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OZET
Doktora Tezi

SFs MOLEKULUNUN UCLU DIFERANSIYEL
TESIR KESITLERININ OLCULMESI

Murat YAVUZ
Afyon Kocatepe Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dali
Damisman: Prof. Dr. Hiiseyin Ali YALIM

Kiikiirt hekzafloriir (SFs), kiiresel 1sinma potansiyeli olmasina ragmen bazi fiziksel ve
kimyasal 6zellikleri nedeniyle endiistride sik kullanilan bir gazdir. SF¢nin elektron
etkisi ile iyonlagsma calismalari, 6zellikle carpisma sonucu agiga ¢ikan pargaciklarin
enerji ve agisal dagilimlarinin 6lgiilmesi, iyonlasma siirecinin temel fiziksel 6zellikleri
ve molekiiliin yapis1 hakkinda degerli bilgiler saglamaktadir. Bu c¢alismada, SF¢'nin
elektron etkisi ile iyonlagsma olay1 i¢in ikili ve TUclii diferansiyel tesir kesiti dlgtimleri
yapilmistir. Elektron ¢arpisma spektrometresi kullanilarak SF¢ molekiiliiniin 50-350 eV
enerjili elektronlar ile carpigmasi sonucu gerceklesen olaylarinin tesir kesitleri enerji ve
sacilma acilarmmm fonksiyonu olarak ol¢iilmiistiir. Bu ¢alismada elde edilen sonuglar,
SF¢mm molekiiler yapis1 hakkinda onemli bilgiler ortaya koymakta olup, molekiiliin

yiiklii pargaciklar ile olan etkilesimlerinin anlagilmasina katki saglamaktadir.
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ABSTRACT
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TRIPLE DIFFERENTIAL CROSS SECTION
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Supervisor: Prof. Dr. Hiiseyin Ali YALIM

Sulfur hexafluoride (SF¢) is a gas commonly used in industry due to some of its
physical and chemical properties, despite its global warming potential. Studies on the
electron impact ionization of SFs provide valuable information about the fundamental
physical properties of the ionization process and the structure of the molecule,
especially measuring the energy and angular distributions of particles released as a
result of collisions. In this study, double and triple differential cross section
measurements for electron impact ionization events on SF¢ were conducted. The cross-
sections of events resulting from collisions between SFs molecules and electrons with
initial energies ranging from 50 to 350 eV were measured as functions of energy and
scattering angles with electron collision spectrometer. Results obtained in this study
provide important insights into the molecular structure of SFs and contribute to

understanding the interactions of the molecule with charged particles.
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1. GIRiS

Elektron ¢arpisma deneyleri ve teorileri, atom ve molekiil fiziginde 6nemli bir arastirma
alanidir. Bu caligmalar, kuantum mekanigi prensiplerinin atom ve molekiillerin yiikli
parcaciklar ile etkilesim dinamikleri {izerindeki etkisini anlamamiza ve bu etkilerin
kullanildig1 teknolojilerin gelismesine olanak tanimaktadir. Deneysel olarak ¢arpisma
olaylari, tesir kesiti Ol¢iimleri aracilifiyla incelenmekte, ¢arpisma sonucunda ortaya
cikan pargaciklarin analizi, hedefin yapisi ve etkilesme dinamikleri hakkinda ayrmtil

bilgi elde edilmesini saglamaktadir.

Elektron ¢arpigsmalarinin temel amaglarindan biri, hedef atom veya molekiiliin kuantum
yapisini incelemektir. Carpigsma sonucu sagilan parcaciklarin enerji ve aci dagilimlari,
hedefin i¢ yapisinda ger¢eklesen kuantum durum degisikliklerini yansitmaktadir. Bu
sayede, hedefin enerji seviyeleri, orbitalleri ve diger kuantum 6zellikleri hakkinda bilgi

elde edilebilir.

Diger bir amag¢ ise, elektron ile hedef atom veya molekiil arasindaki etkilesme
dinamiklerini anlamaktir. Elektron ¢arpismalar1 smiflandirilirken etkilesme sonrasinda
hedefin i¢ yapisindaki degisim temel alinir. Elastik ¢arpisma durumunda, enerji ve
momentum korunumu gecerlidir; bu da gelen elektronun enerjisinin degismeden
sacilacag1 anlamina gelir. Inelastik ¢arpisma durumunda, gelen elektron enerji transferi
yaparak hedefin i¢yapisinda degisikliklere neden olur. Ayrisma olayinda, carpigsma
sonucunda molekiiliin ayrigmast veya yeniden diizenlenmesi meydana gelir.
Stiperelastik carpismalarda ise, uyarilmig bir hedef gelen elektrona enerji transferi
yaparak kendi enerjisinin diismesine, sagilan elektronun ise enerji kazanmasina sebep

olmaktadir.

Elektron g¢arpisma deneylerinin teorik izahi, Shrodinger dalga denklemi ve kuantum
mekanigi prensipleri kullanilarak yapilmaktadir. Ancak, ¢ok parcacikli sistemlerde
dalga fonksiyonlarinin ve etkin potansiyellerin tam olarak belirlenememesi, analitik
¢cOzlimlerin zorlugu gibi problemlerle karsilasilmaktadir. Bu nedenle, sacilma olaylar1

modellenirken ¢esitli yaklagimlar ve hesaplamalar kullanilarak sistemin davranisi izah



edilmeye calisilmaktadir. Ozellikle tekli iyonlasma olayinda, carpismadan sonra agiga
cikan ii¢ yiiklii pargacik birbiriyle uzun menzilde etkilesmektedir. Bu durum, {i¢ cisim
problemine karsilik gelen kuantum mekaniksel bir durumdur ve analitik ¢dzimii

bulunmamaktadir. Bazi yaklasimlarla niimerik olarak ¢oziilmeye ¢alisilmaktadir.

Elektron carpisma fizigindeki hem deneysel hem de teorik zorluklar nedeniyle, en basit
atomik hedef olan hidrojen atomunun sacilma tesir kesitlerinin deneysel verilere uygun
sekilde modellenmesi, ancak 1990’11 yillarin ikinci yarisinda miimkiin olmustur (Yalm
vd. 1997, Yalim vd. 1999, Rescigno vd. 1999, Bray 2002). Giiniimiizde ise daha
karmagik yapili molekiiler hedeflerle yapilan deneysel ve teorik caligmalar yogun bir
sekilde devam etmektedir (Al-Hagan vd. 2008, Bartschat 2018, Attia vd. 2023). Ayrica,
elektronlarm molekiiler hedeflerle etkilesimini incelemek i¢in kullanilan teorik
modellerin gelistirilmesi, sadece basit molekiillerin ¢alisilmasinin 6tesinde, teknolojik
ve bilimsel agidan 6nem tasiyan molekiillerin etkilesim dinamiklerinin anlasilmasi i¢in

de biiyiik bir dneme sahiptir.

Tesir kesiti dl¢iimleri, temel ve uygulamali bilimlerde pek ¢ok arastirma ve uygulama
alaninda kullanilmaktadir. Bu Olglimler; plazmalarin anlasilmasi, uzay caligmalari,
kimyasal siireclerin izahi, malzemelerin yapilarinin belirlenmesi, biyolojik maddelerin
etkilesimi ve bazi uydu ile gezegenlerin atmosfer bilesenlerinin radyasyon ve yiikli

parcaciklarla etkilesimlerinin modellenmesi gibi konularda 6nemli bir rol oynamaktadir.

SFe molekiilii, merkezdeki bir kiikiirt atomuna baglanan alt1 flor atomundan olusmakta
ve son yoriingesinde 6 elektron ¢ifti bulunan bir yapiya sahiptir. Kiikiirt atomu degerlik
elektronlarmi 6zdes alt1 flor atomuyla paylasarak bag olusturdugu icin F-S-F baglar1
arasinda 90° ac¢i1 bulunmaktadir. Bu nedenle; diizgiin sekiz yiizlii (oktahedral)
geometride yiiksek bir simetriye sahiptir ve Oy nokta grubuna dahildir (Sekil 1.1). SFe

molekiiliiniin taban durumundaki elektron dizilimi agasidaki gibidir.

(ig)zz (4a1g)2 (3t1u)6 (Zeg)4 (Salg)z (4t1u)6 (1t2g)6 (3eg)4 (Stlu)6 (ltZu)6 (1t1g)6

Yiiksek dielektrik dayanimli, renksiz, kokusuz, yanmaz 0Ozellikte, elektriksel ve



kimyasal kararlilig1 yiiksek bir gazdir. Yalitkan kararliligi, hava ve kuru azottan daha
fazladir. Is1 emilimi ve ark sondiirme performansi nedeniyle gilinlimiizde basta enerji

sektorti olmak tizere bir¢cok endiistride yaygin olarak kullanilmaktadir.

F F
\F /1 -F

F—s——F NAS=rF

A RO

Sekil 1.1 SF¢ molekiiler yapist sematik gosterimi.

SFe¢ iklim degisikligine sebep olan sera gazlarindan biridir. Kyoto Protokolii ve daha
genis bir c¢ergevede Paris Anlagmasit gibi uluslararasi sozlesmelerde kullanimi
denetlenmesi, azaltilmas: ve ikame edilmesi gereken alt1 sera gazindan biridir (Hu vd.
2023). Troposferdeki miktar1 Agustos-2023 itibariyle 11.45 ppt (parts per trillion)
olarak belirlenmistir (Lan vd. 2023) ve genis kulanim alanlar1 oldugu i¢in her gecen yil
artmaktadir (2022°de 0.4 ppt/yil). Sera gazlarinin atmosferik dmrii ve kiiresel 1sinma
potansiyeli (GWP; Global Warming Potential) degerlerine bakildiginda, diger tiim sera
gazlar1 i¢inde en zararlisidir (Ehhalt ve Prather 2001). Sadece 1 ton SFe gazinin kiiresel
isinmaya katkisi, 23500 ton CO; ile aynidir ve atmosferik dmrii 2300 yildir. Ayrica,
gerilim kesicilerdeki ark sondiirme islevi sirasinda yiliksek derecede zehirli bilesenlerin
ortaya ¢ikmasina sebep olmaktadir. Bu nedenlerle SFq ile benzer fiziksel ve kimyasal
ozelliklere sahip, onun yerini alabilecek bilesiklerin arastirilmasi oldukga giincel ve
onemi giderek artan bir arastirma alanidir (Zhong vd. 2019, Wang vd. 2021, Shi vd.
2023).

Bu tez calismasi, elektron etkisi ile SFs molekiiliiniin iyonlasma dinamiklerini
incelemek amaciyla gerceklestirilen diferansiyel tesir kesiti dl¢iimlerini sunmaktadir.
Giris boliimiinde, elektron ¢arpisma deneylerinin 6nemi ve amaci agiklanmistir. Ayrica,

SF¢ gazmin kullanim alanlar1 ve molekiil yapist hakkinda bilgi verilmistir.

Literatiir boliimiinde; elektron c¢arpismalarmin tarihi, yapilan deneyler, tesir kesiti



kavram1 ve tesir kesiti cesitleri hakkinda bilgilere yer verilmektedir. Ayrica, SFs

molekiiliiyle ilgili literatiirdeki tesir kesiti caligmalar1 da 6zetlenmektedir.

Materyal ve metot boliimiinde, kullanilan deney diizenegi, 6l¢liim siireci ve metodolojisi
hakkinda detayli bilgiler sunulmaktadir. Ayrica, test ve kalibrasyon 0lgiimleri

kapsaminda Argon ile yapilmis 6l¢iimler ve sonuglar1 paylasilmistir.

Bulgular bolimii; elektron - SFs molekiilii carpigmasi i¢in ikili diferansiyel tesir kesiti
(DDCS; Double Differential Cross Section) ve l¢lii diferansiyel tesir kesiti (TDCS;
Triple Differential Cross Section) Ol¢glim sonuglarimi igermektedir. Tartisma ve sonug
bolimiinde ise, elde edilen sonucglarin yorumu, tezin genel amaglar1 ile uyumu ve

bulgularinin 6zetiyle birlikte sunulmaktadir.



2. LITERATUR BILGILERI

Carpisma deneyleri, belirli momentumdaki kuantum parcaciklarinin hedef parcacik ile
olan etkilesimlerini incelemektedir. Deneysel olarak, bu etkilesmeler sonucu ortaya
cikan parcaciklarin enerji ve agisal dagilimlar1 dedekte edilerek, incelenen fiziksel
parametre ile ilgili olan tesir kesitleri dlgiilmektedir. Elektron ¢arpisma deneyleri ise,
carpisma fiziginin bir alt dali olarak, elektronlar ile atom, molekiil, iyon veya ylizeylerin
etkilesimini konu almaktadir. Bu boliimde; elektronlarin hedef atom/molekiil ile
carpigmasi sonucu olusan etkilesmeler, tesir kesiti kavrami ve molekiiler iyonlasma
siirecleri ele alinacak, SFs molekiiliiniin yiiklii parcaciklarla olan etkilesimlerinin

literatiri sunulacaktir.

2.1 Elektron Carpisma Deneyleri

Elektron etkisi ile iyonlasma, atom ve molekiil fiziginde en temel ¢arpismalardan biri
olarak kabul edilmektedir. Carpisma deneyleri ile iyonlasma olay1 sonucu ortaya ¢ikan
parcaciklarin kinematikleri arastirilmaktadir. iyonlasma siireci hakkinda tam bilgi ancak
tiim carpigma iirlinlerinin momentumlarinin belirlenmesi ile miimkiin olabilmektedir.
Elektron ¢arpisma deneyleri sonucunda elde edilen tesir kesitleri, plazma ve uzay
caligmalary, biyolojik malzemelerde radyasyon hasarmin modellenmesi ve hatta
kimyasal ve malzeme yapilarimin belirlenmesi gibi farkli alanlardaki uygulamalarda

yaygin olarak kullanilmaktadir.

