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OZET

Bu doktora tez ¢alismasinda, iyonkiire plazmasinda genellikle ihmal edilen ¢arpisma
siireclerinden biri olan O" iyonu ile H, molekiilii arasmda meydana gelen reaktif
carpigmaya ait reaksiyon dinamigi ve slireglerinin degisim ve etkileri arastirildi.

‘O" + Hy — OH" + H’ reaktif reaksiyonu icin reaksiyon dinamikleri ve gaz kinetik
teori model sonuglart iyonkiiresel sicaklik, yiikseklik ve yogunluk degiskenlerine bagl
olarak hesaplandi. Hesaplamalarda kullanilan parametreler 39°K, 40 °D koordinatlari, 2009
yil1 giindéniimii ve ekinoks giinleri i¢in yerel zaman 12.00°da elde edildi.

‘O" + H, — OH" + H’ reaksiyonuna ait ¢arpisma enerjileri, toplam ¢arpisma tesir
kesitleri ve reaksiyon hiz sabiti gibi reaksiyon dinamikleri iyonkiiresel sicaklik ve
yiikseklik artis1 ile birlikte azalma gdstermistir. Iyonkiirenin alt yiiksekliklerinden iist
yiiksekliklerine dogru c¢ikildikca reaksiyona ait gergeklesme ihtimallerinin azaldigi
goriildii. Kuantum mekaniksel bakis agisina gore reaksiyon dinamikleri ile carpisan
parcaciklarin yogunluklari arasinda bir etkilesimin olmamasina karsin, bu calismada ortaya
konan sonuglardan bir etkinin varligin1 sdylemek miimkiindiir. Klasik hesaplama
yontemleri ile hesapladigimiz potansiyel esik enerjisi degerlerinin, kuantum mekaniksel
metotla hesapladigimiz ¢arpisma enerjisi verilerinden kiiciik oldugu ve klasik
hesaplamalarla kuantum mekaniksel sonuclarin tutarliligi ortaya konmus oldu. Potansiyel
esik enerjisinin reaksiyon dinamikleri ile ters orantili ve iyonkiiresel sicaklikla da dogru
orantil1 bir sekilde degistigi gézlenirken, par¢acik yogunluklari ile dogrudan bir iliskisinin
olmadig1 goriilmiistiir. Carpisma frekansi sicaklik ve yiikseklik artisi ile ters orantili olarak
azalmigtir. Ortalama serbest yolun minimum degerine Eyliil ayinda ve maksimum degerine
ise Aralik ayinda ulasilmistir. Toplam carpisma sayist hem kuantum mekaniksel
dinamiklerle hem de pargacik yogunluklari ile dogru orantili degismistir. Toplam carpisma

sayisinin en biliyiik degeri Haziran ayinda en kiiclik degeri ise Aralik ayinda tespit edildi.

Anahtar Kelimeler: Iyonkiire, Reaktif Carpisma, Reaksiyon Dinamikleri, Kuantum
Mekaniksel Hesaplama



SUMMARY

Investigation of the O*+H,—OH"+H Reaction by Quantum Mechanical
Approach in the lonosphere

In this PhD thesis, the effects and variations of the reaction dynamics and processes of
the reactive reaction between O" ion and H, molecule were investigated in the ionospheric
plasma where the collisions are generally neglected. Reaction dynamics for
‘0" + H, — OH" + H’ reactive reaction and gas kinetic theory model results were
calculated based on ionospheric temperature, height and density variables. The parameters
used in the calculations were obtained for the coordinates of 39°N, 40°E, the solstice and
equinox days of 2009 and local time 12.00.

The reaction dynamics such as collision energies, total collision cross sections and
reaction rate constant of the ‘O* + H, — OH" + H’ reaction showed a decrease with
increasing ionospheric temperature and height. It has been observed that the probability of
realization of the reaction decreases as rises towards from lower to upper heights of the
ionosphere.  Although there is no interaction between the reaction dynamics and the
densities of the colliding particles according to quantum mechanical view, it is possible to
say the existence of an effect from the results obtained this study. It has been determined
that the values of potential threshold energy calculated by classical calculation methods are
smaller than the collision energy calculated by the quantum mechanical method and the
consistency of quantum mechanical results with classical calculations has been
demonstrated. It was found that the potential threshold energy is inversely proportional to
the reaction dynamics and is directly proportionally to the ionospheric temperature,
whereas there is no direct relationship with particle densities. The collision frequency
decreases inversely proportion with the increasing ionospheric temperature and height. The
minimum value of the average free path was reached in September and the maximum value
in December. The total number of collisions has been changed directly proportional to both
quantum mechanical dynamics and particle densities. The greatest value of the total

number of collisions was found in June and the smallest value in December.

Keywords: lonosphere, Reactive Collision, Reaction Dynamics, Quantum Mechanical
Calculation
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1. GIRIS

1920 li yillarin baslarinda Atlantik’in her iki tarafindaki miihendisler ve bilim adamlari,
orta ve kisa dalgalar kullanarak, iyonkiirenin varligin1 ispatlamay1 amaclayan birgok teorik
ve deneysel ¢alisma yapmalarina ragmen ciddi gelismeler saglayamamislardir. Ingiltere’de
E.V. Appleton ve calisma arkadaslari, 1920°den sonra gelistirdikleri teoriler ile iyonlagmis
tabakanin kirilma indisini manyeto-iyonik formiillere dayandirarak yaptiklar1 deneysel
sonuglarla ispatlamislardir [1-5].

Diinya iyonkiiresindeki parametreler, manyetik aktivite, Gilines dongiisii, mevsimler,
zaman, enlem, boylam ve yiikseklik degiskenlerine gore ele alinir. Bu degiskenler, sadece
baglanma, zaman gecikmeleri ve iyonkiire-termokiire sistemini olusturan geri bildirim
mekanizmalarindan degil ayn1 zamanda alt iyonkiire, manyetokiire, gezegenler aras1 ortam,
Glinesi iceren Diinya-Giines sistemindeki diger bolgelerle baglantili olarak iyonkiirede
meydana gelirler. Tyonkiirede degisimin temel kaynaklari, Giinesten gelen EUV, UV ve X
1511 yayilimlar1 olmakla birlikte manyetokiireye ait elektrik alan ve pargacik yagisi da
onemli bir etkiye sahiptir [6]. Manyetokiire etkisinin sekli ve giicli, temelde Giines
rizgarinin dinamik basinct ve gezegenler arasi manyetik alanin (IMF) yonelimiyle
tanimlanir. Mezokiireden yukari yayilan yer¢ekimi dalgalar1 ve gelgitler de direkt olarak
alt termokiiredeki notr yogunluklari etkilerler ve ayrica onlarin degisimi sonrasinda plazma
yogunluklarini degistirirler. Iyonkiiredeki 1s1mayla birlesme, dinamik, elektrodinamik ve
kimyasal siirecler gibi farkli dis mekanizmalar plazmanin yogunluk, sicaklik ve kayma
dagilimlarinin tanimlanmasinda rol oynarlar [7].

Iyonkiire D, E, F bolgeleri olarak isimlendirilen ve elektriksel olarak nétr olan
iyonlasmis tabakalardan olusur. Bu tabakalar, farkli yiiksekliklerde farkli oranlardaki
baglanma, iyonlagsma ve tekrar birlesme siiregleri sonucunda ortaya cikar. Bu siiregler,
Giines ve Giines kaynakli olmayan iginimlara bagl olarak gece ve giindiiz degisiklik
gosterir. Elektron yogunlugu iyonkiire yapisini belirleyen énemli bir parametredir. Sekil
1.1’ de, ¢esitli dis siireglerin oldukea etkili oldugu yiikseklikler gosterilmektedir. Giines
1s1mast, D bolgesinde baskin UV ve x-1s1n1 dalga boylu yayilimlar, E ve F1 bolgelerinde
ise baskin EUV dalga boyu ile fotoelektron enerji kaybi iizerinden isinmaya ve iyon-
elektron tiretimine sebebiyet verirler. Bu siiregler tamamiyla Diinyanin giindiiz degisimleri

iken, gece degisimleri ise, yansiyan Giines 1simasi ve yildiz isiklari, E bolgesi ici
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Sekil 1.1. Diinya iyonkiiresini etkileyen dis siiregler [6].

iyonlasmanmn 6nemli kaynaklaridir. Ust yiiksekliklerde, iyonkiire icin enerji Ve
momentumun temel kaynagi, pargacik yagislar1 ve manyetokiiresel elektrik alanlardir [7].
Elektrik alan yayilimi ile iligkili olan Joule 1sinmasi ve Auroral yagistan dolayi
iyonlagma iiretimi, E ve F1 bdlgelerinde en iist seviyededir. Bu manyetokiiresel siiregler
sadece yiiksek enlem iyonkiiresini degil ayn1 zamanda, normal ve kisa siireli firtinalar
boyunca alt orta enlemleri de etkilerler. Manyetokiire, D bolgesindeki tiim yiiksekliklerde
iyonlagmay1 meydana getiren radyasyon kusaklarindan enerjili parcacik yagislar1 ve orta
enlemlerde gece F bolgesinin siirmesine yardimci olan asagi dogru plazmakiiresel akimlar

vasitasiyla da alt iyonkiireyi etkiler. Stratokiire, alt iyonkiirede 6nemli bir etkiye sahiptir
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clinkii bu bolgeden yukart dogru yayilan gelgit ve yercekimi dalgalari, dagilma ve
kirilmaya ugramalarindan dolayr E-F1 bolgesi yiiksekliklerinde enerjilerinin biiyiik bir
cogunlugunu depo ederler. Ayrica, atmosfere giren meteorlardan dolay1 fotoiyonlasma ve
molekiiler iyonlarla yiik transferi tarafindan iyonlasan ndtr metal atomlar1 olusturdugu
goriiliir [8].

Alt iyonkiirede, baskin iyonlar O," ve NO®, F2 tepe noktasi civarinda yerini O" iyonuna
birakir ve iyonkiirenin iist tarafinda H" baskin hale gelir. Tiim pratik amaclar i¢in, iyonkiire
yar1 notr olarak diisiintilebilir [9].

Iyonkiiredeki H, mevcudiyeti iizerine birgok arastirmaci, ¢alismalar yapmis ancak tam
anlamiyla tatmin edici bir ¢alisma ortaya koyamamislardir [10-12]. Donahue ve Brinkman,
H, yogunlugunun bazi yonlerini tartismis ancak detayli modellemeler gelistirememislerdir.
Diger taraftan Strobel, yeterli miktarda kacis akisinin saglanmasi i¢in yukar: dogru
hidrojen akisini hesaba katmadan yapilan alt iyonkiiredeki hidrojen siireglerini incelemek
icin ¢ok sayida calisma yiiritmistir. Liu ve Donahue ise bu siiregler i¢in uygun
hesaplamalar yaparak 50 km’nin iizerinde fotokimyasal hesaplamalar yapmislardir. Bu
aragtirma Hunten’in 1973 yilinda yaptigi iki ayr1 ¢alismasimi desteklemekle birlikte, 100
km’deki yukart dogru hidrojen akisinin ilerlemesinde molekiiler hidrojenin 6nemli bir rol
oynadigin1 kanitlamistir. Yine 82 km’de Hy’nin en oOnemli kaynaginin H ve HO;
reaksiyonlart oldugu ve 76 ile 110 km’ler arasinda baskin hidrojen tiirtiniin H, oldugu
gosterilmistir [13-19].

O" ile H, pargaciklar1 arasindaki etkilesime deginilen bir diger galismada, molekiiler
hidrojen salinimi ile protonkiire ve iyonkiirenin F2 bélgesinin degisimi incelenmis ve
neticede deneysel olarak (yapay) 100 kg’lik H, salmimmin &zellikle OF yogunlugunun
azalmasi tizerinde ciddi etkisinin oldugu ispatlanmistir [20].

Plazma kiiresel yogunluklardaki yillik degisimlerin sebeplerinin arastirildig: bir diger
arastirmada, O iyon yogunlugundaki degisimlerle plazma kiiresel yogunluklardaki
degisimlerin benzerlik arz ettigi tespit edilmistir [21].

Diinya iyonkiiresinde bulunan parcacik yogunluklari lizerine bir¢ok arastirma yapilmis
ve bu aragtirmalar neticesinde, gaz olusum siireglerinin atmosferik bolgeler tizerindeki
etkileri ortaya konmustur. Bu ¢alismani temelini olusturan O" ve H, pargaciklarinin da
atmosferik bolgeler iizerinde etkilerini goézlemleyen caligmalara bakildiginda onemli

sonuclara ulagilmistir.



Diinya ve galaksideki diger gezegenlerin atmosferlerini olusturan gazlar iizerine
yukarida da bahsedildigi gibi sayisiz arastirmalar yapilmis ve bu g¢alismalarda farkli
teoriler ve modellemeler ortaya konmustur. Fen ve miihendislik alaninda yaygin bir sekilde
kullanilan ve aymi zamanda mevcut ¢alismanin temel basamaklarindan birini, tarihi
milattan dnce 400°e yani antik Yunan’a kadar dayanan, gazlarin kinetik teorisi olusturur.
Democritus ile baslayip Daniel Bernoulli, Rudolf Julius Emanuel Clausius, Clerk
Maxwell’e yine Ludwig Boltzmann’dan Sydney Chapman’a kadar [22-30] sayisiz bilim
insaninin katkilariyla gazlarin kinetik teorisi gegmisten giiniimiize kadar modern gelisimini
bilimsel katkilar 1s18inda devam ettirmistir. Gazlarin kinetik teorisi, ortalama serbest
yoldan, denge durumundaki bir gaz i¢in molekiillerin hiz dagilim fonksiyonuna, gazlarin
tasinim  silireclerinden (diflizyon, termal iletkenlik, viskozite, vb.) 13 ve 20 moment
yaklagimina kadar [29-31], bir¢ok yontemi igine almaktadir [32].

Oksijen iyonu ile hidrojen molekiilii arasindaki reaksiyon siiregleri ve dinamiklerinin
incelenmesini konu alan bu ¢alismada kullanilan bir diger yontem ise, kuantum dalga paket
metodudur. Zamana bagli kuantum mekaniksel metotlara, Schrédinger denkleminin
zamana bagli ¢ozlimiiyle ulasilir. Sagilma matrisi ile gosterilen kuantum mekaniksel
olasilik genligine, temelde kimyasal reaksiyonlarin kuantum mekaniksel incelemeleri
neticesinde ulasilmaktadir. Bir baslangic kuantum durumundan biitiin final kuantum
durumlarma kadar olan reaksiyon olasiliklar1 zamana bagli kuantum mekaniksel metot ile
hesaplanir. Burada sagilma matrisine ait tek bir satir hesaplanir. Diger yandan, biitiin
baslangic ve final kuantum durumlar1 arasindaki reaksiyon olasiliklarinin hesaplandig,
zamandan bagimsiz kuantum metodunda sagilma matrisinin tiim elemanlar1 hesaplanir
[33]. Son yillarda sagilma problemlerinin incelenmesinde zamana bagli kuantum metodu
yaygin olarak kullanilmaktadir. Zamana bagli Schrodinger denkleminin ¢oziimii
noktasinda gelistirilen pek ¢ok metottan biri olan son yillarda yaygin olarak kullanilan
kuantum reel dalga paket metodudur. Bu yontemle iki pargacik arasinda meydana gelen
reaktif reaksiyonun, toplam c¢arpisma tesir kesitleri, reaksiyon hiz sabitleri ve ¢arpisma
enerjileri hesaplanmigtir. Bu tez calismasinda alt iyonkiiredeki reaksiyon siiregleri igin
onemli bir molekiil olan H; ile orta ve iist iyonkiirede meydana gelen bir¢cok kimyasal
siiregte temel yapr taslarindan biri olan O® iyonu arasinda meydana gelen reaktif
reaksiyona (O + H,) ait dinamikler kuantum reel dalga paketi metodu yontemi ile
hesaplanip, iyonkiiresel sartlarla eslestirilmis ve son olarak elde edilen veriler Kinetik teori

tabanli modellerde kullanilarak, Diinya iyonkiiresi i¢indeki etki ve sonuglarina ulagilmistir.
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Yapilan tez ¢alismasi ile ilk defa yukarida da bahsi gegen farkli hesaplama yontemleri ile
elde edilen verilere kinetik teori tabanli modellemeler uygulanmig ve iyonkiire kimyasina

farkl1 bir bakis agis1 getirilmesi hedeflenmistir.



2. iYONKURE KiMYASI

Iyonkiire, Giines ve kozmik isinlar tarafindan iyonlasmis atom, molekiil ve notr
bilesenlerden olusmus Diinya atmosferinin i¢inde bir plazma tabakasidir. Yaklasik olarak
yer yiizeyinin 50 km’lik yliksekliginden baglar ve manyetokiirenin disina, yani 1000 km’ye
kadar uzanir. igerdigi elektron, atom, iyon, notr atom ve molekiil yogunluklarina gére; D,
E ve F bolgeleri diye kisimlara ayrilan iyonkiire ile ilgili ilk bilgiler radyo dalgalarinin
kullanilmas: sirasinda elde edilmistir [34]. Iyonkiire bolgelerinin elektron yogunluguna

bagli olarak giindiiz ve gece ylikseklikle degisimleri Sekil 2.1°de verilmistir.
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Sekil 2.1. Iyonkiiredeki elektron yogunlugunun yiikseklik ile degisimi [35].



Iyonlasma iyonkiirenin her bolgesinde aym degildir. Bunun temel sebebi giines 1smnim1
ile taginan enerjinin iyonkiirenin her bdlgesinde ayni olmamasidir. Yiikseklikle iyonlasma
miktar1 degismektedir. Bir bagka neden de iyonkiiredeki tek atomlu gazlarin oraninin
yiikseklik arttikca artmasidir. Iyonkiirenin Giines’e gdre olan konumu zamanla
degistiginden iyonlasma miktar1 zamana gore de degismektedir. Giindiizleri Giines 1sinlar1
ile atomlar ve molekiiller elektron ve iyonlarina ayrilirlar, dolayisiyla giindiizleri serbest
elektron miktar1 daha fazladir. Giines lekesi sayis1 (Sun Spot Number - SSN) ve Giines
patlamalar1 Giines 151nim seviyesini dolayisiyla iyonlagsmay1 ve iyonkiiredeki serbest
elektron miktarini énemli ol¢iide etkiler.

Iyonkiire, 1300 A dan daha kiiciik dalga boyuna sahip morétesi (UV) 1smlarin notr
atmosfer gazlarini iyonlastirmasi sonucunda olusur. Iyonkiirenin temel olusumu, 1026 A

dalga boylu UV 1sminin atmosfer tarafindan emilerek notr bilesenlerin iyonlagmasina

dayanmaktadir [36].

2.1. Iyonkiirenin Bélgesel Yapisi

2.1.1. D Bolgesi

D bolgesi, yer iyonkiiresinin anlagilmasi en zor ve en karmasik bolgesidir. Kimyasi,
asirt derecede karmasiktir ve elektronlari, su bilesenli ve negatif iyonlarn igerir. D
bolgesindeki iyonlasmanin temel kaynagi, NO molekiiliiniin Lyman-« (4 = 121,5 nm) ve
Giines x-1sinlar1 (0,2 ile 0,8 nm araliginda) tarafindan meydana gelen iyonlagmasidir.
Ayrica manyetokiiresel parcacik yagist ve galaksideki kozmik 1ginlar tarafindan meydana
gelen iyonlasma da 6nemli bir rol oynar.

Gilines’ten yayilan x-1sinlari, tiim atom ve molekiillerin iyonlagmasina sebep olurlar ve
sirasiyla en 6nemli temel iyonlar, N ve O, gibi atmosferin baskin notr bilesenlerinden
olusurlar. Bunlara ilaveten, Lyman- ¢izgisi NO gibi kii¢iik notr bileseni iyonlastirir.

Baslangi¢ pozitif iyonlari, N;t,03ve NO™’dir ve bunlardan sonra gelen 0" iyonudur.
Kararsiz N iyonu, asagida verilen yiik degisim reaksiyonu vasitasiyla hizli bir sekilde

03 ’ya doniistiiriiliir:

N} + 0, » 05 + N, (2.1)



Bu siiregler, genel pozitif iyonlar olarak NO* ve 03 ’y1 serbest hale getirir. Ancak alt D
boélgesinde baskin iyonlar pozitif hidrat iyonlaridir. Bu hidrat iyonlan, H*(H,0),
kiimesinin yaninda H;0*, H; 05 y1 igerirler.

Notr bir atomu veya molekiilii iyonlastirmak igin, iyonlagsma potansiyelinin iizerinde
enerjiye sahip bir fotonun sogrulmasi gerekir. Tablo 2.1, verilen ndtr pargaciklari
iyonlastiran fotonlarin dalga boylar1 ve ilk iyonlasma potansiyelleri ile, Giines
spektrumunun EUV (17 ile 175 nm) kismi ve x-istminin (0,1 ile 17 nm) iyonkiiredeki

iyonlagsmanin genel kaynagi oldugunu gostermektedir [35].

Tablo 2.1. Temel atmosferik bilesenlerin ilk iyonlagma potansiyelleri ve maksimum dalga boylar1 [9].

Iyonlasma Potansiyeli (eV) | Maksimum Dalga Boyu (nm)

NO 9,25 134
0, 12,08 102,7
H,0 12,60 98,5
0, 12,80 97

H 13,59 91,2
0] 13,61 91,1
co, 13,79 89,9
N 14,54 85,3
H, 15,41 80,4
N, 15,58 79,6
Ar 15,75 78,7
N, 21,56 57,5
H, 24,58 50,4

D bolgesindeki negatif iyon bileseninin, pozitif iyon bilesenine benzer olarak karmasik

ve fakir oldugu bilinir. Negatif iyon degisimindeki ilk asama, elektron baglanma siirecidir:

e+0,+M -0, +M (2.2)

Bu reaksiyon, NO3,NO; ve CO3; gibi olduk¢a karmasik negatif iyonlar olan daha ileri

reaksiyonlar tarafindan takip edilir.



2.1.2. E Bolgesi

E bolgesi temelde, EUV spektrumunun 80 nm ile 102,7 nm kismu tarafindan
sekillendirilen bir Chapman tabakasidir. Bu bolgedeki temel baslangic iyonu, N ve
O*’nin iiretimiyle 05 iyonudur. N5 iyonlar1 hizli bir sekilde yiik degisim reaksiyonu ile

diger iyonlara doniistiiriiliir:

N} +0-NO*"+N (2.3)
Ny +0-0*"+N,

Oksijen iyonlar1 asagidaki reaksiyonlar tarafindan ortadan kaldirilir:

0*+ N, > NO* +N (2.4)
0*+0,-05+0

Bu reaksiyonlarin neticesinde, giindiiz E bolgesindeki genel iyonlar OF ve NO* dir
(normal sartlar altinda NO* yogunlugu O yogunlugundan bir miktar daha biiyiiktiir). E
bolgesindeki toplam iyon yogunlugu (veya elektron yogunlugu) temelde Chapman tabakasi
ile iliskilidir. Giindiiz vakti F1 bolgesinin altinda baskin iyon NO* olurken, yaklasik 170

km tizerinde O yogunlugu hizli bir sekilde diger tiim iyonlarin dniine geger [35].

2.1.3. F1 Bolgesi

F1 bolgesi de bir Chapman tabakasidir. Iyonlastiric giines akismin < 91 nm’den kiigiik
oldugu EUV spektral bolgesidir. F1 bolgesinin temel baslangic iyonu, bazen N, ’nin
katkisiyla birlikte O dur.

Oksijen iyonunun yeniden birlesimi, asir1 derecede yavastir ve boylece OF iki asamali
bir siirecle yeniden birlesir. Ilk olarak, atom-iyon i¢ degisim reaksiyonlar: (2.4) esitliginin
merkezine oturur. Bunu NO* ve 03 nun ayristirici yeniden birlesme siireci izler.

Alt F1 bolgesinde (140 km civart) O*’nin yasam siiresi, oldukga kisadir (sadece birkag
saniye). Bunun sonucunda NO* molekiiler iyonu baskin hale gelir. Yaklasik olarak 180 km

de OF hizli bir sekilde baskin olur ve genel iyon haline gelir [37].



2.1.4. F2 Bolgesi

F2 bolgesinin temel iyonu, 200 ile 400 km’lik araliktaki pik yogunluguyla O* iyonudur.
Bu bolge agik¢a bir Chapman tabakasi degildir ¢linkii F1 bolgesinin {izerindeki atmosfer
cogu iyonlastirici 151n i¢in optiksel bakimdan incedir. F2 tepesinin degisimine, ambipolar
difiizyon ve iyon kaynagi arasindaki etkilesimler neden olur.

