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1. Onséz

Bu projenin desteklendigi 1 eylil 1993 tarihinden bitisg
tarihi olan 31 Ocak 1995 tarihine kadar gecen siirede proije
kKapsaminda Once, atomik fotoiyonlagma problemlerinin c¢&ziimiinde
bagari ile uygulanan c¢ok cisim kurami gergevesinde gelistirilmis,
¢ok kuplajli denklemler ydntemini, esas kuantum sayilari ayni olan
rezonans gegiglerini tek halli kanalmig gibi isleme sokabilecek
hale getirdik. Bunu yapmadaki gayemiz taban halinde bulunan ayni
kuantum sayili dolu bir kabuktan kismi iggal edilmig agik bir
kabuga olabilecek kuvvetli rezonans gegiglerinin diger tiim bagl:
ve siirekli rezonans veya rezonans olmayan gecislerle sonsuz

mertebeden etkilesmesine imkan tanimak ve Dbdylece bilyiik

hassasiyetlerle tesir kesitleri iizerindeki etkilerini tesbit
etmektir. Neticelerden de goriilecegi gibi bunda da oldukcga
bagarili olduk. Cok kuplajli denklemlerin geligtirilmig geklinin
C ve Fortran dilleri ve AIX UNIX igletim sisteminin Szelliklerinin
entegrasyonu geklinde programlanmasi hayli vaktimizi aldi. Mevcut
bilgisayar kapasitemizden optimum fayda temin edebilmek igin
programlarimizin kodlanmasinda vektdr operasyon kurallarina azami
derecede sadik kaldik.

Yine bu donemde proje kapsaminda vapilan bir diger ©&nemli
husus da TUBITAK tarafindan projede kullandigimiz IBM
RISC-6000/Model 520 bilgisayarin hard disk kapasitesinin 670
Mb’tan 1Gb ve RAM bellek kapasitesininde 16 Mb'tan 32 Mb’'ta
¢ikarilmasidir. Bu destek sacndium gibi oldukga karmasik bir
yapiya sahip bir atomun fotoiyonlasma tesir kesidinin hesabini
mimkiin kilmigtair.

Proje sonuglarimizin iki makale olarak yayinlanmasi igin
Galismalarimiz yodun bir gekilde devam etmektedir. Birinci
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kisimda scandium atomunun 3p - > 3d rezonans gecis genliginin
farkl: kanallar arasindaki paylasimi ile ilgili bilgiler, bu
rezonaslarin tesir kesitlerindeki vyerleri ve diger profil
O6zellikleri hakkinda elde ettigimiz bilgiler iceren bir makale
hazirlanmig ve 24 Mayis 19995 tarihinde “Europhysics letters®
dergisine vayinlanmak lzere sunulmustur. Bu makale
"Photoionization of Atomic Scandium in the 3p -> 3d Resonance

Region" bagligini tasimaktadir.

Agagida detaylari hakkinda bilgi sundugum ikinci makalemizin
hazirligi devam etmektedir. Bu makalede scandium atomunun 3p, 3d
ve 4s alt kabuklarindan kaynaklanan tiim kismi ve toplam
fotoiyonlasma tesir kesitleri hakkinda elde ettigimiz bilgiler
sunulmaktadir. Yine bu makalede, tesir kesit hesaplarinda da
kullandigimiz tiim egik ve uyarma enerjilerinin elde edilig
yontemleri ve degerleri ile ilgili bilgiler sunulmaktadir.
Makalenin yazimi biter bitmez Phys. Rev. A’ ya yayinlanmak iizere

gonderilecektir.




2. 0z:

TUBITAK  tarafindan desteklenen TBAG-1188 no’lu proije
kapsaminda o&ncelikle cok cisim tedirgl kurami ¢ercevesinde ¢ok
kuplajli denklemler y&ntemi, taban seviyesinde tam ve kismi isgal
edilmig esas kuantum sayilar: ayni olan kabuklar arasindaki
rezonans ge¢iglerini temsil eden bagl: halleri bagimsiz birer
kanalmis gibi igleme sokabilecek hale getirip gerekli bilgisayar
programlari vyazild:. Programlarin hazirlanmasinin ardindan cok
cisim kurami g¢ercevesinde ve LS kuplaj sistemine uygun olarak
scandium atomunun taban ve fotoiyonlagma kanallarini temsil eden
agisal ve radyal dalga fonksiyonlari hesap edildi. Bu dalga
fonksiyonlari kullanilarak ®nce taban korolasyonlari hesap edilip
en diglik mertebeli gecis genliklerinde gerekli diizeltmeler
yapildi. Son hal korolasyonlar:i ise tek tek grafik hesabi yerine
fotoiyonlagma kanallari arasinda olusturulan gok kuplajli K-matrix
tird denklemlerin ¢oziimiinden elde edildi. Scandium atomunun 3p,
3d ve 4s alt kabuklarindan kaynaklanan rezonaslarin profil
parametreleri de yine ¢ok kuplajli denklemlerin ¢Ozimiinden elde
edildi.

