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Anahtar Kelimeler Oz: Cowan tarafindan gelistirilen Relativistik Hartree-Fock (HFR) metodu
Yari (:')_miir.ler, . kullanilarak, dort kez iyonlasmis lantanin (La V, Z = 57) 5s25p5, 5s25p#4f,
Enerji seviyeleri, 5s25p*5d, 5s25p*6s, 5s25p*6p, 5s25p*7s ve 5s25p*5g konfigiirasyonlarinin enerji

Landé g-carpanlari,

seviyeleri ve yar1 0murleri elde edilmistir. Ayn1 zamanda, bu seviyelerin Landé g-
Hatree-Fock metot y y $ y y g

faktorleri de hesaplanmistir. Bu hesaplamada, konfigiirasyon etkilesimi ve
relativistik etkileri dahil edilmistir ve Hamiltonyenin hesaplanan o6zdegerleri
mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kiiciik kareler yontemi ile
gozlenen enerji seviyelerine uydurma yaparak iyilestirilmistir. Enerji seviyeleri
icin elde ettigimiz sonuglari literatiirde daha once bildirilmis olan diger
calismalarla karsilastirdik ve olduk¢a uyumlu oldugunu gordiik. Elde edilen Landé
g-¢arpanlar1 ve yar1 6mir sonuglar1 bu calismada ile ilk kez sunulmustur. Bu
veriler astrofizik ve plazma fizigi icin kullanishdir.

Lifetime Calculations in Quadruply Ionized Lanthanum (La V)

Keywords Abstract: Using the relativistic Hartree-Fock (HFR) method developed by Cowan,
Lifetimes, the energy levels and lifetimes of 5s25p5, 5s25p*4f, 5525p*5d, 5s25p*65s, 5s25p*6D,
Energy levels, 5s25p*7s, and 5s25p*5g configurations of quadruply ionized lanthanum (La V, Z =
Landé g-factors, 57) have been obtained. The Landé g-factors of these levels have been also

Hartree-Fock method calculated. In this calculation, configuration interaction and relativistic effects

were included and the calculated eigenvalues of Hamilton were improved by fitting
the energy levels observed by the least squares method using the available
experimental energy levels. We compared our results for energy levels with
previously reported the available other works in literature and found it to be quite
compatible. These Landé g-factors and lifetime results are reported for the first
time in this work. These data are useful for astrophysics and plasma physics.
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1. Giris

Iyonlagmis lantanitlerin spektrumuna, kuantum bilgisi, aydinlatma endiistrisi, lazer malzemeleri ve yildiz fizigi
gibi cesitli fizik alanlarinda biytk ilgi duyulmaktadir [1]. Lantanitlerin ilk tiyesi olan lantan atomu gesitli
teknolojik alanlarda 6nemli uygulamalara sahiptir. Karbon esasli aydinlatmada, optik camlarin yapiminda, pahali
kamera merceklerinde, ¢akmaktasi ve pil elektrotlarinin {retilmesinde, sinema endiistrisinde stiidyo
aydinlatmalarinda ve projeksiyonlarda kullanilir.

Dort kez iyonlagmis lantan (La V, Z = 57), iyot (I) benzeri elektron dizilimine sahiptir ve bu nedenle de halojen
benzeri bir enerji seviyesi yapisina sahip olmasi beklenir. La V’'in taban hal konfiglirasyonu [Pd]5s25p>'dir. La V
ile ilgili simdiye kadar yapilan ¢alismalar ¢ok azdir. Bu iyona ait ilk calisma olarak, Epstein ve Reader’in ¢alismasi
sayilabilir [2]. Calismalarinda La V’in taban hal terimini 5s25p> 2Pe3/; belirlediler. 5s25ps, 5s5p®, 5s25p*5d ve
5s25p*6s konfiglirasyonlarinin tiim seviyelerini siniflandirdilar. Ayrica 47 gecisin dalga boylarini sundular.
Biémont ve ¢alisma arkadaslar1 5s25p° 2P°3/2— 2P°1/2 yasak gecisinin (manyetik dipol ve elektrik kuadropol) gecis
olasiligini hesapladir [3]. Murphy ve grubu ¢ift lazer plazma teknigini kullanarak 85-96 eV bolgesinde La V'in
fotoabsorpsiyon spektrumlarini kaydettiler[4].
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Bu calismada, La V’in 5s25p®, 5s25p#4f, 5s25p*5d, 5s25p*6s, 5s25p*6p, 5s25p*7s ve 5s25p45g seviyelerinin
enerjileri, Landé g-carpanlari ve yar1 émiirlerini sunduk. Hesaplamalar Cowan tarafindan gelistirilen relativistik
Hartree-Fock (HFR) [5] yontemiyle yapildi. Hesaplamalarda, La V’'in [Pd] 5s25p5, [Pd] 5s25p*4f, [Pd] 5s25p*6p,
[Pd] 5s25p*5d, [Pd] 5s25p*6s, [Pd] 5s25p*7s ve [Pd] 5s25p*5g konfigiirasyonlari alindi. Bu konfigiirasyon seti
degerlik elektronlari arasindaki karsilikli etkilesmeye gore secilmistir. Karsilikli etkilesme ve relativistik etkiler
agir elementlerin spektrumlari iizerinde 6nemli rol oynarlar. Bu yiizden doért kez iyonlagmis lantan icin bu
etkiler hesaba alinmistir.

