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Azot Atomunda Gegis Olasiliklarinin Hesaplanmasi’

Giiltekin CELIK", Erhan AKIN', Hamdi Suikir KILIC'

Ozet: Bu calismada azot atomunun bazi seviyeleri arasindaki gegisler igin gegis
olasiliklari en zayif bagli elektron potansiyel model teorisi kullanilarak hesaplandi. Bu
teoriden elde edilen parametreler kullanilarak matris elemani hesaplandi ve gegis
olasiliklari belirlendi. Bu calismada elde edilen sonuglar literatiirden elde edilen teorik ve
deneysel ¢alismalarla karsilastirildi.

Anahtar Kelimeler: Azot atomu, gegis olasiliklari, en zayif bagl elektron potansiyel
model teorisi

The Calculation of Transition Probabilities in Nitrogen Atom

Abstract : In this study, transition probabilities for transitions between some levels in
nitrogen atom have been calculated employing the weakest bound electron potential
model (WBEPM) theory. Using parameters obtained from this theory, matrix elements
have evaluated and the transition probabilites have been determined. Accuracy of
present results has been tested by comparision with the results obtained at theoretical
and experimental studies presently available in the literatire.

Key Words: Nitrogen Atom, transition probabilities, the weakest bound electron potential
model theory

Girig

Atomlarin temel veya uyariimis seviyedeki enerji seviyesinin enerji degeri bilinirse
atomlarin kimyasal ve fiziksel agidan bir cok 0Ozelligi belirlenebilir. Astrofizik, plazma fizigi,
termonukleer fisyon arastirmalari, laserlerle izotop ayirma ve laser sistemlerinin gelistiriimesi gibi
bir ¢ok alanda atomlarin uyariimis seviyedeki kalma sirelerinin ve gegis olasiliklarinin belirlenmesi
oldukga 6nemlidir. Ayrica bu 6zelliklerin belirlenmesi uygun teorik proseduriin gegerliligini gésteren
oldukga duyarli hesaplamalardir. Azot atmosferde en ¢ok bulunan elementlerden bir tanesidir.
Osilator siddetleri, gegis olasiliklari ve yasam surelerinin dogru verileri yildizlarin spektrumunda,
yildizlar arasi sodurma Ozelliklerini arastirma calismalarinda, yildizlar arasindaki azot miktarinin
belilenmesinde ve bir gok fiziksel plazma yorumlamalarinda genis bir sekilde kullaniimaktadir.
Sicak yildizlarda azot miktarinin belirlenmesi atomik gegis olasiliklarina baglidir [1]. Bunun igin
nétral azot'un optiksel dzelliklerinin belirlenmesi hem atmosferik hem de astrofiziksel uygulamalar
icin gok 6nemlidir. Son yillarda bir ¢ok teorik ve deneysel ydontem kullanilarak azot atomunun
osilator siddetleri, gecis olasiliklari ve yasam sureleri ¢aligiimaktadir [2-6]. Bu parametrelerin
deneysel yontemler kullanilarak elde edilmesinde bir ¢ok zorluk s6zkonusudur. Ayrica deneysel
c¢alismalar genellikle disitk uyariimis seviyelerle ve multipletler arasindaki gecislerle sinirh
kalmaktadir. Bununla birlikte, literatirdeki farkli deneysel yontemlerin ayni gegisler icin oldukca
farkli sonuglar verebildigi literatirden goérilmektedir. Ayni zamanda teorik olarak nétral azotun
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atomik gecis olasiliklar bir gok atomik yapi yéntemiyle hesaplanabilmekte ve genis bir arastirma
grubu tarafindan galigilmaktadir [7-12].

Bu calismada azot atomunun bazi dliguk uyariimis seviyelerine ait gecis olasiliklari Zheng
tarafindan verilen en zayif bagl elektron potansiyel model teori (WBEPM) ile hesaplanmistir. Elde
edilen sonuglar literatirdeki calismalarla karsilastirilarak uyum saglandigi géraimustur.