Sacgilma deneyleri, bir hedef pargaciginin yapisini ve c¢arpisma sonucu etkilesme
dinamiklerini arastirmak i¢in giliclii bir ara¢ olarak kullanilmaktadir. Lenard (1903)
tarafindan 1903 yilinda malzemelerde katot 1sinlarinin emilimi iizerine yapilan deney,
ilk ¢arpisma deneyi olarak kabul edilmektedir. En {inlii erken donem carpisma deneyi
ise Rutherford (1911) tarafindan a ve P pargaciklarimin ince bir altin folyo hedefinden
sacilmasinin incelenmesidir. Rutherford bu deneyde sacilan parcaciklarin agisal
dagilimin1 6lgmiistiir ve bu sonuglardan yola ¢ikarak atomun cekirdek modeli ortaya
cikmistir. Ramsauer (1921) H,, N,, He, Ne, Ar’dan olusan bir dizi gaz {izerinde elektron

sacilma deneyleri gerceklestirerek toplam elektron carpigsma kesitlerini 6lgmiistiir.



Elektron etkisiyle ilk iyonlasma deneyi, Langmuir ve Jones (1928) tarafindan farkli gaz
molekiilleri i¢cin gelen elektronun kaybettigi enerjiyi dlcerek yapilmistir. Bu deneylerde
ayrica, Ramsauer (1921) tarafindan gerceklestirilen deneylerle uyumlu olan iyonlagsma
enerjileri ve rezonans durumlari rapor edilmistir. Rudberg (1930) molekiiler azot i¢in
enerji kaybi1 deneyleri yaparak iyonlasma ve rezonans enerjilerini daha hassas bir
sekilde belirlemeyi basarmistir. Bu iki oncii deney sayesinde, Bethe (1930) tarafindan
elastik, inelastik ve iyonlasma carpigmalarinin ayrintili bir sekilde analiz edildigi Bethe

teorisi gelistirilmistir.

Bu deneylerin ¢ogunlugu tesir kesitlerinin enerjiye gore degisimini Olgmeye
odaklanmustir. Iyonlasma siireci hakkinda daha fazla bilgi, ikili diferansiyel tesir kesiti
(DDCS) olgtilerek elde edilebilmektedir. DDCS, son durum elektronunun enerjisi veya
acisal dagilimi hakkinda bilgi veren bir parametredir. Hughes ve McMillen (1932)
Argon'un DDCS'lerini, 50 1ile 550 eV arasinda degisen elektron enerjilerinde
Olgmiislerdir. Hughes ve Mann (1938) ise, enerji analizi tekniklerinin kullanildig1 yeni

bir yontem gelistirmistir.

DDCS o6lgtimleri ile iyonlagsma siireci hakkinda onemli bilgiler elde edilebilmesine
ragmen, carpisma siirecinde yer alan her parg¢acigin momentumu 6l¢iilmedigi icin elde
edilen bilgi smirli kalmaktadir. Elektron-elektron (e,2e) ¢akisma teknigi kullanilarak
gerceklestirilen ticlii diferansiyel kesiti (TDCS) 6l¢timleri ile, tekli iyonlagma siireciyle
iligkili gelen ve carpisma sonucu ortaya ¢ikan elektronlarin tiim kinematikleri
belirlenebilmekte ve carpisma ile ilgili detayli bir degerlendirme yapilabilmektedir. ilk
cakisma deneyi sonuglar1 Amaldi vd. (1969) ile Ehrhardt (1969) tarafindan farkli
kinematik kosullarda farkli hedefler i¢in yaymlanmistir. Amaldi vd. (1969)’nin
gerceklestirdigi (e,2e) deneylerinde, 14,4 ile 15,2 keV araliginda enerjiye sahip elektron
demetleri kullanilarak ince bir karbon film hedef ile ¢arpisma gerceklestirilmis ve aciga
cikan iki elektron esit enerji ve acilarda Olclilmiistiir. Bu tiir 6lgtimler, yaygin olarak
baglama enerjisi spektrumu olarak bilinmektedir. Ehrhardt vd. (1969) sabit ag1 ve sabit
enerjide  simetrik olmayan diizlemsel kinematiklerde (e,2e) deneylerini

gerceklestirmislerdir.



Elektron cakigsma deneylerinin temel amaci, tesir kesiti Olglimleri ile incelenen
iyonlagsma siirecinin 6zelliklerini tanimlamaktir. Ayni zamanda, iyonlasma siirecinin
teorik izahmi yapabilmek i¢cin modeller gelistirilmekte ve bu teorik modeller
kullanilarak yapilan hesaplamalarin gecerliligi, deneysel tesir kesiti 6l¢iim sonuglari ile
karsilagtirmalara dayandirilmaktadir. Literatiirde hidrojen (Bray vd. 1994) ve helyum
(Fursa ve Bray 1995) gibi basit atomik hedefler i¢cin teorik ve deneysel c¢alismalar
arasinda 1yl bir uyum saglanmistir. Cok elektronlu yapilari nedeniyle modellenmesi
daha zor olan biiyiik atomlar i¢in, yiiksek elektron enerjilerinde deneysel gozlemlerle
kabul edilebilir diizeyde uyum gdsteren modeller gelistirilmistir (Barschat ve Bray
1996, Fursa ve Bray 2005). Karmasik etkilesimlerin modellere dahil edilmesi zorlugu
nedeniyle, 6zellikle diisiik ve orta enerjili elektronlar ile birden fazla atomdan olusan
molekiiler sistemlerin etkilesmesi sonucu gerceklesen iyonlasma olaymin teorik olarak
dogru bir sekilde modellenebilmesi ¢aligmalar1 giinlimiizde halen aktifligini stirdiiren bir
temel fizik alamidir. Elektron etkisi ile molekiiler hedeflerin iyonlasmasina iligkin
kinematik parametrelerin hesaplanmasi, bugiin dahi en karmasik modeller tarafindan

bile smirli bir basariyla gerceklestirilmektedir.

2.2 Elektron Carpismalarimin Temelleri

Bir elektron carpisma deneyinde, iiretilen elektron demeti hedef atom veya molekiil ile
carpistirilmaktadir. Carpigma sirasinda hedefin i¢ yapisindaki degisime gore, siiper
elastik, elastik ve inelastik siirecler olusabilir. Siiper elastik sagilma terimi, uyarilmig
hedefin sagilan elektrona enerji aktararak baslangictaki enerjisinden daha yiiksek bir
enerji ile sagildig1 bir siire¢ icin kullanilmaktadir (Hussey vd. 2008, Kato vd. 2008).
Elastik ¢arpigsmalar, hedefin veya gelen elektronunun enerjisinde ve i¢ yapisinda bir
degisiklik olmadig1 carpismalar olarak tanimlanmaktadir. Bu tir ¢arpigmalar,
gerceklesme olasilif1 en yiiksek olan garpisma tiiriidiir (Brunger vd. 1991). Inelastik
carpisma durumunda ise, gelen elektron hedef parcaciga enerji aktararak sacilmakta ve
hedefin i¢ yapisinda degisiklige neden olmaktadir. Rotasyonel, titresimsel ve elektronik
uyarilmalar, elektron yakalama, iyonlagsma, molekiillerde ayrisma gibi farkli inelastik

carpigma siiregleri bulunmaktadir.



2.2.1 Elastik Carpismalar

Elastik sagilma, etkilesim mekanizmalarina gore dogrudan sacgilma ve degis tokus
(exchange) sacilma olmak tizere iki ayr1 gruba ayrilabilir. Dogrudan sagilma, gelen
elektronun hedef tarafindan sac¢ilmasini ifade ederken; degis tokus sagilma ise, carpisma
siirecinde gelen elektronun hedefin bagl elektronu ile degis tokus edilmesidir. Degis
tokus sagilmasi, gelen ve hedef elektronlarinin ayirt edilemez olmasi nedeniyle deneysel
Olciimii zordur. Spin-polarize kaynaklarin kullanimi ve sagilan elektronun spin analizi
ve hedeflerin spin-doniis kesitlerini 6lgerek ¢arpigsmalardaki degis tokus etkisinin rolii

hakkinda bilgi saglanabilmektedir (Fujimoto vd. 2010).

Sagilma mekanizmalari; dipol sagilma, ¢arpigsma ile sa¢ilma ve rezonans sagilma olarak
da simiflandirilabilmektedir. Farkli mekanizmalarin isleyisi, elektronlarin dalga-parcacik
ikiligi kullanilarak agiklanabilmektedir. Dipol sa¢ilmada, gelen elektronun hareket
halindeki yiikii nedeniyle olusan elektrik alaninin hedef molekiille etkilesime
girmektedir, bu nedenle daha uzun mesafeli bir etkilesme menzili miimkiin olmaktadir.
Bu mekanizma, hedef molekiiliin dipol momentinin biiyiikligi ile iliskilidir ve biiyiik
actya sacilan carpisma olaylarinin ¢oguna sebep olmaktadir. Carpismayla sagilma
durumunda ise, gelen elektron molekiil ile dogrudan etkilesir ve bu etkilesim
momentum transferi seklinde daha kisa menzilde ger¢eklesmektedir. Bu sagilma
mekanizmasi, elastik carpisma tesir kesitlerinde kiiciik acilarda gozlemlenen yiiksek

degerlerden sorumludur (Woodruff ve Delchar 1999).

Rezonans sagilmasi, diger iki dogrudan sagilma mekanizmasindan tamamen farklidir.
Gelen elektron, hedef molekiille etkilesime girdiginde, bagli veya yar1 bagh (quasi-
bound) elektronik orbitale baglanmaktadir. Bu orbital, genellikle hedefin en diisiik dolu
olmayan molekiiler orbitali (LUMO; lowest unoccupied molecular orbital) olan
molekiiliin uyarilma seviyelerinden biridir ve bu siire¢ Feshbach rezonansi olarak
bilinmektedir. Bunun yani sira, sagilma olay1 sirasinda hedefin donmesiyle iliskili agisal
momentumdan kaynaklanan bir merkezkac¢ bariyer, elektronu yakalayabilmektedir. Bu,
sekil rezonansi olarak adlandirilir ve Feshbach rezonansma gore oldukga kisa domiire

sahiptir (Woodruff ve Delchar 1999).



2.2.2 iyonlasma

Elektron etkisi ile iyonlasma, elektron ile hedef arasindaki ¢arpigsma sonucunda hedef
parcaciktan bir veya daha fazla elektronun koparilmasmi ifade etmektedir. Iyonlasma
siirecini tanimlamak i¢in bir¢ok farkli terim kullanilmaktadir. Dogrudan iyonlasma,
niikleer etkilesme olmadan, elektronun hedeften direkt olarak koparilmasi anlamina
gelmektedir. Bunun aksine, rezonans iyonlagsma ise, ilk ¢arpismanin ger¢eklesmesinden
bir siire sonra rezonans siireci neticesinde meydana gelmektedir. Kendiliginden
iyonlasma (otoiyonizasyon) bunun bir 6rnegidir; gelen elektron, 6nce hedefteki degerlik
elektronunu uyarir ve daha sonra hedef elektronunu yayimlamak yoluyla enerji
kaybederek iyonlasir. Tekli veya coklu iyonlagma, hedeften iyonlasan elektronlarin
sayisint ve dolayisiyla son durumda iyonun pozitif yiikiiniin biiylikligini
belirtmektedir. Ac¢iga cikan elektronlarmn hangi kabuklardan geldigi de iyonlasma
siirecini tanimlamak i¢in kullanilabilir. Ornegin, biiyiik miktarda enerji gerektiren ic
kabuktan iyonlagsma olay1 veya daha serbest halde bulunan dis kabuktan iyonlasma

olaylar1 gibi smiflandirmalar yapmak miimkiin olmaktadir.

Gelen elektronun bir hedef pargacikla etkilesimi sonucu tekli iyonlagsma olay1 su sekilde

1fade edilebilir:
A+ e - AT+ 2e” (2.1

Burada A" garpisma sonucunda olusan iyonu temsil etmektedir. En olasi siireg, iyonun
temel durumda kalmasi ile degerlik kabugundan bir elektronun koparilmasi olacaktir.
Carpisma sonrasinda iyonun hareketi, elektrona gore cok daha biiyiik kiitleye sahip
olmas1 nedeni ile thmal edilebilir. Denklem (2.1) daha agik bir sekilde asagidaki gibi

yazilabilir:

e~ (Eo, ko) + A= A* + e~ (Eq ko) + e (Ep kp) (2.2)

burada E,, E,, Ey, ve ko, ki, ky swrasiyla gelen, sagilan (hizli) ve kopan (yavas)
elektronlarm kinetik enerjilerini ve momentumlarim1 temsil etmektedir. Carpisma

sirasinda enerji ve momentum korunmalidir:



Ey=E, +Ep, +¢ (2.3)

q=ko—k,—k, 24

burada &;, hedef orbitalin iyonlagma potansiyelini temsil etmektedir. Iyonun geri tepme
enerjisi, diger pargaciklarin enerjisine kiyasla ¢ok kiiciiktiir ve thmal edilebilir. Hedefe

aktarilan momentum, k olarak tanimlanabilir:

Serbestce hareket eden li¢ parcacigin varligi, dort farkl tesir kesitinin tanimlanmasini
gerekli hale getirmektedir: toplam tesit kesiti ve tekli, ikili ve ti¢lii diferansiyel tesir

kesitleri.