Scandium atomunun 3p, 3d, ve 4s alt kabuklaraindan
fotoiyonlagsan elektronlar atomu nihai simetrileri °’, °D ve ?F
olan toplam 32 kismi kanaldan uygun biri ile terk eder. Bu
kanallarin her biri ig¢in korolasyonlarin etkisi ile dizeltilmig
tesir kesitleri hesap edildi. Problemin karmagik ve meydan okuyan
karakteri olmasina karsin, raporumuzda uygun grafikler ile
sundugumuz neticelerimizin, mevcut deneysel sonuglar ile umut
verici uyum ig¢inde oldugunu tesbit ettik. Su ana kadar yaptigimiz
literatlr taramalarindan bu ¢alismanin Scandium atomunun 3p -> 3d
rezonas bdlgesindeki ilk kuramsal ¢aligma oldugu gorilmektedir.
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Abstract

We have first modified the existing coupled equations
programs, within the frame work of many-body perturbation theory,
to accommodate the resonance transitions between sub shells of the
same principal quantum number occupied fully or partially in the
ground state of the atom and treat them as independent bound
channels, as part of our project - 1188. We then calculated the
angular and radial wave functions for the photoionization channels
in LS coupling using the numerical techniques developed withiﬁ the
many-body perturbation theory. After correcting the lowest order
dipole transition matrix elements with respect to the ground-state
correlations we have formed a set of K-matrix like coupled
equations among the final state channels to account for the final
state correlations rather than including them diagram by diagram.
There are altogether 32 partial fotoionization channels available
for the 3p, 3d and 4s electrons in scandium with 2P, 2D, and °F
final simetries. All partial cross sections with the resonance
effects are then optained from the solutions of the coupled
equations as a function of the photon energy. The results
presented in various figures and in tables are foud to display
encourging similarities with experimental measurements in both
qualitatively and quantitativly for such a challinging and quite
complex problem. As far as we know up to the time of writing of
this report this is the only theoretical studies of the 3p -> 3d

resonace region of scandium atom.




3. PROJE ANA METNI

Bu projenin ana hedefi temel ve teknik &neme sahip ve oldukga
komplex bir problem olan 3d - metal atomlarinin tesir kesitlerinin
yliksek mertebeden duyarlikli hesaplarin vyapilabilmesine olanak
verecek ydntemler gelistirmek ve bir 3d - metal atomu olan
scandium ig¢in uygulamaktir. Bu gaye dogrultusunda vyapilip
bitirilen calismalar, asagida iki ana baglik altinda

anlatilmaktadair.

A: Cokkuplajli Denklemler yénteminin Gelistirilmesi ve

Bilisayar Programlarinin yazimi

Bugline kadar pozitif enerjili fotoiyonlasma son hal kanallari
arasinda kurulan ve taban korolasyonlarinin etkisini de igeren cok
Kuplajli denklemlerin ¢&ziimiinden agik ve kapali kabuklu atomlarin
kismi tesir Kkesitler igin pek gok basaril:i sonug elde
edilmigtirr4. Biz bu galigmamizda Onceliklegok kuplajl:i
denklemler ydntemini gelistirerek, bu ydntemin fotoiyonlasma
olayinin sebep oldugu taban seviyesindeki tam dolu bir alt
kabuktan kismen dolu bir alt kabuda olan kuvvetli rezonans gegis
genliklerinin yiliksek duyarliklarla hesaplanmasini sagladik. Bundan
amacimiz bu tlr kuvvetli rezonans gegislerinin diger tiim bagli ve
slireklli gegis genlikleri ile sonsuz mertebeden etkilegmelerini
saglamak ve bdylece profillerini giivenilir bir sekilde tesbit
etmektir. Rezonaslarin profillerinin simetrileri, yiikseklik ve
geniligkleri hakkinda elde edilen glivenli bilgiler biyik

teknolojik ve temel &neme sahiptirlers’é




B. Acik Kabuklu Scandium Atomunun Fotoiyonlasma Toplam ve Kismi
Tesir Kesitleri
Son zamanlarda 3d - metal atomlarinin elektronik vapilarina

yonelik yodun ciemeyseﬂlﬁ’?’8 ve kuramsal® ' galismalar devam
etmektedir. Biz bu g¢aligmamizda bir 3d - metal atomu olan
scandiumun gimdiye kadar detayli teorik bir incelenmesi vapilimamis
olan 3p -> 3d rezonas bdlgesine adirlik verdik. Scandium atomunun
taban seviyesinde 3p tam dolu ve 3d ise tek elektron tarafindan
isgal edimis kismen dolu bir kabuktur. Dolayisi dipol etkilegmesi
sonucunda bir 3p elektronunun 3d kabudundaki bos orbitallerden
birine gegigi miimkiin olmaktadir. Bu geg¢gls scandium igin
enerjileri bir birinden farkli 9 bagl: uyarilmig kanalla
olmaktadir. Bu konfiglirasyonlarin tamami 4s ve 3d elektronlarinin
fotoiyonlagma kanallari bazilarida 3p fotoiyonlama kanallar ile
ile yozlasmis durumdadirlar. Dolayisi ile farkli fotoiyonlasma
kanallarina bozunabilen 3p - 3d geciglerinin titregim
seddetlerinin nasil dagildidinin bilinmesi elektronik yapinin
anlagilmasi bakimindan biiyik dnem arzetmektedir.
4. SONUCLAR

Sekil 1 de kismi tesir kesit genliklerinin sembolik
temsilcileri olan Brueckner-Goldstone grafikleriyﬁ gorilmektedir.
Grafik 1(a) tedirgisiz (unperturbed) dipol etkilegsmesini temsil
etmektedir. Literatiirde bu grafikten elde edilen tesir kesidi en
dligik mertebeli HF tesir kesidi olarak adlandirilmaktadir-’®.
Eger atomun elektromanyetik alanla etkilesmeden &nce ve sonraki
hal fonksiyonlari tam olarak elde edilebilseydi o =zaman grafik
1(a) kullanilarak elde edilen sonucglar yeterli olacakt:. Ancak

iki veya daha fazla elektronu olan atomlarin, ister serbest ister
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etki altinda olsunlar, mevcut bilgilerimiz ile hal fonksiyonlarini
analetik olarak Dbulmak mimkin degildir. Dolayisi ile ¢ok
elektronlu atomlar ile ilgili ©problemlerin c¢dziimiide tedirgi
yontemlerine Dbagvurmak problemin dodasindan kaynaklanan bir
gercektir. Biz hesaplamalarimiz ig¢in ¢ok cisim tedirgi y®ntemini
segtik. Grafik 1 bu y&ntem gergevesinde elde edilebilecek endiisiik
mertebeli gegis genlikleri ve bunlarin diizeltilmesinde kullanilan
1. ve 2. mertebedn korolasyon genliklerini gdstermektedir.
Scandium atomunun 3p63d482(2D) ile verilen taban halinde
iggal edilmis spin orbitaller i¢in  olsturulan agagidaki
Hartree-Fock denklemlerini taban toplam enerjisinin elektron spin
orbitallerinin radyal kisimlarinda meydana gelebilecek kiiciik
degismelere goére kararl: olmasi koguluna uygun varyasyon
hesaplarindan elde ettik. Scandiumun @m(?), @%(?), 429(?)’
(?), ww(?) ve @%(?) orbitalleri ig¢in elde edilen