Materyal ve Metot

En zayif bagh elekiron kabuli serbest bir pargacigin iyonlasma potansiyelinin
tanimlanmasiyla baslamaktadir [13]. Atomlar ya da molekiller gibi serbest parcaciklar igin
iyonlagsma potansiyeli atomun ya da molekdlin temel seviyesinde bulunan en zayif bagh elektronun
sistemden tamamen kopariimasi i¢in digsaridan veriimesi gerekli olan minimum enerji olarak
tanimlanmaktadir. Bu durum teori olarak ilk defa Zheng tarafindan ortaya atildi [14, 15]. Atomik ya
da molekuler yapilarin uyarilma ve iyonlagsma enerjileriyle ilgili hesaplamalar bu yapilara ait bir cok
fiziksel 6zellik hakkinda dogru bilgiler vermektedir. Hem uyarma hem de iyonlagsma surecinde
sistemde en aktif elektron, sisteme en zayif bagl olan elektrondur ve bu sure¢ icersinde énemli bir
rol oynamaktadir. Sisteme en zayif bagh elektronu koparmak ve iyonlastirmak en kolaydir. Bu
nedenle Zheng kendi teorisinde, ¢ok elektronlu bir atomda bulunan elektronlari sisteme en zayif
bagli elektron ve sisteme en zayif bagh olmayan elektronlar olmak Uzere iki kisma ayirip segilen
sistemde en zayif bagh elektronun durumunu tek elektron problemine benzetmektedir. En zayif
bagh elektron potansiyel model teorisinde verilen bir sistemdeki en zayif bagli elektronun, ¢ekirdek
ve sisteme en zayif bagli olmayan diger elektronlar tarafindan olusturulan bir potansiyel alanda
hareket ettigi kabul edilir. Bu potansiyel alan iki kisma ayrilabilir. ilk potansiyel alan Coulomb
potansiyelidir. Sisteme en zayif bagli elektron disindaki diger elektronlarin perdelemesi en zayif
bagh elektronun nifuz etkisinden dolayr tam degildir. Bunun igin bu ydntemde potansiyel

fonksiyonun Coulomb teriminde bir etkin gekirdek yiikii, Z"~ kullanilir. Potansiyel alanin ikinci kismi
elektrik-dipol potansiyelidir. En zayif bagh elektron atomik g¢ekirdedi kutupladigindan dolayi bir
elektrik-dipol moment olusur. Olusan bu elektrik-dipol moment en zayif bagl elektronun davranisini
etkiler ve elektrik-dipol moment tarafindan olusturulan potansiyel fonksiyonu,

B
£ (1)
I’;.
seklinde tanimlanabilir. Bu durumda sistem igin toplam potansiyel fonksiyonu,
zZ B
Vi) =-—-= (2)
¢

seklinde olacaktir. Bu toplam potansiyel en zayif bagl elektronun Schrodinger denkleminde
kullanilarak,

1
[—EVZ +V(f;)} v.=&y, (3)
ve bazi dénlslmler yapiimak suretiyle radyal denklem g¢oziilerek £ parametresi,
d(d+1)+2dl

olarak tiretilebilir. Bu durumda potansiyel,
z [d(d +1)+2dI]

1

Vr)=- S
olarak verilir. Bu potansiyel Denk.(3) de kullanilarak Schrodinger denklemi,
1 —-Z* d(d+1)+2dl
__viz + + ( )2 v, =&y, (6)
2 7, 2r,
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olarak yazilabilir. Burada ilk terim en zayif bagh elektronun kinetik enerjisini, ikinci terim Coulomb
potansiyelini gosterir. Uglncl terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan dipol potansiyelini

géstermektedir. ifadedeki r., en zayif bagl elektron ile gekirdek arasindaki uzaklik; /, orbital agisal
momentum kuantum sayisi; Z ved bilinmeyen parametrelerdir. Buradaki d, tamsayi olmayan n

ve I” kuantum sayilariyla tam sayi olan n ve [ kuantum sayilarindan yararlanilarak belirlenecektir.
En zayif bagl elektronun dalga fonksiyonu genel olarak,

v, (1,0,,0,) = R,,*l* () Ylm (Hi,(pi) (7)
I(I+1)

2
r

seklinde yazilir. Radyal denklemin ¢6zimi siirecinde Denk.(3) deki ilk operatorden gelen

I +1)

merkezcil potansiyelinin yerine > ifadesi yazilmaktadir. d ye bagl terim Denk.(5) deki ikinci
r

terimle gosterilmektedir. Hidrojen atomu problemine kiglk bir degisiklik yaparak en zayif bagl
elektron icin tek elektron Schrodinger denkleminin ¢ézimu,

27%r

¥
n

VAV R
y =Cexp (_ 7}[ L () Y,00.9) (®)

seklinde verilir. Burada C normalizasyon katsayisi olup,

27" I"+3/2 o -1/2

c= 2 — T -1 +1) )
n (n =1"-1)!

