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ABSTRACT

In this thesis a computer program has been developed
for computing the relativistic-mass-correction to the
I3 —-factors of Li and Li-isoelectronic systems in their
ground states, using the wave functions which are linear
combinations of Hylleraas-type functions. By this program
computations for Li, Be+ ’ B+2, and C+3 have been done,
and the numerical values obtained for these systems have

4 5

been extrapolated to get values for N+ and O+

The results found are in good agreement with the
results of theoretical works which agree well with the

experimental results within the error limits.
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OZET

Bu galigmada Hylleraas tipi fonksiyonlardan kurulan
dalga fonksiyonlari kullanilarak, temel haldeki Lityum
ve ¢ elektronlu atom iyonlarainin 95 faktbrlerine
relativistik kilitle katkisini hesaplamak igin bir bilgi-
sayar programi geligtirilmistir. Bu program kullanila-
rak Li, Be+, B+2 ve C+3 i¢in hesaplamalar yapilmig ve

bu sistemler ig¢in bulunan nilimerik degerler kullanilarak

+4 5

+.
N ve O igin degerler elde edilmigtir.

Bulunan sonug¢lar, deney sonu¢larina hata sinirlara
iginde uygun 95~ fakt&rii veren teorik g¢aligma sonugla-

riyla ¢ok iyi uyugmaktadir.
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GiRrisg

Atomik landé gj-faktérﬁ lizerine deneysel Olglimler
cekirdek hareketi ve kismen de radyatif etkileri kapsaya—
cak kadar hassaslagmigtir |[1-3]. Bundan dolayi teori-
ye dayanilarak elde edilecek hesaplama sonug¢larini de-
ney sonug¢lariyla kargilastirma imkani ortaya c¢ikmakta-
dir. Hidrojene benzer sistemlerin temel halleri ile
Helyum'un ilk uyarilmig 3S hali i¢in hesaplanan deger-
ler deneysel degderlerle g¢ok iyi uyusmaktadir [4-8].
Elektron sayisi baklmlndan bunlardan sonra Li ve {ig
elektronlu atom iyonlari gelmektedir. Li hem alkalile-
rin en basiti hem normal gartlar altinda kati bir me-
tal, hem de elektron sayisi bakimindan bir ¢ok &zelli-
gi degigik hesaplama ydntemleriyle bulunabilecek bir

sistemdir.

Kapali kabuklari digsinda tek elektrona sahip olma-
lari sebebiyle alkali atomlarin incelenmesi, g¢ekirdegin
ve kapali kabuk elektronlarinin atomik gj-faktérﬁne kat-
kilarini gdrme bakimindan &zellikle Snemlidir. Yukarida-
ki katkilar ihmal edilirse, alkalilerin atomik spektrum

qlarlnln tek elektron spektrumu ile ag¢iklanabilecegi bek-

lenir. Elektronun g-faktdri, Ier Dirac teorisine gore,

2 oldugundan, alkali atomlarin gj- faktorleri de 2 dir.



Lamb ve Retherford [9] Hidrojen, Kusch ve Foley [ 10]
Na, In, Ga ile yaptiklari deneylerde Ie i¢in 2 dederin-
den farkli sonuglar bulmuglardir (~2.0023). Bu fark-
1111k elektrona bir ayrik (anomalous) magnetik moment

atfederek agiklanmistir [11].

Lityum atomunun, i¢ yOriingesinde (2s) iki elektron,
dig yOriingesinde (ls) ise tek elektron bulunur, Bundan
dolayi alkali atomlarin en basitidir. Ilk bakigta igte-
ki ¢iftlenmis elektronlarla gekirdegdin gj—faktarﬁne et-
kilerinin 6nemsiz oldudu varsayilabilir. Ancak, yapilan
hesaplar [12], sadece 2s elektronlarinin spinlerinden
dolaya gj—faktérﬁ dlizeltmelerine, bagli hallerde,
v%13'1llikk bir katkinin geldigini gdstermektedir. Bu, de-
neyle tesbit edilebilecek bir katkidir. Li atomunun, gj—
faktdrli igin degigik dalga fonksiyonlari ile yapilan he-
saplamalar, birbirinden ~1.5 ppm kadar farkli sonuglar

vermektedir. Deney sonug¢lariyla hesaplama sonuglari ara-

sinda "0.35 ppm kadar farklilik vardir [12].

Li'un gj—faktérﬁnﬁn, yalniz az, a2 % ve o3 (o ince
yapi sabiti) mertebesindeki terimlerin katkisini g&zdni-
ne alarak, bulunmasinda kullanilmigs olan degigik hesap-
lama yontemleri temelde yOriingemsi yaklagimina dayanmak-
tadir. Ancak incelemeler bu konuda Hylleraas tipi fonk-
siyonlar kullanilarak heniiz hesaplamalarin yapilmadigani

gbstermektedir.



Hylleraas [13], kendi adiyla anilan fonksiyonlarda
elektronlararasi uzakligi hesaba katarak elektronlarin
kaginim enerjilerinin dogrudan g&zdniine alinmasini sagd-
lamigtir. Bu tip fonksiyonlar kullanilarak enerji hesap-
lamalarinin yapilabildig§i az elektronlu (He, Li, Li+,
v.s.) sistemlerin pek ¢ok 6zelligi igin elde edilen so-
nuglar Hartree-Fock (HF) ve Konumlararasi Etkilegme (CI)
sonuglarindan daha iyidir [14,15]. Ancak Hylleraas tipi
fonksiyonlar, sistemin elektron sayisi arttikga (Be, B,
v.s.) nilimerik hesaplamalarda giigliikkler ¢ikardigindan bu
konuda g¢aligan aragtirmacilar tarafindan fazla gekici
bulunmamaktadir. Lityumun temel hali igin 45 terimli CI
sonucu (-7.4771 a.b.) hassasliginda sonug, sadece 10 Hylleraas
tipi fonksiyon ihtiva eden dalga fonksiyonlari ile elde
edilebilmektedir [16-19].Bundan dolayi Li ve {ig elektron-
lu atom iyonlari igin Hylleraas tipi fonksiyonlar kulla-
narak hesaplama yapmak ortaya ¢ikan niimerik giligliiklere

ragmen ekonomiktir.

4

Bu caligmada temel haldeki (ZS) Li ile ¢ elektron-
lu atom iyonlarinin dig magnetik alanla etkilesme terim-
lerinden biri olan relati§istik kiitle katkisi iglemcisi
Hegstrom [ 20-21] tarafindan verilen genel ifadeden elde
edilmig, ve bu sistemlerin gj-faktﬁrlerine relativistik

kiitle katkisinin Hylleraas tipi fonksiyonlar kullanila-

rak hesaplanmasi igin FORTRAN IV dilinde bir bilgisayar



programi geligtirilerek hesaplamalar ODTU Bilgisayar
Merkezindeki BORROUGHS 6900 Bilgisayarinda yapilmigtair.
Hesaplamalarda Li, Be+, B+2 ve C+3 sistemlerinin temel
hal enerjileri ile gj—faktérlerine relativistik kiitle
katkilarinin yakinsamasi incelenmigtir. Li igin kararli
enerjiyi veren dalga fonksiyonu ile elde edilen relati-
vistik kiitle katkisi degerinin deney sonug¢larina uygun
95 faktdrli veren ¢aligma sonuglariyla hata sinirlara
iginde uyumlu oldudu gSriilmigtlir. Atom numarasinin fonk-
siyonu olarak yukaridaki sistemlerin gJ—faktérlerine re-

+
lativistik kiitle katkilarinin de§isimi incelenerek N @ -

ve O+5 i¢gin bu katkilarin tahmini dederleri elde edilmig-

tir.



I. TEORL

I.1. Bir Atomun Sabit Bir Dis Magnetik Alanla Etkilegme

Islemcisi

Sabit bir dis magnetik alanla etkilegen bir atomun
relativistik Hamilton iglemcisi Breit denklemi ile agagi-
daki gibi ifade edilir (tabif birimlerde, h=c=1 ) [20].

