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Ozet - Bu ¢alismada, baz1 uyarilbmg scviyeler icin

MCHF atomik yap1 paketini kullanarak tekli
iyonlasmis  Indiyumdaki enerji hesaplan, c¢ok
konfigiirasyonlu  Hartree-Fock ve  relativistik

diizeltmeler icin Breit-Pauli yaklasiklig: ¢ercevesinde
elde edilmektedir. Benzer hesaplamalar ve deneyle
karsilastirmalar da verilmektedir.

Anahtar Kelimeler — MCHF metodu, relativistik
olmayan enerji, Breit-Pauli Hamiltonyeni, relativistik
enerjl

Abstract - In this work, for some excited levels, the
energy calculations in singly ionized Indium have
been obtained within the framework MCHF method
and Breit-Pauli approximation for relativistic
corrections using MCHF atomic structure package.
Comparisons with similar calculations and
experinient are also presented.

Keywords — MCHF method, non-relativistic energy,
Breit-Pauli Hamiltonian, relativistic energy.

I. GIRIS
In ' ve In '"* izotoplarmm vyildizlarda iiretilme siiregleri
incelenmisiir ve bununla 1lgili baz1 astrofiziksel

calismalar yapilmstir [1,2,3]. Ayrica Indiyum iyonuna ait
cesithh enerj1 seviyelernn hesaplanmistir ve derlenmistir
[4,5,6].

In II’deki yiiksek uyarilmus haller (n £ 8) icin, yeni
caligmalar konfigiitasyon etkilesmesi ve relativistik
Hartree-Fock vyaklasikligt [7] ve ¢ok konfigiirasyonlu
Dirac-Hartrec-Fock (MCDHF-multiconfiguration Dirac-
Hartree-Fock) metoduna gore yapilmistir [8]. Ayrica ¢ok
konfigiirasyonlu Hartree-Fock(MCHF-multiconfiguration
Hartree-Fock) ve Breit-Pauli yaklasikligr ile In 11 deki
gecis olasiliklan incelenmigtir [9].
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Bu calismada In IT°deki birka¢ n < 8 uyanlms halleri icin
MCHF vyaklasikhigina gore Breit-Pauli Hamiltonyeni
kullamlarak [10] seviyelerin enerjiler1 hesaplanmistir.
Korelasyon etkilerini dikkate almak igin, 1s® 2s* 2p° 352
3p° 3d" 4s® 4p® 4d'° 6zii disinda 6z-valans korelasyonuna
gore cift parite 1¢1n Ss’, 5s6s, Ss7s, 5s8s, 5s5d, Sp” S&,
SpSf, Sf 2, Spdf, 4f %, tek parite igin SsSp, 5s6p, 5s7p,
5s8p, 5p5d konfigiirasyonlar1 alinmugtir. Bdylece
relativistik etkilerle beraber LSJ ¢iftlennm modeline gore
elde edilen sonuglar diger deney ve teorik sonuglarla
karsilastirilds.

II. COK KONFIGURASYONLU H-F (MCHF-
multiconfiguration Hartree-Fock) YAKLASIKLIGI

Cok konfigiirasyonlu H-F (MCHF) metodunda, dalga
fonksiyonu relativistik olmayan hamiltonyene gore
ortonormal konfigiirasyon hal fonksiyonlarinin bir lineer
kombinasyonuna asagidaki sekilde genisletilebilir:

M
e’ =1
4 ¢

=]

M
Y LS)=) ¢, d(y,LS) , (1)
i=1

Burada

seklindedir. D(y.LS),

konfigiirasyon hal fonksiyonunu (CSF-configuration state
function) gosterir. BOylece ¢ok-elektronlu bir atomum
enerji tfadesi MCHF metodunda

LS c¢iftlemminde

e(YLS) = Z Z C,C; ((D(y,.LS)'Hi(D(y].LS»

i=] j=I

= ZZCEC‘;HE}. - ZcfHﬁ + ZZC}C;HU
21 3= foi Y
olur. Burada,
H, = (®(y, LS H|D{y LS)) 3)

dir. H; = H ; oldugundan, { ve j iizerinden toplam

kosegenlere ve etkilesme matrisi olarak adlandinlan
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matrisin  alt kismuna sinirlandinlabilir.

