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Resumo

O presente trabalho se dedica ac estudo dos fons de silicio cinco vezes ion-
izado, Si VI, e seis vezes ionizado, Si VII E feita uma compilagio de todos os
dados experimentais conhecidos dos valores de niveis energéticos e comprimen-
tos de onda de transigbes, para cada um dos fons. Em seguida sao calculados
os tempos de vida e as forgas de osciladores ponderadas (gf). Estes cdlculos sao
realizados em uma aproximacao relativistica multiconfiguracional Hartree-Fock
(HFR). Os parametros eletrostaticos foram otimizados por um procedimento de
minimos quadrados, para um melhor ajuste com dados experimentais de nfveis
energéticos. Este método produz valores de gf que estdo em melhor acordo
com as intensidades observadas e valores tempos de vida mais préximos dos
experimentais.

S80 apresentadas todas as linhas espectrais de dipolo elétrico conhecidas
para cada um dos fons, o que se resumem a 241 transicbes para o Si VI e 141
transicoes para o 5i VIL. Foram calculados os gf para todas estas transicGes.
Sao apresentados também os tempos de vida para 114 nfveis energéticos do
Si VI e 92 niveis energéticos do Si VII. Estes parAmetros sao importantes no
estudo de espectros solares e obtidos em laboratérios, sendo o silicio um elemento
importante em astrofisica.



Abstract

This thesis is devoted to the study of five times ionized silicon, 8i VI, and six
times ionized silicon, Si VII. A compilation of all known experimental energy
levels and wavelength of transitions is done for each ion. The wighted oscillator
strengths (gf) and lifetimes are calculated. The calculations were carried out in
a multiconfiguration Hartree-Fock relativistic (HFR) approach. The eletrostatic
parameters were optimized by a least-squares procedure, in order to improve the
adjustment to experimental energy levels. This method produces gf-values that
are in better agreement with intensity observations and lifetimes that are closer
to the experimental ones.

In this work are presented all the experimentally known electric dipole spec-
tral lines for each ion, wich are 241 transitions for the Si Vi and 141 transitions
for the Si VIL. The gi-values were calculated for all these transitions. The life-
times for 114 energy levels of the 5i VI and 92 energy levels of the Si VII are
also presented. Both parameters are important in the study of laboratory and
solar spectra, as silicon is an astrophysically important element.



1 Introducao

As caracteristicas fundamentais de uma linha espectral sao: fregiiéncia, forca e
forma. Elas refletem a estrutura do dtomo (ou fon) produzindo o espectro € as
interacoes com sua vizinhanca. Estas caracteristicas estdo ligadas a trés tipos
de constantes atémicas que definem a estrutura: as energias de separagdo dos
estados estacionérios, que definem a fregliéncia das transicdes (ou comprimentos
de onda das linhas espectrais), as forgas de osciladores que influenciam a inten-
sidade das linhas espectrais e estéo relacionadas a probabilidades de transicao,
€ os tempos de vida radioatives dos niveis energéticos que determinam a largura
das linhas.

A primeira vista pode parecer que as forcas de osciladores estejam rela-
cionadas apenas com intensidades e larguras naturais, mas na realidade séo
constantes importantes na maioria das interagdes experimentais. Com o adven-
to do laser, a importéncia crescente dos efeitos da éptica nao-linear tem tornado
necessdrio um conhecimento mais preciso das forgas de osciladores, jé que as
probabilidades para interagbes nio-lineares podem ser expressas em termos de
forcas de osciladores de transictes atémicas ou moleculares.

O conhecimento das forcas de osciladores também & importante na astrofisi-
ca, onde estes dados sao utilizados para analisar espectros de absorgso estelares.
Esta importéncia se dé so fato da existéncia de silicio em vérios graus de ion-
izacao nos espectros solares, estelares e interestelares.

As forcas de osciladores podem ser medidas experimentalmente, entretanto
a maneira mais usual de se obter estes valores & através de cdlculos computa-
cionais.

O objetivo principal deste trabalho é utilizar métodos computacionais para
obtencio de forcas de osciladores ponderadas e tempos de vida para os espectros
do silicio cinco vezes ionizado, Si VI, e do silfcio seis vezes tonizado, Si VII. Os
capitulos 2 e 3 seréo dedicados ao estudo da teoria quéintica para Atomos com
muitos elétrons (4tomos complexos) e da interacio entre elétrons e radiacéo, que
levardo a definicéio de forcas de osciladores e tempos de vida. No capitulo 4 serd
dada uma breve explicacio sobre os programas de célculo utilizados em nosso
laboratério para obtencio das constantes em questao. No capftulo 5 serd dado
um enfoque mais direto ace fons Si VI e Si VII, analisando os procedimentos
seguidos no estudo de cada fon separadamente, e mostrando os valores calculados

para os parimetros envolvidos na obtencéo das forcas de osciladores e tempos
de vida.



2 Atomos com N elétrons

2.1 O Hamiltoniano

O tratamento tedrico pare dtomos contendo N elétrons (N maior que um, mas
néo necessariamente igual a0 mimero atémico Z do niicleo) requer o conhecimen-
to do operador Hamiltoniano apropriado. Utilizamos o Hamiltonisno para 4to-
mos de um elétron e fazemos uma somatéria para os N elétrons, e adicionamos
um termo referente a interagoes Coulombianas eletrostdticas entre os elétrons,

somando sobre todos os pares de elétrons {3]. Fazendo isso o Hamiltoniano para
dtomos complexos é&:

H = Hy+H;+Hy

N N
= z(”z e DS DA SIS RNG
=1

i<j Y

onde r; € a disténcia entre o niicleo e o i-ésimo elétron com carga e, massa
m, ¢ momento p;; T;; € a distAncia entre o i-ésimo € o j-ésimo elétrons. Neste
Hamiltoniano o primeiro termo contém energia cinética e energia potencial, o
segundo termo representa repulsao Coulombiana entre os elétrons e o terceiro
é a interacBo spin-6rbita. Outros efeitos como correcdes relativisticas, termos
devidos a interacbes hiperfinas, entre outros, sfo tratados como perturbacdes.

Os efeitos relativos de A € He dependem do nimero atdmico. Para dtomos
com Z pequeno, H, é¢ dominante com relagho a Ha, que pode assim ser tratado
como perturbacio; o contrério ocorre para dtomos com Z grande. E entdo itil
reconhecermos dois cascs limites, um para Z pequeno com Hamilioniano

Hy =Hyg+ Hy (2)
€ outro para Z grande com Hamiltoniano

Hiyp = Ho + Hz (3)

O caso mais frequente em fisica atdmica & o representado por Hj, utiliza-
do para dtomos ou jons com valores pequence ou intermedidrios de Z. Vamos
examinar as simetrias dos Hamiltonianos H; e Hy;. Em primeiro lugar, como
estamos tratando com particulas indistinguiveis, todo hamiltoniano para um
sistema de N particulas deve ser invariante sobre uma troca nas coordenadas
(espacial e spin) de quaisquer duas particulas. Isto significa que a funciio de
onda total deve ser antisimétrica com respeito & troca de duas particulas.

Quira simetria geral que se aplica tanto a Hp quanto a Hy; ¢ a inversao,
desde que o Hamiltoniano geral (eq.1) & claramente invariante sobre inversao
(reflexfio na origem). A consegliéncia desta simetria & que as autofungdes de
H terdo uma paridade definida, ou que a paridade 6 um bom mimero quéntico
para estados atdmicos.



2.2 Aproximacao do campo central

A partir deste ponto vamos considerar apenss o Hamiltoniano H; devido & finali-
dade do presente trabalho. A dificuldade na resolugdo da equacao de Schrodinger
com este Hamiltoniano estd no fato de que a repulséo Coulombiana entre os 4to-
mos € um efeito muito grande para ser tratado como uma perturbacéo. Para
facilitar o trabalho construimos uma funcéo de energia potencial U (r;) que se-
ja esfericamente simétrica. Assumindo que esta funcio possa ser construida, o
Hamiltoniano pode ser escrito como:

H=Hj+H,

onde
N
m=3 (B +vm), o
N N
SUE)=- 5—2+<Z4‘3> 5

N N N
Ze? e?
i v—mar — — — — -

#o= Z T3 +Zr¢5 ZU(T’)

i=1 <] i=1

N 2 N =2
€ €

=Y (¥ (®)
onde (Ei i ,,%—) ¢ a média sobre uma esfera de repulsso eletrénica, sendo
entdo independente das coordenadas angulares. Entdo H; se torna o Hamil-
toniano que contém & parte ndo esférica da repulséo eletrbnica, enquanto Hy

contém a energia cinética , energia potencial no campo do micleo , e média da
energia de repulsao eletroénica:

wEE)E) o

] i<j ¥

Esta € a aproximag#o de campo central. O Hj é considerado como uma per-

turbacio que produz uma separacio na energia de uma configuracio. J4 que esta
2

mudanca esté contida em 3 -, & suficiente calcularmos os elementos de matriz

deste operador. A energia da configuragso ¢ entdo separada em termos com os
quais os valores especificos de L e § s&o associados. A degenerescéncia destes



termos é quebrada quando levamos em consideragéo a interacio spin-6rbita, ha
uma nova separacao entre niveis de acordo com os valores permitidos de J. A
separacao dos nfveis é conhecida como estrutura fina e o conjunto completo de
niveis pertencentes a uma dada configuracéo eletrénica & um maultiplete.

A energia da interacio spin-6rbita cresce rapidamente com o mimero atémico
enquanto a energia de repulsio entre os elétrons varia mais suavemente como
funcdo de Z. Assim quando avancamos na tabela periédica, Hz assume maior
importéincia e eventualmente se torna a perturbagdc dominante com relacio a
H,;. Mesmo em elementos mais leves, a interacao eletrostética é enfraquecida se
o dtomo est4 em um estado altamente excitado, desde que os elétrons envolvidos
na excitacio estdo geralmente situados distantes da regiio que contém o nicleo
e os outros elétrons.

2.3 Equacoes de Hartree-Fock
Vamos considerar a solugéio da equacéo de Schrédinger com o Hamiltoniano

. N N 82
H=2H0(3)+Z;; (8)
i i<j 3
. [ P? Ze?
mo=(2)-(% ©
de um pounto de vista que ird nos levar ao cdlculo das fun¢Ges de onda radiais
nos orbitais de campo central. Assim, teremos que calcular os potenciais U (r).
Nossa principal preocupacéo serd com o estado fundamental do dtomo, que
& o estado onde ele passa a maior parte do tempo. Aproximaremos este estado
pelo determinate de Slater a seguir [3]:
y 1
¥ (A, A20, AN) = 7 det {9y (A1) ¥ (A2} - ¥n (An)} (10)
As funcbes de onda 1;,,) sfo construfdas a partir da fun¢Bio de onda de
particula tinica tendo a forma:
1
Qpi (Ai) = FPﬂi!iY;!ili (9, ¢) X (mai) (11)
3

estas fungoes estéo sujeitas a condi¢Bo de ortonormalidade

(¥ (A3} ¥ (A5)) = bie (12)

e a condicao principal é que satisfacam o principio variacional

9



5 (W H|[¥) =0 (13)

Esta ¢ a aproximagdo de Hartree-Fock onde assumimos que uma funcéo
de onda de N elétrons ¥ , representada por um inice determinate de Slater

e satisfazendo as condicdes 12 e 13, é uma solucdo aproximada & equagdo de
Schrédinger de N elétrons.