2. Materyal ve Metot
Cowan tarafindan gelistirilen HFR yonteminde [6] Hamiltonyen atomik birimlerde
) 2Z 2
H==) V=) —+) =+ aolis) m
- — T; e 17 -
i i i>j i

olarak ahmir. Buradar; = |r;| ¢ekirdekten I. elektrona olan uzaklk, ;= |r,-—r]-|, i. ve . elektronlar

arasindaki uzaklik ve i>j ilizerinden toplam elektronlarin tiim ciftleri tizerindendir. {;, yoriinge- ve spin-acisal
momentum islemcilerinin skaler ¢arpiminin bir oranti sayisidir:

(-

Radyal fonksiyonlar, Fk ve Gk Coulomb integrallerini ve {_; spin-ydriinge integrallerini hesaplamak i¢in kullanilir.
Hartree-Fock modeline gore radyal fonksiyonlar elde edildikten sonra, y/ etiketli bir seviyenin M alt seviyesinin
yJM) dalga fonksiyonu,

[YIM) = laLs]M)aLS]Iy)) 3)
aLS
seklinde ifade edilir.

Atom icin determinant dalga fonksiyonlari kullaniliyorsa, toplam baglanma enerjisi
E=Z E;;+E;;+ZE” (4)
i j<i

seklinde yazilir. Burada E} kinetik enerji, E. cekirdek-elektron Coulomb enerjisi ve E¥ i. ve j. elektronlar
arasindaki Coulomb etkilesim enerjisidir.

HFR yonteminde relativistik katkilar olarak spin-yodriinge etkilesmesi ile beraber kiitle diizeltmesi ve Darwin
diizeltmeleri alinmaktadir.

Bir atom seviyesinin Landé g-¢arpani, manyetik sayis1 M olan alt seviyelerin enerji kaymasi ile ilgilidir:

AE(yJM) = ugBgy, M (5)
Burada pt; Bohr manyetonu ve B manyetik alandir. Saf LS ¢iftlenimine gére qf ile belirtilen bir seviyenin Landé
g-carpani

_ JG+1D-LL+1D)+SES+1)
Jarsy =1+ (gs—1) 20+ 1) (6)

formiilii ile verilir. g, kuantum elektrodinamik (QED) etkiler i¢in diizeltilen elektron spininin g carpanidir [7].
Landé formiiliinde g icin 2 degeri verilir. Enerji seviyeleri icin Landé g-carpanlari, bir spektrum analizinde
degerli bir yardimcidir.
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Cogu deneyler olctimlerin kolayligindan dolayi iist seviyenin yar1 6mriini verir. Bu durumda, tiim diistik
seviyelere cok-kutuplu gegisler tizerinden toplam alinmalidir. Béylece bir ] seviyesinin yar1 6mri asagidaki gibi
tanimlanir:

1
VS AL (6)

(6) formiiliinde, A gecis olasihigi, y'J'M’ uyarilmis halden y/ seviyesinin tiim M hallere olan gecis olasiligidir.
64 4,223
_ban e’ ago %
3r(2)"+ 1)

burada a = [(E] - Ei)/hc]'dir ve S elektrik dipol ¢izgi siddetidir.