F2 bolgesindeki baskin iyonlagsma kaynagi, atomik oksijenin foto iyonlagmasidir:

O+hv—0t+e (2.5)

-7

Oksijenin foto iyonlagsma katsayis1 yaklasik I; ~ 10~7s~1 ve iyon iiretim hiz1:

Si = Iin, = Iimgoexp(==-2) (2.6)

Burada n,, z, referans yiiksekligindeki nétr oksijen yogunlugu ve H, 6lgek yiiksekligidir
[37].
Oksijen iyonlar, N, ve 0,’yi iceren iki asamal1 bir siire¢ tarafindan kaybolurlar. ilk

asama, atom-iyon degisimidir (2.4 reaksiyonundan goriilecegi gibi):

0*+0,-05+0
ko, 2 x 10" "em™3s71 (2.7)
O0t+ N, > NOt+N

ky, =~ 1x1072cm™3s™1

ko, ve ky,; kayip katsayilaridir. Degisim siireglerini oldukga hizli olan ayristiric1 yeniden

birlesim izler:

0y +e—->0+0
koy 3 x1077cm™3s71 (2.8)
NO*+e—->N+0

kyo+ ® 3 %X 107 7cm™3s71
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Kay1ip hiz1 hesaplandiginda (2.7) reaksiyonunun hesabina miikemmel bir sekilde uyum

gosteren ayristirict yeniden birlesme stiregleri oldukga hizlidir:
Lene = ko,neng, + ky,neny, = ne(ko,no, + ky,ny,) (2.9)

Burada L, kayip hizi, n yogunluk ve k sabit bir katsayidir. Net elektron (veya iyon)

tiretim hizi, iiretim hizindan kayip hizinmi ¢ikararak elde edilir:

Pi=Si—Lene=

) — e [ko,No,, €XP (— Z_ZO) + ky,ny,, exp (— Z_ZO)] (2.10)

020 Hny,

Z—2Zy

oo exp (=5

0

Fotokimyasal denge sartlari altinda, net iretim yoktur (P; = 0). Parcaciklarin
termodinamik dengede olduklar1 varsayilarak (yani biitiin tiirler ayn1 sicaklikta), elektron

yogunluk sekli elde edilebilir:

zZ—-Z
o exp(522)
n, = > (2.11)
ko,M0,, €XP —Z=%0 +KN, N, o eXD —Z"%0
Hoyg 0 HNy

Bu elektron yogunluk egrisinin yiikseklik ile belirsiz bir sekilde arttig1 kolayca goriiliir.
Biitiin sicakliklar esit oldugunda 6l¢ek ylikseklikleri pargacik kiitleleri ile ters orantilidir,
bunun sonucunda Hy = 1,75 Hy, = 2H,, dir. Yiikseklik arttig1 zaman, payda paydan ¢ok
daha hizli bir sekilde azalir ve boylece elektron yogunlugu yiikseklik ile artar [9].

Yiikseklige bagl olarak atmosferdeki n6tr gazlarin, iyonlarin ve elektronlarin yogunluk
degisimleri Sekil 2.2°de gosterilmektedir. Sekilde yiikseklik artik¢a notr gaz atomlariin ve
molekiillerinin yogunluklarinin genellikle azaldigi gériilmektedir. OH, HO,, NO; gibi agir
molekiiller alt iyonkiirede yer almakla beraber yaklastk 100 km’den sonra
goriilmemektedir. Yani bunlar maksimum yogunluklarim1 D bolgesinde gostermektedir.
CO,;, CO, Hy;0, CH4 Oy ve N, yogunluklar yiikseklikle ters orantili bir bi¢imde
azalmaktadir. N (°D), N(*S), OCP), 02, Ny, O(*D), Hz, N(*D) gibi atom ve molekiiller 300
km’de yani F2 bolgesi ve yukarisinda mevcuttur [38-50].
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Sekil 2.2. Notr gazlar, iyonlar ve molekiillerin yiikseklikle degisimi [44].

2.2. fyonkiirede Sicaklik

Atmosferin 120 km iizerindeki sicaklik degisimi, Giines UV 1simasmin emilmesi
sonucunda meydana gelen bolgesel enerjiye baglidir ve 1s1l iletim vasitasiyla enerji alt
yiiksekliklere dogru iletilir. Kizilotesi 1s1ma tarafindan olusan 1s1l enerji kaybinin 6nemi
yoktur. Giines 151mas1 ile ndtr atmosferin 1sinmasi birkag yolla olabilir [51]. ik olarak,
atom ve molekiillerin iyonlagsma enerjileridir. Hapsolan enerji, fotonun enerjisi kadar bir
enerjiyle 151ma yapabilir. Bagka gazlarla carpismasi neticesinde kinetik enerji seklinde
aciga ¢ikabilir. Ikincisi, sonradan ortaya ¢ikan molekiiler baglanma enerjisi ile oksijen
molekiiliiniin foto ayrismasimi kapsar. Her iki yolda, nétr gazin 1sil islemi oldugu igin
atmosferdeki 1sinin iiretilmesi sayisal gaz yogunluguna baglilik gosterir. Benzer sekilde

yogunluk yiikseklikle hizli bir diisiis gosterir. Bu durumun tersine ndtr gazin termal

iletkenligi, stirekli olarak gaz yogunlugundan bagimsizdir [52].
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F2 bolgesi ve iist iyonkiiredeki iyonlarin yogunluk egrilerinin teorik hesaplamalari, hem
plazma taginimi hem de elektron etkilerinin degerlendirilmesi igin, iyon sicakliklari
hakkinda bilgi saglar. iyonlasmis gazlar ve notrler arasindaki farkli enerji alis verisi
sekilleri, notr gaz sicakliklarina plazma sicakligimin denk olmasiyla, 1s1l dengenin
olugsmasini saglar. Enerji tiretimi olmadiginda, yeniden birlesme olaylari, 1s1ma kayiplari,
iyonlar ve notr gazlar arasindaki termal denge durumunda meydana gelecektir.

1962°deki radar olgtimleri iyon ve elektronlar arasinda termal dengesizligin varligini
ortaya koymustur [53]. Sonrasinda Spencer’in roket ol¢timleri [54], 150 km altindaki
sonuclarin tutarsiz oldugunu ancak fotoelektron 1s1 tahmininin dogru yapildigini ortaya
koydu. Ust yiiksekliklerde notr sicaklik elektron sicakhigindan kiigiiktiir (Sekil 2.3).
Hanson, bolgesel enerji iiretiminin diisiik oldugu iist yiiksekliklerde T, > T,,’in olusumu
icin elektron gazindaki 1s1l iletimin 6nemliligine vurgu yapmistir [55]. Buna bagli olarak
biiyiik miktarlarda fotoelektronun st atmosfere kagtigini ve taginimlarinin manyetik
kuvvet ¢izgileri boyunca oldugunu ortaya koydu. Fotoelektron kagisi sonucunda bolgesel
anormalliklerin meydana gelmesi elektron sicakliginin artmasina sebep olur [56].

Sekil 2.3’de 21 Haziran 2009 tarihli yerel zaman 12.00 ve 02.00 igin Elazig bolgesi
koordinath gece ve giindiiz iyonkiiresine ait, elektron, iyon ve notr bilesenlerin sicaklik

degerlerinin iyonkiiresel yiikseklige bagli olarak degisimi verilmistir.

13



L | L | L L rl‘; 1[‘r'i'l'l'l'l'l'l'rl_1
100 ] 10001 -
800 1 8004
£
X
&

0
1]
£
$
1 404
04 |
2004
{II'I'I'I'I'I'I'I' trrrtrtrrtrrrrtrrrrtnrrirt
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3% 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
Sicaklik | K) Sicaklik | K)
{a) )

Sekil 2.3. 21 Haziran 2009 tarihinde Elazig tizerindeki iyonkiire ig¢in hesaplanmis elektron, iyon ve notr
sicaklik sekilleri. Sekil (a); yerel zaman igin saat 14.00°1, Sekil (b); yerel zaman icin saat 02.00’1
gostermektedir [57].

2.3. Iyonkiiredeki Kimyasal Siirecler
2.3.1. Iyonkiirenin Degisimi

Iyonkiire, manyetokiire plazmasinin temelini olusturur ve tamamen iyonlasmis
manyetokiire plazmasindan nétr atmosfere kadar bir gecis bolgesidir. Bu bolgeler, notr
parcaciklar ve plazma karisimindan olustugu i¢in Coulomb ve 6zellikle nétr ¢arpismalara
katk1 saglayan elektriksel iletkenlige sahip tabakalardir. Elektriksel iletkenligi belirleyen
esas Ozellik pargacik yogunluklaridir ve dolayisi ile pargaciklarin iyonlagsma siiregleridir.

Plazma yogunlugunun yiikseklige bagli olarak nasil degistigi ve iyonkiredeki
iyonlasmanin nasil meydana geldigi ilgi cekici ilk noktalardir. Iyonlasmanm iki ana
kaynag1 vardir; manyetokiireden gelen enerjili parcacik yagisi ve Giines’in yaydigi UV

1sinlardir. Iyonkiiredeki UV emilimi Sekil 2.4°de gosterilmistir [58].
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Y tkselik N

Sekil 2.4. Iyonkiirede Giines’in UV emilimi [58].

2.3.2. Giinesin UV Iyonlastirmasi

Iyonlasmanin olusmas: igin, Giines fotonlarinin iyonkiiredeki atomlarin iyonlasma
enerjilerinden daha yiiksek enerjilere sahip olmalari gerekir. Fotonlar yiiksek ya da UV
spektral araligindan gelebilirler.

Iyonkiire yatay olarak yapilanir. Baskin degisimi, z yiiksekligi ile olusur ve notr
atmosfer yogunlugunun, np(z), degisimi ile tanimlanir. Tek bilesenli izotermal bir

atmosferde, yogunluk barometrik kanuna gore yiikseklikle degisir;

nn(2) = noexp(—z/H) (2.12)

H, m, kiitlesine sahip atomun bulundugu izotermal atmosfer i¢in lgek yiiksekligidir;

H = kgT,/m,g (2.13)
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burada g yercekimi ivmesi, m, nétr atom kiitlesi, ng z=0 da referans yiiksekligindeki
yogunluk ve T, sicakliktir. Bir y,, gelis agis1 ile z yiiksekliginde iyonkiireye gelen gilinesin
UV 1s1n1, n, yogunluguna sahip atomlara ¢arpar ve iyonlasmadan dolay1 enerji kaybeder.
Bu yiikseklikte 1s1ma kismen emilir. Atomlarla 1gtmanin etkilesimi, egimli 151n yolu yani
z/cosy, boyunca gergeklesir. Isin yolu dz/cosy, boyunca z yiiksekligi ile 1s1ma
siddetindeki, I, azalma asagidaki gibidir:

—dl = —a,,nncods—z)(vl (2.14)

Burada o,, 1simanin sogrulma tesir kesitidir. Denklem (2.14), 1sima siddetindeki
diferansiyel azalmanin, atmosferdeki i1sima yol uzunluguna, sogrulma tesir Kesitine,
sogurulan notr gaz pargaciklarinin sayr yogunluguna ve durum yogunluguna baglidir.

Barometrik denklemi (2.14) ile birlestirerek;
_ _ oyngH _
1(2) = Loexp[— 222" exp(~z/H)] (2.16)

denklemi elde edilir. Burada, I, atmosferin girisindeki giines akisidir. 1(z) i¢in yapilan

¢Ozlim, Sekil 2.5’de ¢izilen ylikseklikle iistel olarak artan 1s1ma siddetini verir [59].
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YUKSEKLIK

Sekil 2.5. Iyonlasmis bir bolgenin yiikseklikle degisimi [58].

Ozel bir yiikseklikte birim hacim basma fotoiyonlasma hizi, q,(z), dz yiikseklik
araliginda sogurulan 1smin tesir kesiti, 1s1ma siddeti, notr yogunluk ve foto iyonlagsma

etkisi, k,, ile dogru orantili bir sekilde degisir;

KyCOS)pdl

e Ky,Opnpl (2.17)

qv(2) =
(2.12) ve (2.16) denklemleri 151n siddeti ve nétr yogunlugun agikca yiikseklige bagh
oldugunu gosterirler ve bu denklemler birlestirilirse asagidaki iiretim fonksiyonu gibi

yazilr;

4(2) = Ky molmexpl— 1 — 22" exp(—z/H)] (2.19)

coSxy

Sekil 2.5’de gosterildigi gibi, yogunluk yiikseklikle azalirken, Gilines siddeti
artmaktadir. Boylece 0zel bir zy, yliksekliginde iyonlagsma belirgin bir sekilde maksimum

olacaktir [60]. Bu yiiksekligin degeri, denklem (2.19)’un yardimiyla hesaplanabilir;

Zm = 2o+ Hin (——) (2.21)

cosyy
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zy = Hln(o,nyH) (2.22)

Burada z,, gilines 1simasmin dik geldigi agilar i¢in (y, = 0) maksimum iyonlasma
yiiksekligidir ve notr bilesenlerin yogunluk seviyesine, dlgek yiiksekligine, iyon kiitlesine

ve yer ¢cekimine bagli bir sabittir. Iyonlasma hizinin maksimum degeri, Gy,

Gvm = quoCOSXy (2-23)

quo = Kylo(eH) ™" (2.24)

Burada g, dikine gelis agisinda maksimum iyonlagsma hizidir. Maksimum iyonlagsma
yiiksekligi, zm, yiiksekligin daralmasiyla smirlandirilir. Zy,, x,’ye baghdir. y,, cografi
enlem ve boylamin fonksiyonu oldugu i¢in, iyonkiirede ki fotoiyonlagma tabakasi,

mevsim, giiniin saati ve cografi enleme giiglii bir baglilik gdsterir [61].

2.3.3. Enerjili Parcaciklarin Olusturdugu Iyonlagsma

Fotoiyonlagsmaya ilaveten, iyonkiiredeki iyonlagsmanin diger bir kismi da atmosfere
carpan yeterli derecede enerjiye sahip pargaciklarin elektronlarla etkilestigi bolgelerde
gerceklesir. Bu tiir parcaciklar manyetik alan ¢izgilerini izlediklerinden, bu tip
iyonlagmalarin, fotoiyonlasmanin Onemini kaybettigi Auroral bolgelerdeki yiiksek
manyetik enlemlerde baskin hale gelmesi beklenir. Fotoiyonlasmanin sona erdigi gece
boyunca, pargacik etkisinden dolay1 iyonkiiredeki iyonlasma devam eder.

Manyetokiireden manyetik alan ¢izgileri boyunca atmosfer i¢ine elektron yagisindan
kaynaklanan iyonlagsma, ¢arpigsmalarin etkisiyle olusur. Elektron enerjisinin iyon
enerjisinden (We > W,o,) daha biiyiikk olmasi gerekir, burada Wi, bir atom ya da
molekiilden bir elektron ¢ikarmak i¢in gerekli olan iyonlagma enerjisidir. Oksijen atomlari
i¢in, iyonlasma enerjisi yaklasgik 13,61 eV’dir. Ozel bir yiikseklikte birim hacimdeki
carpisma iyonlasma hizi, qe(z), beklenen elektron yagisinin enerji kaybiyla, dWe(z),
orantilidir. Ayrica, birim yiikseklikteki carpisma sayisi, herhangi bir yiikseklikteki bir
parcacigin ne kadar zamanda yok olacagini tanimlayan elektron yagisinin egim agisina
baghdir [62].
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Ancak, iyonlagsma etkisinin sabit oldugu ve elektronlarin nétr atmosfere dik bir sekilde
carptig1 diistiniiliirse, iyonlagma hizinin yiikseklikle degisimi {izerine oldukca iyi bir fikir
edinilebilir. Sadece dikine hareket eden bir elektron i¢in, birim yiikseklikteki ¢carpigsmalarin

say1s1, ortalama serbest yol uzunlugunun tersiyle verilir, enerji kaybi;
AW, (2) = K Wipnonnpdz (2.25)
ile verilir. Yiikseklige bagli enerji kaybi, par¢acik yagisinin asil enerjisine bagl degildir.

Birim yiikseklik araligi dz olan g¢arpisma iyonlagsma hizi, elektron yagis akimi, Fe,

tarafindan Uretilir;

qe(2) = FedW,/dz (2.26)
2.12 ve 2.25 denklemleri 2.26°da yazilirsa;

qe(2) = KeFeWiononnoexp(—z/H) (2.27)

denklemi elde edilir. Carpigsma iyonlagsma hizinin yiikseklige bagh grafigi basitge notr
yogunlugun yiikseklikle degisimiyle tanimlanir. Parcacik enerjisinden bagimsiz, iyon
tiretim hiz1, azalan yiikseklikle iistel bir sekilde artmaktadir [58].

Ancak, elektron yagis enerjisi, yiikseklik en diisiik seviyeye ulastiginda bagslar. W,
enerjili bir elektron, carpismalarla tiim enerjisinin tiikendigi sadece bir z; durma
yiiksekligine kadar niifuz edebilir. Bunun sonucunda, daha fazla enerjiye sahip elektronlar
atmosferin daha derinlerine etki eder ve c¢ok fazla enerji dagilimi oldugundan dolay:
carpismalar vasitasiyla daha ¢ok elektron-iyon ¢ifti tiretilir.

Durma ytiksekligi enerji kaybinin integrali alinarak hesaplanir;
W, = [," dW, = [ keWiononnoexp(—z/H)dz (2.28)
Alt yiiksekliklere erigen ¢ok daha enerjili parcacigi gosteren zs i¢in ¢oziim yapilirsa;
zs = Hin(keonnoHWion /We) (2.29)
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Bu durma yiiksekliginde enerjili pargaciklar, sahip olduklar1 enerjilerinin biiyiik bir
kismin1 depo ederler ve bdylece elektron-iyon ¢iftlerinin biiyiik bir kismini olustururlar.
Ideal bir atmosferde, 1keV enerjiye sahip elektronlar yaklasik 150 km’lik bir yiikseklikte
durdurulurken, 300 keV enerjili elektronlar yaklasik 70 km’ye kadar niifuz ederler. Ustel
iyonlagsma hiz grafiginden dolayi, iyonlasma maksimumu yiiksek enerjili elektronlar icin
oldukca belirgindir.

Sekil 2.6 gerg¢ek iyonlagsma hiz profilinin seklini gostermektedir. Burada, elektronun
etiketlendigi iyonlagsma hiz grafigi, iyonlasma etkisinin ger¢ege yakin sekli, atmosferik
yogunluk ve bilesenler kullanilarak, yaklasik 10 keV enerjili elektron yagisinin roket
gozlemlerinden hesaplanmistir. Sekil 2.6’dan da anlagilacagi gibi, iyonlar, ayni enerjiye
sahip elektronlardan daha iist yiiksekliklerde durdurulurlar, ¢iinkii onlarin enerjiye bagl
hareketlilikleri diisiiktiir. Iyon yagis1 130 km’nin iizerindeki yiiksekliklerde ¢arpismadan
dolay1 iyonlasmaya biiyiik katki saglarken, elektronlar 100 km civarinda o6lgiilen

iyonlagsmadan sorumludurlar [58].

200_ 1 T ll[‘lll' 1 1 4 Tflflll |} I IIIT_
Protonlar
)
=,
= 150 — —
=
v Elektronlar
n
=
b
100 +— —]
L 1 llillll 1 i ll,LJlll | 1 Liilil
102 10° 10* 10°

Iyonlasma Hizi (cm3s7)

Sekil 2.6. Elektron ve proton yagisi sonucu olusan iyon tiretim hiz1 [58].
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2.3.4. Yeniden Birlesme ve Baglanma

Iyonkiirede ki Giinesin UV 1s1masindan ya da enerjili pargaciklar tarafindan olusturulan
iyonlagma iiretimi, eger durmadan devam ederse, {ist atmosferin tamamen iyonlagsmasina
sebep olacaktir. Ancak, gergekte iki siire¢ iyonlagsmayi etkisizlestirir ve dengedeki
gbzlenen degerini sinirlandirir. Bu stiregler, nétr atomlarin degisimi igin elektronlar ve
iyonlarin yeniden birlesimi Ve molekiiller yada nétr atomlar ile elektronlarin baglanmasiyla
negatif iyonlarin olusumudur. Bu iki siire¢, sirasiyla baglanma ve yeniden birlesme
katsayilar1 olan 8, Ve a, gibi iki katsay ile tanimlanabilir. Bu katsayilar kag tane elektron
ve iyonun birim saniyede birlestigini ve kac¢ tane elektronun birim saniyede notr
pargaciklar ile baglandigini tanimlar.

Yeniden birlesme ve baglanma, iyonlagmanin etkisini azalttigindan dolayi, iyonlagsmaya
negatif katki saglarlar. Yeniden birlesme, birlesen hem iyonlarin hem de elektronlarin
yogunluklar ile orantili iken baglanma sadece notr parcaciklar ile baglanmaya uygun
elektronlarin yogunluguyla orantilidir. Dengede olan iyonkiire plazmasi ndtr olarak kabul

edilir, n; = n,, elektron yogunlugu i¢in siireklilik denklemi;

dne

it = Qe — arng = Brne (2-30)

Sag taraftaki ilk terim, q,, ., parcacik yagistyla ¢arpismalar ve Giinesin UV 1s1masindan
dolay1 iyonlagmadir. Bu terim elektron yogunlugunun kaynag: gibi hareket ederken, diger
iki terim iyonlagmanin azaldiginin bir gostergesidir. [, ve a, katsayilari, degisen
yiiksekliklerdeki farkli iyonkiiresel bilesenlerden sorumlu karmasik fotokimyasal
slireglerin sayisini igerir.

Denge durumunda yogunlugun zamana baglilig: sifirdir. Bu yiizden, (2.30) denkleminin
sol tarafit sifir olur, denge sartlarinda iyonkiiredeki elektron yogunlugu bulunur. Alt
yiiksekliklerde, yeniden birlesme baglanmadan ¢ok daha dnemlidir ve 8, = 0 alarak elde

edilir;

ne = (P =22 (2.31)
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Bunun sonucunda, alt iyonkiiredeki dengedeki elektron yogunlugu, yeniden birlesim
katsayist ve iyon iiretim hizi arasindaki oranin karekokii ile orantilidir. Boylece iist

yiiksekliklerde elektron yogunlugu, iyon tiretim hizi ile orantilidir [58].

2.3.5. Iyon — Atom Degisimi ve Yiik Transferi (Pozitif Iyonlar)

Bu béliimde iyonkiirenin iyonik ve elektronik yapisi ile ilgili olarak iyon atom degisimi
ve yiik transfer siireclerinin dnemine deginilecektir. Ozellikle olusumlari oldukca hizli olan
ve reaksiyona girmeleri neticesinde cesitli iyon tiirlerinin meydana geldigi bu siirecleri
kontrol eden reaksiyon mekanizmalar1 gdsterilecektir. Iyon tiirlerinin dogasi, elektron
yogunlugu ve elektronun yeniden birlesme hizi ile 6nemli 6lgiide ilgilidir. 80 km ile 150
km lik yiikseklik araliklarinda gergeklesmesi olasi bu tiir pek g¢ok siireg, aktivasyon
enerjisinin normal sicakliklarda gergeklesen siire¢lerde dahi ¢ok biiyiikk oldugu,
reaksiyonlarin hayli endotermik (1s1 alan) oldugu, nétr pargaciklarin sadece izlenebilen
yogunluklarda var olmasi gibi cesitli sebeplerden dolayr ihmal edilebilirler. Karma

stireclerde onemli olduklar diigiiniilen reaksiyonlar agagidaki gibidir:

(1) 0'+0,-0+0;,"
(2) N.'+0->Ny,+0O"
(3) No"+0;—> Ny+0,°
(4) N,*+NO - N, +NO*
(5) 0O, +NO - O,+ NO*
(6) O"+NO - O+ NO*
(7) O"+N,—>NO"+N
(8) O"+NO - O;" +N
(9) O0,"+N->NO"+0
(10) Ny" + O, > NO + NO*
(11) 0" + N, > NO + NO*
(12) N;* +0 > N+ NO*

Ancak, bu reaksiyonlardan ikisi (10 ve 11), iki ¢ift bant pargalanmasini igerir ve
boylece biiyiik aktivasyon enerjilerine sahip olmalari beklenir. Aslinda Talrose ve

arkadaslari, (10) numarali reaksiyon siireci igin 7 kcal/mole’e sahip bir aktivasyon enerjisi
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buldular. Potansiyel bariyerini asan garpismalar igin iletim katsayisi bir biitiin olarak kabul
edilirse, 200 K sicaklikta 10 cm®sec™ reaksiyon hizi igin st bir limit elde edilir. Bu
tahminler (10) siireci i¢in olandan yeteri kadar kii¢iik ve (11) siireci i¢in 90 km’nin
tizerinde iyonkiirenin her bir bolgesinde ihmal edilebilir olsa da, (11) reaksiyonu 90
km’nin altindaki yiiksekliklerde iyon kopma kinetiginde ele alinmalidir. (11) siirecinin hiz
sabitini 6lgmek i¢in Galli ve arkadaslari, bir elektronik gecis igeren 6zellik vasitasiyla
baski altina alinan (12) siirecini tartisan Bates’in sonucunda ti¢ kat daha biiyiik olan
2.1x10*2 seviyesinde st limiti elde ettiler. Her bir ¢arpismada bir reaksiyon
gerceklesiyorsa yani, klasik c¢arpisma tesir kesiti ile reaksiyon tesir kesitinin esit oldugu
varsayildiginda, her bir carpisma i¢in meydana gelen reaksiyonun degeri 10 cm®sec™
mertebesinde ise, (1 ve 9) siire¢lerinin her biri i¢in hiz sabitinin en biiyiik degerine ulasir
[63].

