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Bu tez calismasinda, lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi alkali
sistemlerde elektrik dipol gecis olasiliklar1 en zay1f bagl elektron potansiyel model teori
“WBEPMT” ve kuantum kusur orbital “QDO” teori kullanilarak hesaplanmistir. Gegis
olasiliklarinin elde edilmesi i¢in gerekli olan parametreler deneysel enerji verileri ve
seviyelere ait yaricaplarin beklenen degerleri kullanilarak belirlenmistir. Gegis
olasiliklar1 i¢in hesaplanan degerler literatiirdeki diger teorik yontemlerden elde edilen

sonugclarla karsilastirilmis ve oldukea iyi bir uyum gozlenmistir.
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In this study, the electric dipole transition probabilities for alkali systems such as
lithium, sodium, potassium and rubidium have been calculated using the weakest bound
electron potential model theory “WBEPMT” and the quantum defect orbital “QDO”
theory. The needed parameters for obtain of transition probabilities have determined
using experimental energy data and values of expectation of radii belong to levels. The
calculated values for transition probabilities are compared to the results obtained to

other theoretical methods in the literature and a good agreement has been observed.

Key Words: Electric dipole transition probability, Alkali systems, Weakest bound
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ONSOZ

Bu tez c¢aligmasinda lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi bazi alkali
metallerde elektrik dipol gecis olasiliklar1 en zayif bagl elektron potansiyel model teori
ve kuantum kusur orbital teori gibi yar1 deneysel yontemler kullanilarak hesaplanmistir.
Gegis olasiliklarimin - hesaplanmasinda gerekli olan parametreler deneysel enerji
degerleri ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri kullanilarak elde edilmistir.
Seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerlerinin belirlenmesinde hem sayisal Coulomb
Yaklagimi hem de relativistik olmayan sayisal Hartree-Fock yontemi kullanilmistir.
Elde edilen sonuclar c¢izelgeler halinde literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak
verilmigtir.
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1. GIRIS

Fizik ve astrofizik gibi bir¢ok alanda 1g1ik-madde etkilesmesi sonucu gozlenebilen
spektrumlar, atomlara ait elektronlarin belirli seviyeler arasindaki gegisleriyle
karakterize edilirler. Bu elektron gegisleri, atomik yap1 hesaplamalarinda sikga
kullanilan gegis olasiliklari, osilator siddetleri ve uyarilmig seviyelerin hayat sureleri
gibi bircok temel spektroskopik niceligin dogru olarak belirlenmesi icin oldukca
onemlidir. Gunumizde madde biliminin temelini olusturan uzmanlik alan
“spektroskopi” dir. Bu konuyla ilgili yapilan deneysel ve teorik ¢alismalar giiniimiizde
de yogun sekilde ilgi gérmektedir. Gegis olasiliklari, herhangi iki seviye arasinda gegis
yapacak elektronun istatistiksel olasiligin1 tasarlar. Uzak gezegenlerden go6zlenen
spektrumlarin ince yapi seviyeleri arasindaki gec¢is olasiliklari, 0 gezegenlerde hangi
maddelerin bulunabilecegine dair énemli bilgiler igermektedir. Ayrica yildizlar arasi
sogurma ozelliklerinin arastirilmasinda gecis olasiliklar1 6nemli rol oynamaktadir. Lazer
sistemlerindeki gelismelerle birlikte, ¢cok elektronlu atomik ve iyonik sistemlerde 11k
madde etkilesmesinin bir sonucu olarak elektron gegisleriyle karakterize edilen hem tek
foton hem de c¢ok foton sogurma ile ilgili yapilan ¢alismalar yaklagik 50 yildir yogun
olarak slrdurulmektedir. Cok elektronlu sistemler igin gegis olasiliklarinin
hesaplanmasi ya da 6l¢iilmesi, atom fiziginde ¢6ziilmesi zor olan bir problemdir. Gegis
olasiliklarinin deneysel olarak belirlenmesinde glnimizde de birgcok zorlukla
karsilagilmakta ve yapilan belirli dl¢glimler ¢ogu zaman diisiik uyarilmis seviyeler i¢ceren
gecislerle smirli kalmaktadir. Alkali atomlar, son yoriingelerinde kapali kabuklar
disinda tek bir elektron bulundurduklart ig¢in hidrojen atomuna benzerler. Bu nedenle
alkali ve alkali benzeri elementler cok elektronlu sistemler igin tasarlanan yaklasim
yontemlerinin test edilmesi i¢in sik¢a kullanilmaktadirlar.

Bu tez ¢alismasinda, lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi alkali
atomlarda elektrik dipol gegis olasiliklari, en zayif bagl elektron potansiyel model teori
ve kuantum kusur orbital teori gibi yar1 deneysel yontemler kullanilarak hesaplanmustir.
Her iki yontem i¢in gegis olasiliklariin hesaplanmasinda ve gerekli olan parametrelerin
belirlenmesinde, deneysel enerji degerleri kullanmilmistir. En zayif bagli elektron
potansiyel model teoride deneysel enerjilerle birlikte seviyelere ait yaricaplarin
beklenen degerleri sayisal coulomb yaklasimi (NCA) (Lindgrad ve Neilsen, 1977) ve
relativistik olmayan Hartree-Fock (NRHF) yontemi (Gaigalas ve Fischer, 1996)



kullanilarak belirlenmis ve gecis olasiligi hesaplamalarinda gerekli parametrelerin elde
edilmesinde kullanilmistir.

Gegis olasiliklariin belirlenmesi siireci her bir gecis icin seviyeleri tanimlayan
dalga fonksiyonlarinin bilinmesini gerektirir. Her iki yontemin kendi hesaplama streci
icerisinde gecis olasiliklariin hesaplanmasi igin gerekli parametreler belirlendikten
sonra, lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi alkali atomlarda hesaplamalar
bilgisayar ortaminda yapilmistir. Elde edilen sonuglar, literatiirden elde edilebilen
degerlerle Kkarsilastirlmis ve sonuglarin literatir degerleri ile uyumlu oldugu
gozlenmistir.

Calismanin 1. boliimiinii olusturan giris boliimiinden ve 2. boliimiinii olusturan
kaynak arastirmasit boliimiinden sonra, 3. bolimunde alkali atomlarin genel
Ozelliklerinden bahsedilmistir. Enerji seviyeleri ve atomik yap1 hesaplamalari i¢in temel
teskil eden konulara deginilmis, hesaplamalarda kullanilan yontemler hakkinda bilgiler
verilmistir. 3.1 kisminda alkali atomlarin genel Ozellikleri belirtilmis, 3.2 kisminda
alkali atomlarin enerji seviyeleri hakkinda bilgi verilmistir. 3.3 kisminda 1s1ma teorisi,
dipol yayinlamasi, manyetik dipol yaymlamasi, incelenmistir. Ayrica elektrik kuadropol
yayilamasi, elektrik dipol ve manyetik dipol gecis olasiliklar1 karsilagtirtlmigtir. 3.4
kisminda gegis olasiliklar1 ve osilator siddetlerinden bahsedilmistir. 3.5 kisminda
elektrik dipol ge¢is olasiligindan bahsedilmis ve bir elektron gecisi i¢in ¢izgi siddeti
verilmis, ayrica gecis matris elemaninin radyal kismi ifade edilmistir. 3.6 kisminda en
zay1f bagl elektron potansiyel model teori agiklanmis ve kuantum kusur orbital teoriden
bahsedilmistir. Arastirma sonuglarinin yer aldigir 4. béliimde WBEPM teori ve QDO
teori ile hesaplanan lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi alkali atomlarda
elektrik dipol gecis olasiliklar1 sonuglar literatiirdeki degerlerle karsilastirmali olarak
cizelgeler halinde sunulmustur. Ayrica hesaplamalar i¢in kullanilan metotlarin
elverigliligi tartisilmistir. 5. bolimde ise elde edilen sonuglarin degerlendirilmesi ve

gelecege yonelik planlar yer almaktadir.



2. KAYNAK ARASTIRMASI

2.1. Lityum Atomu ile ilgili Daha Onceki Calismalar

Lityum atomunda gegis olasiliklarinin  belirlenmesi i¢in  birgok yoéntem
kullanilmaktadir. Caves ve Dalgaro (1972), lityum atomunda gegis olasiliklarin1 model
potansiyel teori yontemi ile hesapladilar. Lindgard ve Nielsen (1977), lityum atomu igin
elektrik dipol gegis olasiliklarini, osilator siddetlerini ve uyarilmig seviyelerin yasam
strelerini, nimerik Coulomb yaklasimin1 (NCA) kullanarak, n< 12, | < 4 seklinde
tanimli alkali benzeri diziler i¢in hesapladilar. Tayal ve Tripathi (1981), atomik lityum
icin, minimum ve maksimum osilator siddetlerini, izinli gegisler i¢in Glauber yaklagimi
yontemiyle hesapladilar. Brandus (1983), Rohrlich-Griem ve Slater, Roothaan-Hartree-
Fock teorileri ve perdelenmis hidrojenik dalga fonksiyonlarindan yararlanarak lityum
atomunun 3d 2D seviyesinin yasam siiresini ve bazi seviyeler arasindaki gegis
olasiliklarini hesapladi. Schunke ve Kunze (1987), lityum atomunda 3s-4d gegis i¢in iki
foton gegis olasiliklarini indiiklenmis floresans sinyali yontemi kullanarak elde ettiler ve
sonuglari teorik hesaplamalarla karsilastirdilar. Krishnan ve Stumpf (1992), lityum ve
diger alkali metal atomlar i¢in sodyum, potasyum, rubidyum ve sezyum icin Born
yaklagimi ve analitik Coulomb yaklagimmi da kullanarak gecis olasiliklarini
hesapladilar. Martin ve ark., (1993), atom numaras1 Z=3"ten Z=45’¢ kadar olan lityum
ve benzeri atomlarda, 2s 2S-np 2P (n=2, 3, 4), 2p ?P°-nd 2D (n=3, 4), 3d 2D-4f 2F
(n=2, 3, 4) ve 2p ?P°-ns 2S (n=3, 4) gegisleri i¢in osilator siddetleri ve gegis olasiliklarini
hesapladilar. Qu ve ark., (1999), rolativistik olmayan elektrik dipol uzunluk, hiz ve
ivme sogurma osilator siddetlerini 1s? 2s-1s?np (3< n < 9) igin, lityum benzeri
izoelektronik dizilerde Z=10’a kadar gegcisleri, enerjileri ve multikonfigiirasyonel
etkilesimli dalga fonksiyonlarin1 FCPC ydntemini kullanarak hesapladilar. Fischer ve
ark., (1998), Multikofigtirasyonel Breit-Pauli enerji seviyelerini, yasam siirelerini ve
gecis olasiliklarini lityum atomunun 2s, 2p, 3s, 3p, 3d, 4s seviyeleri i¢in hesapladilar.
Celik (2007), lityum atomunda bazi seviyeler arasindaki gegis olasiliklarini en zayif
bagl elektron potansiyel model teori ve tam kuantum kusur yontemi kullanarak

hesapladilar.



2.2. Sodyum Atomu ile Tlgili Daha Onceki Cahsmalar

Ali (1971), sodyum icin 3 °D-3 %S ve 4 ?D-4 %S gegisleri elektrik kuadrapol gegis
olasiliklarini, Frozen-Core Hartree-Fock yaklasimi ve deneysel gecis enerjilerinden
yararlanarak hesapladi. Lindgard ve Nielsen, (1977) nétr sodyum icin elektrik dipol
gegis olasiliklarini, osilator siddetlerini ve yasam siirelerini niimerik Coulomb yaklagimi
(NCA) ile n< 12, I< 4 seklinde taniml alkali benzeri diziler i¢in belirlediler. Langhoff
ve ark., (1985), sodyum atomu icin 23, 2P, ?D arasindaki gecis olasiliklarin1 Hartree-
Fock yontemini kullanarak hesapladilar. Lowe ve Biemont (1994), sodyum atomunun
4p 2P° ve 5p 2P° seviyeleri igin uyarilmig lazer floresans yontemi ile yasam siirelerini
Olcerek gecis olasiliklarini belirlediler. Siegel ve Migdalek (1998), elektrik dipol
gegisler icin osilator siddetlerini, sodyumun diisiik seviye izoelektronik ardisik dizileri
icin (Na I’den Ca X’a kadar) hesapladilar. Zheng ve ark., (1999), en zayif bagl elektron
potansiyel model teori (WBEPMT) ile diisiik seviyedeki sodyum atomunun gegis
olasiliklarini hesapladilar. Celik ve Ates (2008), nétr sodyum atomunun bazi seviyeleri

arasindaki gecis olasiliklarini en zayif bagl potansiyel model teori ile hesapladilar.
2.3. Potasyum Atomu ile Ilgili Daha Onceki Cahismalar

Potasyum atomunun gecis olasiliklarini belirlemek i¢in pek ¢ok teorik caligma
yapilmistir. Ali (1971), potasyum atomunda 3 °D-3 2S ve 4 2D-4 2S gecisleri icin
elektrik kuadrapol gecis olasiliklarini, Frozen-Core Hartree-Fock yaklagimini
kullanarak ve deneysel ge¢is enerjilerinden yararlanarak hesapladi. Weisheit ve
Dalgarno (1971), 4s-np (n=4, 5, ... , 16) gegisler i¢in gecis olasiliklarin1 model
potansiyel yaklasimi kullanilarak hesapladilar. Lindgard ve Nielsen (1977), potasyum
atomu igin elektrik dipol gecis olasiliklarini, osilator siddetlerini ve yasam siirelerini
sayisal Coulomb yaklagimi (NCA) ile elde ederek, n< 12, I< 4 seklinde tanimli her bir
alkali benzeri diziler igin hesapladilar. Aeschliman (1981), potasyum atomunda ns-4p
(n=6-15), nd-4p (n=5-13), nf-3d (n=7-14) seri ge¢isleri i¢in gegis olasilig1 degerlerini
olctiiler. Langhoff ve ark., (1985), potasyum atomu icin S, 2P ve 2D arasindaki gegis
olasiliklarin1 Hartree-Fock yontemini kullanarak hesapladilar. Hart ve Atkinson (1986),
potasyum atomunun S ve D seviyelerindeki yasam siirelerini iki foton uyarilmasindan
yararlanarak hesapladilar. Berends ve ark., (1988), potasyum atomunda 5P, 6P, 7P

seviyeleri i¢in uyarilmis lazer floresans teknigi ile yasam siirelerini hesapladilar. Celik



ve Ates (2008), atomik potasyumda bazi uyarilmis seviyeleri arasindaki gegisler igin
elektrik dipol gecis olasiliklarim1 en zayif bagli elektron potansiyel model teori
yontemini kullanarak hesapladilar. Glodz ve ark., (2008), notr potasyum atomu igin 5f,
6f, 7f ve 8f durumlar i¢in yasam siirelerini relativistic linearized couple-cluster metodu

ile Olctuler.
2.4. Rubidyum Atomu ile Tlgili Daha Onceki Calismalar

Hawkins (1969), rubidyum optiksel gecis olasiliklarini optiksel pompalama
yontemi ile 6lgt. Lindgard ve Nielsen (1977), rubidyum atomu igin elektrik dipol ge¢is
olasiliklarini, osilator siddetlerini ve yasam siirelerini nimerik Coulomb yaklagimini
(NCA) kullanarak n< 12, I< 4 seklinde tanimli alkali diziler i¢in hesapladilar. Caliebe
ve Niemax (1979), rubidyum 5 2S;/,- n2 P3;; ve 5 2S1- N2 Py, (6< n < 20) temel serileri
icin yliksek kararli spektrometre kullanarak osilator siddetlerini belirlediler. Gounand ve
ark., (1980), dogal uyarilmis 1sinimsal yasam siirelerini rubidyum atomu igin (9< n <
18) uyarilmis S ve D seviyelerinde Olgtiiler. Shabanova ve Khlyustalov (1984),
rubidyum atomunun 5 2Syj,- n? P3p,. 12 gegisleri igin osilator siddetlerini Hook Metodu
ile dlctiller. Langhoff ve ark., (1985), rubidyum atomu icin %S, P, °D arasindaki gecis
olasiliklarin1 Hartree-Fock yontemini kullanarak hesapladilar. Winjgaarden ve Sagle
(1992), Hanle Effect yonteminden yararlanarak rubidyum atomunun, n D3/, seviyesinin
yasam slirelerini  Olgtiiler. Kim (1998), rubidyum atomunda elektron c¢arpisma
Iyonlasma tesir kesitlerini hesapladi. Safranova ve ark., (2004), rubidyum atomu ns-n"p,
nd- n"p ve 6d-4f gegisleri igin elektrik dipol matris elemanlarini rélativistik high-order
many body perturbation teori yontemini kullanarak hesapladilar. Gomez ve ark., (2005),
rubidyumun 6s seviyesindeki yasam siirelerini MOT yontemi kullanarak olctuler.
Sansonetti (2006), rubidyum atomunu ve batin pozitif iyon durumundaki rubidyumlar
icin gegis olasiliklarini hesapladi. Sheng ve ark., (2008), rubidyum atomunun 5 D3/, ve 5
Ds;, seviyelerinin yasam siirelerini time-correlated single-photon-counting method

yontemi ile hesapladilar.



3. MATERYAL VE METOT

3.1. Alkali Atomlarin Genel Ozellikleri

Alkali atomlar periyodik tablonun birinci grubunda yer alan metallerdir.
Fransiyum disinda hepsi yumusak yapida ve parlak goriiniimdedir. Kolaylikla eriyebilir
ve ugucu hale gegebilirler. Bagil atom kiitleleri arttikga, erime ve kaynama noktalar1 da
diisiis gosterir. Diger metallere kiyasla, Ozkiitleleri de oldukga diisiiktiir. Hepsi
tepkimelerde etkin rol oynar. En yiksek temel enerji duzeylerinde bir tek elektron
bulundururlar. Bu elektronu ¢ok kolay kaybederek +1 yukli iyonlar olusturabildikleri
icin, kuvvetli indirgendirler. Is1 ve elektrigi ¢ok iyi iletirler. Suyla etkilesimleri ¢ok
guclidar, suyla tepkime sonucunda hidrojen gazi agiga ¢ikarirlar. 1 A grubunda yer alan
Li, Na, K, Rb, Cs ve Fr elementleri alkali metalleri olustururlar.

Lityum elementi 1817 yilinda Arfvedson tarafindan kesfedilmistir. Lityum
atomu dogada serbest halde olusmaz. Lityum elementinin 06zgiil 1s1s1 yiiksek
oldugundan 1s1 transferi uygulamalarinda kullanilmaktadir. Sodyum elementi ilk olarak
1807 yilinda Davy tarafindan izole edildi ve bilesikleri elde edildi. Sodyum elementi
giineste ve yildizlarda bol miktarda bulunmaktadir. Sodyum yerkabugunun yaklasik %
2,6’smu1 olusturur. Dogada en bol bulunan dérdiinct elementtir. Sodyum elementi bitiin
reaktif elementler gibi dogada serbest halde bulunmaz. Potasyum metalleri yer
kabugunda agirlikca en bol bulunan elementlerdendir. Potasyum daha ¢ok giibre
sanayisinde kullanilmaktadir. Potasyum elementi 6zellikle bitki gelisimi i¢in dnemli
olup toprakta 6nemli miktarda bulunmaktadir. Yer kabugunda yaklasik % 2,4 oraninda
bulunur. Rubidyum elementi ilk olarak 1861 yilinda Robert Bunsen ve Gustav
Kirchhoff tarafindan kesfedilmistir. Tuzlar aleve tutuldugunda karakteristik olan koyu
kirmizi rengini verir (Sansonetti, 2006). Rubidyum periyodik tabloda birinci ana
gruptaki alkali metaller grubundandir. Diislik enerji seviyesine sahip olan bu element
Paschen gosterimi ile iyi bir sekilde tanimlanabilir. Rubidyum atomu kiresel simetrik
yapiya sahip olup, kapali kabuk disindaki bir elektronu i1gimaya aktif bigimdedir ve
acisal momentumu 0, 1, 2... ve elektron spini 2 dir. Bunun sebebi yar1 bagl elektron
spinidir. Temel durumu S olan bir elektronun orbital agisal momentumu, sifirdir. Spin
orbital agisal baglasimindan dolay1 toplam agisal momentum kuantum sayist J='2 dir.
Bu baglasimdan dolayi birinci 1s1ma seviyesi Py, Ve 2 P, seviyelerine ayrilir. Her iKi

durumda kolaylikla gaz haline 1s1yabilir. 2 Py, ve 2 P, durumlarindan, 2 Sz, durumuna
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gegisler icin karakteristik dublet D1 ve D2 yayimlamalari olur. Rubidyum igin gegis
dalga boylar1 794.8 nm (D1 ¢izgisi) ve 780 nm (D2 ¢izgisi) seklindedir.