X =X +30, . .
fan™ § ) 200, w

Bu denklemde toplamlar, atomu olugturan bilitlin tanecikler

{izerindendir. ,., ve U,. ., sdyle tanimlanmaktadir.
(i) (1,3)

oy > > > > > >
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Yukaridaki ifadelerde %i i-nci tanecigin mekanik mo-
mentumu, Ki i~-nci tanecigin bulundugu noktadaki vektor
potansiyeli, H sabit dis magnetik alan, ﬁi ve Ei i-nci
tanecige etkiyen magnetik ve elektrik alanlaradir; i-nci
tanecik igin m; durgunluk kiitlesi, e, yik, Kyv ayrik
( anomalous ) magnetik moment, ai, Bi Dirac matrisleri,
gi Pauli matrisi, ;i ve Ei laboratuvar referans sis-
temine gbre pozisyon ve momentum vektdriidiir; ;ij i-nci
ve j-inci tanecikler arasindaki uzakliktir. Elektron,
proton ve nétron i¢in ayrik magnetik momentler sirasiy-

la gu degerlere sahiptir

<= -(e/2m ) (a/2m - 0.3280%/1%+...)

= 1.793 2
Kp (e/ mp)

Kn= —1.913(e/2mp)

Relativistik Hamilton iglemcisi # igin laboratuvar refe-

rans sistemine gbre (1) egitliginde verilen ifade, atomun



kiitle merkezinin bu referans sistemine gdre hareketini

temsil eden iglemci ile taneciklerin kiitle merkezine g&-
re hareketlerini temsil eden iglemcinin toplami geklinde
ifade edilebilir. I¢ koordinatlara bagli sonuncu iglemci

-

ﬂiq'in yaklagik ifadesi agagidaki gibidir [20].

M

i, = Tm + i (3)

ig i =0 3

Bu egitlikte ig relativistik olmayan Hamilton iglemcisi,
i; relativistik diizeltme terimi, ié Darwin terimi, i%
spin~ydriinge g¢iftlenim terimi, iﬁ spin-diger yOriinge ¢ift-
lenim terimi, i% relativistik kiitle katkisi ve spin-dig
magnetik alan g¢iftlenim terimi ( ﬁ;m ), i% y&riinge-yoSriin-
ge giftlenim terimi ve i% spin-spin ¢iftlenim terimidir.
(3) egitliginin sag tarafindaki birinci terim sistemin
degismeyen bir 6zellidi oldugundan ve dis magnetik alan-
la etkilesmeye en Snemli katkilar ﬁ%, iﬁ ve ﬁ}m'den gel-
diginden asagidaki iglemci sistemin digs madgnetik alanda-
ki i¢ enerjisine kargilik olan yaklagik Hamilton iglem-
cisi olarak alinabilir.

=3+ icmag (4)

Burada ﬂﬁag sistemin dis madgnetik alanla etkilegmesini

temsil eden iglemcidir. Yaklasik olarak



ﬂﬁaéz 3+ 4+ ﬂ}m (5)

alinmakta ve ﬂg'a gbre tedirginlik terimi olarak kabul
edilmektedir.

-

mﬁag su giftlenmeleri igermektedir: (a) elektron
spini-elektron yorilingesi, (b) elektron spini-bagka elekt-
ron yOrilingesi, (c) elektron spini-gekirdek yorilingesi, (d)
elektron spini-dig magnetik alan, (e) elektron spini-elekt-~
ron spini, (f) ¢ekirdek spini-g¢ekirdek yOrilingesi, (gj ce-
kirdek spini-elektron yoriingesi, (h) ¢ekirdek spini-elekt-
ron spini, (i) ¢ekirdek spini-dis magnetik alan. Bu etki-
legmelerden ilk besi atomun dis magnetik alandaki elektro-
nik magnetik momenti ile geri kalanlar ise atom cgekirdegi-
nin dig magnetik alandaki magnetik momenti ile ilgilidir.

-

ﬂhag'ln igerdigi g¢iftlenimlerden yukarida bahsedilen son

dort tanesi g&zbniine alinmazsa, ﬂﬁag atomun dis magnetik

alandaki elektronik magnetik momenti ile dis magnetik ala-
nin etkilegmesini temsil eder. Atomik gj—faktérlerinin he-
saplanmasinda bu gekilde tanimlanan iﬁa iglemcisi kulla-

g
nilair.



I.2. Bir Atomun gj-Faktﬁrﬁne Relativistik Kilitle Katkisi

Serbest bir atomun atomik ( elektronik ) madnetik

momenti

> _ - e
olarak tanimlanir. Bu ifadede gj atomun atomik ( elekt-
ronik ) Landé g-faktdri, 3 toplam agisal momentumu, Hy

de Bohr magnetonudur. Bir atomun bir dig madgnetik alan-

daki elektronik magnetik momentinin biliylkligl

u:-.____m_a_g__ H=|ﬁ] (7)

ifadesi ile verilir. EJer H yeteri kadar zayifsa ve boy-
lece iﬁag H'nin birinci dereceden fonksiyonu olarak ali-
nabiliyorsa, (7) ifadesi ile verilen u serbest atomun
magnetik momentinin biiyiikliigine, iﬁag da dig magnetik

alanla atomun, serbest iken sahip oldudu magnetik momen-

tinden dolayi, etkilesmesine egit olur.

- = _T
mﬁag u.H (8)

Eger magnetik alan z-yOniinde segilirse ﬂﬁag igin
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ﬂﬁag= -gjuBHJZ (9)

-

ifadesi elde edilir. K ,
mag

ﬂS’ ﬁﬁ ve ﬂ}m iglemcilerinin toplami oldugdundan gj de bu

(5) egitliginde verildigi gibi,

islemcilere kargilik olan katkilarin toplamina egit olur.
Buna g6re relativistik kiitle katkisi iglemcisi ﬂ;m ile
bu iglemciden dolaya gj'e gelen relativistik kiitle katki-
s1 g, arasindaki iligki, (9) egitlidine benzer gekilde,

om ~IentpHT, (10)
olur. BOylece bir atomun herhangi bir kuantum halinde
iken sahip oldugu gj—faktérﬁne relativistik kiitle katkisi

<x_>
rm

g = - —>0 (11)
rm
uBH< Jz>

ifadesinden hesaplanabilir.
I.3. Lityum Atomu I¢in Relativistik Kilitle Katkisi Iglemcisi

Sabit bir H dis magnetik alandaki bir atom i¢in rela-
tivistik kiitle katkisi islemcisi ﬂém'nin agik ifadesi [ 20]

agagida verilmigtir,.



11

2
- m,
I = - . - A
rm E g1uoi§i H(L 2m2
) i
e. 1
“Z(g.p_ - =) —— S, (x2 T-F. 7)) .H (12)
i"oi i i i'i
i m, 2m
i
Bu egitlikte
€1
g.u_ .= 2 (——— + k.)
i"oi 2mi i

i-nci tanecigin g-faktort, Mg tanecik elektron ise Bohr
magnetonu, c¢ekirdek ise cekirdek magnetonu, §i'de i-nci
tanecigin spin iglemcisi olup diger semboller daha &nce
belirtilen anlamlara sahiptir. Lityum atomu dort tanecik-
1i bir sistem oldudundan i}m igin (12) egitligiyle veri-
len genel ifadedeki toplamlarin iist siniri dorttlir. Lit-
yumun elektronik gj-faktérﬁne relativistik kiitle katkisi-
n1 veren genel ifade (12) egitligindeki toplamlari elekt-

ronlar lizerinden almakla

ﬂ2
H = ~-g y, 2 g..ﬁ(l— -=5)
rm e B i i 2m2
1 e > 2 © > > >
- ;F(geUB'i‘ -I-ﬁ)i: Si. ('ITi l-TTi'ﬂ'i) .H (13)

olarak elde edilir. Burada m elektronun kiitlesi, e elekt-

. o1 e . : . >
ronik yiktiir. i-nci elektronun mekanik momentumu, T bu
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>
elektronun g¢ekirdede gbre momentumu, pig’ cinsinden aga-

gidaki gibi ifade edilebilir.

