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SUMMARY

In this work we have studied the partial photoionization cross-—
sections: of valance and subvalance shells of atomic sulfur

using marxy—'body perturbation theory.

VWe: have fir=st calculated the total energy of the zround state
in S-coupling. Then we have required this energy ta be
stationary with respect to small variationz in electronic
orbitals. Thus we took the variation of the total energy with
regpect. Lo the electron orblitals. By this we obtained integro-—
differantial equsastions for the radial parts of the electron
spin orbitals. These Hartree-Fock squations were solved self-
consistently and used in the constructicen of the Slater

determinant. for the ground state aof the atom. .

Later we also =olved appropriate Hartree-Fock equations for

photoelectrons from various subshells.

We then applied dipol zelection rule to construct. final state
Slater determinants  with proper symmetry. We have calculated
2=z, 2p, 3a and 3Bp partial photolonization cross sections

by using the initial and final state Slater determinants.

Result. werse obtained in both lenght and velocity gauges. This

agreement. between them is used as a check for our calculations.
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OZET

Bu tezin konusu agik kabuklu kikirt atomunun valanz ve valang
alty kabuklarimin kizmi tegir kesitlerintnin Gok-Cizim Tedirgi

yontemiyle hegap ediimesidis.

Bu hesaplamalari:  yapmak igin énce atomun taban =seviyesinin
toplam ener jizind LS-kuplafinda hegap ettik. Sonra bu ener finin
atomtk tek-elektron orbitallerinde meydana gelebilecek ktiguk
degismelere gore kararhh olmagsim istedik. Dolayiziyia, bu
enerjinin orbitallere gdre varyasyonunu alip, her bir elektron
orbitalinin gergeklemesi gerekil integrodifferanziyel denklemi
elde aettik. Elde edilen Hartree-Fock denklemlerint gozup,
atomun  taban =eviyezinl temsil eden Slater determinantim
oluzturduk. Daha =zonra atomun gezgitll kabuklarmndan fotoiyon—
lagan elektronlar  temsil eden orbitallert bulmak igin, yine
varyazyon prensibint kullanarak, gerekli HF denklemlerind elde
ettik. Bu denklemlert gozdikden sonrea, dipol =zegim kuralhiyla
taban zeviyesinden atomun gegebilecegt =on hal Slater de-
terminatiarim: olugturduk. Bioylece elde edilen taban ve =on
hal Siater determinantlarim kullanarak, kukurt atomunun 2=,
2p, 32 ve 3p k=smi tesir kesitlerint hesap edip, grafiklerle

giorterdik,

Hegaplamalary hem uwzunluk hem de hiz  ayar formilasyonunda
yaptik. Bu gekilde ki degigik yoldan elde edilen zonuglar
kargilagtirmlid: ve birbirleriyle uywn iginde olduklari gidrtldd.
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GgirR1S

Elektromagnetik alamn atomlarla etkilegmesi gok gesitli olayla~
rin olugmasana neden olur. Elektromagnetik alandan foton sofu-
ran atom uyarilms bir =zeviyeye cikabilecegi gibl t.amamyla da
lyonlagabilir.  Atomun bir foton sofurmasia sonucu bir veya daha
fazla elektron kaybetmes: mumkundur. Eger ‘at.c»m bir elektron
kaybederek pozitif yukly iyon haline geliyor ise bu olaya tek-
elektron fotoiyonlagsmas: diyoruz. Eger bir foton =ofZrulmasa
=zomacu 1ki elektron kaybediliyor ise bu olayva iki- elektron
iyonlagmas: diyoruz. Bu durumda geriye kalan atom iki pozitifr
yukly  iyon  olacaktar. Eger atomun bir elektronu iyonlasar
ve diger bir elektronuda bagh seviyelerden birine uyarilirsa,

bu olaya uayarilmal: tek-elektron fotoiyonlagmas: diyoruz.

El&kt,ox'ma;;rmt.ik alanmn, taban seviyesi tek kontigurasyonla tem-
=il edilen bir atomla etkilegmezinin, iki—elektron fotoiyonlas-
masina veya uyariimaly tek-elektron fototlyonlagsmasina sebep ol-
masn imkansazdir Dulayisayla bu tur olaylar: karakterize eden
tesir kesitlerinin en dusuk seviyell hesaplara dahi, foton atom
ve coulomb etkilesmelerind igeren biring ve daha yuksek mernte—
heden tedirgl hesaplarim gerektirir, Bz bu galsmamizda sade-
ce tek-elektron fotoiyonlagmasamn gok-cisim tedirgl yontemiyle
hezap teknikleriyle tigilenip bunu kukurt atomuna tabik ettik.
Kukurt atomunun agik kabuklu bir atom oldugu hat,u‘larnrs.:a' prob-
lemin teorik yonden ne derece zor bir yaprya sahip oldugu tahmin

edilebilir.



Belirli biyr sicaklikta wverilen bir gazin foton sogurma kat-

saynsl  gazr  olugturan atombarin sofurma  tezir  kesitlerine
baglider. Sogurma tesir kestti atomun taban seviyesinden
surekil bir ortama gegls olasihi cinsinden ifade edilebilir.

Bu da boyvutu alan boyutu olan bir buyuklitkturyr, Tesiyr kestting
atomun  onunde  kendisine dogru  gelen elektromagnetik alania
temamt okan  hayali  bir  yuzey gibt dugunebiliriz. Elektiro-

magnetik abamn  yvayilma dogrultusunda ve ona  dik  olan bu
yuzeyden zegen  fotonkar  atomba  etkilegirlesr. Bu yuzey ile
temnas etmeyen fotonbar ixe atom taratindan gorulmeyecekierdfs,
Tesir kestitinin der bir tarmm da; atomla etkilegen fo-

tonbkarin  =sayisimn  gelen  fotonlkarin  sayisina orant olarak

vertlebilir.

Atomlarin  elektromagnetik  alanla etkilegmelert  =sonucuy ortaya
cikan olayLarmin anlagsiimasinin astrofizik, plazma izigi, La-
zer fizigi ve diger bir g¢ok =zahada da  onemi  budyuktor.
Molekullerin fotodizsasyonu netice  (tibariyle molekuler foto-
tyonLlagnuanin bir =sonucudur. Atom frizigt digiplinley arass
bir biiim dali oldugundan bu  gahada elde  edilen =onoglarin
yvaygin  bir uygulama abant vardir. Yogun madde t‘iztglmi& atom
ve vyilzey etkilegmelerinde atomla iigili bllgilesrin onemi
buyukt e, Yogun maddenin ener il bantlarrinin olugumunun an-

Lagiimas ve diger optik ve manyetik ozellikierinin anbasii-

masinda da atomik yapinmn iyl bilinmesi gok onemlidir.
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BOLUM I

COK PARGACIK PERTURBASYON KURAMI VE BRUECKNER GOLDSTONE

GRAFIKLERI

Atom riziginde temel problem N-glektroniu bir =istemin dn-
celikle taban wve uyarmimg hallerint temsil eden toplam dal—
ga fonksiyonlarimi  bulmaktir. Bunun igin odnce atomu tem=il
eden hamiltoniyent yazahm. Hamiltoniyeni yazarken atomun her
iki  halde de varligim  etkileyen tim etkilegim terimleri-
ni hamiltoniyene dahil etmemiz gerekiidir. Agagida verilen
hamtltoniyene hem elektrostatik etkilegmeler hem de relati-—
viztik etkilegmeler non—relativistik bir yaklblazimla dahil
edilmiglerdir. Ancak burada yaptigimz yaklagim atomun ge—
kirdegzinin =onsuz  kdtlell oldugunun  kabulodur. Bu da gekir-
dek \lmvek&t.tnln elektronlarin  hareketlert yaniuda fthmal edi-

lebileceginin goastergesidir.

N-elektronlu bir atom icin hamiltontiyen,
H = H-+H +H- <I-1)>
o 1 2

gekiinde yazilabiityr, Bumrada H‘-), H; Ve Hé'

i Ze :
Zm ”» I-2>

w



N 2
H=¥ e <I-3>
1 r
1<)  1F
N
H;:{}—:lt R N T ‘ <I-4

ifadelert ile verilirler.

Bum;da

r. i.ncl elektronun gekirdege gore konumunu,

P 1.t elektronun ineer momentumunu,

r‘tJ tinet ve Jncl elektronlar arasindaki uzakh@y

tems=il etmektedirler.

“,;, terimi; gekirdefin alampdaki elektronlarmin  kinetik ve
potanziyel ener jilerint  igerir.

H; terimi; elektronlar arasindaki coulomb itmesini,

Hé’bevlmi ize spin-orbit. etkilegmesint ifade eder.

Denklem <I-4) deki li ve =, incl elektrona ait ydrunge ve spin
aci1zal momentleridir.

4 (ri 2 fnct elektronun spin-orbit etkilegmesint temzil eden ve
zadece radyal uzaklia baglhi bir paremetredis.

Bu paremetre

2

. eh 1 df .

< -t) = % <I-5>
Zm c r dr

ifadeziyle verilir (2). Burada €, g¢ekirdekdeki toplam ytuktun

elektrogstatik potanzsiyelidir.

Atoin numaras digsuk olan atomlar fgin l-l-1 terimi ile verilen

coulmb etkilegmesi spin-orbit etkilegmesinden daha buyuk



O haih® Wit S0 layy, Hé terimi perturbasyon olarak ele alimr.
Abom Bunuaraszl yukzek olan atomiar  igin  ige gpin-orbit
etkilegmes! bazkindir: Spin-orbit etkilegmes! thmal edilirze

atomun hamfiltontyenint,

H=H +H <I-6>
3} 1
N p2 2 N 2
H = : i 1 _ Ze + E (=4 CI-7>
Zm " r
i=1 £ Lo =1 tJ

geklinde yazabiliriz, Denklem (I-7), atom birim =sigteminde

irade edilirz=e,

N v . N

H-y 2‘ + ;27 + ¥ % <I-8)
1=1 i LW LEY iJ

bulunur.

Atom birim =fzsteminde e = H = m - 1 dir.

Biz bu galigmamzda atom birim sistemint kullandik.

