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1. Onsdz :

30 ekim 1992 tarihine kadar gegen siirede, projede konu edilen bir
_ cok problem ¢dziimiine kavugmugtur. Bu projenin bagariyla

Bu projenin desteklendidi 1 ekim 1991 tarihinden bitis tarihi

sonuclanmasi yeni bir takim ilgi gekici ve onemli arasgtirma
faaliyetlerinin de baslamasina neden olmustur. Asadida proje
kapsaminda yapilan islerin kisa bir dzeti verilmisgtir.
Projede kullandigimiz IBM RISC-6000/Model 520 bilgisayarin
disk kapasitesinin 315 Mb’tan 670 Mb’ta ve RAM bellek
kapasitesininde 8 Mb’'tan 16 Mb'ta gikarilmas: ig¢in gerekli ilave
Hard disk ve RAM bellek TUBITAK tarafindan satin alinmig ve
sisteme ilave edilmisglerdir.
Atomlarin elektromanyetik alanlarla etkilegmesi ile llglll
arastirmalarda kullanilan mevcut programlar RISC ortaminda
calisabilir hale getirilmig ve ilave programlarin yazilimi
tamamlanmigtir. Bu programlar sayesinde basit ve kompleks
atomlarin taban ve uyarilmig hallerini temsil-eden dalga
fonksiyonlari, ¢ok cisim tedirgi grafikleri, tek ve gift

fotoiyonlasma ve uyarilmali fotoiyonlagma tesir kesitleri hesap

edilebilir hale gelmigtir. Tek ve ¢ift elektron rezonanslari ve

fotoelektron agisal dagilim parametreleri de programlarin hesap
kabiliyetleri arasindadir.
Gok cisim tedirgi kurami kullanilarak a¢ik kabuklu Kukurt
atomunun kismi ve toplam fotoiyonlagma tesir kesitleri hesap
edilmis ve sonuglar J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. adli dergide

yayinlanmigtir. Bak : J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 25 2279-

2294 (1992)

"Relativistic Random Phase" ydntemi kullanilarak atomik
Kripton ve Brom negatif iyonunun 3d kabuguna ait fotoiyonlagma
parametreleri hesap edilmi§ ve sonuglar J. Phys. B: At. Mol. Opt.
Phys. adli dergide yayinlanmigtir. Bak : J. Phys. B: At. Mol.
Opt. Phys. 25 3757-3764 (1992)
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2. 0z:

TUBITAK tarafindan desteklenen TBAG-988 no'lu proje kapsaminda

Sncelikle atomik olaylarin aragtirilmasinda kullanilan ve dedisgik

igletim sistemleri altinda caligan programlarin IBM RISC/6000
model 520 bilgisayar igletim sistemi olan AIX ortaminda
caligabilmeleri igin gerekli degigiklikleri yapilmistir. Mevcut
programlarin gogu CDC Cyber 180/855, IBM 3090 ve CONVEX C1

pilgisayar ortamlarinda calisacak gekilde hazirlanmiglardi.

Bu programlar sayesinde basit ve kompleks atomlarin taban ve

uyarilmis bagl: hallerini LS ve LSJ kuplaj sistemlerinde temsil
edebilen toplam dalga fonksiyonalari, atomdan fotoiyonlasgan

pozitif enerjili elektron orbitallerinin hesabi, tek ve gok

elektron ve uyarilmali fotoiyonlagma tesir kesitleri, "inter" ve

“intra" kabuk korolasyonlari, resonans profilleri, ve fotoelektron

acisal dagilim parametreleri yliksek duyarliklarla hesap

edilebilmektedir. Bu programlari g¢ok cisim tedirgi ve

“relativistic random phase” yéntemleri igerisinde kullanarak ag¢ik
kabuklu kikiirt atomunun kismi ve toplam fotoiyonlasma tesir

kesitleri ile kripton ve bromi negatif iyonunun 3d kabuguna ait

fotoiyonlagma parametreleri hesap edildi. Her iki halde de

hesaplar hem hiz hemde uzunluk ayar formalizminde hesaplanarak

numerik hatalar minimuma indirildi.

Kiikiirt atomunun 3s ve 3p alt kabuklarindan kaynaklanan 3p
->nd(ns) ve 3s -> np pagll gegiglerine kars: gelen rezonaslar ¢ok
kuplajli denklemler teknigi biinyesinde olugturulan K-matrix

bzdegerleri kullanilarak hesap edildiler. Elektron

konfigiirasyonlari ayni fakat gekirdek yikleri farkli olan Kr atomu

ve Br iyonunun 3d toplam fotoiyonlasma tesir kesitlerinin hemen

hemen tiim enerji araliginda pirbirlerine oldukga benzer

profilleleri oldugu pulundu. Elde edilen sonuglar daha Once elde

edilmis deneysel verilerle karsilagtirilip gerekli yorumlar

yapildz.




Abstract

We have first modified the existing programs used for
ecalculations of atomic processes and atomic structure to run on
our computer, the IBM RISC/6000, model 520 work station with the
AIX operating system (the IBM version of UNIX) as proposed in the
project TBAG-988 supported by THBITAK. Most of the existing
programs were developed to run under different operating systems
like CDC Cyber 180/855, IBM 3030 and 3090, Convex Cl. Most
important ones among these programs are the multiconfiguration
Hartree-Fock (MCHF) program, the Desclaux’s and the Oxford
multiconfiguration Dirac-Fock (MCDF) programs, Many Body
pPerturbation Theory (MBPT) coupled-equations program, the ground,
and final state correlation programs for the MBPT calculations,
the relativistic Random Phase Program (RRPA), and its modification
to include the relaxation effects (RRPA-R).

It is now possible to calculate the ground and excited states
of complex atoms, photoelectron continuum orbitals,
photoionization, photoionization with excitation, and double
photoionization cross sections, intershell and intrashell
correlations, single and double electron resonance profiles in
poth LS ve LSJ coupling schemes. Using the programs mentioned
above within the MBPT formalisim we have calculated the partial
and total photoionization cross sections for atomic sulfur and
within the RRPA and RRPA-R formalisms the partial cross section
for the 3d subshells of krypton (Kr) and bromine negative ion
(Br ).

