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ONSOZ

Bu calismada noétral giimiis (Ag 1) icin segilen tek pariteli ve c¢ift pariteli
konfigiirasyonlara ait enerji seviyeleri ve bu seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1)
gecisleri i¢in gecis enerjileri, dalga boylari, agirlikli osilator siddetleri ve gegis
olasiliklar1 hesaplandi. Bu hesaplamalar icin ¢ok konfigiirasyonlu Hartree-Fock

(Multiconfiguration Hartree-Fock—-MCHF) yontemi kullanildi.
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OZET

Anahtar kelimeler: MCHF yontemi, Breit-Pauli relativistik diizeltmeler, seviye
enerjileri, gecis enerjileri, dalga boylari, agirlikli osilator siddetleri, gegis olasiliklar

Bu c¢alismada, konfigiirasyon etkilesme yoOntemlerinden biri olan ¢ok
konfigiirasyonlu =~ Hartree-Fock (Multiconfiguration =~ Hartree-Fock—MCHF)
yaklagiklig1 kullanilarak nétral giimiisiin (Ag I) baz1 uyarilmis seviyelerinin enerjileri
ve bu seviyeler arasindaki gecis enerjileri, dalga boylari, agirlikli osilator siddetleri
ve gecis olasiliklart hesaplanmistir. Relativistik diizeltmeler i¢in Breit-Pauli
Hamiltonyeni alinmaktadir. ilk boliimde; Ag I ile ilgili yapilmis calismalar, ikinci
boliimde; ¢ok-elektronlu atomlar, ¢cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemi, Breit-
Pauli relativistik dilizeltmeleri ve gec¢is olasiliklari hakkinda o6zet bilgiler
verilmektedir. Dalga fonksiyonlar1 ve bazi relativistik diizeltmeler MCHF atomik
yap1 paketi kullanilarak hesaplanmigtir. Elde edilen sonuglar diger ¢alismalar ile
karsilastirmal1 olarak son boliimde sunulmustur.
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SOME ATOMIC CALCULATIONS FOR SILVER ATOM BY
USING THE CONFIGURATION INTERACTION METHOD

SUMMARY

Keywords: MCHF method, Breit-Pauli relativistic corrections, energy levels,
transition energies, wavelengths, weighted oscillator strengths, transition
probabilities

In this study, level and transition energies, wavelengths, weighted oscillator strengths
and transition probabilities for neutral silver (Ag 1) have been calculated using
multiconfiguration Hartree-Fock approximation which is a configuration interaction
method. In addition, Breit-Pauli Hamiltonian was taken for relativistic corrections. In
the first chapter previous works on Ag | have been given. Second chapter deals with
the concept of many electron atoms multiconfiguration Hartree-Fock method, Breit-
Pauli relativistic corrections and transition probabilities. 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 other
theoretical calculations.
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BOLUM 1. GIRIS

Bu boliimde, bu ¢alismada ele alinan enerji seviyeleri ve bazi seviyeler arasindaki
elektrik dipol (E1) gegislerine ait hesaplamalar1 verilen nétral glimiis ile ilgili olarak

su ana kadar yapilmis teorik ve deneysel caligmalar kisaca 6zetlenecektir.

Migdalek ve c¢alisma arkadaslar1 tarafindan Ag I ile ilgili genis capta degisik
hesaplamalar yapilmistir. Bu ¢alismalar; degisik potansiyellerle iyonlasma enerjileri,
baz1 gegislere ait yar1 deneysel parametrelerden faydanilarak 6ziin kutuplanmasini
iceren, Ozellikle diisiik seviyelere ait relativistik Hartree-Fock ve Dirac-Fock
yontemleri kullanilarak osilator siddetleri hesaplaridirlar[1-10]. Giimiis tipi bazi
iyonlara ait uyarilma enerjileri ve diisiik seviyeler arasindaki elektrik dipol gegisleri
icin osilator siddetleri, relativistik Hartree-Fock dalga fonksiyonlarini kullanarak

Cheng ve Kim tarafindan verilmistir[11]. ns, ,—np,,;,(n=35) gecislerine ait

liclincli mertebeden relativistik ¢ok-cisim katki teorisi hesaplart Chou ve Johnson

tarafindan sunulmustur[12]. Nétral giimiis ve cekirdek yiikii Z=48-100 olan Ag

benzeri iyonlarm 4f;, ve S5l;(I=s,p,d,f,g) seviyelerinin enerjileri igiincii
mertebeden relativistik gok-cisim katki teorisi kullanilarak, miimkiin Sl —SI'J.. ve
4f J-—SIJ_. elektrik dipol gegisleri icin indirgenmis matris elemanlari, osilator

siddetleri, gecis olasiliklart ve yar1 Omiirleri Safronova ve calisma arkadaslari

tarafindan hesaplanmistir[13].

Notral glimiisiin degisik seviyelerine ait ilk deneysel veriler Blair’e aittir[14].
Sogurma spekturumu Paul tarafindan incelenmistir[15]. Shenstone gilimiisiin baz1
uyarilmis hallerine ait enerji seviyelerini ve 1250-40000 A dalga boyu araligindaki
spekturumunu incelemistir[16]. Giimiisiin 3784,1 — 8704,9 A dalga boyu araligindaki

cizgilerin analizi Rasmussen tarafindan yapilmistir[17]. Hinnov ve Kohn aralarinda



glimiisiin bulundugu nétral on dort elementin spektrum cizgilerine gore optik tesir
kesitlerini belirlemislerdir[18]. Ag I’in 3280 ve 3382 A rezonans ¢iftlerinin osilatdr
siddetlerinin mutlak degerleri Penkin ve Slavenas tarafindan Olclilmiistiir[19].
Lawrence ve calisma arkadaslar1 ¢ekirdek yiikii Z =24, 27, 28, 31, 46, 47, 49, 50,
79 ve 81 olan nétral on elementin spekturumunun mutlak osilator siddeti 6l¢ltimlerini

atomik-demet teknigi ile yapmuslardir[20]. Giimiisiin 3280 ve 3383 A dalga

boyundaki *S—*P° giftleniminin gecis olasiliklar1 Moise tarafindan verilmistir[21].

Andersen ve c¢alisma arkadaglar1 giimiis atomunun da i¢inde bulundugu, periyodik
tablonun birinci, ikinci ve tgiincii gruplarina ait ndtral atomlarm ilk uyarilmis
seviyelerinin yar1 omiir 6l¢iimlerini demet yaprak teknigi ile yapmislar ve deneysel

yontemlerle elde edilen diger bazi sonuglarla karsilastirmislardir[22]. Néotral
giimiisiin 5p °P,,, rezonans seviyesinin yar1 émriine ait dlgiimler Klose, Selter ve

Kunze tarafindan sunulmustur[23,24]. Plekhotkina Ag I ve Ag II’nin bazi uyarilmis
hallerinin 1s1mali yar1 Omiirlerine ait deneysel calismalari sistematik olarak
derlemistir[25]. Verner ve calisma arkadaslari, giimiise ait verilerin de aralarinda
bulundugu, dalga boyu 228 A’dan biiyiik olan temel halden sogurma cizgilerine ait

atomik verileri listeler halinde sunmuslardir[26].

Bu c¢alismada, konfigiirasyon etkilesme yontemlerinden biri olan ve Breit-Pauli
relativistik ~ diizeltmelerini  igceren  ¢ok  konfigiirasyonlu =~ Hartree-Fock
(Multiconfiguration Hartree-Fock-MCHF) yaklasikli§1[27] ile nétral giimiisiin bazi
atomik ozellikleri incelendi. MCHF atomik yap1 paketi[28] kullanilarak ve degisik
konfigiirasyon secimleri yapilarak seviye enerjileri ve incelenen seviyeler arasindaki
elektrik dipol (E1) gecisleri i¢in gecis enerjileri, dalga boylari, agirlikli osilator
siddetleri ve gecis olasiliklart hesaplandi. Dort farkli hesaplama sonuglarinin
yorumlanmasi benzer verileri igceren diger teorik ve deneysel ¢aligma sonuglari ile

karsilastirilarak yapildi.

Ag 1 i¢in [Kr]4d10 0zili disinda birinci hesaplamada; ¢ift parite icin ns (n=15,6,7),
nd(n =5,6) ve 5g, tek parite igin 5p, 6p, 4f ve 5f, ikinci hesaplamada; ¢ift parite i¢in

5s, 5d ve 5g, tek parite i¢in 5p, 4f ve 5f, ii¢lincii hesaplamada; cift parite igin



ns(n=>5,6,7), 5d ve 6d, tek parite i¢in 5p ve 6p, ve dordiincii hesaplamada; cift

parite i¢in 5S, 6S ve 75, tek parite i¢in 5p ve 6p konfigiirasyonlar1 kullanildi.



BOLUM 2. COK-ELEKTRONLU ATOMLARIN DALGA
FONKSIYONLARI VE ENERJi SEVIiYELERI

2.1. Cok-Elektronlu Atomlar icin Relativistik Olmayan Hamiltonyen

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

koordinatlarin1 gosterir. Dalga fonksiyonunun uzay degiskenlerine gore siirekli

oldugu ve

Hl//(ql,---,qN): El//(ql,'--,qN) (2-1)

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

spekturumu olarak bilinir.

