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OZET

Mo'"" - Mo'*" IYONLARININ ELEKTRON CARPMALI
IYONLASMA TESIR KESIT ve ORANLARI

Tezimizde, elektronlarm Mo''* Mol2*, Mol3*ve Mol** seklinde sembolize edilen
molibden iyonlarina ¢arpmalart sonucu meydana gelen iyonlasma siireglerini
karakterize eden tesir kesit ve oran katsayilari hesaplanmistir. Bu hesaplamalar 6nce
Amerika Birlesik Devletleri’nin New Mexico eyaletinde bulunan Los Alamos Milli
Laboratuvari’nda gelistirilmis GIPPER (General Ionization Processes in the Presence of
Electrons and Radiation) programi kullanilarak yapilmisti. GIPPER programi
cercevesinde ikili karsilasma (binary encounter), carpitilmis dalga (distorted wave) ve
hidrojenik 6l¢eklendirilmis(scalled hydrogenic) adlariyla literatiire yansiyan yontemler
kullanilarak sonuglar {iretilmistir. Bu sonuglar daha sonra konfigiirasyon ortalamali ve
LS] kuplaj sistemi c¢ercevesinde olusturulan seviye ayrisimli carpitilmis dalga
yontemleri kullanilarak elde edilen sonuglarla karsilastirilmistir.  Bu hesaplamalarda
dogrudan iyonlagsma siire¢lerinin yaninda oto-iyonlasma siirecleri de gbéz Oniine
alinmistir. Oto-iyonlasmaya katki yapan uyarilmis hallerin 1s1mali durulma siireglerine
de katki yapma ihtimalleri oldugundan bu siireclere ait dallanma oranlar1 hesaplanarak
sonuclara yansitilmistir. Oto-iyonlagma ihtimali olan uyarilmis haller ve bu hallere ait
dallanma oranlar1 ve enerji esik degerleri tablolar halinde de listelenmistir. Her iyon
basamagi i¢in olusturulan tesir kesiti ve oran katsayilar1 ardisik bir sekilde grafiklerle
temsil edilerek biitiinliik saglanmistir. GIPPER programi g¢ergevesinde yapilan LS]
seviye ayrisimli hesaplamalar i¢in toplam tesir kesiti ve oran katsayilar1 yaninda kismi
iyonlasma kanallarina ait sonuglari da orneklendirilmistir. Konfigiirasyon ortalamali
yaklagimlarda kullanilan sagilma genlikleri, iyonlarin son elektron konfigiirasyonlarina
ait LSJ seviyeleri iizerinden toplam ve ilk elektron konfigilirasyonlarina ait LSJ
seviyeleri iizerinden ortalama alinarak olusturulmustur. Radyal orbitaller yari-

rolativistik bir ¢ercevede olusturulan Hartree-Fock denklemlerinden elde edilmistir.

Ekim,2015 Sevgi CIPLAK
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ABSTRACT

ELECTRON IMPACT IONIZATION CROSS SECTIONS
AND RATE COEFFICIENTS OF Mo!" - Mo IONS

In our thesis, we calculated the cross sections and rate coefficients which characterizes
the ionization processes of electrons colliding with Molybdenum ions symbolized with
Mot Mo'?*, Mo'3* and Mo'** . The calculations are first carried out using the
GIPPER (General Ionization Processes in the Presence of Electrons and Radiations)
program which is developed in Los Alamos National Laboratory located in New
Mexico State of United States. GIPPER has the option to calculate electron impact
ionization cross sections and rate coefficients in three different methods. These methods
are known by the names binary encounter, distorted wave, and scaled hydrogenic in the
literature. The calculations are also performed using the configuration-average and
level-resolved distorted-wave approximations. Level-resolved calculations are
performed in LS] coupling. In these calculations not only direct ionizations but also the
contributions from auto ionization channels are taken into account. Since the excited
states contributing to the auto-ionization process may also contribute to the radiative
recombination process, the branching ratios are calculated and reflected in the results.
The excited states which have a finite probability of auto-ionization and the associated
branching ratios and energy thresholds are tabulated. The calculated cross sections and
rate coefficients for each ion step are successively presented in graphics for the purpose
completeness. We also provide results for selected LS] level resolved ionization partial
channels that GIPPER program produces along with the total cross sections and rate
coefficients. Scattering amplitude used in configuration averaged method is obtained by
averaging over all LS] states of an initial configuration and summed over all LSJ
states of a final configuration. Radial orbitals used are taken from the solutions of the

semi-relativistic Hartree-Fock equations.

October, 2015 Sevgi CIPLAK
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BOLUMI

GIRIS ve AMAC

I.1. GIRIS

Plazma, maddenin dordiincii faz1 olarak tanimlanmaktadir. Uzaydaki maddenin
%99’unun plazma fazinda oldugu hatirlanirsa plazma {izerine yapilacak bilimsel
calismalarin 6nemi hemen kavranabilir. Plazma’ya pozitif ve negatif yiiklerden ( iyon ve
elektronlar) olusan yari ndtr bir ortam gibi bakabiliriz. Tvmeli hareket yapan yiiklii
parcaciklarin g¢evrelerine 1s1ma yaptiklarini klasik elektromanyetik teoriden biliyoruz.
Plazma kaynakli 1sima spektrumunun modellenmesi astrofizik ve laboratuvar
plazmalarinin diyagnostik ¢aligmalar1 i¢in 6nde gelen bilimsel faaliyetler arasindadir.
Astrofizikte dogrudan sondajlanarak ulasilmayan, temel yapisi hidrojen, helyum ve
diger iyonlasmis gazlardan olusan yildizlar hakkinda bilgi sahibi olmanin tek yolu bu
ortamlardan cevrelerine yayilan i1simanin analizinden elde edilmektedir. Laboratuvar
plazmalarinda, plazma o6zelliklerinin ortaya c¢ikarilmasi i¢in sondaj kullanimi ¢ogu
zaman plazmaya zarar vererek gercek maksada ulasmayi ciddi manada etkilemektedir.
Dolayistyla plazmanin saf haline doniik 6zeliklerinin  belirlenmesinde teorik
hesaplamalara ciddi ihtiyag vardir. Ozellikle plazmadan cevresine yayilan 1simanin
plazmadaki hangi siirecler sonucunda olustugunu anlamak plazmanin yapisi ve
ozelliklerini ortaya ¢ikarmada biiyiik onem tasimaktadir. Iyi bir 1s1ma modelinin
mutlaka atomik veri bankasina, sicaklikla atomik siiregler arasindaki iligkiyi ortaya
koyan verilere ve plazma igerisindeki degisik tiirden parcaciklarin yogunluk dagilimina
biiyiik ihtiya¢ duyacagi asikardur.

Plazmay1 olusturan parcaciklara ait yogunluklarinin belirlenmesi ve plazmadan
cevresine ne tiir 1s1malarin yayildiginin anlasilmasi i¢in oncelikle plazma pargaciklari
arasinda meydana gelebilecek etkilesmelerin arastirilmasi gereklidir. Biz bu tezimizde
plazma parcacik dengesini etkileyen siireclerden biri olan elektron-iyon ¢arpigma
problemini ele aldik. Elektron-iyon ¢arpisma siirecleri plazma ortaminda meydana gelen
en yaygin siiregler arasindadir. Bu stiregleri karakterize eden tesir kesitleri ve oran
katsayilarinin bilinmesi plazma yap1 ve dinamigi iizerine yapilan bilimsel ¢aligmalarda

kullanilan temel girdiler arasindadir. Elektron-iyon carpisma siirecleri ve bu siirecleri



karakterize eden biiyiikliikler ilizerine yapilan ¢aligmalarin tarihi, kuantum mekaniginin
dogum yillar1 olan 1920'lere kadar uzanmakla beraber bu alanda en ilgi ¢ekici gelisme
1930 yilinda Hans Bethe tarafindan gergeklestirilmistir [1, 2]. Bethe, gelen elektronla
hedef elektron arasindaki ¢arpisma siirecinin dipol etkilesmesi temelinde olustugunu
kabul etmistir. Bu kabulii rolativistik olmayan bir ¢er¢evede, kuantum temelli diizlem
dalga Born yaklagimiyla birlestirerek, ozellikle yiiksek enerjili elektronlarin hedef
atomlardan sagilma siirecini tamamina yakin bir sekilde tanimlayan tesir kesiti
formiiliinii olusturmustur. Biz tezimizde elektron iyon ¢arpisma problemini dnce yari
rolativistik kuantum cergevede ele aldik. Bu hesaplamalar i¢in Amerika Birlesik
Devletlerinin New Mexico eyaletinde bulunan Los Alamos Milli Laboratuarinda
gelistirilmis GIPPER (General Ionization Processes in the Presence of Electrons and
Radiation) programini kullandik [3]. Bu program cercevesinde, molibden elementinin
Mot Mo*12 Mo*13 ve Mo** seklinde temsil edilen dort farkli iyon basamag: igin,
ikili karsilasma (Binary Encounter)[4-6], carpitilmis dalga (distorted wave)[7] ve
hidrojenik o6l¢eklendirilmis (scalled hydrogenic)[8] olarak adlandirilan ¢ farkli
yontemle tesir kesit ve oran katsayilari i¢in hesaplar yapildi. Bu hesaplar, ayrica, LS]
kuplaj sistemi ¢ergevesinde olusturulan seviye ayrisimli ve konfigiirasyon ortalamali
yaklasimlarla da tekrarlandi. Bu yontemlerin temelini Rutherford tesir kesiti teorisinin
olusturdugunu sdyleyebiliriz. Rutherford tesir kesiti hedef atom veya iyonun geri tepme
hareketini ihmal etmekte ve gelen parcacigin da rolativistik olmadigini  kabul
etmektedir. Mott, Rutherford gibi, hedef atom veya iyonun geri tepme hareketini ihmal
etmis ancak gelen parcacigin rolativistik oldugunu kabul ederek Rurherford diferansiyel
tesir kesitini yeniden tiiretmistir. Diger bir deyisle Mott, elektron spin serbestlik
derecesini dikkate alarak, Rutherford formiiliinii elektronlar arasinda olabilecek degis-
tokus etkilesmelerini de yansitacak sekilde yeniden tiiretmistir. Mott tesir kesiti
olusturulurken hedef elektronlari, serbest elektronlarmis gibi kabul edilmislerdir. Oysa
bu elektronlar hedef atom ¢ekirdegi etrafinda belirli yoriingeler iizerinde dolanan baglh
elektronlardir. Bu bagl elektronlarin hiz vektorleri gelen elektronun hiz vektori
dogrultusuna gore farkli yonlerde olabilirler. Dolayisiyla isi daha gergekei cerceveye
oturtabilmek i¢in, bagl elektronlarin hiz vektorlerinin yonelimlerini tanimlayan bir hiz
dagilim fonksiyonlarina ihtiya¢ vardir. Eger Mott tesir kesiti bu hiz dagilim fonksiyonu

ile carpilip hizlarin farkli yonelimleri {izerinden entegre edilirse literatiirde ikili



karilasmali Bethe model olarak bilinen ¢arpismalar icin tesir kesiti formiilii iiretilmis
olur. Bilgisayar teknolojisindeki gelismelere paralel olarak tam anlamiyla kuantum
mekanik cercevede gelistirilmis ve onemli rolativistik etkileri dogrudan biinyesinde
tagiyan, R-matrix ve close-coupling gibi pek ¢ok sofistike teorilerin ortaya ¢iktigi da

goriilmektedir. [20,21]

Tezimizde ayn1 iyonlar i¢in konfigiirasyon ortalamali carpitilmis dalga
yontemiyle[7] de hesaplar yaptik. Kuantum temelli ¢arpitilmig dalga yonteminin yiliksek
yiilke sahip iyonlar i¢in giivenilir sonu¢ verdikleri bilinen bir husustur.  Farkli
yontemlerle elde ettigimiz sonuglar1 karsilastirarak hesaplarimizin giivenilirligi i¢in iyi
bir temel olusturdugumuz kanaatindeyim. Yiiksek sicakliktaki plazmalardan c¢evreye
yiiksek enerjili fotonlar (Ultraviyole(UV), X-1s1m1 ve y-isinlar1) yayilmaktadir. Bu
1isimanin analiziden plazma yapisi ve dinamigi hakkinda dogrudan bilgi sahibi
olunmaktadir. Dolayistyla bu 1simalarin plazma diagnostigi i¢in tasarlanan optik
birimlere ulastirilmasi biiyiik 6nem tasimaktadir. Bu gorevi plazmaya dogrudan bakan
ve ilk aynalar olarak isimlendirilen metalik yiizeyler yapmaktadir. Dolayisiyla bu
yiizeylerin yiiksek yansima kapasitesi ve diisiik piiskiirtme verimli olmalar1 gereklidir.
Burada diisiik piiskiirtmeden kastimiz malzemenin yiliksek enerjili parcacik
bombardimani altinda yiizeyinden atomlarini kolayca serbest birakmama ozeligidir.
Molibden bu oOzeliklere sahip bir elementtir. Dolayisiyla plazma diyagnostik
sistemlerdeki ilk aynalarin metalik yiizeylerini olusturma potansiyeli tasimaktadir.
Plazmadan yiiksek enerjileriyle ¢evreye yayilan pargaciklarin ilk ayna yiizeylerine
carparak bu yiizeylerden, az miktarda da olsa, atom kopmasina ve kopan bu atomlarin
safsizlik olarak plazmaya karismalarmna neden olur. Ik ayna yiizeylerinin molibden
elementiyle kapli olmalar1 halinde bu elementin farkli iyon basamaklari i¢in yapilacak
hesaplamalarin plazma aragtirmalari agisindan 6nemi agiktir. Bu nedenle bu tezimizde 4

farkli molibden iyonlar1 i¢in hesaplamalar yapilmistir.

I. 1. 1. Elektron Iyon (Atom) Carpismasi

Elektronun iyon(atom) carpismasi ya elastik ya da elastik olmayan bir tarzda
sonlanir. Elastik ¢arpismalarda hedef iyonun(atomun) igyapisinda herhangi bir degisme

olmaz. Elastik olmayan carpismalarda hedef iyonun(atomun), ¢arpigsma siireci



esnasinda, i¢yapisinda degisiklikler olur. Bu degisiklikler hedef iyonun(atomun)
uyarilmasi, bir veya daha fazla elektron kaybederek iyonlagsmasi seklinde ortaya ¢ikar.
Carpigsma siireci hedef iyonu(atomu) valans ve valans alt1 kabuklarindan elektron
kopararak iyonlastirabilir. Hedef iyonun(atomun) yapisindaki degisiklik, yalniz valans
veya valans alt1 kabuklarinin her hangi birinde bir veya daha fazla elektron azalmasi
seklinde meydana gelmisse, iyonlagsma silireci dogrudan iyonlagma siireci olarak
adlandirilir. Tyonlasma siireci dolayli sekilde de olusabilir. Bu siirecin olusmasi i¢in
gerekli minimum kosul elektron ¢arpmasi sonucu iyonda en az iki elektronun, enerjisi
tek elektron iyonlasma esik enerjisinden daha biiyiik olan bagl bir kuantum haline
uyarilmasidir. Hedefin ¢arpismadan dnceki kuantum haliyle kiyaslandiginda en az iki
uyarilmis elektrona sahip bu bagli hal daha kararli hallerden birine bozularak elektron

kaybedebilir. Bu siireg literatiirde oto-iyonlasma siireci olarak adlandirilir.

Biz bu tezimizde 6nce dogrudan tek elektron iyonlasma siireclerini karakterize
eden tesir kesiti ve oran katsayilari i¢in hesaplamalar yaptik. Tezimizin 6nemli bir
boliimiinde oto-iyonlagma siiregleri sonucu meydana gelen iyonlagma olaylarini
incelemek olmustur. Oto-iyonlasma siireclerinin tesir kesiti ve oran katsayilarina etkileri

hesaplanmis ve sonuglar grafiklerle gdsterilmistir.

