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Lityum Atomunda Bazi Yiiksek Uyariimis Seviyelerin Bireysel

Cizgileri Arasindaki Gegis Olasiliklarinin Hesaplanmasi

Giiltekin CELIK', Sule ATES, Hamdi Siikiir KILIG

Selguk Universitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Blimii, Kampus, Konya

Ozet: Bu calismada, lityum atomunda bazi yilksek uyariimis seviyelerin bireysel
cizgileri arasindaki gegis olasiliklari en zayif bagl elektron potansiyel model teorisi
kullanilarak hesaplandi. Gegis olasiliklarinin hesaplanmasi icin gerekli olan
parametrelerin belirlenmesinde iyonlasma enerjileri literatirdeki deneysel enerji
verilerinden ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen degerleri Sayisal Coulomb
Yaklasimi (NCA) kullanilarak elde edildi. Bu g¢alismada elde edilen gegis olasiligi
sonuglarinin kabul edilen deg@erlerle iyi uyumlu oldugu gorilda.

Anahtar Kelimeler: Gegis olasilidi, en zayif bagh elektron potansiyel model teori,
lityum atomu

The Calculation of Transition Probabilities between Individual Lines of

Some Highly Excited Levels on Lithium Atom

Abstract: In this study, the transition probabilities have been calculated between
individual lines of some highly excited levels in lithium atom using the weakest bound
electron potential model theory. In the determination of parameters needed for
calculation of transition probabilities, ionization energies taken from experimental
energy data in the literature and Numerical Coulomb Approximation (NCA) have
been employed for expectation values of radii belong to levels. The results of
transition probabilities obtained from this study have observed good agreement with
accepted values.

Key Words: Transition probability, weakest bound electron potential model theory,
lithium atom

Giris
iki ve daha fazla aktif elektron iceren gok elektronlu atomik ya da iyonik sistemlerde

elektron-elektron etkilesmesi 6nemli bir rol oynadigindan Schrodinger denkleminin ¢6zimda igin
bazi yaklagimlar yapilmasi zorunludur. Literatiirde birgok yontem, farkl yaklagimlar yaparak ¢ok
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elektronlu sistemlerde Schrodinger denkleminin ¢éziminden enerji 6zdegerlerinin ve dalga
fonksiyonlarinin elde edilebilmesine olanak saglamaktadir. Lityum atomu kapali kabuk disinda
tek bir elektrona sahip ¢ok elektronlu basit bir sistem olarak bilinir. Bu ylizden ¢ok elektronlu
sistemlerde gb6zonine alinan yaklasim yontemlerini test etmek igin atomik yapi
hesaplamalarinda sik¢a kullanilan bir atomdur. Atomik sistemler igin gecis olasiliklarinin
hesaplanmasi baslangic ve son seviyelere ait en az iki dalga fonksiyonu hesaplamasi
gerektirdiginden enerji hesaplamalarindan her zaman daha zor olmustur. Literatirde lityum
atomunun gegcis olasiliklari, osilatdr siddetleri ve uyarilmis seviyelerin yasam sureleri gibi fiziksel
Ozelliklerin belirlenmesinde bircok teorik yontem kullaniimaktadir. Fulton ve Johnson lityum
atomunda gegis matris elemanlarini ve osilatér siddetlerini [1] Liaw ise elektrik dipol osilator
siddetlerini Dirac-Fock yaklasimi kullanarak hesapladilar [2]. Yan ve Drake lityum atomunun

225522 ve2?’P—32D gecisleri icin osilatér siddetlerini Hylleraas koordinatlarinda

varyasyonel dalga fonksiyonlari kullanarak hesapladilar [3]. Weiss, lityum atomunun temel
seviyesi ile ilk uyariimis seviyeleri igin ve bir kez iyonlagsmis Berilyum atomu igin konfiglirasyon

etkilesmesi hesaplamalarn yapti [4]. Brandus lityum atomunun 3d ’D seviyesine ait gecis

olasihgi ve yasam sureleri hesaplamalarini Rohrlich-Griem-Slater, Roothaan-Hartree-Fock ve
perdelenmis hidrojenik dalga fonksiyonlarini kullanarak hesapladi [5]. Schweizer ve Fabinder
Lityumdan Sezyum atomuna kadar alkali metal atomlar i¢in ve Lityum iso-elektronik dizisi igin
model potansiyel parametreleri olusturdular ve c¢esitli gegisler igin baglanma enerijilerini, etkin
bagkuantum sayilarini ve osilator siddetlerini hesapladilar [6]. Barnett ve ark. Lityum atomunun

