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Karbon Atomunda Gecis Olasiliklarinin ve Osilator
Siddetlerinin Hesaplanmasi
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Ozet: Bu calismada, Karbon atomunda bazi multiplet ve ince yapi seviyeleri
arasindaki elektrik dipol gegis olasiliklari ve osilatér siddetleri en zayif bagh elektron
potansiyel model teorisi kullanilarak hesaplandi. Gegis olasiliklarinin ve osilatér
siddetlerinin  hesaplanmasi i¢cin gerekli olan parametrelerin belirlenmesinde,
iyonlasma enerjileri literatirdeki deneysel enerji verilerinden alindi ve seviyelere ait
yarigaplarin beklenen degerleri Sayisal Coulomb Yaklasimi (NCA) ve niimerik non-
relativistik Hartree-Fock (NRHF) dalga fonksiyonlari kullanilarak elde edildi. Bu
¢alismada elde edilen osilatér siddetleri sonuglarinin kabul edilen degerlerle iyi
uyumlu oldugu gérilda.

Anahtar Kelimeler: Osilator siddeti, Gegis olasiidi, En zayif bagl elektron
potansiyel model teorisi, Karbon atomu

The Calculation of Transition probabilities and Oscillator
Strengths in Carbon Atom

Abstract: In this study, the electric dipole transition probabilities and oscillator
strengths have been calculated between some multiplet and individual lines in
carbon atom using the weakest bound electron potential model theory. In the
determination of parameters needed for calculation of transition probabilities and
oscillator strenghts, ionization energies have been taken from experimental energy
data in the literature and the expectation values of radii belong to levels have been
obtained using Numerical Coulomb Approximation (NCA) and numerical non-
relativistic Hartree-Fock (NRHF) wave functions. The results of oscillator strengths
obtained from this study have been observed good agreement with accepted
values.

Key Words: Oscillator Strength, Transition probability, Weakest Bound Electron
Potential Model Theory, Carbon Atom

Giris

Atomlarin ve molekdlllerin temel ya da uyariimis seviyedeki durumlarini tanimlayan
bircok spektroskopik parametre fiziksel ve kimyasal agidan bir¢ok 6zelligin belirlenmesinde
6nemli bir rol oynamaktadir. Astrofizik, plazma fizigi, termonikleer flzyon arastirmalari,
laserlerle izotop ayirma ve laser sistemlerinin gelistiriimesi gibi bircok alanda atomlarin uyariimis
seviyedeki kalma sireleri, gegis olasiliklari ve osilatér siddeti gibi spektroskopik 6zellikleri
oldukga dnemlidir [1]. Gegis olasiliklari atomik spektroskopide belki de en énemli parametredir.
Gegis olasihgi degerleri, sicaklik ve atomik konsantrasyon gibi birgok kritik dlgimin dogrulugunu
test etmek ve analizini yapmak i¢in kullanilan gecislerin seciminde énemli rol oynar. Glnes
Isigindan bize ulasan sogurma cizgilerinin ince yapi ¢izgileri arasindaki gegis olasiliklar uzak
yildizlarla ilgili cok énemli bilgiler igerir. Ayrica uzak gezegenlerde bulunan madde miktari, gigli
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olarak gecis olasiliklarina baghdir. Gegis olasiligi ve osilatdr siddeti atomik yapi hesaplamalari
ve spektroskopide hem atomik 6&zelliklerin  belilenmesinde hem de deneysel verilerin
yorumlanmasinda énemli bir rol oynamaktadir. Karbon, azot ve oksijen gibi hafif elementlerin
spektroskopik 6zellikleri fizikte ve astronomide genis uygulama alani bulmaktadir. Bu nedenle
Karbon atomunun osilatér siddetleri ve gecis olasiliklar bircok arastirmaci tarafindan yogun
olarak g¢alisiimaktadir. Bu ¢alismada, Karbon atomunun bazi multiplet ve ince yapi seviyeleri
arasindaki osilatér siddetleri, en zayif bagl elektron potansiyel model teori kullanilarak karmasik
hesaplamalara girmeden kisa bir hesaplama slreci icerisinde belirlenmistir.

