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ONSOz

21.yuzyilda kurulan NASA'ya ait Chandra X-Ray Observatory ve Avrupa Uzay Ajansina
ait X-ray Multi-Mirror Mission (XMM-Newton) uydu teleskoplarinin sunmus oldugu yuksek
¢cozunarlige sahip yuksek-¢ozUnUrlUkla spektroskopi gézlemleri kullanarak —astrofizik
modellemeler yoluyla gézlemlenen isin kaynaklarinda veya isinin ilerledigi yildizlar arasi
bolgede belli atomlarin varliginin tespiti bilimsel ¢alismalarda dnemli bir yer tutmaktadir. Yakin
zamanda yapilan astrofizik calismalarda silikon kristal yapida toz parcaciklari halinde var
oldugu bulunmustur. Bu sebeple silikonun tek atom yapisinda bulunabilmesi sorusunu akillara
getirmektedir.

Silikon atomunun varliginin tespit edilmesi icin yapilacak olan astrofizik
modellemelerde kullaniimak Uzere sogurmaya sebep olan i¢ kabuklara ait foto sogurma tesir
kesitinin hassasiyetle belirlenmesi buyldk onem tasimaktadir. Bu tur gozlemlerin
modellenmesinde siklikla basvurulan kapsamh calisma Serbest-Parcacik yaklagimi
cercevesinde yapilmis olup, yalnizca dogrudan foto iyonlasmaya karsilik gelen, rezonans
icermeyen basamak fonksiyonu seklinde tesir kesitlerini sunmaktadir. Bu tesir kesitleri
gecmiste elde edilen dusuk-¢cozunurlige sahip gézlemlerin modellemeleri igin yeterli olmustur
ancak Chandra ve XMM-Newton'dan elde edilen yuksek ¢dzunurluklerin modellenmesi icin
yetersiz kalmaktadir. Silikon atomunun X-1sini sogurma bolgesi ~1.85 keV olup astrofizik
modellemelerde kullanilacak nitelikte tesir kesiti icin deneysel bir élgim veya herhangi bir
teorik calisma literatirde mevcut degildir.

Bu projede silikon atomunun X-1sin bdlgesinde foto sogurma tesir kesitini son-teknoloji
R-matrix metodu ile teorik olarak hesaplanmistir. Astrofizik modellemede kullanilan tesir
kesitinde yer alan 1s->2p,3p rezonanslarinin yani sira daha yuksek enerjili Rydberg
rezonanslarina ait sogurma tesir kesitleri de ilgili gecislerin dodru blyuk énem tasiyan izleyici
Auger Genisleme etkileri hesaplamalara dahil edilerek ilgili rezonanslar da O&zenle
belirlenmislerdir. Bu proje kapsaminda elde edilen sonuglar yakin zamanda uluslararasi
konferanslarda sunulmus ve yakin zamanda uluslararasi indeksli bir makalede basiimak tzere
calismalar devam etmektedir. Tim sonuclar kurumumuz internet sayfasinda paylasiimis ve
astrofizik camiasinca yaygin olarak kullanilan XSTAR, CLOUDY ve ION gibi dnemli X-isini
spektroskopi modelleme programlarina entegre edilmesi beklenmektedir.

Projenin uygulanmasi ve gerceklestiriimesi TUBITAK tarafindan desteklenmistir.

Dog. Dr. Muhammet Fatih HASOGLU
Proje Yuruttuctsu
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OZET

Astrofizik uygulamalarda, yuksek-¢ozunurluklu X-isini spektroskopinin asil amaci
uzaydan gelen isinlarda yer alan sodurma cizgilerinin tespiti ve tespit edilen cizgilerin
¢zelliklerinin modellemeler kullanarak belirlemektir. X-isini bélgesindeki gézlemlenen sogurma
cizgilerinin kaynagdinin buyUk bir coguniugu atomlarin ic kabuklarindaki foton elektron
etkilesmesidir. Spekiroskopi gozlemlerinin modellenmeleri ve yorumlanabilmeleri sogurmaya
sebep olan atomlara ait foto sogurma tesir kesitlerinin ulasilabilir olmasina baghdir. Bu tar
gozlemlerin modellenmesinde siklikla basvurulan kapsamli calisma Serbest-Parcacik
yaklasimi ¢cercevesinde yapilmistir. Bu tesir kesitleri gecmiste elde edilen disik-¢ozunurlige
sahip gozlemlerin modellenmesi amaci i¢in yeterli olmustur.

Serbest-Parcacik yaklasimi ile hesaplanmis tesir kesitlerini kullanan X-1sini sogurma
modelleri, Chandra X-Ray Observatory ve Avrupa Uzay Ajansina ait X-ray Multi-Mirror Mission
(XMM-Newton) uydu teleskoplarinin sunmus oldugu yuksek cdzunurlige sahip yuksek-
¢cozunaritiklt spektroskopi gézlemleri icin yeterli degillerdir. Bunun sebebi bu tesir kesitleri
yuksek ¢ézunurluklt spektroskopiicin ayrica blylk dnemli olan 1s->np gecislerine ait so§urma
etkilerini icermemeleridir. X-1sini bdlgesinde atomlarin tesir kesitleri deneysel olarak istenilen
seviyede yluksek ¢dzUnurlUKIU olgtmleri ¢ok zordur. X-isini bélgesinde silikon atomunun
istenilen nitelikte tesir kesiti icin deneysel bir élcim veya herhangi bir teorik calisma literatlrde
mevcut degildir.

Bu projede silikon atomunun X-1sin bdlgesinde foto sogurma tesir kesitini son-teknoloji
R-matrix metodu kullanilarak teorik olarak hesaplanmistir. R-matrix metodu daha 6nce oksijen,
neon, karbon ve magnezyum atomlarin icin tesir kesitlerinin hesaplanmasinda kullaniimis ve
bu sonuglar astrofizik modellemelerde kullaniimistir. Ayrica bu calismalardan elde edilen tesir
kesitleri astrofizik modellemelerinde kullanilan XSTAR, CLOUDY ve ION gibi 6nemli X-igini
spektroskopi modelleme programlarina entegre edilmislerdir. Astrofizik modellemede Rydberg
rezonanslarina ait sogurma tesir kesitlerinin hassasiyetle bilinmesi ayrica dnemlidir. Bu
rezonanslarin genisliklerinin dogru sekilde tayin ediimesi igin biyik éneme arz eden izleyici
Auger Genisleme etkileri hesaba dahil edilmislerdir.

Yakin zamanda silikon atomunun K-kabugu sogurma bélgesine karsilik gelen astrofizik
modelleme c¢alismalari silikon atomunun kristal yapida toz parcaciklari halinde var oldugu
bulunmustur. Silikonun atom halinde var olup olmadigi konusundaki yapilacak astrofizik
modellemelerde bu projeden elde edilen sonuclarin kullaniimasi ile mamkinddr.

Anahtar Kelimeler: X-Isini, Foto Sogurma, Tesir Kesiti, Silikon, R-Matrix Metot, Auger
Bozunma



ABSTRACT

In astrophysics applications, the main goal of high-resolution X-ray spectroscopy is to
identify absorption lines in the rays coming from the space and determine their properties.
Primary source of the absorption lines in the X-ray region is the photon electron interactions in
the inner-shells. Modelling and interpretation of spectroscopic observations depends on the
availability of the photoabsorption cross section for the relevant atom causing the absorption.
For modelling of such observation, often-used comprehensive work was carried out within an
Independent-Particle approximation. These cross sections were good enough for the purpose
of modelling low-resolution observations in the past.

X-ray absorption models that incorporate cross sections computed in the Independent-
Particle approximation are not adequate for the high-resolution spectroscopic observations
observed via Chandra X-ray Observatory and European Space Agency’'s X-Ray Multi-Mirror
Mission (XMM-Newton) space-based satellite telescopes. That is because the Independent-
Particle approximation is not including absorption effects corresponding 1s->np transition
which are of great importance for high-resolution spectroscopy. Experimental measurement of
X-ray cross sections at desired high resolution is quite difficult. No experimental measurement
nor any theoretical study at desired quality exist in the literature for the cross section of silicon
atom in the X-ray region.

In this project, the photo absorption cross section of silicon atom in the X-ray region
have been theoretically calculated by using state-or-art R-matrix method. R-matrix method has
been used to calculate cross sections previously for oxygen, neon, carbon and magnesium
and the results the calculated cross sections were integrated into important X-ray spectroscopy
modelling codes; XSTAR, CLOUDY, and ION. In the cross sections used in astrophysics
modelling, the knowledge of high energy Rydberg resonances with high precision is important.
Important Spectator Auger Broadening effects necessary to determine the widths of such
resonances have been taken into account.