A energia total do sistema de N elétrons E é

E = {(¥¢|H|¥) (14)
que pode ser escrita em funcéo das integrais de Slater:

E= ZI +>_ W G,d) - K (@,9)] (15)

i<

com I;, J (4,4) e K (i,5) dados por:

L= ('¢’i| Hy W’;‘) (16)
765 = 0,09, @1 (= ) v 0w, ) (7
K (.3) = (: (1) % (2)|( )|¢, (1) %; (2)) (1)

Podemos também calcular a energia média de uma configuracio E,,, que é
uma grandeza importante na fisica atdmica

Ep=3 I(nl)+ ) < > (19)

pares

onde ] (nl) é a energia cinética mais a energia de interacéo eletrostitica com
o micleo para um elétron em uma sub-camada nl. O segundo termo na expressao

para a energia média € a soma das epergias de interagao entre pares de elétrons
pertencentes 4 mesma camada nl ou a camadas diferentes.
Em uma configuragio 1522s%2p, por exemplo, temos:

> " I(nl) =2I(1s)+2I (28) + I (2p) (20)

10



S — E.(1s,13) + E.(2s,25) + 4E. (1s,25) + 2E (13,2p) + 2E. (25,2p)

pares
(21)

onde E_ na expressao acima é a energia de repulsfio coulombiana, € é dada
por:
62
E. = (LSMMg| — |LS M Mg) (22)
12

O ket |LSM1 Ms) pode ser escrito em fungéio de determinantes de Slater, €

o termo % pode ser expresso em funcéo de harménicos esféricos. Reescrevendo
E, temos:

2
e

E. = (hb&LS|— |LLS)
™2

Z (feF* x g:G*) (23)
%

O termo F* & a interacio direta, e o termo G* ¢ a interacio de troca. Eles
sao dados por:

rk
F*=¢ f mpfﬂl (1"1) Prz:alz (1‘2) drydre (24)

(r2) drydra (25)

1h

ok
Gt =é* ] ,.kTPElh (r1) Pa,y, (r2) Pa,y, (r1) P2

2.4 Acoplamento de momento angular

Existem vArios esquemas de acoplamento de momento angular, e seu estudo é
de fundamental importéncia para a fisica atémica. Serdo expostos aqui somente

os tipos de acoplamento necessdrios para o estudo dos fons a que este trabalho
se dedica.

2.4.1 Acoplamento LS

Em stomos com N elétrons cujo hamiltoniano & dado pela eq.1, o termo H3 é
pequeno quando comparado aos outros € pode ser desprezado, deixando H =
Hg + H;, o que o torna independente do spin. Além disso [H, S} =0.

Como a interacéio Coulombiana sé interfere no momento angular orbital e
H, é uma perturbacio, podemos fazer a composi¢ao dos momentos angulares

11



L e S separadamente e obter autofungdes de L? e L., 0 mesmo ocorrendo para
52 ¢ S,. Teremos entdo:

L=Y"4 (26)

§=3Y"s (27)

Com os momentos angulares orbital e de spin calculados acima fazemos a
composi¢io do momento angular total J = L + S. As autofuncdes de L? e
52 sao também autofuncdes de J2. Assim, L, §, M e M5 sio bons nimeros
quénticos.

A notacéo espectroseSpica para este acoplamento foi introduzida por Russel
¢ Saunders [32] e ¢ utilizada universalmente

2841 LJ (28)

onde valores numéricos sio substituidos em 25 + 1 (S nimero quéntico de

spin total) € J, e o simbolo L deve ser substituido pelo nimero quéntico angular
total.

‘ Quando as condigaes de acoplamento em um dtomo correspondem & LS puro,
os estados quinticos podem ser descritos em termos dos mimeros quanticos do
acoplamento LS. Valores de L e S especificam um termo, valores de L, Se J
especificam um nivel, e valores de L, S, J e M especificam um estado. O valor
de 25 41 é chamado multiplicidade do termo.

2.4.2 Acoplamento §j

Quando o mimero atémico Z aumenta, as interactes spin-6rbita se tornam mais
importantes; quando elas se tornam mais importantes que as interagdes conlom-
bianas as condicbes de acoplamento se aproximam de jj puro,

No esquema de acoplamento jj, fun¢bes da base sdo formadas primeiro acop-
lando o spin de cada elétron a sen momento angular orbital, e entéo acoplando
os vérios j; pars se obter o momento angular total J:

li +8 = ji:

i+ = Jo

Ja+ds = Js,
In-1+in = JIv=J

12



A notagao do acoplamento jj para niveis de energia é:

(41, 92) 5 (29)

2.4.3 Acoplamento jk

Este & um dos tipos de acoplamento de pares (pair coupling) [4]. E mais comum
que o acoplamento jj, apesar de menos conhecido. Sao condigfes de acoplamento
onde os niveis energéticos tendem a aparecer em pares, estas condi¢ées ocorrem
para configuragdes excitadas nas quais a energia depende fracamente do spin
do elétron excitado. Este acoplamento ocorre principalmente quando o elétron
excitado possui momento angular grande (um elétron g ou f}). O esquema de
acoplamento é;

h+s = h
h+l = K
K48 = J
€ a notacao usual é
7 K], (30)

Este tipo de acoplamento aparece em algumas configuractes do Si VI, e serd
mostrado em seguida.

13



3 Interacao entre dtomos e radiagao

Ao estudar s interacéo entre 4tomos e radiagio & necessdrio que usemos fungdes
Hamiltonianas para descrever as particulas e os campos. Inicialmente estu-
damos um campo de radiagéo pura onde os campos elétrico E e magnético B
sdo perpendiculares entre si e em relagio 4 direciio de propagacéo. O segundo
passo € considerar a interag@o deste campo com o sistema fisico em que estamos
interessados.

Descrevemos umn campo eletromagnético por seu potencial vetor A. Para sim-
plificar os cdlculos iremos supor que a radiacio est4 confinada a uma cavidade
ciibica de lado L, com as paredes perfeitamente condutoras. Isto néo restringe
a validade dos resultados obtidos, uma vez que podemos considerar L, suficien-
temente grande quando comparado &s dimensdes do sistema [isico com o qual
a radiacfo ird interagir, tornando os resultados independentes do tamanho e da
forma da cavidade.

Impomos condigdes de contorno periédicas em cada face do cubo. Na di-
recdo z, por exemplo, teremos e*:? = ¢¥*+(*+L} onde k, = (2n/L)N,. Como
resultado o vetor de onda sera:

k= (2x/L)(N:z + Nyy + N, z) (31)
k=K =2k (32)

Podemos escrever o potencial vetor como uma superposi¢ao linear de ondas
planas:

Amt) =Y en{Anepli(k-r—wt)] + Afexpl—i(k-r—wit)]} (33)
kX

onde ex) € o vetor unitdrio de polarizacio, que depende da direcio de propa-
gacéo e possui duas componentes independentes ex; € exs.

Os campos elétrico e magnético podem ser obtidos a partir da expressao do
potencial vetor {eq.33):

E(r,t)= E Zwkeka { Apeifer)-wat _ Abe—i(k-r-w.,t)} (34)
kA

Bt =3 s (k x ens) {Amae® ot - gpemier-mn)]  (a5)
kA

14



A energia do campo eletromagnético W, de acordo com (1] serd dada por:

W%(—B}E)/(E-E+B-B)dv (36)

realizando a integral

|4 2 *
W= %kak.\Ak,\ 37

A Hamiltoniana do eampo eletromagnético na cavidade é obtida a partir da
energia do campo W (eq.37), em termos das varidveis canénicas:

Vv
Qry = ‘/; %: (Axa + Af) (38)

. (Vw .
P = *e\/;f (Arr - 455) (39)

As coordenadas Qx, e P, introduzidas satisfazem as equacdes de Hamilton,
e quando expressamos W em termos destas quantidades podemos interpretd-la
como a hamiltoniana do campo eletromagnético:

= %‘é (P3 +wiQl) (10)

Ao escrevermos W em termos das varidveis candnicas ela toma & mesma
forma da hamiltoniana do oscilador harménico linear [2}, e por isto a expansdo
obtida acima-é conhecida por expanséo em oeciladores.

3.1 Quantizacao do campo de radiacao

Para que possamos fazer a quantizacio do campo de radiacio substituimos
as variéveis cléssicas por seus correspondentes operadores quénticos.  Tais
operadores irdo satisfazer as condigbes:

{Pk)n Qk:)ul = ih5kk:5n: (41)

[Qrr, Qund = [Pia; Puial] =0 (42)
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Seguindo um procedimento anilogo ao utilizado quando trabalhamos com
osciladores harménicos, inserimos um novo conjunto de coordenadas que se rela-
cionam com as anteriores por:

agy = ‘/%wk (weQua +iPrs) (43)
afy = ﬁ (WsQus ~ iPrs) (44)

Estes operadores satisiazem relacdes de comutagio semelhantes as satisfeitas
por Qi) € Piy. Com estes operadores, conhecidos por operadores de aniquilacéo
e criacho respectivamente, é possivel escrever um hamiltoniano para a energia
do campo de radiacio:

. 1y 1
H=)Y Hua=) tu (a,,,\ak,. + 5) =3 hw, (Nk,\ + 5) (45)
kX Ex - kA
onde N, é o operador mimero para o modo k e a polarizacéo A, dado por

Nk,\ = a,‘c,\am (46)

e cujos autovalores sdo nxy = 0,1, 2, ., tais que
Nia | nea) = naa | 7ra) (47)

Podemos ver da equacio para o hamiltoniano (eq.45) que os valores possiveis
para a energia do sistema serao

1
B=Y o= ton (ma+3) (48)
kA kX

Seguindo a analogia com o oscilador harménico podemos escrever:

akx | mia) = Ak | nia =~ 1) (49)
oy | 7)) = VAR + 1| nea +1) (50)
a {0} =0 (51)
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Quando ngy = 0 ndo b4 fétons ne modo k), entretanto a energia no modo,
de acordo com eq.48, é %hwk. Este valor € conhecido como energia do ponto
zero, Para um campo de radiagio com um ndmero infinito de modos, a energia
de ponto zero seria ento infinita. Esta é uma das peculiaridades da descricio
quéntica do campo de radiacio. Uma explicagao disto estd baseada na ndo-
comutatividade do operador Vi, com os operadores de criagao e aniquilagao, e
como consegliéncia }_ Ny, nio comuta com os campos E e B, que como vimos
(eq.34 e eq.35) também irdo depender dos operadores de criacio e aniquilacio.
Desde que as observéveis associadas com operadores que nao comutam estdo
sujeitas ao principio da incerteza, um aumento na precisdao do mimero de fétons
significa um aumento na incerteza dos campos. Quando nenhum féton estd
presente, as flutuacdes nas forcas de campo sdo responsdveis pela energia de
ponto zero infinita.