Temel problemimiz,

HY - B -9
ile vertlen Schrodinger denklemint  gozmektir. Atom numarasi
birden buyilk olan atomblar (¢gin denklem <(I-9) u analatik olarak

¢cozmek mumkun degildir. Bunun sebebil  elektron-elektron

etkilegmesint tem=zil eden,

N 1
gu =¥ = <I-10>
(<f=1 iJ

iradesidiy. Bu terim oldugu gibt  perturbasyon olarakda
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I ogaplara  dahil edilememektedir. CUnk( oldukga buytk bir de—
2epre sahiptir. Denklem <I-9) u gozulebilecek gekle getire-—
silmek igin, denklem (<(I-10> da agikca {fade edilmig elektron—
elektron etkilegmesind yaklagik olarak tem=il edecek bix
ifadenin  bulunmasi gerekmektedir. Biz bu hexzaplamalarimzda
bunu yapmak {igin, gekirdek ve elektronlamn  olugturdugu
ortalama alanda her bir elektronun, diger elektronlardan
bagim=rz olarak hareket etti@i varsayiminm, vani bagims1z
pargacik modelint kullandik. Bu varsaywim gok-elektron prob-
cemint,  goztimlerts bir digerinin  gozumune bagh, bir =eri

supla iy denklem sistemine indirger.

Bu varszayim tek-elektron orbitallerinin elde edilmesint oldukga
kolayLagtarir. Bu varsayim sonucu  atomdaki her bir  elektron
izin onun dinamiging temsil  edecek  birer hareket denklemi
azEmak mumkun olmaktadiae, Bu denklemlerin nthat  gekillesi
ortalama  alan  igin  gegilecek modele baghdir. Biz  bu ga—
Ligmamizda bu modeli olugtururken ortalama alan i{gin Hartree—
Fock Modelini benimsedik [(3~4-5). Bu modelde her bir elektro-
nun  etkist  altinda hareket etti2l potan=sivelin, kuresel =fi-
metriye sahip oldufu kabul edilmektedir. Bunun zonucu  olarak
“ektron orbitallerinin radyal  keordinata ve acizal koordi—
cinatlara baghh  kisimbary ayrr ayr: bulunabilir,  Hartree-

Fock Modelinde denklem (I~-6) dakt H,; terimini,

E\ v z
‘«f{y:Z - - etV D <I-11>
B 31 €



ve H“ teriminide,

M = N

He=Y 5 = Y Ve CI-123
1T)=1 " 1) 1=1

geklinde yazabiliriz Burada H1 terimi perturba=syon olarak

iglemlere dahil edilecektir.

Atomun yaklasik taban dalga fonksiyonunu '5:_ * ile ghsterirsek,

1]
-

He'-g'? §'? CI-13>
o n n n

denkleming yazabiliriz,

-f':lm dalga fonksiyonu tek-elektron spin orbitallert clivzinden
determinant geklinde ifade edifebtiir» (11
3

. Imtm 0(» .9.(,&_,mﬂ > = ‘pa(}‘a b <I-143

spin  orbitallerden herhangi birini gosterirse, ‘ié;lm dalga

fonksiyonu N-elektronlu  bir atom  i¢in,

pl()\‘) 7:»1(;\2) . gﬁl()\n)
o 1 ¢:e2 ()\‘) ¢'2()\2) L pz(,&n)
sf'n = <I-15>
Ynt
4
' CA . > Lo (.,\.2 . L. lpn()\.n b

geklinde bir Slater determinant olarak yazilabilir [1),

Burada fl’;m dalga fonksiyonunun Pauli Prenzibine otamatikman



uyduguna  dikkat gekelim. Spin-orbitallerini bulabtlmek igin
@}‘l"’ fonksiyonunun agagidaki varyazyon prensibint (6] =sagla-

diamy kabwl edeceptiz.

s<g P H|E ™ = 0 <I-16a)
n n

. . s« A
<q.{t()\J)|qu(.}\.J)} Sk <I-16b>

Denklem (I-158) §, denklem <(I-162 ya gotiurdr ve ara iglemleri

tamambar=zak f.aw:i =2pin orbitall icin,

N . >
2 « g K0T K7D
AR L DA e P

|- &

<I~-17>

i¥¢

e 2 ALY

p‘,(f\’)(p Rty o 9
- S¢m ., m_ D s IS r) = &
) c,(nn(t 0 . J' dr pj b &

J= I?\'-

iradezi bulunue. Baglangigta zpin-orbitallert 1gin  hidro jentk
dalga fonksiyonlar: kabul edilir ve sonra fterasyon yontemi fle
gercek goézimler bulunur. Atomik Uteratirde bu method
“Self-Congigtent Hartree-Fock Methodu” olarak biliniy (71
Denklem <I-17) nin gidzumleri, denklem <i-15) de yerlerine ko—
nulunca, atomun yaklagik taban dalga fonkstiyonu bulunmus olur.
Bu yaklagik goztimu ezas degerine goturmek igin H1 pertiur-
basyonunu etkilesim tasvirinde ifade edip 2zamana bagh per—
turbasyon yonteminl kullanacagiz.

{0y

Bunun  igin atomun t = -w da i‘n fonksiyonu fle temsil



ARLLQLA LI Ve 'xifxi1 pertirbazyonunun etkisiyle adyabatik olarak
t=0 da tam cdzZumiin !I'n(t,) ve donugtduntt kabul  edecegiz.

L gi~

H perturbasyenunun adyabatik etk gostermesl igin bunu e
bl bir terimle garpip iglemler =zonumnda oa=0 alacagiz. Atomun
tam dalga fonksiyonunu bulabiimek igin zaman gelisim ope—

ratiérunden yaraprlanacagiz.

EZer lI'n(t.) fonksiyonu atomun t>0 amndaki durumunu,

lHol .
(L) = e U <t & CI-183
n o n

ifadesiyle temzil ederze, bu fonkstyonun gergekleme=zti gereki
zaman—baZimh Schrodinger denklemi,

oy
™

{ = HEF €t = (H + He™ & <t C<I-19>
&t 1 [5] i 1

geklinde yazilabilir.

Denklem <I-18D, denklem (d-19) a goturulurse,

—iH 1t . B -iH t
i -2 e oy |- [u +H ]e SANTINCE I R
t, o n a3 1 fa n
<I~-20)
—iH t ; —2M 1
Hle U a l+e ° i 2 boars'?
O o n 9t o n
at. "“iHQl
= [ H +He ]e U cty &' <I-21)>
o 4 [} n

ifadesi bulunur,



‘tﬂot ot —iuot
H1(t') = 2 er e CI-22)>

3 -'il-lot.
— U () = -f HC(L) & CI-23)
dt o 1
ifadesi elde edilir.
Denklem <I-23> 4 gdzmek (gin,
Ut = =) = 1
a
baglangi; kogulunu kabul edecegiz. Ard arda yakliagtirmalar
methodu kullanibarak denklem <[-23> un gozumunun,

t L

- 1
U ) = 1 + (-i)Jdt,H 1§ A ] 1+(~i)fdt. Hdt > U L 2y + .
e £ 1 1 2 1 2 a 2

) -
<1-24)

zeklinde olacag: kolayca gdrdlebilir.
Eger atom z dogrultusunda,
B(z,t> = F o_coscet) aI-25>

tle verilen bir elektrik alanla etkilegirse toplam perturbas—

yonun Heisenbévg tems=ilt (B,

tuam N N N o —-{H 1t
Hl(t,) = e z vtj - Vi + F cosdot) z z, e ©
LT Y=1 i=h L=
a-26D>
geklinde olacaktir.
N N
H = z Vg~ YV CI-27>
< ek Ly 1= 1

10



,I.

F oy
<I-28D
vex 2 212_1

Vi =v_ e CI-29)

~inaz on "iﬂal
Hi(t,) = e H+V +V e e <I-30>

geklinde yazilabiliy. Bizim amacimz igin zaman zeligim

operatorg Ua“') yvi birinct mertebeden hesaplayacagiz.

Denklem (I-30) u, denklem (I-24> & gotururszek ve birinct

mertebeden gozumu  ele ahr=zak,

L

iua’.‘ r e:ut -{uott
U(L):i+(--i)JdL& H+ vV +vV e e
o 1 c e ex
-0
<I-310
ifadesi buwlunur,
1
tnoti ot ~iH 1
uct.)=1+<-z')[dte H e 'e °*
12} t fa
....mI
t
i“a"t . mi -inoti
+ (-1 I dt. e v e e I-32>
1 e
-m

11



Denklem <I-82)> deki Ua(t.) ye '}‘: h tathik edersek,

v () ..
(o T “E, S ToM, Y ron, (o
U <ty & = & + C~12 I dt. e H &
a n n 1 c n
~tn
nt —-((E:lm— HD— IAYEES t.«:‘)m1 (o
+ (1> dt e v &
] 1 ex n
-m .
A —~tc‘s:"l°’— Mot w e dor o
+ ¢ | dt e vV &
1 ex n
-
CI-33)
ifadesi bulunur,
Denklem (I-33) deki integraller alinirsa,
U (t.) ‘5(0, _ ﬁ(ﬁ)
o n n
1 ~t(m’;m - H_ o der .
+ ) e H o
E -~ H + ixx
n o
1 -t(ﬁm"lm- uu- w + ftaan (o
* o = Vex *n
E - H -w +ia
n o
1 -1(51:1‘3’— n°+ w ¢ fadn (o
+ <o = Vox Tn
E - H +w o -
n o
<CI-34>

ifade=i elde edilir. Denklem (I-34), denklem <I-18) e gttu—

rillrse,

12



[ 3 -
1

-1iE
. n o At Lo
Ld = e in te (o Hc i‘n
E - H + i
n o
Lo Xt 1 C O
y +
te ° ) ) ve?\: ﬁn
{1 "X
E - H -w +xx
n o
Lot fatl 1 ()
- +
toe o) ve-w: ‘in
i &
E - H 4w +ixx
n o

<I-35)

bulunur. Boylece dalga fonksiyonu birinct mertebeden duzeltil-

mig olur, Bu ifadeyi em parentezinde tekrar yazalbim

(o
-£li.'n t o+ oo 1
Pt = & 1+ = ~— H
E' H + (a
n )
1
+ v’
3
E'Y H -w +ia Sy
n ')
1 - 0o
+ ten v x ‘i‘n
EXP- H + o via &
n )
CI-362
+ -—
Bu son {fadedekt H , V » V. evkilegmelerint tkinel ku-
o ex X

antalagma formalizminde  yazarsak agagidaki  denklemleart elde
edertz [3,9])