2.3 Tesir Kesiti Kavram

Iki parcacik arasindaki ¢arpisma olaylarmin deneysel olarak &lciimiinden elde edilen
sonuglar, tesir kesiti kavrama ile iligkilendirilmektedir. Belirli bir ¢arpigma tiirii i¢in tesir
kesiti, birim zamanda sagilan parcacik sayisinin ve gelen aki birimi basina sagilan
parcaciklarin orani olarak tanimlanabilir. Verilen bir dizi kinematik kosul altinda belirli
bir ¢arpigma tiiriiniin zamandan bagimsiz olasiliginin normalize edilmis Slgiisiinii temsil

etmektedir (Sekil 2.1).

kaynak

_—— Sagilan dalga

dedektor

Sekil 2.1 Bir potansiyelden sagilan yiiklii pargaciklar i¢in sematik gdsterim.
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Parcaciklarin ¢arpigsmalariyla ilgili olarak en az bilgiyi saglayan tesir kesiti, integral
tesir kesitidir (Integral Cross Section; ICS) ve genellikle 6(E) olarak gosterilmektedir
(Joachain 1983). ICS, yalnizca gelen elektron enerjisinin (Eo) bir fonksiyonu olup,
belirli bir ¢arpigsma siireci i¢in toplam sagilma olaylarinin sayismi ifade etmektedir.
Iyonlasma durumunda ise toplam iyonlasma tesir kesiti, olusan iyonlarm toplam
sayisidir ve sagilma agilarma veya elektron enerjilerine bagl degildir. ICS, tiim sa¢ilma
acilarma veya tiim enerjilere gore tekli diferansiyel kesitin integralinin alinmasi ile elde
edilebilmektedir (McCarthy ve Weigold 1995). Toplam tesir kesiti, tiim sagilma tiirleri
icin integral tesir kesitlerinin toplamidir ve herhangi bir sag¢ilma olaymin toplam
olasiligmmi temsil eder. Sekil 2.2, tesir kesitleri arasindaki hiyerarsik iliskiyi
gostermektedir; iist taraftakiler sacilma olaylar1 hakkinda toplam olasilik bilgisi

icerirken, asagi gidildikge siirecler hakkinda daha detayli sonuglara ulasilmaktadir.

Toplam Tesir
Kesiti
1
| | | | |
Toplam Tekli iyonlasma Dlgeri (i)r:aylar
Elastik Tesir Toplam Tesir fen
" . Tesir Kesitleri
Kesiti Kesiti
Toplami
Elastik Tekli
Diferansiyel Diferansiyel
Tesir Kesiti Tesir Kesiti
ikili
Diferansiyel
Tesir Kesiti
Uglii
Diferansiyel
Tesir Kesiti

Sekil 2.2 Tesir kesitleri arasindaki hiyerarsik iligki.

Diferansiyel tesir kesitleri, carpisma olayr hakkinda ICS'den daha fazla bilgi
saglamaktadir, c¢linkii c¢arpisan parcaciklarin enerjilerine ve/veya pargaciklarin
algilandig1 yone bagh olarak ifade edilmektedir. Tekli diferansiyel tesir kesiti (Single
Differential Cross Section; SDCS) asagidaki gibi gosterilebilir:

2 veya = (2.6)
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SDCS, ortaya cikan parcaciklardan birinin enerjisine veya kati agisma gore degisim
olarak ifade edilebilmektedir. Elastik SDCS’nin deneysel olarak ol¢limii, belirli bir
enerjideki elektron demetinin hedef parcacik demetiyle 90°'lik bir agida kesistigi
(capraz demet yontemi) deneylerle yapilmaktadir. Sagilan elektron, enerji veya sagilma

acisma bagli olarak algilanmak suretiyle elastik SDCS elde edilmektedir.

Elastik

sacilma
—

|

Iyonizasyon

do/dE

,__
V)
yarilma
—

Koparilan Sagilan
elektron elektron
(yavas) (hazlz)
|
0 E-E, E;¢ E,

Elektron enerjisi

Sekil 2.3 SDCS sematik gosterimi. Eqo, E, ve E, sirasiyla gelen, sagilan ve koparilan
elektronlarin kinetik enerjilerini; g;, hedefin iyonlagma potansiyelini gostermektedir.

Iyonlasma durumunda, enerjiye gdre degisen bir SDCS ile olusan iki elektronun enerji
dagilimmin bir 6l¢iisiidiir. Kuantum mekaniksel olarak, iki elektron birbirinden ayirt
edilemez, ancak asimetrik kinematikler altinda daha yavas elektron genellikle koparilan
elektron olarak kabul edilmekte ve daha hizli elektron ise sagilan elektron olarak
tanimlanmaktadir. Sagilan elektronun enerjisi iyonlasmadan sonra kalan toplam enerjiye
(Eo-&;) yakindir, koparilan elektronun enerjisi ise sifira yakin olmasi daha olasidir. ikili
iyonlagsma olay1 i¢in SDCS'sinin elektron enerjisinin fonksiyonu olarak dagilim 6rnegi
Sekil 2.3'te verilmistir. Elektron enerjilerinin birbirine esit oldugu durumda tesir
kesitinde bir minimum oldugu agiktir, bu da sagilan ve koparilan elektronlar arasinda
esit enerji paylasimmin oldugu en az olas: siireci gostermektedir. Iyonlasma olayinda
SDCS’nin enerjiye bagimlilig1 deneysel olarak dogrudan Slgiilemez. Bu tesir kesitini
elde etmek i¢in, ¢ikan elektronlarin tiim agilara gore integre edilmesi gerekmektedir

(Ehrhardt 1986).
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Ikili diferansiyel tesir kesiti (DDCS), iyonlasma olayindan sonra sagilan veya koparilan
elektronlardan birinin enerji ve ac1 dagilimmin dlciilmesi ile elde edilmektedir. DDCS,
elastik SDCS elde etme siirecine benzer sekilde ¢apraz demet yontemi kullanilarak
Olgiilebilir. Yiiksek ve orta gelen elektron enerjilerinde, elektronlardan daha hizli
olanmin ileri yonde ve dar bir ac1 araliginda sacilmasi daha olasidir. Daha yavas olan
elektron ise tlim yonlere yayilabilmektedir. Gelen elektron ile dogrudan ikili carpisma
sonucu ortaya cikan yliksek enerjili elektronlar nedeniyle tesir kesitlerinde bazi

karakteristik yapilar olugsmaktadir (Ehrhardt 1986).

Deneysel DDCS o6l¢iimlerinde tek bir elektron iizerinden 6l¢iim yapildig: i¢in, algilanan
elektronun hangi siirecten geldigi ve hangi orbitalden koparildigi belirsizdir. Bu
nedenle, DDCS'yi tanimlamak i¢in kullanilan teorik modellerin, tesir kesitine katkida
bulunabilecek tiim olas1 siire¢leri ve durumlar1 icermesi gerekmektedir. Bu durumu
asmak icin, sacilan ve koparilan elektronlarin enerji ve momentumlarinin belirlenmesi
gerekmektedir. Bu amagla, elektron cakisma teknigi kullanilarak gerceklestirilen TDCS

Olciimii yapilmaktadir.

TDCS, bir hedef parcacigm belirli bir enerji (Ey) ve momentum (ko) ile gelen elektron
tarafindan iyonlastirilmasindan sonra, iki elektronun belirli enerjiler (E, ve Ey) ve belirli
momentum (k, ve k) ile, Q, ve Qp kat1 agilarina sagilma olasiligini ifade etmektedir
(Denklem 2.8). Iyonlasma deneylerinde tiim pargaciklarmn kinematigi belirlendiginde,
iyonlasma mekanizmasinin dinamigi ve hedef elektronun iyonlastigi orbitale ait

momentum dagilimmin anlagilmasi olanakli hale gelmektedir.

d3c
d0gdEqdE),

(2.8)
Elektron-elektron (e,2e) cakigsma teknigi, TDCS'nin 6l¢limii araciligiyla elektronlarin
spinleri hari¢ tiim kinematigini belirlemek icin kullanilmaktadir. Sacilan ve koparilan
elektronlar arasindaki zaman uyumu analiz edildiginde, elektron ¢ifti ayni iyonlasma
olay1 ile baglantih hale getirilebilmektedir. iyonlagsma siirecine ait gelen, sacilan ve
koparilan elektronlarin tiim kinematigi belirlendiginden, teorik modeller agisindan

belirsiz parametreler ortadan kalkmakta ve siirecin mekanizmasmin dogru bir sekilde
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modellenmesi miimkiin olabilmektedir. Iyonlasma ile sonuglanan carpisma siirecini
anlamaya calisirken, iyonun kazandigr momentum, q ve momentum transfer vektori, x
olmak iizere iki temel kinetik parametre bulunmaktadir. Iyonun kazandigi momentum,
momentumun korunumu yoluyla elde edilebilir (Denklem 2.4), momentum transferi ise,
gelen elektronunun baslangic ve son durumu arasindaki momentum degisimi olarak
tanimlanmaktadir (Denklem 2.5). Sekil 2.4, bir iyonlasma olay1 sirasinda momentum

transferini gosteren bir vektor diyagramidir.

Sekil 2.4 Momentum transferinin vektor diyagramu.

Carpisma siirecinde hedef iyona aktarilan momentumun biyiikligii Onemli bir
parametredir. Kiiclik ve orta biiyiiklikteki (1 atomik birimden kiigiik) momentum
transferi degerleri hedef parcacigin yapisiyla ilgili bilgi saglarken, biiylik (1 atomik
birimden biiyiik) momentum transferi degerleri ise ¢arpisma olayinin dinamigiyle ilgili
bilgi saglamaktadir. Yapisal caligmalarda iyona ¢ok az momentum transferi yapilarak,
aslen hedefe bagli olan elektrona odaklanip orbital iyonlasma potansiyelleri ve
momentum dagilimlarmin belirlenmesi amaglanmaktadir. Yapisal tesir kesiti 6l¢iimleri
ayrica hedefin cekirdegi etrafindaki elektron momentum dagiliminin belirlenmesine
olanak taniyan yoriingeye 6zgii momentum yogunluklarmi da tespit etmektedir (Coplan
1994). Yapisal ¢alismalarda iyonlasma siireci sadece bir aragtir ve ¢arpismanin dinamigi
hakkinda ¢ok az bilgi elde edilmektedir (Erdhardt vd. 1986). Carpisma dinamigini
onceleyen TDCS o6lciimleri ise, distorsiyon etkileri ve pargaciklar arasindaki ¢arpisma
sonrast etkilesimler gibi iyonlasma siirecleriyle ilgili ayrmntili bilgiler saglamasi

nedeniyle yapisal dl¢ctimlerden farklilik gostermektedir.
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TDCS’nin deneysel 6l¢iimii sirasinda degistirilebilecek kinematik parametre seti (Eo, E,,
Ev, Q. ve Q, dahil) goz 6niine alindiginda, elektron etkisi ile iyonlagma siirecinin farkl
fiziksel Ozelliklerine iliskin bilgi elde etmek icin TDCS'nin farkli kinematik
varyasyonlar1t kullanilabilmektedir. TDCS o6l¢limlerinde genellikle bes kinematik
geometri kullanilmaktadir: es-diizlemsel simetrik (Sekil-2.5a), es-diizlemsel olmayan
simetrik (Sekil-2.5b ve Sekil-2.5¢), es-diizlemsel asimetrik (Sekil-2.6a) ve es-diizlemsel
sabit karsilikli ag1 (Sekil-2.6b). Ug simetrik geometri Sekil 2.5'de gosterilirken, sabit

karsilikli ag1y1 igeren iki asimetrik kinematik geometri Sekil 2.6'de gosterilmistir.

0, taramr

@, sabit

0, taranir

0, sabit

Sekil 2.5 Simetrik carpisma geometrileri.

6

\"‘,, taranir

(a)

0, sabit

Pe——
0, taramir

Sekil 2.6 Asimetrik carpisma geometrileri.
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Bir kinematik geometrinin simetrik olarak siniflandirilabilmesi i¢in, carpismadan sonra
olusan elektronlarmn enerjilerinin ve agilarinin esit olmasi gerekmektedir (E,=E,
Q,=Qp). Buna karsilik asimetrik geometriler, daha hizli olan elektronun genellikle
20°'den kiiciik sabit bir acida algilandigi diizenlemeyi gosterirken, daha yavas
elektronun agisinin sagilma diizlemi iginde serbestge hareket edebildigi bir diizenlemeyi
ifade etmektedir. Es-diizlemsel kinematik geometrisi ise; gelen, sagilan ve koparilan

elektronlarm ayni diizlemde bulundugu bir diizenleme anlamina gelmektedir.

Tekli iyonlagma ile sonuglanan bir ¢arpigmanin {iriinii olan elektronlar arasinda enerji
paylagiminin esit olmasi simetrik kinematiklerin bir gerekliligidir (E,=Ey). Sekil 2.3'ten
acikca goriildiigii gibi, esit enerji paylasimi olasiligi en az olan siirectir ve bu nedenle
simetrik kinematikler altinda tesir kesiti O0l¢iimii zor olmakta ve bu kinematiklerde
sacilan ve koparilan elektronlarin farkli enerjilerde degerlendirilmesi gerekmediginden,
buradan edinilen bilgi asimetrik geometrilere gore daha smirli kalmaktadir. Esg-
diizlemsel olmayan geometriler, bir elektronun sagilma diizlemine ¢ agisiyla yerlestigi
kinematik diizenlemeleri ifade etmektedir. Es-diizlemsel olmayan TDCS o6l¢timii ile
elde edilen bilgi, momentum transfer vektoriiniin sagilma diizlemi disinda diisey
bileseni oldugu icin es-diizlemsel Ol¢iimden biiyiik 6l¢iide farkhidir. Yaygin olarak
kullanilan es-diizlemsel simetrik geometride Olgiilen bir TDCS 6rnegi Sekil 2.7'de
gosterilmektedir. Sagilan ve koparilan elektronlarin enerjileri esit oldugundan gelen
elektronun momentumunun 6nemli bir kisminin iyona aktarildigi kabul edilebilir.
Elektronlara aktarilan momentum miktar1 ise sabit degildir, ¢linkii hem Qa hem de Qb

sa¢ilma diizlemi boyunca degismektedir.