=3¢
i
=8
Ry
+
sy
+
®
¢

(14)

(14) egitliginde M atomun kiitlesi, ﬁ da kiitle merkezinin
ilerleme vektdriidir. (13) egitligindeki H magnetik alani
z-yobnlinde ve zayif bir madnetik alan olarak alinir, %i
yerine (14) esitligindeki ifade kullanilir, atomun hare-
ketsiz oldugu ( K = 0 ) kabul edilir ve (a) dis magnetik
alan zayif alindigindan liiglz terimleri, (b) Li temel
halde iken ( elektron konumu 18228 ) elektronlari s-yo-
riingemsilerinde oldugundan giq.iig terimleri (c) elekt-
ronun kiitlesi atomun kiitlesine gbre g¢ok kiigitk oldugundan

—% li terimler ihmal edilirse, (13) egitligi gu ifadeye
M

dénﬁsﬁr.
p2
= - _ ¢
ﬂ&m geuBH ; (1 2)Szi
. i 2m
1 2 > >
- ;;?%ge+2)uB ? Hpigszi—(Si.ﬂi)(HﬂZi) (15)

Bu ifadedeki ( §i.%i)innzi) terimi hala basitlestirilebi-

lir durumdadir.
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2
= N I | S LMo,
H(sx1“x1"21 SYlﬂylﬂZl Szi"zi

)

> >
(Si.ﬂi)(Hﬂzi)

yukaridaki egitligin her iki tarafinin beklenen deger-

leri alainirsa,

> > _
<(Si.ﬂi)(Hﬂzi)>-— H (<Sxi> <Wxiﬂzi> + <Syi> <myiwzi>

+ <5 > < 12.>)
zZ1 Z1

elde edilir., z-yonilindeki bir magnetik alan vektorii etra-
finda donen spin vektdriinlin x-ve y-bilegenlerinin zaman

ortalamasi sifirdir. Bundan dolayi
<@E..7)HEr )>=H<s_ > <>
1 1 21 Z1 Zz1

olur. Diger yandan

<l >=< gl >=<q?
xi yi zi
e “2 = p2 ldugundan
ve m; pig oldugunda
<@..7)@r )>=Lu<s ><p*>
R RS | 3 zi Pig
veya
> > - 1 2
(Si.ﬂi)(Hﬂzi) 3 H pig S,4 (16)
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olur. (16) ifadesi (15) egitliginde yerine konursa, te-
mel h8l elektron konumundaki Lityum atomunun relativistik

kiitle iglemcisi igin

2
= _ _ Py
ﬂ}m geuBH ? 1 )Szi
i 2m
1 2
- —— +
3m2 (ge 2)uBH ? pig Szi (17)

ifadesi elde edilir.

I.4. Ug Elektronlu Atom Iyonlari Ig¢in Relativistik Kiitle

Katkisi lglemcisi

Bir atom iyonunun i-nci taneciginin laboratuvar re-
ferans sistemine gbre mekanik momentumu agagidaki egit-

likte verilmektedir [ 20].

> > X Byl i <>
T{=P; ei[Ai A(R)] ? ejAj (18)
M 3
' ~>=]_->—>, > > =]_ >
A= 5 Hxr;” , A(R) =3 HxR

Bu ifadede ﬁ, kiitle merkezinin laboratuvar referans siste-
mine gdre pozisyon vektdri, K(ﬁ) bu noktadaki wvektdr potan-
siyeli olup diger semboller daha Once belirtilen anlamlara
sahiptir. Laboratuvar referans sistemine g&re i-nci tane-

o . e Ty ‘s . . "
cigin pozisyon vektori r; 'nin, bu tanecigin g¢ekirdegde gbre
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pozisyon vektdri ;ig cinsinden ifadesi [20]

m.
) + ?i -z (=) 7, (19)
1 € j#1i M J€ '

Ry
il
oy

seklindedir. (18) egitligindeki son toplama teriminin ge-
kirdege gbre ifadesi T, igin (19) egitliginde verilen

ifade kullanilarak bulunabilir.

m.
ST

SeX=53e. L Hx[R + 7, - & (-~
- 3 . ig
J J M

i3 j 2 lgi#‘j

m, .
=(2 e.)A(R) + T e .k, ~(T e.) = (-9, (20)

(13) egitligindeki relativistik kiitle katkisi islemcisi

-

ﬂ}m'de kullanilacak olan ve (18) egitliginde verilen %i

mekanik momentumlarinin g¢ekirdede gbre ifadesi, Ei yeri-

ne [20]
m,
> i > -
P;= (i ) P ¥ Py

;i yerine (19) egitliginde verilen ifade, son toplama
terimi yerine de (20) egitligindeki ifade kullanilmak

suretiyle
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m,
P+ Ei —eiii + e, r 1R,

=54
|
= |2

=

- Mi [( 2 e )A(R) + = eiXi -(Ze,) = %L F (21)
i * i it €

olarak elde edilir. Burada E kiitle merkezinin laboratuvar

referans sistemine gére momentumudur. Referans noktasi

kiitle merkezinde alinir ( R = 3, =23 ) ve ng= ] oldugu

gbzodnilinde tutulursa (21) egitligi

T.=p, ~e. Rk - L el

(22)

e. m,
+ _i‘ S m.A. + —% (z ei) z m.A.
M FH,e JJ¢ wt g j#,e 1 I8

sekline donilislir. Bu ifadede elektron yikii ( -e ) wve kiit-
lesi ( m ) kullanilip Ej'li terim ihmal edilirse,
M

m, =
+ e(1+ ﬁ)Ai (23)

T,= P
.= P, c

1 i¢

bulunur. Ug¢ elektronlu atom iyonlarindaki elektronlar
ig¢in elde edilen bu mekanik momentum ifadesi Lityum ato-
munun elektronlari ig¢in (14) esitliginde wverilen mekanik
momentum ifadesi ile kargilastirildiginda vektdSr potan-
siyelini igeren terimleri arasinda ( 1+ m/M ) g¢arpani

kadar bir fark oldugu gbriliir. Ug¢ elektronlu atom iyon-
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larinin relativistik kiitle katkisi iglemcisi ﬂ;m i¢in,
(13) egitligindeki Fi yerine (23)'te verilen ifadesi
konup I.3.'te bahsedilen ihmaller yapilirsa, (17) egit-

liginin aynisi elde edilir.
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II. HESAPLAMA YONTEML

IT.1. Dalga Fonksiyonlarinin Seg¢imi

Temel haldeki Lityum ve li¢ elektronlu atom iyonla-
rinin gj—faktﬁrlerine relativistik kiitle katkisainin he-
saplanabilmesi ig¢in temel hal dalga fonksiyonlarinin
elde edilmesi gerekir. Bu sistemlerin temel hallerini

225 elektron konumu verir. YOriingemsi yakla-

(281/2) 1s
siminda [22,23] bu halin dalga fonksiyonunu kurmak igin
tek elektron dalga fonksiyonlari ( orbital, yoriingemsi )
kullanilir, Bu ¢aligmada ise dalga fonksiyonlarini kur-
mak ig¢in lig-elektron Hylleraas fonksiyonlari kullanil-
maktadir. Bir lig-elektron Hylleraas fonksiyonunun ifa-
desi [13]

- > > i1k 1 -
Cb(lljlklllmln;aIBIY;rllrzI.r3) = rirgr3r23rlf3rrfze (arl+8r2+yr3)

geklindedir. Burada i, j,k sifir veya pozitif tamsayi-
lar, 1,m,n en fazla bir tanesi sifirdan farkli olmak
lizere sifir veya pozitif tamsayilar, o,B,yY atomun kuan-
tum halini veren elektron konumundaki yOriingemsilerin
perdeleme parametreleri ve ;i de i-nci elektronun g¢e-

kirdege gore pozisyon vektoridiir.
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Degigim yOntemine gdre elde edilecek olan dalga
fonksiyonu, lig-elektron Hylleraas fonksiyonlarinin dog-
rusal bilegimi olan bir uzay kismr ile bir spin kismi-

