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Bu qal~§mar.un konusunu veren, qa12§malarLm suresince daima 

bana yol gosteren ve kar§2ld§t2g2m problemlerin qozumunde her turlu yard1.m­

lar2r.u gordugum Hocam; SaY2n Doq.Dr. §akir ERK09'a sonsuz §Ukranlar2m1. 

sunar2m. 

Bize qa12§ma imkan ve ortam1 saglayan ve misafirperverlikle­

rini esirgemeyen D.D.T.U. Fizik Bolumu'ne ve bilgisayar programlar1.­

r.un qa12§t1.r1.lmas1.nda yard2mc2 olan D.D.T.U. Bilgi l§lem Merkezi men­

suplar2na te§ekkur etmeyi bir borq bilirim. 
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o Z E T 

U~-elektronlu atomlarln ve iyon1arlnln enerji spektrum1arl 

klsaca a~lklandlktan sonra, bunlarln yarl bag11 (rezonans) ha11eri v 

hesap teknikleri hakklnda genel bir bilgi verilmi~ ve daha once ge-

li~tiri1en Tlirev Metodu'nun ~izgi-geni~ligi ifadesi yardlml i1e Li a 

munun ikinci iyon1a9ma e9iginin altlnda yer alan dokuz tane 2S simet 

risine sahip rezonans hallerinin ~izgi-geni91ikleri hesaplanml~tlr. 

Ayrlca Li atomunun bu hallerinin dalga fonksiyonlarl kulla-

nllarak, kendiliginden iyon1a9rna ihtimalleri de hasaplanm19tlr. 

Zaman Kararllllgl Teorisi ve Fano'nun Konum etkile9mesi teo 

risi yardlml ile rezonans halle1erlllln_ ~izgi-geklini veren yeni bir 

ifade ~lkartlllp, uygulama olarak, He atomunun (2.52 )18 ve (2p2)lS 

rezonnans hlUle1erinin ~izgi-gekli elde edilmi~tir. 

Hesap sonu~larlnln, mevcut deney ve teori sonu~larl i1e uyu. 

i~inde olduk1arl gorli1mti9ttir. 
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BOLtiM I 

G!R!$ 

Kuvantum mekaniginin ba§langlclnda (1905'lerde) atom, molekli 

ve iyonlarln spektrumlarlnda, sadece kararll hallerin mevcut oldug 

sanlilyordu. Eu haller, kesikli ~ izgiler §eklinde olan ve bir inci iy 

la§ma e§iginin altlndaki bolgede gozlenen bagll hallerdir. Sonradan 

slirekli bolgede ve iyonla§ma e§ikleri araslnda da birtaklm bagll olm 

yan haIler gozlendilli. 

Kararll hallerin rolativistik olmayan ~ozlimli, kuvantlml meka 

niginin iki ana yakla§tlrma; metodu olan degi§im (variation) veya ekt 

(perturbation) metodlarl ve genellikle zamandan bagEmS1Z Schrodinger 

Denklemi kullanllarak yaplllr.· Gok-elektronlu sistemler i9in karl§lk 

hesaplamalar gerektiren orbital yakla§tlrmalarl; mesela Hartree ve 

Hartree-Fock Teorileri I 2,31.ve bunlardan daha anlamll ve hassas olan 

Sinanoglu'nun Gok-Elektron-Teorisi (GET)141, bagll hallerin enerji 5 

viyelerinin ve dalga fonksiyonlarlnln hesaplanmaslnda kullanllan bel 

ba§ll teorilerindendir. 

Kuvantum mekaniginin kurulu§undan az sonra, 1925 Ylllnda Aug 

taraflndan, slirekli bolgenin i~inde yer alan birtaklm kararslz halle 

gozlendilil. Eu haller, once bagll haIler gibi davranlyor fakat bir 

mliddet sonra l§ln yaYlnlamadan (rediationless) kendiliginden bozunuy 

lardl, yani bunlar, hem bagll hallerin ozelliklerini ve hem de bagll 

mayan hallerin ozelliklerini bir arada ta$lyorlardl. Onun i9in bu ha 
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"* lere yarlbagll (YB) haIler adl verilmi~tir. Ayrlca bunlara rezonans 

ve kendiliginden iyonla~ma (K1)"* halleride denir. 

YB haller, enerji spektrumunda slirekli bolgenin i9ine gomlil-

mli~, kesikli bolgelerdekine nazaran daha geni~ 9izgiler ~ekiinde goz-

lenir. 

Herhangi bir atom, moleklil ve iyona ait enerji seviyeleri, 

sistemin elektronlarlnln uyar1Ima ~ekillerine baglldlr. Genellikle bi 

sistem tekli (singly) uyarlldlgl zaman bagll, ikili (doubly) veya 

s;oklu 'multiply) (iki veya daha fazla elektronunun birden uyarllmasl) 

uyarlldigl zaman da genellikle YB haIler meydana geIirlSI. 

Bir sistemin tekli, ikili ve genel olarak s;oklu uyarllml~ 

hallerinin ne demek oldugunu a91klamak is;in lis;-elektronlu bir atomik 

sistemin enerj i seviyeleri. §ekil I de gosterilmi~tir. Bu ~ekilde I her 

bir seviye, bir tek atomik ~ekillenime (elektronik konuma) kar$lllk 

gelir, fakat bu halleri tanlmlamak i~in birkas; §ekillenimin (birden 

fazla) bir karl~lmlna .1~tiyas; duyuldugu zaman (n1 ,n2 a) serr~olik nota 

yonu kullanllml§tlrI61. Mesela helyum atomunda en dli$lik ikili uyarll­

ml~ lse hali (2s2) +( 2p2)den neydana gelir vebu ytizden de (2,2a) olarak 51-

nlflandlrll1r. !kinci dli~lik ikili uyarllml§ ISe hali ise s;ogunlukla 

(2s2) - (2p2) olarak verilir ve (2,2b) sembolik notasyonu ile Slnlf-

Buradan da gorlildligli gibi n
l 

is;teki elektronun kuvantum sayl 

slnl, n
2 
dl~taki elektronun kuvantum saYlslnl, a= a,b,c, ••• a'~ncl se­

rilerin elemanlnl, e ise halin paritesinin S;ift oldugunu gostermekte 

dire Notr Li atomu, pozitif B+ iyonu ve negatif He iyonu is;in temel 

hal konumu (lS22S)2Se olarak gosterilir ($ekil 1). Temel halin listlin 

atomik sistemin tekli uyarllml~ sonsuz saYlda kararll halleri vardlr 

bu seviyeler, iki-elektronlu sistemin taban hali + sonsuzda serbest 

* Tezin bundan sonraki klslmlarlnda bu klsaltmalar kullanllacaktlr. 
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203.43 

25 
172.82 

81 .01 
15 

153d 

___ 152p 

1525
1525 

152p 

5.39 

o 

$ekil 1. Li atomunun §ematik enerj i seviye1eri diyagrarru.. 

Seviye1er Kaynak! 61 ya ve bag1ms1z pargac1k yakla§-
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olarak duran bir elektrona kar~lllk gelen ti~-elektronlu sistemin 

birinci iyonla~ma e~igine dogru birbirlerine yakla~lrlar. Bunla­

rln lizerinde iki-elektronlu sisternin (mese12i Li +) bir defa uyar 11-

ml~ h§lleri bulunur. Benzer ~ekilde He atomunun taban h§li olan 

(1 s2) Is seviyesinin (19,35 eV) tizerinde olan He ° iyonunun en dli~lik 
2 2 e 

uyar1lml~ (ls2s ) S hali de stirekli bolgenin i~ine gomlilmli§ ke-

sikli YB hallerin bir ornegidir. 

$ekil l'in list kls1mlarlnda iki defa iyonla~ml~ ti~-elek-

tronlu sistemin taban hali ile sonsuzda serbest olarak duran di-

ger iki elektrona kar~lllk gelen 
I I 

(lseQeQ) ile temsil edilen ikin-

ci iyonla~ma e~igi gorlilmektedir. 

U~-elektronlu atomlarln ikinci iyonla§ma e~iklerinin lize-

rinde li~lG uyarllml~ haIler bulunur. Bunlar da enerji seviyeleri 

baklm1ndan iki-elektronlu iyonlarln1n ikili ve bir-elektronlu iyon-

lar1n1n uyarllffil~ bolgeleri i~inde yer allrlar. Aynl durumlar ti~-e­

lektronlu iyonlarda da bulunur. Li atomunun ve He iyonunun li~lli 

uyarllml~ halleri a§aglda ifade edildigi gibi bir veya iki elektro-

nun kendiliginden iyanla9mas1 ile ikili veya tekli uyarllml~ hal-

lere ge~ebilirlerl 71. 

----) (lsn Q) 1,3£ + € (:Q ± 1) Bir-elektron yaYlnlanrnasl. 

---~) Is + € 0Q + € I CQ ± 1) !ki-elektron yaYlnlanmasl. 

( 2s2p2) 2De ___ ~> Is + € Q + € I (£, Q ±2) !ki-elektron yaYlnlanrnasl. 