To minmdémize the numerical error the calculations are perfomed
in length and velocity gauges in all cases. The resonances
correspondiﬁé;fo the 3p ->nd(ns) and 3s -> np bound transitions in
the photoionization cross sections of 3s and 3p subshelles of
atomic sulfur were calculated using the eigenvalues of the
K-matrix formed applying the coupled-equations in MBPT. The
electronic configurations of Kr and Br are the same but their
nuclear charges are different. One of our aim has been to
investigate and compare the photoionization parameters for such a
case. The results show that except for the very near threshold
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Eregian the photoionization cross sections'and'other parameters
display very close behavior in both magnitude and shape wise. The
_results obtained in all cases were compared with available
kexperimental values. We have published two papers in J. Phys. B:
atomic and Mol. Phys. one for sulfur and one for KR and Br .

These papers are enclosed.




PROJE ANA METNI

; Bu projenin ana hedefi komplex atomlarin fotoiyonlagma
parametreleri igin yliksek mertebeden duyarlikli hesaplarin
yapilabilmesine olanak veren yeni ydntemler geligtirerek glincel
neme sahip problemlerin ¢Oziimiine yardimci olmaktir. Bu gaye
ogrultusunda yapilip bitirilen galigmalar, asadida iki ana baglik

ltinda anlatilmaktadir.

A: Mevcut Atomik Programlarin AIX Ortamina Uyarlanmasi ve

Yeni program yazimi

Atomik yap:i ve olaylarla ilgili aragtirmalarda kullanilan
mevcut programlar CDC Cyber’180/855, IBM 3030 ve 3090, Convex Cl
gibi farkli igletim sistemine sahip bilgi sayar ortamlarinda
geligtirilmiglerdi. Proje kapsaminda ilk yapilan is bu
programlari AIX unix igletim sistemi altinda galigsan IBM
RISC/6000, model 520 bilgisayarimizda g¢aligabilir hale getirmek
oldu. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock programl,1 Desclaux’ ve
¥§0xford3 tarafindan gelistirilen gok konfiglirasyonlu Dirac-Fock
programlari, Gok cisim ilk ve son hal korolasyon programlarl4—ﬂ
¢ok kuplajli denklemler ve K-matrix program17, relativistik RPA
programi ° °, ve relativistik RRPA-R programy. o ‘2

Atomlarin hem taban durumlarinda hemde uyarilmis hallerindeki
toplam dalga fonksiyonlarini LS ve LSJ kuplaj sistemlerinde hesap
edebilecedimiz bir dizi yeni program yazildi. Bu programlardan en
bnemlisi fotoiyonlasan elektron orbitallerinin radyal kismini
fotoelektron kinetik enerjisine badli olarak hesap eden
programdir. Bir diger Gnemli program ise fotoiyonlagma tesir
kesitlerinde ayni alt kabudun uyarilmasi sonucu ortaya ¢ikan ve
birbirleriyle kuvvetli etkilegen rezonans profillerini hesap etmek

icin gelistirdigimiz etkilegimli rezonans programdir.
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3. PROJE ANA METNI

Bu projenin ana hedefi komplex atomlarin fotoiyonlagma

parametreleri ig¢in yliksek mertebeden duyarlikli hesaplarin
yapilabilmesine olanak veren yeni yontemler gelistirerek gilincel
Sneme sahip problemlerin ¢oziimline yardimci olmaktir. Bu gaye
dogrultusunda yapilip bitirilen caligmalar, asagida iki ana baslik

altinda anlatilmaktadir.

A: Mevcut Atomik Programlarin AIX Ortamina Uyarlanmasi ve

Yeni program yaziml

Atomik yapl ve olaylarla ilgili arasgtirmalarda kullanilan
mevcut programlar CDC Cybervl80/855, IBM 3030 ve 3090, Convex Cl
gibi farkli igletim sistemine sahip bilgi sayar ortamlarinda
gelistirilmiglerdi. Proje kapsaminda ilk yapilan 1s bu
programlari AIX unix isletim sistemi altinda calisan IBM
RISC/6000, model 520 bilgisayarimizda galisabilir hale getirmek
oldu. Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock programl,1 Desclaux® ve
0Oxford® tarafindan gelistirilen ¢ok konfigilirasyonlu Dirac-Fock

programlari, Gok cisim ilk ve son hal korolasyon programlarl4 s

cok kuplajli denklemler ve K-matrix programl7, relativistik RPA
0-12

program ¢ 9, ve relativistik RRPA-R programl.1
Atomlarin hem taban durumlarinda hemde uyarilmis hallerindeki
toplam dalga fonksiyonlarini LS ve LSJ kuplaj sistemlerinde hesap
edebilecegimiz bir dizi yeni program yazildi. Bu programlardan en
snemlisi fotoiyonlasan elektron orbitallerinin radyal kismini
fotoelektron kinetik enerjisine bagli olarak hesap eden
programdir. Bir diger onemli program ise fotoiyonlasma tesir
kesitlerinde ayni alt kabugun uyarilmasl sonucu ortaya ¢ikan ve
birbirleriyle kuvvetli etkilesen rezonans profillerini hesap etmek

icin gelistirdigimiz etkilesimli rezonans programdir.