H islemcisi belirli kuantum mekaniksel yap1 kadar atomik sisteme de baglidir.
Relativistik olmayan hesaplamalar i¢in baglama noktasi, Hamiltonyeni atomik

birimlerde
N N
H =Z(‘%V?‘Ej+. — 2.2)

seklinde verilen Schrodinger denklemidir. Burada Z atomun c¢ekirdek yiikii,

I, ielektronunun gekirdekten uzakhgi ve r; , i ve ] elektronlar1 arasindaki

uzakliktir. Bu Hamiltonyen, relativistik etkilerin ihmal edilebilmesi ve atomik
cekirdegin sonsuz kiitleli bir nokta yiik gibi davranabilmesi kabullenimleri altinda

gecerlidir.



2.2. Dalga Fonksiyonunun Ozellikleri
2.2.1. Normallesme

Hamiltonyen islemcisi (2.2) kesikli ve siirekli spektrumun her ikisine de sahiptir.
Kesikli spektruma ait olan dalga fonksiyonlar1 veya Ozfonksiyonlar, karesi

integrallenir ve bag hallerini gosterirler. Bu fonksiyonlarin cogunlukla normallesmis

olduklar: kabul edilir:

[ (@seees )| 0y = [y = 1 (23)
q

Burada integral isareti, tiim uzay koordinatlar1 iizerinden integral alma ve tiim spin

koordinatlar tizerinden toplam anlamindadir.
2.2.2. Antisimetriklik

Elektronlar ayirt edilemez pargaciklar olduklart i¢in Hamiltonyen islemcisi,

elektronlarin  koordinat degisimlerinden bagimsiz olmaldir. w(q,,......0y), E

6zdegerli H ’nim bir 6zfonksiyonu ise,
SOijW(ql seees Qisees Qs Oy )=y (05 QjssQiseens Ay ) (2.4)

olur. Burada @, 0; ve q;elektron koordinatlarini degistiren islemcidir. E 6zdegerli

H ’nin genel Ozfonksiyonu koordinatlarin yer degistirmesine gore elde edilen
fonksiyonlarin lineer birlesimidir. Bir atomik sistemin dogru tanimi, tamamen
antisimetrik olan 6zfonksiyonlarin lineer birlesimi ile yapilir. Boyle bir antisimetrik

0zfonksiyonun miimkiin gdsterimi,

ﬁZ(—l)pge CI 2.5)



lineer birlesimi ile verilir. Burada p permiitasyonun (sira degistirme) paritesidir ve

g toplami, tiim N! permiitasyonlar1 iizerindendir. Boylece antisimetri islemcisi A

1
A=——3(-1)° 2.6
N;( )" (2.6)

seklinde tanimlanir. Bir antisimetrik dalga fonksiyonu, uzayda ayni yeri isgal eden
ayn1 spinli iki elektron oldugunda 6zdes olarak sifirdir. Uzaysal degiskenlere gore
dalga fonksiyonunun stirekliliginden dolay1 dalga fonksiyonun mutlak degeri, ayni

spinli iki elektron birbirlerine yakin olduklarinda kiigiiktir.
2.2.3. Parite

L, M, S ve My agisal momentum kuantum sayilarma ek olarak, Hamiltonyen

islemcisinin 6zfonksiyonlar1 bunlarin pariteleri ile gosterilir. Parite islemcisi IT ise,
My (r,o,...Iy,oy) =y (1,0 ...~ Iy,0) (2.7)

bagmtis ile tammlanir. Parite islemcisinin tanimindan T1> =1 ve 6zdegerinin =+ 1
oldugu aciktir. Parite islemcisi, Hamiltonyen ve acisal momentum islemcisi ile sira
degistirir ve bundan dolay1 atomik 6z fonksiyonlar Il nin 6zfonksiyonlar1 olarak da
alinabilir. Parite islemcisinin +1 ve —1 6zdegerlerine ait 6zfonksiyonlar sirasiyla ¢ift

ve tek olarak adlandirilir.

2.2.4. Acisal ozellikler

Relativistik olmayan Hamiltonyen, toplam yoriinge acisal momentum islemcisi
N N

L= Z I, ve toplam spin agisal momentum islemcisi S= Z s; ile sira degistirir:

i=l i=1

[H, L]=[H, S]=0 (2.8)



Buna gore H, L2, L,, S% ve S, aralarinda sira degistiren islemciler takimi olur. Bu,

bahsi gegen islemcilerin es zamanli olarak ozfonksiyonlarinin ortaya ¢iktigini

gosterir:
Hw(Q,,...0y) = Ew(Q,,....qy) (2.9)
Ly (G s O ) = LLHD) (e, Gy ) (2.10)
Loy(G),.0y) = M p(Q5..,0y) (2.11)
Sy Qs Oy ) = S+ W (0, e Uy ) (2.12)
S:w(q,,....0y ) = Mw(0,,....,dy ) (2.13)

Bu islemcilerin es zamanh O6zfonksiyonlari, w()LM SMg;q,,...,q,) olarak
gosterilebilir. y, halin tam olarak belirlenmesi i¢in gereken ek kuantum sayilarin

gosterir.

2.3. Bir-Elektronlu Sistemler

Bir-elektronlu sistemler Schrodinger denkleminin tam olarak ¢oziildiigii sistemlerdir.
Bu sisteme ait sonuglarin dikkate alinmasi daha karmasik cok-elektronlu sistemler

icin yaklasik yontemlerin ¢ogunun temelini olusturur. Kiiresel koordinatlarda, genel

kiiresel bir potansiyel U (r) *deki tek bir elektron i¢in Schrédinger denklemi

He(r,0,9,0)=E¢(r,0,0.0) (2.14)

olarak yazilabilir. Burada Hamiltonyen

H:—lvz+U(r)s——(————2J+U(r) (2.15)
2 r r



seklinde radyal kisma ait Hamiltonyendir. Z yiikli bir ¢ekirdegin Coulomb alaninda

hareket eden bir elektron i¢in kiiresel potansiyel
U(r):—% (2.16)

dir. (2.15) Hamiltonyeni agisal momentum islemcileri | ve s ile sira degistirir ve
boylece H, |2, l,, s? ve S; birbirleri ile sira degistiren bir takim olustururlar. Bu

islemcilerin es zamanl 6zfonksiyonlari
m, 1 m,
#(A)=R(I)Y,"(0,9) 1, (0) = Fp(f)\ﬁ (0,0) 1, (0) (2.17)

seklinde yazilabilir. Burada Y,™(0,¢) kiiresel harmonikler ve X, (0) spin

fonksiyonlari, sirasiyla yoriinge ve spin agisal momentum islemcilerinin

dzfonksiyonlaridir:
12Y,™ (8, 0) = 1(1 + 1)Y,™ (0, 0) (2.18)
1LY,™ (0,9) = m\Y," (6, ) (2.19)
Y™ (0,0)=s(s + 1) z,, (0) (2.20)
S, Xm, (0)=m, x, (0) (2.21)

Kiiresel koordinatlarda, r — —r tersinirligi

(r,0,p) > (r,x—60,0+rx) (2.22)

seklinde verilir. Kiiresel harmonikler de

Y"(r-6,0+1)=(-1)'Y," (0,0) (2.23)



ifadesini saglar. Bu, bir-elektron 6zfonksiyonlarinin, ¢ift | igin ¢ift pariteye ve tek |

i¢in tek pariteye sahip oldugunu gosterir.

Radyal fonksiyonlar1 belirlemek i¢in

#(qQ) =% P(r)Y," (6,9) 1, (0) (2.24)

fonksiyonu Schrodinger denkleminde yerine yazilir. (2.18) ve (2.19) denklemleri

kullanilarak, P(r)’nin
(dd—z—zum M) +2EjP(r) =0 (2.25)
r r

radyal denklemi i¢in bir ¢6ziim oldugu gosterilebilir. ¢(q) her yerde sonlu oldugu

icin P(r), P(0)=0 sinir sartin1 saglamalidir.

2.3.1. Smur hali ¢oziimleri

Orjinde smir sartin1 saglayan (2.25) radyal denklemi i¢in karesi integrallenebilir

¢Oziimler, yalmizca E<O kesikli degerleri i¢in ortaya ¢ikar. Bu enerji degerlerine ait

farklt P(r) ¢oziimleri, bunlara karsilik gelen | degerleri ile ve orjinden uzaktaki
diigiimlerinin sayisi ile ayirt edilebilir. Genellikle spektroskopik gdsterimde, yoriinge

acisal momentumlar

I=012345678 ...
spdfghi kI .. (2.26)

seklinde gosterilir. n bag kuantum sayis1

n=1l+v+l1 (2.27)
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ile tanimlanir. Burada v orjinde sifir olmayan radyal fonksiyonun diigiim noktalari

sayisidir. Boylece bir-elektron dalga fonksiyonlari,
1 m
#(q) = . P(E;NY,™ (0,9) 1y, (0) (2.28)

seklinde dort kuantum sayis1 takimiyla tam olarak belirlenir. Boyle fonksiyonlar

spin-yoriingemsiler olarak adlandirilir. Bunlar ya ¢(nlmm;q) ya da (q|n|m|ms>

veya koordinatlar 6nemsiz ise |n|m|ms> olarak gosterilir. Spin-yoriingemsilerin

normallestirilmesi i¢in P(nl;r) fonksiyonu
IPZ(nI;r)dr =1 (2.29)
0

ifadesini saglamalidir.