Materyal ve Metot

Atomlar ve molekiller gibi kuantum sistemleri i¢in iyonlasma potansiyeli sisteme en zayif
bagli elektronun, bulundugu temel seviyeden tamamen kopariimasi i¢in disaridan verilmesi
gereken minimum enerji olarak tanimlanmaktadir. Bu durum, teori olarak ilk defa Zheng
tarafindan ortaya atilmistir [1-6].

Atomik ve molekiler sistemlerde bir¢ok fiziksel ve kimyasal dzellik sistemdeki en zayif
bagli elektronla ilgilidir. Zheng en zayif bagh elektron potansiyel model teoride, ¢ok elektronlu
sistemlerde, mevcut elektronlari sisteme en zayif bagl bir elektron ve sisteme en zayif bagl
olmayan diger elektronlar olarak iki kisma ayirip segilen sistemde en zayif bagl elektronun
durumunu tek elektron problemine benzetmektedir [1,6-11]. Bbyle bir disinceye 6rnek olarak
15°25?2p®3s®3p°4s°3d'°4p°® elekironik konfiglirasyonuna sahip Kripton atomu verilebilir. Bu

konfigirasyondaki alti adet p elektronu 6zdestir ve bunlari birbirinden ayirt etmek mimkin
degildir. Boyle bir sistemde uyarma ya da iyonlasma isleminde ilk dnce bu p elektronlari
uyarilacak ya da iyonlasacaktir. Bu sebepten dolayi ilk uyariimis ya da iyonize olmus elektron
nétral Kripton atomunun en zayif bagh elektronu olacaktir. (Ar) 4s® 3d'® 4p® ns (n>5)

konfigirasyonunda ns elektronu en =zayif baglh elektron olarak tanimlanirken diger
1522522p°3s23p°4s23d'® ve 4p° elektronlari en zayif bagl olmayan elektronlar olarak goz

6nine alinmaktadir. En zayif bagli olmayan elektronlar ve c¢ekirdek bir iyon cekirdegi gibi
davranabilir ve en zayif bagh elektron, bu iyon ¢ekirdegin ortalama potansiyelinde hareket eder.
Bu ylzden c¢ok valans elektronuna sahip sistemler tek elektronlu sistemler gibi
davranabilmektedir [12].

Bu yonteme gbre cok elektronlu bir sistemde sisteme en zayif bagli elektron ¢ekirdek ve
sisteme en zayif bagh olmayan diger elektronlar tarafindan olusturulan bir potansiyel alanda
hareket eder. Bu durumda toplam potansiyel fonksiyonu,

Vi =-Z-2 (1)

olarak verilir. Burada B parametresi,
B _[d(d+1) +2dl]

2
olarak verilir. Bu durumda potansiyel,

Z [d(d+1)+2d]
_—

(@)

V()= 3
(|) rl 2ri2 ( )
biciminde yeniden yazilabilir [12-14]. Bu potansiyele gére Schrddinger denklemi,
1 -Z* d(d+1)+2dl
-—VZi4 + =gy 4
Svi Tt o Vi= &V, (4)

olarak yazilabilir. Burada ilk terim en zayif bagl elektronun kinetik enerijisini, ikinci terim Coulomb
potansiyelini ve tgunch terim ise kutuplanma etkisinden kaynaklanan elektrik dipol potansiyelini
gbstermektedir. ifadedeki r,, en zayif bagl elektron ile gekirdek arasindaki uzaklik; 1, ydriinge

agisal momentum kuantum sayisi, Z* ve d bilinmeyen parametrelerdir. En zayif bagl elektron
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etkiyen potansiyel kiresel simetrik bir 6zellik gdsterdiginden dalga fonksiyonu radyal ve agisal
degdiskenlere bagli olarak,

v (1,0,0) = Rn'r (r) Yim(6,9,) (5)
biciminde yazilir. En zayif bagli elektron potansiyel model teoriye gére Schrédinger denkleminin
¢6zim,