8. Acik Kabuklu Kiiklirt Atomunun Fotoiyonlasma Toplam ve Kismi

Tesir Kesitleri
Kiikiirt atomunun fotoiyonlagma tesir kesiti gegmigte bir gok

’li:uraunsal““19 ve deneysel 20-24 arastirmanin Konusu almugtur.
Yapilan kuramsal ve deneysel galigmalarin elde ettigi sonuglarin
a deneysel galigmalarin da kendi aralarinda

farkli olmalari yanind
zim siilfir atomunu arastirma konusu yapmamizin

Neticeler araSLndaki celisgkiler
? tarafindan

farkll olmalari bi
en onemli nedenlerini olsturdu.
{le ilgili bilgiler detayli bir sgekilde Tayal
verildiginden burada tekrarlanmayacaklardir.

atomunu arastirmamizin ana gayesi deneysel ve kuramsal

Bu projede kikirt
sonug¢lar

asindaki uyusmazligin sebebini anlamak ve daha duyarlikli
Bu konuda yapilan

rak J. Phys. B:

ar
deneylerin yapilabilmesine 1g1k tutmaktir.

galismalar pitirilip hakkinda bir makale hazirlana

At. Mol. Opt. Phys. adly dergide yayinlanmigtir. Bu makalenin Ug

kopyasi iligiktedir.
Bu projede kiikiirt atomunun 3s ve 3p alt kabuklarindan
yonlasgma esik enerjisi olan

uyarilmalar goz dniine alinarak ilk i
Bildigimiz

10.36 eV ile 60 eV arasinda sonuclar elde edilmigtir.

kadariyla kikiirt igin 60 eV’a kadar ¢ikan ilk kuramsal galigma
, 25,26
’ etkin

bizimkidir. Hesaplarimiz GOK cisim tedlrgl '

pctansiyelm, ve cok kuplajla denklemler ydntemleri kullanilarak

yapildl. Bu hesaplarin bittigi tarihe kadar kiiklirt atomunun 3s
alt kabugu ig¢in yapilmig pizimkinden bagka bir diger kuramsal

galismadan haberdar degiliz.
rt atomunun 3s ve 3p alt kabuklarlndan fotoiyomlagan
allar:

Kiiki

elektronlarin hesaplarda gdz online alinan son hal LS kan

gunlardir

3s3p*(*P)kp °S, 3s3p (‘P)kp %, 3s3p*(*P)kp °D, 3s3p*(°P)kp

3 4 2 3 4,2 3 2 3,4 3

§, 3s3p ("P)kp P, 3s3p (“P)kp D, 3s 3p ( S)kd "D,
36%3p°(°D)kd D, 3s3p’("D)kd 3%, 38%3p°(°D)kd S, 35%3p° (°P)kd
30, 352393(29)1«1 3, 3s%3p°(*s)ks s, 35%3p°(*D)ks °D, and
3523p°(%P)ks °P.

Bu kanallar arasindaki korolasyon etkilegmeleri

ikinci ve daha yukari mertebeden uygun gok cisim Brueckner5 ve

Goldstone2 tedirgi grafikleri yardimiyla hesap edildi.

Fotoelektron orbitallerinin hesabinda etkin potansiyel yontemlnl8



. llanarak ayni alt kabuktan kaynaklanan kanailar arasindaki
kyvvetli korolasyon etkilegmelerini otomatik olarak sonsuz
mertebeden hesaplara dahil etmis olduk. Brueckner5 ve
$Oldst0n€% tedirgi grafiklerinin bazi drnekleri sekil 1, 2 ve
3 de gdrilmektedir. Ornegin gekil 1(c) bir son hal korolasyon
grafigi olup pagli ara haller igin paydasi sifir olunca tesir
kesit genligine rezonans kKatkisi yapar.

Hesaplamalarda sabit tuttugumuz Kiklrt atomunun taban

orbitallerini Froese Fischer’in gok konfigiirasyonlu MCHF77'
programlndan elde ettik. Kiikiirt atomunun taban seviyesinin LS
simetrisi 3p ve bu seviyeden bir 3p elektronu fot01yonlaslnca
geride kalan 3p elektronlarinin LS kuplajlari 4S, D, ve °P den
iparettir. Dipol segim kurali uygulandiginda 3p elektronunun LS
LS simetrisi 3S, 3P, ve 3D olan 9 fotoiyonlasma kanalindan her
hangi biriyle atomu terk edebilecedi asikardir. Benzer sekilde
klikiirtiin taban seviyesinden fotoiyonlasan bir 3s elektronu, geride
kalan “p ve °p "core" kuplajlariyla birlegerek S, P, ve D LS
gimetrilerinde 6 fotolyonlagma kanali verebilir.

Yoriinge agisal momentumlari ayni fotoelektronlar hangi
kanalda olursa olsunlar etkin potansiyel yontemi sayesinde ayni
radyal dalga fonksiyonuyla temsil edildiler. Her bir foto
elektron igin 40 farkli foton enerjisinde siirekli orbital hesap
edildi. Bu orbitallerin dalga sayilari k=0.05 a.u. ile k=14 a.u.
araliginda alindi. Yériinge agisal momentumlari 1=0 ve 1 olan
uyarilmig bagly orbitaller ig¢in igin hesap edilen etkin
tekelektron enerjileri (E )y ve kuantum sayllarl Tablo 1 de
verilmiglerdir. Hesaplamalarda kullanllan deneysel fotoliyonlasma
esik enerjileri Tablo 2 de listelenmiglerdir. Bu enerjiler

Siegbahn ve Rarlson® tablolarindan alindi.