Ao fazermos & transigio entre a mecinica clissica e a mecénica quéntica o
potencial vetor A deve ser escrito como um operador quéntico. Se escrevemos
suas componentes em termos dos operadores de criacao e aniquilacao dados por
eq.43 e eq.44 teremos:

Apy — \/(21rhc2) [Vwiapa (52)

Aix — /(2mhe?) /Vuna, (53)

O campo eletromagnético fica entdo caracterizado pelos trés operadores:

Ar) =" /(2me?) [Vurera [ak‘\ei(k-r) + G;Ae-i(k-r)] (54)
kX
E(r)=1i)_ (@rhwy) [Ver [ane*(‘") —a ‘\e-i(k-r)] (55)
Py

B(X) =iy VEmw) [V (k x ena) [ame ™D — agre™ 0] (56)
kX

3.2 Hamiltoniana de interacao e elementos de matriz

A hamiltoniana total para um campo de radiacio interagindo com um sistema
atémico pode ser dada por:

H= Hrn,d + Hatm + Hi‘ut (57)
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onde chamamos de H,,; a hamiltoniana do campo de radiagio, Hupm 0
hamiltonianc do sistema atémico a ser considerado, € H;;; a hamiltoniana de
interacio entre os dois sistemas, que podem ser escritos como:

| 1
Hega = Zhwk (G;Aakx + 5) (58)

kA

Hotm = Z (23:—2) +V (59)

onde V contenha todes os termos necessdrios para definir o estado atémico,
por exemplo, interagao Coulombiana com o niicleo, repulsio Coulombiana entre
elétrons, interacao spin-6rbita, campos externos, etc.

e ch
2mc2A2+%o-VxA (60)
A interacio Hyn; [3] possui os termos comuns da interagio entre um stomo e
um campo representado pelo potencial A, onde os dois primeiros termos contém
energia cinética e termos de interagiio como representado por A, e o terceiro
termo é a interagao entre o momento magnético de spin o e o campo magnético
B=V x A.
Podemos considerar o hamiltoniano de interagdo como uma perturbacéo, e
entdo o hamiltoniano total serd:

[
Hyy = %p.- A+

H= Ho +Hin'c (61)

No hamiltoniano da interagio (eq.54) o primeiro termo é dominante em inter-
acbes eletromagnéticas. Com o potencial vetor na representacio de Schrodinger
(eq.49) temos:

Hy = z (%) \/ 3—7;1 (exx - P} [kaci(k") + aixe_“k'r)] (62)
kXA

Hy=H{ +H™®

onde H{™) e H{*) siio dados por:

) .S (L), /2 .. i(ler)
Hl = g; (m) Vw,: (ek)\ p) QA€ (63)
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) =S (LY, /2D o p)ap,em i)
H; _§(m) Von (era - P)apye (64)

A fungéo de onda de ordem zero (na auséncia de radiacio) serd o produto
de uma funggo de onda atémica e uma fungio de onda descrevendo um campo
de radiacdo:

v, |’"’15"‘2$"°1ni:"-) = 1'I’a;ﬂ1,ﬂ2:---,ﬂn---) (65)

os elementos de matriz de H ™) ¢ H{* seriio calculados de:

(‘I’b; 1,M2,..., T4, "" HIE_) I‘pn; N1, M2,.00) T4y -") (66)

{Wy; nl,ng,...,'n,-,...IHf"') [Wa; 1,72y ceny Ry enn) (67)

um resultado nao-nulo para os elementos de matriz ocorrerao apenas quando
houver pelo menos um modo tal n;/ = n; — 1 para a eq.66 ou n;/ = n; + 1 para
a eq.67. Se o estado atdmico inicial for |a) = |¥;) e o estado atémico final for
|6} = [We):

- e [2xh .
{b; nga — 1| H{ ) |a; nes) = ;\/ v (b3 mea — 1] (> - P) Gre™ 7 |a; nea)

e [(2rhn
= o\ o V’-ﬂ (b} (exr - P) €™ |a) (68)

(Bsans + 1| HE? jasmn) = = fg-“li—(gfr“;ﬂl (bl (err-p) e T |a)  (69)

Precisamos agora resolver os elementos de matriz (b| (ex» - p) e** T |a). Se
k-r for muito menor que 1, tal que e* T = 1, a resolugéo fica simplificada. Esta
aproximacao onde apenas ¢ primeiro termo na expansao em série da exponencial
& considerado, & conhecida como aproximacdo do dipolo elétrico (E1). Se usamos
8 expressdo para o hamiltoniano atbmico (eq.59) e as relacbes de comutacio
entre coordenadas de posi¢do e momento podemos escrever os elementos de
matriz nas equagoes 68 e 69 de uma maneira mais simples:

| etik-r

ek - {b D @) = ey (b pla) = imwgery - (bl |a) (70)
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_ . f2rhwen
(s mex = 1 H{ 7 lasnea) gy = s/~ eix - (Bl |a) (71)
. [ 2mbharg (s + 1
s+ 1| B lasman) g, = ey 22O iy

a freqiléncia presente nestas equagdes & wx = (E, — E,;) onde E, e E,; sio
os autovalores dos estados a e b respectivamente.

Se usamos mais um termo da expansdo em séries da exponencial, e'*'T a
1+ k- r, entdo os elementos de matriz de H, (eq.62) serdo associados com
transi¢bes de dipolo magnético (M1) e transi¢des de quadrupolo elétrico (E2).
transicoes deste tipo so conhecidas por transicoes proibidas, e mostraremos
apenas os resultados finais:

-Dipolo elétrico (E1)

_ . 2mhuwn
(b;ﬂkA - 1|H§ ) Ia;nkA)El =1 —"'}’iﬁ IS (bl R|a)
27h 1
i+ 1B fas ) gy = ey T2 Ot Dy
(73)
-Dipolo magnético (M1)
2ﬂ"hw;,nka

(b;‘nkx — liH}-) la; nu)Ml = i

——— (kx exx) - (b Zﬂ, |a)

. [27hwg (nga + 1
(s + 1 B lasnpn) py = —2\/ u (V“ ) (kx exa) - (31 1, lo)
i
(74)
-Quadrupolo elétrico (E2)

- —e 211'111.031'1;;;

(bsnax — 1| H ) s nia) go = 2V e 0l EQ, |a) - k
e [2mhw? (ney +1

(B + 1| HP a5 00 g = % k (Vk )ekA - (bl ZQj la) -k

3
(75)

Nas equagoes para o dipolo magnético (eq.74) #; € o operador de momen-
to magnético associado com o momento angular orbital L = (r x p), e nas
equagdes para o quadrupolo elétrico (eq.75) @ = rr — }r25;;.
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3.3 Probabilidades de transicao

Em processos de emissac € absorg@o em dtomos podemos deslocar a totalidade
dos estados atémicos por apenas os dois estados discretos participantes na tran-
sicdo. Esta simplificaco é possivel se a energia de separacio entre os dois esta-
dos do dtomo corresponder a um f6ton de energia hw, enquanto todos os outros
niveis estejam espagados de tal maneira que nenhuma energia de separacao seja
préxima de hw.

Consideremos um 4tomo no estado |a) interagindo com um campo de ra-
diagio descrito por |ngy). O estado inicial do sistema serd |A} = |a;ngs). Se
ocorrer uma absor¢éo o 4tomo realizard uma transicao para o estado {b) e haverd

um féton a menos no campo de radiagao. O estado final serd |B) = |b; 14y — 1).
Resumindo teremos:

|4) = |a;inea) (76)
- 1
Ea=FE,+ (nn + E) hwy (77
|BY = |bymiex — 1} (78)
1
EB = B+ (nkx — E) hw, (79)
EB—EA=Eb—Ea—hw;,=h(wm-—wk) (80)

onde E, ¢ E, sao as energias dos estados atdmicos final e inicial respectiva-
mente.

Para descrever a absorcio de um féton usaremos a teoria de perturbacoes
dependente do tempo. A probabilidade por unidade de tempo para uma tran-
si¢do de um estado arbitrério {m) para um estado jI) em primeira ordem é dada
por [3]:

Wim = (%) KUV {m) 2 5 (B — En) (81)

onde V ¢ o potencial da perturbacéio na representacéo de Schrodinger. Para
absor¢iio (ou emissdo) em um Atomo a situacao que prevalece é aquela onde
k-r < 1, onde % ¢é o comprimento de onda e r uma dimensao atbmica. Neste
caso o potencial vetor & essencialmente constante sobre a regiao do dtomo e os
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elementos de matriz de dipolo elétrico sio aplicdveis. Da primeira equacéo para
o dipolo elétrico (eq.73), temos para absorgao [3):

Wose = (2522 fo - G1R o)& (Bs - ) &)

a fungBo § assegura a conservacio de energia para o sistema como um todo
(4tomo mais campo de radiacio), § (B, — E,) = () 8 (whe — wy).

Até agora temos considerado uma tnica freqiiéncia wy, mas & necessério que
consideramos a partir daqui uma distribuigdo de modos em um pequeno range
de freqiiéncias. Para um campo de radiacio em uma cavidade cibica o nimero
de modos por unidade de energia é:

1 dN v oo,

—— = ————wjid{} 83
hdw,  (21)°hc3 ¢ (®3)

Devemos trocar & distribuicdo de densidade na eq.82 pela descrita acima
(eq.83):

u’
AWass = S22 ey - (bl R |a)f* 02 (84)

onde a = §% ¢ a constante de estrutura fina e quantidades como wi e ngy
sao0 médias no intervalo considerado.
Para emissao os cdiculos seguem a mesma linha, mas os elementos de matriz

utilizados sdo 0s da segunda eguacio para dipolo elétrico na €q.73. O resultado
final serd:

aws {ngy +1
Wems = k(21r,::2 )

As equacoes 84 e 85 sdo as probabilidades por unidade de tempo para ab-
sor¢io € emissao respectivamente, de um fé6ton com vetor de onda k, polarizacio
A, e freqiiéncia angular w;, contido em um elemento de dngulo sélido dfi. Se

fazemos a soma sobre as duas polarizagbes independentes e integramos no ele-
mento de volume temos:

lexs - (B R |a)|® 02 (85)

3
Wase = 25227 0] R o) (36)
3
W = 222 04D 1 2 (®7)
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Comparando as equagdes acima (eq.86 e €q.87) podemos separar a equacio
para emisséo em dois termos:

Wems = W; + W,

W= 228 R o) (88)
W, = 222 ol o) (39)

A quantidade W; é idéntica & Wy, , € € conhecida como probabilidade de
emisséo estimulada por unidade de tempo, j4 que depende de n, o mimero de
f6tons com freqiiéncia w. J4 a quantidade W, nio depende de n, e é conhecida
como probabilidade de emissdo espontdnea por unidade de tempo. Assim, se
n = {} nao havers absorgio nem emissao induzida, mas desde que W, nao é nulo,
emissao espontlnea pode ocorrer.

Se W(ba) representa a probabilidade de transicio por unidade de tempo
de um estado |, Jo, M,} g, vezes degenerado, para um estado |ap, Jo, Ms} go
vezes degenerado, com ¢, € ) representando os ndimercs quénticos necessdrios

" para uma especificacio completa dos respectivos estados, entao:

Wabs (ba) = gi z 4aw L l(ah Jb$MblR‘ameM )i (90)
& M M,

1 4o (n+1
Woma (00) = 2 3= 200D o, 1, M Rl o, M) (01
& MaM,

Note que W (at) = (&) W (ba).

E mais conveniente trabalhar com quantidedes que ndo dependam das de-
generescéneias, € com ests finalidade introduzimos a linha de forca S, que &
simétrica nos estados inicial e final, e é definida por:

S{ab) =S (ba)=€> > o, Jb, My| R |aa, Ja, Mo)f (92)
M M,

Podemos escrever as probabilidades de emissac e absorcfio em termos das
linhas de forca:

duin

Wobs (ba) =W (ba) 3n 03

22 S (ab) (93)
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dwPn

Wass (ab) = W; (ab) = 3hcdq, wm—e 5 (ab) (94)
W, (00) = oS (oD (95)
W, (o) = o2 S () (96)

3.4 Forgas de Osciladores

Chegamos ao ponto de definir as forcas de osciladores. Para dois estados |a) e
|6} com Ep)E, a for¢a de oscilador f (ba) para absorgéo |a) — |b) é definida por:

1 (o0) = (2;“‘;’; )seo) (@7)

Os valores de f podem ser positivos ou negativos, por convengéo adotamos as
forcas de osciladores de absorgio positivas e as forgas de osciladores de emissao
negativas.