Kiigiik r i¢in, P(nl;r) radyal fonksiyonu kuvvet serisine agilabilir:
P(nl;r)=a,r’ +a,r**' +..... (2.30)

Burada, ¢(q) ‘nun her yerde sonlu olmas1 gerektigi i¢in, S > 1°dir. Radyal denklemde

bu ifade yerine yazilirsa r’ye gore esit dereceli terimler toplandiginda

Pl (231)

oldugu gorilir (kiigiik r’ler i¢in). Elektronun ¢ekirdege yakin olma olasiligi, |
arttikga hizli bir sekilde azalir. Yalnizca, | =0 igin elektronun ¢ekirdegin kenarinda

olma olasilig1 sonludur. r — oo i¢in radyal fonksiyonun {iistel olarak azaldig1 goriiliir:

P(nl;r) oc e VAIEIT (2.32)
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2.4. Cok-Elektronlu Sistemler

Schrédinger denklemi yalnizca bir-elektronlu sistemler i¢in tam olarak ¢oziilebilir.
Cok-elektronlu sistemler i¢in 6zfonksiyonlarin gercek sekilleri bilinmemektedir. Bu
nedenle cok-elektronlu atomlarin veya iyonlarin incelenmesi i¢in bazi genel
yontemler ile yaklasik dalga fonksiyonlar1 elde edilir. Hartree-Fock yaklasikligi da
bu yontemlerden biridir. Bu yontem merkezi alan yaklasikligina ve degisim

yontemine dayanir.
2.4.1. Merkezi alan yaklasikhig:
Merkezi alan yaklasikliginda tam Hamiltonyen, Hayrnstirilabilir Hamiltonyenle yer

degistirir:

H~H, :i(—%vf —%+V(ri )] (2.33)

i=1 i

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

yaklastirir.

Yaklasik Hamiltonyen H,, tam Hamiltonyen gibi, L2 L, S* ve S, toplam agisal
momentum islemcileri ile sira degistirir ve daima H,’in 6zfonksiyonlari, bu

islemcilerin 6zfonksiyonlar1 olarak secilebilir.

Hoy o (Ars-» Ay ) = B (0, Ay ) (2.34)

oldugundan ve H, ayristirilabildigi icin 6zdeger ve 6zfonksiyonlar sirasiyla

N

E, =Y E (2.35)
i=1

Ve
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7 CIR ) =]i[¢(ai;qi) (2.36)
olarak yazilir. Schrédinger denklemi de

{—%VZJF U (r)}qﬁ(a; q) = E¢(a;0) (2.37)
dur. Burada U(r) potansiyeli

u(r) = —(9 +V(r) (2.38)

seklinde verilir. ¢(a;q) ile temsil edilen bireysel spin-yériingemsileri, bir-elektron

denklemlerinin ¢ozimleridir. U(r) potansiyeli icin bir-elektron enerjisi E, Coulomb
halinin tersine n ve I’ye baghdur.

H, Hamiltonyeni elektron koordinatlarinin yer degisiminden bagimsiz oldugu igin

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

olusturulur:
D(dy,-qy) = AH¢(ai;qi) (2.39)

Bu fonksiyon

¢(a1;Q1) ¢(0{1;q2) ----- ¢(al;qN)

D) = % ¢(a.2”;q1) ¢(az;.c-1lz) ----- ¢(ai;qu) (2.40)

N!
¢(0‘N;q1) ¢(“N;q2) ----- ¢(aN;qN
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ile verilen bir Slater determinantidir. Bu gosterimde, toplam dalga fonksiyonu

®(q,,....,d, )’nin, eger iki elektronun o =nlmm, dért kuantum sayisi aym ise,

0zdes olarak yok oldugu gorulir. Boylece atomun izinli halleri igin iki elektron dort
kuantum sayisinin ayni degerine sahip olmaz. Bu, Pauli tarafindan ileri sirtlen

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

koordinatlarina sahip ise sifir olur.

Slater determinantindaki her bir spin-yoringemsinin paritesi (1), Slater

determinantinin paritesi ise

>
7= (D (D ()" = (-D)° (2.41)

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

gore tek veya gifttir.
2.4.2. Elektron konfigiirasyonu

H, merkezi alan Hamiltonyeninin 6zfonksiyonu bir Slater determinant: olarak
yazilabilir. Karsilik gelen enerji E, ise determinantta goziiken spin-ydéringemsilerin

enerjilerinin toplamu ile verilir (2.35).

Ayni degerli n ve | kuantum sayili spin-yoériingemsilerin ayn: alt tabakaya ait oldugu
sOylenir ve bunlara ‘0zdes spin-yoringemsiler’ denir. Bir spin-y6ringemsinin
enerjisi yalmzca n ve | kuantum sayilarina baghdir. Enerji E;, tam olarak elektron

konfigurasyonu ile belirlenir. Bir genel elektron konfigurasyonu

m

(n )" (1) (n 1 )™, N=Yw, (2.42)

a

ile verilir. Burada w;,w,,....farkli alt tabakalardaki spin-yoringemsilerin doluluk

sayilaridir ve karsilik gelen enerji de
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E, =) W,E,, (2.43)
a=1

olarak yazilir. Burada E,, bir nl alt tabakasindaki spin-yériingemsilerin enerjisini

gosterir. Elektron konfigurasyonlari gogunlukla spektroskopik sembollerle gosterilir.

Pauli disarlama ilkesine gore, her bir spin-yoriingemside yalnizca bir elektron
olabileceginden bir nl alt tabakasinda en fazla 2(21+1) elektron olabilir. Tam dolu bir
alt tabakanin kapali, kismen dolu bir alt tabakanin da agik oldugu soylenir. (2.43)’e
gore bir konfiglirasyonun enerjisi her bir alt tabakanin doluluk sayilari ile verilir. Bir
atom icin taban konfiglrasyonu, en disik enerjiden itibaren alt tabakalar
doldurmakla elde edilir. Bu, elementlerin periyodik tablosunu agiklamak icin Bohr

tarafindan formule edilmistir.

Konfigurasyon kavrami basit bir yoruma sahiptir. Isiyan atomlar icin, deneysel enerji
seviyeleri cogunlukla yakin ayrilmis gruplar seklinde gozikir. Bir merkezi alan
hesab1, uygun bir V(r) potansiyeli kullanilarak yapildiginda, bu gruplarin her birinin
ortalama enerjisinin belirli bir konfigurasyonun enerjisine karsilik oldugu bulunur.
Konfiglrasyonun tayini dizgln bir sekilde yapilirsa, bir gruptaki hallerin sayisi
konfiglrasyona karsilik gelen determinantlarin sayisina esit olur.

2.4.3. Konfigiirasyon hal fonksiyonlari

Merkezi alan yaklasikliginda, yaklasik enerji seviyeleri ve tamamen relativistik
olmayan Hamiltonyenin yaklasik 6zfonksiyonlar1 elde edilir. Genelde, Slater
determinantlar1 seklindeki bu yaklasik 6zfonksiyonlar, toplam agisal momentum
islemcilerinin gercek 6zfonksiyonlar: degildirler. Ayni elektron konfigiirasyonuna ait
determinantlarin lineer birlesimi ile agisal momentum islemcilerinin 6zfonksiyonlari
olusturulur. Bu sekilde elde edilen fonksiyonlar, Slater determinantlarindan daha iyi
bir sekilde relativistik olmayan Hamiltonyenin gercek 6zfonksiyonlarina yaklasir. Bu
Ozfonksiyonlar ‘konfigtrasyon hal fonksiyonlari (Configuration State Functions-
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CSFs)’ olarak adlandirilir. Konfigtrasyon hal fonksiyonlari, cD(yLMLSMS) veya

|AM SMy) ile gosterilir.

2.4.4. LS terimleri

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

seviyesine karsilik gelir. Elektron etkilesmesinin merkezi olmayan kismi

—iV(ri)+ZN;ri (2.44)

dikkate alindiginda, toplam agisal momentum kuantum sayilarina bagli olan farkl
CSF’ler, farkl enerjilere karsilik gelecektir. Bu enerji seviyelerine ‘konfigiirasyonun
LS terimleri’ denir. Farkli CSF’lerin beklenen degerleri

E =(®(AM SM )|H|D(ALM SMy ) (2.45)

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

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

LS terimleri M ve M kuantum sayilarindan bagimsiz oldugundan dejenerlik
cogunlukla ihmal edilir. M, ve Mg kuantum sayilarinin 6nemli olmadig:

durumlarda CSF’ler kisaca ®()LS) veya CD(;/ZS”L) olarak gosterilir. Burada L

L=01234567 ..
SPDFGHIK .. (2.46)

seklinde spektroskopik gosterimle verilir ve 2S+1 terimin ¢oklugu olarak adlandirilir.
Tek parite halleri icin, bir ‘0’ Gst indisi ve c¢ift parite halleri icin bir “e” Ust indisi, L yi

gosteren sembolden sonra eklenir.
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2.4.5. Cok konfigiirasyonlu acihmlar

Cogu durumlarda, CSF’ler tam Hamiltonyenin gercek y 06zfonksiyonlarina sirpriz

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

V(LS)=Y 0 0(LS) (2.47)

Gercek 6zfonksiyon genellikle a¢ilimdaki baskin CSF ile ayni sekilde kodlanir. Elde
edilen yaklagik dzfonksiyonlar igin bu ¢ok konfiglrasyon yaklasikhigindaki zorluk,
uygun merkezi alan potansiyeli U(r)’nin se¢iminde yatar. Bu problem biyiik 6lctde,
spin-yoringemsileri belirlemek yerine degisim yodntemi uygulandiginda ortadan
kalkar.

