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02ZET

U¢-elektronlu atomlarin ve iyonlarinin enerji spektrumlara
kisaca agiklandiktan sonra, bunlarin yari badli (rezonans) hdlleri v
hesap teknikleri hakkinda genel bir bilgi verilmis ve daha Once ge-
ligtirilen Tilirev Metodu'nun ¢izgi-genigligi ifadesi yardimi ile Li a
munun ikinci iyonlasma esiginin altinda yer alan dokuz tane 2S simet

risine sahip rezonans h8llerinin cizgi-genigslikleri hesaplanmigtair.

Ayrica Li atomunun bu h8llerinin dalga fonksiyonlari kulla-

nilarak, kendili§inden iyonlagma ihtimdlleri de hasaplanmistar.

Zaman Kararliligi Teorisi ve Fano'nun Konum etkilegmesi teo#
risi yardimi ile rezonans hillelerinin. ¢izgi-geklini veren yeni bir\w
ifade ¢ikartilip, uygulama olarak, He atomunun (252)15 ve (2p2)ls
rezonnans hdllelerinin c¢izgi-gekli elde edilmistir.

Hesap sonug¢larinin, mevcut deney ve teori sonug¢lari ile uyum

iginde olduklari gOrilmiigtiir.



BOLUM I

GIris

Kuvantum mekanidinin baslangicinda (1905'lerde) atom, molekiil
ve iyonlarin spektrumlarinda, sadece kararli hdllerin mevcut oldudu
sanilaiyordu. Bu h3ller, kesikli cizgiler seklinde olan ve birinci iyq
lagma esidinin altindaki bdlgede gbzlemen bagli h&@llerdir. Sonradan
slirekli btlgede ve iyonlasma egsikleri arasinda da birtakim bagli olmg

van hdller g&zlendilll.

Kararli h8llerin rdlativistik olmayan ¢Ozimi, kuvantum meka-
niginin iki ana yaklastirma, metodu olan deigim (variation) veya ekteg
(perturbation) metodlari ve genellikle zamandan bagrmsiz Schrddinger
Denklemi kullanilarak yapilir. Cok-elektronlu sistemler igin karisik
hesaplamalar gerektiren orbital vaklagtirmalari; meseld Hartree ve

Hartree-Fock Teorileri | 2,3[.ve bunlardan daha anlamli ve hassas olan

Sinanodlu’nun Cok-Elektron-Teorisi (QET)I4|, bajli h&llerin enerji s

viyelerinin ve dalga fonksiyonlarinin hesaplanmasinda kullanilan bel

basli teorilerindendir.

Kuvantum mekaniginin kurulusundan az sonra, 1925 yilinda Aug
tarafindan, siirekli bSlgenin ig¢inde yer alan birtakim kararsiz hédlle
gbzlendil1ll. Bu haller, &nce bagli hiller gibi davraniyor fakat bir
miiddet sonra 1s$in yavinlamadan (rediationless) kendiliginden bozunuy
lardi, yani bunlar, hem bajli h8llerin ozelliklerini ve hem de bagla

mayan hillerin Ozelliklerini bir arada tasiyorlardi. Onun ic¢cin bu ha



*
lere yaribadli (¥YB) h8&ller ad:i verilmistir. Ayrica bunlara rezonans

* - .
ve kendiliginden iyonlasma (K1) h&lleride denir.

YB h&ller, enerji spektrumunda slirekli bdlgenin i¢ine gdmiil-
miig, kesikli b&lgelerdekine nazaran daha genis ¢izgiler gekiinde gbz-

lenir.

Herhangi bir atom, molekiil ve iyona ait enerji seviyeleri,
sistemin elektronlarinin uyarilma gekillerine badlidir. Genellikle bi
sistem tekli (singly) uyarildidi zaman badli, ikili (doubly) veya
¢oklu ( multiply) (iki veya daha fazla elektronunun birden uyarilmasi)

uyar1ldigi zaman da genellikle YB héller meydana gelirl5l.

Bir sistemin tekli, ikili ve genel olarak ¢oklu uyarilmis
hdllerinin ne demek oldufunu acgiklamak ig¢in lig-elektronlu bir atomik
sistemin enerji seviyeleri . gekil 1 de gdsterilmisgstir. Bu sekilde, her
bir seviye, bir tek atomik gsékillenime (elektronik konuma) karsilik

gelir, fakat bu h3lleri tanimlamak ig¢in birka¢ sekillenimin (birden

fazla) bir karisimina .ihtiyac¢ duyuldudu zaman (nl,n o) sembolik nota

2
yonu kullanilmistirl6l. Meseld helyum atomunda en diistik ikili uyaril-

1 .
mis “S° hali (25?) +(2p?) den meydama gelir ve bu yiizden de (2,2a) olarak si-

niflandirilir. Tkinci diisgiik ikili uyarilmisg lSe h3dli ise ¢oJunlukla
(252) - (2p2) olarak verilir ve (2,2b) sembolik notasyonu ile sinaf-

landirailar.

Buradan da gorilildiigd gibi n, igteki elektronun kuvantum sayi-|

1

sini, n, distaki elektronun kuvantum sayaisini, o= a,b,c,...a'inci se-

2
rilerin elemanini, e ise hdlin paritesinin ¢ift oldujunu gOstermekte-
dir. Notr Li atomu, pozitif B+ iyonu ve negatif He iyonu icin temel
h&1l konumu (18225)2Se olarak gdsterilir (Sekil 1). Temel hdlin ilstin

atomik sistemin tekli uyarilmis sonsuz sayida kararli hdlleri vardir

bu seviyeler, iki-elektronlu sistemin taban h&81i + sonsuzda serbest

x
Tezin bundan sonraki kisimlarinda bu kisaltmalar kullanilacaktir.
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Sekil 1. Li atomunun sematik enerji seviyeleri diyagrami.
Seviyeler Kaynak| 6] va ve bafimsiz pargacik yaklag-

tirmasina gdre yapirlimistar| 7| .



olarak duran bir elektrona kargilik gelen lig-elektronlu sistemin
birinci iyonlasma esigine dodru birbirlerine yaklasirlar. Bunla-

s . - - . . ..t . .
rin lUzerinde iki-elektroniu sistemin (meseld Li ) bir defa uyaral-
mi1s hdlleri bulunur. Benzer sekilde He atomunun taban hdli olan
(152)15 seviyesinin (19,35 eV) iizerinde olan He iyonunun en diisik
uyarilmig (15252)25e hali de siirekli bdlgenin icine gomilmis ke-

sikli YB h&8llerin bir Ornegidir.

Sekil 1'in Ust kisimlarinda iki defa iyonlasmis lig—elek-
tronlu sistemin taban h&li ile sonsuzda serbest olarak duran di-
ger iki elektrona karsilik gelen »(15626%3 ile temsil edilen ikin-

ci iyonlasma egigi gOriilmektedir.

Uc-elektronlu atomlarin ikinci iyonlagma esiklerinin ldze-
rinde Uc¢ll uyarilmis hdller bulunur. Bunlar da enerji seviyeleri
bakimindan iki-elektronlu iyonlarinin ikili ve bir-elektronlu iyon-
larinin uyarilms b&lgeleri iginde yer alirlar. Ayni durumlar lg-e-
lektronlu iyonlarda da bulunur. Li atomunun ve He iyonunun ili¢li
uyarilmis h3lleri agafida ifade edildigi gibi bir veya iki elektro-
nun kendiliginden iyaniagma31 ile ikili veya tekli uyarilmis hal-

lere gecebilirler! 71.

(2322p)2Po —_—_ (lan)l'3Q + e€(% *+1) Bir-elektron yayinlanmasi.
——> 1s +tef +e' (2 +1) 1tki~elektron yaylnlanma51.

(252P2)2De——————+ 1s + e 2+ €' (2, 2+2) tki-elektron yayinlanmaszi.

—_— (lsnﬂfl'3ﬂ + e (R ,2+2)Bir-elektron vayinlanmasi.




