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ONSOZ

Bu ¢aligmada hidrojen, helyum ve lityum benzeri Kiikiirt (S XVIL, S XV ve S XIV)
i¢in segilen tek pariteli ve ¢ift pariteli konfigiirasyonlara ait enerji seviyeleri, gegis
enerjileri, agirlikli osilatér siddetleri ve gegis olasiliklar hesaplandi. Bu hesaplamalar
icin ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock—MCHF)
yontemi kullanildi.
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OZET

Anahtar kelimeler: MCHF metodu, relativistik diizeltmeler, gecis enerjileri, dalga
boyu, agirlikli osilator siddeti, gecis olasiliklari.

Bu ¢alismada Breit-Pauli relativistik diizeltmeleri ile gok konfigiirasyonlu Hartree-
Fock (Multiconfiguration Hartree-Fock—-MCHF) yaklagikligi kullamlarak hidrojen,
helyum ve lityum benzeri Kiikiirt’iin (S XVI, S XV ve S XIV) bazi uyanlmis
seviyelerinin enerjileri ve bu seviyeler arasindaki gegisler i¢in enerjiler, dalga
boylari, agurhikl osilatér siddetleri ve gegis olasiliklarn hesaplanmaktadir. Ilk
boliimde; incelenen iyonlar ile ilgili yapilmig caligmalar, ikinci béliimde; ¢ok
elektronlu atomlar ve ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemi, iigiincii boliimde;
Breit-Pauli relativistik diizeltmeleri, dordiincii b6liimde; gecis olasiliklar1 hakkinda
bilgiler verilmektedir. Dalga fonksiyonlar1 ve baz1 relativistik diizeltmeler MCHF
atomik yap:r paketi kullamilarak hesaplanmaktadir. Elde edilen sonuglar diger
calismalar ile kargilastirmali olarak son boliimde sunulmaktadir.
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INVESTIGATION OF ENERGY LEVELS AND TRANSITION
PROBABILITIES FOR SOME IONS OF SULPHUR BY USING
MCHF METHOD

SUMMARY

Keywords: MCHF method, relativistic corrections, transition energies, wavelengths,
weighted oscillator strengths, transition probabilities.

In this study, level and transition energies, wavelengths, weighted oscillator
strengths, and transition probabilities for some excited levels for hydrogenlike,
heliumlike and lithiumlike sulphur ( S XVI, S XV and S XIV) have been calculated
using multiconfiguration Hartree-Fock approximation with Breit-Pauli relativistic
corrections. In the first chapter previous works on S XVI, SXV and SXIV have been
given. Second, third and fourth chapters deals with the concept of many electron
atoms multiconfiguration Hartree-Fock method, Breit-Pauli relativistic corrections
and transition probabilities, respectively. Wavefunctions and some relativistic
corrections have been calculated using MCHF atomic package. In the last chapter
results obtained have been compared with the experiments and calculations.



BOLUM 1. GIRiS

1.1. S XVI, SXV ve SXIV lyonlan ile flgili Yapilmis Cahgmalar

Bu ¢aligmada hidrojen, helyum ve lityum benzeri Kiikiirt’iin (S XVI, SXV ve SXIV)
Breit-Pauli relativistik diizeltmelerini igeren ¢ok konfiglirasyonlu Hartree-Fock
(multiconfiguration Hartree-Fock-MCHF) yaklagikligi [1] ile baz1 atomik &zellikleri
incelenmektedir. MCHF atomik yap1 paketi [2] kullamlarak seviye enerjileri ve
incelenen seviyeler arasindaki gegislerin enerjileri, dalga boylar, agirlikli osilatdr

siddetleri ve gegis olasiliklar1 hesaplanmaktadir.

Incelemede, S XVI igin ¢ift pariteli ns (1<n<5) ve tek pariteli np 2<n<5); S XV
igin ¢ift pariteli, 1s%, 1s2s, 1s3s, 1s3d tek pariteli 1s2p, 1s3p; S XIV i¢in ¢ift pariteli
1s%2s, 15235, 1s23d, 1s%4s, 1s%4d, 1s°5s tek pariteli 1522p, 1s23p, 1524p, 1541, 1525p,
1s*5f konfigiirasyonlar1 kullamlds.

Hidrojen ve lityum benzeri Kiikiirt i¢in mevcut ¢aligmalar olduk¢a azdir. Helyum
benzeri Kiikiirt i¢in yapilan ¢aligmalar ise 2s-2p gegisleri lizerinde yogunlagmagtir.

Drake iki elektronlu iyonlarn 1s2s 'S halinden kendiliinden iki foton yayma
oranlarinin teorik bir ¢alismasim yapt1 [3]. Dalga boyu 228 A dan biiyiik olan temel
halden sogurma ¢izgileri i¢in atomik veriler Verner ve grubu tarafindan yayinlandi
[4]. Z=1-92 aralifindaki hidrojen benzeri iyonlarin 4, A ve f degerleri Pal’chikov
tarafindan sunuldu [5]. Z=1-118 olan hidrojen benzeri iyonlarin E1, M1, E2, M2,
E3, M3 i¢in gecis olasiliklar, yar1 Omiirleri ve dallanma kesirleri Jitrik ve Bunge
tarafindan nokta yiik Dirac 6z fonksiyonlari ile degerlendirildi [6].

Walker ve Rugge hidrojen ve helyum benzeri Kiikiirt’tin temel seri ¢izgileri giines
spektrumunda incelendi ve dalga boylar1 sunuldu [7]. Helyum benzeri iyonlarin 2 3S

uyarilmis hallerinin yar1 Omiirleri relativistik manynetik dipol gegisleri teorisi ile



incelendi [8]. S XV in 1s2p 3p,, S XIV iin 1s2s2p *Ps/ hallerinin yar Smiirleri Cocke
ve grubu tarafindan tammland: [9]. Helyum benzeri Kiikiirt’iin 2 3S; halinin yari
Omriiniin demet-yaprak Olgiimleri Bednar ve grubu tarafindan yapildi [10]. Helyum
benzeri atomlara relativistik rasgele faz yaklasikligs uygulanarak izinli ve yasakli
gecisler incelendi [11]. Helyum benzeri Kiikiirt’iin 2 *P; uyarilmis halinin yar1 miir
Olgtimleri ugus stiresi teknigi ile incelendi [12]. Helyum benzeri Mg, Al, S, Fe, ve
Ni’in m 'Sp - n 'P; ve m 3S; - n >P; (2<m, n<5) gegisleri i¢in osilator siddetleri
relativistik rasgele faz yaklasgiklig: ile hesapland: [13]. S XV i igine alan helyum
benzeri bes iyomun 1s3p °P; - 15 >P; gegisi ilk kez lazer iiretici plazmada g6zlendi
[14]. Helyum benzeri iyonlarin 1s2p 3Py - 15 'Sy ve 1s2p 'P; - 15? 'S, gegisleri igin
relativistik Hartree-Fock ve rasgele faz yaklagikliklan ile atomik 6zellikleri incelendi
[15]. Iki ve iig elektronlu atomlar igin olduk¢a ayrintihi veri analizi Berry ve calisma
arkadaglan tarafindan yapildi [16]. S XV iyonunun 1s2s 3S-1s2p 3P gecislerinin
dalga boyu dlgiimleri yapild: [17,18]. S XV igin 2 'Py, 2 3P, hallerinden temel hale
gecisler 4.10° mertebesinde hassasiyetle 6lgiildii [19]. Vainshtein ve Safronova,
perturbasyon yontemi ile helyum ve lityum benzeri iyonlarin enerji seviyelerini
hesapladilar [20]. Z=16-39 olan helyum benzeri iyonlarin rezonans gegislerinin
dalga boylan i¢in disiik indiikktansli vakum kivilcimi spektrumundan elde edilen
sonuglar MZ programu ile yapilan hesaplama sonuglan ile kargilagtirilarak sunuldu
[21]. Helyum benzeri iyonlara relativistik rasgele faz yaklagiklig: uygulanarak n=2
halinden 1gmmal1 gegisler incelendi [22]. Johnson ve Sapirstein Z=10-36 arahigindaki
helyum benzeri atomlarin 2 *P,, 2 *P,, *S, hallerini relativistik ¢ok cisim

perturbasyon teorisi ile incelediler [23]. Cekirdek ylikli 2<Z<92 olan helyum
benzeri iyonlarin 1s2s *S; - 1s2p *Py,12 gegisleri igin figlii hal enerjilerinin relativistik
kisimlar1 QED ile Berry ve Dunford tarafindan karsilastirildi [24]. 5<Z<100
araliginda olan helyum benzeri iyonlar igin n»=2 {iglii hallerinin relativistik
konfigiirasyon etkilesim hesaplar1 yapilarak dier ¢alismalarla kargilagtirmali olarak
verilmistir [25]. S XV’i de Helyum benzeri iyonlarin n=1, 2 hallerinin relativistik
her mertebeden ¢ok cisim hesaplan yap1lafak toplam iyonlagsma enerjileri sunuldu
[26]. Hidrojen benzeri Fe ve helyum benzeri Fe, Ca ve S Safronova’nin MZ kodlu
programi, Cornille’nin AUTLSJ kodlu, Nilsen’in Yoda kodlu programu ile

14+

incelenerek sonuglar kargilastirmali olarak verildi [27]. He benzeri {i¢ iyonun (Si™™,
Ca'®, Fe?*") Dirac atomik R-Matris programi (Norrington P.H., Grant I.P.) elektron



carpisma uyarilmalann i¢in c¢arpisma siddetlerini hesaplamada kullandi [28].
Kingston, Norrington ve Boone Ca XIX ve S XVI i¢gin yaptiklan ¢alismada GRASP
ve CIV3 programim kullanarak elde ettikleri sonuglar karsilastirmali olarak sundular
[29]. Bagka bir ¢aligmada helyum benzeri benzeri Kiikiirt’iin vakum mor &tesi 1s2s

*S,- 1s2p *P,, gegisleri ol¢iildii [30].

Fawcett, yiitksek mertebeden iyonlasmis yayma ¢izgilerini siniflandirdi [31]. Giines
alevleri bélgesinde 171-630 A arahginda yapilan bir spektral galismada S XIV igin
iki ¢izgi gbzlendi [32]. Indelicato ve Desclaox lityum benzeri iyonlarm 1s?2s, 1s%2p
enerji seviyelerini ¢ok konfigiirasyonlu Dirac Fock yontemi ile inceleyerek oldukga
dogru bir sekilde hesapladilar [33]. Safronova ve galisma arkadaglar gekirdek yiikii
6<Z<42 araliginda olan lityum benzeri iyonlarin i¢ tabaka uyarilmalan igin bazi
atomik O6zellikleri hesapladilar [34]. Lityum benzeri iyonlar i¢in osilator siddeti ve
enerji, Hylleraas tipi varyasyonel yontemi ile hesapland: [35]. Li ve Be dizilimine
sahip iyonlarin uyarilmig hal enerjileri MZ ve MBPT programlan ile hesaplanarak Z
ye bagimhiliklan incelendi [36]. Nahar S XIV ii de igine alan on bes lityum benzeri
iyonu 0 </ <9 ve n=10 a kadar olmak lizere, BPRM ile inceleyerek ince yapi enerji
seviyeleri ve osilator siddetlerini hesapladi [37]. Lepson ve digerleri laboratuvarda

elde edilen dalga boyu 6Sl¢iimleri ile HULLAC hesap sonuglarini kargilagtirdilar [38].



BOLUM 2. HARTREE-FOCK VE COK KONFIGURASYONLU
HARTREE-FOCK YAKLASIKLIKLARI

2.1. Cok Elektronlu Atomlar icin Relativistik Olmayan Hamiltonyen

Kuantum mekaniginde N-elektronlu bir sistemin kararli hali,

Hy(q595) = EW(q;5qy) (2.1)

Schrédinger denklemindeki y toplam dalga fonksiyonu ile tammlamr ve sistemin

halini belirleyen bu dalga fonksiyonunun belirli dzellikleri vardir.
2.2. Dalga Fonksiyonunun Ozellikleri
2.2.1. Normallesme

y(r;t) ile tanimlanan bir parcacigin ¢ aminda dr = dxdydz hacminde bulunma

olasilig1

P(rstydr =y () dr =y (r;0)y " (r31) 22)

seklindeki konum (olasilik) yogunlugu ile belirlenir. P(r;¢) her yerde tek degere
sahip olmas1 gerektiginden y de stirekli ve tek degerli olmalidir. Par¢acigin bu dr
hacimde herhangi bir yerde bulunma olasilig 1 dir . Dalga fonksiyonu

+0

fw (o

—0

2dr=1 (2.3)

seklinde bire normallesmis olur.



2.2.2. Antisimetriklik
Elektronlar ayirt edilemez pargaciklar olduklari icin Hamiltonyen islemcisi,
elektronlarin koordinat degisimlerinden bagimsiz olmalidir. Bir atomik sistemin

dogru tanimi, tamamen antisimetrik olan 6z fonksiyonlarin lineer kombinasyonu ile

yapilir. Boyle bir antisimetrik 6z fonksiyonun miimkiin g6sterimi

1
—— ) (-D* v 24
W/YV_'Z@:( Y o v(gsqy) (2.4)

lineer kombinasyonu ile verilir. g iki elektronun koordinatlarim degistiren islemci
(toplam tiim N! degisimleri {izerindendir) p permiitasyonun, degisim islemcisinin,

paritesidir. Buradan

PV (G153 G505 5rees N ) SW(Groeees Gysees 5ees G ) 2.5)

1 p
A= —Jﬁ;(—l) o (2.6)

A antisimetri iglemcisi tammlanir. Antisimetrik dalga fonksiyonu, konum ve spin
olarak 6zdes iki elektron durumunda sifirdir. Uzaysal degiskenlere gore dalga
fonksiyonunun siirekliliginden dolayi, dalga fonksiyonun mutlak degeri, ayn1 spinli
iki elektron birbirlerine yakin olduklarinda kiigiiktiir.

2.2.3. Parite

L, Mj, S ve M; agisal momentum kuantum sayilarina ek olarak, Hamiltonyen

iglemcisinin 6z fonksiyonlar1 bunlarin pariteleri ile gésterilir:

Iy (g5-95) = D W (G5 gx) - Q.7



Parite islemcisinin tammindan IT? =1 ve 6zdeferinin +1 oldugu agiktir. Parite
islemcisi, Hamiltonyen ve agisal momentum islemcisi ile sira deistirir ve bundan
dolay1 atomik 6z fonksiyonlar IT nin &zfonksiyonlari olarak da alinabilir. Parite
islemcisinin +1 ve —1 Gzdegerlerine ait 6zfonksiyonlan sirastyla ¢ift ve tek olarak

adlandirlir.

2.2.4. Acisal Ozellikler

Relativistik olmayan Hamiltonyen, toplam yoriinge agisal momentum operatdrii
N N

L="1, ve toplam spin ag1sal momentum islemcisi §= s, ile sira degistirir:
i=] =1

[H, L]=[H, §]=0. (2.8)

Buna gbre H, L, L., S ve S: aralarinda sira degistiren operatorler takimi olur. Bu ise
bahsi gecen iglemcilerin eg zamanli olarak ortaya ¢iktifim gosterir:

Hy (g5 95) = EV (452 9y) 2.9)
L’y (g1mrqy) = LEAD) Y (g1 g ) (2.10)
L2y (gy5-95) = My (95,9 x) (2.11)
S Y (g s g) =SET DY (@554 x) (2.12)
Sz (qysees Gy ) = MW (41529 )- (2-13)

Bu islemcilerin es zamanli O6zfonksiyonlan, w(yLM,SM;q,,....qy) olarak
gosterilebilir. ¥ , hali tam olarak belirlemek i¢in gerekli ek kuantum sayilaridir.



