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z- Bu ¢alismada hidrojen benzeri mendelevyumun (Md'®®*, Z= 101) yar1 émiirleri tam relativistik ¢ok
Okonfigﬁrasyonlu Dirac-Fock (MCDF), yontemi kullamlarak incelenmistir. Hesaplamada korelasyon etkilerinin
yanisira kuantum elektrodinamik etkiler (QED) de goz oniine alindi. Elde edilen sonuglar daha 6nce yapilms
tek teorik ¢alisma sonuclan ile karsilastirldi ve yorumlandi. 8g ve 9¢g seviyelerinin yar1 6miirleri bu ¢alismayla ilk

defa sunuldu.

Anahtar Kelimeler- MCDF yontemi, QED etkileri, Yar1 6miir

the fully relativistic multi-configuration Dirac-Fock, MCDF method. The quantum electrodynamic effects have

also considered besides correlation effects in the calculation. The obtained results have been compared to those
of the only known previous study in the available literature and interpreted. The lifetimes of 8g and 9g levels have
been presented with this study for the first times.

Abstract - In this study, the lifetimes of hydrogen-like mendelevium, Md*®* (Z=101) have been investigated using

Keywords- MCDF method, QED effects, Lifetimes
I. GIRIS

Hidrojen benzeri yapilar, atomik yapilarin en basit halidir. +Ze yiiklii ¢ekirdek ve bu ¢ekirdek etrafinda
dolanan tek bir elektrondan olusur. Bu basit yapilar1 incelemek, atomik yapilarin anlasilmasini ve kullanilan
yontemlerin test edilmesini saglar. Son yillarda ¢okga iyonlastirilmis atomlarin dalga boyu, salinici siddeti, gecis
olasiligi ve yar1 Omiir gibi parametreleri, astrofiziksel spektrum ve atomik carpisma caligmalar;, X-1sin1
lazerlerinin gelistirilmesi ve fiizyon plazmalarinin tanimlanmasi gibi bir¢ok alanda kullanilmaktadir [1].
Hidrojen benzeri ¢alismalar da bu konuya dahildir ve giiniimiize kadar degisik atomik sistemler i¢in bircok
caligma gergeklestirilmistir. Genellikle gergeklestirilen ¢alisma sonuglart NIST atomic database veri tabaninda [2]
yer almaktadir. Bunlarin arasinda hidrojen benzeri aktinitleri (Z=89-103) ele alan ¢ok az sayida ¢alisma vardir.
Johnson ve Soff [3] ve Yerokhin ve Shabaev’e [4] ait calismalarda 1515, 2515, V€ 23212 SeViyelerinin enerjileri
yer almaktadir. Hidrojen benzeri mendelevyumun (Md*®") seviye yapisi ve gegis verilerinin incelendigi tek
teorik ¢aligma Jitrik ve Bunge’ye [5, 6 veya 7] aittir. Jitrik ve Bunge hidrojen benzeri atomlar iki konfigiirasyon
takimu ile ele alarak seviye enerjileri, dalga boylari, salinict siddetleri, gegis olasiliklar: ve yar1 émirleri gibi
parametreleri hesapladilar.

Hidrojen benzeri mendelevyumun nl (n=1-9, 1=0-4) seviyelerinin yari omiirlerinin hesaplandigi bu
calisma, Md"*’nin seviye yapilarmim ve bazi gegis parametrelerinin MCDF yéntemiyle [8] hesaplandigi bagka
bir ¢alisgmanin devamidir. Seviye yapilarmin ve gegis parametrelerinin diger ¢alisma sonuclarryla oldukca
uyumlu hatta diger calismalardan daha hassas sonuglar verdiginin goriilmesi tizerine yukarida bahsedilen
seviyeler i¢in yar1 omiirler de hesaplandi. MCDF yontemiyle gerceklestirilen hesaplamalar, hidrojen, helyum ve
lityum benzeri aktinit atomlarmimn konu alindig1 genis ¢apli hesaplamalarin bir pargasidir [9-12].

