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OZET

Cok elektronlu atomlarin taban durumlarmin Compton profilleri Hartree-Fock-
Roothaan (HFR) metodu ile hesaplanmistir. HFR dalga fonksiyonlar1 olarak Slater tipli
orbitallerin (STO) minimal baz seti (MBS) ve genisletilmis baz seti (GBS) kullanilmistir.

Atomik Compton profilleri igin HFR metodu ile elde edilen ifadeler; lineer kombinasyon

katsayilari ¢,; ve K, («,q), B, (a, B:q)ve b, (a,q) yardimer molekiiler integrallerini

icermektedir. Atomlarin Compton profillerinin dogru hesaplanmasi, bu yardimer molekiiler
integrallerin hassas hesaplanmasina ve en uygun dalga fonksiyonunun segimine siki bir
sekilde baglidir.

Taban durum dalga fonksiyonlar1 olarak Clementi’nin dalga fonksiyonlar
kullanilmistir. Ortaya ¢ikan yardimci molekiiler integraller ise analitik ve tekrarlama
bagintilar elde edilerek ¢ok hassas bir sekilde hesaplanmistir.

Cok elektronlu atomlarin Compton profilleri i¢in HFR metodu ile elde edilen
ifadelerin ve bu ifadelerin icerdigi yardimecir molekiiler integrallerin Maple 13 sembolik
programlama dilinde programlari yapilmistir. Her bir atomun dalga fonksiyonu ig¢in bir
dosya olusturulmustur. Compton profil hesaplamalarinda s6z konusu atomun dalga
fonksiyonlar1 bu dosyadan okunarak hesaplamalar1 yapilmistir.

Atomlarin Compton profilleri i¢in elde edilen ifadelerden olusturulan bilgisayar
programi kullanilarak, 2 < Z <54 araligindaki atomlarin taban durumlarinin Compton profil
degerler1 0 < q <100 aralig1 i¢in hesaplanmis ve literatiir sonuglart ile karsilastirilmistir.
Sonug olarak; atomlarin taban durumlarinin Compton profilleri igin elde edilen sonuglarin
literatiir ile uyumlu oldugu goriilmektedir. Ayrica, MBS kullanilarak elde edilen atomik
Compton profillerinin literatiir ile uyumunun GBS kullanilarak elde edilen degerden daha

az oldugu ve bu uyumlarin Z ve q degerlerinin artmasiyla azaldigi sonucuna varilmastir.

Anahtar Kelimeler: Slater tipli orbital, Hartree-Fock-Roothaan metodu, Compton profil.



SUMMARY
Calculation of Compton Profiles of the Atoms with Hartree-Fock-Roothaan Method

Compton profiles of the ground states of multi-electron atoms have been calculated
by Hartree-Fock-Roothaan (HFR) method. Minimal basis sets (MBS) and extended basis
sets (EBS) of Slater type orbitals (STOs) have been used as HFR wave functions. The
obtained expressions for atomic Compton profiles by HFR method includes linear

combination coefficients c,; and the auxiliary molecular integrals K, («,q), B, (a,5:4q)

and b, (e,q). The correct calculation of atomic Compton profiles depen strictly on

accurate calculation of these auxiliary molecular integrals and choose of the most flexible
wave functions.

Clementi’s wave functions are used as ground state wave functions. Appearing
auxiliary molecular integrals are calculated very accurately by handling analytic and
recurrence relations.

Computer programs in Maple 13 symbolic programming language have been
constructed for the of the expressions obtained for the Compton profiles of multi-electron
atoms by HFR method and including auxiliary molecular integrals. A separate file has been
constructed for the wave functions of each atoms. Compton profile calculations have been
done by reading wave functions of the atom from related file.

Using computer program constructed from the expressions obtained for atomic
Compton profiles, Compton profiles of the ground states of the atoms 2<Z <54 for

0<q <100 have been calculated and compared with the results in literature. As a result; it

is seen that the obtained results for Compton profiles of the ground states of atoms agree
with the literature results. In addition, it is concluded that the agreement with the literature
for the use of MBS as wave functions is less than the use of EBS as wave functions and

also these agreements decrease by increasing values of Z and g values.

Key Words: Slater-type orbital, Hartree-Fock-Roothaan method, Compton profile.
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1. GENEL BIiLGILER

1.1. Giris

Bir madde hakkinda bilgi sahibi olmak i¢in ya da atomun yapisini belirlemek i¢in
bu madde tizerine 151k goénderip bu madde ile etkilesmesini saglamak gerekir. Bu etkilesme
ise genellikle spektroskopi yontemlerinden biri olan X-Isin1 spektroskopisidir. Bu
spektroskopinin ¢alismasi, genellikle X-Isinlarinin sogurulmasi, yayimlanmasi, kirmimi ya
da sacgilmasi esasina dayanmaktadir. Atomun yapisini belirlemek i¢in atoma bir 1sin
gonderildiginde, atom ve 151 arasinda bir ¢arpisma meydana gelebilir. Bu garpismanin
neticesinde parcacigin veya gelen radyasyonun dogrultusunda veya enerjisinde meydana
gelen degisme siirecine sagilma denir. Elektromanyetik radyasyonun madde ile
etkilesmesinde meydana gelen sagilma, sagilan 1ginin enerjisine ve faz iligkisine gore
koherent ve inkoherent sagilma olarak iki gruba ayrilir [1].

Gelen fotonun enerjisi ile sagilan fotonun enerjisi ayni olan sagilmaya koherent
sacilma denir. Inkoherent sacilma ise, bir fotonun genellikle baslangicta durgun olan
serbest elektronlardan veya baglanma enerjisi, foton enerjisine kiyasla kiiciik olan
elektronlardan enerji kaybetmesi olarak bilinir. Bu islemde, gelen foton serbest bir
elektronla etkileserek daha diisiik bir enerji ile sacilir ve geri kalan fotonlarin enerjileri
nispeten bilyiik oldugunda, fotonlarin atomun bagli elektronlar tarafindan sagilmalari da
Inkoherent veya Compton sacilmasi olarak isimlendirilir [1].

Inkoherent sacilmanin tarihi gelisimi, 1895 yilinda Réntgen tarafindan X-lsinlarmin
ve 1900’li yillarda Villard tarafindan Radyumdan yayinlanan gama radyasyonunun
kesfedilmesiyle baslamistir. O zamanlar X-Isinlarinin  yansimasi, kirilmasit veya
polarizasyonu bilinmedigi i¢in bu konular Rontgen’e bir muamma gibi geliyordu. Rontgen
X ve gama isinlarmin  diger elektromanyetik radyasyonlardan farkli oldugunu
diistiniiyordu. Bununla birlikte Thomson, X ve gama 1sinlarin1 gerilmis bir ip boyunca bir
pulsun mekanik yayillmasina benzer esasa dayanan elektromanyetik puls teorisi ile
birlestirmis ve bunlar1 maddedeki elektronlar tarafindan sagilmis olabilecek pulslar gibi
gostermistir. Barkla’nin sagilma tesir kesitinin elektron yogunlugu ile orantili oldugunu,
daha da oOnemlisi, yaptig1 tekli ve ¢oklu sagilma deneylerinde X-Isinlarinin polarize
oldugunu gostermesi Thomson teorisine dnemli bir destek olmustur. 1920 yilinda Gray’in

hem gama i1smlari hem de X-ismlar ile yaptigi deneylerinde sagicilardaki farkli



elektronlardan sacilan fotonlarin diisiik enerji bolgelerindeki sagilmalarin dalga boyundaki
degisimleri belirlemistir. inkoherent sagilma tesir kesiti, elektronlar1 serbest ve durgun
kabul eden Klein-Nishina tarafindan teorik olarak incelenmistir. Bu olaylar 1929’da Klein-
Nishina’nin sagilma tesir kesitinin a¢1 ile degisimini kesfetmesi ve birkag yil sonra da diger
Ozelliklerin Compton tarafindan tam olarak agiklanmasina kadar anlagilamamistir. Ancak
arastirmacilar daha sonraki yillarda, ozellikle diisiik enerjilerde teori ile deneysel
neticelerin uyum ig¢inde olmadiklarini tespit etmislerdir. Bylece inkoherent sagilmaya
bagli elektronlarin katkilarini arastirmak i¢in bazi arastirmacilar K tabakasindan inkoherent
sacilma diferansiyel tesir kesiti caligsirken, bazilar1 da hedeften inkoherent sagilan fotonlar
tespit etmek suretiyle diferansiyel tesir kesiti ¢calismiglardir. Caligmalarda genel prensip,
diisik atom numarali elementler referans alinarak pik alanlarinin mukayesesine
dayanmaktadir [2].

Inkoherent sacilma ile ilgili hesaplamalar; reaktdr kaplama, endiistriyel radyografi,
medikal fizik, radyobiyoloji, radyoterapi, tasima, enerji depolama, goériintiileme, astronomi,
madde analizinde, kalitatif ve kantitatif analiz gibi pek ¢ok alanda kullanilmaktadir. Ayrica
X-Ismlarinin elektronlardan inkoherent sagilmasi, dalga fonksiyonlariin belirlenmesinde
de kullanilmaktadir [3]. Gegen yillar boyunca Compton sagilmasi daha genis ve farkli

bilim dallarinda uygulama bulundugundan 6nemi gittik¢e artmaktadir.

1.2. Gama ve X-Isinlarinin Madde ile Etkilesmesi
Gama 1sinlari, elektromanyetik spektrumdaki en kisa dalga boylu 10™ -10"°m ve

en fazla enerjili elektromanyetik radyasyonlardir. Gama isinlart elektrik alandan ve
manyetik alandan etkilenmeyen, yiiksek girme giiciine sahip elektromanyetik dalgalardir.
Bir ¢ekirdegin herhangi bir nedenle Ornegin bir a (alfa) veya B (beta) parcacigi
yayinlayarak bozunmasi ya da disaridan bir parcacik veya fotonla bombardiman edilmesi
genellikle ¢ekirdegi uyarilmis bir duruma getirir. Cekirdek daha diisiik enerjili bir duruma
gecerken aradaki enerji farkina ¢ok yakin bir enerji paketini bir gama 1s1mm1 olarak
yayinlayabilir [4].

Gelen gama 1sm1 fotonu ile ikincil pargaciklarin yonii arasindaki agisal iligki de
enerji hakkinda onemli bilgiler saglar. Bu 1sinlarin madde ile etkilesmelerini, etkilesme
alanina gore asagidaki gibi gruplandirilir [5]:

v" Atomun elektronuyla etkilesme,
v Cekirdekle etkilesme,



v' Cekirdek ve elektron etrafindaki elektrik alanla etkilesme,

v Cekirdek ¢evresindeki mezon alani ile etkilesme

Bir niikleer bozunmada yayimlanan ve bir MeV’in kiiciik bir kesrinden birkag
MeV’e kadar bir aralikta enerjiye sahip olan gama isinlari, bu aralikta madde ile
etkilesmesi sonucunda ya tam bir sogurulma ya da sagilma olur ve enerji kaybettikleri
asagidaki ii¢ temel olay meydana gelir ve bu olaylar;

v' Fotoelektrik olay,
v' Cift olusumu,
v" Sagcilma (Koherent sagilma ve Inkoherent sacilma)

bu ii¢ olay birbirinden bagimsizdir [6].

1.2.1. Fotoelektrik Olay

Is1gin tanecikli yapida oldugunu gosteren olaylardan biride fotoelektrik olayidir. Bu
olay ilk defa 1887 yilinda H. Hertz tarafindan gozlenmistir. 1905 yilinda ise Einstein
tarafindan formiilize edilmistir. Genellikle diisiik enerjilerde (yaklasik 0,01 MeV-0,5
MeV’e kadar) fotoelektrik olay baskindir. Isiga duyarli bir ylizeyin bir fotonla
bombardiman edilmesi sonucu o yiizeyden elektronun sokiilmesi ve tlim enerjisini
elektrona vererek bu elektronu atomun bagli yoriingesinden ayirip serbest hale getirmesi
olayina fotoelektrik olay, sokiilen elektrona ise fotoelektron denir.

Elektronlar
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Sekil 1. Fotoelektrik olay



Bu olay sirasinda gelen fotonun enerjisinin bir kismi elektronu bagli oldugu
atomdan koparabilmek i¢in harcanir, geri kalan kismi ise koparilan elektrona kinetik enerji

olarak aktarilir:

hv=Bogiama + Esinere 1)
Burada E, ., elektronun kazandig kinetik enerji, hv gelen fotonun enerjisi ve E, .,
ise elektronun baglanma enerjisidir. Serbest haldeki bir elektronda enerji ve momentumun
ikisi birden korunumlu olmayacagindan, boyle bir elektronun foton sogurmasi miimkiin
degildir. Fakat bagli elektronlarda durum bdyle degildir. Atom geri teper ve bdylece
momentumun korunmasi saglanir. Atomun kiitlesi ¢ok biiylik oldugundan geri tepme
enerjisi ¢ok kiiciiktiir ve bu yiizden de kinetik enerji ifadesi ihmal edilmistir [5].

Diisiik atom numarali (Z) elementlerin baglanma enerjileri de diisiik oldugundan
fotoelektrik etki bahsedilen fotonlar igin giigsiiz kalir. Z arttikga baglanma enerjisi de artar
ve boylece fotoelektrik etki de artar.

Fotoelektrik olayr atomun ¢evresinde tiim yoriingelerde meydana gelebilir. Foton
enerjisinin yiiksek oldugu durumlarda bu olayin i¢ yoriingelerde olma olasilig1 artmaktadir.
Buna gore fotoelektrik olay1, diisiik enerjilerde dis, yiiksek enerjilerde ise i¢ yoriingelerde
meydana gelmektedir. Foton enerjisi herhangi bir yoriingenin bag enerjisine esit oldugu

durumda etkilesme o yoriingede yogunluk kazanmaktadir [7].

1.2.2. Cift Olusumu

Rolativistik enerjinin bir sekilden bir baska sekle donlismesi olaylarindan biride cift
olusumudur. Gelen fotonun enerjisi 1,022 MeV’lik bir enerjiden daha biiyiik olursa cift
olusumu meydana gelir. Cekirdegin etkin alanina giren yiiklii bir pargacik veya foton, bir
elektron ve bir pozitrona doniismesi olayina ¢ift olusumu denir. Elektronun ve pozitronun
kiitleleri birbirine esit, yiikleri ise zit isaretlidir. Cift olusumu bir ¢ekirdek etrafinda veya
yiiklii bir parcacik etrafinda meydana gelebilir. Bu olay cekirdek etrafinda olustugundan
higbir korunum ilkesi bozulmus olmaz. Sonugta; bu olay meydana gelirken yiik, ¢izgisel

momentum ve toplam enerji korunur [8].

y fotonu — e +e” (2)



Cift olusumu ilk defa 1928 yilinda Dirac tarafindan teorik olarak belirlenmistir.
1932 yilinda ise Anderson tarafindan deneysel olarak gozlenmistir. Bu deneylerde yeterli
enerjiye sahip fotonlar kursun levhadan gegirilmeye zorlanmislardir. Cikan i1sinlarin
dogrultusuna dik bir manyetik alan i¢inde bulunan bir sis odasindan gegirildiginde bu

fotondan elektron ve pozitron seklinde iki yeni parcacigin olustugu gézlenmistir [9].

Elektron

Foton
0,511 MeV
Foton

0,511 Me¥
Foton

Sekil 2. Cift olusumu

1.2.3. Koherent Sacilma

Gelen foton ile sagilan foton arasinda, enerji farki olmadan meydana gelen
sacilmaya koherent sagilma denir. Bu olayda gelen fotonla sagilan fotonun dalga boylari
aynidir. Gelen foton ile sagilan foton arasinda bir faz iliskisi olup, bu iliskiden dolay
sacilan dalgalar arasinda girisim meydana gelebilir. Boylece atom tarafindan sagilan
radyasyonun toplam siddeti her bir elektron tarafindan sacilan radyasyonun genliklerinin
toplami ile bulunur. Cogu zamanda Thomson, Delbriick, Rayleigh ve Niikleer Rezonans
sacilmalar1 koherent sag¢ilma olarak da bilinir. Bir atomdan sa¢ilma i¢in genlikler, bu dort

tip sagilmadan olan katkilarin toplami gibi yazilabilir [10].
A=A"+AP+ AT + AN 3)

Burada, A® Rayleigh sagiimasmin genligini, A° Delbriick sacilmasmin genligini, A’

Thomson sagilmasiin genligini, A" Niikleer Rezonans sagilmasimin genligini temsil
etmektedir. Koherent sagilma g¢ogu kez elastik veya Rayleigh sacilmasi olarak da
adlandirtlir [3].



Koherent sagilma (bagl elektrondan rezonans sagilma), fotonlarin atoma siki bagl
elektronlar tarafindan sagilmasidir. Bu olay; gelen bir foton, bagli bir elektron iizerine
diistiigiinde elektronun atomdan sokiilecek kadar enerji alamadig1 hallerde meydana gelir.
Bu yiizden, bu sa¢ilma diisiik enerjilerde ve biiylik atom numarali (Z) agir elementlerde
meydana gelmektedir [11]. Koherent sagilma; Thomson Sag¢ilmasi, Rayleigh sagilmasi,
Delbruck sagilmasi, niikleer rezonans sagilma ve Niikleer Thomson sagilmasi olmak iizere

bes gruba ayrilir [3].

1.2.3.1. Thomson Sac¢ilmasi

Serbest elektronlar tarafindan X-Isinlarinin sagilmast Thomson tarafindan
aciklanmistir. Sacilma olayini klasik elektromanyetik teoriye gore aciklayan Thomson’a
gore bir foton serbest bir elektronun iizerine geldiginde elektron ile etkilesir. Fotonun
elektrik alan bileseni sebebiyle elektronu ortalama bir konum etrafinda titrestirmektedir.
Bu hareket sonucu elektronun titresim ivmesine sebep olan kuvvetler meydana gelir.
Klasik elektromanyetik teoriye gore; ivmeli harekette bulunan yiikli pargaciklar
elektromanyetik dalga yayinlarlar. Kazanilan ivme sonucu yayinlanan elektromanyetik

dalga, gelen dalga ile ayn1 faz ve ayni frekanstadir [12].

1.2.3.2. Niikleer Thomson Sac¢ilmasi

Bu sacilma; gelen foton ile g¢ekirdek arasinda meydana gelir. Klasik
elektromanyetik teoriye gore; ¢ekirdek, gelen dalga tarafindan uyarilir. Foton ile ¢ekirdek
burada carpisirlar. Cekirdegin kiitlesi gelen fotona gore c¢ok biiyiik oldugundan bu
carpisma etkisi ¢ok kiigiiktlir. Gelen fotonun dalga boyunun niikleer yaricaptan ¢ok biiyiik

olmasi durumunda maksimum etki gézlenir [3].