2.3. Cok Elektronlu Sistemler

Dalga denklemi bir 6zdeger problemidir ve ¢oziimleri yalmzca belirli E degerleri igin
mevcuttur. Bu degerler islemcinin 6zdegerleridir ve sistemin toplam enerjisinin
miimkiin degerini gosterirler. H atomik sistemin Hamiltonyeni veya Hamiltonyen

islemcisidir. Hamiltonyenin tam gekli sistemin 6zelliklerine baglidur.

Schrédinger denklemi yalmzca bir elektronlu sistemler i¢in tam olarak ¢6ziilebilir.
Cok elektronlu sistemler i¢in 6zfonksiyonlarn gergek sekilleri bilinmemektedir. Bu
nedenle ¢ok elektronlu atomlarin veya iyonlarin incelenmesi igin bazi genel
yontemler ile yaklasik dalga fonksiyonlan elde edilir. Hartree-Fock yaklasiklig: da
bu yontemlerden biridir. Bu yontem merkezi alan yaklagiklifina ve varyasyon

yontemine dayanir.

2.3.1. Merkezi alan yaklasiklig

Merkezi alan yaklagikligi elektronlarin ¢ekirdek ve diger tiim elektronlarin
olusturduklart etkin, kiiresel simetrik V(r) potansiyelinde hareket ettikleri

diistincesine dayanir.

N-elektronlu, Z atom numarali bir atomik sistem incelenirken hesaba katilmasi

gereken nicelikler sunlardir:

i) Sonsuz kiitleli, noktasal bir yiikk olarak kabul edilen ¢ekirdegin elektrostatik
Coulomb etkilesme alaninda elektronun kinetik ve potansiyel enerjileri.

ii) Elektronlar arasindaki elektrostatik Coulomb itme etkilegimi.

iii) Elektronlarn spinlerinin y6riingesel hareketleri ile olan manyetik etkilesimleri

(spin-yoriinge).



iv) Elektronlar arasindaki spin-spin etkilesimleri gibi birka¢ kiigiik etki, gesitli
gorelilik etkileri, 1smmiml diizeltmeler ve c¢ekirdek diizeltmeleri (¢ekirdegin sonlu
kiitlesi, sonlu boyutu, ¢ekirdek manyetik momenti nedeni ile olan diizeltmeler).

Cok elektronlu bir atomun bu kadar ayrintili incelenmesi ¢ok zor olduu icin
dérdiincii maddedeki tiim kiiciik etkiler ihmal edilir, spin-yoriinge etkilesimleri ise
bir diizeltme gibi incelenir. Bu kabullenimler 15181 altinda, dis alan yokken N
elektronlu bir atomun Hamiltonyeni atomik birimlerde

H=§:[—%Vf __Z_]J,ii (2.14)

i=1 ) il

dir. Buradaki ilk terim kinetik enerjiyi, ikinci terim potansiyel enerjiyi, ii¢iincii terim
elektronlar aras1 Coulomb itmesini, #; i. elektronun bagil koordinatini, r; i ve j

elektronlan arasindaki uzaklig1 gésterir.
Denklem (2.14) ile verilen yaklastk Hamiltonyen L?, L., S$° ve S. toplam agisal
momentum iglemcileri ile sira degistirir. Bu nedenle Hamiltonyenin dzfonksiyonlari,

bu islemcilerin de 6zfonksiyonlar olarak segilebilir.

Bir elektronun etkin potansiyel enerjisine iyi bir yaklagiklik
VA

Vir)y=-—+8() (2.15)
r

kiiresel simetrik potansiyel ile saglamir. Atom veya iyonlarin yapisi ile ilgili ¢ok
O6nemli 6zelliklerin incelenmesi i¢in V' (r) merkezi potansiyelin ayrintili bilinmesine

gerek yoktur (» — 0, » — o durumlarimi incelemek yeterlidir).

(2.14) Hamiltonyeni pertiirbe olmamig ve pertiitbe kisim olmak tizere iki kisma
aynlarak yeniden yazilabilir:

H=H, +H, (2.16)



N 1 N

H, =Z(~5vi +V(ri)] =Yk, (2.17)
i=] i=]

h, =—%Vf, +V(5) (2.18)
Y1 Z LN |

H‘=§7_z(7+V(r")J=,§7—ZS(F) . (2.19)

Hamiltonyen terimlere ayrilabildigi i¢in 6zdeger ve 6zfonksiyonlar

E-= f“E,. , (2.20)
v (gyaqn) = [ [#(@i39) (2:21)

seklinde yazilabilirler. ¢ ile temsil edilen bireysel spin orbitalleri, bir-elektron

denklemlerinin ¢oziimleridir:
[V +UC)W(@.0) = E9@.0). @22)
Burada U(r) potansiyeli

Ur) = —%+V(r) (2.23)

seklinde tanimlanir. Bu potansiyel » ve / nin her ikisine de baghdir.

Hamiltonyen elektron koordinatlarinin yer degisiminden bagimsiz oldugu i¢in (2.4)
koordinat degisimi ile bir 6zfonksiyon elde edilir. Ozfonksiyonlar birlestirilerek
antisimetrik bir fonksiyon olusturulur:
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N
(g1 qn) = AHcD(a,.,q,.). (2.24)

' Bu fonksiyon

Yoy - 9@ian)

1 qazu o qaz,ﬂ
Oy l) =T (a8 (@) (2.25)

Qayay - Da@yan

ile verilen bir Slater determinantidir. Bu gosterimden dalga fonksiyonunun,
antisimetrik oldugu ve Pauli digsarlama ilkesini sagladif: rahatlikla goriilebilir. Slater
determinant: ile ifade edilen dalga fonksiyonu, iki elektronun yerleri degistirildiginde
(determinantta iki satirin yer degistirmesine karsilik gelir) determinantin isareti
degiseceginden, dalga fonksiyonu antisimetriktir. ki elektronun @ = n,/,m,,m, sinin
O0zdes olmasi durumunda (iki satirmn aym olmasi) determinantin degeri sifir

olacagindan dalga fonksiyonu Pauli digarlama ilkesini saglar.

Buradaki her bir yoriingemsinin (spin-orbital) paritesi (-1)’, Slater determinantinin

paritesi ise
! ] ! 2!
z=C-D)1(=)2..(-D" =(-D" (2.26)

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

2.3.2. Varyasyon yontemi

Simrls hal sistemleri igin toplam dalga fonksiyonu v, {y |y) olarak smirlandimilmis
olarak N elektron fonksiyonudur. (2.1) denkleminden
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(w|H-Ely)=0 (2.27)
H
E= <"<’JI IJ/"Q (2.28)

elde edilir. Sinir gartlarinda y deki Sy degisimine gére tam ¢6ziimii ele alindiginda

Sy de birinci mertebe diizeltme

(v |H - Ely) =(8y |H - Ely ) +{y |H - E|8y')

=2(y |H - Ely) (2.29)

dir. Ciinkii H smur hal fonksiyonu i¢in hermityendir, fakat tam fonksiyon denklem
(2.1) i saglar:

(S |H -Ely)=0. (2.30)
(v + 6y |y +8y) gibi tiim varyasyonlar Sy ile sirl olur.

¥ ile verilen fonksiyonel yaklagik ¢6ziim ise aym fonksiyonel sekle sahip ¥ + 8%
gibi bir ¥ keyfi varyasyon ele alindiginda

(¥|H-E¥)=0 (2.31)
ve

(8Y|H - E|¥)=0 (2:32)
ile en iyi yaklasiklik elde edilir:

(H-E)¥ =R. (2.33)
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R Schrédinger denkleminde kalan veya hata olur. (2.28) ve (2.29) denklemleri
kalanm Wve o&Wtim izinli varyasyonlarnmin ikisinin de ortagonal olmasim
gerektirir. (2.28) ve (2.29) denklemlerinin ¢6ziimleri birinci mertebede kararli enerji
fonksiyonelinin kalan fonksiyonlaridir:

(¥|H]¥)

E ="y

(2.34)

Bu enerji fonksiyonelinin kararlilik 6zelligi kullamlarak Hartree-Fock denklemleri
elde edilebilir.

2.4. Hartree-Fock Yontemi

Cok elektronlu sistemlerde Schrédinger denkleminin ¢6zlimii, potansiyel enerji
terimi nedeni ile zordur. Merkezi alan yaklagiklifina gore her elektron aym
(Z/r+V{(r)) potansiyelinde hareket ettigi i¢in V(7) nin se¢imi dnemlidir. Hartree her
elektron ¢ekirdegin ¢ekici alani ve diger elektronlarin itme etkilesimlerinin
olusturdugu, bir etkin potansiyelde hareket eder diistincesi ile yola gikarak Hartree
denklemlerini tiiretmistir. Hartree bu denklemlerin ¢6ziimii i¢in 6z uyumlu alan

denilen tekrarlamali bir yontem Snermigtir.
Hartree dalga denklemi, radyal fonksiyonlarin ¢arpimi olan kiiresel simetrik bir dalga
fonksiyonunu verir. Fock bu denklemlerin Pauli disarlama ilkesini saglamadifina

dikkat gekmisgtir.

Hartree-Fock potansiyeli ve Hartree-Fock denklemi su sekilde ifade edilir:

V() =—-§+ZV,,“’(r,«)—Vf(q.-) 2.35)

[“%Vi +V(q; )]U;. (9,)=EU,. (2.36)
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V¢ her kabuktan gelen simetrik katkilarin toplamidir ve kiiresel simetriktir.

Var) =Y. Vi)

= [u, (q,)%w (g,)dq,
= Iu; (rj)iu” (r))dr; 2.37)
T
' 4)=2.V") (2.38)

V¥ ise Fock’un Hartree denklemlerine katki olarak gelistirdigi degis-tokus
potansiyelidir. Degis-tokus islemcisi sadece uzay koordinatlarina etkir ve keyfi
f(g;) fonksiyonuna etkisi

V@) S @) = [ Jur )1 a, ]u @ 2.39)

seklinde ifade edilir.

Hartree-Fock denklemlerinin en g6ze carpan 6zelli§i », spin ydriingemsilerinin her
birinin ayr1 ayrnt Schrédinger denklemi goriiniimiinde olmalaridir. Bununla birlikte
bunlar gergek 6zdeger denklemleri degillerdir, ¢linkii V potansiyeli Hartree-Fock
V¥ ve V* islemcileri yoluyla spin yoriingemsilerine baghdir. Hartree-Fock integral-
diferansiye]l denklemler sistemi yaklasik bireysel spin yoriingemsileri olan
Uy, Uy, den baslayarak tekrarlama ile ¢oziliir. Once bunlara karsihk gelen
Hartree-Fock potansiyelinin yaklagik ifadesi ¥ hesaplamir. Sonra Hartree-Fock

2
v

denklemleri yeni u;,u},..,u; spin yoringemsilerini elde etmek igin bu V®

potansiyeli ile ¢dziiliir. Bunlar da yeni V® potansiyelini verir. Spin y6riingemsileri
bundan Onceki dongiide elde edilen V™ potansiyeli ile 6zdes olan V™
potansiyelini (belli bir yaklagiklikla) verinceye kadar tekrarlanir. Bu yolla bulunan
Hartree-Fock potansiyeli atomun (veya iyonun) 6z uyumlu alam olarak bilinir.
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2.5. Cok Konfigiirasyonlu Hartree-Fock Yaklasikhg (Multiconfiguration
Hartree-Fock Approximation-MCHF)

Cok elektronlu sistemlerde varyasyonel dalga fonksiyonu
Y = ®(yLS) konfigiirasyonu olarak segilir. Buradaki radyal dalga fonksiyonlan belli
degildir ve varyasyonlardaki kararlilik sarti Hartree-Fock denklemlerine gotiiriir.
Varyasyonlar yerine

Y(&LS) = ic,@ (v, LS) (2.40)

¢ok konfigiirasyonlu ag¢ilim segilirse, radyal fonksiyonlardaki varyasyona gore
kararhlik sarti Hartree-Fock yOntemlerine benzer diferansiyel denklemler takimina
gotiiriir. Diferansiyel denklemler, karisim (agilim) katsayilarimin degisiminden ortaya
¢ikan matris 6zdeger denklemine eslenir ve bu iki yontem es zamanli olarak ¢oziiliir.
Bu varyasyonel fonksiyonu temel alan yontem, ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock

yontemi olarak bilinir.
2.5.1. Korelasyon enerjisi
Hartree-Fock y6ntemi Schrédinger denkleminin tam ¢6ziimii i¢in bir yaklagikliktir ve

bu yaklagiklik uygulanirken elektronlarin diger elektronlar tarafindan belirlenen bir
alanda hareket ettikleri kabul edildigi i¢in enerjide bir fark olusur:

EXer = ETom _ EHF (2.41)

Hamiltonyenin tam enerjisi E™ ile Hartree-Fock enerjisi E** arasindaki bu

enerjiye ‘Korelasyon enerjisi’ denir.

Farkli korelasyon tiplerini siniflandirmak igin birinci mertebe korelasyon yapisina ve
diizeltmeyi gostermek igin kullamlan konfigiirasyon hal fonksiyonlarina
(Configuration State Function—CSF) bakilmalidir.
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Kompleks, aym parite ve bas kuantum sayili CSF lerin bir setidir. Z ye bagh
perturbasyon teorisine gore kompleks, atomdaki baskin korelasyon -etkilerini
tammlayan sifirinci mertebe dalga fonksiyonunun bir pargasi olmalidir. Bu teori
biiyiik Z ler igin gegerlidir ve diislik iyonizasyonlar veya nétral atomlar i¢in kullanish
olmayabilir. Bu durumda kompleksin 6nemli katki saglamayan iiyelerini sifirinci

mertebe dalga fonksiyonunun bir pargas gibi diigiinmek gerekli degildir.

Bir ¢ok sistemde 6nemli korelasyon etkileri kompleks igindeki ve digindaki CSF ler
ile tammlanir. Sifinnc1 mertebe dalga fonksiyonunda alinan CSF leri bulmak i¢in,
deneyimler ile bulunmus belirli orbital yer degistirmelerine bakilabilir. Bu yer
degistirmelerden bazilar1 s<>d, s>« d* p><>sd, &> <> pf yer degistirmeleridir.

Sifirinc1 mertebe dalga fonksiyonu baskin CSF leri igermelidir. Bazi amaglar igin
sifirnci mertebe dalga fonksiyonu yeterli olmasina kargin bir¢ok durumda yiiksek
mertebeden diizeltmeler 6nemlidir. Sifirnci mertebe dalga fonksiyonu, sifirinci
mertebe dalga fonksiyonlarindaki tiim CSF lerden orbital yer degistirmeleri ile
tiretilen CSF leri igerecek hale getirilirse bir iyilestirme elde edilir.

