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Özet - Bu çalışınada, bazı uyarılmış seviyeler için 
MCHF atomik yapı paketini kullanarak tekli 
iyontaşmış indiyumdaki enerji hesapları, çok 
konfigürasyonlu Hartre e-Fock ve relativistik 
düzeltmeler için Breit-Pauli yaklaşıldığı çerçevesinde 
elde edilmektedir.. Benzer hesaplamalar ve deneyle  
karşılaştırmalar da verilmektedir. 

Anahtar Keli1neler - MCHF metodu, relativistik 
olmayan enerji, Breit-Pauli Hamiltonyeni, relativistik 

• • enerJı 

Abstract - In t.his work, for some excited levels, the 
energy calculations in singiy ionized lndium have 
been obtained witlıin t he framework MCHF method 
and Breit-Pauli approximation for relativistic 
corrections using l\IICHF atoınic structure package. 
Comparisons with siınilar calculations and 
experinıent are also presented. 

Keywords - MCHF method, non-relativistic energy, 
Breit-Pa u li Hamiltonian, relativistic energy. 

ı. GİRİŞ 

I u3 I 1 1 5 . t 1 Id 1 d .. t. 1 .. 
1 . n ve n ızo op arının yı ız ar a ure ı me sureç en 

incele nmişti r ve bununla ilgil i bazı astrofiziksel 
çalışmalar yapılmıştır [ 1 ,2,3]. Ayr1ca İndiyum iyonuna ait 
çeşitli e nerji seviyeleri hesaplanmıştır ve derlemniştir 
[4,5,6]. 

In II, deki yüksek uyarılıınş haller (n � 8) için, yeni 
çalışmalar konfigürasyon etkileşmesi ve relativistik 
Hartree-Fock yaklaşıklığı [7] ve çok konfigürasyonlu 
Dirac-Harn·ee-Fock (MCDHF -n1ulticonfiguration Dirac
Hartı�ee-Fock) metoduna göre yapılmıştu [8]. Ayrıca çok 
konfigürasyonlu Hartree-Fock(MCHF -rnulticonfiguration 
l-Iartree-Fock) ve Breit-Pauli yaklaşıldığı ile In ll deki 
geçiş olasılıkları incelenmiştir [9]. 

G.Boya; Sakarya Üniv., Fizik Bölümü 
L. Özdemir; Sakarya Üniv., Fizik Bölümü 

Bu çal ışmada In II'deki birkaç n� 8 uyanlmış halleri için 
MCHF yaklaşıklığ ına göre Breit-Pauli Hamiltonyeni 
kullamlarak (1 O] seviyelerin enerjileri hesaplanmıştır. 
Korelasyon etkilerini dikkate almak iç� ls2 2s2 2p6 3s2 
3 6 3d10 4 2 4 6 4d10 ·• ·· dı d ·· 1 k 1 
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p s p ozu ş1n a oz -va ans ore asyonuna 
göre çift parite için 5s2, 5s6s, 5s7s, 5s8s, 5s5d, 5p2 , 5d2, 
5p5f, Sf 2, 5p4f, 4f 2 , tıek parite için 5s5p, Ss6p, 5s7p, 
5s8p, 5p5d konfigürasyonlan alınmıştır. Böylece 
relativistik etkilerle beraber LSJ çiftienim modeline göre 
elde edilen sonuçlar d iğer deney ve teorik sonuçlarla 
karşılaş tırıldı. 

II. ÇOI{ KONFİGÜRASYONLU H-F (MCHF
multiconfiguration Hartree-Fock) YAKLAŞIKLIGI 

Çok konfıgürasyonlu H··F (MCHF) metodunda, dalga 
fonksiyonu relativistik olmayan hamiltonyene göre 
ortonomıal konfigürasyon hal fonksiyonlarının bir lineer 
kombinasyonuna aşağıdaki şekilde genişlet ilebilir: 

M 
'P(y LS)= Ici<D(yiLS) , 

i=I 

M 
�c� = 1 L.-� ' 
i=l 

(1) 

şeklindedir. Burada <!>(yi LS), LS çiftieniminde 

konfigfu�asyon hal fonksiyonunu (CSF-configuration statP 
function) gösterir. Böylece çok-elektronlu bir atomun 
enerji ifadesi MCHF me todunda 

M M 

E(yLS) = LLcicj (<I>(y;LS�HI<ı>(y jLS)) 
i=1 )=1 

M M M M 
= � ""ctc,.H1;; == � c� H .. + 2� c.c . H .. L...- L.ı . 'J L-ı ı ll � ı , . LJ 

i=1 j=l i=] i)J 

olur. Burada, 

(2) 

(3) 

dir. Hü = H.ii olduğundan, i ve j üzerinden toplam 
köşegenlere ve etkjleşme m atı-is i olarak adlandırılan 
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. . 
matrısın alt lasmına sınırlandınlabilir. 

c=(cpc2, • • • • • •• cM)', karışım katsayıları olarak da 

adlandırılan açılım katsayılarının bir sütun vektörü olmak 
üzere sistemin enerjisi, 

E= C1Hc (4) 

olur. 