A recent astrophysical modelling work corresponding to the K-shell photoabsorption
region found silicon atom in crystal-form dust particles. In order to investigate whether silicon
atoms exist or not in the atomic form can be possible by using the calculated results.

Keywords: X-Ray, Photoabsorption, Cross Section, Silicon, R-Matrix Method, Auger Decay
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1. GIRIS
Bu bolumde X-1sin1 spektroskopisi uygulamalarinda atomlarin tesir kesitlerinin bilinmesinin
onemi, 6zellikle silikon atomunun tesir kesitinin bilinmesine neden ihtiya¢ duyuldudu ve bu konuda
literaturde yer alan calismalar sunulacaktir.

1.1 Giris

Astrofizikte spektroskopi gézlemlerin modellenmeleri ve yorumlanabilmeleri sogurma
etkisine sebep olan atomlara ait tesir kesitlerinin ulasilabilir olmasina baghdir. Gézlemlenen
spektrumlar ile mevcut foto sogurma tesir kesitleri kullanilarak yapilan bu modellemeler
sonucunda yildizlar arasi boélgede (Interstellar Medium - ISM) belirli atom veya molekullerin
varliginin tayin edilmesi ve dogrudan X-isinin kaynagdi rolunde olan yildizlarin icerikleri ve
yildizlarda meydana gelen reaksiyonlar hakkinda dolayll olarak dnemli bilgilere ulasmak

mimkandar. Gozlemlenen spektrum I(E) ile kaynagindan yayimlanan spektrum I, (E)

arasindaki iliski dogrudan foto sogurma tesir kesiti o (E) ile asagidaki ifade ile belirlenir;

1(E)=1,(E)e™™®

burada N kaynak ile gdozlem arasinda yer alan sogurmaya sebep olan atomlarin yogunlugudur.

Gunumizde astrofizik uygulamalarda siklikla kullanilan tesir kesitleri Reilman ve Manson
(1979) tarafinca Serbest-Parcacik (Independent-Particle) yaklasimiyla hesaplanan @énemli
rezonans etkilerini iceriimeyen sadece dogrudan foto iyonlasma etkisinin icerildigi basamak
fonksiyonu seklindeki dustk ¢dzunurlukll egrilerden ibarettir. Bu tesir kesitleri atomlarin tam
kabuklarina ait gecisleri icermekle birlikte atom numarasi 2 ile 30 arasinda olan ndtr ve tim pozitif
yuklu iyonlarini igin mevcuttur. Diger veri seti Verner ve Yakovlev (1995) tarafinca derlenen Henke
vd. (1993)'de yer alan deneysel sonuclarin Reilman ve Manson (1979) sonuglarina uyarlanmasi
(fitting) sonucunda elde edilen yine basamak fonksiyonu seklindeki orta dizeyde ¢dzunurluge
sahip tesir kesitlerinden ibarettir. Bu tesir kesitleri ge¢miste elde edilen dustk-¢dzunurllige sahip
gdézlemlerin modellenmesi igin yeterli olmustur. Ancak yakin zamanlarda kurulan NASA'ya ait
Chandra X-Ray Observatory ve Avrupa Uzay Ajansina (ESA) ait X-ray Multi-Mirror Mission (XMM-
Newton) uydu teleskoplari aracilifiyla yapilan ylksek ¢ozunurlUkIO spektroskopi gozlemlerin
analizlerinde ve modellemelerinde yetersiz kalmaktadir. Bunun sebebi bu tesir kesitlerinde
yalnizca dogrudan foto iyonlasma tesir kesitini icermesi ve X-isini bolgesinde yuksek

¢cozunarltklt spektroskopi icin ayrica buytk 6nem arz eden 1s — mp gecislerine ait sogurma

etkilerini icermemeleridir.



X-1sin1 bolgesinde atomlarin tesir kesitlerinin deneysel olarak yuksek ¢ozunurlukli
Olcumleri ¢cok zor olmasi sebebiyle, deneysel digimler ancak 1s — 2 p,3 p gecisleriyle sinirl olup

cok az sayida atom veya iyonlar icin meveuttur. Ornegin; Boron gibi C* iyonu atomu: Schlachter
vd. (2004), berilyum gibi C2* iyonu: Scully vd. (2005), nitrojen atomu: Sant’Anna vd. (2011),
oksijen atomu ve iyonlari: McLaughlin (2013). Bu deneyler ALS Lawrence Berkeley Ulusal
Laboratuvarinda son teknoloji foton kaynaklari ve detektorler kullanilarak yapilmistir. Boron-gibi
C* iyonu deneyinde 287-291.5eV arali§i 65meV ve 120meV cozindrlukleriyle élculmustir. Be-
gibi C?* iyonu deneyinde 292-323eV hélgesi (¢ farkll aralik olarak 68meV, 133meV ve 200meV
cozunarltkleriyle ol¢tlmustir. Nitrojen atomu icin yapilan deneyde 390-420eV hdlgesi 60meV
¢gézunarltkle olgtimastar. O iyonlar icin yapilan deneyde 525-550eV foton enerji bélgesi 124meV
¢cozunurlikle olculmustir. X-1sinlari bolgesinde yapilan deneysel calismalarda hem ylksek
enerjili fotonlarin elde edilmesi hem de istenilen ¢ozunarlige ulasmak gibi zorluklar. Si atomunun
K-kabugu bélgesinin 1844eV (~6.7A°) yapilan deneylerin ¢ok fazla tzerinde olmasi, Si atomunun
deneysel olarak istenilen ¢dzinurlukte &lgimunun géreceli olarak ¢ok zordur.

1.2 Problemin Tanimi

Yakin zamanda Norbert vd. (2016) tarafinca silikon atomunun K-kabudu sogurma
bolgesine karsilik gelen 6,5-6,9 A° dalga boyu araligindaki dort degdisik kaynaktan yapilan
gozlemlerin rezonanssiz tesir kesitlerinin (Verner ve Yakovlev, 1995) kullanilarak yapilan
modellemelerin yalnizca iki kaynagda ait olanlari Sekil 1.’de gdsterilmektedir. Géruldagu gibi 6,7
Ae civarinda dnemli sogurma cizgilerinin tam olarak aciklanamadigi ve bu sogurma cizgilerinin
tam olarak modellenebilmeleri icin Si atomunun yuksek hassasiyete sahip rezonansli tesir
Kesitlerine ihtiya¢ oldugu asikéardir.

£ i ° T
T | [Tete o1y 4 R t i,
< T » i 2 o, = il - T |
-i;n L f Tm e 4 = 4 T 1
« TP b g ’ ]
E — o =3 E 8 L, t J
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g £°
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Sekil 1.S0l: GX 5-1 kaynagdina ait Chandra MEG spekirumu Gézlem No 5888; Sag: GX 17+2

kaynagina ait Chandra MEG spektrumu Gdzlem No 6630, Verner ve Yakovlev (1995)in Si
atomuna ait tesir kesitleri ile modellemeleri.



Norbert vd. (2016) tarafinca yapilan calismada silikonun kristal yapida toz parcaciklar halinde
var oldugu bulunmustur. Silikonun atom halinde var olup olmadigi konusundaki yapilacak
astrofizik modellemelerde bu projeden elde edilen sonuglarin kullaniimasi ile mumkin olacaktir.

Silikon atomunun X-1sini bélgesinde tesir kesiti icin deneysel bir él¢im yapiimamis olup
ihtiya¢c duyulan nitelikte herhangi bir teorik calisma mevcut degildir. Astrofizik modellemelerde
1s > 2p.3p gecislerinin yan! sira daha yuksek enerjili Rydberg gecislerine ait sogurma tesir

kesitlerinin hassasiyetle bilinmesi buyuk énem arz etmektedir. Bu rezonans genliklerinin dogru
sekilde tespiti izleyici Auger Genismesi etkisinin probleme dahil ediimesiyle mimkind(r.