Uma quantidade simétrica aos niveis mais alto e mais baixo é a for¢a de
oscilador ponderada, definida por:

9f = (2J. +1) f (ba) (98)

of = T2 V(o | IR Jora ) (99)

A forga de osciladores & uma quantidade adimensional, tem origem na teoria
cléssica onde um dtomo emitindo ou absorvendo radiagao é considerado um con-
junto de osciladores interagindo com os campos clédssicos. A forga de osciladores
quéntica para uma transicdo atdmica corresponde ao mimero de osciladores
cldssicos que poderiam emitir ou absorver a mesma quantidade de radiacéo.
3.5 Coeficientes de Einstein e tempos de vida atdémicos

O coeficiente de Einstein A na aproximacao de dipolo elétrico é definido por:
tow®
A=W, = (_32-2_) 1 R o) ? (100)
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onde W, & a probabilidade de emisséo esponténea por unidade de tempo.
Podemos definir o tempo de vida espontéineo T de um estado |a) por:

1

Se em um instante inicial ¢ = 0 existem Ny dtomos em um estado excitado

|6}, apés um tempo t poderao ter ocorrido emissbes espontéiness e o mimero de
dtomos neste estado seréd:

N (t) = Noe™* (102)

O coeficiente de Einstiein B est4 relacionado com a probabilidade de absorgéo
(ou emisséo estimulada) por unidade de tempo pela relagao:

Wabe = W; = BU,, (103)

onde U, dw é a energia por unidade de volume para fétons no intervalo w-+dw.
Esta quantidade consiste do produto do mimero de modos no intervalo dwd(,
ntimero de polarizagtes independentes, mimero médio de fétons em dw, e energia

média do f6ton; este produto é entéo integrado sobre df? e dividido pelo volume
V:

2
Ul = K%%zhw% j o (104)
nhw’
Vo=25 (108)

O coeficiente de Einstein B pode entao ser escrito como:

5= (T52) iR
L2 -

Os coeficientes de Einstein também podem ser escritos em fungio das linhas
de forca S, o que se faz necessério se o problema apresentar degenerescéncias:

Alba) = (%) S (ab) (107)
B (o) = (3o-) S (ab) (108)



4 Cilculos computacionais na espectroscopia atémi-
ca

Para o cédleulo quantitativo das fungbes de onda, energia média das configu-
racOes, pardmetros de Slater, forcas de osciladores ponderadas, tempos de vida,
entre outros, utilizamos um pacole de programas em Fortran 77 que foram
desenvolvidos pelo professor Robert D. Cowan de Los Alamos Scientific Labo-
ratory, em Los Alamos, New Mexico [29]. Estes programas sao: Elcale, Sirans,
Cowan, RCG10 e RCE19 e estdo instalados na rede de computacio da Unicamp.

Com estes programas podemos obter informacbes sobre a energia média das
configuragoes, os pardmetros energéticos de Slater, o pardmetro de acoplamento
spin-6rbita, as integrais de interagio entre as configuragdes, os acoplamentos
LS, jj, € outros que se fagam necessdrios, os niveis de energia, 0s comprimentos
de onda e as probabilidades de transicio. Dentre os programas utilizados o
de maior importéncia & o gue permite o ajuste dos nfveis energéticos através

do método dos minimos quadrados, que utiliza dados experimentais em sua
entrada.

4.1 Célculo dos niveis de energia

Os niveis de energia das configuragoes séo inicialmente calculados pelo programa
Elcalc. Usando as transigoes obtidas experimentaimente e seus respectivos com-
primentos de onda, os niveis energéticos sfo caiculados a partir de um processo
iterativo, que procura as transigbes correspondentes a todas as combinagoes
possiveis de um nivel que se queira determinar com todos os demais. Como os
valores utilizados em nossos cdlculos sdo obtidos de diferentes trabalhos exper-
imentais, este programa agrega pesos diferentes para cada transicao de acordo
com o erro do experimento utilizade em sua obtengso.

O programa apresenta em sua saida o valor de cada nfvel, assim como o
desvio padréo e o mimero de transigdes que colaboraram para a determinacao do
mesmo. Este processo se repete para todos os niveis inseridos (pares € impares).

4.2 Célculo dos comprimentos de onda

Uma vez calculados os niveis energéticos das configuracdes envolvidas, podemos
compari-los entre si para obtermos novos valores de comprimentos de onda das
transicoes possiveis. Estes novos valores estaréo de acordo com os novos niveis
de energia que haviam sido calculados, onde se levava em consideracgo os pesos
agregados dependendo do erro do experimento utilizado para sua obtengao.

O programa que faz estes cdlculos é denominado Strans, € os comprimentos
de onda das transicbes apresentados na tabela final para cada jon em estudo
foram obtidos a partir dele.



4.3 Cdlculo das funcgoes de onda

As funcdes de onda radiais sdo calculadas pelo programa Cowan [29]. Sao uti-
lizados dois programas internos, RCN e RCN2. O programa RCN {4] calcula as
fungoes de onda radiais P; (r) que correspondem a energia do centro de gravi-
dade (E,,), calcula também as integrais de Coulomb F* e G* (equagdes 24 e
25) e as integrais de spin-érbita £;, usando as f6rmulas do potencial central:

© gpk
Fk = R*(i,i7) = j f T R IR e dnds (109)

G:; = R* (?,j,j?.) = fm / —zﬁp' (1‘1) Pj' (ra) P; (1) B (r2) dridra  (110)

&= [ emIREOP dr=~f ( )IP(r)I & ()

O programa RCN2 calcula as integrais de interacio de configuracio de
Coulomb RF entre cada par de configuracdes que interagem, calcula também
as integrais radiais de dipolo e quadrupolo elétrico (E; e Ep) para cada par de
configuragoes.

4.3.1 RCN

O arquivo de entrada deste programa contém as configuragGes do dtomo ou
ion a ser analisado, seu numero atdbmice Z, seu grau de ionizacio, o rétulo
de cada configuracio, a especificagao dos orbitais e suas respectivas ocupagtes
eletrénicas [4]. O primeiro passo é calcular o mimero de elétrons no 4tomo ou ion
em estudo, Em seguida d4-se inicio ao processo de obtengio das configuragtes,
isto ¢ feito tomando-se como base a configuracao fundamental do gés nobre cujo
mimero atémico Z seja 0 mais préximo do nmimero de eléirons N do dtomo ou
ion, com a condi¢do Z [0 N. Modifica-se esta configuraciio ou adiciona-se a ela
o mimero de elétrons necessdrios para que seja obtida a configuracéo desejada.
Estima-se o autovalor para cada orbital.

O potencial inicial serd estimado a partir das fungoes —% para r pequenos,
e -—w para r grande. Com isto tem-se um potencial inicial V* (r) que
pode ser usado para calcular fungbes de prova F7 (r} para os orbitais n;l; no
primeiro ciclo da interacao {m=1). Para os ciclos seguintes o célculo pode
ser efetuado com o método desejado, que pode ser Hartree (H), Hartree-Fock-
Slater(HF'S), Hartree-plus-statistical-exchange (HX), ou Hartree-Slater (HS), e
as fungdes P; (r) obtidas no ciclo anterior séo utilizadas. Para que a convergéncia
ocorra mais rapidamente, cada funciio de prova P, (r) usada para calcular V¥ (r)
a partir do terceiro ciclo serd uma combinacio linear da funcéo de prova de
entrada e da integral da equagao diferencial do cicle imediatamente anterior.
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Usando as fungbes de onda radiais finais varias integrais radiais de um-elétron
(como energia cinética, energia potencial eletro-nuclear, entre outras) séo com-
putadas. O arquivo de saida é utilizado come entrada do programa seguinte,
ele consiste, para cada configuragao, da energia do centro de gravidade E,,
e das integrais radiais de Coulomb (F* e G*) e integrais de spin-6rbita (zeta)
necessarias para o célculo dos niveis energéticos para a configuracio em questéo.

4.3.2 RCN2

RCN2 & um programa que usa as funcoes de onda obtidas em RCN para calcular
as integrais de Coulomb R* entre cada par de configuracdes que interagem, e as
integrais radiais de dipolo (E1) ou quadrupolo (E2) elétricos entre cada par de
configuragoes.

Para que os cdlculos do espectro e dos niveis de energia sejam realizados sat-
isfatoriamente é necessdrio que as configuragbes eletrénicas estejam arranjadas
no arquivo de entrada em uma maneira especifica. A primeira configuracio deve
ser a de menor energia, seguida pelas outras de mesma paridade, e depois as
da paridade oposta. Dentro de uma mesma paridade a ordem de apresentacio
de cada configuracio deve seguir uma série de Rydberg simples (como exemplo
2522p*3d, 2522pidd, 25°2p*5d do Si VI).

Os valores obtidos neste programa sao utilizados como entrada do seguinte,
RCG.

4.4 C4lculo das probabilidades de transicao e fatores an-
gulares

As probabilidade de transicao entre configuracies e os fatores angulares de vérios
elementos de matriz na teoria da estrutura e espectro atdmicos sfio calculados
pelo programa RCG utilizando 4lgebra de Racah [4]. Ele resolve matrizes de en-
ergia apresentando seus antovalores e autovetores. Também realiza o cdlculo das
forgas de osciladores ponderadas (gf) para todas as transigées de dipolo elétrico
possiveis. Os tempos de vida de cada configuracéo também s@o apresentados.
Os fatores angulares calculados séo:

- coeficientes de E,,,, energia do centro de gravidade de cada configuracao;

- coeficientes fi, gx e d das integrais F*, G* e £ (r);

- coeficientes rgx € Tex de Ry

- elementos de matriz de dipolo magnético;

- coeficientes angulares de dipolo e de quadrupolo elétricos.

Este programa gera dois arquivos de saida, sendo que um deles pode ser
utilizado como entrada em outro programa, o RCE.

4.5 Determinacao dos parimetros

O programa RCE19 pode ser utilizado pare melhorar os resultados obtidos an-
teriormente. A finalidade bédsica desde programa € ajustar os valores de vérios
pardmetros tefricos para produzir niveis energéticos em melhor acordo com os
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niveis experimentais conhecidos [4]. qualquer dos parémetros pode ser mantido
fixo em valores especificos, ou grupos de pardmetros podem ser for¢ados a variar
de tal maneira que as razdes dos valores no grupo permanecam fixos em relacio
ao0s outros.

O ajuste é feito por um procedimento iterativo até que os valores dos parimet-
ros nao mudem mais de um ciclo para o outre, ocu por um mimero maximo de
ciclos especificado. A iteracio pode ser feita em quaisquer dos esquemas de
acoplamento disponiveis no RCG. O ajuste é feito nas integrais radiais E,,,, F*,
G*, RF e £ entre outros. As integrais sdo consideradas parimetros ajustiveis
cujos valores seréo determinados para que se obtenha o melhor ajuste entre os
autovalores calculados pelo programa RCG e os valores de energia experimentais
(que j& haviam sido ajustados uns aos outros no programa Elcale). A precisio
do ajuste serd dada pelo desvio padrao:

§= [M]% (112)

Nt — N,

onde E) sfio as energias calculadas, T} sfo os valores experimentais de
energia, Ny € o niimero de niveis que estéo sendo ajustados e N, € o niimero de
pardmetros envolvidos no ajuste. O ajuste é considerado satisfatério se o desvio
padrac for menor que 1% do intervalo de energias coberto pelo ajuste.