3. Bulgular

Bu c¢alismamizda, La V’in 5s25p5, 5s25p#4f, 5s25p*5d, 5s25p*6s, 5s25p*6p, 5s25p*7s ve 5s25pt5g
konfiglirasyonlarinin enerji seviyelerini, Landé g-carpanlarini ve seviye yar1 émiirlerini sunduk. Hesaplamalarda
HFR yontemine goére Cowan tarafindan gelistirilen program paketi [5] kullanildi ve degerlik elektronlari
arasindaki karsilikli etkilesme etkileri dikkate alindi. HFR yaklasiklig1 Schrédinger denklemine dayali olmasina
ragmen spin-yoriinge etkisi yaninda kiitle-hiz diizeltmeleri ve Darwin katkilar: gibi relativistik etkileri icerir. Bu
hesaplamada, Hamiltonyenin hesaplanan 6zdegerleri mevcut deneysel enerji seviyeleri kullanilarak en kii¢iik
kareler yontemi ile gozlenen enerji seviyelerine uydurma yaparak iyilestirildi. En kiiciik kareler yonteminde tim
deneysel seviyeler NIST’ten [8] alindi. En kiiciik kareler ydnteminde spin-yoriinge parametrelerinin
6lceklendirme faktorii temel kuantum mekaniksel hesaptaki degerlerinde birakilirken Slater parametreleri (Fk
ve GK) ve konfigiirasyon etkilesme integralleri (R¥) icin 6lceklendirme faktérlerinin iyilestirilmemis degerleri
0,85 olarak secildi. Olceklendirme faktorlerinin bu diisiik degerleri agir elementler icin Cowan [5] tarafindan éne
strilmistiir.

La V’in enerji seviyeleri, Landé g-carpanlar1 ve yar1 émiir sonuglar1 Tablo 1 ve Tablo 2'de rapor edilmistir.
Tablolarda, elde edilen enerji sonuglar1 5s25p> 2P°3,; taban durum seviyesine gore (cm-1) biriminde ve yari
O6miirlerde ns biriminde verilmistir. Tablolarda sadece tek parite durumlar:1 “o” {ist indisi ile belirtilmistir. Diger
karsilastirma degerleri icin referanslar, Tablo 1’in altinda yazilmistir.

Tablo 1. La V’in diistik seviyelerinin E enerjileri (cm-!), Landé g-carpanlari ve t yari dmiirleri (ns)

Seviyeler E (cm-1) g-carpani T (ns)
Konf. Terim ] HFR Diger calis. HFR HFR
5s25ps 2Po 3/2 0,00 0,00 1,334
1/2 21634,10 21634,1ab 0,666
5s25p#(3P)5d 4D 5/2 166999,91 166600,9ab 1,335 26,76
3/2 167550,82 167307,9ab 1,201 19,87
7/2 168461,81 - 1,379 31,88
1/2 169965,67 169748,5ab? 0,575 10,19
5s25p#(3P)5d 4p 1/2 181767,54 183551,62 2,214 0,391
183552b
3/2 183163,74 182669,52 1,098 1,838
182670b
5/2 190208,95 189841,62 1,359 2,270
189842b
5s25p#(3P)5d 4F 9/2 175215,07 - 1,299 28,26
5/2 186980,90 187535,3a 1,053 1,043
187535b

223



Dért kez iyonlasmis Lantanin (La V) Yar1 Omiir Hesaplamalari

Tablo 1. (devami)

Seviyeler E (cm1) g-carpani T (ns)

Konf. Terim ] HFR Diger c¢alis. HFR HFR

3/2 187887,17 188298,82 0,758 0,882
188299b

7/2 192418,49 - 1,216 0,273

5s25p*(3P)5d 2F 7/2 177606,11 - 1,130 0,273

5/2 200868,51 200770,62 0,972 1,561
200771b

5s25p#4(1D)5d 2p 1/2 184606,30 185114,92 0,488 32,53

3/2 197000,44 196794,3b 1,328 10,74

5s25p#4(1D)5d 2D 3/2 190294,20 19021742 1,097 2,282

5/2 198214,30 198577,00 1,242 1,437

5s25p#4(1D)5d 2G 7/2 199715,57 - 0,975 27,46

9/2 201873,31 - 1,146 23,64

5s25p#(1D)5d 2F 5/2 208284,18 207398,3a 0,979 1,453

7/2 212699,22 - 1,142 19,78

5s25p#(1D)5d 2§ 1/2 210274,29 228915,82? 2,022 0,032
22891607

5s25p#(1S)5d 2D 3/2 222799,09 222023,1a 0,948 0,056
222023p

5/2 235543,21 236365,3a 1,189 0,347
236365P

5s25p#(3P)5d 2p 3/2 231006,30 2314239 1,129 0,015

1/2 236922,70 237221,8v 0,868 0,020

5s25p#(3P)5d 2D 5/2 231878,81 229739,8a 1,189 0,011
2297400

3/2 251660,89 250921,2a 0,859 0,012
250921b

5s25p*(3P2)6s1/2 4P 5/2 224823,38 225191,2a 1,541 0,977
225191b?