+

1

1 . . +
H = —— 2(1«.1ucml = 'u1>uz>> mg ny oy o,
ijkl 12
* g 3
DRI EAT )



+ F ¥t *
= —— ; <I-38>
ve_x 5 € 2 L|2)0 > n, nJ
+
= o I~ )
H, 2 My -39
1
(O 8 O
En - Z anana CI-40>

Wick Teorem’tni kullamp *n'r ve i1 ile temsil edilen yaratma ve

yoketme operatdrieri “normal sira’” ya koyulurlarsa (91,

-m“”x + o il 18
) = »n e

1 .
1 + o+ -
+ o = 2(1(1)j(£)| Iku)t(a» { . ()J m, "k}
E - H + ia \ y .
n 0 T ikl
1
- — E(‘ll\’l_}) {;n‘j}
E - H + ia
n o 14
; twt :
<F
+ “:)2) e 2{i|z|) > {'r;; ‘r)j}
E - H ~w+a .
n O i3
CFr 2> e i o .
+ o 2 <t|z|J > {7)1 771} $° <I-41)
E - H + w Ha

n

denkiemini buluruz. EZer elektronlarin birbirlertyle etkileg-

mesind yvaklagik olarak temzil etmek igin,

scorae

KL|V|S > = Z [(—m| :*;:l_ja.) - <at| r;;|_;a.>] CI-42)

tamm ile verilen Hartree-Fock Potanstiyelini kullamrsak (4],

14



L) dalga fonksiyonu igin,

-ie' o+ —-on
Wty = e n e
-1
2 £ *e&, -a:i—.-:j i nj Ty Ty
il '
-1 -1
L1 <ab |r 12|:.7.bj:> _ 1 ab |r 1zltm.'}v
2 tox 2 fox
ab atr
1 Salvie> Fro2 ol HZL> o)
* z T + ! y nj
"y 1 5 (sj—a:i—m-i- ix > y
o - Lust
CFr2d e <Lz o, -
+ Z {ni 1] J} ]ﬁn > <I-43>
s C D" + i ) -

denkiomt bulunur, Bu denklem atomun dalga fonksiyvonunu hem
elektrostatik hem de elektromagnetik perturbasyona gisre birinci
mertebeden duzeltilmis olarak vermektedir. Benzer gekilde
dalza fonksiyonunu daha ylksek mertebeden duzeltebiliriz.
Bizim amacimz igin birinci mertebeden duzeltilmiz dalga
fonk=siyonu yeterlidir. Bu dalga fonksiyonunu kullanarak
elektrik  alan tarafindan atomda indirgenen dipol momentin
ortalama deferini bulabiliriz. Indirgenmis ortalama dipol

momentin z bilegend,

*
QICLD |—Z z, | FCed>
1%

<P, > = CI-44>
QICLY | LD

15



Feklinde tarif edilebilir. Bu ifadeyl yazarken atomun et-—
kilegtigt elektrik alamn  z-dogrultusunda  oldugunu  kabul et-—
tik. Dolayimyla atomun elektrik dipol momenti ile elektrik

alan aramindaki etkilegmenin atom birim =istemindeki ifadesi,

-8B = -~z F comwt CI-45)
flee  wverilebtlir (Bl Burada B = -z e;" dir wve 2 elektronun
bulundugu konumun =2 koordinatain gostermektedir. N-elektronlu

bir atomun, atom birim =istemindeki toplam indirgenmis dipol

momentini,

N
P = - 2 z = -Z CI-46)
=z 1 3

L=

geklinde yazabiliriz., Bu ifadenin bekienen doptalamad degert
I-43) tradesiyle verilen dalga fonkoiyonuna gore bulunabilir,
Ancak biz once (I-46) fade=int etkilegim  tasvirinde ikinct

kuantalagma formalizminde 1fade edecefiz.

lHU?. [ N . } ~£Hut
LY = e -~ (| < « S I-4
p e | E <HZs>ng o, | . I-47)
t )
) iﬂDt , ~~(Hu£ }'.Hut -ty t
o - - I . . - N o T
P <) = z L|Z| ) > e ny e P n, e CI-48>

tJ

Bu {fadedekt 77* ve 7§ operatorierinin Heisenbery  temzillerd

agagida verilmigtie,

16



+ + 0 -
4 = I- >
Nt <> e ng e CI-49a

Ct) = & e <I-49h>

77‘:1

Dier taraftan 77;{“) ve Ct> operatorieri Ho i oz

‘l)‘I 7
fonkstiyonlarindan kurulmug herhangi bir Slater determinantina

etki ederlerse,

+ (0} + Ats‘it
nr‘(t)'in > n, e > <I-50a)

L}

1%,

= T 4 ,
(& 5 ]

n, qum,‘l"% =n, e J |&£> CI-S0b>

ifadelert elde edilir. Bu (fadeler denklem (I-48) e gotUrulidrse
PZI(t)’nin etkilegim tazvirinde ikinci kuantalagmig ifadest

bulunur.

. + o N
Pty = —z N> > KL Z| 5>
—-t(.sj - Ot .
=-) e ny n, <LZ|0 CI-51>
LW

Bu ifade indirgenmig toplam dipol momentin ikinct kuantalagma
formalizminde ki ifadesidir. Bdylece denklem <(I-44),
CECEDY |Pmtt) e

P> = CI-82)
QECE) | Kt )

17



-t{E -c:-i)t
(\l‘(t)( ~-F ¥ e J ‘n; ‘ryj (i|2|j) |@(t))
(Pz) = LV <I-83>
('l'(t)]'l‘(t))

geklinde yazilabilir. Bu =zon ifadede denklem (I-43) {le veri-

len ¥t)> dalga fonksiyonunu kullamrsak,

Tt

lerzia)”
k> -) e

£~ £ = w+ ia
Qa r
ar-

nm
D

~-fwt

z
F
|(r|2|a.>' - e
-Z £ - &£ = w +ia
a r
ar

<r|zfa> (r-.:—‘.'lr;: ]abr)(l""2 AT +F~2ewtwt) e2ct
—z<b|2‘£:> E

Y - Y b Y S e o -+ > &+
P e (= b ¢S+ fe) (& a+ £y 8, s 21ce w)
+ ... ' CI-54>

denkiemini buluruz. Diger taraftan,

1wt ~Lwt

F F .
——ie +—i—e = F coswt <I-88>

oldugunu hatirlarsak, dipol momentinin ortatama degert
P> = (F cosot) alwd <I-56>

geklinde yazilabilir.
Burada é(w), polarizlenme <(kutuplanma) katzayigim  temsil

etmektedir ve agagidakt formiil fle veriltx» [10,11]
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r Q r

. , N 1
aewy = -y |<»~|zta>|2{£. e T e
pye (43

_ z {Srlr;;lab)r B|Z|r> Ks|2]|a>

I T S -
abr-.':( a “b s 25 (&a ) w )
-1
S-_, Ksr|r o lab> <2 |Z]a> |2 6>
. I B S - I s = &+
aber-sr ("a ‘b T A:‘) ("b "~ w )

- r|Z)a> (x‘.s:}:ii'ab) {=|Z|e>

L. s - e+ T
abrr-= (= a S @ J ("b X w ),

ey

— CxlZ2ib> rs 2 ab> {(r|Zio>
X 12| I 2] sy
L.

(.-:b—r: +m)(£a-5r+w)

atrrs 2

Bu ifadede, paydasinda +w olan  terimler, atom taratindan
foton yutulmaszim, -w olan terimler de foton yayiimasim temsil
etmektoedirler. Bu tezimizde yalmz fotolyonlagma ile u@rag-
tigimzdan dolay:r, foton yaymayr temstl eden terimleri gioz-
onune alnuyoruz.  Yukamdaki  ifadelert diagram  olarak goste-

rebiliriz (12, 13, 141

Hirinct terim,

— ey

n r

[<r|2]a>|*
=_Zs_£+w CI-57a)
ar
(Hartree-Fock)
— — ——

19



ikinci terim,

- - b|Z|r> <=|2
_ -Z Y& |112|ab> b |ZIr> {=|Z|a>
—_ abrsa ¥ fo T T T Es) (S'a T gt Y
W > <I-57b)
b 3

ucuncy terdim,

- -
-1 .
Z (S:*lrlzlab) <=lZ2|e> r|Z|b>
— W =
o ' abrs ('.:a‘ pr Eb - '.:;7: - Er) (Eb - Er *w)
3
“ CI-57e)

dorduncuy terim,

— -

Z <r|2la> <r=|rlabd> (s |Z|b>

Pl BB JIYY n -y +
€ gt w ) (s, - s )

=

CI-57d>




begsincl terim i=se,

e
~
&3 * -1 '
o Z <= |Z|b> Krs|r])|abd> <r|Z|ad>
- abr—g(Eb—Ea.+w)(£u.¢£r+m)
C[~87e)
« >

diagramlar: ile tem=il edililirler.

Tesir kesitinl bulmak igin  yukaradaki polarizienme grafik-
lerinin  imajinerdi ksamlarim:  bulmak yeterdidir. Difer ta-

raftan billyoruz ki elektrik verdegistirme vektord 3,

D=cB+P:0scE CI-S8>
o o

ile vertlir (21 Burada P polartzlenmeyl (elektrik dipol yo-
Sunlugunu)  tems=sil eden bir vektor ve o f5e  dielektirik

zabitidir. Atomik dipol momenti ile uygubanan elektrik alan

arazindaks igkinin,
p= a E <I-59)>

tle  verildigint  hatirlarsak, atomun  toplam  polarizienme

vektoruny,
FP=Np=NoxE-=uxE CI-602

gekitnde ifade  odebilinis. By  itadede N birxim Bhagimdekl

21



toplkam atom aayxsim, o atomik palarizienme ve 2 elektirik
sugeptibiliteyl tem=il etmektedirler. Eger denklemler <I-59)

ve (I-60>, denklem (I-88> de kullamhrlar ige,

e =14+ Y x=14+ CI-61>
& =
o o

tradezi elde edilir.