O programs utiliza para o ajuste o método dos minimos quadrados que serd
brevemente descrito aqui. Os parfmetros que serdo estudados serdo denotados
pelos sfmbolos z; (1 O I O N,), e seréo descritos pela matriz coluna

Ty
T2
X=1 (113)
Tp
A matriz dos coeficientes serd
Cl=dj; (114)

& hamiltoniana podera ser escrita como

H = ) Cz (115)
t

Hy; = chj.‘m (116)

a equagao de autovalores serd



HY* = E*¥Y* (117)

E*¥ = (Y*), HY*

= > S yFHyyk
v
= Y (EX vtdit) = (118)

Definimos uma matriz V (N x N,) cujos elementos sao

vkl—zz i I.J - k (119)

]
Podemos escrever 118 como uma equacéo matricial

E=VX (120)

onde FE & uma matriz coluna com os valores das energias. Se escrevemos
os valores experimentais das energias também em uma forma matricial, entéo
teremos que minimizar o residuo

R = (B -7

k

= |[E-TP
= (VX-17),(VX-T)
X'VVX - X'V T-T'VX -T'T (121)

O valor minimo de R ocorrers no pouto em que sua derivada seja nula

aR—ZV'VX 2VT =0 (122)
8z,
ou

(V*V)X = (V°T) (123)

A expressiio acima representa um conjunto de N, equagGes lineares nio-
homogéneas nos z; ¢ pode ser resolvida por métodos usuais. Em seguida o
programa faré a diferenca entre estes parimetros obtidos em 123 e seus respec-
tivos valores iniciais. Se essa diferen¢a for menor que um valor pré-estabelecido
O programsa para, sendo reinicia outro ciclo.

Os parfimetros essim ajustados séio substitufdos no arquivo de entrada do
programa RCG, que entéio refaz os cdlculos chegando a valores mais condizentes
com medidas experimentais. Assim s&0o calculados os tempos de vida e as forcas
de osciladores ponderadas pars o Si VI e Si VII.
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5 Andlise dos ions Si VI e Si VII

Para o céleulo das forgas de osciladores ponderadas e tempos de vida dos espec-
tros do Si VI e Si VII foram coletados dados de niveis energéticos e comprimen-
tos de onda de transi¢bes em vérios trabalhos publicados sobre os respectivos
ions. A partir destes dados experimentais os programas acima descritos foram
utilizados.

O primeiro passo foi inserir os valores de energia das configuragdes e com-
primentos de onda das transi¢es no programa Elcalc, que recalculou os valores
de energia gerando resultados que estavam em melhor acordo com os erros dos
vdrios trabalhos utilizados como fonte. Em seguida o programa Strans utilizou
estes resultados e calculou quais seriam os comprimentos de onda de todas as
transicoes possiveis entre as configuracoes dadas do ion em estudo.

O passo seguinte foi calcular as fungtes de onda, e para isto se utilizou o
programa Cowan, que contém em seu interior os sub-programas RCN e RCN2.
Uma vez que este programa tenha gerado os valores das fungbes de onda, inte-
grais de Coulomb, integrais radiais de dipolo e quadrupolo elétricos, utilizamos
o programa RCG que ird calcular as probabilidades de transicio e os fatores
angulares. Neste ponto j4 temos valores de gf e tempos de vida, mas €les ain-
da ndo passaram pelo processo dos minimos quadrados que ird adequé-los aos
valores experimentais.

( iltimo passo é rodar o RCE19 e fazer o ajuste entre os parémetros para
' se obter o menor desvio quadrético possivel. Esta & a parte mais importante do
trabalho, onde os parfmetros irdo variar ou ndo dependendo de como escrevemos
a carta de entrada. Neste ponto temos a liberdade de interagir no processo de
cdlculo e a qualidade dos resultados finais dependem diretamente de escolhas
feitas pelo pesquisador, o programa sozinho nao & capaz de minimizar os erros.

Com os novos valores ajustados dos parfmetros o programa RCG & nova-
mente rodado, ¢ desta vez os valores de gf e tempos de vida so mais condizentes
com os experimentos. Sio os valores obtidos nesta etapa que aparecem nas
tabelas apresentadas nos trabalhos I e I do apéndice.

Como o procedimento acima descrito foi realizado uma vez para cada fon,
em seguida apresentamos a andlise de cada um deles separadamente.

5.1 SiVI

O silicio cinco vezes ionizado, Si VI, pertence & seqiléncia isoeletrénicado F 1. A
configuracdo de seu estado fundamental & 1s225?2p® com termo 2P. O potencial
de ionizagéo para este fon & 1653900 cm™1(205.06 eV). Seu espectro foi analisado
pela primeira vez por Séderqvist {1934) e Ferner (1941) na regifio de 65-250 A.
Em 1971 Moore resumiu os niveis energéticos de Soderqvist (1934) e Ferner
(1941). Griffin, Pegg e Sellin (1976) utilizando técnica de "beam-foil” estudou o
espectro de ions de silicio altamente ionizados na regido do ultravioleta e algumas
linhas do Si VI foram classificadas. Kelly (1987) resumiu todos 08 comprimentos
de onda publicados até o momento para o Si V1. Artru e Brillet (1977) estenden
a andlise deste espectro na regidao VUV. Além disto eles melhoraram a precisao
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racoes do 85i VI
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da maioria dos niveis conhecidos. Trigueiros et al. (1991,1992) usando plasma
produzido por laser analisou o espectro do Si VI na regido VUV,

Foram utilizadas 241 transi¢tes sendo que 10 configuraghes deram origem
a estas transigdes, sio elas: 2s22p%, 2s22p%3p, 2s2p53s, 25?2p*4f (fmpares), e
2s2p8, 2522p*3s, 2s22p*3d, 25%2ptds, 25°2pi4d, 2s22p*5d (pares). A figura 1
apresenta o diagrama representativo das diversas transicoes entre estas config-
uracoes.

Os valores dos par&metros utilizados no célculo para as configuragoes fmpares
estdo apresentados na tabela 1, e os parAmetros para as configuracdes pares nas
tabelas 2 e 3. Os valores calculados de forcas de osciladores ponderadas para as
241 transiches € os tempos de vida para os 114 niveis energéticos estudados do
5i VI podem ser encontrados no Trabalho 11 do apéndice.



Tabela 1: Valores dos parAmetros de Hartree-Fock para as configuragdes fmpares

do Si VI
Configuracao Parimetro HF Ajustadoe  HF/Ajustado
1000 em™! 1000 cm™! -
2p° E% 0,000 3,080 -
C2p 3,381* 3,381*
2p3p | D 1101,608  1106,098 0,996
F2(2p2p) 193,307 165,207 1,169
Cap 3,671 3,661 1,003
Cap 0,530*
F2(2p3p) 34,517 35,553 0,971
G%(2p3p) 14,493 11,464 1,264
2s2p°3s 2 1405883  1396,567 1,007
C2p 3,600 3,243 1,110
G!(1s2p) 230,720%
GO(1s3s) 12,104*
G!(2p3s) 14,811*
2pt4af E2v 1426,504 1432,059 0,996
F2(2p2p) 194,094 187,724 1,050
Cap 3,608 3,774 0,979
o 0,003*
F2(2p4f) 5,182 5,587 0,928
G2(2paf) 6,511*
G*(2p4f) 0,330*
Integrais de interagbes de configuragbes
2522p5-2p*3p  R%(2p2p-2p3p) 7,005 5,044 1,179
R2(2p2p-3p2p) 31,508 26,735 1,179
2522p5-2p®3s  RO(2s2s-253s) 11,989 10,173 1,179
R1(2s2p-2p3s) 34,951 20,656 1,179
RO (2s2p-3s2p) 5,976 5,071 1,179
25%2p%-2p%4f R%(2p2p-2pdf)  5.819*
2p*3p-2p°3s  R'(2s3p-2p3s) 63,366 54,192 1,179
R®(2s3p-3s2p) 12,651 10,734 1,179
2pi3p-2p*4f  R2(2p3p-2pdf)  -8,143*
R%(2p3p-4f2p)  -0,673*

* estes parAmetros foram mantidos fixos



Tabela 2: Valores dos parAmetros de Hartree-Fock para as configuractes pares
do Sj V1

Configuracao Parimetro HF Ajustado  HF/Ajustado
1000 cm™! 1000 em™!
252p® E%® 424,525 411,707 1,031
2pi3s E%* 1013,969 1018,701 0,995
F2(2p2p) 193,001 165,714 1,166
C2p 3,666 3,796 0,966
G}(2p3s) 14,349 14,420 0,995
2pids Esv 1345,210 1348,754 0,997
F2(2p2p) 193,787 168,542 1,150
C2p - 3,688 3,778 0,977
G!(2p4s) 4,478*
2pt3d E** 1210,000 1214,768 0,996
F2(2p2p) 193,300 164,333 1,176
Cop 3,682 4,136 0,890
(3d 0,018*
F2(2p3d) 34,192 31,187 1,096
G'(2p3d) 14,363 13,101 1,006
2p*ad E°* 1416,644 1420,223 0,997
F2(2p2p) 193,798 165,044 1,174
Ca2p 3,601 4,147 0,890
Caq 0,013*
F2(2p4d) 12,758 10,616 1,202
G!(2pdd) 10,616 8,833 1,202
G3(2p4d) 6,158 5,124 1,202
2p*5d E°* 1510,990 1514,021 0,998
F?(2p2p) 193,961 166,627 1,164
$op 3,695 4,151 0,890
(eq 0,007*

F2(2p5d) 6,147*
G!(2psd) 5,323*
G2(2p5d) 3,112%




Tabela 3: Continuagfio da tabela 2

Configuracgio Par&metro HF Ajustados HF/Ajustados
1000 cm™! 1000 cm™!
Integrais de interacGes das configuracoes
2s2p%-2p%3s  R!(2p2p-2s3s) 31,986*
2s2p8-2pt4s  R1(2p2p-2sis) 19,608*
2s2p5-2p%3d  R}'(2p2p-2s3d)  -56,626*
2s2p5-2p*4d  R'(2p2p-2s4d)  -46,890*
252p8-2ptsd  R'(2p2p-2s5d)  -33,455*
2p*3s-2p*4s  RO(2p3s-2pds) 0,000+
2p*3s-2pi4s  RY{(2p3s-1s2p) 7,954*
2p*3s-2p'3d  R%(2p3s-2p3d) 15,836*
2p43s-2p*3d  R1(2p3s-3d2p) -4,120*
2pi3s-2pt4d  RZ(2p3s-2p4d) 4,429*
2p*3s-2p*dd  R(2p3s-4d2p) -3,590*
2p*3s-2p5d  RZ(2p3s-2pbd) 1,726*
2p?3s-2pi5d  R!(2p3s-5d2p) -2,818*
2p*4s-2p*3d  R%(2p4s-2p3d) 5,540*
2p*4s-2pi3d  R!(2pds-3d2p) -1,807*
2pt4s-2pt4d  R3(2pds-2p4d) 4,790*
2pt4s-2p4d  R'(2pds-4d2p) -1,635*
2pt4s-2p*sd  R2(2pds-2p5d) 2,577*
2p*4s-2pi5d  R'(2p4s-5d2p) -1,301*
2p*3d-2p*4d  R°(2p3d-2p4d) 0,000*
2p43d-2p*4d  R2(2p3d-2pdd) 17,515*
2p*3d-2p*4d  R'(2p3d-4d2p) 16,282*
2p*3d-2pt4d  R3(2p3d-4d2p) 9,342*%
2p*3d-2p*5d  R°(2p3d-2p5d) 0,000*
2p*3d-2p*5d  RZ(2p3d-2p3d)  11,449*
2p*3d-2p*5d  R1(2p3d-5d2p) 11,474%
2p*3d-2p*sd  R3(2p3d-5d2p) 6,508
2pt4d-2p*5d  RO(2p4d-2p5d) 0,000*
2pt4d-2pi5d  R%(2p4d-2p5d) 8,207*
2p*4d-2p*sd  R!(2p4d-5d2p) 7,511%
2p*4d-2p*sd  R3(2pdd-5d2p) 4,373*