Korelasyon etkilerini perturbasyon yontemi ile incelemek olduk¢a uygundur
Hamiltonyen {izerinde p = Zr (uzunluk biriminde) degisken doniisiimi yapildiginda
yeni Hamiltonyen

H=Z*H,+ZV) (2.42)

seklini alir. H,ve V ise agagidaki gibidir:

H,=Z*(H,+Z7'V) (2.43)
Y1

V=) — (2.44)
i>j P,,

V=Y, +Z7y, +Zy, +.. . (2.45)
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Dalga fonksiyonunun (2.25) denklemindeki gibi oldugu kabul edilirse enerjiyi

E=Z*E,+Z'E,+ZE, +..) (2.46)

seklinde yazmak mimkiindir. (2.25) ve (2.26) agilimlann Schrédinger
denklemlerinde kullanildifinda

(Ho—Ey )y, =0 (2.47)
(Hy—Ew, =(E -V, (2.48)
(Hy-E))y,=(E -V, +Ey, (2.49)

elde edilir. (2.47) denklemi hidrojen tipi yoriingemsiler firetir. |(n/)LS)

konfigiirasyon hal fonksiyonu ise Schrddinger denklemi ve enerji ifadesi

H,|(nILS) = E,|(nI)VLS) (2.50)
11
E, = _Eggf (2.51)

dir. Buradan Ey 1n yalmzca » bas kuantum sayisina bagh oldugu goriiliir.

Dejenere haller i¢in pertiirbasyon teorisine gore y,, dejenere konfigiirasyon hal

fonksiyonlarmin lineer birlesimidir. Bu lineer birlesim yalmizca aym pariteli
fonksiyonlar birbirine etkidigi igin, aym pariteli ve aym bag kuantum sayih
konfigiirasyon hal fonksiyonlan tizerindendir:

Wo = 2. Con| (' W'LS). (2.52)
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Birinci mertebe vy, diizeltmesi, denklem (2.28) in y, a ortogonel (dik) bir

¢oziimdiir. Bu H, a ait normallestirilmis ara konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin

va LS) lineer konfigiirasyonuna genisletilebilir:

v, =), X ) (2.53)

v Ey—-E, s
E, s =(y,LS|H,|y,LS) (2.54)
E s = Ey (2.55)
(LSl o)”

Ey,=(w,[Vv)=2. (2.56)

v EO —EvaS .

Birinci mertebe diizeltme aym zamanda tiglincii mertebe enerji diizeltmesini de

temsil eder:

E,=(y,|V - Ely,). (2.57)
v, in olduk¢a O6nemli oldugu agikga goriilmektedir. Aym elektronik dizilisle
deneysel terim enerjisinin analizi, ligten daha biiyiik iyonlagma derecesi i¢in, liglincii

mertebe enerjisi ZE; relativistik etkilerinden daha kiigiiktiir.

Cok elektronlu sistemlerin tanimlanmas: igin genelde y, yeterli olurken bir ¢ok
atomik 6zellik i¢in birinci mertebe de 6nemli olmaktadir.

(2.31) denklemi (2.32) denkleminde kullanildiginda

LSYLS|V|(ni"yv' LS
Wy = Y e T XZ, _I El(n L) (2.58)
0 7,LS

(DY v
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elde edilir. Buradan ¢ karisim katsayilarinin, ara konfiglirasyon hal fonksiyonlarinin
etkilesmesinin toplaminda onemli bir faktdr oldufu agik¢a goriilir. Bu nedenle
genelde birinci mertebe diizeltme, birinci mertebe diizeltmelerin lineer bir

kombinasyonu olarak géz dniinde tutulabilir.

v, = lyLS) (yLS = (nl)vLS) durumunda konfigiirasyon hallerinin LS ile etkilesimi

bir elektronla iig gesittir:

i) Konfigiirasyon hal fonksiyonu yL'S' den farkli bas kuantum sayisina, aym1 spin ve
yoriinge agisal ¢iftlenimine sahipse, bu konfigiirasyon hal fonksiyonlarnn radyal

korelasyonun bir parcasidir.

i) CSF nin spin ¢iftlenimi yLS den farkli ise bu konfiglirasyonlar spin

kutuplanmasinin bir pargasidir.

iii) CSF nin yoriinge acisal ¢iftlenimi yLS den farkh ise bu konfigiirasyonlar

yoriinge kutuplanmasinin gésterirler.

{a, b...}, (nl)v LS dolu yoriingeler ve {v,v',...} dolu olmayan yoriingelerdir. Cift yer
degistirme ab— vv', agiliminda bir CSF iiretilebilir ve farkh korelasyon etkilerine

gore siniflandinlabilir:

i) ab degerlik elektronlarimin yoriingeleri ise valans (degerlik) korelasyonu; farkli
seviyeler arasindaki enerji ayriliklan agiklamaya calisildiginda ilk yaklasiklik da
aktif olmayan kapali tabakalar tanimlanir ve yalmzca digtaki degerlik elektronlari

arasindaki korelasyon goz Oniine alinir. Bu korelasyona valans korelasyonu denir

ii) a 6ze ait yoriinge, b degerlik yoriingesi ise 6z-valans (degerlik) korelasyonu;
MCHEF yo6nteminde kutuplanma etkisi dig degerlik elektronlar arasindaki korelasyon
ve 6z veya 0z-valans (CV) olarak tanimlanur.



19

iii) ab 6ziin yoriingeleri, ise 6z-6z korelasyonu (CC) olarak adlandirilir.
2.5.2. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemi

Cok konfiglirasyonlu Hartree-Fock yonteminde dalga fonksiyonu ortonormal hal

fonksiyonlarinin lineer kombinasyonudur:

M
y(LS) =Y c(r,LS);

M
Del=1 (2.59-60)
i=] i=1
Enerji ise
M
sGLS )= > cc (oG, LS YHp G, LS )
i=1 j=
M M
=2 2 ¢ H,
i=1 j=1
M M
=>¢}H, +2) cc,H,, (2.62)
i=1 i>j

seklindedir. H p Hamiltonyen matrisi, c=(c;,cz,...,c,,,)’ karigim katsayilarinin

olusturdugu bir siitun vektoriidiir. Bu durumda enerji
E=c'He (2.63)

seklinde yazilabilir. Etkilesme matris elemanlan radyal fonksiyonlara
(P, [P(a,b),P(b,r)...]' stitun matris) bagli oldugu i¢in enerji fonksiyoneli hem P ye
hem de ¢ ye bagh olur. MCHF denklemlerinin tiiretilmesinde, enerji daha da
indirgenmis olur ve radyal fbnksiyonlar c cinsinden ifade edilir.

Hamiltonyen matris elemanlar1 agisal momentum teorisinden elde edilirler:

H,=Y ohI(ab)+ Y vl . R*(ab,cd) (2.64)
ab

abed;k
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Bu durumda enerji;

e(LS) =Y @,1(@,b)+ DV oy R* (ab,cd) (2.65)
ab

abed k

olur. ab ve abcd iizerinden toplam, her bir konfigiirasyon halinde bulunan ygriingeler

tizerindendir. Burada

m M M M

Oy = Z Z cicjwz Vabcd;k = Z Z cicjvg;; (266"67)

i=l j=l i=1 j=1

dir. I(a,b), R*(abcd;k) integrallerinin simetri 6zelligi kullamilarak toplam en aza

indirilebilir, I(a,b) i¢in a < b, a <c¢ ve b <d oldugu varsayilir.

Hartree-Fock denklemlerinin tiiretilmesi igin, karalilik sarti Lagrange ¢arpanlarim
iceren bir fonksiyona uygulanmalidir:

FP,c)=e(yLS)+ .8, Ay (a|b>—E§: c’. (2.68)
asbh

i=1

c; deki varyasyonlara gére kararlihk sartinin tiiretilmesinde, £(yLS) i¢in en uygun
sekil (2.62) denklemidir. Bu denklem kéklii bir denkleme 6nciiliik eder:

He=Ec. (2:69)

Buradaki A, Lagrange carpam, E sistemin toplam enerjisidir. P(a;r) radyal
fonksiyonlardaki degismelere gore bir kararhilik sart1 geregi her bir radyal fonksiyon,
bir denklem sistemine dnciiliik eder. P, (2.8) kararlilik sart1 i¢in degistirilecek radyal
fonksiyon olursa,

1) o,,1(a,a) nin degisimi, -0, J'EP(a, r)H6P(a,r)dr ,
0
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i) ZVabab;kR" (ab,ab) nin degisimi, 20, I5P(a, r)l Y(a,r)P(a,r)dr
r
0

by

iii) Diger integrallerin degisimi
20, j 5P(a,r)l x dr
0 r

dir. Bazi katkilar I(a,b) kOsegen olmayan integrallerinden meydana gelir. Bu

integrallere Slater integralleri denir. Ortonormal smirlamalar ile beraber bu

varyasyonlarin toplami
2, [6P(a,r)P(r)dr =0
0
seklindedir. 6P(a,r) tiim kii¢iik degisimler i¢in bu degisim 0(r) =0 sartinm1 ve

2
(diz— +2 [z - Yl n)]- Z(Z—jﬂ — &t j p(nl;r) = —2-X(nl;r)) + Y &P LF)
v r r

r n'#n

esitligini gerektirir. Burada a, yoriingemsi kuantum sayilar, ¢, ise

_ 2}“nl,nl . _
8,,1;"1 = 8nl;n'1 -
a)nl,nl wnl,n'l

22'nl,n'I

dir. Bu tamimlamalardan kdsegen ve kdsegen olmayan enerji parametreleri matrisinin
simetrik olmadig: goriiliir. Buna ragmen

Dy w1€nipt = Py 1€ it

dir.



22

i) Doluluk sayilarri tam say1 kabul edilirler, bunlar aslinda beklenen

nin'l’

doluluk sayilaridir.

ii) X(nl;r) fonksiyonu, bir konfigiirasyon halindeki elektronlarin yer degisiminin
yan1 sira konfigiirasyonlar arasindaki etkilesimden meydana gelir.

2.5.3. Ortonormal olmayan a¢ihm

Bir yoriinge n/ kuantum sayilari ile temsil edilirken, eklenecek iigiincii bir karakter,
takim gostergesi olarak kullamilabilir. Aym takim g&stergeli ydriingeler ortogonal,
farkli olanlar ortogonal degillerdir. Bir takim gostergesi olmayan yoriingeler tiim
takimlann iiyeleridirler.

Matris elemanlarinin g6sterimi, yoriingeler ortogonal olmadifinda karmagiktir.
Enerji ifadesinin basit durumunu korumak ve genellestirilmis 6z deger probleminden

kaginmak i¢in bazi simirlamalar getirilmelidir:
i) Her konfigiirasyon hal fonksiyonundaki biitiin yoriingeler birbiri ile ortogonaldir.

ii) Etkilesmeye dogrudan katilmayan elektronlar: igeren ¢(y;LS) de en ¢ok iki alt
kabuk vardir. Bu elektronlarn yoriingeleri tiim i, j <m icin ¢(y,LS) yoriingeleri
i¢in ortogonal degildir.

iii) Ortagonal olmayan ydriingelerdeki etkilesmeye katilmayan tiim elektronlar ayni /
ye sahipseler, her ¢y,LS, ¢y, LS de bu elektronlardan en fazla iki tane

bulundururlar.
iv) (¢,LS|¢| v, LS) =8,

Radyal integraller (a,,a,,b,,b, dolu ydriingeler olmak {izere) {(a|a,)”, O ve

(a,|a,)" (B |b,)"* , O tist iiste binme yoriingeleri ile yapilabilir. Enerji ifadesindeki
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integraller ile radyal denklemin tiiretilmesi daha karmagiktir; fakat teorinin temeli
Hartree-Fock y6ntemi ile aynidir.

2.5.4. Kosegen enerji parametresi

Cok konfiglirasyonlu Hartree-Fock yonteminde de Hartree-Fock y6énteminde oldugu
gibi bir konfigiirasyonda tekli dolu bir yoriingenin kdsegen enerjisi, baglanma
enerjisi ile iligkilidir. Bircok konfigiirasyonda bir yOriinge goriiniir ve kosegen
olmayan enerji parametresi ¢ok uzun olmayan anlamli bir parametredir. Tim
konfigitirasyonlar tekli dolu ise baglanma enerjisi ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
yaklasiklig1 ile verilen karigim Kkatsayilari ile karsilikli iligkisi olan &ze kismen
baglidir. Aksi taktirde y6riingenin korelasyon yoriingesi oldugu sdylenir.

2.5.5. Kararhlik sarti

Ortonormal radyal baz alindifinda enerji, bu bazlara gére yapilan hesap kararli
olmalidir. Boyle bir hesaplama daima degismez oldugu tekli konfigiirasyon halinde
goriiniir. Bu durumda atomun veya iyonun enerjisini en aza indirmek i¢in Koopman
teoremi kullanmilir. Bu ¢6ziim, bir sifir késegen olmayan enerji parametresine sahip
olmakla karakterize edilir. Bir aktif uzayda, dalga fonksiyonu agilimi aymi simetrili
yorlingeler var oldugunda, tam aktif uzay igerisinde bir ddniigiime karsilik radyal
bazin bir dénmesi ve karisim katsayilarimin defisecek olmasina ragmen, dalga
fonksiyonu ve enerjisi degismez. BSylece ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock dalga
fonksiyonu tek degildir. Serbestlik derecesi, kangim katsayilarinin sifir olmasi
seklinde bir ¢dziim segmekle kaldirilabilir. Genellestirilmig Birilliouin Teoremi
(GBT) ile bir pertiirbasyon etkisinin enerji ag¢ilimindaki tiim mertebeler igin sifir
oldugu gosterilebilir. Tek ¢6ziim elde etmek i¢in, ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock
problemine ait bir konfigiirasyon hal fonksiyonunu se¢gme teknigi ve Birillioun
teoremine glivenmek olarak adlandinlir. Cok konfigilirasyonlu Hartree-Fock
programu, ¢ift yoriingelerin bir donmesine gére kararl: bir enerjiyi tayin ettiginde,

Hartree-Fock durumunda oldugu gibi ilgili Lagange ¢arpanlar sifira esit olacaktir.
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2.5.6. Genellestirilmis Brilliouin Teoremi (GBT)

MCHF dalga fonksiyonu P(nl;r)—>P(ulr)+eP(#'l;r) radyal fonksiyonlarin
pertiirbasyonuna gore kararlidir. Bu dalga fonksiyonu W nin ilgili perturbasyonu
(birinci mertebe icin) F(nl — n'l) ile orantili bir fonksiyon ise, kararlilik prensibine

gbre
(" |H| F(nl > n'D) =0

olur. Eger F(nl— n'l gegisi) bir CSF igin olursa, bu CSF en azindan birinci mertebe
MCHF yaklagikliginda olmalidir. Genellestirilmis Brilliouin teoremi tiim mertebeler
i¢in saglandlgmda, katki tiim dereceler igin alinir ve dalga fonksiyonu degismez.



BOLUM 3. RELATIVISTIK DUZELTMELER

3.1. Relativistik Etkiler

Agr iyonlarda ve yiiksek iyonlagmis sistemlerde relativistik etkinin 6nemi biiyiiktiir;
hatta hafif atom veya iyonlar igin yapilan hesaplamalarda da deney sonuglan ile iyi
uyusan detayli bir teori i¢in relativistik etkiler hesaba katilmahdir. Bunun i¢in Dirac
denklemini gok elektronlu bir sistem i¢in ¢dzmek yerine Schrédinger denklemi i¢in
en diisik mertebeden relativistik katkilar1 almak yeterlidir. Bu diizeltmeler o
(a =1/c, a ince yap: sabiti ve ¢ 151k hizidir.) kuvvetlerinde bir agilimla relativistik
cok elektronlu denklemlerden tiiretilebilir.