0P e

Hartree-Fock denklemleri

(D + 23 -k +23° - k° + 63° - + 23° - + 63° -

r s 15 28 2s 2p 2p 3s 35 ap
1 0 1 2 0 0 _

3p "9 T 10 Kag T 4, is ) st = 8 5P (1)
(D +23° - K® +23° - k% +63° - k' +23° - K +63°

r 15 1s 2s 2s 2p 2p 3s 35 3p

1 0 1 2 0 0 _
B K3p *Jyq T 10 Kag t 29,5 ~ K s) Fog(l) = &,4P, (1)

0 1 .1 0 1 . o 2 .2 ) 0

(Dt 295 - 3 Ke T 205 " 3K+ 6J2p T3 2p 2p * 295

1 1 0 0 2 2 0 1 1 1 3 0
-_jKas+6J3p-K3p+§K3p+J3d~T§K3d+3—§K3d+2J4s
Loy (ry = P_(r

3 s 2p( ) gzp zp( )
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(D + 23°_ - K_ +23°_ - &_ +63° - k' _+23° -&_ + 63
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1 0 1 2 ) 0 _
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Bu denklemlerdeki Dr , J;Z ; K;g operatdrlerinin agik ifadele:r
agsagidadar.
2
D = _%.53____ 2, ueAl)
r ar? r op?
k
r
JX (ry = —= P (r'y P (r') dr’'| P._(r)
nt %is el nl i 18
>
o0
k
k I"<
Kn2@1s(r) = — Pnﬁ(r ) Pls(r ydr Png(r)
>
0
Yukaridaki denklemlerin Szuyumlu ¢ozlimleri taban

orbitallerinin Hartree-Fock baglanma enerjilerini de vermektedir.
Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin LS

kuplaj sisteminde dipol uyarilmalar:
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b ‘ 5 > 7
1s°25%2p°3s®3p°kc 3d 4s° 7P, %D, %F ],

1s® 2<7 2p° 3s5” 3p°ks 3d 4s° [°P,°D,°F 1,

24 2

° kp 4s® [“P,“D,°F ],

1s% 2s° 2p6 3s” 3p

2 2. 2.0 2

¢ [“P,“D,“F 1,

1s® 2s% 2p° 3s5® 3p° kf 4s

2., 2

° 2s° 2p° 3s® 3p° 3d 4s kp [°P,°D,%F ]

1s

uyarilmig konfiglirasyonlari olustururur. Bu konfigilirasyonla
pozitif enerjili olduklarinda fotoiyonlasma son hallerini temsil
ederler. Bu konfigurasyonlardaki uyarilmis elektronlarin spin
orbitallerini donmus cekirdek vaklagima gercevesinde

olusturdugumuz ve ag¢ik ifadeleri aggida verilen etkin - potansiyel

Hartree-Fock denklemlerinin c¢éziimlerinden elde ettik.

0 1 2 o 1 2 0 2 1 9 3 0
(D + 29,0 - 5 Ksg " 29,5 ~5Kg ~ 6J§p -5 sz ~ 35 sz+ 23 4
1 2 o] 1 .2 14 1 9 3 0 1 0 1 2
"5 K t SJSp 5 Jap T 15 sp ~ 35 K3p+ 3d " 10 Ksg T 33 Kid
(3p) (3p)
1 4 ) 1 2 _
T35 Ko Y s T 5 Kg) Prg (1) = gpgPrg (T)
(D + 23° - K"+ 23° - &® +63° - kY 423 _ g
r s 15 28 2s 2p 2p 38 38
(3p) (3p)
o o 1 2 0 1 -
* 5u3p 3 K3p "9 710 Kog Y 2us Kis) Prs (T ®ksftkrs (1)
0 1 3 0 1 .3 0 9 2 4 4
(D + 2J5 - 35 Ks * 295 — 7 Ks T Gdép - 35 Kap 21 Kap
(3d)
0 1 3 0 9 2 4 4 ) 1 .3
T2 - 7Kgt 6J33 - 35 K3p 21 K3p+ 29,57 7 Kig) Prr (1)
(3d)
= CxrPrr (1)
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~ 1 4 1 4
(D + 23°% - 2 k'_ + 23°% - z K'_ + 63° - g% - 2 k% 4+ 25°
1S 3 Tis 25 3 T2s 2p 2p 5 Tzp 38
1 o o 2 2 0 1 .1 (3 _ (32
-3 K v 69, - sap 5 sz T 2957 3 K Pkp (r) 8kppkp (r)
(D +23° - Lk +2° - Lk 16 -k - Zr o+ 23°
r i85 3 s 28 3 “zs 2p zp 5 "ep 38
1 1 o 0 2 .2 o) 1 1 3 3 )
3 3s+6J3p—K3p~§K3p+J3d—ﬁK3d“7_O-K3d+43
1 . (4s) (4s)
+.,__ o
3 K4s ) Pkp {(r) ekakp (r)

Yukaridaki denklemleri c¢&zerken, yoriinge agisal momentumlari
ayni olan uyarilmig orbitallerle taban orbitallerinin birbirlerine
dik olmasi

—_— RTHF + (1-P)Q(1-P)

3—16

ile tanimlanan uygun Q Silver Stone—Huzinaga1 operatdri ile

saglanmaktadir. Bu ifadedeki REHF ve RTHF operatOrleri sirasi ile
ayni agisal momentumlu taban ve uyarilmis Hartree-Fock
operatdrleridir.