* estes parimetros foram mantidos fixos



2p 4s
“ 3
2p 5d
3
Zp 4d
3
2p 4s
4 S
2p 3s 74
:\‘--‘— ----------- “‘ J’I “' ’/I \\\ 3
e
3 ¢
2p 3p 3
- ¥ — 2p Is
6
2p
i ; : AN y
:,_-...____,___::‘;: 25p
s
25 2p S
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52 SiVII

A configuracéo do estado fundamental do silicio seis vezes jonizade, Si VII, é
1s22s22p* com termos 1S, 3P e 'D. O Si VII pertence 2 seqiéncia isoeletrénica
do O 1, seu potencial de ionizacio ¢ 1988400 cm1(246,63 eV). O espectro
do Si VII foi estudado pela primeira vez por Séderqvist (1934) que classificou
linhas na regisio 272-278 A. Ferner (1941,1948) estendeu as observagbes e incluiu
linhas no range 54-88A. Mais tarde Edlén (1963) apresentou algumas linhas do
Si VII, estas transigbes haviam sido classificadas por Séderqvist (1934). Em
1971, Moore et al. resumiu os niveis de energia de Ferner (1942,1948). Basov
et al. (1967) publicou a linha 246,12A. em 1974, Fawcett, Gallanti, e Peacock
apresentaram a linha 201,22A. Algumas linhas na regiéo 170,13-217,60A foram
classificadas por Tribert et al. (1976) e Griffin, Pegg, ¢ sellin (1976). Kastner,
Bhatia, e Cohen (1977) publicaram duas linhas em 86,88 e 87,14A. Em 1981,
Edlén apresentou uma transicdo em 197,768A. Martin e Zalubas (1983) deram
todos os niveis energéticos conhecidos para o espectro do Si VI, e Kelly (1987)
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Tabela 4: Valores dos parémetros de Hartree-Fock para as configurages pares
do 5i VII

Configuragoes Parémetros HF Ajustados HF/Ajustados
1000 cn~! 1000 cm™?!

25%2p* E®* 0,000 25,563 -
F2(2p2p) 194,119 180,688 1,074
Cop 3,698 3,828 0,966
2p8 E® 842,317 839,978 1,003
2p33p E%Y 1293,346 1316,605 0,082
F2({2p2p) 202,446 167,932 1,205
C2p 3,607 3,480 1,034
Cap 0,624 0,788 0,792
F?(2p3p) 40,578 49,199 0,825
G°(2p3p) 17,092 15,116 1,131
G2(2p3p) 17,389 14,907 1,166
2s2p*3s E°v 1552,495 1576,063 0,985
F2(2p2p) 230,503 161,316 1,429

Cop 3,926*

G1(2s3p) 236,440*
GO(2s3s) 13,675*
G2(2p3s) 16,825*

2s2pids | Do 1953,942*
F2(2p2p)  201,232*

Cop 3,951%
G!(2s2p)  206,619*

G°(243s) 4,174*

G1(2p3s) 5,375*%

resumiu todos os comprimentos de onda publicados para o fon. Recentemente
Kink e Engstron (1997) analisaram o especiro do Si VII com técnica de “beam-
foil” na regido 450-1270A.

As configuragdes do Si VII estudadas neste trabalho foram 2s22p*, 2p%,
25°2p°3p, 252p*3s, 252p*4s (pares), e 252p°, 25°2p*3s, 25%2p°3d, 2522p34s, 2s22p%4d,
2s%2p35d (impares), que contribufram para 141 transicdes. A figura 2 apresenta
o diagrama representativo das diversas transicbes entre estas configuracdes.

Nas tabelas 4 e b estic os valores dos parimetros Hartree-Fock para as
configuragoes pares, e nas tabelas 6 e 7 estao os pardmetros para as configuracoes
impares. Os valores de for¢as de osciladores ponderadas para as 141 transicoes e
os tempos de vida para os 92 niveis energéticos do Si VII podem ser encontrados
no Trabalho I do apéndice.



Tabela 5: Continuagiio da tabela 4

Configuragbes  Parfimetros HF Ajustados HF/Ajustados
1000 cm~! 1000 cm™?
Integrais de interagoes das configuragoes
2p*-2p® R(2s2s,2p2p)  153,618*
2p*-2p%3p  R%(2p2p.2p3p) 8,849*
2p*-2p%3p R2(2p2p.2p3p)  45,312*
2pt-2pi3s RO(2s2s,253s) 12,711%
2pt-2pt3s R1({2s2p,2p3s) 38,916*
2pt-2ptis R®(2s2p,3s2p) 6,638+
2pt-2pids RO(2s2s,2s4s) 6,493*
2pt-2pids R’ (2s2p,2pds) 20,200*
2p*.2pias R%(2s2p,4s2p) 3,458*
2p%-2pt3s R!(2p2p,2s3s) 37.479%
2p8.2pies R!(2p2p,2sds) 19,383*
2p%3p-2p*3s  R!(2s3p,2p3s) 50,274%
2p33p-2p%3s  R%(2s3p,3s2p) 10,646*
2p%3p-2p*4s  R!{2s3p,2pds) 15,020*
2p33p-2p*4s  RO(2s3p.4s2p) 8,146*
2pt3s-2pt4s  RO(2s3s,2s4s) 0,000*
2p%3s-2p%4s  RO(2s3s,ds2s) 7,508*
2p%3s-2pt4s  RO(2p3s,2pds) 0,000*
2p*3s-2p*4s  R!(2p3s,ds2p) 9,423*

* estes parfmetros foram mantidos fixos
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Tabela 6: Valores dos parfimetros de Hartree-Fock para as configuragtes impares
do Si VII

Configuracio Parémetro HF Ajustado  HF/Ajustado
1000 em™~1 1000 em~?
2s2p° B 387,3955 403,503 0,960
Cop 3,632 3,725 0,975
G!(2s2p) 231,045 211,612 1,092
2p33s | e 1202,185  1225,519 0,979
F2(2p2p) 202,274 171,683 0,986
Cop 4,003*
G(2p3s) 16,324 16,682 0,979
2p?ds | Dl 1607516 1630,344 0,986
F2(2p2p) 202,999 172,200 1,178
Cop 4,028*
Gl(2p1s) 5,231*
2p%3d | id 1400,653 1424,161 0,983
F2(2p2p) 202,300 171,654 1,178
Cop 4,016 3,008 1,028
Cag 0,051*
F?(2p3d) 44,865 40,362 1,112
G1(2p3d) 36,013 32,398 1,112
G3*(2p3d) 20,600 18,541 1,112
2p34d E® 1681,189 1703,707 0,987
F?(2p2p) 202,971 170,956 1,187
Cap 4,031 3,923 1,027
Caa 0,023 0,116 0,198
F2(2p4d) 16,333 16,467 0,992
G1(2p4d) 14,285 14,402 0,992
G3(2pad) 8,360 8,437 0,992
2p°5d E*Y 1809,179 1829,629 0,989
F?(2p2p) 203,176 171,129 1,187
Cap 4,036 3,928 1,027
52 0,012 0,116 0,103
F2(2p5d) 7,789 5,790 1,345
G!(2p5d) 7,007 5,007 1,300
G3(2p5d) 4,145 3,145 1,318




Tabela 7: Continuagio da tabela 6

Configuragio Parimetro HF Ajustado  HF/Ajustado
1000 em~! 1000 em™?!
Integrais de interacio das configuracées

252p5-2p®3s  RY(2p2p,2s3s) 35,807*

2s2p5-2p%4s  R!(2p2p,2s8s) 18,639*

2s2p°-2p33d  R!(2p2p,2s3d) -86,802 -68,506 1,268
2:2p°-2p34d  R!(2p2p,2sdd) -56,056 -44,194 1,268
2s2p°-2p35d  R!(2p2p,2s5d)  -39,530 -31,165 1,268
2p33s-2p%4s  RO(2p3s,2pds) 0,000*

2p33s-2p°4s  R1(2p3s,ds2p) 9,159*

2p335-2p®3d  RZ(2p3s,2p3d).  16,209*

2p33s-2p%3d  R'(2p3s,3d2p)  -6,770%

2p%3s-2p°4d  R2(2p3s,2p4d) 2,141*

2p%3s-2p°4d  R(2p3s4d2p)  -5,628*

2p33s-2p°5d  R*(2p3s,2p3d)  -0,352*

2p33s-2p°5d  R!(2p3s,5d2p)  -4,338*

2p34s-2p33d  R%(2pds,2p3d) 6,050*

2p®4s-2p33d  R!(2pds,3d2p) -3,053*

2p34s-2p%4d  R2(2p4s,2p4d) 4874*

2p%4s-2p%4d  R}(2pdsad2p)  -2,628*

2p345-2p35d  R%(2pds,2p5d) 2,007+

2p%4s-2p%5d  R1(2pds,5d2p) -2,054*

2p®3d-2p34d  RO(2p3d,2pdd) 0,000*

2p®3d-2p%4d  R2(2p3d2pad)  22,272*

2p°3d-2p%4d  R1(2p3d,4d2p)  22,518%

2p33d-2p%4d  R3(2p3d,4d2p)  13,011*

2p33d-2p°5d  R%(2p3d,2p5d)  0,000*

2p%3d-2p®5d  R%(2p3d,2p5d)  14,381*

2p°3d-2p°5d R!(2p3d,5d2p)  15,667*

2p°34d-2p%5d  R3(2p34,5d2p) 9,075%

2p®4d-2p35d  RO(2p4d,2p5d) 0,000*

2p%4d-2p®5d  R?(2p4d,2p5d) 10,480 12,480 0,840
2p34d-2p35d  R!(2p4d,5d2p) 9,994 10,994 0,909
2p°4d-2p°sd  R3(2p4d,5d2p) 5,881 6,881 0,855

* estes parimetros foram mantidos fixos
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6 Conclusao e perspectivas futuras

O trabalho se propunha a calcular as forgas de osciladores ponderadas e tempos
de vida para os espectros atémicos dos ions Si VI e Si VII. Para isto foi feita
uma compilag8o dos niveis energéticos e comprimentos de onda de transicdes
de todos os trabalhos publicados até o momento para cada fon. O ajuste inicial
feito entre os niveis energéticos mostrou um grande acordo entre os procedimen-
tos experimentais que haviam sido usados em sua obtengéio, o mesmo ocorrendo
para os comprimentos de onda. Em algumas transicoes é possivel verificar que
o comprimento de onda permaneceu inalterado, isto ocorreu porque estas tran-
si¢bes eram determinadas por um nivel que sé foi observado na prépria transigdo,
impossibilitando sen ajuste e resultando no mesmo valor para o comprimento
de onda.