3.2. Breit-Pauli Hamiltonyeni ve Dalga Fonksiyonu

a’  mertebesinde bir diizeltme igin ortaya c¢ikan Hamiltonyen Breit-Pauli

Hamiltonyenidir. Bu Hamiltonyen relativistik olmayan Hamiltonyen icin birinci
mertebe diizeltmedir. Ancak yiiksek mertebe pertiirbasyon teorisinde yanlhis sonug

verebilir. Breit-Pauli Hamiltonyeni
Hypp=H,p +Hpo + Hpg 3.1)

seklinde yazilir. Burada, H,, relativistik olmayan (Non-Relativistic) hamiltonyen,
Hgps relativistik kayma (Relativistic Shift), H., ince yap1 (Fine Structure)
islemcisidir. H g, L ve S ile sira degistirir. H,,. kiitle diizeltmesi (Mass Correction),
H, ve H,, sas: ile bir ve iki cisim Darwin terimleri, H,, yoriinge-yoriinge
(Orbit-Orbit) terimi, H. spin-spin (Spin-Spin Contact) terimi olmak iizere H 4
agik olarak,
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Hy=H, +H, +H,,+H,,+ Hg (3.2)

seklinde ifade edilir. Burada,

a’d
Hye =-?Z(Vf)+V? (3.3)
i=1
a’Z & 1 .
Hp =— 8 Z(V? )= B4
i=1 ]
a’ & 1
Hp, ==——> (V1)) (3.5)
. oy ¥
a’? | PP, r..(r...P.)P.]
H,,=-3% |20 i) (3.6)
* 2 ;[ Ty ry
8o’
Hgge =— 3 Z(Si'Sj)a(rirj) (3.7)

i<j

dir. H terimi, spin ve y&riinge agisal momentumlar: arasindaki etkilesimi tanimlar.
H . bir etkilesme terimi oldugu i¢in L ve § ile sira degistirmezken J =L + § toplam

ag1sal momentumla sira degistirir. Bu iglemcinin acik ifadesi ise

Hoy=Hg, +Hgp+ Hg (3.8)

dir. Hg, ¢ekirdek spin-yoriinge (Spin-Orbit), H,, spin diger ydriinge (Spin-other

Orbit) ve Hg, spin-spin terimidir:

a’Z I 1
Hg, = Z(_g)lrst 39
2 3
a’ L1 %P,
Hsoo=—'?z Jr‘? (s;+2s;) (3.10)

i<j i
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N S,.1; )(S ¥y
Hg =a22i3[s,.sj3£¢MJ. (3.11)

Ty

Breit-Pauli Hamiltonyeni J ile sira degistirir; 6z fonksiyonlar1 ise J ve J. nin
ozfonksiyonlarnn olmalidir. Dalga fonksiyonu ®yLSJM,, LS ¢iftlenimli

konfigiirasyon hal fonksiyonlar: olmak iizere;

M
WOLM ) =) ¢, 0, LS, IM,) (3.12)

i=1

DOLSIM,) =Y (LM, SM,

LSIM ; YO(yLM,SM ) (3.13)

ile verilen ¢ok konfigiirasyonlu lineer birlesimdir. L ve S farkli LS li konfigiirasyon
hal fonksiyonlarinin iyi kuantumlu sayilann olmadigi icin farklhh LS terimlerinin
karigim alinir, dalga fonksiyonu ara giftlenime tabi olur. Relativistik olmayan ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock y6nteminden konfigiirasyon hal fonksiyonlar, Breit
Pauli yaklasikligindan karisum katsayilan elde edilerek matris 6zdeger problemine
ulagilir:

Hy =(y,LSJM,|Hy|y,L,S,JM,). (3.14)

!_,, =
Boylece Breit-Pauli Hamiltonyeninin 6z deger ve 6z fonksiyonlarini bulma problemi,
LSJ giftlenimli konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 arasindaki matris elemanlarmin
bulunmasina ve her J degeri i¢in matris kdsegenlestirmesine indirgenir.

3.3. ince Yap1 Seviyeleri

Relativistik diizeltmeleri almak icin Breit-Pauli dalga fonksiyonunun bir terim iceren

basit hali incelenir:

E=Ey, +Ep +Eys . (3.15)

Eyp = (yLSLM ;|H | YLSLM ;) (3.16)
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Eqs = (yLSLM |H o5 |yLSLM ) (3.17)
Eps =(yLSLM ,|H |yLSLM ) (3.18)
Ex=Ey +Eq,+Eg (3.19)

E. s agilimindaki enerji J ye baghdir. Agisal momentum toplama kurallar
kullamlarak J nin miimkiin degerleri

IL-S|, [L-S+1l,..., L+S-1, L+S

ve terimdeki seviyelerin sayisi; LS ise 25+1, L > Sise 2L+1 g¢okluklan ile verilir.

Ey, ve Eg,, nun her ikisi de spin tensor islemcilerinin ¢arpimlandir. Eg ise iki

tensor iglemcisinin skaler ¢arpimidir (Weigner Eckart yontemi):

Eg, =(yLSLM, IHSOIyLSLMj>oc(—l)"+S”{§ é }} (3.20)
Egoo =(1LSLM, |Hsoo|yLSLMj>oc(—l)L+S”{§ g j} (3.21)
Eg =(yLSLM ;|H|yLSLM ) oc(—l)L“S*J{é é i} (3.22)

6j-sembolleri kullanilarak daha agik ifadeler elde edilebilir:

Eg, = {J(J+l)—L(L+l)—S(S+1)}§SO(yLS) (3.23)
Eyo = {J J+D)-L(L+1)-S(S+ 1)}4’ s00 (7LS) (3.24)
Eg ={%C(C+l)—L(L+1)—S(S+1)}CSS(yLS) . (3.25)
Burada

C=J(J+)-L(L+1)-S(S+1) (3.26)
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dir. Spin-spin terimi ihmal edildiinde J ve J+1 iki komsu ince yap1 seviyesi
arasindaki enerji farki

AE. =207 (.27

dir ve  § =§ 5 (LS)+ 500 (7LS) ince yapi i¢in Lande aralik kuralidir. § pozitif
(art1 igaretli) ve ince yap1 enerjisi J ile artiyorsa ince yapi i¢in ‘normaldir’, { negatif
(eksi igaretli) ise ‘tersine cevrilmistir’ denir. Ancak spin-spin etkilesimi ihmal
edilemeyecek biiyiikliikkte oldugundan Lande kurali uygulanmaz ve ince yap:

diizensiz bir sekillenim gosterir.



BOLUM 4. iZINLI VE YASAKLI GECISLER

4.1. Gegisler

Bir atomik sistemin enerji seviyeleri genellikle yar1 mrii sonsuz olan haller olarak
kabul edilir. Bir elektromanyetik alan varhginda 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 tanimlanir. Sogurulan veya yayimlanan fotonun paritesi 7 =(-1)k (k agisal
momentum) ise gegise elekirik multipol gegisi, paritesi 7 =(-1)*"! ise manyetik

multipol gegisi denir. Her gegis paritesi 7 ve ranki k olan O™® kiiresel tensér

islemcisi ile tanimlanir.

4.1.1. Gegis ozellikleri

Gegis integrali

I*(IM ,y' ' M) = (pM |07 Py T M) 4.1)

stteki y'J'M' ve alttaki %M seviyeleri arasindaki gegisi temsil eder. Bilesen

siddeti S™ dir:

S* (WM, y' I M) = 3|12 M,y T M) 4.2)
q

S* WM,y T M)= Y <M |0;® WM S 4.3)

MM g
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Toplam, dejenere halin kuantum sayilan tizerindendir. Elde edilen &zellik ¢izgi
siddetidir ve indirgenmis matris elemanlarinin karesidir:

S*(y )= Y < 1050 1w 5. (4.4)

MM g

Bir iist seviyeden bir alt seviyeye gecis oran1 (veya olasiligr);

A™ (vav, J/J) = 2Ck [C( (Ey!J' — Eyj )]2k+1 S_M%M (4.5)
1]

ile verilir. Burada g,. iist seviyenin istatistiksel agirligdur:
g,=2J"'+1 (4.6)

c _ k+1)E+1)

" kEE+DN)? @7

Agirlikli osilator siddeti sogurma ya da yaymadaki gegisi temsil eder. Diigiik haldeki
bir atom foton sogurarak iist seviyeye uyanldiginda (¢iktiginda) osilatér siddeti

P S™ W, y'J")
g,

£,y =§c,, e(E,, - E,) 4.8)

dir. Yayma osilator siddeti i¢in sadece isaret degistirilir. Bu dzellik ¢izgi siddeti gibi
iki seviye arasinda tamamen simetriktir. Agirlikli osilator siddeti

gy Y=g, f* W) 4.9)

ile verilir. Elektrik dipol (E1) 1s1mas1 (veya gegisi), daha yiiksek mertebeden elektrik
ve dipol manyetik gecisler yasakli olsalar bile izinli olacaklardir.
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4.2. Kesin ve Yaklagik Secim Kurallar

Kesin se¢im kurallart tiim konfigiirasyon hal fonksiyonlar i¢in uygulanir. Bir atomik
ha] fonksiyonunun ag¢ilimindaki ttim konfigiirasyon hal fonksiyonlar1 aym paritelidir.
Manyetik dipol operatorleri (-1), elektrik dipol operatorleri (-1)*, paritelidirler. iki

halin paritesi 7 ve z' ile gosterilirse

E®, T — (1) (4.10)
T

M(");E = (-1 (4.11)
T

seklindedir. Bir atomik fonksiyonun diger bir 6zelligi toplam J ile ilgilidir.
A =J-J'=02%1,...,tk k<J+J' (4.12)
J =J'=0 ise izinli degildir.

Uzay agisal momentumlarnn se¢im kurallart i¢in £ ®) islemcisine karsilik gelen

tensoriin ranki k£ ise se¢im kurallar

EW, AS =0
AL =0,t1,....k k<L+L (4.13)

dir. Uzay tenséri MA®, k rankh ve MB®, k-1 rankh ise uzay ve spin
momentumlarn i¢in kurallar;

MA® AS =0 AL =0.41,...k k<L+L
MB®),; AS = 0,11 AL =01,...k k-1<L+L (4.14)

seklindedir.



BOLUM 5. SONUCLAR VE TARTISMA

5.1. S XVI, S XV ve SXIV iyonlan i¢in Yapilan Hesaplar

Bu c¢aligmada Kikiirt’iin (Z=16) ii¢ iyonu (S XVI, S XV ve S XIV) i¢in ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock yaklagikligi kullanilarak bazi seviye ve elektrik dipol
(E1) gegisleri i¢in gegis enerjileri, dalga boylari, agirlikh osilator siddetleri ve gegis
olasiliklar1 MCHF atomik yap1 programu ile hesaplandi [2].

MCHF yontemi kullanilarak alman konfigiirasyonlar i¢in dalga fonksiyonlari,
konfigiirasyonlarin baskinligim belirleyen karisim katsayilan ve relativistik olmayan
enerjiler hesaplandi. Elde edilen bu dalga fonksiyonlarinda Breit-Pauli relativistik
etkileri dikkate alindi. Bu relativistik katkilarla beraber gegislere ait enerjiler, dalga
boylari, osilatér siddetleri ve gecis olasiliklar1i hesaplandi. Sonuglar tablolarda
kargilagtirmali olarak verildi. Tablo 5.1, 5.3 ve 5.5’te alinan konfigiirasyonlara ait

1

seviye ve gecis enerjileri cm™ biriminde verildi. Tablolarda birinci siitunda

konfigiirasyonlar arasindaki gegislerle; yalmzca tek pariteli haller “°” iist indisi ile
belirtildi. Ikinci ve figiincii siitunda alt ve {ist seviyelere ait enerjiler ve son siitunda
gecis enerjileri verildi. * indisli degerler bu c¢alismaya aittir. Karsilastirma
degerlerine ait kaynaklar tablo altlarinda verilmektedir. Sonuglarin sunumunda
kisalik agisindan »s veya np konfiglirasyonu sadece konfigiirasyonun bag kuantum
sayisim gosteren # ile verildi. Tablolarda parantez iclerinde verilen degerler ise 10 un
kuvvetlerini, A.108=A(B), gostermektedir. Benzer sekilde aym gecislere ait dalga
boylari, agirlikli osilator siddetleri ve gegis olasiliklarina ait hesap sonuglar1 Tablo

5.2, 5.4, 5.6 da verilmektedir
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5.1.1. S XVI’ya ait seviye enerjileri dalga boylarn, agirhkh osilator siddetleri ve
gecis olasihiklan

Hidrojen benzeri Kiikiirt’e (S XVI) ait ¢ift parite i¢in 1s, 2s, 3s, 4s, 5s, tek parite igin
2p, 3p, 4p, Sp konfigiirasyonlar1 alindi. Cift parite i¢in en baskin konfigiirasyon
0,9981228 karisim katsayisi ile 1s halidir. Bunu -0,0610858 ile 3s, -0,0037211 ile 4s,
-0,001799 ile Ss hali takip eder. Tek parite i¢in en baskin konfigiirasyon ise
0,09999996 ile 2p halidir. Tek parite igin takip eden konfigiirasyonlar -0,0008522 ile
5p, -0,0000453 ile 4p halidir. Bu konfiglirasyon se¢imi ile S XVI i¢in elde edilen
seviye enerjileri Tablo 5.1’de, dalga boylarn1 gegis olasiliklart agirlikli osilator
siddetleri ve gecis olasiliklan Tablo 5.2°de sunuldu. Tablo 5.1°deki seviye enerjileri

1s %8,,, seviyesine gore verildi.

5.1.2. S XV’¢ ait seviye enerjileri dalga boylari, agirhkh osilator siddetleri ve
gecis olasihklan

Helyum benzeri Kiikiirt’e (S XV)ait ¢ift parite icin 15, 1s2s, 1s3s, 1s3d, tek parite
igin 1s2p, 1s3p konfigiirasyonlar1 alindi. Cift parite icin en baskin konfigiirasyon
0,9999426 karigim katsayist ile 1s* temel halidir. Bunu -0,084749 ile 1s2s ve
-0,0065580 ile 1s3s hali takip eder. Tek pariteli konfigiirasyonlar baskinlik
derecelerine gore 0,09959642 1s2p, -0,0000651 1s3p seklinde siralanirlar. Bu
konfigiirasyon secimi ile S XV i¢in elde edilen seviye ve gegis enerjileri Tablo
5.3’te, dalga boylari, agirlikli osilator siddetleri ve gegis olasiliklar1 ve Tablo 5.4°te

sunuldu. Tablo 5.3’teki seviye enerjileri 1s? 1S, seviyesine gore verildi.