olarak verilir ve ifadedeki n*, I" ve &,

I"=1+d (10)

n =n+d (11)
77

g=— (12)
2n"

seklinde tanimlanmaktadir [14,15]. Denk.(12) ile tanimlanan &, en zayif bagl elektronun enerjisi
olup buradaki Z *, sisteme en zayif bagdl olmayan elektronlarin perdeleme etkisi ile en zayif baglh
elektronun niifuz etkisini hesaba katan etkin gekirdek yikudir. n* ise en zayif bagh elektronun
kutuplanma etkisini hesaba katan etkin bas kuantum sayisini géstermektedir.

En zayif bagli elektronun & enerjisinin negatifi, bu elektronun iyonlagsma enerjisine esittir.
Yani

(13)

seklinde tanimlanir.
Herhangi bir i uyariimis seviyesi ile herhangi bir f uyariimis seviyesi arasindaki gecis
olasihgi,
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4 :
Ay =S’ AE ‘<nili |r\n/.z_,.>\ QL, +1)(2L, +1)(2J, + )], x ”
WA(ILLIL ;L Y)W?(LJL,J,;S)

seklinde verilir [12]. Burada /_ gegisin oldugu iki seviyenin yoringe kuantum sayilarindan buyuk

olanini; «, ince yapi sabitini; L , atomik gekirdegin toplam yoériinge agisal momentumunu;

¢

W(abcd;ef), Racah katsayisini ve <nili |r‘nflf> gecis matris elemanini géstermektedir.

<ni,li|r‘nf,lf> matris elemanini hesaplamak icin Z*, n* ve [* parametrelerini belirlemek

yeterlidir [16,17]. Bu parametreleri elde etmek icin en zayif bagh elektronun enerji denklemi ve
radyal beklenen deger ifadesini deneysel verilere gore belirleyen,

I =-¢

Z* 3n ¥ —]*(1*+1)
- (r)= (15)

o 27 *

denklem cifti kullaniimaktadir. Burada [ iyonlasma enerijisidir. <r> en zayif bagli elektronun

beklenen degeridir ve degeri Sayisal Coulomb yaklasimi (NCA), Roothann-Hartree-Fock yéntemi
(RHF), Multikonfigtrasyonel Hartree-Fock yontemi (MCHF), Hartree-Slater yontemi (HS), Hartree-
Kohn-Sham yoéntemi (HKS) ve Zamana bagli Hartree-Fock (TDHF) ydntemi gibi bir gok teorik
yontemle belirlenebilir [18-23].

Sonuglar ve Tartigsma

Bu ¢alismada azot atomunda bazi ince yapi seviyeleri arasindaki gegis olasiliklari en zayif
baglh elektron potansiyel model teorisi kullanilarak hesaplanmistir. Radyal gecis integralinin
¢oziminde kullanilan Z *, n* ve [* parametrelerini belirlemek igin en zayif bagli elektronun
enerji degerleri literatirdeki deneysel enerji seviye verilerinden kullanilabilir. Bu c¢alismada
Ralchenko ve ark.’nin enerji degerleri kullaniimigtir [24] . Beklenen degerler bir ¢ok teorik yéntem
kullanilarak hesaplanabilir. Beklenen degerlerin hesaplanmasinda sayisal Coulomb yaklagimi
hesap sureci basit olan bir yaklasimdir ve sonugclari diger yontemlerle elde edilen degerlerle uyum
icersindedir [18]. Fakat bu yaklagimda temel seviyeler icin hesaplanan beklenen degerler gercek
degerlerden c¢ok fazla sapma goOstermektedir. Bu ylzden bu c¢alismadaki beklenen deger
hesaplamalarinda temel seviyeler igin Multikonfiglirasyonel Hartrree-Fock yontemi [25], uyariimis
seviyeler icin Sayisal Coulomb yaklagimi [18] kullaniimistir. Bu verilerle elde edilen parametreler
Cizelge1’ de verilmistir. Elde edilen bu parametrelerle radyal gecis intagrali belirlenip daha sonra
azot atomuna ait bazi gegis olasiliklari hesaplanmistir. Hesaplama sonuglari ile diger teorik ve
deneysel yontemlerle elde edilen sonuglarin karsilastiriimasi Cizelge 2 de verilmistir. En zayif bagh
elektron potansiyel model teorisi ile hesaplanan gegis olasiliklarinin literatirdeki degerlerle uyum
icersinde oldugu Cizelge 2’den goérulmektedir.