Sodyum ve potasyum dogada en c¢ok bulunan alkali metallerdir ve g¢esitli
bilesikler halinde bulunurlar. Alkali metaller termoniikleer fiisyon, magnetodinamik
jeneratorlerde, astrofiziksel ¢alismalarda, atmosferin ist tabakalari ile ilgili caligmalarda
yaygin olarak kullanilan elementlerdir.

Son yillarda notr ve iyonik sistemler igin yapilan spektroskopik ¢aligmalar ve
arastirmalar fizik ¢evrelerinde 6dnemli Slgiide ilgi ¢ekmektedir. Bazt modern deneysel
teknikler; osilator siddetlerinde, yasam siirelerinde ve gegis olasiliklarinin
belirlenmesinde daha hassas 6l¢iimler yapilmasina olanak saglamaktadir. Alkali metal
atomlarinin tam dolmamig dis alt elektron katinda yalmz bir elektron bulunur ve bu
elektron s orbitalindedir. Alkali metal atomlarmin spektrumu bu son yoriingedeki
elektronun kuantum halleri arasindaki gecisleri sonucu olusur. Alkali metal atomlarinin
son yoriingelerinde tek elektron bulundugundan, enerji seviyeleri hidrojen ve diger tek
elektronlu iyonlarin enerji seviyelerine benzemelidir. Ancak alkali atomlarda dis
elektron, yalniz ¢ekirdek alaninda degil, ayn1 zamanda i¢ alt katmanlardaki elektronlarin
yarattig1 alanda da hareket eder. Bu durumda alkali metal atomlarin enerji seviyeleri tek
elektronlu sistemlerden farklilik gostermektedir. Rydberg, alkali metal atomlarinin
spektrumlarinda hidrojen spektrumuna benzer birka¢ spektral seri kesfetmistir.
Rydberg, alkali metal atomlarinin spektral terimini hidrojen terimine benzer olarak, 3.1

denklemindeki gibi gostermistir.

R

)= (n+a)?

3.1)

Burada R, Rydberg sabiti, n bir tam say1 vea ise verilen bir seri igin sabit olan
bir duzeltme garpanidir. Formiilden de goriilecegi lizere bas kuantum sayisi (n) sonsuza

yaklastik¢a 3.1 denklemi,

[T(n)] %% (3.2)

n—oo

seklinde olur. Yani n’nin ¢ok biiyiik halleri icin alkali metal atomlarinin spektral

terimlerine dontistir. Rydberg, alkali metal atomlarin spektrumunda tig tiir spektral seri



kesfetmistir. Bunlar asal, keskin ve yaygin serilerdir. Bu seriler icin denklem 3.1’deki a
diizeltmesi, siras1 ile p, s, d harfleri ile gosterilir. Keskin ve yaygin serilerin Ust (ste
diistiigli de deneysel verilerle ispatlanmistir. Bu duruma gore sirasiyla asal, keskin ve

yaygin seriler s0yle yazilabilirler.

A +Rp)2 (3.3)
"B fs)2 (3.4)
B +Rd)2 (3.5)
Burada |s|>|p|>|d| seklindedir. Bu serilerin sinirlari,

- ﬁ (36)
. a7

seklinde yazilabilir. Burada (m) bir tam sayidir.
Daha sonralar1 yapilan calismalarda, Bergman spektrumun kirmizi Otesi
bolgesinde alkali metal atomlarinin bir serisini daha kesfetmistir. Bu seri Bergman veya

fundamental (temel) seri olarak adlandirilir. Bu seri

R
*=C——— 3.8
Y (n+1)? (38)
seklinde adlandirilir. Bu serinin sinirlari ise,
c-—_R (3.9)
(m+d)

3.9 denklemindeki gibi ifade edilir.



Eger ﬁ terimi  sembolik olarak nX seklinde gosterecek olursak, alkali

metal atomlarinin spektral serilerini asagidaki gibi yazabiliriz:

Asal seri, v¥=mS -nP
Keskin seri, v*=mP -nS
Yaygin seri, v*=mP -nD

Temel seri, v*=mD -nF

Alkali metal atomlar1 i¢in genel halde yukaridaki gibi yazilmig olan seri

formiilleri s6yle yazilabilir (Kulizade ve Tektunali, 1995).

1) Lil

- Asalseri  :nP-2S;(n=2,3,4,..)

Keskin seri : nS-2P; (n=3,4,5,...)
Yaygin seri : nD - 2P; (n=3, 4, 5,...)
Temel seri :nF-3D; (n=4,5,6,...)

2) Na |

- Asalseri  :nP-3S; (n=3,4,5,...
- Keskin seri : nS-3P; (n=4,5,6,...
- Yaygin seri : nD - 3P; (n=3, 4, 5,...
- Temel seri : nF-3D; (n=4,5,6,...

~ — ~ ~—

3)KI

- Asal seri :nP - 4S; (n=4,5, 6,...)
- Keskin seri :nS-4P; (n=5,6,7,...)
- Yaygm seri : nD -4P; (n=3,4,5,...)
- Temel seri  :nF-3D; (n=4,5,6...)
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4)Rb |

- Asal seri :nP-5S; (n=5,6,7,...
- Keskin seri :nP-5S; (n=6,7,8,...
- Yaygin seri :nS-5D; (n=4,5,6,...
- Temel seri :nD - 5P; (n=4, 5, 6,...

~ — ~ ~—

5)Cs |

- Asal seri :nP - 6S; (n=6,7,8,...)
- Keskin seri :nS-6P; (n=7,8,9,...)
- Yaygin seri : nD - 6P; (n=5, 6, 7,...)
- Temel seri  :nF-5D; (n=4,5,6,...)

3.2. Alkali Atomlarin Enerji Seviyeleri

Alkali metal atomlarin tam dolmamis dis alt elektron katinda yalniz bir s-
elektronu bulunur. Bu elektronun uyarilmasiyla ¢ok sayida bir elektronlu konfiglrasyon
elde edilir. Alkali metal atomlarin konfigiirasyonlarinin son yoriingeleri bir elektronlu
oldugundan, hidrojen ve diger bir elektronlu iyonlarin enerji seviyelerine benzemelidir.
Ancak alkali metal atomlarda tek dis elektron yalniz ¢ekirdek alaninda degil, ayni
zamanda i¢ alt katmanlardaki elektronlarin yarattig1 alanda da hareket eder. Bu durumda
alkali metal atomlarin enerji seviyeleri bir elektronlu atom ve iyonlarin enerji
seviyelerinden biraz daha farkli olmalidir. Alkali metal atomlarn spektrumu bu
elektronun kuantum halleri arasindaki gegisleri sonucu olusur. Alkali metal atomlarin

kararli hallerdeki enerjisi,

*2 2
e, = RZ% L RZo)?

n n

he (3.10)

denklemindeki gibi verilir.
Alkali metal atomlarin hepsinin i¢ elektron alt katinda (Z-1) sayida elektron

vardir. Bu elektronlarin hepsi c¢ekirdegi perdelerse, baska bir deyisle dis elektron
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atomun kalan kismina niifuz etmezse, perdeleme fonksiyonu, on= Z-1 olur. Bu terim

denklem 3.10° da yerine yazilirsa,

=-—hc (3.11)

nl

denklemi elde edilir. Bu durumda kiiresel simetrik alan yaklasiminda dis elektron
atomun kalan kismina niifuz etmezse alkali metal atomlarin enerji seviyeleri hidrojenin
enerji seviyesi gibi olmalidir. Ancak boéyle olmaz. Clnkl alkali metal atomlarda
bulunan dis elektron atomun kalan kisminin kiireselligini bozar ve kiiresel simetri
yaklasimi gegerliligini yitirir. Bu durumda alkali metal atomlarin enerji seviyeleri
hidrojen atomundan farkli olur. Hidrojen atomundan farkli olarak alkali metal atomlarin
enerji seviyeleri yoriingesel kuantum sayisina da baglidir.

Dis elektron atomun kalan kismina niifuz ederse, i¢ elektronlar c¢ekirdegi
tamamen perdelemedigi i¢in alkali metal atomlarin enerji seviyeleri hidrojenin enerji
seviyelerinden daha fazla farkli olur.

Alkali atomlarin kararli hallerinin enerji seviyesi

RZ*? RZ?
T ; ne=- 2
n* A) (n+

he (3.12)

seklinde verilir (Kulizade ve Tektunali, 1995).

Burada A= n'- n terimi kuantum kusuru olarak adlandirilir ve alkali metal
atomlarin  spektral serilerinin, hidrojenin spektral terimlerinden farkliligin1 ortaya
koyar. Dis elektron atomun kalan kismina ne kadar ¢ok niifuz ederse, kuantum kusuru o
kadar buydk olur.

Dis elektron, atomun kalan kismui tarafindan yalniz ¢ekirdegin ¢ekim durumuna
gore daha kuvvetli olarak c¢ekilir. Buna gore asal kuantum sayisinin verilen bir
degerinde alkali metal atomlarinin enerji seviyeleri bir elektronlu atom ve iyonlarin
enerji seviyesinden kiigiik olacaktir. Buna gore denklem 3.12’den n"<n veA <0
oldugu, yani kuantum kusur degerinin daima negatif oldugu goriiliir.

Dis elektron atomun kalan kismina niifuz etmedigi halde, kuantum kusuru

atomun kalan kisminin kutuplanmasi ile baglantilidir. Bu durumda kuantum kusuru,
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A 3Z*[1-1(1+1)/3n’ ]
da(1-1/2)(1+1/ 2)(1 +2)(1 + 3/ 2)

(3.13)

seklinde verilir. Burada Z* ¢ekirdegin etkin yUku, B atomun kalan kisminin kutuplanma
derecesidir. a, ise birinci Bohr yaricapidir. ifadeden goriildiigii Uizere kuantum kusuru
yoriingesel kuantum sayisina kuvvetli, asal kuantum sayisina ise zayif olarak baglidir.
Ancak 3.13 ifadesi s-elektronlari igin gegerli degildir. Bunun nedeni s-
elektronlar1 ¢ekirdege daha ¢ok yaklasir ve atomun kalan kismina daima nifuz eder.
Boylece p-elektronlari, d-elektronlarina goére, d-elektronlari da f-elektronlarina gore
atomun kalan kismina daha ¢ok yaklagirlar. Bundan dolay1 yoriingesel kuantum sayisi
blytdukge kuantum kusuru mutlak degerce azalir. Bu durumda S terimleri igin
kuantum kusuru daha buytk olur. Kuantum kusuru yoriingesel kuantum sayisina bagl

oldugundan n ve I’ nin verilen degerlerinde enerji,

2
o RC @14
(n +An|)

seklinde yazilmalidir. Kuantum kusuru yoriingesel kuantum sayisina kuvvetli, asal
kuantum sayisina ise zayif olarak baglhidir. Kuantum kusuru asal ve yoriingesel kuantum
sayilarina bagli oldugundan enerji degerleri (n) ve (l)’ ye baglilik gdostermelidir. Yani
alkali metal atomlarin enerji seviyeleri hidrojen atomunun enerji seviyelerinden farkli
olur. Bunun nedeni yukarida da belirtildigi gibi dis elektron atomun kalan kisminin
kiireselligini bozar ve kiiresel simetri yaklasimi gegerliligini kaybeder. Hidrojen
atomundan farkli olarak alkali metal atomlarin enerji seviyeleri son yorungedeki tek
elektrondan dolay1 yoriingesel kuantum sayisina da baghdir. Bu duruma gore alkali
metal atomlar1 i¢in asal kuantum sayisinin verilen bir degerinde c¢esitli ydriingesel
kuantum sayilarina karsilik gelen enerji seviyeleri {ist iiste gelmez. Dis elektron atomun
kalan kismina niifuz ederse i¢ elektronlar ¢ekirdegi tamamen perdelemedigi i¢in alkali
metal atomlarin enerji seviyeleri hidrojenden daha fazla farkli olur. D1s elektron atomun
kalan kismina ne kadar ¢cok nufuz ederse kuantum kusur o kadar fazla olur. Cizelge
3.1’de baz1 alkali metal atomlarma ait kuantum kusurlar1 verilmistir (Kulizade ve

Tektunali, 1995).
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Cizelge 3.1. Baz alkali metallerin kuantum kusur tablosu

Kuantum Kusurlari

1=0 1=1 =2 =3

Lil 0,412 0,041 0,002 0,000
Nal 1,373 0,883 0,100 0,001
Kl 2,230 1,776 0,146 0, 007

Cizelge 3.1’den de goriilecegi gibi kuantum kusuru yoriingesel kuantum sayisina
baglidir. Bunun yaninda atomdaki elektronlarin sayisi arttikca, enerji seviyelerinin
hidrojenin enerji seviyelerinden farkli olmasi nedeniyle kuantum kusuru artar. Sekil

3.1’de Lityum atomunun enerji diyagrami goriilmektedir.

nzSs nzp n2D n?F

Sekil 3.1. Lityum atomunun enerji seviyeleri

Sekil 3.1’de goriildigii gibi asal kuantum sayis1 n=2"ye karsilik gelen 2S ve 2P
terimleri birbirine gore olduk¢a kaymistir. Asal kuantum sayist n=3’e karsilik gelen 3S

ve 3P terimleri arasindaki kayma 2S ve 2P terimlerinin kaymasindan daha azdir. 3D
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terimi 3P terimine gore ¢ok kiigiik bir miktar kaymistir. Genel olarak bas kuantum
sayist arttikga P terimlerinin S terimlerine gore kayma miktari azalir; n’nin ¢ok buyik
degerlerinde ise kayma kaybolur. S terimlerinin ¢ok kaymasinin nedeni s-elektronlar
atomun kalan kismina daha c¢ok yaklagirlar, hatta ona niifuz ederler. Asal kuantum
sayis1 arttikca elektron ¢ekirdekten daha uzakta bulunur ve atomun kalan kismina
yaklagamaz. Bu nedenle dis elektron atomun kalan kismini bozamaz ve spektral terimler
hidrojen terimlerine yaklasir. Sekil 3.1°de Lityum atomunun spektral serileri
gorilmektedir. Bu terimleri incelersek:

1) Asal seri : n °P — 2 2S; n=2, 3, 4,... gecisine karsilik gelir. Bu serinin
spektral serileri hem salma olayinda hem de sogurma olayinda kullanilir. Asal seri
cizgilerinin sogurmada da bulunmasi bu serinin baslangi¢ seviyesi ve Lityum’un temel
seviyesi olan 2S seviyesine baglidir ve diisiik sicakliklarda atomlarin ¢ogu bu halde
bulunur. Asal ¢izginin birinci gizgisi (2 2P — 2 2S) rezonans ¢izgisi olup, lityum

spektrumundaki en siddetli ¢izgidir.

2) Keskin seri : n ’S—» 2 ?P; n=3, 4, 5,... gecisine karsilik gelir. Bu serinin
spektral ¢izgileri yalniz emisyonda bulunur. Bu serinin yukar1 seviyesi nS seviyeleridir.
S seviyeleri keskin oldugundan bu serinin spektral ¢izgileri de keskin olur. Bu nedenle

keskin ¢izgi olarak adlandirilir.

3) Yaygin seri : n °D — 2 %P ; n=3, 4, 5,... gecisine karsilik gelir. Bu seri de
yalniz emisyonda bulunur. Yaygin serinin hem yukari hem de asag1 seviyeleri yayilmis

oldugundan, spektral ¢izgileri de yayilmis olur.

4) Temel seri: n °F — 3 °D; n=4, 5, 6,... gecisine karsilik gelir. Bu seri yalniz
emisyonda olur. Dogal olarak bu serinin ¢izgileri de yayilmis olacaktir.

Alkali metal atomlarinin dis alt elektron katinda yalniz bir elektron vardir. Bu
elektronun yoriingesel ve spin momentlerinin karsilikli etkilesimi sonucunda hidrojen
atomunda oldugu gibi S terimlerinden bagka her bir terim iki terime pargalanir. Sonugta
spektral cizgiler iki veya daha fazla bilesene ayrilir; baska bir deyisle ince yapiya sahip
olurlar.

Bir elektronlu atom ve iyonlar icin spin-yoriingesel karsilikli etkilesme, spektral
terimlerin yarilmasina sebep olur. Bu durumda ¢ekirdegin etkin yukl, Z*= Z - g,;

yazilarak, iki komsu j+1 ve j enerji seviyelerinin farki,
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2r7 x4
AE=E, . -E, =@ Z" he (3.15)
n°(j+1/2)(j+3/2)

ile ifade edilir. Burada j=1 - 1/2 ve j+1=| + 1/2 oldugundan,

2r7 x4

n I(1+1)
olur. 3.16 denklemi ise asagidaki gibi yazilabilir:
AE=C ,(1+1/2) (3.17)

3.17 denklemindeki ¢,,; terimi dublet parcalanma faktoridir ve 3.18 denklemindeki gibi

ifade edilir.

c _ Ra’z* hc
" n® I+ +1/2

(3.18)

3.15 denklemindeki enerji seviyelerinin parcalanmasi ve 3.18 denklemindeki
dublet parcalanma faktorinin birimleri ¢cm™! birimindedir. 3.16 denkleminden de
goriildiigii gibi spektral terimlerin dublet parcalanmasi asal ve yoriingesel kuantum
sayilariin artmasi ile azalir.

Ornegin Na I i¢in alkali metal atomlarimin asal, keskin, yaygin ve temel serileri
Icin enerji seviyelerinin dublet yapis1 ve spektral serilerin ince yapilari asagidaki gibi

ifade edilebilir:

1) Asal Seri: n 2P°—» 325 n=3, 4, 5,... gecisinde meydana gelir. Bu serinin
bitiin cizgileri i¢in ayni olan asagi 3 2S terimi spin-yoriingesel karsilikli etkilesme
sonucu olarak par¢alanmaz; yukar1 terimlerin her biri ise iki seviyeye parcalanir. Asal
kuantum sayis1 biiyiidiikkge parcalanmanin degeri azalir. Boylece spin yorungesel
karsilikli etkilesim sonucunda asal serinin her bir spektral ¢izgisi iki bilesene pargalanir,

yani spektral dubletler meydana gelir. Ornegin Na I icin asal seri cizgilerinin ince yap1
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serileri ¢izelgesi sekil 3.2’deki gibi verilmistir. Cizelgeden goriildiigii gibi kisa dalga
boyu bolgesine dogru gidildikge, dubletlerin ¢izgileri arasindaki mesafe azalir ve n’nin

cok biiyilik degerlerinde dubletin ¢izgileri iist {liste diiger.

6 2P %

6 2P %p

5 2P %,

5 2P0,

4 7P %,

4 %P0,

3P %

3P,

A 4 A 4 A 4 A 4 VVYVYY 3 251/2

A — Dalga Boyu — A

Sekil 3.2. Na atomu asal ¢izgilerinin ince yapisi

2) Keskin seri: n2S —> 32P% n=4, 5, 6, ... gecisine karsilik gelir. Bu seri igin
yukar1 S terimleri parcalanmaz; bitlin cizgiler i¢in ayni olan 3 2P° terimi, 3 2P, ve
3 2P%;, alt seviyelerine pargalanir. Buna gore keskin serinin bitin ¢izgileri iki bilesene
ayrilir. Bu serinin spektral terimlerinin dublet yapisi tim ¢izgiler ig¢in ayni olan asagi
3 2P° teriminin dublet yapisina bagli oldugundan, spektrum boyunca dubletlerin cizgileri
arasindaki mesafe, yani dubletin genisligi degismez. Asagidaki sekilde Na | igin keskin
seri gizgilerinin ince yapisi verilmistir. Sekil 3.3’ten goriildiigii gibi, yukari terimlerin
asal kuantum sayis1 bas kuantum sayisina bagli olmaksizin, dubletlerin genisligi daima
ayni kalir. Spektrumun kisa dalga boylu bolgesine dogru, komsu dubletler aras1 mesafe

azalir
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7231

6 2S1

525y,

425y,

3 2P’

A 4 A 4 A 4 3 2P°l/2

A «— Dalga Boyu — A

Sekil 3.3. Na atomu keskin ¢izgilerinin ince yapist

3) Yaygin seri: n 2D — 3 2P% n=3, 4, 5, ... gegislerine karsilik gelir. Spin-
yoriingesel etkilesme sonucunda n 2D terimlerinin her biri n ’D 3o Ve N D 5
seviyelerine pargalanmaktadir. 3 2P° terimi ise 3 2p° ,ve 3 2P°gp par¢alanmaktadir.
Fakat A j= 0, £1 secim kuralina gore spin yoriingesel karsilikli etkilesme sonucunda
yaygin serinin her bir ¢izgisinin ii¢ bilesene parcalandig1 gosterilebilir.