— (232)ls+fd —3 1s+e's Fed Iki-adimli bir-elekt:

yayinlanmasai,

(ZSZPZ)ZSe ——3 1sd+ef +¢ '8 Iki-elektron yayinlar
si,
— (lsnﬂ)l'3 L+ e L Bir-elektron yayinlar
s1,
I

— {(2,2a)"8 t €es —> lsteste's

—_—3 (2525ﬂ3P+€s —————3 1lstep+e?p Iki-adimli bir-elekt

vayinlanmasi,

burada e ve o sirasiyla ¢ift ve tek pariteyi g8stermektedir. Buradan
da gdrildigl gibi, genel olarak ¢ok-elektronlu bir sistemin N defa
uyarilmrs bir hali [ (N-1)-selektronlu siirekli bir bdlgenin i¢ine gOmii-
len ve kendilidinden iyonlagabilen] 1,2,..... , N-1 tane serbest elektr

yayinlayabilir.
YB hédller, kararli hillerin ¢6ziilebildigi

HY - ¥ (1.1) ’

Schrddrnger denklemi ile ¢&ziilemezler. Bu h8llerin ¢&zimiinde genellikl
iki-elektronlu atomlar igin uygulanan birgok metod gelistirilmistir.

| 8-16f . Fakat bu metodlarin gok-elektronlu (ikiden fazla) sistemlere
ve st enerji seviyelerine uygulanmasinin ¢ok zor olmasindan dolaya
yeni metodlara ve teorilere ihtiyag¢ duyuldu. 1973-1976 yillari arasind
da Cksiliz tarafindan "Zaman Kararlilidi Teorisi" adi verilen ve lite-
ratiirde~"Time Stability Theory (TST)" diye bilinen bir teori geligti-

riiA+ F 1971 eem e m s 3 s . -




Zaman Kararliligi Teorisi'nin temel denklemi olan

S0 H 3 v (I.2)

[B%-2 <H > Hle= [<H
bagintisindan da g6rildiigli gibi bu teoride de Hamiltonyen'in kare-
sini hesaplama mecburiyeti vardir. Bunun hesaplanmasi i¢in de ¢ok-
elektronlu sistemlerde ¢ok zor ve karisik integrallerin alinmasi

gerekmektedir.

Bu gligliigi de ortadan kaldiran bir metod, Oksliz ve arkadagq
lari tarafindan gelistirildi }19,20| ve gesitli sistemlere basar:i
ile uygulandi $19-21| . Tirev Metodu adi verilen bu metod, diJer mes
todlarin ve Zaman Kararliligi Teorisinin hesap zorluklarinin hig¢g-

birini ihtiva etmeyen

<¢| H-E] &>} = min (I.3)

sa
E = <I& >

denkleminden ibarettir. Burada ¢ YB h8llerin sadece kesikli bdlges]
ni temsil eden dalga forksiyonum,e da o = ap de [&'>'ye E=<3|H| $>'yi
sajlayan dejigim parametresidir, ayni zamanda 3 <H >/ 8 o ifadeg

ni minimum yapan Lagrange parametresidir.

YB hdllerin ¢oziimi i¢in bu kadar ¢ok metod geligtirilmesin:
sebebi; bu hallerin Sneminin gilin gegctik¢ge artmasindan ve ¢ok sayids
arastirmacinin dikkatini ¢ekmesindendir. Bilhassa son zamanlarda bfj
hdllerin Onemi, astrofizik dalinda gok artmig; astreoafizik ile ilgﬂ
problemler, bu hfllerin kendiliginden iyénlagma51 sayesinde acgiklai

bilmigtir. Mesela Goudsmit ve Wu | 22] 1934 yilinda coronal yayinla:




¢izgilerinin genisgliklerinin biiyiik olmasinin sebebinin n&tr He ato-
munun ikili uyarilmis hdlleri arasindaki gegisler vasitasiyla agik-
lanabildigini ileri sirdiiler. Astrofiziksel ilginin yakain zamanlar-
daki canlanigi, laboratuvar spektroskopisindeki yeni c¢aligmalar, gl-
nes ve uzaydan gelen uzak-morStesi i1sinlarin spektrumlarinin gbzlen-
mesinin kolayca sajlanmasi ile kamgilandal 23] . Bundan baska izotop

ayiram: teknolojisinde kullanilmaya baslanilmasindan sonra bu h&lle-
rin Onemi.artmis ve birgok arastirma sahasinin agilmasina sebep ol-
mugtur. YB haller yiizey teknolojisinde de cok biiylik &nem kazanmig=-

tir. Auger spektroskopisinin geligmesi sayesinde (ki bu spektrosko-
pide YB haller kullanilir) yilizeylerde bulunan eser-miktardaki atom

gruplarinain teghisi bile miimkiin olmusturl 24| .

Blitin bunlardan basgka, atom, melekiil ve iyonlarin YB h&llen
nin enerjilerinin, ¢izgi-genigliklerinin ve bu h&ller arasindaki ge-
¢is ihtim&8llerinin sadece hesabi bile fizik agisindan Onem tagimakty
dir. Clinkii; bunlar, yukarda da belirttidimiz gibi badli ha3llerin ¢&-
zlilebildigi metodlarla ¢dziilememekte, onlardan farkli 6zelliklere s4g

hip olup bagka yOntemler gerektirmektedir.

Ayrica, bu hallerin cizgi-gekli (line-profile veya line-shap
de birc¢ok arastirmacinin dikkatini cekmisg }9,25-361 , bunlarin simetr
rik olmayan bir Ozellide sahip olmalarinin ve ¢izgisseklindeki anor
liklerin sebepleri aciklarmaya ve sekilleri tayin edilmeye galisil-
mistari 9l .

Bu caligmada, Tirev Metodu ile Li atomunun bazi 28 rezonans
enerjileri ve dalga fonksiyonlari hesaplanirken [ 37| bulunan rezonaj

enerjilerinin yakinlarindaki enerjiler, bunlara karsilik gelen tiirev

dejerleri, rezonans enerjileri ve onlarain tiirevleri kullanilarak bu

hdllerin ¢izgi-genislikleri; dalga fonksiyonlari kullanilarak da bu




h&llerin, kendiliginden iyonlagma ihtimalleri hesaplanda.

Ayrica Fano'nun Konum Etkilesmesi TeSrisil 8l , Tirev Metodu ve
Zaman Kararlilidi Teorisi®nden] 19| yararlanarak ¢izgi-gsekli igin ye-
ni bir ifade elde edildi ve uygulama olarak Zaman Kararlilida Spektru
munun verileril 19/ kullanilarak He atomunun lS simetrisine sahip

ilk iki YB hilinin (252,2p2) ¢izgi-sekli elde edildi.
zaman Kararlili§i Spektrunmu
m° - 2= (<a? >- 22 <u N (1.4)

denkleminin ¢ozlmlerinden elde edilmektedir | 19| .




BOLUM IX

2

LITYUM ATOMUNUN “S REZONANS DURUMLARININ G1ZGI-GENISLIKLERI

Herhangi bir atom uyarilmig bir enerji seviyesinden daha alt

bir seviyeye veya taban durumuna gegerken se¢im kurallari gergevesind
bir foton yayinlar. Foton yayinlayarak yapilan bu gegislere isimala

veya radyasyonlu gegigsler denir. Bu gegigslerin olma ihtimali, uyaril-
mig seviyenin ¢izgi genisligi ile dodru, yasama sliresi ile ters oran-

ti1lidar.

Sayet atom, taban durmmu konumuna g8re uyarilmis iki elektrong
sahipsey bu atom, bir ikili uyarilmig enerji durumundadir ve enerji
seviyesi birinci iyonlasma egidinin Ustlindedir. Uyarilmis durumda bu]
nan bu elektronlar, bir tek elektronu sdkmek i¢cin gerekli olan enerji
den daha fazla enerjiye sahip iseler, "ikili-uyarilmig" elektronlarda
biri, daha diiglik bir enerji seviyesine gegerken enerjisini dijer elek
rona vererek o elektronun sistemi kendiliinden terk etmesine ve dola
visiyla da atomun kendiliinden iyonlasmasina sebep olabilir| 38| . Bu

olay sonunda foton yayinlanmayip elektron yayinlandidi ig¢in bdyle ge-

¢islere radyasyonsuz yani 1simasiz gegigler elektron da kendilidinden
yayinlandida icgin [ayni zamanda bu hadiseye literatiirde madde-yayin-
lanmasi (matter-emission) da denilmektedir] bu olaya da kendiliginde
iyonlasma olayi, bu h3llere de daha Once de belirttigimiz gibi (¥B),

(K1) veya rezonans h8lleri denilmektedir.
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YB héller, gergekte dalga fonksiyonlara slirekli ve kesikli
kisimlari ihtiva eden atomik Hamiltonyen'in bir &z fonksiyonu tara-
findan karakterize edilirler| 26| . Kesikli ve siirekli konumlarin et-
kilesmesi sonucunda atom, bazi segim kurallarina uyarak bagka hille-
re radyasyonsuz gegig yapar. YB hdllerden herhangi bir hdlin yasama
sliresinin ve dolayisi ile ¢iz§i-geniglidinin de§eri, atmosferin yuka-
ri tabakalarinda ve dideryerlerde etkili bir olay olan bozunup-yeni-
den birlegmenin (dissociative~recombination} oranini tahmin etmede

cok Snemlidirl 23,39 .