Tablo 5.1 Hidrojen benzeri Kiikiirt'iin ns 2 <n<35) ve np (1 <n<3) icin seviye ve bu seviyeler

35

arasindaki gegis enerjileri (cm™).
Konfigtirasyonlar Al . Enegjiler . .
t Seviye Ust Seviye Gegis
2%P9,328,, 2174348399 152890952,48* -
21129243,10° 25050649,80°
2%P),-3%8,, 2176742436 152890952,48* -
21153436,50° 25050649,80°
5°P5,-3%S,,, 2828873761* 152890952,48* -
25050641,20° 27057697,30%
5%P%,-32S,,, 2828798567 152890952,48* -
25050649,80%, 25050703  27056158,00°%, 27057763"
4°P),-32S,,, 2874423540% 152890952,48* -
25050649,80%, 26424832,60% 27056215",
25050703, 25050641,20°  26424824,00°
4°P5,32%8,, 28744206,38* 152890952,48* -
25050649,80% 25050703  26421808,50°, 26424890°
1°8,,,4 P>, 0,00* 28744235,40* 28744235,40%
0,00%, 0,00°, 0,00° 26424832,60°% 26421866,
26424824,00¢
1%8,,,-4 2B, 0,00% 28744206,38* 28744206,38*
0,00°, 0,00° 26421808,50°%, 26424890°
128,,,-5%B%, 0,00 28287985,67* 28287985,67*
0,00% 0,00° 27056158,00°, 26421866"
1%8,,,-5%P>, 0,00% 28288737,61* 28288737,61*
0,00°, 0,00°, 0,00¢ 27057705,84%, 27056215°,
27057697,30°
128,,,-2 %P>, 0,00 21767424,36* 21767424,36*
0,00%, 0,00°, 0,00° 21153436,50°% 27057763",
21153428,00?
1%8,,,2%P%, 0,00* 21743483,99* 21743483,99*
0,00, 0,00°, 0,00° 21129243,10°, 21153494,8",
21129235,00°
2%P5,-5%8,,, 21743483,99* 28794261,88* 7050777,89*
21129243,10° 27056214,05% 21129300,4°
2%P%,47S,,, 21743483,99* 28779412,60* 7035928,61*
21129243,10° 26421917,70°
2°P5,-5%8,,, 21767424,36* 28794261,88* 7026837,52*
21153436,50° 27056214,05°
2%P5, 438, 2176742436 28779412,60* 7011988,24*
21153436,50° 26421917,70°
5%P9,-52S,,, 2828798567 28794261,88* 506276,21*
26421917,70° 27056158,00°



Tablo 5.1°in devami

Konfigtirasyonlar Alt Seviye En??s::lgl;:viye Gegis

5%P2,-5%S,, 28288737,61* 28794261,88* 505524,27*
27056214,05° 27057705,84°

52P%,-4%S,,, 28288737,61* 28779412,60* 490674,99*
26421917,70°, 27057705,84%, 27057697,30°
26421909,00°

4°P5,47%8,, 2874423540 28779412,60* 35177,2*
26421917,70° 26424832,60°

4°%P2,-4%S,, 28744206,38* 28779412,60* 35206,22*
26421808,50° 26421917,70°

4°%P5,-52S,,, 2874423540* 28794261,88* 50026,48*
26424832,60° 27056214,05*

4°P%,-5%8,, 28744206,38* 28794261,88* 50055,5*
26421808,50° 2705621405

# Atomic Line List v.2.04 [39]
® NIST Atomic Spectra Database [40]

4 Kelly Atomic Line Database [42]
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Tablo 5.2 Hidrojen benzeri Kiikiirt’in ns 2 <n<35) ve np (1 £n<5) seviyeleri arasindaki gegisler
icin A dalga boylar1 (A), gf agirlikli osilator siddetleri ve Aki gecis olasiliklar (s™).

Konfigiirasyonlar A ef Aki

2%pS,-3%S,, 076 9,63074(0)* 5,52427(16)*
25,501053% 25,50108°  1,36(-2)%, 0,01360000°,  1,40(11)%, 0,1389(12)",

4,6634(-4)° 1,3919(11)°

2°P;,3°S,, 076 1,93539(1)* 1,10975(17)*

25,659360°, 25,6593898°  1,42(-2)%, 0,02830000°,  2,88(11)%, 0,2859(12)",
6,8400(-4)° 2,8631(11)°

52P5,-3%8,,, 080 1,42294(2)* 7,36775(17)*
0,8241%, 49,82412°, 0,03980000° 0,1069(12)°
49,824°

5%P%,3%S,, 080 7,12242(1)* 3,68791(17)*
49,862673%, 0,8626", 4,04(-2)%, 0,04030000°  1,08(11)%, 0,1080(12)°
49,86258°

4°P5,-3%8,, 081 2,51274(2)* 1,29156(18)*
72,77052%, 0,7703°, 3,18(-1), 0,15800002°  2,00(11)% 0,2000(12)°
72,7703198°, 72,770°

4°p5,-3%S,, 081* 1,25693(2)* 6,46066(17)*
72,93102%, 0,9308", 1,62(-1)%, 0,16200000°  2,03(11)%, 0,2030(12)°
72,9308197°

128,,,-4 %P5, 348 6,50587(-3)* 8,96339(11)*
3,784319%, 0,784311", 1,93(-2)% 0,00959000°  4,49(12)%, 0,4470(13)",
3,784313°, 3,7843°, 0,5480(13)°
03,784°

128,,,-42P5,  348* 3,25181(-3)* 8,96027(11)*
3,784752% 0,784744%,  9,62(-3)%,0,00956000°  4,48(12)", 0,4449(13)",
3,784746°, 3,7847° 0,5480(13)°

128,,-5 P, 3,54 1,83863(-3)* 4,90674(11)*
3,6960163%, 0,696008%,  4,61(-3)%, 0,00459000°  2,25(12)%, 0,2240(13)",
3,696010°, 03,696° 0,14863(13)°

1%8,,,-5 %P5, 3,54* 3,62430(-3)* 4,83633(11)*
3,6958048%, 0,695797%,  9,26(-3)", 0,00461000°  2,26(12)%, 0,2249(13)",

2 2
1 ‘5’1/2'2 P332

2 2
1 S1/2 -2 Pl(/)z

2 2
2 Plcl’z -5 S1/2

2 2
2 })1(/’2_‘4 Sl/2

3,695799°
4,59*

4,727364% 0,727351°,
4,727354°, 4,7274°,
4,72759°, 04,727¢

4,60*
4,732777°, 0,732764°,

4,73276699°, 4,733440°,

4,7327°, 0,733400°,
04,7334

14,18*

16,872025% 16,8746°
14,21*

18,894039°, 18,89404°

4.21121(-1)*
2,77(-1)?, 0,13700000°

2,10309(-1)*
1,40(-1)", 0,13800000°

1,52752(-2)*
1,22(-3)% 0,01390000°
1,01942(-3)*
3,06(-3)%, 0,00304000°

0,14862(1)
3,32726(13)*

4,13(13), 0,4090(14)",
0,4159(14)°

3,31598(13)*

4,16(13)%, 0,4109(14)°,
0,4140(14)°

2,53255(11)*
2,86(10)", 0,3269(12)°
1,68303(10)*
5,72(10)%, 0,5679(11)°
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Konfigiirasyonlar A gf Aki
2%P),52%8,, 14,23 4,44478(-3)* 7,31924(10)*
16,9411771%, 16,9411799° 1,27(-3)",0,00251000°  5,89(10)", 0,5829(11)°
2%P,-47%S,, 1426* 1,65810(-3)* 2,71886(10)*
18,980802°, 18,98081°  3,18(-3)%,0,00630000°  1,18(11)% 0,1170(12)°
5%P%,5%S,, 197,52 1,19835(3)* 1,02436(14)*
157,66895" 1,82(-1)° 4,88(10)
5°P),5%S,, 197,82* 2,39318(3)* 2,03965(14)*
67034 1,59(-2)° 1,18(4)
5%P3,4°S,,, 203,49 1,30039(1)* 1,04734(12)*
1784000° 2,98(-4)° 6,24(-1)°
5%P5,4%S,, 203,80 2,60149(1)* 2,08884(12)*
157,28510°, 157,285° 3,56(-1)* 4,80(10)*
4°P0, 428, 284280 2,81582(1)* 1,16204(10)*
34306 1,24(-2)° 3,52(4)
4°P5,47%S,, 284046* 1,40953(1)* 5,82650(9)*
916000° 2,32(-4) 1,84(0)°
4%P5,-5%S,,, 199898* 6,52622(-3)* 5,44700(6)*
158,38286° 5,47(-2)" 2,91(10)°
4°%P%,-528,, 1997,82* 3,19837(-3)* 2,67256(6)*
157,62788" 5,29(-2)° 1,42(10)°

? Atomic Line List v.2.04 [39]
b NIST Atomic Spectra Database [40]

c

CAMBD Atomic Spectra [41]

dKelly Atomic Line Database [42]
¢ pal’chikov (f degeri) [5]
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Tablo 5.3 Helyum benzeri Kitkiirt’tin 1s%, 1s2s, 1s2p, 1s3s, 1s3p, 1s3d seviye enerjileri ve bu seviyeler
arasmdaki gegis enerjileri (cm™).

Enerjiler
Konfigtirasyonlar Alt Seviye Ust seviye Gegis
1'S,-3 'PS 0,00* 25984998,15* 25984998,15*
0,002, 0,00°, 0,00°, 0,0% 23260416,00°, 211,972,
23261370,00%, 23260416°, 211,9554%,
23,2599(6)° 211,9541%,
211,972% 211,786*
18,3 P8 0,00% 25984912,82% 25984912,82*
0,00, 0,00 23231480,00%, 23230551°, 211,6685%,
211,694%, 211,505%, 211,694
211,6685%, 211,6686™
18,2 'PS 0,00% 19843930,92* 19843930,92*
0,00°, 0,00°, 0,00° 19846285,00°, 2461,88,
19847250,00%, 19846285°, 19846,5(3),
19,8456(6)F, 180,880, 19846,8(3),
180,691%, 180,8644%, 90,471%,
180,8633" 9,04531(1)%,
2460,630%, 2461,88,
2461,36°, 2460,67°
18,2 *PS 0,00% 19737302,31* 19737302,31*
0,009 0,00° 19738530,00%, 19737521°  2448,08, 2447,46°,
179,8355 ",
89,953",
8,99584(1),
19,7369(6),
179,86
2 38,3 P8 19623928, 46* 25984998,15* 6361069,69*
19602076, 19,6014(6)", 23230551°
178,641%, 178,452%,
178,6062", 178,6029%
2 %S,3 *PY 19623928,46* 25984912,82* 6360984,36*
23S, -3 P 19623928,46* 25984908,61* 6360980,15*
19602076,00°, 19602076°  23229571,00° 23229571°,
23,2288(6), 211,6593%,
211,686%, 211,496
2 %S, -3 °PS 19623928,46* 25984929,41* 6361000,95*
19603070,00°, 19602076"  23235340,00°, 23234429",
211,7037%, 211,7038",
211,727%, 211,541*
28,3 'P§ 19770139,58* 25984998,15* 6214858,57*
19745473,00°, 23260416,00%,
19746390,00°, 19745473,  23261370,00°, 23260416°
179,931%, 179,771%,
19,7449(6)F, 179,9278",
179,9234"
28,3 P 19770139,58* 25984912,82* 6214773,24*
2°P33 'D, 19737302,31* 23285920,12* 3548617,81*
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Tablo 5.3’tin devam
Enerjiler
Konfigiirasyonlar Alt Seviye Ust seviye Gegis
2 2P3-3 D, 19734459,09* 23282351,32* 3547892,23*
19734314,00°, 19734314°,  23254611,00%, 23254611°,
211,910%, 211,722, 19,7337(6)", 179,836%,
2118990%, 211,8902" 179,651, 179,8058",
179,8058"™
2 °PS3 °D,  19737302,31% 23282484,22% 3545181,91*
19737521,00°, 19737521°%,  23254645,00%, 23254645
23,2540(6)7, 211,911,
211,723%, 211,8905,
211,8907"
2 °P33 *D, 19737302,31* 23282351,32* 3545049,01*
19737521,00° 23254611,00°
2 °PS-3'D, 1974917536 23285920,12* 3536744,76*
19,7500(6), 179,979%,
179,801, 179,9542%,
179,9542™
2 °PS3 3D, 1974917536 23284217,01* 3535041,65*
19750573,00°% 19750573°,  23256165,00% 23256165°
211,924%, 211,736,
211,9041%, 211,9043%
2 P33 °D, 1974917536 23282484,22* 3533308,86*
19750573,00° 23254645,00°
2 *P3-3 °D,  19749175,36* 23282351,32* 3533175,96*
19750573,00° 23254611,00°
2 °P33 'S, 19737302,31* 23266089,04* 3528786,73*
23,2305(6)F, 211,693,
211,517%, 211,6948",
211,6922"
2 P33 %S, 19734459,09* 23218828,50* 3484369,41*
19734314,00°, 19734314°,  23193163,00%, 23193163°
23,1925(6)°, 211,360,
211,167% 211,3235%,
211,3255"
2 *P33 3§, 19737302,31* 23218828,50* 3481526,19*
19737521,00% 19737521°  23193163,00°, 23193163
2 P33 3§, 19749175,36* 23218828,50* 3469653,14*
19750573,00°%, 19750573°  23193163,00°%, 23193163°
2 'P3-3 'D,  19843930,92* 23285920,12* 3441989,20*
19846285,00°, 19846285°  23257195,00% 23257195"
2'P3-3 D,  19843930,92* 23282484,22* 3438553,30*
2 'P33°D,  19843930,92* 23282351,32* 3438420,40*
2 'PS3 1S, 19843930,92* 23266089,04* 3422158,12*
19846285,00°% 19846285°  23231087,00°% 23231087
2 'P33 S, 19843930,92* 23218828,50* 3374897,58*
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Tablo 5.3°0n devami
Konfigtirasyonlar Enerjiler
Alt Seviye Ust seviye Gegis
3°S,3'P%  23218828,50* 25984998,15* 2766169,65*
3383 °P;  23218828,50* 25984929,41* 2766100,91*
23193163,00°, 23234429,00°,
23194100,00° 23235340,00°
3383 P 23218828,50* 25984912,82* 2766084,32*
23193163,00° 23230551,00°
3°8,:3 °P)  23218828,50* 25984908,61* 2766080,11*
23193163,00° 23229571,00°
31,3 'PS 23266089,04* 25984998,15% 2718909,11*
23231087,00°%, 23260416,00%,
23231940,00° 23261370,00°
318,3 *P 23266089,04* 25984912,82* 2718823,78*
3°D,3 P 23282351,32% 25984929,41* 2702578,09*
23234429,00° 23254611,00°
3°D,3 *PS 23282351,32% 25984912,82* 2702561,50*
23230551,00° 23254611,00°
3°D,3 *PJ 23282351,32% 25984908,61* 2702557,29*
23229571,00° 23254611,00°
3°D,3'P}  2328248422% 25984998,15* 2702513,93*
23230551,00° 23254645,00°
3°D,3 °PS  23282484,20* 25984929,41* 2702445,19*
3°D,3 P 23282484,22% 25984912,82* 2702428,60%
3°D,3 'P 23282351,32% 25984998,15* 2702646,83*
3°D,3 °P)  23284217,01* 25984929,41* 2700712,40*
23234429,00° 23256165,00°
3'D,3 Py 23285920,12* 25984929,41* 2699009,29*
23234429,00° 23254645,00°
3'D,3'PY  23285920,12* 25984998,15* 2699078,03*
23257195,00° 23260416,00°
3'D,3 °PY 23285920,12* 25984912,82* 2698992,70*
2382 'PS 19623928,46* 19843930,92* 220002,46*
19602076 19846285
2382 %P5 1962392846 19749175,36* 125246,90*
19602076 19750573 148497", 148496%",
148498", 148480™,
148488,3",
1484937, 148470'
2382 °PY  19623928,46* 19737302,31* 113373,85*
19602076° 19737521°
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Tablo 5.3’{in devam
Konfigiirasyonlar Enerjiler
Alt Seviye Ust seviye Gegis
238,22 *Py  19623928,46* 19734459,09* 110530,63*
19602076° 19734314° 1322198 %%,
141621", 132200™,
132198",
132171,9",
1322149, 132169
2 18,2 'P§ 19770139,58* 19843930,92* 73791,34*
19746390,00%, 19745473°  19847250,00°, 19846285°
2 %P2 'S, 19737302,31* 19770139,58* 32837,27*