\1CHF denklemlerinin türeti]mesinde, enerji daha da 
indirgenmiş olur ve radyal fonksiyonlar c cinsinden 
ifade edilir. Hamiltonyenin matris elemanlarının oluşumu 
açısalınomentunıJar teorisinden ortaya çıkar: 

H ii = 2: co �b I(a, b)+ I D �·bcd:kR k (ab, cd) 
ab nbcd;k 

(5) 

Burada, ab ve abcd üzerinden toplam, her bir 
konfigürasyon halinde bulunan dolu orbitaller 
üzerindendir. Enerji ifadesi (2)'de yerine yazıldığında ve 
toplaınıann sırası değiştirildiğinde 

ab abcd;k 

elde edilir. 

Bu yazıltında eneıj i, integrallerin bir listesi şeklinde ve 
karışım katsayılarına bağlı olarak ifade edilir. 

integraller üzerinden toplamı minirnumlaştırnıak 

için, l(a, b) ve Rk (ab, cd) integrallerinin simetri 

özellikleri avantajını kullanmak faydalıd1r. MCHF 
metodu, I ( a, b) integralleri için a � b kabul eder. 

Benzer şekilde, R * (ab, cd) için, a -s: b, a S c 

ve b < d kabul eder. 

tviCJIF probleminin bir çözümü determinant denklemin 
ve varyasyonel radyal denklemin aynı anda bir çözümünü 
gerektır ir. Varyasyon el radyal denklemlerin verildiği 
kabul ed il di ğinde, yalrnzca se kül er denklenun ( 4) 
çözülmesı gerekir ve problem bir konfigürasyon 
etkıleşınc (CI) problenıi olarak adlandırılır. Her radyal 
fonksıyon optiınize edilirse, hesap çok konfigürasyonlu 
Hartree-Fock (MCHF) hesabı olarak adlandırılır. Bunun 
çözümü için iteratif işlem kısaca şöyle tasarlanır: 
i) Başlangıç radyal fonksiyonlanm belirleme 
ii) istenen öz uyun1 için seküler denklemin çözümü 
iii) Uygunluk sağlanana kadar, 

a)Radyal fonksiyonları iyileştirme 
b )istenen öz çözüm için seküler denklemin çözümi.i. 
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lll. RELA Tİ,TİSTİK ETKİLER 

Ağu atomlar veya yüksekçe iyonlaşnuş sistemlere doğru 
gidildiğinde relativistik etkilerin önemi aıtar. Genel bir 
hesaplama metodu için, hesaba relativistik etkileri de 
katmak bu nedenle önemlidir. 

III.l Breit-Pauli Hamiltonyeni 

Breit-PauH Hamiltonyeni 

(7) 

şeklinde yazılabilir. Burada /-/ NR relativistik olmayan 

(non-relativistic) çok-elektron Hamiltonyenidir. H RS , 

relativistik kayma (relativistik shift) operatörüdür ve 

L ve S ile sıra değiştirir. Bu operator 

H RS == H A-fC + H DJ + H D2 + H 00 + H ssc (8) 

şeklinde katkıları içerir. B urada H MC kütle düzeltmesi 

(mass con·ection) tenmi, 

H nı v e  H 02 bir ve iki-cisim Darwin terimleri, 

ız N ı 
H ==-

a M "V � -DJ 8 f:: ' r; 
' 

H ssc spin-spin etkileşn1e ( spin-spin contact) terimi, 

Hssc 

(9) 

(10) 

(1 ı) 

(12) 

ve son olarak H 00 yörünge-yöıünge ( orbit-orbit) terimi: 

a
2 N 

Hoo = - I 
2 iU 

(13) 
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dır. İnce yapı (fıne-stnıcture) operatöıü H FS , 

elektronların spin ve yörünge açısal nıomentumları 
arasındaki etkileşimleri tanımlar; L ve S i le sıra 
değiştinnez yalruzca J = L + S toplam açısal 
momentumla sıra değiştirir. Bu operatör 

H Fs== Hso +Hsoo +Hss (14) 

şeklinde üç terim içerir. Burada H so çekirdek spin
yörünge ( spin-orbit) teıiıni 

H soo spin-diğer yörünge (sp in other orbit) terimi 

H soo 

ve H ss spin-spin terinıi 

2 N } 
Hss = a  L 3 

i(j rij 

(s i .r lj )(s 1 r(1) 
s,.s.i -3 2 r .. IJ 

şeklindedir. 