H:(Hajf)

{
C= ((:l P oo G ) , kansgim katsayilar1 olarak da
adlandinlan agilim katsayilarinin bir siitun vektorii olmak
lizere sistermin enerjisi,
E=c¢ Hc (4)

olur.

MCHF denklemlerinin tiiretiimesinde, enerji daha da
indirgenmis olur ve radyal fonksiyonlar ¢ cinsinden
ifade edilir. Hamiltonyenin matris elemanlarinin olusumu
acisal momentumlar teorisinden ortaya ¢ikar:

Zmabl(a b)+ Z:um“R'c (ab,cd)

nbed  k

(5)

Burada, ab ve abcd iizerinden toplam, her bir
konfigirasyon  halinde bulunan dolu orbitaller
tizerindendir. Enerji ifadesi (2)'de yerine yazildigimda ve
toplainlarin sirasi degistirildiginde

y[S Z(D ](ab Z\)am,(

abced:k

ab cd ) (6)

elde edilir.

Bu yazilimda enerji, integrallerin bir listesi seklinde ve
kanistm katsayilarina bagh olarak ifade edilir.

Integraller  {izerinden  toplami  minimumlastirmak

icin, (¢, 5) ve R*(ab,cd)

kullanmak

integrallerinin  simetri

avantayini faydalidir. MCHF
I((z,b) integralleri icin @ < b kabul eder.
Benzer sekilde, R*(ab,cd ) igin, a<b,
ve b <d kabul eder.

ozelhkleri

metodu.

asc

MCHF probleminin bir ¢oziimii determunant denklemin
ve varyasyonel radyal denklemin ayni anda bir ¢6ziimiinii

gerektirir.  Varyasyonel radyal denklemlerin verildigi
kabul edildiginde, yalnizca sekiiler denklenmn (4)
¢oziilmesi gerekiz ve problem bir konfigiirasyon

etkilesme (CI) problemi olarak adlandirilir. Her radyal
fonksiyon optmmize edilirse, hesap ¢ok konfigiirasyonlu
Hartree-Fock (MCHF) hesab: olarak adlandirilir. Bunun
cOzlimii icin iteratif 1slem kisaca s6yle tasarlamr:
i) Baslangic radyal fonksiyonlarini belirleme
ii) Istenen 6z uyum igin sekiiler denklemin ¢oziimii
iii) Uygunluk saglanana kadar,

a)Radyal fonksiyonlan iyilestirme

b)Istenen 6z ¢oziim i¢in sekiiler denklemin ¢oziimii.

Do
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IIT. RELATIVISTIK ETKILER

Agir atomlar veya yiiksek¢e iyonlasnus sistemlere dogru
gidildiginde relativistik etkilerin 6nemi ariar. Genel bir
hesaplama metodu i¢in, hesaba relativistik etkileri de
katmak bu nedenle 6nemlidir.

I11.1 Breit-Pauli Hamiltenyeni

Breit-Pauli Hamiltonyeni

110 = B o %8 o ¥ 8 o (7)

seklinde yazilabilir. Burada f/,, relativistik olmayan

HRS ’

relativistik kayma (relativistik shift) operatoriidir ve
L ve § ile sira degistirir. Bu operator

(non-relativistic) ¢ok-elektron Hamiltonyenidir.

HRS=HMC+HDI+HDZ+HO()+HSSC (8)

seklinde katkilarn icerir. Burada we Kiitle diizeltmesi

(mass correction) ternmi,

0° &
2\+¥%x72
Hye = '{Z(V;) Vi (9)
i=1
H ,, ve H ,, bir ve iki-cisim Darwin terimleri,
27 N 3
oz 1
Hy = ZVf(— , (10)
8 i Vi )
( 1 R
ZV‘* ._. (11)
iji  \"y )
H (.~ spin-spin etkilesme (spin-spin contact) terimi,
87t0f.3 -
Hgse = > (588 (), (12)

i{J

ve son olarak f{,, yo6riinge-yoriinge (orbit-orbit) terimi,

2 N i
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dr. Ince yap1 (fine-structure) operatorii.  H T

elektronlarin spin ve yoéninge ac¢isal momentumlari
arasindaki etkilesimleri tammlar; L ve S

degistirnez  yalmzca J =L+ 8§
momentumla sira degistirir. Bu operator

ile sira

toplam agisal

He =Hgy +Hgyp + Hgg (14)

seklinde tg¢ terim igerir. Burada H , ¢ekirdek spin-
yoriinge (spin-orbit) terimi

2 N
a Z 1
H = —1..5, . (15)
SO 2 ; r}_} i /
H ,, spin-diger yoriinge (spin other orbit) terimii
2 N
ol l"ﬁ X P,
Hsoo = "Tz 3 (s; + 23;) (16)
£ Gy
ve H o, spin-spin terimi
vl (s .r..)(s.r..)ﬂ
2 g I\ g
i Ty | 7 |

scklindedir.