®  Expt E = 20eV
— — OAMO
PA (Ex)
""""" PA (WM)

0.8

0.6

0.4

0.2

Normalized Cross Section

L Rl il )

Analyser Angle (E deg)

Sekil 2.7 SF6 molekiiliiniin en dis orbitalinden iyonlasma olay1 i¢in yapilmis ornek bir es-
diizlemsel simetrik geometride TDCS 6l¢iim sonucu (Nixon vd. 2016).
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Carpisma swrasinda gelen elektron tarafindan sisteme aktarilan momentum transfer

vektori Sekil 2.4 kullanilarak asagidaki gibi tanimlanmaktadir.

K? = k3 + k% — 2|kq||k,| cos(8,) (2.9)

Es-diizlemsel olmayan simetrik kinematik geometrideki yiiksek enerji (e, 2e) deneyleri,
genellikle Elektron Momentum Spektroskopisi (EMS) deneyleri olarak bilinir. Gelen
elektronun enerjisi yiliksek oldugu icin diizlem dalga olarak ele alinmaktadir. Geri tepme
iyon momentumu degistirilerek hedefteki her orbitalin momentum profili elde
edilmektedir. Sekil 2.8, koparilan elektronun diizlem dis1 agis1 degistirilerek geri tepme
iyon momentumunun taranmasit yoluyla yapilan bir EMS deneyinin sonucunu
gostermektedir. Bu caligmada, gelen elektron enerjisi 1200 eV + BE (baglanma enerjisi)
iken SFs molekiiliiniin 1t;, orbitali i¢in alinmis deneysel Olgtimler ve bu yapisal
calismayr modellemeye calisan farkli teorik hesaplamalar karsilastirilmali olarak

sunulmustur.
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Sekil 2.8 SF¢ molekiiliiniin 1t;, yoriingesi i¢in es-diizlemsel olmayan simetrik geometride
g g
yapilan EMS caligmasi ile dl¢iilen bir TDCS 6rnegi (Zhang vd. 2023).

Asimetrik kinematikler altinda 6lciilen tesir kesitleri, etkilesen parcaciklarin enerjilerine
ve momentumlarina bagli olarak ayni anda hem yapisal hem de dinamik bilgi
saglayabilmektedir. TDCS'deki ileri (binary) ve geri tepme (recoil) bolgelerin
ozellikleri, c¢arpigma siirecinin karakteristiklerini tanimlarken, TDCS'nin sekli

iyonlasmanin gerceklestigi orbital tipini gdstermektedir. Ileri bdlge veya pik olarak
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adlandirilan bolge, bagli elektronun hedefe bagl elektron ile ikili (binary) garpismasi
sonucu koparilmasindan kaynaklanirken, geri tepme bolgesi, carpisma sonucunda
olusan iyon ile ardisik bir geri tepme (recoil) carpismasi gerceklestiren elektrondan

kaynaklanmaktadir.

Diistik ve orta elektron enerjili iyonlagma enerjilerinde (gelen elektron enerjisinin hedef
orbitalin baglanma enerjisinin 20 kat1 veya daha kiiclik oldugu), momentum transferi
degeri biiyliktiir (Stefani vd. 1993). Bu enerji bdlgesinde, carpigma siirecinin
dinamigiyle ilgili bilgiler elde edilmektedir. Yiiksek carpigsma enerjilerinde (baglanma
enerjisinin 20 katindan biiylik), hedef pargacik ile gelen elektron arasindaki etkilesim
thmal edilebilir hale gelir ve aktarilan momentum miktar kiiciiktiir. Bu durumda; gelen
elektron diizlem dalga olarak kabul edilebilir ve bir fotona benzer davranmaktadir,
clinkii parcaciklarm etkilesme olasilig1 diisiik oldugu i¢in yiik 6nemsiz hale gelmektedir.
Asimetrik kinematiklerdeki TDCS dlgtimleri, EMS deneylerinde yapilan olclimlere
benzer sekilde, hedef pargacigmnin yapisiyla ilgili bilgiler sagladigi gibi, ayn1 zamanda
etkilesmenin dinamigi ile ilgili bilgi igermektedir. Bir asimetrik kinematikte TDCS'nin
sekli, carpisma stirecinin yapisal veya dinamik kosullar1 tarafindan belirlenmektedir.
Iyonlasmanin yapisal olarak s-tipi orbitalden gergeklestigi bir durum igin &lgiilen
TDCS'nin bir 6rnegi Sekil 2.9'da verilmistir. Bu tip bir s-tipi orbitalden iyonlagsma
olayinda, ikili bolgede (0° ile 180° arasinda) bir tek pik ve geri tepme bolgesinde (180°
ile 360° arasinda) ikinci bir pik gozlenmektedir. Diger yandan, p-tipi orbitalden
kaynaklanan iyonlasma olayinda, ikili bolgede ¢ift pik ve geri tepme bolgesinde ikinci
bir pik beklenmektedir. Geri tepme bdlgesindeki pik genellikle yalnizeca tek bir pik
olarak olusur, ¢iinkii elektronun iyonlastig1 orbitalin seklinden bagimsizdir. Geri tepme
pikinin biytkligl, belirli bir durumdan iyonlasan elektronlar ile hedefin g¢ekirdegi
arasindaki etkilesimin  siddetini  gOstermektedir ve genellikle ikili pik ile
karsilastirildiginda, iyonlagsma olan orbitale bakilmaksizin biiyiikliik olarak daha
kiigtiktiir. Yiiksek enerji durumunda, ikili ve geri tepme piklerinin momentum transfer
yoniine gore simetrik olmasi beklenmektedir. Bununla birlikte, diisikk carpigsma
enerjilerinde carpismadan sonraki etkilesim (Post-collision interaction; PCI) etkileri
mevcuttur, bu durum ikili ve geri tepme bolgelerinin konumunda kaymalara neden

olarak momentum transfer yoniine gére simetri durumunu bozabilmektedir.
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Sekil 2.9 Helyum atomunun s-tipi orbitalinden gerceklesen bir iyonlagma olay1 igin alinmig
ornek TDCS spektrumu (Milne-Brownlie vd. 2006).

TDCS’deki ikili bolgenin sekli, koparilmadan oOnce bagli elektronun momentum
dagilimi tarafindan belirlenmektedir. S-tip1 karakteristiklere sahip orbitaler, geri tepme
iyon momentumu sifira yaklastikca maksimuma ulasan bir olasilik dagilimina sahipken;
p-tipi orbitaler, geri tepme iyon momentumu sifira yaklastikca sifira yaklasan bir
dagilima sahiptir. Koparilan elektron momentumunun biiyiikliigiiniin hedefe aktarilan
momentumun blyiikligiine karsilik geldigi kinematik diizenlemelerde, bagli Bethe
cizgisi kinematigi karsilanmis olup (Bethe ridge condition), momentum transfer yonii
sifir geri tepme iyon momentumuna karsilik gelmektedir (McCarthy ve Weigold 1995).
Bir dizi elektron geri tepme momentumu i¢in bir s-tipi veya p-tipi elektron bulma

olasilig1 Sekil 2.10'da gdsterilmistir.

SPHERICALLY AVERAGED MOMENTUM POSITION SPHERICALLY AVERAGED MOMENTUM POSITION
MOMENTUM PROFILE DENSITY MOMENTUM PROFILE DENSITY DENSITY
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Sekil 2.10 SF6 molekiilii i¢in yapilmig EMS calismasinda a) s-tipi ve b) p-tipi orbitaller igin;
Olglilen momentum profili, momentum yogunlugu ve elektron bulunma olasilig1
gosterimi (Weigold vd. 1991).
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2.4 Elektron — SF; tesir Kkesiti literatiiri

SF¢ molekiiliiniin elektriksel izolasyon ve ark sondiirme amacli endiistriyel kullanimimnin
yayginligr nedeniyle, literatiirde SF¢’nin 6zellikle toplam sagilma tesir kesiti (TCS;
Total Cross Section) lizerine yapilan ¢aligmalar sikca bulunmaktadir (Goswami ve
Antony 2014, Joshipura vd. 2004, Park vd. 2022). Bu deneysel ve teorik caligmalar
sayesinde, SF¢’'nin gaz formunda ve basing altinda yiikli parcaciklarla etkilesimi

incelenmistir.

Endiistriyel kullanimimin yam swra yiiksek derecede simetrik ve ¢ok merkezli yapisi
nedeniyle, temel diizeyde molekiiler yapilarmm anlasilmasi ve elektron-molekiil
etkilesimlerinin incelenmesi i¢in de ilgi ¢eken bir hedeftir. SFs'nin 6zellikle diisiik
enerjili (1-10eV) elektronlarla olan titresim seviyelerinin uyarilmasi, rezonansi gibi
etkilesimiyle ilgili literatiir de nispeten zengindir (Fabrikant vd. 2005, Fedus 2022;
Winstead ve McKoy 2004).

Son yillarda, SF¢ molekiiliiniin elektron momentum spektroskopisi (EMS) teknigi
kullanilarak elektron momentum profillerini 6lgen yapisal caligmalar dikkat ¢ekicidir
(Wang vd. 2018, Wang vd. 2020, Watanabe vd. 2016, Watanabe vd. 2019, Zhao vd.
2015). Bu alandaki arastrmalar, molekiiliin orbital yapismnin elektron momentum
profilindeki girisim etkisini incelemeye yoOneliktir. Bu calismalar, EMS tekniginin

dogasi geregi, yiiksek enerjili elektronlar (>1 keV) kullanilarak yapilmstir.

Bu tez ¢alismasinin konusu olan orta enerjili elektron etkisiyle iyonlasma olayimin tesir
kesitlerinin Ol¢iimiine yonelik literatiir ise oldukg¢a kisithdir. Al-Nasir vd. (1996)
calismalarinda 100 ve 200 eV enerjili elektronlarla yaptiklar1 deneysel ¢alismada kisith
DDCS olgiimleri gergeklestirmis, ancak tekli iyonlagsma olayr i¢in gozlem
yapamadiklarii belirtmistir. Calismalarinda SF¢ molekiiliiniin elektronla etkilesmesi
sonucu SFs', SF,", SF;' gibi fragmentlerine ayrisarak iyonlasmasma iliskin DDCS
Olgtimleri yapmiglardir. Pal vd. (2004) ¢alismalarinda 100, 150 ve 200 eV enerjili
elektronlarla iyonlagsma i¢in yari-ampirik bir yaklasimla tekli diferansiyel tesir
kesitlerinin teorik hesaplanmasini yapmislardir. SFs molekiiliiniin hem uygulamada hem

de temel ¢arpisma fiziginde 6nemine karsilik, iyonlagsma olaymnin detayli kinematik

20



durumlarinin incelenmesine yonelik ¢alismalar olduk¢a kisitlidir. Nixon vd. (2016)
calismasi ile diisiik enerji ve simetrik kinematikte (sagilan ve koparilanin ayni ac1 ve
enerjide varsayildigl) TDCS 6lgiimleri gerceklestirmislerdir. Bu tez ¢alismasi ile, SFg
molekiiliiniin orta enerjilerde DDCS ve TDCS o6l¢iimlerinin yapilarak iyonlasma
olaymin asimetrik kinematikte detayli incelenmesi hem literatiire ilk defa yapilacak olan
bir katkidir, hem de kullanildig1 alanlardaki yiiklii parcaciklarla etkilesme siireclerinin
daha 1y1 anlagilmas1 ve molekiiler orbital yapisinin modellenebilmesi i¢in son derece

Onemlidir.
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3. MATERYAL ve METOT

Bu tez ¢aliymasi, Afyon Kocatepe Universitesi Fizik Boliimii’nde bulunan e-COL
Laboratuarinda yapilmistir. Bu boliimde, elektron carpisma deneylerinde kullanilan
elektron spektrometre deney diizeneginin calisma prensibi, bilesenleri ve bunlarin
ozellikleri, ayrica (e, 2e) Olglimlerinde kullanilan veri analiz yontemi olan c¢akigma
istatistigi agiklanmistir. Deney diizeneginin kararl olarak calistigini kontrol etmek i¢in

bir dizi test ve kalibrasyon 6l¢timleri yapilmis, bu 6lgiimler de bu boliimde sunulmustur.

3.1 Elektron Spektrometresi

Bu c¢alismada yapilan deneysel Olgiimler, elektron spektrometresi kullanilarak
gerceklestirilmistir. Bu spektrometre, elektron kaynaginda olusturulan monokromatik
bir elektron demeti ile kapiler boru ile homojen sekilde piiskiirtiilmiis gaz demetinin dik
olarak kesistigi bir diizleme sahiptir. Elektron ile hedef atom/molekiiliin ¢arpigmasi,
etkilesme bdlgesi olarak bilinen kesisimde, belirli bir hacimde gerceklesmektedir.
Carpigsmadan sonra ortaya ¢ikan elektronlar, gaz demetine dik bir diizlemde bulunan iki
elektrostatik yar1 kiiresel analizor tarafindan algilanmaktadir. Her iki analizor de
birbirinden bagimsiz olarak donebilen ¢arpisma diizlemi iizerinde konumlandirilmis ve
carpisma sonucu ortaya ¢ikan elektronlar: dedekte etme gdrevini yerine getirmektedirler
(Sekil 3.1).