I. 1. 2. Elektron Carpmali Dogrudan Iyonlasma

q yiikiine sahip hedef iyonun taban halini A9% ile temsil edersek elektron

carpmali dogrudan tek elektron iyonlagma siirecini
e(k;l) + AT > A% + e(kqly) + e(krly) L1

seklinde sembolize edebiliriz. Burada e(k;l;) gelen elektronu, e(kgl;) sagilan elektronu
ve e(kf lf) de hedef iyonun valans veya valans alti kabuklarindan dogrudan
iyonlastirilan elektronu temsil etmektedir. k ve [ sembolleri sirastyla elektronlarin dalga
sayllarini ve agisal momentumlarini temsil etmektedir. Atom birim siteminde dalga
sayilarinin momentum vektorlerinin biiytlikliigline esit oldugunu ve carpisma siirecinin
hem enerjinin hem de momentumun korundugu bir siire¢ oldugunu hatirlatalim. Gelen
elektronun siire¢ esnasindaki momentum kaybinin ¢ = Ei — Ef ile verilebileceginde

asikar olmalidir. Dogrudan iyonlasma siireci, gelen elektron tarafindan hedefe aktarilan



enerji ve momentumun hedeften belirli enerji ve momentum degerlerine sahip bir
elektronun kopmasiyla sonuglanan bir siirectir. ilerleyen béliimlerde bdyle bir siireci
karakterize eden tesir kesitinin konfigiirasyon ortalamali bir yaklagimla nasil hesap

edilebilecegini gosterecegiz.
I. 1. 3. Ikili Karsilasma Yaklasimi (Binary-Encounter Approximation)

Ikili karsilasmali ¢arpisma yaklasimi ilk olarak 1959 yilinda Gryzinski [9]
tarafindan formiile edilmistir. Bu yaklasimdaki temel fikir, iyonlarin(atomlarin)
elektron carpmali iyonlasma ve uyarilma siireclerinin yaklasik olarak, serbest iki
elektron arasinda meydana gelebilecek carpisma siireci temelinde tanimlanabilecegi
diisiincesidir. Burada gelen elektronun carptigi elektronun iyonun bagli Rydberg
elektronlarindan bir oldugu anlasilmalidir. Vriens ve arkadaglari hedef elektronlarin
carpismadan once izotropik hiz-yonelim dagilimina sahip olduklarini kabul ederek ikili
carpismall yaklagim ic¢in daha sofistike tesir kesiti formiilii elde etmislerdir [10]. Bu
kabul esas itibartyla ikili karsilasmali carpisma tesir kesiti i¢in Mott [11] tarafindan
tiretilen klasik formiilii kismen diizeltmektedir. Mott formiiliiniin tiiretilmesinde hedef
elektronlar1 da gelen elektron gibi noktasal kabul edilmektedir. Mott tesir kesiti,
Rutherford [12] tesir kesiti formiiliiniin iki elektron arasindaki ¢arpigma siirecine,
elektronlar arasinda olabilecek degis tokus etkilerini de gdz Oniine alarak genisletilmis
halidir. Mott formiilii daha ziyade kat1 ¢arpisma(hard collision) olarak tanimlayacagimiz
diisiikk carpisma parametreli carpigmalart i¢in gegerli bir formiildiir. Bonsen ve Vriens
Rutherford formiiliinden baslayarak sagilan ve hedeften iyonlastirilan elektron
enerjilerine ve sagilma acisina bagh ¢ift diferansiyelli tesir kesiti formiiliini

tretmiglerdir [13].

Bethe [1] biiyiik ¢arpisma parametreli ¢arpismalarda, ¢arpisma siirecini kontrol
eden asil etkinin gelen elektron ile hedef elektronlar1 arasindaki dipol etkilesmeler
oldugu diisiincesinden hareketle ikili c¢arpismali dipol (BED) modeli olarak
isimlendirilen bir model olugturmustur. BED modelinde en 6nemli girdi iyonlagsma igin
diferansiyel dipol titresim giiciidiir. Diferansiyel titresim giicii foto iyonlagsma tesir
kesitlerinden tiiretilebilir. Kim ve arkadaglar1 [14] diferansiyel titresim gliciinlin

olusturulmasinda atomik yapidan kaynaklanan zorluklarin olacagina dikkat ¢ekerek ikili



karsilagmali ¢arpigsma siiregleri i¢in, ikili carpismali Bethe (BEB) adin1 verdikleri, daha
basit bir model gelistirtmislerdir.

L. 1. 4. Carpitilmig Dalga Y ontemi

Bu yontemi anlayabilmek i¢cim Once diizlem dalga Born (plane wave Born)
[12,15-18] yaklagimina kisaca goz atalim. Diizlem dalga Born yaklagiminda hem gelen
elektron hem de sagilan elektron diizlem dalga ile temsil edilir. Diger bir degisle, bu
yaklasimda yeteri derecede uzak mesafelerde olan, gelen ve sagilan elektronlarin serbest
paracik gibi davrandiklar1 kabul edilmektedir. Bu kabul, gelen ve sacilan elektronlarin
hal fonksiyonlarimin uzay kisimlarimin diizlem dalga seklinde alinmasinin arkasinda

yatan temek fikirdir.

Diizlem dalga Born yaklagiminda (PWBA) tesir kesiti gelen elektronun hedef
elektronlariyla Coulomb etkilesmesi i¢in hesaplanan genellestirilmis titresim giicii
kullanilarak hesaplanabilir [19] PWBA yonteminin en oOnemli avantaji kolayca
hesaplanabilir olmasidir. Ancak sonuclarmin giivenilirligi gelen elektronun kinetik
enerjisi ve dolayisiyla agisal momentumunun biiyiikliigiine kritik olarak baglidir. Diisiik
enerjili ¢arpisma problemlerinin bu yontemle modellenmesi ¢ok gergekci degildir.
PWBA yaklasiminin daha gelismis hali literatiirde carpitilmis dalga (distorted wave
(DW)) adiyla bilinir.

DW yaklasiminda Coulomb etkilesmesinin uzun mesafeli (long range) davranisi
dikkate alinarak gelen ve sacilan elektronlar icin diizlem dalga yerine Z protonlu ve N
elektronlu hedefin Z-N pozitif ¢ekirdek yiikii ile olusturacagi Coulomb hal
fonksiyonlar1 kullanilmaktadir. Carpitilmis dalga yaklagiminda gelen elektron ile hedef
elektronlar arasindaki Coulomb etkilesmesi gelen elektronun baglangigtaki diizlem
dalgasin1 etkileyerek degisiklige ugratir. Kuantum mekanik cergevede kismi dalga
acilimi kullanilarak diferansiyel tesir kesiti hesabi yapilmaktadir. Carpitilmis dalga
yaklasimmin PWBA yaklasimindan en 6nemli farki gelen ve sagilan elektronlarin hal
fonksiyonlarimin saf diizlem dalga yerine kiiresel yayilma o6zelligi olan bir terimin
eklenmesiyle degisiklige ugratilmis diizlem dalga ile temsil edilmesidir. Diizlem
dalgada olusturulan bu degisikligin kaynaginin gelen elektronla hedef elektronlar

arasindaki elektrostatik etkilesmeler oldugu unutulmamalidir. Carpitilmis dalga yontemi



elektronlarin yliksek pozitif yiike sahip iyonlarla ¢arpigmalari sonucunda meydana
gelebilecek uyarilma ve iyonlagma siireglerini karakterize eden tesir kesiti ve oran
katsayilarinin hesaplari i¢in oldukc¢a giivenilir sonuglar vermektedir. Ancak diistik yiikli
veya notr sistemler icin DW yerine R-Matrix veya Close-Coupling [20-23]

yaklagimlarinin kullanilmast daha uygundur.

I. 1. 5. Hidrojenik Olgeklendirlmis Coulomb Born Yaklagimi

Hidrojenik o6lgeklendirilmis-Coulomb Born (SCH) yaklagimindaki temel fikir
sudur: Cok elektronlu bir sistemin Hamiltoniyen’i p = Zr seklinde bir degisken
doniisiimiine tabi tutulursa basitleserek hidrojenik bir terim ile Z~! ile carpilmis
elektronlar arasi Coulomb etkilesmeleri temsil eden diger bir terimin toplami sekline

gelir [24].

Hesaplamalarda Z~1 ile ¢arpilmis elektronlar aras1 Coulomb etkilesme terimine
pertiirbasyon olarak bakilmaktadir. Artan Z degerlerine karsilik pertiirbasyonun
terimindeki azalmanin uygulama agisindan O6nemi biiyliktiir. Bu fikrin elektron-iyon
carpisma slireglerinin modellenmesine tasinmasi Sampson ve arkadaglari [25]
tarafindan yapilmistir. Sampson ve arkadaglari hidrojenik hedefler i¢in yaptiklar
hesaplamalarin sonuglarini uygun perdeleme parametreleriyle karmasik yapili gergek
sistemlere uyarlamiglardir. Bu yontemin basaris1 N hedef sistemdeki elektron sayisi, Z
de hedef sistemin proton sayisi olmak tizere Z/N degerine kritik olarak baghdir. Z/N
degerinin 2 veya daha biiyiik olmasi halinde SCH yonteminin iyi sonuglar verdigi

bilinmektedir.



I. 2. AMAC

Maddenin dordiincii fazi olarak goriilen plazma kainatta en ¢ok rastlanan madde
seklidir. Plazma elektron ve pozitif iyonlardan ibaret bir yapiya sahiptir. Plazma
icerisindeki ylikli parcaciklar hem birbirleriyle hem de harici ve dahili elektrik ve
manyetik alanlarla etkilesirler. Plazma igerisindeki pozitif ve negatif yiiklii parcaciklar
arasindan meydana gelen etkilesmelerin anlagilmasi plazma yapinin ve dinamiginin
ortaya ¢ikarilmasinda kritik oneme sahiptir. Plazma igerisinde meydana gelen en yaygin
stireclerden biri, degisik tiirden plazma parcaciklari arasinda meydana gelen ¢arpisma
siirecidir. Elektron carpmali iyonlasma ve birlesme siirecleri plazma pargacik dengesini
etkileyen onemli siirecler arasindadir. Atom ve iyonlarin elektron ¢arpmali iyonlagma
stiregleri temel ve pratik 6neme sahip arastirma konusu olarak devam etmektedir. Pratik
acidan bakildiginda yiiksek sicaklikli plazmalarda bulunan yiiksek yiiklii iyonlarin
iyonlagma oranlarinin tahmini plazma dinamiginin ve yapismnin belirlenmesi ig¢in
gelistirilen matematiksel modeller icin temel girdi parametreleri arasindadir. Plazmada
meydana gelen atomik siiregler, plazmayr olusturan degisik tlirden parcaciklarin
sayllarinin zamanla degismesine neden olmaktadir. Dolayisiyla plazma yapisinin
anlasilmasinda pargaciklarinin zamanla nasil degistiklerinin bilinmesi gereklidir.
Plazma pargaciklarinin zamanla degisimlerinin matematik modelleri pargacik dengesini
etkileyen atomik siireglerin birim zamanda olusumlarin1 yansitan oran katsayilarina
ihtiya¢c duymaktadir. Plazmada meydana gelebilecek atomik siiregler Ek A-Tablo A.1.
de listelenmistir. Bu siirecleri karakterize eden tesir kesiti ve oran katsayilar
hesaplanmasi i¢in yogun bilimsel c¢abalarin devam ettigi kisa bir literatiir
arastirmasindan da goriilebilir. Plazma igerisinde meydana gelen siireclerin zamanla
degisim oranlar1 plazma sicaklifina baghidir. Dolayisiyla atomik siireclere ait oran
katsayilarmin sicakligin fonksiyonu olarak belirlenmesi 6nemlidir. Bu durum plazma
ister laboratuar kaynakli ister uzay kaynakli olsun gecerlidir. Molibden ve Rutenyum
elementlerinin Samanyolu galaksimizin olusumunun degisik evrelerinde kimyasal
yaptya katki yaptiklarina dair ciddi sonuglar literatiire yansimistir. Galaksiyi olusturan
yildizlarin plazma fazinda olmalar1i dolayisiyla, bu elementler ve farkli iyon
basmaklariyla gerceklesebilecek atomik siirecleri karakterize eden tesir kesiti ve oran
katsayilarinin belirlenmesine yonelik c¢abalar1 artirmistir. Tezdeki amacimiz smirh

sayida da olsa, Molibden elementinin farkli iyon basamaklarina ait tesir kesiti ve oran



katsayilarin1 yar1 rolativistik kuantum yontemlerle hesaplayarak bu alandaki ihtiyacin
giderilmesine katki yapmaktir. Bu g¢ercevede Molibden elementin Mot Mo12%,
Mo3*ve Mo** iyonlarma ait elektron ¢arpmali iyonlagsma tesir kesitlerini bes farkli
yontemle hesapladik. Bu yontemler sirasiyla ikili karsilagsma (binary encounter) ,
carpitilmis dalga (distorted wave), hidrojenik 6l¢eklendirilmis (scalled hydrogenic),
konfigiirasyon ortalamali ve seviye ayrisimli carpitilmis dalga adlariyla bilinirler.

Boylece farkli yontemlerde elde edilen sonuglar1t karsilastirarak hesaplarin

giivenirliliklerini saglamaya ¢alistik.
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TEORI

II. 1. TESIR KESITLERIN MATEMATIK TEORISi

II. 1. 1. Hidrojenik Olgeklendirilmis Coulomb Born Yaklasimi

Hidrojenik ol¢eklendirilmis Coulomb Born yaklasimi g¢ergevesinde tesir kesiti

hesab1 i¢in

u=-= 1.1
Ini
olmak tizere
HR — (£)4 Q]H(nl,u) 11.2
in (u) “\n T Taz ’

seklinde tanimlanan indirgenmis hidrojenik tesir kesiti kullanilmaktadir [26]. Burada ry;
parametresi nl alt kabugundaki elektron sayisini, E gelen elektronun enerjisini, I, ise
nl alt kabugun iyonlagsma enerjisini temsil etmektedir. I1.2 sonucu kullanilarak proton
sayis1 Z olan bir iyon i¢in tesir kesiti hesab1 yapilabilir. Bunun temel dayanagi herhangi
bir iyonlasma kanali i¢in elde edilen hidrojenik tesir kesitinin Z*Q seklinde
Olceklendirilmis halinin, izoelektroik seriler i¢in Z’nin ¢ok yavas degisen bir fonksiyonu
olmasidir. Bu gergekten hareketle Sampson ve arkadaslar1 [27] Z protonlu bir iyonun

elektron carpmali iyonlasma tesir kesitinin

4
Qj(nl,w) = mag ( T QRF (W) 1.3

)
Zerr(nl)

ifadesinden yaklagik olarak hesap edilebilecegini gostermislerdir. Z,¢r(nl), perdeleme
etkisi goz Oniine alinarak nl kabugundaki bir elektron i¢in olusturulan etkin yiikii temsil

etmektedir. Hidrojenik bir iyonun iyonlagsma enerjisinin
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2
E'(Ryd) = (%) IL4
seklinde verilebilecegi hatirlanirsa I1.3 ifadesi

T[ao

Q](nl u) = EI(R d) 2 lenl (u) IIS

seklinde yazilabilir. QX (u) icin az sayida u degeri goz 6niine alinarak edilen sonuglar
A'(nl 2 "(nl) | d'(nl
QR @) = 2| i) + D"y (1 - 1)+ (F2+ 15"))(1—u)] IL6

seklinde bir ifadeyle u’nun fonksiyonu haline getirilebilir. A"(nl) ve D' (nl) katsayilar
Bethe katsayilar1 olarak bilinir [28]. ¢’ (nl), d (nl) ve diger tiim katsayilar En Kiigiik
Kareler Uyumlastirma Yontemi (Least Squares Fitting Method) kullanilarak elde
edilebilir.

II. 1. 2. Diferansiyel Tesir Kesiti (Rutherford Sagilmasi)

Genelligi korumak i¢in Z; e yiikiine sahip bir parcacigin Z,e yiikiine sahip baska
bir pargaciktan Coulomb sagilma siirecini ele alacagiz. Gelen parcacik dogrultusunu
koordinat sisteminin z ekseni olarak alirsak Coulomb sacilma siireci silindirik simetriye
sahip bir problem haline gelir ve sa¢ilma siirecini tanimlayan hal fonksiyonu ve sacilma
genligi z-ekseni etrafindaki donmeyi temsil eden ¢ agisindan bagimsiz hale gelir. Gelen
parcacikla hedef parcacik arasindaki mesafeyi r ile gosterirsek Coulomb etkilesmesini

de V (r) ile temsil edersek sagllma dinamigini
——h2|72+I/ [ lp = El/) 1.7
[ 2u ( )] )

seklinde bir Schrodinger dalga denklemiyle temsil edebiliriz. Coulomb etkilesmesinin

cgs birim sistemindeki ifadesi i¢in
2
V(7D = V(r) = L 1.8

yazilabilir. Problemi agirlik merkezi koordinat sisteminde ele alip agirlik merkezinin

kartezyen koordinatlar
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E=r—zn=r+zved =tan‘1(§)
seklinde tanimlanan parabolik koordinat sistem ile degistirilirse
2 4 [0 (g0 0 ( 0\] 1 (0%
ve= &+n log (E af) + an (77 an)] + né (6¢2)

2717Z,e?
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) ==,

bulunur. I1.9 denklemindeki esitliklerin

X = \/f_r]cosgb, y = \/f_r]singb ve z = i(f -1n)

I1.9

II.10

IL.11

I1.12

seklinde de yazilabilecegini hatirlatalim. Boylece 11.7 denklemi parabolik koordinat

sisteminde

A2+ ()] + (L) + (-2

yazilabilir. Bu denklemi

2UE UZ,Zze?
k? =" ve =
h2 14 kh?

tanimlariyla I1.13 denklemi

SO R (-2 o

seklini alir. I1.15 denkleminin ¢éziimiinii

m=9

Y@ =" 2 g(@)

seklinde arasak g (&) fonksiyonu igin

d2g (&) , dg(§) _
fd_gz-}_ (1 —lkf)d—g—)/kg(f) =0
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II.13

I1.14

I.15

IL.16

IL.17



denklemini elde edebiliriz. Bu denklemin ¢6ziimii

_ iz, -iyCiytnz? e
9@ =1+=—7+ e 2t T 1P (=15 15 k) 18

seklinde bir confluent hypergeometric fonksiyondur [29] z = (n — §)/2
esitligi ile I1.16 denklemini

Y(@) = e*2g(§) 1.19

seklinde z-dogrultusunda ilerleyen bir diizlem dalga ile sagilma siirecinin diizlem dalga
tizerindeki etkisini yansitan g(§) fonksiyonun ¢arpimi sekline getirir. Bu denklemin

asimptotik davranisi igin
Y(7) = e*?F(—iy; 1; ik&) 11.20
yazilabilir. Asimptotik davranis i¢in daha somut bir ifadeyi

. ~ _I'© —q iaZ @ ra-c,z i(a—c)X
1F1(a,C,Z)——F(C_a)|Z| e 2+F(a)|Z| e‘e 2 .21

esitligini [29] kullanarak yazabiliriz. 11.22 denklemi I1.18 ve I1.20 denklemleri goz

Oniine alinarak yazilirsa yeteri derecede biiyiik r degerleri i¢in

Y(@) = e™F (—iy; 1; k&)

Y . .20 .
L . =iyl > -
o2 ei(kz+y log k(r-2)) N [(1+iy) e~ Logsin®s elilkr—ylogzkr)
r(+iy) ir(-1)  2ksin?g r

Y
__ez2 [ei(kz+ylogk(r—z))+f(k’9)

= o I1.22

ei(kr—ylogzkr)]
bu denklem sacgilan dalga fonksiyonunun asimptotik davranigim1 temsil etmektedir.
Diger bir degisle hal fonksiyonunun sacilma merkezinden yeteri derecede uzak
mesafelerde alacagi sekli temsil etmektedir. Bu sonu¢ Coulomb potansiyelinden sagilan

bir diizlem dalganin asimptotik hali i¢in

13



Y@ = N + £ (k,0) ) .23

seklinde basit bir ifade olusturulamayacagini da acik¢a gostermektedir. Bunun nedeni
Coulomb potansiyelinin uzak mesafelerde de etkisini gostererek sacilip uzaklasan
parcacigin gergek serbest bir pargcacik gibi davranmasma engel olmasidir. I1.22
denklemine bakildiginda Coulomb etkisinin uzak mesafelerde gelen ve sagilan hal
fonksiyonlariin faz agilarimi etkiledigi gorilmektedir. Bu faz agilarinin 11.22
denkleminden r’ nin logaritmik fonksiyonu oldugu goriilmektedir. r degisimi logaritmik
olarak faz agisina yansiyacagi i¢in faz agisinin degisimi ¢ok yavas olacaktir. Dolayisiyla

diferansiyel tesir kesitini

4o _ 2

0= |f(k,0)| 11.24
formiiliinii kullanarak olusturabiliriz. Burada f(k, ) sa¢ilma genligi i¢in

I'(=iy) = ”f—;” 11.25

esitligini kullanarak

. . 20
r(1+iy) e—tylogsm >

ra-iy)  2ksin22

. _ . Zg
- _ Y get(no ylogsin 2) 11.26
2ksin25

ifadesinin yazabiliriz. Bu ifade yazilirken

e?mo = 010 1.27
I(1-iy) :
esitligi kullanildi. Burada
n, =arg’(1+1iy) I1.28

oldugunu hatirlatalim.
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do _ y?