R-matrix metodu gectigimiz yillarda notr oksijen ve pozitif iyonlar (Gorczyca, 2000 ;
Gorczyca ve McLaughlin, 2000 ; Juett vd., 2004 ; Garcia vd., 2005 ; Gorczyca vd., 2013 ), nétr
neon ve pozitif iyonlari (Juett vd., 2006), notr nitrogen ve pozitif iyonlan (Garcia vd., 2009), notr
karbon atomu ve pozitif iyonlar (Hasoglu vd., 2010) ve notr magnezyum ve pozitif iyonlar
(Hasoglu vd., 2014) icin X-i1sini bdlgesinde tesir kesitlerinin ylksek hassasiyetle
hesaplanmasinda kullaniimistir. Yine R-matrix metodunu kullanarak Witthoeft vd. (2009) tarafinca
yapllan ¢alismada Ne, Mg, Si, S, Ar, and Ca elektron sayisi 11 den dusuk olan iyon halleri i¢in
tesir kesitleri hesaplanmistir. Bu calismada 11 elektrondan az iyonlara odaklanarak n=2
konfigirasyon etkilesmesi kompleksi (Cl complex) i¢erisinde sonuclara ulasabilmiglerdir. Oysaki
notr Si icin elektron sayisi 10'dan fazla olmasi sebebiyle en kaba yaklasimda n=3 ve ylksek
hassasiyet icin n=4 konfigurasyon etkilesim kompleksinde calismak gerekir, haliyle géreceli
olarak problemin boyutu da bir hayli artmaktadir. TUm bu ¢alismalardan elde edilen tesir kesitleri
astrofizik camiasinca yaygin olarak kullanilan XSTAR (Kallman ve Bautista, 2001), CLOUDY
(Ferland vd., 1998) ve |ION (Netzer, 1996) gibi cnemli spektroskopi modelleme programlarina
entegre edilerek, astrofizik camiasina gézlemlerinde bu atom ve iyonlarla ilgili foto sogurma
cizgilerinin modellemelerini gtvenilir bir sekilde yapma olanagdi sunmustur.

Proje kapsaminda hesaplanan silikon atomunun foto sogurma tesir kesitleri astrofizik
modellemelerde silikonun atom halinde uzayda var olup olmadidi konusunda arastirmalara
olanak saglayacaktir. Bu tesir kesitlerinin gecmis yillarda R-matrix metoduyla hesaplanmis tesir
kesitleri gibi XSTAR, CLOUDY ve ION gibi dnemli spekiroskopi modelleme programlariyla
butinlestirilmesi umulmaktadir.

2. TEORIK YONTEMLER
Bu bélumde projede yapilan hesaplamalarda kullanilan metotlardan ve yéntemlerden ve ayrica
projenin hangi kisminda kullanildiklarindan bahsedilecektir. Bu ydntemlerin detaylarina atif
yapilacak kaynaklardan ulasilabilir.



2.1 HF ve MCHF Metodu

Atomlardaki elektronlarin bir dis etki sonucunda bulunduklari kuantum seviyesinden
baska bir seviyeye gecis olasiliklarini hesaplamak icin dncelikle atomun taban ve uyariimis
hallerine ait toplam dalga fonksiyonlarini ve bu hallerin enerji seviyelerini bulmak gerekmektedir.
Hartree-Fock (HF) ve Cok Konfigirasyonlu Hartree-Fock (MCHF) yaklasimlar ile atomlarin
kuantum hallerine ait dalga fonksiyonlarinin tespit edilmesi igin gelistirilmis yaklasim metotlaridir.
Projemizde HF ve MCHF metotlari hesaplamalarda yer alan atom yérungelerine ait tek elektron
orbitallerini belirlemede kullanilacaktir.

Bir atomun enerji operatéri0 A (Hamiltonian), herhangi bir kuantum haline ait dalga
fonksiyonu ;, ve bu halin enerji dederi £ olmak Uzere asadida belirtilen dzdeder denklemini
sadlarlar

Hy,=Ey, .
Bu 6z-deger 6z-fonksiyon denkleminin ¢ozumu analitik olarak ancak tek elektronlu atomlar igin
mumkun olup daha fazla elektronlu atomlarda yaklasim metotlar gerektirmektedir. Bu ifadeyi
¢dzumsuz yapan éncelikle H enerji operatdri iginde yer alan elektronlar-elektron etkilesmesidir.
C6zUmu bu terimin yaklasik olarak ifade edilip daha sonra perturbasyon etkisi olarak probleme
dahil edilmesidir. Ancak perturbasyon yonteminin gecerli olabilmesi i¢in elektron-elektron
etkilesmesinin gercek dederine oldukca yakin olmasl gerekmektedir. Elektron-elektron
etkilesmesinin en iyi bir sekilde temsili literatirde siklikla rastlanan Merkezi-Alan yaklasimiyla
(Central Field Approximation) mimkuandir (Hartree 1928a, 1928b). Bu yaklasimin temelinde atom
icinde yer alan her bir elektron atomun ¢ekirdeginin ve diger elektronlarin olusturmus olduklari
kuresel simetriye sahip bir potansiyel alaninda hareket ettigi varsayimi yatmaktadir. Bu yaklasim
sonrasinda atomun tek elektronlu orbitallerini iceren, Hartree denklemleri olarak bilinen kuplajl
denklemlere ulasilir. Bu kuplajli denklemlerde bir orbitalinin bilinmesi diger bir orbitalin bilinmesine
baglidir. Hartree, bu denklemlerin ¢ézimunan iterasyon yoluyla 6z uyumlu alan (self-consistent
field) metoduyla mumkin olacagini gdstermistir. Uygulanan iterasyon ¢dzumunde elekiron
orbitallerinde meydana gelen kuguk deisiklikler altinda enerji degerinin kararli olmasi sarttir.
Hartree ¢dézumlerinde atomu temsil eden dalga fonksiyonunu tek elektron dalga fonsksiyonlarinin
carpimi olarak ifade etmistir. Fock (1930) bu turden dalga fonskiyonlarinin Pauli'nin disarlama
prensibine uymadidi ve dalga fonksiyonlarinin Pauli'nin prensibine uygun bir sekilde asimetrik
olarak bir matris determinantl seklinde ifade edilmesi gerektidini ileri sUrerek Hartree'nin
denklemlerine benzer kuplajli denklemler elde etmistir. Ancak ek olarak degis-tokus adi verilen
elektronlarin ayirt edilemez ozelliklerinden ortaya ¢ikan bir terim yer almaktadir. Ganumuzde bu
sekilde ifade edilen dalga fonsksiyonlarinin orbitallerde meydana gelen kucuk degisimler
sonrasinda dalga fonksiyonunun kararli olmasi sarti sonucunda elde edilen denklemlere Hartree-
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Fock denklemleri adi verilir. Cozumleri iterasyon metoduyla enerjinin kararli olmasi prensibine
dayali olarak yapilir.

Bir atomun kuantum halinin ¢ok konfigiirasyonlu olarak hal fonksiyonu;

K
V=3 cw,
i=1

burada v, tek konfigurasyonlu ayni simetriye sahip etkilesen tek konfiglrasyonlu kuantum halleri
ve ¢ karisim sabitleridir. Bu sekilde radyal fonksiyonlarda meydana gelen klcuk dedisikliklere

kars! hal fonksiyonunun Kararlilik sartl Hartree-Fock denklemlerine benzer Kuplajli diferansiyel
denklemler elde edilir. Bu denklemlerin es zamanli olarak karisim katsayilari ile es zamanli olarak
¢6zumi MCHF metodu olarak bilinir.

Bu projede, HF ve MCHF metotlarinin bilgisayar ortaminda uygulamasi Froese Fischer
vd. (2007) tarafinca olusturulmus ve herkesin kullanimina agik program paketi ile
gerceklestiriimistir.

2.2 R-Matrix Metodu

R-matrix metodu ilk olarak Nukleer Fizik problemlerinde rezonans reaksiyon problemlerini
calismak Uzere Wigner ve Eisenbud (1947) tarafindan gelistirilmistir. Bu metodun Atom ve
Molekullerde de kullanilabilecedi fikri 1960'Iarda fark edilmistir. GUnumuzde R-matrix metodu
atom ve molekullerde foton etkilesmeleri ve elektron saciimasi gibi bircok problemlere basariyla
uygulanabilmektedir;

v+ Ay —> A, >e + A, Foto Sogurma

e +d, >A,, >4, Elektron Sagilmasi
bu reaksiyonlarda alt indeks atom veya iyondaki elektron sayisini belirtmek icin kullaniimistir. 4\
ve A4, ara-rezonans hallerini temsil etmektedir.