Bir atomun YB hdlinin radyasyonsuz ve bazi 8zel durumlarda
radyasyonlu ge¢is yapma ihtim&1i, yani kisaca bozunma ihtimali de
F ile gtsterilen bu h&lin ¢izgi-genisligine bagli olup onunla dogru

orantilidir . Radyasyonsuz gegislerin olma ihtimdli yeni elektron

14 9

yvayinlanmasi (v 10° sn) genellikle foton yayinlanmasindan (v 10 “sn)
daha kisa zamanda oldudundan |40} ; YB h8llerin cizgi-genisligi deJe-
ri, bu h3llerin kendiliginden iyonlasma ihtimdllerinin bliyiikllkleri

hakkinda daha ¢ok bilgi verir.

Bu calismada, Fano'nun Konum Etkilesmesi (configuration-inter
tion) teorisinden | 9| ve Tirev Metodu'nun tiliretilmesinde ifade edile
bir teoremden faydalanilarak bulunan YB h8llerin ¢izgi-genisligini
veren ifadeyi 119 ,41] kullanarak Li atomunun baz: 2S K.1 h&llerinin

cizgi-geniglikleri hesaplandi.

Fano, YB hidllerin teorisini, sistemin toplam dalga fonksiyonu
nu siirekli ve kesikli kisimlarin toplamr geklinde alarak geldstirmig-

tir.

¥Y=a ¢ + JdE'bg, Y, ‘ (I1.1)
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Burada a ve b lineer parametreler olup birinci terim sistemin kesik-

1li bdlgesini, ikinci terim ise silirekli bdlgesini temsil etmektedir.

Ayricas
5 lvEr2
Ia(E)_Jr = 5 5 > (11.2)
R +
(B ER) lvE!
ve ¢izgi-genigligi de
_ 2
= 21r|vE| (1I1.3)

seklinde tarif edilir. Bu badintilar kullanilarak verﬁ|=lVEl,

E—ER=€ alinarak

la(ER)l2 4e 4T
— (I1.4)

la(E)] 2 r

elde edilir. Burada ER rezonans yani YB h&lin enerjisini, E ise

rezonans enerjisi yakininda herhangi bir enerji defJerini gUster-

1

mektedir. Tiirev Metodu ifadesinin ¢ikarilmasinda ispatlanan bir

teoremin sonucu ve bu metodun diislinceleri yardimi ile j

2
la(ER)l g (E)
— = (I1.5)
ta(E)l G@'(ER)
elde edilirl 19| . Burada 0g (E) Zaman Kararliligi Teorisinde
<fH2>¢- <'H >é? , Tirev Metodun'da la<&1>§[3wl deferlerini ifade
eder. (II.4)ve(II.5) egitliklerinin sol taraflari esit oldujundan

/sa§ taraflari da egitleénerek ;




UQ(E) 4

_ €2 11 (I1.6)
GQ(ER) r

bulunur. Bu denklem y= ax + b geklinde dligliniliip en kli¢lk kareler

yontemi (least-square fitting) yapilarak YB h&llerin ¢izgi~genisligi
') rezonans enerjisi ER,reﬂﬁHMﬁﬂ Hamiltoniyen'in beklenen dejeri-
nin tilirevi yani | < H > /30l , rezonans civarindaki enerjiler ve on-

larin tlirevleri cinsinden ;

. l
2
Og (E_) _§ (Ei - E.)
i=1

r =2 (11.7)

R R

N
y\ — -
z O (Ei) NU@(ER)

olarak bulunur] 19| .

Tirev Metodu ilé-herhangiﬂbir YB h&lin enerjisi bulunurken,
gercede en yakin enerji olarak § 13 <H >/ 3 ¢l 'nin minimum oldug
enerji alinir (burada < H > , Hamiltoniyen'in bekleneP deferi, a ise
bir Lagrangian parametresidir, yapilan hesaplarda bu parametre dalga
fonksiyonunun lineer olmayan bir parametresi olarak alinmigtir). Ene
jinin tlirevinin minimum oldudu noktayi bulmak i¢in iterasyon yolu il
YB hdl enerjisinin sajinda ve solunda birgok enerji deerleri ile bu

lara karsilik gelen tlirev deferleri elde edilir. Denklem (II.7) deki

indisi bu de§erleri, N de bunlarin sayisini gdsterir.

Li atomu igin hesaplanan bazi 2S YB Hallerininf 21,37] ortala

¢izgi-geniglikleri hesaplandi, bu dederler Tablo I'de gdsterilmigtir
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Tablo. T Lityum atomunun bazi 28 kendiliginden ivonlasma halle-

‘rinin ¢izgi-genislikleri

Konum Ei(eV)* I'(ev) Deney Diger Teoril:
1s2s° 56.321 0.054 06.0520.03/42/ 0.642/4
0.040/4
| (1s2s)°s3sl 61.950 0.004 0.009/4
0.013/4
l(lszs)ls3sl 63.194 0.010
I(lszs)3s4s| ? 63.361 0.043
| (1s2s)ts4sl 2 63.478 0.019
1s2p? 63.545 0.131
| (1s2s)3s5s |2 63.620 0.123 |
1
.1 (1s2s)~°s5s | 2 63.755 0.039
[ 4 64.097 0.063

* ‘ . I
Enerji deferleri Kaynak /21/ den alinmig ve ¢evirme faktdrii olarak

‘Ro=13.60475 eV kullanilmistar.
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YB hdllerin kisa olan yagama siireleri, belirsizlik kuralina

gbére bu hallerin g¢izgi-genigliklerinin biiyiik olmasina sebep olur.

sss v

leri 10—3 - ZLO'”l eV mertebesindedir. Bu deJerler ise simdiye kadar

bulunan ve s&ylenen deJerlere uygundur.

Meseld Goldberg, bu hdllerin 530 cm_l lik bir ¢izgi-genigligi

-14

karsilik gelen 10 sn'lik bir yagsama siiresine sahip olduklarini be-

lirtir (ki bu defer 6.57 x 10“2 eV'luk bir ¢izgi-genigligine karsilik
gelir)* | 23] . Mannervik Li atomu igin bazi YB (doublet) hallerin vasa
slirelerini m10_14sn mertebesinde bulmustur ki bu da ~0.0658 ev'luk bi
¢izgi-genislifine karsilaik gelir| 45| . Holdien ise rdlativistik olmaya

bir yaklasimla YB h&llerin yasama siirelerinin lOmlzsn den daha kiiglk,

vyani ¢izgi genigliginin '\J,O_3 eV'den daha biiylik oldudunu tesbit etmig

tirl 46l . Collin, kendiliginden iyonlasmanin ¢ok kisa  zamanda meydana

geldigini sdyleyerek ¢izgi~genigliginin biiyilikligid hakkinda bilgi ver-

4 1

mistir (10~ - 10 ~ eV)[47] . Bhatia ve Temkin, Li atomunun bazi ikili

YB seviyeleri .ig¢in ¢izgi-genigliklerini 0.007 -0.04 eV basamajinda bu

muslardir| 43| . Shore da K.1 olayinin, i1simali bozunmadan ¢ok daha kis

zamanda meydana geldigini ve bunlarin ortalama Omiirlerinin lO_l4sn

mertebesinde oldudunu belirterek g¢izgi-geniglikleri hakkinda (mlO‘ZeV

+

bir fikir vermistirl| 32| . Ziem ve arkadaslari da Li atomunun (15252)
2S hali igin ¢izgi-genigligini 50 + 30 meV olarak bulmuslardairl| 42| .
Rehmus ve Berry de birinci iyonlasma esiginin lstiinde bulunan rezonan

-12 _ . .-16

h3llerinin yasama silirelerinin 10 10 sn mertebesinde olduunu

belirterek bu hallerin ¢izgi-genisligi hakkinda bilgi vermislerdir| 48

1

* - -
Cevirme faktdri olarak 1 cm = 1,24 x 10 4

eV kullanilmistar.
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Tablodan da g6riildiigii gibi gerek deneylerle ve gerekse
teorik hesaplamala yolu ile rezonans h8llerinin ayrai ayri c¢izgi-ge-
nigliklerini bulan ve hesaplayan yok denecek kadar azdir. Bunun
sebebi ise YB hillerin basit bir gekillde tanimlanamamasi, bu hidlle-
rin sirekli b&lge ile de etkilesim halinde olmasi ve ¢izgi-gekille-
rinin, herhangi bir ba§li durumun ¢izgi-gekli gibi simetrik olmayip;

antisimetrik bir yapi g&stermesidir.