@ = s 1129

I.7 denklemi m, kiitlesi Z,e yiikiine sahip bir parcacik ile m, kiitlesi ve Z,e yiikiine

sahip baska bir parcacik arasindaki carpisma problemini agirlik merkezi koordinat

mym;

sisteminde tanimlayan bir denklemdir. u = ve r’ninde agirlik merkezi koordinat

mq+m,
sisteminde iki pargacik arasindaki mesafe oldugunu hatirlatalim.
Sekil II.1 iki pargacik arasindaki sagilma siirecinin laboratuar ve agirlik merkezi

koordinat sistemlerinden goriiniisiinii resmetmektedir.

V' v,
m) m,
Kitle Merkezi
Sistemi

Sekil II. 1. Agirlik merkezi koordinat sistemi ile laboratuvar koordinat sisteminin

karsilastiriimasi.

Sekil II. 2. iki parcacik sagilma probleminin, u etkin kiitleli tek bir parcacigin, agirlik
merkezi koordinat sisteminde, r parcaciklar arasindaki mesafe olmak tiizere, V(1)
potansiyelinden sagilma problemine doniisiimiinii resmetmektedir. 11.7 denklemi sekil

II. 2. ‘deki sac¢ilma siirecinin matematik modelidir.

15



En Yakin Yaklagsma
Mesafesi

Gelen Parcacik

\ Koordinat Orjini

Sekil I1. 2. Etkin p kiitleli pargacigin V (r) potansiyelinden sac¢ilmasi

I1.29 sonucunu laboratuvar koordinat sistemine transfer ederek diferansiyel tesir kesitini

sekil I1.1.’de sagilma siireci i¢in olusturabiliriz. Eger sagilma siirecinin gelen elektronla
hedef elektron arasinda oldugu kabul edilirse m; = m, olacagindan ¢, =§ oldugu

gosterilebilir.  Diger  taraftan  koordinat  degisiminin  tesir  kesiti  alanimi

degistirmeyeceginden
do\ _ docy (do _ _sinfd6 (do
(dﬂ)L o any, (dﬂ)CM a sing,d¢, (dﬂ)CM 1130
yazilabilir. ¢p; = % oldugu g6z oniine alinirsa

(:_fz)L = 4cosp, (%)CM 1131

bulunur. Bu sonug, v elektronlar arasindaki goreceli hiz’in biyilikligi ve m de

elektronun siiktnet kutlesi olmak tizere

k=" ve y=ft—=o .32

tanimlartyla I1.29 denklemine taginirsa

(Z_;)L - (#)2 :;;‘Z,ll 11.33

16



bulunur. I1.32 denklemindeki a sabitinin Bohr yarigapinin tersi olduguna dikkat edelim.

Ince yapi sabitidir. Bu sonu¢ T = %mv2 tanimiyla
(), = () s

an/y, “\7/) sint¢,

seklinde de yazilabilir. Diger taraftan, bir parcactk T kinetik enerjisiyle hareketsiz
ancak kendisiyle esit baska bir parcaciga carparsa, laboratuvar koordinat sisteminde,

carpismadan sonraki enerjisinin
W = Tsin?¢, 11.35

seklinde yazilacagi bilinen bir husustur. Carpisma esnasinda baslangicta hareketsiz

bulunan parcacigin kazanacagi enerjinin de
T —W =Tcos* ¢, 11.36
seklinde yazilacagi kolaylikla gosterilebilir. I1.35 denkleminde
dW = 2Tsin¢, cosp,d ¢, I1.37
yazilabilir.
cos¢,d; = 2mcospisinp, d P, I1.38
kat1 agis1 [1.37 denklemiyle
dn, = gdw 11.39

sekline getirilebilir. 11.39 sonucu I1.34 denklemine taginirsa sagilan elektron

() =r(z)y L -mel

sonucu bulunur. Bu sonug¢ atom birim sisteminde

2
do(W,T) _ ATt i .41
aw T w2

17



seklinde de yazilabilir. Ancak bu sonu¢ W = 0 i¢in halinde iraksayan bir sonuctur. Eger
hedef atomdaki elektronun baglanma enerjisini goz Oniine alinir ve hedef elektrona

aktarilan enerji igin

E=W+B 11.42

yazilarak I1.40 ifadesinde W yerine kullanilirsa bu tekillik ortadan kaldirilmis olur. Eger
hedef atomda elektronun koparildigi kabuktaki elektron sayist N ile gosterilirse

diferansiyel tesir kesiti i¢in

do(W,T) _do _ 4ma®N 1
dw ~ dE T EZ2

I1.43

nihai ifadeyi yazabiliriz. Bu sonug diferansiyel tesir kesitini, gelen ve hedef atomdan
koparilarak iyonlastirilan elektronlarin enerjilerine parametrik olarak bagli hale
getirmektedir.  Bu baglilik tezimizde Los Alamos ionization code (GIPPER)’1
kullanarak yapmis oldugumuz hesaplamalar i¢in I1.43 sonucu kritik 6nem tasimaktadir.
Sonlu sayida enerji i¢in kuantum temelli tesir kesitleri 11.43 ifadesindeki parametrik
bagimlilik gelistirilerek tesir kesiti i¢in analitik ifadelerin olusturulmasinda farkl
yontemlerin ortaya ¢ikmasina neden olmustur. Tezimizde bu tiir analitik ifadeler ikili
carpismali iyonlagma, hidrojenik Olgeklendirilmis iyonlasma ve carpitilmis dalga

yontemleri basliklar1 altinda verilmistir.
II. 2. COK ELEKTRONLU SiSTEMLERIN KUANTUM MEKANIGi

IIL. 2. 1. Cok Elektronlu Sistemler ve Merkezi Alan Yaklasimi

N elektronlu bir atomun hal fonksiyonu i¢in bulundugu kuantum halinin spin ve
acisal momentumundan kaynaklanan terim veya seviye simetrisine bagli olarak bir veya
daha fazla sayida Slater determinantinin antisimetrik lineer karigimi seklinde ifade
edilebilir [30,31]. Slater determinantlariin elemanlar1 atomik elektronlara ait spin
orbitalleridir. N elektronlu kapali kabuklu bir atomun elektronlarina ait spin orbitalleri
uq(q1), ug(qq) ..., uy(qy) seklinde temsil edilirse, bu atomun taban seviyesine ait

kuantum hal fonksiyonun

18



uq(q1) uﬁ(ql) o Up(qq)
l/)(ql,qz, e qN) = \/% uo:(CIz) ug(:qz) uV(Q:Z) -

ua(qn)  up(@n) - tp(qn)

seklinde yazilabilir. Burada ¢,,q,,...,q, elektronlarin uzay ve spin koordinatlarini ve
a,p,...,v indeksleri elektron spin orbitallerinin (n,l,m,,mx) seklinde ifade edilen

kuantum sayilarini temsil etmek iizere kullanilmiglardir. Elektron spin orbitallerinin

(wu|wa) = [ ws(@Dwi(q) dg = 83, 11.45

seklinde ifade edilen diklik ve normalizasyon bagintisini sagladiklarin1 da belirtmeliyiz.

N elektronlu bir atomun roélativistik olmayan Hamiltoniyen’i

N 2 N N
g_z AN l_ZiJr Z 5 I 46
. 2 n . Tij_. ' . 9u .

seklinde yazilabilir. Bu Hamiltonyen’in ilk toplami tek elektron, ikinci toplami da iki
elektron islemcisidir. Atomun taban seviyesine ait enerjiyi bulmak i¢in H islemcisinin
I1.44 ile verilen Slater determinatina gore beklenen degerini alalim. 11.44 denklemiyle
verilen Slater determinantinda kosegen elemani olarak goziiken elektron spin

orbitallerinin ¢arpimint ', =u, (q,)u,(q,)...u, (g, )seklinde temsil edersek 1146

Hamiltoniyen’inde, atomun elektronlarinin kinetik enerjilerini ve c¢ekirdekle olan
Coulomb etkilesmelerini temsil eden tek elektron islemcisinin beklenen degeri igin

asagidaki sonucu kolayca bulabiliriz.

N
N

i=1

b 4 b4

N
= Z(‘*’ylﬁl%) = Z(uﬂ(qi)lfilul(%)) I1.47
i=1 A

I1.46 Hamiltoniyen’indeki iki elektron islemcisi atomun elektronlar1 arasindaki
Coulomb etkilesmelerini temsil eden bir islemcidir. Bu iki elektron islemecisinin 11.44

Slater determinantina gére beklenen degerinin
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N| =

1
(¥]gi¥) = -

> <ua(qi)uu(q,-)
A ou

u)l(qi)uﬂ(qj)>

1
- <u/1(CIi)uu(CIj) - uu(qi)uA(CIj)>

ij

11.48
seklinde yazilabilecegi gosterilebilir [30, 31].

I = (ua(q)|fi|ua () 11.49
Jaw = (wa(@)w.(q)| g [ua(@)u.(q))) I1.50
Ky = (wa(@)uu(q))]gij|wu (@)wala))) I1.51

tanimlartyla F Hamiltoniyenin beklenen degeri i¢in

_ 1
E=(W|H|‘P)=ZIA+§ZZ[]M—KM] 1152
A A u

J,,. entegralinde g, icin verilen beklenen degerin sag ve sol tarafinda ayni kuantum

A
sayili spin orbitallerinin uzay ve spin koordinatlar1 ayni iken, K,, entegralinde g;igin
verilen beklenen degerin sag ve sol tarafinda ayni kuantum sayili spin orbitallerinin

koordinatlarin farkli oldugu goriilmektedir. Diger bir degisle K,, entegralinde

beklenen degerin sag ve sol tarafindaki spin orbitalleri koordinatlarini degistirmistir. Bu
nedenlerden dolayr J,, entegraline dogrudan Coulomb etkilesmesi ve Kj;, entegralinde
degis tokus Coulomb etkilesmesi adi verilmektedir. Tek elektronlu atom ve iyonlar
harig, rolativisitik olmayan kuantum mekanigi ¢ergevesinde bile, elektron spin orbitali
icin analitik ¢oziimler iiretmek miimkiin degildir. Merkezi alan yaklasiminda elektron
spin orbitallerinin radyal, agisal ve spin bagimli kisimlar1 birbirinden ayrigsmaktadir
[32,33].

Bu yaklasim ¢ergevesinde spin orbitallerinin genel yapisi igin

w(q;) = Ry ()Y, (i) x{ (M) IL53
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ifadesi yazilabilir. 11.53 ifadesinde tek bilinmeyen R (r;) seklinde temsil edilen radyal
orbitallerdir. Radyal orbitaller o sekilde hesaplanmalidir ki bu radyal orbitallerine gore
I1.52 ile verilen enerjinin beklenen degeri hesaplandiginda olusabilecek en diisiik deger
olugsun. II.52 denklemindeki enerji ifadesinin, radyal orbitallerde olusabilecek kii¢iik
degisimler altinda kararli olmas1 istenerek uygulanacak varyasyon hesabindan elde
edilecek denklemler istenilen radayal orbitalleri vermektedir. Bu denklemler Hartree-
Fock denklemleri olarak bilinir [30,31]. Hartree-Fock denklemleri elde edilirken radyal
orbitallerin normalizasyon ve diklik kosullar1 uygun Lagrange carpanlari vasitasiyla

hesaplara yansitilmaktadir.

IL. 1. 2. Konfigiirasyon Ortalamali Enerji Ifadeleri

N elektronlu ve Z protunlu bir atomun konfigiirasyon ortalamali enerji degerlerini
elde etmek icin yaygin sekilde iki farkli yontem kullanilmaktadir. Birinci yontem N
elektronlu ve Z protunlu atomun elektron konfigiirasyonuna ait terimler i¢in bulunacak
enerjiler lizerinden atomun toplam enerjisi i¢in ortalama deger olusturmak seklinde
ozetlenebilir. Ikinci yéntemde toplam enerjinin konfigiirasyon ortalamali degerini elde
etmek icin tamamen bireysel elektronlarin spin orbitalleri ve bu spin orbitallerine ait
kuantum sayilar1 kullanilmaktadir. Biz tezimizde konfigiirasyon ortalamali enerjilerin
hesab1t i¢in 2. metodu detaylandirdik.  Formiilasyonda basitlik saglamak igin
u,(q;) = RY, (ri)Ylfnl (0; p)x*(mg) seklindeki elektron spin orbitalleri asagida
[t} = |n;lym;m,) notasyonuyla temsil edilmistir. I1.52 denklemindeki dogrudan veya
degis tokuslu Coulomb etkilesmelerine ait beklenen degerler etkilesen elektronlarin ayni
veya farkli kabuklarda olup olmadiklar1 dikkate alinarak iki farkli guruba ayrilarak
toplam enerjiye dahil edilmislerdir. Bu tanimlarla 11.52 denklemiyle verilen toplam

enerji i¢in asagidaki genel ifadeyi yazabiliriz[19].

N
Fore = ) ({fl0ore+ ) (6ilg1idore = (Gilglidarcd + Y. L7191 Yore = (1910ore)

i<j i,j
esdeger esdeger
olmayan elektron
elektron ciftleri

¢iftleri

I1.54
seklinde yazabiliriz. Bu ifadedeki ilk terim atomdaki elektronlarin kinetik enerjileri ve

cekirdekteki protonlarla etkilegsmesini temsil eden tek elektron islemcisinin elektron-
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spin orbitallerine gdre beklenen degerini temsil etmektedir. 2. terim ise elektronlar
arsandaki Coulomb etkilesmelerini atomun farkli kabuklarindaki elektron-spin
orbitallerine gore beklenen degerlerini temsil etmektedir. 3. terim ise elektronlar
arasindaki Coulomb etkilesmelerini atomun esdeger elektronlarmin spin orbitallerine
gore beklenen degerlerini temsil etmektedir. I1.54 ifadesinin konfigrasyon ortalamali

degerini olusturmak icin kuplassiz temsil kullanilabilir.

(niliml.ms.|f|niliml.ms.)
G1FliYors = Z s 51 () I1.55
f18ore " (21, + 1)(2s; + 1) e

Bu ifade kuplassiz tek elektron-spin orbitallerine gore tek elektron islemcisinin ortalama

degerini olusturur. Benzer sekilde

<nilim1im51njljm1jmsj g|nilimlim51njljm1jmsj>

iglidore= ) > % g

myj, m1 Mg, ms

(2 + 1D)(2l + 1)(2s; + D(2s) + 1)

I1.56
(Glglijdore; = z z <nilimlimsinjljmljms]' g nilimlimsinjljmljm5j>
mlimlj msimsj
= > @1gliora IL.57
mlimsi

tanimin1 yapalim. I1.57 denklemindeki beklenen degerin hesabi i¢in Coulomb etkilegsme

islemcisini

1 rk
glz == Z kil zk n 12 Y (91 d)l) Yk*(92 d)z) II 58
k

seklinde kiiresel harmonikler cinsinden ifade edelim. islemleri basitlestirmek icin 6nce

D)
=
Il

k
X 2k+1y (6.0) I1.59
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seklinde tanimlanan tensdr islemcisinin beklenen degerini yazalim [19,31,32].