F bolgesine H, ve H;O yogunluklarinin biliylik miktarlarda ilave edildigi
varsayildiginda, O" ile H, ve H,O arasindaki iyon-atom degisim reaksiyonlari, elektron

kayip siireglerinde (1) ve (7) siireglerine alternatif saglarlar. Bu reaksiyonlar [64];

O+ H, - OH* + H (13)
o'+ H,O - Hzo+ +0 (14)

sonrasinda molekiiler iyonlarin ayristirict yeniden birlesimi (13) ve (14) reaksiyonlar

vasitasiyla gergeklesir;
OH +e >0+H
H,0"+e - H,+0

H,O"+e — OH +H

Elbette O ve O,’nin biiyiikk yogunluklara sahip olduklar1 bélgelerde H,O" ve OH”

arasinda gerceklesmesi olasi ¢ok sayida reaksiyon vardir [65].
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3. GAZLARIN KIiNETIK TEORISi

Gazlarm kinetik teorisinin baslangici, milattan 6nce 400 civarinda antik Yunan’a kadar
dayanir. Democritus, maddenin atom olarak adlandirdigi bdliinemeyen kiiglik
pargaciklardan olustugu hipotezini 6ne siirdii. Farkli materyallerin atomlarinin degisik sekil
ve Olgiilere sahip oldugu varsayildi. Boylece atomlarin 6zelliklerini koruyan kiigiik bir
maddeyi simgeledigi anlasildi. Yaklasik iki yliz y1l Oncesine kadar birgok tahminden
sadece biri olarak goriilen teori temelde uzmanlar tarafindan dogrulanmamist1 [32].

Molekiiler hipotezin 18. yy. da modern fizige giris yapmasi beraberinde bir¢ok ispat ve
teoriyi getirdi. 1738’de Daniel Bernoulli, Boyle’s kanununu agikladi [66]. Bu temel
¢alismada Bernoulli, gaz molekiil hizinin ortalama karesi, u%, gaz kiitle yogunlugu p ve gaz
basinci, p, olmak iizere p = pu?/3 formiiliinii buldu. Bernoulli’nin ¢alismasi, modern gaz
kinetik teorisinin baslangici olarak kabul edilebilir.

Kinetik teori, Rudolf Julius Emanuel Clausius’un ortalama serbest yol (mean free path)
ilkesini buldugu 1858 yilinda yeni bir sekle doniistii [67]. Clausius’un ¢alismasi, modern
gaz kinetik teorisinin kurucusu olarak diisiiniilen James Clerk Maxwell’i oldukca etkiledi.
1859°da Maxwell, denge durumundaki bir gaz i¢in molekiillerin hiz dagilim fonksiyon
teorisini buldu ve bir gaz karisiminda farkli kiitleye sahip molekiillerin ortalama molekiiler
enerjilerinin es boliisim prensibini kabul etti [68]. Kendi hiz dagilim kavramini ve
ortalama serbest yol yaklagimini birlestiren Maxwell, gazlarin iletim katsayilar1 (difiizyon
katsayisi, termal iletkenlik ve viskozite) i¢in de yeni formiiller buldu [69]. Gliniimiizde bu
caligmalar gaz kinetik teorinin temel taglarindan bir kac1 olarak goriliirler.

Diger bir 6nemli calisma, 1872 de Ludwig Boltzmann tarafindan bulunan pargacik
iletiminin temel integral-diferansiyel denklemidir. Boltzmann calismasinda, bir gazin dig
etkenlerden etkilenmedigi siirece Maxwell hiz dagilimini basitlestirmek i¢in herhangi bir
baslangi¢ dagilim fonksiyonuna sebep olan molekiiler ¢arpismay1 gosteren H-teoremini
bulmustur [70]. Boltzmann, diizensiz gazlar1 ¢alismis ve tim sartlarda tatmin edici olan
dagilim fonksiyonunun uzaysal (spatial) ve gecici (temporal) degisimleri i¢in Boltzmann
denklemini tliretmistir.

1905 de Leiden Universitesinde teorik fizik profesérii olan Hendrik Antoon Lorentz, bir
elektron gazindaki elektriksel iletim problemine Boltzmann taginim teorisini uyguladi [71].

1917 de David Enskog doktora tezinde, dengesiz gazin detayli matematiksel



teorisini gelistirdi [72]. Enskog’dan bagimsiz olarak, Sydney Chapman’da benzer sonuglar
elde etti. [73-74]. Son derece basarili bu metot modern gaz kinetik teorisinin temelidir.
1949 da Harold Grad, dikey (ortogonal) polinomlarin serileri i¢ginde ¢oziimii genisleterek
Boltzmann denkleminin yeni bir ¢6ziim metodunu gelistirdi [75]. Bu metot, 1950°1i yillarin
sonundan itibaren genis bir sekilde kullanilmaya baslanilan Grad’in 13 moment
yaklasimina gotiirdii. Bilgisayar teknolojisindeki ilerlemelerle yakin ge¢gmiste 20 moment
yaklasimi pek ¢ok uygulama i¢in kullanilmaya baslandi.

Klasik gaz kinetik teori, mekanik ve statigin birlesiminden olusur. Molekiillerin
hareketinin, onlarin kendi yonlerinden degil de olasiliklar tarafindan tayin edildigini soyler.
Bu yaklasim, viskozite, termal iletkenlik, difiizyon katsayisi gibi tasinim o6zelliklerinin
yaninda durum denklemi, sicaklik ve basing tanimlarinin gelismesine Onciiliikk eden
gazlarin kinetik teorisidir.

Gaz kinetik teorinin tarihi, anlasilmis ve anlasilmamis fantastik kesiflerin tamamini
kapsamaktadir. Bugiin, gaz kinetik teori fen ve miihendisligin ¢esitli alanlarinda genisce

kullanilan bir aragtir [76-77].

3.1. Gaz Kinetik Teorinin Temel Yaklasimlar:

Gazlarin kinetik teorisi li¢ temel yaklasima dayandirilir. Bunlar, molekiiler hipotez,

klasik korunum kanunlar ve istatistiksel metotlarin uygulanmasidir [32].

3.1.1. Molekiiler Hipotez

Molekiiler hipotez, maddenin molekiil olarak adlandirilan kiiciik ayr1 birimlerden
olustugunu, molekiillerin kimyasal 6zellikleri ayni olan bir maddenin kiigiik nicelikleri
oldugunu, verilen bir maddenin tiim molekiillerinin benzerlik tasidigini, madde hallerinin
(kati, s1v1, gaz) ve dilizenlerinin temelde farklilik gésterdigini kabul eder. Gazlar, ¢ok diisiik
yogunluklara sahip olmalari, birbirleri iginde hizli bir sekilde difiizyon etmeleri,
sikistirilabilme 6zellikleri ve her hangi bir kabi tamamen doldurmalart ile kat1 ve sivilardan
farklidirlar. Bu faktorler, bir gazdaki molekiillerin birbirlerinden oldukg¢a uzaklastiklarini
(molekiiller arasindaki ortalama mesafenin molekiillerin 6lgiilerinden ¢ok daha biiyiik
oldugunu sodyler) ve gazlarin doldurdugu uzay boyunca hareket ettiklerini gosterir. Bir

gazdaki molekiiller bagimsiz bir sekilde hareket ederler. iki ya da daha fazlas: birbirlerini
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etkileyecek kadar yaklasana kadar diiz bir ¢izgi boyunca hareket ederler. Ideal
(milkemmel) gaza kinetik teori uygulanabilir. Ideal gaz asagidaki varsayimlarla
tanimlanabilir:

a) Molekiiller nokta benzeridirler yani tek atomludurlar.

b) Molekiiller sadece merkezleri aralarindaki mesafe ortalama ayrilma mesafelerine gore
cok ¢ok kiiciik oldugunda birbirlerine kuvvet uygulayabilirler.

c) Etkilesen her bir molekiil kiiresinin dis1 klasik mekanik kanunlarma uyar yani
hareketleri rolativistik olmayan denklemle tanimlanar.

Miikemmel gazda 1s1 enerjisi molekiillerin rastgele ¢evrimsel enerjisi olarak
tanimlanabilir. Ancak, molekiiller bagimsiz i¢ seviyelerinde (titresim ve donme kinetik
enerjisi ya da titresim potansiyel enerjisi) enerji depolayabilen yapilara sahiptirler. Klasik
Kinetik teori, bagimsiz seviyelerin tiimiinde kinetik enerjinin nasil pargalara ayrildiginin
Ozel tahminini yapsa da sonuglar basit molekiillerin haricinde yapilan gozlemlerle

uyusmaz. Bu kusur klasik gaz kinetik teorinin sinirlarini agik¢a gostermektedir [32].

3.1.2. Klasik Korunum Kanunlar

Rolativistik dogrulamalar, kuantum mekaniksel ve miikemmel olmayan gaz etkileri
klasik gaz kinetik teori i¢inde genellikle ele alinmaz. Burada istisnai olan, kuantum
mekaniksel etkilerin géz Oniine alindigt carpisma tesir kesiti ve 0Ozel 1sinma
hesaplamalaridir. Atom ve molekiillerin i¢ yapilari temelde iki farkli yolla Kinetik teoriye
dahil edilirler. Molekiillerin sadece 6teleme (translational) hareketlerinin incelendigi gaz
kinetik teorinin bu asamalarinda, kuantum mekaniksel etkiler Onemsizdirler. Bu
problemlerde i¢ molekiiler yap1 (kuantum mekanigi tarafindan olusturulan) sadece ig
molekiiler kuvvetin kesin dogasi tanimlanincaya kadar Onemlidir. Diger yandan, gaz
kinetik teorideki molekiiller aras1 gli¢ kanunlarinin yar1 deneysel ifadelerdeki gibi alindig1
kabul edilebilir. Atomik ve molekiiler yapinin kuantum mekaniksel teorisi bu yari deneysel
glic kanununun saglanmasinda bir metot saglar. Kuantum mekaniksel etkinin, bagimsiz i¢
seviyelerde enerjinin depolandig1 diisiiniilen herhangi bir gaz kinetik probleminde hesaba
katilmas1 gerekir. Molekiiler dolanim ve elektronlarin hareketi ve titresimi, tiimiiyle
kuantum teorisi ile incelenmelidir ayrica klasik metotlar sadece yeterli yiiksek sicakliklarda

dogrudurlar [32].
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3.1.3. istatistiksel Metotlar

Kinetik gaz teorisi, dinamiksel metotlara ilaveten istatistiksel yaklasimi da kullanan
istatistiksel bir teoridir. Tek bir parcacik hareketinin dinamiksel tanimi1, bagimsiz ¢evrimsel
seviyelerin her biri i¢in iki integral sabitli ikinci dereceden bir diferansiyel denklemi olan
hareketin rolativistik olmayan denklemi tarafindan verilir. Bu integral sabiti 6zellestirilir
ve pargacik iistlinde etkin olan tiim giicler, biitlin zaman ve uzaysal konumlarda bilinirse,
bastan sona gelecekteki dinamiksel davranis hareketin denklemiyle tanimlanir.

N tane pargaciktan olustugu diisiiniilen bir gazin (her biri {i¢ ¢evrimsel seviyeli), 6N
integral sabitli hareketin N tane vektor denklemi vardir. Esas problem engelleyici derecede
biiyiik sayili tipik N gazlari i¢cindir. Makroskobik olarak dlcililemeyecek kadar her bir 6rnek
icinde c¢ok biiyiik sayida molekiil vardir.

Bu noktayr aydinlatmak icin Sekil 3.1, diinya atmosferinde yiizey ile 1000 km
arasindaki yiiksekligin fonksiyonu olarak gaz yogunlugunu gostermektedir [78].
Yiizeydeki her bir metrekiipte yaklasik 10® mertebesinde molekiilin var oldugu
gortlebilir. >10% mertebesinin ¢dziilmesinde denklemler kolay degildir zaten buna ihtiyag
da duyulmaz. Molekiiler hareket ile ilgili sadece gazin makroskobik 6zelliklerini,
gozlemlerin tahminini ve anlagilmasini yeteri kadar bilmeye ihtiya¢ duyariz. Bu
niceliklerin 6l¢limii, makroskobik olarak dlgiilemeyecek kadar kii¢iik hacimdeki bireysel
parcacik hareketinin anlik seviyeleri iizerinde ortalama bir zaman alinarak yapilir.

Bu ortalama nicelikler basing, hiz, kiitle vb. olabilir. Gaz kinetik teori istatistiksel
metotlar vasitasiyla oldukga biiyiik sayidaki bireysel molekiillerin tanimini igerir. Bu
tanimlama anlamlidir, ¢iinkii makroskobik olarak dl¢iilemeyecek kadar kiigiik herhangi bir

hacim i¢inde ¢ok biiyiik sayida molekiil bulunur [32].
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Sekil 3.1. Yiizeyle 1000 km arasindaki gaz yogunlugunun yiikseklikle degisimi

3.2. Carpisma Cesitleri

Gazlarm birbirleriyle olan etkilesimi; elastik, inelastik ve reaktif ¢arpisma olmak iizere
tice ayrilir. Iki parcacigin carpismasinda, sadece kinetik enerjileri ve lineer momentumlar:
degisiyorsa (her birinin toplami korunumludur) bu carpisma elastiktir. Eger g¢arpisan
parcaciklarin biri veya ikisinin i¢ enerjilerinde bir degisim meydana geliyorsa, ¢arpisma
inelastiktir. Reaktif c¢arpismalar ise, yeni tiirlerin olustugu (inelastik ¢arpigsmalarda bu
sinifa dahildir) etkilesimlerdir. Reaktif carpigsmalar {ist atmosfer kimyasinin temelini
olustururlar. Elastik carpigsmalar atmosferdeki iyonlasmis ve notr bilesenlerin, difiizyon,
viskozite ve iletim gibi taginim 6zelliklerini etkilerler. Auroral ve fotoelektron taginmasinin
acisal dagilimlari, temelde elastik sagilmalara baghdir. Tim farkli bilesenler arasinda
meydana gelen ¢arpismalar atmosferik ¢arpismalar ile ilgili uzmanlarin ilgisini ¢cekmistir.
Bunlar, iyon-iyon, elektron-iyon ve elektron-elektron ¢arpismalarinin yaninda nétrler ile
elektronlar, nétrler ile iyonlar ve molekiiller ile ¢esitli ndtr atomlar arasindaki ¢arpismalari
kapsar. Cift pargacikli ¢arpigsmalar termokiirede baskindirlar, atomik oksijenin yeniden

birlesimini igeren ii¢ govdeli reaksiyonda dnemlilik arz eden tek reaksiyondur. Ayrica ii¢
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tarafli etkilesimler de atmosferik bilesen bakimindan yogun olan mezokiiredeki kimyasal
reaksiyonlara katki saglar.

Atmosferdeki atom ve molekiiller, sicaklik tarafindan karakterize edilen gelisi giizel bir
harekete sahiptirler. Iyon ve elektronlar elektrik ve manyetik alandan kaynaklanan direkt
bir harekete sahiptirler. Atom, molekiil ve iyonlar her tiiriin sahip oldugu karakteristik
potansiyel alan tarafindan ¢evrelenmislerdir. Bu durum c¢arpigsma olasiliginin, karsilagsma

geometrisinin yaninda pargaciklar arasindaki goreli hiza da bagli oldugunu gosterir [79].

3.2.1. Reaktif Carpismalar

Bu tip carpismalar, O" + Hy—> OH" + H ve O + N, > NO" + N gibi yeni tiirlerin
olustugu reaksiyonlar icerir. Reaktif ¢arpigmalarin pek ¢ogu iist atmosferde meydana gelir.
Reaktif carpigmalarin  karmagikligi tesir kesitinin kuantum mekaniksel olarak
hesaplanmasindaki zorluktandir. Reaktif sa¢ilmaya uygulanan dalga teorisindeki onemli
farklilik kendilerini daha fazla koruyamayan pargaciklardir. Klasik olarak bir dalganin
sanal (imajiner) kismmin matematiksel tanimi séniim ya da sogurulma durumlar ile
alakalidir. Reaktif sagilmanin kismi dalga tanimi karmagik bir sacilma potansiyeli ile
iliskilidir.

Reaktif carpigmalara en uygun yaklasim, o&zellikle orta seviyeli karmasikliklar,
tepkimeye girenlerin titresim ve elektronik seviyelerini niteleyen egriler ya da potansiyel
enerji ylizeylerinin vasitasi ile saglanir. Enerji korunumuna bagli reaksiyon olasiligi olan
kuantum mekaniksel tabanli kavramlar, sinir seviyelerinin ayrisma enerjilerine ve niikleer
ayrilmaya ya da itme seviyeleri gibi potansiyel egri detaylarina, spin ve simetri
kombinasyonlarina olanak verir. Sonug¢ olarak, reaktif ¢arpismalarin teorik analizlerinin
basaris1 reaksiyona katki saglayan seviyeler arasindaki korelasyonun bilinmesi ve
potansiyel egrilerinin detaylandirilmasi1 ve dogrulanmasina baglidir. Teorik analizlerin
yaninda deneysel calismalar da mevcuttur. Deneysel c¢alisma yapan bilim insanlari
hareketsiz gazlari tercih ederken, teorisyenler basit atomik ve molekiiler sistemler
arasmdaki reaktif carpismalar1 tercih etmektedir. Ust atmosferin dogal yapisi igindeki
parcaciklar beraberinde, hem deneyciler hem de teorisyenler icin zorluklar getirmistir.
Laboratuvar deneylerinde carpisan pargaciklarin goreli enerjisi belirlenirken, atmosferdeki
reaktif carpismalar genellikle ortam sicakliginda meydana gelir ancak siirekli degildir.

Icerilen yogunluklara bagli olarak, bu durum ¢arpismadaki reaksiyona giren pargaciklara
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uygun herhangi bir kombinasyonu ya da 6zel bir molekiiliin titresim sicakligini, elektron
ya da elektron sicakligini veya notr gaz sicakligina isaret eder. Sonug olarak bu ifade
reaktif c¢arpisma olasiliklarinin nitelendirilmesi i¢in carpisan ¢iftlerin hizlar1 veya
enerjilerindeki dagilimimi hesaba katan bir niceligin tanimlanmasinda kullaniglidir. Bu

nicelik ise reaksiyon hiz sabitidir [79].
3.2.1.1. Reaksiyon Hiz Sabiti
Genel anlamda reaksiyona giren pargaciklarin ya da driinlerin yogunluklarindaki

degisim termal hiz sabiti olarak tanimlanir. Herhangi bir A+BC—AB+C reaksiyonu igin

termal hiz sabiti yazilacak olursa [80]:

d d
— il = el =k (T)[na][nc] (3.1)

denklemi ile wverilir. Diger yandan, kuantum mekaniksel bakista A+ BC(v,j) —

AB(v',j" + C) bigiminde tek tek kuantum durumlar: dikkate alinarak;

— el o eI = 3 ke (D ][5 (0, )] = oy (DAl g (v, )] (3:2)
seklinde yazilabilir. Burada k,,;(T), v ve j kuantum durumunda reaksiyon hiz sabitini ifade
eder. Herhangi bir sicaklik degerinde, bir kimyasal reaksiyonun olusum hiz1 reaksiyon hiz
sabiti olarak ifade edilir. Bu sebeple, hiz sabitinin Ozellikle serbest radikalleri iceren
reaksiyonlarda deneysel olarak belirlenmesi zordur [33]. Maxwell Boltzman dagilimina
gore termal hiz sabiti, tim hiz vektorleri (veya enerjileri) iizerinden toplam tesir

kesitlerinin birlestirilmesi ile elde edilir;
k(T) = [ Ec(E)f(E,T)dE (3.3)

Burada f(E, T), Maxwell Boltzman dagilimini ifade eder. Herhangi bir baslangi¢ kuantum

durumunda (v, j) A+BC reaktif sagilmasi i¢in reaksiyon hiz sabiti;
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8kpT
TTla

ky; (T) = ( )1/2 (kgT)? [ Ee *7q,;(E)dE (3.4)

ifadesi ile gosterilir. Burada E ¢arpisma enerjisini, y, indirgenmis kiitleyi, kz Boltzmann

sabitini ve g, ; toplam tesir kesitini ifade eder [81].

3.2.1.2. Tesir Kesiti

Sekil 3.2°de genel bir sacilma olay1 gosterilmistir. Bu sekilde, hedeften sacilan
parcaciklart gozlemlemek icin bir detektoriin (r, 8, ¢) noktasinda oldugu varsayilarak,

detektoriin etkin yiizey alani dS olmak iizere;

ds .

dQ) = — = sinfdfd¢ (3.5)
seklindedir. Bu alanin gordiigii kati ag1 dQ olarak ifade edilir. Diferansiyel tesir Kesiti,
hedeften sagilarak hedeften r kadar uzaklikta bulunan ve sabit 6 agisina yerlestirilmis bir
detektoriin etkin ylizeyine ulasan pargacik sayisinin gelen pargacik sayisina oranina denir.

Diferansiyel tesir kesiti denklem (3.6);

0_(9) __do __ Birim zamanda df) agist icine sagtlan parcactk sayist

<19} Birim zamanda gelen pargacik sayist

(3.6)

ile verilir. Diferansiyel tesir kesiti kuantum mekaniksel olarak, bir kuantum durumunda
sacilan bir par¢acigin, kati ag1 basina gozlenmesi olasiligidir ve ayrica birim kat1 a¢1 basina

sacilan aki miktarmin gelen akiya orani olarak ifade edilir;

do _ Jsag 3.7
aqn jgel ()

Burada jg.; Ve jsqc sirasiyla gelen ve sagilan olasihik akilarmi ifade eder. Tiim kati

acilar tizerinden diferansiyel tesir kesitinin integrali alinacak olursa;

o= [Zda= [ [ singdodep = 2 [ o(6)sindde (3.8)
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toplam tesir kesiti elde edilir. Bir sagilma olaymin ger¢eklesmesi durumunda, gonderilen
pargacigin hedefe yaklastigi minimum mesafe etki (impact) parametresi olarak ifade edilir.
Etki parametresinin (b) degismesi durumunda sagilma agist da degisim gosterecektir.
Klasik olarak, hedef kiirenin merkezinden (b=0), gelen kiirenin merkezine (b=t+i) kadar

olan mesafe etki parametresi olarak tanimlanir.

Sekil 3.2. Genel olarak bir sagilma olayinin tasviri [82].

Herhangi bir kimyasal reaksiyon igin, {5; giris kanalinda sistemin asimptotik
davramigini, Py ise ¢ikig kanalinda sistemin asimptotik davranigini temsil eden dalga

fonksiyonu olmak iizere sagilma matrisi;
Spi =< WYg|P; > (3.9)

seklinde verilir. Kuantum mekaniksel bakista bir olayin ger¢eklesme ihtimalinin olgiisii
tesir kesiti olarak ifade edilir. Tek kanall1 bir sagilma olayinda sagiciya olan uzaklik r

olmak tizere, sagilan (kiiresel bir dalga) ve gelen (diizlem dalga) dalga cinsinden;

. ikz
W= Woo + Yooy = €™ + (6, ) — (3.10)
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olarak toplam dalga fonksiyonu yazilabilir. Burada k dalga sayisi ve f(6,¢) sagilma
genligidir. Olasilik aki yogunlugu yazilacak olursa;

j= % [P VY — YYY*] = %" |W|? (3.11)

denklemi ile verilir. Bu kosullarda her bir kat1 a¢1 basina sagilan aki jsq.— f;—k |f (0, $)|* ve

gelen aki jge = Z—k ‘diir. Buradan diferansiyel tesir kesiti;

2 =1f(6,9)I? (3.12)

olarak hesaplanir [83,84]. Coklu kanal sagilma olayinda, ¥;, (herhangi bir i. kanala gelen

bir parcacigi temsil eden dalga fonksiyonu);

1

lpi’““Zf

( )% (e—ikerif _ Sif(eikfr) (313)
4-7T17f

olarak ifade edilir. N tane ac¢ik kanala sahip bir sistem i¢in W; dalga fonksiyonunun
kavusmaz davramsmin belirlenmesinde, N tane S;r katsayisinin bilinmesi gereklidir.
Boylelikle biitiin sistemin dalga fonksiyonunun tanimlanmasi i¢in NxN tane S;r
katsayilarinin bilinmesi yeterlidir. Bir E enerjisinde sistemin sagilma matrisini bu sabitler
meydana getirirler. Dalga fonksiyonunun biitiin asimptotik davranigini sagilma matrisi
tanimlar ve herhangi bir i—f gegisinde olasilik genligi olarak ifade edilir. Sonug olarak i—f

gecisi i¢in reaksiyon olasiligi;

PLHE) = 1SL3(B)? (3149

denklemiyle hesaplanir [85]. Gittik¢e artan (kiimiilatif) reaksiyon olasiliklari, bireysel
kuantum seviyeleri arasindaki reaksiyon olasiliklarinin tiim baslangi¢ (i = v,j) ve iirlin

(f = v,j) kuantum durumlari iizerinden toplanmasiyla elde edilir;

PI(E) = 3, ¢ PLL(E) (3.15)
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Belli baglangi¢ kuantum durumu i¢in toplam reaksiyon olasiliklari, bireysel kuantum
seviyeleri arasindaki reaksiyon olasiliklarinin sadece iiriin kuantum durumlari iizerinden

toplanmastyla elde edilir [33];
P/(E) = 5, PG (E) (3.16)

Toplam agisal momentum kuantum sayisi J degeri ve herhangi bir baslangi¢c kuantum

durumunda (i = v,j) kismi diferansiyel tesir kesiti;

J — 1 JO=0 Qmax pJQ
a,;(E) = M[Pvf (E) + 2300 Py (B)] (3.17)

seklinde verilir. Burada J toplam ag¢isal momentum kuantum sayisini, Q helisite kuantum
sayisini Ve V Ve j baslangig titresim ve donme kuantum sayilarini ifade etmektedir. Belli bir
baslangi¢ kuantum durumu igin toplam reaksiyon tesir kesitleri, kismi diferansiyel tesir

kesitlerinin tiim J durumlar tizerinden toplanmasiyla da elde edilir [82];
0yj(E) = 5 %,(2) + D)oy, (E) (3.18)
vj

3.2.1.3. Ortalama Serbest Yol

Ortalama serbest yol, tek bir molekiiliin ardisik iki carpismasi arasindaki kat ettigi
mesafedir. Bir molekiiliin v hiz1 ile hareket ettigi ve s=0 mesafesinde diger bir molekiil ile
carpismaya maruz kaldigini varsayism. Pyg(s) bu molekiiliin ikinci bir ¢arpismaya
ugramaksizin bir s mesafesinde kendini koruma olasiligini ifade eder. Coklu carpismalar
thmal edildiginden dolay1, Py, (0) = 1°dir. Bir molekiiliin s ve s+ds mesafesi arasinda bir
carpismaya ugrama olasiligi ads’dir. Tek bir parcacigin birim mesafe basina carpisma
olasiligi, ‘a’ niceligi ile ifade edilir. Carpisma olasilik yogunlugu olarak da ifade
edilebilen, a, molekiilin ge¢misteki c¢arpismalarindan bagimsizdir. Ancak, genelde a,
par¢aci@in hizina baghdir (olduk¢a hizli parcaciklarin biiyiik mesafeler kat ettigi ve
bdylece ayni1 zaman araliklarinda birgok molekiille karsilastigi) ve a(v) olarak yazilir [32].