1.2.3.3. Niikleer Rezonans Sacilmasi

Atomun ¢ekirdegi ile fotonun etkilesmesi sonucu meydana gelen sagilmaya niikleer
rezonans sagilmasi denir. Bu olayda, ¢ekirdek iki niikleer enerji seviyesi arasindaki farka
esit enerjiye sahip olan bir fotonun sogrulmasi ile uyarilir. Daha sonra bunu g¢ekirdegin

uyartlmis durumdan kurtulmasi (deeksitasyonu) takip eder [3].



1.2.3.4. Rayleigh Sacilmasi

Bu sacilma, gelen bir foton bagl bir elektron lizerine diistiigiinde elektronun
atomdan sokiilecek kadar enerji alamadigi hallerde meydana gelir. Bu yiizden, diisiik foton
enerjilerinde ve yiiksek atom numarali agir elementlerde daha ¢ok meydana gelmektedir
[6].

Rayleigh sac¢ilmasi, elektronun etkilesmeden sonra eski haline dondiigii sagilma
olarak da tamimlanabilir. Bu sagilmada, gelen fotonun enerjisi, yaklasik olarak, 0.1-0.5
MeV arasindadir. Biiyilik enerjili fotonlarin hafif elementlerden sacilmasinda Rayleigh

sacilmasi, Compton sagilmasi yaninda ihmal edilebilir [13].

M
Gelen Foton \ \ “/ K /

R e T / "
e s

\1'}\@—‘/\/

Sagilan Foton

} 1 = )\,2
Sekil 3. Rayleigh sagilmasi

1.2.3.5. Delbriick Sac¢ilmasi

Bu sagilma, elastik niikleer potansiyel sa¢ilma olarak da bilinir. Delbruck sagilmasi,
¢ekirdegin  olusturdugu Coulomb alaninda fotonun bir elektron-pozitron ¢ifti
olusturmasidir. Atomun tamamen geri tepkimesiyle bu ¢iftin yok olmasi, gelen fotonun
enerjisi ve faz degeri ayn1 olan yeni bir foton olusturur. Bu olayi etkisi oldukea kiiciik

oldugundan dolay1 deney sonuglarinda sagilan foton net olarak gozlenemez [3].

1.2.4. inkoherent Sacilma
Inkoherent sagilmada gelen foton ile sacilan foton arasinda enerji farki vardr.
Sa¢ilma sirasinda gelen fotonun enerjisinin bir kismi atomun zayif bagli elektronlarina

veya serbest elektronlarina aktarilir. Bu enerji kaybi nedeniyle sagilan fotonlarin dalga
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boylar1 gelen elektronun dalga boyundan daha uzun olur. Inkoherent sagilmada; gelen ve
sacilan fotonlarin fazlari arasinda sabit bir iliski yoktur. Bu durumda atom tarafindan
sacilan radyasyonun toplam radyasyonun siddeti, atomun her bir elektronunun sagilma
siddeti toplanarak bulunur. En ¢ok gbzlemlenen inkoherent sagilma sekli Compton
sacilmasidir. Bu nedenle inkoherent sagilma ¢ogu kez Compton sagilmasi olarak da bilinir.

Isigin kuantum teorisini ve dolayisiyla tanecikli yapisin1 acgiklayan Onemli
olaylardan biri olan Compton sacilmasi serbest ve bagli elektronlar tarafindan yiiksek
enerjili bir fotonun enerji kaybederek sagilmasidir. Inkoherent sacgilma; Compton

sacilmasi, Niikleer sa¢ilma ve Raman sagilmasi olmak tizere li¢ gruba ayrilir .

1.2.4.1. Compton Sacilmasi

Isigin tanecikli yapida oldugu gosteren olaylardan biri de Compton sagilmasidir. Bu
olay, gama fotonunun atomun dig yoriingesindeki zayif bagli bir elektrona g¢arparak
enerjisinin bir kismin1 o elektrona vermesi ve gelis dogrultusu ile @ agis1 yaparak sacgilmasi
ile olusur.

Sekil 4’de goriildiigi gibi rolativistik enerjisi E, ve momentumu P, olan bir foton,
durgun kiitle enerjisi m,c? olan durgun bir elektron {izerine gonderilmistir. Gelen foton,

duran elektronla @ acis1 yaparak sagilirken elektron da carpismadan sonra, K Kinetik
enerjisi ve P momentumu ile ¢ agis1 yaparak geri tepmektedir. Bu olayda gelen foton,

sacilan foton ve geri tepen elektron ayni diizlemdedir.

Sacilan /
Elektron e

-
-

-
-

Foton Elektron -~
A
~ \ k \}9
A

z

Sacilan

Foton /: -\

Sekil 4. Fotonla elektronun esnek ¢arpismast



Enerjinin ve momentum korunumundan gelen ve sacilan fotonlarin dalga boylari

arasindaki fark,
Ad=2; -2 =2 (1-cos0) 4)
seklinde ifade edilir. Bu ifade Compton ifadesi olarak bilinir. Burada,

A =—=2,426.10"m (5)

Compton dalga boyu olarak adlandirtlir. A, ’nin degeri ise deneysel degeri ile ¢ok iyi

uyusmaktadir.
Sagilan 151nimin gelen 1s1imla aynt A4, dalga boyuna sahip degismemis bilesenin

bulunmasi, siki bagl elektronlar nedeniyle tiim atomun geri tepmesiyle aciklanabilir. O
halde denklem (5)’de kullanilan kiitle, tiim atomun M Kkiitlesidir ve M >>m oldugu igin
AA Compton kaymast iptal edilebilir. Ayn1 nedenden Gtiirii goriiniir bolgedeki 151k igin
Compton kaymas1 yoktur. Ciinkii bu halde foton enerjisi en gevsek baglh elektronlarin
baglanma enerjilerinden bile biiyiik degildir. Bunun aksine, ¢ok enerjik y-isinlart igin
yalniz kaymis ¢izgileri gozlenir. Ciinkii foton enerjileri, en siki bagl elektronlarin
baglanma enerjileri ile kiyaslandiginda bile biiytiktiir.

Compton kuraminda ongoriilen geri tepme elektronlar1 1923 yilinda W. Bothe ve
C.T.R. Wilson tarafindan gozlenmistir. W. Bothe ve H. Geiger, sagilan foton ve geri tepen
elektronun ayni anda goriindiiklerini géstermistir. Son olarak 1927 yilinda A.A. Bless,
firlatilan elektronun enerjisini  6lgmiistir ve Compton kuramina gore Ongoriilenle
uyustugunu bulmustur [14].

Compton sacilmasi sadece 8 acisina bagli olarak degismektedir. Bazi islemler
sonucu sagilan fotonun enetjisi i¢in,

EO

E = E (6)
1+-—",(1-cosd)

2
m,C

ifadesi geri tepen elektronun kinetik enerjisi i¢in ise,



E,h
m0002 (1-cosd)

K = (7

1+ (1-cosd)

m,c?

ifadesi bulunur [6].

1.2.4.2. Niikleer Sac¢ilma
Inkoherent sacilma olarak bilinen niikleer sagilma, atomun cekirdegi ile fotonun
etkilesmesi sonucu meydana gelmektedir. Bu sacilmanin inkoherent sagilmaya katkisi

oldukga kiigtiktiir [1, 3, 5].

1.2.4.3. Raman Sacilmasi

Fotonun molekiiller tarafindan sogurulmasina Raman sagilmasi denir. hv enerjili
bir foton sogurulur ve atom bir a durumundan bir n durumuna uyarilir. Atom hv' enerjili
bir foton yaymnlar ve uyarilmis n durumundan son b durumuna doéner. Atomun son
durumu baslangi¢c durumundan farkli ise sagilma inkoherenttir ve bu olay Raman sagilmasi
olarak bilinir. Bdylece sagilmalarda sacilan foton gelen fotondan daha az enerjili
olabilecegi gibi, eger uyarilmis molekiil baslangicta uyarilmis titresim veya donme enerji

seviyesinde ise daha fazla enerjiye de sahip olan bir foton yayimlanir [1, 3, 5].

1.3. Tesir Kesiti

Herhangi bir olayin meydana gelme ihtimalinin bir Glglistine tesir kesiti denir. |
siddetinde bir 151n demeti, t kalinliginda bir A yiizeyine gelsin. Maddenin birim hacmindeki
atom sayis1 n ve atomik tesir kesiti o ise, 1s1na maruz kalan madde alan1 Anct olur. Bu
ifadede not etkin alan kesri adini alir. Etkin alan kesri f ile gosterilir ve levhadan gegen
demetin siddetindeki degisimin kesrini temsil eder. Gelen 151n demetindeki N parcaciktan
Ns tanesi etkilesime giriyorsa, tesir kesitinin klasik ifadesi;

N

—_s 8
e NNt ®

olarak yazilir [15]. Etkilesen 1s1n demeti, sacilma meydana geldikten sonra tesir kesiti
farkli agilar icin farkli degerler alir. Bunun icin aciya bagli baska bir tesir kesiti tanimlanir.
Bu yeni tesir kesitine diferansiyel tesir kesiti denir ve birim kati ag1 basina diisen tesir
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kesiti olarak tanimlanir. Bir etkilesmede gelme agis1 dogrultusundaki dQ kati agisi iginde
sacilan 1s1n sayisinin, gelen 151n sayisina oraninin Olgiisiidiir. Diferansiyel sacilma tesir
kesiti, gelen 1smmin birim kati a¢1 basma sacilma ihtimali olarak da tanimlanir [15].
Diferansiyel sagilma tesir kesiti koherent sagilma diferansiyel tesir kesiti ve inkoherent

sacilma diferansiyel tesir kesiti olarak ikiye ayrilir.

1.3.1. Koherent Sagilma Diferansiyel Tesir Kesiti

Koherent sagilma diferansiyel tesir kesiti;

dQ dQ
1 2 2
=" (l+cos H)I:F(X,Z):I ©)

do,, do; ((o)[F(X,Z)T

olarak yazilir [16]. Koherent sagilma diferansiyel tesir kesiti iki faktorden olusur. ilk faktor
elektron basina Thomson sagilma diferansiyel tesir kesiti olup;

do- (0) I’
dT—Q = ?(l+ cos’ 0) (10)

ifadesiyle verilir ve ikinci faktor ise atomik form faktoriiniin karesidir. Hubbell ve

arkadasglar1 bu degerleri makalelerinde [16] tablolar halinde sunmustur.

1.3.2. inkoherent Sacilma Diferansiyel Tesir Kesiti

Sacilma olayr meydana geldiginde sagilan fotonlar ¢cogu kez anizotropik dagilim
gosterirler ve ayn1 zamanda farkli acilarda farkli enerjilere sahip olurlar. Gelis
istikametiyle @ agis1 yaparak df2 kati agisi iginde saniyede sagilan fotonlarin sayisinin
bilinmesi 6nemlidir. Bunun hesabinin yapilabilmesi i¢in acgiya bagimli diferansiyel tesir
kesiti tanimlanir. Diferansiyel tesir kesiti, birim kat1 ag1 basina diisen tesir kesiti (do/ds2)

olarak tarif edilmekte ve inkohorent sagilma diferansiyel tesir kesiti,

do—inc(e) _ do_KN (9)
dQ dQ

S(x,2) (11)

ifadesi ile verilmektedir.
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Denklem (11)’deki % Klein-Nishina diferansiyel tesir kesiti olup,

kz(l—cosﬁ)2
1+k(@—cos )

dow _ 15

29N _ 2y [1+k(1—c039)2}_2 1+cos® 0+
do 2°

(12)

denklemi ile verilir. Burada k elektronun durgun kiitle enerjisi ve r, klasik elektron
yarigapidir. Denklem (11)’deki S(x,Z) ise inkoherent sagilma fonksiyonu olup,

x =sin(6/2)/ 2 ifadesiyle verilir [1].

1.4.Compton Sac¢ilmasinin Teorisi
1.4.1. Inkoherent X-Isim Sacilmasi

Inkoherent X-Ismi sagilma deneyinin geometrisi Sekil 5.’de gdsterilmistir. Enerjisi

he,, dalga vektori Izl ve polarizasyon vektorii € olan bir foton verilen sistemle etkilesir

ve 0 agist ile sagilir. Sacilan fotonun enerjisi @, , dalga vektori IZZ ve polarizasyon

vektorii de &, olur. Sisteme transfer edilen enerji 7w =ho, —hw, ’dir. Sisteme transfer

edilen momentum % = h(lzl - IZZ) olur. § *nun biiyiikligi ise;

|d| = \/a)f —2w,w, COS O + @} (13)

seklinde verilir. Transfer edilen enerji (ha)l) baslangi¢ enerjisine gore kiigiik ise (13)

denklemi asagidaki denkleme indirgenir:

|d| = 2k;sin (gj (14)
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Sekil 5. inkoherent X-151m1 sacilmasi

Inkoherent X-Isi1 sacilma deneyinin amaci double diferansiyel tesir kesitini

d’c/dQdw, dlcmektir. Gelen fotonun enerjisi (@, ) ve sacilma acis1 (@) deney boyunca
/dQdw, olg jisi (ha,) ve sagilma agist (&) deney boy

sabit tutulur ve bu sekilde d’c/dQdm, G ve @’ nin bir fonksiyonu olarak dlgiiliir. Double

diferansiyel sacilma tesir kesiti hesaplamalarinda atomik kiitle birimleri kullanilacaktir.

(h=c=1)

1.4.2. Rolativistik Olmayan Double Diferansiyel Sacilma Tesir Kesiti
Double diferansiyel tesir kesitinin (DDTK) rolativistik olmayan limitte tiiretilmesi
i¢in kullanilacak etkilesim hamiltonyeni

Hen = Ze_A(FJ )2 N

PA(F)=HY +HY) (15)
Burada Fﬁ’j , J elektronun momentum operatoridir ve A(FJ) ise T noktasindaki

elektromanyetik alanin vektor potansiyel operatoriidiir. Denklem (15)’de elektronun birim

yiikii ve m ise durgun kiitlesini gosterir. Ikinci kuantizasyona gore vektdr potansiyel

operatorii A(FJ ) foton olusturma a; ve yok etme a, operatorleri cinsiden ifade edilebilir:

A(0)= 3 [ [F (2 R)a(1R)e" 7 (2 K)a (R)e ] 0o)
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Denklem (15)’de A(FJ )2 terimi bir fotonun her bir olugturma ve yok etmesini temsil
eder ve dolayisiyla da koherent ve inkoherent sagilma olaylarin1 da temsil eder. Birinci
dereceden pertiirbasyon teorisinde I3J.A(I7j) terimi fotonun olusturulmasini veya yok
edilmesini ifade eder ve bu yiizden DDSTK Kkatkis1 yoktur. DDSTK (15) ve (16)
denklemlerinden faydalanarak hesaplarken ng) terimi baskin terimdir. Hér? ise ikinci

dereceden pertiirbasyon teorisinden faydalanilarak hesaplanir [17]:

d’ , < - > L
—= sie'b)g —¢ [a]
dQdao, le |Z,-: b)(&-2)

. <s|é’ZZI3J.eiEer n><n|§lZI3jeik1Fj b)

N J J b
mzn: &, —& —o+35il, 0]
(1.3 Be ol 3P )

n i ] x6(e,—g,—w) [c] (17)

&, — & — O,

Bu ifade Kramers-Heisenberg denklemi olarak bilinir.
Burada;

m: elektronun kiitlesi

Io: elektronun klasik yaricapi

|b>: baglangi¢ durumu

|s>: son durum

[n>: ara durum

Burada ¢,,s,,¢, sirasiyla baslangig, ara ve son durumdaki elektronlarin enerjilerini

gosterir.

Denklem (17)’deki toplamlar baslangi¢ ve son durumlar, biitiin ara seviyeler ve
sistemin biitiin j elektronlar1 {izerinden alinir. Denklem (17)’deki [a] satiridir. Fotonun
verilen sistem {izerindeki sagilmasini temsil eder. Burada baslangi¢ |b> durumundan son
|s> durumuna direk gecis s6z konusudur. Denklem (17)’ye bakildiginda, [a] satir1 dikkate
alindiginda tesir kesiti baslangi¢ ve son seviyeler ile sisteme transfer edilen enerji ve

momentumun bir fonksiyonu olur. Denklem (17)’de [c] satirinda carpim durumunda
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bulunan Dirac-Delta fonksiyonu ise enerjinin korunumunu temsil eder. Denklem (24)’de
goriildiigl tizere [b] ve [c] satirlar1 [a] satirina gore 1/m g¢arpani ile ¢arpilmistir. Gelen
fotonun enerjisi elektron sisteminin baglanma enerjisinden biiylik ise [b] ve [c] satirlarinin
katkis1 ve tesir kesitine etkin bir katki yapar.

Denklem (17)’deki o, test edilen sistemin baglanma enerjisine yakin ise [b] satir

rezonans davranig1 gosterir. Burada foton absorblanir ve sistem bir ara seviyeye |n>

uyarilmis olur. Bir foton yayinlanmasi ile de son duruma ulagilmis olur.

——————————— E
> Ferm
+... +" O
ho ! "‘
’V\/\/\/\A . ',‘ '\'\’\J\h‘;:

& <

- -O= -0
i n f

Sekil 6. Rezonans X-Isin1 sagilmasi

Rezonans, inkoherent X-Isini sagilmasi Sekil 6.’da verilmistir. Compton sagilmasi
deneylerinde gelen fotonlarin enerjileri sistemin baglanma enerjilerinden c¢ok biiytiktiir ve
bu ylizden (17) denklemindeki [a] satir1 ¢ok etkin rol oynar. Diger rezonans ([b] ve [c])
satirlar1 thmal edilir ve sonug olarak tesir kesiti

(737

d’c L, ..o
doda, (&%) a)lz

b,s

5(&,—&,—0) (18)

seklinde yazilabilir.