C(’;(lm’l'm') = (lmlcgll’m’) = z;:zlfyrln(ﬂ) qu(-Q)YTln’(-Q)
, el kO UN(I k U
= (—1)™[(2l + 12l + 1 z( )( ) 1L 60
=1)™[( )( )] “m ¢ m)\0 0 o

I1.58, 11.59 ve 11.60 esitliklerinden yararlanilirsa

(ilglif)ores = Y F*GNC timylamy) Y C* (g, lmy, )
k=0

m;.me.
Lj™sj

L ko
)(—mz. 0 m,.> 1161
J ]

ifadesini yazabiliriz. Bu ifadede ms, iizerinden toplam yalniz 2 ¢arpanini getireceginden

=ZF"(i,j)C"(i,i) Z (-1)"™y (21].+1)<lf ko
0 0 O
k=0 myms

bu ifade

(ilgliflorei = ) F¥G@NCHED2(2L +1) (=D
k=0

Lk 1 um (G Lk
X7 1)2 -1 I1. 62
(0 0 0 1) m;. —my. 0

j
mj.
Lj

seklinde yazilabilir. 3j-sembollerine ait
—_1)Jj—-m ] ] ] — :
Z( 1) (m . 0) J2 + 1685
m

Ozelliginden yararlanarak

(ilgi)ere = Y. F¥GNCHGD202L + DD (08 T) 80y 1
k=0
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i ko

= F°(3,§)C°i, )2(2; + 1)3/2(~1)7b (0 .

) [1.63

yazilabilir. Yine 3j semboliiniin bir bagka 6zelligi

(0 =) I 0o qym

-m 0 m m —-m O

1
J2i+1
kullanilirsa (ij|g|ij) ortalama degeri i¢in
. .. Or: = Or: » 3/2 _1/2 Or: =
(ijlglifYore = FOGLNCOG,D2(20 + 1) (2L +1) "7 =F°(i, )22, +1)  1L64

sonucu elde edilir. Bu sonug I1.57 ifadesinde yerine konursa

(i gliYorey = ) (1 Jglidors = ) FOGD2(2L +1)

mlimlj mlimsi

= 2(2l; + DF(1,j)2(2] + 1) 11.65

sonucu bulunur. Bu sonug¢ I1.56 ifadesinden, s; = 1/2ve s; = 1/2 alinarak yerine

konursa

(ijlglifdore = F°(i, ), mylj # nyj 11.66

sonucu bulunur.
Simdi elektron-elektron Coulomb etkilesmesinin degis-tokus(exchange) kisminin

ortalama degerini bulalim. Bunun i¢in 6nce

<nilimlim5injljmljmsj g|njljmljmsjnilimlimsl.>

N
Wlgliore = ) ). ot 1167
mlimsi mljmsj

2L+ D(2s; + D(2 +1)(2s; + 1)

n;l; # n;l; igin ifadesini yazalim ve

g|njljmljmsjnilimlimsl.>

ilgliforey = D D (mlamymgnmym,

mlimlj msimsj
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= > (Ulglidora 1168

tanimini yapilim.
I1.58, 11.59 ve I1.60 esitlikleri goz oniine alinir ve degis tokus etkilesmelerinin spin

kuantum sayilar1 ayni olan elektronla arasinda olacagi hatirlanirsa

(ilgjidore: = ZG"(U) > mgmy € (g, ym ) ¥ (tmy, lymy, )

ml ms

esitligi kolayca yazilabilir. Bu ifade

(g ljidorei = cho DD By, [CKGDI?

mp.m
Lj™sj

seklinde daha basit bir halde getirilebilir. Bu son ifadede I1.60 denklemi kullanilirsa

cho b Z By me, (2 + (21, + 1) (0 . L)z

mjp.m
1;7s;

( 5 k ! )2
-y, my —my

Bu sonug
2

21+ 1 . k 5y 4
Z( + )< ml mli—mll. m1j> -

m;y.
lj

0zelligi kullanilarak basitlestirilebilir [31,32].

(ij1gljt)ore: = ZG"O 1)25% ms; (24 +1)<o 0 i))z

Msj
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c Lok 1\
= Gk, ) (21 + 1 (l 1)

Bu sonucu I1.68 ifadesinde yerine koyarsak

UgliDoress = ) (Uilglidorei = ) ZG"(u)(ZI SV CI

mp,ms; my; ms

kol

2
) I1. 69
0 0

(U19lif)oreij = sz(l J) QL+ 1)(2L +1)2 (0

(ijlglji)ortij _ <ij|g|ji)ortij

= 11.70
QL+D@si+ D)2 +1)(2s;+1)  @L+D2(2 +1)2

(ijlg Iji>0rt =

sonucu elde edilir. Bu ifade I1.70 denkleminde yerine konulursa degis-tokus

etkilegsmesinin ortalama degeri i¢in

[ee)

Gilglinare=3 Y (4 * VY 6
&

nihai sonucu bulunur. Boylece farkli atomik kabuklara ait elektronlardan olusan

elektron ciftleri arasindaki ortalama Coulomb etkilesmesi i¢in

(ij1gljiyore = FO(i, ) — —Z ( G, ) .71

OOO)

sonucunu buluruz. Simdi ayni kabukta bulunan esdeger elektron giftleri arasindaki
ortalama Coulomb etkilesmesini bulalim. II.71 sonucundan hareketle ayni1 kabuktaki
elektronlar arasindaki Coulomb etkilesmesinin konfigiirasyon ortalamali degeri de

asagidaki sekilde bulunabilir.

(ij191ij)ore = FO(i i Fk(i,i),nl-ll-znjlj I1. 72

k>0
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I1.71 ve I1.72 sonuglart kullanilarak N elektronlu bir atomun ortalama enerjisi i¢in

asagidaki sonucu yazabiliriz.

N o0
1 1:\?
Bare= ) (Ul + ) {F"(nili,njl,-)—gZ(o - G"(nili,nﬂ»}

(0.
farkl
kabuklar
lizerinden
+ z {Fo(nili; nil;) — i Fk(nili; nilj)}
(1))
ayni
kabuklar
lizerinden
.73
Bu ifadenin ilk terimini daha acgik bir sekilde yazalim.
1o, Z
I(njl;) = {n;limy;m, -5V —;|nilim1imsi 11.74
Eger elektron-spin orbitallerinin agisal ve radyal kisimlari
m;.
|nilimymg,) = Rnili(rij)yli i (6 xs,(ms,)
Pnili (ri)
= |nilimy,my,)
T
seklinde birer ¢arpan olarak yazilabilirse I(n;l;) i¢in
( 14> 10+1) Z
I(n;ly) = j P, (1) (_Edrz + 2 - P, (r)dr I1. 75
0

integralini olusturabiliriz. Diger terimler benzer sekilde yazilabilir.
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II. 3. COK ELEKTRONLU SISTEMLERDE KONFIGURASYON
ORTALAMALI iYONLASMA ENERJISI

Atomun ortalama iyonlagsma enerjisini bulmak i¢in hem atomun kendisi i¢in hem
de iyonlasmis hali i¢in I1.73 denklemi kullanilarak toplam ortalama enerji bulunur. Bu
iki enerji arasindaki fark olusturulur. Bu fark atomun konfigiirasyon ortalamali
iyonlagma enerjisi olarak bilinir. Atomun iyonik halinin ortalama enerjisi i¢in I11-73
ifadesinde N yerine N —1 almak yeterlidir. Boylece ortalama iyonlagma enerjisi i¢in

asagida detaylandirildig: gibi analitik bir ifade elde edilebilir.

Eget = zl(nl)+ Z {FO(("ilf'"flf)_%i(o 0 é)zck((mli'njl])}
=

@5
farkl
kabuklar
izerinden

+ z {F ((nylymyl;) —

@@
ayni
kabuklar
lizerinden

k1N
Z e F"((nili,nim}
k>0

I1.76

AE,.: = ngtm — EZ9™ farki iyonlasma enerjisini verir. Eger atomdan bir elektronun
kopmasi, geride kalan elektronlarin, kuantum sayilarinda degisiklige neden olmadig1 ve
radyal orbitallerde meydana getirecegi degisikliklerinde ihmal edilir boyutlarda kaldigi

kabul edilirse atomun ortalama iyonlagsma enerjisi igin

N-1 )
1 ok 1.\?
AEor: = I(nyly) — z {FO((anN'njlj) - Ez ((I)V 0 6) Gk((anN»njlj)} -
j=1 k=0

N-1

2y + 1 .
{FO((nJ ) - 2 (l] ko

2
yt+t1Z4\0 0 0) Fk(("flf’"jlf)}
k>0

=1

-

IL.77
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sonucu yazilabilir. Bu sonu¢ donmus kor yaklasiminda (frozen core ) tek elektron igin
konfigiirasyon ortalamali iyonlasma enerjisidir. Bu enerjinin tek elektron baglanma

enerjisinin negatifi oldugu I1.77 denkleminden agik¢a goriilmektedir.

I1. 4. KONFIGURASYON ORTALAMALI OTO-iYONLASMA
Konfigiirasyon ortalamali oto-iyonlagsma oran katsayisini

(n114) 7 (nyl3) %2 (n3l3) %= = (nl) 1 (npl) 27 (ngl) B3 + kel I1.78

seklinde bir siire¢ icin yazalim. I1.78 siirecinin sag ve sol tarafindaki konfigiirasyonlarin

istatistik agirlik degerleri

Wigg = (411 + 2) (412 + 2) (413 + 2) 1179
q1 q2 qs
ve
4L+ 2\ (Al +2) (4l + 2\ (4l + 2)
Wsor = (q1+1)<q1+1)qz< a0 )q3< ” )( L 11.80

seklinde yazilabilir. I1.78 ve I1.79 istatistik agirlik degerleri kullanilarak I1.78 siirecine

ait ortalama oto-iyonlagsma oran katsayisi kuplajsiz temsilde

4 Wsol

T —SOU (i Lkl | g g lonsls)| .81

ort

Ag =

seklinde yazilabilir. Ortalama oto-iyonlasma oram LSJM; seklinde bir kuplaj sistemi
kullanilarak da hesaplanabilir. Bu durumda 6nce siirecin ilk ve son kuantum hallerine ait

enerji. 0z  fonksiyonlart  LSJ/M;  kuplajinda |¥;) = |yiSl-Li]iM]i) ve

|‘Pf) = |nyfo] M, f) seklinde olusturulur. Arkasindan

N+1

4
A (l—>f)— |(tpf|g|lp)| "% VrSrLelsM;, z gij |viSiLiJiM;, 11.82

i<j=1
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oto-iyonlagsma oran1 LSJ/M; kuplajinda olusturulan biitiin ilk ve son kuantum halleri
arasinda hesaplanir. Elde edilen sonuglar toplanip ilk kuantum hallerine ait 2] + 1
degerlerinin toplamina boliinlirse konfigiirasyon ortalamali oto-iyonlasma orani elde
edilmis olur. Konfigilirasyon ortalamali oto-iyonlagsma oranmi i¢in LSJM; da asagidaki

ifade yazilabilir [7].

2

| 4 LypiMp Ly sl M |<Yf5fo]fMjf| XLl gis |viSi LL]iM]i>| L3
‘=% TR '

Ancak biz burada kuplajsiz temsilde olusturulan ve I1.81 denklemiyle verilen formiili

kullanarak ortalama oto-iyonlasma oran katsayisini olusturacagiz.

R*(niks,nyns) = f f Pty (0)Prp, (') :ilp 2lp (M) Py, (r') drdr! I1.84

Ve

2
K l; K lf>2 [RK](n1kfin2n3)
M(naky; nans) = Z 0 0 0 (0 0 0 24+ 1)

_l_Z(l1 K' l3)z<l2 K' lf)z(RK(nlkf'nzns))z

0 0 0 X + 1)

r(ly 1 ' , '
DI A [ Al L [ F Y

2
12)2 (l3 K lf>2 (R"(n1ky; mams))
0 0 0 O (2K +1)

=
~
=
=
X
=
N
=
w
N—r
Il
*M
VS
o S
o =

, 2
. . zRKnk,nn>
K s lf>( (i )
0 0 0/\0 0 O (2K +1)
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(1 / / /
Sy (NG s DG s NG DG )

RK(nlkf, nzng)Rkl(nlkf, n2n3) I1.86
olmak tizere
Aq = G293 (Mﬁz_g)wf "2 M(nyky; nons) 11.87

yazilabilir [7]. 3j sembollerindeki k ve k' biiyiiklikklerinin A(l'Ll) seklinde temsil edilen

ticgen kuralin1 sagladiklarini hatirlatalim.

II. 5. KONFIGURASYON ORTALAMALI ELEKTRON IYON BiRLESME
TESIR KESITI

Konfigiirasyon ortalamali elektron-iyon birlesme tesir kesitini

(gl () 27 (ngl) B 71 + kil = (0 ) T (npl3) %2 (n3l5) % I1.88

siireci i¢in ele alacagiz. Burada k;l; ile gelen elektron, (n,l,)%*1(n,1,)% 1 (n;l3)% 1
ile de bu elektronun ¢arparak birlestigi iyonun ilk hali temsil edilmektedir. Bu siirecte
gelen elektron n;l; kabuguna yakalanirken nql; kabugundaki bir elektronu n,l,
kabuguna uyarmaktadir. I1.88 siirecine I1.78 oto-iyonlasma siirecinin tersi bir siire¢
olarak bakilabilecegi agiktir. Dolayisiyla detay balans prensibinden hareketle I1.88

elektron-iyon birlesme siirecini karakterize eden konfiglirasyon ortalamali tesir kesiti

2m? w,

Opirles = 55— ) ——0 I1.89
O'blrles kleS - ZWF a

seklinde bulunabilir[19,7] . Burada Wy ve W, sirasiyla I1.88 siirecinin sag ve sol
tarafindaki kuantum hallerinin istatistik agirliklaridir. Bu istatistik agirliklar asagida

verilmigtir.

W, = (4l1 + 2) (4l2 + 2) (4l3 + 2) 11.90
q1 qz qs
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ve
4l + 2) <4l2 + 2) (413 + 2>
Wy = 11.91
’ <q1+1 G —1)\4;—1
Hesaplamalarda Aeg enerji farki o sekilde secilmelidir ki, degeri iyonda olusabilecek

rezonaslarin en genis olaninin genisliginden daha biiyiik olsun. 11.90 ve I1.91 ifadeleri

I1.89 denklemine taginmissa elektron-iyon birlesme siirecine ait tesir kesi i¢in
_ 2m?
Grecomb = gz (q1 + D (4ls +3 = q3) (4l + 3 — q2) Ty, (2L; + 1) M(npng; my ;) 1192

sonucu bulunur [7].

1.6 KONFIGURASYON ORTALAMALI UYARILMA TESIiR KESIiTi

Elektron ¢carpmali uyarilma tesir kesitini

(M) (1) 27 kil = (ngly)9 (nply) %2 kel I1.93

seklinde bir silireci goz Oniine alarak olusturalim. Burada iyona ¢arpmak iizere gelen
elektron k;l; temsil edilmistir. Bu elektron, siire¢ esnasindan, enerjisinin bir kismini
(n 1)1 1 (n,1,)%~ 1 konfigiirasyona sahip iyona aktararak n;l; kabugundaki bir
elektronun n,l, kabuguna uyarilmasimma neden olmustur. Enerjisi azalarak sacilip
iyondan uzaklagsan elektron I1.93 denkleminde ksly ile temsil edilmigtir. 11.88
denkleminde g; = 1 alinirsa I1.88 denklemi k;l; ile temsil edilen gelen elektronun
iyonla birleserek (n,l;)%t(n,l,)9n5l; seklinde bir konfigiirasyonun olusacagi goriiliir.
Eger nsl; elektronu kfly elektronuyla yerdegistirise 11.93 denklemi elde edilmis olur.
I1.92 ile verilen konfigiirasyon ortalamali tesir kesiti ifadesinde g3 =1 alinir ve

nzls — ksly yer degistirmesi yapilarak son elektron ¢arpmali uyarilma tesir kesiti i¢in
_ 8 .
Uuyarllmall = é(ql + 1)(4l2 +3 - CIz) Zlilf(ZIi + 1) (Zlf + 1)M(n2f; nll) 11.94

sonucu bulunabilir. [7].