R-matrix metodunda temel fikir hedef atom veya molekUlin bagdli elektronlar ile e~
serbest/sacilan elektronun bulundugu uzayi kuresel koordinatlarda sinir» = @ olmak Gzere iki ayri
bdlgeye bélmektir. » =a sinin R-matrix yaricapi olarak adlandinlir ve hedef hallerde yer alan
elektron orbitallerini kapsayacak sekilde secilir. » <a i¢ bélgede serbest elektron ve hedef
hallerde yer alan elektronlar arasi degis-tokus (exchange) etkileri énemli olup, toplam dalga
fonksiyonlari asimetrik olacak sekilde ifade edilir. » >a dis bolgede dedis-tokus etkisi dBnemsiz
olup toplam dalga fonksiyonu hedef hal dalga fonksiyonu ile dalga sacilan elektrona ait sirekli
dalga fonksiyonunun carpimi olarak alinir. Bu metotta atomdan ayrilan veya sacilan serbest



elektron hedef hallerin olusturmus oldugu uzun-menzilli ok kutuplu potansiyelde hareket eder ve
asimptotik sinir sartlarini saglarlar. R-matrix toplam dalga fonksiyonlarinin logaritmik turevlerinin
tersi olarak tanimlanir. Tanimlanan R-matrix 'in i¢ ve dis bolgedeki toplam dalga fonksiyonlari icin
r=a sinirinda sUrekli olmasi sartl uygulanir. Asimptotik ve bu R-matrix streklilik sartlari
kullanilarak her iki bdlgedeki dalga fonksiyonlari belirlenir. ilk ve son hal dalga fonksiyonlarinin
belirlenmesi sonrasinda foton enerjisine bagdli olarak foto sogurma tesir kesit asagidaki ifadeyle
elde edilebilir;

o= g 73-20,'(9|(W: |”|WJ‘)|2

bu denklemde « ince yapi sabitini, @ foton enerjisini ve i, ve y/;, cok konfiglrasyonlu ilk ve son

kuantum hallerini temsil etmektedir. R-matrix metodunun atom ve molekdllerde uygulamalari
Uzerine yapilmis ¢alismalari kapsamli olarak Burke (2011)'den ulasilabilir.

Bu projede, R-matrix metodunun bilgisayar ortaminda uygulamasi Belfast R-matrix
Program paketi kullanilarak yapilmistir. Bu program paketi ilk olarak Berrington vd. (1995)
tarafinca olusturulmus ve guntmizde Prof. Dr. Nigel Badnell'in liderligini yaptigi UK APAP
Network grubu tarafinca uluslararasi katkilar ile devamli olarak gelistiriimekte olup umumi
kullanima aciktir.

2.3 Wigner Time-Delay-Matrix Yontemi

Auger bozunma oranlarinin hesabinda siklikla kullanilan Wigner Time-Delay-Matrix
yoéntemi (Smith 1960) kullanilabilir. Bu metodun uygulanabilmesi icin dncelikle hesaplanmasi
istenen iyonunun son hal durumu oldugu elektron saciimasi problemine R-matrix metoduyla
¢6zUmlenmesi gerexir.

R-matrix metodunun uygulanmasi sonucunda son haller ile hedef halleri arasinda elde

edilen K-reaksiyon matrisi kullanilarak sacilma matrisi S asadidaki badinti ile tayin edilir;

S:(IHKJ .
1-iK

Sacilma matrisi cinsinde Time-Delay-Matrisi olarak bilinen Q matrisi

A (o
Q_ﬂdE[S S)

ifadesiyle elde edilir. Burada S, S sacilma matrisinin kompleks eslenigidir.



Reel Q matrisinin izi problemde déahil edilen her bir rezonansin genisligi I, ve enerji

pozisyonu E. olmak Uzere Lorentz dagilimi sekline

v I,
Tr{Q(E)}—g(E_EI)#(%T

sahiptir. Elde edilen enerjinin fonksiyonu olan Tr{Q(E)} dagilimindan matematiksel olarak I,

Auger bozunma oranlari elde edilir.

2.4 AUTOSTRUCTURE Program Paketi

ilk olarak atoma ait dalga fonksiyonlarinin ve enerji seviyelerinin belilenmesi amaciyla
gelistiriimis SUPERSTRUCTURE (Eissner vd.,1974) programinin bir uzantisi olan ve UK APAP
Network tarafinca gelistirilmis AUTOSTURUCTRE (Badnell, 2011) olarak bilinen program paketi,
atomlarin ve iyonik hallerinin dalga fonksiyonlari, enerji seviyeleri, 1Isimali bozunma oranlari,
Auger bozunma oranlart ve foto iyonlasma tesir kesitlerini LS- ve IC-kuplajlarinda

hesaplanmasina olanak saglar.

AUTOSTRUCTURE programinda tek ve cok konfigirasyonlu sistemlerde orbitallerin
varyasyon prensibine gore optimizasyonlart mumkindar. Bu programda orbitallerin elde
edilmesinde kullanilabilecek potansiyeller Thomas-Fermi veya Hartree-Slater potansiyelleri olup;
degis-tokus etkilerinin dolayl olarak icerildigi lokal olmayan potansiyellerden ibarettir.

Auger bozunma oranlarini ayrica AUTOSTRUCTURE programinda Distorted-Wave-
Yaklasimiyla ¢ercevesinde hesaplanabilirler. Bu yaklasimda R-matrix metodunda dahil edilen
surekli haller ile bagh haller arasindaki etkilesmelerin dahil edilememesi sebebiyle
AUTOSTRUCTURE programi ile elde edilen Auger oranlarinin karsilastirma amaclidir. Auger
genisleme etkisinde R-matrix sonucundan elde edilen degerler kullaniimistir.



3. BULGULAR VE SONUCLAR
Bu kisimda projede elde edilen sonuglar projede izlenen adim sirasinda gdre sunulacaktir.

Ayrica projenin ¢iktilari ve bunlarin yayimlanmasi konularina deginilecektir.

3.1 Tek Elektron Orbitalleri
Silikon atomunun tesir kesiti ve Is2s”2p*3s*3p* Si* hedef hallerine ait Auger bozunma

oranlari i¢in uygulanan R-matrix metodunda kullanilan tek-elektron orbitallerinin HF ve MCHF
yontemleriyle nasil elde edildikleri ve bu orbitaller bir grafikte sunulacaktir.
3.1.1 Si* Orbitalleri

Silikon atomunun tesir kesitleri hesaplarinda uygulanan /v +1s°2s2p*3s*3p(*P) — Si~
problemine uygulanan R-matrix metodunda kullanilan Si* hedef hallerine ait 1s,2s,2p,3s ve 3p

orbitalleri fiziksel ve 3d,45 ve 4p korelasyon orbitalleri olarak probleme dahil edilmislerdir. Bu

orbitallerin HF ve MCHF metotlariyla belirlenmesinde izlenen adimlar Tablo 1.'de
gdsteriimektedir. Elde edilen orbitaller Sekil 2.'de gdsterilmektedir

Tablo 1. Tesir kesitleri hesaplarinda kullanilan Si* hedef hallerine ait l.s,2.s,2p,3‘s,3p,3(7,45_' ve
4 p orbitallerinin HF ve MCHF yoluyla elde edilmesinde izlenen adimlar.
Is.2s.2p.3s ve 3p | 15°25°2p*3s*3p(*P) tek konfigirasyon taban enerji seviyesi goz

onune alinarak HF ile belirlenmistir
3d,45 ve 4p Aclk  Kkabuklu  1s2s°2p*3s*3p°(*P)  konfigirasyonundan
korelasyon orbitallerine olan tek ve ¢ift tim uyarimlar sonrasinda elde

edilen ¢ok konfigirasyonlu ‘P halinin MCHF enerjisinin
optimizasyonu ile elde edilmistir

I

Sekil 2.Tesir kesitleri hesaplarinda kullanilan Si* hedef hallerine ait s, 2s,2p, 3.s-_3p_.3(7_.4?ve
4 p orbitalleri.



3.1.2 Si* Orbitalleri
K-aclk kabukluls2s*2p?3s*3p* Si* hallerinin Auger bozunma oranlarinin hesaplandigi R-matrix
probleminde Si?* hedef hallerine ait 1s,2s,2p,3s ve 3porbitalleri fiziksel ve 3d.45 ve 4p

korelasyon orbitalleri olarak probleme dahil edilmislerdir. Bu orbitaller ¢ +Si’™ — Si”elektron
sacilmasi probleminde yer alan Si2* hedef halleri igin Tablo 2’'de gosterilen adimlarla HF ve MCHF
metotlari kullanilarak belirlenmislerdir. Sekil 3 bu orbitalleri géstermektedir.

Tablo 2. Auger bozunma oranlarinin hesaplandigi R-matrix probleminde Si2* hedef hallerine ait
15,25,2p,35,3p,3d .45 ve 4porbitallerinin HF ve MCHF metotlariyla elde ediimesinde izlenen
adimlar.

