Cok Elektronlu Atomlar

Oz Uygun Alan (Self-Consistent Field, SCF) Yontemi

Bu yontem Hartree-Fock oz uygun alan (SCF) yéntemi olarak bilinmektedir.

Bu yonteme gore, N elektronlu bir atomda incelenecek elektron disinda kalan N-1 elektron ile

cekirdegin ortaklasa kiiresel simetrik bir elektrik alan1 olusturduklar1 varsayilmaktadir.

Oz uygun alan ad1 verilen bu elektriksel alanda secilen elektronun hareketi kuantum

mekaniksel olarak incelenmektedir.

Ik ¢6ziimden bulunan dalga fonksiyonlar1 yardimiyla ilk alinana gére daha dogru bir 6z uygun

alan bulunarak islemler yinelenmektedir.

Coziimlere elektron dagilimlarini gosteren dalga fonksiyonlari ve 6z uygun alan degismeyene

dek devam edilir.

Bu yoldan bulunan kuramsal sonuglar ile XRD ve elektron difraksiyonundan bulunan deneysel
sonuglarin uyusmasi elektronlar arasindaki itme potansiyel enerjilerini timiiyle ihmal eden SCF

varsayiminin dogru oldugunu gostermektedir.

Slater Yontemi

Bu yonteme gore, Z gercek ¢ekirdek yiikii ve o perdeleme sabiti olmak {izere her elektron igin

farkli olan Z, etkin ¢ekirdek yiikii kullanilarak asagidaki bagintidan bulunur.

Cok elektronlu bir atomdaki elektrona cekirdegin etkisinin diger elektronlar tarafindan
azaltilmasinin bir 6l¢iisii olan perdeleme sabiti asagida siralanan yar1 deneysel Slater kurallar

uyarinda belirlenmektedir.

1. Bas kuantum sayist incelenen elektronun bas kuantum sayisindan biiyiik olan
elektronlarin perdeleme sabitine katkis1 yoktur.

2. Bir s orbitalinde bulunan bir elektronun diger bir s orbitalinde bulunan elektronun
perdeleme sabitine katkis1 0,30; bas kuantum sayilart ayni olan diger tiim elektronlarin

birbirlerinin perdeleme sabitlerine katkistise 0,35°dir.



3. Incelenen elektronun bas kuantum sayisindan bir kiiciik bas kuantum sayisina sahip
elektron tabakasindaki her elektronun perdeleme sabitine katkist1 s ve p orbital
gruplarinda bulunanlar igin 0,85, d ve f orbital gruplarinda bulunanlar i¢in ise 1,00’dur.

4. Incelenen elektronun bas kuantum sayisindan iki ve daha kiiciik bas kuantum sayisina

sahip elektron tabakalarindaki her elektronun perdeleme sabitine katkis1 1,00’dir.
Benzer sekilde genellikle tam say1 olmayan n, etkin bas kuantum sayist hesaplanmaktadir.

Hidrojen atomu ve benzeri iyonlar i¢in bulunan dalga fonksiyonlarinda gercek ¢ekirdek yiikii
yerine etkin ¢ekirdek yiikii, ger¢ek bas kuantum sayisi yerine etkin bas kuantum sayisi alinarak
Slater orbitalleri adi1 verilen normalize edilmemis dalga fonksiyonlar1 asagidaki genel formiile

gore yazilir.
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Kartezyen koordinatlar ile kiiresel kutupsal koordinatlar arasindaki
X =1 sinf cos ¢

y =71 sinf sin¢

zZ=rcosb

esitlikleri kullanilarak normalize edilmemis bazi Slater orbitaleri i¢in dalga fonksiyonlar

bulunur.