Kiitkiirt atomunun 1szzs%nf3sz3p43P taban seviyesinden 3s ve
3p elektronlari, dipol gegis kuralina uyan 15 farkli LS kanaliyla
iyonlagabilirler. Bu kanallarin kismi fotoiyonlagma tesir
kesitlerinin toplami sekil 3'de EFL ve EFV egdrileriyle
gbsterilmektedir. EFL edrisi uzunluk ayarindaki hesaplamalari EFV
efjriside hiz ayarindaki hesaplamalary temsil etmektedir. Bu
ejrilerin temsil ettidi sonuglar yalniz sekil 1(a)’deki en disik

mertebe grafiginin hesabi sonucu elde edilmiglerdir. Dolayisiyla
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bu sonug¢lar yalniz etkin potansiyelinm'otomatik olarak icerdigi
korolasyonlar tilirinden son hal korolasyonlar:i icermektedirler.
Bunun akabinde sekil 2'de gOsterilen 1l.mertebeden taban hal
korolasyon grafikleri hesap edilip sekil 1(a) grafigine eklendi.
Birinci mertebeden taban korolasyonlarina gbre dizeltilmig
sonucglar, sekil 3’de GSL ve GSV edgrileriyle temsil
edilmektedirler. GSL ve GSV eJrileri EFL ve EFV egrileriyle
karsilastirilinca birinci mertebeden taban hal korolasyonlarinin
EFL ve EFV uzunluk ve hiz ayar sonuglari arasindaki uyusmazliga
nemli Slglide giderdidi goriilebilir. GSL ve GSV sonuglar:
arasindaki kalan uyusmazlidin Snemli bir kisminin sebebi, farkl:
agisal momentumlu fotoelektron iceren fotoliyonlagma kanallar:
arasindaki birinci ve daha yukari mertebeden son hal
etkilesmeleridir.

Sekil 3'de ¢izilmig RMAT edrisi Tayal19 tarafindan kikiirt
atomu ig¢in 3sz3p32P iyonuna karsgi gelen esik enerjisiyle R-matrix
metodunda hesap edilmis toplam tesir kesitidir. Bizim GSL ve GSV
efdrilrimizle RMAT edrisi arasindaki uyusmazliik, farkl:i alt
kabuklardan kaynaklanan son hal korolasyonlarinin hesaplara dahil
edilmeleriyle Onemli 6lg¢iide azaldx.

Farkli fotoiyonlagma kanallari arasindaki son hal
korolasyonlarini sonsuz mertebeden hesaplara dahil etmek ig¢in g¢ok
kuplajli denklemler metodunu’ kullandik. Cok kuplajli denklemler
olugturulurken géz oniine alinan en dnemli son hal korolasyonlari
sekil 1(c), 1(d), 1(e) ve 1(f) ile temsil edilmektedirler. Cok
kuplajli denklemlerin c¢dziimiinden elde edilen kismi tesir
kesitlerinin toplami sekil 4’de goriilmektedir. Ayni sgekilde
karsilastirmak maksadiyla RMAT'® sonucuda Gizilmistir. Bizim
sonuglarimizla RMAT sonucu arasindaki uyusmazlidin Snemli &lgilide

g R-matrix hesabina 3s

ortadan kalktigina dikkat ediniz. Tayal’ln1
alt kabugundan kaynaklanan rezonans gegigleri dahil edilmemigtir.
Sekil 4’'e baklldlélnda bizim sonug¢larimizla R-matrix sonuglari
arasinda 20 eV civarinda olduk¢a oSnemli uyusmazlidgin oldudu
gorilebilir. Bu uyusmazlidin sebebi 3s rezonanslarinin R-matrix
hesaplarina dahil edilmemeleridir. Bizim kismi sonuglarimizin
tamami 3s -> np(kp) gegislerinden kaynaklanan korolasyonlar:i

icermektedir.

3 4 3 2

Kikiirt atomunun 3523p S, 3523p D, ve 3823p32P egikleri
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arasindaki kismi tesir kesitlerinin 3p -> nd ve ns bagli
uyarilmalarina karsi gelen fotoiyonlagma rezonanslarindan ne
derece etkilendigi sekil 4’den agikga gOriilmektedir. Sirasiyla
esik enerjileri 20.23 eV ve 23.448 eV olan 3S3p44p ve 383p42p
esikleri altinda ve arasindaki rezonanslar 3s -> np bagla
uyarilmalarindan kaynaklanmaktadir. $ekil 4’deki Rezonans
blgeleri genigletilmisg olarak farkli grafiklerde tekrar
gbsterilmigtir.

Sekil 5’de goriilen fotoiyonlasma rezonanslari 's ve °D
esikleri arasinda °D egigine limit olarak yakalagan ig¢ farkl:
rRydberg rezonans dizilerinden ibarettir. Esik enerjisi 12.203 eV
olan °D esigi altindaki toplam tesir kesiti, 3p3(48)kd D ve
3§%4S)ks ’S kismi tesir kesitlerinin toplanmasi sonucu elde
edilmigtir. Sekil 5’deki rezonanslarin kaynagi 3p43P ->
3p3(%3)nd 38, 3p3(%3)nd 3D, ve 3;9(2D)ns °D bagli uyarilmalaraidir.
3@3(4S)ks ’s ve 3p3(48)kd °D kismi tesirlerinin °D esigi altinda
kalan kisimlarinin toplam tesir kesitlerindeki paylarinin agikga
gbriilebilmeleri ig¢in bu kismi tesir kesitleri gekil 6 ve 7'de
ayri ayri gbsterilmiglerdir. Sekil 6’ daki 3p3(%))nd °s
rezonanslarinin zayif olmalari bu rezonans konfiglirasyonlari ile
3?%48)ks ’s fotoiyonlagma kanali arasindaki "coulomb"
etkilesmelerinin zayif oldugunu gdstermektedir. $ekil 7’'deki
kuvvetll rezonanslar Bpg(%D)nd °D bagdli seviyeleri ile 3p3(48)kd
) fotoiyonlasma kanali arasindaki kuvvetli coulomb etkilegmesi
sonucu olusmaktadirlar. Toplam tesir kesitinin °D ve °P egikleri
arasinda kalan kismi genigletilmis olarak gekil 8’'de
gbriilmektedir. Hesaplamalarda °p esik enerjisi igin Siegbahn and
Karlsson™ tarafindan verilen 13.403 eV kullanildi. Sekil 8’'de
gériilen edri sekiller 9, 10, 11, ve 12’de grafikleri verilen kismi
tesir kesitleri toplanarak elde edildi. Sekil 9 3p43P ->
3@%4S)kd 3D, ve 3;&(45)ks ’S kismi tesir kesitlerinin toplaminz
gostermektedir. Bu grafiklerdeki rezonanslar 3p43P -> 3§%2P)nd
D bagli uyarilmalarindan kaynaklanmaktadir. Diger taraftan
3?%4S)ks fotoiyonlasma tesir kesitinin hem hiz ayar hemde uzunluk
ayar formalizminde elde edilen sonucularinin °D ve °P egikleri
arasinda sabit ve yaklagik 1Mb dederinide oldugu bulundu.