111.2 Breit-Pauli Dalga Fonksiyonları 

(16) 

(17) 

Breit-Pauli Hamiltonycn i t·oplan1 açısal momentum 
operatörü J ile yer değiştirir ve karşılık gelen dalga 
fonksjyonları ]2 ve J 2 'nin öz fonksiyonlarıdır. 
Böylece Breit-Pauli dalga fonksiyonları 

M 
ıı'(yJMi )= "[.c/P(y;L;SJM.�) (18) 

j::: 1 

şeklinde fonksiyonların lineer kombinasyonları olarak 

elde edilir. Burada $(yLSJM j) 'ler LSJ çiftleninıli 
CSF'lerdir. Yani, 

4>(yLSJMi) 
= � (LMıSıH8LSJMJ)4>(yLMıSMs) (19) 

A-f L ,lv! s 

dir. L ve S farklı LS 'li CSF'lerin iyi kuantum 
sayıları olmadıklarından, bu  farklı LS terimlerinin bir 
karışımı al mu ve dalga fonksiyonu ara çiftienim (LJS) 
denilen çiftienim modelinde verilir. 

Artık CSF'ler relativistik olınayan MCHF metodundan 
elde edilir. Yalnızca Breit-Pauli yaklaşıklığı 
çerçevesinde, açılım katsayıları elde edilir. Böylece 
matrisin öz  değer problernı 

Hc=Ec 

oluı·. Burada H 

H .. = (y.L S.JMJ IH8o Y .L .S .JM1) lj ı ı t .. J J J 

(20) 

(21) 

şeklinde Hamiltonyen matris elernanıdır. Breit-Pauli 

Hamiltonyeni, relativistik olmayan Hamilyonyene a 2 

merte besinde d üzeitmedir . 

IV. SONUÇLAR 
Bu çalışn1ada MCHF atomik yapı paketindeki bazı 
programlar [ll] kullanılarak In Il'nin relativistik olnı..ayan 
ve relativistik enerjileri hesaplanarak bu yaklaşıklığın 
diğer sonuçlarla ne kadar uyuştuğu incelenmiştir. In 
ll'nin ls2 2s2 2p6 3s

2 3p6 3d10 4s2 4p6 4d10 özü dışında 
kalan çift parite için 5s2, 5s6s, 5s7s, 5s8s, 5p2, 4f, 5p4f, 
5d2' 5s5d, sf, 5p5f ve tek parite için 5s5p, 5s6p, 5s7p, 
5s8p, 5p5d konfıgürasyonlan alınmıştır. 5s2 için bir I-IF 
çalışması sonucu elde edilen dalga fonksiyonu başlangıç 
dalga fonksiyonu olarak kabul edilıniştir. Daha sonra 
diğer konfigürasyonlar eklenerek LSJ çiftienimleri elde 
edildikten sonra S la ter integralleri hesaplanmıştır. Her bir 
konfigürasyon ve mümkün terimleri için relativistik 
olmayan enerji, dalga fonksiyonu ve karışım katsayılan 
elde edilir. Elde edilen relativistik olmayan enerji çift 
pariteli seviyeler için Tablo 1 'de ve tek pariteli seviyeler 
için Tablo 2 'deki üçüncü sütunda verilmektedir. Daha 
sonra relativistik katkılar (Breit-Pauli yaklaşudığı ile) ve 
konfigüTasyon etkileşim metodu kullamlarak relativistik 
enerji değerleri hesaplanır. Bu eneıjiler Tablo 1 ve 2'nin 
beşinci sütununda yer almaktadır. Her iki tabloda 
hesaplanan enerj i değerleri 5s2 enerji değeri referans 
alınarak cm-ı birinılerinde verilmektedir. Elde edilen 
sonuçları karşılaştırmak için, her iki tablonını altıncı ve 
yedinci sütunlarında sırasıyla deney ve diğer teorik 
sonuçlar verilmektedir [ 6, 7] . Sonuçlar karşılaştırıldığında� 
MCHF ve MCHF+BP yaklaşık1ığı ile elde edilen enerji 
değerleri bazı yüksek n değerleri hariç uyınnlu olduğu 
gözlenmektedir. Fakat bir yaklaşıklık olarak elde edilen 
sonuçlar bu metotla enerji ve diğer atomik yapı 
hesaplarını incelemek mümkündür. Ayrıca konfigürasyon 
sayısını artırarak (bilgisayar kapasitesine bağlı olarak) 
daha uyumlu sonuçlar elde edilebilir. 
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TabJo 1. In H deki tekli pariteıi hallere ait enerji değerlerinin ( cm41) 
karşılaştınlması 

Seviveler 
' 

Teri m E( M CHF) J E(MCHF+BP) Ectcncy[6 ] �iğ.Jıesp[7]. 