Parametre ‘a’ nin yardimiyla, pargacigin hayatta kalma olasiliginin (Pye) fonksiyonel

sekli tliretilebilir. Bir carpismaya ugramadan s+ds aralifinda parcacigin hayatta kalma
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olasilig1 0’dan s’ye ve s’den s+ds’e kadar sirali araliklarda ¢arpigmanin olmama olasiligina

denk olmalidir:
Pyol(s+ds) = Pyai(s) (1-ads) (3.19)

Denklemin sol tarafit Taylor serisi iginde genisletilebilir. Bu lineer genisleme Py i¢in

asagidaki diferansiyel denklemi verir:

dPyol _

2ol = Py, (3.20)

Diferansiyel denklemin ¢oziimii (P, (0) = 1 alarak);
Pyoi(s) = e (3:21)

seklinde yazilabilir.

Son denklem, s mesafe aralifinda ¢arpismanin olusmama olasiligin1 verir. Bu olasiliga
bagl olan ifadelerden birinde stds ve s araliginda bir molekiiliin sirali iki ¢arpismasi
arasindaki serbest yolun olasiligi elde edilebilir. Bu olasilik fy(S)ds ile ifade edilir.

fyoi(s)ds, 0’dan s aralifina kadar ¢arpigsmanin olusmama olasiligina denk olmalidir;
fyoi(s)ds = e **ads (3.22)

fyoi(s), serbest yol dagilimidir. Bu dagilim fonksiyonlarindan biri kullanilarak ortalama

serbest yol, A, tiiretilebilir:
A= fooo ds Sfpan(s) = fooo ds sae™* = % (3.23)

Ortalama serbest yol, parcaciklar i¢in (verilen bir hiz ile) ¢arpismalar arasindaki
ortalama mesafedir. Ayn1 zamanda carpigma tesir kesitinin parcacik yogunluguyla carpimi

ile ters orantilidir [32]:

_ 1
\/EO’UJ'TL

(3.24)
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3.2.1.4. Carpisma Frekansi

Sadece tek bir ¢esit molekiilden olusan bir gazi ele alalim. Tek bir molekiil (molekiil 1
olarak alinsin) ve onun birim zaman basina garpisma sayilarini hesaplayalim. Molekiillerin
ortalama yogunlugu n ile gosterilirsin, diger tiim molekiillerin aynm1 ¥ hiz1 ile hareket
ettikleri varsayilsin ve 1 molekiiliine gore digerlerinin goreli hiz1 g olarak kabul edilsin
(burada v ve g sirastyla molekiillerin ortalama ve goreli hizlarini ifade eder). Sabit
molekiil, o,;’min etki hedef alanini temsil eder. Bu tesir kesiti, plazma fiziksel veya
kuantum mekaniksel metotlarla elde edilen toplam tesir kesiti ya da momentum transfer
kesitine yakin olan ters gii¢ etkilesim potansiyeli durumundaki molekiiliin toplam sagilma
tesir kesitidir. 1 molekiili ile dt zamaninda garpismalarin sayis1 ele alinacak olursa, 1
molekiilii ile t=0 aninda ¢arpisan bu molekiiller, o,;g dt hacimli ve g dt uzunluguna olan
dairesel bir silindire sahiptirler. dt zamaninda 1 molekiiliiniin ¢arpigsma sayisi, ¢arpisan
molekiillerin yogunlugu ile silindir hacminin ¢arpimina esittir, no,,;g dt [32].

Oncelikle, birim zamanda tek bir molekiiliin garpisma sayis1 olarak ifade edilen, v,

carpisma frekansi olarak tanimlanir;

v = no,;g (3.25)
Ortalama goreli hiz, g, hesaplanacaktir. Goreli hiz, basta ifade edilen 1 molekiilii ve bir

diger rastgele secilen 2 molekiilii arasindaki hizdir. Tiim molekiillerin aynt v hiz1 ile

hareket ettikleri varsayimindan yola ¢ikarak, goreli hizin karesi agsagidaki gibi yazilabilir:

g%, = v? + v — 2v,v,c0s0 = B + D2 — 20%cosH (3.26)

0 iki hiz vektorii arasindaki agidir. Ortalama goreli hiz;

g% =< g%, >¢=27% — 272 < cosO >y= 27? (3.27)

olarak ifade edilir.
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Bu sonug¢ (3.25) denkleminin igine konulabilir ve bdylece c¢arpisma frekansi (birim
zamandaki tek bir molekiiliin ¢arpisma sayisi) temel gaz parametrelerinde daha iyi

aciklanabilir:
V= \/Enavjﬁ (3.28)

Burada ortalama hiz, v,

5o [Br
5= | (3.29)

olarak ifade edilir ve bu denklem c¢arpisma frekansi denkleminde yerine konursa:

v = 4noy; /:;—TTn (3.30)

denklemi elde edilir. Bu ifadeden hareketle garpisma frekansinin terimlerinde ortalama

serbest yol tekrar ifade edilebilir:

_ 1
V2noy;

(3.31)

Yukaridaki sonug, molekiiliin ortalama serbest yolunun sadece molekiiliin sa¢ilma tesir
kesiti ile gaz yogunluguna baglh oldugunu ve ortalama molekiill hizindan bagimsiz

oldugunu séyleyen ¢ok énemli bir sonugtur [32].

3.2.1.5. Potansiyel Esik Enerjisi ve Toplam Carpisma Sayisi

Sabit olmayan bir molekiiliin degisiminin gdsterilmesinde ¢ok basit bir model kullanilir.
Sekil 3.3, reaktif carpigsmalar i¢in molekiiller arasi potansiyeli gostermektedir [32].
Carpisan molekiillerin merkezi birbirlerinden uzaklastiginda potansiyel zayif bir sekilde
cekici (negatif) iken, birbirlerine yaklastiklarinda gilicli bir sekilde itici oldugu
goriilmektedir. Carpisan molekiillerin merkezi bir dg (reaksiyon mesafesi) mesafesi i¢inde

birbirlerine yaklastiginda gecen molekiiler bilesenler degisime ugrarlar. Bu degisimin
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meydana gelmesi i¢in molekiillerin Uy (aktivasyon enerjisi) potansiyel esik enerjisini
asmalar1 gerekir. Bu modeldeki kimyasal bir reaksiyon, tesir kesitine bagli goreli bir hizla

basit bir ¢arpigsma olarak ag¢iklanabilir:

U (Esik enerjisi)
Uop —
r (Mesafe)
dy
Sekil 3.3. Potansiyel esik enerjinin mesafeye gore degisimi [32].
a(g) = aoH(g — go) (3.32)

H(g) birim seviye fonksiyonudur ve hiz esigi, g,, potansiyel enerji esiginin

astlmasinda gerekli olan goreli hareketin hizidir:

Do 5y, = 2L (3.33)

u* mm

Yo

Burada p*, indirgenmis kiitle ve m ise tek bir par¢aciga ait kiitledir.
Bu ifadenin ardindan birim hacim ve birim zamandaki reaktif ¢carpismalarin sayisi, Zj»,

hesaplanabilir:
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* wg?

3/2 . _
") [ dggie T (3.34)

2mkT

le = 4‘7TK120-vjn1n2 (

Bu denklem hem tersinir hem de ileri reaksiyonlar i¢in gegerlidir. Tersinir reaksiyonlar
iki benzer molekiiliin c¢arpigmasini igerirken, ileri reaksiyonlar farkli molekiillerin
carpigmasini icerir. Sonug olarak ileri reaksiyonlar i¢in, k1, = 1, tersinir reaksiyonlar igin

K1, = 1/2°dir. (3.34)’deki integral ¢oziilerek denklem tekrardan yazilirsa:

* 2
skr _H* 90 u*gz
s = gy [P o5 (1 4 £23) .
12 120vjMM | -ne + r (3.35)

olur. Esik hiz1, U, potansiyel esik enerjisi terimlerinde ifade edilebilir:

7 = . Zive (14l 3.36
12 = K120pjy Ny |V] T+ V5 € T (3.36)

Kinetik teori tabanli reaksiyon hiz sabiti hesab1 da asagidaki gibidir:

o mz o [ekT —( )
ky; = o = O © kT (1 + = (3.37)

Reaksiyon hiz sabiti, k,;, parcacik yogunlugundan bagimsiz olmakla birlikte,
reaksiyona giren molekiillerin fiziksel Ozelliklerinin ve sicakliklarimin giiglii  bir
fonksiyonudur.

Hiz sabiti, ortalama molekiiler kinetik enerji ve potansiyel esik enerjisinin oranina yakin
olan a = U,/kT gibi yonsiiz bir biiylikligin fonksiyonudur. Bu oran biiyiirse (esik
potansiyeli ortalama molekiiler kinetik enerjiden daha biiyiikse), reaksiyon hiz sabiti

asagidaki gibidir [32]:

kyj = Oy /%ae‘a (3.38)

Esik potansiyelinin ortalama molekiiler kinetik enerjiye oranla kii¢iik oldugu bir diger

durum olan a « 1 ig¢in, reaksiyon hiz sabiti ise:

39



8kT
kyj = 0yj /J (3.39)

seklindedir. Bu durumda birgok molekiil potansiyel esigi gegebilir ve reaksiyon hiz sabiti

yalmizca zayif bir sekilde gaz sicakligina, k,,; « VT, bagli olur [32].
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4. KUANTUM DALGA PAKET METODU

Reaktif sagilma i¢in dalga paket yaklasiminin artan popiilaritesine, Ol¢eklendirme
kanunlar1 ve zamana bagliligin kolay anlasilmasi genis bir sekilde katki saglamistir [86].
Dalga paket kavraminin orjinali, konumunun simgelenmesindeki siirlama ile koherent bir
seviyenin siiper pozisyonu olarak 1926 da Schrdodinger tarafindan ortaya koyuldu [87].
Seviyeler, elektronik, titresimli ya da donmeli olabilir ancak molekiiler dalga paket
metodunda, dalga paketi, Born-Oppenheimer yaklasimi altinda belirli elektronik
seviyelerde hareket eden koherent g¢ekirdekleri temsil eder. Bu orijinal c¢alismalarin
formiilleri Manz tarafindan 1926-1996 yillar1 arasinda molekiiler dalga paket teorisinin
kapsamli tarihsel incelenmesi yapildigindan dolayi, molekiiler dalga paket teorisi biiyiik
ilerleme gostermistir [88].

Bir reaktif sa¢ilmada, Hamiltonyenin tamami, H, farkli diizenleme kanallari, v, iginde

boliimlere ayrilmaya ihtiyag¢ duyar;

H=H+V? (4.1)

Boylece, Hy = TY(R) + h¥(q), asimtotik Hamiltonyendir, V?, etkilesim potansiyeli ve
TY(R), R, serbest gevrim derecesinde kinetik enerji operatoriidiir, h¥(q), q serbest i¢
derecesinde i¢ Hamiltonyendir. Sonsuza giden R’yi iki kisma ayiran sinirlarda etkilesim
potansiyelinin yok olmasiyla birlikte sistemin 6z fonksiyonu basitge bir diizlem dalganin

tretimidir ve i¢ Hamiltonyenin h¥(q) 6z fonksiyonu y,,(q)’dir [89];

Une(R,q) = ug(R) x5 (q) (4.2)

burada x2(q), E,, ile iliskilidir;

(@) xn(q) = Enxn(q) (4.3)

ve ¢evrimsel dalga direkt olarak asagidaki gibi yazilir;

etkR

u;(R) = =

(4.4)



burada k = /2u(E — E,)/h?, u, cevrimsel hareketin indirgenmis kiitlesidir. Tiim
Hamiltonyenin H 6z deger fonksiyonu IIJZ’E, Moller operatorii ()4, vasitasiyla asimtotik

dalga fonksiyonu ile iliskilidir [90];

g = QuPh e (4.5)

S matris operatdriiniin tanim1 olan, S = Q*Q,, ‘@’ reaksiyona girenlerin i baslangic
seviyesinden [ iretiminin ‘f* final seviyesine sagilmasi i¢in olasilik genligi, S

operatdriiniin matris elementi olarak yazilir [90];
Sprai = WrplSIWiE) = WF g1, W) = WPy W (4.6)
Lf.ai f.E iLE fEIRA—24+ 1Y E f.EIYiE :

S matris elemaninin hesaplanmasinda genellikle iki metot vardir. ilki l/}f 'E_,VG 1/)3,‘;

sacilma matrislerinin elde edilmesi i¢in tim Hamiltonyenin (H) 6z degerlerini ¢6zen
zamandan bagimsiz ‘T’ (time-independent) metodudur. TI metodunun tek bir isletiminde,
S matrisinin tamami 6zel bir E enerjisinde elde edilir. TI metodu 6zellikle soguk ¢arpigsma
problemleri gibi diisiik enerjili durumlar ig¢in uygundur. Ancak, Tl metodu, temel
fonksiyonlarin sayis1 N’e kiyasla N? ile iliskili olarak kétii dlgeklendirilmesinden dolay1
pekte 1yi bir sohrete sahip degildir. Alternatif olarak, zamana bagli metot (TD) ya da dalga
paket metodu, N®'nin iyi bir 6lgeklendirmesine sahiptir ve Schrodinger’in zamana bagh
birinci seviye denkleminin ¢oziilmesiyle uygulanir.

Tipik bir dalga paket metodunda S matrisinin hesaplanmasini i¢eren {i¢ asama vardir.
Birincisi, tanimli i¢ kuantum seviyesinin bir baslangic dalga paketi ;, sagilma
koordinatinda bir Gaussian sekilli dalga paketi normali ile reaksiyona girenlerin bolgesinde
baslar ve bu ¢arpisma enerjisinin menzilini tanimlar. Sonrasinda dalga paketi, reaksiyon
bitene kadar yeterli bir zaman diliminde ilerletilir. Sonugta, seviye-Seviye S-matris
elementi reaktif sagilmalar i¢in elde edilir. Zamana bagl metotta, S-matris eleman1 dalga

paket korelasyon fonksiyonu ile yeniden ifade edilir [91];

_ @) o mng o iHe/h
Sgf.ai —Wfo e B/, |eH R oy )dt (4.7)
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burada v, final dalga paketi, a;(E) ve ar(E) baslangic ve final dalga paketlerinde icerilen
normalize edilmis 6z fonksiyonlarin enerji genlikleridir. Goriildiigii gibi S matris elementi,
ilerleyen baslangic dalga paketi Cf;(t) = (Y¢[;(t)) ve final dalga paketi arasindaki
zaman korelasyon fonksiyonunun Cy;(t) Fourier doniisiimii ile elde edilir.

Baslangi¢ ve final dalga paketleri, cogunlukla seviye-seviye reaktif sagilmalarda zorlu
koordinat problemlerinde ortaya ¢ikan kendi Jakobi koordinatlarinda ifade edilir. Ya
trtiniin  Jakobi koordinati [92-95] ya da baslangic dalga paketinin ilerlemesi igin
reaksiyona girenin Jakobi koordinati segilebilir. Ayrica baska iki metot daha vardir fakat
her ikisi de tepken koordinat tabanli metot (reactant coordinate based), RCB, olarak
isimlendirilir:

Bu metotlardan birincisi, koordinat doniisiimiinde interpolasyon semasini saglamak
icindir [96-100] ve ikincisi ortanca koordinata hem tretim hem de tepken dalga
paketlerinin iz disiimleri ile gergeklestirilir [99,101]. Alternatif olarak tepken-iiretim
baglanmay1 Onleyici (reactant-product decoupling), RPD, metodunda [102-104], hem
tepken hem de tiretim koordinatlar1 kullanilir ayrica bunlar karisik bir emilim potansiyeli

ile ayrilir ve birlesirler [89].

4.1. Seviye-Seviye Metodu: RPD Yaklasim

Seviye-seviye bilgisinin; tepken Jakobi koordinatlarinda olusturulan baslangi¢ dalga
fonksiyonu ilk olarak {iriin Jakobi koordinati i¢cinde doniistiiriiliir. Cikarimi icin dalga
yayiliminda iiriin Jakobi koordinatlarinin kullanim1 uzun bir zamandan beri yapilmaktaydi.
Sonrasinda dalga fonksiyon yayilimi ve iiriin kararh seviye bilgisi hesaplandi. Daha sonra,
RPD metodu ozellikle direkt reaktif sacilma siirecleri ig¢in One siiriildi [104]. Son
zamanlarda ¢ok kullanilan RCB metodu, 6zellikle orta diizey karmasikliklari igeren reaktif
sagilma siiregleri i¢in Roncero ve digerleri [98, 99, 101] ve Sun ve digerleri tarafindan ileri
stiriildii. RCB metodu, etkisini agik¢a gosteren ve kullanim i¢in uygun olan N + NO —
N, + 0, 0+ 0,, H + 0, Vvb. gibi reaksiyonlarla uygulanmigtir [89].

Seviye-seviye bilgisinin etkili bir sekilde ¢ikarimi i¢in Peng ve Zhang [104] tarafindan
one siirlilen RPD metodu, sogrulma potansiyelinin yardimi ile siirekli olarak tepkenden
iriin koordinatlarina zaman i¢inde tepkimeye giren doniisiimsliz kismin doniistimiini
saglar. Tamamen zamana baglh dalga fonksiyonu, iirlin ve tepken bilesenlerine ayrilir ve

her bir bilesenin hesabi, ayr1 ayr1 ayarlama kanallarina karsilik gelen Jakobi koordinatlar
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kullanilarak yapilabilir. RPD metodu, kuantum reaktif sagilmalarda koordinat se¢im
problemlerini oldukga genis bir perspektifte ¢6ziime kavusturmaktadir.
Niifuz aninda RPD semas: tiim iiriin (y,,p = 1,2,3,...) ve tepken bileseninin (1),.)

toplami i¢inde tamamen zamana bagli (TD) dalga fonksiyonuna ayrilir:
. 0 .
iR [, (6) >= HIpy (6) > i 5, Vy ity (£) > (48)

ih i, (€) >= H|ip, (£) > + iV | (8) > (4.9)

Burada —iV},, p iirlin ayar girisinden ,.(t) dalga fonksiyonunu engellemede kullanilan
negatif imajiner (sogurma) potansiyeldir. .(t) icin ¢dziim, ¥,(t) icin olanlardan
bagimsizdir ayrica birbirlerinden de bagimsizdir. Sonug olarak, ¥, (t), tepken Jakobi

koordinatlarinda yayilabilir;
P (t+ A) = e WA he=(U/WHAY, (1) (4.10)

Her bir iiretim dalga fonksiyonu, 1,, yukaridaki denklem vasitas: ile saglanan bir
kaynak teriminin, ¢&,, haricinde normal bir dalga paketi yayilimindaki gibi kendi

koordinatlarinda yayilabilir:

Y (t+ A) = e”UWHAY (1) + &, () = e”U/DHAY (1) + (1 — e‘%wr(t +4)  (411)

Sonugta, P, (t) nin Fourier doniisiimiinden final seviye bilgisi (reaksiyon olasiliklar1 ya
da seviye-seviye S matrisi gibi) ¢ikarabilir.

RPD yaklasimi Althorpe ve arkadaslari [105, 106] tarafindan ileri siirildigi gibi
bariyerli direkt tepkenler iizerinde ¢ok etkilidir. Bu durumda sogurma potansiyeli,
baslangicta secilen toplam reaksiyon olasilik hesaplanmasindaki gibi bariyerden sonra saga
uygulanabilir ve bir iiriin kanalinda sogrulmus dalga paketi icin siirekli ilerlemenin devam
etmesinde de ¢ok fazla kullamlabilirlige sahip degildir. Ozellikle, Althorpe ve arkadaslari,
reaksiyona giren dalga paketinin sogrulmasmin coklu ilerleme asamalarindan sonra

gerceklesebildigini fark ettiler [107, 108].
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VpA

Orijinal RPD yaklasiminda, kaynak terimi &,(¢t) = +(1 — e_%)l/)r, korunur ve her bir
ilerleme zaman1 asamasinda tepkenden Jakobi {iriin koordinatlarina doniistiiriiliir. Coklu
seviye tepken-iiriin dekuplaj (baglantinin kesildigi) (MRPD) semasini kullanarak, her bir

M zamaninda kaynak terimi doniistiiriliir ve korunabilir [109-111];

P (t+A) = e_VpTMAe_(Ei)HAl/JT(t), mod((t +A) — to, MA) =0 (4.12)
Yp(t+4A) = e UWHAY (1) + (1 - e‘ﬁ)wr(t + A) (4.13)

Burada t,, dalga fonksiyonu doniisiimii i¢in baslangi¢ noktasidir. Bir diger zaman
asamasinda, sogrulma potansiyeli, V,, olmadan ,(t) ve 1, (t) i¢in standart yarilma-
operatori ilerlemesi gergeklesir. Bu yonde, bir M faktortii ile tepken koordinatlarindan iiriin
koordinatlarina dalga fonksiyonunun doniisiimii i¢in hesaplama zamani kesilebilir.

Direkt reaktif sagilma siireglerinin seviye-seviye hesabinda RPD metodu, son
zamanlarda bilgisayar kaynaklar1 tarafindan smirlandirilmig dort atomlu reaksiyonunun
kararli seviye bilgisinin ¢ikariminda 6nemli bir yere sahiptir. Dort atomlu reaksiyon

uygulamalar1 RPD metodu kullanilarak basarili olmustur [89].
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5. MATERYAL ve METOT

Iyonkiiredeki reaksiyon siiregleri iyonkiirenin sekillenmesinde en onemli faktdrlerden
biridir. Iyonkiire kimyasi iizerine yapilan calismalarin bircogunda carpisma etkisi
genellikle thmal edilir, ancak iyonkiirenin olusumu ve degisimi gbz Oniine alindiginda
meydana gelen reaksiyonlar ve bu reaksiyonlarin olusumundaki ¢arpismalarin da dikkatle
incelenmesi gerekir. Halen daha giiniimiizde iyonkiirenin karmasik kimyasal yapisinin tam
olarak ¢oziime kavusturulamamasinin temel nedenlerinden biri de bu ¢arpisma stireglerinin
ihmal edilmeleridir.

Iyonkiire iizerine yapilan bircok c¢aliymada yaygin bir sekilde kullanilan IRI
(International Reference lonosphere) programi, kullanilmaya baslandigi ilk yillardan
bugiine kadar siirekli olarak gelistirilmistir. Diinyanin herhangi bir bolgesinde enlem,
boylam ve zamana bagli olarak temel iyonkiiresel niceliklere ulasmak bu program ile
mimkiindiir.

Gezegenlerin atmosferlerinde, yildizlararas: bolgelerde kisacasi evrende meydana gelen
sacilma karakteristiklerinin incelenmesinde klasik fizigin yetersiz kaldigi noktalarda
devreye kuantum mekaniksel hesaplama teknikleri girmektedir. Bu calismada oksijen
iyonu ile hidrojen molekiilii arasinda gerceklesen reaktif ¢arpismaya ait carpisma enerjileri,
toplam carpisma tesir kesiti ve reaksiyon hiz sabiti nicelikleri kuantum mekaniksel
hesaplama yontemi ile elde edilmistir.

