 22,2436 - 2,006) -
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)p *Fs 1769,78 — 22425 — 2,03(6) -
3d°(D)4s “D,,-3d°CP)4p ‘D) 133245 - -1,9352 - 7.26(6) -
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Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar calisma caligmalai calisma  caligmalar
3d°CD)4s 'D;,-3d°(*P)4sdp (°P°) °P%,  1819,15 - = 22927 - 1,286) — =
3d°(D)4s “D;,-3d°(*P)4sdp (CP°) °P%, 189726 - 22,0534 — 2,04(6) -
3d°CD)4s “D,-3d°(CD)4p *Fs, 3230,64 — -1,0727 - 9,00(6) -
3d°(D)4s “D,-3d°CP)4p “D°) 202025 - 22,1484 - 1,93(6) —
3d°(°D)4s °Ds,-3d°(“D)dsdp CP°) °F%,,  5336,10 - -1361 - 1,70(6) -
3d°(D)4s “Ds,-3d°CD)p *F°1 225189 - -1,8601 - 2,26(6) -
3d°(D)4s *Ds,-3d°CP)4p ‘D% 133345 - -1,9041 - 5.84(6) -
3d 3(°S)4s? 6S5,-3d°(°S)4s4p (CP°) °P%,  5720,03 2798,081 -0,7218  -0,34 6,44(6)  3,7(8)
3d 3(°S)4s® °S5,—3d°CP)4p ‘D 693,76 - 22,6189 — 5,55(6) -
3d *(*D)4s’ *Ds,-3d°(CD)4p ‘D% 1098,50 - 23222 - 438(6) -
3d *(*D)4s® *Ds,-3d°CP)4p ‘D 910,23 - 29167 - 1,62(6) -
3d°CD)4s °Ds,-3d°(‘P)dsdp CP°) P 5, 4996,44 3070,268 -1,2424  -0,79 2,54(6)  1,9(7)
3d°(D)4s *Ds,-3d°CP)4p “D° 270825 - -1,3877 - 6,20(6) -
3d°(D)4s *Ds,-3d°CD)4p *Fs 2250,40 - -1,3658 - 9,45(6) -
3d°(D)4s “Ds,-3d°CD)p *Fs 512424 - -1,3013 - 2,11(6) -
3d°(D)4s “Ds,,-3d°CP)4p ‘D) 2003,86 - -1,6845 - 572(6) -
3d°CD)4s “Ds,—3d°CF)4p “Fs 1949,19 - 23875 - 1,19(6) —
3d °(*D)4s ? *Dsp-3d°(‘F)dsdp CP°) *F, 212337 - 22,1455 - 2,64(6) -
3d 3(*D)4s ? *Ds;,-3d°CD)4p ‘D%, 1098,45 — 22,9667 - 1,49(6) -
3d°CD)4s “Ds,—3d°CD)4p ‘D% 1785,71 - -1,9899 - 535(6) -
3d °(*D)4s’ “D3,—3d°CD)4p ‘D%, 1888,59 6443,50 -1,5106  -1,76 9,61(6)  4,7(5)
3d ’(“D)4s? “Ds,-3d°CD)dp ‘Fos), 134232 — -2,3559 - 2,71(6) -
3d°CD)4s “D5,-3d°CP)4p ‘D%, 1341,16 - -1,8211 - 9,33(6) —
3d°(CD)4s “Ds-3d°CD)4p ‘D%, 555345 - -1,4402 - 1,30(6) —
3d°CD)4s “Ds»,-3d°CD)4p ‘D% 555345 - -1,4402 - 1,30(6) —
3d°CD)4s ‘D5 »,-3d°CD)4p *Fs, 521372 - -0,7556 - 7,17(6) -
3d°CD)4s “Ds-3d°CF)4p “Fos) 1962,00 — 24157 - 1,10(6) —
3d°CD)4s “Ds,-3d°CD)4p ‘D% 2321,88 - -1,6372 - 7,13(6) -
3d°(D)4s ‘D5 ,-3d°CD)4p ‘F°3 226322 - -1,599 - 8,19(6) —
3d°(D)4s “Ds,-3d°CD)4p “D%), 1794,12 - 24326 - 1,91(6) —
3d°CD)4s ‘D5 »,-3d°(CD)4p ‘F°5, 5210,76 - -1,4223 - 2,32(6) -
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Gegisler L (A) log(gf) Ay
Bu Diger Bu Diger Bu Diger
calisma  caligmalar calisma caligmalai calisma  caligmalar
3d°(D)4s “D5»,-3d°CD)4p D%, 5532,57 - = -1,3369  — 2,50(6) — =
3d°(D)4s ‘D5 »-3d°CD)p *F° 5210,76 — -1,4223 - 2,32(6) -
3d°CD)4s ‘D ,-3d°CF)4p ‘D% 2611,13  — 22,1465 - 1,7466) -
3d°(D)4s ‘D5 ,-3d°CF)4p ‘D% 202231 - -1,9647 - 4.42(6) -