Ataom birim =s=isteminde 4ns°= 1, £ .7 ;%—-— olduguna dikkat

edelim. Denklem (I-61> de 2 yerine N ve a cinzinden degeri

konurssa,
£ =214 4nx = 1 + 4nNx <I-62>

bulunur. Dielektirik =zabiti kirima idisi ve suseptibilite

cinginden,

£ = (n + 12)° CI-63)

gekiinde verilmektedir (10} Bu {fadede zogurma sabiti n  ile
tem=il  edilmigtir. Diger taraftan gogurma katsayis:  ile

suzeptibilite arasindaki baginta,
MR Z CI-64)

ifadesiyle verilis, Bu ifadeyi dielektirik sabiti cinsinden,

M= ImCsd <I-65)>

geklinde  yazabiliriz,

Diger taraftan,

ImCad

L e CI=66

22



oldugundan, sofurma katsayisim,

o= 4w Im [ x] <1-67>

.

seklinde de {fade edebiliriz. N— atomlu bir s=iztem igin =zu-
septibilite ile atomik polarizlenme katsayigr arasindaki

bagintinin,
2 = Nou CI-68)

ile verildigini gdzonune ahrsak ve atomik fotoiyonlagma veya
atomik foton s=sofurma tesir ke=siti arasindaki iligkinin,

H€w) = N o) (1-695
iradeziyle verilen tamimam kullamrzak,

oCwd = 4 -‘ci- Im [ o)) <I-70>

sonucunu buluruz (21].
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BOLUM I1I

TABAN VE UYARILMIS SEVIYELER IGIN HARTREE-FOCK

DENKLEMLERININ ELDE EDILMES]

Kukdrt atomunun taban =zeviyesi Russell Saunders {(L3) kuplaj

zisteminde 20 1[_“ " zimetrizinde,

L =

| 1=® 22® 2p° 8s® ap* (P o >

=jo'o 0010 -1"1 0 1m0 1m0 1"

<I1-1)
geklinde hir Slater determinanti olarak yazilabilir [1). Bu
determinant. elektronlarain m ¢ ve mﬁ kuantum sawyilara cinsinden
ifade edilmistir.
Ornegin; 0" fle temsil edilen orbitalin magnet.ik ve =spin
kuantum sayilari siraziyla 0 ve 17 2 dir. Taban =eviyesinin

toplam enerjizint bulmak igin,
E= ¥ | H|]¥> <II-25

beklenen degeri hesaplanmahdir. Burada hamtitoniyen H,

N

H = 3: £+ z &y | CII-3)
1 1o J=1

geklindaediy. Biz bu hamiltoniyeni yazarken spin-orbit et—
kilegmelering ve diger relativigtik etktlert thmal etmek—

teyiz. (II-3> ifade=stini, dI-2) tfade=inde yerine koyarsak,

E = ¢¥ ,i £ W+ Q| 3 g4 CII-4>
i iy

24



N N
E = Z q, Kn > + 2 [ KiF|eg|t)y - <ti|g|r> ] <II-8)
17

iradegint buluruz [1] Denklem <(II-5)> deki ilk terim elektron-
Larmn kinetik enerfilerini, fkinci terim de elektronlar ara-
sinda ki coulomb etkilegmezini temsil etmektedir. Bu denklem-

deki {1k terimi,

1 d2 l.'a({ a+ 1)
Itn &> = f P, - — + ' ‘2
' a a 2 oar 2r
= . .
- ] P <D dr <II-6>
r n £
a Q a
geklinde ifade edebiliriz. lkinci terim ise,
< 11232 | g;zl r{13t€2> >
= *orptar > — 1 e dpr > AV av CI-7)
- Pty g‘j'z PR IR, 1 P

171
geklinde yazilabilir.
Eger inci elektronun toplam dalga fonk=iyonunu,

1> = ej0r > = R o > vt

- i S .
e { tm.“)-t) tm. <=2 <II-8>

=

seklinde ifade edip,

FCry = RG> CYI=-9>

dontgumiinit yaparzak,



1 i i i _
I = pr) = - P, oD Y, ) t:msc_.:» <I1-10>

bulurwz, Elektronlar arasindaki coulomb etkilegmelerinin

hesahinda karssimiza qikacak integralleri kolaylagtarmak igin,

o 3
1 4 < » ‘ . .
—= 2 z B Y, @)Y ) CII-11>

agilimim kullanabiliriz [15]. Eger <II-8) ve (II-11) denk-—
femlerini  (II-72 denklemine gétiUrlirsek, . denklem <II-5) de ki
iki elektron coulomb etkilegmelerint temsil eden integralleri

agapidaki gekilde ifade edebiliriz.

< 1€ 525 | gizlrfi)t(z) >

r
~ J* " £ r. t - 2 ~ sz
IIR 4 )R :Qz) r-l‘ R !0*‘)12 EQz) :‘1 d’x’adrz

T 2717
i I i )
x I I Y, 1 Y7 2k i v €Y, 0,0 Y“mm‘> Y"m(.ﬂz)d()‘dﬂz
1 J
x <¥ (..s.')lt ca)} i (s)'t =)
= S
_ 1 i, 1 1 4 . Ry
=K P LY Y, Q) —— P) o> vy ) | |
1 2 12
1 P 1 t
x . P, D s:‘;',mm‘)-;;-z P, 00 v‘mmz> >
1 r J t .
x S5¢C m_, ms) cS(mS, mg) <CII-12>
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Bu ifadenin uzaya bagh kismam,

o W )"'k
R¥cigrtdy = pt s prla > Pt P e > drar
- rkﬂ ni 4 nf 2 nd 1 nl 2 i 2
CII-13)
geklinde agiya bazZlh kaismm ise,
0ot s Yt )Y @y <vd o)y )yt
2k +1 L. 1 km 4 fm s fm ‘2 km 2 im 2

C11-14>
seklinde ifade edebiliriz. Yukaradaki ifadede yalmz kuresel

harmoniklerd igeren integraller,

24+ 102L + 12¢27 + 1>
e 123

£ L £ & L 2
= <If-18>
m M m 0o 0 o

genel formuliy ile hesaplanabilirler [15). Bu ifadenin safirdan

oY |2 m> = 13" J

farklhh olmasa igin gerekli kosullar agagida verdlmigtir.

J _ r t
m{ + m':{ = m'l + m.{.
(II-16)
- mr Mr m=0 I+ L+ £ = gift. sayn ACs L D

CUggen kurali)

Literatirde oldugu gibl biz de denklem <II-15) 1,



€ i, Lav  katsayilar cinzinden,

k., .y _ '
c <m, £m: > = |—— _<Y£m.|Yk >

M —m- ' Yl.-'m:

= O™ Kermes tmd <II-17)

geklinde ifade edebiliriz [16]) ki elektron coulomb finteg-

rallerini bu katsayilar cinzinden ifade edersek,

< sy | g, | L > = 6¢ mi , m" > 6¢ m‘l R m; b

2ot >

o0
e ot 7 -
x SC mt+m .m +m z u‘,’m .[m[)c(l"m{, 7

]
« R* cijotd CII-18)

sonucuny elde ederiz. Bu ifadeyl denklem (II-8) de kullanarak,

toplam enerjiyi I ve R integralleri cinzinden bulabiliriz.

Yukiaridaki denklemler yardimyla ktik(rt atomunun ortalamsas

toplam ener fizini,

o]
i

g = 2G> + 2IC2ed + 6IC2p) + 21C8sD> + 4ICapd + FPas1s)

+ FPs,250 + 15F°Qp,2p) - 5 Fi2p2p) + FO@s,35)

+ 6F%8p,8p> - 2 FPcsp,ap> + 4F%As,2s) - 26°e,25)
5

+ 12F%<,2p) - 26%°1s,2p) + 4F 15,35 - 201,35
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+ 8F°%1=,3p) - —;— a'c1s,3p> + 12F%2s,2p) - 2a'C2s,2p)

+ 4F°@2s,35) - 26°2s,35) + BF°2s,3p> ~ % a'c2s,3p)

+ 12F%2p,as> - 26'2p,3s> + 24F%2p,3p> - 46°2p,3p>

24

23 aap,ap> + 8F°c3s,3p> - ; a'cas,apd> <I1-19)

geklinde yazabiliriz.

1,1 1

Bu ifadedeki Fianitl, ndey ve o ottt

R n" l") integrallerd

1,4

Fentd, nded> = R¥cipp

o o k
"¢ 1, * P
= I.[,-“*‘ [P az“l’] [P ng)] dr dr CII-20)
o O >

a“intet, nled> - Rz

w l"'k
_ ¢ pt oo ypd J 1

I I oot Pl P PP O ) A,
o O > :

CII-21>
geklinde tammlanmslardir.

KikUirt atomunun 3p yortdngesi tam dolu olmadiZindan ortalama
ener jiye gerekli diizeltme eklenirse toplam ener fisi,
E =E - %B‘ F2¢ap,3p> CII-22>

T ort

geklinde bulunur.
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Taban orbitallerinin radyal kiamlarima buimak {igin toplam
enerjinin bu orbitallerin herhangi birinde olabilecek kugik
degigmelere gidre kararh olmasimi igteyece@iz. Bu kogulun
matematiksel ifade=zi ize,

S CH[H|E> = O CII-23)>

59y

geklindadis. Yalmz varyazyon alhirken orbitallerin normali-
zagyonunu ve birbirilerine dikliklerinin muhataza edilmelerini
de gart kosacagxz. Bu iki kogul altinda toplam enerjinin

ornegin Py orbitaline gore
<¢’19|pts> a5 <pu|pzs> = <pu|psa> y cI-24>

kogullar altinda varyasyonunu alirsak,

: o _ ay® _ _ o 4 o
@+ 2J K.:.9+ Z‘I:g Kgs+ 2‘]§3 K:s+ o‘fz)p sz+ 4Jap

e P <) <I1-28>
18 418

-2t p oo
3 ap 15

denklemini buluruz.

Bu {fadede Dp A J:; z* K:: y; agagidaki gekilde tarif edilmigdir.

D =-14d _ 2, K4 CII-26)

w Kk
k < . . . -
'Jnl pw(r-) = J- T PM(J’") PM(.r dar- wa) <II-27>
o »



o _k

r
k < . . .
Kn& pw(r) = J- v P G Pw(r ddr P CII-28)

ni ne
o »

Benzer gekilde pw(}), pzpcﬁ), pasdz) ve pap(iz) igin aga-

Zrdaki denklemler elde edilebilir.