Genel olarak alkali metal atomlar1 igin n D g seviyeleri n Dy seviyelerinden
asagida (n 2Dj terimlerinin enerji seviyelerinin dogru dizilisi) yerlesir. Fakat K | ve Na |
icinn Dy seviyelerin D)y seviyelerinden yukarida yerlesir. Bu nedenle sekil 3.4’te

n D 3, seviyeleri n ?D s, seviyelerinden yukarida gdsterilmistir.
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4 2Dg,
4 2Dsp

32Dap

32Dsp

3 2P’

v A 4 °
3P

A — Dalga Boyu — A

Sekil 3. 4. Na atomu yaygin seri ¢izgilerinin ince yapisi

4)Temel seri: n 2F° —» 3 2D; n=4, 5, 6,... gecislerine karsilik gelir. Spin
yoriingesel karsilikli etkilesme sonucunda n 2F° terimlerinden her biri n 2F%;, ve n 2F%,
seviyelerine, n 2D, ve n 2Dsy, seviyelerine pargalanir. Yaygin seride oldugu gibi her bir
spektral cizgi ii¢ bilesene ayrilir. Ancak Na | i¢in n 2F%;, ve n 2F%, seviyeleri pratik
olarak birbirinin iizerine diistiiglinden her bir ¢izgi iki bilesene ayrilmis olur. Temel seri
igin enerji seviyelerinin par¢alanmasi ve spektral cizgilerin ince yapisi sekil 3.5 te

gosterilmistir (Kulizade ve Tektunali, 1995).
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6 2F°52, 30

5% 5/2,3/2

42F 5/2,3/2

3 2Dsy2
\ 4 \4 V} 3 2D3/2
A «— Dalga Boyu — A

Sekil 3. 5. Na atomu temel seri ¢izgilerinin ince yapisi

3.3. Istma Teorisi

Klasik elektrodinamik kanunlarina gore ivmeli hareket eden serbest elektrik yik
sistemi, siirekli olarak enerji yayinlar. Buna gore sistemin birim zamanda biitiin yonlere

yayiladig1 enerji,

2

2
e

e (3.19)

dZDL 2 [, |dQ,

dt?| 3¢ |dt? | 180¢° | dt’ |

denklemi ile verilir. Burada (D) sistemin elektrik dipol momenti, i manyetik momenti
ve Q. sistemin kuadrapol momenti tensorudir. Buna gore sistemin yayiladig1 enerji
birbirinden bagimsiz {i¢ terimden ibarettir. Birinci terim elektrik dipol yayinlamayi
gosterir. Ikinci ve {igiincii terimler sirasiyla manyetik dipol ve elektrik kuadrapol

yayinlamalar1 tanimlamaktadir (Kulizade ve Tektunali, 1995).
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3.3.1. Dipol yayinlamasi

Dipol yaymlamasi sistemin elektrik dipol momentinin zamana gore degisimi ile
ilgilidir. Kdtlesi elektronun kiitlesine gore ¢ok biiyiik olan pozitif ¢ekirdegi durgun
kabul edersek ve negatif yiiklii elektronlar1 ise ¢ekirdek etrafinda kapali yoriingelerde
hareket ettigini diisiiniirsek, bu sisteme dogrusal harmonik osilatér gibi bakilabilir. Bu

durumda osilatorin birim zamanda yayinladigi enerji 3.19 denkleminden,

2

d’D
dt?

2

(3.20)

seklinde verilir. Bir proton ve bir elektrondan olusan sistemin elektrik dipol momenti,

D=er seklinde ifade edilir. Burada r, elektronla ¢ekirdek arasindaki mesafedir. D=er

ifadesini 3.20 denkleminde yerine yazarsak,

2

dr
dt?

2
3c?

g, (D) (3.21)

. I d? . . . - .
denklemi elde edilir. Burada d—tr ifadesi elektronun ivmesidir. Elektronun lineer

harmonik saliniminin r = a cos ot ile ifade edildiini disiinelim. Bu durumda elektrik
dipol momenti D = e.a cos wtseklini alir. (e.a) terimine Dy dersek D = Dy cos ot
seklinde yazilabilir. Burada Dg elektrik dipol momentinin en biiyiik degeridir. D= Dy c0S

ot degerini 3.20 denkleminde yerine yazarsak,
2 4 2 2
gf(D)zg?m ID,| cos? wt (3.22)

denklemi elde edilir.

Osilator stirekli radyasyon yayiladigindan salinimi zamanla séner. Bu durumda
osilatoriin ¢esitli anlarda yayimnladigi enerji farkli olacagindan, ortalama enerji
almmmalidir. Bu durumda 3.22 denklemindeki < cos® wt > terimin ortalama degeri
almmalidir. < cos®* wt >= 1/2 oldugu dikkate alinirsa, osilatoriin yaymladig: ortalama

enerji,
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1
& (D) =¥(04 ID,[ (3.23)

denklemi ile verilir. 3.23 denklemindeki w teriminin degerinin w=2rf oldugu dikkate

alimirsa ve w degeri 3.23 denkleminde yerine yazilirsa,

16m*f*

Sf(D):?

D, (3.24)

3.24 denklemi elde edilir. Kuantum mekaniginde klasik dipol momentinin genligi Dg’a
karsilik gelen ayrik k-i gecisinin dipol momenti Dy kullanilir. Dy = 2 Dy yazilabilinir.
Bu durumda birim zamanda k-i gegisine karsilik gelen f;; frekansinda bir osilatériin

ortalama yayinlama enerjisi,

64n’
& (Dy) :3—“f4 D[ (3.25)

C3
3.25 denklemi ile verilir. Do = e.a terimini 3.24 denkleminde yerine koyarsak,

16m%e?

@ (3.26)

g (D)=

denklemi elde edilir. f frekansinda enerji yayinlayan osilatorlerin sayis1 Ny, ise, dipol

yayinlamasi i¢in birim hacmin yayinlama giicii,

16m*e?
?azf‘lNy (3.27)

& (D) =
ile verilir. Osilatorlerin salinimi zamanla soniimlii oldugundan enerji yaymlamasi yalniz
belli bir monokromatik (f) frekansinda degil, belirli frekanslar araliginda olur. 3.24
denklemini f frekansli fotonlarin ortalama enerjisine bélersek, birim zamanda
yayinlanan fotonlarin sayisini buluruz. Bu durumda birim zamanda yayinlanan foton

sayi1sl,
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sf(D) 167’ 3| |
0

3.28
hf  3hc® (3.28)

denklemi ile verilir (Kulizade ve Tektunali, 1995).

3.3.2. Manyetik dipol yayimlamasi

Manyetik dipol yayinlamasi sistemin manyetik dipol momentinin zamana gore

degisimi ile ilgilidir. Manyetik dipol momenti,

2 |d%p

sl (3.29)

f(H)_

denklemi ile verilir. Burada (i) sistemin manyetik dipol momentidir. Bu momenti
D = e.a cos ot terimine benzewsekilde, [ = fi, cos ot seklinde yazabiliriz. Burada i,
manyetik dipol momentinin en biyik degeridir. Birim zamandaki osilatoriin ortalama

manyetik dipol yayinlamast i¢in,

1675 £4

o () =1 i (3:30)

denklemi elde edilir. Bu durumda birim zamanda manyetik dipol yayinlamasi nedeniyle

yayinlanan fotonlar1 sayisi,

g 16w, 1—p3
e T o3

seklinde olur. k - 1 gecisi i¢in manyetik dipol yayinlama enerjisi,

& (W) = fy |“’k|| (3.32)

denklemi ile verilir. Burada (uy,) k - i gecisine karsilik gelen manyetik dipol
momentidir (Kulizade ve Tektunali, 1995).
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3.3.3. Elektrik kuadropol yayinlamasi

Iki aym fakat zit yonlii dipol bir kuadropol meydana getirir. Elektrik yikinin
kuadropolun uzunlugunun karesi ile ¢arpimina, sistemin kuadropol momenti denir.
Elektrik kuadropol yayinlamasi sistemin kuadropol momentinin zamana gore
degisiminden meydana gelir.

Birim zamanda k-i gegisine karsilik gelen ortalama kuadropol yaymlama enerjisi,

d3
£, (Q) = ——p (L2

2 3.33
180c® * dt® ) (3.33)

denklemindeki gibi verilir. Burada Qg kuadropol momenti tensortdr.

Birim zamanda k — i gegisine karsilik gelen ortalama kuadropol yayinlama
enerjisi,
£ (Qu) ==+ To|Qul (3.34)

denklemi ile verilir. Burada (Qxi), k — 1 gecisine karsilik gelen kuadropol momentidir.

k— i gecisine karsilik gelen kuadropol yayinlamasi i¢in yayinlanan fotonlarin

sayisi,
€ 32r°
: é]?k.) -2 £2(Q [ (3.35)
ki

denklemi ile verilir (Kulizade ve Tektunali, 1995).

3.3.4. Elektrik dipol, manyetik dipol, elektrik kuadropol gecis olasiliklarinin

karsilastirilmasi

k-i kendiliginden dipol ve kendiliginden manyetik dipol gecislerinin

olasiliklarinin orani 3.36 denklemi ile verilir.
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AiD) 108 (3.36)
Ay (1)

Bu orana gore kendiliginden dipol yayinlamasinin olasilifi, kendiliginden manyetik
dipol yayinlanmasi olasiligindan milyon kere buyiktir. Buna gore ¢ogu durumda
manyetik dipol yayinlanmasi dikkate alinmayabilir. Ayrik k-1 gegisi i¢in kendiliginden

dipol ve kendiliginden kuadropol gegislerinin olasiliklarinin oranlari,

Aki(D) z107 (3.37)
Aki (Q)
A 19 (3.38)
A Q)

seklinde verilir. Buna gore kendiliginden elektrik kuadropol yayinlamasi olasiligi,
kendiliginden manyetik yayinlamasinin olasiligindan on defa, kendiliginden dipol
yayinlamasiin olasihigindan ise on milyon defa kigiktir (Kulizade ve Tektunali,
1995).

3.4. Gegis Olasiliklar ve Osilator Siddetleri

Bir atomun temel ya da uyarilmis seviyedeki atomik enerji degeri bilinirse,
atoma ait bircok fiziksel ve kimyasal 6zellik hesaplanabilir. Astrofizik, plazma fizigi,
termoniikleer fisyon arastirmalari, laserlerle izotop ayirma ve laser sistemlerinin
gelistirilmesi gibi konular atomik spektroskopide olduk¢a yogun ¢alisilan ilgi alanlarini
olusturmaktadir. Temel atomik verilerin kullanildigi bu alanlarda atomlarin gegis
olasiliklari, osilator siddetleri ve yasam siireleri gibi fiziksel 6zelliklerin dogru olarak
belirlenmesi olduk¢a Onemlidir. Ayrica bu oOzellikler olduk¢a duyarli olarak
hesaplanabildigi i¢in kullanilan teorik siirecin dogrulugunu da gostermektedir. Gegis
olasiliklar1 atomik spektroskopide en 6nemli parametrelerden biridir.

Cok elektronlu sistemlerde uyarilmis ve yiliksek uyarilmig seviyelerin gecis
olasilig1, osilator siddeti ve yasam siireleri gibi fiziksel parametrelerin hassas olarak
belirlenmesi atomik spektroskopide yogun calisilan konular arasindadir.

Gegis olasiliklar1 kendiliginden emisyon durumlarinda, plazma fiziginde, lazer

arastirmalarinda ve ayni zamanda astrofizikte 6nemli rol oynar. Birgok Kkinetik
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stireclerde guvenilir verilere ihtiyag duyulmaktadir. Gegislerin siniflandirilmasinda ve
asil olarak enerji seviyelerinin belirlenmesinde, laboratuar ¢alismalarinda onemlidir
(Hamdi ve Nessib, 2005). Osilator siddetleri ve radyoaktif yasam siireleri, Rydberg
serileri fizik biliminde astrofizik, uzay fizigi, fiisyon reaksiyonlari, lazer izotoplarinin
ayrilmasi gibi pek ¢ok alanda kullanilmaktadir (Wiese, 1978).

Ancak son yillarda yapilan caligmalar itibariyle alkali atomlarin osilator
siddetleri, gecis olasiliklar1 ve yasam siireleri hakkinda calismalar artmistir ve farklh
yontemlerle hesaplanmaya baslanmistir. Gegis olasiligi hesaplamalarinda literatiirde
yaygin olarak kullanilan yontemlerden bazilari, Single Konfigurasyonel Hartree-Fock
Yontemi (SCHF), Konfigiirasyon Etkilesmesi Yontemi (Cl), R-Matrix yontemi,
Kuantum Kusur Orbital Yontemi, Multikonfigurasyonel Hartree-Fock Ydntemi
(MCHF), Multikonfigurasyonel Dirac-Fock Yontemi (MCDF), En Zayif Bagli Elektron
Potansiyel Model Teori (WBEPMT) seklinde siralanabilinir.

3.4.1. Gegisler ve Einstein katsayilari

1916 yilinda Einstein, tesadiifi olaylarin istatistik bagli olmamas1 prensibine gore
yayinlama ve sogurmanin gecis olasiliklar1 teorisini vermistir. Bu teoriye gore atomun
radyasyon sogurmasi ve yayinlamasi ani olaylar olup, birbirine bagli olmayarak
meydana gelir. Atomun radyasyon sogurmasi ve yayinlamasi olaylarinin esas
karakteristigi, onlara karsilik gelen gegislerin olasiligidir (Kulizade ve Tektunali, 1995).

Herhangi iki j ve i ayrik enerji seviyeleri arasindaki gegisler esnasinda belirli bir
monokromatik foton enerjisi yayinlanir veya sogurulur. Eger j seviyesinin enerjisi i
seviyesinin enerjisinden biyukse E;> E; ise, j— i gegisinde hfji foton enerjisi sogurulur.
Einstein’e gore j seviyesinden i seviyesine kendiliginden ve mecburi olmak iizere iki
tiir gecis miimkiindiir. Ayrica bu iki gecis disinda bir {igiincii gegis olarak sogurma

gecislerinden bahsetmek miimkiindiir.

3.4.2. Kendiliginden gecisler

Kendiliginden gecisler ve onlara karsilik gelen kendiliginden yayimlamalar dis
etkilere bagli olmadan atom sistemlerinin i¢ kanunlarina uygun olarak meydana gelir.
Bu gegisler tesadiifi olaylar oldugundan verilen bir hacim elemanindaki ¢esitli atomlar

cesitli anlarda ve birbirlerine bagli olmayarak enerji yayinlarlar.
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E;
NV hy
E;

Sekil 3. 6. Kendiliginden gegis

Bunun disinda kendiliginden yayinlama istenilen yonde ayni olasilikla kendini
gosterir. Boylece kendiliginden yayinlama monokromatik olmayan, yonlendirilmemis
ve polarize olmamig yaymlama olarak ifade edilebilir.

Birim hacimde N sayida ayni tiir atom oldugunu varsayalim. Bu atomlar ¢esitli
kuantum hallerine goére (uyarilmis enerji seviyelerine gore) dagilmistir. Birim zamanda,
birim hacimde j—i kendiliginden gegislerin sayis1 st j seviyesinde birim hacimdeki

atomlarin sayis1 N;j ile orantili olacaktir. Yani,
ken _
Z:" = AN, (3.39)

ifadesi yazilabilir. Burada oranti katsayist A, j—i kendiliginden ge¢isin Einstein

katsayis1 olarak adlandirilir. Yukaridaki formiilden kendiliginden gecis olasiligi,

ZI_(_en
A= Zi (3.40)
Nk

biciminde olur. Denklem 3.40’tan goriildigi gibi j—i kendiliginden gecis olasiligi,
birim zamanda, birim hacimde uyarilmis halde olan Ex enerjili bir atoma karsilik gelen,
kendiliginden yayimnlanan f; frekansli fotonlarin sayisidir. Kendiliginden gegislerin

Einstein katsayisinin birimi zaman biriminin tersi olacaktir (Kulizade ve Tektunali,

1995).
3.4.3. Mecburi (uyarilmis) gecisler
Elektromanyetik dalgalarin madde ile karsilikli etkilesmesi sonucunda da

atomlar enerji yayinlayarak iist seviyelerden alt seviyelere gegebilirler. Bu mecburi

gecislerde yayimlanan fotonlarin ve bu yayinlamaya neden olan fotonlarin frekansi, fazi,
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yayllma yonii ve polarizasyonu tamamiyla aynidir. Buna gore mecburi yaymlama;
monokromatik, koherent, yonlenmis ve polarize olmustur. Bu nedenle mecburi
yayimlamada uyarilmis gegislere neden olan bir dis elektromanyetik radyasyonun siddeti
artar. Yani radyasyon yayinlayan atomlarin enerjisi, dis elektromanyetik radyasyona
verilir.  Uyarilmis  yayinlamanim  bu  06zelligi, elektromanyetik  dalgalarin
siddetlendirilmesinde kullanilir. Dogal olarak; birim hacimde, birim zamanda j—i
uyarilmig gegislerinin sayisi, j seviyesindeki atomlarin sayisi Nj ve dis radyasyon

alaninin hacim yogunlugu pj; ile orantili olacaktir.

Z;y = Bji N iiPji (3.41)

]

Burada Denklem 3.41’den goriildiigii gibi B, j—i uyarilmis gegisinin Einstein
katsayisi, B;p; ise uyarilmig gecisin olasihgidir. j—i uyarilmis gecisinin Einstein

katsayis1 ve olasiligi i¢in,

12%
B, =——- (3.42)
p. N.
N J
7

]

ifadeleri yazilabilir.

Boylece j—i wuyarilmis gegisinin Einstein katsayisi birim hacimde, birim
zamanda j uyarilmis haldeki bir atoma ve dis radyasyon alaninin bu gegise karsilik
gelen fj frekansinda bir radyasyon yogunluguna karsilik gelen uyarilmis gegcislerin
sayisidir. O halde j—i uyarilmis gegisinin olasiliginin birim hacimde, birim zamanda j

uyarilmis haldeki bir atoma karsilik gelen uyarilmis gecislerin sayist oldugu agiktir

(Kulizade ve Tektunali, 1995).
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Sekil 3.7. Mecburi gegisler

3.4.4. Sogurma gegcisleri

Atomlar iizerlerine diisen 151k fotonlarimi sogurarak alt seviyelerden {ist
seviyelere gegebilirler. Sogurma gecislerinin sayist dis radyasyon alaninin spektral
yogunluguna baglidir. Bu nedenle sogurma uyarilmig bir durumdur. Dis radyasyon alani

olmazsa sogurma gecisleri meydana gelmez. Birim hacimde, birim zamanda i— j

gecisinde sogurulan fotonlarin sayisi, i seviyesindeki atomlarin sayist N; ve dis

radyasyon alaninin spektral yogunlugu p;; ile orantili olacaktir. Buna gore,

ij"g =B;Nip; (3.44)
Z¢

B, =~ 2 (3.45)

Pj N;

sogurma i¢in Einstein katsayisi,
z*

Bip; = I\JI (3.46)

ifadesi ise i — j sogurma geg¢isinin olasihigidir. Goriildiigii gibi i — j sogurma gegisi
icin Einstein katsayisi, birim hacimde, birim zamanda i uyarilmis halinde olan bir atoma
ve fji frekansinda birim radyasyon yogunluguna karsilik gelen sogurma gecislerinin
sayisidir. Ayni i — j gecisin olasiligr ise birim zamanda, birim hacimde i uyarilmisg
halinde olan bir atoma karsilik gelen i — j gegislerinin sayisidir. Sogurulmanin tersi
kendiliginden yayinlama degil, mecburi yayinlamadir. Sogurma ve mecburi yayinlama
dis radyasyon alaninin yogunluguna baghdir; fakat kendiliginden yayinlama dis

radyasyon alanmin yogunluguna bagli degildir. Sogurmada her bir elemanter durum
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(her bir i = j gecisinde) dis radyasyon alaninda fj; frekansl fotonlarin sayisi bir eksilir.

Uyarilmis yaymlamada ise (j— i gegisinde) bir artar (Kulizade ve Tektunali, 1995).