Teorik olarak bakildiginda Notral azot atomunun elektronik konfiglirasyonunda 1s?
cekirdek elektronlarinin disinda bes tane valans elektronu vardir ve bu elektronlar arasindaki
etkilesmeler 6nemlidir. Bir ¢cok teorik yontemle bu etkilesmeleri calismak hesaplamalarda ¢ok fazla
karmasikliga neden oldugu igin zordur. Ozellikle yiiksek uyarimis seviyelerde c¢ok sayida
konfiglirasyonun gézéniine alinmasi gerektiginden hesaplamalar oldukg¢a zorlagsmaktadir. En zayif
bagl elektron potansiyel model teorisinde basit bir hesaplama stireci igersinde elde edilen sonuglar
¢ok karmasik yontemlerle elde edilen sonuglar kadar dodru sonuglar verebilmektedir. Ayrica bu
yontemle yiiksek uyariimis seviyeleri calismak karmasik ydntemler kadar zor degildir. ince yapi
seviyeleri arasindaki gecis olasiliklari fizigin bir ¢cok alaninda kullaniimaktadir. Bu yuzden en zayif
bagh elektron potansiyel model teorisiyle ¢alismanin anlamli oldugu kanaatiyle bu calisma
yapilmistir.
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Cizelge 1. Azot Atomunun Gegis Olasiliklarinin Hesaplanmasinda Kullanilan Parametreler

Enerji Seviyesi n | d Y4 <r> Enerji Degeri
(cm™)
2p ‘S 2 1 -1.043066 0.989045 1.409631 117225.7
P 93
2p 2D3/2 2 1 -1.132983 0.819307 1.44662 97992.52
2p2 (3P) 3s 4}31/2 3 0 -1.166581 1.019649 4.849677 33941.63
2p2 (3p) 3s 4133/2 3 0 -1.165871 1.019536 4.854506 33907.87
2p2 (3P)3S 4P5/2 3 0 -1.164886 1.019380 4.861214 33861.08
2p2 (3P)3S 2131/2 3 0 -1.101565 1.010456 5.294779 31088.35
2p2 (3P)3s 2P3/2 3 0 -1.099502 1.010199 5.308981 31005.19
2p2 (3P)4S 4}:;/2 4 0 -1.140992 1.006603 12.100541 13603.19
3p 2P 3 1 -0.882675 0.890704 7.476166 19419.86
p I3
3p 4D1/2 3 1 -1.107858 0.855916 6.330540 22454.82
3p 4P 3 1 -1.059100 0.863725 6.574355 21732.01
P I3

Cizelge2. Azot atomundaki bazi seviyeler icin hesaplanan gegcis olasiliklar (x10%sn™")

Gegis Enerji Bu Ref. Ref Ref Ref. Ref.
Farki Cahsma 10-a 6 11 26 12
(em™)

2p2(3P)3S 41’1/2—>3p 4D1/2 11486.81  0.227 0.2211 0.197 0.212 - -

2p>CP)3s ‘P, —3p ‘P, 1220962 0.1348 01274 0122 0132 - -
2p>CP)3s ‘P, »3p ‘P, 1217586 0.0420 00531 0.050 0041 - -
20 (P)3s ‘P, —3p ‘P, 1212907 01461 01341 0134 0.139 - -

2p3 21)3/2 N 2p2 (3p)3s 2pl/2 66904.17  3.545 3.685 - - 3.72 3.292
2p° D, —2p* (°P)3s ?p,, ©6987.33 0350  0.348 - ©0.351 0.325
2p° S, —2p>(P)3s ‘B,, 8328407 3.265  3.835 - - 3.08 3.319
2p° %S, —2p>(CP)3s ‘P, 83317.83 3.255  3.856 - - 399 3.308
2p° S, —2p> (CP)4s *p,, 1036225 0.7817  0.735 - : - 0819

2p2 (3P)3s 2P”2 —3p 2})3/2 11668.49 0.0534 0.0511 0.046 - - -
2p2 (SP)3S 2}33/2 —3p 2P3/2 11585.33 0.2636 0.275 0.252 - - -
2p2 (SP)3S 4}31/2 —3p 4D1/2 11486.81  0.227 0.2211 0.197 - 0.212 -
2}72 (3P)3S 2P1/2 —3p 2P1/2 11632.83  0.198 0.216 0.212 - - -
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