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Karbon Benzeri Elementlerin Bazi Uyariimis Seviyeleri igin

lyonlagma Potansiyellerinin Teorik Olarak Hesaplanmasi

Giiltekin GELIK', Murat YILDIZ, Hamdi Siikiir KILIG
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Ozet: Bu galismada cekirdek yiikii 610 arasindaki Karbon benzeri elementlerin bazi
uyariimisg seviyeleri igin iyonlasma potansiyelleri teorik olarak hesaplanmigtir.
Uyarilmis seviyelere ait iyonlasma potansiyellerinin hesaplanmasinda en zayif bagl
elektron potansiyel model teori, iso-elektronik seri ve iso-spektrum seviye serileri
kullaniimistir. Bu galismada elde edilen iyonlagsma potansiyeli sonuglarinin deneysel
sonuglarla iyi uyumlu oldugu géridlmustur.

Anahtar Kelimeler: iyonlasma potansiyeli, en zayif bagl elektron potansiyel model
teori, iso-spektrum seviye serisi

The Theoretical Calculation of lonization Potential for Some Excited

Levels in Carbon-Like Elements

Abstract: In this study, the ionization potentials have been calculated theoretically
for some excited levels of Carbon-like elements with nuclear charge from Z=6 to
Z=10. The weakest bound electron potential model theory, iso-electronic series and
iso-spectrum-level series have been employed for the calculation of ionization
potentials belong to excited levels. The results of ionization potential obtained from
this study have observed good agreement with experimental values.

Key Words: lonization potential, weakest bound electron potential model theory, iso-
spectrum level series

Giris
Dunya ve yildizlarda bulunan elementlerin spektroskopik 6zellikleri deneysel ve teorik
c¢alismacilar tarafindan yogun olarak c¢alisiimaktadir. Karbon benzeri elementlere ait dogru

verilerin elde edilmesi birgok temel kimyasal ve fiziksel sirecin anlasilmasi igin énemlidir.
lyonlasma potansiyelleri deneysel ve teorik calismalarin énemli konulari arasinda vyer
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almaktadir. Birgok atom ve iyon ic¢in iyonlasma potansiyeli deneysel yontemlerle elde
edilebilmesine ragmen teorik olarak iyonlasma potansiyellerinin hesaplanmasi kolay dedgildir [1].
Literatirdeki deneysel ve teorik ¢calismalar genellikle diguk uyariimis durumlarla ilgilidir. YUksek
uyariimis seviyelere dogru gidildikgce konfiglrasyonlar artmakta ve hesaplamalar oldukca
zorlasmaktadir. S6z konusu sistemler icin dogru verilerin elde edilmesinde R-matrix yontemi [2],
Multi-konfigurasyonel Hartree-Fock (MCHF) yontemi [3], rolativistik konfigirasyon etkilesmesi
(C 1) yontemi [4], rolativistik ¢ok pargacikli pertirbasyon teorisi (MBPT) [5] ve Multi-
konfigurasyonel Dirac-Fock (MCDF) yéntemleri [6,7] gibi duyarli teorik calismalar yapilmaktadir.
Bu teorik yaklasimlarin ¢gogunda disik uyariimis seviyelerle ya da birka¢g defa iyonlasmis
sistemlerle ilgilenilmektedir. Yuksek uyariimis seviyeleri ya da yuksek iyonlasmis seviyeleri
iceren sistemler igin teorik galismalar hesaplamalar ¢ok fazla karmasiklastiindan oldukga
azdir. Ayrica bu tir ¢alismalarin ¢odunda iyonlagsma potansiyellerinden daha c¢ok uyariimig
enerjilere ait veriler yer almaktadir.

Bu calismada Karbon benzeri elementlere ait bazi uyariimis seviyelerin iyonlasma
potansiyelleri sistematik olarak galisiimistir. iso-elektronik seri ve iso-spektrum seviye serileri
tanimlarindan faydalanilarak Karbon benzeri diziye ait bazi uyariimis seviyelerin iyonlagsma
potansiyelleri en zayif bagli elektron potansiyel model teori (WBEPMT) kullanilarak
hesaplanmistir.