? Atomic Line List v.2.04 [39]

® NIST Atomic Spectra Database [40]

4 Kelly Atomic Line Database [42]

& Cocke ve digerleri (eV biriminde) [9]
! Johnson ve Lin (Atomik birimde) [11]
¥ Drake (Atomik birimde) [15]

! Berry ve digerleri [16]

™ Livingston ve digerleri [17]

" DeSerio ve digerleri [18]

° Schleinkofer ve digerleri (eV biriminde)[19]
P Vainshtein ve Safronova [20]

" Aglitsky ve digerleri [21]

! Johnson ve Sapirstein [23]

" Berry ve digerleri [24]

¥ Chen ve digerleri [25]

Y Plante ve digerleri (seviye: cm™, gegis: €V biriminde)[26]

¥ Kimura ve digerleri (Ryd biriminde) [28]
* Kingston ve digerleri (Ryd biriminde) [29]
1 Howie ve digerleri [30]
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Tablo 5.4 Helyum benzeri Kiikiirt’tin 1s% 1s2s, 1s2p, 1s3s, 1s3p, 1s3d seviyeleri arasindaki gegisler
icin A dalga boylar1 (A), gf agirlikh osilator siddetleri ve Aki gegis olasiliklari (s™).

Konfigiirasyonlar A gt Aki
118,-3 'PS 3,85* 1,23317(-4)* 1,85129(10)*
4,2991492°, 4,299%, 1,53(-1)%, 0,04900000°, 1,85(13)?,
0,2991%, 4,299600°, 1,683(-1)%, 1,699(-1)%, 0,1770(14)",
4,29875°, 4,298900°, 0,1505, 0,1579" 2,025(13)%,
4,299°, 42996}, 4,2990°, 2,040(13)*
4,3046 4,2985
1'S,-3 *PS 3,85% 2,46073(-6)* 3,69412(8)*
4,304 0,3047", 5,0648°, 1,480(-3)%, 1,429(-3)", 1,776(11)%,
5,06649239°, 5,0662°,  1,602(-3)F 1,919(11)*
4,30504°, 4,3045°,
4,305%, 4,3040' 4,3046%,
4,3084%
1'S,2 'PS 5,04* 7,51647(-1)* 6,58073(13)*
5,0387264%, 5,039%%,  7,67(-1), 0,24800000°,  6,72(13)},
0,03873", 5,0391°, 0,7514,,0,7508", 0,751°, ~ 0,6680(14)",
5,0387°,5,03872639%,  7,509(-1)%, 7,735(-1)", 0,6519(14)",
5,03859°, 5,03863°, 7,762(-1)%, 0,7690% 6,579(13),
5,037400°, 5,0384°, 6,59(13)",
5,0385°, 5,036, 5,0379", 6,576(13)%,
5,0432%, 5038,91", 6,776(13),
5038,60, 5,038" 6,786(13)*
18,2 %P3 5,07* 6,07115(-3)* 5,25837(11)*
27,55979%,05,066 %, 1,32(-1)%, 6,718(-3)%, 1,16(12)°,
0,06649°, 5,0666°, 6,77(-3), 6,379(-3)", 0,5669(12)°,
5,06634°, 5,065™ %, 6,445(-3)", 6,643(-3)" 5,309(11)",
5,066", 5,0664, 5,0715" 5,87(11)™,
5,822(11)%,
5,583(11)%,
5,743(11)"
238,3'PS 15,72* 2,53644(-10)* 2,28186(3)*
0,560°, 27,3183° 1,111(-3)%, 1,003(-3) 9,916(9)",
8,953(9)
23S, -3 *PS 15,72* 3,44162(-7)* 3,09611(6)*
27,545°, 27,5743°, 0,12900000°, 1,234(-1)%,  0,1130(13)",
27,570% 1,255(-1)% 1,083(12)%,
1,101(12)°
2 %S,-3 *P? 15,72* 1,26829(-7)* 3,42287(6)*
27,56723%, 0,567", 4,39(-2)%, 0,12900000°, 1,16(12)%,
27,565°, 27,545°, 4,155(-2), 4,241(-2) 0,1130(13)",
27,577 1,093(12)%,
1,116(12)
2383 *P} 15,72* 4,21734(-7)* 2,27638(6)*
27,5304, 0,530°, 27,545°, 0,12900000°, 2,063(-1)*,  0,1130(13)",
27,529700°, 27,53°, 2,077(-1)* 1,089(12)%,
27,540 1,096(12)"
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Tablo 5.4°iin devamu
Konfiglirasyonlar A ef Aki
25,3 'PS 16,09* 8,24755(-7)* 7,08258(6)*
28,44996°, 28,450, 4,07¢-1)% 0,13500002°,  1,12(12)%,
0,450, 28,4315°, 0,395, 4,085(-1)%, 0,1110(13),,
28,450000°, 28,450000°, 4,149(-1)* 1,123(12)%,
28,464* 1,139(12)
2 '8,-3 *PS 16,09* 4,05081(-9)* 3,47854(4)*
28,7089° 4,042(-3)%, 1,139(-3) 1,092(10)",
1,115(10)*
2 *P$3 'D, 28,18* 1,50771(-1)* 2,53274(11)*
28,4197 6,109(-2)%, 6,132(-2)" 30,28(11)%,
3,038(11)F
2 2P3-3 D, 28,19* 7,93842(-1)* 2,22167(12)*
28,40669%, 0,407, 6,85(-1)%, 0,22600000°,  1,89(12)°,
28,476000°, 28,4056°,  6,730(-1)", 6,759(-1)* 0,1860(13)",
28 413 1,854(12)%,
1,862(12)*
2 *P$3 °D, 28,21* 1,63931(0)* 2,74849(12)*
28,43232% 0,432", 5,13(-1)%, 0,30500000°,  2,54(12),
28,378300°, 28,476000°, 4,457(-1)* 4,472(-1)" 0,2509(13)",
28,440 2,206(12)%,
2,213(12)*
2 °P$3 °D, 28,21* 5,90472(-1)* 1,64986(12)*
28,43260°%, 28,3746°, 1,71¢-1%, 0,17000000°,  1,41(12)",
28,476000°, 28,440% 1,671¢-1)%, 1,677¢-1)* 0,1399(13)",
1,379(12)",
1,384(12)*
2°P$3'D, 28,28* 8,91725(-2)* 1,48797(11)*
28,5139°, 28,526 1,994(-2)* 1,636(11)%,
1,634(11)*
2 *P%3 *D, 28,29* 3,32273(0)* 3,95650(12)*
28,52585%, 0,526", 5,73(-1)%, 0,40800000°,  3,35(12)%,
28,526200°, 28,476000°, 5,687(-1)%, 5,690(-1)* 0,3359(13)°,
28,534* 3,330(12)*
2 *PS3 *D, 28,30% 5,03967(-1)* 8,39308(11)*
28,53823% 28,541800°,  1,02(-1)%, 0,10200000°,  8,37(11)%,
28,476000°, 28,547 8,158(-2)", 8,174(-2)" 0,8359(12)",
6,682(11)%,
6,690(11)*
2 *PS3 °D, 28,30* 3,94548(-2)* 1,09505(11)*
28,53850%, 28,538°, 6,81(-3)%, 0,01130000°,  9,30(10)",
28,476000° 6,759(-3)", 6,773(-3)* 0,9290(11)",
9,226(10)%,
9,240(10)*
2 *PS3 'S, 28,34% 4,80322(-4)* 3,98941(9)*
28,564600° 9,923(-5)", 1,428(-74*  2,42309),

3,488(9)°
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Tablo 5.4’{in devami
Konfiglirasyonlar A gf Aki
2 3P33 S, 28,70* 2,36347(-2)* 6,37972(10)*
28,91135°% 0,911°, 1,64(-2)", 0,00554000°,  4,36(10),
28,991, 28,910500° 1,434(-2)%, 1,591(-2)* 0,4400(11)°,
3,816(10)%,
4,231(10)°
2 *P%3 38, 28,72* 6,93685(-2)* 1,86942(11)*
28,93818% 0,938", 1,64(-2)%, 0,01660000°,  1,30(11)%,
28,991°, 28,878300° 1,422(-2)%, 1,552(-2)", 0,1319(12)°,
0,049 1,133(11)%,
1,236(11)
2 P33 S, 28,82* 1,16760(-1)* 3,12515(11)*
29,04790%, 0,048°, 1,63(-2)%, 2,15(11)%,
28,991, 29,047600°, 0,02760000°,1,505(-2),  0,2189(12)",
29,052" 1,575(-2)° 1,984(11)%,
2,074(11)°
2'P33'D, 29,05* 2,07785(0)* 3,28388(12)*
29,31769° 0,318%, 7,02(-1)%, 0,41900000°,  3,27(12)%,
29,373700°, 29,323°, 6,026(-1)%, 6,028(-1)" 0,3250(13)",
29,344* 2,801(12)%,
2,802(12)*
2 P33 °D, 29,08* 2,28138(-1)* 3,59837(11)*
29,4033°, 29,366 9,633(-2)%, 9,731(-2)* 4,470(11)%,
4,516(11)°
2 'P33 °D, 29,08* 4,65072(-3)* 1,22248(10)*
29,3993 1,435(-3)", 1,386(-3)* 1,110(10)%,
1,072(10)*
2 1P33 1S, 29,22% 5,73534(-2)* 4,48007(11)*
29,54383° 0,544°, 1,61(-2)", 0,04880000°,  3,69(11)",
29,6033°, 29,545, 0,048, 1,778(-2)", 0,3730(12)°,
29,561 1,868(-2)" 4,068(11)",
4277(11)*
2 P33 S 29,63* 5,46003(-4)* 1,38268(9)*
29,9404° 1,684(-4)", 1,328(-4)* 1,257(9),
9,907(8)*
3383 'PS 36,15* 1,57770(-5)* 2,68403(7)*
4,566(-4)* 4,519(-4)* 1,377(6)",
1,387(6)*
33§, 3 °P} 36,15* 1,26689(-3)* 1,29309(9)*
2423,3%, 2424,830°, 4,93(-2)%, 0,02800000°,  3,36(7)%,
2544,8° 4,888(-2)", 4,938(-2)" 28800000,0°,
3,189(7)%, 3,32(7)*
3383 P8 36,15* 7,42972(-4)* 1,26388(9)*
2674,7°, 2544,8° 2,68(-2)%, 0,02800000°,  2,50(7)",
2,643(-2)", 0,080%, 28800000,0°,
2,639(-2)* 3,189(7)",
2,417(7)",

2,380(7)*
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Tablo 5.4’tin devam
Konfigiirasyonlar A gf Aki
3383 °P] 36,15* 2,53401(-4)* 1,29319(9)*
2746,6%, 2544,8° 8,69(-3)%, 0,02800000°,  2,31(7)’,
8,694(-3)", 8,627(-3)* 28800000,0°,2,23
6(7)", 2,240(7)°
1 1 po 36,78*
§,-3 'P : ,37700(-4)* 1,21248(9)*
0 ! 3409,6°, 3397,890°, 7 4 ©
3402.3° 6,43(-2)%, 0,02140000°,  1,23(7)%,
6,520(-2)", 6,233(-2)% 12300000,0°,
0,064 1,356(7),
1,202(7)
18,3 °P3 36,78* 1,55032(-5)* 2,54793(7)*
2,052(-7)", 8,197(-6)" 4,694(-3)",
2,931(1)*
’D,3 *PS 37,00* 1,24477(-5)* 1,21283(7)*
4954,9%, 4337,1° 1,84(-4)%, 0,00035100°,  8,34(4)%,
1,821(-4)%, 1,802(-4)* 124000,000°,
8,156(4)",
7,937(4)"
*D,-3 *P3 37,00% 1,85076(-4)* 3,00542(8)*
4156,3% 4337,1° 5,49(-3)%, 0,00527000°,  2,12(6)",
4,2996', 5,399(-3Y", 1870000,00°,
5,413(-3)* 2,023(6)",
2,051(6)"
*D,-3 *P} 37,00 2,50507(-4)* 1,22038(9)*
3993,6% 4337,1° 2,28(-2)%, 0,00702000°,  3,18(6)",
2,256(-2)%, 2,272(-2)° 2490000,00°,
3,035(6)%,
3,125(6)*
*D,-3 'P§ 37,00 5,71635(-5)* 9,28238(7)*
4150,4* 1,65(-2)%, 4,900(-4Y", 3,83(6)" 2,483(4)*
5,039(-4)" » 2,680(4)*
°D,-3 *P} 37,00 1,61047(-4)* 1,56900(8)*
4337,1° 0,00316000°, 2,221(-3)%,  1120000,00°,
2,199(-3)* 5,590(5)",
5,834(5)"
*D,-3 *P; 37,00* 5,39581(-4)* 8,76132(8)*
4337,1° 0,00948000°, 1,449(-2)°  3360000,00°,
3,267(6Y",
3,306(6)*
’D,3 'PS 37,00% 4,03086(-6)* 6,54606(6)*
1,443(-5)%, 1,420(-5)° 4,4432)%,
4,581Q2)°
*D,3 *P; 37,03* 1,06061(-3)* 1,03197(9)*
4600,7*, 4337,1° 1,67(-2)%, 0,01260000°,  3,75(6)",
1,664(-2)%, 1,652(-2)° 4480000,00°,
3,704(6Y",