2.5. Degisim Yontemi
Schrodinger denklemini ¢ézmek igin degisim yontemleri 6zdeger problemlerinin

yeniden formile edilmesine baghdir. Bag halleri icin Schrédinger denkleminin

¢coziimi w fonksiyonlarini bulmaya es degerdir. Enerji fonksiyoneli

&ly)= i) (2.48)
{wlw)

sinir sartlarinda  ’deki 6w degisimlerine gore birinci mertebeden kararlidir. Sinir

sartlarina ek olarak, degisimin beklenen degerinin integrallenebilir olmas: gerekir. iki

problemin 6zdes oldugunu gdstermek icin, & ’nun 6& degisiminin hesaplanmasi

ly +oy)-&ly) =o€ + 0|5y )’) (2.49)

tanimi ile verilir. (2.48) ifadesini kullanilarak ve sadece oy ’nin birinci mertebeden

terimlerinin (y |y) ile carpimi alindiginda
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ey |w)=(w|H -l )w)+(w|H - &ly) o)

=2y H-&W)w) (2.50)

elde edilir. Burada sonuncu esitlik, bag halleri i¢in H ’min hermityen olmasi

gercegini ortaya ¢ikarir. 8(1//) kararli ise 6& degisimi sifir olur ve

(Sy|H-¢elw)w)=0 (2.51)
elde edilir. Bu
(H-&l)ly)=0 (2.52)

esitligini verir. Tersine, yw H’min bir o6zfonksiyonu ise, s€=0 ve &(y)

normallesme zorunlulugu altinda kararlhdur.

(2.48) enerji fonksiyoneli, normallesmemis y fonksiyonlar: cinsinden tamimlanir.

Cogu durumlarda, degisimleri normallesmis fonksiyonlar uzayina kisitlamak

uygundur:
<l,//|w>:<w+é'w|t//+&//>:l (2.53)
Bu degisim probleminin ¢6zimi, y normallesme zorunlulugu altinda optimizasyon

problemi icin bir ¢czum ise, sinir sartlarini saglayan y ’deki tim oy degisimlerine

gore birinci mertebeden kararli olan
Fly)=&w)+ Ay|w) (2.54)

gibi bir fonksiyoneli saglayacak sekilde bir 4 *Lagrange ¢arpani’ ortaya cikar.
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2.5.1. Yaklasik degisim coziimleri

(2.54) degisim probleminin tam olarak ¢oziilemeyecegi agiktir. Onun yerine yaklasik

¢ozimler elde edilir. Bunu yapmamn bir yolu bir dizi a=(a,a,,..a,)

parametrelerine bagh y, degisim fonksiyonunu se¢mektir:

v, =v,(a0,...dy ) (2.55)

Bu parametreler, parametreler degisimine gore
Fla)=&,)+ v, |v,) (2.56)

fonksiyonelinin kararhlik sartindan belirlenir. Bu sartlar, (y, |y, ) =1 olacak sekilde,

Aile

-0, i=1..n (2.57)

olmasina goturur. Bu lineer olmamasina ragmen bilgisayarda ¢6zulebilen sonlu bir
problemdir ve v, ve &(w,) sonucu, degisim fonksiyonu ile elde edilen fonksiyon
uzayindaki gercek 6zfonksiyon ve 0Ozdegerli en iyi tahminleri gosterir. Degisim
fonksiyonu gercek 6zfonksiyon gibi ayni pariteye ve acisal simetriye sahip olmalidir.
Ayrica, degisim fonksiyonu esnek olmal: ve gergek 6zfonksiyonun dogru (gercek)

oOzelliklerini icermelidir.

(2.53) normallesme sartina ek olarak, degisim parametrelerinin ¢cogunlukla bir dizi

baska kisitlamalari vardir. Bu kisitlamalar genellikle

C/(a)=0, i=1..,m (2.58)
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olarak yazilir. Burada C; kisitlama fonksiyonlar1 olarak adlandirilir. Bu durumda

Lagrange carpanlari, kisitlamalarin her biri hakkinda bilgi tasir ve problem, izinli
degisimlere gore kararh

F(a)= swém (@) (2.59)

fonksiyoneli ortaya c¢ikaran parametreleri bulmaktir. Lagrange carpanlari kararh

¢cOzimin tim kisitlamalarint saglayacak sekilde olmalidir.
2.5.2. Matris 6zdeger denklemi

Basit fakat ¢cok 6nemli degisim fonksiyonu

W(LS)= icicb(yi LS) (2.60)

i=1

acihmu ile verilir. Burada @(y,LS) konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin bilindigi
kabul edilir ve yalmzca c; katsayilarimin belirlenmesi gerekir. Cogunlukla, CSF’ler
ortonormaldir. Normallesme sart1 kisaca,

M

(P|¥)=> ¢’ =1 (2.61)

i=1

olur. Bu ifade (2.56)’da yerine yazilirsa ve katsayilardaki degisimlere gore kararh

olacak sekilde fonksiyon aranirsa
Hc=-1c (2.62)

denklemleri ortaya cikar. Burada H

H; = <(D(7i LS)|H‘CD(7/1 LS)> (2.63)
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elemanli Hamiltonyen matrisidir ve c=(c,,...c, ) acihm Kkatsayilarimn siitun
vektorudir. Yalnizca — A, H’nin bir 6zdegeri oldugunda normallesmis bir ¢6zim
ortaya cikar. Boylece kisitlanmis degisim problemi bir matris 6zdeger problemini

verir. Hamiltonyen matrisi hermityen oldugundan, 6zdeger denklemine karsilik gelen

A S S =A< <-4, (2.64)

gercek 0zdegerle M tane

C = (C1k1""CMk )t’ CECI = 5k| (2-65)

ortonormal ¢6zlimlere sahiptir. Bu M ¢6zumlerinin disinda, bir veya birka¢ tane
gercek dalga fonksiyonlarina gore iyi yaklasikliklar vardir. Farkli ¢ozimler igin
£(¥) degisim enerjileri, matris 6zdegerlerini elde etmeye esdegerdir. Bunun
kolaylikla — A "ya esit oldugu gosterilebilir. Normallesme kisitlamast ile elde edilen

Lagrange ¢arpani ¢cogunlukla E ile gosterilir:
E(W)=E (2.66)

Yaklasik dalga fonksiyonlarinin elde edildigi bu yontem ‘konfiglrasyon etkilesme
yontemi’ olarak adlandirilir.

2.5.3. Hartree-Fock problemi

Merkezi alan yaklasikligina gore her bir elektron ayni (-Z/r)+V(r) potansiyelinde
hareket ettigi icin V(r)’nin secimi O6nemlidir. Hartree, her bir elektronun kendi
potansiyeline sahip oldugunu ileri surmdistir. Bir nl elektronu icin potansiyel,
sistemdeki diger elektronlarin kiresel olarak ortalama yik dagilimindan (veya
elektron bulutundan) belirlenir. Bu kabullenimden Hartree, Hartree denklemleri
olarak bilinen denklemleri tlretti. Bunlar bir elektronun bir digerine bagh yuk
dagilimi seklinde katli radyal denklemlerdir. Hartree bu denklemlerin ‘6z uyumlu

alan’ denilen tekrarlamali bir yontem ile ¢6zilebilecegini 6nermistir. Hartree dalga
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denklemi, radyal fonksiyonlarin carpimi olan kiresel simetrik bir dalga fonksiyonu
verir. Fock, bu denklemlerin Pauli disarlama ilkesini saglamadigina dikkat ¢cekmistir.
Basit sistemleri ele alarak, bir tek determinant ve degisim prensibini uygulayarak,
‘degis-tokus terimleri’ denilen antisimetriklikten ortaya ¢ikan bazi ek terimler harig

Hartree denklemlerine benzer denklemler tiretmistir.

Atom fiziginde, cok-elektronlu sistemler igin degisim dalga fonksiyonu bir

Y = ®(y)LS) konfiglrasyon hal fonksiyonu seklinde secilir. Buradaki radyal dalga

fonksiyonlar1 belli degildir ve degisimlere gore kararlilik sartt Hartree-Fock

denklemlerine gotirir. Degisim fonksiyonu yerine,
M

W(LS) = Y ¢®, (y,LS) (2.67)
i=1

cok konfigiirasyonlu agihim secilirse, radyal fonksiyonlardaki degisimlere gore
kararlilik sartt Hartree-Fock denklemlerine benzer diferansiyel denklemler takimina
goturur. Diferansiyel denklemler, karisim (agilim) katsayilarinin degisiminden ortaya
cikan matris 6zdeger denklemine eslenir ve bu iki yontem es zamanli olarak ¢ozul(r.
Bu degisim fonksiyonunu temel alan yontem, ‘cok konfiglirasyonlu Hartree-Fock

yontemi’ olarak bilinir.
2.5.4. Cok-elektronlu atomlarda korelasyon

Hartree-Fock yontemi pek ¢ok atomik 6zelligin oldukga iyi tahnminlerini verir. Fakat,
dikkatli analiz yapildiginda, sistematik farkliliklar gozlenebilir. Gozlenen veriler
relativistik etkiler, sonlu kitle ve cekirdek hacmi gibi diger etkileri icerir ve 1s1iyan
atomlar icin kigukturler. Boyle sistemler icin farkliligin en buyik kaynagi, Hartree-
Fock ¢6ziminin Schrodinger denkleminin gergek ¢cozimine bir yaklasiklik olmasi
gerceginden ve elektronlarin hareketindeki 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 Loéwdin tarafindan ‘korelasyon enerjisi’ olarak tanimlanir:
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EKor — ETam _ EHF (268)

Burada E™", gozlenen enerji degildir. Bu, bir dizi kabullenimleri esas alan

Schrodinger denkleminin gercek ¢oziimidir ve E™ Hartree-Fock enerjisidir.