3d°(D)4s “Dy»-3d°CF)4p “Fy, 1962,06 — 22,6128 - 1,05(6) —
3d°(D)4s ‘D5 ,-3d°CP)4p “D° 2716,17 - -1,9406 - 5,18(6) -
3d°(D)4s *D,-3d°CD)4p ‘D% 2319,60 — 22,2962 — 3,13(6) -
3d°(*D)4s? “Dy,,-3d°CDY4p ‘F5 134235 - 22,6152 - 2,24(6) -
3d°(*D)4s” “Dy ,-3d°CF)dp “Fy, 940,98  — 23,0071 - 1,50(6) -
3d°(°D)4s “D;,-3d°CD)4p ‘D%, 1797,97 - -1,3944 - 2,07(7) -
3d°(°D)4s Dy ,-3d°CG)4p *F° 1789,08 - -1,5337 - 1,52(7) -
3d°(D)4s Dy ,-3d°CF)4p ‘D% 134548 — -1,9754 - 9,74(6) -
3d°CD)4s ‘D, ,-3d°CD)4p *F% 520588 - -0,9485 - 6,92(6) -
3d°(CD)4s “D;,-3d°CD)4p ‘D%, 3250,77 - -0,4059 - 6,19(7) -
3d°(D)4s “D;,-3d°CF)4p ‘D% 260991 — 22,3644 - 1,05(6) —
3d°CD)4s ‘D, ,,-3d°CD)4p ‘D°» 1797,50 — -1,957 - 1,13(7) -
3d 3(*D)4s? “Ds,—3d°CD)4p “F), 1986,54 - -0,6012 - 423(7) -
3d°(°D)4s “Ds,—3d°CP)4p ‘D% 132947 - -1,1658 - 322(7) -
3d°CD)4s Ds,-3d°CD)4p ‘% 323326 — -0,0584 - 6,97(7) -
3d 3(*D)4s? “Ds,-3d°CD)4p P 1868,05 — -1,1747 - 1,59(7) -
3d °(*D)4s’ *Ds,—3d°CDY4p ‘F°o 1802,40 — -0,7626 - 443(7) -
3d°CD)4s “Ds,,-3d°CD)4p ‘Fs 3188,95 - -0,2486 - 6,16(7) -
3d°(*D)4s? “Ds»—3d°(°D)4p ‘Fs) 1973,78 - -0,9369 - 3,297) -
3d°(D)4s ‘D5 ,-3d°CD)4p ‘D%, 179425 — -1,0842 - 2,84(7) -
3d°CD)4s “Ds,-3d°CD)4p ‘D% 3252,67 - -0,6585 — 3,46(7) -
3d°CD)4s “D;,,-3d°CD)4p ‘D% 179797 - -1,3944 - 2,07(7) -
3d°(°D)4s “D;,-3d°CF)4p “D°» 1346,79 — 41,9943 - 1,86(7) -
3d°CD)4s “D;,,-3d°CD)4p ‘D°» 324924 - -0,6340 — 7,33(7) -
3d°CD)4s ‘D, ,-3d°CD)4p ‘D°y 324924 - -0,6340 - 733(7) -
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Bu calismada incelenen p’ tabakali azot ve fosfor ve d° tabakali mangan icin elde
edilen seviyeler olduk¢a fazladir. Burada yalnizca diisiik enerji seviyeleri ve bu
seviyeler arasindaki elektrik dipol gecisleri i¢in dalga boyu, salinici siddeti ve gecis
olasiliklar1 verildi. Ozellikle mangan igin ¢ok fazla sayida seviye elde edildi.
Hesaplamanin yiiriitiilebilmesi i¢in terim kisitlamas1 yapildi. Ozellikle bu atomlar
icin elde edilen veriler plazma incelemeleri, astrofizik, lazer gelistirme ve analitik
kimyada genis Olctide uygulama alan1 bulmaktadir. Bu alanda pek cok teoriksel
yontem gelistirilmistir. Bu yontemlerden biri olan ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
yontemi atomlarin ve iyonlarin seviye yapilarini incelemede yaygin olarak
kullanilmaktadir. Burada bu yontem Breit-Pauli relativistik katkilarla beraber
kullanildi. Yapilan hesaplamalarin ve elde edilen verilerin yart dolu p ve d tabakali
diger atomlarin seviye yapilarini incelemeye yardimci ve yol gosterici olacagi

distinilmektedir.
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