20 o 2L
W:CGXP[—F]H L ( e ) Y (6,0) (6)
seklinde ifade edilir. Burada C normalizasyon katsayisi olup,
L\+3/2 -1/2
c-| 22 2 ot 1) (7)
n (n" =" =11
olarak verilir ve ifadedeki n", I' ve ¢,
I =1+d (8)
n =n+d (9)
z?
e=-o 7 (10)

seklinde tanimlanmaktadir [1,2-6,9,10,13,16-21].
Bir kuantum sisteminde (n,, |) kuantum sayilariyla tanimlanan bir seviyeden (n, |,)

kuantum sayilariyla tanimh bir seviyeye gegis i¢in gegis integrali,

<ni!|i |rk |nf’|f> = ]2[‘“2 Rn,l, (r) R”vh (r) dr
0

<\ A\ " o \h k=3 * P -1/2
=(_1)n,+n,+l,+l, [2_%‘ [%] X(Z_I—Z—lJ X|: nf4F(nf -f-lf +1)':| X

n; n n, n 477 (n, -1, —1)

At ooy T2 -t ndet o m, (e e \MEMe oz
{w <y oy [Zf—z—i] x[5+z—ij x (1)

3 — i
4Z" (n =1 =1)! | mo m-o mIm!in  n

- S (=1 +k+m,+1 = +k+m, +1
L+ +m, +m, +k+3)x L X[ X
n—-k-1-m-m; ) (n/-F-1-m,-m,

my=0

[Ii' +1 +k+m1+m2+m3+2J

m,

olarak verilir [1,6,12,18-21]. Burada S =min{ n =l —=1-m,n/ -l —1—m2} dir ve k>—1If —I' -3

sartini saglamaktadir. Elde edilen bu ifadede i=f ve k=1 yazilarak en zayif bagh elektronun

konumunun beklenen deger ifadesi,

*2 | x (| *
<r>=3n [* (1" +1)
2Z*

olarak bulunur. Denk. (10)’da en zayif bagl elektronun € enerjisinin negatifi, en zayif bagl

elektronun iyonlasma enerjisine esittir. Yani,
z?
“on®

(12)

(13)
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olarak tanimlanir. Denk. (11) kullanilarak atomik sistemlere ait osilatér siddetleri, gecis
olasiliklari ve yasam sureleri gibi fiziksel dzellikler hesaplanabilir. Elde edilen matris elemaninin

hesaplanmasinda Z*, n" ve I' parametrelerini belirlemek yeterlidir. Burada I iyonlagsma ener;ji
degerleri birgok deneysel veriden alinabilir. (r) beklenen degerleri ise farkli teorik ydntemler

kullanilarak belirlenebilir.
Bir atomda herhangi bir yYJ'M" durumundan yJ seviyesinin tim M durumlarina gegis

g6z dnune alindiginda elektrik dipol gegis olasiligi,
202,23 "2 262423
A=647rea0 SZ J o1 J' =64nea0 S
3h wi\—M g M 3h(2J +1)
ve osilatér siddeti,

(14)

~ 87t2mca§csS _(E-E) s
T 3h(2J+1)  3(2J+1)

bigiminde tanimlanir [6,12]. Denk. (14) ve denk. (15)'de S, gizgi siddetini, ¢ ve (E, —E) ilgili iki
seviye arasindaki gecis enerijilerini gbstermektedir. Hem gegcis olasiligi hem de osilatér siddetleri
hesaplamalarinda 6nemli olan ¢izgi siddeti ifadesinin dogru olarak belirlenmesidir. Cizgi siddeti,
hesaplamalarda g6z ®nlne alinan her bir ¢iftlenim durumuna gére farkl tanimlanir. Hafif
atomlarda baskin olan giftlenim durumu LS ciftlenimi oldugundan, bu c¢alismalardaki gegis
olasiliklari ve osilatér siddetleriyle ilgili hesaplamalar LS giftleniminin baskinhdi g6z 6niine
alinarak yapilmistir. Bu ¢alismada uyariimis iki seviye arasindaki gecisleri sembolize eden
N, — I, tipi gecis ve temel seviyeden uyariimis seviyelere gegisi sembolize eden I} — I77l, tipi