Konfigiirasyon ortalamali dogrudan iyonlasma tesir kesitini
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kili + (nlll)‘h“ - (nlll)q1+ kele + kflf I1.95

seklinde bir siire¢ icin ele alacagiz. Burada k;l; ile gelen elektron, k,l, ile carpma
sonucu iyonun bagli orbitallerinden birinde koparilarak iyonlagtirilan elektron ve kylg
ile de gelen elektronun iyonla etkilesip sagildiktan sonraki hali temsil edilmektedir. 11.93
denkleminde g, = 1 ve n,l, yerinede k,l, alinirsa konfigiirasyon ortalamal1 tesir kesiti
formiiliiniin 11.94 sonucundan elde edilmesinin yolu a¢ilmis olur. p, iyondan koparilan

elektron i¢in hal yogunlugu olmak iizere, enerji ayrisiml diferansiyel tesir kesiti i¢in

da; _
% = p, Z Forc 11.96

yazilabilir. Burada p, durum yogunlugunun serbest elektron radyal orbitallerinin
normalizasyonuna bagh olarak 2/(mk,) seklinde alinacagma ve (4l,+3 —q,) =

2(21, + 1) seklinde yazilacag: goriiliirse 11.96 ifadesi

dGion __ 32
de  kikeks

(g1 + D Xy, 2L+ 1D (2L + D)(2L + 1) ML nyl) 11.97

seklini alir. Bu sonucun atomdan koparilarak iyonlastirilan elektronun alabilecegi enerji

degerleri lizerinden

Emax/z
da;
Gion = f dl;’” de 11.98
0

seklinde alinacak entegralinden toplam konfiglirasyon ortalamali iyonlagma tesir kesiti
bulunur. Buradaki entegralin iist sinir1 11.95 siirecinin son kuantum halinde bulunan
serbest elektronlarin kinetik enerjilerinin toplaminin yarisidir. Diger bir degisle

Enax = (k§+k]§) /2 seklinde tanimlanmistir.
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BOLUM II11

SONUCLAR VE DEGERLENDIiRMELER

III. 1. ENERJi VE KONFIGURASYON ORTALAMALI TESIiR KESIT
HESAPLARI

Mo1%* iyonun taban haline ait elektron konfigiirasyonu
15225%2p®3523p®4523d1%4p? seklindedir. Bu konfigiirasyonun muhtemel LSJ enerji
seviyeleri Ek B-Tablo B.4.’te gosterilmektedir. Kuantum seviyelerinin sirasi artan
goreceli enerji degerlerine gore verilmistir. Bu tablonun ilk siitununda verilen enerji
degerleri, en diisiik enerjiye sahip seviye [Arl]3d'°4s?4p*( °P)*Py, kuantum halinin
enerjisi referans alinarak olusturulmus goreceli enerji degerleridir. Elektron ¢arpmasi

sonucu Mol°*t

iyonu 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan elektron kaybederek
iyonlasabilir. 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan bir elektron kaybederek iyonlagmis
Mo1%* konfigiirasyonlar1 Ek B-Tablo B. 5.’te listelenmistir. Ek B-Tablo B.5.’in ilk

10+

siitunu Mo iyonun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan dogrudan elektron

iyonlagtirmak icin gerekli esik enerjilerini listelemektedir. Ek B-Tablo B.5.”in 2. siitunu

ise Mot

iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan elektron kopmasi sonucu
geride kalan yiikil bir artmis iyonun LSJ kuplajinda olusabilecek kuantum seviyelerini
listelemektedir.

Elektron ¢arpmali tesir kesiti siirecinin nasil olustugunu bir 6rnekle aciklayalim. Gelen
elektronu k;l; ile bu elektronunun ¢arpmasi sonucu iyondan kopan elektronu k,l, ile

gosterelim. Burada k;l; elektronunun carpma siireci esnasinda iyona enerji aktararak

sagilma ortamindan  kfl; seklinde uzaklastigimi kabul edelim. Bundan sonraki
tartigmalar igin gelen elektron kastimiz k;[;, sagilan elektron kastimiz k¢lf ve iyonlasan

elektrondan kastimizda k!, olacaktir.

Eger gelen elektronun Ek B-Tablo B.4.’niin ilk satirinda verilen [ArI]3d'%4s*4p
(*P)’Py, konfigiirasyona sahip Mo'®*iyonuyla carpistigini kabul edersek siire¢ sembolik

olarak
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kil; + [Ar113d'%4s24p2( *Pyo) — [Ar1]3d*%4s24pt (*Pys) + kele + kel;  seklinde
yazilir. Benzer ifadeler Ek B-Tablo B.4. verilen diger biitiin taban konfigiirasyonlar i¢in
yazilabilir. Mo°* iyonun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan seviye ayrisimli
iyonlagma kanallarinin gelen elektronun agisal momentumuna bagli olarak artacagi
aciktir. Biz tezimizde gelen ve sagilan elektronun agisal momentum kuantum sayisinin
li=1; =0—14 aralifinda degistigini ve iyonlasan elektronun agisal kuantum
sayisinin da [, = 0 — 10 araliginda degistigini kabul ettik. Bu degerlerle Ek B- Tablo
B.4. ve Tablo B.5. birlikte degerlendirildiginde, Mo®* iyonun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt
kabuklarindan olusturulabilecek seviye ayrisimli iyonlagsma kanal sayisinin ¢ok biiyiik
sayilara ulasacagi agik olmalidir. Bu nedenle Mo'°* iyonu i¢in yalniz béliim II de teorik
detaylar1 verilen yapilandirma ortalamali yaklagim kullanilarak hesaplar yapildi. Bu
hesaplamalarda gelen elektronun enerjisinin, iyonlagsma esik enerjilerinin lizerinde 14
farkli degerde oldugu kabul edildi. Her gelen elektron enerjisi i¢in iyondan koparilan

elektronun 10 farkli enerji degeriyle ana iyonundan uzaklastig1 kabul edildi.

Sekil IIL 1. 1.’de 035, 03y, 034, O4s, Ve 04y ctiketli egriler sirastyla Mo'®* iyonun

3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan kaynaklanan elektron ¢arpmali kismi dogrudan
iyonlagma tesir kesitlerini temsil etmektedir. Burada dogrudan sifati ile, gelen
elektronun enerjisinin bir kismini ¢arptig1 iyonun alt kabuklarina ait bagli bir elektrona
aktararak, iyonda baska herhangi bir degisikliZe neden olmadan, enerji aktardig
elektronun kopup iyonlagma siireci anlatilmak istenmektedir. Sekil IIL. 1. 1.’de opr ile
etiketlenmis grafik 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarina ait dogrudan kismi iyonlagsma
tesir kesitlerinin toplamini temsil etmektedir. opr + gjpr ile etiketlenmis grafik opr
sonucuna oto-iyonlagsma kanalarindan gelen katkilarin eklenmesiyle elde edilmistir.
Gelen elektron enerjisini bir kisminm1 carptifi iyona aktararak, carptigi iyonun

uyarilmasina neden olabilir. Mo®%*

iyonun i¢in yaptigimiz enerji hesaplamalar1 sonucu
n ve | kuantum sayilann igin @ n=4-7 ve |=0-—3 degerlerini alarak
[Nel 13s13p©3dt%4s24p2nl, [Mgl]3p°3dt®4s24p?nl ve [Nel 13s23p®3d°4s?4p?nl
seklinde olusan uyarilmis hallerin oto-iyonlasma ihtimalleri oldugunu belirledik. Bu
hallerin 1s1mali siireclerle elektron kaybetmeden, c¢arpismadan Onceki hallerine de
donebilecekleri agiktir. Ek B-Tablo B.1., Tablo B. 2. ve Tablo B.3. hesaplara dahil

edilen oto-iyonlagma ihtimali olan uyarilmis haller ile bu hallere ait dallanma oranlarini
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AY
temsil etmektedir. Dallanma oranlari Bj”.’ = i ifadesi kullanilarak

B DAL T4,
h v

hesaplanmistir. Burada A4;,, ile verilen bir j konfigiirasyonundan verilen bir h

konfigiirasyonuna 1gimali durulma orani, 47, , ile de verilen bir j konfigiirasyonundan

verilen bir f oto-iyonlasma orani temsil edilmektedir. Dallanma oranlar1 i¢in yapilan

hesaplarin sonuglar1 Ek B-Tablo B.1., Tablo B. 2. ve Tablo B.3.’ de listelenmistir.

Ek B-Tablo B.1., Tablo B. 2. ve Tablo B.3.’den de goriilecegi gibi dallanma
etkisinin hesaplara dahil edilmesi Sekil IIl.1.1.’de gdsterilen opy + o;pr sonucunu
kayda deger oranda etkilemeyecektir. Oto-iyonlagsma katkisina iizerindeki den de
gorililecegi gibi dallanma oranin g5 kismi tesir kesitine etkisi ¢ok diistik olacaktir. Sekil
III.1.1.de gosterilen opr + ojpr toplam tesir kesitine dallanma etkisinin dahil
edilmedigini belirtelim. opr + ojpr egrisinde esik enerjiler civarinda goriilen rezonans
tiirii davraniglarin, oto-iyonlagsma kanallarina ait iyonlagsma esik enerjilerinin farkl fakat
birbirine yakin degerlerde olmasindan kaynaklanmaktadir. opr + gpr egrisi ile opr
karsilastirildiginda oto-iyonlagsma kanallarindan gelen katkinin nerdeyse dogrudan
iyonlagsma kanalarindan gelen katkiyla ayni etkiyi gosterdigi agikca gortilmektedir.
Sekil III. 1. 1.” de 3s ve 3p kabuklarma ait kismi tesir kesitlerinin esik enerjisi
civarindaki davranislari, ayni sekil igine yerlestirilmis kiigciik boyutlu bir pencere

icerisinde gdsterilmistir.
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Elektron Enerjisi (eV)
Sekil II1. 1. 1. Mo'°* iyonunun toplam ve kismi elektron garpmali tesir kesitleri.

Sekil III. 1. 2. Mo* iyonun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan kaynaklanan
konfigiirasyon ortalamali kismi ve toplam tesir kesitleri gosterilmektedir.
O35, O3p, O3, O4s V€ Oy etiketli egriler sirasiyla bu alt kabuklardan kaynaklanan
dogrudan iyonlagma tesir kesitlerini temsil etmektedir. Dogrudan iyonlagsma kismi tesir
kesitlerin toplam1 Sekil III. 1. 2.” de opr etiketli grafikle temsil edilmektedir. n ve [
kuantum sayillan n=4-7 ve [=0-3 araliginda degismek {izere
[Nel 13s13p®3d1°4s24pinl ve [Mgl]3p°3di®4s?4pinl uyarilmis konfigiirasyonlarin
oto-iyonlasmali siirece katki yapmaktadirlar. Ancak [Nel |3s13p®3d°4s24p? harig
[Nel 13s13p®3d°4s?4pinl seklinde olusan diger biitiin uyarilmis oto-iyonlasma
ihtimaline sahiptir. Bu sonuglara uyarilmis haller i¢in hesapladigimiz konfigiirasyon
ortalamali toplam enerjileri karsilastirarak ulastik. [Nel |3s23p®3d°4st4pnl
uyarilmis konfigiirasyonlarin tamami oto-iyonlasma esik enerjinin altinda kaldiklar1 i¢in

elektron carpmali iyonlagma siirecine katki yapmazlar. 3s, 3p ve 3d alt kabuklarinin
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uyarilmasi sonucu olusan oto-iyonlagma ihtimalli uyarilmis haller i¢in hesapladigimiz
dallanma oranlar1 Ek C-Tablo C. 1. Tablo C. 2. ve Tablo C.3.” de listelenmistir.

Sekil II1. 1. 2. de apr + ojpr ile etiketlenmis grafik opr sonucuna oto-iyonlasma
kanalarindan gelen katkilarin eklenmesiyle elde edilmistir. Ek C-Tablo C. 1., Tablo C. 2.
ve Tablo C. 3.” den de goriilecegi gibi dallanma etkisinin hesaplara dahil edilmesi Sekil
II.1.2.” de gosterilen opr + g;pr sonucunu kayda deger oranda etkilemeyecektir. Bu
nedenle o;pr hesaplarma dallanma oranlar1 dahil edilmemistir. Ancak daha hassas
hesaplar i¢in dahil edilmesinin daha uygun olacagim1i da burada belirtelim.
Mo*iyonunda oldugu gibi Mo'!* iyonu icinde oto-iyonlasma kanallarindan gelen
katkinin nerdeyse dogrudan iyonlasma siireglerinin toplamindan gelen katkiya esdeger
oldugu soylenebilir. Sekil III. 1. 2.” de 3s ve 3p kabuklarina ait kismi tesir kesitlerinin
esik enerjisi civarindaki davraniglari, ayni sekil icine yerlestirilmis kiiciik boyutlu bir

pencere igerisinde gosterilmistir.
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Sekil I1I. 1. 2. Mo'"* iyonunun toplam ve kismi elektron carpmali tesir kesitleri.

Sekil III. 1. 3.’de gésterilen sonuclar Mo'?* iyonun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan
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kaynaklanan konfigiirasyon ortalamali kismi ve toplam tesir kesitleri i¢in yapilan
hesaplamalardan elde edilmistir. Bu alt kabuklara ait dogrudan iyonlagsma tesir kesitleri
sirastyla 035, 03p, 034 Ve 0,5 seklinde  etiketlenmigtir.  Dogrudan iyonlagma  tesir
kesitlerini toplam1 Sekil III. 1. 3. de opy etiketli grafikle temsil edilmektedir. Mo'?*
iyonun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan birer elektron uyarilmasiyla elde edilen
[Nel 13s13p®3d1%4s?nl, [Mgl]3p°>3d1°4s2nl ve [Nel 13s?3p®3d°4s?nl seklindeki

uyartlmis konfigiirasyonlarin tamami, 3s*3p®3d°4s”4p' konfigiirasyonu harig, n ve [
kuantum sayilarinin her degeri i¢in oto-iyonlagma ihtimali olan konfiglirasyonlardir. Biz
tezimizde n =4 — 7 ve | = 0 — 3 i¢in olusan oto-iyonlagma siire¢lerini hesaplara dahil
ettik. Ek D Tablo D. 1., Tablo D. 2. ve Tablo D. 3. Mo'?* iyonun 3s, 3p ve 3d alt

kabuklarinin uyarilmasiyla elde edilen oto-iyonlasmali uyarilmis hallere ait dallanma

oranlarini listelemektedir.
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Sekil III. 1. 3. Mo2* iyonunun toplam ve kismi elektron ¢arpmali tesir kesitleri.
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Mo'?* iyonunun oto-iyonlasmali uyarilmis hallerden gelen katkilar1 yansitan
toplam elektron ¢arpmali tek elektron iyonlagma tesir kesiti Sekil I11.1.3.” de apr + ojpr
ile etiketlenmistir. Bu sonuca dallanma oranlarindan gelen etki dahil edilmemistir.

Ek D- Tablo D. 1., Tablo D. 2. ve Tablo D. 3.’den de goriilecegi gibi dallan etkisinin
hesaplara dahil edilmesi Sekil IIL. 1. 3.” de gosterilen opr + o;pr sonucunu kayda deger
oranda etkilemeyecegi soylenebilir. Sekil II1. 1. 3.’den de goriilecegi gibi oto-iyonlagsma

siiregleri Mo'?*

iyonu i¢in de olmaza olmaz 6nemdedirler. Hatta ag;py tesir kesitinin
iyonlasma esik enerjisi civarindan opr kesitinden daha biiyiikk oldugu agikca
gorilmektedir. Sekil III. 1. 3. de 3s ve 3p kabuklarina ait kismi tesir kesitlerinin esik
enerjisi civarindaki davraniglari, ayn1 sekil i¢ine yerlestirilmis kiiciik boyutlu bir

pencere icerisinde gosterilmistir.

Mo3* ve Mo'** iyonlan i¢in yapilan hesaplamalarin sonuglar1 sirasiyla Sekil
IIL 1. 4.’te ve Sekil IIL. 1. 5.’te gosterilmektedir. Be sekillerde o3, 035, 034 Ve 045 ile
etiketlenmis egiriler sirasiyla bu iyonlarin 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan
kaynaklanan kismi elektron ¢arpmali tesir kesitlerini temsil etmektedirler. Mo?3* iyonu
temel  alinarak  olusturulan  [Nel |3s'3p®3d'%4sinl, [Mgl]3p°3d*°4sinl
konfigiirasyonlarinin, n ve [ kuantum sayilarinin her degeri i¢in oto-iyonlagsma ihtimalili

konfigiirasyon olduklarini belirledik. Mo®3*

iyonunun 3d alt kabugunun uyarilmasiyla
olusturulan [MgI]3p®3d®4sinl seklindeki konfigiirasyonlardan n=4, /=0-2 kuantum
sayilt olanlar hari¢ digerlerinin tamami oto-iyonlasma ihtimali olan konfiglirasyonlar
olarak belirlendi ve diger oto-iyonlasmali konfigiirasyonlarla birlikte Mo®3* tesir kesiti

hesaplarina dahil edildi. Diger taraftan Mo**

iyonu i¢in 3s alt kabugundan bir elektron
uyarilmasiyla olusturulan [Nel 13s13p®3d'%nl konfigiirasyonlari,
[Nel 13s13p®3d'%4s ve [Nel |3s13p®3d'%4p konfigiirasyonlar: harig, n ve | kuantum
sayilariin diger her degeri icin oto-iyonlasmali konfigiirasyon olduklarini belirledik.
Mo'** iyonu i¢in 3p alt kabugundan bir elektron uyarilmasiyla olusturulan
[Nel 13s23p°3d°nl seklindeki konfigiirasyonlardan n=4,/=0-3 ve n=5[=0

degerlerine kars1 gelenler hari¢ digerlerinin taminin oto-iyonlagma ihtimalli olduklarini

13+ 14+

belirledik ve iyonlagsmaya etkilerini hesaplara dahil ettik. Mo °" ve Mo iyonlarmin
toplam dogrudan iyonlasma tesir kesitleri Sekil I11.1.4 ve 5.’te ap ile etiketlenmislerdir.

Mo'3* ve Mot iyonlarmin oto-iyonlasmali uyarilmis halleri igin hesapladigimiz
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dallanma oranlar sirasiyla Ek E-Tablo E. 1., Tablo E. 2., Tablo E. 3. ve Tablo E. 6.,
Tablo E. 7. tablolarinda listelenmistir.