Teorik bir ¢alismanin deneysel verilerle desteklenmesi o c¢alismanin giivenilirligini arttirmaktadir.
Md'®* jyonuyla ilgili ¢cok az teorik galisma varken, higbir deneysel ¢alisma bulunmamaktadir. Bu ¢alisma
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kapsaminda sunulan verilerin, gelecekte yapilacak diger teorik ve deneysel ¢alismalar agisindan olduk¢a dnemli
oldugu diisiiniilmektedir.

Il. HESAPLAMA YONTEMI

Bu kisimda ¢ok konfigiirasyonlu Dirac-Fock, MCDF, yonteminde kullanilan temel ifadeler
verilmektedir. MCDF yontemi ile ilgili genis bilgi [8] ve [13] kaynaklarindan edinilebilir. Bu yontemde bir atom

veya iyon atomik hal fonksiyonu (ASF, V¥, (PJM )) ile temsil edilir, atomik hal fonksiyonu ise konfigiirasyon
hal fonksiyonlarinin (CSF, |y, PIM)) lineer kombinasyonu ile elde edilir:
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Burada c,, bir siitun vektdrii olan konfigiirasyon karisim katsayilaridir. Enerji fonksiyoneliyse c; 1tk hizi, p;;

u
elektronun momentum islemcisi, «j ve B; (4x4)ylik Dirac matrisleri ve V(rj) cekirdek potansiyeli
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seklindeki Dirac-Coulomb hamiltonyeninden elde edilmektedir. (2) iadesinde yer alan c, 151k hiz1; Niikleer yiik
dagilimi icin ise iki bilesenli Fermi fonksiyonu kullanilir. Ayrica korelasyonun yani sira tersinir foton etkilesimi
ve dz-enerjiyle vakum polarizasyonun toplami olan kuantum elektrodinamik (QED) katkilar birinci mertebe (o,
a: ince yapi sabiti) diizeltmeler olarak hesaplamalara dahil edilir.

iki hal arasmdaki gecisin karakterizasyonu, agiga ¢ikan fotonun toplam agisal momentumu ve paritesiyle ifade
edilir. Gegise eslik eden fotonun paritesi 7 = (—1)* ise elektrik coklu (EK) gegcisi, 7 = (—1)** ise magnetik coklu
(MK) gegis olarak tanimlanir. Burada k sogrulan ya da yayilan fotonun agisal momentumudur. Bir igimali gegiste
g7 cizgi siddeti olmak iizere yaymlanma olasilig1
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ile verilir. Buradaki C, katsayilar1 agilmi C, = (2k +1)(k +1)/ k((2k +1)11)? seklindedir. (3) denklemindeki
E,;
Yayimlanma olasilig1 ifadesinden yaralanarak bir seviyenin yar1 6mrii

ve E,; sirasiyla Ust ve alt seviyenin enerjileri ve g; =2J'+1 st seviyenin istatistiksel agirhigidir.
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seklinde tanimlanir.
I1l. SONUCLAR VE TARTISMA

Kiiciik ve orta Z’li atomlarin hidrojen benzeri iyonlar1 ile ilgili hesaplamalar yiiksek duyarlilikla
gergeklestirilmistir. Biiyiik Z’li atom ve iyonlarin hesaplamalarinda bilgisayarlarin hafiza ve yakinsama
problemleri gibi bazi kisitlamalar mevcuttur. Gelisen bilgisayar donanimlar1 ve programlar bu kisitlamalarin
iistesinden gelmeye baglamigtir. Buna ragmen 6zellikle ¢ogu sentetik olan aktinitlerle ve iyonlariyla ilgili teorik
caligsmalar hala ¢ok azdir. Bu atom ve iyonlarin radyoaktiviteleri ve ¢ok kisa olan yar1 omiirleri deneysel
caligmalar1 da neredeyse imkansiz hale getirmektedir.