< + z_l‘z’g- K> + 2)° - k¥°

25 15 15

"2 e o Ky

2p 20 ap

-2 5 p =2 P G ' CII-29)
3 Tap 25 25 2=

-2 5P ) =85 P WD ‘ CII-30)

]n Z o 1 .4 sy _ 1 .4 >y _ 1 Kt
D+ 6 2p “2p’ B J;p s aKat P, 3K 2, 5K
o 2 4 2 . .

+ 4J9P §—- ap 1—5' Kﬂp) Pzpo > = bszzp(r') <CII-31>
@+21° -1 k2 -1t a2 -1t 4a)®

r 18 8 1 22 8 2o as 8 a=s ap
— S PR+l -k -2 5P e P CII-32)

25 Tap z2p 2p 32 z2p ap ap ap

Bu Hartree-Fock denklemlerini elde etmek {gin enerjinin

varyagyonu alimrken agagidaki egitlikier kullamimigtair.



o
sFEne, nt> = 4 | SP_rd> P Y.t né, rd dr
n{ n{ ¥
[ 52
w

r:iF'};(:x £ ndD

2 HEP Ar> SP rd Y vé nd, rd dr
n{ nf k

o

w
)i +
S end, n'ttdy

tH

2 [ SP ) SP ) Y v'd e, ) de
nt nt k

o
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BOLUM 111

BAGLI VE SUREKL!I UYARIIMIS ORBITALLERIN HARTREE-FOCK

DENKLEMLER1

Kikurt. atomunun 1=, 2=, 2p, 3z ve 3p yorungelerinden fotoiyon-
lagan elektronlariy temsil eden orbitallerd bulmak igin bdliim 11
de taban orbitallerd igin yapti2imz gibi HF-Denklemlerini olus-

turduk. Bu denklemleri olugtururken sarasaylas,

1= kp 2s° 2p° 3= sp* [35» 31:'» 3D] ’
15? 2 kp 2p° 8=2sp* [3s, %k, 3,

3 SP

187 2s® 2p° kd ks> 352 3p* [ s, %p, b, Aar-1>

3

1=° 255 2p“ 4= kp Sp“ [SS, P, 3D] »

3. 3

2 sp® kd s> [ s, 3p, %p,

£ 292 21:»6 as®
konfigtrasyonlara  igin toplam enerjivi  olugturup s=onra bu
toplam enerjilerin cpkﬁ » pkp r Py orbitallerine gHre var-
yasyonunu aldiimizda, her bir alt. kabuktan fotoiyonlagsan
elektron igin agapidaki HF-Denklemlerini elde ettik.

Bu konfigurasyonlarda ks, kp ve kd notasyonuyla orbital
acisal momentumlara 0, 1 ve 2 olan hem baglh hem de surekli

orbitaller kastedilmiglerdir.

o L ST S . I S | . _ 2 _ 1
(J1 9+ 3 hu+ 2‘]29 3 29+ OJzP K:p 8 K:p+ 2 s 3 K:n
1 o 4 (10) (19 . .
* 4":;: 3 KSP 15 K:p)lpkp > = gkplpkp > (IH-2>
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1 o 1 .4 . . - T S . R |
(2’1 3 Kia* Jaa* 3 Koot O‘I:p k2p fa k2p+ st: 3 K;:

(2o (29)

o 'Q - *  a ®
+ 4J9p —_— K — K )l¢)k » = kpl ke > <III-3D

O O (] 4] o 1 (] 0 L] (]
Z - - - — + - +
(‘&‘11: K1=+ 2J2=« K2ﬁ+ 5J2p 3 sz 2‘]35 Ks: 4J9p

_ 2 e (2p) (2p) rYT_
5 Kpole, e e F> CIII-4)
1 o 1 14 Q
=J 5 K+ 20, - 5 K+ 581+ 5 2p 95 K:p
_ 1 R | o 1 . S '8 (2p7
5 J:p b AJS; 5 K:::+ 4J9p 15 KSp )l
. ‘3P’ N
= &, e FoAe CIII-5)
4] 1 o 1 O 4] 2 <) 1
(2‘]1’9 3 K:=+ 2"25 3 K:Q-'. 6‘]2;» K2p 5 K:p+ Js=+ < K:ﬁ
© 1 2] 4 tas) (9%
+4), - 5 K.~ 18 K:p)' Oy > = N Lo CIT1-6)
10 _ o _ L0 o _ o _ O o
G l{f:- 2),.” K.t 6sz K;p+ 2J,." Ko.* 3J9p
- o K BIEN N SRR P\ ' CII-7)

o k@



(ZJD-%KI-O-ZJD—-;—-Kz-PGJ‘:p—%K‘-—Q KK+ 2]°

20 2p 35 2p s

- 1 B+ 3)° - 015164835 J° + 053235653 K:
5 s ap 3p ap

_ , - (apy _ (ap) L
0.19309262 KSP)ka eI NN N CIHI-85

Bu denklemleri gdzerken ysdringe agisal momentumlar: aym olan
uyariimigs orbitallerile taban orbitallerinin birbirlerine dik
olmalary {gin uygun huzinaga operatorlerini kullandik (17,
18,129,201, Yukaridaki denklemlert hem bagh uyarilmsg orbi-
taller {gin hem de pozitif enerjili =trekli orbitaller igin
giozduk., Yalmz biz bu gahgmamzda =sadece HFP-ki=emt tesir
kegitlerini hesapladi2imizdan bagh seviyeleri kullanmadik.
Baglhi seviyeler HF-zonuglarimn perttrbazyon hegaplarxyla

diizeltilmesinde kullamilacaktir.



BOLUM 1V
SONUCLAR

Bolum 11 de izah edilen yontemle Pu(r-), Ph(r-'), PZP(r-),
PSE(_r‘-‘) ve Psp(r') taban radyal orbitallerini hesap ettik.
Hezapbamalarimizda CFroese Fischer'tn Multikonfigidrasyon
Hartree-Fock Programmm  kullandik {4) Bu fonk=z{iyonlar si-
ramiyla grarik 1, 2, 3, 4 ve 8 de gorulmektedirler. Bu
orbitallerdeki “nod” =sayvularimin n-4{~1 kuralna [22] uyduk-
tarimi bu gratiklerden kolayca gorebiliriz. Bu radyal fonk=i-
vonbarin herbirinin orjinde ve sorrsuzda =111 olma kogullarim
sagladiklary da yine bu grafiklerden gdrdulmektedir. P“ ve Pz;
Tonksivonlary once artip sonrsa azahrken ng fonksiyonunun on—
ce azalip sonra arttiim gozlemekteyiz. Bu fonksiyvonlarin r
ve gore defigsimlerinin, elektronlarin atom igindeki beklenen

dagZihimlarim yansaittiklaram grafiklerden gozlemakteviz.

Fotolivonlasan elektronlary temsil eden dalgsa fonksiyonlarimn
radyal kKisamlaram bolum 111 de elde etig2imiz <III-2, 3, 4, 5,

6. 7 ve 111-8> no lu HF-denklemlerint ¢tzerek bulduk. Dikkat
edilirse bu denkilemlerin ¢oziumlerd igin Pu(r), Pa;(r)’ Pzp(r),
PS;Q-) ve Papﬁ') taban orbitallerini dnceden bilmemizin gerekli
olduzu gézlenir. Daha dnceden herhangi bir yolla elde edilmig
taban orbitallerinin kullamlmasiyla, uyarilmig orbitaller
igin elde edilen denl;lemleri cOzebiliriz.

Biz bu ¢alizmanmzda kifkirt atomunun taban seviyvest igin HF-ydn-



temiyle elde edilmis taban orbitallerini, uyamrmlmigz orbitalle-
rin hesabinda aynen kullanacagiz. Burasla hemen gu goru akis
gelebilir. Atomdan herhangf bir elektron koptuunda geriye ka-
lan orbitallerin gisrdiikleri potanziyel degigecektir dolayisiyla

da, orbitaller degigecektir.

O halde neden atomdan kopmug fotoelektron orbitalini hegsap eder-
ken taban orbitallerini aynen muhafaza ediyoruz. Genelde
fotoiyonlagan elektronlar atomu gok hizh bir sgekilde terk
ettiklerinden geriye kalan elektronlarin orbitallerinin de-
2igmeleri bu hizda olamamaktsdir. Dolayiziyla rfotoivonlagan
elektronun geride kalan elektronlarlia etkilegmesinin hesabinda,
bu elektronlarin orbitallerinin =sabit tutulmalar: iyi  bir
yvaklagim olabilir. Literatirde bu yaklagim donmug-kor (frozen—
core) adiyla bilinir (23, 24, 28] Bu yaklagimun oldukga iyl
sonuglar verdii{ daha dnceki he=zaplamalardan da gértdebilir.
Bu gabigmalardan, donmug-kor yaklagimimin Ozellikle ylk=sek
ener jili fotoiyonlagmalarda gok iyl =zonuglar verdipi az2oz-

lenmektedir.

Bolum I de elde edilen (d-70) denklemind kullanarak, atomun
herhangi bir valanz veya alt kabugundan fotoiyonlagan elektron—
lar igin tegir kegitlerini bulabiliriz. Bu denkiemde bilin-
mesi gerekli biiytkitikler taban orbitalleri, bu orbitallerin
tzdegerleri, fotoelektronlar tems=il eden orbitaller ve bunla-
rmn dzdegerleridirler. Taban orbitallerini ve bunlarmn 8z-

deferlerini bélim II de izah ettifimiz gibi elde ettik.



Fotoelektronlar: tem=il eden orbitallerin Jdzdeperleri stirekll
olduklarindan <III-2, 3, 4, 8, 6, 7 ve III-8) denklemlerini
gozerken Ska" Ekp" sk a ener jflerint  kesikif hale getirdik.
Fotoelektronlarin kinetik enefileri atom birim szizsteminde
(’kz/?.)‘ue verilir. Burada k dalga sayzzamin 0.05 i{le 13.0 au
degerleri arssinda olduklarim  kabul ettik. Bu  arabkta

k igin 40 degigik deger aldik. Bu degerler 0.0, 01, 0.15,
0.2, 025, 0.3, 038, 0.4, 08, 06, 07, 08B, 09, 10, 11,

1.2, 1.3, 14, 18, 16, 1B, 20, 22, 24, 2.6, 28, 30,

32, 36, 40, 44, 48, 8.2, 56, 6.4, 72, B8O, BB, 104 ve

130 den ifbarettirler.