Bu tez caligmasimin konusu olan reaksiyona ait hesaplanan reaksiyon dinamikleri ile
iyonkiiresel sicaklik degerlerinin eslestirilmesi sonucunda her bir iyonkiiresel yiikseklik
degerine karsilik pargaciklarin yogunluk degerlerine ulasilmis ve neticede elde edilen
Iyonkiiresel verilerle kuantum mekaniksel sonuglar gaz kinetik teori tabanli garpigma

modellerine uygulanmstir.

5.1. Reaktif Sacilma Olasiliklarinin Hesaplanmasi

Zamana bagli kuantum mekaniksel hesaplamalarda reaktif sagilma igin genelde
potansiyel enerji yiizeyinin tlizerinde gelen atom ile hedef molekiil arasinda etkilesmenin
olusmadigi asimptotik bolgede bir baslangic dalga paketi tanimlanmalidir. Bu dalga

paketinin sayisal ya da analitik olarak ¢ikis kanali koordinatlarina doniistiiriilmesi gerekir.



Sonrasinda bir baslangic momentumunun verilmesiyle dalga paketinin giiclii etkilesme
bolgesine dogru hareket etmesi saglanir. Zamana bagli Schrédinger denkleminin, zamana
bagli yayilim metotlarindan birinin kullanilmasiyla, ¢ikis kanali koordinatlar1 cinsinden
yinelenen zaman adimlari tarafindan ¢6ziilmesi saglanir [33].
Cok sayida teknik, dalga paketinin analizi igin gelistirilmistir. Toplam reaktif sagilma
ihtimalleri, gec¢is bolgesinden (transition state) hemen sonra analiz ¢izgisi ¢ikis kanalinin
hemen girisine yerlestirilerek dalga paketinin ¢6ziilmesi ile hesaplanir [112, 113].

Kuantum seviyeleri arasindaki reaktif sagilma ihtimallerini, sagilma matrisi

elemanlarinin mutlak karesi verir;

J=0
Pu'j',uj( E ) =

8230, (E)f (5.1)

v'j'wij

Kuantum durumu, v, j, igin toplam reaksiyon ihtimalleri, tiim iirtin donme ve titresim

durumlart iizerinden P;=" (E) ihtimallerinin toplanmasiyla elde edilir [33];

Vi
v’ j

5.1.1. Reaksiyon Tesir Kesitlerinin Hesaplanmasi

Toplam agisal momentum kuantum sayisi (J ) degeri ve herhangi bir baslangi¢ kuantum

durumu (v, j) icin;

1

O G

{P;K=°(E)+2 fo;K(E)} (5.3)

kismi tesir kesiti elde edilir. Helisite kuantum sayisi (K), J=0 durumu i¢in sifirdir. Helisite

kuantum sayist ihmal edilirse, kismi tesir kesiti, herhangi bir baslangi¢ kuantum durumu
. J=0 . I . - )
igin (v, J,J) dogrudan Py~ reaksiyon ihtimallerinden hesaplanabilir. Biitiin J degerleri

tizerinden Kismi tesir kesitlerinin toplanmasiyla, toplam tesir kesiti hesaplanir [33];
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o, (B)=5 iax( 23+ ) (E) (5.4)

ij J=0
5.2. IRI (International Reference lonosphere) Program

Son elli yilda baslayan, uzaya basarili uydu firlatma hareketliligi, uzay sartlarinin dogal
goriiniimii ile bizlere bilgi vermekle birlikte baslayan teknolojik degisim halen daha
gelisimini silirdiirmektedir. Bu noktada uzay araglarina cevresel faktorlerin etkisinin
degerlendirilmesi ve ara¢ tasarimlarinin gelistirilmesi igin bir takim tahminler gerekliydi.
Bu durum, ilk zamanlarda notr yogunluklarin Giines etkili degisimlerinin yanlis
hesaplanmalar1 ile sikintili bir hal aldi. Giinesin maksimuma ulastigi zamanlarda
yogunluklarin oldukga biiyiik seviyelere ulastiginin anlasilmasi, Skylab uzay istasyonunun
en umut vaat edici uzay aracinin yeniden yoriingeye girmesine yol agti. 1960’larin ortasina
gelindiginde iist atmosfer (termokiire) ve iyonkiire i¢in uluslararasi standart bir modele
ihtiya¢ duyuldu. Bu gorevi iistlenen uluslararasi camia, devletler diizeyinde islevi olan tim
uzay uguslarmin yapildigi bir uzay birligi, kisa adi COSPAR (Committee on Space
Research), olan yeni bir komiteyi kurdu. Bu komitenin aldigr ilk karar, uzaydaki uydularin
yasam Omiirlerinin tahmin edilmesi noktasinda {ist atmosfer i¢in bir model gelistirmekti.
COSPAR komitesi uluslararasi referans atmosfer (CIRA) ¢alisma grubunu kurdu ve CIRA-
1961 ile baslayan siirekli olarak yenilenen model gelistirildi [114]. COSPAR tarafindan da
talep edildigi gibi bu model, halen daha gelismeye devam eden termokiirenin teorik olarak
coziimlenmesinden olas1 oldugu kadar kaginilarak tamamen yeryiizii ve uzay gozlemlerine
bagli gelistirilen deneysel bir modeldi. CIRA projesinin biiylik bir basari kazanmasiyla
COSPAR, 1968 yilinda iyonkiire i¢in IRI’y1 (International Reference lonosphere) kurarak
benzer bir caligmay1 baslatmis oldu. Bundan sonra URSI (International Union of Radio
Science) IRI projesinin ortak destekleyicisi oldu. COSPAR ve URSI’li IRI projesi genel
uluslararasi birlikten ayrildi. IRI’nin gelisimi, yillik IRI ¢alistaylarindan ve IRI ¢alisma
gruplarinin olusturdugu bu iki grup arasinda meydana gelen sinerjiden biiyiik bir fayda
sagladi.

IRI g¢alisma grubu, gerekli iyonkiiresel verileri kullanan uzay teknikleri ve farkli
yiizeylere sahip ortamlarin yaninda kiiresel bir temsiliyete sahip su an 58 uzmandan olusan
yillardir biiyiiyen biiyiik bir ekibe sahiptir. Bu kapsamli teknik IRI projesi i¢in biiylik bir
kazanimdir. Modele ilavelerin tartisildig1 ve karara baglandigr yillik IRI toplantilari, uzay
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arastirmalarindaki ilerlemelerin konu edildigi bu c¢alistaylardan segilen makalelerin
yayimlanmasi, en bastan bu yana uygun olan IRI Fortran kodlarinin erisime acik olmasit ve
nihayetinde direkt ¢evrim i¢i hesaplamalari i¢in web yiizii gibi ihtiva edilen merkezler
IRI’nin basar1 kazanmasindaki diger araglardir. Elbette her bes yilda bir modelin yenilenen
yiizli de siirekli ilerleme siirecinde 6nemli olan bir diger ayrintidir.

Deneysel bir model olan IRI iyonkiiresel plazmay sekillendiren siireclerin teorik olarak
¢oziimlemelerine bagli olmama gibi bir avantaja sahiptir [115]. Deneysel modellerin
dezavantaji veri tabanlarina olan bagliliklaridir. Veri tabanlar tarafindan iyi bir sekilde
kapsanmayan bolge ve zaman periyotlari, bu alanlardaki modelin giivenirliliginin
azalmasiyla sonuclanacaktir. 2008/2009°daki en son giines minimumu boyunca olusan
sartlarin daha evvelki minimumdan oldukga farkli olmasi bu duruma bir 6rnektir [116].

IRI modelinin en son siiriimii, IRI 2012, pek ¢ok Oonemli ilerlemeleri ve birazdan
deginilecek yeni ilaveleri icermektedir. Bu degisimler sadece elektron yogunlugunun
yeniden tanimlanmasini degil ayn1 zamanda elektron sicakligi ve iyon bilesimlerini de
icermektedir. Bu ilerlemeler, son genel model olan IRI 2007°den bu yana modelleme
cabalarinin sonuglarini olusturmaktadir.

Iyonkiirenin elektron yogunluk grafigi, F2 tepesi yiiksekligi hmF2 de maksimum degere
ulasir. Bu nokta, elektron yogunlugunu, alt taraf ve iist taraf olmak tizere iki kisma ayirir.
F1 ve F2 yiikseklikleri arasindaki bolge, HF radyo dalga yayilimi iizerindeki etkisi ve
iyonkiire toplam elektron igerigine (TEC) ihmal edilemeyecek derecedeki katkisindan
dolay1 6zel ilgi alanidir. IRT 2012, bu bélge igin yeni bir model icermektedir. IRT 2012 ile
model, ilk zamanlar i¢in Auroral E bolgesinde firtina etkisinin tanimini ve auroranin oval
sinirlarinin yeniden belirlenmesini icermektedir.

IRI, elektron sicakligi, Te, igin iki segenek sunmaktadir. Elektron sicakliginin Giines
aktivitesi kaynakli degisimlerinin modellenmesindeki zorluklarin baz1 sebepleri vardir:

(1) iyonkiiresel parametrelerin pek ¢ogu Giines aktivitesi ile artarken, elektron sicakligi
Te, mevsimlere, giiniin saatlerine, enlem ya da yiikseklige bagli olarak degisebilir. Bunun
nedeni, T¢’nin, manyetik alan ¢izgileri boyunca 1s1 iletimi, iyon ve nétrler ile ¢arpigmalar
vasitasi ile soguma ve Giinesin EUV parlamasinin sebep oldugu fotoelektronlarin sagladig:
1s1l denge tarafindan tanimlanmasindan dolayidir. Bu i¢ faktor, iyon ve elektron
yogunluklar ile notr yogunluk, nétr sicaklik ve EUV akisindaki artistan dolay1r giines
aktivitesi ile artis gosterir. Ug faktdr de birbirine esit oldugundan dolayi, hepsinde de Te,
artabilir, azabilir ya da degismeyebilir.
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(1) Ogzellikle diisiik elektron yogunlugu sisteminde cesitli veri setleri arasinda
tutarsizliklar ortaya c¢ikar ciinkii birgcok T, 6l¢iim teknikleri yeterli sayidaki elektron
sayisinin mevcudiyetine kritik bir sekilde baghdir. Birgok arastirmaci, Millstone Hill
yapisik sa¢ilma radarmin (ISR) bir¢cok yilini kapsayan deneysel modelin, alan ¢izgili
hemisfer arast plazma fiziksel (FLIP) modelin yardimi ve genis veri tabanina sahip
uydularla elektron sicakliginin karmasik Giines aktiviteli davranigini calismistir. Bu
calismalar, IRl modelinin son siiriimiinii iceren ve su an Giines aktivitesi degisimlerini
tanimlayan Te igin yeni bir modeli ortaya ¢ikardi [117-121].

Iyon bilesimi, IRI gelisim hareketlerinin ¢ok kiigiik bir noktasmni olusturmaktadir.
Parametrelerinin pek ¢ogunda oldugu gibi, IRI kullanicilari iyon bilesimi igin iki segcenek
arasinda tercih yapabilir. Eski siirlim, iyonkiirenin st yiiksekliklerindeki roketleri iceren
Rusya roket 6lgtimlerinin derlemesinin kullanilmasiyla iist ve alt iyonkiirede ki bir takim
caligmalara dayanir [122,123]. Modeller, Giines aktivitesi, mevsimler, enlem ve giinesin
zenit agisinin bir fonksiyonu olarak kiime iyonlar1 ve 0,", NO", He", N*, H", O"’nin
yiizdelik bilesimlerini verirler. Sinirlandirilmig veri tabanlar1 diigiiniildiigiinde, modellerin
oldukea iyi bir sekilde calistigi ve iyonkiirede ki iyon dagilimimin ilk tahminlerini IRI
kullanicilarina sunduklar1 goriilmektedir. 2003 yilinda gelistirilen yeni bir {ist siiriim IR
2007’den bu yana tavsiye edilen bir secenek olarak bu programin i¢inde bulunmaktadir
[124]. Bu yeni model, uydu iyon kiitle spektrometre dl¢iimleri (interkozmoz-24, AE-C,
AE-E) ile elde edilen diizgiin bir kiiresel kapsama alaninin avantajlarina sahiptir. Eski
modele kiyasla, yeni model yillar siiren degisimlerin ¢ok detayli tanimlamalarimi
saglamakla birlikte alt iyonkiire i¢in ¢ok uygun olan giinesin zenit agisinin yerine giinliik
degisimlerin tanimlanmasinda ¢ok daha uygun olan Manyetik Yerel Zamani (MLT)
kullanir [122]. IRl 2012 ile, iyonkiirenin alt bolgeleri i¢in yeni bir iyon bilesim modeli
tanitildi. Richards ve digerlerinin (2010) modeli, alt iyonkiirede ki fotokimyanin
kanitlanmis Ol¢limlerini ve model hesaplamalar1 arasindaki kiyaslamalar1 iyi bir sekilde
kurarak elde etmektedir. Richards ve digerleri (2010), IRI elektron yogunlugu ile FLIP
modeli fotokimyast ile elde edilen iyon yogunluklarini normallestirerek, alt iyonkiirede O
ve molekiiler iyon bilesimlerinin yeni bir tanimini elde ettiler [125]. AE-C iyon yogunluk
Olgtimleri ile onlarin kiyaslamalart iyi bir kabul gostermekle birlikte ayrica Danilov &
Smirnova’nin (1995) eski modeli lizerine yeni bir model kazandirdiklarinin da alti

cizilmelidir [126,127].
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5.3. Gaz Kinetik Teori Modelleri

1858 yilinda Rudolf Clausius tarafindan bulunan ortalama serbest yol kavrami, gaz
Kinetik teorinin gelisimine yeni bir yol kazandirdi [10]. Ortalama serbest yol, bir pargacigin
sirall iki carpigmasi arasinda kat ettigi mesafedir. Bir bakima bu c¢arpigsmalar boyunca kat
ettigi diisiiniilen mesafe olasihigidir. Bu tez ¢alismasinda, O iyonu ile H; pargaciklarinin
reaksiyonu sirasinda oksijen iyonunun ortalama serbest yolu hesaplandi. Ciinkii burada
hareketli olan pargacik oksijen iyonudur, hidrojen molekiilii ise oldugu yerde dénme ve
titresim hareketleri yapmaktadir. O* iyonunun iki sirali carpisma arasinda kat ettigi mesafe
olan ortalama serbest yol denklem (3.24)’ten hesaplandi.

Hareketli O" iyonunun hareketsiz olan H, molekiiline 1 saniyedeki carpisma sayisi
olarak ifade ettigimiz carpisma frekansi, v, mevcut kesit alaninda oldugu varsayilan H;
molekiiliinlin sayisina esittir. Bu tez ¢calismasinda 2009 yilina ait dort farkli ekinoks ve giin
dontimii tarihleri i¢in iyon-nétr carpisma frekansi verileri, daha Once ifade ettigimiz
denklem (3.25) kullanilarak bulundu.

O" ve H, pargaciklar1 arasinda meydana gelen reaktif sacilma disaridan herhangi bir
1stya ihtiya¢ duymadan gerceklesen bir reaksiyondur. Kuantum mekaniksel olarak durum
boyle olsa da, klasik bakista bu reaksiyonun gergeklesmesi icin agilmasi gereken bir
potansiyel enerji esigi bulunmaktadir. Bu enerji esigi potansiyel enerji bariyeri olarak
adlandirilmaktadir. Bu enerji araliklari daha oOnce ifade edilen denklem (3.33)’ten
hesaplandi.

Bariyer enerji sinirin1 gegerek bir reaksiyonun olusumunu saglayan parcaciklar arasinda
birim zamanda meydana gelen toplam carpisma sayisi denklem (3.36) ve bir kereye
mahsus olmak iizere (3.37)’den bulundu. Ug farkli hesaplama tekniginin kullanildig: bu
calismada gaz kinetik teori modelleri kullanilarak esas sonuglara ulasilmis ve bu sonuglara

bulgular boliimiinde genis bir sekilde yer verilmistir.
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6. BULGULAR

Bu tez ¢alismasinin temelini, iyonkiirede meydana gelen ‘0" + H, > OH* + H’
reaktif reaksiyona ait ¢arpisma enerjisi, tesir kesiti ve hiz sabiti gibi kuantum dalga paketi
metoduyla hesaplanan reaksiyon dinamiklerinin iyonkiiresel sicaklikla eslestirilerek
carpigsmanin meydana geldigi her bir yiikseklik araligindaki, ortalama serbest yol, ¢arpisma
frekans1 ve toplam g¢arpisma sayist gibi gaz Kinetik teori denklemlerinden elde edilen
sonuclarin iyonkiiredeki degisim ve etkisinin arastirilmasi olusturmaktadir.

Hesaplamalar 21 Mart, 21 Haziran, 23 Eyliil ve 21 Aralik 2009 y1il1 yerel saat 12.00 ve
39° kuzey enlemi ve 40° dogu boylam degerleri icin yapildi. Bu sartlar icin yogunluk
degerleri ise IR1-2012 ve MSIS-E 90 programlarindan elde edilmistir.

6.1. Reaksiyon Dinamiklerinin Iyonkiiredeki Degisimi

Mevcut ¢alismanin ilk asamasinda, carpisma enerjisi, tesir kesiti ve hiz sabiti gibi
reaksiyon dinamikleri, kuantum dalga paket metodu ile hesaplandi. Ardindan elektron volt
biriminde hesaplanan carpisma enerjisi degerleri Kelvin cinsinden sicaklik verilerine
dénistiriildii (1 Kelvin= 8,621738x107 eV). Belirlenen sicaklik degerleri ile reaksiyonun
meydana geldigi iyonkiiredeki yiikseklik araliklarini tespit edildi.

Tablo 6.1°de, ‘O* + H, » OH* + H’reaksiyona ait kuantum dalga paket metoduyla
hesaplanan ve 0,0002 ile 0,1 eV enerji araliginda degisen ¢arpisma enerjilerinin Kelvin
cinsinden sicaklik esdegerleri ile toplam tesir kesiti degerleri verildi.

Tablo 6.2°de ise 50 ile 1600 K sicaklik degerleri arasinda degisen reaksiyon hiz sabiti

degerleri verilmistir.



Tablo 6.1. Reaksiyon i¢in ¢arpigma enerjisi, tesir kesiti ve sicaklik degerleri

Carpisma Enerjisi (eV) | Tesir Kesiti (Az) Sicaklik (K)
0,00024 581,135141301624 2,7
0,00124 535,44357524493 14,3
0,00224 481,40462049813 25,9
0,00324 272,526760797163 37,5
0,00424 239,593434759584 49,2
0,00524 196,240958186317 60,8
0,00624 173,825064066657 72,4
0,00724 197,470660598654 84
0,00824 192,402542647475 95,6
0,00924 178,2806957359 107,2
0,01024 175,277044651719 118,3
0,01124 181,231642198236 130,4
0,01224 176,383231633844 142
0,01324 174,601973391085 153,6
0,01424 169,341577748925 165,2
0,01524 163,986357051033 176,8
0,01624 158,650683801903 188,4
0,01724 156,06777025879 200
0,01824 146,121617160173 211,6
0,01924 142,166127555105 223,2
0,02024 146,407953988823 234,8
0,02124 145,768717275461 246,4
0,02224 139,051212728467 258
0,02324 136,809711775623 269,6
0,02424 134,654744095379 281,2
0,02524 133,141186117271 292,8
0,02624 128,341212144734 304,5
0,02724 124,350601171862 316,1
0,02824 121,782013570293 327,7
0,02924 121,233532766564 339,3
0,03024 119,632604852579 350,9
0,03124 114,690005957018 362,5
0,03224 110,553522982259 374,1
0,03324 107,024094657176 385,7
0,03424 105,592578181098 397,3
0,03524 103,268825294972 408,9
0,03624 98,9550506930189 420,5
0,03724 97,5142034651533 432,1
0,03824 97,3271652936618 443,7
0,03924 96,289711243239 455,3
0,04024 95,2461021206149 466,9
0,04124 93,6686250519077 478,5
0,04224 90,3592406841876 490,1
0,04324 88,9585424050216 501,7
0,04424 87,1650794136103 513,3
0,04524 84,4452770576128 5249
0,04624 81,8624690325586 536,5
0,04724 81,4302770521447 548,1
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‘Tablo 6.1’in devamit’

Carpisma Enerjisi (eV) | Tesir Kesiti (AZ) Sicaklik (K)
0,04824 80,6792902858254 559,8
0,04924 77,9589506742875 571,4
0,05024 75,6177436539847 583
0,05124 74,0346270002307 594,6
0,05224 73,0272887793843 606,2
0,05324 71,7109752005188 617,8
0,05424 70,9639645663849 629,4
0,05524 70,3156025368269 641
0,05624 68,8017060534988 652,6
0,05724 67,4456873217586 664,2
0,05824 66,6719406949315 675,8
0,05924 65,3449147170807 687,4
0,06024 64,4332328817273 699
0,06124 63,7880503960237 710,6
0,06224 63,5348004020457 722,2
0,06324 62,0893481238131 733,8
0,06424 61,7109342988258 745,4
0,06524 61,4251595515961 757
0,06624 60,5220336528312 768,6
0,06724 59,664859210385 780,2
0,06824 58,9760406960466 791,8
0,06924 58,7924168866365 803,4
0,07024 58,6464036530393 815,1
0,07124 58,3197107920456 826,7
0,07224 57,7173923774577 838,3
0,07324 56,8954426544764 849,9
0,07424 56,4627133889072 861,5
0,07524 56,123079731795 873,1
0,07624 55,594672047373 884,7
0,07724 54,9231432668533 896,3
0,07824 54,5965357805631 907,9
0,07924 54,2812700951948 919,5
0,08024 53,9699194350293 931,1
0,08124 53,7454708467189 942,7
0,08224 53,7624443084045 954,3
0,08324 53,6887830686909 965,9
0,08424 53,3288906104973 977,5
0,08524 53,0500214549567 989,1
0,08624 52,5453540961321 1000,7
0,08724 52,2090938411409 1012,3
0,08824 51,8616474011675 1023,9
0,08924 51,5450688801321 1035,5
0,09024 51,2038274942491 1047,1
0,09124 50,7107454103642 1058,7
0,09224 50,3831112223171 1070,4
0,09324 49,9333126940994 1082
0,09424 49,5531584890466 1093,6
0,09524 49,0911384677001 1105,2
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‘Tablo 6.1’in devamit’

Carpisma Enerjisi (eV) | Tesir Kesiti (Az) Sicaklik (K)
0,09624 48,5496384813943 1116,8
0,09724 47,8911010274835 1128,4
0,09824 47,2333784846989 1140
0,09924 46,9319779809725 1151,6
0,10024 46,5579082952147 1163,2
0,10124 46,3094281295302 1174,8
0,10224 46,120268040095 1186,4
0,10324 45,9508100075323 1198
0,10424 45,8662712206049 1209,6
0,10524 45,7663812796322 1221,2
0,10624 45,612016788541 1232,8
0,10724 45,2929923953051 1244.4
0,10824 44,8163123239306 1256
0,10924 44,5220080423222 1267,6
0,11024 44,4891015843094 1279,2
0,11124 44,37574991145 1290,8
0,11224 44,1545385069619 1302,4
0,11324 44,2508391169044 1314
0,11424 44,4209476463848 1325,7
0,11524 44,3146616346323 1337,3
0,11624 44,1780138183926 1348,9
0,11724 43,9254764785448 1360,5
0,11824 43,3848871211666 13721
0,11924 42,9951476199105 1383,7
0,12024 42,9359042363327 1395,3
0,12124 42,8951471766001 1406,9
0,12224 42,6603966830002 14185
0,12324 42,5454995995054 1430,1
0,12424 42,4590716299512 1441,7
0,12524 41,9636959833707 1453,3
0,12624 41,5531752923235 1464,9
0,12724 41,0511919761307 1476,5
0,12824 40,54180841472 1488,1
0,12924 40,705215564673 1499,7
0,13024 41,0470189752801 1511,3
0,13124 41,0165551859688 1522,9
0,13224 40,7484678431182 15345
0,13324 40,4259276437817 1546,1
0,13424 39,9599404569289 1557,7
0,13524 39,5270085734466 1569,3
0,13624 38,9798232840954 1581
0,13724 38,7061802663242 1592,6
0,13824 38,7228592375146 1604,2
0,13924 38,8445549139352 1615,8
0,14024 38,6567472132095 1627,4
0,14124 38,6028227290981 1639
0,14224 38,376608940015 1650,6
0,14324 37,9246344721254 1662,2
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Tablo 6.2. Reaksiyon hiz sabiti degerleri

Sicaklik (K) | Reaksiyon Hiz Sabiti (cm®.molekiil *.s™)
50 2,043756706E-9
100 2,030381702E-9
150 1,995763815E-9
200 1,954105581E-9
250 1,912511067E-9
300 1,873756069E-9
350 1,838683904E-9
400 1,807329113E-9
450 1,779391825E-9
500 1,754464762E-9
550 1,73213895E-9
600 1,71202776E-9
650 1,693788697E-9
700 1,677149053E-9
750 1,66185569E-9
800 1,647690463E-9
850 1,634488627E-9
900 1,622095866E-9
950 1,610379528E-9
1000 1,599224761E-9
1050 1,588538701E-9
1100 1,57824129E-9
1150 1,568264511E-9
1200 1,558537164E-9
1250 1,549009032E-9
1300 1,539640327E-9
1350 1,530386308E-9
1400 1,521215846E-9
1450 1,512107759E-9
1500 1,503029829E-9
1550 1,493966633E-9
1600 1,484911124E-9

‘O" + H, > OH" + H’ reaksiyonuna ait, kuantum dalga paketi metodu yontemi ile
hesaplanan toplam ¢arpigsma tesir kesiti ve reaksiyon hiz sabiti verilerinin iyonkiiredeki

sicaklikla eslestirilerek yiikseklige gore degisimleri Sekil 6.1 ve Sekil 6.2°de verilmistir.
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Hem Sekil 6.2°den hem de Sekil 6.3’den toplam carpisma tesir kesiti ve reaksiyon hiz
sabitinin yiikseklik ile ters orantili bir sekilde degistigi gorilmektedir. Her iki reaksiyon
dinamigi alt yiiksekliklerde maksimum degerlerine ulagmistir. Yaklasik olarak 175 km
civarina kadar yiikseklikle ters orantili olarak sert bir sekilde diisiis gosteren bu dinamikler,
175 km’den sonra yine yiikseklikle ters orantili bir sekilde sert diisiis yerini yumusak bir
azalmaya birakmustir.