5s25p#(3Po)6s1/2 4P 1/2 239014,50 240308,02 2,131 0,067

5s25p*(3P1)6s1/2 *P 3/2 246718,42 24685442 1,632 0,199
246854b

5s25p*(3P2)6s1/2 2P 3/2 228630,72 228545,32 1,305 0,237
228545b

5s25p*(3P1)6s1/2 2P 1/2 250025,69 250411,1a 1,092 0,059
250411b

5s25p#(1D2)6s1/2 2D 5/2 256829,92 255936,42 1,260 0,181
255936b

5s25p#(1D2)6s1/2 2D 3/2 257721,58 257047,22 0,913 0,134
257047v

5s25p*(1S0)6s1/2  2S 1/2 287254,80 - 1,953 0,139

a Epstein ve Reader [2], » NIST [8]
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Tablo 2. La V’in baz1 uyarilmis seviyeleri i¢in yeni E enerjileri (cm-1), Landé g-carpanlari ve t yar1 émiirleri (ns)

Seviyeler E (cm1) g-carpani T (ns)
Konf. Terim ] HFR HFR HFR
5s25p*(3P)4f 4Fo 7/2 135767,22 1,214 -
5/2 135848,86 1,026 -
9/2 137141,70 1,296 -
3/2 138035,71 0,593 -
5s25p*(3P)4f 4Go 11/2 143655,87 1,235 -
5/2 155889,81 0,684 -
7/2 156593,72 1,119 -
9/2 159847,96 1,176 -
5s25p*(3P)4f 2Go 9/2 144597,01 1,077 -
7/2 165907,75 1,070 -
5s25p*(3P)4f 4Do 1/2 144624,08 0,190 -
3/2 148201,83 1,145 -
5/2 159988,08 1,136 -
7/2 163895,86 1,178 -
5s25p*(3P)4f 2Fo 5/2 148517,80 1,036 -
7/2 150469,98 1,080 -
5s25p*(3P)4f 2Do 3/2 155585,33 0,729 -
5/2 166277,71 1,180 -
5s25p*(1D)4f 2po 1/2 165591,98 0,474 -
3/2 166527,53 1,234 -
5s25p*(1D)4f 2He 9/2 166019,20 0,973 -
11/2 167059,89 1,129 -
5s25p*(1D)4f 2Fo 7/2 173310,64 1,138 -
5/2 179575,13 0,885 -
5s25p*(1D)4f 2Do 5/2 173498,57 1,116 -
3/2 179773,40 0,832 -
5s25p*(1D)4f 2Go 7/2 176274,13 0,920 -
9/2 178481,69 1,116 -
5s25p*(1S)4f 2Fo 5/2 201662,30 0,880 -
7/2 202180,07 1,141 -
5s25p*(3P)6Dp 4po 3/2 267708,44 1,585 0,296
5/2 268662,09 1,412 0,288
1/2 287032,61 2,156 0,290
5s25p*(3P)6p 2Po 1/2 272881,26 1,402 0,310
3/2 290828,59 1,343 0,326
5s25p*(3P)6p 2Do 5/2 273149,30 1,284 0,310
3/2 295489,31 1,291 0,300
5s25p*(3P)6Dp 4So 3/2 280974,30 1,349 0,318
5s25p*(3P)6Dp 4Do 7/2 273691,71 1,384 0,258
1/2 282742,70 0,499 0,302
3/2 287030,19 1,300 0,268
5/2 292830,39 1,381 0,263
5s25p*(3P)6Dp 280 1/2 295468,59 1,234 0,325
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Tablo 2. (devami)

Seviyeler E (cm-1) g-carpani T (ns)

Konf. Terim ] HFR HFR HFR
5s25p4(1D)6Dp 2Fo 5/2 298439,90 0,953 0,307
7/2 302661,44 1,189 0,266

5s25p4(1D)6Dp 2po 3/2 301911,21 1,449 0,277
1/2 310328,00 0,704 0,354

5s25p4(1D)6Dp 2o 3/2 305609,92 0,891 0,309
5/2 306879,79 1,201 0,277

5s25p4(1S)6p 2po 1/2 330644,78 0,673 0,330
3/2 333812,31 1,332 0,266

5s25p*(3P2)7s1/2 P 5/2 346378,19 1,543 0,323
5525p#(3Po)7s1/2 4P 1/2 359763,61 2,158 0,208
5s25p*(3P1)7s1/2 P 3/2 366169,01 1,660 0,219
5525p#(3P2)7s1/2 2P 3/2 347742,39 1,315 0,111
5s25p*(3P1)7s1/2 2P 1/2 367211,40 1,192 0,105
5s25p4(1D2)7s1/2 2D 5/2 376501,49 1,259 0,187
5s25p*(1D2)7s1/2 2D 3/2 376759,42 0,894 0,160
5s25p4(1S0)7s1/2 28 1/2 405987,89 1,988 0,175
5s25p#4(3P)5¢g 4G 9/2 387430,64 1,140 0,584
11/2 387454,15 1,202 0,593