Simetrik olmayan bir geklin ¢izgi-genisliini deneysel ola-
rak 8l¢mek bile oldukga zor ve hassasiyet isteyen bir istir. Bu tiir
teorik hesaplamalar ise kullanilan metodlara ve ayni zamanda fonksi-
yon sayisina da ¢ok baglidir. Meseld Bhatia ve Temkin, yari-projeksi-—

yon operatSr (quasi-projection-operator) teknidini kullanarak Li ato-

munun bazi ikili ¥YB h3llerinin enerjilerini ve ¢izgi-genigliklerini
degisik sayida fonksiyon kullanariak hesaplamiglardir. 8, 16, 28

ve 40 fonksiyon ig¢in ilk {iig 2S YB hillerinin enerji ve ¢izgi-genig-
liklerini hesaplamis ve iyi sonuglar olarak 40 fonksiyon i¢in hesap-
ladiklari dederleri ayri bir tablo halinde vermiglerdir. Ilk iki 28
h&linin ¢izgi-genislikleri, fonksiyon sayisinin artmasiyla ¢ok Onemli
’olmayan bazi deJisiklikler gdsterirken; iclincl 25 YB halin ¢izgi genigl]
ginde ¢ok bli¥lik ve anormal deddsiklikler olmugtur. Bu hdlin ¢izgi-genisligi icin 8

16 ve 28 fonksiyon kullandiklari zaman sirasiyla 41074 ev, 3x107°

eV ve'0.023 eV
de@erlerinilnﬁxmglar fakat 40 fonksiyon kullandiklari zaman ise hi¢bir deder vered

memiglerdir. Bu ylizden 40 forksiyon igin bulduklari ve iyi deerler diye kabul et-

tikleri dederleri ihtiva eden tablolarinda bu ii¢glincli h&l igin ¢izgi-

nisligi dederi verememektedirler.

Bu yiizden Li atomunun YB hillerinin ¢izgi-geniglikleri konus
da biiylik bir eksiklik bulunmaktaydi. Yapilan bu caligsma ile bu konu-

daki eksiklik kismen de olsa giderildi ve Li atomunun ikinci iyonlas



_16-.

esidinin altinda ver alan bazi 28 YB hillerinin ¢izgi-genislikleri

literatiire kazandirilmis oldu, Ilk 28 YB hal ig¢in bulunan ¢izgi-ge-
nigligdi deJerinin literatiirde rastlanilan yegane deneyl 42| sonucu

ile Bhatia ve Temkin'inl 43,44] buldugu deJerlerden daha iyi uyustu-

du gorilmektedir.
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BOLUM III
LITYUM ATOMUNUN 28 REZONANS DURUMLARININ

GECIS IHTIMALLERI

Kuvantum mekanik sistemler, zaman i¢inde enerji durumlarin:
defistirebilirler, yani ¢egsitli enerji seviyeleri arasinda gegisler
miimkiin olabilir. S&zkonusu gegiglerin birim zamandaki sayisi gecis
ihtimalini verir. Gegislerin olabilmesi i¢in enerji seviyelerinin
durumlarina ve gegislerin tilirline gdre cesitli seg¢im kurallarinin
sajlanmasi gerekir. Yani her seviyeden dijer biitlin seviyelere geligi-
glizel gegisler olamaz. Bu durumda enerji bakimindan daha yliksek bir
seviyede bulunan bir atom birden fazla dliglik seviyelere gegebilir,
zira ylksek seviyeden olan toplam geg¢ig ihtimali, bu seviyenin bo-
zunma ihtimali, dlislik seviyelere olan tek tek gegis ihtimallerinin

toplamina esittirl] 49] .

Enerji seviyeleri arasindaki gegisler ya isimali ya da isima-

si1zdir. Bu iki gegisin her ikisini de yapabilen h&ller de vardir| 50/ .

N-elektronlu herhangi bir atomun atomik hdllerinin bozunma

sekillerine gOre kabaca siniflandirilisi Tablo II'de gOsterilmistir.

Tablo II'nin sol tarafinda g&riildigi gibi igsimali gegislerle
karakterize edilebilen, LS etkilegsmesi sonucu dipol geg¢isler yapabile
hdller ile daha yliksek gegisler (higherpole transitions) yapabilen ha
lere kararli hdller denir ki bu h8llerin en kigilk yari Omirleri

-9 . - A
V10 “sn mertebesindedir. Ayrica yine Tablo II'nin sa§ tarafinda gOri

L E Y - - - - - - -

len. 1cimacr> marmielasrd  lrmeatas o2 o - 3




Tablo II. Atomik h&llerin bozunma sekillerine gbre siniflandirilisil 50| .

Bagli Hiller

Isimali Gegisgler

1) "Normal®

uyarilmis h&ller:

LS etkilegmesinin izin verdi§i elektrik dipol

gegigleriy
t 1078 - 10-9sn;

2 ,
Meseld: CI 152232p3 3Do — 152252p2‘3P

2)Cok uzun Smiirli uyarilmig seviyeler:

a) Goklu-kutup (higher~pole) gegisleri,

b)

TN D] - 104sn;

2

Meseld: OI 1s 252254 lS0 » 1

—3 D2

veya
R6lativistik etkinin girmesiyle izin verilmis

gegisler:

110”3 - 1078 gn,

5.0 2. 2.4 3

Meseld: OI 1322522p33s S2 —> 15 28"2p P

Baglyi Olmayan Haller

Isimasiz Gegigler

1) Coulombik kendiliginden iyonlasma

™ 10~10 - 10~15 sn;

Meseld: HeIl 2s2p 1PO —— (ls+€£ﬁlPO

2) Dogrudan rdlativistik kendilidinden

4 7

iyonlasma 1t ~10 - - 10~ ' sn;

Meseld: He 1s2s2p épo gpin-spin . (182+€f)2FO
5/2 5 /2

3) R8lativistik etkinin sebep oldudu Coulombik

-5 -
~kendiliginden iyonlasma:nl0 -10"sns

Meseld:
. 2 4
Li 1s2p P5/2
Spin-
yiiriinge
; ,
1s2p° % Soulomb 152 qy %

_.Q T..
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meleriyle kendilidinden bozunabilenler, doJrudan rdélativistik etki-
lesmelerle kendilijinden bozunabilenler ve rélativistik etkilesmele-
rin sebep olduju Coulomb etkilegsmeleriyle kendiliginden bozunabilen
h3dllerdir ki bunlara. da kararli olmayan hdller denir. Bu sinifa gi-

~15

" rén h8llerin en kiiglik yari Omiirleri ~ 10 sn mertebesindedir.

Sozkonusu gegisleri yapabilen YB h&ller, elektron vererek bo-
zunabildikleri gibi, 1gimali olarak da atomik sistemin yeni bir konu-

muna gegebilirler{ 51|/ . Bu ifadeyi agadidaki gibi gsSterebiliriz.

A +e (1s1masiz)

™

Bu gegiglerden i1gimasiz olanlar elektronlar arasindaki Coulomb etki-

b ¢
A +hy veya A + hy' (1simali)

lesmesi sebebi ile meydana gelirler |51} .

Bilindigi gibi hafif elementler ic¢in YB hdllerin yapabildik-
leri i1simasiz gegis ihtimd8lleri optik gecis ihtimalinden ¢ok daha bili4
yUktirt38,52] . Herhangi bir atomun isimali gegig vapma ihtimali Z ge-
kirdek yikiinin artmasiyla artar, fakat buna karsilik i1simasiz gegis
yapma ihtimalleri Z c¢ekirdek yliklinin artmasiyla hemen hemen hig de§i§
meyip sabit kalir, bu ylizden ¢ok iyenlagsmisg sistemier igin (2~20) 1s4
mali gegis yapma ihtimali ile, YB hallerin isimasiz ge¢is yapma ihtim
leri ayni mertebededir | 53| .