Ls,2s ve 2p 1s°2s*2p*35”('S) tek konfigirasyon taban enerji seviyesinin HF
enerjisi gbz dnune alinarak belirlenmistir
3s and 3p Acik K-kabuklu 1s2s°2p*3s*3p(* P) tek konfigurasyon enerji seviyesi

igin Ls,2s ve 2p orbitallerini degistirmeden HF enerjisi géz éntine
alarak belirlenmislerdir.
3d.45 ve 4p Acik K-kabuklu 1s2s°2 p*3s*3p(* P) konfigirasyonundan korelasyon

orbitallerine olan tek ve ¢ift tim uyarimlar sonrasinda elde edilen ¢cok

konfigirasyonlu * P halinin MCHF enerjisi (izerinde optimize
edilmislerdir.
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Sekil 3. Auger bozunma hesaplarinda kullanilan Si?* hedef hallerine ait Ls, 2s,2p, 35,3 p, 3d, 45
ve 4p orbitalleri.



3.2 Si* Auger Bozunma Oranlan

Si (15252 p®3s73 p* ) hallerinin Auger bozunma oranlarinin R-matrix metodu ile

hesaplanmasinda Wigner Time-Delay-Matrix (Smith 1960) yontemi (bakiniz Bélum 2.3) bu
kisimda anlatti§i sekilde uygulanmistir. Burada izlenecek yolla daha dnce yakin zamanda C- ve
Mg-serisine ait foto sogurma hesaplamalarinda kullaniimistir (Hasoglu vd., 2010; 2014).

K-kabugu acik Si*halinin Auger bozunma oranlarinin R-matrix probleminde e +Si** ele

alinmistir. Tek konfigirasyonlu gésterimle Si* elektron sacilma problemi:
e +Si7(1s21"30" ) > Si” (15257 2p°35°3p" ), (m+n=10),

ifadesiyle gosterilebilir. Elde edilen Auger bozunma oranlarinin dikkatli bir sekilde hesaplanmasi

icin hedef hallerine ait tek elektron hallerinin dogru olarak belirlenmesi ve bozunmaya sebep
olabilecek tim bozunma kanallarinin probleme dahil edilmesi dnemlidir. Hedef hali durumunda
bulunan Si** hallerine ait tek elektron orbitalleri HF ve MCHF metotlariyla hesaplanmislardir
(bakiniz Bolum 3.1.2). Cok konfigtrasyonlu temsilde R-matrix metodunda Si?* halleri 367 elektron
ve Si* halleri 234 elektron konfiglrasyonu icermekte olup bunlardan ortaya ¢ikan toplamdaki terim
sayilarl 31985 ve 4302. R-matrix problemine dahil edilen hedef Si2* ve son Si*hallerinde yer alan
hallerin gok konfigrasyonlu temsillerindeki konfiglirasyon sayilari Tablo 3'de gosteriimektedir.
Hesaplamalara dahil edilen 82-hedef halleri ve enerjileri EK B balumu altinda yer alan Tablo 7'de
verilmistir.

Tablo 3. Auger bozunma oranlarinin hesabinda kullanilan R-matrix problemine dahil edilen Si*
hedef ve Si* son hallerinde yer alan terimlerin ¢ok Kkonfiglrasyonlu temsilinde kullanilan
konfiglrasyon sayilari.

Atom Hali Terim (2S*1LParite) Konfigiirasyon Sayisi
s 917
's? 533
°Se 1453
is° 1003
’5° 783
’5° 578
Sijz* i pe 1937
1pe 1497
3 pe 3574
:pe 2516
S pe 2017
> p° 1275
Lpe 2332




Tablo 3.'in devami

'De 1500
Df 3951
p° 2613
DF 2150
3pe° 1366
Toplam 31985
+pe 1085

i pe 565
Sit 1p* 1236
1ge 1416
Toplam 4302

R-matrix metodunun uygulanmasi sonucunda elde edilen K -reaksiyon matrisi

kullanilarak Boalim 2.3'de anlatilan adimlar sonrasinda Q -Time-.Delay-matrisi elde edilmistir.
Q-Time-Delay-matrisinin izi ve Si*(1s2s°2p°3s"3p")| *P."D,’P,’S | hallerine ait Auger

bozunma oranlarinin tespiti icin yapilan Lorentz-dagilimi seklinde uyarlamalar(fitting) Sekil 4'de

gosterilmektedir.

20 | ==Hesaplanan Tr Q (E) i
m 4 Uyaranan TrQ-*P
o ¢ UyarananTrQ-2P
= > Uyaranan TrQ-2D
' 15} Uyarlanan TrQ-28 .
B 73 :.
£
[
g 10 B o -1
= L
§
F .:, . /
0 — 7
1622 1823 1824 1825 1826 1827 1828
Elekiron Enerjisi (V)

Sekil 4. Hesaplanan Q -Time-Delay-matrisinin izi ve rezonanslara karsilik gelen Lorentz-dagilimi
seklinde uyarlamalar(fitting).

Ayrica Si’(132322p63323p2)[ ‘P.°D,’P,’S ]hallerinin Auger bozunma oranlari

AUTOSTRUCTURE program paketi ile hesaplanmistir. Hesaplamalarda ayni  R-matrix
metodunun uygulanmasinda kullanilan hedef ve rezonans durumlari icin ayni konfiglrasyon
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etkilesmesi probleme dahil edilmistir. Sekil 4'de gosterilen Time-Delay-matrisinden ve
AUTOSTRUCTURE programindan elde edilen Auger bozunma oranlart Tablo 4'de

gdsterilmektedir.

Tablo 4. Hesaplanan Si” (132322;963523;;2)[ ‘P,°D.’P,’S ]ait Auger bozunma oranlari
Rydberg biriminde verilmistir.

Konfigiirasyon — LS Terimi R-matrix AUTOSTRUCTURE
1525 2p*3s°3p° [ * P | 0.2818 0.3038
1525 2p°3s°3p° [ *P* | 0.2781 0.3025
1s25°2p*3s°3p* [ * D" | 0.1983 0.3034
1s25*2p*3s*3p*[ 25° | 0.4021 0.3032

R-matrix ve AUTOSTRUCTURE programindan elde edilen Auger bozunma oranlari ayni
mertebede olup farklilk AUTOSTRUCTURE programinda Distorted-Wave-Yaklasiminda surekli
haller ile bagl haller arasindaki etkilesmelerin icerilememesinden kaynaklanmaktadir.

3.3 Silikon Atomunun Tesir Kesitleri
Tek KkonfigUrasyonlu temsil ile silikon atomunun K-kabugu foto sourma reaksiyonu
asagidaki sekildedir;

v +Si(1s”25°2p°3573p ) —> Si” (15232 2p°3s73p° ] +nplep.

Burada K-kabugunda olusacak bosluk sonrasinda ara-uyariimis ve rezonans halleri farkl iki
yollarla Auger bozulma reaksiyonuna maruz kalr.

Bunlardan birincisi katilimci Auger bozunmasi;

Si™ (1520530 np) — Si™ (1s*20°3(° +&7 ) , (a+b=11),
olup bu bozunma yolunda valans elektronu »p bozunma reaksiyonunda yer alir. Bu tir bozunma

sonucunda tesir kesitindeki 7p rezonanslari tizerindeki genisleme etkisi 1/#° olarak gider ve

dusuk » dederlerinin genisliginin dodru olarak elde edilmesi icin probleme dahil edilmesi
onemlidir. Katilime1 Auger bozunma etkileri R-matrix probleminde ilgili bozunma kanallarinin
probleme déahil edilmesi ile dogrudan déahil edilebilir (Burke 2011; Berrington vd. 1995).

ikinci bozunma yolu izleyici Auger bozunmasi;

Si+(15'2683(4np) > SiT (13228536(1-;‘3?94-67] . (e+d=10)
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olup bu bozunmada np valans elektronu izleyici durumunda olup, bozunmada yer almaz. Bu
bozunma yoluna bagll clarak np rezonanslari Uzerindeki genisleme etkisi sabit olup tim »
de@erleri Gzerinde 6nemli genislemeye sebep olur. Bu genisleme etkisine izleyici Auger
genisleme etkisi adi verilip, bu etki dolayli olarak izleyici Auger genisleme etkisi yontemiyle
hesaplamalara dahil edilebilir (Gorczyca ve Robicheaux, 1999). lzleyici Auger genisleme

etkisinin uygulanabilmesi igin ~ Si*(Ls2s°2p°3s°3p” )halleri icin Auger bozunma oranlarinin

hesaplanmasi gerekir. Bolum 2.3 Wigner Time-Delay-Matrix yéntemi ve BOlUm 2.4
AUTOSTRUCTURE programi yoluyla gerekli Auger bozunma oranlari elde edilmislerdir (bakiniz
Bolim 3.2). Tesir kesiti hesaplarinda izleyici Auger bozunma etkisinin dahil edilebilmesi igin
Wigner Time-Delay-Matrix yontemiyle elde edilen Auger bozunma oranlari kullaniimistir.

