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OZET

Bu c¢alismada; Hartree-Fock- Roothaan metodu ile sagilma deneylerinde ortaya ¢ikan
atomik form faktorleri incelenmistir. Minimal ve genisletilmis baz seti i¢in Slater tipli
orbitaller kullanilarak atomik form faktorler incelenmis ve genel analitik ifadeler
bulunmustur. Atomik form faktorleri i¢cin elde edilen ifadeler; Gaunt katsayilar1 ve bazi
yardimci1 molekiiler integraller igermektedir.

Atomik form faktdrleri icin elde edilen ifadeler ve icerdigi fonksiyonlarin Maple 13
sembolik programlama dilinde programlari yapilmigtir. Bu program kullanilarak Z=2-54
araligindaki atomlarin taban durumlar i¢in form faktor degerleri hesaplanmis ve literatiirde
varolan degerlerle karsilastirilmistir. Sonug¢ olarak, hesaplanan atomik form faktor

degerlerinin literatiirdeki degerlerle uyumlu oldugu gozlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Slater tipli orbital, Hartree-Fock-Roothaan Medotu, kiiresel Bessel

fonksiyonu, Gaunt katsayisi.



ABSTRACT

In this study; atomic form factors, appearing in scattering experiments, have been
investigated by Hartree-Fock- Roothaan method. Using Slater type orbitals for minimal and
extended basis sets, atomic form factors have been studied and general analytical expressions
have been found. The obtained expressions for atomic form factors include Gaunt coefficients
and some auxiliary molecular integrals.

Programs of the obtained expressions for atomic form factors and included functions
have been constructed in Maple 13 symbolic programming language. Using this program,
atomic form factor values for the ground state of atoms in range Z=2-54 have been calculated
and compared with the available literature values. As a result, it is seen that the calculated
form factors for the ground states of atoms in range Z=2-54 are in agreement with the

available literature values.

Key Words: Slater type orbital, Hartree-Fock-Roothaan method, spherical Bessel function,

Gaunt coefficient.
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1. GENEL BIiLGILER

1.1. Giris

Maddenin siirekli veya birbirinden ayri1 pargaciklarin karisimi oldugu hakkindaki ilk
diisiincelerle ilgili kayit Yunan Filozoflan tarafindan yapildi. Yunanh filozoflara gore
evrenin sekil, konum ve dizilis olarak birbirinden farkli atom denilen boliinmez parcaciklar
ve bos uzaydan ibaret oldugu ileri siiriilda [1].

1920 ve 1930’lara gelindiginde atomlarin i¢yapisina girilmis ve atomdaki elektron,
proton ve nodtron gibi mikroskobik boyutlardaki parcaciklarin  davranislarinin
belirlenmesine agiklik getirilmesi ihtiyact dogmustur. Klasik teori; atom, molekiil, ¢ekirdek
ve temel parcaciklarin davranigini agiklamada basarisiz olmustur. 1930’Iu yillarda yeni bir
teori olan kuantum fizigi ortaya ¢ikmistir. Bu teori, par¢aciktan ¢ok ona eslik eden dalga
fonksiyonu ile ilgilenir. 1900-1926 yillar1 boyunca gelistirilen kuantum diisiincesine uygun
olarak, 1926- 1933 yillar1 arsinda kuantum sistemlerinin uyacaklar1 mekanik kurulmustur.
de Broglie’nin kuramindan hareketle Schrodinger, modern kuantum kuraminin temellerini
olusturan bir diferansiyel denklem ortaya koyar. Schrodinger’in dalga mekanigi, ilk bakista
cok farkli goriinen baska bir kuramin olusumuyla ayn1 zamana rastlar. Ayni tarihlerde W.
Heisenberg, M. Born ve P. Jordan kuantum matris mekanigi denen ikinci kuramin
gerceklesmesini saglamislardir. Boylece ¢ok kisa bir silirede fizikgilerin Oniine, basariyla
uygulamalar1 i¢in matematiksel bir teori konmus oldu. Dirac, 1930’da kuantum
mekaniginin “soyut vektér uzayr formalizmini” kurdu. Boylece kuantum kuraminin
temelleri atildiktan sonra maddenin daha iyi anlagilmasi saglandi. Bu konuda yapilmis olan
calismalarin iki ayr1 alanda yriitiildiigiinii goriiyoruz. Bunlardan birincisi, ¢ekirdegi ve
onun parcalarini arastirarak maddenin birligini kavramaya yonelikti. Bu konu, ¢ekirdek ve
yiiksek enerji fizigi alanma girmektedir. ikincisi, atomlarin karsilikli etkilesmelerini veya
atomlarla daha biiyiikk madde bigimleri, yani molekiiller, kristaller veya biyolojik
molekiiller arasindaki baglantilar1 incelemeye doniik caligmalardi. Bu konu, atom ve
molekiil fiziginin daha sonra da 6zel olarak yogun madde fiziginin konusuna girmektedir.
Kuantum mekanigi her iki yonde siirdiiriilen arastirmalarda biiyiik rol oynamistir [2].

Atomlar, boyutlari itibari ile ¢ok kiigiik olduklarindan yapilari dogrudan gbzlenemez.

Dolayisiyla, atomlart bir seyler ile etkilesmeye zorlayarak zorlayici numunedeki



degismeler gozlenebilir ve bu gézlemlerden atomun yapist hakkinda baz1 6nemli bilgiler
elde edilebilir. Bu amagla sag¢ilma deneyleri yapilmaktadir.

Sacilma ile maddenin yapisi, fiziksel ve kimyasal ozelliklerini incelemek
miimkiindiir. Farkli parcaciklarin ¢arpismasiyla ilgili deneyler ve hesaplamalar giinlimiizde
de devam etmektedir. Bu deneylerde kullanilan parametrelerden birisi de sagilma faktorii
(atomik form faktorii) diir.

Atomik form faktorii; katihal fizigi, atom molekiil fizigi, niikleer fizik, kristal ve
katilarin yap1 analizinde ortaya ¢ikan Onemli bir parametredir. Form faktori, c¢ekirdek
etrafindaki elektron yogunlulugunun ters Fourier doniisimidir ya da momentum
uzayindaki elektron yogunlugu olarak tanimlanir Atomik form faktorii; X-1s1n1 sagilma
deneyleri ve X-1s1n1 floresans analizinden elde edilen verilerin analizi igin genis bir sekilde
kullanilir. Ayrica atomik form faktorii atomlarin ve molekiillerin igyapist hakkinda bilgi

Verir.

1.2. Madde-Foton Etkilesimi
Madde iizerine gonderilen foton; maddeye bagli elektronlar, serbest elektronlar ve
cekirdekle etkilesirler. Bu etkilesme sonucunda bazi onemli olaylar meydana gelir.

Bunlardan en 6nemlileri;

v’ Fotoelektrik olay

v Cift olusum

v" Koherent (elastik) sa¢ilma

v’ Inkoherent (Compton, inelastik) sagilma

1.2.1. Fotoelektrik Olay
Bir kaynaktan gelen fotonun tiim enerjisini atoma bagli elektrona vererek atomdan
elektron sokmesi olayina fotoelektrik olay denir. Sokiilen elektrona fotoelektron denir.
Foton madde yiizeyindeki bir elektrona c¢arptiginda hv enerjisinin bir kismu
elektronu madde yiizeyinden sdkmek i¢in harcanmakta, geri kalani ise elektronun kinetik

enerjisi olarak aktarilmaktadir.



L~ Gelen foton

fotoelektron

Sekil 1. Fotoelektrik Olay

Enerji korunumundan faydalanilarak fotonun enerjisi, baglanma enerjisi ve

fotoelektronun kinetik enerji arasindaki baginti

Eroton = EBaglanma + Exinetik (1)
he _ W+ L w2 2
1= > MV (2)

ile verilir. Burada W baglanma enerjisidir.

1.2.2.Cift Olusum
1.02 MeV’den daha biiyiik enerjili bir foton, yiiksek numarali bir elementin
¢ekirdeginin yanindan gegerken yok olur ve bir pozitron elektron ¢ifti meydana gelir. Bu

olayda sogurulan enerji, olusan ¢iftin toplam enerjisine esittir.
hv = (T- + myc?) + (T, + myc?) (3)

Burada hv gelen fotonun enerjisi, - ve T, elektron ve pozitronun Kkinetik
enerjileri, myc? ise elektronun durgun kiitle enerjisidir.

Elektron ve pozitronun kiitleleri birbirine esit fakat zit isaretlidir. Ayn1 zamanda bu
olay ¢ekirdek etrafinda olustugundan hi¢bir korunum ilkesi bozulmus olmaz. Yani, hem
yiik hem ¢izgisel momentum ve hem de toplam enerji korunmus olur. Bu olay Sekil 2.’de
gosterilmistir. Bu olay icin esik enerjisi myc? = 0,511 MeV dir. Bu nedenle ¢ift olusum

olabilmesi i¢in foton enerjisinin en az 1,02 MeV olmasi gerekir [3].
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Sekil 2. Cift Olusum Olay1 [4].

1.2.2. Koherent Sa¢ilma

Diisiik enerjili fotonlarin atomla etkilesmesi sonucu meydana gelen sacilmaya
koherent sagilma denir. Bu sagilmada gelen foton ile sagilan foton arasinda enerji farki gok
azdir. Bu sagilmada gelen fotonla sagilan fotonun dalga boylart aymidir. Bu sagilma
olayinda gelen ve sagilan radyasyonun toplam siddeti, her bir elektron tarafindan sacilan
radyasyonun genliklerinin toplami ile bulunur ve toplami kareseldir. Koherent sagilma tesir
kesiti; F(x,Z) atomik form faktorii, o Thomson sagilma tesir kesiti olmak tizere asagidaki

gibi ifade edilir:
Geon = Jya d or[F(x, 2)]? )
=207 [7/(1+ Cost) [F(x,2)]2d(Cos®)

ifadesi ile verilir.

Koherent sagilma diferansiyel tesir kesiti [5]



dacoh — dO-T (9)
dQ daq

[F(x, 2)]?, )

1
= Erez(l + Cos?0)[F (x,Z2)]? (6)
olarak yazilir. Koherent sagilma diferansiyel tesir kesiti iki kistmdan olusur. Birinci kisim

Thomson diferansiyel tesir kesitidir ve

1
Erez(l + Cos?*0) (7)

ifadesiyle verilir. ikinci terim ise atomik form faktdriiniin karesi olan F(x.Z)? terimidir.
Koherent sac¢ilma; Thomson Sagilmasi, Rayleigh sagilmasi, Delbruck sagilmasi, niikleer

rezonans sa¢ilma ve niikleer Thomson sagilmasi olmak tizere dort gesittir [6].

1.2.3.1.Thomson Sacilmasi

Sagilma olayini klasik elektromanyetik teoriye gore agiklayan Thomson’a gore; bir
foton serbest bir elektron iizerine geldiginde elektron ile etkilesir bu etkilesme sonucunda
elektrik alan meydana gelir. Elektron bu elektrik alandan dolayr ortalama bir konum
etrafinda titresim hareketi yapar. Bu titresim hareketi sonucu ivmeden kaynaklanan bir
kuvvet meydana gelir. ITvmeli harekette bulunan yiiklii pargaciklar elektromanyetik dalga
yayinlarlar. Bu elektromanyetik dalganin frekansi gelen dalga ile aynmidir. Thomson
sacilma diferansiyel tesir kesiti

dor(6) 1 5
) —Erez(1+Cos 0) (8)

ifadesiyle verilir. Toplam sagilma tesir kesiti,

s T
dor (6 1
ar(0) = 211] ;é ) sin 8dO = ZHJE r2(1 + Cos?6) sin 6d0 (9)
0 0

Burada 7, klasik elektron yarigapidir ve

2
r, = meo =2,818.10"13 cm (10)

c2




ve 6 ise sagilma acgist yani sagilan fotonun dogrultusu ile gelen fotonun dogrultusu

arasindaki ag¢idir.

1.2.3.2.Rayleigh Sacilmasi

0,1 MeV ve daha diisiik enerjilerdeki fotonlarin atoma bagli elektronlar tarafindan
sa¢ilmasidir. Rayleigh sac¢ilmasindan sonra hedef atom degismeden kalir. Bu olay, gelen
fotonun enerjisi, atoma bagl elektronu atomdan sokecek kadar enerjisi yok ise meydana
gelir. Sekil 3’deki gibi gelen foton, bagl bir elektron iizerine diistiiglinde elektronun
atomdan sokiilecek kadar enerji almadigr hallerde meydana geldigi icin diisiik foton
enerjilerinde ve biiylik Z’ li agir elementlerde meydana gelme ihtimaliyeti daha fazladir.
Rayleigh sacilma tesir kesiti Z?2 ile orantili olup koherent sagilmanin en ¢ok goriilen ¢esidi
oldugu i¢in genellikle koherent sagilma tesir kesitiyle esdeger anlamda kullanilir [4].

Rayleigh sacilmada hv enerjili bir foton atom tarafindan sogurulur. a seviyesindeki
bir elektron n seviyesine uyarilir. ikinci adimda atom hv enerjili bir foton yaymlar ve
elektron b seviyesine doner. Eger b seviyesi a seviyesi ile ayni ise yayilan iginin frekansi,

gelen fotonun frekans: ile aynidir.

Sagilan Foton

bRt~

Gelen Foton

Sekil 3. Rayleigh sagilmasi



1.2.3.3.Delbruck Sacilmasi

Delbriick sacilmasi, c¢ekirdegin olusturdugu Coulomb alanindan fotonlarin
sacilmasidir. Bu sagilmaya niikleer potansiyel sa¢ilma da denilmektedir. Bu olay sonunda
¢ekirdek ¢evresinde bir elektron ¢ifti olusur. Bu ¢iftin yok olmasi enerji ve faz bakimindan
gelen fotonun aynisi olan yeni bir foton meydana gelir. Bu olayin etkisi ¢ok kiigiik oldugu

i¢cin deney sonuglarinda gozlenememektedir.