3,622(6)°
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Tablo 5.4°tin devami
Konfigiirasyonlar A gf Aki
3'D,3 *PS 37,05 2,84320(-5)* 2,76294(7)*
4946,6° 2,77(-3)%, 6,166(-4), 7,54(5)",
6,075(-4)" 2,095(5)",
2,051(5)*
3'D,3'PS 37,05 7,24928(-4)* 1,17417(9)*
31050,0° 1,76(-3)", 1,966(-3)", 2,03(4)%,
2,040(-3)* 3,850(4)",
4,317(4)*
3'D,3 P 37,05* 2,97228(-5) 4,81390(7)*
27078° 0,00335000°, 2,102(-3)*,  30500,000°,
2,149(-3)* 5,815(5)%,
6,007(5)"
23S, 2 P 454,55* 6,49279(-4)* 6,98700(6)*
0,49° 0,707(-3)%, 2,517(-4)", 9,96(6)",
2,429(-4)%, 2,426(-4)* 1,001(7),
9,781(6)",
9,771(6)*
238 2°PS 798,44* 7,64737(-2)* 1,60030(8)*
0,41%,705,69°, 673,85°,  0,01670000°, 2,903(-2)*, 223000000,
673,41%,67,343" 681,06%, 0,053%, 2,907(-2)", 2,509(8),
675,61, 67,4™ 2,923(-2)%, 0,053° 2,562(8)", 2,66(8)°
2 38,2 P 882,05 4,12025(-2)* 1,17748(8)*
0,31° 0,048°, 1,578(-2)%, 2,02(8)’,
1,575(-2)° 1,895(8)%,
1,911(8)
238, 2 3P? 904,74* 1,34964(-2)* 1,09979(8)*
0,21, 705,69, 75,644, 0,01670000°, 0,047, 223000000°,
756,359, 762,63, 5,180(-3)%, 5,152(-3  1,89(8)",
760,21 1,782(8",
1,784(8)*
2 15,2 1PS 1355,20* 2,67541(-2)* 3,23896(7)*
991,470% 0,95%, 991,38°, 0,01240000°, 0,037, 83900000,0°,
991,47° 3,721(-2)%, 3,592(-2)%, 8,61(7)",
0,037 8,974(7),
8,141(7)"
28,2 *P¢ 3045,37* 9,66818(-5)* 6,95351(4)*
7,097(-6)", 9,056(-6)* 2,90(3)’,
7,675Q)",
1,779G3)"

* Atomic Line List v.2.04 [39]
® NIST Atomic Spectra Database (nm biriminde)[40]

° CAMBD Atomic Spectra[41]

d
f Walker ve Rugge [7]

Kelly Atomic Line Database [42]

® Johnson ve Lin (f degeri) [11]
! Lin ve digerleri (f degeri) [13]

i Boiko ve digerleri [14]

X Drake [15]

™ Livingston ve digerleri (nm biriminde) [17]
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® DeSerio ve digerleri (nm biriminde)[18]

T Aglitsky ve digerleri (mA biriminde) [21]
* Lin ve digerleri (f degeri) [22]

¥ Kimura ve digerleri (f degeri)[28]

* Kingston ve digerleri (f degeri)[29]

1 Howie ve digerleri [30]

5.1.3. S XIVI’e ait seviye enerjileri dalga boylari, agirhikh esilator siddetleri ve
gecis olasihiklar

Lityum benzeri Kiikiirt’e ait ¢ift parite i¢in 1s%, 1s%2s, 15%3s, 15234, 15%4d; tek parite
icin 1s%2p, 1s%3p, 1s4p, 15%4f, 1s*5f konfigiirasyonlar1 alindi. Cift pariteli en baskin
konfigiirasyon 0,9983086 kansim Kkatsayis: ile 1s*2s halidir. Bunu -0,0514307 ile
1s33s, -0,0514307 ile 1s?4s, -0,0139698 ile 1s5s takip eder. Tek npariteli
konfigiirasyonlar baskinlik derecelerine gore 0,9999420 ile 1s*2p, -0,0087539 ile 4p,
-0,0053773 ile Sp, 0,0032264 ile 3p seklinde siralanirlar. Bu konfiglirasyon se¢imi
ile S XIV i¢in elde edilen seviye ve gecis enerjileri Tablo 5.5°te, dalga boylari,
agirlikli osilator giddetleri ve gegis olasiliklari Tablo 5.6°da sunuldu. Tablo 5.5’te

sunulan seviye enerjileri 1s%2s 2S,,, seviyesine gore verildi.



Tablo 5.5 Lityum benzeri Kiikiirt’tin 15?25, 15*2p, 1s%3s, 1s?3p, 15?3, 1s%4s, 1s%4p, 1s°4d, 1s%4f,

1s%5s, 1s%5p, 15?51 seviye enerjileri ve bu seviyeler arasmdaki gegis enerjileri (cm™).

Konfigfirasyonlar Alt Seviye ﬁstlzgzli]ylier Gegis

228,,,-3%P5,  0,00% 25802198,58* 25802198,58*
0,00° 0,00°, 0,00°, 3286550,00%, 3286550",
272,04448862° 3287000,00°

22%8,,,3°P5,  0,00% 25448202,47* 25448202,47*
0,00%, 0,00°, 0,00 3282020,00°, 3282020°,

3282640,00°,
328,1904(4)°

328,,,37P), 324444890 25802198,58* 22557749,68*
3220100,00%, 3286550,00°
321,9983(4)

3°D,,,-3 %P5,  3310046,50* 25802198,58* 22492152,08*
3286550,00°, 3310680,00°
330,9471(4)

3°D,,-32%P5, 3308669,22* 25802198,58* 22493529,36*
3286550,00° 3309260,00°

328,,,-32PS,  3244448,90* 25448202,47* 22203753,57*
3220100,00° 3282020,00°

3°D,,,-32PS, 3308669,22* 25448202,47* 22139533,25%
3282020,00%, 3309260,00°,
224330,00° 3307840,00°

4°D,,,-3%P), 4356163,61* 25802198,58* 21446034,97*
3286550,00%, 3286550°  4357210,00%, 4357210"

4°D,,,-3 %P}, 4355587,28* 25802198,58* 21446611,30*
3286550,00° 4356570,00°

428,,,-32P5,  4329762,77* 25802198,58* 21472435,81*
3286550,00%, 3286550°  4319700,00° 4319700°

4°D,,,-3 2P}, 435558728* 25448202,47* 21092615,19*
3282020,00°, 3282020°  4356570,00°, 4356570

42S,,-3%P%,  4329762,77* 25448202,47* 21118439,7
3282020,00°, 3282020°  4319700,00° 4319700

528,,,-32P5,  4827762,56* 25802198,58* 20974436,02*
3286550,00° 4822550,00°

528,,,3 %P5,  4827762,56* 25448202,47* 20620439,91*
3282020,00° 4822550,00°

2%8,,,-5%P5, 0,00* 4835480,17* 4835480,17*

228,,,-52PS, 0,00 4834572,97* 4834572,97*
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Konfiglirasyonlar Alt Seviye UE? :2\11!;2 Gegis

2%P%,5%8,,,  224148,08* 4827762,56* 4603614,48*
224366,00% 224366°,  4822550,00°, 4822550
271036907°,
22,4354(4)

2%P0,-57%8,,, 239257,20* 4827762,56* 4588505,36*
239429,00°, 239429" 4822550,00°, 4822550°

228,,,4 %P5, 0,00 4345984,97* 4345984,97*
0,00%, 0,00, 0,00° 4346860,00°, 4346860°,

4341800,00%

22S,,,-4 %P5, 0,00 4344097,64* 4344097,64*
0,00%,0,00° 4344980,00°, 4344980°

2%P%,-4°D,,, 224148,08* 4355587,28* 4131439,20*
224366,00° 4356570,00°

2°PY,-47D,,, 239257,20* 4355587,28* 4116330,08*
239429,00° 4356570,00°

2%P>,-4%D,,, 239257,20% 4356163,61* 4116906,41*
239429,00% 239429°,  4357210,00°% 4357210,
239460,00° 4361500,00°

2%PS,47S,, 224148,08* 4329762,77* 4105614,69*
224366,00°, 224366" 4319700,00°%, 4319700°

2°P0,47%S,,, 23925720% 4329762,77* 4090505,57*
239429,00° 239429°,  4319700,00% 4319700b,
239460,00¢ 4332800,00%

2°P%,-32D,,, 224148,08* 3308669,22* 3084521,14*
224366,00°, 224366° 3309260,00%, 3309260°

2%P7,3%D,,, 23925720* 3310046,50* 3070789,30*
239429,00°, 239429°,  3310680,00° 3310680°,
239460,007 3311070,00%

2%P,-3°D,,, 23925720% 3308669,22* 3069412,02*
239429,00° 3309260,00°

2°P%,-32S,,,  224148,08* 3244448,90* 3020300,82*
224366,00°, 224366°,  3220100,00% 3220100°,
224330,00¢ 3231100,00?

2%P),-37%8,,, 23925720% 3244448,90* 3005191,70*
239429,00°, 239429°,  3220100,00%, 3220100°,
239460,00¢ 3231100,00°

328,,,-5 2P, 324444890~ 4835480,17* 1591031,27*

328,,,-5 2P,  324444890* 4834572,97* 1590124,07*

3°D,,,-5°F, 3308669,22* 4840753,35* 1532084,13*
3309260,00°, 3309260°  4841730,00°, 4841730°

3°D,,,-5>F;, 3310046,50* 4840902,74* 1530856,24*

3310680,00°, 3310680°

4841880,00°, 4841880°
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Konfigirasyonlar Alt Seviye I'ljzsl:tlzggie;e Gegis

3°D,,,-5°F, 3310046,50* 4840753,35* 1530706,85*
3310680,00° 4841730,00°

32D,,,-5 2P, 330866922* 4835480,17* 1526810,95*

3°D,,,-5 2P, 3310046,50* 4835480,17* 1525433,67*

328,44 %P5,  324444890* 4345984,97* 1101536,07*
3220100,00° 3220100°  4346860,00°, 4346860

3728,,,-4 %P5, 324444890 4344097,64* 1099648,74*
3220100,00% 3220100°  4344980,00%, 4344980°

3°D,,,-42F), 3308669,22* 4356627,17* 1047957,95*
3309260,00%, 3309260°  4357630,00°, 4357630

3%D;,,-4 *F), 3310046,50* 4356919,59* 1046873,09*
3310680,00°, 3310680°  4357930,00°% 4357930°

3°D,,4FS, 3310046,50* 4356627,17* 1046580,67*
3310680,00° 4357630,00

3°D,,,4 2P, 3308669,22* 4345984,97* 1037315,75*%
3309260,00° 4346860,00°

3°D,,,4 2P, 331004650 4345984,97* 1035938,47*
3310680,00° 4346860,00°

3°D,,,4 PS5,  3308669,22* 4344097,64* 1035428,42%
3309260,00° 4344980,00°

4°8,,-5%P), 432976277 4835480,17* 505717,40*

4%8,,-5%P%,  4329762,77* 4834572,97* 504810,20*

4°D,,,-5°F, 4355587,28* 4840753,35% 485166,07*
4356570,00° 4841730,00°

4°D,,,-5*F’, 4356163,61* 4840902,74* 484739,13*
4357210,00° 4841880,00°

4°D,,,-5*F, 4356163,61* 4840753,35* 484589,74*
4357210,00° 4841730,00°

4°P%,-57%8,,,  4563572,64* 4827762,56* 264189,92*
4344980,00° 4822550,00°

4%P5,-57%8,,, 4345984,97* 4827762,56* 481777,59*
4346860,00° 4822550,00°

4°D,,,-5%P), 435558728* 4835480,17* 479892,89*

4°D,,,-5°P], 4356163,61* 4835480,17* 479316,56*

4°D,,,-5%P, 435558728* 4834572,97* 478985,69*

228,22 P,  0,00% 239257,20* 239257,20*
0,00°, 0,00°, 0,00¢ 239429,00°, 239429", 239423, 15182°

239460,00°
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Konfigtirasyonlar Alt Seviye UsEtnszglﬂye; Gecis

2%8,,2%PR3,  0,00% 224148,08* 224148,08*
0,00°, 0,00°, 0,00° 224366,00°% 224366°, 224361", 2243547

224330,00%

428,,4°%PS, 432976277 4345984,97* 16222,20%
4319700,00 4346860,00°

47°8,,-42PS,  4329762,77* 4344097,64* 14334,87*
4319700,00° 4344980,00°

4°P%,4°D,,, 4344097,64* 4355587,28* 11489,64*
4344980,00° 4356570,00°

4°P0, 42D, 434598497 4356163,61* 10178,64*
4346860,00° 4357210,00°

4°P),4%D,,, 434598497~ 4355587,28* 9602,31*
4346860,00° 4356570,00°

528,,,-5°P5,  4827762,56* 4835480,17* 7717,61*

528,,-52P3,  4827762,56* 4834572,97* 6810,41*

4°D,,,-4 *F, 4355587,28* 4356627,17* 1039,89*

4°%D;,,4*F, 4356163,61* 4356919,59* 755,08*

4°D;,,4*FY, 4356163,61* 4356627,17* 463,56

* Atomic Line List v.2.04 [39]

® NIST Atomic Spectra Database [40]
4 Kelly Atomic Line Database [41]
'Berry ve digerleri [16]

P Vainshtein ve Safronova [20]

® Yan ve digerleri (a-u.) [35]
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Tablo 5.6 Lityum benzeri Kukiirt'tin 1s?2s, 1s2p, 1s3s, 1s?3p, 15?3, 1s%4s, 15%4p, 15%4d, 15%4f,
15255, 1s?5p, 1s%5f seviyeleri arasindaki gegisler icin A dalga boylar1 (A), gf agirlikli
osilator siddetleri ve Aki gegis olasthklar (s™).