R-matrix metodun uygulanmasinda kullanilan Si* hedef orbitallerinin HF ve MCHF yoluyla
elde edilmesi Bolum 3.1.1°de aciklanmistir. R-matrix metodunun uygulanmasinda daha da énemli
bir faktor N- ve N+1 elektron sistemlerin dodru bir sekilde ¢ok konfigurasyon temsili ve mumkan
tim hedef hallerin probleme dahil edilmesidir. Korelasyon etkilerini icermek icin R-matrix
metodunda Si?* halleri 224 ve Si* halleri 180 konfigurasyon ile temsil edilmislerdir. Bu 224 ve 180
konfiglirasyonundan ortaya ¢ikan toplamdaki terim sayilari 15308 ve 5737'dir. R-matrix
problemine dahil edilen hedef Si* ve son Si hallerinde yer alan hallerin ¢ok konfiglrasyonliu
temsillerindeki konfiglrasyon sayilari Tablo 5'de gdsteriimektedir.

Tablo 5. Tesir kesiti hesabinda kullanilan R-matrix problemine dahil edilen Si* hedef ve Si son
hallerinde yer alan terimlerin ¢ok konfiglirasyonlu temsilinde kullanilan konfigrasyon sayilari.

Atom Hali Terim (?S*1Parite) Konfigurasyon Sayisi
2p° 1492
‘P 1621
9o 2063
p* 1794
°5¢ 787
°5° 566
Sit :D° 1545
‘Se 613
°S° 543
‘P 1231
‘D* 1716
‘D’ 1337
Toplam 15308
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Tablo 5.'in devami

: pF 1640

p° 675

Si ige 1607
3 D° 1815

Toplam 5737

Probleme dahil edilen Si™hedef halleri ve Si taban halinin enerjileri Ek A'da yer alan Tablo
6.'de gosterilmektedir. Tablo 6'dan da gorlldugi gibi Si atomunun taban halinden Si* 3p-’
iyonlagma enerjisi 8.618197eV (8.151752eV NiST degeri) olarak elde edilmistir. Bu sonug, hedef
Si* ve son Si hallerinde cok elektron korelasyon etkilerinin tutarli bir sekilde igerildiklerini
gostermektedir.

Probleme déhil edilen Si* ve Si ¢ok konfigurasyonlu hallerin butunlaguna dlgmek icin tesir
kesitleri uzunluk ve hiz ayarlarinda hesaplanmislardir. Sekil 5 her iki ayarda hesaplanmis tesir
kesitlerini gbstermektedir. Bu tesir Kesitleri arasinda iyi derecede tutarlilik elde edilmis olmasi (en
fazla % 4.21 ve tUm spektrum Uzerinden ortalama %3.17 farklilik) ¢ok konfiglrasyonlu dalga
fonksiyonlarimizin iyi derecede butlinluge sahip olduklarina isaret etmektedir. Bundan sonraki
sekillerde gosterecedimiz tum tesir kesitleri uzunluk ayarinda hesaplanmislardir.

10 T T Ty
: =
- cv—-
El: 3
=1 [
-E.'l: E
ho.olll-l a2 3 1 . PR T T T 1 a3 a1 4 . . 3
1830 1835 1840 1845 1850 1855 1860

Foton Enerjisi (eV)
Sekil 5. Uzunluk ve hiz ayarlarinda hesaplanan tesir kesitleri.
izleyici Auger genisleme etkisinin hesaplanan tesir kesiti (izerinde ne derecede etkili oldugunu
gormek icin izleyici Auger genisleme etkisini gdz ardi ederek tesir kesiti hesabi yapildi. izleyici
Auger genisleme etkilerinin icerildidi ve icerilmedigi tesir kesitleri Sekil 6'da gdsteriimektedir.
Gorulduga gibi bu K-kabugu esik degeri Uzerinde yer alan dar rezonanslari genisleterek bu
bolgede tesir kesiti izerinde beklenildigi gibi buyuk bir etki olusturmaktadir.
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Sekil 6. izleyici Auger genisleme etkili ve etkisiz tesir kesitleri.

Son olarak hesaplanan tesir kesitinin tek-parcacik (IP) modelinin ve kristal formunda toz
parcacikli silikonun tesir kesiti ile karsilastirmasi Sekil 7'da gésterilmektedir. Hesaplanan tesir
kesitinin zemininin tek-parcacik modeliyle uyumlu olmasi tesir kesitinin hesabinda K-kabugundan
daha dusuk enerjili L- ve M- kabuklarindaki iyonlasma etkilerinin dogru bir sekilde probleme dahil
edildigini isaret etmektedir. Ayrica silikonun tesir kesitinin silikonun toz yapidaki tesir kesitine
benzer davranig gosterdigi gorulmektedir. Bu iki hal arasindaki farkliigin ana sebebi kristal
yapidaki atomun elektronlarin fazladan kristal potansiyeline maruz kalmasi ve bu potansiyelin
simetrik yapisi sunu tesir kesitinde dalgalanmalar olarak ortaya ¢ikiyor.

1 N —

.R,....,.n.;
Comales vd. (2016)
Vemer ve Yakoviev (1995) ——

™ T TTTT

L L |

2

T T T Ty
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Sekil 7. Hesaplanan foto sogurma tesir kesiti, tek-parcacik (IP) tesir kesiti (Verner ve
Yakovlev,1995) ve kristal formunda toz parcacikli silikonun tesir kesiti (Corrales vd., 2016).
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4. PROJE CIKTILARI VE ONERILER

Projeden elde edilen sonugclarin bir béluma “Workshop on Astrophysics Opacities” isimli
uluslararasi bilimsel konferansta sdzlu olarak sunulmus ve bildiri kitabinda baskidadir (Hasoglu
ve Gorczyca, 2017, 2018a). Projeden elde edilen sonuglar yine kismi olarak uluslararasi bilimsel
konferansta poster sunumu olarak sunulmustur (Gorczyca ve Hasoglu, 2018).  Proje
calismasindan elde edilen tesir kesitleri Hasoglu (2018) internet sayfasinda yayimlanarak,
astrofizik camiasinin X-i1sini bolgesinde yapacaklari modelleme calismalarinda kullanma imkani
sunulmaktadir.

ileriki donemlerde elde edilen sonuglarin siklikla kullanilan XSTAR, CLOUDY ve ION gibi
onemli X-1sin1 spektroskopi modelleme programlarina dahil edilmesi beklenmektedir. Hesaplanan
hedef enerjileri, Auger bozunma oranlari ve en onemlisi tesir kesitleri SCl-indeksinde yer alan
uluslararasi bilimsel bir dergide yayimlanmak lzere calismalar devam etmektedir (Hasoglu ve
Gorczyca, 2018b).
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EKLER
Ek A: Tesir kesiti hesabinda yer alan Si™hedef halleri ve enerjileri.

Bu kisimda tesir kesiti hesaplarinda Si"hedef halleri ve enerjileri Tablo 6'de
gosterilmektedir. Tabloda ayrica guvenilir NIST enerji seviyeleri arasinda mevcut olanlarida

listelenmistir.

Tablo 6. Si™hedef hallerinin hesaplanan enerji degerleri ve mevcut NIST enerji degerleri

Rydberg biriminde verilmistir. Ayrica foton enerjileri eV biriminde verilmektedir.