1.2.3.4.Niikleer Rezonans Sa¢ilma

Niikleer rezonans sagilmasi, fotonla atom ¢ekirdeginin etkilesmesi sonucu olusur.
Bu islemde cekirdek, iki niikleer enerji seviyesi arasindaki farka esit enerjiye sahip olan bir
fotonun sogurulmasi ile uyarilir. Bu olay1 ¢ekirdegin uyarilmis durumdan kurtulmasi takip
eder. Niikleer rezonans sa¢ilma tesir kesiti Z ile orantilidir [7].

Niikleer rezonans sagilmasi, organik kimyada, molekiillerin yapisinin tayininde
oldukga sik kullanilan spektroskopik bir yontemdir. Atom ¢ekirdegi ve elektronlar, atomu
olusturan yiiklii taneciklerdir. FElektronlar kendi eksenleri etrafinda donerler. Atom
cekirdekleri de spin hareketi yapar. Kendi ekseni etrafinda donen yiikli bir pargacik
dairesel bir elektrik alani olusturacagindan, bu akim bir manyetik alan yaratir. Bu ise, spin
hareketi yapan yiiklii bir tanecigin kii¢iik bir miknatis gibi davranacagi ve dolayisi ile

distan uygulanan bir manyetik alandan etkilenecegi anlamina gelir.

1.2.4.inkoherent Sacilma
Bu sagilmada gelen ve sagilan fotonlar arasinda enerji farki vardir. Yani, gelen ve

sagilan fotonlarin dalga boylar1 ve fazlar birbirinden farklidir. inkoherent sagilma;

1. Compton sagilmasi,
2. Nikleer sa¢ilma,

3. Raman sagilmasi

olmak tizere ii¢ ¢esittir.

1.2.4.1.Compton Sacilmasi
Atoma zayif bagl olan elektrona yiiksek enerjili bir fotonun ¢arpisarak sagilmasina
Compton olay1 denir. Compton olay1 1s18in tanecikli yapisini ortaya koyan bir olaydir ve

bu olayda enerji ve momentum korunur.



Yanstyan
foton .

Gelen foton E'Y

Geri tepen elektron

Sekil 4. Compton sagilmasinin temsili gdsterimi

Sekil 4’de gosterilen olayda x- yoniinde gelen foton E = hv enerjisinivep = hv / ¢
momentumu tagimaktadir. Elektron baglangigta durgundur ve durgun kiitle enerjisi
E = mc? ve p = 0'dir. Sagilan fotonun enerjisi E' = hv ve momentumu p' = hv' / ¢’dir
ve sacgilma dogrultusu x ile 6 agis1 yapmaktadir. Baglangigta durgun olan elektron ise ¢

acisina tepmektedir. Enerjinin ve momentumun korunumundan [8]

hv+mc?=h'v+ E 11D
hv  h'
— =—co0s8 + p cose (12)
c c

hv' ,
0= Tsm@ — p sing (13)

yazilabilir. Denklem (11) ve (12)’ den

h?v? + h2v'? — 2h2vv'cosh = c?p? (14)

denklem (13)° den

h?v? + h?v'? — 2h?vv'cosO = E? + m?c* — 2Emc? (15)



yazilir. Denklem (14)’ den denklem (15) ¢ikartilirsa, enerji ve momentum arasindaki

bagint1

E? = P?c? + m2c* (16)
bagntis1 kullanilirsa

—2h?vv'(1 — cosB) = —2mc?(E — mc?) (17)

bulunur. Denklem (11)’ de E — mc? = h(v — v") oldugundan;

h v—v' c ¢
— (1 —cosf) =c —|==—-==X (18)
mc vV

olur. Buna gore dalga boyundaki uzama

h
M= —-1=—(1—cosO) = 1.(1 — cosh) (19)
mc
elde edilir.

1.2.4.2 Niikleer Sa¢ilma
Bu sacilma, foton ve atom cekirdeginin etkilesmesi sonucu meydana gelir. Bu

sacilmanin toplam inkoherent sagilmaya katkisi ¢ok azdir [9].

1.2.4.3. Raman Sac¢ilmasi

Raman sagilmas: ikinci mertebeden bir olay olarak da diisiiniilmektedir. Birinci
adimda hv enerjili bir foton sogurulur ve atom bir a durumundan n durumuna uyarilir.
Ikinci adimda, atom hv' enerjili bir foton yaymmlar ve uyarilmis n durumundan son b
durumuna doner. Atomun son durumu baslangictaki durumundan farkli ise sagilma
koherent degildir ve bu olay Raman sagilmasi olarak bilinir [4]. Ik defa Hintli fizik¢i C. V.
Raman tarafindan gézlemlenen bu olay ona atfen Raman sagilmasi olarak adlandirilir. Bir

inkoherent sagilma olay1 olan Raman sagilmasinda sag¢ilan fotonun enerjisi:

hv' = hv + (E, + Ep) (20)



seklinde verilir.

1.3. Cok Elektronlu Atomlar

Atomlar, molekiiller ve katilar gibi ¢ok pargacikli sitemlerin tam tanimlanabilmesi,
gecen yiizyilda fizigin ve kimyanin en 6nemli ve en zor problemi olmustur. Bu sistemlerin
Ozelliklerinin tam olarak tanimlamak i¢in elektronik yapilarinin belirlenmesi gerekir.
Kuantum mekanigi denklemlerin sayisal bircok zorluklarla karsilagiimistir. Kuantum
mekaniksel dalga fonksiyonu, sistem hakkindaki tiim bilgiyi icerir. Ornek olarak hidrojen
atomu i¢in Schrodinger denklemi yardimi ile dalga fonksiyonun ¢oziimii bulunur ve tiim
enerji durumlar1 belirlenir. Kuantum mekaniginde tam olarak ¢oziilebilen tek atom
Hidrojen atomudur. Birden fazla elektrona sahip atomlar i¢in Schrodinger denkleminin
¢Oziimii miimkiin olmadigi i¢in yaklasik yontemler gelistirilmistir.

Fenciler, gelistirilen kuramlarin deneysel gozlemlerle uyum halinde olmasini isterler.
Bu nedenle hesaplamalar da deneyler kadar saglikli olmalidir. Fakat tam ¢6ziim miimkiin
degilse yaklasik hesaplamalardan baska yol yoktur. Buna gore yaklasik hesaplama,
uygulanan deneysel yontemden kotii degilse, tam ¢oziime gerek yoktur [8].

Karmasgik atomlar i¢in Hartree-Fock veya 6z uyumlu alan yontemi olarak bilinen bir
yaklagim ele alinmistir. Bu yaklasima gore parcacik zamandan bagimsizdir. Zamandan
bagimsiz parcacitk modeline gore; her elektron, cekirdegin c¢ekici alam ve diger
elektronlardan otiirii itme etkilesmelerinin ortalama etkisini hesaba katan bir etkin
potansiyelde hareket etmektedir. Yani ¢ok elektronlu sistemdeki her elektron kendi dalga
fonksiyonu ile tanimlanir. Hartree toplam dalga fonksiyonu iyon i¢in antisimetrik degildir.
Antisimetriklik 6zelligini de dikkate alarak, Hartree yonteminin genellestirilmesi ile 1930
yilinda Fock ve Slater tarafindan bir yaklasim elde edilmistir. Hartree-Fock yontemi

atomlarin dalga fonksiyonlar1 ve enerjilerinin bulunmasinda ilk adimdir.

1.3.1. Hartree - Fock Yaklasimi

Zamandan bagimsiz relativistik olmayan Schrédinger denkleminin ¢6ziimii kuantum
kimyasinda 6nemli problemlerden biridir. Tam ¢6ziim sadece bir elektronlu sistemler igin
yapilabilir. Cok elektronlu sistemlerin Schrédinger denkleminin ¢éziimii icin ilk olarak

1927 yilinda Hartree tarafindan en basit yaklagim one stirtildii.
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Hartree yaklasimi ¢ok elektronlu sistemin dalga fonksiyonunu v, tek elektron dalga

fonksiyonlarmin (¢)’lerin ¢arpimu ile bulunur [10]. Yani

N

Y, ) = ) $(x2) 6@ = | [ i (21)
i=1

Bu denklemde x;; i. elektronun spin ve konum koordinatlaridir. Konum

koordinatlar1 kiirsel koordinatlarda ifade edilir. Yani ¥ = (,0, ¢; m,) ’dir. Burada ms iKi
deger alabilir. Bu degerler spin yukar1 (+1/2 , a yada 1) ve spin asag1 (-1/2 , B yada
1) dir. Atomdaki veya molekiildeki her bir elektron denklem 21’ deki, ¢ (%;) fonksiyonlar
ile ifade edilir. Bu fonksiyona spin orbitalleri olarak da adlandirilir. Bu yaklagim
elektronlarin bagimsiz hareket ettigini kabul ediyor. Fakat her bir elektron diger
elektronlarin olusturdugu ortalama bir alanda hareket eder. Elektronlar birer fermiyon
olduklar1 ve spinleri 1/2 oldugu i¢in dalga fonksiyonlari antisimetrik olmalidir.

Hartree-Fock yaklasiminda da tek elektron dalga fonksiyonu kullanilir ancak
sistemin dalga fonksiyonu, antisimetri 6zelligini de saglayacak sekilde segilir. Sistemin
toplam dalga fonksiyonu icin 1930 yilinda tek elektron dalga fonksiyonlarinin basit
carpimi yerine Slater determinantin1 kullanan varyasyonel bir metot gelistirdiler.

N-elektronlu bir kuantum mekaniksel sistem igin Slater determinanti denklem 44’ de
gosterilmistir. Burada Slater determinant dalga fonksiyonu, Pauli disarlama ilkesini saglar.
Ciinkii Slater determinantinda iki satir aym1 oldugunda (iki elektron dort kuantum sayisi
ayni oldugunda), determinantin degeri sifir olur. Bu durum Pauili disarlama ilksine karsilik
gelir. Slater determinantinda iki satirin yer degistirmesi (iki elektronun yer degistirmesi)
determinantin isaretini degistirir. Bu durumda Pauli antisimetriklik ilkesine karsilik gelir
[11].

Bir elektronlu dalga fonksiyonu ¢;(x;) (spin orbital); bir uzay orbitali ¢ (#) ve spin

fonksiyonu o (s)’den (a veya ) olusur:

¢i(x;) = ¢i(r)a(s) (22)

Cok elektronlu bir sistem i¢in elektronik Hamiltonyen bir ve iki elektronlu

parcalardan olusur.
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= _—_y2_ -4
ho=—5vi- ) ot (23)
1
gij = —- (24)
712

Hamiltonyen’nin beklenen degeri;

N N N
~ ~ 1
E = (solAlwso) = ) (iRl +5 > > ljp = @ljo (25)
i i

Burada (iiljj) ve (ij|ji) swrasiyla Coulomb ve exchange (Degis-tokus integrali)

integralleridir.

1
(iiljf) = ] f i | W) Paradr, @6)

1
jlji) = ] f Vi) By () Wy G ()dndrs @7)

ifadeleri ile tanimlanirlar. Fock operatoriiniin bir elektronlu bir elektronlu kismi;
M

.1 Z
f==g V= V() (28)
A

1A

olmak tizere Hartree-Fock denklemleri;

A

fii = & (29)

seklinde verilir. Denklem (29)’da Lagrangian ¢arpani &;, orbital enerjisi olarak yorumlanir.
Hartree-Fock metodu biitiin elektronlarin etkilesimini dikkate alir. Bu amagla Hartree-Fock

potansiyeli;

12



N

Var G = ) (,0) = By0) (30)

J

ile verilir. Burada; J;(r;) Coulomb operatdrii

. 1
J,(r) = f bl — 31)

ve K;(r;) ise exchange operatdriidiir.

~ 1
R (r)(ry) = f i) — )y () (32)

(26) denkleminde i = j igin ilgili toplam izinlidir ve bu ilgili toplam terimi, bir elektronlu
yik yogunlugunun kendisi ile Coulomb etkilesimidir, bunun fiziksel bir yorumu yoktur.
Ancak i = j i¢cin exchange integralinin negatif isaretinden dolayi, bu etkilesim ihmal
edilmistir.

Hartree-Fock yaklagimi Schrodinger denklemini basitlestirmesine ragmen, kimyasal
sistemlerin Hartree-Fock denklem c¢oziimleri hala ¢ok karmasiktir. Bu amagla LCAO
metodundan faydalanilarak problemin daha da basitlestirilmesi amaglanmaktadir. LCAO
metodunda; her bir molekiiler orbital, atomik orbitallerin lineer toplami seklinde (1.30)
denklemindeki gibi yazilir. LCAO metodunda, enerji denklem (38)° deki c,,; lineer toplam
katsayilarina goére minimize edildiginde Roothaan-Hall (Hartree-Fock-Roothaan)

denklemleri elde edilir:

FC = SCe (33)

Burada; F Fock matrisi, C c,; katsayalarindan olusan kare matris, S 6rtme matrisi, € ise

6zuyumlu alan (SCF) orbital enerjilerini temsil eden kosegen matristir [11].

1.3.2.Hartree-Fock-Roothaan Yaklasim

HF metodu kullanilarak bazi atomlarin yapilar1 incelenmistir, fakat problem ¢oziimii
sirasinda ¢ok sayida diferansiyel denklem ile karsilasildigindan, bu metot pek kullanilmaz.
Bu ylizden, HF denkleminin Roothaan tarafindan gelistirilen HFR formundan yararlanilir.

Oz uyumlu alan da denilen Hartre-Fock metodunda yapilmasi gereken yaklasimlardan en
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fazla kullanilan Roothaan’in katkilariyla ortaya ¢ikan Hartree-Fock-Roothaan yaklagimidir.
Hartree-Fock-Roothaan (HFR) kabulleri sunlardir.