Tdm hesaplarimiz scandium atomunun 3p, 3d ve 4s
elektronlarinin dipol uyarilmalarini temsil eden her bir yoriinge
agisal mamentumu 1ig¢in vyukarida =zikr edilen HF-denklemlerinin
gobzimlerinden elde ettigimiz 10 tane bagli 50 tane siirekli orbital
kullanilarak yapildi. Siirekli orbitaller atomdan kopan ve kinetik
enerjileri atom birim sisteminde (k2/2) ile verilen fotoelektron
spin orbitalleridir. Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s kabuklarindan
kaynaklanan tekelektron kismi fotoiyonlasma kanallari ve Dbu

kanallara ait egsik enerjileri Tablo I, II ve III de goOriilmektedir.

Egik enerjileri hem taban hemde iyonik haller ig¢in ayri ayri
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vapilan uygun c¢ok konfigiirasyonlu ve &z uyumlu hesaplardan elde
edildi. Atomun toplam taban enerjisi ve iyonik halleri igin c¢ok
konfigilirasyon etkilegmesi ydntemini kullandik. Bu yontemin o&ziini
LS simetrisi taban konfigiirasyonu ayni ve enerjileri taban
enerjisine yakin oldugunu disiindiigiimiz sonlu sayida bagl:
uyarilmig konfiglirasyonlarin taban konfigiirasyonuna eklenmesi
sonucu olugan g¢ok konfigiirasyonlu hale gbre toplam atomik
hamiltoniyenin beklenen degerinin minimum olmasinin istenmesi
teskil eder. Burada minimizasyon hem konfiglirasyonlardaki fadyal
orbitallerde olabilecek kiigiik deigigmelere gdre hemde karisim
katsayilarina gbre alinmaktadir. Scandium atomunun cok
konfiglirasyonlu taban halini olusturan konfiglirasyonlar

3p°3d4s?(%p), 3p°3d4p®(°D), 3p°3d4d®(°p), 3p°3d4£°(°p),

3p®3d5s°(°D), 3p°3d°(°Dy, 3p°3d%4s(°D), 3p°3d°4d (°D)y, den
ibarettir. Cok konfiglirasyon halinin en diisiik enerjisi atomun
taban toplam enerjisi olmaktadir ve minimizasyon sonucu elde
edilen bu deger Sc igin E.= -759.76499145 Au olarak

bulunmustur.

Scandium atomunu konu etmemizin en &nemli nedenlerinden biri
diger tim gegis metal atomlarinda oldugu gibi taban seviyesinde
esas kuantum sayilari ayni olan biri dolu digeri kismen isgal
edilmis kabuklarinin bulunmasidir. Bu tiir yapida olan atomlarain
tesir kesitlerinde dolu kabuktan kismen dolu kabuga olabilecek
gegiglerin son derece giigclii rezonans profilleri olmaktadir.
Scandium atomunda da bu tiir rezonanslar 3p -> 3d gegigleri sonucu

olugmaktadir. 3p elektronunun dipol etkilesmesi sonucunda 3d

2 2

altkabuguna gegmesi sonucu ortaya LS simetrileri °F, °P, °D olan

dokuz farkla uyarilmis konfiglirasyon ¢cikmaktadir. Bu
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konfiglirasyonlar sirasiyla sunlardir: 3p5&fﬂlG}4§%QF),

3p°3d°('D)4s?(%F), 3p°3d°(°F)4s%(°F), 3p°3d°(°F)4s°(°D),
3p°3d%('Dy4s?(“p), 3p°3d°(’p)4s®(°D) 3p°3d%('D)4s?(°p),
3p53d?(3P)452(2P), 3p53d2(18)4sz(2P). Taban seviyesinden bu

rezonans hallere gegls enerjilerini hesap etmek igin yine ¢ok
konfiglirasyonlu &zuyumlu hesap tekniklerinden yvararlandik. Bunun
igin Once her bir rezonans konfiglirasyonu ig¢in uygun sayida
uyarilmig konfigiirasyondan c¢ok konfigiirasyonlu hal olusturduk. Bu
gok konfigiirasyonlu hale gbdre toplam atomik hamiltoniyenin

beklenen degerinin minimum olmasini istedik.

Ayni LS simetrisine sahip olan 3p53d2ﬁG)452(%F),
3p°3d°('D)4s?(?F), ve 3p°3d°(°F) 4s°(°F), uyarilmis
konfiglirasyonlar: igin olusturdugumuz gok konfigilirasyonlu hal
3p°3d°4s®(°F), 3p°3d*(°F), 3p°3d%4s (°F), 3p°3d%4p?(%F),
3p53d24d?(2F), 3p53d2552(2F), 3p53d34d(2F) konfiglirasyonlarinin
bir lineer karigimidair. Bu halin toplam  enerjisinin
minimizasyonundan 3p53d2(%3)482(2F), 3p53d?(1D)482(2F) ve
3p53d26%W4SZ(ZF) rezonans halleri 1ig¢in elde ettigimiz toplam

enerjiler sirasiyla - 758.677719715 a.u, -758.627301818 a.u.ve -

758.348938148 a.u. dir. Benzer sekilde 3p°3d°(°F)4s%(°D),
3p53d?(3P)4sz(2D) ve 3p53d2(3P)482(2D) rezonans
konfiglirasyonlarinin toplam enerjilerini bulmak icin
olusturdugumuz ¢ok konfiglirasyonlu hal 3p53d2482(2D),
3p°3d°4p®(°D), 3p°3d°4d°(°D), 3p°3d°4£%(°p), 3p°4s4p?(°D),

3p54524df(2D) , 3p54524f‘:‘(gD) , 3p53d§(2D) , 3p53df4sl (°Dy,
3p53d?k%(2D) konfiglirasyonlarinin bir lineer karisimidar.