Carpisma
bélgesi /

Sacilma
diizlemi

Gelen

elektron K .;A 2 L
0

b Gaz
demeti

Sekil 3.1 Carpisma diizleminin geometrisi.
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Analizore gelen elektronlar, tek kanalli elektron ¢ogaltic1 (Channel Electron Multiplier;
CEM) kullanilarak dedekte edilmektedir. Elektronlarin kaynakta iiretimi, enerji analizi
ve dedekte edilmelerini saglayan tiim bilesenler bir vakum odacig1 i¢inde bulunmakta
olup, cember disindaki mekanik kontrolorler araciligi ile hareketli pargalarin
pozisyonlar1 ayarlanmaktadir. Dedektorde iiretilen sinyal gember digina tasinarak, sinyal
isleme iinitesi bilesenleri ile bilgisayar ortamma aktarilarak gerekli analizler
yapilmaktadir. Elektron carpisma spektrometrisi olarak bilinen bu siire¢ kullanilarak,
gelen elektronlar ile ortaya ¢ikan elektronlarin agis1 ve enerjisi arasindaki iligki tespit
edilerek elde edilen elektron sayimlarindan ve zaman analizlerinden tesir kesitleri
hesaplanmaktadir. Elektron spektrometresinin genel goriiniimii Sekil 3.2°de sunulmus,

ana parcalar1 fotograf lizerinde isaretlenmistir.

3.1.1 Vakum Sistemi

Carpisma spektrometresinin oturdugu vakum c¢emberinin taban plakasi, 840 mm
capinda ve 35 mm kalinligindadir (Sekil 3.3). Spektrometrenin i¢ kismini koruyan
silindirik bir kapak vardir ve bu kapak 814 mm c¢apmda ve 600 mm yiiksekligindedir.
Taban plakasi ile silindir arasinda bulunan tek bir neobren o-ring ile iki parganin
birlesmesi saglanir. Cember yapiminda manyetik olmayan 6zellikleri nedeniyle segilen
310 paslanmaz celik kullanilmistir. Vakum ¢emberinin i¢inde, harici manyetik alanlarin
etkisini azaltmak i¢in 3 mm kalinliginda bir p-metal silindirik i¢ ¢cember vardir. Ayrica,
carpigsma bolgesindeki yeryliziiniin manyetik alaninmn, bu alana zit yonde uygulanan bir
manyetik alan ile azaltilmasi amaglanmis ve bunun i¢in ii¢ eksenli, 90° agili Helmholtz
bobinleri kullanilmistir. Elektron ydriingelerine etki yapmamak icin spektrometrenin

tiim parcalarinda manyetik olmayan malzemeler kullanilmaktadir.
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Sekil 3.2 Bu calismada kullanilan elektron spektrometre sisteminin fotografi. Vakum odacigi
(1), elektron tabancasi (2), enerji analizorii (3), gaz hatt1 (4), hareketli tablalar (5),
mekanik feedthrough (6), elektriksel baglantilar i¢in feedthrough (7), giris valfi (8),
turbo-molekiiler pompa (9), ara baglant1 (10), rotary pompa (11).
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Yiiksek vakum altinda spektrometrenin gorsel kontrolii i¢in ¢gemberin yanal yiizeyinde,
elektron tabancasmin arka tarafinda muhtemel X-ismlarimmi sofurmasi i¢in kursun
alasimli cam ile kapli CF60 gozlem deligi bulunmaktadir. On alt1 adet CF40 flang
vakum odasmin taban plakasi i¢ kenarinda bir halka seklinde konumlandirilmistir. Bu
flanglar, carpigsma spektrometresini kontrol i¢in mekanik, sinyal ve besleme i¢in elektrik
gecislerini  (feedthrough) saglamaktadir. Taban plakanin ortasinda, disaridan
yerlestirilmis bir Pfeiffer HiPace 80 turbomolekiiler pompa ile baglant1 kuran 8 inglik
bir Conflat flans bulunmakta ve bu pompa bir Pfeiffer DUO20M mekanik rotary pompa
tarafindan desteklenmektedir. Vakum odasi yaklasik olarak 1x10™® mbar baz basinca
kadar bosaltilabilir, ancak deneysel dl¢iimler sirasinda normal isletme basinci yaklagik
olarak 5x10° mbar civarinda tutulmaktadir. Odanin basmci, Pfeiffer TPG 262 Dual
Gauge vakumolger ile dlgiilmektedir. Bu vakumolger, atmosfer basincindan 10” mbar
mertebesine kadar araliksiz 6l¢iim yapabilmektedir ve baska bir vakumdlcere ihtiyag

duyulmamaktadir (Ozer 2013).

814.0 mm
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Sekil 3.3 Vakum ¢emberinin sematik ¢izimi.
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Odanin taban plakasina yaklasik olarak 10 cm yiikseklikte, 440 mm capinda ve 10 mm
kalinlhiginda daha kiigiik bir plaka monte edilmistir. Bu plakanin iizerinde, birbiri igine
gecmis ve bagimsiz olarak donebilen iki adet doner tabla bulunmaktadir. Alt tabla,
tabak lizerinde piiriizsiiz bir sekilde donmesine olanak saglayan, bir paslanmaz celik
halka tarafindan diizenli araliklarla yerlestirilmis 4 mm seramik bilyelerle dolu v-
seklinde bir kanala sahiptir. Ust ve alt tablalar birbirinden bagimsiz olarak ayni
yontemle hareket ettirilebilmektedir. Her bir tabla, doner mekanik gecis vasitasiyla bir
kontrol makaralarina baglanmistir. Sac¢ilan ve kopan elektron enerji analizorleri doner

tablalara monte edilmistir.

3.1.2 Elektron Tabancasi

Elektronlarm katot ile iiretilerek istenilen enerjide hizlandirilip, lensler ile demet olarak
etkilesme bolgesine odaklama yapildigi kisimdir. Elektron kaynagi olarak elektriksel
olarak 1sitilan tungsten filament kullanilmaktadir. Elektron spektrometresinin
¢cOzilinlirliiglinli olumsuz yonde en fazla etkileyen bilesendir. Termoiyonik olarak
elektron yayimlayan filament sadece tek bir enerjide degil, Maxwell-Boltzman
dagilimma goére AE = 2,54 kT araliginda elektron iiretmektedir. Tungsten filamenti
iizerinden ~2,2 A akim gecirilerek 1sitildiginda yaklagik 7=2400 °C sicakliga
ulagmaktadir. Buna gore, yaymlanan elektronlarin enerji dagilimi AE = 2,54 kT =
0,5 eV olmaktadir. Baska bir deyisle, elektron ¢arpisma deneyinde sistemin toplam
¢cOziiniirligliniin en kiiclik degeri 0,5 eV’dir. Enerji analizoriindeki ayirma giicii de
disiiniildiigiinde, toplam ¢oziiniirliige en biyiik etkiye sahip elektron tabancasinda
iretilen demetin stabilitesi, akimi1 ve odaklanmasinin uygun bir sekilde ayarlanmasi
gerekmektedir. Deneyler boyunca akimin ve c¢apmin uzun siire kararhi kalmasi

istenmektedir (Sekil 3.4).

Deney sisteminde {i¢ bolimden olusan bir elektron tabancasi kullanilmaktadir.
Elektronlari termoiyonik yolla yayimlanmasini filament gerceklestirirken, elektrostatik
lens sistemi demetin odaklanmasin1 ve yOnlendirilmesini saglar. Aperture (ortasinda
dairesel agiklik olan) diskler de elektron demetinin radyal dagilimini belirlemektedir.
Son olarak, demetin eksen kontroliinii saglamak icin yatay ve dikey deflektorler

kullanilmaktadir (Ulu vd. 2007).
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Seramik
Tutucu

Filament

Sekil 3.4 Elektron kaynagi olarak kullanilan filament ve elektron tabancasi i¢ine yerlegimi.

Elektron tabancasinin katot bolgesini takiben, hedeflenen boyuttaki bir elektron
demetini elde etmek amaciyla anot ¢ikisina, silindirik elektrotlar iceren bir elektrostatik
lens sistemi yerlestirilmistir. Filament, Sekil 3.5'te gosterildigi gibi E, lensinin igine
yerlestirilmistir. Elektronlar, filamentten ¢iktiktan sonra birinci lens sistemi (E;, E,, E3)
tarafindan dairesel bir delik iginden gecirilir ve ikinci lens sistemi (Es, E4, Es, Eg)
tarafindan ¢arpisma bolgesine yonlendirilir. Sekil 3.5°te elektron tabancasina ait teknik

¢izim sunulmustur.

Eo E1 Es E4 Es Es E;

E2
T EE e

Ao As

e
S | it U | s T O 0 Y,

Sekil 3.5 Elektron tabancasimin teknik ¢izimi (Ulu vd. 2007).

Filament

Elektrotlar iizerine uygulanan potansiyeller, Sekil 3.6’da verilen devre ile vakum
disindaki kontrol kutusundan beslenmektedir. Gerekli elektriksel baglantilar CF40
flanglar i¢ine yerlestirilen 11 pinli gegisler ile saglanmaktadir. Bu ¢alismada kullanilan
elektron tabancasi, 50-350 el enerjiye sahip elektronlar1 1-2 mm c¢apinda paralel
elektron demeti haline getirebilen ve filament akimi ile kontrol edilebilen 1-6 u4 akim

saglayabilen 0zel liretim bir tabancadir.

27



E,GK.

Sekil 3.6 Elektron tabancasi igindeki elektrostatik lenslere istenilen voltajin uygulanmasini
saglayan kontrol devresi (Dogan vd. 2013).

3.1.3 Faraday Elektron Toplayici

Faraday elektron toplayict (FET), iiretilen demetin odaklanma kalitesini ve demet akimi
Olgme diginda, carpisma gerceklestirmeyen elektronlari topraklayarak ikincil sagilmalar1
onleme islevini yerine getirmektedir. Deney sistemi igindeki FET Sekil 3.7°de
gosterilmistir. FET ¢ikig1 pikoampermetreye baglanarak demet akimi izlenebilmekte ve

gerektiginde kayit edilebilmektedir.

Sekil 3.7 FET ve agisal kisitlama durumlarinda kullanilan kiigiik FET goriintiisi.
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3.1.4 Elektron Enerji Analizorii

Elektron enerji analizorii, carpisma bolgesinden sacilan ve iyonlagan elektronlar1 belli
bir kati a¢i icinde toplayarak, istenilen enerjiye sahip olan elektronlar1 CEM’e
yonlendirip, sadece bu elektronlarin dedekte edilmesini saglayan parcadir. Elektron
tabancasmin diizlemiyle ayni, doner tablalarin {izerine monte edilmis iki adet
yarikiiresel elektrostatik enerji analizOrii bulunmaktadir. Elektron spektrometresinin i¢
kismmin bir fotografi Sekil 3.8'de sunulmustur. Her iki yarikiiresel analizér de diizlem
iizerinde bagimsiz olarak dondiiriilebilir ve yaklasik olarak 1°'lik bir agisal belirsizlige
sahiptir. Her analizor ii¢ bolimden olusmaktadir: Giris optigi, 180° elektrostatik
yarikiiresel analizor ve dedektor. Enerji analizorlerinin sematik diyagrami Sekil 3.9°da
verilmistir. Hedef elektronlar, giris optigi tarafindan yarikiiresel analizoriin gegis
enerjisine (Esp) yavaslatilarak deflektor girisine odaklanir. Giris optigi, elektron
tabancasinda kullanilanlara benzer sekilde, bes elemanli elektrostatik lens sistemidir.
Tim lensler, analizoriin gegis enerjisinde gore ayarlanir, tek istisna olarak ilk lens,
etkilesim bolgesine gore topraklanmaktadir. Yonlendiricilerin her bir yanina 1 mm
capinda delikler yerlestirilir ve kiigiik bir agisal ¢oziiniirliik saglamak i¢in bunlarin

yaninda iki adet 1 mm ¢apinda aciklik bulunmaktadir.

Sekil 3.8 Elektron spektrometresi i¢inin gériiniimii.

29



Dedektor

cem | o9

Yari-kiiresel
deflektorler

(IH ve OH)
E1a E2a E3a E4a ESa
F__-
____
Elektron ydriingesi
Giris optigi

Sekil 3.9 Elektron enerji analizoriiniin sematik kesit goriiniimii (Ozer 2013).

Yar1 kiireler ve on plaka, ultra yiiksek vakum (Ultra High Vacum-UHV) uyumlu
aliminyumdan yapilmistir. Yar1 kiireler, 4 mm ¢apinda safir bilyeler kullanilarak 6n
plakadan ayrilir ve yarikiire giris ve ¢ikisinda 2 mm agikliklar bulunmaktadir. I¢ ve dis
yarikiireler, elektronlarin enerjisi ile dogru orantili olan dairesel bir yoriingede hareket
etmelerini saglayan potansiyel iiretmektedir. Sonu¢ olarak, analizor, ic ve dis
yarikiirelerin ortalama yarigap1 olan yoriingeyi izleyen belirli bir enerjideki elektronlar1
segmektedir. Merkezi yoriingeyi izlemeyen daha yiiksek veya daha diisiik enerjili
elektronlar, daha kiiclik veya daha biiyiik agilarla saptirilmaktadir. Yari kiirelerin i¢
yarigapt 50 mm, dis yarigap1 75 mm'dir. I¢ yar1 kiireye (Vi) ve dis yar1 kiireye (V3)

uygulanan potansiyeller asagidaki gibi tanimlanir:

v, =V, [2—0 —1 3.1)

v, =V, [2—0 —1 (3.2)

Genel olarak, bir kiiresel analizoriin enerji ¢Oziiniirligli asagidaki gibi ifade

edilmektedir (King 2005):
AE = — (3.3)

Burada w giris ve ¢ikis agikliklarinin genisligidir ve 7, ortalama yarigaptir. Sonug
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olarak, gecis enerjisini degistirmek, analizorilin enerji ¢oziiniirligiini etkilemektir.