Nin garpim:i geklinde kurulmaktadir ( a.b.).

y =41 (\2) C,4,)x ] (25)

Bu ifadede & ig-elektron antisimetriklegtirme iglemci-

si,
A= L [1-(12)-(13)~(23)+(123) + (32D)]
6

Cv'lar hesaplama sonucunda bulunacak olan.doJrusal de-
gigim parametreleri, @V'lar, dogrusal olmayan de§igim

parametreli ( a ), Hylleraas fonksiyonlari,

.. > > > 1kl m n -a(or,HBr.tyr
¢(1,j,k,l,npn;a;a,B,Y;rl,rz,r3) = rlrgr3r23rl3r12e ( 1 2+'Y 3)

(26)

X lise
X = a(l)B(2)a(3)-B(l)a(2)al(3) (27)

dalga fonksiyonunun spin kismidir. (25) ifadesi ile ve-

rilen dalga fonksiyonu toplam spin iglemcisinin ve bu
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igslemcinin z-bilegeninin, kargilikli olarak, Ozdegerle-
ri !% ve % olan &z-fonksiyonudur. Incelenecek sistemle-
rin toplam ydriinge agisal momentumlari temel halde si-

fir oldugundan, (25) ifadesindeki dalga fonksiyonu, ay-
n1 zamanda, toplam agisal momentum iglemcisi ile bu ig-

lemcinin z-bilegeninin de 6zdegerleri y% ve % olan &z-

fonksiyonudur.

Antisimetriklegtirme iglemcisi uygulandiginda dalga

fonksiyonunun (25) de verilen ifadesi daha agik olarak

_ 1
V=78 Colxg(9y1%005) 7Xp (0370, ) =x3 (0 5Fd )] (28)

gsekline doniliglir. Bu egitlikteki X; ve ¢vi ler agagida-

ki ifadeye sahiptirler

Xp = @(1)B(2)a(3)-8(1)a(2)a(3)
Xp = a(l)B(2)a(3)-a(l)a(2)B(3)

X3 = o(1)a(2)8(3)-B(1)a(2)a(3)

¢,y = 0 (i,j,k,l,m,n;a;u,B,Y;?l.?Z,?3)

b,y = ¢ (3,4,k,m,1,n;258,0,V5E), Ty, L) (299
¢,3 = ¢ (k,j,i.n,m,l;a;Y,B,a;?l,?z,§3)

I

. . > >
¢ (k,l,J,n,l,m;a;Y,a,B;rl,rz,r3)
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: : + > >
¢v5 = ¢ (1,k,J,l,n,m;a;a,y,B;rl,rZ,rB)

. . $ >
®V6 = & (J'k,l,m,n,l;a;B,Y,Ot;rl,})z,rB)

Ozellikleri bu kisimda belirtilen dalga fonksiyon-
larinin hesaplanmasi igin, lizerinde gerekli degigiklik-
ler yapilan, UCELAT paket prodrami [24] kullanilmigtir

(EKI ).

ITI.2. Relativistik Kiitle Katkisi Iglemcisinin Beklenen

Degeri

Lityum ve lg¢ elektronlu atom iyonlarinin temel

hal(zs ) gj-faktérlerine relativistik kiitle katkisini,

1/2
 hesaplamak ig¢in seg¢ilen dalga fonksiyonunun top-

lam agisal momentum kuantum sayilari J = % y M= % ve

J
toplam spin kuantum sayilari S = %, ms= % dir. Boylece

grm

< >
grﬁ= -2 —rm_ (a.b.) (30)
UBH

olur. Dalga fonksiyonu birlenmediginden, < ﬂ}m>

<t >= o el > (31)
rm
< vyly >

-~

ifadesinden bulunur. ﬂ}m iglemcisinin (17) egitliginde
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verilen ifadesi (30) egitliginde kullanilar ve 9e ile

béliinlirse,
g 3 2
rm_ . _, 2 a” o m
.___ge 1(OLF+31TF+2-—-—M F) (32)
egitligi elde edilir. Bu egitlikte
< ‘PlEp?_S il\y >
F = R (33)

< ¥y >

dir.

I.1'de bahsedilen ﬂﬁag'ln icerdigi giftlenimlerden

elektron spini-dig magnetik alan ¢iftlenimi diginda ka-

lanlar, ihmal edilirse, elektronik g.-faktdrilinii veren
mag

-~

aﬁag =W = "geMgH ? Szi

alinabilir. Buna gdre

Q
R
Q
IR
Q

j = “rm e

olur, yani bu durumda Lityum ve li¢g elektronlu atom iyon-

larinin temel hal gj—faktérleri yaklagik olarak grm'ye,

o da serbest elektronun g-faktSriine egit alinabilir.
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(32) egitliginden de goriilecedi gibi Irm? ge'ye
ildve olarak, a2 ( relativistik diizeltme ), a3 (radya-
tif diizeltme ) ve a2 % ( gekirdek kiitle dilizeltmesi )

mertebesinde terimleri icgermektedir. Hesaplanmasi ge-

reken bu dlizeltmeler oldugundan, agagidaki egitlikteki

g 3 2
rm _ 2 o o~ m
1 'é-_;-— af F + T F + 2 T F (34)

g
(1- =8 'nin degeri ile ilgilenmek daha uygundur. Bu

e .
dederin bulunmasi F'nin (33) egitliginden hesaplanmasi-
n1 gerektirir. (33) deki Y yerine (28) egsitliginde ve-

rilen ifadesi,
¢y, = Xy (9,7 T & 50X, 00 5 F 9,4)"X3(0,5 T 9 ¢)

alinarak, kullanilirsa

F = —2 : (35)

A 4
<z Cv¢v'121 Cu¢u>

A 2 A
<X c\)q)\)l?i: vi szilg Cu‘i’u >

\Y
bulunur. Bu ifadenin paydasi, dalga fonksiyonu hesapla-
nirken elde edilmektedir. BOylece F'nin hesaplanmasi
igin (35) deki ifadenin payinin hesaplanmasi yeterli-

dir.

Yukaridaki ifadenin pay1i agsagidaki gekilde yazila-

bilir.
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<]

2 A _ A 2 A
< % Cv¢f]§ ViSzille; Cu¢u> %E Cvcp(g < ¢v i

Bu egitligin sagindaki parantez igindeki toplam, spin
islemcilerini etki ettirdikten sonra, agagidaki ifadeye
ddéniiglir.

A2 B _ 2
% <¢vlviszil¢p>-— <¢vl+ ¢vzlv3l¢ul+ ¢u2>

1.2,1.2 1.2
+ . L ~gs_ L ,
<oy Fepl - 5V SV3le 3t 4>

+ <p,1+0,, 1573 550 %V§I¢u5+¢u6>

+ <o gto,,l- %vi+%v§— %V§I¢ul+¢u2>

4 <¢v3+ ¢v4lv§|¢u3+ ¢u4> (37)
+ <pyqte,,l- %Vi" %V§+%V§I¢u5+¢u6>

+ <0,5%,61571- 375" %V§l¢ul+¢u2>

+ <¢v5+¢vsl' %Vi" %V§+%V§I¢u+ ¢u4>

3

2
+ <¢v5+ ¢V6Iv2l¢“5+ ¢u6>

14
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’