Coulomb etkilegmesi yolu ile meydana gelen tipik YB hdllerin
¢is ihtimalleri 10%3 - 101% sn™! mertebesindedir. Verilen bir kesikl
hali silirekli hdle baglayan Coulomb operatoriinin matris elemani sifir

olursa, ¥YB hdl yerine kendiliinden iyonlasma yapmayan ¢ok uzun Omirl
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(metastable) bir hil ifade edilmis olurl51l. ¥YB hillerin ortalama

-15 -13

6miirleri 10 - 10 sn mertebesinde oldudu halde "metastable”

h3dllerin ortalam Omirleri %lobssn mertebesindedir.

"Metastable" haller ya daha disik bir atomik enerji seviyesi-
ne 1simalil gegis yaparak ya da zayif magnetik etkilegmeler yolu ile
kendiliginden iyonlasarak bozunurlar. Bu sebepten dolayi bazi aras-

tirmacilar bunlari YB haller olarak da kabul ediyorlari 51i .

1kili veya daha ¢ok uyarilmig h8llerin lsimasiz gegisleri,
enerjinin, toplam agi momentumunun, spinin ve paritenin korunumun-
dan elde edilen segim kuréllarlna uygun olarak meydana gelir. Sayet
bu korunum kanunlarinin biri veya daha fazlasi sajlanmazsa bu hal,

isimasiz olarak gegig yapamiyacaktir] 54| .

YB hallerin 1simasiz gegis ihtimalleri asagidaki formiille he-

saplanabilir | 39,551 .

1 2
<y 1z >

ij
<y, v.><v. | v. >
i1 j 3

Burada @E ve 43 sirasiyla gecisten &nceki ve sonraki hdllerin dalga

fonksiyonlarini, ise k ve 2 indisli elektronlar arasindaki mesa

Tke
feyi gbstermektedir ve toplam miimkiin olan biitlin farkli elektronlar a

s1 mesafeler lizerinden alinmaktadir.

YB hdllerin i1simasiz gegislerini kontrol eden se¢im kurallara

| 561 y AT =0 ve Awm = 0 dir. Burada AT-+onlam aril momentamiandalkd
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Arm de paritedeki defigmeyi gistermektedir, Efexr L - S etkilegmesi
varsa yOringe ve spin kuvantum sayilarinin da de§i§ﬁemesi yani AL =
ve AS = 0 gartlarinin da saflanmasi gerekir. Birgok durumlarda
6zellikle hafif elemenéler i¢in h&llerin spin yarilmalari ¢ok elekt-
ronlulardan daha azdir. Bu sartlar altinda, herhangi bir YB h&8lin
1s1masiz gegisi ig¢in sadece L,S ve paritenin korunumunu gerektiren
se¢gim kurallari Onemli olur. YB hdller isimasiz olarak (iyon + elekt
ron) son durumuna gecig vyaptiklari zaman, dedektdrlerle, yayinlanar
elektronun spin ve a¢i momentumunu belirlemek miimkin olmadidi igin,
ilk ¥B h&l ile son iyon h&li arasindaki sec¢im kurallari asagidaki

gibi tesbit edilebilir.:

a) 1Ilk ve son hillerin her ikisi de S simetrisinde (yani L=0)
dedil ise, gegis L deferleri ve paritedeki sinirlamalar tarafindan

yasaklanmaz.

b) 1lk veya son h&lin herhangi biri S simetrisine sahip ise,
1) Hallerin pariteleri ayni ise diéer hal bir S, D, G,.... durumunj
dan birinde olmalidir.
2) Eger her iki h3lin paritesi farkli ise digder hal bir P, ¥, H,

durumundan birinde olmalidir.

c) Spin kurali iki h3lin 25 + 1 katsayilari arasaindaki fark

1 olmasini gerektirir.

Son kural -ayrilan elektronun spin deferinin 1/2 oldudu gerg

gini ortaya koyuyor.

Burada herhangi bir konumun paritesi EiQi ile hesaplanir, i
elektron sayisini, i ise i'yinci elektronun bulundugu y&riingenin k
tum sayasini gdstermektedir. Toplamin tek veya ¢ift olmasi pariteni

tek veya ¢ift oldufuna igaret eder. Paritenin korunumu teklik ve ¢if



lik arasindaki korunum demektir, Bu ylizden méseld He atomunun
2p2(3P) uyarilmis seviyesinden Hé+ iyonunun temel enerji hali
olan ls(ZS) seviyesine kendiliginden iyonlagmasi, 2p2(3D) seviye-
sinden ayni son seviyeye olan geg¢is serbest ise (bl) kuralindan

dolay:r yasaklanmigtir.

Bu caligmada Li atomu i¢in hesaplanan /37/ 28 rezonans
durumlarinin dalga fonksiyonlarai kullanilarak ve taban durumu ig¢in
bulunan dalga fonksiyonunun, Li+ iyonun (192) taban durumu ile
(2s) durumunda bulunar elektroma: karsilik gelebilecedi diisiiniilerek
(IiI.l) formild yardami ile bu YB hdllerin bu taban durumuna gegis
ihtimd@lleri. . yani kendiliginden iyonlasma ihtimalleri hesaplandi.

Bulunan deJerler Tablo III.de gOsterilmigtir.

Bu tablodan da goriildigli gibi Li atomunun 28 YB ha@llerinin
isimasiz clarak taban durumuna gegig ihtimalleri lOl3 - 1016 sn“l

mertebesindedir.

Gegis ihtimallerinin dalga fonksiyonlarina ¢ok hassas olma-
larindan dolayvi, tam dogru deJerler verebilmek icin dalga fonksiyon
laraini: ¢ok hassas hesaplamak gerekir. Simdiye kadar gelistirilmis
teorilerle atomik sistemlerin elektron sayilarinin artmasiyla YB
hdllerinin dalga fonksiyonlarini hassas olarak bulmak oldukg¢a zordy

Gegig ihtimallerinin mertebeleri bile bazi g¢alismalarda birbirini

tutmamaktadir. Zaten dogrudan yaklagtirma metodlari ile yapilan c¢al
malardaki deJerlerde hatanin fazla olmasi, sOzkonusu hd3llerin kara

teristik Ozelliklerinden ortaya ¢ikmaktadir. Ustelik rezonans durum
larai icin hassas enerji deferlerinin verilebildigi g¢alisgsmalarda dah
dalga fonksiyonlarinin ¢ok iyi belirlendigi sdylenemez. Bu sebepler
dolay1 gec¢is ihtimallerinin hassas olarak hesaplanmasina ¢ok bilylik

ihtiya¢ vardir. Bu yilizden Li atomunun 2S rezonans enerjileri bulunu
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Tablo IIY., Li atomunun ikinci iyonlasma egidinin altinda yer alan baza

2
S ¥YB hdllerinin kendiliginden iyonlagma ihtimalleri,

11k Konum Kendiliginden iyonlagma Bagka Caligmalar

* -
ihtimali (sn l) Deney Teor,
1
15252 2 x 101° (7.57+4.55)x10 3/57/  3x10%%/58-

[ (1s2s)3s3s 1 2.5 x 101° 1.65x107/

[ (1s2s)ls3s 12 2.8 x 1017
1 (1s2s) >sds 12 3 x 10°°
[ (1s2s)tsds 12 2.8 x 100

182p2 2.1 x 1013 | 2.8x10%%/

1.59x10%3
[ (1s2s)85s 12 4.5 x 10%°
[ (1s2s)'s5s | 2.1 x 10t°
[ ... 1 2 1.1 x 10%°

* ‘ -
Kendiliginden iyonlasma ihtimalinde l.a.z.b = 4.1336 x 107° sn™! xul

nilmigstair.
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ken /37/ bilgisayar zamani da go&zOniine alindigindan g¢ok fazla sayi-
da fonksiyon kullanilamadidindan h@lleri temsil eden dalga fonksiyon-
lari gok hassas olarak belirlenmemis olabilir. Ayrica her program
hedef aldigi seyi iyi belirledidinden ve yukarda s&zli edilen prog-
~ram da rezonans enerjilerini hassas olarak hesaplamayil hedef aldigin-
dan dolayx kullanilan dalga fonksiyonlarinin ve dolayisi ile hesap-
lanan ge¢is ihtimallerinin ¢ok hassas oldugu iddia edilemez. Ancak
bu ¢aligmada kullanilan dalga fonksiyonlarinin diJer caligmalardaki
(meseld Kaynak 58-61) fonksiyonlardan daha hassas oldudu sOylenebilifn
Dolayisiyle bu calismada yapilan hesap sonu¢larinin daha tutarli ol-

dudu iddia edilebilir.