Yar1 kiiresel analizoriin ¢ikisina ulasan elektronlar, tek kanalli elektron gogaltici (CEM)
kullanilarak dedekte edilmektedir. Bu c¢alismada, dedektor olarak Sjuts KBL10RS
model CEM kullanilmistir ve bu dedektorler yari kiiresel analizoriin 2 mm ¢ikis agikligi
arkasina yerlestirilmistir. CEM’e yiiksek voltaj uygulandigi i¢in aliiminyum bir yuva
icinde yalitilmis olarak bulunmaktadir ve yiiksek gerilim kaynagi igin MHV (Mini High
Voltage) standardinda baglanti elemanlar1 kullanilmaktadir. CEM, girisine gelen her
elektrona negatif sinyal darbesi tireterek tepki vermektedir. Bir elektron CEM yiizeyine
carptiginda, ikincil elektronlar (1x10® kazang) iiretilmekte ve anoda ulasinca negatif bir
cikig darbesi iireten bir ¢1g olusturulmaktadir. Sekil 3.10°da sistem igindeki CEM’ler

gosterilmistir.

Sekil 3.10 CEM, teflon yuvasi ve aliiminyum kasa igindeki fotografi.

3.1.5 Sinyal Isleme Unitesi

CEM'den gelen sinyal ~5 mV genliginde puls seklindedir ve giiriiltii igermektedir. Bu
analog sinyalin her bir pulsu, dedektore ulasan bir elektronu temsil etmektedir. Ardigik
gelen bu sinyallerin sayilabilmesi, iki dedektorden gelen sinyaller arasindaki zaman
farkinin olgiilebilmesi, bilgisayar ortamina aktarilarak spektruma elde edilebilmesi i¢in
sayisal (dijital) bir sinyale doniistiiriilmesi gerekmektedir. Bu amagla, CEM’den gelen
sinyal Oncelikle bir yiikselteg ile yaklasik 20 kat yiikseltilir. Yiikseltilen sinyal ile
birlikte beraberindeki giiriiltii de ylikseltilmektedir. Gergek sinyali giiriiltiiden ayirmak

icin ayirtedici (diskriminator) kullanilmaktadir. Ayirtedici, belirlenen bir esik degeri
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(threshold) asan sinyaller i¢in sabit -700 mV genliginde, 50 ns genisliginde kare sinyal
iretmektedir. Ayirtedici, hem esik deger altindaki giiriiltiiyli siizme, hem de analog
sinyali sayilabilir standart bir kare sinyale doniistiirerek sayisallastirma islevlerini yerine
getirmektedir. Her iki analizoriin kullanildig1 (e,2e) cakisma deneylerinde, sagilan ve
kopan analizorler tarafindan {iretilen sinyaller ayr1 ayr1 CEM-Yiikseltici-Ayirtedici
yolunu izlemektedir. Cakisma teknigi icin bu iki sinyal arasindaki zaman farki
Olciilmesi gereken yegane niceliktir. TAC (Time to Amplitude Converter, Zaman-
Genlik Dontistiiriicli) ile iki ayirt ediciden gelen sinyaller arasindaki zaman fark: ile
uyumlu genlikte bir sinyal iiretilmektedir. Gelen iki sinyalden biri baslatma komutu
verirken digeri durdurma komutu vererek aradaki zaman farki 6lgiilmektedir. Esasinda,
sagilan ve koparilan elektronlar arasindaki zaman farkini temsil eden TAC sinyali, ¢cok
kanalli analizér (MCA; Multi-Channel Analyser) adi verilen donanim ve yazilim ile
analiz edilmektedir. Bilgisayarin PCI (Peripheral Component Interconnect) veriyoluna
takilan Ortec Trump-PCI kart1 ve Ortec-Maestro yazilimi, TAC'dan gelen sinyali,
cakisma-zaman farki spektrumuna cevirmektedir. Iyonlasma olay: ile ilgili TDCS
Ol¢timlerinde her bir veri noktasi alinirken, deneysel kosullara bagli olarak sekiz saat ile
bir giin arasinda bir siire boyunca kayit yapilarak cakisma-zaman farki spektrumu
alimmakta ve her veri noktasi i¢in birka¢ kez Ol¢clim yapilarak ortalama alinmaktadir.
Tiim sinyal isleme tinitesi NIM (Nuclear Instrumentation Module) standartlarina uygun
sekilde calistirilmaktadir. Sinyal tasiyan her bilesende 50 Q koaksiyel kablo ve

baglantilar kullanilarak empedans uyumu saglanmastir.

3.2 Cakisma lstatistigi

Elektron demetinin hedef ile etkilesime girmesi sonucu ¢arpigma bdlgesinde birgok olay
eszamanlt olarak gerceklesmektedir. Gelen elektron, hedefin igyapisinda degisiklige
neden olmadan elastik olarak sagilabilecegi gibi, hedefte elektronik, titresim veya
donme seviyelerinde uyarilmalara da neden olabilir. Tekli veya ¢oklu iyonlasma
olaylari,, Auger olayi, uyarimanm ardindan kendiliginden iyonlagsma olaylar1 veya
molekiiller icin ayrigma gerceklesebilir. Gelen elektronun enerjisine, hedefin yap1 ve
kuantum durumuna goére, bu olaylarin her birinin gergeklesme olasiliklar
bulunmaktadir ve tesir kesiti kavrami da bu olasiliklarla iligkilidir. Deneysel olarak tekli

iyonlagma olaymin tesir kesitini 6lgmek i¢in, ¢carpigsma bdlgesinde gerceklesip dedektor
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girisinin bulundugu kat1 aciya ulasmis elektronlarin sadece ayni iyonlasma olaymdan
cikan elektronlar oldugunun bilinmesi gerekmektedir. Her iki analizér girisine ulasan
elektronlar enerjilerine gore segilerek, aralarindaki zaman korelasyonu incelenmektedir.
Cakigma istatistigi kullanilarak, arka planda gergeklesen bir¢cok sagilma olay1 arasindan
sadece incelenmesi hedeflenen iyonlagsma olayindan c¢ikmis sagilan ve koparilan
elektron ¢ifti secilebilmektedir. Bu se¢im, sagilan ve kopan elektronlarin dedektorlere
varig siirelerinin analizi ile gergeklestirilmektedir. Gelen iki sinyal arasindaki zaman
farki TAC yardimiyla genlige donustiiriilmektedir. Ayni c¢arpismadan ¢ikan
elektronlarm dedektorlere ulasma siireleri arasindaki zaman farki esittir. Buna gore iki
elektron arasindaki zaman farki da analizorlerin enerjisi dogru ayarlandiginda zaman
farki spektrumunda bir kanalda birikmeye neden olmaktadir ve ¢akisma piki meydana

getirmektedir.

Sayimm

Pulse yiiksekligi veya Zaman Gecikmesi

Sekil 3.11 Sematik bir (e, 2¢) cakigma zaman piki.

Sematik bir (e, 2e) cakisma zaman spektrumu Sekil 3.11°de verilmistir. Elektronik
olarak farkli iyonlasma olaylarindan gelen elektronlar sinyal olarak gelisi giizel cakigsma
yapabilmektedir (random coincidence) ve bu, spektrumda bir arkaplan (background)
diizeyi olusturmaktadir. Dolayisiyla, gercek cakisma sinyalini (true coincidence)
gelisiglizel ¢cakigsma sinyalinden ayirt etmek icin cakigsma istatistigi kullanilmaktadir.
Gergek cakigsma orant N ve standart sapmasi o7 asagidaki denklemler kullanilarak elde
edilmektedir:

At
NT :NT+R_NR(A_t,} (3-4)
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Burada; Nr.p; gercek ve gelisigiizel ¢akisma sayisinin toplamini, Ng; gelisigiizel
cakigsma sayisini, At; Nrig’nin secilen zaman araligmi ve A¢”; Ng’nin zaman araligimi

gostermektedir.
3.3 Deney Diizenegi Bilesenlerinin Optimizasyonu

Deney diizeneginin bazi bilesenlerinin stabil ve verimli bir sekilde ¢calismasini saglamak
icin kontroller gerceklestirilmistir. ilk olarak, elektron tabancasinin uzun siireli sabit
calistigin1 dogrulamak i¢in test yapilmistir. Faraday Elektron Toplayici araciligiyla
Olciilen elektron demet akimi, yaklasik 60 saat boyunca, 10 saniyede bir kaydedilmistir
(Sekil 3.12). Demet akimmi, ¢alisma seviyesi olan ~4 pA degerine getirmek icin
filament akimi ve lens voltajlarma yapilan diizeltmeler sonrasi1 demetin hizla dengeye
geldigi, sonrasinda istenilen degerde kaldigi gozlenmistir. Bu sonuglar, elektron

tabancasinin istikrarli bir sekilde ¢alistigini gostermektedir.
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Sekil 3.12 Elektron demetinin akim kayda.

Verimli bir sekilde caligmasi gereken en Onemli pargalardan biri elektron ¢ogaltic
dedektorlerdir. Hem dedektdrlerden temiz ve yeterli genlikte sinyal alinabilmek, hem de

kisitl Omiirlerini verimli kullanabilmek amaciyla, puls-genlik dagilimi (pulse-height
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distribution, PHD) olclimleri yapilarak etkin c¢alisma bdlgesi belirlemektedir. Bu
Olgtimler, dedektorler belirli bir yiiksek voltaj (HV) degerinde calistirilarak
almmaktadir. Dedektorden alman ~5 mV genligindeki ham sinyal sabit kazangli
yiikselteg ile yiikseltilir. Sinyal ile birlikte yiikseltilen giiriiltiiyli siizmek i¢in, belirli bir
genlik seviyesinden daha kii¢iik pulslar1 eleyen ayirtedici (discriminator) kullanilir. Bu
ayirt edicinin esik seviyesi (threshold) degistirilerek, bu seviyenin iizerindeki pulslar
sayilarak, esik seviyesine gore degisimleri bir grafik tizerinde ¢izilmektedir. Elde edilen
PHD grafiginde gozlenen pik bolgesi, sinyalin giiriiltiiden en iyi ayristirildigr esik
degerini vermektedir. Ayn1 CEM, farkli HV degerlerinde calistirilarak dedektoriin en
yiiksek verimlilikte calistig1 yiliksek voltaj degerleri belirlenmektedir. Bu degerler,
sistemde kullanilan CEM’lerde farklilik gosterebilecekleri i¢cin, hem sagilan hem de
kopan elektron analizoriindeki dedektorler icin PHD alinmistir (Sekil 3.13). Sagilan
analizoriinde sinyal, 1,8 kV yiiksek voltaj degerinde calisirken ve ayirt edicinin esik
seviyesi 482 mV iken giriiltiiden ancak ayirt edilebilmistir. Kopan elektron
analizoriinde 1se, <1,8 kV HV degerlerinde giiriiltiiden ayrisacak genlikte bir sinyal elde
edilemezken, 1,8 kV’da 138 mV esik seviyesi yeterli olmustur. PHD olciimleri
sirasinda, tesir kesiti nispeten biiyiik bir soygaz olan argon hedef olarak kullanilmais, test

saymmlar1 argon atomundan elastik sagilan elektronlar ile yapilmistir.
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Sekil 3.13 Elektron ¢ogaltici dedektorlerin PHD grafikleri.

Elde edilen bu sonuglara gore, ayn1 HV degerinde kopan elektron analizdriiniin
sinyal/giirtiltii oran1 agisindan daha 1iyi ¢alistigr gézlenmistir. Sagilan analizériinde ise,

sinyalin miimkiin oldugunca temiz alinarak islenmesini saglamak i¢in bu sinyal hattinda
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gerekli kontroller ve degisimler yapilmis, analizoriin deflektdr kismima ulasan elektron

sayisini artirmak i¢in analizoriin giris lensleri en uygun konuma getirilmistir.

3.4 Argon ile Yapilan Test Olciimleri

Test dlgiimleri, sistemdeki her bir bilesenin dogru sekilde calistigindan emin olmak igin
onemlidir. Elektron-argon etkilesmesi sonucu elastik, inelastik sacilma ve TDCS

Olglimleri alinarak sistemin giivenirligi, c¢Oziliniirliigi ve genel performansi

degerlendirilmistir.

Elastik sagilma icin yapilan Olgiimler, elektron ve argon atomunun carpigmasi
sonucunda meydana gelen enerji kaybi1 olmaksizin elastik sagilma olayindan ¢ikan
elektron dedekte edilmesiyle gerceklesmekte, elektron tabancasi ve enerji analizori

dahil sistemin toplam enerji ¢oziiniirliigiinii vermektedir (Sekil 3.14).
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Sekil 3.14 Her iki analizérde alinan elastik pikler.

Inelastik uyarilma olayinda ise, gelen elektron enerjisinin bir kismini transfer ederek
argon atomunun uyarilmasina, elde edilen inelastik enerji spektrumunda ise, elektronik

enerji seviyelerinin ayirt edilebilmesine olanak tanimaktadir (Sekil 3.15).
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Sekil 3.15 Argon inelastik sagilma spektrumu ve ayirt edilen elektronik uyarilma seviyeleri.