Sekil III. 1. 4.’te ve Sekil IIL. 1. 5.’te apr + g;pr seklinde etiketlenmis egriler

13+ 14+

sirasiyla Mo*°™ ve Mo

iyonlariin toplam elektron carpmali tek elektron iyonlagma
tesir kesitlerini temsil etmektedirler. Sekil III. 1. 4.ten da goriilecegi gibi oto-
iyonlasmanin katkisi  Mo3* iginde dogrudan iyonlagsma ile hemen hemen ayni
boyuttadir. Ancak Mo** i¢in durum kismen farklidir. Bunun nedeni, yukarida da izah
edildigi gibi, diisiik kuantum sayili uyarilmis hallerin oto-iyonlagma esik enerjisinin
altinda kalmalaridir. Mo13* ve Mo'** iyonlarmmn 0,7 hesaplarma dallanma oranlarinm

etkisinin yansitilmamis oldugunu da hatirlatalim. Dallanma oranlarinin a;py etkisini

azda olsa kiictiltecegi agiktir.
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Sekil II1. 1. 4. Mo!3* iyonunun toplam ve kismi elektron ¢arpmali tesir kesitleri.
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Tesir kesiti(Mb)
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Sekil I11. 1. 5. Mo™** iyonunun toplam ve kismi elektron carpmali tesir kesitleri.
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I11. 2. HIDROJENIK OLCEKLENDIRILMIiS, CARPTILMIS DALGA VE IKiLI
KARSILASMA YAKLASIMLARINDA TESIiR KESIiT VE ORAN
KATSAYILARI

Bu bélimde Mo'™ Mo"*" Mo"" ¥ Mo'*" iyonlar i¢in hidrojenik 6l¢eklendirilmis,
carpitilmis dalga ve ikili karsilasma yaklasimlarinda GIPPER programini [3] kullanarak
elektron carpmali iyonlagma tesir kesiti ve oran katsay1 hesaplamalar yaptik. GIPPER
program yapisal hesaplamalar icin COWAN tarafindan detaylandirildigi sekliyle [19]
cok konfigiirasyonlu yar1 rolativistik Hartree-Fock yaklasim kullanmaktadir. GIPPER
stirekli orbitalleri Schrodinger denkleminin ¢ozlimlerinden elde etmektedir. Hidrojenik
Olceklendirilmis yaklasimda hidrojenik iyonlar igin, degis-tokus Coulomb Born
(Coulomb-Born exchange) [3,8,28] yaklasiminda, hesaplanan iyonlagma tesir kesitleri
I1.6 ile verilen bir analitik ifadeyle uyumlu hale getirilmislerdir. Bu ifadenin gelen
elektronun enerjisiyle hedeften koparilan elektronun »n ve / kuantum sayilarina bagh
oldugunu hatirlatalim. GIPPER program carpitilmis dalga yonteminde gelen parcgacikla
hedef parcacigi arasindaki gercek potansiyeli kullanmaktadir.

Mo Mo'*"* Mo"*" ve Mo'*" iyonlarma ait tesir kesiti ve oran katsayilari igin,
hidrojenik o6l¢eklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili karsilasma yaklasimlarinda

yapilan hesaplamalarin sonuglari tablo ve sekillerle temsil edilmislerdir.

III. 2. 1. Mo'"" Iyonu i¢cin Hidrojenik Olceklendirilmis, Carpitilmis Dalga ve ikili
Karsilagma Yaklasimlarinda Elde Edilen Sonuglar

Mo'"* iyonun 4p1 2P0,5 —» 3¢’ 3p6 3d" 4s' (2S)4p1 (ZP)3P0,0 kismi iyonlagma
kanali i¢in elde edilen ve Tablo III. 2. 1. 1. etiketli tabloda listelenen tesir kesiti
sonuglart Sekil III. 2. 1. 1.’de grafiklerle gosterilmistir.

Sekil I11.2.1.2 de Mo'"™" iyonunun 4p' *Pos —» 3s” 3p° 3d'% 4s' (*S)4p' (*P)*Py kismi
iyonlagsma kanalina ait hidrojenik 6l¢eklendirilmis, ¢arpitilmig dalga ve ikili karsilasma
yaklagimlarinda elde edilen kismi oran katsayilar1 resmedilmistir.

Sekil III. 2. 1. 3.’te ve Sekil IIL. 2. 1. 4.’te Mo''" iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt
kabuklarindan kaynaklanan tim LSJ kismi iyonlagma kanalar1 i¢in elde edilen tesir

kesitlerinin ve oran katsayilarinin toplamlar1 resmedilmistir.
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Grafiklerden de goriilecegi gibi tesir kesiti profilleri bir birlerine c¢ok yakin
seyretmektedir. Carpitilmis dalga yontemi kuantum mekanik cergevede olusturulan
birinci Born yaklagimini kullanmaktadir. Carpitilmis dalga yaklasiminda ayrica gelen,
sacgilan ve iyonlasan elektronlara ait siirekli orbitallerde sacilmaya neden olan gergek
potansiyelinin etkisini hissederek degisime ugratilmaktadirlar. Bu yonleriyle
giivenilirlik agisindan Sekil III. 2. 1. 1.’de verilen diger sonuglardan daha {ist diizeyde

oldugunu diisiinebiliriz.

Tablo IL. 2. 1. 1. Mo'" 4p' ?Pos —» 35 3p°3d'% 4s' (*S)dp' (*P)*Py kismi

iyonlagma kanalina ait tesir kesiti degerleri.

Hidrojenik . Carptirllmis
Elektron . Ikili Carpisma
Olceklendirilmis Dalga
Enerjisi Tesir Kesiti
Tesir Kesiti 19 Tesir Kesiti
V) (x10™") (x10™) (x10™)

2,5460E+02 4,5724E-03 3,2313E-03 3,6434E-03
2,9807E+02 5,7281E-01 4,3399E-01 4,5866E-01
3,4897E+02 9,1067E-01 7,3110E-01 7,3861E-01
4,0854E+02 1,0980E+00 9,2474E-01 9,0530E-01
4,7828E+02 1,1869E+00 1,0390E+00 9,9527E-01
5,5993E+02 1,2115E+00 1,0932E+00 1,0318E+00
6,5551E+02 1,1945E+00 1,1027E+00 1,0307E+00
7,6742E+02 1,1511E+00 1,0800E+00 1,0034E+00
8,9844E+02 1,0915E+00 1,0348E+00 9,5842E-01
1,0518E+03 1,0228E+00 9,7469E-01 9,0215E-01
1,2314E+03 9,4972E-01 9,0571E-01 8,3940E-01
1,4416E+03 8,7545E-01 8,3230E-01 7,71372E-01
1,6877E+03 8,0223E-01 7,5779E-01 7,0771E-01
1,9758E+03 7,3149E-01 6,8459E-01 6,4321E-01
2,3131E+03 6,6419E-01 6,1436E-01 5,8146E-01
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Sekil IIL 2. 1. 1. Mo'"" iyonunun 4p' *Pys —» 3s> 3p®3d'° 4s' (*S)dp' (*P)’Py,iyonlasma
kanalina ait hidrojenik 6l¢eklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili kargilasma yaklagimlarinda

elde edilen kismi tesir kesitleri.
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Sekil I1L. 2. 1. 2. Mo""" iyonunun 4p' *Pos  —»3s”3p°® 3d'" 4s' (*S)4p' (*P)’Py,

iyonlagsma kanalina ait hidrojenik 6l¢eklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili karsilagsma

yaklagimlarinda elde edilen kismi oran katsayilart.
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Sekil IIL 2. 1. 3. Mo''"" iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ
kismi iyonlagma kanallar i¢in elde edilen tesir kesitlerinin konfigiirasyon ortalamasi.
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Sekil III. 2. 1. 4. Mo'"" iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan kaynaklanan tim
LSJ kismi iyonlasma kanallar1 i¢in elde edilen oran katsayilarinin konfigiirasyon

ortalamasi.
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II. 2. 2. Mo'*" iyonu i¢in Hidrojenik Olceklendirilmis, Carpitilmis Dalga ve Ikili
Karsilagma Yaklasimlarinda Elde Edilen Sonuglar

Mo!'%* iyonun 4s* 1So,o —» 3¢° 3p6 3d"° 451(28)280.5 kismi iyonlagma kanal1 i¢in
elde edilen ve Tablo II.2.2.1. etiketli tabloda listelenen tesir kesiti sonuclar1 Sekil
I1.2.2.1. grafiklerle de gdsterilmistir.

Sekil I11.2.2.2.°de Mo'*" iyonunun Mo'*" 4s? 'Sy, —» 3s® 3p® 3d'"° 4s'(®S)’Sys kismi
iyonlagsma kanalina ait hidrojenik 6l¢eklendirilmis, ¢arpitilmig dalga ve ikili karsilasma
yaklagimlarinda elde edilen kismi oran katsayilari resmedilmistir.

Sekil IM1.2.3.3.°te ve Sekil I1.2.3.4.te Mo'*" iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt
kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ kismi iyonlasma kanallar1 i¢in elde edilen tesir

kesitlerinin ve oran katsayilarinin toplamlar1 resmedilmistir.

Tablo 2. 2. 1. Mo'?" 4s? 1SO_O - 35’ 3p6 34" 451(28)280_5 kismi iyonlagma kanalina

ait tesir kesiti degerleri.

Hidrojenik ) Carptirilmis
v Ikili Carpisma
Elektron Enerjisi Ol¢eklendirilmis Dalga
Tesir Kesiti
(eV) Tesir Kesiti 19 Tesir Kesiti
19 (x1077) 19
(x107) x107)

2,7801E+02 1,5352E-02 1,0799E-02 1,2388E-02
3,2547E+02 1,9233E+00 1,4504E+00 1,5608E+00
3,8105E+02 3,0577E+00 2,4433E+00 2,5095E+00
4,4609E+02 3,6868E+00 3,0901E+00 3,0703E+00
5,2224E+02 3,9852E+00 3,4714E+00 3,3714E+00
6,1139E+02 4,0677E+00 3,6516E+00 3,4933E+00
7,1577E+02 4,0107E+00 3,6826E+00 3,4897E+00
8,3797E+02 3,8649E+00 3,6057E+00 3,3983E+00
9,8100E+02 3,6650E+00 3,4535E+00 3,2471E+00
1,1485E+03 3,4343E+00 3,2519E+00 3,0571E+00
1,3445E+03 3,1889E+00 3,0205E+00 2,8443E+00
1,5741E+03 2,9395E+00 2, 7744E+00 2,6210E+00
1,8428E+03 2,6936E+00 2,5249E+00 2,3959E+00
2,1574E+03 2,4561E+00 2,2798E+00 2,1756E+00
2,5257E+03 2,2301E+00 2,0449E+00 1,9645E+00
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Sekil I11. 2. 2. 1. Mo'* iyonun 48 'S,, —» 3¢’ 3p6 3d" 4sl(ZS)2SO,5 iyonlasma kanalina ait
hidrojenik 6l¢eklendirilmis, ¢arpitilmis dalga ve ikili karsilasma yaklasimlarinda elde

edilen kismi tesir kesitleri.
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Sekil I11. 2. 2. 2. Mo'* iyonunun 45 'S, —» 35’ 3p6 3d" 4s1(2S)ZSO_5 iyonlagsma kanalina
ait hidrojenik 6lgeklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili karsilagma yaklagimlarinda elde

edilen kismi oran katsayilari.
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Oran Katsayisi (cm3s)

Tesir Kesiti(cm?)
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Sekil IIL. 2. 2. 3. Mo'"*" iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ

kismi iyonlagma kanallar i¢in elde edilen tesir kesitlerinin konfigiirasyon ortalamasi.
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Sekil IIL. 2. 2. 4. Mo'*" iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ

kismi iyonlagma kanallari i¢in elde edilen oran katsayilarinin konfigiirasyon ortalamasi.
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III. 2. 3. Mo"*" Iyonu i¢in Hidrojenik Ol¢eklendirilmis, Carpitilmis Dalga ve ikili
Karsilagma Yaklasimlarinda Elde Edilen Sonuglar

Mo"*" iyonunun 4s' 2Sgs —» 3s” 3p° 3d"° 1SO,O kismi iyonlagma kanal1 i¢in elde
edilen ve Tablo III. 2. 3. 1. etiketli tabloda listelenen tesir kesiti sonuglart Sekil II1. 2. 3.
1.’de grafiklerle gosterilmistir.

Sekil IIL. 2. 3. 2.°de Mo"*" iyonunun 4s' 2Sos —» 3s? 3p° 3d'° 'Sy, kismi iyonlasma
kanalina ait hidrojenik Olgeklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili karsilasma
yaklagimlarinda elde edilen kismi oran katsayilar1 resmedilmistir.

Sekil II1. 2. 3. 3.’te ve Sekil IIL 2. 3. 4.’te Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan
kaynaklanan tiim LSJ kismi iyonlagsma kanallar i¢in elde edilen tesir kesitlerinin ve

oran katsayilarinin toplamlari resmedilmistir.

Tablo IIL. 2. 3. 1. Mo"*" 4s' 280_5 — 3¢’ 3p6 3d'"° 180,0 kismi iyonlagma kanalina ait

tesir kesiti degerleri.

Hidrojenik .
. Ikili Carpisma | Carptirilmus Dalga
Elektron Enerjisi Olceklendirilmis
Tesir Kesiti Tesir Kesiti
(eV) Tesir Kesiti " 10
1 (x107) x107)
(x107)

3,0267E+02 6,3863E-03 4,4694E-03 5,2713E-03
3,5435E+02 8,0002E-01 6,0024E-01 6,6105E-01
4,1482E+02 1,2718E+00 1,0111E+00 1,0619E+00
4,8567E+02 1,5334E+00 1,2786E+00 1,2993E+00
5,6858E+02 1,6574E+00 1,4361E+00 1,4268E+00
6,6564E+02 1,6917E+00 1,5104E+00 1,4778E+00
7,7927E+02 1,6679E+00 1,5227E+00 1,4752E+00
9,1231E+02 1,6073E+00 1,4904E+00 1,4354E+00
1,0681E+03 1,5241E+00 1,4270E+00 1,3706E+00
1,2504E+03 1,4281E+00 1,3431E+00 1,2899E+00
1,4639E+03 1,3260E+00 1,2469E+00 1,2001E+00
1,7138E+03 1,2223E+00 1,1448E+00 1,1062E+00
2,0063E+03 1,1201E+00 1,0412E+00 1,0120E+00
2,3489E+03 1,0213E+00 9,3962E-01 9,1994E-01
2,7499E+03 9,2732E-01 8,4227E-01 8,3186E-01
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Tesir Kesit (cm?)
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Sekil ITL. 2. 3. 1. Mo"* iyonunun 4s' Sy s —» 3s® 3p6 3d" 1SO,O iyonlagsma kanalina ait
hidrojenik 6lgeklendirilmis, ¢arpitilmis dalga ve ikili karsilasma yaklagimlarinda elde

edilen kismi tesir kesitleri.
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Sekil I11. 2. 3. 2. Mo"** iyonun 4s'%S,s P3¢’ 3p6 3d" 180,0 iyonlasma kanalina ait
hidrojenik 6l¢eklendirilmis, ¢arpitilmis dalga ve ikili karsilasma yaklasimlarinda elde

edilen kismi oran katsayilari.
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Tesir Kesiti (cm?)

Oran Katsayisi (cm?3 s1)

x1019

2,5
2,0
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0 1000 2000 3000 4000 5000 6000

Elektron Enerjisi (eV)

Sekil IIL. 2. 3. 3. Mo"*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ

kismi iyonlagma kanallar i¢in elde edilen tesir kesitlerinin konfigiirasyon ortalamasi.

—— Hidrojenik Olgeklendirilmis
——{kili Carpisma
Carpitilmis Dalga

0,0 - ™ T T ™ 1
0 2000 4000 6000 8000 10000
Sicaklik (eV)

Sekil III. 2. 3. 4. Mo"" iyonunun 3s, 3p ve 3d kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ kismi

iyonlagsma kanallari i¢in elde edilen oran katsayilarinin konfigiirasyon ortalamas.
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II. 2. 4. Mo'*" iyonu I¢in Hidrojenik Olceklendirilmis, Carpitilmis Dalga ve Ikili
Karsilagma Yaklasimlarinda Elde Edilen Sonuglar

Mo'* iyonun 3d' 'Sey = 3s” 3p° ('S)3d’ (*D)’D, s kismi iyonlasma kanali igin
elde edilen ve Tablo IIL 2. 4. 1 etiketli tabloda listelenen tesir kesiti sonuglar1 Sekil II1.
2. 4. 1. grafiklerle de gosterilmistir.

Sekil III. 2. 4. 2.de Mo'*" iyonunun 'Spy —> 3s?3p° ('S)3d° *D)’D, s kismi iyonlasma
kanalina ait hidrojenik Olgeklendirilmis, carpitilmis dalga ve ikili karsilagsma
yaklagimlarinda elde edilen kismi oran katsayilar1 resmedilmistir.

Sekil 111. 2. 4. 3.’te ve Sekil IIL 2. 4. 4.’te Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan
kaynaklanan tiim LSJ kismi iyonlagsma kanallar i¢in elde edilen tesir kesitlerinin ve

oran katsayilarinin toplamlari resmedilmistir.

Tablo III. 2. 4. 1. Mo'*" 3d'°'Sgy —* 35 3p° ('S)3d’ (*D)’D,s kismi iyonlasma

kanalina ait tesir kesiti degerleri.