Enerji (Ryd) Foton Enerjisi (eV)

H"‘;'d"l?tﬂ:“ Konfigiirasyon | Terim | R-Matrix | NIST | R-Matrix NIST

1. Si 1s°2s°2p°3s3p” | p¢ | -0.633421 | -0.599138 | 0.000000 0.000000
o | SI”3p7 15°25°2p°3s°3p po 0.000000 | 0.000000 | 8.618197 8.151752
3. 152 25*2p®3s3 p? pe 0.327446 | 0.390120 | 13.073362 | 13.459646
4. | SUT3T| 2020 p°3s3p° Ir 0.587576 | 0.587576 | 16.612638 | 16.146193
5. 1s*25°2p°3s3p° ’5¢ 0.721819 | 0.696881 | 18.439122 | 17.633375
6. 1s*25"2p°3s3p° p 0.838092 | 0.763144 | 20.021109 | 18.534936
7. 1s°2s°2p°3p° 90 1.449660 | 1.119419 | 28.341981 | 23.382343
8. 1s°2s°2p°3p° 2p° | 1584565 | 1.231197 | 30177471 | 24.903172
9. 1s72s°2p°3p° 2p0 1708374 | 1.312131 | 31.861992 | 26.004344
10.| Si~ 257 | 1s*2s*2p 3s%3p? | 4p7 7.750210 114.066004

11. 1s?2s72p°3s73p" | “p° | 7.786601 114.561133

12. 1s*25°2p°3s°3p" | PP 7.795725 114 685272

13 1s72s72p°3s%3p* | 2p° | 7.812542 114.914081

14. 1s2s°2p°3s%3p% | ‘s° | 7.833051 115.193122

15. 1s?2s*2p°3s73p" | §° | 7.833387 115.197694

16. 1s°2s*2p°3s73p | 2D° | 7.911484 116.260266

17. 1s*2s*2p°3s"3p* | P° 7.976300 117.142139

18. 1s°25°2p"3s°3p" | P° 8.005542 117.540000

19. 1s*2s°2p 3s3p° ipe 8.205660 120.262766

20. 15°25°2p 353 p° ‘D° | 8.420855 123.187945

21. 15257 2p 3s3p pe | 8441310 123.468972

22. 1s*2s°2p 3s3p° ipe 8.506008 124.349240

23. 1s*25*2p°3s3p° ‘5e | 8512026 124 443365
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Tablo 6.'nin devami

24. 1s*2s*2p°3s3p° ‘De 8.530343 124.680338
25, 1s*25°2p 3s3p° pe | 8561110 125.098947
26. 1s°25°2p 3s3p° pe 8.562704 125.120635
27. 1s2s°2p 3s3p° pe | 8586262 125.441160
28. 1s*25°2p 3s3p° D¢ | 8.603684 125.678200
29. 1s*25*2p 3s3p° 9¢ | 8.678961 126.702404
30. 1s*2s*2p°3s3p° pe 8.787176 128.174756
31, 1s*2s°2p°3s3p° pe | 8.822191 128.651163
32. 1s*2s°2p°3s3p° ‘pe | 8.826515 128.709995
33. 1s°2572p 353 p° p¢ | 8.895148 129.643801
34, 1s2s°2p 3s3p° pe | 8.914617 129.908693
35. 1s*25°2p 3s3p° 2ge 8.923882 130.034750
36. 1s*25*2p 3s3p° pe | 8953644 130.439686
37, Si+ 257 | Ls?2s2p%3s73p? ‘pe | 11.326536 162.724780
38. 1s*252p%3s73p° pe | 11.335264 162.843532
39. 15252 p°3s73p" p* | 11.379582 163.446513
40. 1s*2s2p°3s5°3p? I§¢ | 11.547492 165.731063
41, 1s*252p°35'3p° §9 | 12.015260 172.095421
42, 1s*252p°35'3p° ‘p° | 12.198575 174589568
43, 1s*252p°3s'3p° PO | 12.287456 175.798866
44. 1s*2s2p°35'3p° Ho | 12.308974 176.091635
45. 1s*2s2p°3s'3p° po | 12.398411 177.308497
48. 1s*252p°3s'3p’ D9 | 12.594263 179.973220
47. 1s*2s2p°35'3p° g9 | 12.629053 180.446566
48, 1s*252p°3s'3p° 259 | 12.639385 180.587141
49, 1s*252p°35'3p° p0 | 12.683577 181.188409
50. 1s725°2p"3s73p° | P | 17.172763 242267376
51, 1s°2s72p*3s73p” | P9 | 17.260084 243.455448
52. 15°2s°2p%3s%3p° | p° | 17.297912 243.970128
53. 157257 2p"3s73p° | P2 | 17.316924 244 228801
54. 1s*2s?2p*3s*3p® | P9 | 17.331420 244.426031
55, 1s?2s72p*3s%3p° | P2 | 17.367919 244.922629
56. 1s*2s72p*3s%3p° | “p° | 17.380143 245.088946
57. 157257 2p"3s73p° | 289 | 17.387945 245195099
58, 1s°2s72p*3s73p” | P° | 17.417346 245595123
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Tablo 6.'nin devami

50. 1s*2s*2p*3s%3p” | 2D° | 17.484761 246.512358
60. 1s*2s72p*3s%3p° | 2p° | 17.496819 246.676417
61. 1s*2s*2p*3s%3p" | %% | 17.505331 246.792229
62. 1s*2s*2p*3s3p" | p° | 17.525256 247.063325
63. 1s?2s72p*3s%3p° | “p° | 17.643232 248.668483
64. 157257 2p"3s%3p° | 2p° | 17.800674 250.810607
65. 1s*2s?2p*3s%3p® | 299 | 17.830809 251.220618
66. 1s*2s72p*3s73p° | 2p° | 17.843829 251.397765
67. 1s’2s°2p"3s73p" | p° | 17.877580 251.856975
68. 1s*2s*2p*3s%3p" | p° | 17.971039 253.128559
69. 1s?2s72p*3s73p° | ‘90 | 18.267442 257.161359
70. 1s*2s72p*3s%3p° | 2p° | 18.393615 258.878044
71. 157257 2p"3s73p" | P | 18.490829 260.200718
72. 1s*2s2p°3s*3p° ipe | 20.270967 284.420920
73. 1s*2s2p°3s°3p° pe | 20.331770 285.248193
74. 1s*2s2p°3s°3p° ‘D* | 20349765 285.493029
75. 1s*2s2p°35*3p° Zpe | 20.408609 286.293649
76. 1s*2s2p°3s°3p° “pe | 20.428394 286.562840
77. 1s*252p°3s°3p° ‘iS¢ | 20.443257 286.765063
78. 1s*2s2p°3s°3p° ‘De | 20.445673 286.797934
79. 1s*2s2p°35*3p° Ipe | 20.473399 287.175169
80. 1s°2s2p°3s73p° pe | 20.480877 287.276913
81. 1s*2s2p°3s°3p’° pe | 20503155 287.580023
82. 1s*2s2p°35*3p° pe | 20.515516 287.748204
83. 1s*2s2p°3s°3p° ’5¢ | 20.508332 288.874982
84, 1s*252p°3s°3p° ‘pe | 21.602722 302.540512
85. 1s*2s2p°3s°3p° D¢ | 21.746068 304.490849
86. 1s°2s2p 35" 3p° pe | 21.762633 304.716229
87. 1s°2s2p°3s73p° 2pe | 21.819446 305.489215
88. 1s*2s2p°3s°3p’° pe | 21.844756 305.833578
89. 1s*2s2p°35*3p° 259 | 21.849451 305.897457
90| Si” ls | 1s25°2p%3s73p’ spe | 135296371 1849.433561
91, 1525°2p°3s73p° 2pe | 135.341559 1850.048380
92. 1s2s°2p°35”3p° pe | 135.401826 1850.868361
93, 152s°2p°3s73p° 25 | 135.509451 1852.332685
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Ek B: Auger bozunma oranlari hesabinda yer alan Si*” hedef halleri ve enerjileri.

Bu kisimda Auger bozunma oranlari hesabinda Si~ hedef halleri ve enerjileri Tablo 7.'de
sunulmaktadir. Tabloda ayrica guvenilir NIST enerji seviyeleri arasinda mevcut olanlarida bu

tabloda listelenmistir.

Tablo 7. Si"hedef halleri i¢in hesaplanan enerji dederleri ve mevcut NIST enerji dederleri

Rydberg biriminde verilmistir.