Ayrica c¢alismanin bu b&liimi ile Li atomunun bazi 28 rezonans
hdllerinin kendiliginden iyonlagma ihtim&lleri literatlire kazandirilj

mig oldu.

Cizgi-geniglikleri biliyiik olan enerji dlizeylerinin gec¢is ihtimg

lerinin de hilyik olmasi gerekir. Tablo II ve Tablo III'l karsilasgtar
cak olursak; kendiliginden iyonlasma ihtimali en biiylik olan
[(lsZs)3S 5s:] seviyesinin ¢izgi-genisligi de S simetrisine sahip
diger seviyelerin genisliklerine nazaran daha biliyliktlr. Fakat ¢izgi-
nislidi dederi en biiyiik olan 152p2 dlizeyinin kendiliginden iyonlagma
ihtimali dider dederlere godre daha kiicliktiir. Bunu ancak §u‘§ekilde
agirklaiyabiliriz. Cizgi-genigligi, s&zkonusu dlizeyin sadece kendiligi
den iyonlagsma ihtimali ile dedil ayni zamanda basgka diizeylere olan
1simali gegis ihtim8lleri ile de orantilidir. Cizgi-genisligi biylk
olup, kendilidinden iyonlagma ihtim8li kiiclik olan dilizeylerin diger
seviyelere olan i1simali ge¢ig ihtim8lleri biiyliktlir. O halde 152p2
enerji seviyesinin isimali gegig ihtimdli de diJer seviyelere gdie

daha bUylktilr.
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Tablo III deki deJerlerin konumlara gdre deJismesi hakkinda
ise kesin bir kaide g¢ikartmak pek miimkiin g&riilmliyor. Yani st konum—
lara gidildikge seviyelerin kendilidinden iyonlasma ihtimallerinin

blylk1ligli hakkinda kesin bir gey s8yleyemiyoruz.
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BOLUM IV

REZONANS DURUMLARININ C¢izGl -~ SEKILLERI

Atomlarin, birinci iyonlasma esikleri lizerinde yer alan ve
karakteristik Ozellikleri olan YB h&llerin ilk g&zlendikleri yillar-
da (1925), bunlarain ¢izgi-gekillerinin diger gozlenen ¢izgilerden
farkli 6zellikte olmalar:i farkedildi. Shenstone| 62|, Rice|25] ve
digerleri| 26|, sSzkonusu ¢izgilerin Ozelliklérini agiklayarak ait
olduklari enerji seviyeleri hakkinda yeni bilgiler elde etme§e ca-
ligtalar. Cizgi~-sekillerinin teorik ve deneysel olarak arastiril-
masl, atomlarin mekanigi ve 6zellikle elektronlar arasindaki bag-

lanti ve etkilesmeler hakkinda genis OSlgiide bilgi sagladaij 31} .

YB h&@llerin bozunmasinin, meydana gelis sekilleri ile ay-
n1 karakteri g&stermeyecedi o yillarda atomik sofurma spektrumunun
kuatum teorisi ile gOsterilmigtir]| 63,64| . Fakat deneysel oclarak gdz-
lenen bu c¢izgilerin teorik ifadeleri 1960'11 yillara kadar dodru -
olarak verilemedi. 1961 yilinda Fano |9 | tarafindan geligtirilen
ve "Konum Etkilesmesi" denilen yeni bir teori ile denylerde gdzle-
nen gsekillere uydurularak (fit edilerek) YB h3llelerin teorik ¢iz-

gi-gekilleri elde edilmigtir.

Birinci iyonlagma limitinin lzerindeki seviyeler geg¢is icin
her iki elektronun da uyarilmasini gerektirdi§inden iki-elektronlu

atomlardaki kendiliginden iyonlasmalar ozellikle ilgi c¢ekicidir|30](.
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Fano sOzkonusu caligmasinda elektronlar arasindaki etkilegme
slirekli bdlge ile kesikli hfllerin etkilegmesi olarak kabul ederek

atomik bir sistemin toplam dalga fonksiyonunu

¥ =adp + de'bE, wE, (IV.1)
kesikli ve slirekli kisaimlaran toplami seklinde alarak
2 2
I<¥l 7] 1>| (g +e)
g{(E) = 5 = - (IvV.2)
1<yl T1i>1° 1+ €?

ifadesinin ¢izgi-seklini verecedini belirtmis ve bu ifade literatiir
"Fano line-shape" olarak gec¢mistir. Burada pay, toplam dalga fonksi
yonundanherhangi bir i h&line, payda ise dalga fonksiyonun s&rekli

kismini ihtiva eden kisimdan herhangi bir i h&3line olan geg¢is ihtim

lerini g&stermektedir. g'yu da

<o iTli>

qg=

(IV.3)
<Yy | T f> .
BE B

olarak ifade etmis we ¢Oziimli kolay olmayan q igin pozitif ve negati
dejerler vererek rezonans ¢izgi-gekillerini elde etmigtir. Burada

<¢é | Tli P> matris eleman:

Ve Vi
E- E'

¢ =%+ pJ aE’ (IV.4)

seklinde tarif edilen, dalga fonksiyonunun defistirilmis (modified)

kesikli h81i (bazi arastirmacilar] 65/ . hunn +onlam dalaa Fanlkaoivann
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olarak da alir) ile i siirekli hali arasindaki gegig operatdrii ele-
mani, VZH = < ¥ iHlQE? toplam Hamiltodien'in dalga fonksiyonunun ke-
sikli ve slirekli kasamlar: arasindaki beklenen deJeri, T iki silirek-
1i hal arasindaki ge¢is operatdri, < Yol TI 1> 1iki siirekli hal arasin-
daki gegis ope.ratdrii elemanidir. "Fano ¢izgi-gekli" ile ifade edi-
len gekil, g'nun pozitif dejerleri icin Blatt ve Weisskopf'un | 66| ce
kirdek fiziginde rezonans enerjisi yakininda tesir kesiti (cross-

section) ifadesinin enerjive g&re davranisi ile aynidar.

Herhangi bir enerji seviyesinin yasama siiresi ve tesir kesiti,
gecis ihtimali cinsinden ifade edilebildigi icinl 67l ; Fano'nun gegis
ihtimdlleri oranindan hareket ederek buldudu c¢izgi-sekli ifadesi, te-
sir kesiti veya yasama slireleri kullanilarak da bulunabilir. Herhan-
gi bir enerji seviyesinin birim zamanda miimkiin olan diJer biitiin sevi-
yelere olan gegis ihtimdli, seviyenin yasama sﬁ;esi ile ters orantila
oldujundan, ¢izgi-geklinin yeni bir ifadesi de yasama slireleri cinsi

den c¢ikarilabilir.
Tesir kesitinin

c = (21r)2 —_— s:E §i 6 (pf - Pi) | < £l Mi i>12 (IV.5)

ifadesi ile yasama siliresinin tersinin

1 1
) - 2
= - -4 IV.6
- - sf§i6(pf Pi)l<flM’r1>l ( )

ifadelerinin gegis ihtim8line ayni gekilde bagdli oldudu goriiliiyor |6
Buradaki.5(Pf - P;) < f M i> ifadesi bitilin uzay ve zaman izerinden

entegre edilen gegig ihtimaline esittir; vyani
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6 (Pf-«_Pi)<fLMLi>=:<f[»RIAi> ' (IV.7)

dir. Pf ve Pi ise sistemin son ve ilk durumlarinin momentumu oluf

5 (Pf - Pi) momentumun korunumunu, S ve Si'ler olay ¢esidine goGre

£

h@llerin sipinleri ve polariteleri ilizerinden toplam ve momentum lizer

den integralleri g&sterir.

Blitiin deneyler ve gdzlemler sonlu bir zamanda yapildigindan g
cis ihtimdline karsgsilik gelen l<EiRIi>iz anlamsiz olup bunun yerine
birim zamandaki gegig ihtimdlleri Olgiilebilir. Bu yilizden yasama slre
ri kullanilarak yeni bir ¢izgi-gekli ifadesinin bulunabilecegi disin

cesi daha da kuvvetlenmis oluyor.