1) Adyibatik Yaklasim (Born-Oppenheimer Yaklagimi )

2) Varyasyon Metodu

3) LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals) Yaklagimi
4) Merkezi Alan Yaklasiklig

5) Slater Determinanti

1.3.2.1. Adiyabatik Yaklasim (Born-Oppenheimer Yaklasimi )

Adyibatik yaklasimin temel stratejisi, problemi 6nce dis parametrelerin sabit alindig
hali ¢ozmek ve hesaplamalarin sonunda bu parametrelerin zamanla degisimine izin
vermektir. Once elektronun hareketini cekirdeklerin birbirlerinden sabit R uzakliginda
durgun olduklar1 varsayimi altinda ¢oziiliir, sistemin taban durum enerjisini R’nin
fonksiyonu olarak bulduktan sonra cekirdeklerin denge uzakligi belirlenir ve grafigin
egriliginden de cekirdeklerinden de cekirdeklerin titresim frekanslar elde edilir. Molekiil
fiziginde bu teknik Born-Oppenheimer yaklasimi olarak adlandirilir [12]. Durgun haldeki
cekirdeklerin  elektronik dalga fonksiyonlart hesaplanir ve bunlart kullanilarak
¢ekirdeklerin konumlar1 ve hareketleri hakkinda bilgi edinilir [13]. Bu yaklasimdan sonra
artik, sistemdeki elektron ve g¢ekirdeklerin kiitleleri ve dolayisiyla etkiye cevap verme
zamanlar1 birbirinden ¢ok farkli oldugundan sistemin dalga fonksiyonu sadece
elektronlarin serbestlik derecelerine baglidir. Cekirdekler klasik mekanik yontemleri ile
belirlenmis olan yerlerinde elektronlara gore hareketsiz durmaktadir.

Atoma herhangi bir dis alan uygulanmadigi zaman, Hamilton operatorii;

M N M N N M

—~ 1 ) 1 ) Z, 1 Z,Z;

H=——EVI——EV1—E E—+ E—+ E— (34)
21_1 2 Ti Tij 1J

i=1 =1 i=1 i=1 j> Y =151

- T(; + Te + Vg_e + Ve_e + VC_C
olarak ifade edilir. Burada;
T. = Cekirdeklerin Kinetik Enerji Hamilton operatorii

T, = Elektronlarin Kinetik Enerji Hamilton operatorii
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V¢_e = Cekirdek ve elektronlarin niikleer gekim Hamilton operatorii
V._. = Elektronlarin karsilikli Coulomb etkilesim Hamilton operatorii

Vi_¢ = Cekirdekler aras1 Coulomb etkilesim Hamilton operatorii

Bu yaklasima gore cekirdekler elektronlara gore daha agir pargaciklar oldugu i¢in,
yavas hareket ederler. Elektronlarin kinetik enerjileri ¢ekirdekten biiyiiktiir. Yani Denklem
(34yde T¢ < T, oldugu igin T terimi ihmal edilir. Cekirdek-cekirdek etkilesmesi
Vc_c’de sabit olarak kabul edilir. Bir operatdre sabit eklendiginde 6zfonksiyonu etkilemez,
Ozdegerini degistirir. Kalan terimlere elektronik Hamiltonyen ya da M tane noktasal

¢ekirdek yiikiiniin alaninda hareket eden N elektron igin Hamiltonyen denir.

N M N N-1 N
_ 1, Z,
H=—25Vi -Z oy Z— (35)
i=1 =1i=1 b = 1)
Toplam Hamiltonian;
M-1 M
_ _ 7,7,
HToplam = Hgiektronik + Z T (36)
=751 Y

seklinde olur.

1.3.2.2.Varyasyon Metodu

Varyasyon yontemi baglangicta tahmin ettigimiz dalga fonksiyonunu gelistirmeyi ve
taban durum enerjisi minimize ederek bulmayi amaglayan bir yéntemdir. Once tahmini
olan ve deneme fonksiyonu denilen fonksiyonun kalitesinin belirlenmesi i¢in bir kriter
ortaya koyar ve sonra bunu en iyi hale getirecegini gosterir. Sistemin taban durum enerjisi
Eo olsun ve Rayleigh orani denilen

E=<ﬁ>=f¢2H¢ddv (37)

f¢§ Yq dv

integralini inceleyelim. ¥, normalize ise denklem (37)’nin paydasi 1 olur. Varyasyon

metoduna gore E > Ep ‘dir. E’nin degeri ne kadar kiiclik ise, bu enerji taban durumu
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enerjisine o kadar yakindir ve bunun sonucu olarak, y; deneme fonksiyonu taban durumu
dalga fonksiyonuna o kadar yakindir [8].

Bir sistemin dalga fonksiyonuna ulagsmak icin i¢indeki degiskenler, Rayleigh oram
minimum degerini alincaya kadar degistirilir. Sonra E’yi minimum yapan degiskenlerin

degerleri en iyi dalga fonksiyonunu olusturmak i¢in kullanilir.

1.3.2.3. LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals) Yaklasimi
LCAO yaklasimima gore; molekiiler orbitaller, bir elektronlu fonksiyonlarin sonlu

lineer toplami seklinde yazilir:

B = ) pip (@, 7) (38)

p

olur. Bu ifadede; ¢;(7), j. nci molekiiler orbital ve x,(a,,7) ise tek elektronlu dalga

fonksiyonu veya baz fonksiyonudur. Hesaplanacak olan atomik veya molekiiler 6zelligin
dogru hesabi, kullanilan baz fonksyiyonunun sec¢imine oldukg¢a duyarlidir. Literatiirde

yaygin olarak kullanilan baz fonksiyonlari:

Bessel Tipli Orbital (BTO);

2
Brm(§,1) = \/;rn"'l[(n(f,r)Ylm(H’ @) (39)

Gaussian Tipli Orbital (GTO);

Gnim (E' r) = Anlmefr2 Yim o, ¢) (40)

Polinom Tipli Orbital (PTO);
Pum(§,7) = Q€ — )"V (6, ¢) (41)
Slater Tipli Orbital (STO);

anm(f: r) = Nn(f)rn_le_frylm(ew ¢) (42)
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seklinde tanimlanirlar. Bu denklemlerde (nlm) kuantum sayilari, r atomik yoriingemsinin
merkeze olan uzakligi, ¢ ise orbital isteli ve Hartree-Fock denklemlerinin ¢dziimiinden
elde edilir. Y;,,,(0, ¢) ise kiiresel harmonikleri temsil eder [12].

Bu baz fonksiyonlarindan en yaygin kullanilani GTO fonksiyonudur. Gauss baz
fonksiyonlarmin kullanilmasinin en biiyiik avantaji ¢ok merkezli molekiiler integrali
hesabinda, matematiksel agidan kolaylik saglamasidir. Fakat GTO’ler ¢ekirdege yakin ve
¢ekirdekten uzak bolgelerde deneysel sonuglarla uyum géstermemektedir [14].

Yaygin olarak kullanilan diger baz fonksiyonu STO’ dur. Bu fonksiyonlar ¢ekirdege
yakin ve cekirdekten uzak bolgelerdeki sinir sartlarinda, deneysel sonuglarla uyum
saglamaktadir [15]. Molekiiler sistemlerin fiziksel durumlarin1 ifade etmek i¢in STO’ler

GTO’lar dan daha ¢ok tercih edilmektedir.

1.4.2.4 Merkezi Alan Yaklasimi

Bu yaklasima gore; her bir elektron geride kalan elektronlarin ve ¢ekirdegin ortalama
potansiyelinde hareket eder. Elektron, diger elektronlar tarafindan itilirken ¢ekirdek
tarafindan ¢ekilir. Cekirdegi diger elektronlarin perdelemesinden dolayi, elektron
tarafindan hissedilen ¢ekirdek yiikiine ya da bir elektron tarafindan hissedilen yiike “etkin
cekirdek yiikii” denir. Etkin ¢ekirdek yiikii Z = Z - onm esitligi ile verilir. Burada Z ger¢ek
¢ekirdek yiikiidiir yani elementin atom numarasi ve oy ifadesine perdeleme sabiti denir.
Perdeleme sabitine bagl iistel ifade;

Z* Z-o,

fuim = — = ——"" (43)
seklinde ifade edilir. n” etkin kuantum sayisidir. Perdeleme sabiti ile ilgili kurallar ilk defa
Slater tarafindan ifade edilmistir. Perdeleme sabitleri asagidaki deneysel kurallara gore

tayin edilmektedir, bu kurallar1 asagidaki gibidir [16].

1. Bas kuantum sayisi1 yerine etkin kuantum sayis1 alinir.

nfl1(2(3| 4|5/ 6

*

n(1/2(3|37[40|42

2. Orbitaller asagidaki gibi gruplara ayrilir.
(1s), (2s,2p), (3s,3p), (3d), (4s,4p), (4d), (4f), (5s,5p), ...
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Burada 1,2,3... sayilar1 n bas kuantum sayilarin1 gostermektedir.Her parantez igi

bir grubu belirtir.

3. GO0z oOniine alinan orbitaller S ve p orbitallerine ait ise asagidaki etkiler géz Oniine

alinir.

a. SOz konusu elektrondan daha dis orbitallerde bulunan elektronlar igin,

Slater perdeleme sabiti “0” alinir veya perdelemeye katkis1 yoktur.

b. S6z konusu elektron ile ayni grupta bulunan elektronlar i¢in 1s elektronu

icin 0.30, diger orbital elektronlari i¢in 0.35 biiyiikliigiinde kabul edilir.

c. Dikkate alinan elektronun bas kuantum sayisindan bir eksik bas kuantum

sayil1 (S,p) gruplarinda bulunan elektronlarin perdelemeye katkisi 0.85’dir.

Daha alt tabakadaki s ve p elektronlarin perdeleme katkist “1”” alinir.

d. GOz oniine alian orbitaller d ve f orbitallerine ait ise, incelenen elektron ile

ayn1 tabakada olsa bile ilgili sabit 1.0 alinir.

1.4.2.5. Slater Determinanti

N-elektronlu bir sistemin dalga fonksiyonu;

1!’651;552 9_C)N) =

2l-

1 () P2(%)
P:1(%2)  P2(%2)

P1(Xn)  P2(En)

P (%1)
Pn (%)

dn (Zn)

(44)

seklinde verilir. Bu determinant Slater determinanti olarak bilinir. Slater determinantinin

temel ozellikleri sunlardir:

1) Satirlar bir elektronun farkli orbitallerde bulunma olasiligin1 gosterir.

2) Siitunlar bir orbitalde farkli elektronlarin bulunma olasiligin1 gosterir.

3) Determinantta iki satirin yer degistirmesi durumunda determinantin isareti

degisir. Bu durum dalga fonksiyonunun anti simetrikligine karsilik gelir.

4) iki tane 6zdes siitun varsa determinantin degeri sifir olur. Bu durum Pauli

dislama ilkesine karsilik gelir.
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1.5. Tezin Amaci

Bu tezin amaci; atomlarin form faktorlerinin Hartree-Fock-Roothaan metodu ile
hesaplanmasidir. Bu amagla; minimal ve genisletilmis baz setleri i¢in Slater tipli orbitaller
kullanilarak atomlarin form faktorleri icin genel analitik ifadeler elde edilecektir. Daha
sonra elde edilen ifadelerin Maple 13 sembolik programlama dilinde programlari
yapilacaktir. Bu program kullanilarak Z=2-54 araliginda bulunan atomlarin taban
durumlart i¢in atomik form faktdr degerleri hazirlanan bilgisayar programindan
yararlanarak hesaplanacak ve literatiirdeki varolan degerlerle karsilastirilacaktir.

Bu calisma kapsaminda ayrica atomik form faktorlerini hesaplayan ve web iizerinden

caligan bagka bir program imkanlar 6lgiisiinde olusturulmaya caligilacaktir.
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2. YAPILAN CALISMALAR

2.1. Giris
Bu boliimde atomik form faktorleri Hartree-Fock-Roothaan (HFR) metodu ile
hesaplanacaktir. Baz seti olarak minimal baz seti (MBS) ve genisletilmis baz seti (GBS)
kullanilacaktir. MBS i¢in Ref. [20,21] ve GBS igin ise Ref. [22] ¢aligsmalar1 kullanilacaktir.
Atomik form faktorlerinin teorik olarak hesaplanmasi1 Waller ve Hartree’nin 1929
yilindaki ¢alismalarina [17] dayanmaktadir. Waller-Hartree teorisine gore atomik form

faktorii,
F(k) = f p(P)etkT d3r (45)

ile verilir. Burada; p(7) yiik yogunlugu ve k ise

k:@ﬂﬂgﬁ (46)

seklinde tanimlanan foton momentum transfer vektorii ve 6 ise sacilma agisidir. Her bir

elektronun form faktoriine katkilarinin toplami, toplam atomik form faktorii vereceginden,
z

P =Y [ 6 G ia (47)
s=1

ile yazilabilir. Burada ¢¢(7;) s. nci elektronun dalga fonksiyonudur. Her bir orbitalde iki

elektron bulunabilecegi dikkate alinirsa denklem (47) asagidaki gibi yeniden yazilabilir:

N
F(k) = zznijb; (F)eiﬁ(pj(F)d?‘r (48)
j=1

Burada N molekiiler orbital sayisini, ¢;(#) j. nci molekiiler orbitali ve 7n; ise doluluk

oranini temsil eder ve

1 ; orbital tam doluise (49)

1/2 ; orbital yari dolu ise
n; = {
0 ; orbital bosise
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ile tanimlanir.