Hidrojen, helyum ve lityum benzeri aktinit atomlari ile ilgili yapilan hesaplamalarda, Md'*** (Z=101)
iyonunun atomik yapi hesaplamalarinda ve gegis parametrelerinde elde edilen yiiksek dogruluk, yari 6miir
hesaplamalar1 da gerceklestirmeye sevk etti. Cok konfigiirasyonlu Dirac-Fock (MCDF) yontemiyle [8, 13]
gerceklestirilen hesaplamada nl (n=1-9, 1=0-4) seviyelerinin yar1 omiirleri de yiiksek dogrulukla elde edildi.
Hesaplamada korelasyonun yani sira birinci mertebe diizeltmeler olan tersinir foton etkilesimi (Breit
diizeltmeleri) ve 6z-enerji ve vakum polarizasyonundan olusan kuantum elektrodinamik katkilar da dikkate
alindi. MCDF yontemiyle yar1 omiirler Coulomb (hiz) ve Babushkin (konum) o&lgeklerinin her ikisiyle de
hesaplanabilmektedir. Elde edilen sonuglar mevcut kaynaklardaki yari 6miir verilerini igeren tek kaynak olan
Jitrik ve Bunge’nin [7] ¢alismasiyla ve her iki (Coulomb ve Babushkin) clgek verileri birbiri ile karsilagtirilda.

Tablo 1’de sirastyla Md'®* iyonu i¢in MCDF yonteminin her iki Coulomb ve Babushkin 6lgeginde ve
Jitrik ve Bunge’nin [7] her iki konfiglirasyon takimi (set 1 ve set 2) ile elde edilen yar1 6miir (s) sonuglari
sunuldu. Tabloda seviyeler uyarilma enerjilerinin biiyiikliik sirasina gére dizilmistir.

Tablo incelendiginde tiim seviyeler igin olduk¢a iyi bir uyum goriilmektedir. Bu uyum n=9 seviyeleri
icin de gegerlidir. Sevilerin yar1 Omiirleri arasindaki uyumlulugu gozleyebilmek igin Sekil 1’de MCDF
yonteminin her iki 6l¢egiyle Jitrik ve Bunge’nin [7] set 1°deki sonuglar1, Sekil 2°de set 2’deki sonuglar1 ve son
olarak Sekil 3’te MCDF hesabinin iki 6lgegi birbiri ile grafik halinde karsilastiriimigtir.

Grafikler iizerinden yapilan degerlendirmede bu ¢alisma sonuglarinin hem set 1 ile (Lineer korelasyon
katsayist R%, Coulomb &lgegi igin 0,9989; Babuskin dlgegi icin 0,9997) hem de set 2 ile (R* Coulomb 6lgegi igin
0,9928; Babuskin 6l¢egi i¢in 0,9944’diir) olduk¢a uyumlu oldugu goriiliir. Set 2°de daha fazla seviye ve daha
biiyiik yoriingeler bulundugu i¢in uyum ¢ok az miktar degisir. Fischer ve ¢alisma arkadaglarmin [14] ve diger
birgok teorisyenin de énerdigi gibi iki dlgegin uyumu yapilan hesabin dogrulugunun bir kanitidir. ki &lgegin
birbirine oranmnin 1°e yakinlig: yapilan hesabin dogrulugunu gésterir. MCDF yonteminin iki dlgegi igin yapilan
karsilastirmada R?, lineer korelasyon katsayis1 hemen hemen 1 (R=0,9991) olarak elde edildi. iki 6lgegin sayisal
oran1 1,0109059; iki 6lgek arasidaki yiizde hata 1,0905891°dir. iki 6lgegin de diger ¢alisma sonuglariyla yiiksek
uyumlulukta olmasi ve 6lgekler oraninin 1 olmast MCDF hesabinin daha giivenilir oldugunu gdstermektedir.
Ayrica Jitrik ve Bunge’nin [7] yar1 6miirleri hesaplamada kullandiklari seviye enerjileri yeterince hassas degildir.
nl; seviyelerinin enerjileri n(l+1);; seviyelerininkiyle aynidir. Ornegin E(2s1/2)=E(2p1,2)=1035901070,60 cm?,
E(3p32)=E(3032)=1267045360,80 cm™ ve E(4ds;)=E(4f5,)=1328686355,50 cm™ vb. Seviye yapilarinin
belirlenmesindeki bu belirsizligin yar1 6miirlere de yansidigi diisiiniilmektedir. Bu sebeple MCDF hesabi sonucu
elde edilen yar1 Omiirlerin simdiye kadar elde edilmis en iyi sonuglar oldugu disiiniilmektedir. MCDF
yontemiyle gergeklestirilen diger hidrojen benzeri aktinit atomlar1 [9-12] hesaplamalarindaki yiiksek dogruluklar
da bu ¢aligma sonuglarinin dogrulugunu desteklemektedir. Ayrica bu ¢alisma ile 897,92 V€ 9071202 SeViyelerinin
yar1 omiirleri ilk defa sunulmaktadir.