Yapilan &z uyumlu hesaplardan 3p53d?(3F)4sz(2D), 3p53d2(3P)482(2D)
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ve 3p5&5%3P)49%2D) rezonans halleri 1i¢in elde edilen toplam
enerjiler sirasiyla -758.231513847 a.u. -758.683271252 a.u ve
~-758.521475612 a.u dair.

Nihai LS simetrileri °p olan 3p§3d2(1D) 452(2}?) ;
3p?ﬁf(3P)4szﬁﬁw ve 3p53d268)4szﬁﬁw rezonans hallerinin toplam
enerjilerini hesap etmek ig¢in olusturdugumuz c¢ok konfigiirasyonlu
hal  3p°3d°('D)4s?(®p), 3p°3d°(°py4s®(®py  ve  3p°3d?('s)4s?(®p),
3p°3d* (°p)y, 3p°3d’4s (°p), 3p°3d°4p”(°P), 3p°3d°4d%(°p),
BpSBdZSSZ(ZP), 3p53d34d(2P) konfiglirasyonlarinin bir iineer
karigsimindan ibarettir. Bu ¢ok konfigurasyonlu halin toplam
enerjisinin minimizasyonundan 3p53d2(1D)4sg(ZP), 3p53d?(3P)4sz(2P)
ve 3p5&f%18)4§%2P) rezonans halleri ig¢in elde toplam enerjiler
sirasiyla -758.653295837 a.u, ~758.252455274 ve -758.483848673
a.u olarak bulundular. Tablo V  3p -> 3d gegisi sonucu olusan
rezonas konfiglirasyonlari ve bu rezonaslarin c¢ok konfigiirasyonlu
ve Ozuyumlu hesaplardan elde ettigimiz enerji pozisyonlarin:
gbstermektedir.

Fotoiyonizasyon egik enerjileri iyonik haller igin elde
edilen toplam enerjilerden taban toplam enerjisini c¢ikarilarak
hesap edildi. Literatiirde bu tiir hesaplar ASCF adi ile
bilinirler. Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin
atomdan kopmasi sonucu olusan iyonik haller 3p63d4s(1D),
3p°3d4s (D), 3p°4s®('s), 3p°3d4s®('P), 3p°3das?('D), 3p°3dasi(lF),
3p53d4sz(3P), 3p53d4sz(3D), 3ps3d4sz(3F) den  ibarettir. Bu
hallerin her biri igin wuygun ¢ok konfigiirasyonlu haller
olusturarak toplam enerjilerini bulduk. Ornegigin 3p64§%1S),
3p°4p°('s), 3p®4d®('s), 3pfaf?('s)y, 3p°5s%('s), 3p°3d%('s),

3p65p2fS), 3p65d208), 3p55f2fS) uyarilmis ve uyarilmamig iyonik

16




hallerin bir lineer karigimini kullanarak 3@645%18) ivonik
halinin toplam enerjisini -759.497120277 a.u. olarak bulduk.
Benzer gekilde 3p63d48(1D), 3p63d45(39) iyonik halleri ic¢in
olugsturdugmuz ¢ok konfigiirasyonlu hallerden sirasivlia
-759.520590334 a.u. ve -759.540465433 a.u. toplam enerjilerini
elde ettik. Diger taraftan bir 3p elektronunun atomdan kopmasi
3p°3d('P), 3p°3d('D), 3p°3d('F), 3p°3d(°®), 3p°3d(°D), 3p°3d(°F)
ile verilen 6 farkl iyonik halin olusmasina neden olur. Bu
iyonik hallerin toplam enerjilerini bulmak ig¢in 'gok
konfiglirasyonlu haller olustururken kullandigimiz ilave uyarilmali
iyonik thaller 3p°3d4p®, 3p°3d4d?, 3p°3d4af?, 3p53df4s, 3p53df4d,
3p53d§ d r. Yapilan 6z uyumlu hesaplardan 3p iyonik halleri igin

elde edilen toplam enerjiler sunlardir:

E (...3p°3d4s('P)= -757.935838261 a.u
E_(...3p°3d4s’('D)= -758.288057824 a.u
E_(...3p 3d4s’('F)= -758.281195194 a.u
E_(...3p°3d4s’(°F)= -758.376927354 a.u
E (...3p°3d4s’(’D)= -758.28816216 a.u
E (...3p 3d4s’(°P)= -758.427336283 a.u
Fotoiyonlagma kanallarindaki bagli tek elektron

orbitallerinin baglanma enerijileri uygun etkin potansiyel
Hartree-Fock denklemlerinin c¢&ziimlerinden elde edildiler. Bu
enerjiler Tablo IV de listelenmiglerdir.