225 2 %P gegcisleri icin Monte Carlo yéntemini kullanarak osilatér siddetlerini hesapladilar

[7]. Bunge, lityum atomunda elektrik dipol gegis olasiliklarini nonrelativistik konfiglirasyon
etkilesmesi dalga fonksiyonlarini kullanarak hesapladi [8]. Tim bu hesaplamalarda kullanilan
teorik yaklasimlar bir kac¢ elektron icin kolayca uygulanabilirken uyariimis seviyelere gidildikge
ve elektron sayisi arttikca hesaplamalar oldukga zor ve karmasik bir hale gelmektedir. Bu
¢alismada Lityum atomunun bazi yiksek uyariimis seviyelerin bireysel gizgileri arasindaki gegis
olasiliklari en zayif bagli elektron potansiyel model teori kullanilarak karmagsik hesaplamalara
girmeden kisa bir hesaplama sureci igersinde belirlenmistir.

Teori ve Hesaplama Yontemi

Cok elektronlu atomik ya da iyonik sistemlerde 6zellikle ylksek uyariimis seviyelerde
enerji seviyeleriyle ilgili teorik hesaplamalar elektronlarin ayirt edilemezliginden ve uyariimig
seviyeleri dogru tanimlayabilmek i¢in oldukga ¢ok sayida konfiglrasyon ve orbital baz set
fonksiyonu kullanmak gerektiginden her zaman zor olmustur. Bu zorlugun Ustesinden
gelebilmek igin yeni yontemlerin gelistiriimesi bircok arastirmaci tarafindan yogun bir sekilde
calisiimaktadir. Son olarak en zayif bagl elektron potansiyel model teorisi gok elektronlu atomik
ve iyonik sistemlerde cesitli fiziksel parametrelerin hesaplanmasinda basariyla kullaniimaktadir
[9-11].

yJ M kuantum sayilariyla tanimli bir enerji seviyesi ile y'J M kuantum sayilariyla
taniml farkli bir seviye arasindaki elektrik dipol gegis olasiligi,

AyJM >y J M)=

64r'c*a > (E . —E.Y 1 JY
m'e‘a, (E,—E)) SZ[_J JJ )

3h Mg ]\4q2\4I

olarak verilir [12]. yJM durumundan y J seviyesinin tim M  durumlarina gecis gézéniine
alindiginda elektrik dipol gecis olasiligi,

_ 64r'e’a,’ (E, —E,)
3h(2J +1)
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seklinde verilmektedir. Burada (EJ. —Ej) ilgili seviyeler arasindaki enerji farki ve S elektrik

dipol ¢izgi siddetidir. Cizgi siddeti gdzénline alinan atomik sistemdeki gecerli giftlenim sekline ve
gegcis tipine bagh olarak ifade edilir. Elektron sayisi az olan yani hafif atomlarda baskin ¢iftlenim
sekli LS ciftlenimidir. Bu ciftlenimde iki uyarilmis seviye arasindaki tek bir elektron gegisi igin
elektrik dipol ¢izgi siddeti,

JSus = Lo, )L(.S s, )S]J”,éf”[(...al'Ll',lz')L'(...Sl'sz)S’]J'>

(3)
o LS J||L I, L

-5 S (=15t J,J',L,L' 12 ' ' 1 "2 ' PO

LS ,a1LiS ss( ) [ ] {J 1 L }{1 L‘ lz bl
PY =L (n,4|rn 0, ) =L [F* R, () R, , () dr (4)

0
LS W(abcd;ef) (5)
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seklinde verilir [12]. Burada W(abcd;ef) Racah katsayisi ya da Wigner’in 6-j semboll olarak
tanimlanir ve iki ya da daha fazla agisal momentumun ciftleniminde kullanilir. PH“,) niceligi ise

radial gecis integrali ya da gecis matris elemani olarak bilinir. Radyal gecis integralinin tim
cifttenim sekillerinde ¢6zimi aynidir. Kabul edilen yaklasima uygun olarak Schrodinger
denkleminin ¢éziminden elde edilen radyal fonksiyonlar kullanilarak belirlenir. W(abcd;ef)
katsayilari ise dalga fonksiyonunun agisal kisimlarini olusturmaktadir. Bu ¢calisma da Denk. (6)’

da verilen <ni,li |rk‘nf,lf> matris elemani en zayif bagl elektron potansiyel model teori

kullanilarak belirlenmistir.