Ayrica dort farkli giin i¢in, yiikseklikle olan degisimde biiylik bir farkliligin olmadig
dikkat edilmesi gereken diger bir husustur.

Toplam c¢arpigma tesir kesiti ve reaksiyon hiz sabiti verilerinin iyonkiiredeki iyon

sicakligiyla degimleri sirasiyla Sekil 6.3 ve Sekil 6.4°de verildi.
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Sekil 6.3. Reaksiyon tesir kesitinin iyon sicakligi ile degigimi
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Sekil 6.4. Reaksiyon hiz sabitinin iyon sicakligi ile degisimi

Iyon sicaklig artarken hem toplam ¢arpisma tesir kesiti hem de reaksiyon hiz sabitinin
azaldig her iki grafikten goriilmektedir. Yani sicaklikla tesir kesiti ve hiz sabiti arasinda
ters orantil bir etkilesmenin oldugu Sekil 6.3 ve Sekil 6.4’den anlagilmaktadir.

Ters orantili degisim dort giin i¢inde birebir benzerlik gostermistir.

6.2. Reaksiyon Dinamiklerinin Iyonkiiresel Yogunluklar ile iliskisi

Calismanin ikinci asmasinda, ‘O + H, - OH" + H’ reaksiyonu i¢in kuantum dalga
paket metoduyla hesaplanan ¢arpigma enerjilerinin Kelvin biriminden sicaklik degerlerine
karsilik gelen iyon sicakliklari i¢in, iyonkiiresel yilikseklikler belirlenerek her bir yiikseklik
araligindaki O" ve H, parcaciklarina ait yogunluk degerlerine ulasildi.

Tablo 6.3, Tablo 6.4, Tablo 6.5 ve Tablo 6.6 da sirasiyla 21 Mart, 21 Haziran, 23 Eyliil
ve 21 Aralik 2009 tarihli yerel saat 12’ye ait ekinoks ve giin doniimleri igin iyonkiiresel
sicaklik ve yiikseklik verilerine bagh reaktif ¢arpismaya giren O" iyonu ile H, molekiilii

yogunluk degerleri verildi.
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Tablo 6.3. 21 Mart 2009 tarihine ait iyonkiiresel degerler

Yiikseklik (km) Ti (K) O" Yogunlugu (cm™) H, Yogunlugu (cm™)
113 249,2 118,89 3,51e+06
114 259,3 117,99 3,41e+06
115 270,4 117,2 2,64e+06
116 282,3 116,35 2,40e+06
117 295,1 115,75 1,87e+06
120 338 230,64 1,50e+06
121 353,2 347,1 1,209e+06
123 383,1 469,08 9,62e+05
124 395,6 592,25 8,75e+05
125 408,4 719,34 8,30e+05
126 420,7 851,83 6,83e+05
127 432,7 989,04 6,33e+05
128 4442 1255,9 5,14e+05
129 455,3 1403,27 4,52e+05
130 466,1 1684,54 4,01e+05
131 476,5 1974,15 3,2e+05
132 486,6 2272,39 2,91e+05
135 514,7 3359,04 1,61e+05
139 548 5649,08 1,27e+05
142 570,1 7770,5 8,15e+04
144 583,7 9441,18 7,13e+04
152 629,4 19526,26 1,92e+04
157 652,3 28854,59 1,35e+04
163 675 35684,25 9,78e+03
167 687,8 49843,2 7,35e+03
176 710,9 82060,32 4,41e+03
181 721 118411,2 3,51e+03
189 734 180309,6 2,73e+03
198 744.9 248051,16 2,06e+03
205 756,4 298351,8 1,74e+03
217 779,2 364390,44 1,36e+03
230 803,8 413554,38 1,10e+03
242 826,6 436191,56 9,49e+02
254 849,3 440814,58 8,80e+02
266 872,1 433367,89 8,48e+02
291 919,5 394204,26 7,72e+02
297 930,9 382190,4 7,58e+02
303 9422 368907,94 7,44e+02
309 953,6 355709,86 7,30e+02
315 965 342344,84 7,03e+02
346 1023,8 274345,17 6,32e+02
352 1035,2 262313,26 6,2e+02
358 1046,5 250426,68 6,17e+02
370 1069,3 228256,51 6,06e+02
423 1174,2 151174,5 4,93e+02
428 1185,8 145495,35 4,84e+02
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Tablo 6.4. 21 Haziran 2009 tarihine ait iyonkiiresel degerler

Yiikseklik (km) Ti (K) O' Yogunlugu (cm™) H, Yogunlugu (cm™)
112 256,7 132,21 4,31e+06
113 266 131,43 3,51e+06
116 300,1 128,62 2,05e+06
117 313,7 255,76 1,87e+06
118 328,2 254,74 1,63e+06
120 359,8 382,05 1,50e+06
121 376,4 511,52 1,209e+06
123 409,1 649,5 9,62e+05
124 422,5 787,32 8,75e+05
127 462,2 1369,4 6,33e+05
128 4745 1532,96 5,14e+05
129 486,2 1843,14 4,52e+05
134 538,7 3693,36 1,74e+05
135 548 4220,37 1,61e+05
136 556,9 4761,9 1,52e+05
138 573,8 5888,52 1,36e+05
139 581,8 6473,61 1,27e+05
141 596,8 8029,01 8,63e+04
142 603,9 8835,75 8,15e+04
144 617,2 10685,4 5,94e+04
146 629,6 12622,17 4,73e+04
150 651,6 17721,04 2,7e+04
161 697 31438,18 1,08e+04
170 722,2 63873,28 6,28e+03
182 7447 110554,68 3,42e+03
192 756,9 175248,7 2,44e+03
215 791,1 305861,64 1,38e+03
228 814,8 355096,56 1,12e+03
247 849,5 393526,85 8,90e+02
266 884,1 394255,13 8,09e+02
272 895,1 389384,87 7,94e+02
279 907,8 381771 7,65e+02
298 942,5 353321,1 7,36e+02
304 953,4 343124,37 7,22e+02
317 977,1 318334,5 7,08e+02
323 988,1 306348 6,82e+02
330 1000,8 292466,46 6,69e+02
336 1011,8 280943,63 6,57e+02
349 1035,5 256431,6 6,20e+02
355 1046,4 2454224 6,09e+02
374 1081,1 213203,25 5,75e+02
381 1093,9 202449 5,64e+02
393 1116 184811,62 5,33e+02
399 1127,2 176764,91 5,23e+02
417 1162,3 1542979 4,94e+02
437 1209 133010,85 4,66e+02
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Tablo 6.5. 23 Eyliil 2009 tarihine ait iyonkiiresel degerler

Yiikseklik (km) Ti (K) O' Yogunlugu (cm™) H, Yogunlugu (cm™)
113 250,9 119,57 3,51e+06
115 270,3 117,78 2,64e+06
116 281,2 117,01 2,08e+06
117 293,1 116,4 1,87e+06
118 305,7 232,02 1,63e+06
122 362,1 468,04 1,09e+06
131 470,8 1927,05 3,2e+05
132 481 2207,11 2,91e+05
133 490,8 2492 99 2,26e+05
134 500,2 2917,2 1,74e+05
137 526,7 4107,6 1,6e+05
140 550,5 5799,45 1,05e+05
143 572 7749,66 6,59e+04
146 591,4 10285 4,73e+04
148 603,3 12382,4 3,66e+04
151 619,6 15874,65 2,6e+04
153 629,5 18565,9 1,99e+04
158 651,7 27149,8 1,21e+04
161 663,2 33971,04 9,67e+03
178 710,3 86463,3 3,97e+03
184 721,4 114060,36 3,22e+03
192 733,1 181082,24 2,42e+03
202 745,8 266207,86 1,86e+03
214 768,8 350058,48 1,45e+03
226 791,8 414639,96 1,18e+03
232 803,3 438023,4 1,09e+03
238 814,8 454982,94 9,93e+02
244 826,3 465014,32 9,20e+02
250 837,8 470595,15 8,86e+02
256 849,3 470743,94 8,37e+02
268 872,3 463478,18 8,24e+02
280 895,4 447080,94 7,79e+02
323 977,8 354236,86 6,92e+02
335 1000,8 316117,44 6,54e+02
347 1023,9 298674,6 6,30e+02
353 1035,4 285447,03 6,18e+02
359 1046,9 272945,2 6,06e+02
365 1058,4 272945,2 5,95e+02
371 1069,9 249008,58 5,85e+02
377 1081,4 237635,71 5,74e+02
383 1093 226996,18 5,64e+02
389 1104,6 216593,92 5,41e+02
395 1116,2 206670,75 5,31e+02
418 1162,9 173242,65 5,02e+02
423 1174 166707,72 4,92e+02
428 1185,7 160438,33 4,83e+02
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Tablo 6.6. 21 Aralik 2009 tarihine ait iyonkiiresel degerler

Yiikseklik (km) Ti (K) O' Yogunlugu (cm™) H, Yogunlugu (cm™)
113 251,6 94,219 3,51e+06
116 2849 89,991 2,08e+06
119 324,3 175,294 1,68e+06
120 338,4 175,678 1,50e+06
121 352,1 265,788 1,209e+06
125 404.,4 572,328 8,30e+05
130 458,6 1257,48 4,01e+05
131 468,4 1496,04 3,2e+05
132 477,9 1743,68 2,91e+05
133 487,1 2001,06 2,26e+05
135 504,5 2777,28 1,74e+05
136 512,7 3188,7 1,61e+05
139 535,9 4901,52 1,27e+05
141 550,1 6295,2 8,63e+04
142 556,9 7103,6 8,15e+04
144 569,7 9103,9 5,94e+04
146 581,7 11576,66 4,73e+04
148 592,9 14431,82 3,66e+04
150 603,4 18045,44 2,8e+04
153 617,9 24853,4 1,89e+04
156 631 33512,38 1,5e+04
161 650,1 51119,91 1,08e+04
165 663,2 79129,2 8,19e+03
174 687 148474,35 4,72e+03
187 710,9 243746,64 2,83e+03
195 721,3 291946,48 2,21e+03
215 756,2 361133,5 1,37e+03
221 768,1 367058,5 1,25e+03
233 791,9 368733,39 1,05e+03
239 803,8 365095,8 9,95e+02
256 837,5 344387,38 8,56e+02
262 849,4 334188,72 8,39e+02
268 861,3 323362,42 8,08e+02
285 895 290384,25 7,63e+02
303 930,7 256154,7 7,34e+02
309 942,6 244547 46 7,07e+02
332 988,2 203163,8 6,68e+02
338 1000,1 193510,8 6,56e+02
350 1023,9 175348,69 6,44e+02
356 1035,8 166837,02 6,20e+02
373 1069,5 145170,24 5,74e+02
379 1081,5 138377,28 5,63e+02
385 1093,4 131820 5,52e+02
402 1127,6 115203,2 5,22e+02
413 1150,5 105821,64 5,03e+02
433 1197,1 90841,96 4,75e+02
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Alt yiiksekliklerden baslayarak iist iyonkiireye dogru ¢ikildikca varligint gittikge
arttirarak baskin bir bilesen haline gelen O iyonu ile iyonkiirenin baslangicinda oldukca
yogun bir bicimde goriilen ve bir ¢ok reaksiyonda anahtar bir bilesen olan H, molekiiliiniin

yiikseklikle degisimleri Sekil 6.5 ve Sekil 6.6°da verildi.
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Sekil 6.5. O" iyon yogunlugunun yiikseklikle degisimi
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Sekil 6.6. H, molekiil yogunlugunun yiikseklikle degisimi

Ust iyonkiirede oksijen iyonu yogunlugu genellikle elektron yogunluguna yakin degerler
alir. Sekil 6.5’ten goriilecegi gibi, O iyon yogunlugu iyonkiirenin alt yiiksekliklerinde
olduk¢a diisiik olmakla birlikte 140 km civarinda yasam siiresi olduk¢a kisadir. Ust
yiiksekliklere dogru c¢ikildik¢a yogunluk degerinde artis goriilmektedir. Yaklasik olarak
180 km de O* hizl bir bigimde baskin olur ve genel iyon haline gelir. F2 bolgesinin temel
iyonu, 200 ile 400 km lik aralikta baskin bilesen O% iyonudur. Dort giin i¢inde maksimum
0" yogunlugu Mart ay1 i¢in 254. km de, Haziran ay1 igin 266. km de, Eyliil ay1 igin 256.
km de ve Aralik ay1 i¢in 233. km yiiksekliklerde tespit edilmistir. Buradan da anlasilacag:
lizere maksimum yogunluklar i¢inde en diisiik OF yogunlugu Aralik ayinda goriiliirken, en
yiiksek yogunluk degeri Eyliil ayinda tespit edilmistir.

Hidrojen molekiil yogunlugu 60 km’nin altinda 10" cm™ mertebesinden baslayarak {ist
yiiksekliklere dogru azalmaktadir. Sekil 6.6’dan anlasilacagir gibi 150 km den sonra
yogunluk degeri ani bir diisiis gostermektedir. Bu yiikseklikten sonra hidrojen molekiilii

farkli reaksiyon siiregleri ile yerini serbest atom, iyon ve molekiillere birakmaktadir.
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Dort giin icin gosterilen grafikten de anlasilacagi lizere aylar arasinda herhangi bir fark
bulunmamaktadir.

‘O" + Hy* reaksiyonunda hidrojen molekiilii sabit olarak dururken hareketli olan
pargacik O iyonudur. Reaksiyon sirasinda hareketsiz olarak oldugu yerde sadece titresim
ve donme hareketi yapan H, molekiiline O iyonu carparak reaktif bir sacilma meydana
getirmektedir. Dolayisiyla oksijen iyonu hareketli oldugundan dolay: iyon sicakligi baz
almmustir. Iyon sicakliginin yiikseklige bagl olarak degisimini gdsteren grafik Sekil 6.7’ de

verildi.
| i | . | i ] i | M . |
e N\ art

450 - e Haziran ]

e Eylil .

400 4 e A ralik i

350 —

E i J

& 300 - i

= ] 1
=

o 250 -
-

:>5-‘ i J

200 -

150 4 —

100 S —

| ! | ! | ! ] ! | ! |
200 400 600 800 1000 1200
T (K)

Sekil 6.7. Tyon sicakhigimin yiikseklikle degisimi

66



Sekil 6.7°den, dort giin icin ylikseklige bagl olarak iyon sicakligi degerlerinde bir
farklilik olmadig1 goriilmektedir. Burada, 130 ile 200 km arasinda iyon sicakliginda daha
bliytik bir artis olmustur.

Sekil 6.8 ve Sekil 6.9°da O iyon yogunlugunun reaksiyon hiz sabiti ve toplam carpisma

tesir kesiti degerleriyle olan iligkisi verilmistir.
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Sekil 6.8. Reaksiyon hiz sabitinin O* yogunlugu ile degisimi

67



Oksijen iyon yogunlugu ile reaksiyon hiz sabiti arasindaki dogru orantili degisimin,
lyon yogunlugunun maksimum degerine ulasincaya kadar devam ettigi, yogunluk
degerindeki artisin yerini azalmaya birakmasi ile birlikte hiz sabitinde neredeyse bir
degisimin olmadig1 Sekil 6.8°den goriilmektedir. Ayrica O" iyon yogunlugunun minimum
seviyelere inmesiyle beraber iyon yogunlugundan bagimsiz olarak hiz sabitinde biiyiik bir
artisin oldugu tespit edilmistir.

Giinler arasinda biiylik bir farklilik olmamakla birlikte, degisimdeki en yiiksek pik

noktasina Eyliil ayinda en diisiik pik noktasina ise Aralik ayinda rastlanmistir.
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Sekil 6.9. Reaksiyon tesir kesitinin O* yogunluguyla degisimi
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Sekil 6.8’e benzer olarak Sekil 6.9°da, reaksiyon tesir kesiti ile oksijen yogunlugu
arasinda bazi noktalar arasinda dogru bazi noktalar arasinda ters orantili bazi noktalarda ise
higbir etkilesimin olmadig1 goriilmektedir. Oksijen iyon yogunlugu bakimindan oldukg¢a
fakir olan alt yiiksekliklerde yogunlukla tesir kesiti arasinda her hangi bir etkilesim sz
konusu degildir. Buna karsin iyon yogunlugundaki kiiclik oranli artis ile birlikte tesir
kesitinde ¢ok az bir diislis goriiliirken, iyon yogunlugunun maksimum noktaya ulagsmasinin
ardindan azalisa ge¢mesiyle birlikte tesir kesitinin de dogru orantili olarak azaldigi tespit
edilmistir. Bahsedilen bu degisimlerin dort giin i¢inde ayni1 oldugu ayrica en biiyiik tepe
noktasina Eyliil ayinda en diisiik tepe noktasina ise Aralik ayinda ulagilmistir.

Sekil 6.10 ve Sekil 6.11°de H, molekiil yogunlugunun reaksiyon hiz sabiti ve toplam

carpigma tesir kesiti parametreleriyle olan degisimi verilmistir.
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Sekil 6.10. Reaksiyon hiz sabitinin H, yogunlugu ile degisimi
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H, yogunlugunun oldukga diisiik oldugu noktalarda reaksiyon hiz sabitinin yogunluga
bagli olmadan arttig1, diger yandan yogunluk degerinin artmaya baslamasindan itibaren hiz
sabiti degerinde de dogrusal bir artis oldugu gozlenmistir. Reaksiyon hiz sabiti degerinin
1,70x10° cm®.molekiil *.s™* oldugu noktadan itibaren iki parametre arasinda dogrusal bir
iligkinin oldugundan bahsetmek miimkiindiir.

Tesir kesitinin H, yogunlugunun oldukca yiiksek oldugu alt yiiksekliklerde hiperbolik
olarak arttigi buna karsin, yogunlugun keskin bir bigimde azalmaya basladigr iist
yiiksekliklere dogru ise net bir sekilde azaldigi Sekil 6.11°den anlagilmaktadir. Yine aylar

aras1 degisimlerde belirgin bir fark olmadig1 goriilmektedir.
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Sekil 6.11. Reaksiyon tesir kesitinin H, yogunluguyla degisimi
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6.3. Kinetik Teori Model Sonuclari

O" iyonu ile H, molekiilii arasinda gerceklesen reaktif carpismaya ait hesaplanan
toplam tesir kesiti degerleri ile bu pargaciklara ait iyonkiiresel yogunluklarin kinetik teori
modellerinde yerine konulmasiyla, denklem (3.33)’den potansiyel esik enerji (U,), denklem
(3.24)’den ortalama serbest yol (1), denklem (3.25)’den ¢arpisma frekans1 (v) ve denklem
(3.36) ile bir kereye mahsus olmak iizere (3.37)’den elde edilen toplam carpisma sayisi
(Zp+y,) verileri hesaplanmistir.

Bu hesaplamalar yapilirken birbirinden farkli birimlere sahip olan degiskenler i¢in her
bir adimda boyut analizi yapilmistir. Dogru sonuglara ulagabilmek i¢in farkli birimlere
sahip olan bu veriler ayni birim sistemine doniistiirtildi.

Ilk olarak potansiyel esik enerjisi, Up, erg cinsinden hesaplandi. Bu hesaplamalar
yapilirken Boltzmann sabiti, k’nin degeri 1,3807x 10 erg/°K olarak alindi.

Reaktif ¢arpismada, hareketli olarak kabul edilen O iyonunun ortamda bulunan ve
hareketsiz kabul edilen her bir H, molekiiliine carpma sayisi olarak ifade edilen ¢arpigsma
frekanst hesabinda, O" iyonuna ait ortalama hiz, 7, cm/s ve n, H, molekiiliine ait yogunluk
degerleri cm™ birimleri cinsinden hesaba katilmistir. Bu islemler neticesinde carpigma
frekanst, s biriminden elde edilmistir.

O" iyonu i¢in elde edilen ortalama serbest yol degerleri (4) hesaplanirken, daha &nce
Tablo 6.1°de verilen tesir kesiti verileri (A)z’den cmz’ye cevrilerek (LB\2 = 107 Cm2)
sonuclar km cinsinden hesaplandi.

Ortamda bulunan tiim O iyonlar1 ve H, molekiilleri arasinda gerceklesen carpismalarim

toplami olarak adlandirilan Zy+y,, cm™.s™ biriminden elde edildi.

Dort farkli giin icin hesaplanan tiim bu degerlerin, iyonkiiresel yiikseklik ve sicaklik
araliklaria gore degisimleri sirasiyla Tablo 6.7, Tablo 6.8, Tablo 6.9 ve Tablo 6.10’da

verilmistir.
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Tablo 6.7. 21 Mart 2009 tarihine ait kinetik teori model sonuglar

Yiikseklik (km) | Ti (K) | Up(erg) E-17 | A (km) |v (s} Zp+y,(cm?s™)
113 249,2 490,45748 5770193 0,00429 1,03490151552736
114 259,3 510,33558 6095088 0,00405 0,97092089531695
115 270,4 532,1818 6236708 0,00315 0,750170597841517
116 282,3 555,60252 6382810 0,00288 0,68086805057831
117 295,1 580,79456 6488832 0,00227 0,533541076750696
120 338 665,22725 3576371 0,00177 0,831027178774111
121 353,2 695,14279 2408218 0,00144 1,01683163523976
123 383,1 753,98982 1991918 0,00107 1,01875054837852
124 395,6 778,59141 1599048 9,76e-4 1,17295914623407
125 408,4 803,78345 1346159 9,2e-4 1,34286586624566
126 420,7 827,99143 1186339 7,36e-4 1,27264151035099
127 432,7 851,60896 1036855 6,82e-4 1,36863335428945
128 4442 874,24243 818108 5,6e-4 1,42708473058205
129 455,3 896,08865 740080 4,93e-4 1,40448340892984
130 466,1 917,34444 623263 4,38e-4 1,49699617893605
131 476,5 937,81297 540786 3,47e-4 1,39207922622857
132 486,6 957,69106 487017 3,08e-4 1,42050482023564
135 514,7 1012,9955 341540 1,69e-4 1,1525742008714
139 548 1078,5341 217388 1,28e-4 1,47389269364035
142 570,1 1122,0297 165076 8,06e-5 1,27044628378388
144 583,7 1148,7963 140071 6,92e-5 1,32538666544052
152 629,4 1238,7397 72167 1,81e-5 0,719332635767472
157 652,3 1283,8099 50371 1,26e-5 0,737700030134581
163 675 1328,4864 42032 Oe-6 0,651506329970894
167 687,8 1353,6784 30703 6,69e-6 0,676619274964593
176 710,9 1399,1422 19104 3,98e-6 0,663320790677974
181 721 1419,0202 13292 3,18e-6 0,764165504923136
189 734 1444,6059 8932 2,44e-6 0,892390329690946
198 7449 1466,0585 6532 1,84e-6 0,927529689176816
205 756,4 1488,692 5456 1,56e-6 0,945166221265047
217 779,2 1533,5653 4599 1,2e-6 0,889523043666545
230 803,8 1581,9812 4112 9,74e-7 0,817200931718536
242 826,6 1626,8546 3931 8,45e-7 0,748022671431442
254 849,3 1671,5311 3987 7,75e-7 0,693194157335825
266 872,1 1716,4044 4111 7,46e-7 0,656425506688172
291 919,5 1809,6936 4673 6,75e-7 0,539849507528801
297 930,9 1832,1303 4848 6,63e-7 0,514115257765691
303 9422 1854,3701 5043 6,52e-7 0,487991871928714
309 953,6 1876,8068 5229 6,44e-7 0,464610605384069
315 965 1899,2435 5440 6,23e-7 0,43258808822833
346 1023,8 2014,9694 7028 5,57e-7 0,310081956730272
352 1035,2 2037,406 7395 5,46e-7 0,290682856039289
358 1046,5 2059,6459 7798 5,43e-7 0,275832877723077
370 1069,3 2104,5192 8695 5,3e-7 0,245605897450989
423 1174,2 2310,9758 14284 4,15e-7 0,127460067588825
428 1185,8 2333,8061 14902 4,08e-7 0,120531413364432
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Tablo 6.8. 21 Haziran 2009 tarihine ait kinetik teori model sonuglari