Sekil 3, 4, 5, 6 ve 7 de Tablo 1 de gbériilen ve nihai LS
simetrileri “P olan Kkismi tesir kesitlerinin toplami dedisik
enerji araliklarinda ve farkli boyutlarda ¢izilmislerdir. Grafik

3 teki esgik enrjisinin hemen iistiindeki rezonaslar daha detayla

17




olarak grafik 4 ve 5 de veniden cizilmiglerdir. Problemin
karmasik olmasina karsin diiz cizgiler ile temsil ettigimiz dipol
uzunluk ayar sonuglar:i ile kesikli cizgilerin temsil ettigi dipol
hiz ayar sonuglarinin bir birine vakinligi hesaplarin kalitesi
hakkinda fikir vermektedir. Bu rezonaslardan 6.65 ev’a
yakisiyanlar 4s ->np rezonaslari 7.3 eV’a yvakinsayanlar ise 3d -»>
np rezonaslaridir. Sekil 3 de 30 eV ile 50 eV arasinda gorillen
rezonaslar ise 3p -> nd ve 3p -> ns rezonaslaridir. Sekil 6 daki
30 eV ve 34 eV civarindaki kuvvetli rezonaslar 3p ~> 3d
rezonaslaridir. Bu rezonaslara dikkat edilir ise 3p -> 3d gegis
glicinlin pekgok konfigurasyona hemen hemen egit dagildigi agikcga
gbrilir. Detaylari sekiller 7, 8 ve 9 da gOrilen rezonaslarin 3p
uyarilmasindan kaynaklanan diger nd ve ns rezonanslardir.
Sekiller kullanilarak bu rezonaslar kargilagtirildiklarinda 3p ->
ns rezonaslarinin 3p -> nd rezonaslarina daha dar ve dolayisi ile
uzun Omirli olduklari kolayca goériilebilir.

Sekiller 10, 11, 12, 13, 14 ve 15 Tablo 2 de gdriilen ve nihai
LS simetrileri °D olan kismi tesir kesitlerinin toplami ve bu
toplamin farkli enerji araliklarinda ve farkl: boyutlardaki
detaylari ¢izilmislerdir. Sekil 11’e bakilir ise sekil 4 de 3d -»
np rezonaslarinin bulundugu bdlgenin beklenildigi gibi her hangi
bir rezonas etkisi igermedigi gériiliir. Sekil 13 deki 29 eV ve 33
eV ve sgekil 14 de 38 eV «civarindaki kuvvetli rezonaslar
3p°3d4s®(°p) -> 3p°3d°(°F) 4s%(°D), 3p°3d°('D)4s%(°D),
3p5&fﬂ3P)4§%2D) bagli gecislerini temsil etmektedirler.

Sekiller 16, 17, 18, 19, 20 ve 21 Tablo 3 de gorilen ve nihai
LS simetrileri °F olan kismi tesir Kkesitlerinin toplamini ve bu

toplamin detaylarini gdstermektedir. Sekil 17’e bakilir ise sekil
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4 de gorilen 3d -> n rezonanslarinin P kanalindaki profil
Gzelliklerine benzer &zellikler ile ortaya ¢iktiklar:i gOrilir.
bulundugu b&lgenin beklenildigi gibi her hangi bir rezonas etkisi
icermedigi gérilir. Sekil 17 de 6.2 eV ile 6.6 eV arasinda
goriilen uzunluk ve genisglik bakimindan zayif pikler
3963d4s(1D)np(ZF) bagl: konfiglirasyonlarinin coulomb etkilegmesi
sonucu 4s elektronunun slirekli halini temsil eden
3p63d4s(3D)kp(2F) haline hizla bir sekilde bozunmalarindan
kaynaklanmaktadir. Bu rezonanslar daha ayrintili olarak §ekil i8
de yeniden g¢izilmiglerdir. Bu sekillerdeki Kkuvvetli rezonanslar

3p64sa(18)af(2F) bagli hallerinin 3p63d4s(3D(1D))kp(2F) slirekli

hallerine dejenerasyonundan kaynaklanmaktadir. Yaptigimiz
hesaplar hem 4s -> np hem de 3d ->nf rezonaslarinin q
18,23

parametrelerinin pozitif olduklarini gdstermektir ve bu durum
sekillerdeki rezonans profilleri tarafindan da teyit edilmektedir.
Fano g parametrelerinin pozitif olmasi rezonanslarin &nce
minimumdan geg¢ip daha sonra maksimum oluslarini gdsteren asimetrik
vapilary olmaktadir. Scandium atomunun °F toplam kismi tesir

kesitinde 3p alt kabugundan 3d alt kabuguna olan rezonans
ge¢islerini temsil eden pikler gekil 17 da sirasiyla 29.5 eV, 30.9
eV ve 38.5 eV enerjilerinde goériilmektedirler. Dikkat edilir ise
30.9 eV enerjili 3p53d2(%))452 (ZF) rezonansi window profiline
sahiptir. Diger taraftan 38.5 eV daki 3p53dzfﬁw4sa (ZF) rezonasi
da diger 3p -> nd (ns) rezonanslari ile yogun bir etkilesme
igindedir. Sekil 20 °F kanalindaki 3p -> 3d rezonanslarinin en

°F

distik enerjili iki ogesini ayrintili olarak gdstermektedir.
kanallarinin kismi tesir kesitlerinin toplaminin 3p elektronunun

esik enerjileri civarindaki durumu gekil 21 de ayrintili olarak
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cizilmistir. Bu sekildeki rezonaslar 3p ->nd (ns) uyarilmalarina
aittirler. Burada dikkat ceken husus nd ve ns rezonanslarin’ain g
parametrelerinin farkli igaretlerde olmalaridir. g parametresi 3p
-> nd rezonanslari i¢in pozitif 3p -> ns rezonaslar igin ise

negatiftirler.