Os valores obtidos para forcas de osciladores ponderadsas e tempos de vida
foram calculados semi-empiricamente, e a utilizacao do método de minimos
quadrados para adequd-los a valores experimentais faz com que sejam bastante
confidveis.

O que se planeja para o futuro € o estudo dos fons Si X1, Si XI1, Si XIll e
Si XIV, completando os dados de forgas de osciladores ponderades e tempos de
vida para os fons de silicio, uma vez que os outros fons ja foram feitos ou estéo
sendo feitos por outros membros do laboratério. Planeja-se também estudar
os espectros do O V e de algum metal alcalino, desta vez realizando medidas
experimentais no espectrégrafo do Laboratério de Fisica Atémica e Molecular.
Estes estudos estdo incluidos em um projeto de tese de doutoramento, que terd
inicio em margo de 1999.

A presente tese de mestrado deu origem a dois trabalhos:

- Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si VII Spectrum, pub-
licado em The Astrophysical Journal Supplement Series, 115, 315 (1998)

- Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si VI Spectrum, a ser
publicado em The Astrophysical Journal Supplement Series, na edigao de abril
de 1999.
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ABSTRACT

The weighted oscillator strengths {gf) and the lifetimes presented in this work were carried out in a
multiconfiguration Hartree-Fock relativistic approach. In this calculation, the electrostatic parameters
were optimized by a least-squares procedure in order to improve the adjustment to experimental energy
levels. This method produces gf-values that are in better agreement with intensity observations and life-
time values that are closer to the experimental ones. In this work we revised all the experimentally

known electric dipole Si vi spectrum lines.
Subject heading: atomic data

1. INTRODUCTION

The ground-state configuration of 6 times ionized silicon,
Si vo, is 15°25%2p* with the terms 'S, 3P, and 'D. Si vi
belongs to the O 1 isoelectronic sequence. The ionization
potential for Si v is 1988400 cm ™! (246.53 eV). The Si vu
spectrum was studied for the first time by Séderqvist (1934)
who classified lines in the region 272-278 A. Ferner (1941,
1948) extended the observations and included Si vo lines in
the range 54-88 A. Later Edlén (1963) presented some lines
of Si vi in a review work. These transitions had been classi-
fied earlier by Séderqvist (1934). In 1971, Moore sum-
marized the energy levels of Ferner (1941, 1948). Basov et al.
(1967) published a line at 246.12 A. In 1974, Fawcett,
Galanti, & Peacock presented a line at 291.22 A from laser-
Rroduoed plasmas. A few lines in the region 170.13-217.60

were classified by Tribert et al. (1976) and Griffin, Pegg,
& Sellin (1976). Kastner, Bhatia, & Cohen (1977) published
two lines at 86.88 A and 87.14 A. In 1981, Edlén presented a
transition at 197.768 A. Martin & Zalubas (1983) gave all
known energy levels for the Si v spectrum. Kelly (1987)
summarized all the wavelengths published for Si vii. More
recently Kink & Engstrém (1997) analyzed the spectrum of
Si vii by the beam-foil technique iri the region 450-1270 A.

The purpose of this work is to present a review of all
known electric dipole transitions of Si va, their oscillator
strengths calculated from fitted values of the energy param-
eters, and the lifetimes, calculated by the same method, for
all known experimental energy levels. The work we present
here was stimulated by the desire to determine weighted
oscillator strengths and lifetimes for the Si vm spectrum.
Both parameters are important in the study of laboratory
and solar spectra. Silicon is an astrophysically important
element.

2. CALCULATION

The oscillator strength f(yy") is a physical quantity related
to line intensity I and transition probability Wi{yy), as given
by Sobelman (1979):

2w3e?

mc®

Wiyy) = Lfom)] (1)
with

T gWiy)ocglfm)l =4af
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Here m = electron mass, e = electron charge, y = initial
quantum state, w = [E(p) — E(¥)]/h, E(y) = initial state
energy, and g =(2J + 1) is the number of degenerate
quantum states with angular momentum J (in the formula
for the initial state).

Quantities with primes refer to the final state.

In the equation above, the weighted oscillator strength,
4f, is given by Cowan (1981):

8nimead ¢

J 3h

where o =|E(y)— E(y)|/hc, h=Planck’s constant,
¢ = velocity of light, and a, = Bohr radius, and the electric
dipole line strength is defined by

S= [P YT, (3)

This quantity is a measure of the total strength of the
spectrum line, including all possible transitions between M
and M. The tensorial operator P! (first order) in the
reduced matrix element is the classical dipole moment for
the atom in units of —ea,.

To obtain gf, we need to calculate § first, or its square
root:

S, @

SUZ = CpI | Py TS . @

In a multiconfiguration calculation we have to expand
the wavefunction {yJ) in terms of single configuration

wavefunctions, | BJ3, for both upper and lower levels, just as
done by

I?J>=Z’:Jf‘§.rlﬁ-f>- (5)

Therefore, we can have the multiconﬁguratibual expres-
sion for S}/?:

Syt = ; ; VarlBI WP BI DYy -
The probability per unit time of an atom in a specific

state yJ to make a spontaneous transition to any state with
lower energy is

(6)

P(yJ) =3 AR, YT), (7

where A(yJ, ¥'J') is the Einstein spontaneous emission tran-
sition probability rate for a transition from the yJ to the y'J’
state.



7 TABLE 1
WEIGHTED OSCILLATOR STRENGTHS AND SPECTRAL LIvEs FOR THE Si voI SPECTRUM

WAVELENGTHS (A} LevELS {cm ™ 1)?
af-VaLue* INTENSITY®  Observed  Calculated Lower Upper CONFIGURATIONS® Terms®  J-J°  REFERENCES
0195...... 50 54.462 54.462 0 1836143 2p*-2p%*DY5d 3p3peo 22 1
0.184...... 50 54,522 54522 0 1834122 2p*-2p3(*D)5d 3p-3p° 2-3 1
0.512...... 50 56.528 56.528 0 1769035 2p*-2p*(*S)5d 3ip-2pe 2-3 i
0275...... 50 56.645 56.645 4028 1769409 2p*-2p%(*S)5d 3p-3p° 1-2 1
0289 ..., 50 57.325 57.325 0 1744436 2p*-2p*CPYd p-3p® 2-3 1
0.072...... 50 57.434 57.445 0 1740798 2p*-2p*(*PYad 3p-3po 22 1
0042...... 50 57.589 57.578 4028 1740798 2p*-2p3(*P)d 3p.2po 1-2 1
0.228...... 50 58.388 58.388 0 1712676 2p*-2p**DWd 3p.3g0 2-1 1
0421...... 100 58.445 58.445 0 1711010 2p*-2p**Dud 3p_3po 2-2 i
0.097...... 10 58.526 58.526 4028 1712676 2p*-2p%2Dyd ip_3get 1-1 1
0.387...... 100 58.580 58.580 ¢ 1707067 2p*-2p*(*Dyd ipape 2-3 1
0203...... 50 58.719 58.19 4028 1707055 2p*-2p*(*D)ad 3p-3p° 1-2 1
0683...... 50 58.782 58.782 46329 1747530 2p*-25"2p%(*P)id 1p-Lpo 2-3 1
0032...... 50 59.884 59.884 0 1669895 2p*-2p%(2PWs 3p-3p0 2-2 1
0903...... 100 59.966 659.96 46329 1713941 2p*-2s22p°(*D)ad ip-1F° 2-3 1
0.143...... 100 60.221 60.191 46329 1707712 2p%-2522p%(2DYd 1p-tpo 2-1 1
0.59¢...... 100 60.837 60.837 0 1643737 2p*-2p%(*SKad 3p2pt 243 1
0308...... 100 60,989 60.989 4028 1643668 2p*-25*2p*(*5)d 3p_3po 1-2 1
0072...... 50 61.306 61.306 0 1631162 2p*-2p*(*DMs 3p-3ap° 2-3 i
0.006...... 50 62.154 62.175 99349 1707712 2p*-25°2p°(Dyad 1g.1p0 0-1 1
0.074...... 50 62940 62.940 46329 1635144 2p*-2572p3(*D)4s ip-'p° 22 1
0059...... 50 65,595 65.595 363159 - 1887665 252p5-252p*(* P)s 3po_3p 2-2 2
0.050...... 10 68.026 68.028 0 1469980 26*-2p%(1P3d 3p-1p° 2-2 1
0270...... 250 68.148 658.148 0 1467394 2p*-2p%(*P)3d 3p_3po 2-3 1
0.000...... 50 68.190 68.538 0 1459038 2p*-2p%(3P)3d 3p_3F° 2-2 1
0.166...... 50 68212 68.215 4028 1469980 2p*-2p(*P)3d 3p-tp® 1-2 1
0742...... 50 . 68.340 68.340 4028 1467300 2pt-2p°(3P13d 3p-2p® 1-2 1
0.164...... 100 68.408 68.406 1] 1461860 2p*-2p°(*P13d 3p-3p° 2-2 1
0056...... 10 68.456 68.459 0 1460718 2p*-2p°(2P)3d 3p.2po 2-1 1
0.059...... 50 68.593 68.595 4028 1461860 2p*-2p*(*P)3d 3p.3pe 1-2 1
0.103...... 50 68.642 68.649 4028 1460718 2p*-25%2p*(*P)ad sp_3pe i-1 1
0.113...... 50 68.669 638.669 4028 1450289 2p*-2p(3P)d 3p.3po 1-0 1
0.113...... 100 68.715 68.721 5569 1460718 2p*-2522p%(2 P)3d 3p3po 0-1 1
0.681...... 150 69,385 69385 0 1441228 2p*-2p%(D)3d 3p-3gt 2-1 1
0411...... 100 69.580 69.580 4028 1441228 2p*-2s22p*(2 D)3d ip-3go 1-1 1
0.526...... 100 69.602 69.598 0 1436828 2p*-2p*(*D)3d ip-3pe 2-1 i
1.653...... 200 69.663 69.664 0 1435462 2522p*-2p*(2D)3d ip.2po 2-2 1
0.349...... 200 69790 69.790 4028 1436898 2572p*-2p%(2D)3d 3p_3po 1-0 1
0.398...... 100 69.861 69.860 4028 1435462 26%2p* - 2p%(2D)3d p-ipe 1-2 1
0308...... 100 69872 69.869 5569 1436828 2522p4-2p32D)3d ip_ape 0-1 1
1.809...... 250 70.027 70.027 0 142802} 2s22p*-2p*(2D)3d 3p_Ap° 2-3 1
2786, 250 70072 70072 46329 1473433 2s22p*-2p3(*P)3d ip-tp0 2-3 1
0.009...... 20 70.123 70.598 0 1416463 2p*-2p%(*D)3d 3Ip_3p® 2-3 1
0929...... 200 70222 70222 4028 1428083 2522p*-2p°(D)3d 3p-2p° 12 1
1167...... 200 70250 70.242 46329 14269980 2:22p*-2p(2PY3d p-1p® 2-2 1
0.333...... 50 70.323 70.323 5569 1427579 25%2p*-2p*(D)3d 3p-3p° 0-1 1
0.01L...... 100 70.594 70.851 46329 1457749 2p*-2522p%2P)3d 1p3f° 2-3 1
0.005...... 50 70.730 70.702 46329 1460718 2p*-25*2p%(*P)3d ip2pt 2 1
2436...... 200 71.384 71.384 46329 1447203 2p*-25*2p’(2D)3d Ip-1Fe 23 1
0.017...... 200 71.500 71.917 46329 1436828 2p*-252p°CD)3d 1p-1p° 2-1 1
1.059...... 200 71.955 71.955 46329 1436087 2p*-2522p3(3D)3d ip-1p° 2-2 2
0513...... 300 72324 72317 46329 1429139 2p*-2s*2p*(2D)3d tp.1po -1 1
1435...... 500 73.123 73.123 0 1367559 2p*-2p3(*$)3d tpApe 2-3 1
0.252...... 250 73.350 73.350 4028 1367355 2p*-25%2p%(485)3d 1p-1p° 1-1 i
0328...... 200 73.433 73.433 5569 1367355 2p*-2572p7(*S5)3d ip_1p® 0-1 1
0084.. ... 200 75.193 75.200 99349 1429139 2p*-2522p°(*D)3d lg-tpe 0-1 2
0.151...... 250 79.236 79.239 0 1261999 2p*-2p*(PY3s sp_apo 2-2 1
0.050...... 50 79.262 79261 0 1261999 2p*-2p%(*P)3s 3p_3po 2-1 1
0.081...... 100 79.491 79.493 4028 1261999 2p*-25*2p%3P)3s 3p-3ps 1-2 1
0033...... 100 79.523 79.515 4028 1261999 2p*-222p7(* P)3s 3p-3pe 1-1 1
0.060...... 100 79.615 79.612 5569 1261999 2p*-2522p°(2P)3s Ip_2pt 1
0253...... 50 81.449 81.449 363159 1590921 252p°-252p4(3D)3s 3p-3po 2-3 2
0201...... 250 81.558 81.540 46329 1272715 2p%-2522p%(2P)3s 1pip? 2 1
0.363...... 600 81.620 81.616 ¢ 1225253 2p*-2p3(*D)3s 3p3pe 2-3 1
0173...... S00 81.895 81.893 4028 1225129 2p*-2522p%(2D)3s 3p-3p® 1-2 1
0.076...... 150 81.998 81.998 5569 1225115 242522032 D)3s 3p_3po° 0-1 1
0.688...... 600 84082 84.052 46329 1236071 2p*-2s22p%(2D)3s ip-tp® 22 1
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TABLE 1—Continued