2.2. MBS Kullanilarak Atomik Form Faktorlerinin HFR Metodu ile Hesaplanmasi

Minimal baz seti (MBS) durumunda, her bir molekiil orbital bir atomik orbital ile

temsil edilir. Yani; ¢;(7) = x;(a;,7) . Buna gére;
N
F(k) = 2277]- f)(}‘(aj,F) ey (o, 7)d3r
j=1

N
— * 2\ k7 2\ 43
- Zznjfxnjljmj(af’r)e anljmj(aj’r)d r
j=1

N
22’7] fnjljmj,njljmj(a]: a]k) (50)
j=1

elde edilir. Burada fy;m nim (@, a: k) = frm(a, k) fonksiyonu

Frm(@ ) = j Lot (@, P) € g (a, ) dPr (51)

ile tanmimlanir. Denklem (51) hesaplanmasi igin atomik orbital olarak kullandigimiz

STO’lar denklem (42) ile verilen tanimi1 kullanilirsa

(26()2n+1

Nor r2n=2 o=@t oikT S () Sy ()T (52)

frim (a, k) =

elde edilir. Burada e*" diizlem dalgast i¢in [18]

eiF? = z ST L+ 1) ik, (k) S, (Q)) (53)
L=0

acilimi kullanilirsa:

(2a)2n+1 %)

v2n! 0

frum(a, k) = rin e—(a+[>’)er (kr)dr
(54)

% [ Sin(@)Sin(@S10(00) a0
Q
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olur. Denklem (54)’ de

21+1
f Stm Q) Sy (W) Sy (Q) dQ = /—C “(Im,I'm") (55)
Q 4m

ve

fsl*m(ﬂ)sllml(ﬂ) dQ = Slln 6mml (56)
Q

ifadeleri dikkate alinirsa;

(Za)2n+lzzl @ U \ﬁ
fram (@, k) = —— (-2 J4m (2L + 1)C (Im, lm) D,y (2a, k) (57)
l m L 2n,l

ifadesi bulunur. Burada ) @ sembolii, toplamin ikiser adim araliklarla yapilacagini ifade

eder. Dy,; (a, k) fonksiyonu ise asagidaki gibi tanimlanir:

co

D, (a, k) = f x"e™ ji(kx)dx (58)
0

Denklem (58)’de j, (kx) kiiresel bessel fonksiyonudur. D,;(a, k) fonksiyonu agagidaki gibi
ifade edilelebilir [23]:

)
1
Dul@ k) = gy ), A @k (59)
s=0
Burada A3, («) fonksiyonu
Ay (@) = (m1D5Qa)" 27 (n — 1 = D! P51 (n + DE( + 5) (60)

ile tanimlanir.
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2.3. GBS Kullanilarak Atomik Form Faktorlerinin HFR Metodu ile Hesaplanmasi
(48) denkleminde ¢; (#) molekiiler orbitalleri LCAO metoduna gére

M
¢;(7) = Z Sjpp(ap, 7) (61)
p=1
yazilirsa
N M M
F(k)=2) z Cjp Z iq Fuptym;mqtm; (@ g3 k) (62)
j=1 p=1 q=1

elde edilir. Burada fy;m nium (@, f; k) fonksiyonu

Frtmmt (@, B ) = f Lo (@) e i (B, P dPr 63)

ile tanimlanir. Bu fonksiyonun hesaplanmasi igin y,;m (@, 7) STO i¢in (42) denklemi ile

verilen tanimi, (55) ve (56) denklemleri dikkate alinirsa,

21
Fraimmrim (e, B3 k) = N () Ny (8) z @ (—1)4/2 [3(2L + DCE(lm, Im)
L=0
X Dy (@ + B, k) (64)

bulunur.
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3. BULGULAR

Hartree-Fock-Roothaan metodu kullanilarak atomlarin form faktorleri minimal ve
genisletilmis baz setleri i¢in ayr1 ayri1 hesaplanmis ve bu durumlar igin genel-analitik
ifadeler elde edilmistir. Minimal ve genisletilmis baz seti i¢in atomlarin form faktorleri
sirasiyla (50) ve (62) denklemleri ile verilmistir. Bu denklemlerin ve bu denklemlerin
icerdigi fonksiyonlarin Maple 13 sembolik programlama dilinde programlar1 yapilmistir.
Atomlarin minimal ve genisletilmis baz setleri i¢in ayr1 ayr1 dosyalar olusturulmus ve
atomlarin form faktorleri hesaplanirken bu dosyalardaki veriler program tarafindan

okunacak sekilde diizenlenmistir.

sin(6/2)

Foton momentum transfer vektoriiniin biyiikligi k = 4nX ve X = olmak

tizere, 0 <x <80 araliginda atomlarin form faktér degerleri Maple 13 sembolik
programlama dilinde hazirlanan program ile elde edilen degerleri ve literatiir ile

karsilastirilmasi asagidaki tablolarda verilmistir.
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Tablo 1. ,He (1s%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktdr degerleri

ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahsma Literatiir
4 MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 2,0000000000 2,0000303480 2,000 2,00000
0.2 1,4846063780 1,4603899340 1,460 1,45850
0.4 0,7480996834 0,7383274486 0,738 0.737940
0.6 0,3453130580 0,3528761519 0,353 0,354160
0.8 0,1672426737 0,1772449632 0,177 0.017860
1.0 0,0877407219 0,0952608830 0,095 0,096120
1.2 0,0497243019 0,0545631048 0,055
14 0,0301128375 0,0330371544 0,033
1.6 0,0192733409 0,0209779035 0,021
1.8 0,0129152854 0,0138727720 0,014
2.0 0,0089927570 0,0094989152 0,010 0,0096400
5.0 0,0003732880 0,0002866673 0,00028543
10.0 0,0000361743 0,0000183758 0,000018256
20.0 0,0000038795 0,0000011558 0,0000011505
40.0 0,0000004532 0,0000000723
60.0 0,0000001328 0,0000000142 v
80.0 0,0000000560 0,0000000045 0,0000000045780

Tablo 2. sLi (1s%2s') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor degerleri

ve literatiir ile karsilastirilmasi

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir
A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 3,0000000000 2,9943301830 3,000 3,0000
0.2 1,7720428120 1,7416131210 1,742 1,7425
0.4 1,2875459730 1,2703275020 1,270 1,2688
0.6 0,8320746034 0,8231860426 0,823 0,82550
0.8 0,5113823555 0,5122707194 0,512 0,51230
1.0 0,3131346728 0,3201129492 0,320 0,32046
1.2 0,1954190795 0,2044438369 0,205
14 0,1254268618 0,1342102735 0,134
1.6 0,0829790912 0,0906190337 0,091
1.8 0,0565343147 0,0628456041 0,063 e
2.0 0,0395807879 0,0446722391 0,044 0,044810
5.0 0,0013030552 0,0015940915 0,0015869
10.0 0,0000846512 0,0001052815 0,00010430
20.0 0,0000053427 0,0000066741 0,0000066279
40.0 0,0000003347 0,0000004186
60.0 0,0000000662 0,0000000827 e
80.0 0,0000000209 0,0000000262 0,000000026652
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Tablo 3. 4Be (1s%2s%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktdr degerleri

ve literatiir ile karsilastirilmast

sin(6/2) Bu Cahsma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 4,0000000000 3,9999711040 4,000 4,0000
0.2 2,0887651250 2,0595625420 2,060 2,0771
0.4 1,5403393650 1,5203000670 1,520 1,5195
0.6 1,1879079040 1,1950723480 1,195 1,1930
0.8 0,8620997923 0,8760235627 0,876 0,87430
1.0 0,6069003382 0,6218500183 0,622 0,62060
1.2 0,4234824275 0,4382905183 0,439
1.4 0,2966844156 0,3106672448 0,311
1.6 0,2101741975 0,2228265310 0,223
1.8 0,1510824854 0,1621589947 0,163

2.0 0,1103560438 0,1198348169 0,120 0,11982
5.0 0,0043854883 0,0051665034 0,0051521
10.0 0,0002944130 0,0003543323 0,00035136
20.0 0,0000187403 0,0000226903 0,000022575
40.0 0,0000011766 0,0000014268

60.0 0,0000002326 0,0000002821 e

80.0 0,0000000736 0,0000000893 0,000000091828

Tablo 4. 5B (1s% 2s? 2p%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor degerleri

ve literatiir ile karsilastirilmasi

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 5,0000000000 5,0000170880 5,000 5,0000
0.2 2,7723325560 2,8926612710 2,699 2,7113
0.4 1,7121047960 1,7760293420 1,681 1,6831
0.6 1,4036428180 1,4353882490 1,402 1,4003
0.8 1,1279190720 1,1595412510 1,147 1,1454
1.0 0,8750580658 0,9051865367 0,900 0,89873
1.2 0,6657067644 0,6921791965 0,690

14 0,5025054874 0,5250567814 0,524

1.6 0,3792916848 0,3982945680 0,398

1.8 0,2876719390 0,3035908622 0,304

2.0 0,2198765032 0,2331469639 0,233 0,23265
5.0 0,0115157351 0,0123221742 0,012310
10.0 0,0008923985 0,0008841056 0,00088081
20.0 0,0000679414 0,0000573261 0,000057373
40.0 0,0000055610 0,0000036165

60.0 0,0000013520 0,0000007156 -

80.0 0,0000005079 0,0000002265 0,00000023627
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Tablo5. ¢C (1s*2s* 2p?) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 5,9999999960 6,0000180620 6,000 6,0000
0.2 3,6039810200 3,4007700640 3,560 3,5775
0.4 1,9224917500 1,8052423860 1,948 1,9512
0.6 1,5266749570 1,4658694950 1,537 1,5353
0.8 1,3039496630 1,2895100530 1,322 1,3206
1.0 1,0859328070 1,0982292580 1,114 11121
1.2 0,8824535136 0,9051720349 0,914
14 0,7064126774 0,7312572350 0,736
1.6 0,5612486516 0,5848407759 0,588
1.8 0,4449017856 0,4661014980 0,468

2.0 0,3531383236 0,3717127979 0,373 0,37202
5.0 0,0225899148 0,0243510992 0,024330
10.0 0,0017889495 0,0018413842 0,0018364
20.0 0,0001323221 0,0001212019 0,000012157
40.0 0,0000102492 0,0000076761

60.0 0,0000023970 0,0000015200 .

80.0 0,0000008753 0,0000004813 0,00000050734

Tablo 6. ;N (1s? 25 2p®) atomunun taban durumlar icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 7,0000000000 7,0000255510 7,000 7,0000
0.2 4,7571026780 4,6002804150 4,563 4,5604
0.4 2,3917230810 2,4015959260 2,393 2,3939
0.6 1,6632760350 1,6964290760 1,697 1,6948
0.8 1,4249289840 1,4431607830 1,445 1,4464
1.0 1,2432807070 1,2632051660 1,265 1,2620
1.2 1,0632132920 1,0880689110 1,090
1.4 0,8926857086 0,9197281311 0,921
1.6 0,7403825807 0,7670788537 0,769
1.8 0,6096874280 0,6347142220 0,636

2.0 0,5003692939 0,5232278144 0,525 0,52370
5.0 0,0383407523 0,0423130818 0,042500
10.0 0,0029845988 0,0033910430 0,004100
20.0 0,0001978445 0,0002270919 0,00024632
40.0 0,0000125519 0,0000144479

60.0 0,0000024863 0,0000028634 -

80.0 0,0000007874 0,0000009070 0,0000010425
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Tablo 7. O (1s* 2s® 2p*) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktdr

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir
% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 8,0000000000 8,0000256010 8,000 8,0000
0.2 5,8878312180 5,7671727750 5,623 5,6197
0.4 3,0761165470 3,1915393600 3,006 3,0031
0.6 1,9001482330 2,0771192840 1,946 1,9445
0.8 1,5355921330 1,6478369940 1,568 1,5667
1.0 1,3558907690 1,4232950880 1,377 1,3763
1.2 1,1986646960 1,2478029750 1,221
14 1,0439017090 1,0857261480 1,070
1.6 0,8968827460 0,9344576303 0,926
1.8 0,7631821687 0,7971585943 0,792
2.0 0,6454355984 0,6760021053 0,674 0,67200
5.0 0,0612509520 0,0669233511 0,066900
10.0 0,0050746553 0,0057129089 0,005200
20.0 0,0003425874 0,0003902157 0,000041908
40.0 0,0000218387 0,0000249578
60.0 0,0000043297 0,0000049512 e
80.0 0,0000013717 0,0000015689 0,0000018006
Tablo 8. oF (1s®2s? 2p°) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor
degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.
sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir
1 MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 9,0000000000 8,9999500720 9,000 9,0000
0.2 6,9751017060 6,5888998280 6,709 6,7056
0.4 3,8209583960 3,5684046870 3,759 3,7550
0.6 2,1728399190 2,1530577380 2,309 2,3062
0.8 1,6150869030 1,6281414130 1,735 1,7326
1.0 1,4132150630 1,4135976340 1,482 1,4810
1.2 1,2809378300 1,2799694830 1,324
14 1,1522575630 1,1583671390 1,186
16 1,0220047940 1,0358967200 1,055
1.8 0,8957449440 0,9150864352 0,928 o
2.0 0,7783437992 0,8005706420 0,810 0,80800
5.0 0,0906959361 0,0981480635 0,098200
10.0 0,0080357427 0,0089701754 0,009100
20.0 0,0005537041 0,0006261287 0,00066893
40.0 0,0000354878 0,0000402810
60.0 0,0000070429 0,0000079999 e
80.0 0,0000022320 0,0000025360 0,0000029203
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Tablo9. 1Ne (1s*2s® 2p°) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir
A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 10,0000000100 9,9999509430 10,000 10,000
0.2 8,1329226740 7,8034049050 7,805 7,8031
0.4 4,8292536320 4,6128211640 4,617 4,6139
0.6 2,7058706420 2,7866888830 2,790 2,7864
0.8 1,8264319030 1,9688511450 1,971 1,9688
1.0 1,5075046080 1,6071262730 1,609 1,6073
1.2 1,3567301080 1,4157073430 1,418
1.4 1,2397058910 1,2786506840 1,280
1.6 1,1245684960 1,1564693560 1,518
18 1,0090804410 1,0392236810 1,041 -
2.0 0,8969400012 0,9266756475 0,929 0,92660
5.0 0,1265344734 0,1361769390 0,13630
10.0 0,0120320285 0,0133357553 0,013600
20.0 0,0008479566 0,0009522918 0,00151
40.0 0,0000546754 0,0000616447
60.0 0,0000108632 0,0000122572
80.0 0,0000034442 0,0000038872 0,0000045067