)
)
i
<]
MW NN

Il
<]

seklinde tanaimlanirsa, (37) egitligi ig¢in gu ifade el-

de edilir

Ay 2 B _
? < ¢v|vi Szi|¢u>'—

. . .
0 0 1 1-1 1 oll ol?2 o3 gl4 ol3 elb
o0 1 1 1 1 Pl 22 23 24 25 26

Lt 100 11 Al 32 o33 o3 &35 3

5
1100 1 1 efl o2 o3 ot of5 off
1 1 1 1 0 0 @l 02 e°3 P4 o5 b
Y AL . Ll of2 of3 ofd g5 66
e PR SRS R
11 2 13 o14 15 6
o0 0 0 1 1 o ei e ei ei ei
1 22 3 .24 .25 6
0o 0 0 0 1 1 612_ o ei ei oi ei
31 32 o33 o34 o35 o536
+ 0 0 1 1 0 0 @l o2 e el e o
41 o842 43 44 A5 A6
0 0 1 1 0 0 ot of? eldeltel> ef
1 2 3 .54 _55 6
11 0 0 0 0 ei ei ei et e ei
110 0 0 o fl b2 b3 bl o5 of6
1 1 1 1 M 1
- _ . o



0 0 1 1 0 O 3%1
0 0 1L 1 0 O e-;l
1 1 0 0 0 0 o3l
+ 2
1 1 0 0 0 O e‘él
0 0 0 0 1 1 egl
0 0 0 0 1 1 bl
2
1 1.0 0 0 0 G%l
1 1 0 0 0 0 9:2;1
00 0 0 1 1 egl
+ 41
0 0 0 0 1 1 e}
00 1L 1 0 O egl
0 0 1 1 0 0© egl
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8}2
22
32
eﬂZ
EPZ

eﬁ2

Bu egitlikteki matris elemanlara

ol = <¢Vilel ¢uj>

e;le = <¢vil ell ¢uj>'

ol 3
e23
o33
43
o3

€ﬁ3

ot3
23
o33
o3
o3

b3

834
o34
eﬁ4
e§4

eﬁ4

6;4
o2t
o34
o4
et

b4

ol>
23
e3>
eﬁS
e55

ebd

(38)
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®
-
LS

It

<p,y10500,> 1,3 = 1,2,...6 (39)
seklinde tarif edilmigtir. Dalga fonksiyonlari Hylleraas
tipi fonksiyonlardan kuruldudgundan, yukaridaki iglemci-
lerin bu fonksiyonun degigskenleri cinsinden ifade edil-
mesi gerekir. Frost [25] tarafindan, bir sistemin her-
hangi bir kuantum hali ig¢in Hylleraas degigkenleri cin-
sinden verilen

).(3ir

2 _ 2 90
Vi= Z (g gr) v E(Vr
i

i) - M
ik arijarik

(40)

.. T :
(Vir; ). (Vyry,) = =5 X = Cos (8, ik)

ifadesi Lityum ve ii¢ elektronlu atom iyonlarinin S hal-
leri i¢in kullanilirsa, O, eﬁ, 85 ve G% iglemcileri

igin (41), (42),(43) ve (44) egitlikleri elde edilir.
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w?
il
@
+
+
@
+
|
+
|
+
|

2 2 2
420 40 d 4o 32 +. 4.3 4+ 4 3 L. 4 0
0rp,y  9ryy  3ry, Iy3 3,3 T4y T3 Iy, 9T,
2. 2 2 2 . 2 2 2
PV Ty S s RS & B 9
r.xr
1712 Brlarlz rlr13 8r18r13
2 2 2 . 2 2 2
N r, + r12 - r] P . ry + r23 - r2 2
r2r12 8r23r12 r3r23 3r33r23
2 . 2 2 2 2
r, + r - r P r. +r - r P
P R - L5 23 ~ T3
r3¥ys 9r4dr, 4 ryTo3 9r,dr, 4
2 2 2 2 2 2 2
L L1%23 T Ty T3 B L1T23 T3 7T, B
2 2
¥y3%12 0ry39Ty, ry3%13 9T, 491, 4
2 2 2 2 2 2
c1Ti3 Ty " Ty % 1 Fip trpym Ty 3
2 2
r13%)2 9r) 49r,, T12T53 9r) 5954
2 2 2 2 2
L1 T2 T Ti3 - Tos O 1Tfi3 T3 Ty 0
2 2
r12713 9r;,9Ty 4 r13%53 d9ry 49r,,4
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. 2 2 2
N L B SN S 5 ., 2 3
1 8r2 Y. or arz 3r2 r or r or
1 1 9Ty 13 12 13 9T13  Typ 3Ty,
2 . 2 2 2 2 . 2 2 2
N ry + rj, = I, ] N r] + ri; r3 9
rjTyo or, 3T, riTis3 or; 9Ty 3
2 2 2 2 2 2 2 2
L1Tfi3 T Tp m T3 ¥ 1 Tip v -Taz @
5 5
r13%y, 9r) 491y, r12%13 9ry 59Ty 4
(42)
. 2 2 2
_% 2 a9t 8% 2 3,2 3
2 8r2 r., or 3r2 8r2 r or r or
2 Ty 9T, 23 12 T3 9ry3  Ipy 9T,
2 2 2 2 . 2 2 2
T IS v s L T2 T3 ry B
r2r12 3r28rl2 r2r23 ar23r23
2 2 2 2 2 2 2
L 1T23 Ty T3 ® L L %12 T T3 7Ty @
7 2
ry3%12 9ry 48Ty, r15%53 9r),9r, 4
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- 2 2 2
6= 8 4,2 8 . 8% . ¥ L 2 8 L, 2 3
3 8r2 r., or ar 8r2 r or r or
3 3 3 23 13 23 23 13 13
2 2 2
L I3 try3 - or, 22 . T3 try; -1 52
r3r23 8r33r23 r3rl3 3r38r13
2 2 2
L1%23 T T3 T Tip 3% 1 T3 7 Fa3 T Tip 52
2 2
23713 9r,39T)3 Ti13%23 9ry 49T 4
(44)
(39) da tanimlanan matris elemanlara
i j k.t m n -(ar, *+ br, +cr,)
frl r; ry ryg rl3 ry, e 1 2 3'dr

tipindeki integrallerin dogrusal bilegimleridir. Bu in-
tegrallerde 1, m ve n en az -1 deJerini alabilirler. Bun-
dan dolayi matris elemanlarinin hesaplanmasi ig¢in gerekli

bilitlin integraller UCELAT prodraminain integral paketi

(EK 1) ile hesaplanabilmektedir.

(33) egitliginde ifade edilen F, bu integral degerle-

rini ve dalga fonksiyonunun hesaplanan parametrelerini
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girig degerleri olarak alacak gekilde geligtirilen,

HILBEK programiyla (EK II ) hesaplanmaktadir.

Bu program FORTRAN IV dilinde yazilmig ve hesapla-
malar ODTU Bilgisayar Merkezi'ndeki BORROUGHS 6900 Bi-

gisayarinda yapilmigtair.
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IIT. SONUGLAR VE TARTISMA

IIT.1l. Dalga Fonksiyonlari ve Enerjilerin Yakinsamasi

Degigim y6ntemiyle bir sistemin dalga fonksiyonunun
elde edilmesi, enerjinin beklenen deger ifadesinin, se-
¢ilen fonksiyonun parametrelerine gdre minimum yapilma-
s1 esasina dayanir. Parametre sayisi artirilarak dalga
fonksiyonuna ne kadar esneklik saglanirsa, enerji de o
kadar gergek degere yaklagir. Ancak bu da daha fazla bil-
gisayar zamani ve hafizasi kullanimini gerektirir. Bundan
dolay1i hesaplamanin amacina g8re uygun sayida parametre

segilmelidir.