Konfigiirasyonlar A gf Aki
2 %8,,-3 *P, 3,88* 2,17001(0)* 2,40903(14)*
30,4270% 0,427°,  0,11600000°, 8,54(11)%, 0,8329(12)",
30,423000°, 0,11700000°, 0,8450(12)°,
30,428, 0,11500000° 0,8300(12)’, 0,8350(12)°
30,428600°,
30,429°, 30,43°,
30,430500°,
30,4402°, 30,423%,
30,429°
2 2S,,,-3 2P, 3,93* 1,08013(0)* 2,33284(14)*
30,4690°% 0,469°,  0,11600000°, 8,51(11)%, 0,8350(12),
30,4402°,30,463°,  0,11700000c, 0,8399(12)", 0,8389(12)°
30,470000°, 0,3859(12)°, 0,11900000°
30,470100°,
30,471°, 30,4719,
30,472°, 30,463,
30,470°
3 %8,,,3 *P), 4,43 1,64287(0)* 1,39399(14)*
1504,9° 1,59(8)"
3 2D,,,-3 *PS, 445 5,53206(0)* 4,66675(14)*
4144,0° 5,91(6)"
3 ’D,,,-3 *P),  445* 6,13816(-1)* 5,17868(13)*
4403,0° 8,21(5)°
3 28,3 2B, 4,50 8,15670(-1)* 1,34111(14)*
1615,0° 1,29(8)"
3 2D,,,-3 P,  452* 3,04821(0)* 4,98284(14)*
3671,0°, 32,430° 7,08(6)
4 D53 PS5, 466 5,08513(0)* 3,89997(14)*
93,400°, 0,400°, 0,35400000°, 2,70(11)%, 0,2720(12)°, .
93,2809, 0,34900000°, 0,2679(12)°,
93,3332094°, 0,36000000°, 0,2750(12)°, 0,2710(12)°
93,388°,93,3896°,  0,35500000°
93,394°, 93 4°
4 ’D,,,-3 ’P},  4,66* 5,65883(-1)* 4,34020(13)*
93,456% 93,3853°,  0,05840000°, 4,48(10)%, 0,4470(11)",
93,4398°,93,4407°  0,06010000°, 0,4590(11), 0,4529(11)°
0,05930000°
438,,-3 P}, 4,66* 3,51739(0)* 2,70426(14)*
96,791%, 0,791°, 0,09180000°, 6,40(10)%, 0,6550(11)",
96,6436995°, 0,09190000°, 0,6550(11)",
96,7565°, 96,7583°,  0,09760000°, 0,6949(11)°, 0,6619(11)°
96,8465° 0,09310000°
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Konfigiirasyonlar A gf Aki
4 °D,,,-3 2PS, 474 2,81545(0) 4,17738(14)*
93,062, 0,062°, 0,28900000%, 2,27(11)%, 0,2230(12)",
92,997000°, 0,29800000°, 0,2299(12)°,
93,046°, 0,29400000°, 0,2259(12)°, 0,4529(11)°
93,051300°, 0,29499998°,
93,062000°, 0,05900000°
93,080000°,
93,2809°
428,33 ’P), 4,74* 1,75083(0)* 2,60413(14)*
96,369%, 0,369°, 0,04780000°, 3,24(10)%, 0,3429(11)",
96,3361°, 0,04480000°, 0,3220(11)",
96,339800°, 0,04560000°, 0,3269(11)°, 0,3280(11)°
96,4282°, 0,04590000°
96,6436995°
5 28,3 2PY,  477* 5,02902(0)* 3,68918(14)*
65,104°, 0,01990000%, 0,08(10)%, 0,3129(11)",
65,0888995°, 0,02020000° 0,3139(11), 0,3179(11)°
65,0356,
65,1213994°
5 2S,,,-3 2P, 4,85* 2,50352(0)* 3,55012(14)*
64,913%, 0,00973000°, 1,56(10)%, 0,1539(11)",
64,900100°, 0,00993000°, 0,1569(11), 0,1569(11)°
64,932°, 65,0356°  0,00995000°
2 28,5 2P,  20,68* 4,85470(-2)* 1,89281(11)*
20,677100°, 0,01230000°, 0,1920(12)°, 0,1939(12)°
20,677300° 0,01250000°,
0,01240000°
2 2S,,-5 *P), 20,68* 2,44164(-2)* 1,90324(11)*
20,677300°, 0,01250000°, 0,1939(12)",
20,6814, 20,6812°  0,01240000° 0,1949(12)%, 0,1929(12)°
2 2P3,-5 %Sy, 21,72% 2,28033(-3)* 1,61172(10)*
21,74772% 0,748°,  0,00159000°, 2,31(10)a, 0,2240(11)",
21,7478°, 0,00165000° 0,2329(11)%, 0,2320(11)°
21,750400°,
21,7942°
2 2P5,-5 %8y, 21,79 5,16545(-3)* 3,62699(10)*
21,8192%,0,819%,  0,00331000°, 4,58(10)a, 0,4650(11)",
21,7942°, 0,00324000°, 0,4539(11)°, 0,4709(11)°
21,819300°, 0,00336000°

21,822400°
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Konfigiirasyonlar A gf Aki

2 2S,,4 P}, 23,01* 1,24215(-1)* 3,91216(11)*
23,0051% 0,005°,  0,03040000°, 3,80(11)a, 0,3829(12)",
23,005000°, 0,02950000°, 0,3710(12)",
23,005100°, 0,02970000°, 0,3739(12)°, 0,3750(12)°
23,005200°, 0,02970000°
23,0076°,
23,040000°,
23,040% 23,0057

2 %S, P, 23,02* 6,31442(-2)* 3,97400(11)*
23,0151% 0,015,  0,02970000°, 3,79(11)a, 0,3750(12)",
23,0076%,23,015°,  0,03050000°, 0,3840(12)",
23,0151%,23,0152°,  0,02970000°, 0,3739(12)°, 0,3759(12)°
22,98°, 23,015 0,02990000°

2 *PS,-4 *D,, 24.21% 2,37366(-1)* 6,75595(11)*
24,2002% 24,1976°,  0,06140000°, 6,99(11)%, 0,6989(12)",
24,200000°, 0,06190000°, 0,7059(12)°, 0,7009(12)°
24,2554°,2428°,  0,06190000°
24,200°

2 ’P,4 ’D,,,  2429* 4,82663(-2)* 1,36373(11)*
24,2887%, 24,2554°,  0,01240000°, 1,38(11)°%, 0,1399(12),
24,2861°,24,2893°,  0,01220000° 0,1379(12)", 0,1369(12)°
24,2895°

2 *P},4 *D;,, 24,29% 4,36226(-1)* 8,21917(11)*

24,2849°,0,285°,  0,07420000°, 8,30(11)%, 0,8420(12)°,
24,2554%,2426°,  0,07370001°, 0,8340(12)",
24,285, 24,282600°,  0,07280001° 0,8389(12)°, 0,8239(12)°
24,285800°,
24,286°, 24,260°,
24,286

2 2PS,4 %S, 24,36* 6,80404(-3)* 3,82489(10)*
24,4180% 0,418°,  0,00450000°, 4,68(10)%, 0,5039(11)°,
24,417900°, 0,00407000°, 0,4549(11Y°,
24,418100°%, 24,42°,  0,00421000°, 0,4699(11)°, 0,4709(11)°
24,422500°, 0,00423000°
24,4768°, 24,422°

2 *P5,4 %S, 24,45* 1,46819(-2)* 8,19281(10)*
24,5082% 0,508,  0,00846000°, 9,25(10)%, 0,9419(11)",
24,4768°,24,42°,  0,00917000°, 0,1020(12)°, 0,9240(11)°,
24,43°,24,508000°,  0,00832000°, 0,9510(11)°
24,508200°, 0,00857000°
24,5134°, 24,430°,
24,513"

2 *P%,-3 °D,, 32,42% 1,35851(0)* 2,15527(12)*
32,4160% 0,416°,  0,33600000°, 2,15(12)%, 0,2129(13Y,,
32,4031°, 0,34200000° 0,2169(13)", 0,2160(13)°
32,407000°,
32,413000°,
32,413700°,
32,414%P, 32,43°,

32,506800°
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Tablo 5.6'nin devami
Konfiglirasyonlar A gf Aki
2 ’P%,-3 *D,,, 32,57 2,43715(0)* 2,55480(12)*
32,5600% 0,560°,  0,41100000°, 2,55(12)%, 0,2590(13)’,
32,506800°, 0,40500000° 0,2550(13)°
32,547200°,
32,550000°,
32,554°, 32,558°,
32,5593, 32,563°,
32,554% 32,559°
2 *P%,-3 *D,,,  32,58* 2,70819(-1)* 4,25457(11)*
32,5751, 0,06840001°, 4,24(11)*, 0,4320(12)",
32,506800°, 0,06740000°, 0,4239(12)°, 0,4309(12)°
32,562000°, 0,06860000°,
32,573°, 32,574000°  0,06850000°
2 2P5,-3 %S, 33,11* 3,75767(-2)* 1,14318(11)*
33,3808% 0,381°,  0,01940000°, 1,18(11)*, 0,1160(12)",
33,259°%,33,259°,  0,02040000°, 0,1220(12)",
33,381°, 0,01970000°, 0,1180(12)°, 0,1189(12)°
33,381400°, 0,02010000°
33,382000°,
33,384°, 33,4956°,
33,259° 33,382°
2 *P,-3 %S, 33,28* 7,44121(-2)* 2,24121(11)*
33,5495% 0,549°,  0,04020000°, 2,33(11)%, 0,2390(12)",
33,4956°, 33,426°,  0,03980000°, 0,2360(12)",
33,549600°, 0,04170000°, 0,2470(12)°, 0,2390(12)°
33,550000°, 0,04040000°
33,552°, 33,426°,
33,5527
3 28,,,-5 *P), 62,85* 9,81285(-2)* 4,14208(10)*
61,8661°, 61,8748°,  0,03420000°, 0,5960(11)°,
61,871700° 0,03400000°, 0,5929(11)", 0,5939(11)°
0,03410000°
3 28,,,-5 *BY, 62,89* 4,82285(-2)* 4,06688(10)*
61,8661, 0,03420000°, 0,5960(11)%, 0,5989(11)°
33,546000°, 0,03440000°
61,9087,
61,911500°
3 ’D,,,-5 °F),  6527* 6,34852(-1)* 1,65658(11)*
65,254%, 0,254° 1,64(11)°
3 2Dy,,-5 *FP,  6532* 9,02488(-1)* 1,76338(11)*
65,308", 0,308° 1,75(11)°
3 ’Dy,,-5 *FY,  6533* 4,50230(-2)* 1,17271(10)*
65,315° 1,17(10)*
3 *D,,,-5 P,  6550* 1,20807(-3)* 4,69598(8)*
32D,,,-5 %P}, 65,54* 580364(-3)* 4,50661(9)*
65,5396996", 0,00434000°, 6740000000°,
65,549°, 65,5824°  0,00429000°, 6660000000°,
0,00448000° 6940000000°
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Konfigiirasyonlar A gf Aki
3 2D;,,-5 P}, 65,56 1,07386(-2)* 4,16678(9)*
65,5578°,65,549°,  0,00384000°, 5960000000°,
65,6008996° 0,00386000°, 5990000000°,
0,00395000° 6120000000°
3 2S,,,4 P, 90,78* 4,75116(-1)* 9,61308(10)*
88,750%, 0,750°, 0,12600000°, 1,09(11)%, 0,1069(12)",
88,7415°, 88,744°,  0,13000000° 0,1100(12)°, 0,1059(12)°
88,745200°,
88,7497,
88,766200°
3 28,4 P, 90,94* 2,37290(-1)* 9,56935(10)*
88,898, 0,898", 0,12800002°, 1,09(11)%, 0,1080(12)",
88,766200°, 0,13200000° 0,1120(12)°
88,884°, 88,8905,
88,894200°,
88,8979°
3°D,,4 *FS,  9543* 4,05699(0)* 4,95297(11)*
95,386%, 0,386", 4,97(11)°
95,386000°, 95,4°
3 °D,,,4 *F), 9552+ 5,80175(0)* 5,30130(11)*
95,488%, 0,488", 531(11)°
95,488°, 95,5°
3 ’D,,,4 *FS, 9555 2,90073(-1)* 3,53205(10)*
95,516 3,54(10)°
3 2D,,,4 *P>, 9640 6,41161(-3)* 1,15041(9)*
96,376", 0,00231000°, 1,57(9)", 1660000000°,
96,3931993°, 0,00215000°, 1540000000°,
96,3966°%, 96,492,  0,00220000°, 1580000000°,
96,5494995° 0,00218000° 1560000000°
3 2D,,,4 *P5, 96,53 5,90859(-2)* 1,05735(10)*
96,508", 96,5246°,  0,02100000°, 1,41(10)% 0,1500(11)",
96,5257, 0,01950000, 0,1389(11)’,
96,5494995°, 0,01960000°, 0,1410(11)°, 0,1430(11)°
96,6213994° 0,02000000°
3 ’D,,,4 P, 96,58* 3,16329(-2)* 1,13103(10)*
96,551°, 0,02180000°, 1,56(10)", 0,1560(11)",
96,5494995°, 0,02370000°, 0,1700(11)",
96,5691°,96,5725°,  0,02210000°, 0,1580(11)%, 0,1620(11)°
96,6671994° 0,02270000°
4°S,-5 P, 197,74* 5,66016(-1)* 2,41385(10)*
48,5 ‘B, 198,10 2,87364(-1)* 2,44222(10)*
4 *D,,,-5 °FJ, 206,12 3,57253(0)* 9,34825(10)*
206,12° 9,28(10)*
4 ’D;,,-5 °F,,  206,30* 5,09687(0)* 9,98517(10)*
206,33 9,94(10)*
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Konfigiirasyonlar A gf Aki
4 *D,,,-5 ’FS, 206,36 2,54967(-1)* 6,65589(9)*
206,39" 6,63(9)"
4 °P5,-5 %S, 206,76* 1,10512(-1)* 8,62171(9)*
209,39° 1,11(10)*
4 °P%,5 %S,  20757* 2,29180(-1)* 1,77405(10)*
210,22° 2,19(10)°
4 °D,,,-5 *PY,  20838* 2,26824(-2)* 8,71049(8)*
4 ’D;,,-5 P,  208,63* 2,03935(-1)* 7,81272(9)*
4 ’D,,,-5 *PS,  208,78* 1,16946(-1)* 8,94799(9)*
2 28,2 *P5, 417,97 1,27946(-1)* 1,22130(9)*
417,660°, 0,66", 1,22(9)*
417,610% 41,77%,
417,608, 417,64
2 %S,,,2 ’P, 446,14* 5,97835(-2)* 1,00172(9)*
445,700, 0,70°, 0,08823231373°, 1,0009)*
445,770%, 44,6™, 0,08820446032°,
44,57, 445,788, 0,08823240°
445,68Y
4 28,4 *P,  6164,50* 1,79697(-1)* 7,88543(6)*
3682,0° 3,65(7)°
4 %S,,,4 P, 6976,12* 7,92448(-2)* 5,43067(6)*
3956,0° 2,947
4 °PS,4 *D,,,  8703,64* 1,01982(-1)* 2,24493(6)*
8630,0° 2,32(6)°
4 2PY,-4 *D;,,  9824,66* 1,62758(-1)* 1,87455(6)*
9660,0° 1,99(6)°
4 *PY,4 ’D,,,  10414,34* 1,70618(-2)* 2,62326(5)*
10300,0° 2,73(5)
5 28,5 ’P), 12957,60* 2,20316(-1)* 2,18815(6)*
5 %8,,,-5 *P, 14683,66* 9,72629(-2)* 1,50449(6)*
4 °D,,,4 *FJ, 9616525 9,75726(-3)* 1,17295(3)*
4 ’Ds,,4 *FS,  132281,00% 1,01299(-2)* 4,82683(2)*
4 ’D,,,-4 FS,  215723,59* 3,10389(-4)* 7,41481(0)*
* Atomic Line List v.2.04 [39]
® NIST Atomic Spectra Database[40]
° CAMBD Atomic Spectra[41]

4 Kelly Atomic Line Database[42]

™ Livingston ve digerleri (nm) [17]
* DeSerio ve digerleri (nm)[18]
P Vainshtein ve Safronova [20]
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®Yan ve digerleri (f degeri) [35]
P Fawcett [31]
7 Dere [32]

5.2. Tartiyma

Tablolar incelendiginde S X VI i¢in elde edilen sonuglarin diger ¢calisma sonuglar ile
olduk¢a uyumlu oldugu gézlenmektedir. Enerjilerde ikinci basamaktaki uyum zaman
zaman fi¢iincii basamaga kadar ¢ikmaktadir. Enerjilerdeki bu uyum dalga boylar
agrlikh osilator siddetleri ve gegis olasiliklarinda da gozlenmektedir.

S XV i¢in elde edilen sonuglarda gozlenen uyum, S XVI icin elde edilen
sonuglardaki uyum ile kiyaslandiginda daha iyidir. Enerjilerdeki uyum genelde
liclincii basamaktadir. »=n' seviyesinde gbézlenen uyumsuzlufun nedeninin ise

konfigiirasyon listesinin kisitli tutulmasindan kaynaklandig: diistiniilmektedir.

S XIV sonuglarinda ise bire bir denilebilecek uyum goézlenmektedir. Burada
konfigiirasyon listesinin genis tutulmasi sebebiyle n=n' seviyelerinde goriilen

uyumsuzlukta hemen hemen ortadan kalkmaktadir.

U¢ iyon kiyaslandigznda iyonlasma derecesi azaldikga uyumun arttif

gbzlenmektedir.
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