Denklem <(I-70> in hesabinda #nce polarizlenme =sabitinin ima-
Jinert kiz2minin hesap edilmesi gereklidir. Bu da bizim po-—
larizlenme =abiti igin (I-57a) ile verilen ifadeyi Oncelikle
hezap etmemizi gerektirmektedir. Bu {fade zamana bakh per-—
tiurbaszyon agilhimimn ilk terimidir. Bu ifadede kullamlan
tum orbitaller HF-yaklagimiari sonucunda elde edildiklerinden
buradan elde edilen polarizienme =abitinin dolayigiylada, buna
bagh hesap edilen tim sabitlerin HF-yaklagiminda elde edil-

dikleri ssylenir.

Denklem <I-57a) da hem taban orbitallerinin Gzerinden hem de
uyariimg orbitaller Uzerinden toplam alinmaktadiy. Bu
denklemin paydasinda ize atom tarafindan =oZrulan fotonun

ener izt (w auwd, taban elektronlarimin baflanma ener jileri



(s.r) ve uyarilmsg elektronlarin kinetik enerfilert (skp) nin

toplam vardiy. Uyariimg elektronlarin fotoelektronlara karsa
gelmest duromunda r Uzerinden toplam, integrale donuUgecektir.
Bu integralin, surekli orbitallerin momentum normalizazyonuyla

hezap edilmeleri durumunda,

o = 4:“’ ImCoO CIV-1)

2
|<e, |Z]e,>]
o=- 22 ImZI A ak av-2>
' e -k /2 4w

a e
seklinde yazilabilir. Bu integralin k = ¥ 2(.:7&-!1.)) degerleri
i¢in =1f1r olacagx agikardix. Bu gekildeki integralleyd ahr—

ken esas deger integral alim ytntemi kullamlmalidar. Bu da

bize,

Bw j : > |<¢’;,;|Z|pa>l2
o = - Im P I 2
Y o £, = k™/2 + o

- incp, |Z|p, > 6(:4—1:’/2 + w) av-3>

ifadegini verir. Eger ki = sa-i-w olarak tammlamrza (enerji

korunumu?,



n

NI
N

k k 1
& - — = 3 [s(k - ka’)] CIV-43
ve Ozellizt kullamilirsa toplam tesir kesiti {gin,

4706 2 .
e E [<e 1Z2]e >] CIV-5)
a.

sonucu bulunur.

Bu =2on denklemdeki toplam, atomun tiim dolu kabuklar: tizerinden
ahndiindan, toplam tesir kesgiti herbir kabuk icin bulunan
kizmi tesir kesitlerinin toplamina egit olacaktir. Diger bir
depigle toplam tesir kesiti o +o to +o o

is 20 2p - X 3p
toplamyla verilebilir. Denklem (V-5 tes=ir kesitinin uzunluk
ayar (denght gauge) ifade=idix. Tesir kesitinin iz ayarinds

velocity gauged ki ifadesini bulmak igin,

V= [T.H] - <IV-65

= [z.H_] : CIV-7>

komutat.dr bagintilarim kullanarak (6],

B

. d .
72 = g AlazleS av-e

geklinde yazabiliriz.



Gerek <IV-5> in gerekse (IV-8> in he=zabinda polarizlenme kat—
zayizl igin =sadece (I-57ad no iu polarizlenme grafi2ini giz—
ontine aldik. Bu da bize tesir keztitinin Hartree—-Fock yak-—
Lagimindaki degerini verecektir. Difer polarizasyon grafiklerdi

ise Hartree-Fock yaklagimim diizelten etkiye sahiptirler.

Taban seviye=zinin 22 kabuundan fotoiyonlagan elektronun te=ir

kegitini bulmak igin,

|1s® 2% 2p® 3s® 3p* Ay CIV-9)

B
1

l1= kpC'Py 2p° 35 3p* COP) CIV-10)

[

'y
Fy

fonkziyonlary: kullamidi, LS-kuplafinda verilen bu =eviyeler
arasindaki (pk ]Z'pa) matriz elemanmmn agisal kism 27 8 ola—

rak bulundu.

Bu matris elemanimn radyal kism ige TABLO 1 de verilmigtir.
Bu- tablodan dipol matris elemanlarimin enerjiye bagh olarak
degigimi gozienebilir. Matriz elemanlarimin k ya baglh olarak

igaret degigtirmediklerini gérmekteyiz. Bu da 28 te=ir ke=i-

tinde Cooper minimumunun olmadiimi  gostermektedir [10).
Grafik 6 da, 28 tesir ke=zitinin hem uzunluk hem de hz ayar

sonuglary gisterilmektedir. Bu zrafikteki sirekli gizgiyle

gosterilen efri uzunluk ayar sonucu olup V-5 denkleminden
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elde edilmigtir. Aym grafiktekti ke=sikli gizgiyle gidzterilen
egri ize iz ayar zonucunu tem=il edip <IV-8) denklemleminden
elde edilmigdir. Her (ki durumda da teszsir kesitinin orfjinde
sonlu bir deger aldiktan =onra azaldigl gizlenmektedir. Tesir
kegidi igin wzunluk ve hiz ayar ffoérmillerinden elde edilen
sonuglarin  birbirlerine yakinh@ yapilan hesaplarin hassa-
sivetinin bir gc’:‘»st,ergesi olarak yorumlanabilir. Buna gire
2= ki=mi tesir ke=ziti icin HF sonuclarimin oldukga iyl olduzu
sdylenebilir. Diger bir degigle ylksek mertebeden polarizienme

grariklerinin ilave edilmeleri gonucu fazla degigtirmiyecektir.

Grafrik 7 ve B de, 2p elektronunun kismi fotoiyonlagmas=im tem-
=il eden sonuglar gizilmiglerdir. Fotonun =zofrulma=si sonucu
2p kabugundan kopan elektron asafidaki kanallardan biriyle

iyonlagir.

122 227 2p° kd (1P) 352 3p* COF)

1s? 25® 2p° 852 83p* CP) + o —

182 2&% 2p° k= (1P 32® 3p* P
<IvV-11>

" Grafik 7, 2p elektronunun &0 orbital acisal momentumuyla

atomu terk etmesine kars: gelen 2p—ks ksmi tesir ke=itini

gostermektedir.

Grafik 8 ize, 2Zp elektronunun &2 orbital agigal momentumuyla

atomu terk etme=zine karsi gelen 2p—kd kismi te=ir kesitind

goztermektedir. Bu tesgir kes=itlerinin hesabinda kullsmban
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dipol matriz elemaniarimin radyal kizm ige TABLO 2 de ve—
rilmigtir. Bu tablodan dipol matris elemanlarimin ener jiye
bazlhi olarak degigimi gizlenebilir, Matris elemaniarimn k ya
bazlh olarak igaret degigtirmediklerind gormekteyiz. Ozellikle
2p->ka te=ir kesitinin uzunluk ve Mz ayar sgonuglarimin
HF-yaklagiminda birbirlerine oldukga yakin olduklarina dikkat
edelim. Bu kanabin genlizintn Zp->kd kanalimin genligiyle
interferans: vgonmu g kazanmazimn bekienmesi dofaldir.
Ancak interferans yilkksek mertebeden polarizlenme grafrikleri
dahil edildipinde olacaktir. Clinkti bu gratiklerde 2p->k= \{le
2p—>kd kanallari arasinda coulomb etkilegmelerinin he=sah sidz

konuzudur,

Oratik 8 de, 2Z2p->kd ki=mi tesir kes=sitinin uzunluk ve hz ayar
sonuclarimin ord jinden ttibaren birbirleriyle fazla uyugtuklar
sidyvlenemez. Bunun anlam ige, bu =sonucglarin yitiksek mertebeden
polarizlenme graftiklerin katkilarina hassas olacaklaridir. Biz
daha {lerideki cgalizmalarimizda bunun ne derece gegerli ol-
duzgunu aragtiracagiz. Hem grafik 7 hem de grafik 8 de uzunluk
ayar tesir kesidi szlirekli gizgiyle, hiz ayar te=zir ke=idi ize

ke=zikli glzgiyle gozterilmiglerdir.

Grafik 7 ve B karsilagtimldiginda, 2p->kd kanalimin 2p->k=s
kanalina gire ¢ok daha giglt oldugu gizlenir. Egik enerfi=si
civaxum:!al Zp—>kd kiemi fotoiyonlagma tesir kesitinin 2p-dks
kizmi fotoiyonlagma tezir kezitinden hemen hemen 25 misll daha

biytik oldugu gdrtilmektedir. Difer bir degigle aym foton
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ener fisinde  2p elektronunun orbital agizal momentumunu  bir
artirarak iyonlagma=zi  thtimall daha buylUktir,
Grafik 9, 3= elektronunun khisnd fotoiyvonlagma te=sir kesitind

goztermektedir. Bu olayin  LS-kupla findaki gosterimi,

122 25° 2p° 357 3p* (OF) +h — 15% 287 2p%3= kp (OP) 3p* COF)
av-12>

geklinde yazilabilir-.

TABLO 3 de, (pklzlpé} matriz elemanlariman k ya bagh depi—
gimleri verilmigtir. Bu tablodan dipol matris elemanlarimn
k min degigimine gire igaret degigtirmedi®2i dolayigiylada,
tezir kesitinin egik enerjizinden {tibaren azalacagim soy-—

leyebiliriz.

Grafrik ¢ a bakildipginda; 3= kisemi t‘otoiyonl:asnia tezir kezitinin
ezik enerfizinden itibaren dnce arttia ve maximumdan gegtikten

sonra azaldigy gozlenmektedir.

Bir “diger giézlem de; HF-yaklagimimin maximum civari harig
3g->kp iyonlagmas=si igin uzunluk ve iz ayarlarinda elde edi-—
len degerlerin birbirlerine oldukga yakin olduklaridir. Ozei—
lHkle kiigtlk tesgir kezitlerinde bu tir yaklagimlar dnemlidir
fakat., yilikgek mertebeden yapilacak korelazyonlarin bu
sonuglary oldukga etkiliyebilecegint de unutmamak gerekir.