2.6. Relativistik Etkiler

Relativistik olmayan kuantum mekanigi istyan atomlar icin iyi yaklasiklik olmasina
ragmen, relativistik etkiler teorik tahminlerin deneyle detayl bir sekilde uyumlu
olmas igin dikkate alinmalidir. Agir atomlar veya yiksekce iyonlasmis sistemlere
dogru gidildiginde relativistik etkilerin 6nemi hizli bir sekilde artar.

Relativistik etkileri almak icin, Dirac denklemini c¢ok-elektronlu bir sistem icin
¢cozmek yerine Schrodinger denklemi igin en dustik mertebeden relativistik katkilari

almak yeterlidir. Bu dizeltmeler ¢ (a =1/c, a ince yap: sabiti ve ¢ 151k hizi)

kuvvetlerinde bir acilimla relativistik ok elektronlu denklemlerden tiiretilebilir. o?
mertebesinde dlzeltme icin ortaya ¢ikan Hamiltonyen, Breit-Pauli Hamiltonyeni
olarak bilinir ve izlenecek yaklasiklik icin bir temeldir. Bu Hamiltonyen relativistik
olmayan Hamiltonyen igin birinci mertebe duzeltmedir. Ancak ylksek mertebe katki

teorisinde yanlis sonug verebilir.

2.6.1. Breit-Pauli Hamiltonyeni ve dalga fonksiyonu

Breit-Pauli Hamiltonyeni

HBP:HNR+HRS+HFS (2-69)

seklinde yazilabilir. Burada, H,, relativistik olmayan (Non-Relativistic) cok-
elektron Hamiltonyeni, H . relativistik kayma (Relativistic Shift) ve H ince yap:
(Fine Structure) islemcisidir. Hyg, L ve S ile sira degistirir. H,,. kitle duzeltmesi

(Mass Correction), H,, ve H,, sirast ile bir- ve iki-cisim Darwin (One- and Two-
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Body Darwin ) terimleri, H,, yortinge-yoriinge (Orbit-Orbit) terimi ve Hg. spin-

spin (Spin-Spin Contact) terimi olmak lzere H . acik olarak,

HRS=HMC+HD1+HD2+HOO+HSSC (2-70)

seklinde ifade edilir. Burada,

2 N

Hue =52 Vi) V7 (2.71)
Nl e 272)

P2 : (2.73)

Hoo =— O; gNJ:[ piliijpj + " (rijll‘i?i)pj } (2.74)
Hese = - Bra” ZN:(Si-S,-)5(n-r,-) (2.75)

i<j

dir. H.g islemcisi, spin ve yoringe agisal momentumlar: arasindaki etkilesimi
tammlar. H g bir etkilesme terimi oldugu icin L ve S ile sira degistirmezken,

J=L+S toplam acisal momentumla sira degistirir. ince yap: islemcinin agik ifadesi

ise

HFS = Hso + Hsoo + Hss (2-76)

dir. H¢, cekirdek spin-yoringe (Spin-Orbit), H,, spin-diger yoriinge (Spin-Other

Orbit) ve Hg spin-spin etkilesme terimidir:
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a’Z X 1
Heo = Z(_g,) Ii'Si (2.77)
2 ‘T
a’ drxp;
Hsoo = - 5 z J (S +25;) (2.78)
i<j ij
N S..I)(S..T.
H :“ZZ%{SPSJ _3%} (2.79)
i<j ljj i

Breit-Pauli Hamiltonyeni toplam agisal momentum islemcisi J ile sira degistirir ve
karsilik gelen dalga fonksiyonu ise J° ve J,’nin 6zfonksiyonlar: olmalidir. Breit-Pauli

yaklasikliginda dalga fonksiyonlari,

YGM,) = Y e 0(LS,IM,) (2.80)

i=1

cok konfiglrasyonlu lineer birlesimler olarak verilir. Burada CD(;A_SJMJ)’Ier LSJ
ciftlenimli CSF’lerdir:

O(GLSIM;) = D (LM SM|LSIM ;) D(GLM SM ) (2.81)

M Ms

L ve S, farkl: LS’li konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin iyi kuantum sayilari olmadigi

icin farkli LS terimlerinin karisimi alinir ve dalga fonksiyonu ara giftlenime tabi olur.

Relativistik olmayan ¢ok konfigtrasyonlu Hartree-Fock yonteminden konfigirasyon

hal fonksiyonlar: ve Breit-Pauli yaklasikligindan karisim katsayilari elde edilerek
Hc =Ec (2.82)

matris 6zdeger problemine ulasilir. Burada H, elemanlari



25

Hy = (7LiSiIM, [Hge|7,L;S;0M, ) (2.83)

olan matristir. Boylece Breit-Pauli Hamiltonyeninin 6zdeger ve 6zfonksiyonlarini
bulma problemi, LSJ ciftlenimli konfiglrasyon hal fonksiyonlar: arasindaki matris
elemanlarinin  bulunmasina ve her J degeri icin matris kdsegenlestirmesine
indirgenir.

2.6.2. Ince yap seviyeleri

Relativistik enerji dizeltmelerini ele almak icin Breit-Pauli dalga fonksiyonunun bir

terim igeren basit hali incelenir. Bu agilim igin

E=ER+Eg +Ex (2.84)
alinabilir. Burada E,g
Ewr = (ASIM |H | ALSIM ;) (2.85)

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

ve ince yap1 katkilarindan elde edilen relativistik enerji duzeltmeleridir:

Eps = (ASIM | [H | ASIM ) (2.86)
Ers = (LSIM, [H[/LSIM ) (2.87)
Ince yap enerjisi,

Ers =Ego + Egoo + Exs (2.88)

olarak yazilir. Burada E,, Ey,, Ve Eg sirasiyla spin-yoriinge, spin-diger yoriinge

ve spin-spin etkilesme islemcilerine karsilik gelen enerjilerdir.



26

2.7. Enerji Seviyeleri Arasindaki Gegisler
2.7.1. Gegisler ve gecis ozellikleri

Bir atomik sistemin enerji seviyeleri genellikle yart dmri sonsuz olan haller olarak
kabul edilir. Bir elektromanyetik alan varhiginda 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 7z=(— 1)k (k acisal
momentum) ise gegise elektrik cok-kutuplu (Ek) gecis, paritesi 7=(-1)" ise
manyetik cok-kutuplu (MK) gegis denir. Her gecis paritesi 7 ve ranki k olan 07"

klresel tensor islemcisi ile tamimlanir. Bu elektrik ve manyetik gecisler icin sirasiyla,

N
EL=>r ()Cc () (2.89)
i=1
M© =a fk(2k -1) {ﬁ MAg”%gSMBg“} (2.90)
_+_

seklindedir. Burada MA{ ve MB{"

MA;kEirk_l(i)[C(k_l) (i) xI® (i)];k) (2.91)
MB =i re (i) (i) xs® i) | (2.92)

seklinde tanimlanur.
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Bir »'J'M" st seviye ve bir »JM alt seviye arasindaki gegisi tammlamak igin gegis

integrali

1XGAM 7' 3 M) = (WM 070y 3 M ) (2.93)

ve bilesen siddeti s™

S (M, 7 3'M) = S [1X (M, I M) (2.94)
q

seklinde tanimlanir. Cizgi siddeti ise

$*(0,73)= 3 [<OM[O7 |y IM 5[ (2.95)

M,M g

dir. Cizgi siddeti indirgenmis matris elemanlarinin karesidir:

S*(/3,2)=|(a3 o) '3 >\2 (2.96)

Bir Ust seviyeden bir alt seviyeye yayimlama igin gecis oran: (veya olasiligi)

7K T
A*(y'3',7d)=2C, [a (E”, -E, )]2“1 STV ILA) (2.97)
95
ile verilir. Burada g;. Ust seviyenin istatistiksel agirligidir:
gJ.=2J'+1 (2.98)

ve C,
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_(2k+1)k +1)

“ = k((2k +1)1)?

(2.99)

seklinde tanimlanir. Agirlikli osilator siddeti sogurma ya da yaymadaki gegisi temsil
eder. Duslk haldeki bir atom foton sogurarak Ust seviyeye uyarildiginda osilatér
siddeti

1 2 S™0A, ']
403,7°9) =~ C fa(E, ~E I L) (2.100)

J

dir. Yayma osilatér siddeti de benzer ifadeye sahiptir (isareti hari¢). Esas olan

agirhikl osilator siddeti veya gf-degeridir. Agirlikl osilator siddeti
of “ (10,7 3") =g, f*(W¥,7'3") (2.101)
ile verilir.

Cogu deneyler élctimlerin kolayligindan dolay: Ust seviyenin yar1 émrin verir. Bu

durumda, tim distk seviyeler icin cok-kutuplu gecisler (zerinden toplam

alinmalidir. »'J seviyesinin yar: émrii

1
TN AN A)

K, W

(2.102)

dir.