(15)

gegislere ait gegis olasiliklari ve osilatér siddetleri hesaplanmistir. LS ciftleniminde; I, — I}
seklindeki gegisler icin elektrik dipol ¢izgi siddeti [6,12],

JSis =([(arlly )L (S8 )S 1 [ (oL )L (- Sys,)8 )

L S J|fL I, L
=(=1)* e [, LL]VZ{J 1 L'H1 k l.}Plfg
2

I" — 177'l, seklindeki gegisler igin elektrik dipol ¢izgi siddeti,
JSis =(a, 1SLLILS )= 8 o (- 1)1 (L, L J]) 72

L s J|[L L L
folS
X{J’ 1 L’HL’ 1, als,|

seklinde tanimlanir. Denk. (16) ve Denk. (17), 6-j sembollerine ve radyal gecis integraline bagli
olarak yazilmaktadir. Matris elemaninin radyal kismi olan radyal gegis integrali tim giftlenim
durumlarinda,

111

(17)

1,71 ’a’\p()
o, LS, )P|2|2

P

nl,n’

.= 6| |+1 |+| 1/2J‘ r— (_1)|7|' Plgln — _PI'(Iﬂ (18)

seklinde tanimlanmaktadir. Temel sewyeden uyariimis seviyeye gegcislerde n>| durumunda
¢izgi siddeti, 6zdes elektronlar igcerdiginden bu tir gegis durumunda 6zdes elektron sayisi ve
fraksiyonel parantez (antisimetriklesme) katsayisi ile ¢arpilmaktadir. p, d ve f kabuklarinin
fraksiyonel parantez katsayilari literatlrde veriimektedir [30,31]. Bu calismada radyal gegis
integrallerinin hesaplanmasinda en zayif bagh elektron potansiyel model teorisi (WBEPMT)
kullanilmigtir. Daha sonra Karbon atomunun bazi seviyeleri arasindaki elektrik dipol osilator
siddetleri ve gegis olasiliklari hesaplanarak sonuclar Tablo 1 de verilmistir.
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Sonugclar ve Tartisma

Bu calismada Karbon atomunun bazi yiksek uyariimis seviyelerinin bireysel cizgileri
arasindaki gegcis olasiliklari ve osilatér siddetleri en zayif bagh elekiron potansiyel model teori
kullanilarak hesaplandi. YUksek uyariimis seviyeler arasindaki spektroskopik parametrelerin
hem teorik olarak belirlenmesi hem de deneysel olarak gézlenmesi bircok sebepten dolayi
zordur ve literatlrdeki datalar sinirhdir. Bu g¢alismada g6z6énline alinan ylksek uyariimis
gecislere ait osilatdr siddetleri sonuglari sadece National Institute of Standarts and Technology
(NIST) [32] deki kabul edilen degerlerle karsilastinlabilmistir. Bu calismada elde edilen
sonuglarin kabul edilen degerlerle oldukga iyi uyumlu oldugu Tablo 1 den gérilmektedir. Bazi
yiksek uyariimis seviyelere ait literatirde bulunmayan osilatér siddeti sonuclari da tablonun
sonunda verilmistir. En zayif bagh elektron potansiyel model teori deneysel enerji degerlerini ve
yarigaplara ait beklenen degerleri kullanarak enerji degerleri, gecis olasiliklari ve osilatér siddeti
gibi spektroskopik parametreleri diger ydntemlere gbre daha basit bir hesaplama sureci
icerisinde belirleyen bir yéntemdir. Bu ydntemde gegis olasiliklarinin ve osilatér siddetlerinin
hesaplanmasi igin Z*, n* ve I' parametrelerinin belirlenmesi yeterlidir.