Bu galismada incelenen Li ve li¢ elektronlu atom iyon-

+ _+ +
lari, Be , B 2 ve C 3

iin temel hallerini temsil etmek
{izere segilen dalga fonksiyonu ((25) ve (26) esitlikle-
ri), Hylleraas baz fonksiyonlarinin katsayilari olan
éoérusal degigim parametrelerinin, CV, dogrusal olmayan
degigim parametresinin, a, ve perdeleme parametrelerinin,
a, B, Y, fonksiyonudur; Hylleraas baz fonksiyonlarini
((24) egitligi) belirleyen parametrelerden i,j,k,1l,m,n
tam sayilarinin, incelenen sistemin kuantum haline bag-

11 olarak, hesaplamaya gegilmeden Once bilinmesi gerekir.
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Yukarida bahsedilen sistemlerin temel hal dalga fonksi-
yonlari, degigsik Hylleraas baz fonksiyonlari kullanila-
rak ve perdeleme parametreleri dedisim parametresi ala-
narak, bagka galigmalarda hesaplandigindan [15,16,26],
adir gegen parametreler bu c¢aligmada degigim parametre-
leri olarak alinmamaktadir.

+ _+ +
Incelenen sistemler, Li, Be , B 2 ve C 3, eg elekt-

ronlu olduklarindan temel hal dalga fonksiyonlarini kur-
mak ig¢in, ayni baz fonksiyonlari kullanilabilir. Agagida
bu sistemlerin, kullanilan baz fonksiyonlarina gdre, ener-

ji yvakinsamalari incelenmektedir.
A. Lityum

Tablo I.'de perdeleme parametrelerinin iki farkli
takimi ig¢in, Li'un temel hal dalga fonksiyonunu kurmak-
ta kullanilan baz fonksiyonlari, bunlardan olugturulan
dalga fonksiyonlari ile hesaplanan enerjiler ve dalga
fonksiyonlarlnln Virial Teoremi'ni ne kadar sagladiginin
bir &lglisi olan, dogrusal olmayan parametreler verilmek-

tedir.
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Tablo I.'den g&riildiigi gibi baz fonksiyonlarinin sa-
yisl arttikg¢a sistemin enerjisi azalmaktadir; bu bekle-
nen bir durumdur. Fakat ayni zamanda dodrusal olmayan
parametre de artmaktadir. Sistemi iyi temsil edecek dal-
ga fonksiyonu, hem mimkiin oldugu kadar diigiik enerjiye
sahip olmali, hem de Virial Teoremi'ni miimkiin oldugu
kadar iyi sadlamalidir. Buna gbre sistemi en iyi temsil
eden dalga fonksiyonu, perdeleme parametrelerinin farkli
oldugu her iki durum i¢in de, (1-6) baz fonksiyonlarindan
kurulan dalga fonksiyonudur. Bu baz fonksiyonlarindan
(001000), sistemin temel hal elektron konumuna karsilik-
tir, ve dolayisi ile sistemin enerjisine en fazla katk:
bundan gelmektedir. Geri kalan baz fonksiyonlarai ig¢inden,
enerjiye katkilari bakimindan en Onemlileri (2-5) baz
fonksiyonlaridir. Enerjilerin karsilagtirilmasindan per-
deleme parametreleri o = B = 2.80, Yy = 0.65 olan dalga
fonksiyonunun (¥ (Li)), sistemi, digerine gbre daha iyi
temsil edecedi gbriilmektedir. ¥ (Li) 'un biitlin parametre-
leri, enerjisi, ve enerji ig¢gin kargilagstirma dederleri
Tablo II.'de verilmektedir.

v
Hesaplamalarda 1l,m,n - parametrelerinin igilnlin de

si1fir oldugu baz fonksiyonlari kullanilabilmigtir. Bu

lig¢ parametreden en az bir tanesinin sifirdan farkla

oldugu baz fonksiyonlari kullanildidinda, hesaplanan
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TABLO II. Y¥(Li), enerjisi ve kargilastirma

degerleri

Dalga fonksiyonu parametreleri

1.000000
0.410088
-0.315185
0.595620
-0.516307
-0.006047
1.074189

P OO0 N0 N0 00
O Ul oW N

Enerji (-E) 7.446714

7.432727[ 28]
7.432751[29]
Enerji 7.432813[ 30]
kargilagtirma 7.447560][ 31]
dederleri 7.447565[ 32]
7.47710 [33]
7.477384[ 24]
7.478025[ 16]
7.478073[ 341 %

% Tam deder
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enerji, relativistik olmayan tam enerji deGerinin altai-
na diigmektedir. Bu durumun, UCELAT programinda yapilan
degigikligin sonucu olarak ortaya g¢gikan integrallerin,
yeteri kadar hassaslikla hesaplanamamasindan kaynaklan-
di1gi tahmin edilmektedir. ¥Y(Li) dalga fonksiyonu ile bu-
lunan enerji, toplam kag¢inim enerjisinin % 31'ini iger-
mektedir. Relativistik kiitle katkisi iglemcisinin bekle-
nen degerini hesaplamak ig¢in kullanilmig olan dalga fonk-
siyonlarinin [12] enerji bakimindan en iyisi ise, kaginim
enerjisinin % 33'linli icermektedir. Bundan dolayi, Y(Li)
ile hesaplanan beklenen deger bu dalga fonksiyonunun,
Li'un temel halini diger dalga fonksiyonlarina gbre daha

iyi temsil edip edemediginin bir &lglisi de olacaktzir.

Tablo III.'te bu lig sistemin temel hal dalga fonksi-
yonunu kurmakta kullanilan baz fonksiyonlari, bunlardan

olugturulan dalga fonksiyonlari ile hesaplanan enerjiler

ve dogrusal olmayan parametreler verilmektedir.

Bu sistemler ig¢in de ¥(Li)'u seg¢mekte kullanilan 61~

gliler kullanilirsa, hesaplanan dalga fonksiyonlarindan

+ _+ +
Be , B 2 ve C 3'ﬁ en iyi temsil eden dalga fonksiyonlarinan,
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3), (1-5) baz fonksiyonlarindan

.
¥(Be'), ¥(B'%) ve ¥(C
olugtugu gbriillir. Bu dalga fonksiyonlari, enerjileri

ve kargilagtirma deGerleri Tablo IV.'de verilmektedir.

+ + +
v(Be"), ¥(B"?), ¥(c™3), enerjileri ve

TABLO IV.
karsilastirma dederleri
Be+ B+2 C+3
c; 1.000000 1.000000 1.000000
c, 0.419869 0.429879 0.445993
C, -0.394191 -0.477460 -0.556758
c, 0.667961 0.763849 0.871313
Cg -0.425483 -0.352505 -0.300400
Cq -0.006643 -0.000654 0.008678
a 1.055863 1.045158 1.039182
-E 14.290099 23.387712 34.736965
0]
E 14.27739[ 35] 23.37599] 35] 34.72606 [ 35]
. O .4 14.29162[31] 23.38990[ 31]
U M
4 8 9 14,3183 [19] 23.38919[ 19] 34.7654 [19]
" o é 14.32350] 33] 23.42312[ 33] 34.77384 [ 33]
o 4
£ 8 9 14.32479[15]%  23.42471[15]% 34.77553 [15] %

x Tam deger
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T(Be+), T(B+2) ve W(C+3) Dalga fonksiyonlari ile
bulunan enerjiler, bu sistemlerin toplam kaginim ener-
jilerinin, karsilikli olarak, % 27, % 24 ve % 22'sini
igcermektedirler; bundan dolayi enerji bakimindan, yak-
lagik olarak, ¥(Li) ile kargilastirilabilecek dalga fonk-
siyonlaridir. Bu {li¢ sistemin relativistik kiitle katkisi
iglemcilerinin beklenen degerleri lizerine yapilmig bir
g¢aligmaya rastlanmamigstir. Ancak, bu beklenen degerle-
rin atom numarasina gdre de§isiminin incelenmesi, digJer
li¢ elektronlu atom iyonlarinin relativistik kiitle katki-
s1 iglemcilerinin beklenen degerlerini, hesap yapmadan

elde etme bakimindan, ilgingtir.