Sekil 10'da gbsterilen 3p43P -> 3§%ZD)kd.3D kismi tesir

kesitindeki rezonanslarin sebebi 3p43P -> 3?%2P)nd,3D bagla
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uyarilmalaridir. Sekil 11 3p4 > BPS(%J)ks °D kismi tesir
tesitini gostermektedir. Bu sekildeki rezonanslarda sekil 10’daki
rezonanslar gibi 3§f s > 3p3(%P)nd °n bagll'uyarllmalardah
kaynaklanmaktadir. Sekil 10 ve 11 karsilastirilinca bu
gsekillerdeki rezonanslarain Fano™ q parametresinin farkli igaretli
oldugu gériilebilir. Sekil 127de 3p® °p -> 3p°(D)kd °p
fotiyonlasma kismi tesir kesitleri hem uzunluk hemde hiz ayar
formalizminde verilmiglerdir. Bu sekillerdeki rezonanslarin
kaynagi Bp4 P > BEF(ZP)nd, ns °p bagli uyarilmalardir.

Toplam °D tesir kesitinin °D ve °P esikleri arasindaki
deJerleri sgekil 13’de verilmistir. Bu bdlgede olup °p limitine
yaklagan rezonanslarin enerji konumlari ¢ok kuplajli denklemlerin
¢dziimiinden elde edilip Tablo 4 de listelenmiglerdir,
Kargilastirma maksadiyla ayni tabloda 'I'ayzﬁd':m'19 R-matrix
hesaplarinda kullanmak ic¢in hesapladidi degerler ve Gibéonatve
arkadaglarinin rezonans konumlari icin bulduklari deneysel
degerler verilmigtir. A ,

Sekil 14 3s%3p® °p -> 3s3p’(*Pymp ’s, °p, ve ’D bagl:
rezonans uyarilmalarinin hakim oldugu toplam tesir kesitini
gbstermektedir. Bu sgekilde Tayal'’in R-matrix sonucglari da _
verilmistir. Sekil 15 toplam tesir kesitinin 353p44P ve 3S3p42P
esikleri arasinda kalan kismini gdstermektedir. Bu bdlgedeki
rezonaslarin kaynagi da 3523;34 s 3s3gf(4P)ng 33, 3?, ve °D
bagli uyarilmalaridir. Bu bdlge igin Tayal Taraf;ndan'verilen

sonu¢ da ayni gekilde gOsterilmektedir.

C. Kripton Atomu ve Brom Negatif Iyonunun 3d Fotoiyonlagmasi
Uzerindeki Durulma Etkileri '

Kr ve Br_ ’‘in 3d kismi tesir kesitlerini hem RRPA'!/'2¢%97%
hemde RRPA-R>’™
hesaplamalarda fotoiyonlasma kanallar:i olusturulurken jj - kuplaj

tekniklerini kullanarak elde ettik, Bu

sisteminde 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan dipol geg¢is kurali
kullanildi. Yapilan o6n calismalar hem Kr hem de Br ’‘in 3d alt
kabuklarinin altindaki kabuklardan kaynaklanan korelasyon
etkilerinin 3d kismi tesir kesitlerine dikkate deger etkileri
olamadid: gbriildigiinden RRPA ve RRPA-R fotoiyonlasma kanallar:
olusturulurken ihmal edildiler. '
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RRPA hesaplamalarinda fotoiyonlasma kanallarinin esgik

° hesaplamalarindan elde

enerjileri relativistik Dirac - Fock®’
edildi. RRPA-R hesaplamalarlnda ise esgik enerjileri taban
seviyesi ve iyon halleri icin yapilan 6z uyumlu hesaplamalardan
elde edilen toplam enerjiler farkindan elde edildi. Tablo IV'de
hesaplamalarlmlzda kullanilan esik enejiler listelenmigtir.

Fotoiyonlasan elektronlari temsil eden tek elektron
orbitalleri RRPA metodunda donmus "core" ve RRPA-R metodunda ise
durulmug iyonik "core"” yékla@;mlarlndan'elde edildiler, RRPA-RK
hesaplamalarlnda gereken yerde taban ve son hal seviyelerindeki
tek elektron orbitalleri araS;ndaki “overlap” uygun sekilde
hesaplamalara dahil edildi. ,

Sekil 15'de Kr ve BR atom ve negatif iyon icin elde edilen
3d kismi tesir kesitleri verilmektedir. AYnl grafikde Lukirskig
tarafindan Slciilen deneysel sonuclar da verilmistir. RRPA
metodunda elde edilen hiz ve uzunluk tesir kesitleri arasinda
gbzlenebilir bir fark olmadigindan sgekil 1’de yalniz hiz sonucu
verilmistir. Kr ve Br- sonuclari karsilastirilinca esik enérji
civari haric diger enefjilerde sekil ve biylklik pakimindan
birbirlerine oldukca yakin olduklari gbzlenebilir.

Sekil 16’da kismi tesir kesitleri icin dallanma oranlara
verilmistir. Bu sekilden gorfiilebilecegi gibi elektronik .
konfiglirasyonlari ayni fakat cekidek ylikleri farkli atomik
sistemlerin kismi tesir kesitleri arasindaki dallanma oranlari
egik enerji civarlrharig diger bolgelerde hemen hemen ayni '
degerdedirler. ,

Sekil 17’de Kr ve Br ’‘1n 3d alt kabuklarinin fotoelektron
"asymmetry” parametreleri goriilmektedir. Bu parametre
incelendiginde 3d fotoelektronun d ve f dalgalar: arasindaki
girigim hakkinda dnemli bilgiler elde edilebilir. cinkd bu
parametre ayni alt kabuktan kaynaklanan kismi tesir kKesit
kanallari arasindaki faz farkina baglidir.
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Sekil 18’de ise spin polarizasyon pa.rame‘(:}c»:.-"alerzi,g?"Bg

verilmektedir. Bu parametreler dipol matris elemanlari ve faz
farklari cinsinden ifade edilebildiklerinden atomik fotciyonlagma
olayi hakkinda ilave bilgiler verebilirler. Ornegin 8 parametresi
toplam fotoelektron akisinin spin polarizasyonunun foton
enerjisine bagli dedisimi hakinda tesir kesitlerinden dogrudan
elde edemiyecegimiz bilgiler vermektedir.