"NV hy

E;

Sekil 3. 8. Sogurma gegisleri
3.5. Elektrik Dipol Gegis Olasihig

yjm kuantum sayilariyla tanimli bir enerji seviyesi iley')'m' kuantum sayilariyla

taniml farkli bir seviye arasindaki elektrik dipol gecis olasiligi,

64n‘e’a ’c° J 1] ’
A, =——0 " SZ . (3.47)

seklinde verilir. Burada S niceligi elektrik dipol ¢izgi siddeti olarak bilinir ve genel

anlamda,

s 1 v ) (3.48)

seklinde ifade edilir (Shortley, 1935). Eger goz Oniine alman sistemde yp’ J' M’
durumundan y J seviyesinin tiim M durumlarina toplam gecis olasiligi ile ilgileniliyorsa

gecis olasilig ifadesi,

A

_64n'e’a,’ 6’ sy J 1 2_ 64n’e’a,’ o
i 3h (20 +1)

|2 ea o g (3.49)
3h Mg \ -M q M

olarak yazilir.
Bilinen fiziksel sabitlerin uygun birimlerde degerleri kullanilarak gegis olasiligt

ifadesini,
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o= ?Z‘i";ogf Sr=2,0261.10° ° 1 (3.50)
seklinde yalin bir sekilde s6z konusu iki seviye arasindaki enerji farkina ve S, elektrik
dipol ¢izgi siddetine bagl olarak yazabiliriz. Gegis olasiligi hesaplamalarinda yapilmasi
gereken ilk is ¢izgi siddetinin dogru olarak belirlenmesidir. Cizgi siddetleri gz Onine
alman atomik sisteme, gegerli olan ciftlenim sekline ve elektronlarin enerji seviyeleri
arasindaki gecis tipine gore belirlenir (Cowan, 1981). Bilindigi gibi hafif atomlarda LS

ciftlenimi, agir atomlarda ise JJ ¢iftlenimi baskindir. Peryodik sistemdeki bir ¢ok
element bu ciftlenimlerden farkli olarak ara ¢iftlenimlerle tanimlanabilmektedir. Her

ciftlenimde ¢izgi siddeti ifadesi farkli ifade edilir.
3.5.1. Tek elektron gegisleri

LS ¢iftleniminin baskin oldugu bir sistemde iki uyarilmig seviye arasindaki tek

bir elektron gecisi i¢in ¢izgi siddeti ifadesi,

@

[(-ouLy,ly)L(Ss,)S]9)

JSis =([(ouly )L (--S8,)S ]9y
L+S+J'+1 L S ‘J
SSl ss( 1) [Jv ] {J' 1 L’}« 0‘1L1’| L|

T Ls J|(L I, L
_8%'-151 oy L3S 53( 1)SJ o [J J L L]l/z{ "1 L }{ 1 L' IVZ}PI(ZJi?Z

®

(oL 1)L (3.51)

olarak verilir (Cowan, 1981).

Temel seviyeden uyarilmis seviyelere olan gegisler i¢in ise ¢izgi siddeti ifadesi,
JSis =(ouly, 8, 3[r | gLy, 1, 1,)L'SY)
=85 (1) (n [L,, L', 9,3]) Y (3.52)

LS (L, L L
I LS{
X{J’ 1 L’HL’ 1, (a5,

I"a,'L,'S, )Pl(ll
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seklinde verilir. Her iki ifade de agisal katsayilara ve radyal gecis integrallerine baglh

olarak ifade edilmektedir. P|1(1|2) ifadesi, radyal ge¢is integrali ya da ge¢is matris elemani

olarak adlandirilir ve asagidaki denklem gibi ifade edilir.

PO = (nl|r®||nT) :<|||c<l>|||'>T P, (r) rP. (r)dr
m (3.53)

| 1/2 I <
= (LI [0 ) 0]] P, (1) TP (r)dr

Burada I+1+I' toplamu ¢ift say1 olmadikga ve {i¢ ag1 bagintisin1 saglamadikca 3-]

sembolii sifir olur. Yani | = | + 1 olmadik¢a P”(.l) =0 olur. 3-j sembolii basitlestirilerek,

»] @

nin'l

8 L, (D) (1) j P, (1) rP, (n)dr=(-1)"' P9 = —p® (3.54)

biciminde elde edilir. Burada I, | ve I' *niin en biiyiik degerli olanin1 gostermektedir.
I'=1 + 1 ifadesi |lS) ve |l'Sj ") seviyelerinin zit pariteye sahip olduklarin1 gosterir. Bu
sonug elektrik dipol gegislerinin bir parite degisimi igerdigi genel sonucuyla tutarlidir.

Cok elektronlu atomlarda sifir olmayan, Dgp, matris elemanlar1 elektronun sadece nl ve
n'l' farkli kuantum sayili konfigiirasyonlara ait iki baz fonksiyonundan kaynaklanir.
Matris elemant daima Plgl) carpanini igerir. | ve I" ise daima I'=| £+ 1 sartin1 saglamalidir.

Gegis matris elemaninin radyal kismi1 radyal integrallere bagli olarak,
[PyrP, dr =D ()Y PP (3.55)
0
seklinde ya da Condon ve Shortley’in indirgenmis matris eleman1 seklinde,

o =l ||r|\|'>=(4|>2—1)‘”2T P, rP dr =(-1)" |1 @2 -] P (3.56)

denklemindeki gibi verilir (Celik, 2005; Tekeli, 2008).
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3.6. Radyal Integralleri Hesaplama Yontemleri
3.6.1. En zayif bagh elektron potansiyel model teori

En zayif bagh elektron potansiyel model teori atomik yapi1 hesaplamalarinda
kullanilan yar1 deneysel bir yontemdir. Bu yontem ilk olarak Cinli kimyaci1 Zheng
tarafindan ortaya atilmistir (Zheng, 1986; Zheng ve ark., 2001-a-c). Atomik ya da
molekiler yapilardaki elektron yerlesimleri uyarilma ve iyonlasma enerjileriyle ilgili
birgok fiziksel 6zellik hakkinda dogru bilgiler vermektedir. Hem uyarma hem de
iyonlagma silirecinde en az enerjiyle uyarilacak ya da iyonlasacak elektron, sisteme en
zayif bagh olan elektrondur ve bu siire¢ icerisinde 6nemli rol oynamaktadir. Atomik ve
molekdler sistemlerde bircok fiziksel ve kimyasal 0zellik sistemdeki en zayif bagh
elektronla ilgilidir ve bu sistemlerdeki elektron gegislerine karsilik gelen uyarilma ve
iyonlasma gibi bazi atomik ya da iyonik 6zellikler en zayif bagl elektronun davranigina
gore belirlenebilmektedir. Bu teori, ¢ok elektronlu bir sistemde bulunan tiim elektronlari
sisteme en zayif bagl bir elektron ve sisteme en zayif bagli olmayan diger elektronlar
olarak ayirma temeline dayanir. Boylelikle secilen sistemde en zayif baglh elektronun
durumu tek elektron problemine benzetilmektedir (Zheng, 1988, Zheng ve ark., 1991,
1994, 2003). Béyle bir diisiinceye ornek olarak 1s22s?2p® elektronik konfigiirasyonuna
sahip Azot atomu verilebilir. Bu konfigiirasyondaki ii¢ adet p elektronu 6zdestir ve
bunlar1 birbirinden ayirt etmek miimkiin degildir. Boyle bir sistemde uyarma ya da
iyonlagsma isleminde ilk once bu p elektronlar1 uyarilacak ya da iyonlasacaktir. Bu
sebepten dolay: ilk uyarilmis ya da iyonize olmus elektron ntr Azot atomunun en zayif
bagh elektronu olacaktir. 1s22s?2p® ns konfigiirasyonunda ns durumundaki elektronu en
zayif bagh elektron olarak tammlanirken diger 1s?25°2p® elektronlar1 en zayif bagli
olmayan elektronlar olarak gbéz Oniine alinmaktadir. Bu teoride en zayif bagli olan
elektronun cekirdek ve en zayif bagli olmayan diger elektronlarin olusturdugu ortalama
merkezsel bir potansiyelde hareket ettigi kabul edilir. Boylelikle cok elektrona sahip
sistemler tek elektronlu sistemmis gibi g6z Oniine alinabilmektedir. En zayif bagh
elektron potansiyel model teoride sadece sisteme en =zayif bagli elektronla
ilgilenildiginden sistemdeki diger elektronlarla ilgili karmasik hesaplamalardan
kagmilmaktadir. Cok elektronlu bir sistemin tek elektron problemine benzetilmesi
atomik Ozelliklerin diizenliliklerinin arastirilmasinda bazi kolayliklar saglamaktadir.

Ayrica bir atomun toplam dalga fonksiyonu, toplam enerjisi ve atomik enerji seviyeleri
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arasindaki gecisler gibi bir¢cok spektroskopik 6zellik sisteme en zayif bagl elektronun
davranisi igersinde ele alinabilmektedir. Boylelikle karmasik c¢ok elektron problemi
basit analitik tek elektron problemine indirgenebilmektedir (Celik, 2005; Tekeli, 2008;
Ates, 2010).

En zayif bagh elektron cekirdek ve sisteme en zayif bagli olmayan diger
elektronlar tarafindan olusturulan bir potansiyel alanda hareket eder. Bu potansiyel alan
iki kisma ayrilabilir. IIk potansiyel Coulomb potansiyeli ikincisi ise elektrik dipol
potansiyelidir. En zayif bagl elektron atomik cekirdegi kutupladigindan dolayr bir
elektrik dipol moment olusur. Olusan bu elektrik dipol moment en zayif bagh
elektronun davranmigini etkiler ve elektrik dipol moment tarafindan sistem igin

olusturulan potansiyel fonksiyonu,

N rﬁz (3.57)

seklinde tanimlanabilir. Bu durumda toplam potansiyel,

V(r) = _ZT*+r.£2 (3.58)

seklinde verilir. Buradaki B parametresi,

_[d(d+1)+2d1]

> (3.59)

olarak tamimlanir (Zheng, 2000). Bu toplam potansiyel kullanilarak en zayif bagh
elektronun Schrodinger denklemi,

—lvf N —Z N d(d +1)2+ 2d1 —— (3.60)
2 r 2r.

olarak yazilabilir. Burada ilk terim en zayif bagli elektronun kinetik enerjisini, ikinci

terim Coulomb potansiyelini ve Ugiinct terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan
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elektrik dipol potansiyelini gdstermektedir. Ifadedeki, r; en zayif bagl elektron ile
cekirdek arasindaki uzaklik, [; yoringe agisal momentum kuantum sayisi, Z* ve d
bilinmeyen parametrelerdir (Zheng, 2000).

Buradaki d niceligi, etkin bas kuantum sayisiin ve etkin yoriinge agisal
momentum kuantum sayisinin belirlenmesinde gerekli olan bir parametredir. En zay1f

bagli elektronun dalga fonksiyonu genel olarak,

\Vi(ri’ei:(l)i) = Rn*r (I’i)YLm(ei,(pi) (3.61)

1(1+1)

biciminde yazilir. Radyal denklemin ¢6ziimiinde

1" (1" +1)

2r?

merkezcil potansiyelinin

yerine, ifadesi yazilmaktadir. Hidrojen atomu problemine benzer olarak en

zayif bagli elektron icin tek elektron Schrodinger denkleminin ¢6zumd,
2t ¢ 22T
w:Cexp(—Fjr' LG'*_ﬁ_l(T) Y, . (6,0) (3.62)

seklinde ifade edilir. Burada C normalizasyon katsayis1 olup,

»7* I"+3/2 o’ -1/2
c=| £ U (SR
n (n"=1"=1)!

(3.63)
olarak verilir ve ifadedeki n*, I* ve g,
*=|+d (3.64)
n*=n+d (3.69)
e (3.66)

seklinde tanimlanmaktadir. Denk. 3.66 ile tanimlanan €, en zayif bagl elektronun

iyonlasma enerjisi olup, Z*; etkin ¢ekirdek yikinu ifade etmektedir. n* ise en zayif
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bagl elektronun kutuplanma etkisini hesaba katan etkin bas kuantum sayisini
gostermektedir (Celik, 2005; Tekeli, 2008).
Radyal fonksiyon icin,

T|R(r)|2 r’dr=1 (3.67)

normalizasyon sart1 kullanilarak ve (3.68) ifadesinde verilen iki Laguerre polinomunun

integral formull kullanilarak,

} | . A — A—u J(A+k
J'txeft L (t)L‘;}.(t)dtZ(—l)mm (A +1)x (m_iJ[m'_Hk]( +kJ

(3.68)

herhangi farkli (n;, I; ) seviyesinden, (ns ls) seviyesine gecis i¢in radyal gegis integralli,
(ni, L r¥ng, 1) =

A\ A\ " N\l —k-3 4 " . -1/2
:(_1)nf+ni+lf+li % % % Z_I_Z_,L X nf *f(nf + If +1) X
n; n; ny n, 4z (n, -1, -1)!

4 ok Y2 1 n _\m, * « \MtM2 * « O\ MM
{ni r(n’ +1I +1)} 3" (-1) (ﬁ_ﬁj ){zf +z_) X (369)
r]i

4Z7 (n, — 1, -1)! = myim,!

rk+2 Rnili (r) Rnflf (r) dr

O3

. S (=1 +k+m,+1 =1 +k+m +1
L+ +m+m,+k+3)x > | ' x| x
ny —lf —1-m;, —m, ny -l -1-m,-m,

m;=0

(Ii +If+k+m1+m2+m3+zj

m,

olarak verilir (Zheng ve ark., 2002; Celik, 2005; Tekeli, 2008). ifadedeki k niceligi

elektrik dipol gegisler i¢in bir alinir. Burada S = {nf —If =1 —my,nj =1 — 1 —m,}
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dirve k > —l; — I — 3 sartin1 sa§lamaktadir. Elde edilen bu ifadede k=1 yazilarak g6z

Oniine alinan en zayif bagli elektronun yarigapinin beklenen degeri,

<Ir>=3n*2— 1% (1% +1)

3.70
7% (3.70)

olarak elde edilir. En zayif baglh elektronun & enerjisinin negatifi, en zayif bagh

elektronun iyonlagsma enerjisine esittir. Yani,

(3.71)

olarak tanimlanir. En zayif bagl elektron potansiyel model teori kullanilarak
spektroskopik parametrelerin hesaplanmasinda Z*, n* ve I* parametrelerini belirlemek
gerekir. Bu parametrelerin direk teoriden elde edilmesi zordur (Zheng ve ark.,1999). Bu
parametrelerin belirlenmesinde seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri bilinen
teorik yOntemlerle hesaplanabilir. Gerekli enerji degerleri yerine ise literatlirdeki
deneysel enerji verileri kullanilabilir. Yarigaplar ve enerjiler elde edildikten sonra
yukaridaki iki denklem birlikte ¢oziilerek ilk énce Z* ve d parametreleri daha sonra da
n* ve I* parametreleri belirlenebilinir (Celik, 2005; Tekeli, 2008).

3.6.2. Kuantum kusur orbital teori

Dis alanlarin yoklugunda hidrojenik problem analitik olarak ¢dziilebilmektedir.
Boyle bir sistemde elektronun enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonlar1 tam olarak bilinir
ve atomla ilgili tiim bilgilere ulasilabilir. Bir elektrondan daha fazla elektron iceren
sistemlere ancak belirli yaklasimlar yapilabilir. Bdyle problemlerin ¢6ziminde
hidrojenik durumlar bir yol gosterici olarak kullanilmaktadir. Atomik 6zelliklerin
hesaplanmasinda bilinen enerji-seviye verilerinin kullanilmasina dayanan yar1 deneysel
yontemlerden faydalanilmaktadir. Yar1 deneysel yontemlerde gegcis integralleri etkin
kuantum sayilar1 n* ’larin bir fonksiyonu olarak ifade edilebilmektedir (Celik 2005).

Kuantum kusuru 8(l), soz konusu elektrona diger elektronlarin etkisini gosteren
bir terimdir. Ayn1 zamanda Z elektronlu bir sistemdeki Z-1 elektronu ve Z cekirdek

yiikiinilin hidrojenik degerlerden uzaklasan enerji 6zdegerlerinin kaymasiyla olusturulan
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etkin yiikii sekillendirmektedir. Hidrojen veya hidrojenik sistemler i¢in enerji seviyeleri

Rydberg birimlerinde,

ZZ
En = 'F (372)

seklinde verilir. Cok elektronlu bir atom igin, hidrojenik E, degerlerinden nl seviye
serisinin ayrilmasi, temel olarak nl elektronu tarafindan kor niifuzu veya nl elektronu
tarafindan kor kutuplanmasi veya bu iki etkinin kombinasyonu sebebiyle olabilir. Her
bir durumda bu ayrilmalarin, yaklasik olarak Rydberg formiiliinde g, sabit bir kuantum

kusur ile,

Z2 Z2
Ev=-—T——F==% (3.73)
(nd) n

seklinde ifade edilebilir. ifadedeki Z., korun yukudir ve n* =n —§, etkin bas kuantum
sayisidir (Ates, 2010).

Kuantum kusur teorileri, ilk kez Bates-Damgaard ve Ham tarafindan &ne
striilmiistir (Bates ve Damgaard, 1949; Ham, 1955). Daha sonra bu teori bir ¢ok
aragtirmact tarafindan gelistirilerek atomik yap1 hesaplamalarinda kullanilmigtir.
Simons (1974) ve Martin ve Simons (1975), kuantum kusur teoriyi gelistirerek
Kuantum Kusur Orbital “QDO” metodunu 6ne siirdiiler. Bu siirecin ¢ikis noktasi, Bates
ve Damgaard tarafindan gelistirilen Coulomb yaklasimidir (CA). QDO yodntemi
Coulomb yaklagimindan sadece birka¢ noktada farkliliklar gosterir. Bu farkliliklar,
sadece Hamiltoniyendeki merkezcil terimin, potansiyel enerji teriminden ¢ok daha az
katki getirdigi radyal mesafelerde gozlemlenir. QDO ve CA radyal orbitaller, birbirine
cok benzer olabilir. Bununla birlikte eger kii¢iik r bolgeleri, gecis integraline énemli bir
katk1 getirirse, her iki siire¢ de aymi enerji 6z degerlerine sahip olsa bile osilator
siddetleri oldukga farkli olabilir (Martin ve ark., 1991; Ates, 2010).

Kuantum kusur orbital teoride, elektronun 6z fonksiyonlar perdeleme etkilerine
bagl olarak analitik bir sekilde ifade edilebilir. Daha sonra farkli seviyelere karsilik
gelen gecis integralleri analitik olarak hesaplanabilmektedir (Lavin ve ark., 1992). Bu
yontem, gegcis integralleri i¢in analitik ifadeler ve radyal orbitaller i¢in tam ¢oziimler

uretebilir. Merkezcil alan yaklasiminda Schrodinger denklemi,
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1d%u [10+2) ~
S GV | &

olarak verilir (Martin ve Simons, 1976). Tek elektron Schrédinger denkleminin analitik
¢Oziimii temeline dayanan QDO metodunda, yaklasik merkezcil alan elektron

perdeleme potansiyeli

AMA+D -1+ Z,,

V(r) =
() 2r? r

(3.75)

seklinde yazilir (Ates, 2010). Burada Z, uzak radyal mesafelerde elektron tarafindan
gorllen etkin cekirdek yukudir (Martin ve Simons, 1975). ifadedeki A parametresi,
model potansiyelin perdeleme kismin1 gostermekte olup hem etkin potansiyelde hem de
kuantum Kkusur orbitallerde g6z 6niine alinmaktadir. Bu parametre, | agisal momentum

kuantum sayisina ve kuantum kusura bagli olarak,

A=1-8+c¢ (3.76)

ifadesinden belirlenebilir. Burada ¢, radyal orbitallerin normalize edilebilirligini
saglamak i¢in secilen bir tamsayidir (Martin ve Simons, 1975; Barrientos ve Martin,
1989; Lavin ve ark., 1992; Ates, 2010).

Hartree birimlerinde kuantum kusur 6, g1 durumlarin  iyonlagma enerjisinin

negatifi ile iligkilidir:

E=-Z2/2%h- ° (3.77)

Normalize bagli durum orbitaller, genellestirilmis Laguerre polinomlarina veya

Kummer fonksiyonlarina bagli olarak ifade edilebilir.

u(r) = {

ZLm-s+2+1) 1| (2Z 1 @®- )"
T(n-3+2) (n-3)T(2\+2)

x @ Gi®] np{g, 20+2, 2Z t/(n-9), ] (3.78)
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Burada F, Kummer fonksiyonlar1 olarak bilinir. Dipol uzunluk gésteriminde bir

cok spektroskopik 6zellik,

RiE(ru My dr? (3.79)
ile verilen R;jj radyal gecis integrallerine gore ifade edilebilir.
n =a- (3.80)
gosterimi kullanilarak radyal gegis integrali,

J, *y L+ *\ 0+ * * 1/2
. @)™ (n, )M zk(ni ):. 2\ T(n) +4,+1)0 (0] +2,+1)

ij * S\ AT
Z (0 +n)) (N1 )n( <) 1)
(3.81)

ndl e <7Vi -n; +1>ki <7‘i 'ni* +1>k

1—‘0\4|+)\41+4+k|+k1) n.*kjn‘*kl
X i % ! J
;5 oo | DA +2+k)TQA; +2+k )k +1) T(k; +1) [(ni*+nj*)/2:|ki+kj

ifadesi ile verilebilir. Burada < x >, ve I'(x),imsiyla Pochhammer ve Gama
fonksiyonlaridir. (Simons, 1974; Martin ve Simons, 1975; Martin ve Simons, 1976;
Ates, 2010).