Hidrojenik )
“ Ikili Carpisma | Carptirilmis Dalga
Elektron Enerjisi Olceklendirilmis
Tesir Kesiti Tesir Kesiti
(eV) Tesir Kesiti 1 10
19 x107) x107)
x107)

5,4330E+02 1,7290E-02 1,8761E-02 1,4998E-02
6,3606E+02 2,1453E+00 2,5074E+00 1,9698E+00
7,4461E+02 3,3712E+00 4,2098E+00 3,2462E+00
8,7178E+02 4,0112E+00 5,3092E+00 4,0415E+00
1,0206E+03 4,2735E+00 5,9491E+00 4,5017E+00
1,1948E+03 4,2955E+00 6,2431E+00 4,7243E+00
1,3988E+03 4,1684E+00 6,28 13E+00 4,7742E+00
1,6376E+03 3,9526E+00 6,1349E+00 4,6974E+00
1,9172E+03 3,6881E+00 5,8604E+00 4,5291E+00
2,2445E+03 3,4012E+00 5,5018E+00 4,2968E+00
2,627TE+03 3,1090E+00 5,0936E+00 4,0229E+00
3,0762E+03 2,8226E+00 4,6616E+00 3,7253E+00
3,6014E+03 2,5487E+00 4,2252E+00 3,4182E+00
4,2162E+03 2,2913E+00 3,7985E+00 3,1121E+00
4,9360E+03 2,0524E+00 3,3911E+00 2,8148E+00

53




Tesir Kesiti (cm?)

Oran Katsayisi (cm3 s'1)
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iyonlasma kanalina aithidrojenik 6lgeklendirilmis, ¢arpitilmis dalga ve ikili
karsilagsma yaklasimlarinda elde edilen kismi tesir kesitleri.
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Sekil IIL 2. 4. 2. Mo'*" iyonun*"'S;, 335 3p° ('S)3d’ (*D)’D, 5 iyonlasma
kanalina ait hidrojenik 6l¢eklendirilmis, ¢arpitilmis dalga ve ikili karsilagsma

yaklasimlarinda elde edilen kismi oran katsayilari.
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Tesir Kesiti (cm?)

x101?

4
—— Hidrojenik Olceklendirilmis
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Sekil IIL. 2. 4. 3. Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan kaynaklanan tim
LSJ kismi iyonlasma kanallar1 icin elde edilen tesir kesitlerinin konfigiirasyon

ortalamasi.

——Hidrjenik Olgeklendirimis

——Ikili Carpisma
Carpitilmis Dalga
0,0 L T T T Ll
0 2000 4000 6000 8000 10000
Elektron Enerjisi(eV)

Sekil III. 2. 4. 4. Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan kaynaklanan tiim LSJ

kismi iyonlagma kanallar1 igin elde edilen oran katsayilarinin konfigiirasyon ortalamasi.
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GIPPER programi ¢ercevesinde farkli yontemlerle elde edilen sonuglarin profil ve
biiyiikliik bakimindan birbirleriyle olduk¢a iyi uyum igerisinde olduklar1 goriilmektedir.
Bu sonuglardan hangisinin en gilivenilir oldugunun sorulmasi halinde cevabi kuantum
mekanik temelinde olusturabiliriz. Carpitilmis dalga yontemi kuantum mekanik
cercevede olusturulan birinci Born yaklasimina dayanmaktadir. Ayrica bu yontem
gelen, sagilan ve iyonlasan elektronlara ait siirekli orbitallere sagilmaya neden olan
gercek potansiyel etkisini yansitarak bu orbitallerin daha gergek¢i olmalarini
saglamaktadir. Bu yonleriyle glivenilirlik agisindan yukaridaki sekillerde verilen yesil
renkli egrilerle temsil edile ¢arpitilmig dalga sonuglarinin diger sonuglara gore daha {ist

diizeyde oldugunu diisilinebiliriz.
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EKLER

Ek A: Plazmada meydana gelebilecek atomik siiregler.
Ek B: Mo'”" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'’" iyonunun 3p

kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'®" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran

10 +10

tablosu, Mo'"° iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo
iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan birer elektron iyonlagsmasi sonucu
geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Ek C: Mo'" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo''" iyonunun 3p
kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'"" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran

tablosu, Mo*!!

. . . .. . . 11+
iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo

iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan birer elektron iyonlasmasi sonucu
geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Ek D: Mo'*" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3p
kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran
tablosu, Mo'*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo'*"
iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan birer elektron iyonlagsmasi sonucu geride
kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Ek E: Mo"" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo"*" iyonunun 3p
kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'"*" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran
tablosu ve Mo"" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri. Mo'*"
iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3p kabuguna ait
dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve
Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan birer elektron iyonlasmast sonucu geride

kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.
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Ek A.

Plazmada meydana gelebilecek atomik siirecler.

Tablo A. 1. Plazmada meydana gelebilecek atomik siirecler.

Reaksiyon Adi

Ornek Reaksiyon

Kirilma Isimasi

(Bremsstrahlung)

Xt9+ e =>X""+e +hv

Elektron Carpmali Iyonlasma
(Electron Impact (Collisional)

fonization)

Xt 4 el => Xt pef +ep

Ug Cisim Rekombinasyon

(Three Body Recombination)

X+t 4 2e7 => X1 4 e

Foto-Iyonlagma

(Photo-Ionization)

X1t 4 hy => x+@+D) 4 er

Istmali Rekombinasyon

(Radiative Recombination)

Xt 4 e => X+ + hy

Oto-Iyonlasma

(Auto-Ionization)

X7 => Xt 4 oo

1s2nl => 1s? + er

Dielektronik Rekombinasyon

(Di-Electronic Recombination)

X+t 4 om => X+ => X*9 4+ hy

Uyarilmali-Oto iyonlagma

(Excitation-Autoionization)

Xt 4 hy => X7 => XD 4 o

Elektron Carpmali
(Electron Impact)

Xt ef => Xt +ef

=> Xt@*D 4 o + ¢

Kendiliginden Foton Emisyon
(Spontaneous Photon (Line)

Emission)

Xt => X9 + hy
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Tablo A. 1. devami

Foton-Uyarma

(Photo-Excitation)

Xt 4+ hy => Xt9

Uyarmali Foton Emisyon

(Induced Photon Emission)

Xt + hy => X9 4+ 2hy

Elektron Carpmali Uyarilma
(Electron Impact (Collisional)

Excitation)

Xt +ef => Xt +ef

Elektron Carpmali Durulma

(Electron Impact De-Excitation)

Xt +ef => X4 ef

Dielektronik Yakalama Araciligiyla
Rezonans Uyarma
(Resonant Excitation Via Di-

Electronic Capture)

Xt el => X1 => Xt 4 oo

61




Ek B.
Mo'"" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'®" iyonunun 3p kabuguna
ait dallanma oran tablosu, Mo'"" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu,

19 jyonunun 3s, 3p,

Mo " iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo™
3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan birer elektron iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik

hallere ait LSJ seviyeleri.

Tablo B. 1. Mo'"" iyonun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri
(3s kabugundan iyonlagma igin) (3s kabugunun uyarilmasi sonucu)
9.9843E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p’
9.9212E-01 3s! 3p° 3d""4s” 4p” 4d'
9.8342E-01 3s! 3p° 3d"" 4% 4p” 4f
9.9905E-01 3s' 3p° 3d"" 4s” 4p” 5s'
8.9813E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p” 5p'
9.8550E-01 3s! 3p° 3d""4s” 4p” 5d'
9.6802E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p” 5f
9.9783E-01 3s' 3p° 3d"" 4s” 4p” 6s'
8.7696E-01 3s! 3p° 3d"4s” 4p” 6p'
9.7062E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p” 6d'
9.2979E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p” 6f
9.9523E-01 3s! 3p° 3d""4s” 4p” 7s'
8.6644E-01 3s' 3p° 3d" 45 4p” 7p'
9.4086E-01 3s' 3p° 3d" 4s” 4p” 7d'
8.3002E-01 3s! 3p° 3d"" 4% 4p” 7f
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Tablo B. 2. Mo'"" iyonun 3p kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3p kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3p kabugunun uyarilmasi sonucu)

9.9980E-01 3s” 3p° 3d""4s” 4p’

9.9398E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 4p” 4d'
9.9872E-01 3s” 3p° 3d'04s” 4p° 4f
9.8839E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 4p° 5s'
9.9910E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 4p” 5p
9.9276E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 4p” 5d
9.9856E-01 3s” 3p° 3d'"4s” 4p° 5f
9.8843E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 4p° 6s'
9.9847E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 4p” 6p'
9.9245E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 4p” 6d'
9.9775E-01 3s” 3p° 3d'04s” 4p° 6f
9.8730E-01 3s” 3p° 3d"04s” 4p° 75
9.9646E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 4p” 7p'
9.9099E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 4p” 7d'
9.9501E-01 3s” 3p° 3d"04s” 4p° 7f'
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Tablo B. 3. Mo'”" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3d kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-lyonlagmal1 Halleri

(3d kabugunun uyarilmasi sonucu)

9.9792E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p’

9.9929E-01 3s* 3p° 3d’ 4s” 4p” 4d'
9.8124E-01 3s” 3p° 3d’4s” 4p” 4f
9.8791E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” 5s'
9.7818E-01 3s” 3p°® 3d’4s” 4p” 5p'
9.9796E-01 35 3p° 3d’ 4s” 4p” 5d'
9.7313E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” 5f
9.7844E-01 3s® 3p°® 3d’ 4s” 4p” 6s'
9.6664E-01 3s* 3p° 3d’ 4s” 4p” 6p'
9.9561E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” 6d'
9.6967E-01 3s” 3p°® 3d’ 4s” 4p” 6f
9.5848E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” Ts'
9.3820E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” Tp'
9.8939E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” 7d'
9.6138E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p” 7f

Tablo B. 4. Mo'"" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri.

Géreceli Enerji Oz Degerleri LSJ
(eV) Enerji Seviyeleri
0.0000e-+00 [ArT]3d"%4s*4p” CP)’Py.0
2.0661e+00 [ArT]3d"%4s%4p” CP)’P,
3.2631e+00 [Ar]]3d"%4s°4p” CP)’ P,
6.6501e+00 [Ar]])3d"%4s°4p” ('D)'Day
1.0477¢+01 [ArT]3d"4s%4p” ("S)'So,
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Tablo B. 5. Mo'"" iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan birer elektron

iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Sira [yonlagma .
. L Iyonik Konfigiirasyon
No | Esik Enerjileri (eV)

1 2.0897e+02 [Nel] 3s*3p°d'’ 4s? ('S) 4p' (°P) *Py 5

1 2.1237e+02 [Nel] 3s*3p°d"" 4s” ('S) 4p’ °P) *P; 5

3 2.3244e+02 [Nel] 3s*3p°3d"" 4s' (*S) 4p” (°P) *Py 5
4 2.3404e+02 [Nel] 3s*3p°3d""4s' (°S) 4p” (°P) P, 5
5 2.3562e+02 [Nel] 3s*3p°3d"" 4s' (*S) 4p” (°P) *P, s
6 2.4199¢+02 [Nel] 3s*3p°3d"°4s' (*S) 4p” ('D) "Dy 5
7 2.4262¢+02 [Nel] 3s*3p°3d"’4s' (°S) 4p” ('D) "D, 5
8 2.4537e+02 [Nel] 3s*3p°3d""4s' (*S)4p” ('S) *So s
9 2.4894e+02 [Nel] 3s*3p°3d"" 4s' (*S)4p” (°P) Py s
10 2.5022¢+02 [Nel] 3s*3p°3d " 4s' (*S)4p” (°P) P, s
11 4.2676e+02 [Nel] 3s*3p°3d’ 4s*(“D)4p” (°P) D2 s
12 4.2856e+02 [Nel] 3s*3p°3d’ 4s*(“D)4p” (°P) "Ds s
13 4.2893e+02 [Nel] 3s° 3p° 3d” 4s°(“D)4p” (°P) "Dy 5
14 4.2989¢+02 [Nel] 3s*3p°3d’ “4s” (“D) 4p” (°P) “Fas
15 4.3050e+02 [Nel] 3s*3p°3d’ 4s” (°D) 4p” (°P) “Fas
16 4.3067e+02 [Nel] 3s° 3p° 3d” 4s” (*D) 4p” (°P) "Dy.s
17 4.3081e+02 [Nel] 3s° 3p°3d’ 4s° (°D) 4p° ('D) P15
18 4.3086¢+02 [Nel] 3s*3p°3d’ 4s” (°D) 4p” (°P) ‘Fs.s
19 4.3096e+02 [Nel] 3s° 3p° 3d” 4s” (°D) 4p” (°P) *Py.s
20 4.3126e+02 [Nel] 3s°3p®3d’ 4s° (*D) 4p° CP) Dy 5
21 4.3183e+02 [Nel] 3s”3p° 3d’ 4s° (‘D)4p” ('D) *S 5
22 4.3273e+02 [Nel] 3s°3p®3d’ 4s° ("D)4p” (°P) “F s
23 4.3292¢+02 [Nel] 3s*3p° 3d°4s” (*D)4p” CP) *Fas
24 4.3385¢+02 [Nel] 3s”3p° 3d’ “4s*(*D)4p” ('D) *Gs 5
25 4.3391e+02 [Nel] 3s*3p° 3d’ 4s°(*D)4p” (‘D) “Pys
26 4.3392e+02 [Nel]3s*3p° 3d” 4s°(“D)4p” (‘D) “Fas
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Tablo B. 5. Devami

27 4.3394¢+02 [Nel]3s”3p° 3d° 4s°(“D)4p” ('D) “Gy s
28 4.3461e+02 [Nel]3s”3p° 3d’ 4s°(“D)4p” (°P) *Py s
29 4.3495¢+02 [Nel]3s”3p° 3d° 4s°(“D)4p” (°P) “Po s
30 4.3508¢+02 [Nel]3s”3p° 3d’ 4s°(“D)4p” (‘D) “F; 5
31 4.3560e+02 [Nel]3s73p° 3d’ 4s°(“D)4p” CP) “Pys
32 4.3565e+02 [Nel]3s”3p° 3d’ 4s°(°D) p~ (‘D) “Das
33 4.3728e+02 [Nel]3s”3p° 3d° 4s°(“D)4p” (°P) *Po s
34 4.3733e+02 [Nel]3s73p° 3d’ 4s°(“D)4p” (‘D) "D 5
35 4.3763e+02 [Nel]3s”3p° 3d’ 4s°(“D)4p” (°P) “ F3 5
36 4.3820e+02 [Nel]3s”3p° 3d°4s*(*D)4p” ('S)* Da 5
37 4.3934¢+02 [Nel]3s73p° 3d’ 4s°(“D)4p” CP) “Das
38 4.4221e+02 [Nel]3s”3p° 3d’ 4s°(°D) 4p° ('S) "Dy 5
39 5.9494¢+02 [Nel]3s”3p°3d" 4s*(*P)4p” (°P) P, s
40 5.9677e+02 [Nel]3s*3p°3d'" 4s*("P)4p° ('P) "P, s
41 5.9737e+02 [Nel]3s”3p°3d' 4s*(*P)4p” (°P) *Py s
42 5.9807e+02 [Nel]3s”3p° 3d"° 4s°CP )4p° (°P) "D 5
43 5.9862¢+02 [Nel]3s”3p” 3d"" 4s°C°P )4p° (°P) “Ds s
44 5.9901e+02 [Nel]3s”3p” 3d"’ 4s°CP )4p” CP) *S s
45 5.9915¢+02 [Nel]3s*3p° 3d"° 4s°(°P )4p° CP)’Das
46 6.0167¢+02 [Nel]3s”3p° 3d"" 4s°(°P )4p” CP)"Sos
47 6.0219¢+02 [Nel]3s™3p° 3d'%4s” (°P )4p” ('D)°F; s
48 6.0316e+02 [Nel]3s”3p° 3d"%4s” (°P )4p° ('D)’Da s
49 6.0389¢+02 [Nel]3s”3p° 3d'%4s” (°P )4p” ('D)*Py 5
50 6.0628¢+02 [Nel]3s”3p” 3d'%4s” (°P )4p” ('D)°D 5
51 6.0718e+02 [Nel]3s*3p° 3d"%4s” (°P )4p” ('S)°P; 5
52 6.1506e+02 [Nel]3s”3p’ 3d"%4s” (°P )4p~ (CP)'Dys
53 6.1530e+02 [Nel]3s”3p’ 3d"%4s” (°P )4p~ (P) “Py s
54 6.1577e+02 [Nel]3s*3p° 3d"%4s” (°P )4p° CP) *D; 5
55 6.1678¢+02 [Nel]3s™3p° 3d"%4s” (°P Y4p” (°P) ‘D, s
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Tablo B. 5. Devami

56 6.1945¢+02 [Nel]3s*3p° 3d'%4s” (°P Y4p” (°P) “P 5
57 6.2067¢+02 [Nel]3s*3p° 3d'4s” (°P )4p°('D) “Fa s
58 6.2140e+02 [Nel]3s*3p° 3d"%4s” (°P )4p°('D) P,
59 6.2470e+02 [Nel]3s*3p° 3d'%4s” (°P Y4p*('S) “Pys
60 7.0821e+02 [Nel]3s'3p°3d'%4s” (°S)4p” (CP) "Py.s
61 7.1028e+02 [Nel]3s'3p° 3d"%4s” (°S)4p°(’P) *P; 5
62 7.1157e+02 [Nel]3s'3p° 3d"%4s” (°S)4p”C’P) "P, s
63 7.1166e+02 [Nel]3s'3p° 3d"%4s” (°S)4p”C’P) “Pys
64 7.1280e+02 [Nel]3s'3p°3d"%4s” (*S)4p” (°P) P, 5
65 7.1555e+02 [Nel]3s'3p° 3d"%4s*(*S)4p°('D) “Da s
66 7.1613e+02 [Nel]3s 3p°3d'%4s” (°S)4p*('D) “D1 s
67 7.1973e+02 [Nel]3s'3p° 3d"%4s” (*S)4p°('S) *So 5
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Ek C.