1.4.3. Dinamik Sacilma Faktorii
Rolativistik olmayan DDSTK asagidaki gibi yazilabilir:

d?c do
_(do) 5. 19
dQdo, (dgzlh (d.0) (19)
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Burada (d_a) elektronlar iizerinden koherent olarak sagilan fotonlarin Thomson tesir
Th

kesitidir ve

dO' 2/ = = \2 a)z
— | =r(&gs) | —= 20
(dQJTh o (&5) [a)J @
ile verilir. Denklem (19)’da S(d, @) ise dinamik sagilma faktoriidiir ve

5(e,—&,—o) (21)

S(@w)=2

b,s

(/7" o)

ile verilir. Dinamik sagilma faktorii dis pertiirbasyona karsi elektronik sistemin dinamik
tepkisi olarak diistiniilebilir. Fonon uyarilmalar1 ihmal edilirse rezonans olmayan
inkoherent X-Isin1 sa¢ilmasi olay1 asagidaki sekillerde incelenebilir:
1. Degerlik elektron uyarilmalari:
Plazmonlar ve pargacik cukur ¢ifti uyarilmalari; enerji transferi plazmon frekansina
yakin oldugunda ve qr, =1loldugunda gozlenebilir [18]. Bu uyarilmalar sagilma
deneylerinde ¢ok kiiciik bir katkiya sahiptirler.
2. Rezonans olmayan X-Isini raman sagilmasi:
Transfer edilen enerji sistemin baglanma enerjisine yakin oldugunda DDSTK
absorbsiyon spektroskopisindeki sonuglara benzer sonucglar verir. Ayrica qr, >1
oldugunda ¢ok kutup gecisleri miimkiin olur.
3. Compton sagilmasi:
Compton bolgesinde enerji transferi elektronlarin baglanma enerjisine gore

biiyliktiir. @>>a@, ve qr,=1 dir. Bu iki sart saglanirsa DDSTK impuls

yaklasiminda incelenebilir.

1.4.4. impuls Yaklasim
Impuls yaklasiminda; sagilmalarin o kadar hizli oldugu kabul edilir ki elektron
sistemi kendisini yeniden diizenlemeye zaman bulamaz ve etkilesim sabit bir potansiyel

altinda olur. Bunun sonucu olarak ta transfer edilen enerji @ >> @, ve momentum gr, =1 o
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kadar biiyiiktiir ki uyarilmis elektron serbest elektron gibi disiiniilebilir. Denklem (18)’de

ki Dirac-Delta fonksiyonunun fourier doniisiimii alinirsa ifadeler daha basitlesir.

ls(x))" = % [eat (22)

tanimindan hareketle

G e

& Ve g, ve elektron sisteminin hamilton operatdriiniin 6zdegerleri oldugu igin (23)
denklemi;

dza dO' 1 —iot iqr; _iHt igr; _iHt
—_| == = iyt b i Al et | 24
d0da, (deTh 27;-[6 < |;e e zj:e ™| (24)

Igst Z eiqu e—igbt
i

seklinde yazilabilir. Hamiltonyenin kinematik terimi ve sabit potansiyel terimi oldugu

dikkate alinirsa;

eth ~ eiHOteNte —3[Ho VT (25)

yazilabilir. Compton bdélgesinde;

1 2 2

LMV of &
seklinde olur ve

g HHoVT g (27)

seklindedir (t > %igin). Bu yiizden (24) denkleminde

2
d’c (d_o-j i e—lwtdt I|Ze iqry IHOtZe Iqf]'eiHot|i (28)
dQdw, \dQ )y, 27 7

V potansiyeli elektronun konumu ile komiite ettigi i¢in F;’ye bagh ¢arpanlar daha basit bir

hal alir. Bu durumda problem bir elektronlu atom problemine indirgenmis olur ve bu
yiizden j ve j bagl toplam ifadeleride kalkmis olur. Gerekli matematiksel islemler

yapilirsa;
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d’c do 1Y 2| 9  pg
Y ki I (P S| —+2—w|d® 29
dQdo, (dglh(z;zj Jle.(p) { P (29)
2 .
Burada ;— durgun haldeki elektronun rdlativistik olmayan Compton kaymasini, P4
m

sonlu p momentumuna sahip bir elektronun baslangi¢c durumundaki Doppler kaymasini

gosterir. Momentum uzayinda yogunluk fonksiyonu;

(30)
seklindedir. Denklem (29)’da yerine yazildiginda denklemin diizenlenmis hali ise;
2 2 =
d’o =(d—0j 1 [o(p)s] =+ B o lap (31)
dQdw, \dQ )y (27) 2m  m
seklinde olur. Denklem (31) kullanilarak;
d’c do) m
-(22 | =& P, p, )dp.d 32
i, (dglhqﬂp(px p, b, )dp,dp, (32)
elde edilir. Burada
. — 2% (]
pzzma)—ﬂzmwl w, —*2(1-cos8) 33)
0 2 Jol+a!-2w0,c050

ifade edilir.

1.4.5. Compton Sa¢ilmasi

Denklem (32)’deki integral dogrusal compton sagilmasi olarak tanimlanir. Bu
durumda DDSTK;

2 2
0o _heMyp) (34)
dQdw, 2 o q
seklinde tanimlanir. Burada J (PZ) ise;
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)=|[~(P.P,.P,)dPdR, (35)

seklinde tanimlanir. Bu denklem momentum yogunlugunun sagilma vektoriine dik diizlem
tizerindeki iz diisimidir. Verilen sistemin tipik elektron toplanma enerjisi kor
elektronlarinin Compton sagilma katkisini ifade eder. Compton sagilmasi degerlik elektron
katkis1 (degerlik compton sagilmasi) ve kor elektron katkisi (kor compton sagilmasi) olmak
tizere iki katkili toplami seklinde yazilabilir. Kor elektronlari reel uzayda atomlara ¢ok siki

bagli oldugu i¢in momentum uzaymda azdir. Buna karsin degerlik elektronlarinin P, = 0

civarinda konsantrasyonu oldukca fazladir.

Compton sagilmasinin 6nemli bir 6zelligi vardir:
[3(P)dP, =N (36)
seklindedir [18].

1.5. Cok Elektronlu Atomlar ve Hartree-Fock Metodu

Harmonik osilatér ve tek elektronlu atom veya molekiiller gibi basit kuantum
mekaniksel sistemler i¢in Schrédinger denklemi tam olarak ¢6ziilebilmektedir. Ancak, iki
ve daha fazla elektronlu atomik veya molekiiler sistemler i¢in Schrodinger denklemi tam
olarak coziilememekte ve bu yiizden de bazi yaklasik yontemler kullanilmaktadir. Bu
yaklasik yontemlerden olan Hartree-Fock metodu, diger metotlara da temel olusturmasi
acisindan oldukg¢a onemlidir [19].

Hartree-Fock metodu dalga fonksiyonu olarak ¢ekirdegin iizerine merkezlesmis tek
parcacik orbitallerini igeren Slater determinantini kullanir. N-elektronlu bir sistem igin

Slater determinanti asagidaki gibi verilir.

=

a(f)s(ia) - a(R)s(m)

‘I’:— : : (37)

LA (m)s(ay) - (R)s(a)

=

Burada s () her bir orbitalin spin fonksiyonudur ve (T;) ise radyal ve agisal dalga

fonksiyonunda meydana gelen uzay dalga fonksiyonudur [19]. Roothaan’in 1951 ve 1960
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yillarindaki iki 6nemli ¢aligmalarinin sonucu olarak molekiiler dalga fonksiyonlari atomik

dalga fonksiyonlarinin lineer toplami seklinde ifade edilir [20, 21]:
¢, (F)=2 coxi(a.F) 5 p =(nl,m, ) 5 i=(nlm,) (38)

Burada c, ¢, m,l, Hartree-Fock metodundan bulunacak olan varyasyonel

pi !
parametreleridir. ¢ («,)fonksiyonunun her biri tek elektronlu dalga fonksiyonu, atomik

orbital veya baz fonksiyonu olarak isimlendirilir.

Zi (ai’r): - Slm(f) (39)

S, () kiiresel harmoniktir [22]. P («,r) molekiiler sistemi en iyi sekilde ifade eden bir

polinomdur.

1.6. Baz Fonksiyonlari

Literatiirde baz fonksiyonu veya atomik orbital olarak Slater tipli orbitaller (STO),
Gaussian tipli orbitaller (GTO), Bessel tipli orbitaller (BTO), Polinom tipli orbitaller
(PTO), Sturmianlar,... vb fonksiyonlar kullanilmaktadir. Bu baz fonksiyonlarindan en
yaygin olarak kullanilanlart; Slater tipli orbital ve Gaussian tipli orbitallerdir [23, 24].

Asagida bu baz fonksiyonlar1 hakkinda genel bilgiler verilmistir.

1.6.1. Slater Tipli Orbitaller

Molekiiler hesaplamalarda en ¢ok kullanilan orbital tipi Slater tipli orbital
(STO)’lerdir.STO’ler [25, 26], ¢ekirdege cok yakin ve g¢ekirdekten ¢ok uzak degerlerde
tam dalga fonksiyonlarinin iki 6zelligini de gosterme avantajina sahiptir. Yani, STO’ler
cekirdege yakin yerlerde Kato sinir sartlarin1 [27] ve ¢cok uzak bolgelerde sifira yavas bir
sekilde gittiginden dolay1 [28] elektron yogunlugunu oldukg¢a iyi bir sekilde verir. Hidrojen
ve Hidrojene benzer atomlar i¢in Schrédinger denkleminin ¢oziimiinden elde edilen dalga
fonksiyonlarindan ve deneysel sonuglardan yola ¢ikilarak ileri siirtilmiistiir [25].

Slater yonetiminde atomun herhangi bir elektronun, Z — y yiiklii bir ¢ekirdegin
olusturdugu merkezcil alanda hareket ettigi varsayilir. Burada Z ¢ekirdegin yiiki, y ise

cekirdek yiikiiniin diger elektronlar tarafindan perdelenmesini gosteren bir sabittir. Bu
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fonksiyonlar ¢ekirdege yakin ve ¢ekirdekten uzak bolgelerdeki sinir sartlarinda deneysel

sonuglarla uyum saglamaktadir [25].

En genel sekilde STO’ler kiiresel koordinat sisteminde

Zoum (E:1,0,0) =N, (&)r"e™'S, (0,9) (40)

seklinde tamimlanir [25]. Burada n, [, m kuantum sayilari, (7,8, @) uzayda herhangi bir

noktanin kiiresel koordinat sistemindeki koordinatlaridir. N normalizasyon sabitidir ve

2n+1 %
Nn(a{%} (@

bigiminde tammlanir. S, (6,¢) reel kiiresel harmoniklerdir [22], & varyasyonel bir

parametredir. Bu ¢alismada; reel kiiresel harmonikler kullanilacaktir.

STO’ler elektron yogunlugunu iyi bir sekilde vermesine ragmen ¢ok merkezli
molekiiler integrallerini (6zellikle ii¢ ve dort merkezli integraller) hesaplamak oldukca
zordur. Bu yilizden, 1990’11 yillara kadar STO’ler elektronik yap1 hesaplarinda fazla tercih

edilmemekteydi.

1.6.2. Gaussian Tipli Orbitaller

STO’ler kullanildiginda ortaya ¢ikan c¢ok-merkezli molekiiler integrallerin
hesaplamalarindaki giicliikleri agmak i¢in Gaussian tipli orbitallerin elektronik yap1
hesaplamalarinda kullanilabilecegi fikri S.F. Boys tarafindan oOnerilmistir. Boys’un

onerdigi GTO’ler kiiresel koordinat sisteminde asagidaki gibi ifade edilir [29, 30]:
Gy (£.7) =N, (§)r"e™"'s,, (0.9), (42)

Burada; S, (6,¢) reel kiiresel harmonik [31], ¢ varyasyonel bir parametre, N, () ise

normalizasyon sabitidir ve

n+1/2 %
iy )

Nn(f){m

ile verilir.
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Iki farkli merkezdeki GTO’nun ¢arpimi baska bir merkezdeki tek bir GTO
cinsinden ifade edilebilir olmasindan dolay1 GTO’lerin molekiiler integralleri Boys
integrali cinsinde ifade edilir [27] ve Boys integrali de ¢ogunlukla niimerik metotlarla
hesaplanir [29]. GTO’ler kullanildiginda ortaya ¢ikan molekiiler integrallerin kolay
olmasma ragmen cekirdekte ve ¢ekirdekten uzakta elektron yogunlugunu iyi bir sekilde

ifade edemez.

1.7. Tezin Amaci

Atomik Compton profilleri literatiirde genellikle yar1 deneysel yontemler, fit
metodlar1 veya HFR metodu ile hesaplanmaktadir. HFR metodunda baz fonksiyonu olarak
Gaussian tipli orbitallerin kullanim1 olduk¢a yaygindir. Slater tipli orbitallerin kullanilmasi
ile ortaya ¢ikan integrallerin zorlugu, bu tip ¢aligmalarda aragtirmacilarin ilgisini Gaussian

tipli baz orbitallere ¢ekmistir.

Bu ¢alismada; Slater tipli orbitalleri baz fonksiyonu olarak kullanarak HFR metodu
ile atomik Compton profillerinin ifadeleri minimal ve genisletilmis baz seti durumlari igin
ayr1 ayri elde edildi. Elde edilen ifadelerin, yiiksek duyarlikli hesaplamak igin, Maple
sembolik programlama dilinde programlar1 yapildi. Bilgisayar programindan elde edilen

sonuglarn literatiir ile karsilastirmasi ve genel bir degerlendirme yapildi.
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2. YAPILAN CALISMALAR

2.1. Giris

Atom ve molekiillerle ilgili kuantum kimyasal hesaplamalarin ¢ogu konum
uzayinda yapilmaktadir. Coulson ve Duncanson 1940’11 yillarda atom ve molekiillerin bazi
Ozelliklerinin momentum uzay1 kullanilarak daha dogru hesaplanabilecegini gosterdiler.
Bunun i¢in de momentum uzay1 dalga fonksiyonlarimi kullandilar [32, 33]. Coulson ve
Duncanson’un hesaplamalarinin 6nemli bir bdliimii Compton profil hesaplamalarina
dayanmaktaydi.

Bu boéliimde; atomik Compton profil hesaplamalari i¢in Coulson ve Duncanson’un
ifadeleri irdelenecek ve HFR metodu ile atomik Compton profillerinin hesaplamalar

yapilacaktir.

2.2. Momentum Uzay1 Dalga Fonksiyonu
Hartree-Fock-Roothaan (HFR) metodundaki molekiiler dalga fonksiyonu igin

verilen (37) ifadesinin momentum uzayindaki karsilig1 i¢in, konum uzayindaki verilen
U, (e, F) tek elekronlu dalga fonksiyonlarmm momentum uzaymdaki karsiliklarmin
bulunmas1 gerekir. Tek elektronlu dalga fonksiyonu igin Slater tipli orbital (STO)
kullanildigindan dolayr STO momentum uzayindaki karsiliginin bulunmasi gerekir. Bunun

icin Fourier doniistimii;
U (20,9) =(2P)" [ (e, 7)™ d°r (44)

seklinde ifade edilir. Burada U, (o, p) momentum uzay: dalga fonksiyonu ve y,.(a,F)

ise konum uzay1 dalga fonksiyonudur (STO) ve denklem (38)’de ifade edilmistir. Konum
uzayindaki deneme dalga fonksiyonlarinin momentum uzayindaki ifadelerini elde etmek

+ipr

icin e" diizlem dalga a¢ilimi [22]:

QHPr _ 47[5: Z (ii)ly i ( pr)Y,,mr (9,,(0r)Y|'m' (Qp'(pp) (45)

I'=0 m'=-I"
denklem (44)’de kullanilirsa ve kiiresel harmoniklerin ortogonalligi de dikkate alinarak
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Uanle8) =1 |21 (91 (0,0, 5)

ifadesi bulunur. Burada f, (o, p) ifadesi;

fu(c,p)=N, (oc)J.r”“e'”‘r j (pr)dr (47)

0

seklindedir. Burada j, (pr) fonksiyonu kiiresel Bessel fonksiyonudur [22]. Bu ifadede

integral almirsa f («, p) ifadesinin diizenlenmis hali [34]

E(

)
e M o

fnl (0(, p) =
seklinde olur. Burada A}, («) ise;

l:2I+23+1 (n + I +1) Fs (I + S) 2n-2s-1

@@ e

seklinde ifade edilir. Bu kisimda elde edilen f («, p) fonksiyonu Tablo 54.’de sembolik

A (@)= () 22

(49)

olarak verilmistir.

2.3. Tek Elektron Compton Profil Hesaplamalari
Bir elektronlu atomlarda Compton profil agagidaki gibi verilir [26]:

J(q)zgfpll (p)dp (50)

Burada g

E(o,-0,)-how,(1-cosb)

2 2 2 9 12
c| o +@; — 2,0, c0s0 |

(51)

seklinde verilir ve elektron momentumudur. Bu denklemde @, w, sirastyla elektron ve
fotonun frekanslari, 8 sagilma agisidir [35] ve | (p) ise momentum yogunlugudur ve
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1(p)= [ 4 (P)¢(P)dQ, (52)

ile tanimlanir. Burada ¢(f)) momentum uzayinda tek elektron dalga fonksiyonu ve

dQ=sinf dfd¢ ise momentum uzayi iizerinden kati agidir.

Z-elektronlu bir atomun Compton profili, her bir elektronun Compton profilinin

toplamindan olusur:

z

J(q!Z)ZZ‘]ii (q) (53)

i=1

Elektronlarin ayirt edilmez-6zdes pargaciklar oldugu ve her orbitalde iki elektron

bulunabilecegi dikkate alinirsa, (53) ifadesi asagidaki gibi yeniden yazilabilir:

J(q)ZZinJ—JH (a) (54)

Burada

g (55)

ile tanimlanir ve ¢, (P) j. nci molekiiler orbitali temsil eder.