R;l“:j;iix Konfiglirasyon Terim R-Matrix NIST
1. 15°25°2p°35° 5° 0.000000 |  0.000000
2. | 1s725%2p%3s3p P 0.473045 | 0.482829
3. | 15°2572p%3s3p P° 0.845452 |  0.755298
4. | 1522522p°3p7 Pe 1175619 |  1.184381
5 | 1522522p°3p° D* 1075401 |  1.113701
6. | 1s72572p%3p" 5¢ 1.497204 | 1.3982867
7. 1s22s%2p°35%3p 'S¢ 7.892254
8. 15°25°2p°3s°3p D 7.956394
9. 1s°25%2p°3s%3p D¢ 7.984849
10| 15725%2p°35%3p Pe 7.992287
.| 15725%2p°3s%3p Pe 7.993042
12, | 152522p°3s%3p 5° 8.224556
13 | 15225%2p°3s3p° P° 8.344883
14 | 15°25%2p°3s3p° D’ 8.387993
15, | 1s°25%2p°3s3p° s? 8.440869
16. | 15225%2p°3s3p° D° 8.451654
17. | 15°25%2p°3s3p° s 8.477551
18. | 15725%2p°3s3p° P° 8.477638
19. | 15°252p°3s3p° P 8.697713
20. | 15225%2p°3s3p> D* 8.716706
21, | 15°25°2p°3s3p° P° 8.754541
22. | 15°25°2p°3s3p° De 8.770663
23. | 1572522p°3s3p° P° 8.845214
24, | 15725%2p°3s3p° Pe 8.896242
25. | 15°25°2p°3s3p* P° 8.947688
26. | 15725%2p°3s3p° D 8.970844
27. | 15°25%2p°3s3p° D° 8.982130




Tablo 7.'nin devami

28. | 1522572p°3s3p° 5 9.012406
29. | 1572572p°3s3p° s7 9.031770
30. | 1s%2572p°3s3p° e 9.136193
31. 1s°2s2p°3s°3p P° 11.483121
32. | 157252p%35%3p Pe 11.526933
33. | 1s7252p%3s"3p7 P* 11.855513
34, | 1s7252p%3s'3p? P* 11.961543
35. | 157252p%35'3p7 D* 12.166922
36. | 15°252p%35'3p° D 12.246979
37. | 1s7252p%35'3p" s 12.314440
38. | 152252p%35'3p? s 12.392294
39. | 1s7252p°3s'3p° P* 12.456707
40. | 157252p%3s"3p” pe 12.482651
41 | 122572p%35%3p7 | S 17.339724
42. | 1572572p%3s%3p7 | DF 17.424196
43. | 15°25%2p"3s%3p° | PF 17.469516
44. | 152252 2p%3s%3p7 | D 17.493525
45 | 1s°25%2p%3s%3p% | P° 17.513469
46. | 1s725%2p%3s%3p% | D° 17.581803
47. | 15225%2p%3s73p7 | s° 17.584030
48. | 15725%2p%35%3p7 | DF 17.593726
49. | 15°25%2p%35%3p7 | P° 17.599216
50. | 1s725%2p"3s°3p° | P° 17.659423
51 | 1s225%2p%3s%3p% | P° 17.697326
52. | 1s725%2p%3s%3p7 | 5° 17.780959
53. | 1s225%2p%3s%3p* | D° 17.903720
54. | 1s725%2p%3s%3p7 | PF 17.982687
55. | 1s725%2p%35%3p7 | P° 18.053472
56. | 15°25%2p%35%3p% | DF 18.055275
57. | 1s°25%2p"3s°3p° | D* 18.079854
58. | 1s72572p%3s%3p% | I8¢ 18.348579
99 | 1s725°2p%3s%3p” | P° 18.406449
60. | 1s?2522p%3s%3p* | D° 18.490132
61. | 15°25%2p%35°3p° 5¢ 18.602302
62. 1s*2s2p 35" 3p" P° 20.442637
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Tablo 7.'in devami

63. | 152252p°3s%3p° D° 20.470221
64. | 157252p35%3p7 P° 20.525336
65. | 157252p°3s5%3p* s¢ 20.533515
66. 1s°2s2p 35”3 p" D° 20.540001
67. | 15°252p°35%3p* D° 20.577268
68. | 15°252p°3s%3p? 'S¢ 20.581399
69. | 15°252p°3s%3p? 59 20.605724
70. | 157252p735%3p7 D° 20.642055
71| 1s°252p°35°3p” P° 20.668575
72. | 15°252p°3s%3p" P° 20.696277
73. 1s°2s2p 35”3 p" P° 20.719646
74| 15°252p°35%3p* P° 21.782236
75, | 152252p°3s%3p” D° 21.785905
76. | 15°252p°3s%3p? iS¢ 21.823653
77| 157252 p°35%3p? P° 21.876784
78. | 157252p°35°3p” D° 21.910856
79. 1322S2p53523p2 pe 21.992533
80. | 1s72p°35%3p° Pe 24.720438
81. | 1s72p°3s23p" D 24.822804
82. | 15°2p%3s%3p° s 24.921970
83. | 1s25%2p%35%3p Pe 135.546554
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Astrofizik uygulamalarda, yuksek-gozunuarlikla X-1sini spektroskopinin asil amaci uzaydan
gelen 1ginlarda yer alan sogurma ¢izgilerinin tespiti ve tespit edilen ¢izgilerin 6zelliklerinin
modellemeler kullanarak belirlemektir. X-15in1 bolgesindeki gozlemlenen sogurma cizgilerinin
kaynaginin bayik bir cogunlugu atomlann i¢ kabuklanndaki foton elektron etkilegmesidir.
Spektroskopi gézlemlerinin modellenmeleri ve yorumlanabilmeler sogurmaya sebep olan
atomlara ait foto sogurma tesir kesitlerinin ulasilabilir olmasina baglidir. Bu tar gézlemlerin
modellenmesinde siklikla bagvurulan kapsamili galisma Serbest-Parcacik yaklagimi
gergevesinde yapiimistir. Bu tesir kesitleri gecmiste elde edilen dusuk-¢ozunurlage sahip
gdzlemlerin modellenmesi amaci icin yeterli olmustur.

Serbest-Parcacik yaklasimi ile hesaplanmis tesir kesitlerini kullanan X-isini sogurma
modelleri, Chandra X-Ray Observatory ve Avrupa Uzay Ajansina ait X-ray Multi-Mirror
Mission (XMM-Newton) uydu teleskoplarinin sunmus oldugu yuksek ¢ozunirlige sahip
yuksek-gozunurlukla spektroskopi gézlemleri igin yeterli degillerdir. Bunun sebebi bu tesir
kesitleri yuksek ¢ozindrlikli spektroskopi igin aynca bayik énemli olan 1s-np gegislerine ait
sogurma etkilerini igermemeleridir. X-1sin1 bolgesinde atomlarin tesir kesitleri deneysel olarak
istenilen seviyede ylksek ¢ozanurlakla dlgimleri gok zordur. X-15in1 balgesinde silikon
atomunun istenilen nitelikte tesir kesiti icin deneysel bir olgim veya herhangi bir teorik
calisma literatirde mevcut degildir.

Bu projede silikon atomunun X-1sin bolgesinde foto sogurma tesir kesitini son-teknoloji R-
matrix metodu kullanilarak teorik olarak hesaplanmistir. R-matrix metodu daha dnce oksijen,
neon, karbon ve magnezyum atomlarnn igin tesir Kesitlerinin hesaplanmasinda kullaniimis ve
bu sonuglar astrofizik modellemelerde kullanilmistir. Ayrica bu ¢alismalardan elde edilen tesir
kesitleri astrofizik modellemelerinde kullanilan XSTAR, CLOUDY ve ION gibi 6nemli X-15ini
spektroskopi modelleme programlarina entegre ediimiglerdir. Astrofizik modellemede Rydberg
rezonanslarina ait sogurma tesir kesitlerinin hassasiystle bilinmesi ayrica onemlidir. Bu
rezonanslann genigliklerinin dogru sekilde tayin edilmesi igin biiylk Gneme arz eden Izleyici
Auger Genigleme etkileri hesaba dahil edilmislerdir

Yakin zamanda silikon atomunun K-kabugu sogurma bolgesine karsilik gelen astrofizik
modelleme g¢alismalan silikon atomunun Kristal yapida toz parcaciklan halinde var oldugu
bulunmustur. Silikonun atom halinde var olup olmadid konusundaki yapilacak astrofizik
modellemelerde bu projeden elde edilen sonuclann kullaniimasi ile mumkundar

Anahtar Kelimeler

X-lsini, Foto Sogurma, Tesir Kesiti, Silikon_R-Matrix Metot, Auger Bozunma

Fikri Urtin Bildirim Formu Sunuldu
Mu?:

Hayir

Projeden Yapilan Yayinlar:

1- X-ray absorption by interstellar atomic gases near the K-edges of C, O, Ne, Mg, and Si,
and the L-edge of Fe (Bildiri - Uluslararasi Bildiri - Poster Sunum),
2- X-ray absorption by interstellar atomic gases near the K-edges of C, O, Ne, Mg, and Si,
and the L-edge of Fe (Bildiri - Uluslararas Bildiri - Sozlu Sunum),
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