Mo'"" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo''" iyonunun 3p kabuguna
ait dallanma oran tablosu, Mo'"" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo ™"
iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo''" iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s
ve 4p alt kabuklarindan birer elektron iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere ait

LSJ seviyeleri.

Tablo C. 1. Mo'' " iyonun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri
(3s kabugundan iyonlagma igin) (3s kabugunun uyarilmasi sonucu)
9.9815E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p°
9.9341E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 4d'
9.8806E-+01 3s' 3p° 3d"04s” 4p' 4f
9.9920E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 55
8.3093E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 5p
9.8865E+01 3s! 3p° 3d"04s” 4p' 5d
9.7216E+01 3s' 3p® 3d'4s% 4p' 5f
9.9833E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 6s'
7.9450E+01 3s! 3p° 3d"%4s” 4p' 6p'
9.7720E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 6d'
9.3654E+01 3s' 3p° 3d""4s” 4p' 6f
9.9627E+01 3s! 3p° 3d"%4s” 4p' 75!
8.0115E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 7p
9.5190E+01 3s' 3p° 3d"%4s” 4p' 7d'
8.2547E+01 3s' 3p° 3d"04s” 4p' 7f'
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Tablo C. 2. Mo'"" iyonun 3p kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3p kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-lyonlagmal1 Halleri

(3p kabugunun uyarilmasi sonucu)

9.9976E+01 3s” 3p° 3d" 4% 4p”

9.8845E+01 35 3p° 3d"" 4s” 4p' 4d'
9.9903E+01 35 3p° 3d"° 4s” 4p' 4f
9.7935E+01 3s” 3p° 3d"" 4s” 4p' 55
9.9927E+01 3s® 3p° 3d'%4s” 4p' 5p
9.8617E+01 35 3p° 3d" 4s” 4p' 5d'
9.9892E+01 3s” 3p° 3d"° 4s” 4p' 5f
9.7995E+01 3s® 3p° 3d"%4s” 4p' 6s'
9.9870E+01 35 3p° 3d" 4s” 4p' 6p'
9.8601E+01 3s” 3p° 3d""4s” 4p' 6d'
9.9831E+01 3s* 3p° 3d"%4s” 4p' 6f
9.7970E+01 35 3p° 3d" 4s” 4p' 7Ts'
9.9710E+01 3s” 3p° 3d""4s” 4p' 7p'
9.8415E+01 3s” 3p° 3d" 4s” 4p' 7d'
9.9618E+01 3s” 3p> 3d" 4s” 4p' 7f
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Tablo C. 3. Mo'"" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3d kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3d kabugunun uyarilmasi sonucu)

0.0000E-+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p”

9.9943E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 4d’
9.6173E-01 3s® 3p°3d’ 4s” 4p' 4f
9.8896E-01 3s* 3p°3d’ 4s” 4p' 5s'
9.7109E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 5p'
9.9830E-01 3s* 3p°3d’ 4s” 4p' 5d'
9.4444E-01 3s® 3p°3d’ 4s” 4p' 5f
9.8012E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 6s'
9.6061E-01 3s* 3p°3d’ 4s” 4p' 6p'
9.9625E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 6d'
9.3919E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 6f
9.6218E-01 3s* 3p°3d’ 4s” 4p' 7s'
9.3796E-01 3s* 3p°3d’ 4s” 4p' Tp'
9.9114E-01 3s” 3p°3d’ 4s” 4p' 7d'
9.3162E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4p' 7f

Tablo C. 4. Mo'"" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri.

Goreceli Enerji Oz

LSJ

Degerleri (eV) Enerji Seviyeleri
0.0000e+00 [[Ar]] 3d"%4s” (4p' P)"Py s
3.3994¢+00 [Ar]] 3d"°4s? (4p' *P)*P, 5

70




Tablo C. 5. Mo iyonunun 3s, 3p, 3d, 4s ve 4p alt kabuklarindan birer elektron

iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

[yonlagma .

Esik Enerjileri (V) Iyonik Konfigiirasyon
2.3072e+02 [ArT])(3d" ('S) 4s% ('S)'So0
2.5436e+02 [ArT]3d" 45 (*S)4p' (°P)’Py.0
2.5529¢+02 [ArT]3d"0 45 (*S)4p' (°P)’P,
2.5791e+02 [Ar]])3d" 4s'(*S)4p' (°P)’Pay
2.6669¢+02 [ArT]3d"4s'(*S)4p' (°P)'P,0
4.5393e+02 [Ar]]3d° 4s°(°D)4p’ (°P)*P1y
4.5453¢+02 [ArT]3d” 4s*(“D)4p’ (°P))’Fs
4.5733e+02 [Ar]]3d° 4s*(“D)4p’ (°P)’Fay
4.5746e+02 [ArT]3d° 4s*(°D)4p’ (P)°P,
4.5767e+02 [Ar]]3d” 4s*(“D)4p’ (*P)’Fay
4.5876e+02 [ArT]3d’° 4s°(°D)4p’ (°P)'Day
4.5920e+02 [Ar]]3d° 4s*(°D)4p’ (°P)’Ds,
4.5940e+02 [Ar]]3d” 4s*(“D)4p’ (°P)'P
4.5994¢+02 [Ar]]3d° 4s°(°D)4p’ (°P)’Py.o
4.6144¢+02 [Ar]]3d° 4s*(°D)4p’ (°P)'Fs,
4.6180e+02 [Ar]]3d” 4s*(“D)4p’ (*P)’Dy
4.6234e+02 [Ar]]3d” 4s*(°“D)4p’ (°P)’Day

71




Ek D.

Mo'*" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3p kabuguna
ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu,
Mo'*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo'*" iyonunun 3s, 3p,
3d ve 4s alt kabuklarindan birer elektron iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere

ait LSJ seviyeleri.

Tablo D. 1. Mo'*" iyonun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orant Olusan Oto-Iyonlagmal1 Halleri

(3s kabugundan iyonlagma igin) (3s kabugunun uyarilmasi sonucu)
9.9323E-01 3s! 3p° 3d"04s 4p'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d"%4s 4d’
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"" 457 4f
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"0 45 55!
9.9193E-01 3s' 3p° 3d"%4s* 5p!
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"%4s” 5d!
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"" 457 5f
1.0000E+00 3s' 3p° 3d"" 45 6s'
9.9165E-01 3s! 3p° 3d"% 45 6p'
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"74s” 6d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 45" 6f
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"0 45 75!
9.9146E-01 3s! 3p° 3d"%4s* 7p!
1.0000E+00 3s' 3p° 3d"%4s* 7d’
1.0000E+00 3s! 3p® 3d" 457 7f
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Tablo D. 2. Mo'*" iyonun 3p kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3p kabugundan iyonlasma igin)

Olusan Oto-lyonlasmali Halleri

(3p kabugunun uyarilmasi sonucu)

1.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s” 4p'
9.1742E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 4d’
1.0000E+00 3s” 3p° 3d'%4s° 4f
9.3383E-01 3s” 3p° 3d'%4s° 55!
1.0000E+00 3s” 3p° 3d'%4s” 5p'
8.6747E-01 3s” 3p° 3d'%4s” 5d
1.0000E+00 3s” 3p° 3d'%4s% 5f
9.2683E-01 3s” 3p> 3d""4s” 6s'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s° 6p'
8.4030E-01 3s” 3p° 3d"%4s” 6d'
1.0000E+00 3s” 3p> 3d"" 45" 6f
9.2280E-01 3s” 3p° 3d""4s” 7s'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s° 7p'
8.2491E-01 3s” 3p° 3d"%4s* 7d’
1.0000E+00 3s” 3p> 3d"" 4s” 7f

73




Tablo D. 3. Mo'*" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3d kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlagmal1 Halleri

(3d kabugunun uyarilmasi sonucu)

0.0000E+00 3s” 3p°® 3d° 4s” 4p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 4d'
9.9978E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 4f
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 5s'
9.9999E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 5p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 45 5d'
9.9985E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 5f
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 6s'
9.9999E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 6p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 6d'
9.9989E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 6f
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s” 7s'
9.9999E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 7p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 45" 7d'
9.9990E-01 3s” 3p° 3d’ 4s” 7f

Tablo D.4 Mo'*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri.

Goreceli Enerji Oz

Degerleri (eV)

LSJ

Enerji Seviyeleri

0.0000e+00

[ArT]3d"%4s°("S)"So0
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Tablo D. 5. Mo™? iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan birer elektron

iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Iyonlagma Iyonik Konfigiirasyon
Esik Enerjileri (eV)
2.7773e+02 [Nel]3s*3p°3d"°('S)4s' (*S)*So 5
4.8275¢+02 [Nel]3s*3p°3d°(*D)4s” ('S)°Da s
4.8604¢+02 [Nel]3s*3p°3d°(*D)4s” ('S)°D 5
6.5061e+02 [Nel]3s°3p3d'°(*P )4s” ("'S)’P, s
6.6859¢+02 [Nel]3s°3p~3d'°CP )4s” ('S)Py.s
7.6364e+02 [Nel]3s'3p°3d"°(*S) 457 ('S)*So 5
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Ek E.

Mo"*" iyonunun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3p kabuguna

ait dallanma oran tablosu, Mo"*" iyonunun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu ve

+ . . . .o . . + .
Mo"*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri. Mo'*" iyonunun 3s

kabuguna ait dallanma oran tablosu, Mo'*" iyonunun 3p kabuguna ait dallanma oran

14+ - . . .. . .
tablosu, Mo " iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri ve Mo

14+

iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan birer elektron iyonlasmasi sonucu geride kalan

iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Tablo E. 1. Mo"*" iyonun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3s kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3s kabugunun uyarilmast sonucu)

1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 457

9.8614E-01 3s! 3p° 3d"04s" 4p'
1.0000E+00 3s' 3p® 3d"04s' 4d'
1.0000E+00 3s' 3p® 3d""4s' 5f
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"04s" 5p!
9.8396E-01 3s' 3p® 3d04s" 5d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d""4s' 5f
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"%4s" 6p'
1.0000E+00 3s' 3p® 3d"04s" 6d'
9.8366E-01 3s' 3p° 3d" 4s' 6f
1.0000E+00 3s! 3p° 3d"4s" 7p!
1.0000E+00 3s' 3p® 3d"04s" 7d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d"%4s' 7f
9.8340E-01 3s' 3p° 3d"4s'

1.0000E+00 3s' 3p° 3d"04s'

1.0000E+00 3s' 3p° 3d"%4s'
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Tablo E. 2. Mo"® " iyonun 3p kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3p kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3p kabugunun uyarilmasi sonucu)

1.0000E+00 3s” 3p° 3d"04s°

1.0000E+00 3s” 3p° 3d'%4s' 4p'
8.4102E-01 3s” 3p° 3d"04s'4d'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"0 4s' 4f
8.7761E-01 3s” 3p° 3d"%4s' 5p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"04s' 5d'
7.5101E-01 3s” 3p° 3d"0 4s' 5
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s' 6p'
8.6372E-01 3s” 3p° 3d""4s' 6d'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"" 4s' 6f
7.0330E-01 3s” 3p° 3d"%4s' 7p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"04s' 7d'
8.5613E-01 3s” 3p° 3d"0 4s' 7f
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s'

6.7733E-01 3s” 3p° 3d"%4s'

1.0000E+00 3s” 3p° 3d"04s'
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Tablo E. 3. Mo'*" iyonun 3d kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3d kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlagmal1 Halleri

(3d kabugunun uyarilmasi sonucu)

0.0000E-+00 3s” 3p°3d’ 4s°

0.0000E+00 3s” 3p®3d’ 4s' 4p'
0.0000E-+00 3s” 3p°3d’ 4s' 4d
9.6159E-01 3s” 3p°3d’ 4s' 4f'
1.0000E+00 3% 3p°®3d’ 4s' 55!
9.8537E-01 3s” 3p°3d’ 4s' 5p
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s' 5d"
9.2865E-01 3s® 3p®3d’ 4s' 5f'
1.0000E+00 3s” 3p°3d’ 4s' 6s'
9.8541E-01 3s” 3p°3d’ 4s' 6p'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s' 6d
9.1109E-01 3s® 3p°3d’ 4s' 6f
1.0000E+00 3s” 3p° 3d’ 4s' 75!
9.8517E-01 3s” 3p°3d’ 4s' 7p!
1.0000E+00 3s” 3p°3d’ 4s' 7d
9.0141E-01 3s” 3p°3d’ 4s' 7f'
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Tablo E. 4. Mo"*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri.

Goreceli Enerji Oz LSJ
Degerleri (eV) Enerji Seviyeleri
0.0000e+00 [Ar]]3d"%4s'(*Sys)

Tablo E. 5. Mo"" iyonunun 3s, 3p, 3d ve 4s alt kabuklarindan birer elektron

iyonlagsmasi sonucu geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Iyonlasma .

Esik Enerjileri (V) Iyonik Konfigiirasyon
3.0237e+02 [Nel]3s” 3p°('S)3d"™('S) S0
5.1213e+02 [[Nel]3s” 3p° 3d°( “D)4s'(*S)’Ds.0
5.1268¢+02 [Nel]3s” 3p°3d’ (‘D)4s' (*S)*Dso
5.1545¢+02 [Nel]3s” 3p°3d’ (*D)4s’ (°S)’Di
5.1595¢+02 [Nel]3s” 3p°3d°(°D)4s' (°S)' D,
6.7953e+02 [Nel]3s” 3p> 3d' (*P)4s' (°S)’P1.0
6.8063¢+02 [Nel]3s” 3p° 3d"°(°P)4s’ (*S)'Py,
6.9759¢+02 [[Nel]3s” 3p° 3d"°(*P)4s'(°S)’Py.0
6.9819¢+02 [Nel]3s” 3p> 3d'° (P)4s' (*S)’P1,
7.9146e+02 [Nel]3s' 3p°3d" (°S)4s' (*S)’S1,
7.9540e+02 [Nel]3s' 3p°3d"°(*S)4s'(%S) S,
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Tablo E. 6. Mo'*" iyonun 3s kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3s kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3s kabugunun uyarilmasi sonucu)

1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 4s'
9.8614E-01 3s' 3p° 3d" 4p'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d"4d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 4f
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 58!
9.8396E-01 3s' 3p° 3d" 5p'
1.0000E+00 3s' 3p® 3d"5d’
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 5f
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 6s'
9.8366E-01 3s' 3p° 3d" 6p'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 6d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 6f
1.0000E+00 3s' 3p°® 3d"07s'
9.8340E-01 3s' 3p° 3d" 7p'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 7d'
1.0000E+00 3s' 3p° 3d" 7f
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Tablo E. 7. Mo'* " iyonun 3p kabuguna ait dallanma oran tablosu.

Dallanma Orani

(3p kabugundan iyonlagma igin)

Olusan Oto-Iyonlasmali Halleri

(3p kabugunun uyarilmasi sonucu)

0.0000E+00 3s” 3p° 3d"%4s'
0.0000E-+00 3s” 3p> 3d" 4p'
0.0000E-+00 3s” 3p° 3d" 4d’
0.0000E-+00 3s” 3p° 3d" 4f
0.0000E-+00 3s* 3p° 3d" 55
1.0000E+00 3s” 3p° 3d" 5p
9.9842E-01 3s” 3p° 3d" 5d’
1.0000E+00 3s” 3p> 3d" 5f'
9.9964E-01 3s” 3p° 3d" 6s'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d" 6p'
9.9829E-01 3s” 3p> 3d" 6d'
1.0000E+00 3s” 3p° 3d" 6f
9.9964E-01 3s” 3p° 3d"0 75!
1.0000E+00 3s° 3p° 3d" 7p'
9.9823E-01 3s” 3p> 3d"° 7d’
1.0000E+00 3s” 3p° 3d"° 7f'

Tablo E. 8. Mo'*" iyonunun taban konfigiirasyonuna ait enerji seviyeleri.

Géreceli Enerji Oz

Degerleri (eV)

LSJ

Enerji Seviyeleri

0.0000e+00

[Nel]3s3p° (3d"°'S)'So0
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Tablo E. 9. Mo'*" iyonunun 3s, 3p ve 3d alt kabuklarindan birer elektron iyonlasmasi

sonucu geride kalan iyonik hallere ait LSJ seviyeleri.

Iyonlasma .
‘ o Iyonik Konfigiirasyon
Esik Enerjileri (eV)
5.4276e+02 [Nel]3s” 3p°('S) 3d” (*D)°D. s
5.4610e+02 [Nel]3s” 3p° ('S )3d’ (*D)’D 5
7.1002e+02 [Nel]3s” (3p°(°P )3d"°('S)P, 5
7.2815e+02 [Nel]3s” 3p> (*P)3d"°( 'S)* Py
8.2193e+02 [Nel]3s' 3p°(°S)3d'"'S)*S 5
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