4, SOUNC

Cok cisim tedirgi kurami ve donmug ve durulmali core
relativistik random phase yaklasim metodlari atom ve neg&tif
syonlarin fotogyonlasma tesir kesit ve diger fotoiyonlagma
parametreleri hesaplamalarinda oldukga tatmin edici yanitlar
verebilmektedir. Hesaplamalarimiz bu tekniklerin daha da
gelistirilerek komplex atomik sistemler’in tesir kesit
hesaplamalarinda da kullanabileceklerini gbstermektedir.
Atomlarin elektromanyetik alanla etkilesmesi probleminin iyi
analgilmasinin pratik ve temel yararlari bilinen bir gercgektir.
Laboratuvarlarda zehirli olan lretim gligligl gibi gesitli
nedenlerden dolay:i incelenmesi miimkiin olamiyan atomik problemlerin
glivenilir ¢oziimlerinin onemi tartigilmazdar.

Kiikiirt komplex atomik sistemlere bir drnektir. Bu atom igin
elde ettigimiz sonuglar daha karmasik yapiya sahip atomik
problemlerin ¢ézimi igin cesaret vermektedir. Hedefimiz deneyle
yaragabilir ve hatta daha hassas sonuglarin elde edilebilecegi
hesaba dayal: teknikler gelistirmektir. Bundan sonraki hedefimiz
teknolojik Sneme sahip ve d alt kabuklari agik olan 3d-metal
atomlarinin incelenmesi olacaktir.

3523p32P esik enerjisi altindaki rezonans hesaplamalarimizin

daha duyarlikli deneylerin yapilmasini motive edecedine
inanmaktayiz.

Tesgekiirler

Yukaridaki calismalarin yapilabdigi IBM RISC 6000/520
bilgisayarin alinmasina yaptiklari katkidan dolayi Tirk Petrol
Vakf1 ve Marmara Universitesi Rektdrliigline tesiikklerimizi arz
ederiz. Bilgisayarimizin disk ve ana bellek kapasitesini TBAG-988

14




proje kapsaminda artirilmasina yaptidi katkidan dolay TUBITAK'a
minnetariz.

15




H. Referanslar

1. Froese Fischer C 1978 éOmput. Phys. Commun. 1471

2. Desclaux J P 1975 Comput. Phys. Commun. 9 31-45

3. Grant I P, McKenzie B J, Norrington P H, Meyers D F, and
Pyper N C 1980 Comput. Phys. Commun. 21 207-31

4. Kelly H P 1968 Adv. Theor. Phys. 2, 175

5. Kelly H P 1969 Adv. Chem. Phys. 14 129

6. Kelly H P 1976 In: Photoionization and Other Probes of Many-
Electron Interactions, edited by Wuilleumier F J
(Plenum, New York) 83

7. Brown E R, Carter S L and Kelly H P 1980 Phys. Rev.'AVZI
1237

8. Huang K-N 1980 Phys. Rev. A 22 223-39

9. Huang K-N, Johnson W R, and Cheng K T 1981 At. Data Nucl.
Data Tables 26 33-45

10. Johnson W R and Cheng K T 1979 Phys. Rev. A 20 0978-88

11. Johnson W R and Lin C D 1979 Phys. Rev. A 20 964-77

12. Johnson W R and Lin C D, Cheng K T, and Lee C M 1980 Phys.
Scr. 21 409-22 |

13. Conneely M J, Smith K and Lipsky L 1970 J. Phys. B: at. Mol.
Phys. 3 493

14. Chapman R D and Henry R J W 1971 Astrophys. J. 168 169

15. Dill D, Starace A F and Manson ST 1775 Phys. Rev. A 11 1596

16. McGuire E J 1979 Phys. Rev, A 19 1978 |

17. Manson S T, Msezane A, Starace A F and Shahabi S 1979 Phys.
Rev. A 20 1005

18. Berrington K A and Taylor K T 1982 Coput. Phys. Commun. 26

397

16




15.

20.

1G

21.

22.

23.

24,
25.
26.
27.

28,

29.

30.

31.

32,

33.

34.

Tayal S S 1988 Phys. Rev. A 38 729
Mendoza C and Zeippen C J 1988 J. Phys. B: At. Mol. Phys. 21
259

Tondello G 1972 Astrophys. J. 172 771

Alder J F, Bombelka R M and Kirkbright G F 1978 J. Phys. B:
At., Mol. Phys. 11 253

Kaufman V 1979 Phys. Scr. 26 1979

Gibson S T, Greene J P, Ruscic B and Berkowitz J 1986 J.
Phys. B: At. Mol. Phys. 19 2825

Brueckner K A 1955 Phys. Rev. 97, 1353

Goldstone J 1957 Proc. R. Soc. London A 230

Kelly H P 1972 Phys. Rev. A 6 1048

Qian Z D, Carter S L and Kelly H P 1986 Phys. Rev. A 33 1751

Siegbahn H and Karlsson L 1982 In: Corpuscules and
Radiation in Matter I, Vol. 31 of Encyclopedia of

Physics, edited by Mehlhorn W (Springer-Verlag,

Berlin), p. 215

Amusia M Ya and Cherepkov N A 1971 Soviet Phys. - JETP 33
90-6 (1970 Zh. Eksp. Teor. Fiz. 60 160-74)