IIT.2., F Iglemcisinin Beklenen De§erinin Yakinsamasi

(35) ve (38) egitliklerinden gbriilecegi gibi F iglem-

s
i7"z

-

cisinin ( F= 2 V i ) beklenen degeri F, ©, O, eb ve
- i - -
85 igslemcilerinin matris elemanlarini igeren F(O), F(ei),

F(eb) ve F(GB) terimlerinin toplamina egittir. Bu kisim-

+ _+2 3

+ " - .
da Li, Be, B ve C igin bu dért terimin ve F'nin ya-

kinsamasi incelenmektedir.
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A. Lityum

Lityum ig¢in yukarida bahsedilen terimlerin Y¥(Li)'a
kadar olan dalga fonksiyonlari ile hesaplanan dederleri

Tablo V.'te verilmektedir.

Tablo V.'te goriildligi gibi hem F hem de diger te-
rimler, tek yonli degil salinimli olarak yakinsamakta-
dir. Bu durum, Larsson'un Hylleraas baz fdnksiyonlarl
kullanarak Lityum igin hesapladiga Fermi degme
(contact) teriminin yakinsamasinda da ortaya g¢ikmakta-
dir [16]. F(O)), F(éz) ve F(é3) terimleri dalga fonksi-
yonlarinin hepsi ile de birbirine egsit ¢ikmaktadir. Bu
durumu, hesaplama yapmadan 6nce, programlanan ifadeler-
den gdrmek kolay dedildir. Hesaplamalar sonunda gbriilen
bu durum HILBEK programinda F(éﬁ), F(éb) ve F(ég) igin
yazilan altprogramlarin sadece bir altprograma indir-

genebiiecegini gbstermektedir.

Hesaplanan dalga fonksiyonlarindanLi'un temel hali-
ni en iyi temsil eden Y(Li) ile elde edilen sonug¢ dider
aragtirma sonuglariyla birlikte Tablo VI.'da verilmek-
tedir. Tablo VI.'daki y8ntemlerin, verdikleri eneriji
sonug¢larina gdre iki belirgin guruba ayrildiklari gdril-
mektedir. Guruplardan birincisi RHF (Restricted Hartree-

Fock) [36], UHF (Unrestricted Hartree-Fock) [29] ve
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TABLO VI. F ig¢in hesaplanan ve kargilastirma® dederleri
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Yéntem F(a.b.) ~E(a.b.)
RHF 0.20882 7.43273
MPHF(G1) 0.22697 7.44756
SOSCF (SOGI) 0.23408 7.44757
UHF 0.23740 7.43275
SEHF (GF) 0.24530 7.43281
Bu galigma 0.23036 7.44671

® Kaynak 12.

SEHF (Spin-extended Hartree-Fock) [ 30] yontemlerini kap-
samakta ve F ig¢in birbirinden oldukg¢a farkli degerler
igermektedir. Buna karsi ikinci gurup MPHF (Maximally
paired Hartree~Fock) [31] ve SOSCF (Spin-optimized SCF)
[32] y6ntemleri ile bu galigmayi kapsamaktadir. Enerji
bakimindan daha iyi olan bu gurupta, F'nin deJerleri
birbirinden ¢ok daha az farklilik g8stermektedirler.

F igin bu galigsmada bulunan deger, hem dahil edildigi
gurubun hem de diger gurubun ortalama degerlerine ¢ok
yaklagik olarak egittir. Bundan dolayi, istatistik agi-
sindan, bu galigmada bulunan F dederi diger y&ntemlerle

bulunan degerlerden daha iyidir. Sadece (001000) baz
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fonksiyonunu igeren dalga fonksiyonu ile bulunan F dede-
ri , RHF dalga fonksiyonu ile bulanan degere, beklendigi
gibi, yaklagsik olarak egittir. Bu ¥(Li)'un hem enerjiyi
hem de F dederini biylik oranda geligtirdigini g&stermek-
tedir.

+ + +
B. Bel B2 ye '3

F(©), F(®)), F(O,), F(9;) ve F'nin bu ti¢ elektronlu
sistemler ig¢in yakinsamalarini gdsteren degerler, Tablo

VII., Tablo VIII. ve Tablo IX.'da verilmektedir.

F ve diger dort terimin Li'da g6riilen yakinsama tar-

+ +
zZ1 Bej B 2 ve C 3

'te de kendini gOstermektedir. Bu iig
sistem igin bu konuda bagka bir galigmaya rastlanmamig-
tir. ancak ¥(Be'), ¥(8'%) ve v(c'3), v(ri) ile karsilas-
tirilabilir nitelikte fonksiyonlar olduklarindan, bunlar-

la hesaplanan F dederlerinin de Li igin ¥(Li) ile elde

‘edilen deger ile benzer nitelikte olmasi gerekir.

F'nin atom numarasi ile deg§isimini inceleyerek, he-
saplama yapilmayan iig¢ elektronlu atom iyonlarinin F'leri
igin yaklagik degerler elde edilebilir. III.3.C.'de bu

konu daha yakindan incelenmektedir.
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IIT.3. ( l—grm/ge ) 'nin Incelenmesi

(l—grm/ge)'nin (34) egitliginde verilen ifadesi, re-
lativistik kilitle katkisi iglemcisinden dolays:, gj-fakté-
riine katkida bulunan relativistik, radyatif ve g¢ekirdek
kiitle diizeltmelerinin ayri ayri hesaplanmasini miimkiin
kilmaktadir. Bu hesaplamalarda, ince yapi sabiti a ve
elektronun kiitlesi m igin a = 7.297351x10" >,

m = 5.485930}{10-4 a.k.b. [37] ve g¢ekirdek kiitleleri igin

Kaynak.38'de verilen dederler kullanilmaktadir.
A. Lityum

Tablo X. ve Tablo XI.'de Lityumun tabiatta en bol
bulunan iki izotopu, 'Li (Bollugu 92.50) ve °Li(Bollugu

7.50) igin yukarida bahsedilen diizeltmeler verilmektedir.

Li'un g.-faktdrli i¢in bilinen en iyi deney sonuglari

7 mertebesinde hassasliga sahiptir. Tablo X. ve

‘[1,3] 10~
Tablo XI.'deki dederler bu deney sonuglarinin ancak rad-
yatif diizeltmeleri kismen igine alabilecedini, gekirdek
kiitle dizeltmelerini ise icgermeyecedini gdstermektedir.
Buna gore 7Li ve 6Li'nln gj—faktérleri arasinda bir fark

gbzlenmemesi gerekir. Gergekten Bdklen ve arkadaglari [1]

her iki izotop ig¢in de ayni sonuglari elde etmigler ve
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TABLO X. 7Li igin relativistik kiitle katkisi iglemcisin-

den dolayi gj'e katkida bulunan diizeltmeler, toplam dii-

zeltme (l-g_ /g ) ve karsilastirma dederleri ( x107%)
Relativistik Radyatif Cekirdek Toplam
Yéntem diizeltme diizeltme kiitle dliizeltme
dizeltmesi
RHF 11.1199 0.0086 0.0017 11.1303
MPHF 12.0865 0.0094 0.0019 12.0977
SOSCF 12.4651 0.0097 0.0019 12.4767
UHF 12.6419 0.0098 0.0020 12.6536
SEHF 13.0626 0.0101 0.0020 13.0747
Bu
Galisma 12.2670 0.0095 0.0019 12.2784
TABLO XI. 6Li igin relativistik klitle katkisi iglemcisin-
den dolayi gj'e katkida bulunan diizeltmeler, toplam dii-

zeltme (l—grm/ge) ve kargilastirma dederleri ( x10_6)

Relativistik Radyatif Cekirdek Toplam

Yéntem dizeltme diizeltme kiitle dizeltme
diizeltmesi

RHF 11.1199 0.0086 0.0020 11.1306
MPHF 12.0865 0.0094 0.0022 12.0980
SOSCF 12.4651 0.0097 0.0023 12,4770
UHF 12.6419 0.0098 0.00223 12.6540
SEHF 13.0626 0.0101 0.0024 13.0750
Bu
Callsma' 12.2670 0.0095 0.0022 12.2788
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gekirdek kiitle diizeltmelerinin, hesaplamalara uygun ola-
rak 10—7 mertebesinden daha kiiglik katki yaptidi sonucuna

varmigslardar.