2.4. Atomik Compton Profillerin HFR Metodu ile Hesaplanmasi

Z elektronlu bir atomun Compton profil degeri her bir elektronun Compton
profillerinin toplamlarindan olustugu bilinmektedir. Compton profili hesaplamak i¢in her
bir molekiiler orbitalin Compton profil katkisini bulmak gerekir. Bu katkilar bulunurken
Slater tipi orbitali (STO) bazinda Hartree-Fock-Roothaan (HFR) metodu ile minimal baz
seti (MBS) ve genisletilmis baz seti (GBS) kullanmilmistir. Farkli iki baz seti
kullanildigindan bu baz setlerinin Compton profil katkilar1 da farkli olacagindan dolay1 bu
Compton profiller ayr1 boliimler de yer alacaklardir. MBS ve GBS kullanilarak Compton
profil i¢in analitik ifadeler elde edilmistir. MBS i¢in olusturulan analitik ifadeler Bolim

2.4.1°de, GBS i¢in olusturulan analitik ifadeler ise B6liim 2.4.2°de verilecektir.
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2.4.1. MBS Kullanilarak Atomik Compton Profillerin HFR Metodu ile Hesaplanmasi

N orbital barindiran atomun Compton profili

N N
J (q): ZZUJJ Ii (0{, a, q) = ZZUJJndjmjvnjljmj (aj ! ai ’ q) (56)
=1 =
seklinde yazilabilir. Burada N molekiiler orbital sayis1, 7, doluluk oram ve J; (e, ;q) ise

J. nci molekiiler orbitalinin Compton profil katkisidir ve

o0

‘]nlm,nlm ((Z,CZ;CI) = ‘]nlm (alq) = %j¢:lm (0(, p)¢nlm ((Z, ﬁ) pdp (57)

q

ile tanimlanir. J (a,q) fonksiyonunun hesaplanmasi igin (46) denklemi ile verilen

Boim (a, E)) momentum uzay1 atomik orbital ifadesi yerine yazilirsa

00

Jim (2,0) =3, (.q) :%EI

q

f,(.q) pdp (58)

seklinde olur. f,(«, p) ifadesi igin denklem (48) yerine yazilarak integral alirsa,

orbitallerin Compton profil katkilart

E

—

W)

1 s ¢
Jnlm (a’ q) = ‘]nl (0[, q) = E Aﬂ (a) Z Aﬂ (a)KZ(I+s+s’)+l,2n+2 (a’ q) (59)
s=1 s'=1
seklinde bulunur. Burada K., ¢.1n.2 (@,0) fonksiyonu ise
0 2(l+s+s")+1
KZ(I+s+s’)+l,2n+2 (0(, q) = J‘% dp (60)
q ( p-t+a )

ile verilir., HFR metodu ile atomik Compton profil hesaplamalarinda ortaya ¢ikan

K, (@,q) fonksiyonlari igin | her zaman tek degerler alir. Bu fonksiyon Béliim 2.5.1.’de

¢Oziilmiis ve tartisilmistir.
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2.4.2. GBS Kullamlarak Atomik Compton Profillerin HFR Metodu ile Hesaplanmasi
GBS i¢in LCAO dalga fonksiyonlar1 kullanilir. (55) ifadesinde j. nci molekiiler

orbital olan ¢, (P) i¢in LCAO ydnteminden yararlanilarak

p):ZCjklk (ak’ p) (61)

ifadesi yazilir ve gerekli diizenlemeler yapilirsa,

N M M

3(9) =227, 2,5 2 Ciedis (@, ,:0)

(62)
- ZZUJZCJKZCJS nel;m; ngljm; ak'as;q)
elde edilir. Burada J,,, .. (@, £;q) fonksiyonu ise
‘]nlm n’lm (a ﬂ q J'anm a, p) anm (ﬂ p) p dp (63)

ile verilir. Bu ifadede g, (a, D)fonksiyonlarl (STO’lerin Fourier doniigiimii) igin (46) ile

verilen tanimlar1 ve .[ S ()8, (2)dQ=6,5,,, ile verilen kiiresel harmoniklerin

ortagonalligi de dikkate alinarsa
1 0
‘]nlm,n'lm ((X,,B,Q) = EI fnl (Ot, p) fn'l (ﬂ' p) p dp (64)
q

ifadesi elde edilir. Bu ifadede f, («, p)fonksiyonlarinin (49) ifadesi ile verilen tanimi

kullanilarak

‘]nlmnlm(a ﬁ q)E nl,n’l (a!ﬂ!q):% A?I (0[) Z A?; (ﬂ)Bfr:rﬂ(Ol,ﬂ,Q) (65)

ifadesi bulunur. Burada B%™ (e, ;q) ifadesi
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0 21+1
BZI+1 p ,d
2% (o, £;9) { () () p (66)

ile tamimlanan bir yardimci molekiiler integraldir. Bu yardimci molekiiler integralin

c¢ikarilist Bolim 2.5.2.°de verilmistir.

2.5. Atomik Compton Profillerinin Hesaplanmasinda Ortaya Cikan Yardimci
Molekiiler integraller
Atomik Compton profilleri HFR metodu ile hesaplarken K, («,q) ve

anr'fl(a, p;q) gibi fonksiyonlar ortaya ¢ikmustir. Bu fonksiyonlarin ¢oziimleri ise bu

kisimda yer almaktadir.

25.1. K,,(e,q) Yardimer Molekiiler Integrali

K, («,q)integrali asagidaki gibi verilir:

® |
Kip () = [-—L——dp (67)
q (p +a )
Bu yardimci molekiiler integral I’'nin sadece tek durumlar igin hesaplamalarda ortaya

¢ikar. Bu yiizden K, («,q) integraline bakilirsa:

o0

2m+1n a q j p p dp (68)

qp+6‘{

Burada p*" ifadesi igin

o™ = (1) lim 97 (69)

y—0 d?/m

yazilabilir. (69) ifadesi (68) ifadesinde yerine yazilirsa

qm = e 7v D
Komean (,9) = (-1 !’Imdj/m‘! o ) dp (70)
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seklinde olur. Denklemin sag tarafindaki integral icin p?+a’=u degisken doniisiimii

yapilirsa K, ., («,q) ifadesi ;

_1m - gm . © gy
K2m+l,n(a’q):%!/|mwey '[ — [}

q2+a2

seklinde olur. Denklem (71)’deki tiirev ifadesine Leibnitz kurali [22]

dn dnS dS
S ACOB(]= 2 (1) A £ B(x)

uygulanirsa K, ., . («,q) ifadesi asagidaki gibi elde edilir:

LD dm 2 d'" fe™
K2m+1,n (a,q):T IE.]ZFI(m)( — e’ J{ i_[ - dUJ

dy' 5 u

ifade edilebilir. Denklem (73)’un limit degeri alindiginda;

m

l 2(m-i +d
K2m+1n a, q 5 Z )J.unlfi
B

i=0

(71)

(72)

(73)

(74)

(75)

(76)

sekline doniisiir. Denklem (76)’da ifadenin sag tarafindaki integral degeri hesaplandiginda;

1

(n-1)(q2+052)n'l

VI
—n:J-U "du =
u

B B
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degerine karsilik gelir. (77) denklemi, (76) denkleminde yerine yazilip 2m+1=1 seklinde
degisken degistirme yapildiginda K| (a,q) ifadesi;

( 1 s aI—Zi—l

i 78
(n-i-l)(qurozz)n"'1 (7%)

seklinde olur. Calismanin bu kisminda elde edilen K, (a,q) yardimc1 molekiiler integrali

i¢cin sembolik sonuglar Tablo 55.”de verilmistir.

2.5.2. B, (@, ;q) Yardimelr Molekiiler integrali
Denklem (66)’de B2 («,;q) ifadesinde 21+1=I,n=m,n'=n doniisiimii
yapildiginda B, («, B;q)integrali
|

. ) d
(afia) ! (p?+a?)"(p?+ ) i )

seklinde olur. Denklemde p' = p'*p seklinde yazildiginda integral;

B' (a,f: | p™ d
e

seklinde olur. Bu denklemde p®+a”=x seklinde degisken degistirme yapildiginda

B.., (., 3;q) ifadesi

11

B:m(a,ﬂ;q)zg]o% dx (81)

2 X" (X+7)

gibi olur. Denklem (81)’de binom a¢ilim1 uygulandiginda;

11
0 X2 k

1< "
(59 EZO ( J “ ZJZX(X-F]/) o ®2)

seklinde olur. Bu ifade diizenlenirse
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1&
() F2A (5 gy () )

seklinde olur. Burada ortaya ¢ikan b, (a,q) yardimcr molekiiler integrali asagida

tartistimigtir.  Caligmamin bu kisminda elde edilen B! (a,ﬂ;q) yardimc1 molekiiler

integrali i¢in sembolik sonuglar Tablo 57.’de verilmistir.

253. b, (a, q) Yardimer Molekiiler integrali

b, (a, q) yardimc1 molekiiler integrali agagidaki gibi tanimlanir:

T dx
B (2, Q) = | ——— 84
(.0) !xm(x+a) 89
Bu integral (X+a) ile ¢arpilir ve (X+a) ile boluniirse b, (a,q) ifadesi;
T dx T dx
b (,0)= —+a — 85
( q) '([Xml(x+a) 1 '!Xm(x+a) 1 ( )
gibi olur. Yukaridaki ifadede integrallerin ¢éztimleri igin;
bmn (a’ q): bm—l,n+l (a’q)+a bm,n+l (Of,q) (86)

tekrarlama bagmtisi elde edilmis olur. Denklem (86)’daki tekrarlama bagntist igin ise

bml(a,q) ve b, (a,q) baslangi¢ fonsiyonlarina ihtiya¢ vardir. bml(a,q) baslangi¢

fonksiyonu
87
by (,0) = j XM) (87)
ile verilir. Bu denklemde integralin igerisindeki polinom igin,
. mi (-] k+1 ( (l)m)
: =('1) m : + ( )m-k kil (88)
X" (x+a) a (x+a) = a™x

ifadesi yazilabilir. Bu ifade denklem (87)’de yerine yazilirsa;

31



(-1)" ¢ dx ml(-l)“%(1 )« gy
bml(a!q) = m j + m-k I k+1 (89)
a’ JX+a i a 7 X
bulunur. Bu denklemde ki integraller hesaplanirsa b, (e,q) ifadesi
1 m+1 m- 1 k+ ( + l)'")
bml(a,q):( ) {In(g+a)-In }+Z )mkkq (90)
k=1
seklinde yazilir.
b, («, q) integrali ise
n\&, 91
b, (e,0) = j ™ a) (91)

ile tanimlanir. integralin icindeki polinom bazi matematiksel islemler yapilarak asagidaki

gibi yazilabilir.

n-1 k
1 1n k+1 (92)
x(X+a)' xa" o ( x+a)
Bu ifade denklem (91)’de yerine yazilirsa;
1 fdx &F,(n)t X
() =—|—- o —dx (93)
D= 52 o)

seklinde olur. Bu ifadede 2. integrali ¢c6zmek i¢in toplamin iist sinir1 toplamdan ayrilarak

yazilirsa bu ifade asagidaki gibi olur.

o © n-1 n-2 °° k
N i L o Fea (1 j( o (94)
q q

a"d x o (X+a = o X+a)

Yukaridaki denklemde integralleri ¢ozmek igin integraller ayr1 ayr1 yazilirsa;
b, (a,q)=1,-1,-1, (95)

seklinde olur. Bu denklemde 1, I,, 1, ifadeleri asagida verilmistir.
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. ZLT% (96)

a' X
=+ j - (97)
o q
n-2 Fk N 00 Xk
i dx 98
k=0 k+1 '[(X+a)n ( )

Denklem (96)’daki 1, integrali i¢in ¢6ziim;

=2 2= L i (s0)-In(a)} (99)

seklinde olur. Denklem (97)’deki I, integrali i¢in X+« =Yy seklinde degisken degistirme

yapilirsa |, i¢in

I2:%{In(oo)-ln(q+a)}+%2(-1)s Fs(n-l)asm (100)

ifadesi elde edilir. Denklem (99)’daki |, ifadesinde integrali ¢dzmek igin X+a =Y

seklinde degisken degistirme yapilarak integral alinirsa |, ifadesi;

n-2 F Kk S
Z a ! (101)

k=0 o (n-k+s-1) (Q+a)”'k+s-1

seklinde ifade edilir. Bulunan 1, I,, I, ifadede denklem (95)’de yerine yazilirsa b, (o, q)

ifadesi;

1 1 "l n-1)a°

by, (@, 0) =—={In(a+q)-In(q)}- = —)
a a s:l s(q+a)’

(102)
n-2 |: k ( )
k+ z n-k+s-1

k=0 = n K+s- 1)(q )

elde edilir. Bu boliimde elde edilen b, («,q) yardimer molekiiler integrali i¢in sembolik

sonuglar Tablo 56.’da verilmistir.

33



3. BULGULAR

Atomlarin Compton profillerinin MBS ve GBS kullanilarak HFR metodu ile
hesaplanmasi i¢in 2. nci bdliimde elde edilen ifadelerin ve bu ifadelerin icerdigi yardimci
molekiiler integrallerin Maple 13 sembolik programlama dilinde programlar1 yapilmistir
[36]. Her bir atom i¢in HFR dalga fonksiyonlarini igeren bir dosya olusturulmustur.
Atomlarin HFR dalga fonksiyonlar1 Clementi’nin dalga fonksiyonlarindan alinmistir [37].
Hesaplama sirasindaki atomla ilgili bilgileri bu dosyadan okuyarak atom numarasi
2<Z <54 araligindaki atomlarin Compton profil degerleri hesaplanmistir. Hesaplama

sonuglari agagida literatiir ile karsilastirmali olarak tablolar halinde verilmistir.
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Tablo 1. He atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir

9 MBS (Denk.56) GBS (Denk. 62) Ref.[ 38] Ref.[39]
0.0 1.006016431E+00 1.070303921E+00 1.07E+00 1.0700E+00
0.2 9.647866466E-01 1.017092044E+00 1.02E+00

0.4 8.538531156E-01  8.782623044E-01 8.78E-01

0.6 7.038891986E-01  7.004988240E-01 7.00E-01

0.8 5.476041649E-01  5.270995209E-01 5.27E-01

1.0 4.078298102E-01  3.819851021E-01 3.82E-01 3.820E-01
1.2 2.947188294E-01 2.711746489E-01 2.71E-01

14 2.090583601E-01 1.909418545E-01 1.91E-01

1.6 1.469063378E-01 1.344706887E-01 1.34E-01

1.8 1.029715854E-01 9.521337140E-02 9.52E-02

2.0 7.235056628E-02  6.798904699E-02 6.8E-02

5.0 1.075726369E-03 1.397237492E-03 1.4E-03 1.397E-03
10.0 2.135426195E-05 3.294514741E-05 3.3E-05 3.294E-05
20.0 3.553409340E-07 5.782140159E-07 5.8E-07

40.0 5.641453645E-09  9.311966101E-09 9.3E-09

60.0 4.967410682E-10 8.221891347E-10 8.6E-10
100.0 2.321115754E-11 3.847291976E-11 7.8E-11

Tablo 2. Li atomunun taban durumu igin (ZSL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.665875253E+00 2.577377857E+00 2.59E+00
0.2 1.791104124E+00 1.776939293E+00 1.78E+00
0.4 8.616524450E-01 8.835537192E-01 8.84E-01
0.6 5.803971248E-01 5.982577134E-01 5.98E-01
0.8 4.925080325E-01 5.077588461E-01 5.08E-01
1.0 4.287033770E-01 4.393605812E-01 4,39E-01
1.2 3.668131505E-01 3.716221691E-01 3.72E-01
1.4 3.080564333E-01 3.079294120E-01 3.08E-01
1.6 2.548046761E-01 2.514870386E-01 2.51E-01
1.8 2.082940204E-01 2.034139718E-01 2.03E-01
2.0 1.687920091E-01 1.635300103E-01 1.64E-01
5.0 7.145592516E-03 7.536352451E-03 7.53E-03
10.0 1.941322086E-04 2.418175087E-04 2.4E-04
20.0 3.544890743E-06 4.801521249E-06 4.8E-06
40.0 5.766448997E-08 8.015090200E-08 7.9E-08
60.0 5.100642557E-09 7.125511293E-09 7.1E-09
100.0 2.388948163E-10 3.346062716E-10 3.6E-10
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Tablo 3. Be atomunun taban durumu i¢in (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk.56)  GBS(Denk. 62) Ref.[3] Ref.[38]
0.0 3.183501703E+00  3.150105862E+00  3.1595E+00  3.16E+00
0.2 2.571848681E+00 2.518512646E+00 2.5186E+00 2.52E+00
0.4 1.483270409E+00 1.428738419E+00 1.4286E+00 1.43E+00
0.6 7.835974790E-01 7.655144142E-01 7.655E-01 7.66E-01
0.8 4,966243077E-01 5.026400847E-01 5.027E-01 5.03E-01
10 3031371434E-01  4.085098231E-01  4.086E-01 4.09E-01
12 3.445636376E-01  3.630277644E-01  3.630E-01 3.63E-01
14 3.086308001E-01  3.269754084E-01 3.270E-01 3.27E-01
16 2753206808E-01  2917378752E-01  2.917E-01 2.92E-01
1.8 2.433574865E-01 2.569606718E-01 2.570E-01 2.57E-01
2.0 2.131615518E-01 2.238092528E-01 2.238E-01 2.24E-01
5.0 2.010744252E-02 2.063955125E-02 2.06E-02 2.06E-02
10.0 7.875320215E-04 9.058232360E-04 9.06E-04 9.1E-04
20.0 1630914454E-05  2.058827553E-05 2 1E-05
40.0 2746138119E-07  3.586947569E-07 3.6E-07
60.0 2.444994706E-08 3.215974991E-08 3.2E-08
100.0 1149003431E-09  1.516864580E-09 1.5E-09

Tablo 4. B atomunun taban durumu igin (ZPl) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

2

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.944526358E+00 2.989788762E+00 2.99E+00
0.2 2.690981318E+00 2.690981318E+00 2.69E+00
0.4 2.042411741E+00 1.999914912E+00 2.00E+00
0.6 1.384209333E+00 1.312954707E+00 1.31E+00
0.8 9.001336771E-01 8.431832033E-01 8.43E-01
1.0 6.069954074E-01 5.784860874E-01 5.78E-01
1.2 4.443495372E-01 4.387453461E-01 4.39E-01
14 3.536366198E-01 3.617406845E-01 3.62E-01
1.6 2.986468798E-01 3.134938164E-01 3.14E-01
1.8 2.608107033E-01 2.780839344E-01 2.78E-01
2.0 2.314363566E-01 2.486810493E-01 2.49E-01
5.0 3.702650391E-02 3.830390779E-02 3.83E-02
10.0 2.104945869E-03 2.310848457E-03 2.3E-03
20.0 5.075599625E-05 6.091143778E-05 6.1E-05
40.0 8.933316107E-07 1.115615229E-06 1.1E-06
60.0 8.021765013E-08 1.010462233E-07 1.0E-07
100.0 3.786397830E-09 4.791504100E-09 4.83-09
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Tablo 5. C atomunun taban durumu igin (°P,) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.783992850E+00 2.877325914E+00 2.89E+00
0.2 2.641107831E+00 2.713590736E+00 2.73E+00
0.4 2.267907321E+00 2.280279904E+00 2.29E+00
0.6 1.792179721E+0Q0 1.737857961E+00 1.74E+00
0.8 1.336735958E+00 1.249564431E+00 1.24E+00
1.0 9.698503553E-01 8.878806790E-01 8.81E-01
1.2 7.050822069E-01 6.474112510E-01 6.41E-01
14 5.258792185E-01 4.946267428E-01 4.90E-01
1.6 4.078139507E-01 3.973628859E-01 3.94E-01
1.8 3.296977565E-01 3.330513218E-01 3.31E-01
2.0 2.764580668E-01 2.878324421E-01 2.86E-01
5.0 5.375253649E-02 5.686305738E-02 5.69E-02
10.0 4.324455136E-03 4.643374544E-03 4.6E-03
20.0 1.236351287E-04 1.434635751E-04 1.4E-04
40.0 2.294964908E-06 2.782043882E-06 2.8E-06
60.0 2.083420823E-07 2.550168919E-07 2.5E-07
100.0 9.882795179E-09 1.216948583E-08 1.2E-08