----7> (lsnQ)l,3 Q + € (Q ,Q±2)Bir-elektron yaYlnlanmasl. 
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-~) ls+€' s $€d lki-ad1ml1 bir-elektl 

yaY1nlanmaS1, 

lki-elektron yaY1nlar 

Sl, 

Bir-elektron yaY1nlar 

Sl, 

---~)- (2,2a)ls + € S -~ ls+E s+€' s 

) 
3 

(2s2 p) P+E s ---~+ ls+cp+€" p lki-ad1ml1 bir-elekt 

yaY1nlanmaS1, 

burada e ve 0 s1ras1yla ~ift ve tek pariteyi gostermektedir. Buradan 

da gorlildligU gibi, genel olarak ~ok-elektronlu bir sistemin N defa 

uyar1lml$ bir hali [ (N-l)-51ektronlu slirekli bir bolgenin i~ine gomli-

len ve kendiliginden iyonla$abilenJ 1,2, ..... , N-l tane serbest elekt 

yaY1nlayabilir. 

YB haller, kararll hAllerin ~ozlilebildigi 

H"\jI = E "\jI (I.l) 

Schrodrnger denklemi ile ~ozlilemezler. Bu hAllerin ~ozlimlinde genellik 

iki-elektronlu atomlar i~in uygulanan bir~ok metod geli$tirilmi$tir. 

18-161 • Fakat bu metodlarln ~ok-elektronlu (ikiden fazla) sistemlere 

ve list enerji seviyelerine uygulanmaslnln ~ok zor olmaSlndan dolaYl 

yeni metodlara ve teorilere ihtiya~ duyuldu. 1973-1976 Y1llar1 araS1n 

da Oksliz taraflndan "Zaman Kararl1llgl Teorisi" ad1 verilen ve lite-

ratlirde""Time Stability Theory (TS'r)" diye bilinen bir teori geli§iti-

I , .., I ___ - - - ~, ., . 
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Zaman Kararllllgl Teorisi'nin temel denklemi olan 

(I .2) 

baglntlslndan da garuldligti gibi bu teoride de Hamiltonyen'in kare-

sini hesaplama mecburiyeti vardlr. Bunun hesaplanmasl ic;in de C;Ok-i 
I 

elektronlu sistemlerde ~ok zor ve karl~lk integrallerin allnmasl 

gerekmektedir. 

Bu gtiC;lUgli de ortadan kaldlran bir meuod, okstiz ve arkada~ 

larl taraflndan geli~tirildi 119,201 ve c;e~itli sistemlere ba~arl 

ile uygulandl ~-19-211 • Ttirev Metodu adl verilen bu metod, diger me 

todlarln ve Zaman Kararllllgl Teorisinin hesap zorluklarlnln hiC;-

birini ihtiva etmeyen 

<<PI H-Et <P> = min (1.3) 
do. 

denkleminden ibarettir. Burada <P YB hallerin sadece kesikli ba1ges 

ni temsil men dalga fonksiyonunu,a da a. = a.
R 

de 1 <P'>'ye E=<<pIHI <P>'yi 

sag1ayan degi~im parametresidir, aynl zamanda a < H > / a a ifade 

ni minimum yapan Lagrange parametresidir. 

YB hallerin ~ozUmli ic;in bu kadar ~ok metod geli~tirilmesin 

sebebi; bu hallerin aneminin gUn gec;tikc;e artmaslndan ve c;ok saYld 

ara~tlrmaclnln dikkatini c;ekmesindendir. Bilhassa son zamanlarda b 

hallerin onemi, astrofizik dallnda ~ok artml~; astrofizik i1e ilgi 

problemler, bu hallerin kendi1iginden iyonla~masl sayesinde aC;lkla 

bilmi ~tir. Mesela Goudsmit ve W'u I 221 1934 Yl11nda coronal yaYln1a 
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~ izgilerinin geni 91ikler inin btiytik olmaSlnln sebebinin notr He a-to­

munun ikili uyarl1m19 halleri araslndaki ge~i~ler vasltaslyla a~lk­

lanabildigini ileri stirdtiler. Astrofiziksel ilginin yakln zamanlar­

daki canlan191, laboratuvar spektroskopisindeki yeni ~all§malar, gti­

ne§ ve uzaydan gelen uzak-morotesi l§lnlarln spektrumlarlnln gozlen­

mesinin kolayca saglanmasl ile kam~11andll 231 • Bundan ba§ka izotop 

aYlrlml teknolojisinde kullanl1maya ba§lanl1maslndan sonra bu h&lle­

rin onemi.artffi1§ ve bir~ok ara§tlrma sahaslnln a~11mas1.na sebep 01-

mu§tur. YB haIler ylizey teknolojisinde de ~ok bliytik onem kazanro1§­

tlr. Auger spektroskopisinin geli§mesi sayesinde (ki bu spektrosko­

pide YB haIler kullanl1lr) ylizeylerde bulunan eser~IDdktardaki atom 

gruplarJ.nln te§hisi bile mlirnklin olmu~turl 241 • 

Blitlin bunlardan ba~ka, atom, meleklil ve iyonlarln YB halle 

nin enerjilerinin, ~izgi-geni$liklerinin ve bu haIler araslndaki ge 

~i§ ihtimallerinin sadece hesabl bile fizik a~lslndan onem ta91makt 

dlr. ~linkliF bunlar, yukarda da belirttigimiz gibi bagll hallerin ~o 

zlilebildigi metodlarla ~ozlilememekte, onlardan farkll ozelliklere s 

hip olup ba§ka yontemler gerektirmektedir. 

Ayrlca, bu hallerin ~izgi-§ekli (line-profile veya line-sha 

de bir~ok ara~tlrmaclnln dikkatini ~ekmi§ 19,25-361 , bunlarln simet, 

rik olmayan bir ozellige sahip olmalarlnln ve ~izgii~§eklindeki anor 

liklerin sebepleri a~lkla.nmaya ve §ekilleri tayin edilmeye ~all§11-

In1.§tlrl 91 • 

Bu ~all§mada, Ttirev Metodu ile Li atomunun bazl 2s rezonans 

enerjileri ve dalga fonksiyonlarl hesaplan1.rken 1371 bulunan rezona 

enerjilerinin yaklnlarlndaki enerjiler, bunlara kar§111k gelen tlire 

degerleri, rezonans enerjileri ve onlarln tlirevleri kullanllarak bu 

hallerin ~izgi-geni~likleri; dalga fonksiyonlarl kullanl1arak da bu 
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ha:llerin, kendiliginden iyonla§>ma. ihtimalleri hesaplandl. 

Ayrlca Fano'nun Konum Etkile§>mesi Teorisil 91, Tlirev Metodu ve 

Zaman Kararllllgl Teorisi'ndenl191 yararlanarak c;izgi-§>ekli i~in ye­

ni bir ifade elde edildi ve uygulama olarak Zaman Kararllllgl Spektru' 

munun verileril 191 kul1anllarak He atomunun IS simetrisine sahip 

ilk iki YB h!linin (2s2,2P2) c;izgi-§>ekli elde edildi. 

Zaman Kararllllgl Spektrumu 

(I.4) 

denkleminin ~ozlimlerinden elde edilmektedir 1191 . 
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BOLUM II 

L1TYUM ATOMUNUN 2S REZONANS DURUMLARININ G1ZG1-GEN1$L!KLERl 

Herhangi bir atom uyarl1ffil~ bir enerji seviyesinden daha alt 

bir seviyeye veya taban durumuna ge~erken se~im kurallarl ~er~evesind 

bir foton yaYlnlar. Foton yaYlnlayarak yapllan bu ge~i~lere 191ma11 

veya radyasyonlu ge~i91er denir. Bu ge~i9lerin olma ihtimali, uyarl~­

ffil9 seviyenin ~izgi geni~ligi ile dogru, ya9ama suresi ile ters oran­

tllldlr. 

$ayet atom, taban durnmu konumuna gore uyarllm19 iki elektron 

sahipse;,,.bu atom, bir ikili uyarllffil~ enerji durumundadlr ve enerji 

seviyesi birinci iyonla9ma e9iginin listundedir. Uyarllm19 durumda bu 

nan bu elektronlar, bir tek elektronu sokmek i~in gerekli olan enerji 

den daha fazla enerjiye sahip iseler, "ikili-uyarllffil9" elektronlarda 

biri, daha dU9Uk bir enerji seviyesine ge~erken enerjisini diger elek 

rona vererek 0 elektronun sistemi kendiliginden terk etmesine ve dola 

Ylslyla da atomun kendiliginden iyonla9maslna sebep olabilirl 381 • Bu 

olay sonunda foton yaYlnlanmaYlp elektron yaYlnlandlg1 i~in boyle ge­

~i9lere radyasyonsuz yani 191maS1Z ge~i9ler elektron da kendiliginden 

yaYlnlandlgl i~in [aYlll zamanda bu hadiseye literaturde madde-yaYln­

lanmasl (matter-emission) da denilmektedir] bu olaya da kendiliginde 

iyonla9ma olaYl, bu hallere de daha once de belirttigimiz gibi (YB) , 

(Kl) veya rezonans halleri denilmektedir. 
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YB h§ller, ger~ekte dalga fonksiyonlarl stirekli ve kesikli 

klslmlarl ihtiva eden atomik Hamiltonyen'in bir OZ fonksiyonu tara-

flndan karakterize edilirlerl 261 • Kesikli ve slirekli konumlarln et-

kile~mesi sonucunda atom, bazl se~im kurallarlna uyarak ba~ka h§lle-

re radyasyonsuz ge~i~ yapar. YB hallerden herhangi bir halin ya~ama 

sliresinin ve dolaYlsl ile ~izgi-geni~liginin degeri,atmosferin yuka-

rl tabakalarl1nda ve digeryerlerde etkili bir olay olan bozunup-yeni-

den birle~menin (dissociative-recombination) oranlnl tahmin etmede 

~ok onemlidirl 23,391 . 