4. soNuc

Scandium atomunun fotoiyonlasma problemi oldukca kompleks bir
problemdir. Bu problem lizerinde c¢ok az miktarda teorik gallémanln
varligida bunu ‘i§aret etmektedir. Gok cisim tedirgi ve etkin
potansiyel yaklasimlari cercevesinde hem dipol uzunluk hemde dipol
hiz ayar hesaplarinin kalitatif ve kantitatif bakimindan birbiri
ile ve deneysel sonuglar ile uyumlu sonu¢lar vermesi scandium
probleminden daha zor olan dijer 3d - metal atomlarinin
fotoiyonlagma problemlerinin ylksek duyarliliklarla
Gozlilebilmelerine zemin hazirlamistir. Ozellikle scandium atomunu
3p -> 3d gegiglerinden kaynaklanan ve c¢ok sayida uyarilmis LS
simetrisine dagilmis ve ¢ok sayida kismi fotoiyonlasma kanalinda
ortaya g¢ikan rezonanslar 1i¢in elde ettigimiz sonu¢larin ilgi
cekeceginden ve yeni kuramsal ve deneysel caligmalarin baglamasina
neden olacag: umudunu tasimaktayiz. Hedefimiz scandium
probleminden aldigimiz cesaret ve TBITAK’ n tesvik edici destegi
sayesinde deneyle yarasabilir wve hatta daha hassas sonug¢larin

elde edilebilecedi hesaba dayali teknikler geligtirmektir.




e o
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Tablo I Son hal LS simetrisi

enerijileri.
haller

igin vyapilan c¢ok

hesaplarindan elde edilmistir.

°p olan

konfiglirasyonlu

kanallarz

ve Oz

ig¢in egik

Bu enerjiler hem taban hali ig¢in hemde uygun iyonik

uyumlu MCHF

TABLO I
Fotoiyonlagma kanalar: Egsik Enerijisi
3p°3d4s®(°D) -> 3p°3dds(!D)kp(°P) -.2443245
—> 3p°®3d4s(’°D)kp(°P) ~.2244494
-> 3p®4s°('s)kp(°P) ~.2678545
-> 3p°3d('F)4s°kd(°P) ~1.4837796
-> 3p°3d('D)4s’kd(°Pp) -1.4768570
-> 3p°3d('P)4s’kd(°P) -1.8290766
N 3p53d(3F)4S2kd(2P) -1.3879874
- 3p53d(3D)4S2kd(2P) -1.4767526
N 3p53d(3P)4szkd(2P) —1.3375785
N 3p53d(1P)482ks(2P) -1.8290766
- 3p53d(3P)4szks(2P) ~-1.3375786
N 3p53d2(18}482(2P) -1.6277874
N 3p53d2(3P)482(2P) -1.8553145
N 3p53d2(1D)482(2P) -1.4532593
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Tablo II
enerijileri,

haller igin

N N . 2
Son hal LS simetrisi “D olan

kanallari ig¢in esgik

Bu enerjiler hem taban hali igin hemde uygun iyonik

vapilan

¢ok konfiglirasyonlu

hesaplarindan elde edilmisgtir.

ve ©z uyumlu

MCHF

TABLO II
Fotoiyonlagma kanalar: Esik Enerijisi
3p°3d4s”(°D) -> 3p°3dds('D)kp(°D) ~.2443245
—> 3p°3d4s(°D)kp(>D) =+ 2244494
> 3p°3d('F)4s%kd (D) -1.4837796
> 3p°3d('D)4s?kd (D) ~1.4768570
> 3p°3d('P)4s?kd(?D) -1.8290766
_> 3p53d(’F)4s%kd (D) -1.3879875
-5 3p53d(°D)as’kd(°D) ~1.4767526
~> 3p°3d(’P)4s?kd (D) -1.3375785
> 3p53d('P)4sks (D) -1.4768570
_> 3p°3d(°P)4s3ks (D) ~1.4767527
> 3p53d%(!p)4s?(?D) ~-1.5871519
> 3p®3d2(°p)4s?(°D) -1.4253562
> 3p°3d%(°F)4s2(°D) -1.8771136
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Tablo III Son hal LS simetrisi °“F olan

eneriileri.

haller ig¢in vyapilan g¢ok konfiglirasyonlu

hesaplarindan elde edilmisgtir.

Bu enerjiler hem taban hali icin hemde

kanallari icin esgik

uygun iyonik

ve 6z uyumlu MCHF

TABLO III
Fotoiyonlagma kanalari Esik Enerjisi

3p°3d4s®(°D)  ->3p°3d4s('D)kp(°F) ~.2443245

~> 3p°3d4s(°D)kp(°F) ~.2244494

-> 3p°4s°('s)kf(°F) -.2678545

-> 3p°3d('F)4skd(°F) ~1.4837796

-> 3p°3d('D)4s°kd(°F) ~1.4768570

-> 3p°3d('P)4skd(°F) -1.8290766

-> 3p°3d(’°F)4s°kd(’F) -1.3879874

-> 3p°3d(°D)4skd(°F) ~1.4767526

~> 3p°3d(°P)4skd(°F) -1.3375785

-> 3p°3d('F)4s’ks(°F) ~-1.8290766

~> 3p°3d(’°F)4s’ks(°F) -1.3375786

-> 3p°3d%('D)4s?(°F) -1.4813257

-> 3p°3d°(’Fyas?(%F) ~1.7596897

-> 3p°3d°('G)as?(°F) -1.4313740
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Tablo IV :Tedirgi hesaplarimizda kullandigimiz wuyarilmis
bagli orbitallerin HF-baglanma enerjileri. Bu tabloda n esas
kuantum sayisi her acgisal momentum i¢in 4=n=14 arasinda degisen

tam sayidair.

TABLO IV

Ens Enp End Enf
.1013024 .0895650 .0561139 -0315082
.0441735 .0466283 .0312457 0201972
.0259372 .0276423 .0199471 0140235
.0171369 .0181746 .0138433 0102967
.0121793 .0128360 .0101700 0078781
.0091046 .0095414 .0077876 0062208
.0070649 .0073685 .0061546 0050362
.0056421 .0058611 .0049866 0041603
.0046101 .0047729 .0041223 0034946
.0038377 .0039620 .0034650 0029768
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5. $ekil alt yazilar:

Sekil 1, Fotolyonlasma dipol matris elemanina katkisi olan
Brueckner-Goldstone tedirgi grafikleri. Sonunda nokta bulunan
kesikli gizgiler dipol etkilesmelerini, ve diger kesikli Gizgiler
de coulomb etkilegmelerini temsil etmektedir. Bu grafiklerde p, g
ve r taban orbitallerini ve k, k' ve k’’ uyarilmig orbitalleri
temsil etmektedir.