Bu ydnteminin hassasiyeti, literatirdeki deneysel enerji degerlerinin birbirine yakin
olmasi sebebiyle yarigaplarin beklenen degerleri ile belirlenir. Dolayisiyla yarigaplarin beklenen
degerlerinin dogru olmasi, gecis olasiliklarinin ve osilatér siddetlerinin hesaplanma sulrecinin
hassasiyeti acisindan blyik énem tasir. Ayrica bu ydéntemin, baska yéntemlere gére kullanish
olmasi, zaman ve hesaplama sulrecinin kisa ve kolay olmasi sebebiyledir.
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Tablo 1. Karbon atomunda en zayif bagl elektron potansiyel model teori ile hesaplanan gegis

olasiliklari ve osilator siddetleri.

. : . Bu Bu Osilator
Al.t U§t Terimler Istaﬂhksel Calisma Calisma Siddeti
Seviye Seviye AT Geg.Ols.  Osilator (NIST)
(2+1) (sn) Siddeti Ref.[32]
25°2p(*P°)3p 2s°2p(*P°)3d D  *D° 15 15  1.57e+07  7.73e-02  7.06e-02 [B]
3 3 1.18e+07  4.43e-02  4.39e-02 [B]
5 5 1.09e+07 5.39e-02 5.42e-02 [B]
7 7 1.39%+07 6.84e-02 7.48e-02[B]
7 5  174e+06  1.19e-02 1.57e-02 [B]
5 3 236e+06 1.93e-02 1.58e-02 [B]
5 7  245e+06 5.64e-03 5.13e-04 [D]
3 5 394e+06 1.17e-03  5.36e-04 [D]
25°2p(*P°)3p 2s°2p(*P°)4d D *D° 15 15  2.46e+05 6.27e-03 7.15e-03[C]
3 3 216e+05 5.86e-03 6.85e-03 [D+]
5 5 1.71e+05 2.28¢-03 2.98e-03 [D+]
7 7 1.88e+05 2.51e-03  3.40e-03 [D+]
7 5  272+04 5.04e-03 5.32e-03 [D+]
5 3  3.75e+04 8.30e-04 1.87e-03 [D+]
5 7 3.82e+04 3.63e-04 2.72e-04[D]
3 5 6.21e+04  4.98e-04 2.26e-05 [E]
25°2p(*P°)3p 2s°2p(*P°)5d D *D° 15 15  590e+04  1.10e-03  2.02e-03[D]
3 3  6.58e+03 2.70e-04 3.14e-04 [D]
5 5 5.14e+04 9.52e-04 1.79e-03 [D]
7 7  415e+04  9.71e-04 1.41e-03[D]
7 5  484e+04  8.99e-04 1.52e-03[D]
5 3  9.63e+03  4.96e-04 5.04e-04 [D]
5 7 9.10e+03  2.20e-04 2.26e-04 [D]
3 5 150e+04 2.68e-04 3.05e-04[D]
25°2p(°P%)3p 2s%2pPP%%d D  °D° 15 15  1.27e+04  2.76e-04 -
3 3  1.36e+04 2.96e-04 -
5 5 828e+03  1.80e-04 -
7 7 9.96e+03  2.16e-04 -
7 5 1.31e+03  3.98e-05 -
5 3 271e+03  9.79e-05 -
5 7 1.76e+03  2.74e-05 -
3 5 298e+03  3.89e-05 -
25°2p(°P°)3p 2s%2pPP7d D  °D° 15 15 3.73e+03  8.87e-05 -
3 3  8.10e+03  1.92e-04 -
5 5  1.84e+03  4.39¢-05 -
7 7 213e+03  5.06e-05 -
7 5  293e+02  9.74e-06 -
5 3 161e+03  6.38¢-05 -
5 7 3.75e+02  6.39¢-06 -
3 5 6.67e+02  9.55¢-06 -
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Alt Ust Istatiksel Bu Bu Osilator
Seviye Seviye Terimler Agirhik Calisma Calisma Siddeti