Amusia M Ya and Cherepkov N A 1975 Case. Stud. At. Phys. §
47-179

Wendin G 1976 In: Photoionization and Other Probes of
Many~-Electron Interactions, edited by Wuillleumler F J
(Plenum, New York) 61-82

Kutzner M, Radojevic V, Kelly H P, and Altun Z 1990
Physica Scripta 40 823-6

RadojeviC V, Kelly H P, and Johnson W R 1987 Phys. Rev. A

35 2117-21

17




35. Radojevic V,‘Kutzner M, and Kelly H P 1989 Phys. Rev. A 40
727-34

36. Huang K-N 1980 Phys. Rev. A 22 223-39

37. Huang K-N, Johnson W R, and Cheng KT 1981 At. Data Nucl.
Data Tables 26 33-=45

38. Moore C E 1971 Atomic Energy Levels NSRDS-NBS 35, Vol 1

(Washington, DC: US Govt Printing Office) pp 76-80 |

39. Smirnov B M 1982 Negative Ions (McGraw-Hill, New York)

18




Tablo 1. Etkin tek elektron orbital enerjileri (En) ve bagl,

uyarilmis seviyelerin kuantum sayilari (n*)

nl n* En nl n* En nl n* En
3d 2.9618 0.0570 4s 1.9491 0.1316 4p  2.4408 0.0840
4d 3.9610 0.0319 5s 2.9791 0.0563 5p 3.4676 0.0416
5d 4.9598 0.0203 6s 3.9880 0.0314 6p 4.4773 0.0250
6d 5.9589 0.0141 7s 4.9919 0.0021 T7p 5.4820 0.0166
7d 6.9583 0.0103 8s 5.9940 0.0014 8p 6.4845 0.0119
8d 7.8577 0.0079 9s 6.9951 0.0102 9p 7.4860 0.0089
9d 8.9571 0.0062 10s 7.9957 0.0078 10p 8.4869 0.0069
—
——— T

Tablo 2. Deneysel esik enerjileri I (Siegbahn and

Karlson 1982)

Seviye I (a.u)
3s%3p%(*s) 0.38072
35%3p° (°p) 0.44845
35%3p°(°D) 0.49255
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Tablo 3. SﬂzD) esigine yaklagan otoiyonlasgma rezonanslarinin

konum enerjileri.

Simdiki Tayal Mendoza and

Konfigilirasyon galisma (1988) Zeippen (1988)
3p°(°p)3d °s 10.385 10.661 10.627
3p°(°D)5s D 10.635 10.823 10.631
3p°(°D)4d °D 11.249 11.248 11.195
3p°(°D)4d s 11.267 11.334 11.317
3p°(°D)6s °D 11.173 11.409 11.337
3p°(°D)5d D 11.613 11.603 11.569
3p°(°D)5d s 11.630 11.649 11.641
3p°(°D)7s °D 11.650 11.687 11.652
3p°(°D)6d °D 11.806 11.795

3p°(°D)6d s 11.815 11.819 11.815
3p°(°D)8s D 11.821 11.826

3p°(°D)7d °D 11.925 11.899

3p%(®D)7d s 11.926 11.921

3p°(°D)8d s 11.991 11.973
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Table 4. SNZP) esigine yaklasan otoiyonlasma rezonanslarinin

konum enerjileri.

Simdiki Tayal Mendoza and

Konfiglirasyon Galigma (1988) zeippen (1988)
3p°(%p)4d P 12.435 12.492 12.492
3p%(?P)4d D 12.440 12.493 12.487
3p°(%p)6s P 12.525 12.613 12.537
3p°(%P)5d P 12.820 12.823 12.797
3p°(*P)5d D 12.811 12.825 12.824
3p°(%p)7s P 12.847 12.891 12.853
3p°(?p)6d P 12.999 13.004 12.990
3p°(®P)6d D 13.990 13.005 13.005
3p°(?P)8s P 13.021 13.044 13.023
3p°(?P)7d P 13.112 13.112

3p%(?P)7d D 13.115 13.113 13.114
3p%(?P)9s P 13.125 13.138

3p°(°P)8d P 13.180 13.182

3p°(?P)8d °D 13.182 13.183

3p°(?P)10s P 13.220 13.199

21




Tablo 5. Kr ve Br 3d fotoiyonlagmasinin DHF, AE_ _ve deneysel

esik enerjileri.

DHF® AE__" Expt.
Atomic Alt-
sistem kabuk (a.u.) (eV) (a.u.) (ev) (eV)
Kr 4p, . 0.51435 13.9962 0.47816 13.0385 14.000°
4p, 0.54151 14.7354 0.50306 13.6890 14.666°
4s 1.18774 32.3201 1.13992 31.0188 27.515°
3d5/2 3.72680 101.4115 3.38562 92.1274 93.83°
3(13/2 3.77765 102.7952 3.43320 93.4222 95.84°
Br~ 4p_ 0.13103 3.5647 0.087254 2.3743 3.364°
4p, 0.15148 4.1219 0.10429 2.8379 3.825°
4s 0.71269 19.3933 0.649229 17.666
3(15/2 2.79853 76.1513 2.425777 66.009

3(:13/2 2.84134 77.3164 2.46542 67.088

® DHF hesaplamalarinda elde édilmig tek-elektron mutlak
ozdegerleri.

® Tapan ve uyarilmis bagli haller igin yapilam 6z uyumlu
relativistik hesaplamalardan elde edilen toplam enerjiler

arasindaki farklar. Difference between the self-consistently

° giegbahn and Karlson (1982) tablosundan alindi

d .~ . . 39 s
Br ‘un 1. esik enerjisi igin Smirnov tarafindan verilen deneysel

¢ Moore ® tablosundan alinan deneysel degerler.
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6. Sekil alt yazilar:

Sekil 1. Fotoiyonlasgma dipol matris elemanina katkisi olan Bruec-
kner-Goldstone tedirgi grafikleri. Sonunda nokta bulunan kesikli
cizgiler dipol etkilegmelerini, ve diger kesikli g¢izgiler de
coulomb etkilesmelerini temsil etmektedir. Bu grafiklerde p, g ve
r taban orbitallerini ve k, k’ ve k'’ uyarilmis orbitalleri temsil
etmektedir.