QDO teoride, osilator siddetlerinin hesaplanmasinda gerekli olan radyal gecis
integralinin hesaplanabilmesi icin dncelikle denklem (3.76) ile verilen A parametresinin
belirlenmesi gerekir. Bu parametreyi belirlemek icin dekuantum kusur de  gerine
ihtiyag vardir. G6z Oniine alinan elektronik seviye tgikuantum kusur, deneysel

enerjiler kullanilarak elde edilebilmektedir.
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4. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA

4.1. Alkali Sistemlerde Hesaplamalar

4.1.1. Lityum atomunda hesaplamalar

Ucg elektrona sahip lityum atomunda elektrik dipol gegcisler icin gecis olasiliklart
en zayif bagh elektron potansiyel model teori (WBEPMT) ve kuantum kusur orbital
teori kullanilarak hesaplanmistir. En zayif bagli elektron potansiyel model teoride gecis
olasiliklarinin hesaplanmasi i¢in gereken parametrelerin belirlenmesinde enerji ifadeleri
icin literatirdeki deneysel enerji verileri ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen
degerleri i¢in sayisal Coulomb yaklasimi (NCA) (Lindgrad ve Neilsen 1977) relativistik
olmayan Hartree-Fock (NRHF) yontemleri (Gaigalas ve Fischer, 1996) kullanilmustir.
Bu parametreler kullanilarak elde edilen elektrik dipol gegis olasiliklar1 Cizelge 4.1°de
verilmistir. Cizelgede WBEPMT icin verilen situnda NRHF yoéntemiyle belirlenen
parametreler kullanilarak hesaplanan gegis olasiligi degerleri yildiz ist indisi ile
belirtilmistir. Diger sonuglar ise NCA dalga fonksiyonlari ile belirlenen parametreler
kullanilarak hesaplanan gecis olasiligi degerlerini gostermektedir. Kuantum kusur
orbital teoriyle yapilan hesaplamalarda gecis olasiliklarinin hesaplanmasi i¢in gerekli
olan parametreler literattirdeki deneysel enerjiler kullanilarak belirlenmistir. Elde edilen
sonuglar Cizelge 4.2° de verilmistir. Hesaplamalarda hem multiplet hem de ince yapi
seviyeleri arasindaki gegisler géz oniine alinmigtir. Lityum atomu icin elde edilen gegis
olasiligi sonuglar1 her iki ¢izelgede de NIST’deki (Ralchenko ve ark., 2010) kritik

degerlerle karsilastirilmistir.



Cizelge 4.1 Lityum atomunda en zayif baglh elektron potansiyel model teori kullanilarak
hesaplanan geg¢is olasiliklar1 (x108 Hz)
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Istatiksel

flk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma /o Degerleri
(Ralchenko ve
(1 (s) i S i S WBEPMT ark., 2010)
15225 1s22p ’S P 2 6 367E-01 3.72E-01
2 2 3.80E-01 3.72E-01 A’
2 4  3.80E-01 3.72E-01 A’
15225 1s23p 5 % 2 6 5.98E-03 1.17E-02
2 2 117E-02 1.17E-02 B'
2 4  117E-02 1.17E-02 B'
15225 1s?4p ’S P 2 6 B8.48E-03 1.42E-02
2 2 131E-02 1.42E-02 B'
2 4 131E-02 1.42E-02 B'
15225 1s26p ’S P 2 6  A4.02E-03* 6.97E-03
2 2 560E-03 6.97E-03 B'
2 4  560E-03 6.97E-03 B'
15225 1s27p 5 P 2 6  2.70E-03* 4.84E-03
2 2 3.72E-03 4.84E-03 B'
2 4  3.72E-03 4.84E-03 B'
15225 1s28p S % 2 6 1.84E-03 3.55E-03
2 2  2.62E-03 3.55E-03 B
2 4  262E-03 3.55E-03 B'
15225 1s29p ’S % 2 6 1.35E-03* 2.68E-03
2 2 1.83E-03 2.68E-03 B'
2 4  1.83E-03 2.68E-03 B'
15225 1s211p )5 P 2 6 9.65E-04 1.65E-03
2 2 1.32E-03 1.65E-03 B'
2 4  1.32E-03 1.65E-03 B'
1s22p 1523s S 6 2 3.37E-01 3.49E-01
2 2 112E-01 1.16E-01 B+
4 2  225E-01 2.33E-01 B+
1s22p 1s24s ° 23 6 2 1.02E-01 1.01E-01
2 2 3.41E-02 3.37E-02 B'
4 2  6.82E-02 6.73E-02 B'
1s22p 15255 ° 23 6 2  4.63E-02 4.60E-02
2 2  154E-02 1.53E-02 B'
4 2  3.09E-02 3.07E-02 B'
1s22p 15265 S 6 2 250E-02 2.50E-02
2 2 8.35E-03 8.33E-03 B'
4 2  167E-02 1.67E-02 B'
1s22p 1s23d D 6 10 7.05E-01* 7.16E-01
2 4 588E-01* 5.97E-01 B+
4 4  118E-01* 1.19E-01 B+
4 6  7.05E-01* 7.16E-01 B+
1s22p 1s24d D 6 10 2.36E-01 2.30E-01
2 4  197E-01 1.92E-01 B'




Cizelge 4.1 Devam

flk Seviye Son Seviye Terimler Istatiksel - | Calisma

Agirhik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
(M (s) i S i S WBEPMT ark., 2010)

1s22p 1s24d ‘P p 4 4  3.93E-02 3.83E-02 B'

4 6  2.36E-01 2.30E-01 B'
15235 1s23p 5 %P 2 6  3.78E-02*  3.77E-02

2 2 3.78E-02*  3.77E-02 B+

2 4 3.78E-02*  3.77E-02 B+
1s23p 1s%4s > 23 6 2  T7.46E-02 7.46E-02

2 2 2.49E-02 2.49E-02 B'

4 2 4.98E-02 4.97E-02 B'
1s23p 15255 %S 6 2  2.79E-02 2.76E-02

2 2 9.29E-03 9.20E-03 B'

4 2 1.86E-02 1.84E-02 B'
1s23p 15265 %5 6 2  1.43E-02 1.44E-02

2 2 4.78E-03 4.80E-03 B'

4 2  9.72E-03*  9.60E-03B'
1s23p 1s23d ’° D 6 10 3.80E-05*  3.81E-05

2 4  3.18E-05 3.18E-05 B'

4 4  6.36E-06 6.35E-06 B'

4 6  3.80E-05*  3.81E-05B'
1s23p 1s24d ‘> D 6 10 6.76E-02 6.85E-02

2 4 5.64E-02 5.71E-02 B'

4 4  1.13E-02 1.14E-02 B'

4 6  6.76E-02 6.85E-02 B'
1s23p 1s25d > D 6 10 3.49E-02 3.41E-02

2 4 291E-02 2.84E-02 B'

4 4  582E-03 5.68E-03 B'

4 6  3.49E-02 3.41E-02 B'
1s23p 1s26d D 6 10 1.99E-02 1.94E-02

2 4 1.66E-02 1.62E-02 B'

4 4  3.31E-03 3.23E-03 B'

4 6  1.99E-02 1.94E-02 B'
1523d 1s?4p D P 10 6  5.50E-03 5.52E-03

4 2  550E-03 5.52E-03 B'

4 4  550E-04 5.52E-04 B'

6 4  4.95E-03 4.97E-03 B'
1s23d 1s%5p ‘D P 10 6  2.29E-03 2.31E-03

4 2 2.29E-03 2.31E-03 B'

4 4 2.29E-04 2.31E-04 B'

6 4  2.06E-03 2.08E-03 B'
1s23d 1s24f ‘D °F 10 14 1.38E-01 1.38E-01

4 6  1.29E-01 1.29E-01 B'

6 6  9.23E-03 9.20E-03 B'

6 8  1.38E-01 1.38E-01 B'




Cizelge 4.1 Devam

Ik Seviye Son Seviye Terimler Istatiksel Bu Calisma

Agirlik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
0] (s) i S i S WBEPMT ark., 2010)
1s23d 1s25f D 2F 10 14 4.64E-02 4.63E-02
4 6  4.33E-02 4.32E-02 B'
6 6  3.09E-03 3.09E-03 B'
6 8  4.64E-02 4.63E-02 B'
1s?4s 1s24p ’s % 2 6 1.73E-03 7.72E-03
2 2 7.73E-03 7.72E-03 B'
2 4  7.73E-03 7.72E-03 B'
1s?4p 15255 ° 23 6 2  2.25E-02 2.25E-02
2 2  7.50E-03 7.50E-03 B'
4 2  150E-02 1.50E-02 B'
1s?4p 15265 23 6 2  9.48E-03 9.22E-03
2 2 3.16E-03 3.07E-03 B'
4 2  6.32E-03 6.15E-03 B'
1s?4p 1s?4d D 6 10 1.29E-05 1.28E-05
2 4 1.07E-05 1.07E-05 B'
4 4 2.14E-06* 2.13E-06 B'
4 6  1.29E-05 1.28E-05 B'
1s?4p 1s25d D 6 10 1.35E-02 1.36E-02
2 4  1.12E-02 1.13E-02 B'
4 4 2.24E-03 2.27E-03 B'
4 6  1.35E-02 1.36E-02 B'
1s24p 1s26d > D 6 10 8.36E-03 8.19E-03
2 4  6.97E-03 6.82E-03 B'
4 4  1.39E-03 1.36E-03 B'
4 6  8.36E-03 8.19E-03 B'
1s24d 1s?5p D P 10 6  2.83E-03 2.86E-03
4 2  2.83E-03 2.86E-03 B'
4 4  2.83E-04 2.86E-04 B'
6 4  2.55E-03 2.57E-03 B'
1s?4d 1s26p > P 10 6  1.38E-03 1.39E-03
4 2  1.38E-03 1.39E-03 B'
4 4  1.38E-04 1.39E-04 B'
6 4  1.24E-03 1.25E-03 B'
1s%4d 1s24f D ?F 10 14 6.91E-10* 6.90E-10
4 6  6.48E-10* 6.44E-10 B'
6 6  4.60E-11 4.60E-11 B'
6 8  6.90E-10 6.90E-10 B'
1s%4d 1s25f D % 10 14 2.58E-02 2.58E-02
4 6  2.40E-02 2.41E-02 B'
6 6 1.72E-03 1.72E-03 B'
6 8  2.58E-02 2.58E-02 B'




Cizelge 4.1 Devam

Istatiksel

[k Seviye Son Seviye Terimler Bu Calisma

Agirlik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
(M (s) i S i S WBEPMT ark., 2010)
1s24f 1s25d 2 D 14 10 5.18E-04 5.23E-04
6 4 5.18E-04 5.23E-04 B'
6 6 2.47E-05 2.49E-05 B'
8 6 4.94E-04 4.98E-04 B'
1s24f 1s26d 2 D 14 10  2.20E-04 2.50E-04
6 4 2.20E-04 2.50E-04 B'
6 6 1.05E-05 1.19E-05 B'
8 6 2.10E-04 2.38E-04 B'
15255 1s?5p ’5 P 2 6  234E-03 2.33E-03
y) 2.34E-03 2.33E-03 B'
2 4 2.34E-03 2.33E-03 B'
1s25p 15265 s 6 2 8.48E-03 8.48E-03
y2) 2.83E-03 2.83E-03 B'
4 2 5.65E-03 5.65E-03 B'
1s?5p 1s25d ’p ?p 6 10  4.82E-06* 4.78E-06
2 4 4.01E-06* 3.98E-06 B'
4 4 8.02E-07* 7.97E-07 B'
4 6 4.82E-06* 4.78E-06 B'
1s?5p 1s26d ’p ?p 6 10  3.92E-03 3.98E-03
2 4 3.27E-03 3.32E-03 B'
4 4 6.54E-04 6.63E-04 B'
4 6 3.92E-03 3.98E-03 B'
1s25d 1s26p D P 10 6 1.40E-03 1.42E-03
4 2 1.40E-03 1.42E-03 B'
4 4 1.40E-04 1.42E-04 B'
6 4 1.26E-03 1.28E-03 B'
1s25d 1s%5f D 2F 10 14  6.88E-09 6.96E-09
4 6 6.44E-09 6.50E-09 B'
6 6 4.58E-10 4.64E-10 B'
6 8 6.88E-09 6.96E-09 B'
1s25f 1s26d D 14 10 4.15E-04 4.19E-04
6 4 4.16E-04 4.19E-04 B'
6 6 1.98E-05 2.00E-05 B'
8 6 3.96E-04 3.99E-04 B'




Cizelge 4.2 Lityum atomunda kuantum kusur orbital teori kullanilarak hesaplanan gegis olasililari

(x108 Hz)
flk Seviye Son Seviye Terimler Istzitlksel Bu Caligma . .
Agirhik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
0] (s) i S i S QDOT ark., 2010)
15225 1s22p ’S P 2 6 387E-01 3.72E-01
2 2 3.87E-01 3.72E-01 A’
2 4 3.87E-01 3.72E-01 A’
15225 1s23p S P 2 6  1.00E-02 1.17E-02
2 2 1.00E-02 1.17E-02 B'
2 4  1.00E-02 1.17E-02 B'
15225 1s?4p ’S P 2 6 127E-02 1.42E-02
2 2 1.27E-02 1.42E-02 B'
2 4 1.27E-02 1.42E-02 B'
15225 1s26p ’S 2 6 5.76E-03 6.97E-03
2 2 576E-03 6.97E-03 B'
2 4  576E-03 6.97E-03 B'
15225 1s27p S P 2 6 3.88E-03 4.84E-03
2 2  3.88E-03 4.84E-03 B'
2 4  3.88E-03 4.84E-03 B'
15225 1s28p S % 2 6 2.76E-03 3.55E-03
2 2 2.76E-03 3.55E-03 B
2 4  2.76E-03 3.55E-03 B
15225 1s29p ’S % 2 6 195E-03 2.68E-03
2 2 195E-03 2.68E-03 B'
2 4 1.95E-03 2.68E-03 B'
15225 1s211p S P 2 6 1.38E-03 1.65E-03
2 2 1.38E-03 1.65E-03 B'
2 4  1.38E-03 1.65E-03 B'
1s22p 1523s > S 6 2 331E-01 3.49E-01
2 2 1.10E-01 1.16E-01 B+'
4 2 221E-01 2.33E-01 B+
1s22p 1s24s 23 6 2 1.04E-01 1.01E-01
2 2 3.45E-02 3.37E-02 B'
4 2  6.91E-02 6.73E-02 B'
1s22p 15255 5 6 2 4T3E-02 4.60E-02
2 2 158E-02 1.53E-02 B'
4 2  3.15E-02 3.07E-02 B'
1s22p 15265 S 6 2  256E-02 2.50E-02
2 2 855E-03 8.33E-03 B'
4 2  117E-02 1.67E-02 B'
1s22p 1s23d ’  ’p 6 10 7.16E-01 7.16E-01
2 4  596E-01 5.97E-01 B+
4 4  1.19E-01 1.19E-01 B+'
4 6  7.16E-01 7.16E-01 B+'
1s22p 1s24d > D 6 10 2.39E-01 2.30E-01
2 4 1.99E-01 1.92E-01 B'

45



Cizelge 4.2 Devam

[k Seviye Son Seviye Terimler Istatiksel Bu Calisma

Agirhik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
) (s) i S i S QDOT ark., 2010)
4 4 3.99E-02 3.83E-02 B'
4 6 2.39E-01 2.30E-01 B'
1523s 1s23p 5 % 2 6 3.82E-02 3.77E-02
2 2 3.82E-02 3.77E-02 B+
2 4 3.82E-02 3.77E-02 B+
1s23p 1s%4s 25 6 2 7.37E-02 7.46E-02
2 2 2.46E-02 2.49E-02 B'
4 2 4.91E-02 4.97E-02 B'
1s23p 15?55 > 23 6 2 281E-02  2.76E-02
2 2 9.35E-03 9.20E-03 B'
4 2 1.87E-02 1.84E-02 B'
1s23p 15265 %5 6 2 1.45E-02 1.44E-02
2 2 4.84E-03 4.80E-03 B'
4 2 9.86E-03 9.60E-03 B'
1s23p 1s23d ‘° D 6 10 3.80E-05 3.81E-05
2 4 3.17E-05 3.18E-05 B'
4 4 6.34E-06 6.35E-06 B'
4 6 3.80E-05 3.81E-05 B'
1s23p 1s%4d > D 6 10  7.04E-02 6.85E-02
2 4 5.87E-02 5.71E-02 B'
4 4 1.17E-02 1.14E-02 B'
4 6 7.04E-02 6.85E-02 B’
1s23p 1s%5d > D 6 10  3.59E-02 3.41E-02
2 4 2.99E-02 2.84E-02 B'
4 4 5.98E-03 5.68E-03 B’
4 6 3.59E-02 3.41E-02 B'
1s23p 1s26d > D 6 10  2.03E-02 1.94E-02
2 4 1.69E-02 1.62E-02 B'
4 4 3.38E-03 3.23E-03 B'
4 6 2.03E-02 1.94E-02 B'
1s23d 1s?4p b P 10 6  512E-03  5.52E-03
4 2 5.12E-03 5.52E-03 B'
4 4 5.12E-04 5.52E-04 B'
6 4  4.61E-03 4.97E-03 B'
1s23d 1s%5p ‘D P 10 6 2.16E-03 2.31E-03
4 2 2.16E-03 2.31E-03 B'
4 4 2.16E-04 2.31E-04 B'
6 4 1.95E-03 2.08E-03 B'
1s23d 1s24f ‘D °F 10 14  1.39E-01 1.38E-01
4 6 1.29E-01 1.29E-01 B'
6 6 9.24E-03 9.20E-03 B'
6 8 1.39E-01 1.38E-01 B'




Cizelge 4.2 Devam

Istatiksel

flk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma  NIST Degerleri
(Ralchenko ve
(i) s) i s i s QDOT ark., 2010)
1s23d 1s25f ‘D °F 10 14  4.62E-02  4.63E-02
4 6 431E-02  4.32E-02 B'
6 6 3.08E-03  3.09E-03 B'
6 8 4.62E-02  4.63E-02B'
15243 1s?4p 5 P 2 6 7.77E-03  7.72E-03
2 2 7.77E-03  7.72E-03 B'
2 4 7.77E-03  7.72E-03 B'
1s?4p 15255 %5 6 2 2.23E-02  2.25E-02
2 2 7.42E-03  7.50E-03 B'
4 2 1.48E-02  1.50E-02 B'
1s24p 15265 25 6 2 9.51E-03  9.22E-03
2 2 3.17E-03  3.07E-03 B'
4 2 6.34E-03  6.15E-03 B'
1s?4p 1s24d D 6 10  1.29E-05  1.28E-05
2 4 1.07E-05  1.07E-05B'
4 4 2.14E-06  2.13E-06 B'
4 6 1.29E-05  1.28E-05B'
1s?4p 1s%5d ‘P D 6 10 1.40E-02  1.36E-02
2 4 1.16E-02  1.13E-02 B'
4 4 2.33E-03  2.27E-03 B'
4 6 1.40E-02  1.36E-02 B'
1s?4p 1s26d ‘P D 6 10 8.59E-03  8.19E-03
2 4 7.16E-03  6.82E-03 B'
4 4 1.43E-03  1.36E-03B'
4 6 8.59E-03  8.19E-03 B'
1s24d 1s25p D P 10 6 2.69E-03  2.86E-03
4 2 2.69E-03  2.86E-03 B'
4 4 2.69E-04  2.86E-04 B'
6 4 2.42E-03  2.57E-03 B'
1s?4d 1s26p D P 10 6 1.32E-03  1.39E-03
4 2 1.32E-03  1.39E-03 B'
4 4 1.32E-04  1.39E-03 B'
6 4 1.19E-03  1.25E-03[B’]
1s24d 1s24f D %F 10 14  6.92E-10  6.90E-10
4 6 6.49E-10  6.44E-10 B'
6 6 459E-11  4.60E-11B'
6 8 6.89E-10  6.90E-10 B'
1s24d 1s25f D *F 10 14 2.50E-02  2.58E-02
4 6 2.42E-02  2.41E-02B'
6 6 1.73E-03  1.72E-03B'
6 8 2.59E-02  2.58E-02 B'
1s24f 1s%5d ‘D 14 10 5.15E-04  5.23E-04
6 4 5.15E-04  5.23E-04 B'
6 6 2.45E-05  2.49E-05 B'
8 6 491E-04  4.98E-04B'