Tekli iyonlagsma olay1 i¢cin TDCS 6l¢iimleri ise, iki elektronun ayni anda tespit edilmesi
ve istatistiksel olarak analiz edilmesi ile yapilmaktadir. TDCS Olctimlerinde
elektronlardan birinin enerji taramasi yapilarak hedefin baglanma enerjisi (binding
energy) spektrumu alinir. Sacilan elektron analizoriiniin E54 lens voltaji 0,5 V
araliklarla taranarak enerjide 40.000 saniye siire ile cakisma spektrumu alinmis, elde
edilen spektrumun istatiksel analzi ile {i¢lii diferansiyel tesir kesiti hesaplanmistir (Sekil

3.16).

150
Model Gaussian @ TDCS
XC 15,74347 + 0,01379 Gaussian fit

Tlw 0,92204 + 0,03657

100
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50 4
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Baglanma enerjisi (eV)

Sekil 3.16 Argonun baglanma enerjisi spektrumu.

250 eV gelen elektron enerjisi ile alinan BE spektrumunda argon atomunun en dis
orbitali i¢in baglanma enerjisi 15,745 eV olarak dl¢iilmiistiir. Argon icin bu deger 15,76
eV oldugu i¢in sistemdeki enerji kaymasmin 0,015 eV gibi kii¢iik bir deger oldugu
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goriilmiistiir. Baglanma enerjisi spektrumundan okunan sistemin ¢akisma enerji
coziiniirligi ise 0,92 eV’tur ve molekiillerde goriilen birbirine yakin enerji seviyeli
orbitallerden kaynaklanan iyonlagsma olaylarin1 aymt etmek igin yeterlidir. Bu
cOziintirliik degeri, SF¢ molekiilii i¢in alinan TDCS 6l¢iimleri i¢in uygulanan ayristirma
prosediirii isleminde, sistemin ¢akisma enerji ¢oziiniirliigli i¢in referans deger olarak
kullanilacaktir. Argon ile yapilan bu test dlclimleri, deney diizeneginin gilivenilirligini,

stabilitesini ve ilerleyen asamalara ge¢gmek i¢in yeterli oldugunu gdstermektedir.
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4. BULGULAR

Deney diizeneginin optimize edilmesi ve izlenen metodolojinin gegerliliginin sinanmast
icin yapilan test Olmiimlerinin ardindan, bu tez calismasmin konusu olan kiikiirt
hekzafloriir (SF¢) molekiiliiniin elektron ile ¢arpigsmasi sonucu iyonlasma olayi i¢in ikili

ve li¢lii diferansiyel tesir kesiti 6l¢timleri gergeklestirilmistir.

4.1 SF¢ Molekiiliiniin ikili Diferansiyel Tesir Kesiti Olgﬁmleri

Ikili diferansiyel tesir kesiti, carpismadan cikan elektronlarin kiiciik bir dQ kat1 ac1 ve
dE enerji araliginda bulunma olasiligmin bir 6l¢iistidiir. DDCS 6l¢iimleri i¢in ¢arpigsma
sonucu agiga cikan elektronlardan bir tanesi dedekte edilmektedir. Bunun i¢in; enerji
analizorii belirli bir acida tutularak, sadece istenen enerjideki elektronlarin dedektore
ulasarak sayilacagi sekilde ayarlanir. Bagka bir deyisle, elektron enerji analizorii belirli
bir dQ kati1 agida ve dE enerjisini Olgecek sekilde sabit tutulup elektron sayimi

yapilmaktadir.

SFe molekiiliiniin iyonlasma dinamiklerini incelemek i¢in ikili diferansiyel tesir kesiti
(DDCS) olgtimleri gergeklestirilmistir. Bu oOl¢timler, 50-350 eV araliginda gelen
elektronlar ile hedef molekiiliin carpismasi sonucunda ortaya ¢ikan elektronlardan biri
elektron enerji analizorii ile dedekte edilmek suretiyle farkli agilarda Ol¢iim alinarak
gerceklestirilmistir. Bu Olglimler deneysel olarak erisilebilir acisal dagilim igin
tekrarlanmistir. Dedekte edilen elektronun sagilan mi yoksa kopan mi oldugu ayirt
edilemediginden, elde edilen tesir kestinin enerji ve agisal dagilimi, iyonlagma olayinda

hangi etkilerin rol aldig1 hakkinda bilgi vermektedir.

DDCS o6l¢timlerinde, dedekte edilen elektronlarin agisal dagilimi 6lgiilmektedir. Agisal
dagilimin, gelen elektron dogrultusuna gore simetrisi, piklerin sekil ve konumlari
arasindaki iligkiler analiz edilmektedir. Tesir kesitlerindeki yapisal degisiklikler
incelendiginden, dlgiimler her bir set i¢in maksimum degere gore normalize edilmistir.
Degisimin daha diizgiin bir sekilde gozlemlenmesi i¢in veri noktalar1 B-Spline

interpolasyonu kullanilarak birlestirilmistir.
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Bu ¢alismayla karsilastirilabilecek tek literatiir ¢alismasi; al-Nasir vd. (1996) tarafindan
gerceklestirilen calismanin ek bir sonucu olarak sadece 100 ve 200 eV gelen elektron
enerjilerinde, yalnizca 30 ve 100 eV enerjili elektronlarm dl¢iilmesidir. Eq=100 eV
gelen elektron enerjisinde dedekte edilen elektron enerjileri 25 eV ve 30 eV
degerlerinde veri mevcuttur. Eg=200 eV gelen elektron enerjisinde ise, her iki ¢alismada
da 100 eV enerjili elektronlara iliskin DDCS spektrumlar1 karsilastirilmistir. Agisal
kayma dikkate alinmadan, dedekte edilen elektronun enerjisi ile tesir kesitlerinin
degisimi karsilastirildiginda, yapisal olarak iyi bir uyum oldugu goriilmektedir (Sekil

4.1). Bu sonug, deney diizeneginin ve kullanilan metodolojinin gegerliligini

gostermektedir.
200
] —e— Bu calisma
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Sekil 4.1 Deneysel DDCS o6l¢iimlerinin literatiirdeki ¢alisma ile a) E,~100eV b) E=200 eV
gelen elektron enerjileri i¢in karsilagtirmast

Gelen elektron enerjisi Eg=50 eV iken, farkli enerjilerdeki elektronlarin 6l¢iimii ile elde
edilen DDCS sonuglar1 Sekil 4.2°de verilmistir. Sacilma agis1 arttikga, DDCS
degerlerinde genel bir azalma egilimi gézlenmektedir. Bu egilim, daha biiylik agilarda
elektron tespit olasiliginin azaldigin1 gostermektedir. Bu davranis, gelen elektronlar ile
SFe molekiilleri arasindaki etkilesimin azalmasi sonucunda, iyonlagsma olaylarinin daha
az olas1 hale gelmesiyle agiklanabilir. Ilaveten bu sonug, sagilma siirecinin bu bolgede
baskin oldugunu isaret etmektedir. Bununla birlikte, 10 eV enerjili elektronlar i¢cin bir
istisna gozlenmistir, burada 80° sacilma agisinda bir minimum goriilmiistiir. Bu
minimum, yavas elektronlar i¢in daha uzun etkilesim siiresiyle olusan ¢arpigsma sonrasi

etkilesme (Post-collision Interaction ; PCI) sonucu olarak yorumlanabilir.
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Sekil 4.2 E;=50 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin dl¢iimii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

Gelen elektronun Ey=100 eV olmasi durumunda ise daha yiiksek enerjilerde DDCS’nin
acisal degisimi yine lssel olarak azalirken, diisiik enerjiler (10 ve 15 eV) i¢in 100°
sacilma acis1 civarinda pik olusumlar: gézlenmistir (Sekil 4.3). Gozlenen bu pikler, s6z

konusu bolgelerde iyonlagsma olaymin daha baskin olduguna isaret etmektedir.

3 E =100eV
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Sekil 4.3 Eq=100 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin Sl¢limii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

Eo=150 eV'de elde edilen DDCS sonuglari, sacilan ve iyonlasan elektronlarmn ayirt
edilemezligini orneklemektedir (Sekil 4.4). Burada diisiik enerjili elektronlar artan
sacilma acilartyla farkli davraniglar gosterirken, yiiksek enerjili elektronlar sacilma
davranis1 sergiler. Ozellikle yiiksek acilarda dedekte edilen diisiik enerjili elektronlarin,

carpisma olaymdan sonra iyonla daha uzun siiren etkilesmeleri sonucu, daha karmasik

davranislar sergiledigi goriilmektedir.
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Sekil 4.4 E;=150 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin dl¢limii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

Gelen elektron enerjisinin yiiksek oldugu 200 eV durumda ise, DDCS’nin agisal
dagiliminda diizgiin iissel bir azalma egilimi goriilmektedir (Sekil 4.5). Bu goézlem,
elektron sagilma olasiliginin daha yiiksek oldugunu dogrulamaktadir. Sadece diisiik
enerjilerde algilanan elektronlarin, iyonlasma olay1 sonucu olustugunu gdésteren, PCI

etkilerinin yogun oldugu anlasilan yapisal diizensizlikler mevcuttur.
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Sekil 4.5 E=200 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin Sl¢limii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

Daha yiiksek enerjili elektronlarin SF¢ molekiilii ile carpigmasi sonucu elde edilen
DDCS spektrumlar1 250 eV i¢in Sekil 4.6’da ve 300 eV icin Sekil 4.7°de verilmistir.
250 ve 300 eV gelen elektron enerjileri icin DDCS’nin acgisal dagilimlari benzer
yapidadir. DDCS yapisinin dedekte edilen elektronun enerjisine bagimliligi aciktir.

Diisiik enerjilerde tespit edilen elektronlarin dagiliminda aci ile orantili bir artis
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gozlenmistir. Bu sonu¢ da bu bolgedeki elektronlarin iyonlasan elektron olma
thtimalinin baskin olduguna isaret etmektedir. Yiiksek enerjilerde ise sa¢ilma olay1 daha

olas1 goriinmektedir.
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Sekil 4.6 E;=250 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin Sl¢limii ile elde edilen
DDCS sonuglari.
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Sekil 4.7 E¢=300 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin 6l¢iimii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

Bu c¢alisma kapsaminda ¢alisilan en yiiksek Eq degeri olan 350 eV icin elde edilen
DDCS’nin grafigi Sekil 4.8’de verilmistir. Yiiksek enerjili carpismanin etkileri burada
daha net gozlemlenmistir. DDCS’nin yapisi, dedekte edilen elektron enerjisinin
degisimi ile daha net ayrismistir. Yiiksek enerjilerde diizglin iissel bir dagilim
goriiliirken, daha diisiik enerjili elektronlarin tesir kesitleri maksimum ve minimumlar
sergilemektedir. E=75 eV enerjisinde 50° sagilma agisinda bir maksimum varken, 10 ve

15 eV elektron enerjilerinde ise sirasiyla 90-100° sacilma agilarinda minimumlar
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goriilmiistiir.
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Sekil 4.8 E;=350 eV iken farkli enerjilerde dedekte edilen elektronlarin 6l¢iimii ile elde edilen
DDCS sonuglari.

4.2 SF¢ Molekiiliiniin I"Jg:lii Diferansiyel Tesir Kesiti Olg:iimleri

Bir 6nceki boliimde sunulan DDCS 6lgiimleri i¢in carpisma sonucu agiga c¢ikan
elektronlardan yalnizca bir tanesini dedekte etmek yeterli olmaktadir. Ancak; elektron
etkisi ile tekli iyonlagsma olayini kinematik olarak tam izah edebilmek icin gelen, sagilan
ve koparilan elektronlarin tamammin momentumlarmin bilinmesi gerekmektedir.
Carpisma Oncesinde gelen elektronun dogrultu (o) ve enerjisi (E¢), dolayisiyla
momentumu bilinmektedir. Carpismadan sonra ortaya ¢ikan sagilan ve koparilan
elektronlarmm da enerjileri (E,, Ep) ve kati agilar1 (Q,, €) belirlenmelidir. Bu dort
parametreden iigii sabit tutularak kalan digerinin taranmasi ile iiglii diferansiyel tesir
kesiti deneysel olarak elde edilmektedir. Dedekte edilen sagilan ve koparilan
elektronlarmm ayni iyonlasma olayinda ortaya cikan elektron cifti olduklar1 ise 3.
Boliimde aciklanan (e,2e) cakisma istatistigi ile belirlenmektedir. TDCS’nin agisal
dagilim spektrumu elde edilirken; sacilan elektron belirlenmis sabit bir enerji ve kati
acida (dE,, dQ,) dedekte edilirken, koparilan elektronun yalnizca enerjisi sabit
belirlenmekte (dEp) ve kati agisna (€),) gore spektrum taranmaktadir. TDCS’nin
enerjiye gore spektrumunu elde etmek i¢in ise; koparilan elektronun enerji ve kati agisi
(dEs, dQy) kiiciik sabit araliklarda dedekte edilirken, sagilan elektronun dedekte edildigi
kat1 ac1 (d€2,) sabit tutularak enerjisine (E,) gore tarama yapilmaktadir (Denklem 4.1).

Bu yontemle elde edilen spektrum, cakisma tesir kesitine farkli enerjilerdeki
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orbitallerden gelen katkilarin dagilimini gosterdigi i¢in baglanma enerjisi spektrumu

olarak bilinmektedir.