(2j+1) Geg. Ols. Osilatér (NIST)
(sn™) Siddeti Ref.[32]
2s%2p(PP%3d  2s%2p(P%4p *F° D® 21 15 1.68e+07  1.00e-02  1.16e-02 [B]
9 7 1.68e+07  1.00e-02 1.07e-02[B]
7 5 1.48e+07  1.00e-02  1.08e-02 [B]
5 3 1.40e+07  1.00e-02 1.20e-02 [B]
7 7 1.89e+06  4.60e-04  4.50e-04 [B]
5 5 262e+06 1.18e-03  1.06e-03 [B]
5 7 7.61e+04  252e-05 3.64e-06 [B]
2s%2p(PP%3d  2s%2p(*P%5p *F° D® 21 15 6.30e+05  2.68e-03  2.64e-03[D]
9 7 6.20e+05 2.40e-03 2.42e-03[D]
7 5 560e+05 2.30e-03 2.34e-03[D]
5 3 530e+05 2.69e-03 2.63e-03[D]
7 7 7.10e+04 2.17e-04 2.13e-04 [D]
5 5 9.90e+04  3.01e-04 2.96e-04[D]
5 7 286e+03  6.28e-06  6.05e-06 [D]
2s%2p(PP%3d  2s%2p(*P%6p °F° D® 21 15 1.93e+05  1.38e-03  1.36e-03[D]
9 7 1.89+05 1.24e-03 1.25¢-03[D]
7 5 1.74e+05  1.25e-03  1.21e-03 [D]
5 3 167e+05 1.42e-03  1.36e-03 [D]
7 7 212e+04  1.09e-04  1.09e-04 [D]
5 5 3.08e+04 1.57e-04 1.52e-04[D]
5 7 857e+02  3.16e-06  3.11e-06 [D]
2s%2p(PP%5p  2s%2p(*P%)5d  D®  °F° 15 21 1.43e+06  1.30e-02 -
7 9 1.32e+06  1.31e-02 .
5 7 127e+06  1.14e-02 .
3 5 1.43e+06  1.09e-02 .
7 7 1.10e+07  1.33e-03 -
5 5 157e+07  1.96e-03 -
7 5 314e+05 5.21e-05 -
25°2p(*P°)5p  2s5°2p(*P%)6d  D® °F° 15 21  4.15e+06  1.51e-03 -
7 9 361e+06  1.44e-03 .
5 7 3.80e+06  1.38e-03 .
3 5 437e+06  1.34e-03 .
7 7 327e+05  1.62e-04 .
5 5 477e+05  2.42e-04 -
7 5 9.38e+03  6.49¢-06 -
25°2p(*P°)5p  2s%2p(®P%s D® °P° 15 9  3.88e+07  8.32e-03 -
7 5 3.89+07  6.98e-03 .
5 3 3.00e+07  6.73e-03 .
3 1 213e+07 8.21e-03 .
5 5 1.00e+07  1.34e-03 .
3 3 161e+07  2.10e-03 -
3 5 1.12e+06  9.28e-05 -
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Tablo 1’in devami

) istatiksel Bu Bu Osilator
Alt Ust Agirhik Calisma Calisma Siddeti
Seviye Seviye Terimler (2j+1) Geg. Ols. Osilator (NIST)
(sn™ Siddeti Ref.[32]

2s°2p(*P%)5p  2s%2p(®P%)7s  D®  °P° 15 9  4.74e+06  4.05e-03 -

7 5  4.78e+06  3.42e-03 -

5 3 3.47e+06  2.96e-03 -

3 1 4.64e+06  3.98e-03 -

5 5  4.95e+06  4.33e-03 -

3 3  4.71e+06  4.05e-03 -

3 5 5.03e+06  4.44e-03 -

25°2p(°P%)5p  2s%2p(®P%)8s  D®  °P° 15 9  2.14e+06  3.09e-03 -

7 5 217e+06  3.13e-03 -

5 3  2.08e+06  2.99e-03 -

3 1 2.08e+06  3.02e-03 -

5 5 2.24e+06  3.29e-03 -

3 3  2.11e+06  3.06e-03 -

3 5 2.27e+06  3.36e-03 -

Dogruluk araliklari: B £10%, D<50%, D+< 40%, E >50%
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