Taban seviyesinden uysarialan bir Sp elektronu toplam kuplah SP



olan bir =eviyeden uyarmidigl igin agapidaki kanallardan

biriyle fotoiyonlasir.

1)

3)

{kord 'Sp‘ [SP] + e —

4)

6)

1

ap* [P +ho — 2)

13p° (*syka oy
ESe " Ka o)
jap® Cooka (*p)
13p° (Ppyka (?p)
13p® Pika D)

Eer Ra

13p? (tsyke (Os)
jap® Coxxs )

|3p? CPks (Cs)

3p1>

3p1>

315

31>
<IvV-132

3p1>

3p1>

31>
CIV-14>

Her bhir kanal icin <IV-5) ve <IV-8) denklemlerinin hesabindaki

acisal integrallerd bagimsiz olarak alirsak agag@idaki degerler

bulunur.
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Yukarida belirtilen ve kd yi igeren her bir kanal {gin aym
ayr: tesir kesgitleri bulundu ve topland:. Elde edilen =zonug
grarik 9 da go=sterilmektedir. Ozellikle egik enerfisinden
hemen =onraki maximun- civarinda wzunluk ve Mz ayar - go-- - -
nuglarimin  birbirlerinden olduk¢a farkhh olmalarimin bu ka—

nahn korelasyonlara hassasz oldufunu goéstermektedir. Biz kd
elektronu igin (III-5) denkleminde verilen potansiyeli olug-

tururken dnemli bir takim =on hal korelazyon etkilerint dahij
ettik Literattirde (I-87d, I-57e) no lu polarizlenme grafik—

lerinden tesir kesitlerine gelen katkilara =on hal kore-—
Lasyonu adi  verilmektedir. Dolayisiyla bu s=sonug tam anla-—

miyla bir HF =zonucu dezildir.
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Cok—cizim tedirgi yontemlerimie, korelasyonlarin dengeli bir
gekilde tesir kexgitlerine dahil edilmeleri gereklidir. Daha
gonra yapilacak galigmalarda yitkkeek mertebeden taban kore-
lazyonlarina da dahil ettiimizde, uzunluk ve z formullerin-
den elde edecegimiz sonuglarin, birbirleriyle daha fyi bir

uyum iginde olacaklarim1 tahmin ediyoruz.

Uzunluk ve hiz ayar fomillerinden 3p~>kz fotoivonlagmas: igin
elde edilen sonuglar siramiyla =slirekli ve kesiklli gizgilerle
grafik 10 da pésterilmektedir. Bu grafikten de gorilebilecegi
gibi uzunluk ve hiz =onuglari birbirleriyle son derece iyl bir
uyum igindedirler. Bu da bizi 3p->k= fotoivonlagmasinda taban
korelagyolarimin fazla bir dneme =sabhip olmadiklar: s=sonucuna
gotirebilir. Fakat kesin gézif ancak taban korelasyonlarinmn
hezabindan sonra sdyleyebiliriz. Hem 3p->kd hem de 3p->k= tes=ir
kezgitlerinin hesabinda kulandigimiz dipol matriz elemanilarim
TABLO~-4 de vermektevyiz. Bu tablo incelendiginde (qpk |2 |¢ra)
matris elemanlarimn k ya bagzlhi olarsk igaret defigtirdiklerdini
gorebiliriz. Eger herhangl bir iyonlasma kanalina ait dipol
matris elemanlara enerjinin fonksiyonu olarak Once negatifl
sonra pozitif olursa buna karsa gelen tesir kes=sitinin dnce
maximum olduu anlasalhir. EZerr Snce pozitif sonra negatifs
olursa o zaman da buna kars: gelen tesir kesiti dnce bir
minimumdan gec¢ip tekrar artar. Bu tir minimumlara Cooper

minimum denir.
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TABLO 1

- 42 2 S 24343331 1 2 2t 2 2 422 2 2 P2 222 S 2 2 2 F 22 2 ¥ 2 $ 2 2 2 2 2R 2 2 2 2 P2 -2 24 2 2 05

Fotoclektron Dalga Sayisinin Foni..iyonu QOlarak Uzunluk Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 28 -> kp Dipol Gecis Matris Elemanlaril

(2 223 X2 i it 2 2t R F s 2 2 A R F S+ 2 2 P 2 22 2 2 2 2 2+ 32 2 2 33 2 £ 4 2 E S X P 2 E 2 £ 24 2 % 2

3.163113E~-02
7.473823E-02
1.034224E-01
1 212529E-01
1.317347E-01
1.308582E-01
1.040032E~01

4.564287E-02

.457855E~-02
.981591E-02
.079477E-01
.236927E-01
.331990E-01
.286389E-01
.594109E~-02

.147899E~02

5.429255E-02
8.430679E-02
1.119033E-01
1.258383E-01
1.337655E-01
1.259404E-01
8.049265E-02

2.214136E-02

6.222325E-02
9.191799E-02
1.153965E~-01
1.277047£-01
1.335093E~01
1.1943935E-01
6.680681E-02

1.592466E-02

6.893794E-02
9.816262E-02
1.184977E-01
1.293034E-01
1.325112E-01
1.119619E-01
5.521886E-02

1.170629%E-02

k=0.05 ~ 0.25

k=0.3 - 0.6
k=0.7 - 1.1
k=1.2 - 1.6
k=1.8 - 2.6
k=2.8 - 4.0
k=4.4 - 6.4
k=7.2 - 13.0

R L R R T T o o T D o T e e o o T T o T o o o o om o o o i e e e o I e e s o T TR i i e e e e e e
R e e R 2 R i et Tt Pt X P 2 2 2 F F P 2 32 F 33 1 2 3 L 53 3N

Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Hiz Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 28 -> kp Dipol Gecis Matris Elemanlari

I i i e e R e 2 2 2 2 2t 1 12 2 S 3 T T P S T 7 R F T S T X F B & P B

~2.784235E-0i~3.925553E~01-4.784343E-01~5.486628E-01-6,086630E-01

~6.611108E-01~7.073102E-01-7.4865L85E~01~8.203279E-01-8.813446E-01

~9.351192E-01-9.838897E-01-1.029131E+00~1,071612E+00~1.112565E+00

~1.151799E+00~1.189777E+00~1.226664E+00~1.262558E+00-1.297517E+00

~1.364713E+00-~1.428285E+00-1.488138E+00~1,544143E8+00-1.596188E+00

-1.644192E+00-1.688122E+00~1.727984E+00-1.795751E+00-1.848310E+00

-1.886882E+00~1.912913E400-1.933423E+00-1.9213978+00~1.886565E+00

-1.836464E+00~1.7112SSE+00-1.574103E+00-1.439024B+00~1.3124428+00

k=0.05 - 0.25

k=0.3 - 0.6
k=0.7 - 1.1
k=1.2 - 1.6
k=1.8 - 2.6
k=2.8 - 4.0
k=4.4 - 6.4
k=7.2 - 13.0
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Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Uzunluk Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 2p -> ks

Dipol Gecis Matris Elemanlari

EE 2t 3321t i3 3 1+ i 2 2 T 22 2t 22 2 2 22 33 F 32 2 2 2 2 X X X 1 22§ 2 2 E 2 2 R 2 2 2 ¥ 23 1 2 % £ ¥ %3

2.367013E~02 3.339491E-~02 4.074035E-02 4.679074E~02 5.196342E~-02 k=0.05 - 0.25
5.647278E-02 6.044897E-02 6.398002E-02 6.995063E-02 7.475152E-02 k=0.3 - 0.6
7.862621E~02 8.174629E-02 8.423661E-02 B.618994E-02 8.767692E-02 k=0.7 - 1.1
8.875294E-02 8.946300E-07 8.984487E-02 B.993103E-02 8.975029E-02 k=1.2 ~ 1.6
8.869108E~-02 8.685522E-02 8.440737E-02 8.149369E-02 7.824208E-02 k=1.8 ~ 2.6
7.476328E-02 7.115041E-02 6.748054E-02 6.020420E-02 5.328189E-02 k=2.8 - 4.0
4.690326E~02 4.114957E-02 3.153231E-02 2.416350E-02 1.859622E~02 k=4.4 - 6.4
1.440410E-02 8.843509E~03 5.605390E~03 3.6G3298E-03 2.462536E-03 k=7.2 - 13.0
Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Hiz Ayar Formalizminde
Hesaplanmis 2p ~> ks Dipol Gecis Matris Elemanlari
BESEECS=SECsCRSSADRESSSSSCRCASSNSCSOSCSOCRASEENSCSCNREROSSCCESCSECONASSETSSESToSa

~1.533507E-01-2.164465E-01~2.642446E-01-3.037957E~-01-3.378261E-01 k=0.065 - 0.25

~3.677447E-01-3.944126E-01~4,184154E-01-4.600576E-01-4.951289E-01 k=0.3 -~ 0.6

-5.252533E-01-5.515576E-01~5.748389E~01~5.956654E-01 -6.144455E-01 k=0.7 ~ 1.1
~6.314800E-01-6.469854E~01-6.611271E~01-6.740308E~01~6.857953E~01 k=1.2 - 1.6
-7.062101E-01-7.228669E-01-7.361466E-01-7.463718E-01-7.538323E-01 k=1.8 - 2.6
~7.587970E-01-7.615177E-01~7,622306E~01-7.584996E-01~7.491776E~01 k=2.8 - 4.0
-7.355869E~01-7.188166E-01-6.790846E-01-6.350878E-01~5.899815E-01 k=4.4 - 6.4
-5.456561E-01-4.631911E-01-3.914312E-013,306508E-01-2.7983958~01 k=7.2 = 13.0
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Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Uzunluk Avar Formalizminde

Hesarlanmis 2p -> kd Dipol Gecis Matris Elemanlari

7.9867211E-02
1.800057E~-01
2.383440E-01
2,872222E~01
3.171217E-01
2,952092E-01
1.888794E-01
4.8€3850E-02

1.118483E-01
1.901687E-01
2.493736E-01
2.947039E-01
3.190413E-01
2.838348E~01
1.638300E-01

2.746310E~02

1.352004E-~01
1.989554E-01
2.598335E-01
3.012280E-01
3.173371E-~01
2.712435E-01
1.214175€-01

1.621504E-02

1.533414E-01
2.138345E~01
2.696903E-01
3.067469E-01
3.124610E-01
2.439639E~01
8.925497E-02
1.000802E~02

1.679568E-01
2.266350E~-01
2.788539E-01
3.112358E-01
3.049147E-01
2.159333E-01
6.5679589E~02

6.433064E~03

k=0.05 - 0,25
k=0.3 - 0.6
k=0.7 - 1.1
k=1.2 - 1.6
k=1.8 ~ 2.6
k=2.8 - 4.0
k=4.4 -

k=7.2 -

Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Hiz Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 2p -> kd Dipol Gecis Matris Elemanlari

1

4.652707E-01~6.8072€62E~01~8.232384E-01-9.354€6448~01-1.027062E+00

k=0.05 ~ 0.25

1.103858E+00-1.169973E+00~-1.228486E+00-1,331382E+00-1.424636E+00

1.514338E+00-1.603132E+400-1.691828E+00~1,7803268+00~-1.868121E+00

1.954568E+00-2.039018E+00-2.
2.413678E+00~2.535358E+00-2.
2.8431548+00-2.877636E+00-2.
2.773457E+00-2.672243E+00~2.
1.704670E+00-1.331331E+00-1.