Tablo 10. 1;Na ([Ne] 3s') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir
A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 11,0000000100 11,0000361100 11,000 11,000
0.2 8,5469705640 8,3343414120 8,335 8.3376
0.4 5,7261734010 5,4666079580 5,741 54,647
0.6 3,4319515400 3,3930020760 3,398 3,3942
0.8 2,2081612640 2,3003212080 2,305 2,2994
1.0 1,6744537600 1,7801419850 1,784 1,7819
1.2 1,4401386860 1,5211701240 1,524
1.4 1,3063120660 1,3650397710 1,367
1.6 1,1983127590 1,2445006740 1,247
1.8 1,0946761840 1,1351490550 1,137
2.0 0,9922193219 1,0302177090 1,032 1,030000
5.0 0,1677934962 0,1809015105 0,18030
10.0 0,0171668429 0,0190557049 0,019000
20.0 0,0012396585 0,0013958525 0,0014786
40.0 0,0000804620 0,0000910026
60.0 0,0000160066 0,0000181192
80.0 0,0000050772 0,0000057490 0,0000066813
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Tablo 11. 1,Mg ([Ne] 35?) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor degerleri

ve literatiir ile karsilastiriimasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir
A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 12,0000000000 11,9998954000 12,000 12,000
0.2 8,8651795040 8,7327108600 8,735 8,7133
0.4 6,4294556570 6,1892365060 6,194 6,1879
0.6 4,1589430450 4,0522507730 4,059 4,0519
0.8 2,6935565610 2,7220137080 2,729 2,7203
1.0 1,9335903560 2,0165316560 2,022 2,0213
1.2 1,5709523610 1,6556266190 1,660
14 1,3849145250 1,4559988110 1,459
1.6 1,2646257740 1,3235813480 1,326
1.8 1,1648125290 1,2163797610 1,219
2.0 1,0703906460 1,1180368950 1,120 1,1178
5.0 0,2139196005 0,2315118193 0,2324
10.0 0,0235949690 0,0262689313 0,026800
20.0 0,0017490379 0,0019761968 0,0020816
40.0 0,0001143456 0,0001298062
60.0 0,0000227783 0,0000258822
80.0 0,0000072286 0,0000082163 0,0000095822

Tablo 12. 13Al ([Ne] 3s? 3p1) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir
A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 13,0000000000 12,9999816800 13,000 13,000
0.2 9,3912610880 9,3081500360 9,158 9,1552
0.4 6,9993298560 6,7675427210 9,766 6,7617
0.6 4,8877776720 4,7023513880 4,713 4,70449
0.8 3,2815501630 3,2143878030 3,221 3,2115
1.0 2,3067583410 2,3263530540 2,330 2,3248
1.2 1,7801978440 1,8386875170 1,841
1.4 1,5017978720 1,5698638530 1,571
1.6 1,3407794960 1,4071627630 1,408
1.8 1,2288357080 1,2912660370 1,292
2.0 1,1352755530 1,1943071710 1,195 1,1924
5.0 0,2637990168 0,2866482510 0,28600
10.0 0,0314197785 0,0350827629 0,034900
20.0 0,0023950420 0,0027158566 0,0028477
40.0 0,0001578076 0,0001798659
60.0 0,0000314830 0,0000359204 -
80.0 0,0000099962 0,0000114093 0,000013365
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Tablo 13. 14Si ([Ne] 3s* 3p?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 14,0000000000 13,9999169700 14,000 14,000
0.2 9,8092215740 9,4691711380 9,673 9,6693
0.4 7,3596156890 7,1642423170 7,202 7,1977
0.6 5,4544577030 5,3076590550 5,312 5,3031
0.8 3,8151486910 3,7403053000 3,750 3,7411
1.0 2,6982218230 2,6888740800 2,702 2,6922
1.2 2,0307410370 2,0630221140 2,076

14 1,6541739360 1,7055336980 1,717

1.6 1,4380447880 1,4956329280 1,505

1.8 1,3009591470 1,3596567050 1,367
2.0 1,1994101400 1,2578321090 1,264 1,2604
5.0 0,3166999794 0,3450510160 0,34500
10.0 0,0407508392 0,0455954856 0,045600
20.0 0,0031993123 0,0036368122

40.0 0,0002125789 0,0002429665

60.0 0,0000424783 0,0000486036 .
80.0 0,0000134950 0,0000154470 0,000018205

Tablo 14. 5P ([Ne] 3s? 3p®) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 15,0000000100 14,9999823500 15,000 15,000
0.2 10,5458707300 10,3353894300 10,327 10,320
0.4 7,6731804750 7,5355122090 7,547 7,5406
0.6 5,9444444910 5,8213378510 5,829 5,8182
0.8 4,3409520240 4,2726391010 4,284 42732
1.0 3,1297291070 3,1107285080 3,122 3,1100
1.2 2,3355309630 2,3539792330 2,364
1.4 1,8528022810 1,8943821970 1,903
1.6 1,5656334720 1,6190450190 1,453
1.8 1,3882100760 1,4469603160 1,333
2.0 1,2674125990 1,3284916310 1,3287
5.0 0,3713147308 0,4058206789 0,40650
10.0 0,0516312123 0,0578853295 0,057900
20.0 0,0041810592 0,0047611173

40.0 0,0002803180 0,0003209516

60.0 0,0000561109 0,0000643155
80.0 0,0000178368 0,0000204530 0,000024296
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Tablo 15. 1S ([Ne] 3s® 3p*) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 16,0000000000 16,0001357100 16,000 16,000
0.2 11,4002174100 11,3191838800 11,109 11,099
0.4 7,9762199690 7,9480761380 7,856 7,8477
0.6 6,3469371090 6,2557364040 6,254 6,2418
0.8 4,8255662460 4,7724300380 4,790 4,7754
1.0 3,5693080880 3,5556804940 3,570 3,5583
1.2 2,6750465620 2,6910217520 2,699

1.4 2,0914201450 2,1285501560 2,133

1.6 1,7261322030 1,7767957580 1,779

18 1,4972058610 1,5557682250 1,557
2.0 1,3466627130 1,4096926580 1,411 1,4044
5.0 0,4266584558 0,4676603498 0,46780
10.0 0,0640918428 0,0720209605 0,072600
20.0 0,0053605715 0,0061214961

40.0 0,0003628457 0,0004167839

60.0 0,0000727646 0,0000836816
80.0 0,0000231459 0,0000266299 0,000031852

Tablo 16. 17Cl ([Ne] 3s? 3p°) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 17,0000000000 16,9999091600 17,000 17,000
0.2 12,2419946500 11,7737989600 11,991 11,980
0.4 8,2268007880 8,0344887640 8,141 8,1686
0.6 6,6522870440 6,5541459800 6,595 6,5848
0.8 5,2550345120 5,2330904850 5,245 5,2273
1.0 3,9996764030 4,0080846730 4,023 4,0097
1.2 3,0351045310 3,0509147380 3,070
1.4 2,3627381780 2,3841416480 2,405
1.6 1,9187689340 1,9477342610 1,967
1.8 1,6313244640 1,6684224710 1,686 e
2.0 1,4423016310 1,4868880530 1,502 4,4941
5.0 0,4818271075 0,5285089453 0,52830
10.0 0,0781369198 0,0879350435 0,87300
20.0 0,0067581249 0,0077328520

40.0 0,0004620867 0,0005321002

60.0 0,0000928483 0,0001070580 ..
80.0 0,0000295549 0,0000340943 0,000041111
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Tablo 17. 1gAr ([Ne] 3s? 3p®) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 18,0000000000 18,0000576900 18,000 18,000
0.2 13,2940035100 12,9374100900 12,949 12,937
0.4 8,6337562250 8,5444608480 8,558 8,5424
0.6 6,9145034370 6,8605820150 6,815 6,8649
0.8 5,6254958600 5,6240485100 5,639 5,6196
1.0 4,4056835320 4,4412029710 4,460 4,4433
1.2 3,4010661760 3,4420327920 3,462

14 2,6568710010 2,6947593040 2,713

1.6 2,1392851590 2,1767702890 2,192

1.8 1,7907812790 1,8315403180 1,844
2.0 1,5572250510 1,6032485090 1,614 1,6034
5.0 0,5361025777 0,5891784309 0,589000
10.0 0,0937553411 0,1056941697 0,10570
20.0 0,0083948047 0,0096241552

40.0 0,0005801382 0,0006695819

60.0 0,0001168116 0,0001350136
80.0 0,0000372101 0,0000430305 0,000052330

Tablo 18. 15K ([Ar] 4s') atomunun taban durumlari igin hesaplanan form faktor degerleri

ve literatiir ile karsilastirilmast.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 19,0000000100 19,0001460100 19,000 19,000
0.2 14,0401725600 13,7168835100 13,728 13,715
0.4 9,2239644890 9,0446834950 9,061 9,0418
0.6 7,1669642900 7,1094849190 7,125 7,1166
0.8 5,9241913590 5,9451599570 5,961 5,9399
1.0 4,7688205500 4,8382347700 4,859 4,8343
1.2 3,7578170520 3,8321787060 3,855

14 2,9632307660 3,0239033390 3,045

16 2,3817992760 2,4298262030 2,450

18 1,9737685520 2,0160636990 2,033
2.0 1,6924989820 1,7350670820 1,748 1,7353
5.0 0,5887527944 0,6481648067 0,64820
10,0 0,1108623030 0,1252951645 0,12510
20.0 0,0102858846 0,0118164152

400 0,0007187986 0,0008312705

60.0 0,0001450489 0,0001679840
80.0 0,0000462410 0,0000535802 0,000065794
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Tablo 19. xCa ([Ar] 4s%) atomunun taban durumlart i¢in hesaplanan form faktdr

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahsma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 20,0000000000 19,9999608600 20,000 20,000
0.2 14,5556773600 14,2928919200 14,304 14,293
0.4 9,8702032840 9,6296749150 9,650 9,6295
0.6 7,4637611530 7,3728149140 7,392 7,376
0.8 6,1842312680 6,2098994370 6,228 6,2095
1.0 5,0887527110 5,1875371960 5,209 5,1814
1.2 4,0947626460 4,2083031020 4,233

1.4 3,2709830260 3,3659134740 3,391

1.6 2,6383887100 2,7089016400 2,733

1.8 2,1758867460 2,2290201320 2,250
2.0 1,8467623840 1,8916799390 1,908 1,8918
5.0 0,6395612642 0,7047979221 0,70510
10.0 0,1294449976 0,1466498467 0,14720
20.0 0,0124559266 0,0143464127

40.0 0,0008806735 0,0010214509

60.0 0,0001781256 0,0002069129
80.0 0,0000568324 0,0000660536 0,000081809

Tablo 20. »Sc ([Ar] 3d 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 21,0000000000 20,9999940900 21,000 21,000
0.2 15,4766012100 15,3867049900 15,135 15,125
0.4 10,4908779200 10,4579801900 10,226 10,206
0.6 77767876250 7,8071611360 7,682 7,596
0.8 6,4356881380 6,5149941580 6,460 6,4429
1.0 5,3848960570 5,5157689150 5,501 5,473
1.2 4,4165555180 45621216610 4,570
14 3,5781719290 3,7040545080 3,722

16 2,9056932080 3,0004049380 3,023

18 2,3946441170 2,4628185780 2,485
2.0 2,0190379080 2,0707336550 1,908 2,0692
5.0 0,6881110879 0,7582311344 0,7585
10,0 0,1493901124 0,1695303507 0,17030
20.0 0,0149201314 0,0172161057

400 0,0010678298 0,0012412326

60.0 0,0002165046 0,0002520707
80.0 0,0000691372 0,0000805422 0,00010071
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Tablo 21. »Ti ([Ar] 3d® 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 22,0000000000 22,0000124900 22,000 22,000
0.2 16,4216602000 16,1273755700 16,044 16,035
0.4 11,0855820500 10,8468128100 10,852 10,829
0.6 8,0439726370 7,9423831840 8,007 7,9786
0.8 6,6356049200 6,6025539850 6,676 6,6571
1.0 5,6358962000 5,6825127720 5,752 5,7254
1.2 4,7098236750 4,8094711780 4,872

1.4 3,8744852310 3,9838441410 4,038

1.6 3,1756824930 3,2683758650 3,316

18 2,6243927430 2,6942497850 2,734 -
2.0 2,2060137420 2,2579515500 2,290 2,2651
5.0 0,7343638452 0,8083877832 0,80800
10.0 0,1706097792 0,1938891571 0,19310
20.0 0,0176969967 0,0204437259

40.0 0,0012827214 0,0014928091

60.0 0,0002607362 0,0003039441 ..
80.0 0,0000833372 0,0000972064 0,00012285

Tablo 22. 2V ([Ar] 3d® 4s%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 23,0000000000 21,9998736900 23,000 23,000
0.2 17,4034630100 16,9688187900 17,003 16,933
0.4 11,7621871600 11,4585823900 11,530 11,503
0.6 8,3689840220 8,3637813650 8,373 8,3415
0.8 6,8454650690 6,9181457430 6,892 6,8683
1.0 5,8724337300 5,9943082430 5,872 5,9460
1.2 4,9871173240 5,1457615450 5,139

1.4 4,1630803960 4,3249268640 4,333

1.6 3,4474076000 3,5858660790 3,604

1.8 2,8630161200 2,9692550560 2,992
2.0 2,4058729690 2,4837424860 2,506 2,4755
5.0 0,7783386621 0,8554318678 0,85540
10.0 0,1929837616 0,2195113072 0,21950
20.0 0,0208015703 0,0240518293