Tablo 1. Hidrojen benzeri mendelevyumun (Md*®®*) nl (n=1-9, 1=0-4) seviyelerinin yar1 émiirleri (s)

Seviye COULOMB BABUSHKIN SET1[7] SET 2[7]
2P12 1,3528491E-17 1,4389519E-17 1,44562E-17 1,44562E-17
25112 1,7619611E-15 1,7620497E-15 1,70579E-15 1,70579E-15
2par2 2,4175462E-17 1,8257805E-17 1,79970E-17 1,79970E-17
3pue 4,6340535E-17 55769476E-17  546998E-17 5,46998E-17
3512 5,0940065E-16 51462107E-16  5,01036E-16 5,01036E-16
3par 7,0114383E-17 57340757E-17  5,60488E-17 5,60488E-17
3dy2 1,1726102E-16 1,2156648E-16 1,15161E-16 1,15162E-16
3dsr2 1,4223965E-16 1,4241482E-16 1,41839E-16 1,41839E-16
4py 1,1130155E-16 1,3797265E-16 1,35062E-16 1,35062E-16
dsyp 8,1950158E-16 8,3300468E-16  8,18178E-16 8,18178E-16
4dy 2,5888981E-16 2,6738515E-16  2,57940E-16 2,57945E-16
4ps 1,5973974E-16 1,3210384E-16 1,28779E-16 1,28779E-16
4y, 6,2785500E-16 6,2827487E-16  6,25007E-16 6,25007E-16
4dspy 3,1683534E-16 3,2233192E-16  3,21196E-16 3,21196E-16




Tablo 1. Devam

Seviye

CcouLOMB

BABUSHKIN

SET1[7]

SET 2[7]

4t
5p12
58112
5ds/2
5psr2
5fs/
5ds/
5g7r2
5f71
5Gor2
6Py
65172
603
6psr2
6s/2
6ds/
6972
6%712
69sr2
P12
712
7ds
7Psr2
7fs2
7ds/2
79712
112
79or2
8P
8512
8ds2
8par
8fs/2
80s/2
8972
8f7
8o
9p12
9s12
9par2
9da/2

6,7148888E-16
2,2002874E-16
1,3848990E-15
4,9110110E-16
3,0997733E-16
1,1922053E-15
5,9667862E-16
2,1365927E-15
1,2794358E-15
2,2020977E-15
3,9347207E-16
2,2450284E-15
8,4899455E-16
5,3442988E-16
2,0347126E-15
1,0236525E-15
3,6387460E-15
2,1883456E-15
3,7560967E-15
6,5459549E-16
3,5157432E-15
1,3646214E-15
8,6361828E-16
3,2346745E-15
1,6483109E-15
5,7654327E-15
3,4845666E-15
5,9557232E-15
1,0348568E-15
5,3101429E-15
2,1169323E-15
1,3465597E-15
4,9380512E-15
2,5178082E-15
8,7487720E-15
5,3186280E-15
9,0393323E-15
1,6551672E-15
8,2106036E-15
2,1093590E-15
3,2790472E-15