Sekil 2. Cok kuplajli denklemlerin sembolik grafik ifadesi.

Sekil 3, Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin sonhal
LS simetrisi °D kismi tesir kesitlerinin toplami. —— uzunluk - —
— hiz ayar sonruclarini temsil etmektedir.

Sekil 4. Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np ve 3d ->
nf rezonaslari -—— uzunluk - — — hiz ayar sonuglarini temsil
etmektedir.

Sekil 5. Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar
sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 6. Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — -~ hiz ayar
sonu¢lariny temsil etmektedir.

Sekil 7 Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d, 3p ->»
p

nd(ns). Dar olanlar ns genis olanlar ise nd rezonanslaini temsil
etmektedir, —— uzunluk - - — hiz ayar sonug¢larini temsil
etmektedir.

Sekil 9 Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> nd(ns). Dar

ve kisa olanlar ns genig ve uzun olanlar ise nd rezonanslaini
temsil etmektedir. —— uzunluk — — — hiz ayar sonuglarini temsil

etmektedir.
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Sekil 10. Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin sonhal

. . .2 . . T .
LS simetrisi "D kismi tesir kesitlerinin coplam. —— uzunluk — — —
hiz ayar sonucglarini temsil etmektedir.

Jekil 11, Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np ve 3d -»

nf rezonaslari —— uzunluk - — — hiz ayar sonuc¢larini temsil
etmektedir.

Sekil 12. Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 4s  -> np
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk — — - hlz‘ayar

sonuglarini temsil etmektedir.
Sekil 13, Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d

rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar

sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 14 Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d, 3p -
P

nd(ns). Dar olanlar ns genis olanlar ise nd rezonanslaini temsil

etmektedir. —— uzunluk - - — hiz ayar sonuc¢larini temsil

etmektedir.
Sekil 15 Toplam °D kismi tesir kesitlerindeki 3p -> nd(ns). Da

ve kisa olanlar ns geni ve uzun olanlar ise nd rezonanslain:

temsil etmektedir. —— uzunluk — — — hiz ayar sonug¢larinl temsil
etmektedir.

Sekil 10. Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin sonhal
LS simetrisi °P kismi tesir kesitlerinin toplam. —— uzunluk — — —

hiz ayar sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 11. Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np ve 3d -

nf rezonaslari —— uzunluk - — — hiz ayar sonug¢larini temsil
etmektedir.
Sekil 12. Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np
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rezonaslarinin detaylia profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar

sonug¢larini temsil etmektedir.

Sekil 13. Toplam “P kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar

sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 14 Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d, 3p -»
nd(ns). Dar olanlar ns genis olanlar ise nd rezonanslaini temsil

etmektedir. —— uzunluk - -~ — hiz ayar sonucglarini temsil

etmektedir.

Sekil 15 Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 3p -> nd(ns). Dar
ve kisa olanlar ns genis ve uzun olanlar ise nd rezonanslain:

temsil etmektedir. —— uzunluk — — — hiz ayar sonuglarini temsil

etmektedir,

Sekil 16. Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin sonhal

LS simetrisi °P kismi tesir kesitlerinin toplam. — uzunluk — — —

hiz ayar sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 17. Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 4s -> np ve 3d ->

nf rezonaslari —— uzunluk - - — hiz ayar sonuglarini temsil

etmektedir.

$ekil 18, Toplam P kismi tesir kesitlerindeki 4s  -> np
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar
sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 19. Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 3p > 3d§
rezonaslarinin detayli profilleri. —— uzunluk - — — hiz ayar
sonuglarini temsil etmektedir.

Sekil 20. Toplam P kismi tesir kesitlerindeki 3p -> 3d, 3p

nd(ns). Dar olanlar ns genis olanlar ise nd rezonanslarini temsil|

etmektedir. ——— uzunluk - -~ — hiz ayar sonu¢larini temsil
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etmektedir.
Sekil 21. Toplam °P kismi tesir kesitlerindeki 3p -> nd(ns). Dar

ve kisa olanlar ns genig ve uzun olanlar ise nd rezonanslarini

temsil etmektedir. —— uzunluk — — — hiz ayar sonuglarini temsil
etmektedir.
Sekil 22, Scandium atomunun 3p, 3d ve 4s elektronlarinin sonhal

LS simetrisi ZP, 2D, °° kismi tesir kesitlerinin toplami,

uzunluk — — — hiz ayar sonu¢larini temsil etmektedir.

Sekil 23, Toplam tesir kesitindeki 4s -> np ve 3d ;> nf
rezonaslari -—— wuzunluk - — — hiz ayar sonuglarini temsil
etmektedir.

Sekil 24, Toplam tesir kesitindeki 4s -> np rezonaslarinin detayla
profilleri. —— uzunluk — — — hiz ayar sonug¢larini temsil
etmektedir,

Sekil 25. Toplam tesir kesitindeki 3p -> 3d rezonaslarinin detayli
profilleri. —— uzunluk -~ - - hiz ayar sonug¢larini temsil
etmektedir.

Sekil 26. Toplam tesir kesitlindeki 3p -> 3d, 3p -> nd(ns). Dar
olanlar ns genigs olanlar ise nd rezonanslarini temsil etmektedir.
—— uzunluk — — — hiz ayar sonug¢larini temsil etmektedir.

Sekil 27. Toplam kesitindeki 3p -> nd(ns). Dar ve kisa olanlar
ns genig ve uzun olanlar ise nd rezonanslaini temsil etmektedir.

—— uzunluk — — — hiz ayar sonug¢larin: temsil etmektedir.
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