En zayif bagli elektron potansiyel model teori (WBEPMT) Cinli kimyaci Zheng
tarafindan ortaya atilmistir [9]. Zheng ¢ok elektronlu atomik ya da iyonik sistemde elektronik
hareketi tanimlamak icin yeni bir potansiyel model 6nerdi. Bu yeni potansiyel modele gore
g6zonune alinan sistemdeki tim elektronlar sisteme en zayif baglh bir elektron ve sisteme zayif
bagh olmayan diger elektronlar olarak iki kisma ayrilmistir. Cok elektronlu sistemlerde en zayif
bagh elektron sistemdeki diger elektronlara gére en kolay koparilabilecek ya da uyarilabilecek
olan elektrondur. Birgok fiziksel ve kimyasal 6zellik sistemdeki en zayif bagh elektronun
davranigi icersinde ele alinabilmektedir ve gegigler, uyarilma ve iyonlasma gibi bazi atomik ya
da iyonik Ozellikler en zayif bagh elektronun davranigina goére belirlenebilmektedir. Bu yeni
yonteme gdre verilen bir sistemde tim elektronlari sisteme en zayif bagli bir elektron ve sisteme
zayif bagli olmayan diger elektronlar olarak ikiye ayirarak karmasik ¢ok elektron problemi tek
elektron problemine indirgenebilmekte ve kolayca ¢ozilebilmektedir. Bu teoride elektronik
radyal dalga fonksiyonlari deneysel iyonlagma verileri ve seviyelere ait yarigaplarin beklenen
degerleri kullanilarak belirlenen bazi parametrelere bagli olarak Laguerre polinomlarinin
fonksiyonu seklinde verilmektedir. Daha sonra enerji seviyeleri, gecis olasiliklari osilator
siddetleri ve uyariimis seviyelerin yasam sireleri gibi fiziksel parametreler Zheng tarafindan
verilen bu dalga fonksiyonlari kullanilarak hesaplanabilmektedir [13-15]. Bu teoriye gore en
zayif baglh elektronun Schrédinger denkleminin ¢dziiminden elde edilen radyal dalga
fonksiyonu,

N\ H302 . -1/2 . .
R= [22 j {(Lr(n* = +1)} exp[—%jrl*Lii:l_l(zz r) (6)

n n —1"—1)! n'

olarak ifade edilir [9,11,13]. Burada n ve I" parametreleri,
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n=n+d, I'=1+d (7)

seklinde verilir ve n* etkin bagkuantum sayisini, " etkin yériinge kuantum sayisini, Denk.(6)
da verilen Z* niceligi ise etkin gekirdek yUkinl gostermektedir. En zayif bagl elektron
potansiyel model teorisinde radyal gegis integrallerinin hesaplanmasi igin Z*, n* ve [*

parametrelerinin bilinmesi gereklidir. Bu parametreler, Denk.(8) ve Denk. (9) un birlikte
¢6ziimunden elde edilmektedir [9-11].

zZ*

I:_EZW (8)
2

<r> :3n* —[*(*+1) ©)

27 %

Burada ¢ yada I en zayif bagh elektronun iyonlagsma enerjisi ve <r> niceligi ise en zayif bagli

elektronun yarigapinin beklenen degerini géstermektedir. Bu teoriye goére Denk.(8) ve Denk. (9)’
un ¢6zUminde iyonlagsma enerijileri literatirdeki deneysel verilerden [16], yarigaplarin beklenen
degerleri ise sayisal Coulomb yaklagimi yénteminden belirlenmistir [17]. Z*, n* ve [*
parametreleri belirlendikten sonra radyal gecis integralleri kullanilarak Lityum atomunda bazi
yiksek uyarilmis seviyelerin bireysel gizgileri arasindaki gegis olasiliklari hesaplanmis ve elde
edilen sonuglar Tablo 1 de verilmistir.