Bir atomun YB h§linin radyasyonsuz ve bazl ozel durumlarda 

radyasyonlu ge~i~ yapma ihtimali, yani klsaca bozunma ihtimali de 

rile gosterilen bu h§lin ~izgi-geni~ligine bagll olup onunla dogru 

orantllldlr. Radyasyonsuz gegi~lerin alma ihtim~li yeni elektron 

-14 -9 
yaYlnlanrnasl (~10 sn) genellikle foton yaYlnlanmaslndan (~10 sn) 

daha klsa zamanda oldugundan 140/; YB h§llerin ~izgi-geni91igi dege-

ri, bu h~llerin kendiliginden iyonla~ma ihtim§llerinin btiylikllikleri 

hakklnda daha ~ok bilgi verir. 

Bu ~all~mada, Fano'nun Konum Etkile~mesi (configuration-inter 

tion) teorisinden I 9 I ve Tlirev Metodu'nun tliretilmesinde ifade edile 
I 

bir teoremden faydalanllarak bulunan YB h§llerin ~izgi-geni~ligini 

veren ifadeyi 119 ,411 kullanarak Li atomunun bazl 2S K.! h§11erinin 

~izgi-geni~likleri hesaplandl. 

Fano, YB h§11erin teorisini, sistemin toplam dalga fonksiyonu 

nu slirekli ve kesikli klslmlarln toplaIDl ~eklinde alarak gela~tirmi~-

tiro 

(11.1) 
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Burada a ve b 1ineer parametre1er olup birinci terim sistemin kesik-

li bolgesini, ikinci terim ise slireR1i bolgesini temsi1 etmektedir. 

Ayrlca; 

(11.2) 

ve gizgi-geni~ligi de 

r = 21T1 vEl 2 (11.3) 

~eklinde tarif edilir. Eu baglntllar kullanllarak vel vEIl =1 VEl, 

E-ER=t' allnarak 

= (11.4) 

elde edilir. Burada ER rezonans yani YB halin enerjisini, E ise 

rezonans enerjisi yaklnlnda herhangi bir enerji degerini goster-

mektedir. Tlirev Metodu ifadesinin glkarllmaslnda ispatlanan bir 

teoremin sonucu ve bu metodun dli 9linceleri yardlml ile ; 

2 
la(ER)1 

I a (E) I 2 
= (II .5) 

elde edilirl191 . Burada a~ (E) Zaman Kararllllgl Teorisinde 

< H2><l>- <-H >; , Tlirev Metodun'da I a<H>cp/aa.' degerlerini ifade 

eder. (II.4)ve(II.5) e~itliklerinin sol taraflarl e~it oldugundan 

sag taraflarl da e~itlenerek ; 
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cr ~ (E) 4 

---- (11.6) 

bulunur. Bu denklem y= ax + b ~eklinde du~unulup en ku~lik kareler 

y5ntemi (least-square fittirig) yapl1arak YB h~llerin ~izgi-geni~ligj 

r, rezonans enerjisi E
R

, rezomnsta Hamiltoniyen'in beklenen degeri­

Din tlirevi yani I a< H > / a al , rezonans civarlndaki enerj iler ve on-

lar1n turevleri cinsinden ; 

(E. - E ) 2 
1. R 

r= (11.7) 

olarak bulunurl 191 . 

Tlirev Metodu ile herhangi,bir YB h§lin enerjisi bulunurken, 

ger~ege en yak1.n enerj i olarak 6 I a < H > / a al I nl.n minimum oldug 

enerji a11n1r (burada < H > I Hamiltoniyen'in beklenen degeri, a ise 

bir Lagrangian parametresidir, yap11an hesaplarda bu parametre dalga~ 

fonksiyonunun lineer olmayan bir parametresi olarak all.n~~tl.r). Ene 

jinin turevinin minimum oldugu noktaY1 bulmak i~in iterasyon yolu il 

YB h§l enerjisinin sag1.nda ve solunda bir~ok enerji degerleri ile bu 

lara kar~l.l1.k gelen tlirev degerleri elde edilir. Denklem (II.7) deki 

indisi bu degerleri, N de bunlar1.n saY1.S1n1 gosterir. 

Li'atomu i~in hesaplanan baz1. 2s YB liallerininl 21,371 ortala 

~izgi-geni~likleri hesapland1, bu degerler Tablo I'de gosterilmi~tir. 
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Tabl0. I Litymfi atomunun bazl 2S kendiliginden iyonla$ma halle-

rinin 9izgi-geni$likleri 

Konum 

ls2s 2 

3 I (ls2s) s381 

1 I (ls2s) s3s1 

I (182s) 3S4s1 ? 

I (ls2s) l S4s1 ? 

2 ls2p 

I (ls2s) 3S5s I? 

1 , I ( 1 s 2 s) _7 S 5 5 I? 

t ••• ? 

* E. (eV) 
1 

56.321 

61.950 

63.194 

63.361 

63.478 

63.545 

63.620 

63.755 

64.097 

r(eV) Deney Diger Teor il ~ 

0.054 0.05±0.03/42/ 0.D.42/4 

0.040/4 

0.004 0.009/4 

0.013/4 

0.010 

0.043 

0.019 

0.131 

0.123 

0.039 

0.063 

*Enerji degerleri Kaynak /21/ den allnml$ ve gevirme faktorli olarak 

Rw=13.60475 eV ku11anl1ml$tlr. 
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YB h~nlerin klsa olan ya§ama slireleri, belirsizlik kurallna 

gore bu hallerin s,:izgi-geni~liklerinin btiylik olmaslna sebep olur. 

Tablodan da gorlildligli gibi Li atomunun 2s YB hallerinin C;izgi-geni§li 

leri 10-
3 

- 10-
1 

eV mertebesindedir. Bu degerler ise §imdiye kadar 

bulunan ve soylenen degerlere uygundur. 

MeselA Goldberg, bu hallerin 530 cm-~ lik bir s,:izgi-geni§ligi 

kar§lllk gelen 10-
14 

sn'lik bir ya§ama sliresine sahip olduklarlnl be­

lirtir (ki bu deger 6.57 x 10- 2 eV'luk bir s,:izgi-geni§ligine kar§lllk 

. * gellr) I 231 • Mannervik Li atomu is,:in bazl YB (doublet) h§llerin ya§a 

stirelerini ~10-14sn mertebesinde bulmu§tur ki bu da ~0.0658 eV'luk bi 

gizgi-geni§ligine kar§lllk gelirl 451 • Hol~ien ise rolativistik olmaya 

bir yakla§lmla YB hallerin ya§ama stirelerinin 10-12sn den daha kti~lik, 

yani gizgi geni§liginin ~10-3 eV'den daha bliytik oldugunu tesbit etmi§ 

tirl 461 • Collin, kendi1iginden iyon1a§manln c;ok klsa zamanda meydana 

ge1digini soy1eyerek gizgi-geni§liginin btiyliklligti hakklnda bilgi ver­

mi§tir (10-
4 

-10-
1 

eV)1471. Bhatia ve Temkin, Li atomunun bazl ikili 

YB seviye1erx.ic;in gizgi-geni§liklerini 0.007-0.04 eV basamaglnda bu 

mu§lardlrl 431 • Shore da K.1 olaYlnln, 1§lma11 bozunmadan gok daha klS 

zamanda meydana ge1digini ve bun1arln orta1ama omlir1erinin 10-14sn 

mertebesinde oldugunu be1irterek gizgi-geni§likleri hakklnda (~10-2e 
I 

bir fikir vermi§tirl 321 • Ziem ve arkada§larl da Li atomunun (ls2s 2 ) 

2S h§li igin 9 izgi-geni§ligini 50 ± 30 meV olarak bu1mu§lardlr! 421 . 

Rehmus ve Berry de birinci iyon1a§ma e§iginin tistlinde bu1unan rezona 

h~ll . . .. 1 . . 10-12 10-16 t b . d Id ~ a erlnln ya§ama sure erlnln - sn mer e eSln e 0 ugunu 

be1irterek bu ha11erin s,:izgi-geni§ligi hakklnda bi1gi vermi§lerdirl 48 

* . 1-4 ~evlrme faktorli olarak 1 cm- = 1,24 x 10 eV kullanllml§tlr. 



-15-

Tablodan da goruldugti gibi gerek deneylerle ve gerekse 

teorik hesaplamala yolu ile rezonans hallerinin ayrl ayrl 9izgi-ge-

ni9liklerini bulan ve hesaplayan yok denecek kadar azdlr. Bunun 

sebebi ise YB hallerin basit bir $ekiillde tanlmlanamamasl, bu halle-

rin slirekli bolge ile de etkile$im halinde olrnasl ve ~izgi-~ekille-

rinin, herhangi bir bagll durumun ~izgi-gekli gibi simetrik olmaYlp; 

antisimetrik bir yapl gostermesidir. 