2.7.2. Kesin ve yaklasik secim kurallar

Kesin se¢im kurallar1 tim konfigurasyon hal fonksiyonlar1 igin uygulanir. Bir atomik
hal fonksiyonu acilimindaki tim konfigiirasyon hal fonksiyonlari ayni paritelidir.
Manyetik dipol islemcileri (-1)**, elektrik dipol islemcileri (-1) paritelidirler. iki

halin paritesi 7 ve 7' ile gosterilirse
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EW: L~ (1) (2.103)
T

M©: T (-1 (2.104)
T

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

toplam J ile ilgilidir:

AJ =J—J'=041,...+k k<J+J' (2.105)
J =J'=0 ise gecis izinli degildir.

CSF’lerin agisal momentumlar: aktif veya pasif olarak siniflandirilabilirler. Pasif

momentumlar, aktifler (2.102)’deki kurala gore olusurken degismeyecektir. Dikkate

alinacak ilk kural, uzaysal ve spin uzayin temsil eden farkli islemcilerin ranklarina
baglidir. Spin icin E® islemcisinin spininden bagimsizdir ve spinler daima elektrik
cok-kutuplu gecisler icin pasiftir. Secim kurals,

E® AS =0 (2.106)

olarak dzetlenebilir. Ayni segim kurali MA{" islemcisi icin gecerlidir.

Uzay acisal momentumlarina ait se¢cim kurallar elde etmek igin,E(") islemcisine

karsilik gelen tensériin rankinin k olmasina dikkat edilmelidir ve se¢im kurah

E® . AL =0,41,..., %k k<L+L' (2.107)

dur. Uzay tensori MA®, k rankh ve MB®, k-1 rankl: ise uzay ve spin

momentumlar igin se¢im kurallar;



MAK -
MB®) -

seklindedir.

AS =0

AS =0,£1

AL = 0,+1,..., £k
AL = 0,£1,...,+(k —1)

k<L+L'

k-1<L+L'
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(2.108)
(2.109)



BOLUM 3. SONUCLAR VE TARTISMA

Bu calismanin amaci, nétral glimuse ait yayinlanmis verilerin az oldugu bazi atomik
hesaplamalara ait yeni verileri (6zellikle yiiksekce uyarilmis haller icin) sunmaktir.
Ag | icin konfigirasyon etkilesme yontemlerinden biri olan ¢ok konfigirasyonlu
Hartree-Fock yaklasikligina gore Breit-Pauli Hamiltonyeni kullanilarak bazi seviye
enerjileri, agirhkli osilator siddetleri, dalga boylari, gecis enerjileri ve gecis
olasiliklari MCHF atomik yap:1 paketi[28] ile hesaplandi. Bu bilgisayar program
paketi C.F.Fischer tarafindan gelistirilmistir ve CPC-Program Kutlphanesi’nden
(Computer Physics Communication Program Library, Belfast, North Ireland) elde

edilmistir.

MCHF yontemini kullanarak, secilen konfiglrasyonlar icin elde edilen dalga
fonksiyonlarin baskinligint belirleyen karisim katsayilari ve relativistik olmayan
enerjiler hesaplandi. Elde edilen bu dalga fonksiyonlari Breit-Pauli relativistik
duzeltmeleri dikkate almak icin Breit-Pauli Hamiltonyeni ile kdsegenlestirilerek
karisim katsayilar: yeniden belirlendi. Bu relativistik katkilarla beraber gecislere ait
dalga boylar1, gecis enerjileri, agirlikli osilatér siddetleri, gecis olasiliklar ve seviye
enerjileri hesaplandi. Sonuclar tablolarda karsilastirmali olarak verildi.

MCHF yonteminin secilen konfigirasyonlara bagliligini incelemek igin, glmds
atomu icin [Kr]4d'® 6zii disinda (valans korelasyonu) dort farkli konfigiirasyon
takimi ile hesaplama yapildi. Birinci hesaplamada; ¢ift parite icin ns (n=5,6,7),
nd (n =5,6) ve 5g, tek parite icin 5p, 6p, 4f ve 5f, ikinci hesaplamada; cift parite i¢in
5s, 5d ve 5g, tek parite icin 5p, 4f ve 5f, Ucilincl hesaplamada; cift parite icin
ns(n=5,6,7), 5d ve 6d, tek parite icin 5p ve 6p, ve dordlinci hesaplamada; cift
parite icin 5s, 6s ve 7s, tek parite icin 5p ve 6p konfiglrasyonlar: kullanildi. Yapilan

hesaplamalarda, konfigiirasyon secimine bagli olarak hesap sonuclarinda iyilestirme
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oldugu goruldi. Tablo 3.1 ve Tablo 3.2°de cift ve tek pariteli haller igin seviye
enerjileri verildi. Tablolarda birinci situnda tek pariteli haller ‘o’ Gst indisi ile
belirtildi. Ag I icin yapilan; ‘1Ag’ Ust indisi ile birinci hesaplama, ‘2Ag’ Ust indisi ile
ikinci hesaplama, ‘3Ag’ Ust indisi ile Gguncl hesaplama ve ‘4Ag’ Ust indisi ile
dordunci hesaplama sonuglari ikinci sutunda verildi. Enerji seviyelerine ait degerler

5s %S,,, (LAg igin -5305,82015127 a.b., 2Ag igin -5305,81970978 a.b., 3Ag igin -

5305,82015127 a.b., 4Ag icin -5305,82193448 a.b.) haline goredir ve cm™

birimindedirler. Uglincti  sutunda Kkarsilastirma degerleri  bulunmaktadir. Bazi

karsilastirma verileri uyumun saglanmas: amaci ile cm™ birimine cevrildi.
Tablolarin altinda bu karsilastirma kaynaklarinin referans numaralari ve cevirileri
olan degerlerin asil birimleri belirtildi. Ayrica, sonuglarin sunumunda kisalik
acisindan ns veya np konfigurasyonu sadece baskuantum sayisini gdésteren n ile
temsil edildi.

Mimkin elektrik dipol (E1) gecislerine ait gecis enerjileri, dalga boylari, agirlikli
osilator siddetleri ve gegis olasiliklarina ait sonuglar Tablo 3.3’de verildi. Ag | igin
yapilan dort farkli hesap sonuclari seviye enerjisi tablosundaki gibi indislendi. Bu
tabloda karsilastirma degerleri, hesap sonuclarinin hemen altinda indislenerek
verildi. Tabloda birinci siitunda cm™ biriminde gecis enerjileri, ikinci siitunda A

biriminde dalga boylari, Gglincu sttunda agirlikl osilator siddetleri ve son sutunda da

sn™" biriminde gecis olasihiklarina ait hesap sonuglar1 verildi. Bu tablodaki

karsilastirma degerlerinin bazilari osilator siddeti (f) ve yar1 6mre (t) aittir. Bunlar
agirhikli osilator siddetine ve gecis olasiliklarina cevrildi. Bu sekilde olan veriler
tablo altinda ilgili referans numaralariyla verildi. Tabloda ‘a’ Ust indisiyle indislenen
gf degerleri log(gf) degerlerinden gevrildi. *c1’, ‘c2’, ‘d1’, ‘d2’, ‘el’, ‘e2’, ‘f1’, ‘f2’,
‘h’y 7, ‘'me, e, fol, fpl, fgl, (v, fy? ve fw st indisli agirhikl osilator siddeti
(of) degerleri, osilator siddeti (f) degerlerinden ve *h’, “j’, “r’, ‘v’ ve ‘z’ Gst indisli
gecis olasiliklar1 degerleri yar1 émirden cevrildi. Tablolarda parantez iclerinde
verilen degerler ise 10’un kuvvetlerini géstermektedir.

Elde edilen tim veriler mevcut bazi deney ve teorik sonuglarla karsilastirildiginda,
MCHF yaklasikliginin - Ag I’deki yuksekge uyarilmis hallere ne 0lglde
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uygulanabilirligi tablolarda acikc¢a gorilmektedir. Ayrica, karsilasilan bazi az sayida
da olsa uyumsuz degerlerin, MCHF yaklasikhiginin LS ciftlenim modeline gore
olmasindan kaynaklandig: disunilmektedir. Fakat 6zellikle daha 6nceden glimis ile
ilgili calisma sonuclarinin (hesap ve deney) az olmasi ve dislk seviyeler arasindaki
gecisler ile ilgili olmas: nedeniyle, bu calismada elde edilen genis sayidaki hesap
sonuclarinin ~ Ozellikle  astrofiziksel cahismalara yardimci veriler olacag:

belirtilmelidir.
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Tablo 3.1 Ag Iin ns (n=5,6,7), nd (n=5,6) ve 5g cift pariteli halleri icin seviye enerjileri (cm™)

Enerjiler
Konfig[]rasyon Ebu cahsma Edig’er calismalar
5°S,, 0,009, 0,00249 0,000% ,0,000°, 0,00,
0,00*49, 0,009 0,00%2, 0,00, 0,00/,
0,00"
5°G,,, 46890,30*9 45987, 539757,
46793,41%79 56711,1',56711"
5°G,,, 46890,31'49 56711", 45987"
46793,41%49 539777, 56711,1'
5°D,, 46948,69'4 48744,000°, 48743,969"
46853,42%°9 48744" 383941, 4608272
46948,69°49 48744) 48717,432"
5°D,,, 46953,51¢ 48764,220* , 48764,219",
46858,52%9 48764", 38409, 4610472,
46953,51%9 48764,22', 48717,432"
6°D 48269,86 54203,130%, 54203,119",
32 48269,86°/9 54203,13', 54121,518"
6°D,,, 48273,2279 54213,600% , 54213,570°,
48273,22°%/9 54213,6', 54121,518"
7'S,, 48710,389 51886,980°%, 51886,971°,
48710,38%49 51886,98', 51943,752"
277264762,5*9
6°S,,, 51676,53*¢ 42556,150°,
51676,53%¢ 42556,152°,
76111,31%9 42556,15'