40.0 0,0015276964 0,0017800092

60.0 0,0003113574 0,0003634181
80.0 0,0000996112 0,0001163418 0,00014863
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Tablo 23. »Cr ([Ar] 3d® 4s') atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 24,0000000000 24,0000212400 24,000 24,000
0.2 19,2021904300 17,5066786400 18,260 18,254
0.4 12,7670309700 11,7797088300 12,227 12,196
0.6 8,7388822990 8,4939456830 8,756 8,7237
0.8 6,9950134390 6,9635586070 7,118 7,0886
1.0 6,0384184910 6,0728613980 6,172 6,1459
1.2 5,2132195150 5,2990501440 5,372

14 4,4224284840 4,5368457610 4,597

1.6 3,7071282740 3,8213069090 3,874

1.8 3,1014040160 3,1977241300 3,244
2.0 2,6126125540 2,6868555630 2,127 2,6915
5.0 0,8203797340 0,8990935445 0,89940
10.0 0,2164693640 0,2464404139 0,24660
20.0 0,0242598014 0,0280688857

40.0 0,0018061397 0,0021056792

60.0 0,0003691296 0,0004311007
80.0 0,0001182112 0,0001381458 0,00017847

Tablo 24. ,sMn ([Ar] 3d° 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmast.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 25,0000000000 25,0000773500 25,000 25,000
0.2 19,5349145700 19,0469595700 19,012 19,000
0.4 13,4455767700 13,0251080500 13,031 12,997
0.6 9,1991074990 9,2065349220 9,245 9,2101
0.8 7,2321954720 7,3325569810 7,368 7,3331
1.0 6,2265203130 6,3257453260 6,359 6,3312
1.2 5,4309253780 5,5494107850 5,586

14 4,6695789770 4,8079659450 4,849

16 3,9606771970 4,0985031040 4,144

18 3,3409465370 3,4601828970 3,506
2.0 2,8261285580 2,9199032110 2,963 2,9220
5.0 0,8601388212 0,9402782737 0,94040
10,0 0,2406799485 0,2744318658 0,27360
20.0 0,0280479703 0,0324953281

400 0,0021175964 0,0024717982

60.0 0,0004340270 0,0005075075
80.0 0,0001391370 0,0001627974 0,00021280
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Tablo 25. Fe ([Ar] 3d°® 4s?) atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 26,0000000000 26,0000861700 26,000 26,000
0.2 20,6245047300 20,2279551800 20,046 20,033
0.4 14,4066989200 14,1264355800 13,845 13,809
0.6 9,7640015340 9,9802951270 9,753 9,7165
0.8 7,4978667820 7,8001945040 7,645 7,60442
1.0 6,4029899570 6,6381904730 6,545 6,5150
1.2 5,6240748500 5,8192330860 5,775

1.4 4,8950391830 5,0792002110 5,070

1.6 4,2009305190 4,3727220940 4,388

18 3,5757443610 3,7239486840 3,753 -
2.0 3,0416104010 3,1599017650 3,195 3,1488
5.0 0,8985528249 0,9788823222 0,97890
10.0 0,2657341854 0,3032230691 0,30480
20.0 0,0322132777 0,0373618399

40.0 0,0024674883 0,0028848406

60.0 0,0005072547 0,0005941895 ..
80.0 0,0001627861 0,0001908209 0,00025212

Tablo 26. ,;Co ([Ar] 3d’ 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktdr

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 27,0000000000 26,9998521400 27,000 27,000
0.2 21,6798963700 21,1595945200 21,093 21,079
0.4 15,3085976600 14,7456852100 14,695 14,659
0.6 10,2786991400 10,2800072200 10,309 10,270
0.8 7,7103913920 7,8838564550 7,955 7,9086
1.0 6,5221062980 6,6515019450 6,738 6,7043
1.2 5,7662956640 5,8591691140 5,950
1.4 5,0828638040 5,1788707580 5,270

1.6 4,4176179480 4,5245965310 4,613

1.8 3,7987619090 3,9051672060 3,989
2.0 3,2540458460 3,3476510980 3,424 3,3726
5.0 0,9358286237 1,0148475320 1,0154
10.0 0,2914229817 0,3327553791 0,33170
20.0 0,0367547855 0,0426571456

40.0 0,0028575274 0,0033434624

60.0 0,0005892590 0,0006908372 -
80.0 0,0001893132 0,0002221128 0,00029693
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Tablo 27. xNi ([Ar] 3d® 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 28,0000000000 27,9999369300 28,000 28,000
0.2 22,7423094700 22,0823613900 22,150 22,135
0.4 16,2612745000 15,4813301200 15,576 15,542
0.6 10,8856245100 10,8391223900 10,909 10,868
0.8 8,0000111040 8,2745488040 8,301 8,2495
1.0 6,6787264080 6,9457749370 6,944 6,9060
1.2 5,9175596910 6,1264934480 6,118

14 5,2681284610 5,4530838670 5,451

1.6 4,6304192440 4,8092550810 4,819

1.8 4,0207300110 4,1891044400 4,211 .
2.0 3,4691242850 3,6169655940 3,647 3,5901
5.0 0,9724077660 1,0506107550 1,0502
10.0 0,3175999177 0,3628770118 0,36410
20.0 0,0416780278 0,0484024276

40.0 0,0032900907 0,0038511734

60.0 0,0006806360 0,0007982572 .
80.0 0,0002189225 0,0002569416 0,00034779

Tablo 28. Cu ([Ar] 3d'® 4s') atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 29,0000000000 28,9999116800 29,000 29,000
0.2 24,6808436000 23,5728125000 23,450 23,538
0.4 17,7321451800 16,2187862000 16,514 16,481
0.6 11,7206905600 11,0794174600 11,507 11,464
0.8 8,3369575420 8,2991277780 8,663 8,6078
1.0 6,7952336630 6,8903782050 7,166 7,1235
1.2 6,0045461660 6,0505274220 6,285

1.4 5,3955868040 5,3805372410 5,617

1.6 4,8012147130 4,7481942870 5,005

1.8 4,2161905150 4,1407746470 4,413
2.0 3,6699379800 3,5799934470 3,855 3,7933
5.0 1,0087116270 1,0499513470 1,0834
10.0 0,3441426552 0,3627635927 0,39290
20.0 0,0469899951 0,0483889828

40.0 0,0037678372 0,0038501675

60.0 0,0007820534 0,0007980515 -
80.0 0,0002518433 0,0002568758 0,00040527
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Tablo 29. 30Zn ([Ar] 3d'° 4s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 30,0000000200 30,0000521900 30,000 30,000
0.2 24,9262751800 24,2709061600 24,283 24,266
0.4 18,3673140200 17,3984636800 17,421 17,392
0.6 12,3684751000 12,1829691000 12,235 12,189
0.8 8,7475111560 9,0515379970 9,108 9,0469
1.0 7,0107704260 7,3651549140 7,417 7,3684
1.2 6,1473043500 6,4039474010 6,453

14 5,5416730790 5,7227499610 5,775

1.6 4,9724845100 5,1229565710 5,180

1.8 4,4069336770 4,5470566580 4,610 .
2.0 3,8669456740 3,9973107900 4,063 3,9972
5.0 1,0451807650 1,1168829590 1,1165
10.0 0,3709194554 0,4240705489 0,42420
20.0 0,0526931915 0,0612663724

40.0 0,0042931897 0,0050306907

60.0 0,0008941423 0,0010497948 .
80.0 0,0002882947 0,0003387315 0,00047001

Tablo 30. Ga ([Ar] 3d™ 4s? 4p') atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 31,0000000000 31,1457079200 31,00 31,000
0.2 25,4777399400 25,2124845600 24,935 24,907
0.4 19,2325197900 18,3698378500 18,278 18,246
0.6 13,3407898500 12,9733783000 12,996 12,951
0.8 9,3839995840 9,5142172570 9,604 9,5351
1.0 7,3097245820 7,5879667440 7,702 7,6499
1.2 6,2776521550 6,5144792330 6,633
1.4 5,6377248680 5,8076258680 5,926

1.6 5,0914881690 5,2225661010 5,432

1.8 4,5569160460 4,6710511870 4,792
2.0 4,0368169180 4,1400089700 4,260 4,1907
5.0 1,0823556780 1,1502984930 1,1500
10.0 0,3978190178 0,4556429725 0,45420
20.0 0,0587849600 0,0684228802

40.0 0,0048681591 0,0057052078

60.0 0,0010174564 0,0011944284
80.0 0,0003284719 0,0003858515 0,00054266
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Tablo 31. 3,Ge ([Ar] 3d™ 4s® 4p?) atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 32,0000000000 32,2878553800 32,000 32,000
0.2 25,9216681100 25,6211049500 25,567 25,527
0.4 19,9358373600 19,2570379000 19,047 19,014
0.6 14,2506583900 13,9093793100 13,770 13,723
0.8 10,0644250000 10,2037963800 10,151 10,077
1.0 7,6800206340 8,0444842070 8,0287 7,9681
1.2 6,4519232830 6,8405973870 6,830

1.4 5,7430196380 6,0890904190 6,076

1.6 5,1992174080 5,5049933950 5,493

18 4,6893322990 4,9682638760 4,961
2.0 4,1909269800 4,4479670240 4,447 4,3732
5.0 1,1205118870 1,1951487050 1,1843
10.0 0,4247272325 0,4819965696 0,48680
20.0 0,0652669403 0,0753907228

40.0 0,0054953867 0,0064000262

60.0 0,0011527008 0,0013451987
80.0 0,0003726217 0,0004351828 0,0006239

Tablo 32. 33As ([Ar] 3d'° 4s? 4p®) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 33,0000000200 33,1829627700 33,000 33,000
0.2 26,5734152200 26,3905782400 26,235 26,187
0.4 20,5343812200 19,8681921300 19,725 19,691
0.6 15,1021131800 14,5956342700 14,535 14,485
0.8 10,7773919700 10,7107169600 10,741 9,3346
1.0 8,1157189790 8,3189629610 8,396 8,3277
1.2 6,6748527510 6,9590926760 7,050

1.4 5,8660336420 6,1412461690 6,231

1.6 5,3020243710 5,5499329290 5,636

1.8 4,8069132450 5,0325323450 5,117 .
2.0 4,3292519230 4,5364083330 4,621 3,3924
5.0 1,1600492960 1,2196975970 1,0330
10.0 0,4515723127 0,5166480561 0,51660
20.0 0,0721438439 0,0841200606

40.0 0,0061779436 0,0072549046

60.0 0,0013006881 0,0015301504
80.0 0,0004210281 0,0004956383 0,00071454
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Tablo 33. 3,Se ([Ar] 3d'° 4s 4p*) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 34,0000000000 34,2000212400 34,000 34,000
0.2 27,3598343900 27,3403581600 26,962 26,908
0.4 21,0431145800 20,5460582000 20,328 20,289
0.6 15,8822157500 15,3409961100 15,269 15,216
0.8 11,5008715600 11,3406886500 11,362 11,281
1.0 8,6034108760 8,7414595950 8,809 8,7306
1.2 6,9469994150 7,2146293080 7,299

14 6,0149274560 6,3050988890 6,395

1.6 5,4084415480 5,6823248590 5,775

1.8 4,9152338770 5,1674797960 5,262
2.0 4,4541675680 4,6864374570 4,782 4,7024
5.0 1,2012511440 1,2580703780 1,2564
10.0 0,4782371146 0,5470551620 0,54680
20.0 0,0794056349 0,0926961572

40.0 0,0069175946 0,0081369356

60.0 0,0014619640 0,0017230301
80.0 0,0004738899 0,0005589316 0,0081530

Tablo 34. 35Br ([Ar] 3d™ 4s? 4p°) atomunun taban durumlari igin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 35,0000000000 35,1276432400 35,000 35,000
0.2 28,0679570900 27,6039644900 27,749 27,690
0.4 21,4519033800 20,8707806100 20,874 20,829
0.6 16,5876907200 16,0027757200 15,958 15,902
0.8 12,2221590600 11,9790592900 12,001 11,918
1.0 9,1320192980 9,1845362700 9,262 9,1754
1.2 7,2660078700 7,4811169870 7,580

1.4 6,1942054570 6,4719098410 6,574

1.6 5,5247779600 5,8148886370 5,913

1.8 5,0190539980 5,3026228080 5,398
2.0 4,5679504940 4,8374202580 4,932 4,8492
5.0 1,2444324750 1,2957681070 1,2961
10.0 0,5047027758 0,5767864828 0,57690
20.0 0,0870612061 0,1017218973

40.0 0,0077181192 0,0090874701

60.0 0,0016375284 0,0019319102
80.0 0,0005315569 0,0006275963 0,00092702
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Tablo 35. 36Kr ([Ar] 3d™ 4s® 4p° )atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 36,0000000000 36,1699320700 36,000 36,000
0.2 28,9945342800 28,7122419000 28,590 28,530
0.4 21,8895734400 21,5224651500 21,388 21,334
0.6 17,2103241000 16,6902658600 16,594 16,535
0.8 12,9202447400 12,6509045000 12,645 12,558
1.0 9,6864693710 9,6860525380 9,752 9,6573
1.2 7,6262441210 7,7953699690 7,898

14 6,4062998290 6,6595797780 6,773

1.6 5,6571118750 5,9436995720 6,056

1.8 5,1243342750 5,4190958580 5,528
2.0 4,6747036110 4,9645625010 5,071 4,9853
5.0 1,2897440280 1,3396920920 1,3391
10.0 0,5308611231 0,6063417922 0,60570
20.0 0,0950941098 0,1111985533

40.0 0,0085808609 0,0101098018

60.0 0,0018278668 0,0021577492
80.0 0,0005942128 0,0007019775 0,0010506

Tablo 36. 3;Rb ([Kr] 55%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 37,0000000200 36,0839962800 37,000 37,000
0.2 29,7861023600 28,3744788200 29,368 29,327
0.4 22,4190915600 21,0294746300 21,934 21,862
0.6 17,7401680700 16,5373324800 17,167 17,112
0.8 13,5765813200 12,9038968200 13,272 13,174
1.0 10,2566056700 10,0786126500 10,270 10,174
1.2 8,0235101130 8,1582982620 8,252