120883E+00-2.199657E+00~2.274922E+00
639095E+00-2,.724703E+00-2,792496E+00
887087E+00-2.8961848+00-2.851363E+00
431220E+00~2.175016E+00-1.929024R+00
048854E+00-8,7%67915E-01-6.765781E~-01

62

k=0.3
k=0.7
k=1.2
k=1.8
k=2.8
k=4.4
k=7,2

g.6
1.1
1.6
2.6
4.0
6.4
13.0
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Fotoelektron Dalaga Sayisinin Fonksivonu Olarak Uzunluk Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 33

-> kp Dipol Gecis Matris Elemanlari

LA ES ARSI S A R R R 2RSSR R R EEEEREE SRR EEREEE RS RS RN X EEFEE R RS ERESEEER R R ]

4.979586£-02
1.372768E-01
2.585168E-01
3.164316E-01
2,663982€-01
1.558835E-01
6.884681E-02

1.804301E-02

7.127798E-02
1.533235E£-01
2,807706E-01
3.138150€E-01
2.,4186039€E-01
1.397092E-01
5.884182E-02

1.205171E£-02

8.8383145E£-02
1.684505E-01
2,976800E-01
3.078874E-01
2.173478E-01
1.254906E-01
4,276776E-02

7.992834E-03

1.053714E-01
2.014013E-01
3.080057E-01
2.897235€-01
1.947168E-01
1.020830E-01

3.198652€-02

1.213381E-01 k=0,05

2.316331E-01
3.150722E-01
2.696656E-01
1.741924E-01
8.401842E-02

2.4486014E-02

k=0.3
k=0.7
k=1.2
k=1.8
k=2.8

k=4.4

5.509841E-03 3.921457E-03 k=7.2

0.25

4.0
6.4

13.0

SN e P EE I N N S SN S T S S R N S S B B S S B Y E TS S B TSR A S S S S TS ISR S S S E S S SR SERE ST ESRER

Fotoelektron Dalga Sayisinim Fonksiyonu QOlarak Hiz Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 3s

-> kp Dipol Gecis Matris Elemanlari

RS R ST S T S S S S S S T S S S S T S S S S T T TS SIS S TS ST S S SRS S IR SIS IS IR TISIISISISE TSR

~2.706621E-02-3.922919E;02-h.998&76E*02*6.073899E~02—7.2177&5E'02 k=0.0%5 - 0.25

~8.460610E-02-9.819450E-02-1,.130111E-01-1.462527E-01-1,.837386E-01

-2.2L3642E-01-2,662%85E-01-3.0996726-01-3.525871€-01-3.938280E-01

~%.330328E-01-4.697518E-01-5.032215E-01-5.348233E-01-5,.630483E-01

-8.112085E-01-6.482931E-01-6.7872150E-01-7.008048E-01-7.171636E-01

k=0.3
k=0.7
k=t.2

k=1.8

-7.236109E“01-7.36182QE<01‘7.k08b7OE-01-7.&282“7E-01~7.382052€;01 k=2.90

-7.297388E-01-7.187150E-01-6.926793E~-01-6.636779E-01-6,34L0758E-01

-8.044867E-01-5.470788E-01-4,935654E-01-4.448531E-01-4.015224E-01

k=h .4

k=7.2

0.6



TABLO 4a
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Fotocelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Uzunluk Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 3p -> ks Dipol Gecisz Matris Elemanlari

P2 TS TS IS NSRS RS R ST S S ST T PRI SN IS TS SEEZCEOICS TS SESSSESIICSSIZNTISITSREISSES

4,204576E-01
8.812474E-01
8.125248€E-01
4.903835€ 01
2.546287E-01
$.797708E-02
3.030202E-02

5.321280E-03

T TZTIeSITES

5,869241E-01 7,035945E-01 7.8388718E-01 8.500155E-01 k=0.05 - 0.25
8.157175E-01 9.261085E-01 9. 141110E-01 8.719172E-01 k=0.3 - 0.6
7.452993E-01 6,784842E-01 6.088229E-01 S.474727E-01 k=0.7 - 1.1
4L .388517E-01 3.9272380E-01 3.517106E-01 3.153280£-01 k=1.2 - 1.6
2.070894E-01 1.697S70E-01 1.402527E-01 1.167811E-01 k=1.8 - 2.6
8.279376E£-02 7.0L4LB9BE-02 5.195630€~02 3.920000€-02 k=2.8 - 4.0
2.360157E-02 1,537108E-02 1.042402E-02 7.337954E-03 k=4.4 - 6.4

2.884171E-03 1.788236E-03 1.135865E-03 7.087427€E-04 k=7.2 - 13.0

RS R X2 2 2 2T - SR R R R RS R R E R R R RS R SRR S A SRR AR R R R EEEEE 2R 221

Fotoelektron Dalga Sayisinin Fornksiyonu Olarak Hiz Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 3p -> ks Dipol Gscis Matris Elemanlari

SRS S TS S S R I T T N R I S NS S TS S T I S E S S S SRS E S S S S S RTSERSESSSTTIEIEESSS RS SEEINSRISR

-1.820536E-01-2.5626878E-01-3.115410E-01-3.560618E-01-3,930262E-01 k=0.05 - 0.2%

-4 .240843€E-01-4.503136E-01-4.724331E-01-5.066096E-01-5.302181E~-01 k=0.3 - 0.6

-5.458818E-01-5.5355621£-01-5.607231E-01-5.624507E-01~-5.6815490E-01 k=0.7 - 1.1

-5.566164E-01-5.5410208E-01-5.483504E-01-5.416246E-01-5,341355E-01 k=1.2 - 1.6

-8,173104E-01-4,994811E-01-4.807314E-01-4.618833E-01-4.431364E-01 k=1.8 - 2.6

-4 ,249506E-C1-4.071379E-01-3,901315E-01-3.584635E-01-3,300185E-01 k=2.8 - 4.0

~3.046687E-01-

2-9213&95'01~2.b@2569£~01*2.133995E~01-1.981160E-01 kab & - 8.4

-1.684663E-01-1,358681E-01-1,112038E-01-9,185458E-02-7.664687E-02 k=7.2 - 13.0



TABLO 4b

SR IR S T IS SIS TISISTIISIISTSICSIUIT IR IITNSSISICIICITISITZIIRNSZT"-TEAZISISNIIILTIISAIAISIIBIISSI
Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Uzunluk Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 3p -> kd Dipol Gecis Matris Elemanlari

EEECSI RS S S S E SIS SIS ST S EETEES A E SN E S ST RS ST EE SRS ES SIS EESSESISSSES

<1.060811E+00-1.473450E+00-1.806575E+00-2.086728E+00-2,328704E+00 k=0.05 - 0.25
-2.544243E400-2.722481E+00-2.872059E+00-5.063559E£+00-3,061683E+00 k=0.3 - 0.6
-2.893673E+00-2.502948E+00-1,.873091E+00-1.431587E+00-9.467779E-01 k=0.7 - 1.1
-5.602022E-01-2.706008E-01-6,181738E-02 8.455746E-02 1.84LL4340E-0F k=1.2 - 1.6
2.813986E-01 3.254038E-01 3.224816E-01 3.020484E-01 2.744470E-01 k=1.8 - 2.6
2.451460€-01 2.168853E-01 1,908260E-01 1.473127E-01 1.140813E-01 k=2.8 - 4.0

8.914630E-02 7.042022E-02 4.538640E-02 3,038538E-02 2.098230E-02 k=4.4 - 6.4
1.486607€-02 7.949204E-03 4,537636E-03 2.769248E-03 1.731660E-03 k=7,2 - 13.0

3!:58&2:3=z==¥=3=====38=====553===:8=8=33333333333333'—'3==3==33=:==3=$3==333====
Fotoelektron Dalga Sayisinin Fonksiyonu Olarak Hiz Ayar Formalizminde

Hesaplanmis 3p -> kd Dipo)l Gecis Matris Elemanlari

=8===8$==========8=8=3=====8=====3====38:::::3::::5:3:38:5:38::::3:33:::::3333:

3.563536E-01 5.109983E-01 6,340422E-01 7.444630€E-01 B.484106E-01 x=0.05 - 0.25
9.482922E-01 1.044588E+00 1,136497E+00 1.298641E+400 1.408255€+00 k=0.3 - 0.6
1.431702E€+00 1,338767E+00 1.137394E+00 8.734446E-01 5.956727E-01 k=0.7 - 1.1
3.372682E-01 1.112532E-0‘*6.083699E*02~2.h20621E'01~3.767&02E—0@ k=1.2 - 1.6
-5,824175E-01-7,240384E-01-8,196016E~01-8.815365£-01-9.187218E-01 k=1.8 - 2.8
“9.376B49E-01-8,431728€-01-0.388082€-01-0.112827€£-01-8,884472E-01 kw2.8 -~ 4.0
-8,216050E£-01-7,722517E-01-6,773593E-01-5.925500E-01-5.187807E-01 k=4.4 - 6.4

“4,551712E-01-3.532524E-01-2,775308E-01-2,208887E-01-1.781241E-01 k=7.2 - 13.0
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