2 Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [34, cm™]
F’NIST Atomic Spectra Database [35, cm™ ]
I Safronova ve gahsma arkadaslari [13, cm™]
12 Safronova ve calisma arkadaslar: [13, cm™ ]

' Shenstone [16, cm™ ]
“Moore [29, cm™]
" Plekhotkina [25, eV ]


http://physics.nist.gov/PhysRefData/ASD/index.html

Tablo 3.2 Ag I’in np (n=5,6) ve nf (n=4,5) tek pariteli halleri icin seviye enerjileri (cm™)
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Konfiglrasyon

Ebu cahsma

Enerjiler

52P0

1/2

52Po

3/2

1/2

62Pa

3/2

24052,11'49
23954,93°A9
24052,113A9
83213,92%A¢

245517749
24454 55°A9
24551, 77%A9
90393,35%¢

43972,709
43875,45%9

43972,70*9
43875,46%9

46442059
46344,80%9

46442,069
46344,81%9

49021,159
49183,19%
34230,08*A¢

49022,4479
49184,09%4¢
34766,66*9

29552,050% 29552,061°,
29552", 23646",
28073", 29552,05',
29520,828"

30472,710% 30472 ,703",
2894612, 30472", 24228,
30472,71', 30488,724"

54204,73", 54205",
43516, 514752,
54204,6'

54204,73", 54205",
43516, 514792,
54204,6'

56691', 45985",
539552, 56709,4'

56691', 45985",
5395772, 56709,4'

48297,380°, 48297,402°,
48297,19'

48500,770%, 48500,805",
48500,6'

Edig’er calismalar

2 Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [34, cm™]
NIST Atomic Spectra Database [35, cm™ ]
I Safronova ve gahsma arkadaslari [13, cm™]
12 safronova ve calisma arkadaslar: [13, cm™ ]

' Shenstone [16, cm™ ]
“Moore [29, cm™]
" Plekhotkina [25, eV ]


http://physics.nist.gov/PhysRefData/ASD/index.html
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Tablo 3.3 Ag I’in tek ve ¢ift pariteli seviyeler arasindaki elektrik dipol (E1) gecisleri icin AE gecis
enerjileri (cm™), & dalga boylar: (A), gf agirhikl: osilatér siddetleri ve A gecis olasihklan

(sn™)
Konfigurasyon AE A af Ay
5°S,,-5°P°, 2455161  4073,05'¢ 1,488169 1,49586(8)™
24454392 4089,25%9 1,49786°49 1,49370(8)*¢
24551,61349 4073,05%9 1,48815°49 1,49585(8)¢
90392,76*A¢ 1106,28*9 8,76041(-1)* 1,19364(9)*¢
30472,710% 3280,679°, 0,95122° 3,288%,  1,380(8)%,
30472,703 3280,680", 2,688, 1,784%, 1,42(8)",
4025", 3282', 3,288", 1,652, 1,36986(8)",
3455, 3280,66", 1,776%,1,848", 1,3123(8Y,
3280,680', 1,78", 2,664", 1,424(8)°,
3280,68", 2,0536/, 2,054™, 1,53(8)",
3280,68",3280,68°, 1,8",1,836", 1,37(8)",
3281°, 3280,7°, 2,0°,1,76% 1,808",  1,49253(8)?,
3281,627',3282", 1,58 1,92", 156"  1,48809(8)"
3281%
5°%S,,- 5°P°  24051,95'¢  4157,67' 7,27691(-1)" 1,40397(8)"*
2395478249 4174,539 7,33627(-1)*9 1,40401(8)*¢
24051,95%¢ 4157,67%9 7,27691(-1)*9 1,40397(8)*
83213,38*4¢ 1201,73%9 3,28635(-1)* 7,58946(8)*9
29552,050?, 3382,889° 6,8591(-1)%, 1,223(8)%,
29552,061° 3382,887", 6,58(-1)%, 1,35(8)",
4126", 3384', 4,30(-1)%, 1,28205(8)",
3562/, 3382,86", 8,06(-1)™, 1,4347(8Y,
3382,893', 3,96(-1)%, 1,143(8)°,
3382,89™, 4,26(-1)% 8,06%,  1,333(8)%
3382,89", 3383,89°  4,46(-1)", 1,3495(8)
3283,836',3384Y,  4,28(-1)",
3383" 6,58(-1)",
4,994(-1),
4,94(-1)", 4,3(-1)",
3,92(-1)°, 2,40(-1)"
4,60(-1)", 4,4(-1)"
5°P°,-5°D,, 22896449  4367,49' 7,88306(-2)" 6,89145(6)'"
22898,34°A¢ 4367,13%9 8,27765(-2)*9 7,23762(6)9
22896,44%9 4367,49% 7,88278(-2)% 6,89122(6)*9
19191,95% 5209,068°, 1,04917% 2,408,  6,860(7)%
19191,908" 5209,078", 2,232 3,528%, 0,75(8)",
6741" 5211 2,248% 2 2%, 0,775(8)"
5209,04, 3,528, 2,332%,
5209,078', 2,256", 2,844",

5209,07"

2,3092, 2,52Y
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Konfigirasyon AE A of A
5°P° -5°D,, 2240160 4463,97' 1,38252(-1)"¢ 7,71291(6)"
22403,832¢ 4463,52%9 1,45780(-1)*"¢ 8,13451(6)*"¢
22401,59%%¢ 4463,97%9 1,38250(-1)*¢ 7,71281(6)*
18291,51°, 5465,498%, 1,385% 3,18%, 7,879(7),
18291,516" 5465,497°, 3,414% 4,92, 0,86(8)°,
6998", 5467', 3,192% 3,144%  0,746(8)"
5465,47%, 3,33%, 3,252,
5465,503', 4,014" 3,294 |
5465,49" 3,0%, 4,92¢
5°P°,-5°D,,,  22396,78'" 4464,93'9 1,54256(-2)"* 1,29031(6)**
22398,722/9 446454279 1,61941(-2)*A9 1,35483(6)*¢
22396,78%9 4464,93%49 1,54254(-2)*"9 1,29029(6)*¢
18301,29° 5471,547%, 5,3472(-2)?%, 1,317(7)?
5471,52%, 0,254, 0,2368%,
5471,547" 0,364",0,24%,
0,2344%,0,366°,
0,224%, 0,244,
0,24521, 0,244
5°P° -6°D,,  24217,59' 4129,23'4¢ 4,29447(-2)* 4,20002(6)
24217593 4129,23%9 4,29540(-2)%9 4,20094(6)*9
24651,08% 4055,472%, 5,26238(-2)%, 2,311(7),
4055,27%, 5,32(-1)%, 3,31(7)"
4055,476', 4,56(-2)%,
4055,46" 4,48(-1)%,
6,2(-1)%
5°P°,-6°D,,,  23721,30™¢ 4215,62'4¢ 7,64047(-2)A 4,77954(6)""
23721,30%4 4215,62%9 7,64099(-2)%9 4,77987(6)*
23740,89° 4210,956°, 6,83177(-2)%, 2,606(7),
4210,94% , 7,14(-1)%, 3,22(7)"
4210,960', 6,24(-1)%,
4210,94" 6,06(-1)%,
8,22(-1)*
5°P’,-6°D,,  23717,94'¢ 4216,22'49 8,41668(-3) " 7,89542(5)'49
23717,93%% 4216,22%9 8,41725(-3)*9 7,89595(5)*9
23730,42° 4212,814% 0,26368% 4,362(6)°
4212,68%, 5,32(-2)%,
4212,817", 4,64(-2)%,
4212,68" 4,48(-2)%,

6,08(-2)%*
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Konfigirasyon AE A of A,
5°S -6°P° 49022,13'49 2039,90™9 3,038049 1,21747(9)*
12 al2 3A 3A 3A 3A
49183,78%9 2033,19%9 3,05594349 1,23273(9)*
34766,44*9 2876,34*A9 2,22210%9 4,47882(8)*9
48500,770° 2061,164% 0,12625% 3,528(6)°
2061,21% 1,156(-1)%,
2061,830, 1,08(-2)%,
2061,827" 1,58(0)!
5°S. -6°P° 49021,25'9 2039,93'9 1,521539 1,21944(9)'"¢
12 12 3A 3A 3A 3A
49182,90%9 2033,23°4¢ 1,53048%A9 1,23471(9)*
34229,86 A9 2921,43*9 1,12459*9 4,39454(8)*9
48297,380° 2069,845%, 7,008(-2)%, 1,710(6)?
2069,81%, 7,86(-4)%,
2070,514' 2,2(-2)%,
2070,511" 1,928'
5°P° -6°S 27124589 3686,69™9 2,10727(-2)*49 5,17080(6)'A
3l2 12 3A 3A 3A 3A
27124573 3686,69%9 2,11151(-2)* 5,18119(6)*9
14281,95*A
8273,515%, 0,83694% 3,232(7)
- 8273,509°, 3,08(-1)%,
8273,73%, 0,332%, 3,32(-1)%
8273,519' 4,48(-1)%,
3,40(-1)",
3,40(-1)",
3,0(-2)"
5°P° -6°S 27624,23'"9 3620,01'9 1,52664(-2)'"¢ 3,88532(6)'"
12 12 3A 3A 3A 3A
27624,23%A 3620,01%49 1,52667(-2)*¢ 3,88540(6)*9
- 7687,766°, 6,0471(-2)%, 1,771(7)?
7687,772", 2,90(-1),
7688,12%, 3,14(-1)%,
7687,779 3,14(-1)%,
4,32(-1)%,
3,22(-1)"
3,22(-1)",
2,80(-1)
5P° -77%S 311,194 4055,469 8,86831(-3)'A 1,79833(6)*¢
12 12 3A 3A 3A 3A
472,84%9 4055,46%9 8,86799(-3)* 1,79827(6)*
W 0,369 2,24090(2)* 5,74189(18)**¢
22334,93° 4476,036°, 2,2313(-2)?%, 5,261(6)°
4476,06%, 3,0(-2)%,
4476,042' 3,16(-2)%,
3,32(-2)%