-+ + +
B. Be , B 2 ve C 3

Tablo XII. de bu lig sistemin tabiatta en bol bulunan
izotoplari igin relativistik, radyatif ve g¢ekirdek kiitle
diizeltmeleri verilmektedir.

+ + + ) r .. .
TABLO XII. Be , B 2 ve C 3‘iin izotoplara ig¢in relativistik,

radyatif ve g¢ekirdek kiitle diizeltmeleri ( X10_6)

Relativistik Radyatif  Cekirdek Toplam
Izotopx” diizeltme dlizeltme kiitle diizeltme
diizeltmesi
98eT(100) 40.3776 0.0312 0.0049 40.3737
115%2 g0 82.4749 0.0639 0.0082 82.5470
10512 5y 82.4749 0.0639 0.0090 82.5439
+
12:"398.80)  138.1134 0.1069 0.0126 138.2330
13:%3(1.11) 138.1134 0.1069 0.0117 138.2320

x Parantez igindeki dederler o izotopun tabii bollugunu

gostermektedir.
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Tabloda verilen degerler, 10-7 mertebesinde hassas-
likla yapilan Slglimlerin, iyonlagma derecesi arttikga,
radyatif diizeltmelerin yaninda g¢ekirdek kiitle diizeltme-
lerini de ig¢ine alacagini fakat izotoplar arasinda bir
fark " elde edilemeyecegini g&stermektedir. Bundan dola-
y1 bu sistemlerin gj—faktérlerinin Olg¢lilebilmesi, hesap-
lanan dederlerle karsilagtirma imkani sagliyabilmesi ve
hesaplamalar igin esas alinan teorinin ne kadar gegerli
oldudunu gbsterebilmesi bakimindan ilging¢ olacaktar.

+
C. N+4 ve O >

3
N+4 ve O > li¢ elektronlu atom iyonlarinin F dederle-

rini elde etmek ig¢in Li, Be+, B+2 ve C+3 lig elektronlu
sistemlerinin F dederlerinin atom numarasina gfre deg§i-
gimi kullanilmaktadir. Bu nilimerik fonksiyona en kii¢lik

kareler yontemiyle uydurmak ig¢in denenen analitik fonk-

siyonlardan en iyi sonucu korelasyon faktorii igin

0.99979 degeri ile

F(2) = 0.002622% - 0.0355523 + 0.276012% - 0.50904%

polinomu vermektedir ( Sekil 1.)

Bu fonksiyondan Z = 3,4,5,6,7,8 atom numarali lig
elektronlu sistemler igin elde edilen F dederleri Tablo

XIII. te verilmektedir.
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Sekil 1. U¢ elektronlu sistemler igin F'nin atom numa-
ras1i (Z) ile degdigimi. X ile gO&sterilen nokta-

lar hesaplanan degderlere karsiliktar.



_+
TABLO XIII. Li - O > li¢ elektronlu sistemleri ig¢in F

degerleri
VA Sistem F F
(Fonksiyondan) (Hesaplanan)

3 Li 0.20932 0.23036

4 pet 0.77552 0.75749

5 pt2 1.54880 1.54879

6 ct3 2.59884 2.59361

7 nté 4.05818

8 ots 6.12224

+ +
N 4 ve O 2 igin Tablo XIII.'te verilen F deJerleri

kullanilarak, bu sistemlerin tabiatta en bol bulunan
izotoplari ig¢gin elde edilen relativistik, radyatif ve
cekirdek kiitle dlizeltmeleri Tablo XIV.'te verilmekte-

dir.

Tablo XIV.'teki dederler 10~/ mertebesinde hassas-
likla yapilacak Slg¢limlerin radyatif diizeltmelerin yanin-
da gekirdek kiitle diizeltmelerinide kismen igine alabile-

cegini gOstermektedir.
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4

+ +
TABLO XIV. N ve O 5'in izotoplari ig¢gin relativistik,

radyatif ve g¢ekirdek kiitle diizeltmeleri

( x 1079

Relativistik Radyatif Cekirdek Toplam

Tzotop diizeltme diizeltme kiitle diizeltme
diizeltmesi

14N+4(99‘64) 216.10349 0.16732 0.01693 216.28774

15N+4(0.36) 216.10349 0.16732 0.01581 216.28662

16575 (99.76) ™ 326.01743 0.25243 0.02236 326.29222

l8o+5(0.20)xx 326.01743 0.25243 0.01987 326.28973

x Parentez igindeki degerler o izotopun tabii bolludunu

gbstermektedir.

z% Kaynak [39].
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EK I

UCELAT PROGRAMI

¢ elektronlu atom sistemlerinin temel ve rezonans
S hallerinin enerji ve dalga fonksiyonlarini Hylleraas
fonksiyonlari kullanarak hesaplamak ig¢in geligtirilen
UCELAT programi [24], gerekli integralleri ve katsayi-
lari hesaplayip bilgisayar disk kiitiigiine yazan UCELAT/
INTG programi ile bu disk kiitiiglinden integral ve katsa-
yvilari girig degerleri olarak alip dalga fonksiyonunu
hesaplayan UCELAT/DALG programi olmak {izere ikiye bo-
linmiigtlir. Bbylece beklenen deder hesabinda da kullanil-
masl gereken integral ve katsayilar yalniz bir defa he-
saplanarak bilgisayar zamanindan tasarruf edilmektedir.
UCELAT/INTG programinin altprogramlari UCELAT programin-
dakilerin aynisidir. UCELAT/DALG programindaki altprog-
ramlardan TMN, SMN ve VMN'de (25) egitliginde verilen
dalga fonksiyonu antisimetriklegtirilirken Hylleraas
fonksiyonlarindaki perdeleme parametrelerinin (29) egit-
liginde verildigi gibi permiitasyona ugramasi gdzoniine
alindigindan, UCELAT prodramindaki TMN, SMN ve VMN'den
farklidir; buna bagli olarak TGB, SGB, VGB ve ENTEG alt-
programlarinda da kiigiik farkliliklar vardir. UCELAT/
INTG ve UCELAT/DALG programlarinin akis diyagramlari

asagida verilmektedir.
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UCELAT/INTG prodraminin akis diyagrami

AK1 ACAIP

BK FCTLS
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UCELAT/DALG programinin akig diyagrami

YA

OMINVH

SIGMA

A
PPAWER F

g

7

7

TMN
Yi YA YA
TGE SGB VGB
\\ 1t /'/
N /
ENTEG
N

[V OO
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EK II

HILBEK PROGRAMI

¢ elektronlu atom sistemlerinin temel hal g, fak-

tdrlerine relativistik kiitle katkisini Hylleraas fonk-

siyonlarini kullanarak hesaplamak ig¢in geligtirilen

HILBEK programinin akig diyagrami ve listesi agagida

verilmektedir. Program UCELAT/INTG proJraminin hesapla-

yip disk kiitligline yazdigdar integral ve katsayilari giris

dederi olarak almaktadir. Altprogramlar agsadgidaki gdrev-

leri yaparlar :

D123MN : (38)
D1MN : (38)
D2MN : (38)
D3MN : (38)
D123GB : (39)
D1GB : (39)
D2GB : (39)
D3GB : (39)
ENTEG : (39)

egitligindeki
esitligindeki
esitligindeki
egitligindeki
egitligindeki
esitligindeki
egitligindeki
esitligindeki

esitligindeki

birinci terimi hesaplar
ikinci terimi hesaplar
liglincli terimi hesaplar
dérdiincli terimi hesaplar
e@j integralini hesaplar
@ij integralini hesaplar

1

O;J integralini hesaplar

633 integralini hesaplar

integrallerin hesaplanma-

s1 ig¢in gerekli integralleri temin eder.
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HILBEK programinin akig diyagrami

ANA

//
DIMN

D123MN D2MN D3MN
lw lv
D123GB D1GB D2GB D3GB

N

ENTEG
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