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Ozet - Bu g¢ahsmada, bazi uyariloug seviyeler icin
MCHF atomik yap: paketini kullanarak tekli
iyonlagms  indiyumdaki enerji  hesaplan, ¢ok
konfigiirasyonlu ~ Hartree-Fock  ve  relativistik
diizeltmeler i¢in Breit-Pauli yaklagikliga cercevesinde
elde edilmektedir. Benzer hesaplamalar ve deneyle
karsilagtirmalar da verilmektedir.

Anahtar Kelimeler — MCHF metodu, relativistik

olmayan enerji, Breit-Pauli Hamiltonyeni, relativistik
enerji

Abstract — In this work, for some excited levels, the
energy calculations in singly ionized Indium have
been obtained within the framework MCHF method
and ].ireit-Pauli approximation for relativistic
corrections using MCHF atomic structure package,
Comp'arisons with  similar  calculations and
experiment are also presented.
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L. GIRiS

In ' ve In 1'% izotoplarinn lireti

. In yildizlarda iiretilme siirecleri
mc;elemmsm' ve bununla ilgili baz astroﬁzii(sel
salismalar yapilnustir [1,2,3]. Ayrica indiyum iyonuna ait

cesitli enerji i i R
[4.5.6]. 01 seviyeleri hesaplanmustir ve derlenmistir
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In I'deki yiiksek uyarilmu i
§ haller (n < 8) igin i
Igi;llsmalar konfigiirasyon etkilesmesi ve re‘;lat’ivi);?lz
D?rrat;e;-Fr(t)rck I}:rakll(asl]chgl [7] ve ¢ok konfigiirasyonlu
~Hartree-Fock (MCDHF-multiconfi i i
Hartree-Fock) metoduna g6 B, Ay
e gore yapilmugtir [8). Ayn
ltclonﬁgurasyou]u Hartree-Fock(MCHF-multi]cong;lf;tiglri
artree-Fock) ve Breit-Pauli yaklasikligi ile In 1T deki
gegis olasiliklar incelenmigtir [9]. o
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Bu galiymada In IT’deki birkag n < 8 uyarilmus halleri igin
MCHF yaklagikhgma gore Breit-Pauli Hamiltonyeni
kullanilarak [10] seviyelerin enerjileri hesaplanmugtir.
Koorelasyon etkilerini dikkate almak igin, 1s* 2> 2p° 35
3p°® 3d'" 4s” 4p® 4" 6zii diginda 6z-valans korelasyomna
gore ¢ift parite igin 52, 5568, 5s7s, 5s8s, 585d, sz ) 5d2,
5p5f, Sf %, Spaf, 4f * | tek parite igin 5s5p, 5s6p, 5s7p,
5s8p, S5pSd  konfigiirasyonlari alinmigtr. Boylece
relativistik etkilerle beraber LSJ giftlenim modeline gore

elde edilen sonuglar dier deney ve teorik sonuglarla
kargilagtirildi.

IL. COK KONFIGURASYONLU H-F (MCHEF-
multiconfiguration Hartree-Fock) YAKLASIKLIGI

Gok konfigiirasyonlu H-F (MCHF) metodunda, dalga
fonksiyonu relativistik olmayan hamiltonyene gore
orton(?rmal konfigiirasyon hal fonksiyonlarinn bir lineer
kombinasyonuna asagidaki sekilde genisletilebilir:

M M
P(yLS) =D c,d(y,LS) , Y. =1 (1)
i=1

i=1

seklindedir. Burada @(y,LS), LS giftleniminde

konﬁgiirasyon hal fonksiyonunu (CSF-configuration state
funcgqn) gosterir. Boylece gok-elektronlu bir atomun
enerji ifadesi MCHF metodunda

e4LS) = 3 c,c (ly, LS)HIdly LS))

i=l j=l

M M M M (2)
=32 cc,H, = Do ciH, +2) cc;Hy

i=l j=1 i=] iy f
olur, Burada,
H, = (®(y, LS \H|o(y, LS)) o

dir. H; = H ;; oldupundan, i ve j iizerinden toplam

kosegenlere ve etkileyme matrisi olarak adlandirilan
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H=(H,) matisin alt kismna smirlandirabilir.

c= (cl s Bisiissvas Car )’ , kangmm Kkatsayilart olarak da
adlandirilan agilim katsayilanmin bir siitun vektorii olmak
iizere sistemin enerjisi,

E=c'Hc @)
olur.