6,7130173E-16
2,7778712E-16
1,4021936E-15
5,0610302E-16
2,5624772E-16
1,1921802E-15
6,1514400E-16
2,1355491E-15
1,2783255E-15
2,2009859E-15
4,9719816E-16
2,2687958E-15
8,6810889E-16
4,4759451E-16
2,0277091E-15
1,0558385E-15
3,6308004E-15
2,1776189E-15
3,7478569E-15
8,2357184E-16
3,5205440E-15
1,3930376E-15
7,2860739E-16
3,2119018E-15
1,6907558E-15
5,7341377E-15
3,4512547E-15
5,9229055E-15
1,3048112E-15
5,3155623E-15
2,1494908E-15
1,1379149E-15
4,8824260E-15
2,5991980E-15
8,6604815E-15
5,2424890E-15
8,9452986E-15
2,0805968E-15
8,1273648E-15
1,7902674E-15
3,3536931E-15

6,69508E-16
2,69767E-16
1,37728E-15
4,89196E-16
2,47990E-16
1,18217E-15
6,11104E-16
2,13249E-15
1,27192E-15
2,19796E-15
4,73267E-16
2,20827E-15
8,31208E-16
4,25528E-16
1,99843E-15
1,03883E-15
3,61623E-15
2,15480E-15
3,73345E-15
7,60077E-16
3,36002E-15
1,30630E-15
6,73264E-16
3,12442E-15
1,63177E-15
5,65515E-15
3,37253E-15
5,84422E-15

6,69508E-16
2,69767E-16
1,37728E-15
4,89213E-16
2,47990E-16
1,18217E-15
6,11104E-16

1,27192E-15

4,73267E-16
2,20827E-15
8,31261E-16
4,25528E-16
2,00485E-15
1,03884E-15

2,16142E-15

7,60077E-16
3,36002E-15
1,30644E-15
6,73264E-16
3,14595E-15
1,63179E-15

3,39492E-15

1,14474E-15
4,88493E-15
1,93715E-15
1,00309E-15
4,65850E-15
2,41741E-15

5,02946E-15

1,64182E-15
6,83656E-15
1,42689E-15
2,74580E-15
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Sekil 1. Md"®**nin yar1 6miirleri igin yapilan MCDF hesabmin iki
6lgeginin diger ¢alismanin [7] set 1 sonuglari ile karsilastirilmasi

Tablo 1. Devam

Seviye COULOMB BABUSHKIN SET 1[7] SET 2[7]

951, 7,5849746E-15 7,4849584E-15 6,59562E-15

9ds2 3,9106980E-15 4,0308353E-15 3,42320E-15

9972 1,3341924E-14 1,3144535E-14

97, 8,1685628E-15 8,0213409E-15 7,12215E-15

99912 1,3780907E-14 1,3563127E-14
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Sekil 2. Md" "’ nim yar1 6miirleri igin yapilan MCDF hesabmimn iki
6lgeginin diger calismanin [7] set 2 sonuglart ile karsilagtiriimast

Sekil 3. Md*®®"nin yar1 Omiirleri igin yapilan MCDF hesabinin iki 6l¢eginin birbiri ile karsilastiriimast




IV.SONUC
Bu calisma ile hidrojen benzeri mendelevyumun (Md'***, Z=101) tersinir foton etkilesimini, kuantum
elektrodinamik katkilari ve korelasyonu dikkate alan MCDF yontemiyle, yar1 omiirleri yiiksek hassasiyetle
hesaplandi. Elde edilen sonuglar mevcut kaynaklardaki tek teorik caligma ile iyi uyumludur hatta MCDF
sonuglarmin karsilastirma degerlerinden daha hassas ve dogru oldugu diisiiniilmektedir. Ayrica bu ¢alisma ile 8g
ve 9g seviyelerinin yar1 dmiirleri ilk kez sunuldu. Bu iyonla ilgili elde edilen MCDF sonuglarinin daha sonra
yapilacak olan teorik ve deneysel ¢alismalara faydali olacag: diistiniilmektedir.
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