I11.2 Breit-Pauli Dalga Fonksiyonlari
Breit-Pauli toplam agisal momentum
operatori J ile yer degistirir ve karsiik gelen dalga

fonksiyonlan J° ve J,’nin 6z fonksiyonlaridir.
Boylece Breit-Pauli dalga fonksiyonlari

Hamiltonyeni

\P(YJM./' ) - i Ci'j)(VszSz°JA4,l ) (18)
=

seklinde fonksiyonlarin lineer kombinasyonlar1 olarak
elde edilir. Burada CD(’}/LSJM j)’ler LSJ giftlenimli
CSEF’lerdir. Yany,

®(yLSIM )
= S (LM SM|LSJM ,Y®(yLM SM ) ()

A’fL ,IWS
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dir. L ve § farkh LS’li CSF’lerin iyi kuantum

sayilar1 olmadiklarindan, bu farkhh LS terimlerinin bir

kangimi alimr ve dalga fonksiyonu ara ciftlenim (LJS)
denilen ¢iftlenim modelinde verilir.

Artak CSF’ler relativistik olimayan MCHF metodundan
elde edilir. Yalmzca  Breiwt-Paulh  yaklagikhg,

cercevesinde, agilim katsayilan elde edilir. Boylece
matrisin 6z deger problem:

Hc = Ec (20)
olur. Burada H
H,; ={,LSIM,|H goly ,L;S,IM,) 21)

seklinde Hamiltonyen matris elemanidir. Breit-Paul

Hamiltonyeni, relativistik olmayan Hamilyonyene o’

mertebesinde diizeltmedir.

IV. SONUCLAR

Bu c¢alismada MCHEF atomik yap1 paketindeki bazi
programlar [11] kullanilarak In II’nin relativistik olmayan
ve relativistik enerjilenn hesaplanarak bu yaklagikligin
diger sonuglarla ne kadar uyvstufu incelenmustir. In
II'nin 1s™ 2s” 2p‘ 3g° 3p6 3d" 452_4p6 4d" ozii disinda
kalan cift parite icin S5s°, 5s6s, 5s7s, 5s8s, S5p’, 4f, Sp4f,
5d%, 5s5d, Sf°, Sp5f ve tek parite igin S5sSp, 5s6p, Ss7p,
5s8p, 5p5d konfigiirasyonlart ahomustir. Ss” icin bir HF
calismasi sonucu clde edilen dalga fonksiyonu baslangi¢
dalga fonksiyonu olarak kabul edilmigtir. Daha sonra
dier konfigiirasyonlar eklenerek LSJ ciftlenimleri elde
edildikten sonra Slater integralleri hesaplanmistir. Her bir
konfigiirasyon ve mimkiin terimlenn i¢in relativistik
olmayan enerji, dalga fonksiyonu ve karigim katsayilan
elde edilir. Elde edilen relativistik olmayan eneri cift
pariteli seviyeler icin Tablo 1’de ve tek pariteli seviyeler
icin Tablo 2’deki iigiincii siitunda verilmektedir. Daha
sonra relativistik katkilar (Breit-Pauli yaklasikligy ile) ve
konfigiirasyon etkilesim metodu kullamlarak relativistik
encrji degerler1 hesaplanir. Bu enerjiler Tablo 1 ve 2’nin
besinci siitununda yer almaktadir. Her 1ki tabloda
hesaplanan enerji degerleri 5s° enerji degeri referans
alimarak cm” birimlerinde verilmektedir. Elde edilen
sonuclan karsilastirmak icin, her iki tablonum altinc1 ve
yedinci siitunlarinda sirasiyla deney ve diger teorik
sonuglar verilmektedir [6,7]. Sonuglar karsilastinldiginda,
MCHF ve MCHF+BP yaklasikhig: ile elde edilen enemi
degerlen baz1 yiiksek n degerler1 hari¢ uyumnlu oldugu
gozlenmektedir. Fakat bir yaklasiklik olarak elde edilen
sonuclar bu metotla enerji ve diger atomik yapi
hesaplarint incelemek miimkiindiir. Ayrica konfigiirasyon
sayisin1 artirarak (bilgisayar kapasitesine bagli olarak)
daha uyumlu sonuglar elde edilebilir.
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Tablo 1. In 1 deki tekli pariteli hallere ait enerji degerlerinin (cm™) Tablo 1’1n devamu