Yiikseklik (km) | Ti (K) | Up(erg) E-16 | A (km) | v (s Zp+y,(cm?s™)
112 256,7 505,21844 5439524 0,0051 1,36816198414205
113 266 523,52203 5561456 0,004 1,10934747426973
116 300,1 590,6352 6057945 0,0024 0,631785608815044
117 313,7 617,40174 3144267 0,0021 1,13523979514456
118 328,2 645,93959 3223440 0,0019 0,98729154096092
120 359,8 708,13243 2282202 0,0017 1,34361810167283
121 376,4 740,80336 1768336 0,0013 1,42953417473992
123 409,1 805,16114 1490910 0,001 1,40652168523631
124 422,5 831,53406 1283543 9,45e-4 1,51014582868252
127 462,2 909,66874 766694 6,88e-4 1,91295363473554
128 474,5 933,87671 696426 5,57e-4 1,73266428638088
129 486,2 956,90381 600439 4,78e-4 1,78889577123228
134 538,7 1060,2305 330745 1,75e-4 1,31594411087633
135 548 1078,5341 290980 1,63e-4 1,39592094363311
136 556,9 1096,0505 260290 1,53e-4 1,48519256122232
138 573,8 1129,3118 217835 1,32e-4 1,61175693650824
139 581,8 1145,0568 204281 1,23e-4 1,61610306544039
141 596,8 1174,5788 168229 8,29e-5 1,35061112515527
142 603,9 1188,5525 154978 1,77e-5 1,39276212657842
144 617,2 1214,7286 130503 5,62e-5 1,21866417614163
146 629,6 1239,1334 111642 4,47e-5 1,14570715209514
150 651,6 1282,4322 82018 2,51e-5 0,905630298194431
161 697 1371,7852 49366 9,76e-6 0,62246608117782
170 722,2 1421,382 24641 5,69e-6 0,738120899737231
182 7447 1465,6649 14657 3,06e-6 0,686221411461868
192 756,9 1489,676 9289 2,19e-6 0,778786483787076
215 791,1 1556,986 5543 1,21e-6 0,754577120804614
228 814,8 1603,6306 4801 9,96e-7 0,717529252825494
247 8495 1671,9247 4466 7,84e-7 0,625938660886368
266 884,1 1740,0219 4562 7,1e-7 0,568221903813232
272 895,1 1761,6713 4675 6,93e-7 0,54751871154404
279 907,8 1786,6665 4797 6,68e-7 0,517765102144577
298 9425 1854,9606 5266 6,45e-7 0,462421659450148
304 953,4 1876,4132 5420 6,36e-7 0,443214101595897
317 977,1 1923,0578 5890 6,27e-7 0,404908832506334
323 988,1 1944,7072 6153 6,04e-7 0,375485928139605
330 1000,8 1969,7024 6507 5,9e-7 0,350524505984334
336 1011,8 1991,3519 6817 5,79e-7 0,330359104671188
349 1035,5 2037,9965 7565 5,46e-7 0,28420625756723
355 1046,4 2059,4491 7957 5,36e-7 0,266803185765221
374 1081,1 2127,7431 9393 5,01le-7 0,216916808704214
381 1093,9 2152,9352 9968 4,91e-7 0,201680133769869
393 1116 2196,4308 11145 4,59e-7 0,172180041792331
399 1127,2 2218,4738 11812 4,46e-7 0,160199547617037
417 1162,3 2287,5551 13920 4,16e-7 0,130391046826097
437 1209 2379,4667 16391 3,94e-7 0,106533893391819
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Tablo 6.9. 23 Eylil 2009 tarihine ait kinetik teori model sonuglari

Yiikseklik (km) | Ti (K) | Up(erg) E-16 | A (km) | v (s Zp+y,(cm?s™)
113 250,9 493,8033 5737377 0,0043 1,04436482682724
115 270,3 531,98498 6205996 0,0031 0,753743631850929
116 281,2 553,43758 6346808 0,0024 0,592275624954778
117 293,1 576,8583 6452597 0,0022 0,534715958832757
118 305,7 601,65671 3358214 0,0019 0,914608243188124
122 362,1 712,65913 1862908 0,0012 1,19993448467473
131 470,8 926,59464 544828 3,51e-4 1,37346193748201
132 481 946,66954 483706 3,17e-4 1,42197473223589
133 490,8 965,9572 443922 2,4e-4 1,21551984497235
134 500,2 984,4576 385341 1,83e-4 1,08838659325258
137 526,7 1036,613 288294 1,64e-4 1,37269287740528
140 550,5 1083,4544 211751 1,06e-4 1,25385960150693
143 572 1125,7692 165520 6,52e-5 1,02621956752729
146 591,4 1163,9509 131329 4,52e-5 0,943950493451403
148 603,3 1187,3716 110588 3,48e-5 0,876084472203132
151 619,6 1219,4521 87843 2,46e-5 0,794012003983399
153 629,5 1238,9365 75900 1,88e-5 0,708945824884996
158 651,7 1282,629 53534 1,12e-5 0,621846653119384
161 663,2 1305,2625 43645 8,92e-6 0,614921940007384
178 710,3 1397,9613 18131 3,58e-6 0,628913298500885
184 721,4 1419,8075 13799 2,91e-6 0,675458353225383
192 733,1 1442,8346 8894 2,16e-6 0,793959157744164
202 745,8 1467,8298 6087 1,66e-6 0,899322290444721
214 768,8 1513,0968 4720 1,29e-6 0,91798806158965
226 791,8 1558,3637 4089 1,04e-6 0,875073941749852
232 803,3 1580,9972 3883 9,65e-7 0,857417287275442
238 814,8 1603,6306 3747 8,83e-7 0,815116125445168
244 826,3 1626,2641 3687 8,19e-7 0,772941491316868
250 837,8 1648,8976 3681 7,86e-7 0,750699759937262
256 849,3 1671,5311 3733 7,37e-7 0,70408722888281
268 872,3 1716,798 3844 7,25e-7 0,682243118585874
280 895,4 1762,2618 4072 6,8e-7 0,61687301203455
323 977,8 1924,4355 5293 6,13e-7 0,440550438681832
335 1000,8 1969,7024 6020 5/77e-7 0,370375630884369
347 1023,9 2015,1662 6455 5,55e-7 0,336528731217105
353 1035,4 2037,7997 6796 5,44e-7 0,31532865375918
359 1046,9 2060,4331 7155 5,33e-7 0,295332566392977
365 1058,4 2083,0666 7224 5,21e-7 0,2887523751585
371 1069,9 2105,7001 7970 5,12e-7 0,258722966424947
377 1081,4 2128,3336 8427 5e-7 0,241387838555602
383 1093 2151,1638 8890 4,9e-7 0,2260410434239
389 1104,6 2173,9941 9404 4,69e-7 0,20604276920121
395 1116,2 2196,8244 9966 4,57e-7 0,191839827090762
418 1162,9 2288,736 12398 4,23e-7 0,148809757695096
423 1174 2310,5822 12953 4,14e-7 0,140259572007683
428 1185,7 2333,6093 13514 4,07e-7 0,132630291578979
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Tablo 6.10. 21 Aralik 2009 tarihine ait kinetik teori model sonuglari

Yiikseklik (km) | Ti (K) | Up(erg) E-16 | A (km) | v (s Zy+y,(cm™s™)
113 2516 495,18099 7281103 | 0,0043 0,824087801899366
116 284,9 560,71965 8252380 | 0,0025 0,458499139127681
119 3243 638,26389 4684354 | 0,0019 0,69605119926799
120 338,4 666,0145 4695262 | 0,0017 0,633366084262125
121 352,1 692,97785 3144959 | 0,0014 0,777414201597568
125 4044 795,91094 1691943 | 9,15¢-4 1,06317835028983
130 4586 902,58348 825883 | 4,3%-4 1,12059994508028
131 468,4 921,87113 701793 | 3,5¢-4 1,06354793049001
132 4779 940,56834 612264 3,16e-4 1,11977473403941
133 4871 958,67512 553053 | 2,3%-4 0,971982432813729
135 504,5 992,92055 404755 1,84e-4 1,04062771170138
136 512,7 1009,0592 359785 | 1,68e-4 1,09199828168913
139 535,9 1054,7198 249220 1,27e-4 1,27136264229917
141 550,1 1082,6672 195076 8,75e-5 1,11824069021742
142 556,9 1096,0505 174485 8,24e-5 1,18794138873243
144 569,7 1121,2425 140898 5,87e-5 1,08445427857976
146 581,7 1144,86 114233 4,58e-5 1,07628154576156
148 592,9 1166,9031 93593 | 3,506e-5 1,02620951014255
150 603,4 1187,5684 75883 | 2,66e-5 0,976835795592144
153 617,9 1216,1063 56108 | 1,79%-5 0,90240307843432
156 631 1241,8887 42049 1,42e-5 0,965733527724991
161 650,1 1279,48 23432 le-5 1,04378572909546
165 663,2 1305,2625 18737 7,55e-6 1,21312442993037
174 687 1352,1039 10307 | 4,29-6 1,29357562533125
187 710,9 1399,1422 6431 2,55e-6 1,26437787417525
195 721,3 1419,6107 5391 2e-6 1,18651540526218
215 756,2 1488,2984 4508 1,22e-6 0,900660677771653
221 768,1 1511,7191 4501 1,11e-6 0,829422709391939
233 791,9 1558,5605 4598 9,25e-7 0,69250159531844
239 803,8 1581,9812 4658 8,81e-7 0,652579551024092
256 837,5 1648,3072 5030 7,59%-7 0,530674636482198
262 849,4 1671,7279 5259 7,39%e-7 0,501066750448403
268 861,3 1695,1486 5477 7,11e-7 0,466603620157771
285 895 1761,4745 6270 6,66e-7 0,392349158219162
303 930,7 1831,7367 7233 6,42e-7 0,333628577509263
309 942,6 1855,1574 7608 6,19e-7 0,307465497498458
332 988,2 1944,904 9278 5,91e-7 0,243915279628704
338 1000,1 | 1968,3248 9834 5,79%-7 0,227338668849618
350 1023,9 | 2015,1662 10996 | 5,67e-7 0,201962947833078
356 10358 | 2038,5869 11628 | 5,46e-7 0,18493427941208
373 10695 | 21049128 13672 | 5,02e-7 0,147969801839096
379 1081,5 2128,5304 14472 491e-7 0,137874850282236
385 10934 | 21519511 15309 | 4,8e-7 0,128495964767378
402 11276 2219,2611 18125 4,46e-7 0,104225894060938
413 1150,5 2264,3312 20135 4,25e-7 0,0913193624831237
433 1197,1 | 2356,046 23956 | 4,01e-7 0,073934428581665
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6.3.1. Kinetik Teori Model Sonuclariyla iyonkiiresel Degiskenlerin iliskisi

Iyonkiiresel ~parametrelerle kuantum mekaniksel niceliklerin  kinetik  teori
denklemlerinde yerlerine konulmasiyla ulasilmasi planlanan teorik sonuglar elde edilmisti.
Potansiyel esik enerjisi, carpisma frekansi, toplam ¢arpigsma sayist ve ortalama serbest yol
sonuglarinin iyonkiiresel yiikseklikle degisimlerini gosteren grafikler sirasiyla Sekil 6.12,

Sekil 6.13, Sekil 6.14 ve Sekil 6.15°de verildi.
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Sekil 6.12. Potansiyel esik enerjisinin iyonkiiresel yiikseklikle degisimi
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Kuantum mekaniksel olarak, O" iyonu ile H, molekiilii arasinda reaktif carpismanin
gerceklesebilmesi i¢in her hangi bir enerji ihtiyact bulunmamaktadir yani reaksiyon
kendiliginden  ger¢eklesmektedir. Buna karsin  klasik  bakista, reaksiyonun
gerceklesebilmesi icin gerekli minimum enerji basamagi olan potansiyel esik enerjisinin
yiikseklikle dogru orantili arttig1 goriilmektedir. Yaklasik 110 km ile 175. km’ler arasinda
egride bir yassilasma goriilmektedir. Potansiyel esik enerjisi sicaklikla dogru orantili
olarak degisim gostermektedir. 110 ile 175. km’ler arasindaki 60 km’lik dilimdeki sicaklik
fark: ile sonrasindaki 240 km’lik araliktaki sicaklik farki neredeyse birbirine denktir. Bu
iki bolge arasindaki yiikseklik farkina ragmen sicakliktaki degisimin benzer olmasi
egrideki farklilagmanin esik enerjisi lehine doniisiiniin sebebi olarak diisiintilebilir.

Aylik bazda degisime bakildiginda, giinler arasinda bir farkliligin olmadigr hemen hemen

benzer olduklar1 sadece Haziran ayinda artisin biraz daha fazla oldugu goriilmektedir.
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Sekil 6.13. Carpigsma frekansinin iyonkiiresel yiikseklikle degisimi

77



Oksijen iyonunun hidrojen molekiiliine ¢arpma sayisi olarak ifade ettigimiz ¢arpisma
frekansinin artan yiikseklikle beraber azaldigi sekilden agikga goriilmektedir. Carpigsma
frekansi en yiiksek degerine alt iyonkiirede ulasirken, yiikseklik artisi ile beraber yani {ist
iyonkiirede minimuma diigmiistiir. Bu durumun sebebi olarak, H, molekiil yogunlugunun
alt yiiksekliklerde maksimum, list yiiksekliklerde ise oldukga diisiik olmasi gosterilebilir.
Yine aylar arasindaki iligkiye bakildiginda bir fark olmadig1 goriilmektedir.
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Sekil 6.14. Toplam ¢arpisma sayisinin iyonkiiresel yiikseklikle degisimi
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Toplam ¢arpisma sayisinin, Z,+p,, iyonkiiresel yiikseklikle degisimine bakildiginda
dogru ve ters orantili egilimlerin oldugu Sekil 6.14’den anlasilmaktadir.
Her bir ay i¢in baslangi¢ yiiksekliginin ~113. km oldugu g6z oniine alinirsa, 6zellikle alt
iyonkiire olarak nitelendirebilecegimiz yiiksekliklerde karigikliklar oldugu st
yiiksekliklere yani F bolgesine dogru ¢ikildikca toplam carpisma sayisinin yiikseklik
arttikca azaldig1 goriilmektedir.

Zo+p, nin ylikseklikle degisiminde dort ay i¢in benzerlik ve farkliliklar s6z konusudur.
Aylik bazda dort giin i¢in benzer degisimlerin oldugu, yalniz Aralik ayi i¢in ~150 ile 170.
km’ler arasinda artan ylikseklikle beraber dogru orantili bir degisimin oldugu

gozlenmektedir.
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Sekil 6.15. Ortalama serbest yolun iyonkiiresel yiikseklikle degisimi
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Bir parcacigin ardisik iki ¢arpigsmasi esnasinda kat ettigi mesafe olarak tanimlanan
ortalama serbest yolun, A, iyonkiiresel yiikseklikle degisimini gosteren grafige bakildiginda
ters ve dogru orantili degisimlerin oldugu anlagilmaktadir. Dort giin icin ortak olarak
tanimladigimiz baslangi¢ yiiksekligi olan 113. km’den ~117. km’ye kadar yiikseklikle
kiiciik bir artisin oldugu tespit edildi. Mart, Haziran ve Eylil aylar icin 240 ile 250.
km’lere, Aralik ay1 icinde 221. km’ye kadar ortalama serbest yolun yiikseklikle ters orantili
olarak siddetli bir sekilde diistiigli, bu yiiksekliklerden sonra siddetli diisiisiin yerini
yumusak bir artisa biraktig1 goriilmektedir.

Oksijen iyonunun hidrojen molekiiliine carpma sayist olarak ifade ettigimiz ¢arpisma
frekansinin, v, iyon sicakligi, T; ve Hy, molekiil yogunlugu ile olan iliskisi Sekil 6.16 ve

Sekil 6.17’de verildi.
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Sekil 6.16. Carpisma frekansinin iyon sicakligi ile degisimi
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Sekil 6.17. Carpigma frekansinin H, yogunlugu ile degisimi

Daha oncede ifade edildigi gibi, carpisma frekansi, toplam kesir kesitine, pargacik
yogunluguna ve pargacigin ortalama hizina bagl olarak degigsmektedir. Klasik sdylemlerin
disina cikilarak gercekten de sadece yukarida bahsi edilen kavramlara bagli olarak mi
degismekte yoksa bunlarin disinda da diger faktorlerle dogrudan ya da dolayl olarak her
hangi bir degisime ugrayip ugramadigini gérmek i¢in farkli grafikler de ¢izildi. Parcacigin
sahip oldugu ortalama hiz sicaklia bagli olarak degistiginden dolay: ¢arpigsma frekansinin
da sicaklikla bir iligkisi var m1 diye bakildiginda, her hangi bir etkilesimin olmadig1 ve
etkilesimin aylar arasinda benzerlik arz ettigi Sekil 6.16’dan goriilmektedir. Hatta artan
sicaklikla ters orantili olarak azaldigi da ifade edilebilir.

Carpisma frekansi ile H, molekiilii arasinda lineer bir degisimin oldugu Sekil 6.17’den

goriilmektedir. Grafigin bu sekilde ¢ikmasi beklenen bir durumdur. Giinlere bakildiginda

degisimin ayni oldugu anlasilmaktadir.
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Toplam garpisma sayisi olarak ifade edilen, Z,+y, 'nin, iyonkiiredeki iyon sicakligi, 0"
iyonu ve H, molekiil yogunlugu ile olan etkilesimi sirasiyla Sekil 6.18, Sekil 6.19 ve Sekil
6.20’de verildi.
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Sekil 6.18. Toplam garpisma sayisinin iyon sicakligi ile degisimi
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Sekil 6.20. Toplam ¢arpisma sayisinin H, yogunlugu ile degisimi
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Sekil 6.18°den, sicaklik siirekli olarak artig gosterirken, Z,+y,’de ise inis ve ¢ikislar

gorilmektedir. Sicakligin yaklasik olarak 250 ile 800 Kelvin oldugu bdlgeler arasinda,
toplam carpisma sayisindaki degisim zaman zaman artis zaman zaman azalis gostermis
buna karsin 800 Kelvin’den sonra sicaklik artigina ragmen g¢arpisma sayisi dogrusal olarak
azalmistir. Yani sicakliin artmaya devam ettigi iyonkiirenin iist yiiksekliklerinde ¢arpisma
sayis1 distlis gostermektedir.

Yine aylar arasindaki degisime bakildiginda, degisimlerin nerdeyse ayni oldugu
yalnizca Aralik ayinda ~600 ile 700 Kelvin’lik kiiciik bir sicaklik araliginda bir farklilagma
oldugu tespit edilmistir.

Toplam ¢arpisma sayisi oksijen iyonu yogunlugunun oldukga diisiik oldugu bolgelerde
yogunluktan bagimsiz olarak artmis ve en biiyiik degerine ulagsmistir. Sonrasinda bu artis
egilimi yerini azalisa birakarak baslangic seviyesine donmiistiir. Bu seviyeden sonra O*
yogunlugu artarak en yiiksek seviyeye ulasana kadar Z,+y, degeri de artmis ve akabinde
yogunluk diistiikge Zy+y, 'nin de azaldigi Sekil 6.19°dan gortilmektedir.

Aylar arasindaki iliskiye bakilacak olunursa, dort giin i¢inde degisimlerin benzer oldugunu
sOylenebilir. Ancak, Aralik ayinda yarim bir elips olarak tanimlayabilecegimiz egrinin
aciklig1 diger ii¢ aya gore daha fazladir.

Sekil 6.20°den de anlasilacagi gibi, Hy yogunlugunun maksimum oldugu bdlgeden

~2x10% mertebesine distigi noktaya kadar, yogunlukla Z,+y —arasinda dogrusal bir
iligkinin oldugu, yani dislis egiliminde olan H, yogunlugu ile Z,+y, 'nin de azaldigi
goriilmektedir. Bu mertebeden sonra azalan H, yogunluguna ragmen Z,+y, nin artmaya

baglayarak en yiiksek degerine ulastigi ve tepe degerinden sonra H, yogunlugundaki hafif

diisiis ile birlikte keskin bir azalmanin oldugu tespit edilmistir.

Dort giin i¢in artig ve azalis egilimlerinin benzer oldugu Sekil 6.20’den goriilmektedir.
Ortalama serbest yolun iyonkiiredeki iyon sicakligi ve O" yogunlugu ile olan iliskisi

Sekil 6.21 ve Sekil 6.22°de verildi.
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Sekil 6.22. Ortalama serbest yolun oksijen yogunlugu ile olan degigimi
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Sekil 6.21, ortalama serbest yolun baslangi¢c degerinden maksimuma ulasincaya kadar
artan sicaklikla dogru orantili olarak degistigini gostermektedir. En biiyiik degerinden
sonra sicakliktaki artisa ragmen azalmaya bagladig tespit edilmistir. Yani sicakligin ~300
Kelvin’den 750 ile 850 Kelvin degerine ulagsmasia kadar ortalama serbest yolun ters
orantili olarak azaldigi goriilmektedir. Bu sicaklik araligindan itibaren artan sicaklikla
beraber ortalama serbest yolunda hafif bir bigimde arttig1 gézlenmistir.

Dort giin i¢in, yukarida ifade edilen etkilesimler noktasinda herhangi bir farklilik yoktur.

Sekil 6.22°den, oksijen iyon yogunlugu ile yine ayni parcaciga ait ortalama serbest yol
ile olan etkilesime bakildiginda, serbest yol ile yogunluk arasinda ters orantili bir etkilesim
oldugu goriilmektedir. Zaten ortalama serbest yolun hesaplandigi denklem (3.24)’den de
anlasilacagi lizere yogunluk artisi ile ters orantili oldugu anlagilmaktadir.

Yine dort ayr1 gline bakildiginda aylar arasinda herhangi bir farkliligin olmadigi da
belirtilmesi gereken bir diger noktadir.

Potansiyel esik enerjisinin sirasiyla; iyon sicakligi, O" iyonu ve H, molekiil

yogunluklari ile olan iliskileri Sekil 6.23, Sekil 6.24 ve Sekil 6.25°de verildi.
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Sekil 6.23. Potansiyel esik enerjisinin iyon sicakligiyla degisimi
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Sekil 6.25. Potansiyel esik enerjisinin H, yogunlugu ile degisimi
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Sekil 6.23’den potansiyel esik enerjisi artarken iyon sicakliginin da arttigi
goriilmektedir. Yani potansiyel esik enerjisi ile iyon sicakligi arasinda dogru orantili bir
degisim vardir. Aylar arasindaki etkilesime bakildiginda birebir benzerlik oldugu
gorilmektedir.

Sekil 6.24’den potansiyel esik enerjisinin O" iyon yogunlugunun oldukca diisiik oldugu
bolgelerde yogunluga bagli olmadan siddetli bir bi¢imde arttig1 goriilmektedir. F bolgesine
dogru ¢ikildikca oksijen iyon yogunlugu da artmaya baslamis ve potansiyel esik
enerjisindeki siddetli artis yerini hafif bir artisa birakmistir. Yogunluktaki azalmayla
birlikte yani {ist yiiksekliklere dogru c¢ikildik¢a potansiyel esik enerjisi yogunluktan
bagimsiz olarak artmaya devam etmistir.

Dort giin i¢in yukarida ifade edilen etkilesimler arasinda biiyiik bir fark yoktur.

Sekil 6.25’den, Hy yogunlugunun maksimum oldugu noktadan azalmaya baslamasi ile
potansiyel esik enerjisinde artisin oldugu ayrica yogunlugun oldukga diisiik oldugu
bolgeden itibaren enerjinin bu durumdan etkilenmeden keskin bir yiikselme ile artarak
devam ettigi goriilmektedir. Potansiyel esik enerjisinin O iyonu ile olan iliskisinin
incelendigi bir dnceki sekilde, esik enerjisi ile yogunluk arasinda ters ve dogru orantili
etkilesimler tespit edilmisti ancak Sekil 6.25’den enerjideki degisimle H; yogunlugu
arasinda herhangi bir iligkinin olmadig1 anlagilmaktadir.

Etkilesim noktasinda giinler arasinda herhangi bir farkliligin olmadig: da tespit edilenler

arasindadir.

6.3.2. Kinetik Teori Model Sonuglari ile Kuantum Mekaniksel Dinamiklerin Tliskisi

Bu bdliimde kuantum dalga paket metodu yontemi ile elde edilen, reaksiyon hiz sabiti
ve tesir kesiti verileri ile bu verilere uygulanan gaz kinetik teori modelleri arasindaki
iligkilerin incelendigi grafiklere yer verilmistir.

Ik olarak, reaksiyonun olusum hizi hakkinda bize bilgi veren reaksiyon hiz sabitinin,
carpigma frekansi, v, toplam carpisma sayisi, Zy+y,, Ortalama serbest yol, 4 ve potansiyel
esik enerjisi, Up gibi Kinetik teori modelleri ile olan degisimi sirasiyla; Sekil 6.26, Sekil
6.27, Sekil 6.28 ve Sekil 6.29°da verildi.
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Sekil 6.26. Reaksiyon hiz sabitinin ¢arpigsma frekansi ile degisimi

Verilen grafikten, reaksiyon hiz sabitinin 1,7x10° mertebesine diisiinceye kadar
carpisma frekansinda da dogru orantili bir diisiis oldugu, bu seviyeden sonra karsilikli
azalmanin devam ettigi ancak diigme oranlarinin ayni olmadig: tespit edildi.