3
%7 (4.1)
dEbd.Qad.Qb

Bu tez calismasinin konusu olan SF¢ molekiiliiniin baglanma enerji spektrumu (e,2e)
cakisma teknigi kullanilarak Slgiilmiistiir (Sekil 4.9). Bu spektrum; gelen ve koparilan
elektron enerjileri swrasiyla 250 eV ve 50 eV olarak sabitlenirken, sacilan elektron
enerjisi 14,75-21,25 eV enerji araliginda taranarak elde edilmistir. Sagilan ve koparilan
elektronlar i¢cin dedekte edilen agilar sirasiyla -10° ve 60° olarak se¢ilmistir. Her bir veri
noktast i¢in cakigsma spektrumu alinarak tesir kesiti degerleri hesaplanmistir. Bu
Olciimler sirasinda alinan 6rnek bir ¢cakisma spektrumu Sekil 4.10°da gosterilmektedir.

Buradan ¢akisma spektrometresinin zaman ¢dziiniirliigii ~8 ns olarak dl¢iilmektedir.
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Sekil 4.9 SF¢ molekiiliiniin baglanma enerjisi spektrumu.
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Elde edilen baglanma enerjisi spektrumu, SFs molekiiliiniin dis valans bdlgesindeki bes
molekiiler orbitalin enerji seviyelerini kapsamaktadir. Bu orbitallerden 5t;, ve 1ty
orbitalleri ¢ok yakin enerjide, neredeyse dejenere durumdadirlar. Deneysel 6lgiim
yapilan elektron spektrometresinin baglanma enerjisi ¢oziiniirliigii (0,92 eV) ile bu iki

orbitali birbirinden ayirt etmesi beklenmemistir.

Sekil 4.10 (e,2¢) 6lgtimleri sirasinda alinan ¢akisma piki.

Molekiiler orbitallerden kaynaklanan her pikin bi¢cimi Gauss fonksiyonu yapisindadir.
Baglanma enerji spektrumunun tamami ise, bu Gauss piklerinin birlesimi olarak ele
almabilir. Ayristirma (deconvolution) olarak bilinen bu yOntem uyarinca, Gauss
piklerinin genislikleri, fotoelektron spektroskopisi (PES) verilerinden elde edilen dogal
pik genislikleri ve deney diizeneginin enerji ¢ozliniirliigii degerleri ile belirlenmektedir.
Ancak, SF¢ molekiiliiniin PES calismalarindan oOlgiilen orbital genislikleri, deney
sisteminin baglanma enerjisi ¢oziiniirliigiinden ¢ok daha kiigiik oldugu i¢in, molekiiler
orbitalin dogal genislikleri ithmal edilmistir. Bu ¢alisma bolgesindeki her bir pik icin
geniglik parametresi, test Ol¢iimlerinden elde edilen spektrometrenin baglanma enerjisi
¢coOziiniirligi olan 0,92 eV olarak sabitlendigi Gauss fonksiyonlarmnin toplam ile fit

edilmistir.

Yapilan 6l¢ctim ve uygulanan ayristirma yonteminin sonucunda, deneysel olarak 3 pik
bolgesi agik olarak gozlenmistir. SFs molekiiliiniin en yiliksek dolu molekiiler orbitali
(HOMO; Highest Occupied Molecular Orbital) olan 1t;g’nin enerji seviyesi 15,7 eV
olarak 6l¢iilmiis ve en yiiksek tesir kesiti burada gézlenmistir. Ustiiste kabul edilen 5t

ve l1ty, orbitalleri i¢in gozlenen pikin enerjisi 17,2 eV Olcililmiis, tesir kesiti
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biliytikligiiniin ise fit edilen Gauss piklerinin katkisindan daha biiyliik oldugu
goriilmiistiir. Deneysel olarak bir pik gézlenmesi sonucu ayristirma isleminde de tek pik
kabul edilen bu bolgenin, aslinda iki orbitalden gelen katki sonucu daha biiyiik tesir
kesitine sahip olmasi ile agiklanabilen bir durumdur. Ancak, bu orbitaller i¢in dl¢iilen
tesir kesitinin, literatiirdeki EMS calismalariyla kiyaslandiginda daha diisiik oldugu
gorililmiistiir. 3e, orbitali i¢in 18,5 eV enerji degerinde pik gozlenmistir. Literatiirde 19,8
eV’de gozlenen 1t,, orbitali piki ise bu ¢alismada ayirt edilememistir. Deneysel olarak
elde edilen spektrumun 18 ve 20 eV arasinda, 3e, piki ile birlesmis bir orbital
bolgesinden s6z edilebilir. Genel olarak, molekiiler orbitaller i¢in baglanma enerjileri

icin literatiir ile uyumlu sonuglar bulunmustur (Weigold vd. 1991, Watanabe vd. 2016).

Bu calisma kapsaminda ayrica, SF¢ molekiiliiniin 1t;, orbitalinden tekli iyonlasma olay1
icin es-diizlemsel asimetrik kinematikte TDCS Olglimleri yapilarak acisal dagilimi
belirlenmistir. Gelen elektronun enerjisi Eq=250 eV, koparilan elektronun enerjisi ise
Exop=50 eV olarak alinmistir. Sagilan elektronun acist 10° olarak sabit tutulup, koparilan
elektronun agis1 45°-280° araliginda taranarak agiya bagimli TDCS spektrumu elde
edilmistir (Sekil 4.11).
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Sekil 4.11 SF¢ molekiiliiniin 1t,, orbitalinden tekli iyonlasma olay1 i¢in es-diizlemsel asimetrik
kinematikte alinmig TDCS 6l¢timii.
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Yapilan 6l¢iim sonucunda, TDCS spektrumunda ikili (binary) ve geri tepme (recoil)
bolgeleri ayirt edilmistir. Binary bolgede tek bir pik gézlenmis ve buradaki tesir kesiti
biiytikligliniin recoil bolgeye kiyasla daha biiyiik oldugu goriilmiistiir. Recoil bolgede,

deneysel olarak ulasilabilir agisal konumlarda ag1 ile artan bir tesir kesiti s6z konusudur.
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5. TARTISMA ve SONUC

Elektron carpigsma deneyleri, atom ve molekiillerde meydana gelen iyonlagma siirecleri
hakkinda 6nemli bilgiler sunmaktadir. Atomik ve molekiiler yapilar1 anlamak, enerji
seviyelerini belirlemek ve yiikli parcaciklarla etkilesme siireclerini incelemek i¢in tesir
kesiti Olctimleri kullanilmaktadir. Bu ¢alisma kapsaminda elde edilen bulgularin, hedef
molekiil olan SF¢’nin temel iyonlasma siire¢lerinin anlasilmasina, elektron-molekiil
etkilesimlerinin modellenmesine ve bu modelleri kullanan plazma fizigi, gaz desarjlar1
ve ¢evre arastirmalart gibi alanlardaki etkilerini anlama konusunda katki saglamasi

beklenmektedir.

Bu tez c¢alismasinda, SF6 molekiiliiniin elektron etkisi ile iyonlasma olaynin
anlasilmasina olanak saglayan ikili ve tiglii diferansiyel tesir kesiti 6l¢timleri yapilmastir.
Yapilan DDCS o6l¢timlerinde, tesir kesitinin agisal dagilimi ve bu dagilimin yapisi
incelenmis, farkli gelen elektron enerjisi (Eo) i¢in alman spektrumlarda benzer yapilar,
farkli enerji ve agisal konumlarda gozlenmistir. Her spektrumda, dedekte edilen
enerjinin yiiksek oldugu bdlgelerde aciya bagimhi diizgiin azalan bir dagilim
goriilmektedir. Daha diistik enerjilerde (Eget < Eo/5) ise, 80°-120° sagilma acgilarinda pik
olusumlar1 gdzlenmektedir. Literatiirde ileri-geri sagilma asimetrisi (forward-backward
asymmetry) olarak bilinen bu durum, ileri yonde (gelen elektron dogrultusuna gore
kii¢iik acilarda) sa¢ilmalarin ikili (binary) ¢arpismalar sonucu olustugunu, 80°-120° gibi
daha biiyiik agilarda sagilmalarin ise ¢arpisma etkisiyle koparilan elektronun 6nce iyon
ile etkilestikten sonra daha biiyiik agilara geri sagildigini ifade etmektedir (Fainstein vd.
1996, Chowdhury vd. 2020). Deneysel olarak da gozlenen bu durum, pik olusmayan
enerji ve acilarda dedekte edilen elektronun ikili (binary) ¢arpisma sonucu olustugunu,
dolayisiyla sacilan elektron olma olasiliginin daha yiiksek oldugunu gostermektedir. Bu
dagilimin gozlendigi kinematiklerde alinacak TDCS olglimlerinde, disiik acilarda
dedekte edilen elektronlarin sacilan elektron olarak kabul edilmesini gecerli kilmasi
bakimimdan da onemli bir sonuctur. Acisal dagilimlarinda pik gdzlenen, daha diisiik
enerjili durumlar ise koparilan elektronun iyonla yaptigi karmasik etkilesmeler sonucu
olugmaktadir. Bu dagilimlarin modellenmesinin, elektron-molekiil etkilesim teorilerinin

sinanmast agisindan zorlu birer test olacagi ve elektron carpigsma literatiiriinde ilk olan
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bu deneysel verilerin teorik modellerinin gelisimine Onemli bir katki yapacagi

diistiniilmektedir.

Bu ¢alismanin diger bir kismimi olusturan TDCS 6l¢iimlerinde, SF¢ molekiiliiniin en dis
4 orbitalini kapsayan enerji bolgesinde baglanma enerji (BE) spektrumu almmustir. Elde
edilen spektrumdan, ayristirma prosediirii yardimiyla pik merkezleri Olgiilmiistiir.
Baglanma enerjilerinin literatiir ile karsilastirmasi Cizelge 5.1°de verilmistir. Cizelgede,
her bir orbitalin bu ¢aliymada 6lciilen baglanma enerjisi ile literatiirdeki EMS (Elektron
Momentum Spektroskopisi) ve PES (Fotoelektron Spektroskopisi) dlgiimlerinden elde
edilen baglanma enerjileri gosterilmektedir. Bu ¢alismada olciilen BE enerji degerleri
genel olarak literatiir ile uyumludur. Ancak, literatiirdeki ¢aligmalar biiyiik cogunlukla
gelen elektron enerjisinin 1000 eV’den biiylikk oldugu EMS calismalaridir. EMS
calismalar1 ise, dogasi geregi yalnizca ikili (binary) carpismalar sonucu olusan
iyonlagmalar1 6lgmektedir ve koparilan elektronun molekiiler iyonla etkilesimini veya
diger orbitallerden gelen katkiy1 gozlemleyememektedir. Orta enerjilerde bu tip
etkilesmelerin de katkisinin oldugu bir calismaya literatiirde rastlanmamustir.
Literatiirdeki bu calismalara gore ise, orbital piklerinin biiyiikliiklerinin farkli oldugu
gozlenmistir. Bunun nedeninin, orta enerjilerde hem ortital yapisiin hem de ¢arpigsma
dinamiginin etkin oldugu, carpisma sonrast olusan 3 yiiklii parcacigm birbiri ile
etkilesmesi olarak tanimlanan carpisma sonrasi etkilesmelerin (PCI; Post-Collision

Interaction) tesir kesitlerini etkiledigi degerlendirilmektedir.

Cizelge 5.1 SF¢ molekiiler orbitalleri i¢in baglanma enerjilerinin 6l¢iim sonuglari ve literatiir ile
kargilastirilmasi. PES Bieri vd. 1982, EMS-1 Weigold vd. 1991, EMS-2 Watanabe
vd. 2016, OGVF (outer valence Green's function) teorik hesab1 Holland vd. 1995.

MO | Bucalisma | PES (eV) EMS-1 EMS-2 (eV) OVGEF (eV)
(eV)

1tlg 15,7 15,7 15,7 15,7 16,02

S5tlu 17,2 17,0 17,0 17,0 17,26

1€2u 17,2 17,0 17,0 17,0 17,34

3eg 18,5 18,6 18,6 18,6 18,40

1t2g - 19,8 19,8 19,8 20,14

Enerjiye bagimli baglanma enerjisi 6l¢limiiniin yaninda, agiya bagimli TDCS 6l¢timleri
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de gergeklestirilmistir. Alman TDCS spektrumunda s-tipi bir orbital i¢in beklendigi gibi
binary bolgede tek bir pik gozlenmistir. Recoil bolgede ise, daha diisiik biiyiiklikte ve
actya bagimli artan bir yap1 goriilmiistiir. Elde edilen yapiya bakarak recoil bolgedeki
pikin, deneysel olarak gozlem bolgesinin daha otesindeki biiylik agilarda olustugu
yorumlanabilir. Binary-recoil piklerin oran1 ve recoil pikin yapist goéz Oniine
alimdiginda, bu kinematikte dlcililen iyonlagsma olayinda carpigsma sonrasi etkilesimlerin

de etkin oldugu degerlendirilmektedir.

Genel olarak, deneysel olarak 6lciilen baglanma enerjisi ve TDCS spektrumlarindan
elde edilen molekiiler orbitallere iliskin spektrum yapilar1 ve pik biiyiikliikleri, orta
enerjili elektronlar ile SF¢ molekiiliiniin carpigsmasi sonucu olusan etkilesmelerde tesir
kesiti biiyiikliigiinii etkileyen, farkl fiziksel siireclerden kaynaklanan etkilerin birbirinin
genligini azaltici/artirict yonde girisim etkisi olusturmasi gibi daha karmasik siire¢lerin

baskin olarak rol aldigina isaret etmektedir.
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