Simetrik olmayan bir ;;eklin ~izgi-geni$ligini deneysel ola­

rak ol~mek bile olduk~a zor ve hassasiyet isteyen bir i$tir. Bu ttir 

teorik hesaplamalar ise kullanllan metodlara ve aynl zamanda fonksi-

yon saYlslna da ~ok baglldlr. Mesela Bhatia ve Temkin, yarl-projeksi 

yon operator (quasi-project ion-operator) teknigini kullanarak Li ate 

munun bazl ikili YB hallerinin enerjilerini ve ~izgi-geni91iklerini 

deg i;;ik saYlda fonksiyon kullanar:ak hesaplaIDl.;;lardlr. 8, 16, 28 

ve 40 fonksiyon i~in ilk u~ 2s YB hallerinin enerji ve ~izgi-geni$­

liklerini hesaplaIDl.9 ve iyi sonu~lar olarak 40 fonksiyon i~in hesap­

ladlklarl degerleri ayrl bir tablo halinde vermi;;lerdir. 11k iki 2S 

halinin gizgi-geni$likleri, fonksiyon saYlslnln artmaslyla gok onemli 

olmayan baZl degi$iklikler gosterirken; li~lincli 2s YB halin ~izgi geni91 

ginde ~ok ~li.Ylik ve aoorrral deg~;;iklikler oJ.rnu;;tur. Bu halin ~izgi -geni$ligi i~in 8 

-4 -5 - I 
16 ve 28 fonksiyondrullandJ.klarl zaman srraslyla 4xlO -eV, 3xlO eV ve-O:.023 eV 

degerlerinibullnu;;lar fakat 40 fonksiyon kullanchklarl zarran- ise hi9bir deger ve 

nemi91erdir. Bu ylizden 40 fonksiyon igin bulduklarl ve iyi degerler diye kabul-et-

tikleri degerleri ihtiva eden tablolarlnda bu liglincu hal i~in ~izgi-

ni;;ligi degeri verememektedirler. 

Bu yuzden Li atomunun YB hallerinin gizgi-geni;;likleri konus 

da bliylik bir eksiklik bulunmaktaydl. Yapllan bu gall$ma ile bu konu-

daki eksiklik klsmen de olsa giderildi ve Li atomunun ikinci iyonla9 
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e§~~~n~n altlnda yer alan bazl 2s YB ha11erinin 9izgi-geni§lik1eri 

literature kazandlrl1Inl§ oldu. 11k 2S YB hali9~n bulunan 9izg i -ge-

ni§li~i de~erinin l~teratlirde rastlanl1an yegane deneyL421 sonucu 

ile Bhatia ve Temkin'inl 43,441 bu1du~u degerlerden daha ~yi uyu§tu­

~u gorli1mektedir. 
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BOLUM III 

L!TYUM ATOMUNUN 2S REZONANS DURUMLARININ 

GE~!S !HT!MALLERt 

Kuvantum mekanik sistemler, zaman i~inde enerji durumlarlnl 

degi$tirebilirler, yani ~e$itli enerji seviyeleri araslnda ge~i91er 

mtimklin olabilir. Sozkonusu ge~i91erin birim zamandaki saylsl ge~i$ 

ihtimalini verir. Ge~i$lerin olabilmesi i~in enerji seviyelerinin 

durumlarlna ve ge~i$lerin ttirtine gore ~e$itli se~im kurallarlnln 

saglanrnasl gerekir. Yani her seviyeden diger btittin seviyelere geli$i-

gtizel ge~i$ler olamaz. Bu durumda enerji baklmlndan daha ytiksek bir 

seviyede bulunan bir atom birden fazla dti$tik seviyelere gegebilir, 

zira yUksek seviyeden olan toplam ge9i$ ihtimali, bu .seviyenin bo­

zunma ihtimali, dli$lik seviyelere olan tek tek ge~i$ ihtimallerinin 

toplamlna e$ittirl 49/ . 

Enerji seviyeleri araslndaki ge9i$ler ya l$lmall ya da l$lma­

slzdlr. Bu iki ge~i$in her ikisini de yapabilen haIler de vardlrl 501 L 

N-elektronlu herhangi bir atomun atomik hallerinin bozunma 

$ekillerine gore kabaca slnlflandlrlll$l Tablo IIlde gosterilmi$tir. 

Tablo II'nin sol taraflnda gortildtigti gibi l$lmall ge~i91erle 

karakterize edilebilen, LS etkile$mesi sonucu dipol ge~i$ler yapabile 

haIler ile daha yUksek ge~i$ler (higherpole transitions) yapabilen ha 

lere kararll haIler denir ki bu hallerin en kti~tik yarl omtirleri 

~10-9sn mertebesindedir. Ayrlca Vine Tablo II'nin sag taraflnda gorti 

~ • '"I , .... 



Tablo II. Atomik hallerin bozunma gekillerine gore s~n~fland~r~l~g~1 501. 

Bagl~ Willer 

Ig~mal~ Ge9igler 

1) "Normal II uyar~lm~g h§.ller: 

LS etkilegmesinin izin verdigi elektrik dipol 

ge9 i$leri; 

-8 -9 T ~ 10 - 10 sn; 

2 3 3 0 2 2 2' 3 Mese1~: CI Is 2s 2p D ,.. Is 2s2p' p 

2)~ok uzun omlirlli uyar~lm~g seviyeler: 

a) ~oklu-kutup(higher-pole) ge9igleri, 

4 
. T~ >1 - 10 sn; 

2 2:..4 1 Mesela: OI Is 2s 2p So -- ,)Is 1°
2 

veya 

b) Rolativistik etkinin girmesiyle izin verilmig 

ge9 i gler: 

-3 -6 
"'~lO - 10 sn; 

2 2 3 5 0 2 2 4,3 Mesel3.: OI Is 2s 2p 3s S 2 )0 Is 2s 2p P 

Bagl~ Olmayan Haller 

Ig~mas~z Ge9igler 

1) CoUlombik kendiliginden iyonlagma 

T~ 10-10 - 10-15 sn; 

1 0 Mesel3.: Her 2s2p P 

2) Dogrudan rolativistik 

-4 iyonla$ma ". ~10 

--,.- (ls+e p)lpO 

kendiliginden 

-7 10 sn; 

- 4 0 M=sel2l.:. He ls2s2p p 
5/2 

~pin-spin)o>, ( Is 2 +e f) ;'0 
5 /2 

3) Rolativistik etkinin sebep oldugu Coulombik 

k d ·]· w, d . 1 . 10-5 10-7 , en ~.J.g ~n en ~yon a$rna: t~ - sn; 

M3sel~: 

Li Is2p2 

yi;=~1 
Is2p2 ~ 

5/2 

4 
PS/ 2 

Coulomb_ (ls2-1-€d) ~ 
,- - 5/2 

I 
1-' 
0:., 
I 
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meleriyle kendiliginden bozunabilenler, dogrudan rolativistik etki·-

le9melerle kendiliginden bozunabilenler ve rolativistik etkile9mele-

rin sebep oldugu Coulomb etkile9meleriyle kendiliginden bozunabilen 

hallerdir ki bunlara. da kararll olmayan haIler denir. Bu slnlfa gi­

ren hallerin en ku~uk yarl omlirleri ~ 10-15 sn mertebesindedir. 

Sozkonusu ge~i91eri yapabilen YB haller, elektron vererek bo-

zunabildik1eri gibi, 191mall olarak da atomik sistemin yeni bir konu 

muna ge~ebilirlerl 511 . Bu ifadeyi a§agldaki gibi gsoterebiliri z. 

+ e (191maslZ) 

~A + hV veya 

Bu ge~i91erden l§lmaslz olanlar elektron1ar araslndaki Coulomb etki-

1e§mesi sebebi ile meydana gelirler 1 511 • 

Bi1indigi gibi hafif e1ement1er i~in YB hallerin yapabildik-

leri l§lmaslz ge~i§ ihtimalleri optik ge~i§ ihtimalinden ~Gk daha bli 

yliktlirt.38,521 . Herhangi bir atomun l§lmall ge~i§ yapma ihtimali Z 

kirdek yukunlin artmaslyla artar, fakat buna kar§111k l§lmaslz ge~i9 
/ 

yapma ihtima1leri Z ~ekirdek ylikunun artmasly1a hemen hemen hi~ degi 

meyip sabit ka11r, bu ylizden ~ok iyon1a9m19 sistemler i~in (Z~20) 19 

mall ge~i§ yapma ihtima1i i1e, YB ha11erin 191maslz ge~i9 yapma iht" 

leri aynl mertebededir I 531 • 

Coulomb etkile9mesi yolu ile meydana gelen tipik YB hallerin 

~i9 ihtima11eri 1~13 - 1015 sn-1 mertebesindedir. Verilen bir kesik 

hali surekli hale baglayan Coulomb operatorlinlin matris elemanl slfl.r 

olursa, YB hal yerine kendi1iginden iyonla9ma yapmayan ~ok uzun omlir 
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(metastable) bir hal ifade edilrni9 olurL511. YB hallerin ortalama 

omurleri 10-15 - 10-.13 sn mertebesinde oldugu halde "metastable" 

hallerin ortalam omtirleri ~10-5sn mertebesindedir. 