Cizelge 4.2 Devam

flk Seviye Son Seviye Terimler Istatiksel = | Caligma

Agirlik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
(i) () i s i s QDOT ark., 2010)
1s24f 1s26d D 14 10 2.19E-04  2.50E-04
6 4 2.19E-04  2.50E-04 B'
6 6 1.04E-05  1.19E-05 B'
8 6 2.08E-04  2.38E-04B'
15255 1s?5p 5 P 2 6 2.36E-03  2.33E-03
2 2 2.36E-03  2.33E-03B'
2 4 2.36E-03  2.33E-03B'
1s?5p 15265 ’p g 6 2 8.40E-03  8.48E-03
2 2 2.80E-03  2.83E-03 B'
4 2 5.60E-03  5.65E-03 B'
1s%5p 1s25d ’ ?p 6 10 4.82E-06  4.78E-06
2 4 4.01E-06  3.98E-06 B'
4 4 8.03E-07  7.97E-07 B'
4 6 4.82E-06  4.78E-06 B'
1s?5p 1s26d ’ ?p 6 10 4.05E-03  3.98E-03
2 4 3.38E-03  3.32E-03 B'
4 4 6.76E-04  6.63E-04 B'
4 6 4.05E-03  3.98E-03 B'
1s%5d 1s26p D P 10 6 1.35E-03  1.42E-03
4 2 1.35E-03  1.42E-03 B'
4 4 1.35E-04  1.42E-04 B'
6 4 1.21E-03  1.28E-03 B'
1s25d 1s25f D F 10 14 6.86E-09  6.96E-09
4 6 6.43E-09  6.50E-09 B'
6 6 458E-10  4.64E-10 B'
6 8 6.86E-09  6.96E-09 B'
1s25f 1s26d 2 D 14 10  4.09E-04  4.19E-04
6 4 4.09E-04  4.19E-04 B'
6 6 1.95E-05  2.00E-05 B'
8 6 3.90E-04  3.99E-04 B'
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4.1.2. Sodyum atomunda hesaplamalar

On bir elektrona sahip sodyum atomunda elektrik dipol gecisler i¢in gegis
olasiliklar1 en zayif bagli elektron potansiyel model teori (WBEPMT) ve kuantum kusur
orbital teori (QDOT) kullanilarak hesaplanmistir. En zayif bagli elektron potansiyel
model teoride gecis olasiliklarinin  hesaplanmasi ig¢in gereken parametrelerin
belirlenmesinde enerji ifadeleri icin literatirdeki deneysel enerji verileri ve seviyelere
ait yarigaplarin beklenen degerleri icin sayisal Coulomb yaklagimi (NCA) ve
relativistik olmayan Hartree-Fock (NRHF) yontemleri kullanilmistir. Bu parametreler
kullanilarak elde edilen elektrik dipol gegis olasiliklar1 Cizelge 4.3’te verilmistir.
Cizelgede WBEPMT icin verilen siitunda NRHF yodntemiyle belirlenen parametreler
kullanilarak hesaplanan gegcis olasilig1 degerleri yildiz iist indisi ile belirtilmistir. Diger
sonuglar ise NCA dalga fonksiyonlar1 ile belirlenen parametreler kullanilarak
hesaplanan gegis olasiligi degerlerini gostermektedir. Kuantum kusur orbital teoriyle
yapilan hesaplamalarda gecis olasiliklarinin hesaplanmasi igin gerekli olan parametreler
literatiirdeki deneysel enerjiler kullanilarak belirlenmistir. Elde edilen sonuglar Cizelge
4.4’ de verilmistir. Hesaplamalarda hem multiplet hem de ince yap1 seviyeleri
arasindaki gecisler goz oniine alinmistir. Sodyum atomu icin en zayif bagh elektron
potansiyel model teori ile belirlenen gegis olasiligi sonuglari, Cizelge 4.3° de
Multikonfiglirasyonel Hartree-Fock yontemi sonuglariyla (Bieron ve ark. 2002) ve
NIST’deki (Ralchenko ve ark., 2010) kritik degerlerle karsilagtirilmistir. Cizelge 4.4’
deki kuantum kusur orbital teori sonuglari, Multikonfigurasyonel Hartree-Fock yontemi

sonuclariyla (Bieron ve ark., 2002) karsilagtirilmistir.
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Cizelge 4.3 Sodyum atomunda en zayif bagli elektron potansiyel model teori kullanilarak hesaplanan

gecis olasiliklar (x108 Hz)

. . . . Istatistik Bu
Ik Seviye Son Seviye  Terimler Agirhk  Calisma MCHF o7 Dogerleri
Degerleri
_ _ _ (Bieron ve (Ralchenko ve
(i) (s) i s i s WBEPMT g s00p) k. 2010)
2522p°3s 2522p°3p ‘S ‘P 2 6 B6.70E-01 6.08E-01 6.15E-01
2 2 6.69E-01 6.06E-01 6.14E-01 AA
2 4 655E-01* 6.08E-01 6.16E-01 AA
2522p°3s 2s22p%4p %S %P 2 6 260E-02* 2.62E-02 2.74E-02
2 2 261E-02* 259E-02 2.73E-02 B+
2 4 260E-02* 264E-02 2.75E-02 A
2s522p°®3s 2522p°5p 5 P 2 6 4.30E-03 5.10E-03 5.36E-03
2 2 423E-03 5.00E-03 5.31E-03 B+
2 4 A434E-03 515E-03 5.38E-03 B+
2s522p°4s 2522p°4p ’S P 2 6 B656E-02 6.52E-02 6.63E-02
2 2 6.55E-02 651E-02 6.62E-02 A+
2 4 657E-02 6.53E-02 6.64E-02 A+
2522p°4s 2s22p°6p %S %P 2 6 220E-03* 2.22E-03 2.24E-03
2 2 220E-03* 219E-03 2.21E-03 B+
2 4 220E-03* 223E-03 2.25E-03 B+
2s522p°4s 2s22p%7p 5 P 2 6 110E-03 9.79E-04 9.85E-04
2 2 1.09E-03 9.66E-04 9.72E-04 B
2 4 110E-03 9.85E-04 9.91E-04 B
2522p°6s 2522p°6p ’S P 2 6 441E-03 4.35E-03 4.41E-03
2 2 441E-03  4.34E-03 4.40E-03 A
2 4 4.42E-03  4.35E-03 4.41E-03 A
2s522p°6s 2s22p°7p ’S % 2 6 7.17E-04* 8.73E-04 8.80E-04
2 2 7.17E-04* 8.67E-04 8.75E-04 A
2 4 7.17E-04* 876E-04 8.83E-04 A
2522p°6s 2s522p°8p %5 P 2 6 3.21E-04* 3.79E-04 3.81E-04
2 2 3.21E-04* 3.76E-04 3.78E-04 B+
2 4 3.20E-04* 3.81E-04 3.83E-04 B+
2522p°7s 2522p°7p ’S % 2 6 171E-03 1.68E-03 1.70E-03
2 2 171E-03 167E-03 1.70E-03 A
2 4 171E-03  1.68E-03 1.70E-03 A
2522p°7s 2522p°8p S P 2 6 3.27E-04* 3.96E-04 3.96E-04
2 2 3.16E-04 3.94E-04 3.94E-04 A
2 4 3.27E-04* 397E-04 3.97E-04 A
2s22p°7s 2s22p°9p ’S % 2 6 155E-04* 245E-04 2.16E-04
2 2 155E-04* 243E-04 2.14E-04 B
2 4 155E-04* 246E-04 2.17E-04 B
2522p°8s 2522p°8p ’S % 2 6 7.69E-04 7.76E-04 7.63E-04
2 2 767E-04 7.75E-04 7.62E-04 A
2 4 7.69E-04 7.77E-04 7.64E-04 A
2522p°8s 2522p°9p ’S P 2 6 1.65E-04* 241E-04 1.83E-04
2 2 165E-04* 2.39E-04 1.82E-04 B+
2 4 165E-04* 241E-04 1.84E-04 B+
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma MF:HF . VNIST.

Degerleri  Degerleri
0 O s s weer DFG CAoeov

2522p°3p 2s22p%4s 23 6 2 255E-01* 2.61E-01 2.64E-01
2 2 B853E-02* 8.73E-02 8.80E-02 A
4 2 170E-01* 1.74E-01 1.76E-01 A

2s522p°3p 2522p°5s ’ 23 6 2 978E-02 7.42E-02 7.48E-02
2 2 327E-02 248E-02 250E-02 A
4 2 652E-02 4.94E-02 4.98E-02 A

2s522p°3p 2522p°6s P 23 6 2 486E-02  3.38E-02 3.41E-02
2 2 162E-02 1.13E-02 1.14E-02 B+
4 2 323E-02 2.25E-02 2.27E-02 B+

2522p%4p 2522p°5s P 23 6 2 b520E-02* 549E-02 5.40E-02
2 2 174E-02* 183E-02 1.80E-02 A+
4 2 3.46E-02* 3.65E-02 3.60E-02 A+

2522p°%4p 2522p°6s ° s 6 2 221E-02 1.75E-02 1.76E-02
2 2 7.39E-03 5.88E-03 5.85E-03 A
4 2 147E-02 117E-02 1.17E-02 A

2522p°4p 2522p°7s S 6 2 1.20E-02 8.91E-03 8.89E-03
2 2 A402E-03 297E-03 2.97E-03 B+
4 2 B801E-03 593E-03 592E-03 B+

2522p°4p 2522p°8s s 6 2 7.27E-03 5.25E-03 5.26E-03
2 2 243E-03 1.75E-03 1.76E-03 B+
4 2 484E-03 3.49E-03 3.50E-03 B+

2s522p%4p 2522p°9s P 25 6 2 473E-03 3.88E-03 3.86E-03
2 2 158E-03 1.30E-03 1.29E-03 B
4 2 315E-03 2.58E-03 257E-03 B

2522p°%4p 2s522p®10s 23 6 2 359E-03* 455E-03 4.25E-03
2 2 1.20E-03* 1.52E-03 1.42E-03 B
4 2 239E-03* 3.03E-03 2.83E-03 B

2522p°7p 2s22p°8s 23 6 2 261E-03 2.67E-03 2.67E-03
2 2 B8.72E-04 8.94E-04 8.92E-04 A
4 2 174E-03 178E-03 1.78E-03 A

2522p°7p 2522p°9s ° % 6 2 119E-03 1.16E-03 1.09E-03
2 2 398E-04 3.90E-04 3.64E-04 B+
4 2 794E-04 7.76E-04 7.25E-04 B+

2522p°7p 2s22p°10s P S 6 2 7.39E-04 1.15E-03 7.56E-04
2 2 262E-04* 3.87E-04 253E-04 B+
4 2 523E-04* 7.70E-04 5.03E-04 B+

2s522p°8p 2s522p°9s ’ 25 6 2 1.28E-03* 1.60E-03 1.28E-03
2 2 434E-04 5.35E-04 4.27E-04 B+
4 2 B865E-04 1.06E-03 8.52E-04 B+

2522p°8p 2522p°10s P S 6 2 6.17E-04* 7.91E-04 3.46E-04
2 2 2.06E-04* 2.65E-04 1.16E-04 B+
4 2 A411E-04* 526E-04 2.30E-04 B+
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler AB Bu Calisma MCHF NIST
girhik < . - .
Degerleri Degerleri
. . . Bieron ve Ralchenko ve
(M) (s) boos 1 s WBEPMT zgrk.,2002) (ark.,2010)
2522p°3p 2s522p°3d D 6 10 5.32E-01* 5.07E-01 5.14E-01
2 4 4.44E-01* 4.23E-01 4.29E-01 A+
4 4 8.85E-02* 8.45E-02 857E-02 A
4 6 531E-01* 5.07E-01 5.14E-01 A+
2s22p°3p 2s22p°4d ° D 6 10 1.37E-01* 1.20E-01 1.21E-01
2 4 114E-01* 1.00E-01 1.01E-01 A
4 4 228E-02* 2.00E-02 2.02E-02 A
4 6 1.37E-01* 1.20E-01 121E-01 A
2s522p°3p 2522p°®5d  ?D 6 10 5.61E-02* 4.85E-02 4.89E-02
2 4 469E-02* 4.06E-02 4.09E-02 A
4 4 9.34E-03* 8.08E-03 8.15E-03 A
4 6 5.61E-02* 4.84E-02 4.88E-02 A
2s522p°3p 2522p°6d ’ D 6 10 2.89E-02* 2.47E-02 2.49E-02
2 4 241E-02* 2.06E-02 2.08E-02 B+
4 4 481E-03* 4.11E-03 4.14E-03 B+
4 6 2.88E-02* 246E-02 2.49E-02 A
2522p%3p 2s22p°7d ° D 6 10 1.70E-02* 1.45E-02 1.47E-02
2 4 1.42E-02* 121E-02 1.23E-02 B+
4 4 282E-03* 2.42E-03 2.44E-03 B
4 6 1.69E-02* 145E-02 1.46E-02 B+
2522p°3p 2s22p°8d ° D 6 10 1.17E-02  1.17E-02 1.17E-02
2 4 9.80E-03  9.82E-03 9.83E-03 B+
4 4 195E-03  1.95E-03 1.95E-03 B
4 6 117E-02  1.17E-02 1.17E-02 B+
2522p°3p 2s22p°9d ‘° D 6 10 7.40E-03* - 6.60E-03
2 4 6.71E-03 - 5.50E-03 C
4 4 1.33E-03 - 1.09E-03 C
4 6 7.39E-03* - 6.60E-03 C
2522p°4p 2522p°4d > D 6 10 6.57E-02  6.95E-02 7.01E-02
2 4 548E-02  5.80E-02 5.84E-02 A+
4 4 121E-02* 1.15E-02 1.17E-02 A
4 6 6.57E-02  6.95E-02 7.01E-02 A+
2522p%4p 2522p°5d D 6 10 282E-02  261E-02 2.61E-02
2 4 235E-02  2.18E-02 2.81E-02 A
4 4 A469E-03  4.35E-03 4.35E-03 A
4 6 281E-02  2.61E-02 261E-02 A
2s522p®4p 2522p°6d ’ D 6 10 1.47E-02  1.29E-02 1.29E-02
2 4 123E-02  1.08E-02 1.08E-02 A
4 4 244E-03  2.15E-03 2.16E-03 A
4 6 147E-02  1.29E-02 1.29E-02 A
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler As Bu Calisma MCHF NIST
girlik N . N .
Degerleri Degerleri
. . . Bieron ve Ralchenko ve
M) (s) boos o b s WBEPMT érk., 2002) ( ark., 2010)
2s22p%4p 2s22p°7d D 6 10 8.66E-03  7.53E-03 7.53E-03
2 4 7.31E-03* 6.29E-03 6.29E-03 B+
4 4 144E-03  1.25E-03 1.25E-03 B+
4 6 B865E-03 7.52E-03 7.52E-03 B+
2s522p%4p 2s22p°8d D 6 10 5.59E-03* 6.02E-03 5.93E-03
2 4 466E-03* 5.03E-03 4.96E-03 B+
4 4 9.31E-04* 1.00E-03 9.88E-04 B+
4 6 558E-03* 6.01E-03 5.92E-03 B+
2522p°5p 2522p°5d ° D 6 10 1.61E-02  167E-02 1.69E-02
2 4 134E-02  1.39E-02 1.41E-02 A+
4 4 268E-03  2.79E-03 2.82E-03 A+
4 6 161E-02  1.67E-02 1.69E-02 A+
2522p°5p 2s22p°6d > 2D 6 10 8.24E-03  7.68E-03 7.74E-03
2 4 6.88E-03  6.41E-03 6.46E-03 A
4 4 1.37E-03  128E-03 1.29E-03 A
4 6 8.24E-03  7.68E-03 7.74E-03 A
2522p°5p 2s22p°7d > 2D 6 10 4.81E-03  4.34E-03 4.37E-03
2 4 402E-03  3.62E-03 3.65E-03 A
4 4 B8.01E-04  7.23E-04 7.28E-04 B+
4 6 4.81E-03  4.34E-03 4.37E-03 A
2s22p°5p 2522p°8d ’ D 6 10 3.14E-03* 3.42E-03 3.34E-03
2 4 262E-03* 2.85E-03 2.79E-03 A
4 4 523E-04* 569E-04 5.56E-04 B+
4 6 3.14E-03* 341E-03 3.34E-03 A
2522p°6p 2s22p°6d D 6 10 5.78E-03* 5.54E-03 5.61E-03
2 4 445E-03  4.62E-03 4.67E-03 A
4 4 9.62E-04* 9.24E-04 9.34E-04 A
4 6 b5.77E-03* 554E-03 5.61E-03 A
2522p°6p 2522p°7d ° D 6 10 3.04E-03  2.89E-03 2.91E-03
2 4 254E-03  241E-03 2.43E-03 A
4 4 507E-04  4.82E-04 4.85E-04 A
4 6 3.04E-03 289E-03 2.91E-03 A
2522p°6p 2522p°8d D 6 10 1.98E-03* 221E-03 2.10E-03
2 4 165E-03* 1.84E-03 1.75E-03 A
4 4 3.30E-04* 368E-04 3.50E-04 A
4 6 1.98E-03* 221E-03 2.10E-03 A
2522p°6p 2s22p®9d > D 6 10 1.29E-03 - 1.14E-03
2 4 1.07E-03 - 9.53E-04 E
4 4 2.15E-04 - 1.90E-04 E
4 6 1.29E-03 - 1.14E-03 D
2522p°7p 2522p°7d ’ D 6 10 2.32E-03* 2.25E-03 2.27E-03
2 4 180E-03  1.88E-03 1.89E-03 A
4 4 3.86E-04* 3.76E-04 3.78E-04 A
4 6 232E-03* 2.25E-03 227E-03 A
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler As Bu Calisma MCHF NIST
girlik N . N .
Degerleri Degerleri
. . . Bieron ve Ralchenko ve
M) (s) boos o b s WBEPMT grk., 2002) ( ark., 2010)
2522p°7p 2522p°8d D 6 10 1.38E-03* 1.58E-03 1.41E-03
2 4 115E-03* 1.31E-03 1.18E-03 A
4 4 229E-04* 2.63E-04 2.36E-04 A
4 6 1.38E-03* 1.58E-03 1.41E-03 A
2s522p°8p 2s22p°8d > D 6 10 1.07E-03* 1.40E-03 1.06E-03
2 4 838E-04 1.16E-03 8.81E-04 A
4 4 179E-04* 2.34E-04 1.76E-04 A
4 6 1.07E-03* 1.40E-03 1.06E-03 A
2522p°8p 2s22p°9d ’ D 6 10 6.42E-04 - 6.24E-04
2 4 5.35E-04 - 5.21E-04 D
4 4 1.07E-04 - 1.04E-04 E
4 6 6.42E-04 - 6.24E-04 D+
2s522p°9p 2s22p®9d > D 6 10 5.51E-04* - 5.63E-04
2 4 4.60E-04* - 4.70E-04 B
4 4 9.17E-05* - 9.38E-05 C+
4 6 5.50E-04* - 5.63E-04 B
2522p°3d 2s22p%4p D *P 10 6 154E-03* 159E-03 1.58E-03
4 2 152E-03* 157E-03 157E-03 A+
4 4 154E-04* 1.60E-04 159E-04 A
6 4 143E-03  1.44E-03 143E-03 A+
2522p°4d 2522p°5p D % 10 6 6.23E-04 6.98E-04 6.22E-04
4 2 6.17E-04  6.92E-04 6.16E-04 A+
4 4 6.26E-05  7.02E-05 6.24E-05 A+
6 4 553E-04* 6.30E-04 5.62E-04 A+
2522p°4d 2s22p°6p D *P 10 6 6.68E-05* 6.65E-05 6.55E-05
4 2 6.69E-05* 6.89E-05 6.78E-05 B+
4 4 6.70E-06* 6.54E-06 6.43E-06 B+
6 4 6.03E-05* 5.88E-05 5.79E-05 B+
2s522p°5d 2522p°6p D % 10 6 251E-04 259E-04 2.52E-04
4 2 251E-04  257E-04 250E-04 A
4 4 252E-05 2.61E-05 2.54E-05 A
6 4 227E-04  2.35E-04 228E-04 A
2s522p°5d 2522p°7p D % 10 6 4.82E-05* 4.88E-05 4.88E-05
4 2 A481E-05* 501E-05 5.01E-05 B+
4 4 AB83E-06* 4.81E-06 4.81E-06 B+
6 4 4.35E-05* 4.33E-05 4.33E-05 B+
2522p°5d 2s522p°8p D *P 10 6 3.80E-05 3.10E-05 3.09E-05
4 2 3.87E-05 3.18E-05 3.17E-05 B+
4 4 3.76E-06 3.06E-06 3.06E-06 B
6 4 3.39E-05 2.76E-05 2.75E-05 B+
2522p°6d 2522p°7p D % 10 6 1.15E-04 1.17E-04 1.14E-04
4 2 113E-04 1.16E-04 1.13E-04 A
4 4 115E-05 1.17E-05 1.15E-05 A
6 4 104E-04  1.06E-04 1.03E-04 A
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler AB Bu Calisma MCHF NIST
girlik - . - .
Degerleri Degerleri
. . . Bieron ve Ralchenko ve
0 s) boos s WBEPMT grk., 2002) ( ark., 2010)
2522p°6d 2s522p°8p ‘D “P 10 6 3.19E-05* 3.46E-05 3.42E-05
4 2 3.18E-05* 3.54E-05 3.50E-05 A
4 4 320E-06* 3.42E-06 3.38E-06 B+
6 4 288E-05* 3.08E-05 3.04E-05 A
2522p°6d 2522p°9p D % 10 6 275E-05 3.25E-05 2.75E-05
4 2 2.80E-05 3.32E-05 2.81E-05 B+
4 4 273E-06 3.22E-06 2.72E-06 B
6 4 245E-05 2.90E-05 2.45E-05 B+
2522p°3d 2522p°4f D % 10 14 142E-01* 1.40E-01 1.40E-01
4 6 1.33E-01* 1.31E-01 131E-01 A
6 6 9.49E-03* 9.35E-03 9.35E-03 A
6 8 1.42E-01* 140E-01 1.40E-01 A
2522p°3d 2s522p°5f D 2%F 10 14 4.73E-02* 4.70E-02 4.70E-02
4 6 4.42E-02* A4.38E-02 4.38E-02 A
6 6 3.16E-03* 3.13E-03 3.13E-03 A
6 8 4.73E-02* 4.70E-02 4.70E-02 A
2522p°3d 2522p°6f ‘D F 10 14 2.24E-02* 2.23E-02 2.23E-02
4 6 210E-02* 2.08E-02 2.08E-02 A
6 6 150E-03* 1.48E-03 1.49E-03 A
6 8 224E-02* 223E-02 2.23E-02 A
2522p°3d 2522p°7f D %F 10 14 127E-02* 1.26E-02 1.27E-02
4 6 118E-02* 1.18E-02 1.18E-02 B+
6 6 8.44E-04* 8.45E-04 8.45E-04 B+
6 8 127E-02* 1.26E-02 1.27E-02 A
2s522p°4d 2s522p°5f D %F 10 14 2.65E-02* 2.62E-02 2.59E-02
4 6 248E-02* 245E-02 2.42E-02 A+
6 6 177E-03* 1.75E-03 1.73E-03 A
6 8 265E-02* 2.62E-02 259E-02 A+
2522p°4d 2522p°6f D % 10 14 1.33E-02* 1.32E-02 1.31E-02
4 6 1.24E-02* 1.23E-02 1.22E-02 A
6 6 8.87E-04* 8.81E-04 8.74E-04 A
6 8 1.33E-02* 1.32E-02 1.31E-02 A
2522p°4d 2522p°7f D % 10 14 7.62E-03* 7.62E-03 7.57E-03
4 6 T7.11E-03* 7.12E-03 7.07E-03 A
6 6 5.08E-04* 508E-04 5.05E-04 B+
6 8 7.62E-03* 7.62E-03 7.57E-03 A
2522p°4d 2522p°8f ‘D *F 10 14 4.79E-03* 5.85E-03 5.70E-03
4 6 A4ATE-03* 5.46E-03 5.32E-03 A
6 6 3.20E-04* 3.90E-04 3.80E-04 B+
6 8 A4.79E-03* 585E-03 5.70E-03 A
2s22p°6d 2522p°7f D *F 10 14 253E-03 2.55E-03 2.55E-03
4 6 236E-03 2.38E-03 2.38E-03 A
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Ist.