Sekil 2. Coulomb etkilesmesine gore birinci mertebeden taban
korelasyonlarina katkida bulunan Brueckner-Goldstone grafikleri.
Bu grafiklerde etkin tek elektron potansiyeli ile olan
etkilesmeler carpi isareti ile temsil edilmiglerdir.

Sekil 3. Kikirt atomunun S(3P) taban seviyesinde 3s ve 3p
elektronlarinin fotoiyonlasmasinin toplam tesir kesiti. EFL

etiketli egri uzunluk EFV etiketli egri ise hiz sonuc¢larini
temsil etmektedir. Bu sonuglar etkin potansiyel disinda
hi¢ bir korelasyon etkisi tagimamaktadir. Bu sonuglara

1.mertebeden taban kKorelasyonlari dahil edildiginde GSL ve
GSV egrileri elde edilmiglerdir. Noktali ¢izgili egri

Tayal’lnw R-Matrix sonucunu gdstermektedir..

Sekil 4. S(3P) taban seviyesinin 1. iyonlasma egigi (48) ile 60
eV arasinda son hal ve rezonans korelasyonlarini da igeren toplam
tesir kesiti. Siirekli ¢izgili edri uzunluk, kesikli ¢izgi hiz ve
noktali cigi ise Tayal’in sonuglarin temsil etmektedir. Silrekli
cizgili egri uzunluk ve kesikli cizgi hiz sonuglarini temsil
etmektedirler.

Sekil 5. *s and °D esikleri arasindaki toplam tesir kesiti.
Siirekli ¢izgili egri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz sonuglarini

temsil etmektedirler.

Sekil 6. *s and °D esikleri arasindaki ’S kismi tesir kesit.
Stirekli ¢izgili edri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz sonuglarini

temsil etmektedirler.,

Sekil 7. *s and °D esikleri arasindaki °D kismi tesir kesit.
Siirekli c¢izgili edri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz sonuglarini

temsil etmektedirler.
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Sekil 8 3523p32D ve 3523p32P esikleri arasindaki toplam tesir

kesit. Siirekli ¢izgili egri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz

sonucglariny temsil etmektedirler.
Sekil 9 3523p32D ve 3s33p32P egikleri arasindaki 3p4f@) -
3p3(4S)kd °D ve 3p3(48)kd °D kismi tesir kesitlerinin toplami.

Siirekli cizgili egri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz sonuglarini

temsil etmektedirler.

Sekil 10 3523p32D ve 3533p32P egikleri arasindaki 3pﬂ3p) ->
3pﬂ2D)kd °D kismi tesir kesit. Silirekli ¢izgili egri uzunluk ve
kesikli ¢izgi hiz sonuglarini temsil etmektedirler.

Sekil 11 3s°3p° °D ve 3s°3p” P esikleri arasindaki 3p*(’p) >
3p3(2D)ks °D kismi tesir kesit. Slirekli ¢izgili egri uzunluk ve
kesikli c¢izgi hiz sonuglarini temsil etmektedirler.

Sekil 12 3s°3p° °D ve 3s°3p’ °P egikleri arasindaki 3p* Py >
3§%2D)kd 3p ki1smi tesir kesit. Silrekli c¢izgili egri uzunluk ve
kesikli ¢izgi hiz sonuglarini temsil etmektedirler.

Sekil 13 3523p32D ve 3533p32P esikleri arasindaki toplam °D
tesir kesiti. Siirekli cizgili egri uzunluk ve kesikli ¢izgi hiz
sonug¢larinl temsil etmektedirler.

Sekil 14 353p44P esigi altindaki toplam tesir kesit.
Rezonanslar 3523p4 P o> 383p4(4P)np 3S, 3P, ve *p bagla
uyarilmalarindan kaynaklanmaktadir. Noktali ¢izgl ayni bolge igin
Tayal‘in verdigi sonuglar: gostermektedir.

Sekil 15 333p44P ve 383p42P esikleri arasindaki toplam tesir
kesiti. Rezonanslar 3823p4 o> 3s3p4(%P)np 3S, 3P, ve °D bagli
uyarilmalarindan kaynaklanmaktadirlar. Tayal’in verdigi sonuglar:

gbstermektedir.
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Sekil 16. Kr ve Br  atom ve negatif iyonun 3d kismi

fotoiyonlasma tesir kesitleri. Dtz ¢izgi (——) RRPA-R uzunluk,
kesikli c¢izgi (-~ — —) hiz sonuglarini temsil etmektedirler.
Noktali cizgi (-'--- ) RRPA hiz sonucunu temsil etmektedir.

Lukirskii tarafindan verilen deneysel sonuglar dolu dairelerle

gbsterilmektedir.
Sekil 17. 3d5/2 ve 3d3/2 alt kabuklarindan kaynaklanan kismi
) RRPA-R ve

tesir kesitlerinin dallanma oranlari. Diz ¢izgl (
noktali cizgi (----- ) RRPA sonug¢larini temsil etmektedirler. Sekil
18. Fotoelektron agisal dagilim B parametresi. Diiz ¢izgi (—)
RRPA-R ve noktali cizgi (-+—--- ) RRPA sonuglarini temsil
etmektedirler. Figure 19. "Spin polarization” parametreleri &, n,
¢, ve & (Huang 1980, Huang et al 1981) for Kr and Br 3d shells.
izerinde 3/2 bulunan egri 3(:13/2 alt kabuguna ve lzerinde 5/2

bulunan edri ise 3d5/2 altkabuguna aittirler. Dliz ¢izgl ( )
RRPA-R ve noktali cizgi (----- ) RRPA sonuglarini temsil
etmektedirler.
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