Materyal ve Metot

Uyariimis seviyelerin iyonlasma potansiyelleri iso-spektrum seviye serisi tanimi
kullanilarak ¢alisilabilmektedir. Uyariimis seviyelere ait rolativistik olmayan iyonlasma
potansiyelleri en zayif bagli elektron potansiyel model teori kullanilarak elde edilebilir.

iso-elektronik seri, atom ya da iyona ait serinin tim Uyelerinin ayni elektron

konfiglirasyonuna sahip oldugu seri olarak tanimlanmaktadir [8,9]. C,N",0™" ,F™" ... gibi

verilen atomik ve iyonik sistemlerin hepsi Karbon atomunun temel seviye konfiglirasyonuna
sahiptir. Bunun icin iso-elektronik seriler sadece bir elektron konfiglrasyonuyla ilgili bilgiler
icermektedir. Atomlarin multiplet teorisine gore bir elektron konfiglirasyonu genellikle gesitli

terimlere ve bu terimler de gesitli seviyelere yarilir. Ornek olarak 1s22s22p2 seklinde verilen
Karbon atomunun temel seviyesine ait elektron konfigiirasyonu P, 'D ve 'S terimlerine

yarilirken bu terimler de 3P2,3Pl,3PO 1D2 ve 1SO gibi seviyelere yariimaktadir. Elektron

konfigirasyonu ya da iso-elektronik seriler enerji seviyeleri ve terimleriyle ilgili bilgileri
icermemesine ragmen temel seviye iyonlagsma potansiyelinin dizenliliginin arastiriimasinda
kullaniimaktadir. Verilen bir iso-elektronik seri boyunca temel seviye iyonlasma potansiyeli
calismalarinda serinin tim Gyeleri en disiik enerji seviyelerinde bulunur. iso-elektronik seri
tanimi kullanilarak uyariimis seviyelere ait iyonlasma potansiyellerinin duzenliliklerinin
aragtirilmasi, iso-elektronik serilerin sadece bir elektron konfigurasyonuyla ilgili bilgiler
icermesinden ve bir elektron konfigiirasyonunda cesitli seviyeler bulundugundan kolay dedgildir.
Bu durumda iso-elektronik seri oldukga kaba bir yaklagimdir. Bu amag¢ dogrultusunda problemi
daha uygun bir sekilde tanimlayan iso—spektrum seviye serilerini kullanmak daha uygundur
[1,8-10]. iso-spektrum seviye serisi verilen bir iso-elektronik seri de ayni seviye semboliine

sahip seviyelerin bir serisi olarak tanimlanir. Ornek olarak C (Is*2s°2p3s °P)),

N* (s*2s*2p3s °P)), O™ (1s°2s°2p3s *P) ve F™  (1s°25°2p3s °P)
konfigiirasyonlari verilebilir. iso-spektrum seviye serisinin tanimindan anlasilmaktadir ki verilen
bir iso-spektrum seviye serisinde elektron konfiglirasyonu, spektrum terimi ve spektrum eneriji
seviyeleri ayni olup tek degisken cekirdek yiki Z dir. Bu nedenle bir iso-spektrum seviye
serisinde uyariimis seviye iyonlasma potansiyeli ¢ekirdek yukinin bir fonksiyonu olarak ifade
edilebilir. Bu tanimlama uyarimis seviye iyonlasma potansiyellerinin duzenliliklerinin
arastiriimasini énemli élglide basitlestirmektedir.

Temel seviyeye ait iyonlasma enerjilerinin duzenliliklerinin arasgtirilmasi atom ya da
iyonun tim elektronlari baglangi¢ seviyesinde oldugundan ve bir iso-elektronik seride temel
seviye igin sadece bir enerji seviyesi bulundugundan kolaydir. Uyarilmis seviyelerle ¢alismak
¢ok daha karmasiktir. Atomik ya da iyonik sistemlere ait iyonlasma potansiyelleri birgok
yontemle hesaplanabilmektedir. Bu ¢alismada iyonlasma potansiyellerini hesaplamak icin en
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zayif bagl elektron potansiyel model teori kullaniimistir. iyonlasma potansiyelinin tanimindan
anlagilacagi gibi verilen bir atomik ya da iyonik sistemde en zayif bagl elektron, iyonlasma
surecine ilk katilacak olan elektrondur. Bu elektronu iyonlastirmak en kolaydir. Bu nedenle
sistemdeki en zayif bagli elektron diger elektronlardan ayri olarak incelenebilmektedir. Uyarma,
iyonlagsma ve gegisler gibi bircok atomik ya da iyonik fiziksel 6zellik sistemdeki en zayif bagli
elektronla ilgilidir. En zayif bagli elektron potansiyel model teori, verilen bir atomik ya da iyonik
sistemdeki tim elektronlari en zayif badh elektron ve en zayif bagl olmayan diger elektronlar
olmak Uzere iki kisma ayirma temeline dayanir.

Bu modele gdre en zayif bagh elektronun Schrodinger denklemi hidrojen atomuna
benzer bir sekilde,

1 Z" |d(d+1)+2dl
__vz__+|:(—)2]):|l//i:gil//i )
2 7. 2r

z i

olarak verilir [11]. Schrodinger denkleminde ilk terim en zayif bagdl elektronun kinetik enerjisini,
ikinci terim Coulomb potansiyelini ve Uglncu terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan

elektrik dipol potansiyelini gdstermektedir. ifadedeki 7., en zayif bagl elektron ile gekirdek
arasindaki uzaklik, / yériinge agisal momentum kuantum sayisi ve d bilinmeyen parametredir.