5s2 ıs o o o o ı 

ıs 121524.70 o 121590.63 97025 97025 
5s6s ı 

! 93919 3s 101792.89 1 101799.79 93919 
1 

ıs 150189.00 o 150] 95.89 123368 ] 23436 
5s7s 

3s ı 50165.36 ı 150172.25 121438 121473 

's 132637.88 1 o 132651.97 133549 133549 
5s8s 

:ıs ] 32490.66 ı 132497.55 133068 133068 

ıs 1305'13.66 o 131045.08 121285 121284 

3p 105600.43 o ı 02306.34 101603 101592 

1 ı 04219.67 103244 103265 
5p2 

2 108551.95 105560 105549 

'D ı 06333.06 2 ı 04776.35 97624 97624 

� J f 317793.44 2 316738.72 - -

3 317571.69 - -

4 318584.88 - -

3p 320691.78 o 320013.97 - -

1 320406.72 - -
5d2 

2 320989.94 - -

'D 336672.47 2 336783.81 - -

ıs 339792.81 o ı 339901.69 - -

'o 173011.22 2 173014.91 113880 ı 13881 

3D i58490.22 1 157669.33 102084 1021 ı 8 
5s5d 

2 158189.17 102170 102176 

3 159042.69 102303 102263 

3p 488154.56 2 488151.84 - -

3 488159.38 - -
4f2 

4 488168.50 - -
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Tab lo 1 '1n devamı 

ıD 497629.31 2 497636.22 - -

4f Jp 498806.72 o 498806.03 - -

ı 498811.00 - -

2 498817.03 - -

ıs 522481.12 o 5 22488.66 - -

3p 291917.41 2 29 ı 082.3 ı - -

3 291372.91 - -

4 292366.59 - -
lp 292574.97 3 292678.4ı - -

5p4f 
'D 304945.00 2 304579.66 - -

3D 305038.72 ı 306414.44 - -

2 306039.94 - -

J 304409.62 - -

3p 299856.59 2 2998:58.28 - -

3 299861.72 - -

4 299866.50 - -

5f2 •o 301227.72 .2 301235.38 - -

3p 301781.25 o 301781.28 - -

1 301785.09 - -

2 30179028 - -

ıs 305327.75 o 305333.4ı - -

ıp 186506.41 3 186959.62 - -

3F ı 86731.20 2 185261.95 - -

3 ı 84725.19 - .. 

5p5f 4 187086.86 - -

JD 188545.30 ı 189912.59 - -

2 ı 89453.80 - -

3 189101.33 - -

'o 191285.33 2 191895.44 - -
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Tablo 2. In ll dekj tekli parite11 hallere ait enerji değerlerinin (cm-') 
karşllaştın1ması 

-
Seviyeler Teri m E (MCHF) J E Edcııcy ( 6] Eruğ.hcs.p. (7] 

1 tMCI-lF+BP) 
1 

3p 41041 .82 o 39286.02 42275 42289 

ı 40 1 63.92 43349 43330 
5s5p 

2 41700.25 45827 45832 

'P 63208.8 ı 63208.8 63034 63034 

3p ı 19174.92 o 118999.56 l07658 107653 

1 119029.19 107837 107844 
5s6p 

2 ı 19089.33 108426 108425 

lp 125539.70 1 125506.77 109775 109775 

-
3p 142461.22 o 142439.27 - 135826 

ı 142285.64 135857 135854 
5s8p 

2 142439.27 135995 135991 

ıp 142522.67 1 142658.75 136092 136103 

-
3p 185895.32 o 180847.4 ı 126928 126926 

1 181944.77 126990 126992 
5s7p 

2 188748.52 127249 127249 
• 

ıp 191821.15 ı 193576.95 127569 127569 

- -
ID 1637:28.35 2 163728.35 - -

3p 1738'24.21 o 173385.25 - -

ı ı 73385.25 - -

5p5d 2 1736 04.72 - -

3D 175053.26 1 1 74702.11 - -

2 175141.05 - -

3 175580.00 - -

ıp 199063.82 1 199283.30 - -

ı ı 1 ı ı 

ı 

ı 
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