Gerek "Fano ¢izgi-gekli" ifadesinden ve gerekse tesir kesitini
¢izgi-geklini vermesinden faydalanilarak bu c¢aligmada da yagama slire

ri cinsinden yeni bir c¢izgi-gekli ifadesi ¢ikarildi.

Simdi YB hdllerin meydana gelis sekilleri ve kendilidinden iy
lagma ile bu hi3llerin nasil bozunduklarini g&zOniine alarak seviyeleri

¢izgi-gekillerinin nelere bagdli olabilecedini acgiklamaya caligalim.

Herhangi bir atomdaki YB h83llerin, birinci iyonlagma esiginin,
tistlinde ve siirekli b&lge igine gdmiilmiis, ¢ok kisa yari-omilirli, karars
hdaller olduklari bilinmektedir. Cok kisa bir slire i¢inde elektronlard
biri silirekli b&lge ig¢ine iyonlasacagindan bu ayarilmis elektronlar ar
sindaki etkilegsme, slirekli b&lge ile kesikli seviyelerin etkilegmesi
olarak diisliniliirl 91 . Konumlarin Etkilegmesi diye adlandirilan bu etk
lesme, rezonas piklerinin yilikselmesi veya diismesi ile c¢izgilerin geni
lemesi, yani simetrik olmayan anormal rezonans ¢izgilerin meydana gel
mesine sebep olur |9,31] . Bu etkilesmelerin yoklufunda c¢izgi-gekli, d

glin bir slireklilidin tizerine simetrik bir sodurma veva vavinlanma
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spektrumunun eklemmesinden ibaret olacakti, Siirekli bOlge ile kesikli
¢izgiler arasindaki etkilesme, genellikle ¥YB hillerin g¢izgilerinde
katkilarin basit toplamini yok eder ve dikkati ¢eken asimetrilerin
ortaya ¢ikmasina sebep olur| 33| . Ayrica bu etkilerin (konum etkileg~
meleri) foton soJurma spektrumlarinda, rezonanstan dlisiik enerjili
tarafta yapici, diger tarafta yikici etkiler gdsterdidi 1935 yilinda
Ar spektrumlarinda Beutler| 27| tarafindan farkedildi. Daha sonraki
yillarda Madden ve Codling de He, Ne ve Ar atomlarinin ¥YB hdllerini gC

ledikleri deneylerinde bu etkileri farketmislerdir| 30l .

Biitlin bu etkiler dikkate alindiginda sodzkonusu h&8llerin ¢izgi-
sekli, slirekli bSlgeyi temsil eden dalga fonksiyonunu dodrudan dahil

etmeden de ifade edilebilir.

Herhangi bir YB hdle silirekli bdlgenin etki etmedigi diiglinlilece
olursa; bunun ¢izgi-gekli, badli h&llerin g¢izgi-gekillerinin uydudu

Lorentz dadilimi cinsinden

2

'~/2

(IV.8)
)
(B, - Eg) ™+ rc/4

yl(Ei) =

seklinde ifade edilebilir. Burada]gR, rezonans enerjilerini, I', bu se
viyenin ¢izgi-genigligini, Ei de rezonans enerjisi yakinindaki dedig

ken enerjileri gOstermektedir.

Fakat biz biliyoruz ki gergekte bu hdller, bagli hdller gibi
davranmaz. Bunlara etki eden slirekli bSlgenin de katkisi vardir. Bazi
hesaplarda siirekli kismn etkisi genellikle ihmdl edildiginden sirekli
b6lgenin katkisinin rezonans seviyelerini$ (I') kadar kaydirdigini di-

slinlip meydana gelecek simetrik dadilim
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ré/z

v,(E) = (1y.9)

; 2 2
[Es-[B +8 M11 “ + 1%/
seklinde ifade edilebilir. Burada § (I') ¢izgi-genigligi cinsinden
rezonans enerjisindeki bir miktar kaymayi gBstermektedir. Denklem (IV.
ve (IVS)'u ifade eden grafikler Sekil 2'de aynl eksenler lzerinde g&-
rilmektedir., Gbzlenen ¢izgi-seklini, siirekli bdlgenin etkisinin olma-

d1§1 simetrik cizgi-sekli cinsinden

y(E;)) = Q.y;(E,) | (IV.10)

seklinde diislinecek olursak; Q, bagli h&@llerin ¢izgi-gsekillerini ¥B
hdllerin ¢izgi-gekline ddniistiiren bir operatdrdiir. Basgska bir ifade il
Q, slUrekli bSlgenin katkisini ifade eden bir operatdr olmalidar.
(IV.2) badintisina uygun olarak

0= y;l (E3) | (Iv.11

seklinde olmalidir. Bdylece YB hidllerin ¢izgi-geklini
Y(E) =yob () .y () (1v.12’
i 2 i’ " f1i

seklinde ifade edebiliriz. yl(Ei) ve yz(Ei) deJerleri yerlerine kona-

cak olursaj; YB hillerin c¢izgi-sekli ifadesi

{e % a)2+1
vy(E.,) = . (Iv.13
i €2+l

seklinde elde edilir. Burada-e= ( E~E;) / (T/2) ve a=§ () / (T/2)

temsil edilmiglerdir, & ﬁr) yerine ¢izgi-genigligi cinsinden deferler
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y(E)

15

10 1
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13

-30 -20

-1.0 0.0 1.0 20 3.0 €
Sekil. 2 Birinin rezonans enerjisi, digerlerinkine gSre & (I')

kadar kaymis iki Lorentz dagilim edrisinin ayni ekse:
Uzerinde gbsterimi.
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(IV.13) Denkleminin ¢esitli a dederleri igin verdigi

¢izgi gekilleri. d, a=2 ; b, a=3/2

degerleri ig¢in ¢izilmistir.

1 4

Ccy ax=l




mesine radmen [19{ ¢izgi-geklini, gbzlendigi gekilde wvermemektedir.

Z.K.T'nin spektrumu (Z.K.3),t T = 1/4/0 karakteristik yasama
sliresinin enerjiye gdre defigiminden elde edilir| 69l . v yagama slire-
sinin birinci #yonlasma limitinin lizerindeki enerjilere gdre defigi-
mi grafiginde maksimum noktalar, rezonans durumuna karsilak gelir, c¢iir
kl; slirekli bdlge iginde bulunan rezonans durumlari gevrelerindeki ene

Jiye gdre maksimum yasama siiresine sahiptir.

(IV.14) denklemi kullanilarak sistemin herhangi bir E . enerji-

si i¢in H'nin toplam dalga fonksiyonundaki beklenen deJerini

T . — 2 < > + 8
<H>E. <\I'!H!\11>E_ la(Ei)! <®lHl<I>>E‘ + \P!H{’JJE. i
1 i 1 1
(IV.15)

ve bu denklemin Ei = E; deki beklenen dederini

oo

[}

<H >, =<UH >, =la@})*<elHe> +<yIHV>3, + 5, (1v.16)

. E: 1 B3 . a
1 1 1 1

seklinde ifade edebiliriz. Burada

o
i

* v
a(Ei)<<I>thb>Ei+a cEi)<:l/lHl<1>>Ei (1V.17

8. =a(E}) <o lH |y +a (EN<ylmo >
i i

v

kisaltmalar: yapilmistir. Yukardaki agiklamalara ve Fano cizgi-gekline
gbre siirekli bdlge icine diisen beklenen deerlerin birbirlerine gore
oraninin ¢izgi-sekli hakkinda bilgi vermesi beklenir.E:; = ER aldik-

tan sonra

ot ~ . 2
_ &H/_Eiz l,a(Ei){ Ay +Si +Bi
93 5 (Iv.1
B>, ba(e)t“ A, +6. + B,

A



seklinde ifade edebiliriz, Burada da

o
B

<o lHI &>
Ej

AL =<9doIlHI| ¢ >
ER I 4

yi temsil etmektedir. ¥, dalga fonksiyonunun sirekli kismini: temsil et-
tiginden &., 6., B, ve By yi kesin olarak hesaplamak mimkin degildir.
Ancak bunlarin katkilarini bir deJiskene bajli olarak ve bu dedigkeni

degistirmek suretiyle ¢izgi-seklini elde edebiliriz. Bu ylizden bunlarin

"katkilarini

seklinde diigliinerek ¢izgi-gekli ifadesini

» 2
+
gty tog
BT T e 1% <E> T o
Er o . %ER
R

i

<yl HIL ¢.>Ei ve

(IV

<yim | ¥

(IV.20)"