Tablo 6. N atomunun taban durumu i¢in (483) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.670557866E+00 2.798776238E+00 2.83E+00
0.2 2.585826591E+00 2.699254290E+00 2.73E+00
0.4 2.351994096E+00 2.416632540E+00 2.44E+00
0.6 2.021277486E+00 2.013646005E+00 2.02E+00
0.8 1.656643066E+00 1.586068820E+00 1.58E+00
1.0 1.310798172E+00 1.209687429E+00 1.20E+00
1.2 1.015202365E+00 9.153139818E-01 9.02E-01
1.4 7.804928550E-01 7.004637228E-01 6.88E-01
1.6 6.032579247E-01 5.488447771E-01 5.38E-01
1.8 4.734976337E-01 4.426584098E-01 4.35E-01
2.0 3.798614217E-01 3.674197422E-01 3.61E-01
5.0 6.826598620E-02 7.416680809E-02 7.42E-02
10.0 7.431377078E-03 7.921457924E-03 7.9E-03
20.0 2.546352370E-04 2.886331139E-04 2.9E-04
40.0 5.025299508E-06 5.964194389E-06 6.0E-06
60.0 4.616352976E-07 5.542893693E-07 5.5E-07
100.0 2.204965535E-08 2.664641101E-08 2.7E-08
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Tablo 7. O atomunun taban durumu igin (°P,) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.600675719E+00 2.776423681E+00 2.78E+00
0.2 2.546896341E+00 2.711852535E+00 2.72E+00
0.4 2.392971337E+00 2.515343504E+00 2.52E+00
0.6 2.159900891E+00 2.205591951E+00 2.21E+00
0.8 1.878137717E+00 1.839427538E+00 1.84E+00
1.0 1.580742037E+00 1.480179304E+00 1.48E+00
1.2 1.296129431E+00 1.168305143E+00 1.16E+00
14 1.043403352E+00 9.178809102E-01 9.14E-01
1.6 8.315209371E-01 7.260527112E-01 7.23E-01
1.8 6.613427323E-01 5.827268562E-01 5.80E-01
2.0 5.287481882E-01 4.765458227E-01 4.75E-01
5.0 8.068472303E-02 9.025275342E-02 9.03E-02
10.0 1.124744789E-02 1.203034776E-02 1.2E-02
20.0 4.640033516E-04 5.173479515E-04 5.2E-04
40.0 9.806243281E-06 1.145769776E-05 1.1E-05
60.0 9.136351245E-07 1.081866754E-06 1.1E-06
100.0 4.396435687E-08 5.246115324E-08 5.2E-08

Tablo 8. F atomunun taban durumu igin (ZPQ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 2.543066627E+00 2.751623947E+00 2.75E+00
0.2 2.506719175E+00 2.707351889E+00 2.71E+00
0.4 2.400518705E+00 2.567306525E+00 2.57E+00
0.6 2.233171482E+00 2.331494027E+00 2.33E+00
0.8 2.019121907E+00 2.029543883E+00 2.03E+00
1.0 1.776998213E+00 1.707304232E+00 1.71E+00
1.2 1.526526244E+00 1.403425576E+00 1.40E+00
1.4 1.285072204E+00 1.139576624E+00 1.14E+00
1.6 1.065215160E+00 9.225281737E-01 9.22E-01
1.8 8.739944691E-01 7.499173780E-01 7.50E-01
2.0 7.135761789E-01 6.152436085E-01 6.15E-01
5.0 9.307271310E-02 1.064218964E-01 1.06E-01
10.0 1.550935119E-02 1.674932913E-02 1.7E-02
20.0 7.692654147E-04 8.486628675E-04 8.5E-04
40.0 1.751688108E-05 2.020359516E-05 2.0E-05
60.0 1.658095333E-06 1.939390007E-06 1.9E-06
100.0 8.046091031E-08 9.489213459E-08 9.4E-08
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Tablo 9. Ne atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

q Bu Calisma Literatiir
MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38] Ref.[40]

0.0 2.495264412E+00 2.727863126E+00 2.73E+00  2.7278E+00
0.2 2.469515407E+00 2.696120969E+00 2.70E+00

0.4 2.393334161E+00 2.593641590E+00 2.59E+00

0.6 2.270278763E+00 2.413365884E+00 2.41E+00

0.8 2.107066020E+00 2.168211876E+00 2.17E+00

1.0 1.913691694E+00 1.888611415E+00 1.89E+00  1.8886E+00
1.2 1.702488865E+00 1.606875332E+00 1.61E+00

1.4 1.486342406E+00 1.346250429E+00 1.35E+00

1.6 1.276769613E+00 1.118751103E+00 1.12E+00

1.8 1.082543294E+00 9.277082589E-01 9.27E-01

2.0 9.091545322E-01 7.712308412E-01 7.71E-01

5.0 1.082714217E-01 1.245247453E-01 1.24E-01 1.245E-01
10.0 1.997034387E-02 2.188166684E-02 2.2E-02 2.188E-02
20.0 1.183621544E-03 1.297627219E-03 1.3E-03 1.298E-03
40.0 2.918915864E-05 3.329653267E-05 3.3E-05

60.0 2.811727811E-06 3.251771330E-06 3.3E-06
100.0 1.377244803E-07 1.606049983E-07 1.6E-07

Tablo 10. Na atomunun taban durumu igin (28;) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir

q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38] Ref.[41]
0.0 4.192810606E+00 4.357507147E+00 4.36E+00  4.3557E+00
0.2 3.323124558E+00 3.398915473E+00 3.40E+00

0.4 2.330927923E+00 2.429710175E+00 2.43E+00

0.6 2.020803405E+00 2.137974872E+00 2.14E+00

0.8 1.895161730E+00 1.983272650E+00 1.98E+00 s

1.0 1.762988362E+00 1.808219984E+00 1.81E+00  1.8061E+00
1.2 1.614124635E+00 1.612101052E+00 1.61E+00

14 1.457234903E+00 1.411782438E+00 1.41E+00

1.6 1.299197360E+00 1.220681345E+00 1.22E+00

1.8 1.145517006E+00 1.047031998E+00 1.05E+00

2.0 1.000549634E+00 8.946322040E-01 8.95E-01 s

5.0 1.327675369E-01 1.461418420E-01 1.46E-01 1.461E-01
10.0 2.454341725E-02 2.746967828E-02 2.7E-02 2.747E-02
20.0 1.710639623E-03 1.882205131E-03 1.9E-03 1.882E-03
40.0 4.582432566E-05 5.223272440E-05 5.2E-05

60.0 4.498127544E-06 5.201900943E-06 5.2E-06
100.0 2.225813867E-07 2.597754812E-07 2.6E-07
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Tablo 11. Mg atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 4.989035612E+00 5.146207037E+00 5.16E+00
0.2 4.147008538E+00 4.148008556E+00 4.15E+00
0.4 2.753309840E+00 2.705496902E+00 2.71E+00
0.6 1.993802397E+00 2.044826038E+00 2.05E+00
0.8 1.737913950E+00 1.825506976E+00 1.83E+00
1.0 1.622698457E+00 1.698020641E+00 1.70E+00
1.2 1.515637103E+00 1.564404631E+00 1.56E+00
1.4 1.398976341E+00 1.416836254E+00 1.42E+00
1.6 1.277283544E+00 1.264705355E+00 1.26E+00
1.8 1.155459806E+00 1.117009372E+00 1.12E+00
2.0 1.036902575E+00 9.796108261E-01 9.80E-01
5.0 1.637300936E-01 1.709678864E-01 1.71E-01
10.0 2.922008917E-02 3.337026967E-02 3.3E-02
20.0 2.354327483E-03 2.609612285E-03 2.6E-03
40.0 6.869155894E-05 7.842304102E-05 7.8E-05
60.0 6.880656392E-06 7.968009933E-06 8.0E-06
100.0 3.442591138E-07 4.023944083E-07 4.0E-07

Tablo 12. Al atomunun taban durumu igin (ZPL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir

q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38] Ref.[42]
0.0 4.843562522E+00 5.133837076E+00 5.15E+00 5.1488E+00
0.2 4.373022824E+00 4.568819090E+00 4.57E+00

0.4 3.361604164E+00 3.333192400E+00 3.32E+00

0.6 2.459417769E+00 2.337401268E+00 2.34E+00

0.8 1.909442705E+00 1.841782554E+00 1.84E+00 e

1.0 1.620637538E+00 1.621628171E+00 1.62E+00 1.6225E+00
1.2 1.455792285E+00 1.490950068E+00 1.49E+00

14 1.336774557E+00 1.376831388E+00 1.38E+00

1.6 1.232588640E+00 1.261133792E+00 1.26E+00

1.8 1.133556625E+00 1.143626504E+00 1.14E+00

2.0 1.037569121E+00 1.028123511E+00 1.03E+00 s

5.0 2.034129471E-01 1.990615884E-01 1.99E-01 1.989E-01
10.0 3.430856895E-02 3.947595364E-02 3.9E-02 3.949E-02
20.0 3.113109270E-03 3.477498869E-03 3.5E-03 3.477E-03
40.0 9.903973558E-05 1.132903095E-04 1.1E-04

60.0 1.013587468E-05 1.176047893E-05 1.2E-05
100.0 5.131808167E-07 6.013053099E-07 6.0E-07
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Tablo 13. Si atomunun taban durumu igin (3PO) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 4.896734565E+00 5.105785218E+00 5.13E+00
0.2 4.601675185E+00 4.744797844E+00 4.76E+00
0.4 3.840244210E+00 3.802253248E+00 3.80E+00
0.6 2.934832854E+00 2.777790824E+00 2.77E+00
0.8 2.194439032E+00 2.068930626E+00 2.06E+00
1.0 1.721573043E+00 1.679837249E+00 1.67E+00
1.2 1.454691639E+00 1.472000031E+00 1.47E+00
14 1.299514019E+00 1.341338862E+00 1.34E+00
1.6 1.192801282E+00 1.237083496E+00 1.24E+00
1.8 1.104295162E+00 1.139895622E+00 1.14E+00
2.0 1.022441925E+00 1.044601656E+00 1.04E+00
5.0 2.389611216E-01 2.298531261E-01 2.30E-01
10.0 3.954513276E-02 4.586176017E-02 4.6E-02
20.0 3.978414873E-03 4.483062887E-03 4.5E-03
40.0 1.381959686E-04 1.583442006E-04 1.6E-04
60.0 1.446885244E-05 1.680585301E-05 1.7E-05
100.0 7.419500936E-07 8.703682173E-07 8.7E-07

Tablo 14. P atomunun taban durumu i¢in <4S§) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[ 38]
0.0 4.897130087E+00 5.067733950E+00 5.11E+00
0.2 4.697833521E+00 4.821616970E+00 4.86E+00
0.4 4.134975892E+00 4.116687561E+00 4.13E+00
0.6 3.352534637E+00 3.197130622E+00 3.18E+00
0.8 2.576592679E+00 2.400495247E+00 2.38E+00
1.0 1.972990628E+00 1.863729108E+00 1.85E+00
1.2 1.575618056E+00 1.542911336E+00 1.53E+00
14 1.334723400E+00 1.351607203E+00 1.35E+00
1.6 1.186303749E+00 1.225438480E+00 1.22E+00
1.8 1.084424464E+00 1.128319721E+00 1.13E+00
2.0 1.003740817E+00 1.043067509E+00 1.04E+00
5.0 2.743671313E-01 2.626047826E-01 2.63E-01
10.0 4.536580772E-02 5.255682555E-02 5.3E-02
20.0 4.942378614E-03 5.619537827E-03 5.6E-03
40.0 1.873638631E-04 2.151336631E-04 2.2E-04
60.0 2.008976008E-05 2.335364414E-05 2.3E-05
100.0 1.044209866E-06 1.225177976E-06 1.2E-06
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Tablo 15. S atomunun taban durumu igin (°P,) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 4.89866907E+00 5.078272565E+00 5.10E+00
0.2 4.75737920E+00 4.901839703E+00 4.92E+00
0.4 4.33486669E+00 4.353023461E+00 4.36E+00
0.6 3.68436349E+00 3.539846096E+00 3.53E+00
0.8 2.94821918E+00 2.726597986E+00 2.72E+00
1.0 2.28557887E+00 2.097553017E+00 2.09E+00
1.2 1.78380439E+00 1.677799623E+00 1.68E+00
14 1.44589138E+00 1.413816869E+00 1.41E+00
1.6 1.23083197E+00 1.245293886E+00 1.24E+00
1.8 1.09240307E+00 1.129215811E+00 1.13E+00
2.0 9.963181261E-01 1.039975934E+00 1.04E+00
5.0 3.064823023E-01 2.958238833E-01 2.96E-01
10.0 5.182745703E-02 5.968040755E-02 6.0E-02
20.0 5.994459859E-03 6.876304558E-03 6.9E-03
40.0 2.477054576E-04 2.850991838E-04 2.9E-04
60.0 2.722677002E-05 3.171524927E-05 3.2E-05
100.0 1.435529772E-06 1.688385228E-06 1.7E-06

Tablo 16. Cl atomunun taban durumu igin (ZPQ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 4.886953068E+00 5.070101592E+00 5.08E+00
0.2 4.782585135E+00 4.939801954E+00 4.95E+00
0.4 4.460424772E+00 4,513936644E+00 4 51E+00
0.6 3.931640177E+00 3.822810402E+00 3.81E+00
0.8 3.275670748E+00 3.047818708E+00 3.04E+00
1.0 2.616155289E+00 2.373246904E+00 2.37E+00
1.2 2.054442430E+00 1.873183986E+00 1.88E+00
1.4 1.632231062E+00 1.533296199E+00 1.54E+00
1.6 1.340388040E+00 1.308831953E+00 1.31E+00
1.8 1.146562159E+00 1.157835633E+00 1.16E+00
2.0 1.016874521E+00 1.050367872E+00 1.05E+00
5.0 3.342830922E-01 3.284673689E-01 3.29E-01
10.0 5.899696876E-02 6.726939161E-02 6.7E-02
20.0 7.125464140E-03 8.250074371E-03 8.2E-03
40.0 3.202926600E-04 3.694603446E-04 3.7E-04
60.0 3.612031338E-05 4.212404593E-05 4.2E-05
100.0 1.933248271E-06 2.277035877E-06 2.3E-06
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Tablo 17. Ar atomunun taban durumu i¢in (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir

1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38] Ref.[41]
0.0 4.868840404E+00 5.053956900E+00 5.06E+00 5.0638E+00
0.2 4.789348994E+00 4.954662313E+00 4.96E+00

0.4 4.539410073E+00 4.621254599E+00 4.62E+00

0.6 4.111683248E+00 4.044973155E+00 4.04E+00

0.8 3.545354683E+00 3.338429612E+00 3.33E+00

1.0 2.926529746E+00 2.659628561E+00 2.66E+00 2.6599E+00
1.2 2.347682543E+00 2.106796800E+00 2.11E+00

1.4 1.868997980E+00 1.700115572E+00 1.70E+00

1.6 1.508083011E+00 1.416228968E+00 1.42E+00

1.8 1.252238450E+00 1.220841310E+00 1.22E+00

2.0 1.076154105E+00 1.084090914E+00 1.08E+00

5.0 3.573793450E-01 3.591736281E-01 3.59E-01 3.593E-01
10.0 6.685898648E-02 7.544808388E-02 7.5E-02 7.542E-02
20.0 8.328218550E-03 9.726143857E-03 9.7E-03 9.727E-03
40.0 4.061301255E-04 4.696090990E-04 4.7E-04

60.0 4.702682835E-05 5.491963689E-05 5.5E-05
100.0 2.556877441E-06 3.016112866E-06 3.0E-06

Tablo 18. K atomu taban durumu igin (ZSL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.735353627E+00 6.884600757E+00 6.90E+00
0.2 5.441194146E+00 5.399332959E+00 5.40E+00
0.4 4.247385727E+00 4.263163667E+00 4.26E+00
0.6 3.842368295E+00 3.820620002E+00 3.82E+00
0.8 3.432771720E+00 3.323349533E+00 3.32E+00
1.0 2.954169655E+00 2.781230317E+00 2.78E+00
1.2 2.472670148E+00 2.280605118E+00 2.28E+00
14 2.036340989E+00 1.866930769E+00 1.87E+00
1.6 1.672567074E+00 1.549088929E+00 1.55E+00
1.8 1.388346061E+00 1.315089752E+00 1.32E+00
2.0 1.176020919E+00 1.145687328E+00 1.15E+00
5.0 3.759321042E-01 3.862662151E-01 3.86E-01
10.0 7.537793987E-02 8.415400228E-02 8.4E-02
20.0 9.595574123E-03 1.131085355E-02 1.1E-02
40.0 5.058037533E-04 5.872743346E-04 5.9E-04
60.0 6.017132003E-05 7.042085041E-05 7.0E-05
100.0 3.325505194E-06 3.927387318E-06 3.9E-06
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Tablo 19. Ca atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 7.733817612E+00 7.874469746E+00 7.87E+00
0.2 6.289395575E+00 6.092891447E+00 6.10E+00
0.4 4.367706622E+00 4.234334008E+00 4.23E+00
0.6 3.625959665E+00 3.621435451E+00 3.62E+00
0.8 3.289312641E+00 3.251942916E+00 3.25E+00
1.0 2.923027474E+00 2.830289990E+00 2.83E+00
1.2 2.524851909E+00 2.395473626E+00 2.40E+00
1.4 2.140806007E+00 2.002148992E+00 2.00E+00
1.6 1.798575579E+00 1.675418383E+00 1.68E+00
1.8 1.511277122E+00 1.418494066E+00 1.42E+00
2.0 1.281093634E+00 1.223019343E+00 1.22E+00
5.0 3.904044483E-01 4.095387545E-01 4.10E-01
10.0 8.436529072E-02 9.337287665E-02 9.3E-02
20.0 1.092625222E-02 1.299363174E-02 1.3E-02
40.0 6.202542390E-04 7.230047569E-04 7.2E-04
60.0 7.584927481E-05 8.899672100E-05 8.9E-05
100.0 4.263927677E-06 5.047896714E-06 5.0E-06