MCHF denklemlerinin tiiretilmesinde, enerji daha da
indirgenmis olur ve radyal fonksiyonlar ¢ cinsinden
ifade edilir. Hamiltonyenin matris elemanlarimm olusumu
agisal momentumlar teorisinden ortaya gikar:

H,; =Y ol(a,b)+ > 0l R (abyed)  (5)
ab

abed;k

Burada, ab ve abcd iizerinden toplam, her bir
konfigiirasyon  halinde  bulunan  dolu orbitaller
iizerindendir. Enerji ifadesi (2)’de yerine yazildiginda ve
toplamlarin siras1 degistirildiginde

e(yLS) =Y 0,1(a.5)+ D VpeasR’ (ab;cd) (6)
ab

abed;k

elde edilir.

Bu yazilimda enerji, integrallerin bir listesi seklinde ve
kangim katsayilarma bagh olarak ifade edilir.

integraller ~ iizerinden  toplamm minimumlagtirmak
icin, I(a,b) ve R* (ab,cd ) integrallerinin  simetri
ozellikleri avantajm kullanmak faydahidir. MCHF
metodu, I(a,b) integralleri icin @ < b kabul eder.

Benzer sekilde, Rk(ab,cd) icin, a<b, a<c
ve b <d kabul eder.

MCHF probleminin bir ¢oziimii determinant denklemin
ve varyasyonel radyal denklemin aym anda bir ¢dziimiini
gerektirir. Varyasyonel radyal denklemlerin verildigi
kabul edildiginde, yalmzca sekiiler denklemin (4)
¢oziilmesi gerekir ve problem bir konfigiirasyon
etkilesme (CI) problemi olarak adlandirthr. Her radyal
fonksiyon optimize edilirse, hesap gok konfigiirasyonlu
Hartree-Fock (MCHF) hesab1 olarak adlandirilir. Bunun
¢Oziimii igin iteratif iglem kisaca goyle tasarlamr:
i) Baslangig radyal fonksiyonlarini belirleme
ii) Istenen 6z uyum igin sekiiler denklemin ¢oztimt
ili) Uygunluk saglanana kadar,

a)Radyal fonksiyonlari iyilegtirme

b)istenen 6z ¢dziim igin sekiiler denklemin ¢6ziimii.
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III. RELATIVISTIK ETKILER
Agir atomlar veya yiiksekge iyonlagmug sistemlere dogru
gidildiginde relativistik etkilerin 6nemi artar. Genel bir
hesaplama metodu igin, hesaba relativistik etkileri de
katmak bu nedenle onemlidir.

I11.1 Breit-Pauli Hamiltonyeni
Breit-Pauli Hamiltonyeni
Hyp = Hyy +Hpg + Hpg Q)

seklinde yazilabilir. Burada H ,, relativistik olmayan

(non-relativistic) gok-elektron Hamiltonyenidir. H 4,
relativistik kayma (relativistik shift) operatoriidir ve
L ve § ile sira degistirir. Bu operator

HRS=HMC+HDI+HD2+H00+HSSC ®)

seklinde katkilart igerir. Burada H . kiitle diizeltmesi
(mass correction) terimi,

a'z & 2\+x72
H e =——8_Z(Vi) Vi )
i1

H ,, ve H j, bir ve iki-cisim Darwin terimleri,

2 N
Hp =- aSZ Vf(l} (10)
i=1 T

2 N 1
H. =23v|—| 11
D2 4 Z ‘(rij} ( )

ij

H g spin-spin etkilesme (spin-spin contact) terimi,

N
> (5,.5,)8 (1), (12)

iKJj

Hge =-

8na”
3

ve son olarak H ,,, yoriinge-ydriinge (orbit-orbit) terimi,

2

2 Nt p.p, r(r,.p;)p;
AL < 3L 20 i F- PP, -
i(J i

2 7.