"Metastable" haIler ya daha dli 9uk bir atomik enerji seviyesi-

ne 191mal1 gegi9 yaparak ya da zaY1f magnetik etkile9meler yolu ile 

kendiliginden iyonla9arak bozunurlar. Bu sebepten dolaY1 baz1 ara9-

t1rmaC11ar bunlar1 YB haIler olarak da kabul ediyorlarl 511 . 

lkili veya daha <;ok uyar11m19 hallerin 191mas1z ge<;.i91eri , 

enerjinin, top1am a91 momentumunun, spinin ve paritenin korunumun-

dan elde edilen se9im kura11ar1na uygun olarak meydana ge1ir. ~ayet 

bu korunum kanunlar1n1n biri veya daha fazlasl saglanmazsa bu hal, 

YB ha11erin 191maslz ge9i9 ihtimalleri a9ag1daki formli11e he­

sap1anabilir 1 39,551 • 

1. 
'1'.> 12 < W. I k 

1 
k<Q 

r
kQ J: 

P .. = 
(111.1) 

1J 

< w.1 '1' .. > < w. I 'l'j > 
1 1 J 

Burada W. ve W. slras1yla gegi9ten onceki ve sonraki ha11erin dalga 
1 J 

fonksiyon1ar1n1, r
k

£ ise k ve Q indisli elektronlar aras1ndaki mesa 

feyi gostermektedir ve toplam mlimklin olan blitlin fark11 elektronlar a 

Sl mesafeler lizerinden allnmaktad1r. 

YB ha11erin 191maS1Z ge9i91erini kontrol eden segim kura11arl 
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6n de paritedeki degi9meyi gostermektedir. Eger L ~ S etkile~mesi 

varsa yorlinge ve spinkuvantum saYllarlnln da degi§memesi yani 6L = 

ve 6S = 0 ~artlarlnln da saglanmasl gerekir. Birgok durumlarda 

ozellikle hafif elementler igin hallerin spin yarllmalarl gok elekt­

ronlulardan daha azdlr. Bu §artlar altlnda, herhangi bir YB halin 

l~lmaslz gegi§i igin sadece L,S ve paritenin korunumunu gerektiren 

segim kurallarl onemli olur. YB haIler 1§1maS1Z olarak (iyon + elek 

ron) son durumuna gegi§ yaptlklarl zaman, dedektorlerle, yaylnlana 

elektronun spin ve agl momentumunu belirlemek mlimklin olmadlgl igin, 

ilk YB hal ile son iyon hali araslndaki segim kurallarl a~agldaki 

gibi tesbit edilebilir.5 

a) 11k ve son hallerin her ikisi de S simetrisinde (yani L=O 

degil ise, gegi§ L degerleri ve paritedeki slnlrlamalar taraflndan 

yasaklanmaz. 

b) 11k veya son halin herhangi biri S simetrisine sahip ise, 

1) ijallerin pariteleri aynl ise diger hal bir S, D, G, .... durumun 

dan birinde olmalldlr. 

2) Eger her iki halin paritesi farkll ise diger hal bir P, F, H, '0 

durumundan birinde olmalldlr. 

c) Spin kurall iki halin 2S + 1 katsaYllarl araslndaki far~ 

1 olmaslnl gerektirir. 

Son kuralayrllan elektronun spin degerinin 1/2 oldugu gerg 

gini ortaya koyuyor. 

Burada herhangi bir konumun paritesi ~.Qi ile hesaplanlr, i 
1 

elektron saYlslnl, Qi ise i'yinci elektronun bulundugu yorlingenin k 

tum sayaslnl gostermektedir. Toplamln tek veya gift olrnasl pariteni 

tek veya gift olduguna i~aret eder. Paritenin korunumu teklikvegif 



lik araslndaki korunum demektir. Bu ylizden mesela He atomunun 

2p2 (3p ) uyarllInl$ seviyesinden H~+ iyonunun temel enerji hali 

olan ls(2S ) seviyesine kendiliginden iyonla$maSl, 2p2(3D) seviye-

sinden aynl son seviyeye olan ge~i$ serbest ise (bl) kurallndan 

dolaYl yasaklanml$tlr. 

Bu ~all$mada Li atomu i~in hesaplanan 
2 

/37/ S rezonans 

durumlarlnln dalga fonksiyonlarl kullanllarak ve taban durumu i~in 

b 1 d 1 f k · .+ u unan a ga on slyonunun, Ll iyonun (182 ) taban durumu ile 

(25) durumunda bulunan elektrom~: kar$111k gelebilecegi dli$linlilerek 

(III.l) formlilli yardlml ile bu YB hallerin bu taban durumuna ge~i$ 

ihtimalleri . yani kendiliginden iyonla$ma ihtimalleri hesaplandl. 

Bulunan degerler Tablo III.de gosterilmi$tir. 

Bu tablodan da gorlildligli gibi Li atomunun 2S YB hallerinin 

1$lmaS1Z olarak taban durumuna ge~i$ ihtimalleri 1013 - 10
16 

sn-
l 

mertebesindedir. 

Ge~i$ ihtimallerinin dalga fonksiyonlarlna ~ok hassas olma-

larlndan dolaYl, tam dogru degerler verebilmek i~in da~ga fonksiyo 

larlnl ~ok hassas hesaplamak gerekir. $imdiye kadar geli$tirilmi$ 

teorilerle atomik sistemlerin elektron saYllarlnln artrnaslyla YB 

hallerinin dalga £onksiyonlarlnl hassas olarak bulmak olduk~a zord 

Ge~i$ ihtimallerinin mertebeleri bile bazl gall$malarda birbirini 

tutmarnaktadlr. Zaten dogrudan yakla$tlrma metodlarl ile yapl1an ~al 

malardaki degerlerde hatanln fazla olmasl, sozkonusu hallerin kara 

teristik ozelliklerinden ortaya glkmaktadlr. Ustelik rezonans duru 

larl igin hassas enerji degerlerinin verilebildigi gall$malarda da 

dalga fonksiyonlarlnln gok iyi belirlendigi soylenemez. Bu sebepler 

dolayl ge~i$ ihtimallerinin hassas olarak hesaplanmaslna gok bliylik 

ihtiyag vardlr. Eu yuzden Li atomunun 2s rezonans enerjileri bulunu 
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Tabl0 III. Li atomunun ikinci iyonla1?ma e9iginin al tl.nda yer alan bazl. 

2S YB hallerinin kendiliginden iyonla1?ma ihtimalleri. 

11k Konum 

2 ls2s 

[ (ls2s) 3S3s I 

1 [(ls2s) S3s I? 

3 [ (ls2s) S4s J? 

1 [ (ls2s) S4s ]? 

2 ls2p 

3 [ (ls2s) S5s I? 

1 [(ls2s) S5s ] 

[ •.• 1 ? 

Kendiliginden iyonla§ITB 

* -1 ihtirrali (sn ) Deney 

2.5 x 1016 

2.8 x 1015 

2.8 x 1016 

2.1 x 1013 

4.5 x 1016 

2.1 x 1015 

15 
1.1 x 10 

(7.57±4.55)xl013/57/ 

Toor 

2.8xl012/ 

1.59xl013 

*Kendiliginden iyonla1?ma ihtimalinde 1.a.z.b = 4.1336 x 1016 sn-l kul 
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ken /37/ bilgisayar zamanl da g6z6nline allndlglndan ~ok fazla saYl­

da fonksiyon kullanllamadlglndan,halleri temsil eden dalga fonksiyon-

larl ~ok hassas olarak belirlenmemi9 olabilir. Ayrlca her program 

hedef aldlgl geyi iyi belirlediginden ve yukarda s6zli edilen prog-

ram da rezonans enerjilerini hassas olarak hesaplamaYl hedef aldlgln-

dan dolaYl kullanllan dalga fonksiyonlarlnln ve dolaYlsl ile hesap-

lanan ge~i9 ihtimallerinin ~ok hassas oldugu iddia edilemez. Ancak 

bu ~al19mada kullanllan dalga fonksiyonlarlnln diger ~al19malardaki 

(mesela Kaynak 58-61) fonksiyonlardan daha hassas oldugu s6ylenebili 

Dolayisiyle bu ~al19mada yapllan hesap sonu~larlnln daha tutarl~ 01-

dugu iddia edilebilir. 

Ayrlca ~al19manln bu bollimli ile Li atomunun bazl 2s rezonans 

hallerinin kendiliginden iyonla9ma ihtimalleri literatlire kazandlrll 

mll? oldu. 