7/2 387493,25 0,987 0,587

5/2 407091,00 0,726 0,572

5s25p#4(3P)5¢g 4F 5/2 387866,21 0,804 0,594
3/2 388449,33 0,469 0,611

7/2 407298,71 1,049 0,619

9/2 408243,84 1,137 0,629

5s25p#4(3P)5¢g 2G 9/2 387913,19 1,066 0,681
7/2 388235,19 1,068 0,680

5s25p#4(3P)5¢g 4H 13/2 388133,20 1,206 0,621
7/2 401005,72 0,883 0,611

11/2 407281,28 1,178 0,591

9/2 407469,18 1,013 0,615

5s25p#4(3P)5¢g 2H 11/2 388189,21 1,073 0,632
9/2 401044,64 1,111 0,630

5s25p#4(3P)5¢g 2F 5/2 388644,53 0,975 0,656
7/2 408383,67 0,924 0,636

5s25p#4(1D)5g 2D 3/2 416509,81 0,729 0,532
5/2 416543,50 1,152 0,548

5s25p#4(1D)5g 2] 13/2 416940,22 1,103 0,581
11/2 416946,20 0,953 0,572

5s25p4(1D)5g  2F 7/2 417688,83 1,141 0,605
5/2 417916,34 0,857 0,632

5s25p4(1D)5g %G 9/2 418582,56 1,117 0,625
7/2 418751,68 0,901 0,638

5s25p4(1D)5g  2H 11/2  418719,52 1,106 0,622
9/2 418725,61 0,932 0,640
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Tablo 2. (devami)

Seviyeler E (cm-1) g-carpani T (ns)
Konf. Terim ] HFR HFR HFR
5s25p#4(1S)5g 2G 9/2 447378,61 1,111 0,593
7/2 447501,66 0,889 0,594

4. Tartisma ve Sonug

Tablo 1'de 5s25p>, 5s25p*5d ve 5s25p46s uyarilmis seviyelerinin enerji sonuglar1 diger sonuglarla
karsilastirilmistir [2, 8]. Ayrica, bu seviyelerin Landé g-carpanlarini ve yar1 édmriinii hesapladik. Literatiirde
sadece bu konfigiirasyonlar i¢in enerji verilerinin karsilastirma verileri mevcuttur. Bu hesaplamamizdan elde
edilen enerji sonuglarin, NIST verileri [8] ve Epstein ve Reader’in tarafindan yapilan calismayla [2]
karsilastirildiginda uyumlu oldugu goriilmektedir. Elde edilen sonuglarin dogrulugunu goéstermek ic¢in yiizde
farklar (hata) [|Eb - Ed|/Ea]x100 hesaplandi. Burada Eb, bu ¢alismayi, Eq, diger ¢alismalar: gostermektedir. Elde
edilen sonuclar ile [2, 8] calismasindaki sonuglar arasindaki yiizde fark, 5s?5p*(*D)5d 2Si» seviyesi disinda,
%0,00-0,97 araligindadir. Bu seviye icin % fark, %8,14 olarak hesaplanmistir. Bu seviye icin karsilastirma
degerleri her iki kaynakta da belirsizdir. Bu nedenle, % fark fazla cikmis olabilir.

La V icin Tablo 1 ve Tablo 2'de 5s25p*4f, 5s25p*6p, 5525p*7s ve 5s25p*5g uyarilmis seviyelerinin enerjileri ve
5s25p°®, 5s25p*4f, 5525p*5d, 5525p*6s, 5525p*6p, 5525p*7s ve 5s25p45g seviyelerin yar1 6miir ve Landé g-¢arpani
sonuglari ilk kez bu calismada rapor edildi.

Bu c¢alismanin ana amaci, La V spektrumunun bir tanimini elde etmek icin HFR hesaplamalarin
gerceklestirmektir. Bu ¢alismada sunulan enerji verileri ve Landé g-carpanlari, bazi 1simim 6zelliklerinin
arastirllmasinda kullanilabilir. Ayrica ilk kez sunulan sonuglarimizin, gesitli arastirma alanlar1 ve teknolojik
uygulamalarda ve La V spektrumunun yorumlanmasinda faydali olacagini umuyoruz.
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