ij i
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dir. ince yapr (fine-structure) operatdrii H g,
elektronlarin spin ve yoriinge agisal momentumlari

arasmdaki etkilegimleri tammlar; L ve § ile sua

degistirmez  yalmzea J =L+.S  toplam agisal
momentumla sira degistirir. Bu operatér
Hp =Hg+ Hypp +Hg (14)

seklinde ii¢ terim igerir. Burada Hy, cekirdek spin-
yoriinge (spin-orbit) terimi

27 N
Hy, = - Zzili-s;,

: (15)
2 ",-3
H g, spin-diger yoriinge (spin other orbit) terimi
2N
o LReV 41
H g0 ='72"—T—(s.~+231) (16)
ey
ve H g spin-spin terimi
! (s,.r,)(s,;1,)
I i
Hy =0’y — 5.8, 312200 q7)
i(j ry rb
seklindedir.

IIL2 Breit-Pauli Dalga Fonksiyonlar
Breit-Pauli Hamiltonyeni toplam agisal momentum
operatorii J ile yer degistirir ve kargilik gelen dalga

fonksiyonlan J? ve J 2 nin 8z  fonksiyonlaridir,
Boylece Breit-Pauli dalga fonksiyonlary

lP(Y‘H‘/Ij)= i Cicb('YiLiSiJM,; )

i=1

(18)

seklinde fonksiyonlarin lineer kombinasyonlar1 olarak
elde edilir. Burada (D(YLSJM j)’lcr LSJ giftlenimli
CSF’lerdir. Yani,

olyLSIM )
= 2 (LM SM;

M Mg

LSIM YD(yLM  sM ) (19
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dir L ve § farkh LS°li CSPFlerin iyi kuantum
sayilart olmadiklarindan, bu farkli LS terimlerinin bir

karigin alinir ve dalga fonksiyonu ara ¢iftlenim (LIS)
denilen giftlenim modelinde verilir.

Artik CSF’ler relativistik olmayan MCHF metodundan
elde  edilir  Yalmzca  Breit-Pauli  yaklagikhig:
gergevesinde, agihm  katsayilari elde edilir, Béylece
matrisin 6z deger problemi

He = Ee (20)
olur. Burada H
Hy =(y,LS,JM ,|Hyly,L,S,IM,) 21

seklinde Hamiltonyen matris elemamdir, Breit-Pauli

Hamiltonyeni, relativistik olmayan Hamilyonyene a’
mertebesinde diizeltmedir.
IV. SONUCLAR

Bu galymada MCHF atomik yap1 paketindeki bazi
programlar [11] kullanilarak In II’nin relativistik olmayan
ve relativistik enerjileri hesaplanarak bu yaklagikligm
diger sonuglarla ne kadar uyustufu incelenmistir. In
I'nin 1s® 2s? 2p° 3s® 3p° 3d" 4s? 4p° 4d" bzii diginda
kalan gift parite igin 5s%, 5s6s, 557s, 558, Sp’, 4f°, SpAf,
5d%, 5s5d, 5f, 5p5f ve tek parite igin 5s5p, 5s6p, 5s7p,
5s8p, Sp5d konfiglirasyonlar1 alinmugtir, 5s” igin bir HF
galigmasi sonucu clde edilen dalga fonksiyonu baglangig
dalga fonksiyonu olarak kabul edilmigtir. Daha sonra
diger konfigiirasyonlar eklenerck LSI iftlenimleri elde
edildikten sonra Slater intcgralleri hesaplanmugtir, Her bir
konfigiirasyon ve miimkiin terimleri igin relativistik
olmayan enerji, dalga fonksiyonu ve karigim katsayilan
elde edilir. Elde edilen relativistik olmayan enerji ¢ift
pariteli seviyeler igin Tablo 1'de ve tek pariteli seviyeler
igin Tablo 2’deki iiglincii stitunda verilmektedir. Daha
sonra relativistik katkilar (Breit-Pauli yaklagikhig ile) ve
konfigiirasyon etkilesim metodu kullanilarak relativistik
enerji degerleri hesaplanir. Bu enerjiler Tablo 1 ve 2’nin
beginci stitununda yer almaktadir. Her iki tabloda
hesaplanan enerji degerleri 55° enerji degeri referans
alinarak cm” birimlerinde verilmektedir. Elde edilen
sonuglan kargilagtirmak igin, her iki tablonun altinci ve
yedinci siitunlarinda sirasiyla deney ve diger teorik
sonuglar verilmektedir [6,7]. Sonuglar kargilagtinldiginda,
MCHF ve MCHF+BP yaklagiklig ile elde edilen enerji
degerleri baz1 yiiksek n degerleri harig uyumlu oldugu
gozlenmektedir. Fakat bir yaklagikhik olarak elde edilen
sonuglar bu metotla enerji ve diger atomik yap1
hesaplarini incelemek miirakiindiir. Ayrica konfigiirasyon
sayismi artirarak (bilgisayar kapasitesine bagli olarak)
daha uyumlu sonuglar elde edilebilir.
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Tablo 1. In Il deki tekli pariteli hallere ait enerji deBerlerinin (cm™)
kargilagtinlmas:

Tablo 1’in devami

In IT icin Uyarilmig Baz: Seviyelerin Konfigiirasyon Etkilesmesi Modeline Gore Enerji Hesabi
G. Boya, L. Ozdemir

'D 497629.31 | 2 497636.22
Seviyeler | Terim | E(MCHF) | J | E(MCHF+BP) | Egeney[6] | Eaigness[7]. | | 402 p 498806.72 | 0 498806.03
1 498811.00
5s° I 0 0[0 0 1 bl
2 498817.03
1
- S 121524.70 | 0| 121590.63 97025 97025 g $22481.12 | 0 522488.66
sOs |
’S 101792.89 | 1 | 101799.79 93919 | 93919
’F 291917.41 | 2 291082.31
'S 150189.00 | 0 | 150195.89 123368 | 123436 3 291372.91
5s7s .
S 150165.36 | 1 | 150172.25 121438 | 121473 4 292366.59
'F 292574.97 | 3 292678.41
'S 132637.88 | 0 | 132651.97 133549 | 133549 Spaf
Se8s. |, 'D 304945.00 | 2 304579.66
S 132490.66 | 1 | 132497.55 133068 | 133068
D 305038.72 | 1 306414.44
'S 130573.66 | 0 | 131045.08 121285 | 121284 2 306039.94 | -
p 105600.43 | 0 | 102306.34 101603 | 101592 3 304409.62 | -
1110421967 103244 | 103265
5p? 3F 299856.59 | 2 299858.28 | -
210855195 | 105560 | 105549 ' e
i 3 299861.72
D 106333.06 | 2 | 104776.35 97624 | 97624
4 299866.50 | -
. ¢ 'D 301227.72 | 2 301235.38
F 317793.44 | 2 | 316738.72 E - 5
’p 301781.25 | 0 301781.28 | -
3| 317571.69 = =
1 301785.09 | -
4| 318584.88 = .
’ ) 2 301790.28 | -
P 320691.78 | 0 | 320013.97 5 s
I 30532775 | 0 305333.41
1 | 320406.72 : -
5d?
2(320989.94 |- ' IF 186506.41 | 3 186959.62 | -
'D 336672.47 | 2 | 336783.81 = . e 186731.20 | 2 185261.95 | -
'S |339792.81 | 0| 339901.69 |- - 3 184725.19 | -
. ¢ 4 187086.86
D 173011.22 | 2 | 173014.91 113880 | 113881 5p5
, D 188545.30 | 1 18991259 | -
D 158490.22 | 1 | 157669.33 102084 | 102118
5s5d 2 189453.80 | -
2| 158189.17 102170 | 102176
3 189101.33 | -
31159042.69 102303 | 102263
'D 19128533 | 2 191895.44 | -
*F 488154.56 | 2 | 488151.84 - -
3| 488159.38 5 .
4f°
‘ 4 | 488168.50 - -
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