Ik Seviye Son Seviye Terimler A Bu Calisma MCHF NIST
girlik N . - .
Degerleri Degerleri
. . . Bieron ve Ralchenko ve
@) s) boos b s WBEPMT érk.,2002) (ark.,2010)
2522p°6d 2522p°7f D % 6 6 169E-04  1.70E-04 1.70E-04 A
6 8 253E-03  2.55E-03 2.55E-03 A
2s22p°6d 2522p°8f D *F 10 14 1.77E-03* 2.10E-03 1.95E-03
4 6 165E-03* 196E-03 1.82E-03 A
6 6 1.18E-04* 1.40E-04 1.30E-04 A
6 8 177E-03* 2.10E-03 1.95E-03 A
2s22p°6d 2522p°of ‘D *F 10 14 1.19E-03 - 1.18E-03
4 6 1.11E-03 - 1.11E-03 D+
6 6 7.90E-05 - 7.89E-05 E
6 8 1.19E-03 - 1.18E-03 D+
2s22p°4f 2522p°5d ’F D 14 10 5.86E-04 577E-04 5.75E-04
6 4 5.86E-04 5.77E-04 5.75E-04 A
6 6 279E-05 275E-05 2.74E-05 B+
8 6 558E-04 550E-04 5.48E-04 A
2522p°4f 2522p°6d ’F D 14 10 2.48E-04  2.46E-04 2.46E-04
6 4 248E-04  2.46E-04 2.46E-04 A
6 6 1.18E-05 1.17E-05 1.17E-05 B+
8 6 236E-04  2.34E-04 234E-04 A
2522p°4f 2s22p°7d ’F D 14 10 1.30E-04  1.30E-04 1.30E-04
6 4 130E-04  1.30E-04 1.30E-04 B+
6 6 6.18E-06 6.22E-06 6.21E-06 B
8 6 1.24E-04  1.24E-04 124E-04 B+
2522p°5f 2s22p°6d ’F D 14 10 4.05E-04* 4.42E-04 4.43E-04
6 4 4.05E-04* 4.42E-04 4.43E-04 A
6 6 213E-05 210E-05 2.11E-05 A
8 6 4.27E-04  421E-04 4.22E-04 A
2522p°5f 2522p°7d ’F D 14 10 2.18E-04  2.19E-04 2.19E-04
6 4 218E-04  219E-04 2.19E-04 A
6 6 1.04E-05 1.04E-05 1.04E-05 B+
8 6 208E-04  208E-04 2.09E-04 A
2522p°5f 2s522p°8d ’F D 14 10 1.24E-04  156E-04 1.49E-04
6 4 124E-04  156E-04 1.49E-04 B+
6 6 5.90E-06 7.46E-06 7.09E-06 B
8 6 1.18E-04  1.49E-04 1.42E-04 B+
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Cizelge 4.4 Sodyum atomunda kuantum kusur orbital teori kullanilarak hesaplanan gegis olasiliklar

(x108 Hz)

[k Seviye Son Seviye Terimler Ist. Bu MCHF
Agirlik  Calisma Degerleri

Q) s) i s i s QDOT ;?k'erggo"ze)
2522p°3s 2s522p°3p ‘S P 2 6 6.37E-01 6.08E-01
2 2 6.35E-01 6.06E-01

2 4 6.37E-01 6.08E-01

2s522p°3s 2s522p%4p ’S P 2 6 250E-02 2.62E-02
2 2 2.48E-02 2.59E-02

2 4 251E-02 2.64E-02

2522p°3s 2s22p°5p ’S % 2 6 5.06E-03 5.10E-03
2 2 5.00E-03 5.00E-03

2 4 5.10E-03 5.15E-03

2s522p°3s 2s22p°6p ’5 P 2 6 1.73E-03 1.71E-03
2 2 1.73E-03 1.67E-03

2 4 1.74E-03 1.73E-03

2522p°3s 2522p°7p )3 % 2 6 B8.08E-04 7.70E-04
2 2 T7.94E-04 7.48E-04

2 4 8.15E-04 7.82E-04

2522p°3s 2s22p°8p ’S %P 2 6 4.39E-04 4.21E-04
2 2 A4.30E-04 4.08E-04

2 4 4.43E-04 4.28E-04

2s22p°4s 2s522p®4p )5 P 2 6 6.71E-02 6.52E-02
2 2 6.69E-02 6.51E-02

2 4 B.72E-02 6.53E-02

2s522p°4s 2522p°5p )5 % 2 6 7.76E-03 7.25E-03
2 2 T1.72E-03 7.19E-03

2 4 7.78E-03 7.28E-03

2522p%4s 2s22p°6p S P 2 6 268E-03 2.22E-03
2 2 2.69E-03 2.19E-03

2 4 2.69E-03 2.23E-03

2s22p%4s 2s22p°7p ’S % 2 6 9.05E-04 9.79E-04
2 2 8.96E-04 9.66E-04

2 4 9.09E-04 9.85E-04

2522p°5s 2522p°5p )3 %P 2 6 1.49E-02 1.40E-02
2 2 1.49E-02 1.40E-02

2 4 1.49E-02 1.40E-02

2522p°5s 2522p°6p ’S P 2 6 237E-03 2.27E-03
2 2 2.20E-03 2.25E-03

2 4 2.38E-03 2.28E-03

2522p°5s 2s22p°7p ’S %P 2 6 8.23E-04 8.53E-04
2 2 B8.17E-04 8.45E-04

2 4 8.26E-04 8.57E-04

2522p°5s 2s522p°8p )5 P 2 6 4.07E-04 4.35E-04
2 2 4.04E-04 4.30E-04

2 4 A4.09E-04 4.37E-04




Cizelge 4.4 Devam

. . . . Ist. Bu
Ik Seviye Son Seviye Terimler Agihk  Caligma Dl\e/:lgige':ri
() © i s i s oot (BN
2522p°5s 2522p°9p %S P 2 6 369E-04  3.46E-04
2 2 372E-04  3.41E-04
2 4 3.67E-04  3.48E-04
2522p°6s 2s522p%6p ’S % 2 6 4.31E-03  4.35E-03
2 2 431E-03  4.34E-03
2 4 432E-03  4.35E-03
2522p°6s 2522p°7p %S P 2 6 86lE-04  8.73E-04
2 2 857E-04  8.67E-04
2 4 B864E-04  8.76E-04
2522p°6s 2522p°8p %S P 2 6 364E-04  3.79E-04
2 2 3.61E-04  3.76E-04
2 4 365E-04  3.81E-04
2522p°6s 2s522p°9p ’S P 2 6 229E-04  2.78E-04
2 2 228E-04  2.75E-04
2 4 230E-04  2.79E-04
2522p°7s 2522p°7p ’S % 2 6 168E-03  1.68E-03
2 2 168E-03 1.67E-03
2 4 168E-03  1.68E-03
2s522p°7s 2s522p°8p %S P 2 6 3.86E-04  3.96E-04
2 2 3.84E-04  3.94E-04
2 4 387E-04  3.97E-04
2s522p°7s 2s522p°9p ’S P 2 6 242E-04  2.45E-04
2 2 241E-04  2.43E-04
2 4 243E-04  2.46E-04
2522p°3p 2s22p%4s P %S 6 2 241E-01  2.61E-01
2 2 804E-02  8.73E-02
4 2 160E-01  1.74E-01
2s522p°3p 2522p°5s ° 23 6 2 6.80E-02  7.42E-02
2 2 218E-02  2.48E-02
4 2 434E-02  4.94E-02
2522p°3p 2522p°6s S 6 2 3.66E-02  3.38E-02
2 2 123E-02  1.13E-02
4 2 243E-02  2.25E-02
2522p°3p 2522p°7s P %S 6 2 1.84E-02  1.84E-02
2 2 6.16E-03  6.15E-03
4 2 122E-02  1.22E-02
2522p°3p 2522p°8s ° 23 6 2 133E-02  1.11E-02
2 2 357E-03  3.73E-03
4 2 7.07E-03  7.44E-03
2522p°3p 2522p°9s > %S 6 2 853E-03  8.40E-03
2 2 2.86E-03  2.80E-03
4 2 568E-03  5.59E-03




Cizelge 4.4 Devam

. . . . Ist. Bu
Ik Seviye Son Seviye Terimler Agirhik Calisma Dl\:gil;gﬁ
. . . Bieron ve
@ s) s S opor z(irk., 2002)
2522p°4p 2522p°5s P 5 6 2 567E-02 5.49E-02
2 2 1.89E-02 1.83E-02
4 2 3.78E-02 3.65E-02
2522p°4p 2522p°6s P 23 6 2  1.88E-02 1.75E-02
2 2 559E-03 5.88E-03
4 2 1.11E-02 1.17E-02
2522p°%4p 2522p°7s S 6 2  8.27E-03 8.91E-03
2 2 2.74E-03 2.97E-03
4 2  550E-03 5.93E-03
2s22p°%4p 2522p°8s S 6 2 518E-03 5.25E-03
2 2 1.73E-03 1.75E-03
4 2 3.44E-03 3.49E-03
2522p°4p 2522p°9s 23 6 2  3.69E-03 3.88E-03
2 2  1.08E-03 1.30E-03
4 2 2.45E-03 2.58E-03
2522p°5p 2522p°6s S 6 2 158E-02 1.60E-02
2 2  5.28E-03 5.35E-03
4 2 1.05E-02 1.06E-02
2522p°5p 2522p°7s S 6 2 567E-03 5.63E-03
2 2 1.82E-03 1.88E-03
4 2  3.63E-03 3.74E-03
2522p°5p 2s522p°8s P 5 6 2  3.01E-03 3.07E-03
2 2 1.01E-03 1.02E-03
4 2 2.00E-03 2.04E-03
2522p°6p 2522p°7s S 6 2 6.01E-03 6.04E-03
2 2  2.00E-03 2.01E-03
4 2  4.00E-03 4.02E-03
2522p°6p 2522p°8s S 6 2  2.25E-03 2.24E-03
2 2 750E-04 7.50E-04
4 2 1.47E-03 1.49E-03
2522p°7p 2s522p°8s P S5 6 2  265E-03 2.67E-03
2 2  8.86E-04 8.94E-04
4 2 1.77E-03 1.78E-03
2522p°7p 2522p°9s 23 6 2 1.07E-03 1.16E-03
2 2 357E-04 3.90E-04
4 2 T7.09E-04 7.76E-04
2s522p°3d 2s522p°4f D *F 10 14 1.42E-01 1.40E-01
4 6  1.32E-01 1.31E-01
6 8  1.42E-01 1.40E-01
6 6  9.44E-03 9.35E-03
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Cizelge 4.4 Devam

flk Seviye Son Seviye Terimler A;.hk Caﬁ?ma Dl\élgirHleFri
(Bieron ve ark.,
(i) ) i s i s QDOT 2002)
2s22p°3d 2522p°5f ‘D F 10 14 4.72E-02 4.70E-02
4 6 4.41E-02 4.38E-02
6 8 472E-02  4.70E-02
6 6 3.15E-03  3.13E-03
2522p°3d 2522p°6f ‘D F 10 14 2.24E-02 2.23E-02
4 6 2.09E-02  2.08E-02
6 8 2.24E-02  2.23E-02
6 6 1.50E-03 1.48E-03
2522p°3d 2522p°7f ‘D F 10 14 1.27E-02 1.26E-02
4 6 1.18E-02 1.18E-02
6 8 1.27E-02 1.26E-02
6 6 8.43E-04  8.45E-04
2522p°4d 2522p°5f ‘D F 10 14 2.61E-02 2.62E-02
4 6 2.44E-02  2.45E-02
6 8 2.61E-02  2.62E-02
6 6 1.74E-03 1.75E-03
2522p°4d 2522p°6f ‘D F 10 14 1.32E-02 1.32E-02
4 6 1.23E-02 1.23E-02
6 8 1.32E-02 1.32E-02
6 6 8.81E-04  8.81E-04
2s22p°4d 2s22p°7f ‘D F 10 14 7.59E-03 7.62E-03
4 6 7.08E-03  7.12E-03
6 8 7.59E-03  7.62E-03
6 6 5.06E-04  5.08E-04
2522p°5d 2522p°6f ‘D F 10 14 7.21E-03 7.13E-03
4 6 6.73E-03  6.65E-03
6 8 7.21E-03  7.13E-03
6 6 481E-04  4.75E-04
2522p°5d 2s22p°7f ‘D F 10 14 4.39E-03 4.37E-03
4 6 4.10E-03  4.08E-03
6 8 439E-03  4.37E-03
6 6 2.93E-04  2.91E-04
2522p°6d 2522p°6f ‘D F 10 14 3.29E-08 3.19E-08
4 6 2.60E-08  2.98E-08
6 8 3.29E-08  3.19E-08
6 6 2.20E-09  2.12E-09
2522p°6d 2s22p°7f ‘D F 10 14 2.56E-03 2.55E-03
4 6 2.39E-03  2.38E-03
6 8 2.56E-03  2.55E-03
6 6 1.71E-04 1.70E-04
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Cizelge 4.4 Devam

Ist.

flk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma MCHF
Degerleri

0 s) i s i s QDOT gfllerzo(;‘o‘g
2s22p°6d 2522p°8f ‘D *F 10 14 2.23E-03  2.10E-03
4 6 1.62E-03  1.96E-03

6 8 2.23E-03  2.10E-03

6 6 1.49E-04  1.40E-04

2s522p°4f 2522p°5d ’F D 14 10 5.69E-04  5.77E-04
8 6 5.41E-04  5.50E-04

6 4 5.69E-04  5.77E-04

6 6 2.71E-05  2.75E-05

2522p°4f 2522p°6d F D 14 10 2.42E-04  2.46E-04
8 6 2.30E-04  2.34E-04

6 4 2.42E-04  2.46E-04

6 6 1.15E-05  1.17E-05

2522p°4f 2s22p°7d ’F D 14 10 1.27E-04  1.30E-04
8 6 1.21E-04  1.24E-04

6 4 1.27E-04  1.30E-04

6 6 6.04E-06  6.22E-06

2522p°5f 2s22p°6d D 14 10 4.38E-04  4.42E-04
8 6 4.17E-04  4.21E-04

6 4 4.38E-04  4.42E-04

6 6 2.08E-05  2.10E-05

2522p°5f 2522p°7d D 14 10 2.14E-04  2.19E-04
8 6 2.03E-04  2.08E-04

6 4 2.14E-04  2.19E-04

6 6 1.02E-05  1.04E-05

2522p°5f 2s522p°8d ’F D 14 10 1.22E-04  1.56E-04
8 6 1.16E-04  1.49E-04

6 4 1.22E-04  1.56E-04

6 6 5.79E-06  7.46E-06
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4.1.3. Potasyum atomunda hesaplamalar

On dokuz elektrona sahip potasyum atomunda elektrik dipol gegisler i¢in gecis
olasiliklar1 en zayif bagli elektron potansiyel model teori (WBEPMT) ve kuantum kusur
orbital teori (QDOT) kullanilarak hesaplanmistir. En zayif bagli elektron potansiyel
model teoride gecis olasiliklarinin  hesaplanmasi ig¢in gereken parametrelerin
belirlenmesinde enerji ifadeleri icin literatirdeki deneysel enerji verileri ve seviyelere
ait yaricaplarin beklenen degerleri icin sayisal Coulomb yaklasimi (NCA) ve relativistik
olmayan Hartree-Fock (NRHF) yontemleri kullanilmistir. Bu parametreler kullanilarak
elde edilen elektrik dipol gegis olasiliklart Cizelge 4.5’de verilmistir. Cizelgede
WBEPMT i¢in verilen siitunda NRHF yontemiyle belirlenen parametreler kullanilarak
hesaplanan gecis olasiligi degerleri yildiz st indisi ile belirtilmistir. Diger sonuglar ise
NCA dalga fonksiyonlari ile belirlenen parametreler kullanilarak hesaplanan gecis
olasiligi degerlerini gostermektedir. Kuantum kusur orbital teoriyle yapilan
hesaplamalarda gecis olasiliklarinin  hesaplanmasi i¢in gerekli olan parametreler
literatiirdeki deneysel enerjiler kullanilarak belirlenmistir. Elde edilen sonuglar Cizelge
4.6’ da verilmistir. Hesaplamalarda hem multiplet hem de ince yap1 seviyeleri
arasindaki gegisler igin sonuglar verilmistir. Potasyum atomu igin en zayif bagh
elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur orbital teori ile belirlenen gegis
olasilig1 sonuglar1 Cizelge 4.5° ve Cizelge 4.6 da NIST’deki (Ralchenko ve ark., 2010)
kritik degerlerle karsilagtirilmistir.
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Cizelge 4.5 Potasyum atomunda en zayif bagli elektron potansiyel model teori kullanilarak hesaplanan
gecis olasiliklar (x108 Hz)