Buradaki d, tamsay! olmayan n" ve I” kuantum sayllariyla tam sayi olan n ve [ kuantum
sayllarindan yararlanilarak belirlenmektedir. Bu yontemde sisteme en zayif bagl elektronun
disindaki diger elektronlarin perdelemesi en zayif bagli elektronun nifuz etkisinden dolayi tam
degildir. Bunun icin en zayif bagh elektron potansiyel model teorisinde potansiyel fonksiyonunun

Coulomb teriminde bir etkin gekirdek yiikii, Z' kullanilir [8].

7' =\(Z-0) +2(Z-2,) 2)

Bu denklemdeki parametreler iso-spektrum seviye seri tanimina uygun olarak belirlenecektir.
Buna gére Denk.(2) deki Z, bir iso-spektrum seviye serisinin ilk Gyesinin ¢ekirdek yukd, o ilk
Uyenin perdeleme sabiti ve g bagil artma faktériini gostermektedir.

Bir atomun ya da iyonun rolativistik olmayan iyonlagma potansiyeli,

" _ 2 _
joZ g Zmoree-2) -

2n' 2n'

olarak verilir [8-10]. Daha dncede bahsedildigi gibi bir iso-spektrum seviye serisinde iyonlasma

potansiyeli ¢ekirdek yukiine baghdir. Denk. (3) deki n parametresini belirlemek icin uyariimig
seviyelerin iyonlagsma potansiyellerinin ilk farklari gézéntne alinir. Eger bir iso-spektrum seviye
serisi boyunca c¢ekirdek yiUki Z ile deneysel iyonlasma enerjilerinin ilk farklarinin

Al =1 (Z+1)—1 (Z) grafigi gizilecek olursa iki nicelik arasinda dogrusal bir iliskinin oldugu
goruldr.
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Sekil 1. Birinci derece iyonlagsma potansiyeli farklarinin ¢ekirdek ytikiine gore degisimi.

Karbon benzeri sistemlerin bazi uyarilmis seviyelerine ait ilgili grafik Sekil 1’ de

gorulmektedir. Bu grafikten etkin baskuantum sayisi n ‘nin bir iso-spektrum seviye serisi
boyunca yaklasik olarak sabit oldugu ve grafigin egiminden elde edilebilecedi agikga
gorulmektedir. Bu grafikten faydalanarak ilk uyarilmis seviyelere ait parametreler belirlenerek
Tablo 1’ de verilmektedir.

Sonuglar ve Tartisma

Bu calismada c¢ekirdek ylki Z=6-10 arasinda olan Karbon benzeri elementlerin bir iso-
spektrum seviye serisi boyunca bazi uyarilmis seviyelere ait iyonlagsma potansiyelleri sistematik
olarak calsildi. Uyarilmis seviye iyonlasma potansiyellerinin hesaplanmasinda gerekli olan
parametreler Al «cZ grafijinden faydalanarak belirlendikten sonra elde edilen iyonlasma

potansiyeli sonuglari deneysel degerlerle karsilastirmali olarak Tablo 2’ de verilmistir.
Hesaplamalarin bulundugu tabloda bu c¢alismada elde edilen sonuglarla deneysel yéntemlerle
elde edilen sonuglarin farki mevcut sonucun hassasiyetini gostermek amaciyla belirtilmistir.
iyonlasma potansiyellerinin bilinen ydntemlerle yapilan teorik hesaplamalarin ¢ogu diisiik
uyarilmis ya da duslk iyonize olmus durumlara ait sonuglar icermektedir. Bu galismalarda en
dogru sonuglarin ancak n=4 durumuna kadar olan seviyeler igin oldugu literatlirden gérulebilir
[12,13]. Bu nedenle Tablo 2’ de verilen sonuglar sadece deneysel degerlerle karsilagtiriimistir.
Tablo 2’ den bu calismada elde edilen sonuglarin deneysel degerlerle iyi uyumlu oldugu
gorulmektedir. Sonug olarak iso-spektrum seviye serilerinin tanimlanmasiyla, uyariimig seviye
iyonlagma potansiyellerinin verilen bir iso-spektrum seviye serisi boyunca c¢ekirdek yukunin bir
fonksiyonu oldugu goriimektedir. Rolativistik olmayan iyonlasma potansiyelleri en zayif bagli
elektron potansiyel model teori kullanilarak elde edilen Denk.(3) kullanilarak hesaplanmistir. Bu
¢alismada s6z konusu yontem kullanilarak o6zellikle yiksek uyariimis ve iyonize olmus
durumlarin iyonlasma potansiyelleri karmasik ve uzun hesaplamalara giriimeden elde
edilebilmektedir.
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