Bu etkilesim oranlarinin aylik degisimlerine bakildiginda ise herhangi bir farkliligin

olmadig goriilmektedir.
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Sekil 6.27. Reaksiyon hiz sabitinin toplam ¢arpigma sayist ile degisimi

Reaksiyon hiz sabiti ile toplam carpisma sayisi arasindaki iligkinin incelendigi grafige

bakildiginda ilgi cekici degisimlere rastlandi. Grafikteki dort ayri giine ait egrilerin,
tyonkiiredeki elektron yogunlugunun yikseklikle olan degisim egrisiyle benzerlik
gostermesi dikkate deger bir durumdur.
Sekil 6.27°den, etkilesimin yer yer dogru yer yer ters orantili olarak degistigi
goriilmektedir. Mart, Haziran ve Eyliil aylarinda uyumlu bir degisim goriiliirken, Aralik
ayinda reaksiyon hiz sabitinin ~1,65 ile 1,75e-9 arasinda degistigi bolgede farklilasma
oldugu tespit edilmistir.
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Sekil 6.28. Reaksiyon hiz sabitinin ortalama serbest yola gore degisimi

Reaksiyon hiz sabitinin ortalama serbest yol ile olan iligkisinin incelendigi Sekil
6.28’den, baslangi¢ yiikseklikleri civarinda Mart, Haziran ve Aralik aylarindaki ¢ok kiiclik
bir aralikta hiz sabiti diiserken ortalama serbest yolda bir artis goriilmektedir. Sonrasinda
hiz sabitinin 1,75e-9 oldugu seviyeye kadar karsilikli dislisin devam ettigi ve bu
seviyeden sonra hiz sabitinde sert bir diislis goriiliirken ortalama serbest yolda yumusak bir

azalmanin oldugu tespit edilmistir.
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Sekil 6.29. Reaksiyon hiz sabitinin potansiyel esik enerjisi ile degisimi

Verilen grafikten, reaksiyon hiz sabiti ile potansiyel esik enerjisi arasinda ters orantilt
bir etkilesimin oldugu goriilmektedir. Daha 6nce, kuantum mekaniksel bakis agisina gore
mevcut reaksiyonun gerceklesebilmesi i¢in herhangi bir enerji gereksinimine ihtiyag
olmadig1 ancak klasik bakis agisina gore ¢arpismanin gerceklesebilmesi i¢cin minimum
enerji araliginin agilmasi gerektigi belirtilmisti. Reaksiyon hiz sabitinin klasik bakis acisina
gore hesaplanan potansiyel esik enerjisi ile ters orantili olarak degistiginin gosterildigi bu
grafikten kuantum mekaniksel bakis acis1 ile uyumluluk oldugu tespit edilmistir.

Yine giinler arasindaki iliskiye bakildiginda, yukarida bahsi gegen etkilesim i¢in herhangi
bir farkliligin olmadig1 da Sekil 6.29’dan goriilmektedir.

Kuantum mekaniksel yontemle hesaplanmis bir diger parametre olan toplam tesir kesiti
ile uygulandig1 kinetik teori modelleri arasindaki iliski sirasiyla Sekil 6.30, Sekil 6.31,
Sekil 6.32 ve Sekil 6.33’de verildi.
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Carpisma Frekanst (s
Sekil 6.30. Reaksiyon tesir Kesitinin ¢arpisma frekansiyla degisimi
Sekil 6.30°dan, toplam tesir kesitinin ~80 A? oldugu bélgeye diisiinceye kadar garpisma
frekansinda da dogru orantili bir diisiis oldugu, bu seviyeden sonra karsilikli azalmanin

devam ettigi ancak diisme oranlarinin ayni olmadigi tespit edildi. Bu etkilesim oranlarinin

aylik degisimlerine bakildiginda ise herhangi bir farkliligin olmadig: goriilmistiir.
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Sekil 6.31. Reaksiyon tesir kesitinin toplam c¢arpisma sayisi ile degisimi

Reaksiyon hiz sabiti ile toplam carpisma sayis1 arasinda ki iliskinin verildigi Sekil
6.26’a benzer sonuglar bu grafikte de tespit edildi. Sekil 6.31’in Sekil 6.27°e gore daha
karmasik olmasinin sebebi tesir kesiti veri sikliginin hiz sabiti veri sikligina gore daha
fazla olmasidir. Grafikteki dort aya ait egrilerin, iyonkiiredeki elektron yogunlugunun
yiikseklikle olan degisim egrisiyle benzerlik gosterdigi ilgi ¢ekici bir durumdur.

Sekil 6.31°den, etkilesimin bazen dogru bazen de ters orantili oOlarak degistigi
goriilmektedir. Etkilesim Mart, Haziran ve Eyliil aylarinda benzerlik arz ederken, Aralik
ayimnda reaksiyon tesir kesitinin sadece ~60 ile 70 (,8\)2 oldugu aralikta bir farklilagmanin

oldugu goriilebilir.
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Sekil 6.32. Reaksiyon tesir kesitinin ortalama serbest yol ile degisimi

Sekil 6.27 ve Sekil 6.31°de ortaya ¢ikan durumun bir benzerine de Sekil 6.28 ve Sekil
6.32 grafiklerinde rastlandi. Toplam tesir kesitinin ortalama serbest yol ile olan iligkisinin
incelendigi Sekil 6.32°den, baslangi¢ yiikseklikleri civarinda dort giin i¢in ¢ok kiigiik bir
aralikta tesir kesiti azalirken ortalama serbest yolda artis tespit edildi. Sonrasinda tesir
kesitinin ~90 (/&)2 oldugu bolgeye kadar karsilikli azalma oranlarimin devam ettigi
goriilmektedir. Ancak bu bolgeden sonra tesir kesitinde siddetli bir diisiis goriiliirken
ortalama serbest yolda yumusak bir azalmanin oldugu tespit edilmistir. Yani diisme
oranlarinin ayn1 olmadig1 sdylenebilir.

Etkilesime aylik bakimdan bakildiginda, herhangi bir farklilagsmanin olmadigi da Sekil
6.32’den goriilebilir.

95



160 — T T - T - T T T T T T T - T 1
Mart
) Haziran 7
Aralik
120 — -
N/-“\ - -
o
g
= 100 -
7
q) - -
nt
= 80 - -
Q
F - -
60 — -
40 — -
! ] ! ] ! | ! ] ! | ! | ! ] ! | ! ] ! ]

400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200 2400
Potansiyel Esik Enerjisi (10'17erg)

Sekil 6.33. Reaksiyon tesir kesitinin potansiyel esik enerjisi ile degisimi

Verilen grafikten, tesir kesiti ile potansiyel esik enerjisi arasinda ters orantili bir
etkilesimin oldugu goriilmektedir. Kuantum mekaniksel bakis acisina gore carpismanin
gerceklesebilmesi i¢in herhangi bir enerji gereksinimine ihtiya¢ olmadigr klasik bakis
acgisina gore carpismanin gerceklesebilmesi i¢in minimum enerji araligimin asilmasi
gerektigi bilinmektedir.

Bu grafikte toplam tesir kesitinin, klasik bakis agisina gore hesaplanan potansiyel esik
enerjisi ile ters orantili olarak degismesi kuantum mekaniksel bakis acisini
desteklemektedir.

Yine giinler arasindaki korelasyona bakildiginda, yukarida bahsi gecen iliski i¢in herhangi
bir etkilesimin olmadigi da Sekil 6.33’den goriilebilir. Ayrica dort ay arasinda bir
farkliligin olmadig1 da tespit edilmistir.
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7. TARTISMA

Iyonkiire plazmasin1 garpismali ve carpismasiz olarak ikiye ayirabiliriz. Iyonkiire
lizerine yapilan ¢alismalarin biiylik bir boliimiinde olduk¢a karmasik mekanizmalarindan
dolay1 pargacik ¢arpigsmalart genellikle ihmal edilmistir. Carpigsmali plazmaya dahil edilen
iyonkiire kimyas: da halen daha cevaplanmamis bir ¢cok soruyu icinde barindirmaktadir.
Iyonkiireyi olusturan atom, iyon ve molekiiller arasindaki etkilesimlerin, plazmafiziksel
(klasik) ya da kuantum mekaniksel yontemlerle hesaplanmasindaki biiyiik zorluklar
beraberinde atmosferin bu bolgesinin kimyasal yapisinin net bir sekilde bilinememesini
getirmistir. Bu doktora tez calismasi ile temelde iyonkiireyi olusturan pargacik
etkilesimlerinin ve reaksiyon dinamiklerinin hesaplanarak iyonkiire kimyasima katki
yapmast hedeflenmistir.

‘0" + H, — OH" + H’ reaksiyonuna ait dinamikler olan toplam garpisma tesir kesiti ve
reaksiyon hiz sabiti verilerinin iyonkiiresel sicaklik ve yiikseklikle olan degisimlerine
bakildiginda ters orantili bir degisimin oldugu tespit edilmistir. En genel haliyle,
reaksiyonun gerceklesme ihtimaliyeti olarak tanimlayacagimiz tesir kesitinin sicaklik ve
yiikseklikle degisiminden hareketle artan yiikseklik ve sicaklikla beraber reaksiyonun
gerceklesme olasiliginin da ayni dlcilide diisiis gosterdigini sdyleyebiliriz. Reaksiyon i¢in
bir saniyede birim hacimde girenler kismindan {iriinler tarafina gegen pargacik sayisinin
belirlenme Ol¢iisii olarak tanimlayacagimiz reaksiyon hiz sabitinin hem sicaklik hem de
yiiksekligin azalmasiyla artis gosterdigi tespit edildi. Alt yliksekliklerde hem reaksiyonun
gerceklesme ihtimaliyeti hem de olusma hizinin arttig1 goriildii.

O" iyon yogunlugunun hiz sabiti ve tesir kesiti degerleriyle olan degisimi
incelendiginde, yogunlugun diisiik oldugu alt iyonkiireden artarak maksimum degerine
ulastig1 yiikseklige kadar hiz sabiti ve tesir kesiti ile arasinda ters orantili bir degisimin
oldugu fakat yogunlugun diismeye bagladig1 bolgeden itibaren dogru orantili bir etkilesim
tespit edildi. H, yogunlugu ile hiz sabiti ve tesir kesiti iligkisine bakildiginda yogunlukla
reaksiyon dinamikleri arasinda dogru orantili bir etkilesimin oldugu goriildii.

Kuantum mekaniksel olarak reaksiyona giren parcacik yogunluklarinin hiz sabiti ve tesir
kesiti gibi reaksiyon dinamiklerinin hesaplanmasinda herhangi bir etkisinin olmadigi
bilinmektedir. Ancak yukarida ortaya koydugumuz sonuglardan hareketle bir etkinin var

oldugundan bahsetmek miimkiindiir. Bu reaksiyon icin hareketsiz kabul ettigimiz Hj



molekiil yogunlugu etkisinin hareketli kabul ettigimiz O" iyon yogunlugu etkisinden daha
fazla oldugu dikkat ¢ekilmesi gereken bir durumdur.

Ekinoks ve giin doniimii tarihleri icin hem O" hem de H, yogunluklarinin reaksiyon
dinamikleri ile olan iligkilerinde herhangi bir farkin olmadig1 sadece egrilerin
yiiksekliklerinde kiiglik farkliliklar tespit edilmistir. Bunun sebebi de yogunluk
degerlerinin aylara gore degiskenlik arz etmesi ve tesir kesiti hesaplama araliklarinin hiz
sabiti verilerine gore daha hassas ve kii¢lik olmasindan dolayidir.

O" ve H, parcaciklar1 arasinda gerceklesen reaktif ¢arpismada kuantum mekaniksel

olarak herhangi bir enerji gereksinimine ihtiya¢ yoktur ve bu carpisma ekzotermik bir
reaksiyondur. Kinetik teori modellerinde tanimladigimiz toplam carpisma sayist hesabinda
potansiyel esik enerjisi de bulunmaktadir. Burada esik enerjisini direkt sifir alabilir ve
toplam carpigsma hesabin1 da bu sekilde yapabilirdik ancak bunu yapmak yerine eger bir
enerji gereksinimine ihtiya¢ duyulacaksa bunun ne boyutlarda olacagini goérmek istedik.
Esik enerjisinin ifade edildigi grafiklerden de anlagilacag tizere bulunan sonuglarin Tablo
6.1’de verilen carpisma enerjilerinden kiiclik olduklar1 tespit edildi. Buda kuantum
mekaniksel olarak beklenen sonuglarin  bizim hesaplamalarimizla  Ortiistiiglini
gostermektedir. Esik enerjisi, iyonkiiresel yiikseklik ve sicaklik artist ile dogrudan
iliskilidir. Sicaklik ve yiikseklik arttik¢a esik enerjisi de artmaktadir.
Diger taraftan esik enerjisi ile parcacik yogunluklari arasinda direkt bir etkilesimden
bahsedemeyiz. Cizilen grafiklerden de anlasilacagi ilizere H; yogunlugunun ¢ok cok
azaldig1 bolgeden itibaren O" yogunlugundaki kuvvetli artisla beraber enerjideki siddetli
yiikselisin yerini hafif bir ylikselise birakmasi, yogunluk oranlarindaki artisin enerjiyi
dolayli olarak ters orantili bir sekilde etkiledigini gostermektedir. Potansiyel esik
enerjisinin kuantum mekaniksel parametrelerle olan etkilesimine bakildiginda, hem toplam
carpisma sayis1 hem de reaksiyon hiz sabiti ile ters orantili bir degisim gdstermektedir.

Kinetik teori model sonuglarindan garpisma frekansi ile iyonkiiresel parametreler
arasindaki iligki incelendiginde, artan ylikseklikle carpisma frekansinin azaldig
goriilmektedir. Bunun sebebini artan yiikseklikle azalan H; molekiil yogunlugu ile
aciklamak miimkiindiir. Yine artan iyon sicakligi ile ters orantili bir sekilde diisiis
gostermistir. Ayrica carpisma frekansinin en biiylik ve en kiigiik degerlerine Haziran
ayinda ulasilmstir.

Carpisma frekansinin kuantum mekaniksel niceliklerle olan iliskisi incelendiginde,

biiyiik oranda dogrusal bir etkilesimden bahsedebiliriz. Carpisma frekansi arttikca hem
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reaksiyon hiz sabiti hem de toplam carpigsma tesir kesiti artig gostermistir. Bu durumdan
hareketle, kuantum mekaniksel bakis agisina gore reaksiyon dinamikleri ile 6zel bir
parametre olan ¢arpigsma frekansi arasinda bir etkilesim yoktur ancak bulunan sonuglar
1s1g¢inda direkt olmasa bile dolayli olarak bir etkilesimin oldugu sdylenebilir. Carpisma
frekansinin reaksiyon dinamikleri olan etkilesiminden, parcacigin enerjisine bagli oldugu
da ayrica belirtilmelidir.

Ortalama serbest yolun iyonkiiresel parametrelerle degisimine bakacak olursak
baslangictan 7-8 km’lik aralikta kiiciik bir artis meydana gelmistir. Bu artisin sebebi alt
iyonkiirenin O" iyon yogunlugu bakimindan oldukga fakir olmasi ve dl¢iim tekniklerindeki
yetersizliklerdir. Sonrasinda Mart ay1 i¢in 117-242. km, Haziran ay1 i¢in 118-247. km,
Eyliil ay1 icin 117-250. km ve Aralik ay1 i¢in 119-221. km ler arasinda artan yiikseklik,
sicaklik ve yogunlukla ters orantili bir sekilde azalirken, bu yiiksekliklerden sonra
yogunlugun diismeye baslamasi ile birlikte ortalama serbest yolun arttig1 tespit edilmistir.
Serbest yolun en kiigiik degerine ulastig1 noktay1 ideal aralik olarak tanimlayacak olursak,
ideal araligin minimum degerine Eyliil ayinda, maksimum degerine ise Aralik ayinda
ulagilmistir. Bunun sebebi O yogunlugundaki mevsimsel farkliliklardir. Ortalama serbest
yol yogunluk artis1 ile azalir ve sicakliktan bagimsizdir. Artan goreli hizlar, carpigsma tesir
kesitleri ve gaz yogunluklar1 serbest yolun azalmasina carpisma frekansinin artmasina
sebep olurlar.

Ortalama serbest yolun kuantum mekaniksel parametrelerle olan iliskisinden bahsedecek
olursak, hem hiz sabiti hem de tesir kesiti ile baslangigtan 7-8 km lik aralik haricinde dogru
orantili bir etkilesimin oldugunu sdyleyebiliriz. Kuantum mekaniksel olarak reaksiyonun
gergeklesme ihtimaliyeti ve hiz1 direkt olarak hareketli sayilan O iyonunun sahip oldugu
enerji ile iliskilidir. Daha onceden yapilan ¢alismalarda da vurgulandig: iizere, ortalama
serbest yolun parcacigin enerjisi ile alakali oldugu goz Oniine alindiginda, kuantum
mekaniksel bakis acist ile kinetik teori model sonuglarindan serbest yol yaklagiminin
birbirleriyle tutarlilik gdsterdigi tespit edilmistir.

Ortaya konan sonuglar 15181nda gerek alt yiiksekliklerde gerekse de iist yiiksekliklere dogru
cikildikca ortalama serbest yolun oldukga biiyiik degerlere ulastigr goriildii. Kuantum
mekaniksel ¢arpigma modeli ile Coulomb carpisma modeli benzerdir. Kismen iyonlasmis
iyonkiire plazmasinda Coulomb carpigsmalarinin etkisi azdir ve dolayisiyla Coulomb
ortalama serbest yolunun da bu sebepten dolay1 genis olmasi beklen bir durumdur. Ayrica

tist yiiksekliklere dogru ¢ikildikea da serbest yol ¢ok biiytir.
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Son olarak Kkinetik teori modellerinden toplam c¢arpigma sayisinin iyonkiiresel
parametrelerle olan iliskisini inceleyecek olursak, olduk¢a karmagik bir etkilesimin
oldugunu goriiriiz. Carpisma sayisini etkileyen birgok faktér vardir, bunlar; sicaklik,
carpisan pargaciklarin yogunluklari, toplam c¢arpisma tesir kesiti, enerji ve reaksiyon hiz
sabitidir. Toplam c¢arpisma sayisi artan iyonkiiresel yiikseklik ve sicaklikla benzer
degisimler gostermistir. Ozellikle alt iyonkiirede inisli ¢ikish bir egilim gosterirken, iist
yiiksekliklere dogru cikildik¢a azalma egilimi gdstermistir. Yiikseklik arttikca azalmanin
sebebini carpisan pargaciklarin  yogunluklarindaki azalmaya baglayabiliriz. Alt
iyonkiiredeki bozuklugun temel sebebi, reaksiyona giren O" iyonu ile H, molekiiliiniin
varlik gosterdikleri yiiksekliklerin farkli olmasindan kaynaklanmaktadir. H, molekiiliiniin
zengin oldugu bolgelerde O" iyon yogunlugu fakirdir. Elbette burada azalan tesir kesitinin
de etkisi vardir ancak etkilesime giren parcacik yogunluklarina gére bu faktoriin etkisinin
daha az olacagini soyleyebiliriz. Carpisma sayisinin pargacik yogunluklarina gore degisim
grafiklerinden de anlasilacag iizere, O" iyon yogunlugu H, molekiil yogunlugundan daha
etkin bir rol oynamaktadir.

Toplam ¢arpigma sayisinin kuantum mekaniksel parametrelerle olan etkilesiminde benzer
degisimlere rastland1. Ilgili grafikler incelendiginde (Sekil 6.27 ve Sekil 6.31), hiz sabiti
icin ¢izilen grafikteki egri sikliginin tesir kesiti i¢in ¢izilinden daha seyrek oldugu ve
simdiye kadar yapilan tiim carpigsma sayis1 hesaplamalarinda maksimum degere Haziran
aymda ulasilirken, Sekil 6.27°de Aralik ayinda ulasildigr goriilmektedir. Egri sikligiin
seyrek olmasi hiz sabiti hesabinin tesir kesiti hesabina gore daha biiylik araliklarda
yapilmasindan dolayidir. Sekil 6.27 icin en biiyiik degere Haziran degil de Aralik ayinda
ulasilma sebebi yapilan hesaplama degisikliginden dolayidir. Yani toplam carpigsma
sayisinin esas formiiliinde tesir kesiti hesaba katilirken, kinetik teori i¢inde hiz sabitine
bagli denklem bir kereye mahsus kullanilarak hem aradaki farkin goriilmesi hem de hiz
sabitine bagl degisiminde var oldugu gosterilmeye ¢alisildi. Carpisma sayis1t hem hiz sabiti
hem de tesir kesiti ile yer yer dogru yer yerde ters orantili bir sekilde degismektedir. Alt
bolgelerde hem ters hem de dogru orantili bir degisim s6z konusu iken, iist bolgelerde
dogru orantil1 bir degisim vardir. Cizilen her iki grafige bakildiginda ilgi ¢ekici bir bulguya
rastlanmistir. Veri sikliginin daha az oldugu Sekil 6.27 dikkatle incelendiginde, Aralik ay1
i¢cin elde edilen egri glindiiz iyonkiiresi elektron yogunluk degisimine benzerken, diger ii¢
ay icin elde edilen egrilerde gece iyonkiiresi elektron yogunluk egrisine benzerlik

gostermektedir.
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Ortaya konan hesaplamalar ve ¢izilen grafikler neticesinde, toplam carpisma sayisinin en
biiylik degerine Haziran ayinda ulasilirken en kiiciik degerine ise Aralik ayinda erisilmistir.
Carpisma sayisindaki inis ve ¢ikislar1 dalgalanma olarak tanimlarsak, en fazla dalgalanma
Mart aymnda goriliirken, en az dalgalanma ise Eyliil ayinda goriilmiistiir. Yani ¢arpigsma
sayisini temel alarak, en diizenli ay1 Eyliil, en diizensiz ay1 Mart olarak tanimlayabiliriz.

Bizim bu c¢alismada ele aldigimiz mevcut reaksiyonu olusturan O iyonu ve H,
molekiilii iyonkiire i¢in 6nemli bilesenlerdir. Hidrojen evrende en ¢ok bulunan elementtir.
Molekiiler halde bulunan hidrojen ise dev gezegenlerin atmosferinde baskin kimyasal bir
tirdlir. Hidrojen atom, iyon ve molekiillerinin ¢arpisma siirecleri, gezegenlerin atmosfer
modellerinin anahtar bilesenini olusturur. Diinya iyonkiiresinden baska gezegenlere kadar
bol miktarda bulunan serbest ve iyonlasmis haldeki hidrojenin temel kaynaklarindan
birinin de molekiiler haldeki hidrojen oldugu diisiiniildiigiinde bu pargacigin reaksiyon
stireclerinin dikkatle incelenmesi gerekmektedir. Diger yandan reaksiyonun bir diger
bileseni olan 6zellikle 200-400 km’ler arasinda baskin olan O™ iyonunun da reaksiyon
siiregleri dikkatle incelenmelidir. O" igin yaklasik 140 km civarinda yasam siiresinin
sadece birka¢ dakika oldugu bilinmektedir ¢ilinkii yogunluk bu yiiksekliklerde diisiiktiir.
Yiikseklik arttikca ve dolayisiyla yogunlukta yiikselerek maksimuma ulastiginda yasam
stiresinin de genisleyecegini sdyleyebiliriz. Bu siirenin 10 ile 300 sn arasinda degistigini
varsayarsak sadece O iyonunun 60 eV civarinda bir enerjiye sahip oldugunu goriiriiz.
Ayni zamanda hareketsiz kabul ettigimiz H, molekiiliiniin de oldugu yerde titresim ve
donme hareketlerinden dolay1 sahip oldugu enerjide hesaba katildiginda sadece bir
reaksiyon i¢in ortaya c¢ikan enerji ve bu enerjiden dolay1 olusacak isinmalar reaksiyonun
meydana geldigi yliksekliklerde tedirginliklere sebebiyet verecektir. Yine bir saniyede
ortalama iki ¢arpismanin meydana geldigi gbz Oniine alinirsa, uzun siireli etkilesimlerde
carpisma sayisi artacagindan bolgesel bozulmalar: da beraberinde getirecektir.

Bu doktora tez ¢alismasiyla, iyonkiire iizerine yapilan teorik ¢alismalarda genellikle
thmal edilen ¢arpisma siireclerinden birinin etkileri arastirilarak diger pek c¢ok reaksiyon
stireci i¢in anahtar bir rol oynamasi amaglanmistir. Ayrica bolgesel bozulmalarda sadece
yildirim ve depremlerin degil de burada ortaya konan sonucglardan hareketle, ¢arpismalar
neticesinde olusan ani 1sinma ve enerjilerin bulundugu yiiksekliklerde ani bozulmalara
sebep olacagi sonucuna varilmistir.

Elde edilen sonuglardan, bu tez calismasinda iyon ve ndétr pargaciklar arasinda

gerceklesen reaksiyon i¢in bulunan carpisma frekansi ve ortalama serbest yol verilerinin,
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ileride yapilacak olan momentum transferi, viskozite katsayisi, termal ve elektriksel

iletkenlik hesaplamalarina katki saglayacagini soylemek miimkiindiir.
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