Tablo 20. Sc atomunun taban durumu igin (ZDE) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 7.520887473E+00 7.661289274E+00 7.67E+00
0.2 6.261499069E+00 6.140326832E+00 6.14E+00
0.4 4.464152324E+00 4.366078819E+00 4.37E+00
0.6 3.703685035E+00 3.725441924E+00 3.73E+00
0.8 3.398946896E+00 3.382397549E+00 3.38E+00
1.0 3.089857261E+00 3.002222822E+00 3.00E+00
1.2 2.734277021E+00 2.591763034E+00 2.59E+00
14 2.369467416E+00 2.200114398E+00 2.20E+00
1.6 2.024104595E+00 1.857684036E+00 1.86E+00
1.8 1.716341790E+00 1.575180760E+00 1.58E+00
2.0 1.455421307E+00 1.350767395E+00 1.35E+00
5.0 4.024682189E-01 4.289871873E-01 4.29E-01
10.0 9.368853590E-02 1.027231712E-01 1.0E-01
20.0 1.231864703E-02 1.474368175E-02 1.5E-02
40.0 7.498549975E-04 8.769162980E-04 8.8E-04
60.0 9.116574532E-05 1.108437440E-04 1.1E-04
100.0 5.395325946E-06 6.398028553E-06 6.4E-06
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Tablo 21. Ti atomunun taban durumu igin (°F, ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 7.346526612E+00 7.519814138E+00 7.51E+00
0.2 6.212505998E+00 6.136129115E+00 6.14E+00
0.4 4.513262243E+00 4.443457578E+00 4.46E+00
0.6 3.743763550E+00 3.793892894E+00 3.80E+00
0.8 3.461004948E+00 3.478848100E+00 3.48E+00
1.0 3.202165840E+00 3.144162831E+00 3.15E+00
1.2 2.894736096E+00 2.768271344E+00 2.77E+00
14 2.564725755E+00 2.391733837E+00 2.39E+00
1.6 2.236823543E+00 2.046276802E+00 2.04E+00
1.8 1.928926311E+00 1.747788855E+00 1.74E+00
2.0 1.653410199E+00 1.500352646E+00 1.50E+00
5.0 4.140888177E-01 4.472549497E-01 4.47E-01
10.0 1.031656881E-01 1.122752310E-01 1.1E-01
20.0 1.377315291E-02 1.656610248E-02 1.7E-02
40.0 8.949982277E-04 1.050104412E-03 1.1E-03
60.0 1.157836277E-04 1.362798162E-04 1.4E-04
100.0 6.746120344E-06 8.004482895E-06 8.0E-06

Tablo 22. V atomunun taban durumu i¢in (4F§) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 7.195834313E+00 7.387480244E+00 7.38E+00
0.2 6.160496200E+00 6.126522425E+00 6.14E+00
0.4 4.546394205E+00 4.507542127E+00 4.53E+00
0.6 3.770688967E+00 3.847959639E+00 3.86E+00
0.8 3.500623069E+00 3.554026539E+00 3.56E+00
1.0 3.281526482E+00 3.258959389E+00 3.26E+00
1.2 3.017190487E+00 2.917510895E+00 2.92E+00
14 2.723601204E+00 2.561442828E+00 2.56E+00
1.6 2.421074228E+00 2.221799334E+00 2.22E+00
1.8 2.125170714E+00 1.917224560E+00 1.91E+00
2.0 1.848408828E+00 1.655596679E+00 1.65E+00
5.0 4.270948791E-01 4.657077576E-01 4.65E-01
10.0 1.126454204E-01 1.220179693E-01 1.2E-01
20.0 1.529153663E-02 1.845550870E-02 1.8E-02
40.0 1.055816843E-03 1.242786348E-03 1.2E-03
60.0 1.405388837E-04 1.656540550E-04 1.7E-04
100.0 8.343245227E-06 9.909391990E-06 9.9E-06
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Tablo 23. Cr atomunun taban durumu igin (783) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

q Bu Calisma Literatiir
MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 5.630731093E+00 6.126458770E+00 6.25E+00
0.2 5.144020144E+00 5.450278921E+00 5.49E+00
0.4 4.345169378E+00 4.581802957E+00 4.58E+00
0.6 3.904672547E+00 4.174230440E+00 4.18E+00
0.8 3.700596073E+00 3.890448068E+00 3.89E+00
1.0 3.512481908E+00 3.560684280E+00 3.56E+00
1.2 3.283842708E+00 3.188400950E+00 3.18E+00
1.4 3.021444873E+00 2.808781719E+00 2.80E+00
1.6 2.738882462E+00 2.448767644E+00 2.44E+00
1.8 2.449304752E+00 2.123766940E+00 2.11E+00
2.0 2.165309620E+00 1.840499741E+00 1.83E+00
5.0 4.486897609E-01 4.856669029E-01 4.85E-01
10.0 1.219871328E-01 1.316090847E-01 1.3E-01
20.0 1.687691261E-02 2.039816677E-02 2.0E-02
40.0 1.232855834E-03 1.453829232E-03 1.5E-03
60.0 1.688886423E-04 1.991085848E-04 2.0E-04
100.0 1.022158978E-05 1.213522785E-05 1.2E-05

Tablo 24. Mn atomunun taban durumu i¢in (685) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.935771393E+00 7.171105552E+00 7.16E+00
0.2 6.054416677E+00 6.092628007E+00 6.11E+00
0.4 4,587949542E+00 4,596670405E+00 4.63E+00
0.6 3.804329560E+00 3.926686526E+00 3.95E+00
0.8 3.540592946E+00 3.657044223E+00 3.67E+00
1.0 3.376123927E+00 3.425368606E+00 3.43E+00
1.2 3.180250448E+00 3.150175114E+00 3.15E+00
1.4 2.952100706E+00 2.843604569E+00 2.84E+00
1.6 2.705177618E+00 2.531172559E+00 2.52E+00
1.8 2.449773297E+00 2.232938065E+00 2.22E+00
2.0 2.195087482E+00 1.961126854E+00 1.95E+00
5.0 4.651760278E-01 5.082542715E-01 5.07E-01
10.0 1.311231481E-01 1.417414791E-01 1.4E-01
20.0 1.853183885E-02 2.243787791E-02 2.2E-02
40.0 1.424352657E-03 1.687666602E-03 1.7E-03
60.0 2.007600512E-04 2.373042747E-04 2.4E-04
100.0 1.239104855E-05 1.472995650E-05 1.5E-05
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Tablo 25. Fe atomunun taban durumu igin (5D4) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.821124957E+00 7.070875776E+00 7.06E+00
0.2 6.005448842E+00 6.081216966E+00 6.09E+00
0.4 4.607968776E+00 4.653511686E+00 4.67E+00
0.6 3.822332508E+00 3.975101496E+00 3.99E+00
0.8 3.554972579E+00 3.704844663E+00 3.71E+00
1.0 3.408483409E+00 3.492160799E+00 3.50E+00
1.2 3.239036565E+00 3.241902295E+00 3.24E+00
14 3.037880095E+00 2.957326212E+00 2.96E+00
1.6 2.816001474E+00 2.660232717E+00 2.66E+00
1.8 2.581810424E+00 2.369790291E+00 2.37E+00
2.0 2.342724120E+00 2.098884329E+00 2.09E+00
5.0 4.916461021E-01 5.333677997E-01 5.33E-01
10.0 1.399413261E-01 1.517379763E-01 1.5E-01
20.0 2.026116098E-02 2.452478181E-02 2.5E-02
40.0 1.631723708E-03 1.939591704E-03 1.9E-03
60.0 2.366387760E-04 2.801078622E-04 2.8E-04
100.0 1.490196558E-05 1.773651969E-05 1.8E-05

Tablo 26. Co atomunun taban durumu i¢in (“Fg) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.720849716E+00 6.985126379E+00 6.98E+00
0.2 5.961223513E+00 6.063041996E+00 6.07E+00
0.4 4.625545352E+00 4.696209934E+00 4.71E+00
0.6 3.838899643E+00 4.014828395E+00 4.02E+00
0.8 3.564795202E+00 3.743158412E+00 3.75E+00
1.0 3.430421224E+00 3.546538643E+00 3.55E+00
1.2 3.282101505E+00 3.319379417E+00 3.32E+00
14 3.103925446E+00 3.056815678E+00 3.06E+00
1.6 2.904751746E+00 2.776831823E+00 2.78E+00
1.8 2.691528574E+00 2.497170148E+00 2.50E+00
2.0 2.469990226E+00 2.230720439E+00 2.23E+00
5.0 5.258328331E-01 5.621473795E-01 5.62E-01
10.0 1.484243613E-01 1.617602883E-01 1.6E-01
20.0 2.206644178E-02 2.666548420E-02 2.7E-02
40.0 1.854171751E-03 2.211714817E-03 2.2E-03
60.0 2.766242155E-04 3.279411874E-04 3.3E-04
100.0 1.778051184E-05 2.117448337E-05 2.1E-05
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Tablo 27. Ni atomunun taban durumu igin (°F, ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.620017701E+00 6.905860679E+00 6.90E+00
0.2 5.909236633E+00 6.043367411E+00 6.05E+00
0.4 4.630914960E+00 4.732663807E+00 4.74E+00
0.6 3.847089066E+00 4.050077147E+00 4.05E+00
0.8 3.567684271E+00 3.776208317E+00 3.78E+00
1.0 3.444229399E+00 3.592949222E+00 3.59E+00
1.2 3.315523840E+00 3.386522370E+00 3.39E+00
14 3.158864619E+00 3.144647354E+00 3.15E+00
1.6 2.981116285E+00 2.881655588E+00 2.88E+00
1.8 2.788179932E+00 2.613835166E+00 2.61E+00
2.0 2.584496970E+00 2.353844241E+00 2.35E+00
5.0 5.679822518E-01 5.948732615E-01 5.95E-01
10.0 1.565986862E-01 1.717910378E-01 1.7E-01
20.0 2.394911670E-02 2.887927813E-02 2.9E-02
40.0 2.091212807E-03 2.502745819E-03 2.5E-03
60.0 3.208594054E-04 3.809813739E-04 3.8E-04
100.0 2.105782432E-05 2.508609156E-05 2.5E-05

Tablo 28. Cu atomunun taban durumu igin (28

literatiir ile karsilagtirilmasi

1
2

) hesaplanan Compton profil degerleri ve

Bu Calisma Literatiir

q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38] Ref.[42]
0.0 5.246820328E+00 5.943828819E+00 5.93E+00 5.248E+00
0.2 4.908366710E+00 5.362838226E+00 5.37E+00 5.160E+00
0.4 4.280989116E+00 4.592001346E+00 4.60E+00 4.925E+00
0.6 3.865812508E+00 4.238277403E+00 4.24E+00 4.578E+00
0.8 3.687232428E+00 4.053167848E+00 4.05E+00 4.200E+00
1.0 3.583033645E+00 3.861953377E+00 3.86E+00 3.886E+00
1.2 3.469564507E+00 3.626341256E+00 3.62E+00 3.605E+00
14 3.332151511E+00 3.356870604E+00 3.36E+00 3.308E+00
1.6 3.173611329E+00 3.072694470E+00 3.07E+00 3.005E+00
1.8 2.997480799E+00 2.789405697E+00 2.79E+00 2.697E+00
2.0 2.807119733E+00 2.517505704E+00 2.52E+00 2.424E+00
5.0 6.374678414E-01 6.316606704E-01 6.32E-01 6.4E-01
10.0 1.647400471E-01 1.816795402E-01 1.8E-01

20.0 2.590970745E-02 3.111260752E-02 3.1E-02

40.0 2.342444450E-03 2.810383763E-03 2.8E-03

60.0 3.694923581E-04 4.391348297E-04 4.4E-04

100.0 2.476756483E-05 2.950560932E-05 2.9E-05
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Tablo 29. Zn atomunun taban durumu i¢in (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[35] Ref.[38]
0.0 6.448176441E+00 6.761456865E+00 5571E+00 6.76E+00
0.2 5.818784474E+00 6.005411841E+00 5.443E+00 6.01E+00
0.4 4.641271910E+00 4.789076203E+00 5.042E+00 4.79E+00
0.6 3.864815447E+00 4.105932475E+00 4.522E+00 4.11E+00
0.8 3.570524996E+00 3.827166944E+00 4.004E+00 3.83E+00
1.0 3.458212402E+00 3.663355106E+00 3.678E+00  3.66E+00
1.2 3.357867315E+00 3.492048292E+00 3.504E+00 3.49E+00
14 3.234691492E+00 3.288683533E+00 3.317E+00  3.29E+00
1.6 3.091902725E+00 3.060005270E+00 3.084E+00 3.06E+00
1.8 2.934148187E+00 2.818721335E+00 2.776E+00  2.82E+00
2.0 2.764126299E+00 2.576306517E+00 2.493E+00 2.58E+00
5.0 6.799777033E-01 6.724016845E-01 6.903E-01  6.72E-01
10.0 1.722081981E-01 1.920893884E-01 1.9E-01
20.0 2.794538205E-02 3.348376252E-02 3.3E-02
40.0 2.607329253E-03 3.140706863E-03 3.1E-03
60.0 4.226268699E-04 5.034099102E-04 5.0E-04
100.0 2.894204874E-05 3.451337675E-05 3.4E-05

Tablo 30. Ga atomunun taban durumu i¢in (ZPL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.536008712E+00 6.937235452E+00 6.93E+00
0.2 6.132816720E+00 6.424181002E+00 6.42E+00
0.4 5.197102450E+00 5.268990486E+00 5.26E+00
0.6 4.271134318E+00 4.296997026E+00 4.29E+00
0.8 3.672481222E+00 3.781735078E+00 3.77E+00
1.0 3.370995299E+00 3.533546868E+00 3.52E+00
1.2 3.212703154E+00 3.369516415E+00 3.35E+00
14 3.092035793E+00 3.209038324E+00 3.18E+00
1.6 2.968871047E+00 3.030460414E+00 3.00E+00
1.8 2.834615535E+00 2.834593550E+00 2.80E+00
2.0 2.689767093E+00 2.628642848E+00 2.59E+00
5.0 7.474612823E-01 7.175117773E-01 7.15E-01
10.0 1.805766870E-01 2.029112623E-01 2.0E-01
20.0 3.004651536E-02 3.592232034E-02 3.6E-02
40.0 2.884836374E-03 3.490198745E-03 3.5E-03
60.0 4.802782798E-04 5.736242838E-04 5.7E-04
100.0 3.360926247E-05 4.010436485E-05 4.0E-05
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Tablo 31. Ge atomunun taban durumu igin (3P0) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.681805647E+00 7.006101976E+00 7.03E+00
0.2 6.395764229E+00 6.644653463E+00 6.66E+00
0.4 5.632422512E+00 5.678496593E+00 5.66E+00
0.6 4.685814617E+00 4.621000516E+00 4.60E+00
0.8 3.894549500E+00 3.892629535E+00 3.87E+00
1.0 3.398262351E+00 3.493065648E+00 3.48E+00
1.2 3.131921838E+00 3.268560524E+00 3.25E+00
14 2.977878522E+00 3.105313846E+00 3.08E+00
1.6 2.858204298E+00 2.950609479E+00 2.93E+00
1.8 2.740167597E+00 2.787195094E+00 2.76E+00
2.0 2.614897505E+00 2.613357391E+00 2.58E+00
5.0 8.130425160E-01 7.624073252E-01 7.59E-01
10.0 1.893515381E-01 2.138859674E-01 2.1E-01
20.0 3.221766360E-02 3.845440796E-02 3.8E-02
40.0 3.174757620E-03 3.857002892E-03 3.9E-03
60.0 5.425465464E-04 6.496595583E-04 6.5E-04
100.0 3.880403738E-05 4.636685882E-05 4.7E-05

Tablo 32. As atomunun taban durumu igin (48 ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.803910924E+00 7.054808154E+00 7.10E+00
0.2 6.589603420E+00 6.780450587E+00 6.82E+00
0.4 5.965782837E+00 5.981531486E+00 5.99E+00
0.6 5.075270165E+00 4.,958381805E+00 4.93E+00
0.8 4.194354813E+00 4.105588495E+00 4.07E+00
1.0 3.536983671E+00 3.554531996E+00 3.53E+00
1.2 3.135891729E+00 3.232198684E+00 3.21E+00
14 2.909592365E+00 3.029828261E+00 3.01E+00
1.6 2.767118150E+00 2.874036134E+00 2.85E+00
1.8 2.652233647E+00 2.728602793E+00 2.71E+00
2.0 2.540367202E+00 2.579852511E+00 2.55E+00
5.0 8.735576066E-01 8.097018533E-01 8.04E-01
10.0 1.987161633E-01 2.250729564E-01 2.3E-01
20.0 3.445850905E-02 4.108688927E-02 4.1E-02
40.0 3.476908343E-03 4.241663597E-03 4.2E-03
60.0 6.095389239E-04 7.317923851E-04 7.3E-04
100.0 4.456436722E-05 5.331762394E-05 5.3E-05
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Tablo 33. Se atomunun taban durumu igin (3P2) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.868673661E+00 7.151113682E+00 7.16E+00
0.2 6.701348856E+00 6.932159826E+00 6.94E+00
0.4 6.194188732E+00 6.246678856E+00 6.24E+00
0.6 5.408355439E+00 5.262626953E+00 5.25E+00
0.8 4.533041644E+00 4.337935708E+00 4.32E+00
1.0 3.779049099E+00 3.672024771E+00 3.66E+00
1.2 3.247288357E+00 3.253478195E+00 3.24E+00
14 2.917730706E+00 2.994349430E+00 2.98E+00
1.6 2.718281886E+00 2.816688053E+00 2.80E+00
1.8 2.583089446E+00 2.672376726E+00 2.65E+00
2.0 2.471793399E+00 2.537121595E+00 2.51E+00
5.0 9.278118708E-01 8.570259279E-01 8.48E-01
10.0 2.087620918E-01 2.368561648E-01 2.4E-01
20.0 3.676523299E-02 4.376278783E-02 4.4E-02
40.0 3.790620695E-03 4.642807628E-03 4.6E-03
60.0 6.812212790E-04 8.198654560E-04 8.2E-04
100.0 5.091743249E-05 6.102287443E-05 6.1E-05

Tablo 34. Br atomunun taban durumu igin (ZPS) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