~izgi-geni~likleri bliylik olan enerji dlizeylerinin ge~i9 ihtim 

lerinin de tiliylik olmasl gerekir. Tablo II ve Tablo III'li karl?11al?tlr 

cak olursak; kendiliginden iyonla9ma ihtimali en bliylik olan 

[ (ls2s}3S 5s;] seviyesinin ~izg.i:-geni9Iigi de S simetrisine sahip 

diger seviyelerin genil?liklerine nazaran daha bliyliktlir. Fakat ~izgi­

nil?ligi degeri en bliylik olan ls2p2 dlizeyinin kendiliginden iyonla~ma 

ihtimali diger degerlere gore daha kli~liktlir. Bunu ancak l?u l?ekilde 

a~lkllyabiliriz. ~izgi-genil?ligi, sozkonusu dlizeyin sadece kendiligi 

den iyonlal?ma ihtimali ile degil aynl zamanda bal?ka dlizeylere olan 

ll?lmall ge~i9 ihtirnalleri ile de orantll1dlr. 9izgi-genil?ligi bliylik 

olup, kendiliginden iyonlal?ma ihtimali kli~lik olan dlizeylerin diger 

seviyelere olan ll?lmall ge~il? ihtimalleri bliyliktlir. 0 halde Is2p2 

enerji seviyesinin ll?lmall ge~il? ihtimali de diger seviyelere goYe 

dana. bUyliktlir. 
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Tablo III deki degerlerin konumlara gore degi9mesi hakklnda 

ise kesin bir kaide glkartmak pek mlimklin gorlilmliyor. Yani list konmn­

lara gidildikge seviyelerin kendiliginden iyonla9ma ihtimallerinin 

bliyliklligli hakklnda kesin bir ~ey soyleyemiyoruz. 
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BOLUMIV 

REZONANS DURUMLARININ ~lzGl - $EK1LLER1 

Atornlarln, birinci iyonla9ma e§ikleri lizerinde yer alan ve 

karakteristik Bzellikleri olan YB h!llerin ilk gBzlendikleri Ylilar­

da (1925), bunlarln ~izgi-geki11erinin diger gBzlenen ~izgilerden 

farkll Bzellikte olmalarl farkedi1di. Shenstonel621, Ricel251 ve 

diger1eri/ 261, sBzkonusu 9izgi1erin Bze11iklerini a~lk1ayarak ait 

olduklarl enerji seviye1eri hakklnda yeni bi1gi1er elde etmeqe ~a­

l19tllar. ~izgi-geki11erinin teorik ve deneyse1 o1arak ara§tlr11-

maSl, atomlarln mekanigi ve oze1likle e1ektronlar araslndaki bag-

1antl ve etkile9meler hakklnda geni§ Bl~lide bilgi sagladll 311 . 

YB ha11erin bozunmaslnln, meydana geli9 §eki11eri i1e ay-

nl karakteri gBstermeyecegi 0 Y111arda atomik sogurma spektrurnunun 

kuatum teorisi i1e gBsteri1mi§tirl 63,64/ . Fakat deneysel olarak goz­

lenen bu ~izgilerin teorik ifade1eri 1960'11 Yl11ara kadar dogru 

o1arak veri1ernedi. 1961 Yl11nda Fano 191 taraflndan geli§tirilen 

ve "Konum Etki1e§mesi" denilen yeni bir teori ile denylerde goz1e­

nen gekillere uydurularak (fit edilerek) YB hallelerin teorik ~iz­

gi-gekilleri elde edilmi9tir. 

Birinci iyonla9ma limitinin lizerindeki seviyeler ge~i9 i~in 

her iki e1ektronun da uyarllmaslnl gerektirdiginden iki-elektronlu 

atomlardaki kendiliginden iyonla9ma1ar Bzellik1e ilgi ~ekicidirI30!. 
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Fano sozkonusu 9all~mas,J..nda elektronlar a.raslndaki etkile~me: 

slirekli bolge ile kesikli ~llerin etkile§mesi olarak kabul ederek 

atomik bir sistemin topla.m da.lga fonksiyonunu 

~ = a<l> + J dE'bE , !J;E' 

kesikli ve stirekli klslrnlarln toplaml ~eklinde alarak 

cr(E) = 
1< \}II TI 

2 
i > I 

I < t/I I T Ii> I 2. 
= 

(IV.l) 

(IV. 2) 

ifadesinin ~izgi-§eklini verecegini belirtrni§ ve bu ifade literatlir 

"Fano line-shape" olarak ge9mi§tir. Buradapay, toplam dalga fonksi 

yonundanherhangi bir i haline, payda ise dalga fonksiyonun surekli 

klsmlnl ihtiva eden klslmdan herhangi bir i haline olan ge~i§ ihtirn 

lerini gosterrnektedir. q'yu da 

<¢ITli> 
q = (IV. 3) 

* nV < t/I I Tit > 
E E 

olarak ifade etmi§ v.e ~ozlimli kolay olrnayan q i~in pozitif ve negati 

degerler vererek rezonans ~izgi-§ekillerini elde etrni§tir. Burada 

< <j) I T liP. rnatris elernanl 

¢ = <P +P- J dEl (IV.4 ) 

§eklinde tarif edilen, dalga fonksiyonunun degi§tirilmi§ (modified) 

kesikli hali (bazl a~astlrmacl.larl 651 . hnnll t-nnl;:;m n;;l (Tri -Fr."nlrc; ''',n" 



olarak da allr) ile i surekli hali ar~slndaki ge~i9 operatoru ele-

*" * manl, VE :::: < 1/J I H!<l>?? tQpla,rg Hamiltorlien!in dalga fonksiyonunun ke ..... 

sikli ve surekli hSliillarl araslndaki beklenen degeri, Tiki stirek-

Ii hal araslndaki ge9i9 operatorti, < 1/J~JTI i> iki stirekli hal araSln­
L 

daki ge<;i§ ope_ratoru elemanldlr. "Fano <;izgi-gekli" ile ifade edi-

len §ekil, q'nun pozitif degerleri i9in Blatt ve Weisskopf'un 1661 <;e 

kirdek fiziginde rezonans enerjisi yaklnlnda tesir kesiti (cross-

section) ifadesinin enerjiye gore davran191 ile aynldlr. 

Herhangi bir enerji seviyesinin ya§ama stiresi ve tesir kesiti, 

ge<;i$ ihtimali cinsinden ifade edilebildigi i9inl 671 ; Fano'nun ge9i$ 

ihtimalleri oranlndan hareket ederek buldugu <;izgi-$ekli ifadesi, te-

sir kesiti veya ya$ama sureleri kullanllarak da bulunabilir. Herhan-

gi bir enerji seviyesinin birim zamanda mtirnkun olan diger btittin sevi-

yelere olan ge9i$ ihtimali, seviyenin ya$arna suresi ile ters orantlll 

oldugundan, <;izgi-$eklinin yeni bir ifadesi de ya§ama stireleri cinsi 

den <;lkarllabilir. 

Tesir kesitinin 

cr = (21T) 2 c:: S 
~f i ~ (P f - Pi) I < fl MI i>l 2 

ifadesi ile ya$ama stiresinin tersinin 

1 1 

T 21f 
Sf ~i ~ (Pf - Pi) I < fl M k i > 12 =--

(IV. 5) 

(IV.6) 

ifadelerinin ge<;i$ ihtimaline aynl ~ekilde bagll oldugu gortiltiyor I 6 

Buradaki 0 (P f - Pi) < f I MI i> ifadesi blittin uzay ve zaman tizer inden 

entegre edilen ge<;i$ ihtimaline e§ittir; yani 
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R Ii > (IV.7 

dir. P
f 

ve P. 
l 

ise sistemin son ve ilk dururnlar~nln momentumu olu 

o (Pf - Pi) momentumun korunumunu, Sf ve S.ller olay ge§idine gore 
l 

hallerin sipinleri ve polariteleri uzerinden toplam ve momentum uzer 

den integralleri gosterir. 

Blitlin deneyler ve gozlemler sonlu bir zamanda yaplldlglndan 9 

gi§ ihtimaline kar§~llk gelen 1<& RI i~ 2 anlamslz olup bunun yerine 

birirn zamandaki gegi§ ihtimalleri olglilebilir. Bu ylizden ya§arna sure 

ri kullan~larak yeni bir gizgi-§ekli ifadesinin bulunabilecegi du§un 

cesi daha da kuvvetlenmi§ oluyor. 

Gerek "Fano gizgi-§ekli" ifadesinden ve gerekse tesir kesitin' 

gizgi-§eklini vermesinden faydalanllarak bu gall§mada da ya§ama sure 

ri cinsinden yeni bir gizgi-§ekli ifadesi glkarlldl. 

$imdi YB hallerin meydana geli§ §ekilleri ve kendiliginden iy 

la§ma ile bu hallerin nasll bozunduklar~nl gozonune alarak seviyeler' 

gizgi-§ekillerinin nelere bagll olabilecegini aglklamaya gall§allm. 