kargilastinimasi

T
|
= 'D 49762931 | 2 497636.22
, | 1 498811.00
37 'S 0 0]0 0 1
2 498817.03
'q 1121524.70 | 0 | 121590.63 97025 | 97025 " 57248112 | 0 592488 66
5s6s ' ' '
3S 101792.89 | 1| 101799.79 93919 93919
°F 2901917.41 | 2 291082.31
| 'S 150189.00 | 0 | 150195.89 123368 | 123436 1 291372 .9]
5s7s ' '
’S 150165.36 | 1] 150172.25 121438 | 121473 4 292366.59
N (F 292574.97 | 3 292678.41
S | 132637.88 0 132651.97 133549 | 133549 Spaf
Lo | 'D 30494500 | 2 304579.65
'S 132490.66 | 1| 132497.55 133068 | 133068
D 305038.72 | 1 306414.44
'S 130573.066 (013104508 121285 | 121284 ) 306039.94
p 10560043 10 102306.34 101603 | 101592 3 304409 62
1 |104219.67 103244 | 103265 |
2
5p E 299856.59 | 2 209858.28
21 108551.95 105560 | 105549 |
1 ) 3 299861.72
D 106333.06 | 2 | 104776.35 07624 | 97624
4 299866.50
ﬁ e 'D 301227.72 | 2 301235.38
’F 317793.44 | 2| 316738.72 - . S
>p 30178125 |9 301781.28
31317571.69 . =
i 301785.09
4| 318584.88 - -
: | 2 301790.28
P 320691.78 | 0 | 320013.97 : s
'S 305327.75 | 0 305333 .41
1 | 320406.72 . - |
34
2 | 320989.94 . = JE 186506.41 | 3 186959.62
'D | 33667247 |2 33678381 |- - - W BB af
'S | 339792.81(0 339901.69 |- - ; | SR
| | - 4 1 87086.86
D 173011.22 |21 173014.91 113880 | 113881 p |
3 D 188545.30 | 1 189912.59
D 158490.22 | 1| 157669.33 102084 | 102118
5s5d 2 189453.80
21158189.17 102170 | 102176
3 189101.33
3| 159042.69 102303 | 102263
i i} | 'D 19128533 | 2 191895.44
F 484154.56 | 2 | 488151.84 = :
31 488159.38 ; .
|4f‘3
| 4 | 488168.50 s .
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Tablo 2. In 1I deki tekli pariteli hallere ait enerji degerlerinin (cm™)

karsitagurilmass

Seviyeler | Terim | E (MCHF) E Eaeney [6] | Baghesp.7]
(MCHF+BP)
p 41041.82 39286.02 42275 42289
40163.92 43349 [43330
585p
41760.25 45827 45832
'p 63208.8 63208.8 63034 63034
3p 119174.92 118999.56 107658 | 107653
119029.19 107837 | 107844
566]) |iI
119089.33 | 108426 | 108425 |
‘P 125539.70 125506.77 109775 | 109775 ||
*p 142461.22 142439.27 | - 135826
|
142285.64 135837 | 135854
5s8p
142439.27 135995 | 135991
'P 142522.67 142658.75 136092 | 136103
p 185895.32 180847.41 126928 | 126926
181944.77 | 126950 | 126992
5s7p
188748.52 | 127249 |[127249
' |
‘P 191821.15 193576.95 127569 | 127569
D 163728.35 163728.35 |- ;
3p 173824.2 ] 173385.25 |- -
173385.25 |- .
|
Spsd 173604.72 |- : |
D 175053.26 174702.11 |- .
175141.05 |- .
175580.00 |- -
'P 199053.82 199283.30 |- 3
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