2

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 6.933797840E+00 7.199417630E+00 7.20E+00
0.2 6.799914639E+00 7.025508730E+00 7.03E+00
0.4 6.380661233E+00 6.447159322E+00 6.44E+00
0.6 5.689524017E+00 5.539067793E+00 5.53E+00
0.8 4.850299286E+00 4.592644062E+00 4.59E+00
1.0 4,048243607E+00 3.837496851E+00 3.84E+00
1.2 3.416399324E+00 3.322842394E+00 3.32E+00
1.4 2.985275603E+00 2.994072066E+00 2.99E+00
1.6 2.713450379E+00 2.778533714E+00 2.77E+00
1.8 2.539853208E+00 2.621228826E+00 2.61E+00
2.0 2.415396448E+00 2.488925816E+00 2.47E+00
5.0 9.755867406E-01 8.995166097E-01 8.92E-01
10.0 2.195835244E-01 2.481421406E-01 2.5E-01
20.0 3.913351055E-02 4.662345491E-02 4, 7E-02
40.0 4.115922273E-03 5.062348787E-03 5.1E-03
60.0 7.577221906E-04 9.143712029E-04 9.1E-04
100.0 5.790700823E-05 6.949168599E-05 7.0E-05
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Tablo 35. Kr atomunun taban durumu i¢in (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
Ref.[38] Ref.[38]
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62)  (Rélativistik  (Rélativisitik
olmayan) olan)
0.0 6.984136695E+00 7.236471235E+00 7.24E+00 7.19E+00
0.2 6.874638572E+00 7.094019515E+00 7.10E+00 7.05E+00
04 6.524505738E+00 6.604554124E+00 6.60E+00 6.57E+00
0.6 5.921733327E+00 5.784135981E+00 5.78E+00 5.77E+00
0.8 5.141077691E+00 4.854708252E+00 4.85E+00 4.85E+00
1.0 4.331923230E+00 4.045172629E+00 4.04E+00 4.04E+00
1.2 3.633690776E+00 3.447681682E+00 3.45E+00 3.44E+00
14 3.112420664E+00 3.044726306E+00 3.04E+00 3.03E+00
1.6 2.760511933E+00 2.779274885E+00 2.77E+00 2.76E+00
1.8 2.532694828E+00 2.596584449E+00 2.58E+00 2.58E+00
2.0 2.379830845E+00 2.457437851E+00 2.44E+00 2.44E+00
5.0 1.016619229E+00 9.475915873E-01 9.35E-01 9.33E-01
10.0 2.312049145E-01 2.599313015E-01 2.6E-01 2.6E-01
20.0 4.155815889E-02 4.954722468E-02 5.0E-02 5.1E-02
40.0 4.452095879E-03 5.498902999E-03 5.5E-03 6.0E-03
60.0 8.389385595E-04 1.015421884E-03 1.0E-03 1.2E-03
100.0 6.555633777E-05 7.877168947E-05 7.9E-05 1.1E-04

Tablo 36. Rb atomunun taban durumu igin <ZS§) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 8.896813252E+00 9.160688892E+00 9.08E+00
0.2 7.493820960E+00 7.446455065E+00 7.41E+00
0.4 6.220027021E+00 6.234582789E+00 6.20E+00
0.6 5.698321215E+00 5.621521840E+00 5.60E+00
0.8 5.080598606E+00 4.892671586E+00 4.88E+00
1.0 4.398413257E+00 4.167887488E+00 4.16E+00
1.2 3.763515163E+00 3.565638501E+00 3.56E+00
14 3.239675193E+00 3.117256045E+00 3.11E+00
1.6 2.847176278E+00 2.802349891E+00 2.80E+00
1.8 2.571081094E+00 2.582844084E+00 2.58E+00
2.0 2.380072315E+00 2.422596627E+00 2.42E+00
5.0 1.051477927E+00 9.773843029E-01 9.75E-01
10.0 2.436272159E-01 2.720669727E-01 2.7E-01
20.0 4.403725646E-02 5.251315763E-02 5.4E-02
40.0 4.796855668E-03 5.952820029E-03 6.5E-03
60.0 9.241945820E-04 1.123370669E-03 1.3E-03
100.0 7.382807917E-05 8.887912428E-05 1.3E-04
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Tablo 37. Sr atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 1.003324836E+01 1.024523212E+01 1.01E+01
0.2 8.336020866E+00 8.107340371E+00 8.07E+00
0.4 6.235208658E+00 6.109027612E+00 6.09E+00
0.6 5.477985657E+00 5.444761674E+00 5.42E+00
0.8 4.990408473E+00 4.876704868E+00 4.86E+00
1.0 4.413899371E+00 4.245452689E+00 4.24E+00
1.2 3.839525845E+00 3.664679173E+00 3.66E+00
14 3.336218906E+00 3.197167429E+00 3.20E+00
1.6 2.930872179E+00 2.849009977E+00 2.85E+00
1.8 2.624535103E+00 2.598660725E+00 2.59E+00
2.0 2.401409992E+00 2.417231358E+00 2.41E+00
5.0 1.080462764E+00 1.015656501E+00 1.01E+00
10.0 2.568015083E-01 2.843488808E-01 2.9E-01
20.0 4.656878548E-02 5.560147882E-02 5.7E-02
40.0 5.154030503E-03 6.423314574E-03 7.0E-03
60.0 1.014693347E-03 1.237400617E-03 1.5E-03
100.0 8.287909670E-05 9.996213023E-05 1.5E-04

Tablo 38. Y atomunun taban durumu igin (2D§) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.747140877E+00 1.002141599E+01 9.92E+00
0.2 8.180854066E+00 8.229538657E+00 8.20E+00
0.4 6.160022546E+00 6.320571658E+00 6.32E+00
0.6 5.417638387E+00 5.612888896E+00 5.58E+00
0.8 5.001533104E+00 5.060627496E+00 5.03E+00
1.0 4.503115982E+00 4.436743449E+00 4.42E+00
1.2 3.982789154E+00 3.837025384E+00 3.83E+00
14 3.503152554E+00 3.332162029E+00 3.33E+00
1.6 3.093136489E+00 2.940477872E+00 2.94E+00
1.8 2.762302232E+00 2.650168338E+00 2.64E+00
2.0 2.505513064E+00 2.437763359E+00 2.43E+00
5.0 1.115524464E+00 1.051867090E+00 1.05E+00
10.0 2.893781002E-01 2.969968798E-01 3.0E-01
20.0 4.946385789E-02 5.873667835E-02 6.0E-02
40.0 5.520751074E-03 6.907805598E-03 7.6E-03
60.0 1.109804710E-03 1.357625760E-03 1.6E-03
100.0 9.269104974E-05 1.119747142E-04 1.6E-04
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Tablo 39. Zr atomunun taban durumu igin (3F2) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.697517607E+00 9.880946558E+00 9.76E+00
0.2 8.249582371E+00 8.267358998E+00 8.24E+00
0.4 6.301197093E+00 6.443244175E+00 6.46E+00
0.6 5.554492141E+00 5.737057020E+00 5.72E+00
0.8 5.179903425E+00 5.229501061E+00 5.20E+00
1.0 4.730816329E+00 4.638442729E+00 4.62E+00
1.2 4.238169312E+00 4.036696021E+00 4.02E+00
14 3.759103687E+00 3.503775058E+00 3.49E+00
1.6 3.324402390E+00 3.071392759E+00 3.06E+00
1.8 2.951395496E+00 2.738726786E+00 2.73E+00
2.0 2.645557721E+00 2.489513968E+00 2.48E+00
5.0 1.125088549E+00 1.084277224E+00 1.08E+00
10.0 2.940369316E-01 3.100221746E-01 3.1E-01
20.0 5.191856805E-02 6.195495815E-02 6.3E-02
40.0 5.897710406E-03 7.407444742E-03 8.1E-03
60.0 1.209492070E-03 1.484184566E-03 1.8E-03
100.0 1.032780082E-04 1.249729966E-04 1.8E-04

Tablo 40. Nb atomunun taban durumu i¢in (GDL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.603467788E+00 9.920404575E+00 8.56E+00
0.2 8.293885722E+00 8.431948612E+00 7.72E+00
0.4 6.436544003E+00 6.638829942E+00 6.71E+00
0.6 5.673399880E+00 5.910823370E+00 6.15E+00
0.8 5.329196061E+00 5.393549221E+00 5.59E+00
1.0 4.925195890E+00 4.791111223E+00 4.95E+00
1.2 4.457490560E+00 4.173021596E+00 4.30E+00
14 3.978957900E+00 3.619478320E+00 3.72E+00
1.6 3.523194605E+00 3.163175109E+00 3.24E+00
1.8 3.114213117E+00 2.805151260E+00 2.86E+00
2.0 2.766308449E+00 2.531815177E+00 2.57E+00
5.0 1.136636086E+00 1.110896654E+00 1.11E+00
10.0 3.061944080E-01 3.230964030E-01 3.2E-01
20.0 5.455119290E-02 6.522053140E-02 6.7E-02
40.0 6.285072268E-03 7.921006254E-03 8.7E-03
60.0 1.313683427E-03 1.616935368E-03 1.9E-03
100.0 1.146732366E-04 1.389871577E-04 2.1E-04
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Tablo 41. Mo atomunun taban durumu igin (783) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 7.989812379E+00 8.405328916E+00 8.48E+00
0.2 7.384418902E+00 7.696410554E+00 7.70E+00
0.4 6.450261408E+00 6.764163723E+00 6.74E+00
0.6 5.963221283E+00 6.252555571E+00 6.22E+00
0.8 5.661456909E+00 5.764433804E+00 5.72E+00
1.0 5.297047816E+00 5.165989338E+00 5.12E+00
1.2 4.855443677E+00 4.529883532E+00 4.50E+00
14 4.373435786E+00 3.936153721E+00 3.91E+00
1.6 3.886632983E+00 3.425987377E+00 3.41E+00
1.8 3.427094600E+00 3.010057228E+00 2.99E+00
2.0 3.018893744E+00 2.682154402E+00 2.67E+00
5.0 1.146861440E+00 1.137127726E+00 1.14E+00
10.0 3.209174956E-01 3.372773384E-01 3.4E-01
20.0 5.727826049E-02 6.859844927E-02 7.0E-02
40.0 6.682688117E-03 8.449007210E-03 9.3E-03
60.0 1.422313944E-03 1.755877629E-03 2.1E-03
100.0 1.269042047E-04 1.540490962E-04 2.3E-04

Tablo 42. Tc atomunun taban durumu igin (68 ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

5
2

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.364886278E+00 9.569725981E+00 9.41E+00
0.2 8.296437720E+00 8.293037561E+00 8.26E+00
0.4 6.627051400E+00 6.653087797E+00 6.70E+00
0.6 5.830906640E+00 5.959211662E+00 5.97E+00
0.8 5.519404960E+00 5.568827986E+00 5.55E+00
1.0 5.199271859E+00 5.117272114E+00 5.09E+00
1.2 4.,798578695E+00 4.590880308E+00 4.57E+00
14 4.355468056E+00 4.055266987E+00 4.03E+00
1.6 3.902050889E+00 3.562483457E+00 3.54E+00
1.8 3.464933334E+00 3.138627258E+00 3.12E+00
2.0 3.066512274E+00 2.790168317E+00 2.77E+00
5.0 1.154421092E+00 1.157814240E+00 1.16E+00
10.0 3.364529894E-01 3.515914852E-01 3.5E-01
20.0 6.002539547E-02 7.204187316E-02 7.4E-02
40.0 7.087239808E-03 8.995055265E-03 9.9E-03
60.0 1.535054819E-03 1.901602141E-03 2.3E-03
100.0 1.399908362E-04 1.702439875E-04 2.6E-04
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Tablo 43. Ru atomunun taban durumu igin (5F5) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.271749053E+00 9.821338903E+00 8.34E+00
0.2 8.288935195E+00 8.472246394E+00 7.66E+00
0.4 6.697724548E+00 6.795470474E+00 6.78E+00
0.6 5.893113130E+00 6.114080252E+00 6.31E+00
0.8 5.589064860E+00 5.716041105E+00 5.91E+00
1.0 5.302609148E+00 5.244249959E+00 5.41E+00
1.2 4.935720246E+00 4.699135670E+00 4.84E+00
14 4.517505880E+00 4.150065677E+00 4.28E+00
1.6 4.077391460E+00 3.646920914E+00 3.75E+00
1.8 3.640429393E+00 3.212764542E+00 3.30E+00
2.0 3.229790809E+00 2.852582165E+00 2.92E+00
5.0 1.159758977E+00 1.172094057E+00 1.17E+00
10.0 3.522177897E-01 3.654908482E-01 3.7E-01
20.0 6.292759264E-02 7.550634050E-02 7.7E-02
40.0 7.508485394E-03 9.552663169E-03 1.0E-02
60.0 1.652570401E-03 2.053196471E-03 2.5E-03
100.0 1.539731950E-04 1.875308481E-04 2.8E-04

Tablo 44. Rh atomunun taban durumu igin (4Fg) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.186627025E+00 9.813700621E+00 8.28E+00
0.2 8.269379871E+00 8.487099383E+00 7.64E+00
0.4 6.742756516E+00 6.815005622E+00 6.78E+00
0.6 5.934606886E+00 6.148687024E+00 6.34E+00
0.8 5.636663205E+00 5.785628988E+00 5.97E+00
1.0 5.380770488E+00 5.356455295E+00 5.52E+00
1.2 5.048906375E+00 4.845426772E+00 4.99E+00
14 4.661058266E+00 4.313402827E+00 4.45E+00
1.6 4.242806849E+00 3.810832505E+00 3.92E+00
1.8 3.816095996E+00 3.364878741E+00 3.46E+00
2.0 3.402974665E+00 2.985130550E+00 3.05E+00
5.0 1.163770763E+00 1.185909669E+00 1.19E+00
10.0 3.679640871E-01 3.802622841E-01 3.8E-01
20.0 6.584766396E-02 7.908386670E-02 8.1E-02
40.0 7.936796728E-03 1.012492815E-02 1.1E-02
60.0 1.774020776E-03 2.210704791E-03 2.7E-03
100.0 1.688556534E-04 2.059944694E-04 3.1E-04
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Tablo 45. Pd atomunun taban durumu igin ('S, ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
1 MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.099826847E+00 7.032454975E+00 7.02E+00
0.2 8.244066354E+00 7.004993749E+00 7.00E+00
0.4 6.781848732E+00 6.912803148E+00 6.91E+00
0.6 5.972163295E+00 6.712877657E+00 6.69E+00
0.8 5.677059753E+00 6.357331584E+00 6.32E+00
1.0 5.447674891E+00 5.856416622E+00 5.82E+00
1.2 5.148319709E+00 5.275460020E+00 5.25E+00
1.4 4.790076584E+00 4.685524811E+00 4.68E+00
1.6 4.395262607E+00 4.133953865E+00 4.13E+00
1.8 3.982830486E+00 3.643552027E+00 3.64E+00
2.0 3.572925400E+00 3.221375281E+00 3.21E+00
5.0 1.167358688E+00 1.198415707E+00 1.20E+00
10.0 3.835358455E-01 3.966830700E-01 4.0E-01
20.0 6.883484639E-02 8.276695513E-02 8.4E-02
40.0 8.375528038E-03 1.070837518E-02 1.2E-02
60.0 1.899575744E-03 2.373776840E-03 2.9E-03
100.0 1.846651307E-04 2.255990836E-04 3.4E-04

Tablo 46. Ag atomunun taban durumu i¢in (28

literatiir ile karsilastirilmasi

N

) hesaplanan Compton profil degerleri ve

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.017804361E+00 8.300770463E+00 8.18E+00
0.2 8.217111395E+00 7.646588423E+00 7.59E+00
0.4 6.815251509E+00 6.783401575E+00 6.79E+00
0.6 6.004750553E+00 6.381837635E+00 6.37E+00
0.8 5.708861655E+00 6.094616026E+00 6.07E+00
1.0 5.501188935E+00 5.723855562E+00 5.70E+00
1.2 5.231440724E+00 5.263306349E+00 5.24E+00
1.4 4,902062522E+00 4,758961422E+00 4.75E+00
1.6 4.532344141E+00 4.255834676E+00 4.24E+00
1.8 4,138274086E+00 3.784603215E+00 3.77E+00
2.0 3.737433271E+00 3.362096156E+00 3.35E+00
5.0 1.171217090E+00 1.209746803E+00 1.21E+00
10.0 3.987301104E-01 4.120388063E-01 4.1E-01
20.0 7.189105407E-02 8.650903126E-02 8.8E-02
40.0 8.824785263E-03 1.131162415E-02 1.2E-02
60.0 2.029157877E-03 2.543967603E-03 3.1E-03
100.0 2.014221742E-04 2.465051526E-04 3.8E-04
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Tablo 47. Cd atomunun taban durumu igin (*S, ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[35] Ref.[38]
0.0 8.947205832E+00 9.216925311E+00 8.418E+00  9.04E+00
0.2 8.190228025E+00 8.272340928E+00 8.08E+00  8.20E+00
0.4 6.838831180E+00 6.872609095E+00 7.042E+00  6.88E+00
0.6 6.029954279E+00 6.172885253E+00 6.122E+00  6.18E+00
0.8 5.733342598E+00 5.856357576E+00 5.638E+00  5.84E+00
1.0 5.543845557E+00 5.564630087E+00 5.439E+00  5.54E+00
1.2 5.300671641E+00 5.200077568E+00 5.169E+00  5.18E+00
1.4 4.998769369E+00 4.775606130E+00 4.704E+00  4.76E+00
1.6 4.654645019E+00 4.326635125E+00 4.197E+00  4.31E+00
1.8 4.281505921E+00 3.885051106E+00 3.792E+00  3.87E+00
2.0 3.894116375E+00 3.473489180E+00 3.454E+00  3.46E+00
5.0 1.176374568E+00 1.223604308E+00 1.191E+00  1.22E+00
10.0 4.134497651E-01 4.252678496E-01 4.3E-01
20.0 7.502232037E-02 9.044939417E-02 9.2E-02
40.0 9.284763363E-03 1.193446034E-02 1.3E-02
60.0 2.162670577E-03 2.719986474E-03 3.3E-03
100.0 2.191411072E-04 2.687261973E-04 4.1E-04