Herhangi bir atomdaki YB hallerin, birinci iyonla§ma e§iginin, 

UstUnde ve sUrekli bolge igine gemuImu§, gok klsa yarl-emurlu, karars 

haIler oiduklarl bilinmektedir. ~ok klsa bir sure iginde elektroniard 

biri slirekli beIge igine iyonla§acaglndan bu nyarllml§ elektroniar ar 

slndaki etkile§me, sUrekli bolge ile kesikli seviyelerin etkile§mesi 

olarak du§unUIur[ 91. Konumlarln EtkiIe§mesi diye adlandlrllan bu etk 

Ie§me, rezonas piklerinin yukselmesi veya du§mesi ile gizgilerin geni 

lemesi, yani simetrik olmayan anormal rezonans gizgilerin meydana gel 

mesine sebep olur 19,311 • Bu etkile§melerin yoklugunda gizgi-§ekli, d 

gun bir surekli\1,igin lizerine simetrik bir sogurma veva vavlnlanma 
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spektrumunun eklenmesinden ibaret olacakt~. Slirekli bolge ile kesikli 

¥izgiler araslndaki etkile§ime, genellikle YB hallerin ¥izgilerinde 

katkllarln baslt toplamlnl yok eder ve dikkati ¥eken asimetrilerin 

ortaya ¥lkmaslna sebep olurl 331. Ayrlca bu etkilerin (konum etkile§>-

meleri) foton sogurma spektrumlarlnda, rezonanstan dli§ilik enerjili 

tarafta yaplcl, diger tarafta YlklCl etkiler gosterdigi 1935 Yl11nda 

Ar spektrumlarlnda Beutlerl 271 taraflndan farkedildi. Daha sonraki 

Ylilarda Madden ve Codling de He, Ne ve Ar atomlarlnln YB hallerini gc 

ledikleri deneylerinde bu etkileri farketmi§ilerdirl 301 . 

Blitlin bu etkiler dikkate allndlglnda sozkonusu hallerin ¥izgi-

§iekli, slirekli bolgeyi temsil eden dalga fonksiyonunu dogrudan dahil 

etmeden de ifade edilebilir. 

Herhangi bir YB hale slirekli bolgenin etki etmedigi dli~linlilece 

olursa; bunun ¥izgi-§>ekli, bagll hallerin ¥izgi-§iekillerinin uydugu 

Lorentz daglllml cinsinden 

(IV. 8) 

§>eklinde ifade edilebilir. Burada E R' rezonans enerj ilerini, r, bu se 

viyenin ¥izgi-geni§iligini, E. de rezonans enerjisi yaklnlndaki degi$ 
1 

ken enerjileri gostermektedir. 

Fakat biz biliyoruz ki ger¥ekte bu haller, bagll haIler gibi 

davranmaz. Bunlara etki eden slirekli bolgenin de katklsl vardlr. BaZl 

hesaplarda slirekli klSIDln etkisi genellikle ihmal edildiginden slirekli 

bolgenin katklslnln rezonans seviyelerini6 (r) kada~ kaydlrdlglnl dli-

§ilinlip meydana gelecek slroetrik dag~l~ 
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['2/2 

(IV. 9) 

§ek1inde ifade edi1ebi1ir. Burada s(r) ~izgi-geni§ligi cinsinden 

rezonans enerjisindeki bir miktar kaymayl. gostermektedir. Denklem (IV. 

ve (IV9) IU ifade eden grafikler ~ekil 2'de aynl. eksen1er lizerinde go-

rlilmektedir. Goz1enen ~izgi-§ek1ini, slirek1i bo1genin etkisinin olma-

dl.gl. simetrik ~izgi-§ek1i cinsinden 

(IV.IO) 

§ek1inde dli§linecek olursak v Q, bagll. hallerin ~izgi-§ekil1erini YB 

hallerin ~izgi-§ek1ine donli§tliren bir operatordlir. Ba§ka bir ifade i1 

Q, slirekli bolgenin katkl.sl.nl. ifade eden bir operator olmall.dl.r. 

(IV.2) bagl.ntl.sl.na uygun olarak 

Q -1 (El.') = Y2 

§ek1inde olmall.dl.r. Boylece YB ha11erin ~izgi-§eklini 

Y (E. ) l. 

(IV. 11 

(IV.12 

§ek1inde ifade edebiliriz. Yl (E
i

) ve y
2

(E
i

) degerleri yerlerine kona­

cak olursa; YB ha1lerin ~izgi-§ekli ifadesi 

2 
(e ± a) +1 

(IV.13 

§ek1inde elde edilir. Burada-€.= (E-E
R

) / (r/2) ve a='o(r) / (r/2) 

temsil edilmi§lerdir~ 0 (r) yerine ~izgi-geni§ligi cinsinden deqerler 



1.5 

1.0 

0.5 

-32-

-3.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 € 

$ekil. 2 Birinin rezonans enerjisi, digerlerinkine gore e(r) 

kadar kaYIDl9 iki Lorentz daglllffi egrisinin aynl eksel 

lizerinde gosterimi. 
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-4.0 -3.0 -2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 3D 4.0 

~ekil. 3 (IV.13) Denkleminin ~e~itli a deger1eri i~in verdigi 

~izgi ~eki11eri. a, a=2 ; b, a=3/2 ; c~ a=l ; d, a= 1/2 
deger1eri i~in ~iziImi~tir. 



mesine ragmen [19[ <;izgi~§eklini, gozlendigi §ekilde vermemekt.edir. 

Z.K.T'nin spektrumu (Z.K.S),T T = liver karakteristik ya§ama 

stiresi nin enerj iye gore deg i§iminden elde edilirl 691 • T ya§ama stire-

sinin birinci :tyonla§ma limitinin uzerindeki enerjilere gore degi§i-

mi grafiginde maksimum noktalar, rezonans durumuna kar§1.L1.k gelir, 9lir 

kti; stirekli bolge i<;inde bulunan rezonans dururnlar1. gevrelerindeki enE 

jiye gore maksimum ya§ama stiresine sahiptir. 

(IV.14) denklemi kullan1.larak sistemin herhangi bir E. enerji-1. 

si i9in Hlnin toplam dalga fonksiyonundaki beklenen degerini 

< H > "'= < '-I1HI 'iT > = I' a (E. ) I 2 < cI> 
E. E. 1. 

I HI cI»E. + < I]! I HI I]! > + b. E. 1. 1. 1. 1. 1. 
(IV.IS) 

t 
ve bu denklemin E. = E-. deki beklenen degerini 1. 1. 

<H >-E-'. = <lJr/HI w>. =la(E~ )12<@ IHI~>. +<I]!IHII]!~ .• + c/. 
1. E 1 1. Ki i ~ 

(IV.16) 

~inde ifade edebil iriz. Burada 

8. =a(E.) <~ IH \t/J>E +a* CE.} <t/J IH I~~. 
1. 1. i 1. 1. 

(IV .17 

51 - = 
i 

* I a (. Ei) < $ I H I w>, + a (E-:)< t/J I HI ~ > I 
E . 1. E. 1. ,. 

k1.saltmalar1. yap1.lm1.§t1.r. Yukardaki a91.klamalara ve Fano 9 izg i -$ekline 

gore stirekli bolge i9ine dti§en beklenen degerlerin birbirlerine gore 

oran1.n1.n 9izgi-§ekli hakk1.nda bilgi vermesi beklenir. E ~ = ER a1d1.k-

tan sonra 

<H)E. I a (rE.)l 2 A. + 5. + B. 
1. .l l 1. 

qi = .:...l.. = (Hl.1 

<H>1:' l'-a (EnH 2 A ...... + 5 ...... + Bon 
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liek1inde ifade edehi1irj.z ~ Burada, da 

A. ;::; < ~ Iff l ~ > B. = < Ij; [ H l 1jJ >E. ve 
1 E. , l 1 

1 

(IV 

AR = <~ IH I ~ > BR = < 1jJ I H I Ij; >E 
ER , R 

yi temsi1 etmektedir. 1jJ, da1ga fonksiyonunun slirekli klSL,lnl: temsil et-

tiginden Q., 6
R

, B. ve B yi kesin olarak hesaplamak mlimklin degildir. 
1 1 R 

Ancak bunlarln katkllarlnl bir degi§kene bag1l olarak ve bu degi§keni 

degi§tirmek suretiyle 9izgi-§ek1ini elde edebiliriz. Bu ylizden bunlarln 

katkl..larl..ru.. 

o. + B. = a E. 
l.. 1 l.. 

o + B 
R R 

§eklinde dli§linerek 9izgi-§ekli ifadesini 

! a (E.) 
1 I 2 <.~ > <IE + a Ei 

.i 

olarak yazabiliriz. Yukardaki denklemde I a ('E.}j2 
J.: 

yerlerine konursaJ 

(IV. 20) . 

(IV. 21) 

2 ve I a (E
R

) I ifadeleri 



q. = 
1 

elde edilir. 

W= 

D = 
I 
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(r/2n) < H >_ 
<PE.i 

+ a E. 
R 

nT 

klsaltmalarl yapllarak 

qi = Dr w < H ><p 
E. 

1 

+ o.E.J 
1 

+ aE. 
1 

(IV.22) 

(IV.23 

(IV. 24) 

(IV. 25} 

elde edilir. Buradaki < H > 
<p E . 

1 

ve < H ><PE yerine Z.K.S'den aynl 

n 

hirimde clan va E. 
1 

degerlerini kullanabiliriz. 

(IV.25) denklemindeki a, 9izgi-~eklinin karakteristigine dog-

rudan tesir eden bir parametredir. a degeri degi~tirilmek suretiyle 

gozlenen 9izgi-~ekli bulunabilir. 
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(IV.25) denklemi gozlenen spektrumlarln 9iddeti ile dogrudan 

alakalldlr. ~iddet parametresi olarak da ER/v'aR ~arpanlnl (IV.25) 

denklemine koyarak 

q, = 
1. VOR 

denklemini elde ederiz. 