1.4 6,6523687460 6,9478187600 6,996

1.6 5,8098178210 6,1701217820 6,210

1.8 5,2360253970 5,6095217970 5,656
2.0 4,7782928370 5,1394522310 5,200 51121
5.0 1,3371731000 1,3857452700 1,3853
10.0 0,5564155761 0,6352529805 0,63560
20.0 0,1034259449 0,1211340939

40.0 0,0095003809 0,0112005809

60.0 0,0020319711 0,0023994086
80.0 0,0006615503 0,0007816460 0,0011869
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Tablo 37. 3Sr ([Kr] 55%) atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 38,0000000000 36,9943555000 38,000 38,000
0.2 30,3725578000 28,8905977000 29,988 29,942
0.4 23,0081559400 21,4558449200 22,522 22,438
0.6 18,2316817700 16,8896138800 17,696 17,636
0.8 14,1873843600 13,3634334000 13,872 13,776
1.0 10,8287437000 10,5249139400 10,806 10,699
1.2 8,4496203270 8,5005906700 8,640

14 6,9302515590 7,1832361510 7,249

1.6 5,9845637270 6,3362744920 6,376

1.8 5,3570943600 5,7457330330 5,785
2.0 4,8812281710 5,2719345470 5,323 5,2316
5.0 1,3871856040 1,4354608980 1,4355
10.0 0,5818008750 0,6634916964 0,66470
20.0 0,1121824675 0,1315428759

40.0 0,0104934519 0,0123874551

60.0 0,0022537686 0,0026648524
80.0 0,0007348916 0,0008694677 0,0013370

Tablo 38. 35Y ([Kr] 4d* 5s?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 39,0000000200 38,9997566500 39,000 39,000
0.2 31,6072763400 30,9072259900 30,631 30,594
0.4 24,0352374900 23,1287461700 23,071 22,990
0.6 19,1647781500 18,1620686700 18,204 18,134
0.8 15,2766124600 14,3583367200 14,443 14,358
1.0 11,8810521400 11,2321552400 11,339 11,242
1.2 9,2688070900 8,9401809190 9,046

1.4 7,4663435820 7,4290019120 7,523

1.6 6,2865125430 6,4716677270 6,554

1.8 5,5065965730 5,8354300730 5,914 .
2.0 4,9521604460 5,3555695530 5,440 5,3463
5.0 1,4390772970 1,4897057140 1,4890
10.0 0,6069186878 0,6909369609 0,69140
20.0 0,1213099436 0,1423629335

40.0 0,0115573181 0,0136563098

60.0 0,0024928809 0,0029504317
80.0 0,0008141424 0,0009641715 0,0015019
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Tablo 39. 4Zr ([Kr] 4d® 55%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 40,0000000000 40,0001028500 40,000 40,000
0.2 32,3060521400 31,4069660900 31,363 31,322
0.4 24,2265514700 23,4507729600 23,606 23,518
0.6 19,2655785800 18,5498123700 18,693 18,614
0.8 15,5097022900 14,8780325400 14,996 14,911
1.0 12,1684112300 11,7642844000 11,883 11,778
1.2 9,5310927130 9,3693480910 9,486

14 7,6803764530 7,7255337370 7,853

1.6 6,4592550950 6,6637826600 6.760

1.8 5,6537053170 5,9671270810 6.059
2.0 5,0875741460 5,4634596260 5.558 5,459
5.0 1,4937214570 1,5466653800 1,5461
10.0 0,6314267339 0,7175739223 0,71750
20.0 0,1307664070 0,1535956857

40.0 0,0126915202 0,0150120694

60.0 0,0027494781 0,0032575923 .
80.0 0,0008993941 0,0010662811 0,0016826

Tablo 40. 4Nb ([Kr] 4d* 5s) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 41,0000000000 40,9999907200 41,000 41,000
0.2 32,9977552000 31,8867695500 32,305 32,2266
0.4 24,6154616200 24,0565545100 24,077 23,980
0.6 19,6216187800 19,1462996800 19,156 19,072
0.8 15,9523231300 15,4619116300 15,533 15,442
1.0 12,6410370600 12,3043979900 12,427 12,313
1.2 9,9481039740 9,8045296060 9,945

1.4 8,0034456280 8,0359723050 8,169

1.6 6,6929647740 6,8723376730 6,989

1.8 5,8223987350 6,1125496370 6,216
2.0 5,2180210170 5,5805256780 5,680 5,5763
5.0 1,5507160610 1,6097287180 1,6078
10.0 0,6554883562 0,7434457471 0,74310
20.0 0,1405538577 0,1652231797

40.0 0,0138993248 0,0164566409

60.0 0,0030245451 0,0035870594 e
80.0 0,0009910069 0,0011760765 0,0018802
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Tablo 41. Mo ([Kr] 4d® 5s') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 42,0000000000 41,9998445500 42,000 42,000
0.2 34,4061344200 33,1726385100 33,195 33,156
0.4 25,1276444800 24,4969977100 24,620 24,506
0.6 19,9413174000 19,4928043600 19,595 19,494
0.8 16,3812930500 15,9298510600 16,036 15,932
1.0 13,1424254600 12,8339527600 12,968 12,837
1.2 10,4139649400 10,2799139300 10,430

14 8,3746777010 8,3976571780 8,542

1.6 6,9629434600 7,1217531240 7,251

1.8 6,0122247420 6,2810506380 6,397
2.0 5,3560781020 5,7037335330 5,813 5,6982
5.0 1,6099194070 1,6747752580 1,6740
10.0 0,6790931587 0,7683890097 0,76750
20.0 0,1506603922 0,1772219578

40.0 0,0151829201 0,0179917245

60.0 0,0033188568 0,0039395503 .
80.0 0,0010892756 0,0012938403 0,0020961

Tablo 42. 4Tc ([Kr] 4d° 55%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 43,0000000000 42,7993920500 43,000 43,000
0.2 34,7454629600 33,5358280400 33,936 33,897
0.4 25,7094963100 24,8731088800 25,229 25,120
0.6 20,3592322000 19,6484698700 20,012 19,904
0.8 16,8185936100 16,0611382900 16,477 16,377
1.0 13,6394671200 13,0227644500 13,466 13,339
1.2 10,8906424600 10,4884205800 10,900

1.4 8,7679044950 8,5803590500 8,919

1.6 7,2564630570 7,2649596600 7,521

1.8 6,2204254800 6,3947512750 6,582
2.0 5,5046571310 5,8052853060 5,946 5,8283
5.0 1,6703049010 1,7478725280 1,7445
10.0 0,7023223508 0,7925604201 0,79170
20.0 0,1610804762 0,1896240371

40.0 0,0165446174 0,0196249540

60.0 0,0036332138 0,0043171249 -
80.0 0,0011945045 0,0014203031 0,0023313
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Tablo 43. 4Ru ([Kr] 4d’ 5s%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Calisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 44,0000000000 43,9998393000 44,000 44,000
0.2 35,7156048400 34,8880709400 35,088 35,066
0.4 26,3624267600 25,9075508500 25,749 25,633
0.6 20,7520174600 20,4391403700 20,403 20,284
0.8 17,2295984000 16,8402412500 16,922 16,816
1.0 14,1218143400 13,8215554700 13,968 13,834
1.2 11,3697802700 11,2168057900 11,385

1.4 9,1776643360 9,1613345420 9,323

1.6 7,5730500440 7,6807382310 7,823

18 6,4513690850 6,6718449210 6,794
2.0 5,6715634740 5,9867181670 6,097 5,9707
5.0 1,7341911570 1,8188491730 1,8183
10.0 0,7249562101 0,8159955850 0,81640
20.0 0,1717772723 0,2023497271

40.0 0,0179855755 0,0213507854

60.0 0,0039682579 0,0047188868 ..
80.0 0,0013069573 0,0015552167 0,025872

Tablo 44. 4Rh ([Kr] 4d® 5s') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 45,0000000000 44,9998378000 45,000 45,000
0.2 36,6686943600 35,6654832900 36,086 36,069
0.4 26,9626590800 26,2248362600 26,363 26,244
0.6 21,0728399400 20,6221838600 20,798 20,666
0.8 17,5780149300 17,1278292100 17,326 17,212
1.0 14,5671794600 14,2382084800 14,440 14,300
1.2 11,8375496100 11,6704482900 11,866

1.4 9,5939273040 9,5618394930 9,743

1.6 7,9048530790 7,9872004740 8,148

1.8 6,6988362810 6,8866548280 7,028
2.0 5,8517024500 6,1338104710 6,262 6,1262
5.0 1,7988389140 1,8930525220 1,8953
10.0 0,7472416822 0,8385197629 0,84010
20.0 0,1827573805 0,2154009489

40.0 0,0195082562 0,0231780820

60.0 0,0043248187 0,0051474562 -
80.0 0,0014269497 0,0016995330 0,0028652
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Tablo 45. 4Pd ([Kr] 4d'®) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 46,0000000000 45,9680170600 46,000 46,000
0.2 37,6328186300 37,2459238500 37,286 37,274
0.4 27,6080988000 26,8259684900 26,961 26,836
0.6 21,4363488900 21,0384833600 21,177 21,036
0.8 17,9380302300 17,5884533400 17,711 17,589
1.0 15,0082924800 14,7510425400 14,893 14,747
1.2 12,3040902200 12,1739959800 12,342

14 10,0184387100 9,9945668170 10,173

1.6 8,2520083500 8,3206236020 8,492

1.8 6,9637792590 7,1253385880 7,282
2.0 6,0472959860 6,3006810390 6,443 6,2974
5.0 1,8648318640 1,9744005860 1,9751
10.0 0,7691294017 0,8603237356 0,86180
20.0 0,1939986921 0,2287230039

40.0 0,0211142514 0,0251011611

60.0 0,0047036316 0,0056017873 .
80.0 0,0015547786 0,0018529433 0,0031668

Tablo 46. 47Ag ([Kr] 4d' 5s') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 47,0000000000 46,9998663500 47,000 47,000
0.2 38,6380508100 38,1331943300 38,154 38,137
0.4 28,2909592200 27,5702034100 27,707 27,576
0.6 21,7596429700 21,4432112300 21,607 21,440
0.8 18,2238774700 17,9232196800 18,069 17,927
1.0 15,3934081500 15,1565340400 15,316 15,156
1.2 12,7438191400 12,6275034700 12,813

1.4 10,4386445400 10,4229014100 10,623

1.6 8,6081318390 8,6729821480 8,869

1.8 7,2432622740 7,3887903580 7,569 e
2.0 6,2576376200 6,4883817810 6,651 6,4852
5.0 1,9319151940 2,0577103870 5,0585
10.0 0,7906532907 0,8814816035 0,88220
20.0 0,2054868244 0,2424068321

40.0 0,0228054049 0,0271346582

60.0 0,0051054880 0,0060855921 -
80.0 0,0016907608 0,0020167403 0,0034933
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Tablo 47. 4Cd ([Kr] 4d™ 55%) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 48,0000000000 48,0001722500 48,000 48,000
0.2 39,7225077200 38,8869210800 38,930 38,890
0.4 29,1425973700 28,3415250800 28,468 28,343
0.6 22,1973331200 21,8731759900 22,063 21,883
0.8 18,5319690900 18,2167111400 18,405 18,249
1.0 15,7625661800 15,5062320500 15,698 15,533
1.2 13,1684656600 13,0428305200 13,253

14 10,8558325000 10,8373441100 11,060

1.6 8,9717366770 9,0313529740 9,249

1.8 7,5358342410 7,6704292100 7,867
2.0 6,4821418580 6,6989829300 6,871 6,6907
5.0 1,9998463520 2,1425371440 2,1445
10.0 0,8118417040 0,9019759365 0,90210
20.0 0,2172030938 0,2563823618

40.0 0,0245829343 0,0292847096

60.0 0,0055310514 0,0066015052 .
80.0 0,0018351735 0,0021919694 0,0038464

Tablo 48. 4ln ([Kr] 4d™ 5s% 5p') atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62)

1 MBS (Denk. 50) GBS (Denk.62) MBS (Denk.50) GBS (Denk. 62)
0.0 49,0000000000 49,0699546200 49,000 49,000
0.2 40,3222107500 39,7609623800 39,639 39,579
0.4 30,0585696800 29,1419065800 29,247 29,125
0.6 22,7699135500 22,3616601600 22,552 22,360
0.8 18,8295455000 18,5587938000 18,736 18,565
1.0 16,0701935400 15,8794105100 16,053 15,882
1.2 13,5492225900 13,4766974500 13,670
14 11,2571952100 11,2775224600 11,492
16 9,3384172860 9,4174783500 9,639
18 7,8405405020 7,9718045860 8,184
2.0 6,7211546630 6,9156478250 7,110 6,91444
5.0 2,0681420510 2,2325951260 2,2330
10.0 0,8327757025 0,9216959103 0,92180
20.0 0,2291443262 0,2705645170

400 0,0264500857 0,0315369203
60.0 0,0059814845 0,0071465779
80.0 0,0019884665 0,0023777286 0,0042277
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Tablo 49. 50Sn ([Kr] 4d'® 5s? 5p?) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 50,0000000000 50,0507661400 50,000 50,000
0.2 40,7906007500 40,0715280200 40,302 40,212
0.4 30,8954460000 29,9102960000 30,011 29,894
0.6 23,3838593600 22,8789647400 23,081 22,881
0.8 19,1552646600 18,8712847500 19,073 18,885
1.0 16,3630847800 16,1963146800 16,384 16,205
1.2 13,9045469600 13,8620299900 14,062