3,36(-2)%*



Tablo 3.3’ln devam
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AE

Konfigirasyon of A,
5°P°,-7°S,, 24158459 4139,34'49 1,80836(-2)" 3,51993(6)¢
24158,453 4139,34%9 1,80797(-2)*"¢ 3,51917(6)*¢
M 0,369 4,57848(2)*9 1,17309(19)*A9
21414,27° 4668,476°, 0,29730°, 9,365(6)?,
4668,50, 2,92(-2)%, 0,240(8)"
4668,478, 3,06(-2)%,
4668,48" 3,16(-2)%,
3,18(-2)*
6°P°,-6°S,, 265494 37665,65' 5,35350(1)" 1,25851(8)**
2493,29349 40107,69%9 5,03765(1)% 1,04444(8)*
41880,96*49 2387,72*9 3,569998(-1)*9 2,10593(8)*
- 17416,7' - -
6°P° -6°S 2654,06'49 37678,14'9 1,07035(2)'4¢ 2,51454(8)'"9
312 1z 3A 3A 3A 3A
2492 413 40121,81%49 1,00718(2)* 2,08669(8)*?
413443749 2418,71%*9 3,32966(-1)*9 1,89821(8)*9
- 16819,5' - -
5°D,,,-6°P°,  2072,86'¢ 48242,58'9 1,29752(-4)'9 1,85936(2)**
2234,51349 4475257349 1,70263(-4)*¢ 2,83527(2)%9
5°D,,,-6°P.,  2073,74'A 48222,11'9 2,56367(-5)"" 1,83844(1)'49
2235,39°49 44734,99349 3,36819(-5)* 2,80661(1)*9
4°F° -5°G,,,  2917,58' 34274,95'9 1,23511(1)"9 7,01280(6)"
2917,94?A9 34270,80%A9 1,23526(1)%¢ 7,01539(6)*
- 40450", 1,308(1)", -
39900' 1,3405(1)’
4°F°,-5°G,, 2917589 34274,97'%9 3,52887(-1)'" 2,50457(5)"9
2917,93%9 34270,82°49 3,52932(-1)* 2,50549(5)*9
- - 3,064(-1) -
4°F° -5°G 2917,59'49 34274,90'9 9,527939 6,76234(6)'"
s/2 e 2A 2A 2A 2A
2917,94?A9 34270,72%9 9,52915%A¢ 6,76485(6)*?
- 40450", 10,768", -
39900' 11,041



Tablo 3.3’ln devam
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AE

Konfigirasyon of Ay
4*F° -5°D,_,,  2980,78"¢ 33548,21'4¢ 8,16964(-2)"" 8,06963(4)
2983,05°49 33522,77°A9 8,40720(-2)*A 8,31689(4)*"

- 19570" 6,09", -

5,8068'

4*F° -6°D,,, 429713 23271,33'¢ 1,22411(-2)" 3,76927(4)*
4°F° -6°D,,,  4300,49' 23253,16'¢ 1,77787(-2)" 3,65531(4)
5°F°,-6°D,, 1827,79'¢ 54710,78'¢ 8,77627(-2)"" 4,88928(4)"
4°F° -5°D,,, 2975989 33602,42'49 5,72257(-2)"A 8,45143(4)""
2977,95°49 33580,13%A¢ 5,87456(-2)*A9 8,68742(4)*9

- 19320" 4,292", 4,0472) -
5°F’,-5°D,, 506,64 197379,92'4¢ 3,35300'49 1,43519(5)**
508,61%9 196613,37%9 3,34193%9 1,44162(5)*"9
5°D,,,-6°P),  2068,92'" 48334,34'49 2,27589(-4)" 1,62450(2)*
2230,57%49 44831,57°49 3,00152(-4)*9 2,49032(2)*9
4°F°,-5°D,,, 511,45™¢ 33548,14'4¢ 4,08453(-3)"A 4,03454(3)"
513,722A¢ 33522,67°A9 4,20331(-3)*9 4,15818(3)*"¢

- - 2,904(-1)’ -
4*F° -6°D,,, 430050 23253,13'4¢ 8,88949(-4)'A9 1,82769(3)"
5°F°,-5°G,,, 448,259 223091,68 3,06595'49 4,10903(4)""
448,60%"9 222914,86*9 3,06834%9 4,11875(4)*"9

- 47" 0,002(1)" -



Tablo 3.3’ln devam
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Konfigirasyon AE Iy of Ay
5°F°,-5°G,,, 448,24' 223092779 8,75982(-2) A 1,46749(3)'49
448,609 222915,95%A9 8,76664(-2)*9 1,47096(3)*¢
5°F°,-5°G,,, 448,259 223090,59' 2,36518' 3,96235(4)
448,60°" 222913,77°49 2,36702%4¢ 3,97173(4)*
- 47" 0,024" -
5°F°,-5°D,,, 511,45™¢ 195523,29'9 4,83795™9 1,40687(5)""
513,71%A¢ 194661,23°9 4,82206%9 1,41469(5)*
5°F°,-5°D,,, 511,45%¢ 195521,61' 2,41900(-1)"" 7,03453(3) 49
513,722A¢ 194659,56°9 2,41105(-1)%A9 7,07366(3)*
5°F°,-6°D,,,  1831,15"¢ 54610,39'49 1,16779(-1)*4 4,35316(4)"
5°F°,-6°D,,, 1831,16"¢ 54610,26' 5,83897(-3)"A 2,17659(3)"
6°D,,,-6°P), 752,58 132875,99'4¢ 3,22279(-5)A9 3,04382'49
914,233/ 109381,63%9 2,20655(-5)%9 3,07543%9
6°D,,,- 6°P°, 751,70 133031,56' 1,61736(-4)" 3,04795(1)
913,35%4¢ 109486,77°49 1,10934(-4)*"¢ 3,08639(1)*¢
6°D,,,-6°P;,  749,22' 133472,70' 2,89698(-4)'A9 2,71170(1)"4
910,873 109785,66°9 1,98811(-4)*¢ 2,75061(1)*¢
6°S,,-5°P, 14281959 7001,85* 1,73620(1)*A 5,90548(8)*?
6°P° -7°S A9 0,36 *A¢ 3,19117(1)*¢ 8,17966(17)*¢

32 172



Tablo 3.3’ln devam
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Konfigiurasyon AE A of A

6°P° -7°s,, ____"9 0,36%A9 2,07969(1)*¢ 5,33072(17)**

6°S,,-5°P,  7102,57*A¢ 14079,41*9 4,28471*4 7,20880(7)*
13004,1° - ; -
13004,091°

7%S,,-6°P,  312,07*¢ 320443,74'9 1,26974(-1)" 2,06202(3)'49
473,723/ 211096,89%49 1,93350(-1)*¢ 7,23535(3)*9

7%s,,-6°P, 311,199 321350,01'4 6,33127(-2)"A 2,04477(3)"9
472,843 211488,82%49 9,65025(-2)* 7,19572(3)*9

& Atomic Spectral Line database from R.L.Kurucz’s CD-ROM 23 [34, log(gf)]

P NIST Atomic Spectra Database [35]

! Migdalek [1, f]

2 Migdalek [1, f]

% Migdalek ve Baylis [2, f]

% Migdalek ve Baylis [2, f]

¢! Migdalek ve Baylis [4, f]

¢2 Migdalek ve Baylis [4, f]

 Migdalek ve Garmulewicz [10, f]

2 Migdalek ve Garmulewicz [10, f]

" Cheng ve Kim [11, f, 1 (ns)]

' Moore [30]

! Safronova ve ¢alisma arkadaslari [13, f, t (ns)]
¥ Blair [14]

' Shenstone [16]

™ Penkin ve Slavenas [19, f]

" Lawrence ve calisma arkadaslari [20, f]
° Moise [21, f]

PKlose [23, f]

9 Selter ve Kunze [24, f]

" Plekhotkina [25, t (ns)]

"Verner ve calisma arkadaslar [26, f]

¥ Carlsson ve ¢ahisma arkadaslar1 [31, f, T (ns)]
Y Zhankui ve calisma arkadaslar [32, f]

Z Cunningham ve Link [33, t (ns)]

" Hinnov ve Kohn [18, f]


http://physics.nist.gov/PhysRefData/ASD/index.html
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