Tablo 48. In atomunun taban durumu i¢in (ZPL) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.069714598E+00 9.421806770E+00 9.25E+00
0.2 8.552377534E+00 8.747956725E+00 8.63E+00
0.4 7.396190689E+00 7.308707764E+00 7.29E+00
0.6 6.334058629E+00 6.243075229E+00 6.25E+00
0.8 5.705504775E+00 5.724753283E+00 5.71E+00
1.0 5.380248052E+00 5.413469113E+00 5.38E+00
1.2 5.140621642E+00 5.107291954E+00 5.07E+00
14 4.882496478E+00 4.,754692002E+00 4.72E+00
1.6 4.586701684E+00 4.365554567E+00 4.34E+00
1.8 4.260954539E+00 3.965270894E+00 3.94E+00
2.0 3.917633613E+00 3.577168008E+00 3.55E+00
5.0 1.187054114E+00 1.231390373E+00 1.23E+00
10.0 4.276869989E-01 4.429444420E-01 4.4E-01
20.0 7.824437094E-02 9.420488945E-02 9.6E-02
40.0 9.755698676E-03 1.257037949E-02 1.4E-02
60.0 2.300109930E-03 2.901667769E-03 3.5E-03
100.0 2.378524305E-04 2.920604234E-04 4.5E-04
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Tablo 49. Sn atomunun taban durumu igin (3P0) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.256324017E+00 9.256324017E+00 9.40E+00
0.2 8.866822540E+00 9.020925742E+00 8.92E+00
0.4 7.858488804E+00 7.721863206E+00 7.68E+00
0.6 6.688364709E+00 6.473900442E+00 6.46E+00
0.8 5.803446865E+00 5.718279089E+00 5.70E+00
1.0 5.296527166E+00 5.300818754E+00 5.28E+00
1.2 5.003622624E+00 4.994393751E+00 4.97E+00
1.4 4.763505520E+00 4.686485547E+00 4.66E+00
1.6 4.506586568E+00 4.350057903E+00 4.32E+00
1.8 4.221495827E+00 3.994399537E+00 3.97E+00
2.0 3.916081161E+00 3.637773718E+00 3.62E+00
5.0 1.201385677E+00 1.242918568E+00 1.24E+00
10.0 4.412333346E-01 4.580145575E-01 4.6E-01
20.0 8.153713494E-02 9.821010769E-02 1.0E-01
40.0 1.023680193E-02 1.321726162E-02 1.4E-02
60.0 2.441075534E-03 3.090657115E-03 3.8E-03
100.0 2.575213535E-04 3.169225833E-04 4.9E-04

Tablo 50. Sb atomunun taban durumu igin (48 ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.395294262E+00 9.619538179E+00 9.51E+00
0.2 9.087695325E+00 9.208666325E+00 9.13E+00
0.4 8.221973630E+00 8.073763086E+00 8.03E+00
0.6 7.064797866E+00 6.769758733E+00 6.73E+00
0.8 6.024070194E+00 5.821340067E+00 5.79E+00
1.0 5.326973291E+00 5.261102153E+00 5.23E+00
1.2 4.922717275E+00 4.907030049E+00 4.88E+00
14 4.656935707E+00 4.613758498E+00 4.59E+00
1.6 4.419737779E+00 4.316718265E+00 4.29E+00
1.8 4.168378587E+00 4.002588559E+00 3.98E+00
2.0 3.897378975E+00 3.679545709E+00 3.66E+00
5.0 1.219637316E+00 1.255633662E+00 1.25E+00
10.0 4.540652799E-01 4.727836627E-01 4.7E-01
20.0 8.490669865E-02 1.022823619E-01 1.0E-01
40.0 1.072899406E-02 1.388384189E-02 1.5E-02
60.0 2.585747069E-03 3.284864373E-03 4.0E-03
100.0 2.781954545E-04 3.430167504E-04 5.3E-04
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Tablo 51. Te atomunun taban durumu i¢in (3P2) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.520000984E+00 9.739838766E+00 9.60E+00
0.2 9.270169988E+00 9.403986843E+00 9.29E+00
0.4 8.523353250E+00 8.380618637E+00 8.32E+00
0.6 7.419732309E+00 7.051059790E+00 7.03E+00
0.8 6.295536266E+00 5.963969996E+00 5.95E+00
1.0 5.439105100E+00 5.271995074E+00 5.25E+00
1.2 4.903302848E+00 4.850251839E+00 4.82E+00
14 4.577296907E+00 4.547399070E+00 4.52E+00
1.6 4.335788101E+00 4.273277836E+00 4.25E+00
1.8 4.106681002E+00 3.993009560E+00 3.97E+00
2.0 3.865291929E+00 3.702223486E+00 3.68E+00
5.0 1.241848266E+00 1.270145065E+00 1.27E+00
10.0 4.660496455E-01 4.871968013E-01 4.9E-01
20.0 8.833258100E-02 1.062922969E-01 1.1E-01
40.0 1.123236566E-02 1.455921519E-02 1.6E-02
60.0 2.734054617E-03 3.484192537E-03 4.3E-03
100.0 2.998838904E-04 3.704675379E-04 5.8E-04

Tablo 52. | atomunun taban durumu igin (ZPQ) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilagtirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS(Denk. 56) GBS(Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.626996911E+00 9.805363238E+00 9.67E+00
0.2 9.419217733E+00 9.526763914E+00 9.42E+00
0.4 8.771859000E+00 8.621124641E+00 8.57E+00
0.6 7.743820736E+00 7.324125249E+00 7.31E+00
0.8 6.593379804E+00 6.145526054E+00 6.15E+00
1.0 5.618936578E+00 5.327826128E+00 5.33E+00
1.2 4.950815994E+00 4.819112764E+00 4.81E+00
14 4.538546231E+00 4.483174939E+00 4.47E+00
1.6 4.266326298E+00 4.214728876E+00 4.20E+00
1.8 4.042931553E+00 3.959178169E+00 3.95E+00
2.0 3.823073712E+00 3.697912347E+00 3.69E+00
5.0 1.267081859E+00 1.293320961E+00 1.28E+00
10.0 4.775584664E-01 5.148639734E-01 5.0E-01
20.0 9.187707012E-02 1.117481843E-01 1.1E-01
40.0 1.174743396E-03 1.528692473E-02 1.7E-02
60.0 2.885934159E-03 3.714484061E-03 4.5E-03
100.0 3.225935742E-04 4.023564801E-04 6.2E-04
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Tablo 53. Xe atomunun taban durumu igin (180) hesaplanan Compton profil degerleri ve

literatiir ile karsilastirilmasi

Bu Calisma Literatiir
q MBS (Denk. 56) GBS (Denk. 62) Ref.[38]
0.0 9.713117994E+00 9.877590029E+00 9.74E+00
0.2 9.537118480E+00 9.644702358E+00 9.52E+00
0.4 8.973634886E+00 8.850312470E+00 8.77E+00
0.6 8.031151532E+00 7.617245872E+00 7.59E+00
0.8 6.896693659E+00 6.386718056E+00 6.38E+00
1.0 5.847537348E+00 5.456566206E+00 5.45E+00
1.2 5.061414747E+00 4.848764385E+00 4.84E+00
14 4.548964418E+00 4.457662277E+00 4.44E+00
1.6 4.222488193E+00 4.174616098E+00 4.16E+00
1.8 3.985765141E+00 3.929899919E+00 3.91E+00
2.0 3.776445082E+00 3.690636201E+00 3.68E+00
5.0 1.295265685E+00 1.303312824E+00 1.30E+00
10.0 4.882588036E-01 5.151681156E-01 5.1E-01
20.0 9.548004296E-02 1.149466648E-01 1.2E-01
40.0 1.227389716E-02 1.598441617E-02 1.8E-02
60.0 3.041338605E-03 3.902397089E-03 4.8E-03
100.0 3.463362322E-04 4.295748064E-04 6.7E-04
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4. SONUC ve TARTISMA

Bu calismada; atomlarin taban durumlarinin MBS ve GBS i¢cin HFR metodu
kullanilarak Compton Profilleri igin yeni analitik formiiller elde edildi. Elde edilen
formiillerin ve igerdigi yardimci molekiiler integrallerin Maple 13 sembolik programlama
dilinde programlar1 yapildi. Bu program araciligiyla 2 < Z < 54 araligindaki atomlarin
taban durumlarn i¢in 0 < g < 100 araliginda Compton profil degerleri hesaplanmas,
literatlirde var olan deneysel ve teorik sonuglarla karsilastirilmis ve Bulgular boliimiinde
tablolar halinde verilmistir. Bu tablolardan da goriilecegi ilizere, atomlarin taban durumlari
icin MBS ve GBS kullanilarak elde edilen Compton profil degerleri literatiir ile
uyumludur.

Ayrica ( degeri ve atom numarasi arttikca elde edilen ifadelerin sonucunun
literatiirle uyumunun azaldigi Bulgular boliimiindeki elde edilen tablolardan kolayca
goriilmektedir. Deneysel sonuclarla daha iyi bir uyum elde etmek i¢in relativistik katkilarin

ve bazi pertiirbe terim katkilarinin da dikkate alinmas1 gerekmektedir.

Bu calismanin o6nemli taraflarindan birisi; q=0 i¢in elde edilen J, (a,q)

ifadesinde, J,, (a,O) Compton profil degeri deneysel olarak hesaplanabilirse atomlarin

biitiin perdeleme sabitlerinin yar1 deneysel bir yontemle elde edilebiliyor olmasidir.
Bu ¢alismanin diger bir 6nemli 6zelligi ise atomlarin Compton profil degerlerinden
faydalanarak momentum degerlerinin ve enerjilerinin (kinetik enerji, tam enerji) elde

edilebiliyor olmasidir.
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EKLER

Ek.1. f,(a, p) Fonksiyonlari

Tablo 54. 1<n<6 i¢in f,(«, p) fonksiyonlarmim sembolik ifadeleri (Denklem 48).

n | fn| (0{, p)

ol

_ At
(0{2 + pz)2
a3 at (—3a2 + pz)
3 (az + pz)3

16 \Ba'p
S (o)

16 10 o* (-a” + p*)
3 0 5 (a2+p2)4

16 V10 o (5a* + p?)

1 15 (az N p2)4
, 32 10aip?
° (a+p7)
16 V35 a* (5a* -10a° p* + p*)
4 0 35 (a2 N p2)5

32 /35 o p(-5a” +3p?)
1 '% (a2 N p2)5
, 32 \/35 o p? (-To + o

35 (az n p2)5

66



Tablo 54.’{in devamu.

4

3

256 /35 o p?
35 (a2+ p2)5

3214 a* (3a* -10ap* +3p*)
4 (e

32 14 o’ p(35054 -42a°p® +3p4)
105 (a2 + pz)ﬁ

056 14 o7 p? (-70{2 +3p2)
1105 (a2 +p?)

256 \14 o p*(-9a” + p°)
1105 (a2 +p?)

512 14 o p*
21 (az n p2)6

32 \/462 a” (70 +35a" p* - 21a” p* + p°)

231 (a?+p?)
256 \@ o p(7a4 -140%p? +3p4)
693 (a?+p?)
256 /462 o p* (21a* -18a° p + p*)
1155 (o + pz)7
512 \/462 o* p* (-3’ + p’)
231 (a2 +p?)
512 \/462 a” p*(-11a” + p?)
693 (a*+p?)
2048 \/462 o* p°

21 (g4 p?)

67



Ek.2. K, («,q) Yardimc: Molekiiler Integrali

Tablo 55. 1<n<6 i¢in K, (a,q) yardimecr molekiiler integralinin sembolik ifadeleri

(Denklem 78). X =z -2arctan (gj
(04

I n KIn (a’q)
1
0 1 22
1 X - q
2 40 zaz(az+qz)
3 q(5a° +3q°)
3 16’ -8a4(0{2+q2)2
5 q(332* +40a’¢” +15q° )
4 20" 340 (a2 +0?)
35 q(279a° +511ag” +3852°q* +1050° )
’ 256a° " 3840 (a? + )’
63 0(965¢° +23700°q” + 26882*q" +1470a°q° +315¢° )
° s 12800 (o +q7)
1
1 2 2(a2 +q2)
1
3 4(052 +q2)2
1
4 6(a2 +q2)3
1
5 8(0{2 +q2)4
1
6 10(a +q?)
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Tablo 55.’in devamu.

2 3 1 X + q(az-qz)
160’ 8a’ (a2 + qz)2

A 1 X _q(3a4-8a2q2-3q4)

32a° 48a* (a2 +c12)3
: 5 . q(15a° - 73a*q’ -55a°q"* -15q°
256a 384a° (a2 +q°)'
7 q(105a° - 790a:°q* -896a*q* - 490e°q° -1050° )
° 5120° 38400° (a? +q°)°
a’ +39°
; a’+4q° :
24(0{2 + q2 )
i B
40(0{2 +q° )
. i 3 x +q(3a6+11a4q2-11a2c14-3q6)
256 1280 (o +0°)
5 3 . q(15¢° +70a°q* -128a*q* - 70a°q° - 150" )
512¢" 1280 (® +q°)’
a' +5a°9® +10qg*
> 6 60(a’ +9°)’
a’ +6a’9® +15q*
7 120(a® +q?2 )’
a*+7a’q? +21q*
8 210(a? +2)’
. , 5 . q(15a" +85a°q” +198c°q* -198a"q° -85c°q° - 15¢™°)
2048a’ 3072a°(a? + 02’
5 .0 (105a* +7000°q° +19812°q" )
o 4096a° 430080° (a +? )’
q(30722°q° +1981cr*q® + 700a°q™° +105q" )
_ 430080° (* +q°)’
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Ek. 3. b,,(«,q) Yardimer Molekiiler integrali

Tablo 56. 1<n<4 i¢in b («,q) yardimer molekiiler integralinin sembolik ifadeleri

(Denklem 86). Y =In(a+q)-In(q)

m n b (22,9)
=Y
1 1 >
1 1
2 Y
a’  a(a+q)
1 3a+2(
3 —YV -
a  2a°(a+q)
. 1, 11o’ +15aq+6q°
o' 60{3(05+q)3
1 1
Y +—
2 1 2 g
2
: 2y, @i
a a’q(a+q)
2 2
3 _%Y+2a +9aq+6(2:1
a 20°q(a+q)
3 2 2 3
. Ay, 30" +220°+30aq" +129
a 3a'q(a+q)
1 a—2q
3 1 ?YWLZOzZq2
2 _ a2
a 20°q* (a+9)
3 420 2 193
3 %Y L 4a°q-18aq 212q
a 2a4q2(a+q)
4 3. 2.2 3 4
A 1_(2Y+3a 15¢°q-110a°q° -150q” - 60q

a 6055q2(05+q)3
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Tablo 56.’nin devamau.

IV 2a” -3aq+60°

v
4 1 P 62°q°
3_ 5 2 2 3
) -i5Y+a 2agj6aq +12q
a 3a'q*(a+0)
3 -EY N 2a* -50°q +20a°q® +90aq® +60q*
a® 6a°q° (0{+q)2
4 20 X 4 a® -3a’*q+15a°q* +110a°q® +150aq* +60q°
a’ 3a’q’ (az +q2)3
1. 3a®—4a’q+6aq’-12¢°
5 1 _5Y + 4 4
a 12aq
) iY N 3a* —5a°q+10a°q® —30aq® - 60q*
a® 12a°q* (a+q)
2 15, a® —2a'q+5a°q” —20a%q® —90aq” —60q°
a 4a°q* (a+q)2
A 3B, 3a® - 7a°q+21a*q® —105a°q® — 770aq* —1050aq” — 420q°
a 12a'q* (oc+q)3
7_0Y . 3a’ —8a°q +28a°q* —168a*Q°
; o 12a°q* (0{+q)4
| 17500°q* +36400°g° + 2940ag° +840q
12¢°* (o + q)4

71



Ek. 4. B, («, 8:0) Yardimer Molekiiler integrali

Tablo 57. 1<1<3i¢in B, (a,/:q) yardimci molekiiler integralinin sembolik ifadeleri

(Denklem 83). A:n-Zarctan(%j, B:ﬁ-Zarctan[ﬂj, C=In%
a q°+a
Lmen B (. 8:0)
1
00 1 27"
1 q
A-
2 45 zﬂz(qz+ﬁ2)
, 3, Q(5ﬂ2+3q2)2
165 8ﬁ4(q2+,[32)
1
0 1 0 2
1 1
A- B
1 28(a*-f) 2a(a’-p)
) a3 A, ! B- g
4 (a?-p2)  2a(a?-pr)  28°(a’-F7) (074 5)
301004 +155° 1 5
3 164°(a* - ) 20(a?-p2)
a(94° +74'0* -144'a* +54%a"* -10%a*q* +3q%a" )
8ﬂ4(a2-ﬂ2)3(q2+ﬂ2)2
1 B.- q
0 2 O 40° 2a2(q2+a2)
1 1 A3 S g q
Zﬂ(az-ﬂz)z 4aa(az_ﬂ2)2 2a2(a2_ﬂ2>(q2+a2)
a’ -5 As 5a’ - B° 5. q 1 N 1
2 ap(at-p)  aad(a?-p) 2(ar-p) | B+ o (af e’

72



Tablo 57.’nin devamu.

3 5. q
0 3 0 16a° 8064(q2+a2)

1 A_150{4 -10a’ 5% +3p*
Zﬁ(az_ﬂ2)3 16ﬂ5(a2-ﬂ2)3

1
q(9a° +7a'q? -14a B° +5a° B* -10a” f°q” + 37 5* )
+ 3 2
8a4(a2-ﬂ2) (q2+a2)
1
1 1 1 _Z(az_ﬂz)c
1 1
C
2 e 2Ad AN
- 1 C+ L
b 21 20a-p2)  2(a7+a)(a®-57)
, 1 4 0{22+2q2+,82
(az-ﬂz) Z(az-ﬁz) (q2+a2)(a2-ﬂ2)
L3 1 1 c_ 3a® -2q° - p*
Z(az_ﬂ2)3 4(a2-ﬁ2)2(q2+a2)2
3 ca 20° +9a'q* —6a°q° f*
Z(az-ﬁ2)4 4(a2-ﬂ2)4(q2+a2)2(q2+ﬂ2)
2
. 30 B2 +6a’q" —6a’ Bt —65%q" —-3B°q* + B°
4(0[2-,32)4((2124-0(2)2 (q2+,82)
L a
2 0 2 48 2(q2+ﬂ2)
3 13A' q(ﬂz-QZ)z
163 8,82(q2+ﬂ2)
2 1 1 a g B A
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Tablo 57.’nin devamu.

2 1 2 A+

2 0 4o 2(q’+a’)
1 (a2+ﬁ2)28' £ 7 A- 2 2q 2 2
aa(a’-p*)  2(a*-5) 2(a”-p)(q° +a°)
, 3[BT q(a®+29° + 5°)
4p(a?-p7)  da(a?-p?)  2(a-p2) (aF+a?) (o +57)
) a3 o L g q(or-q)2
16c 8a’ (q2 +a2)
3a4+6a2,82-,8348_ B A
160° (- B*) 2(a*-B7)
1
q(5a6+3a4q2-6a4ﬂ2+a2ﬁ4-2azﬁzq2-qzﬁ“)
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