.:'D.[ W V% 
i 

+ {IV.29 

Bilihdig~i gibi ~l'ddet her zaman pozl'tl'f .,., bir kemiyettir. DolaYl: 

ile Denk. (IV. 26) ile verilen ifadenin mutlak degeri bize hakiki ~ iz. 

gek1ini verecektir, yani; 

ER 
q, = 

1 

olmalldlr. 

+ a E ,J 
1 

(IV.27) 

Denklem (IV.27), YB hallerin ~izgi-§eklini, toplam dalga fonk 

siyonunda slirekli bolgeyi temsil eden klsmlnl dogrudan kullanmadan 

veren yeni bir ifadedir. Yukarda da belirtildigi gibi a katsaYlsl, 

~izgi-§ekline dogrudan tesir eder~e ~izgi-§eklinin karakteristigin 

tayin eder. a'nln ,bliyliklligli bize slirekli bolgenin etkisi ve katkls1 

hakklnda fikir verir (IV.27) ile ifade edilen rezonans ~izgi-gekli 

sozli edilen a katsaYlslna gore degi§imi, He atomunun (2s2fs ve (?p2 

halleri i~in Z.K.S ile birlikte geki1 4'de gosterilmi§tir. 

Bu gekilden de gorlildligli gibi a'nln degerindeki kli~lik degi~me 

~izgi-~eklinde bUylik ve onemli degi§iklikler meydana getirmektedir. 

a'nln degeri arttlk~a YB h§llerin ~izgi-gekillerinin belirgin ve di 

ger ~ekillerden ayarlcl ozelligi olan asimetrilik ve minimumlarln 

meydana geli9i de artmakta ve belirginle§mektedir. Slirekli bolgeni 

katsaYlslnl a parametresi tayin ettiginden ve simetriksizligin ve 

minimu.rnlarln meydana gelmesine de slirekli bolgenin katkls1 sebep 

oldugundan; a degerinin artmasl slirekli bolgenin artmaslnl goster 
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6ekil. 4 . He( 2s 2)'S ve He( 2p2)'S h~llerinin cesitli a pararnetrelerine g6re Cizgi-sekil­

leri. aI' He( 2s2,'S, a 2 , He(2p2)1S dururnu icin pararnetreler olrnak lizere: A, 

a,=O.O, CLfo.2947; B, aa=O.8, Ci.2=13.58iC, a
1
=2.0, CL

2
=35.37 degerleri icin,ke-

I 
W 
,D 
I 
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gi-gekillerinin minimum1arl.nl.n ~e§itli a'lara gore qegi§imi gorlilmek-

tedir. Yukarda da izah ettigimize uygun olarak her iki hal i~in de 

a'nl.n degerlerinin artmaslna paralel olarak minimumlarln daha belirgin 

oldugu a~l.k~a gorlilmektedir. Ayrl.ca bu §ekillerden, (2s2)lS ve {2p2)lS 

simetrisine sahip rezonans hAllerinin ~izgi-gekillerini veren a para­

metrelerinin farkll oldugu gorlilmektedir. (2p2)lS K.! h§linin ~izgi-§ek­

lini'veren a
2 

parametreleri, (2s2)lS K.1 halinin ~izgi-§eklini ve~en 

a
l 

parametrelerinden daha bliyliktlir. Slirekli bolgedeki K.1 hAllerinin, 

iyonla9ma e9igine gore konumlarl. goz onlinde bulunduruldugunda ( 2p2)lS'nl 

(2s2 )lS'den daha yliksek bir konumda oldugu, enerji diyagraml.nda ise ylik-

sek konumlara dogru ~l.kl.ldl.k~a enerjinin mutlak degerinin kli~lildtigli go-

rlilmektedir. Denklem (IV.27) deki ~izgi-gekli ifadesinde slirekli bolge 

nin katkasl.nl. gosteren a parametreleri enerjilerle ~arplffi halinde geldi 

ginden mutlak degerce kli~lik seviyelere, yani iyonla9ma e9iginden yukarl 

dogru gidildik~e a paramaetrelerinin degerlerinin bliytimesi gerekir. 

a 2 'nln al'e gore degi9imi $ekil 7 de gosterilmi9tir. Bu gekilden 

a
2 
~ k a

l 
oldugu gorlilmektedir. 

a = 0 degeri, yani slirekli bolgenin katkl.sl.nln olmadl.gl durum 

i~in ise ifademiz 

ER ../0. r2 

= l. 
qi ~ va,: vGR 4[ (Ei-ER)2+r2/41 R 

(IV 

geklinde olmaktadl.r. Bu ifadeden de gorlildligti gibi ~izgi-gek1inin 

Lorentz-daglllml i1e Z.K.S nun ~arplmlnl.n belli bir oranl kadar btiylitmli 

gekli olmasl. gerekir. Yani gekil olarak rezonans ~izgi-gekli degil de 

hacHl haIler; n ri7(T;-<::o1rl';"n~ "''''''?''T'''n-'~'' ~ ___ 1 .... ~_ ~_1_':" If r- ___ r ~- -!.! 
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$ekil.S He(2s2)lS halinin gizgi-$ekillerinin minimumlarlnln ge$itli a para-

metreleri igin degi$imi. A, a=O.O; B a=O.S ; 

E, a=2.0 ; F, a=2.4 degerleri igin gizilmi$tir . 
e, tt=l.O ; D, a=l.S ; 

I 
,.r". 

f-' 
I 
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-0.6170 -0.6165 -0.6160 -0-6155 E1au) 
$ekil.6. He(2p2)lS halinin ~izgi-gekillerinin minimumlar~n~n ~e9itli a paramet­

relerind'g5re de~i9imi. a, a=O.O; b , a=8.319; c, a=17.13 ; d, a=26.14 ; 

e, a=3S.37 degerleri i~in ~izilmi$tir. 
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~o 
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10 

1D 1.5 2D 25 
Seki1. 7 He (2p2) ~ha1inin C;izgi-:.?ek1i parametrelerinin 

He (28
2
)lS parametrelerine gore degi:.?imi. 
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rlildligli gibi a = 0 i~in rezonans ~izgi-§ekillerinin karakteristik ozel­

ligi olan minimum..lar gorlilmemektedir ki bu durum ZKS nun ~izg1.C§>ekillerir 

benzemektedir. 

Ayrlca $ekil 4,5 ve 6 da gorlildligli gibi blitlin a > 0 degerleri 

i~in rezonanSln her iki taraflnda minimum elde edilmemekte ve $ekil 8 de 

gortildligli gibi bazl a degerlerinde yalnlzca tek tarafta minimumlar el­

de edilmektedir. Bu §>ekiller DenkIV.2ile elde edilen ve q < 0 i~in Fano 

~izgi-§ekli ile uygunluk i~indedir. 

He (2s2)18 hali i~in Denklem (IV.13), Fano ~izgi-§>ekli ve Denk-

1em (IV.27) $ekil 81de aynl anda gosterilmi§tir. Gorlildligli gibi her li~ 

~izgi-§ekli de gozlenen karakteristikleri gostermektedir. 
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$eRil.8. Denk (IV.13) ve Denk. (IV.27) nin verdigi 9izgi-~ekil­
leri ile Fano 9izgi-~ekli. Stirekli 9 izg i , Denk. (IV.13 
tin a - -2 ; kesikli.9izgi- Fano formalizminin q= -2; 
kesikli-noktail 9izgi ise Denk. (IV.27) nin a=O.7 de­
gerleri i9 in 9izilmi~tir. [Denk(IV.27) nin verdigi de­
gerler Fano 9izgi-~ekli degerlerine normalize edilmi~t 
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c 
C T~IS SUS~~OGRAM COMPUTES THE INrEGPALS. 
C 



-52-

{; 
C {MiS S~tPRCGRA~ COMPUT[~ lNTEGP.Al CO(fr!Cl[~lS. 
t 



-53-

t 
t iHIS SU8PROGRAM CC~PUTES INTEGRAL C~[ffICl[NTS. C 
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c 
C THIS SUBPRCGRAM CO~PUT[S INT[GRAl COEfFICI[NTS. C 
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1002 iprlfrU~_GT.51) GO TO 940 
T4 e FAC(tTEHl)/FACCITEH2) 

1003 CONTINUE 
GO TO 950 

940 T4=~CAIP(ITE~1.ITEH2) 
950 CONTINUE 

10P2=0.000 
00 96 NU=1.N8 
JNN=IN.K.~U 

-56-

ItEnl:ia::6.t 
IF«ITEHl.GT.O).ANO.<ITEHZ.GT.O)} GC 10 lCO~ 15=0.000 

11' '- \ g8"1¥,,h~05 
IF(tJ£H2.GT.57) GO TO 920 
T5:FACCITEHl)/FAC(ITEHZ) 1005 CO~TtNUE 
GO TO 960 

9~~ TSaACAfP(ITEH1.ITEHZ) 
'; qj LON TIN UE 

rOPZ=TOPZ.ABCB •• NU.T5 
90 CONTINUE 

T6 e T2*T4.TOPZ/AB 
10Pl:s:TOP1.T3*T6 

70 CON TI HUE 
WeTt-Topa 
RETURN 
END 

, 
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REAL FUNCTION ACAIP*8(I~J) 
C 
C THIS SUBPROGRAM CO~PUT[S THE lARGf fACTCRIAtS. 
C 
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Ek: 2 ~izgi $ekli Prograffil 
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