(Iv.21)

olarak yazabiliriz. Yukardaki denklemde !a(fgiz ve la(ER)l2 ifadeleri

yerlerine konursaj;
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(r/27) <m >b

a—r T oE;
(B, = Bx) + I'“/4
= : iv.z2
qa, 5 ( )
pps < H >CI) + O
Er R
elde edilir.
r'/2x
W= 5 (Iv.23
(B, - £.)2 + 1?4
1
b= (IV.24)
2 < H >@
E
R + OLER
T T
kisaltmalari vapilarak
= + Iv.25
q; =Dlw<H >(PE (in] ( )
i
elde edilir. Buradaki < H > ve < H >§ yerine Z.K.S'den ayni
: oF. E
1 I
birimde olan 'VGE: ve VGEk deferlerini kullanabiliriz.
i

(IV.25) denklemindeki 0, ¢izgi-geklinin karakteristigine dog-
rudan tesir eden bir parametredir. o deferi defistirilmek suretiyle

gbzlenen ¢izgi-gekli bulunabilir.
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(IV.25) denklemi gbzlenen spektrumlarin siddeti ile dodrudan

alakalidair. Siddet parametresi olarak da ER/VGR carpanini (IV.25)

denklemine koyarak

E
R

q; = D.Ww G F eril' (IV.26
Vog i

denklemini elde ederiz.

" Bilindigi gibi siddet her zaman pozitif bir kemiyettir. Dolaya:
ile Denk. (IV.26) ile verilen ifadenin mutlak dederi bize hakiki ¢iz
seklini verecektir, yani;

Er

C_[i = _o——- . D. [Wl \/EEl + « El] (IV-27)

R
olmaladir.

Denklem (IV.27), YB hdllerin gizgi+§eklini, toplam dalga fonk-
siyonunda siirekli bdSlgeyi temsil eden kismini dodrudan kullanmadan
veren yeni bir ifadedir. Yukarda da belirtildigi gibi a katsayisi,
cizgi-gekline dogrudan tesir eder.ve gizgi-geklinin karakteristigini
tayin eder. o'nin bliyikligli bize silirekli bSlgenin etkisi ve katkasa
hakkinda fikir verir (IV.27) ile ifade edilen rezonans c¢izgi-geklin
s6zli edilen a katsayisina gdre dedisgimi, He atomunun (252}5 ve (Zp2

h&lleri i¢in Z.K.S ile birlikte sekil 4'de gOsterilmisgtir.

Bu sekilden de g&riildiii gibi a'nin deferindeki kiliglik degisme
¢izgi-seklinde biylik ve Snemli dedisiklikler meydana getirmektedir.
a'nin deferi arttikga YB h&llerin g¢izgi-sekillerinin belirgin ve di
ger gekillerden ayarici 6zellidi olan asimetrilik ve minimumlarain
meydana geligi de artmakta ve belirginlegsmektedir. Slirekli bdlgenin
katsayisini o parametresi tayin ettiinden ve simetriksizligin ve
minimumlarin meydana gelmesine de siirekli b&lgenin katkisi sebep

olduSundan; o« deJerinin artmasi siirekli b&lgenin artmasini gbster-
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Sekil. 4 . He(252)18 ve He(2p2)1s hallerinin cesitli o parametrelerine gdre ¢izgi-gekil-
leri. dl’ He(252)1s, Oay He(2p2)1s durumu i¢in parametreler olmak lizere: A,

a,=0.0, o,=0.2947; B, «a.,=0.8, 0.=13.58;C, uléZ.O, a2=35.37 degerleri icgin,ke-

2




3

Sekil 5 ve 6 da ise sirayla (Zsz)ls ve (2p2)lS hdllerinin ¢iz~-
gi-gekillerinin minimumlarinin cesitli o'lara gbre dejisimi gOrilmek-
tedir. Yukarda da izah ettigimize uygun olarak her iki h&l igin de
a'nin deJerlerinin artmasina paralel olarak minimumlarain daha belirgin
oldudu agikca gOrilmektedir. Ayrica bu sekillerden, (252)15 ve (2p2)lS
simetrisine sahip rezonans h@llerinin ¢izgi-gsekillerini veren a para-
metrelerinin farkli oldudu goOriilmektedir. (2p2)lS K.I halinin cizgi-gsek-
1ini weren a, parametreleri, (252)18 K.I h3linin c¢izgi-geklini veren
oy parametrelerinden daha biiyliktiir. Siirekli bdlgedeki K.l hdllerinin,
iyonlasma esidine gbre konumlari g8z Oniinde bulunduruldugunda (2p2)ls'n1

(Zsz)ls'den daha yliksek bir konumda olduju, enerji diyagraminda ise ylk-|

sek konumlara dodru c¢ikildikca enerjinin mutlak deJerinin kiigildigi go&-

rilmektedir. Denklem (iV.27) deki c¢izgi-gsekli ifadesinde slirekli bolge
nin katkasini gfsteren o parametreleri enerjilerle carpim halinde geldi
ginden mutlak dederce kégﬁk seviyelere, yani iyonlagma esiginden yukari
dogru gidildikce o paramaetrelerinin dejerlerinin biiylimesi gerekir.
az'nln al'e gdre dedisimi Sekil 7 de gbsterilmistir. Bu sekilden

o, =k oy oldudu gbrilmektedir.

o =0 deferi, yani slirekli b8lgenin katkisinin olmadiga durum

icin ise ifademiz

F2

Vo, ;
i .- (Iv
V 9y Vo 40 (B, Ep) 2412 /43

seklinde olmaktadir. Bu ifadeden de g&riildiigi gibi g¢izgi-seklinin
Lorentz~dagdilimi ile Z.K.S nun carpiminin belli bir orani kadar blyutmi
sekli olmasi gerekir. Yani sekil olarak rezonans ¢izgi-gekli dedil de

[ o P PO | A ™~ - r 2 - -

hadli h3llerin Fivaiemcolbidinm vrrrmama  cmam Al das
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zgi-sekillerinin minimumlarinin ¢esitli o para-
metreleri i¢in dedisimi. A, a=0.0 3 B a=0.5
E, a=2.0

~0780 ~0775 -0770  -07%s
Sekil.5 He(2s%)%s halinin i

y C, 8=1.0 ; D, a=1.5
7 ¥y 0=2.4 deJerleri igin ¢izilmistir. |

e —————————

.
7
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Sekil.6. He(2p2)ls h3dlinin g¢izgi-gsekillerinin minimumlarinin cesitli o paramet-
relerine’ gére dedisimi. a, a=0.0 ; b, 0=8.319 ; ¢, o=17.13 ; 4, a=26.14 ;

e, a=35.37 deferleri ig¢in ¢izilmigtir.
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Sekil. 7 He (2p2)18ha11n1n cizgi-

sekli bParametrelerinin
He (25 ) S parametrelerine gdre de§isimi .
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rildigld gibi a = o igin rezonans ¢izgi-gekillerinin karakteristik OSzel-
1igdi olan minimumlar gOriilmemektedir ki bu durum ZKS nun ¢izgissekillerir

benzemektedir.

Ayraica Sekil 4,5 ve 6 da go&riildidii gibi biitliin o > 0 deferleri
igin rezonansin her iki tarafinda minimum elde edilmemekte ve Sekil 8 de
gorildigl gibi bazi o deferlerinde yalnizca tek tarafta minimumlar el-
de edilmektedir. Bu sekiller DenkIV.2ile elde edilen ve g < 0 ig¢gin Fano

gizgi-sekli ile uygunluk icgindedir.

He (252)18 hdli icin Denklem (IV.13), Fano ¢izgi-gsekli ve Denk-
lem (IV.27) Sekil 8'de ayni anda gdsterilmistir. G&ruldiigii gibi her g

¢izgi-gsekli de gbzlenen karakteristikleri gdstermektedir.




-6 -4

Sekil.8. Denk (IV.13) ve Denk. (IV.27) nin verdigi ¢izgi-sekil-
leri ile Fano ¢izgi-sekli. Siirekli ¢izgi, Denk. (IV.13
Un a = -2 kesikli ¢izgi- Fano formalizminin g= -2;
kesikli-noktaii ¢izgi ise Denk. (IV.27) nin 0=0.7 de-
gerleri igin ¢izilmistir. [Denk (IV.27) nin verdigi de-
derler Fano ¢izgi-gsekli deJerlerine normalize edilmist
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