Sonuglar ve Tartigma

Bu calismada lityum atomunun bazi ylksek uyariimis seviyelerinin bireysel cizgileri
arasindaki gecis olasiliklari en zayif bagh elektron potansiyel model teori kullanilarak
hesaplandi. YlUksek uyariimis seviyeler arasindaki gecis olasiliklari icin teorik ve deneysel
sonuglar olduk¢a sinirhdir ve hentz duyarh olarak test edilememektedir. Bu nedenle bu
¢alismada gozonine alinan yiksek uyariimis gegislere ait gegis olasiligi sonuglari sadece
National Institute of Standards and Technology (NIST)den alinan kabul edilen degerlerle
karsilastirilabilmigtir. Bu calismada elde edilen sonuglarin kabul edilen degerlerle oldukga iyi
uyumlu oldugu Tablo 1’ den goériimektedir.

Cok elektronlu atomik ya da iyonik sistemlerde o6zellikle yiksek uyariimis gegisleri
bilinen teorik ydntemlerle ¢alismak hesaplamalari ¢ok fazla karmasik hale getirdiginden kolay
ve kullanigh degildir. Bu yontemlerin bazilari relativistik etkileri ve korelasyon etkilerini gézénine
alan gugli yéntemlerdir. Fakat bu yontemlerde uyariimis seviyelere dogru gidildikge seviyeleri
dogru tanimlayabilmek igin ¢ok sayida konfiglirasyon ya da c¢ok sayida orbital basis-set
fonksiyonu kullaniimalidir. Bu nedenle sz konusu teorik yontemler ylksek uyariimis
seviyelerden daha ¢ok disik uyariimis seviyelere ait sonuglari igermektedir. En zayif bagli
elektron potansiyel model teori deneysel enerji degerlerini ve yarigaplara ait beklenen degerleri
kullanan basit hesaplama siregli bir yontemdir. Bu yontemde gegis olasiliklarinin hesaplanmasi

icin Z*, n* ve [* parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir. Bu yontem kullanilarak karmasik

hesaplamalara giriimeden dusuk ve ylksek uyariimig seviyeler icin gegcis olasiliklari diger
yontemlerden daha kisa bir slirede hesaplanabilmektedir.

Tablo 1. Lityum atomunun bazi ylksek uyariimis seviyelerinin bireysel gizgileri arasindaki gegis olasiliklari (xlogsn_l)
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; istatiksel
; . . TERIMLER Dalga boyu Adirlik Bu NIST

Ik seviye Son Seviye ) N .
) (s) (2j+1) Calisma Degerleri

A (Ref.16)

i S i S

1s25s 1s%5p 2g 2p 139615 2 4 0.00247 0.00233
139615 2 2 0.00247 0.00233

1s25s 1s%6p 29 2p 47803.2 2 4  2.78e-05 1.72e-05
47803.2 2 2 2.78e-05 1.72e-05

1s%5p 1s25d 2p 2p 1259417 4 6  4.87e-06 4.78e-06
1259577 2 4  4.05e-06 3.98e-06

1259577 4 4  8.11e-07 7.97e-07

1s*5p 15265 lp 28 102844 4 2 0.00571 0.00565
102844 2 2 0.00285 0.00283

1s%5p 1s26d 2p D 70316 4 6 0.00509 0.00398
70317 2 4 0.00424 0.00332

70317 4 4  8,48e-04 6.63e-04

1s25d 1s*5f 2p  2p 10457149 6 8  6.87e-09 6.96e-09
10437155 4 6.43e-09 6.50e-09

10457149 6 6  4.58e-10 4.64e-10

1s%5d 1s26p p  p 77145 6 4 1.26e-03 1.28e-03
77145 4 2 1.40e-03 1.42e-03

77145 4 4 1.40e-04 1.42e-04

1s%5f 1s26d 2p 2p 75009 8 6 3.95e-04 3.99¢-04
75009 6 4 4.15e-04 4.19e-04

75009 6 6 1.97e-05 2.00e-05

Literatlrdeki deneysel enerji degerleri birbirine ¢ok yakin oldugundan bu ydntemin
hassasiyeti sadece seviyelerin yarigaplarinin beklenen degerlerine baglidir. Yarigaplarin
beklenen degerleri ne kadar dogru hesaplanirsa gegis olasiliyi sonuglari da o kadar hassas
hesaplanacaktir. Bu yéntem o6zellikle yiksek uyariimis seviyeler igin diger yontemlere gore
hesaplama sureci ve zaman bakimindan daha kullanighdir.
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