[statiksel

flk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma /o Degerleri
(Ralchenko ve
(i) (s) i S i S WBEPMT ark., 2010)
3p°3d 3p°5p b P 10 6 1.75E-02*  1.50E-02
6 4 158E-02*  1.40E-02 D
4 2 175E-02*  1.50E-02 D
4 4 175E-03*  1.50E-03 D
3p°3d 3p°6p ‘D P 10 6 4.44E-03 4.10E-03
6 4 4.02E-03 3.70E-03 D
4 2 4.38E-03 4.10E-03 D
4 4  4.46E-04 4.10E-04 D
3p°3d 3p°7p ‘D P 10 6 2.22E-03 1.90E-03
6 4 2.01E-03 1.70E-03 D
4 2 219E-03 1.90E-03 D
4 4  2.22E-04 1.90E-04 D
3p°3d 3p°8p > % 10 6 1.31E-03 1.10E-03
6 4 1.18E-03 9.60E-04 D
4 2 1.30E-03 1.10E-03 D
4 4 1.31E-04 1.10E-04 D
3p®3d 3p°4f D % 10 14 1.74E-01 1.50E-01
6 8 1.74E-01 1.50E-01 D
6 6 1.16E-02 1.00E-02 D
4 6 1.62E-01 1.50E-01 D
3p°3d 3p°sf D *F 10 14 7.45E-02 6.60E-02
6 8 7.45E-02 6.60E-02 D'
6 6 4.97E-03 4.40E-03 D'
4 6 6.95E-02 6.20E-02 D'
3p°3d 3p°6f D *F 10 14 3.93E-02 3.50E-02
6 8 3.93E-02 3.50E-02 D
6 6 262E-03 2.40E-03 D
4 6 3.66E-02 3.30E-02 D
3p®3d 3p°7f ‘D F 10 14 2.34E-02 2.10E-02
6 8 2.34E-02 2.10E-02 D
6 6 1.56E-03 1.40E-03 D
4 6 218E-02 2.00E-02 D
3p°ad 3p°sf D %F 10 14 151E-02*  1.40E-02
6 8 151E-02* 1.40E-02 D
6 6 1.01E-03 9.20E-04 D
4 6 141E-02 1.30E-02 D
3p4s 3p%p 5 P 2 6 3.67E-01 3.85E-01
2 2 443E-01* 3.82E-01 B+
2 4 449E-01*  3.87E-01 B+
3p4s 3p%p 35 P 2 6 153E-02*  1.24E-02
2 2 153E-02*  1.24E-02 C
2 4 153E-02* 1.24E-02 C




Cizelge 4.5 Devam

Istatiksel

Ik Seviye Son Seviye Terimler Agirlik BuCalisma o or Degetleri
(Ralchenko ve
) (s) i S i S WBEPMT ark. 2010)
3p®4p 3p°5s ‘P S 6 2 237E-01*  2.40E-01
2 2 802E-02*r 7.90E-02 C
4 2 157E-01* 1.56E-01 C
3p®4p 3p°6s ’ %3 6 2 1.10E-01 8.01E-02
2 2 3.70E-02 2.72E-02 C
4 2 T7.34E-02 5.40E-02 C
3p®4p 3p®7s P %5 6 2 595E-02 3.69E-02
2 2 1.99E-02 1.23E-02 C
4 2 3.95E-02 2.46E-02 C
3p%d 3p°6p ‘D % 10 6  9.25E-03 8.50E-03
6 4 853E-03 7.80E-03 D
4 2 9.20E-03 8.30E-03 D
4 4 9.26E-04 8.70E-04 D
3p®4d 3p®7p D P 10 6  2.89E-03 2.80E-03
6 4 2.61E-03 2.50E-03 D
4 2 2.86E-03 2.90E-03 D
4 4  2.90E-04 2.80E-04 D
3p®4d 3p°8p D P 10 6  1.55E-03 1.50E-03
6 4  1.40E-03 1.40E-03 D
4 2 153E-03 1.50E-03 D
4 4  155E-04 1.50E-04 D
3p®4d 3p®9p D P 10 6 9.55E-04 9.20E-04
6 4  8.63E-04 8.30E-04 D
4 2 9.48E-04 9.10E-04 D
4 4  958E-05 9.50E-05 D
3p4d 3paf D % 10 14 9.14E-04*  8.90E-04
6 8 9.16E-04*  8.90E-04 D'
6 6 6.11E-05*  5.90E-05 D'
4 6 851E-04* 8.30E-04 D'
3p%4d 3p°sf D ‘F 10 14 2.03E-02 2.00E-02
6 8 2.03E-02 2.00E-02 D'
6 6 1.35E-03 1.30E-03 D'
4 6 1.89E-02 1.90E-02 D'
3p%d 3p°6f D ‘F 10 14 1.45E-02 1.40E-02
6 8 1.45E-02 1.40E-02 D'
6 6 9.68E-04 9.30E-04 D'
4 6 1.36E-02 1.30E-02 D'
3p®4d 3p°7f D *F 10 14 9.67E-03 8.80E-03
6 8 9.67E-03 8.80E-03 D'
6 6 6.45E-04 5.90E-04 D'
4 6 9.03E-03 8.20E-03 D'




Cizelge 4.5 Devam

Ik Seviye Son Seviye Terimler Istatiksel Calisma

Agirlik NIST Degerleri
(Ralchenko ve
Q) (s) i S i S WBEPMT ark. 2010)
3p®4d 3p°sf D % 10 14 6.62E-03 6.00E-03
6 8 6.62E-03 6.00E-03 D'
6 6 4.41E-04 4.00E-04 D'
4 6 6.17E-03 5.60E-03 D'
3p®5s 3p°sp )5 P 2 6 450E-02 4.60E-02
2 2 4.50E-02 4.50E-02 D
2 4 450E-02 4.60E-02 D
3p°®5s 3p°7p ’S P 2 6 101E-03*  1.40E-03
2 2 103E-03* 140E-03 D
2 4 101E-03* 1.40E-03 D
3p°5s 3p°8p s P 2 6 6.21E-04*  5.90E-04
2 2 6.33E-04* 5.90E-04 D
2 4 6.15E-04* 5.90E-04 D
3p®5s 3p°9p %S P 2 6 440E-04*  3.20E-04
2 2 450E-04* 3.20E-04 D
2 4 435E-04* 3.20E-04 D
3p°5p 3p°6s ’S P 2 6 480E-02*  4.80E-02
2 2 160E-02 1.60E-02 D
4 2 3.20E-02 3.20E-02 D




Cizelge 4.6 Potasyum atomunda kuantum kusur orbital teori kullanilarak hesaplanan
gecis olasiliklart (x108 Hz)

Istatiksel

flk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma NIST .
Degerleri
: : : Ralchenko ve
(M (s) i S i S QDOT z(;1rk. 2010)
3p°3d 3p°5p ‘D ‘P 10 6 1.54E-02 1.50E-02
6 4  1.39E-02 1.40E-02 D
4 2 154E-02 1.50E-02 D
4 4  154E-03 1.50E-03 D
3p®3d 3p°6p D % 10 6 5.24E-03 4.10E-03
6 4  4.74E-03 3.70E-03 D
4 2 520E-03 4.10E-03 D
4 4 526E-04 4.10E-04 D
3p®3d 3p®7p D % 10 6 2.54E-03 1.90E-03
6 4  2.30E-03 1.70E-03 D
4 2 2.49E-03 1.90E-03 D
4 4  2.55E-04 1.90E-04 D
3p°3d 3p°8p D P 10 6 1.42E-03 1.10E-03
6 4 1.29E-03 9.60E-04 D
4 2 1.39E-03 1.10E-03 D
4 4 1.43E-04 1.10E-04 D
3p®3d 3paf ‘D *F 10 14 1.95E-01 1.50E-01
6 8 1.95E-01 1.50E-01 D
6 6  1.30E-02 1.00E-02 D
4 6 181E-01 1.50E-01 D
3p®3d 3p°sf D % 10 14 7.65E-02 6.60E-02
6 8 7.66E-02 6.60E-02 D'
6 6 5.10E-03 4.40E-03 D'
4 6 T7.14E-02 6.20E-02 D'
3p®3d 3p°6f D % 10 14 3.88E-02 3.50E-02
6 8 3.88E-02 3.50E-02 D
6 6  2.59E-03 2.40E-03 D
4 6 3.62E-02 3.30E-02 D
3p®3d 3p°7f D *F 10 14 2.26E-02 2.10E-02
6 8 2.27E-02 2.10E-02 D
6 6 1.51E-03 1.40E-03 D
4 6 211E-02 2.00E-02 D
3p°3d 3p°sf D *F 10 14 1.45E-02 1.40E-02
6 8 1.45E-02 1.40E-02 D
6 6 9.64E-04 9.20E-04 D
4 6 1.35E-02 1.30E-02 D
3p%4s 3p®4p 3 P2 6 3.62E-01 3.85E-01
2 2 359E-01 3.82E-01 B+
2 4  3.64E-01 3.87E-01 B+
3p4s 3p®5p 3 P2 6  2.25E-02 1.24E-02
2 2 2.25E-02 1.24E-02 C
2 4 2.25E-02 1.24E-02 C




Cizelge 4.6 Devam

[k Seviye

Son Seviye

Terimler

Istatiksel

Agirlik Bu Calisma NIST
Degerleri
() (Ralchenko ve
(s) i s i S QDOT ark. 2010)

3p®4p 3p®5s ‘° S 6 2 287E-01  2.40E-01
2 2  964E-02  7.90E-02C
4 2 190E-01  1.56E-01C

3p%p 3p°6s P 25 6 2 7.09E-02 8.01E-02
2 2 262E-02  272E-02C
4 2 509E-02  5.40E-02C

3p®4p 3p°7s ’° 23 6 2 285E-02  3.69E-02
2 2 159E-02  1.23E-02C
4 2 189E-02  246E-02C

3p®4d 3p°6p > % 10 6 876E-03  8.50E-03
6 4 791E-03  7.80E-03D
4 2 810E-03  8.30E-03D
4 4  878E-04  8.70E-04D

3p4d 3p°7p > % 10 6  3.11E-03  2.80E-03
6 4 28lE-03  250E-03D
4 2 3.09E-03  2.90E-03D
4 4  311E-04  2.80E-04D

3p4d 3p°8p > % 10 6  1.71E-03 1.50E-03
6 4  154E-03  1.40E-03D
4 2 170E-03  1.50E-03D
4 4  171E-04  1.50E-04D

3p%d 3p%4f D *F 10 14  9.20E-04 8.90E-04
6 8 9.22E-04  8.90E-04 D'
6 6 6.15E-05  5.90E-05D'
4 6 857E-04  8.30E-04D'

3p®4d 3p°5f D % 10 14 261E-02  2.00E-02
6 8 261E-02  2.00E-02 D'
6 6 1.74E-03  1.30E-03D'
4 6  244E-02  1.90E-02 D'

3p®4d 3p°6f > % 10 14 1.71E-02 1.40E-02
6 8 1.71E-02  1.40E-02D'
6 6  1.14E-03  9.30E-04D'
4 6 160E-02  1.30E-02D'

3p5s 3p®5p %S P 2 6 456E-02  4.60E-02
2 2 A4B56E-02  4.50E-02D
2 4 456E-02  4.60E-02D

3p®5p 3p%6s %S P 6 2  4.08E-02  4.80E-02
2 2 193E-02  1.60E-02D
4 2 386E-02  3.20E-02D

3p°5p 3p°7s %5 P 6 2 1.69E-02 1.70E-02
2 2 544E-03  5.60E-03D
4 2  109E-02  1.10E-02D
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Cizelge 4.6 Devam

. ) . . Istatiksel Bu
Ik Seviye Son Seviye Terimler Agrlik Calisma NIST .
Degerleri
. . . (Ralchenko ve
(M (s) i S i S QDOT ark. 2010)
3p®p 3p®9s ’ % 6 2 5095E-03  5.10E-03
2 2  151E-03  1.70E-03D
4 2 396E-03  3.40E-03D
3p%p 3p®10s ) % 6 2 3.80E-03  3.30E-03
2 2 127E-03  1.10E-03D
4 2 253E-03 2.20E-03D
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4.1.4. Rubidyum atomunda hesaplamalar

Otuz yedi elektrona sahip rubidyum atomunda elektrik dipol gegisler icin gegis
olasiliklar1 en zayif bagl elektron potansiyel model teori (WBEPMT) kullanilarak
hesaplanmistir. En zayif bagli elektron potansiyel model teoride gegis olasiliklarinin
hesaplanmasi i¢in gereken parametrelerin belirlenmesinde enerji ifadeleri igin
literatiirde ki deneysel enerji verileri ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri
i¢in sayisal Coulomb yaklagimi (NCA) ve relativistik olmayan Hartree-Fock (NRHF)
yontemleri kullanilmistir. Bu parametreler kullanilarak elde edilen elektrik dipol gegis
olasiliklar1 Cizelge 4.7’de verilmistir. Cizelgede WBEPMT ig¢in verilen siitunda NRHF
yontemiyle belirlenerek hesaplanan gegis olasiligi degerleri yildiz st indisi ile
belirtilmistir, diger sonuglar ise NCA dalga fonksiyonlar1 ile belirlenen sonuglari
gostermektedir. Hesaplamalarda hem multiplet hem de ince yap1 seviyeleri arasindaki
gecisler i¢in sonuglar verilmistir. Rubidyum atomu i¢in en zayif bagh elektron
potansiyel model teori ile belirlenen gegis olasiligi sonuglart Cizelge 4.7° de

Sansonetti’nin (2006) sonuglariyla karsilagtirilmistir.



Cizelge 4.7 Rubidyum atomunda gegis olasiliklar1 (x108 Hz)

Istatiksel

Ilk Seviye Son Seviye Terimler Agirlik Bu Calisma
SANSONETTI
0 s) i s i s  WBEMPT (2006)

4p°5s 4p°6p ’s P 2 2 1.63E+6*  150E +6

2 4 1.57E+6*  177E+6
4p°ss 4p°7p 5 P 2 2 1.92E+5 289E+5

2 4 432E+5*  3.96E+5
4p°5s 4p°8p ’s P 2 2 1.05E+5 891E+4

2 4 2.10E+5*  137E+5
4p°5s 4p°9p ’g P 2 2 5.65E+4 384E+4

2 4 2.56E+4 6.40E + 4
4p°5s 4p°10p ’s P 2 2 3.20E+4 201E+4

2 4 1.36E+4 3.38E +4
4p°ss 4p®11p 5 P 2 2 1.91E+4 127E+4

2 4 474E+4*  251E+4
4p°5s 4p°12p ’s 2 2 1.18E+4 6.98E +3

2 4 4.64E+4*  149E+4
4p°ss 4p°13p ’g P 2 2 7.68E-05 -

2 4 2.59E-05 -
4p°5s 4p°14p ’g P 2 2 5.15E-05 -

2 4 1.55E-05 -
4p°5s 4p°15p ’g P 2 2 3.57E-05 -

2 4 9.98E-06 -
4p°5s 4p®16p 35 P 2 2 2.54E-05 -

2 4 6.13E-06 -
4p°5s 4p°17p ’g P 2 2 1.84E-05 -

2 4 3.97E-06 -
4p°ss 4p°18p ’g P 2 2 1.31E-05 -

2 4 2.19E-06 -
4p°5s 4p°19p ’g P 2 2 9.61E-06 -

2 4 1.43E-06 -
4p°5s 4p°20p ’g P 2 2 7.29E-06 -

2 4 9.12E-07 -
4p®5p 4p°6s ’p 5 6 2 2.27E-01 -

2 2 7.73E-02 -

4 2 1.49E-01 -
4p°5p 4p°7s ’p s 6 2 1.40E-01 -

2 2 4.83E-02 -

4 2 9.23E-02 -
4p®5p 4p°8s ’p 5 6 2 7.55E-02 -

2 2 2.62E-02 -

4 2 4.92E-02 -
4p°5p 4p°9s 2p S 6 2 4.03E-02 -

2 2 1.42E-02 -

4 2 2.62E-02 -
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4.2 Tartisma

Cok elektronlu atomik ve iyonik sistemlerin, ozellikle yiiksek uyarilmis
seviyelerine ait gecis olasiliklar1 gibi spektroskopik parametrelerin belirlenmesinde
literatiirde onemli eksiklikler bulunmaktadir. Saf teorik yontemler tarafindan verilen
sonuclarin bir¢ogu yiiksek uyarilmis seviyeler arasindaki gecislerden ziyade diisiik
uyarilmig seviyeler arasindaki gecisleri icermektedir. Bu ¢alismada en zayif bagh
elektron potansiyel model teori ve kuantum kusur orbital teori kullanilarak lityum,
sodyum, potasyum ve rubidyum gibi alkali sistemlerde elektrik dipol gegis olasiliklar
hesaplanmustir. Elde edilen sonuglar literatiirdeki verilerle karsilastirilmis ve oldukga iyi
bir uyum elde edilmistir.

Gegis olasiliklarinin belirlenebilmesi i¢in so6z konusu seviyelere ait dalga
fonksiyonlarmin olusturulmasi gerekir. Saf teorik yontemlerde dalga fonksiyonlari
olusturulurken oOzellikle uyarilmis ve yiliksek uyarilmis seviyeler icin ¢ok sayida
konfigiirasyon ve orbital baz fonksiyonu hesaplamalara dahil edilmelidir. Cok sayida
konfigiirasyonla ve orbital baz fonksiyonuyla ¢alismak hesaplamalari olduk¢a karmasik
hale getirir. Teknolojik ve bilgisayar sistemlerindeki gelismelerle birlikte bu
karmasiklik kismen giderilse de bilinen saf teorik yontemlerin bir¢ogu yiiksek uyarilmis
seviyelerden ziyade diisiik uyarilmig seviyelere ait sonuglar icermektedir. Hem en zayif
bagli elektron potansiyel model teori hem de kuantum kusur orbital teori yart deneysel
yontemlerdir. Gerekli parametrelerin belirlenmesinde deneysel enerji verilerinin
hassasiyeti gecis olasilig1r hesaplamalarindaki hassasiyeti dogrudan etkilemektedir. En
zayif bagh elektron potansiyel model teoride gecis olasiliklarinin hesaplanmasi i¢in Z*,
n* ve I* parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir. Bu parametreler deneysel enerjiler ve
seviyelere ait yaricaplarin beklenen degerleri kullanilarak belirlenir. Bu nedenle bu
yontemle elde edilen sonuglarin hassasiyeti deneysel enerji degerlerine ve seviyelere ait
yarigaplarin beklenen degerlerine baglidir. Modern teknolojik araglarla daha hassas yeni
enerji degerleri 6l¢iildiikce sonuclarin da degisebilecegi acgiktir. Yine ayni sekilde daha
dogru beklenen degerlerin belirlenmesi en zayif bagli elektron potansiyel model teoride
sonuglart degistirebilecektir. Kuantum kusur orbital teori de gecis olasiliklarinin
belirlenmesi i¢cin n*§ ve A parametrelerinin belirlenmesi gerekir. Bu parametreler

deneysel enerji verileri kullanilarak elde edilebilmektedir.
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5. SONUC VE ONERILER

Bu tez galismasiyla lityum, sodyum, potasyum ve rubidyum gibi bazi alkali
atomlarda uyarilmig ve yiiksek uyarilmis seviyeler arasindaki elektrik dipol gegis
olasiliklar1 yar1 deneysel yontemlerin kullanildigi hesaplama programi kullanilarak
hesaplanmis ve elde edilen sonuglarin literatiirde bulunan sonuglarla olduk¢a uyumlu
oldugu gozlenmistir. Yar1 deneysel yontemlerle uyarilmis ve yiiksek uyarilmig
seviyeleri caligmak saf teorik yontemler kadar karmasik degildir. En zayif bagl elektron
potansiyel model teori ve kuantum kusur orbital teori deneysel enerji degerlerini ve
yaricaplara ait beklenen degerleri kullanarak gecis olasiliklar1 gibi spektroskopik
parametreleri diger yontemlere gore daha basit bir hesaplama slreci icerisinde
belirleyen yontemlerdir. Bu tez ¢alismasinda kullanilan yar1 deneysel yontemler olan en
zayif bagli elektron potansiyel model teorinin ve kuantum kusur orbital teorinin
literatiirdeki diger saf teorik yontemlerle karsilastirildiginda 6zellikle yiiksek uyarilmis
seviyelerin ¢alisilmasinda daha avantajli oldugu sdylenebilir. Bundan sonraki
calismalarda, hesaplanan gecis olasiliklarinin sonuglarini etkileyen 6zellikle seviyelere
ait yaricaplarin daha hassas olarak belirlenmesinin {izerinde durulmas: ve bu tez
calismasinda kullanilan yar1 deneysel yontemlerin baska ¢ok elektronlu atomik ve

iyonik sistemlere uygulanmasi amaglanmaktadir.
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