14 11,6435043800 11,6921569900 11,913

1.6 9,7033763930 9,8016700460 10,034

1.8 8,1525800700 8,2880389420 8,516
2.0 6,9715090280 7,1554124130 7,367 7,1560
5.0 2,1366291250 2,3226986400 2,3238
10.0 0,8534206178 0,9410789370 0,94070
20.0 0,2412605805 0,2849964014

40.0 0,0284031232 0,0338828772

60.0 0,0064562923 0,0077164074 .
80.0 0,0021505295 0,0025721408 0,0046388

Tablo 50. 5Sb ([Kr] 4d™ 5s? 5p%) atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 51,0000000000 51,0447097600 51,000 51,000
0.2 41,4248732900 40,8779845600 40,955 40,843
0.4 31,6504104800 30,6415998300 30,745 30,628
0.6 24,0350581900 23,4398603400 23,646 23,440
0.8 19,5143978200 19,2128411000 21,253 19,218
1.0 16,6466629200 16,5015043000 16,696 16,507
1.2 14,2342800400 14,2229653300 14,429

1.4 12,0114118800 12,0922056100 12,321

1.6 10,0630372000 10,1875911200 10,341

1.8 8,4693856390 8,6184671310 8,861
2.0 7,2318419510 7,4146270140 7,642 7,4147
5.0 2,2052104310 2,4148998140 2,4165
10.0 0,8738607857 0,9599946125 0,95910
20.0 0,2535586777 0,2996260788

40.0 0,0304468703 0,0363483381

60.0 0,0069570586 0,0083212039 -
80.0 0,0023219630 0,0027792850 0,0050817

49



Tablo51. s,Te ([Kr] 5s% 4d'%5p*) atomunun taban durumlari icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(6/2) Bu Cahsma Literatiir

% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 52,0000000200 52,0476215900 52,000 52,000
0.2 42,1174150400 41,7578949200 41,623 41,500
0.4 32,3326572700 31,3487853000 31,424 31,314
0.6 24,7072848000 24,0238986100 24,226 24,029
0.8 19,9070707100 19,5756902300 19,783 19,574
1.0 16,9265661000 16,7954936600 16,986 16,795
1.2 14,5390931200 14,5580735200 14,759
14 12,3566470800 12,4721904600 12,698

16 10,4115665000 10,5670572800 10,811

18 8,7858021030 8,9539181130 9,201
2.0 7,4984831510 7,6843847860 7,921 7.6893
5.0 2,2738330740 2,5063376950 2,51044
10.0 0,8941364909 0,9787594387 0,97790
20.0 0,2660207937 0,3144615068

40.0 0,0146990557 0,0389301067

60.0 0,0074844583 0,0089597097
80.0 0,0025030627 0,0029986556 0,0055581

Tablo 52. 53l ([Kr] 55° 4d'5p°) atomunun taban durumlari i¢in hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmast.

sin(6/2) Bu Calisma Literatiir

% MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 52,9999999800 53,2448844200 53,000 53,000
0.2 42,7205301800 42,2118263600 42,340 42,195
0.4 32,9245500300 32,1394233300 32,075 31,950
0.6 25,3901565700 24,8474281300 24,851 24,636
0.8 20,3376845800 20,1456146100 20,193 19,956
1.0 17,2191216300 17,2681032000 17,293 1,7076
1.2 14,8348119900 15,0741442300 15,090

1.4 12,6899964800 13,0503844600 13,082

1.6 10,7557589200 11,1622950300 11,214

1.8 9,1063684770 9,5157864050 9,576
2.0 7,7746918850 8,1825791040 8,239 7,9779
5.0 2,3419249710 2,6315963370 2,6408
10.0 0,9142978538 0,9773497429 0,99730
20.0 0,2786295882 0,3288447984

40.0 0,0348102195 0,0417186098

60.0 0,0080391494 0,0096583587 o
80.0 0,0026941216 0,0032397107 0,0060699
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Tablo 53. s:Xe ([Kr] 5s* 4d'%5p®) atomunun taban durumlart icin hesaplanan form faktor

degerleri ve literatiir ile karsilastirilmasi.

sin(0/2) Bu Cahisma Literatiir

A MBS (Denk. 50) GBS (Denk. 62) Ref.[24] Ref.[5]
0.0 54,0000000000 54,0000779400 54,000 54,000
0.2 43,5430388400 42,9326452900 43,088 42,934
0.4 33,4653766300 32,5357079500 32,671 32,538
0.6 26,0610685700 25,2534054200 25,740 25,250
0.8 20,7986914100 20,3648367400 20,618 20,368
1.0 17,5211241000 17,3558309700 17,501 17,357
1.2 15,1159518100 15,1605461800 15,390

14 13,0025340800 13,1828886100 13,432

1.6 11,0854417000 11,3190235700 9,940

1.8 9,4219166230 9,6560288350 8,556
2.0 8,0534493250 8,2771991480 8,2735
5.0 2,4096870340 2,6966560590 2,6992
10.0 0,9343902160 1,0144947750 1,0163
20.0 0,2913718539 0,3445051784

40.0 0,0371320733 0,0444325979

60.0 0,0086219532 0,0103374986
80.0 0,0028954931 0,0034742579 0,006192
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45
40 -
35 A
30 -
25

20 - = GBS
15 - ® Ref [24]
10 -

Form faktor

Sekil 5. oMo atomunun form faktor degisimi.

50
45
40 -
35 -
30 -
25 -
20 -
15 -
10 -

= GBS
= Ref [24]

Form faktor

Sekil 6. 43Tc atomunun form faktor degisimi
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50
45

35 -
30 -
25
20 -
15 -
10 ~

= GBS
u Ref [24]

Form faktor

Sekil 7. 44Ru atomunun form faktor degigimi.

50
45

35 ~
30 -
25 ~
20 ~
15 ~
10 -

= GBS
" Ref [24]

Form faktor

Sekil 8. 4sRh atomunun form faktor degisimi
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50
45

35 -
30 -

25
20 mGBS

= Ref [24]

Form faktor

15 ~
10 -

Sekil 9. 46Pd atomunun form faktér degisimi.

50
45 -
40 -
35 -
30 -

25
20 EGBS

® Ref [24]

Form faktor

15 ~
10 -

Sekil 10. 4,7Ag atomunun form faktér degisimi.
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60

50

40 -

30 -
m GBS

20 - ® Ref [24]

Form faktor

10 -

Sekil 11. 4gCd atomunun form faktor degisimi.

60

50

= GBS
20 - " Ref [24]

Form faktor
w
o

10 -

Sekil 12. 49Kr atomunun form faktor degisimi.
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4. TARTISMA

Bu ¢alismada; sagilma deneylerinde ortaya ¢ikan atomik form faktorleri Hartree-Fock-
Roothaan metodu ile incelenmistir. Slater tipli orbitaller kullanilarak minimal ve genisletilmis
baz seti durumlar1 i¢in atomik form faktorler incelenmis ve genel analitik ifadeler elde
edilmistir. Atomik form faktorleri i¢in elde edilen ifadeler; Gaunt katsayilart ve bazi yardimcei
molekiiler integraller icermektedir.

Atomik form faktorleri i¢in elde edilen ifadelerin dogrulugundan emin olmak igin
icerdigi biitiin fonksiyonlar detayl1 bir sekilde incelenmis ve atomik form faktorler icin HFR
metodu ile bulunan ifadelerin minimal ve genisletilmis baz setleri durumu igin ayr1 ayr1 Maple
13 sembolik programlama dilinde programlari yapilmistir. Olusturulan bu bilgisayar
programindan yararlanarak, Z=2-54 araligindaki atomlarin taban durumlar i¢in form faktor
degerleri hesaplanmig ve literatiirde var olan degerlerle karsilastirilmistir. Sonug olarak,
hesaplanan atomik form faktor degerlerinin literatiirdeki degerlerle uyumlu oldugu
gozlenmistir. Bunun yani sira, foton momentum transfer degeri biiyiidiikge literatiirle uyumun

azaldig1 gézlenmistir.
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5. SONUC VE ONERILER

Foton momentum degeri biiylidiik¢e literatiirle uyum azaldigi i¢in, atomik form

faktorleri icin relativistik katki da ilave edilerek literatiirdeki degerlerle uyum arttirilabilir.
sin(8/2)

Ayrica deneysel verilerle baz1 X = degerleri oOlgiilemedigi icin yapilan ¢alismadaki

teorik veriler kullanilabilinir.
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EKLER

Ek.1. Kiiresel Kordinatlar

Kiiresel koordinat sistemi Sekil 13’de gosterildigi gibi r,60,¢ degiskenleri ile
tanimlanir. Koordinatlarin tanimli olduklari araliklar ve tanimlari su sekilde verilir [19].
r: Yarigap, P noktasi ile (0,0,0) noktalar1 arasindaki uzaklik.
Tanim araligr 0 < r < oo araliginda tanimlhidir.
0: z ekseni ile ¢ap arasindaki agidir. Tanim araligi 0 < 6 < 180 aralifinda tanimlidir.
@: x ckseni ile capmn xy diizlemine izdisimidir. Tanim araligt 0 < ¢ < 360

araliginda tanimlidir.

Sekil 13. Kiiresel Kordinat Sistemi

Kiiresel kordinatlar, Kartezyen kordinatlar cinsinden yazilirsa;

r=(x?%+y?+z5)Y? (65)

60


http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/d/d9/Coord_system_SZ_0.svg

zZ

0 = arccos Gty 12012 (66)

Q= arctan% (67)
esitlikleri elde edilir. Kartezyen kordinatlar kiiresel kordinatlar cinsinden yazilirsa;

x =rsinfcos¢@ (68)

y =rsinfsing (69)

z=rcosf (70)

seklinde verilir.

Ek.2. Legendre Polinomlar:

Legendre diferansiyel denklemi pek ¢ok matematik ve fiziksel problemde karsimiza
cikar. Elektrostatik potansiyel, kuantum mekaniginde kiiresel harmonikler, Laplece ve
Helmoltz denklemleri denklemleri bunlara 6rnektir [19]. Schrodinger dalga denkleminin
kiiresel koordinatlarda degiskenlere ayirma yontemi ile ¢oziimiinden elde edilen Legendre

diferansiyel denklemi asagidaki gibidir.

2

AP dP@)

(1=x) dx? x dx

+ <l(l +1) - >P(x) =0 (71)

1 — x2

m # 0 i¢in bagh (assosiye) Legendre diferansiyel denklemi, m = 0 i¢in ise Legendre
diferansiyel denklemi denir [19]. Bu diferansiyel denklemi m = 0 i¢in ¢6zdiigiimiizde ve
[-1,1] araliginda tanimli P;(x) seklinde Legendre polinomlari olur. Legendre polinomlari

i¢in Rodriques formulii;
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l

ﬂw(xz - 1)l (72)

P(x) =

seklinde verilir. Denklem 72’de (x? —1)! binom acgilimi kullamlirsa ve 1 kez tiirev

alinirsa,

Y,
P(x) =

n=0

](—1)" (21 — 2n)!
2l nl(l—-mi(1—2n)”

[-2n (73)

elde edilir. Legendre polinomlarinin ilk 6 degeri Tablo 54.’de ve bu fonksiyonlarin

davranislar1 Sekil 14.” de verilmistir.

Tablo 54. Legendre polinomlarinin ilk alt1 degeri

Pol) =1 Py(x) = 7 (5% — 3)
P) = Py(x) = %(35x4 —30x +3)
1 1
P () =5 (Bx*—1) Ps(x) =5 (63x5 — 70x3 + 15x)
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Sekil 14. Baz1 Legendre Polinomlar1

Ek.2.1. Assosiye (Bagh) Legendre Fonksiyonlar:

(71) denklemini m # 0 i¢in ¢oziildigiinde elde edilen sonug;

[m|

d
Pn(@) = (=)™ () P (74)

seklinde olur. Py, (x) assosiye Legendre fonksiyonu, P;(x) l-inci mertebeden Legendre
polinomudur. Burada m=-1,..,0,...,1 araliginda tanimhdir. Tablo 55’de

P;, (cos 6)'nin birkag degeri verilmektedir.
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Tablo 55. P;,,, (cos 8) Legendre fonksiyonunun ilk alt1 degeri

_ 1
Poo =1 PZO:E(SCOSZH_D
P;; =sinf P33 = 15sin6 (1 — cos?6)
Pyo = cos@ P;, = 15 sin6 cos?0

L 3
P,, = 3 sin?6 P;; = =sinf(5 cos?6 — 1)

2
— : 1
P21 = 3 sinf cos® P3 = 5 (5 cos38 — 3cosH)
Ek.3. Kiiresel Harmonikler
Zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi;
hz —
——V2Y(x,v,2z) + Vi(x,y,2) = EY(x,y,2) (75)

2m

verilir. Denklem.75 degiskenlere ayirma yontemi uygulanirsa, kiiresel koordinatlar

cinsinden, dalga fonksiyonu;

V2Y(r,0,¢) = f(1)Yim (6, $) (76)

seklinde elde edilir. Burada f(r) radyal dalga fonksiyonudur. Tiim atom ve molekiiller i¢in

Yim (6, ¢) ifadesine kiiresel harmonikler denir.

2l+1(—m)! .
Vin(6, ) = j e Pin(cos )¢ (77)

Burada Py, (cos @) ifadesi Legendre polinomudur. | ve m’nin baz1 degerleri Tablo 56’da

verilmistir.
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Tablo 56. Kiiresel harmoniklerin | ve m degerlerine gére incelenmesi.

l m Yim(6,9)
0 0 11
2Vm
1 /3 ,
-1 | —ig
> 27Tsm@e
1 |3
1 0 — |=cos#@
2.
1 /3 .
1 R P i
> 27T51nt9e
1 (15 )
-2 I a2 —2i¢p
2 27Tsm Oe
1 (15 )
-1 i et —i¢
> 27Tsm6’cost9e
115
2 0 — |[=(3cos?0—1)
4 |m
1 ’15 )
+1 I e i
> 2nsm0cost9e
1 (15 )
+2 — |—gin2 2ip
2 27Tsm Oe
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