WAVELENGTHS (A) LEvELS {cm 1)

g-VaLug*  INTENSITY®  Observed  Caleulated Lowet Upper CONFIGURATIONS® TerMs®  J-J*  REFERENCES
0.197...... 100 85.219 £5.225 99349 1272715 2p*-25%2p°(3P)3s ig-tpt 0-1 1
4301...... 500 85289 85.290 0 1172471 2p*-2p3(*8)3s 3p.3ge 2-1 1
072, 500 85.584 85.584 4028 1TATL 2p5-25*2p°(SPs 3p3g0 11 1
0.057...... 100 85.698 85.697 5569 117241 2p*-25%2p%(*8)3s 3p.3go 0-1 1
0.000...... 86.880 86.913 1] 1150574 2p*-2p%(*8)3s ipsg° 2-2 3
0.000...... §7.190 87.218 4028 1150574  2p*-2p%(*S)3s 3p_3g° 12 3
0.268...... 150 88.008 £8.008 363159 1499419 252p°-2s2p%(*P)3s po-2p 2-2 2
0000...... 50 163.400 163.488 849054 1460718  2pS-2p°(P)3d 1§3p0 0y 4
0.000...... 170.130 170.133 849054 1436828 2p%-2p*(*P)3d 1g.3pe 0-1 5
0.004...... 50 172.390 172.389 849054 1429139 2p5-2p°CP)3d lg-tpe 0-1 5,
0.003...... 197.768 197.766 0 505649 2p*-2s2p° ip_1pe 241 6
0.001...... 50 217.600 217.559 1428021 1887665 2p*(2D)3d-252p*(* PYas ipop 3-2 4
1.122...... 350 217.600 217.713 46329 505649 2p*-252p% 'p-tp? 2-1 6
0.108...... 246.124 246.124 99349 505648 2p*-252p° 1g.1po 0-1 7
0.217...... 200 272.647 272647 0 366775 2p*-252p* 3p-3p0 2-1 6,
0173...... 200 274.180 274.180 4028 368752 2p*-252p° sp-3*p° 1-0 6,
0642...... 250 275.361 275.362 0 363159 2p*-252p* 3ip_3po 2-2 6,
0129...... 200 275.675 275.675 4028 366775 2p*-252p° 3p_3po -1 6,
0.171...... 200 276.850 276.851 5569 366775 2p*-2s2p° 3p_3po 0-1 6
0212...... 200 278.449 273.450 4028 363159 2p*-252p° ip_3pe 1-2 6
0587...... 291.200 291.201 505649 849054  252p’-2p° 1plg 1.0 9
0.002...... 315.864 315627 46329 363159 2p*-252p° tp.3po 2-2 1
0.040...... 10 390.740 590.737 1172471 1341751 2p°(*S)3s-2p°(*D)3p 3go-3p 1-0
0.078...... 15 591.280 591.361 1172471 1341572 20%(*S)3s-2p°(>D)3p se-3p 1-1
0.245...... 30 595315 595.332 1172471 1340444 2p3(*8$)3s~2p°(*D)3p ige3p 1-2
0648...... %0 T14.850 714827 1236071 1375965 2p*(2D)3s-2p*(2DY3p tpo_ip 2-2
0.106...... 5 833210 833.236 1236071 1356085 2p°(D)3s-2p°(CD)3p 1p°-1p 2-1
0208...... 5 857.370 857371 1225115 1341751  2p°(CDPs—2p’(D)3p pe2p 10
0314...... 5 858.790 858.790 1225129 1341572 2p°(2D)3s-2p°2D)3p 3p*2p 2-1

0.166...... 5 867.190 867190 1225129 1306262  2p*(*D)3s-2p’(*D)3p pesp 2.2
0.840...... 30 868.118 868.118 1225253 1306262  2p°(D)3s—2p°(*D)3p spolp 32
0.588...... 35 877.806 877.804 1236071 1349992 2p°(2D)3s-2p*(*D)3p 1pe-tp 2-2
0424...... 60 902.242 902281 1237791 1348621  2p°(SP3s-2p°(*5)3d spspe 12
1.037...... 30 904.640 904.640 1348498 1459039 2p°CPy3p-2p°P)3d 3p 3fp° 1-2

L126...... 130 904.936 904.942 1238111 1348616 2p3(*S)3p-2p°(*S)3d sp-*p° 2-3

0.703...... 130 904.940 904.901 1238111 1348621 2p%(*S)3p-2p°(*S)3d sp-sp° 2-2

1404...... 80 907.077 907.088 1307038 1417281 2p*(CD)3p-2p*(*D)3d Sp.2F° 3-4
0982...... 55 907425 907432 1306269 1416470 20°CD)Y3p-2p°(*D)3d IpiFe 2-3
0.560...... 215 909419 909.419 1238655 1348615 2p3(*S)3p-2p3(*S)13d 3p.3po 3-3

1612...... 65 912.329 912.329 1312698 1422308 2p°CD3p-2p°(*D)3d 3SpAG° 2-3
0.596...... 30 913.742 913.750 1306515 1415954 27 D)3p-2p°(D)3d sp-3fe 1-2
2087...... 180 915.095 915.094 1313069 1422348 2p°(2D)3p-2p°(*D)3d Ip3ge 3-4
2151...... 180 915.100 915.099 1349448 1458726 20 P3p-2p*(2 P)3d R o 3-4
1255...... 65 915,697 915696 1348544 14577150  2p°CPYp-2p°CP3d 3p3F 23
2637...... 155 918.850 918.850 1313536 1422368 2p*(*D)3p-2p*(2D)3d G0 4-5
2113...... 100 931.767 931.768 1316982 1424305 2p°(2D)3p-2p°(DY3d Lp-tgo 34
0694 40 963922 963.908 1313536 1417281 2p*(2D)3p-2p*(*D)3d bl 2 o 4-4
0391...... 35 967.120 967.112 1313069 1416470 203DV p-2p°CD)M 3F3F° 3-3
0642...... 50 968.430 968.518 1212716 1375967 2P°CPYs-2p*(CP)3p 1p_1p 1-2
0.263...... 50 968.430 968.469 1312698 1415954 20°(CD)V3p-2p*(*D)3d IF3F0 2-2
0.171...... 10 1001.470 1001.471 1261579 1361432 2P PYs-2p°(CP)3p 3po3p 0-1
0.165...... 10 1002.270 10022713 1261659 1361432 2p°(GP)3s-2p°(3P)3p 3po-ip 1-1
0.19...... 10 1003020 1003020 1261659 1361358  2p°(CP)3s-2p°CP)3p Ppoap 1
0225...... 10 1005720 1005719 1262001 1361432  2p°(*P)3s-2p°CP)3p po3p 2|
0.190...... 10 1006440 1006437 1261659 1361019  2p°(P)3s-2p°(P)3p peip 12
0.737...... 30 1009908 1009912 1262001 1361019  2p°CP3s-2p°CPYp PP 22
1639...... 130 132774 1132756 1225256 1313536 2p°CDBs-2p°CDPp  D°F  3-4
Li92...... % 1135350 1135341 1150576 1238655  2p%(“S)3s-2p°(*S)3p 5$05p 23
0.069...... 20 1137.240 1137.229 1225136 1313069 2p°(D)3s-2p°(2DY3p 3p°2F 2-3
0.831...... 23 1141710 1141.698 1225109 1312698 2p*(*D)3s-2p°(D)3p 3po3F 1-2
0845...... 75 1142441 1142389 1150576 1238112  2p°(*S)3s-20%(*S)3p s§0_3p 22
1.131...... 45 1143.549 1143.550 1262001 1349448 2p°(*P)3s-2p*(3P)3p 3po_3p 2-3
0.506...... 45 1146528 1146502 1150576 1237191  2p°(*SPs-2p%(*S)3p S0P 241
0274...... 10 150500 1150500 1261579 1348498  2p°(P)3s2p°(P)3p spPip ool
0522...... 15 1150950 1150952 1261659 1348544  2p°(PYs-2p°PV3p 3po3p 12
0.152...... 15 1167.110 1167.106 1172466 1258147 2p%(*5)3s-2p°(*S)3p 0 3p 1-0
0749...... 60 167775 1167772 1172466 1258098  2p%(*S)3s-2p’(*S)3p g3p 12
0453...... 25 1169.305 1169.302 1172466 1257986 2p%(*S)3s-2p°(*S)3p go3p 1-1
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TABLE 1—Continued

WaveLenGThs (A) LEvELS (cm 1)
qfFVaLue* INTENSITY®  Observed  Calculated Lower Upper CONFIGURATIONS® TERMS* J-J*  REFERENCES
0.371...... 35 1199.523 1199.465 1272716 1356087 2P°(CP)3s-2p*(*P)3p ipo_ip 11 10
0.194...... s 1214.730 1214731 1262001 1344324 2p*(*P)3s-2p°(*P)3p 3po_3g 2-1 10
1.006...... 45 1222.744 1222.767 1225256 1307038 2p°CDNs-2p* (2 DY3p Ap*-2p 3-3 10
0.288...... 15 1228.400 1228418 1225109 1306515 2p3(3D)3s-2p%(2D)3p *pt_2p 1-1 10
0.567...... 30 1232.540 1232.552 1225136 1306269 2p%(3D)3s-2p°(*D)3p 3po_3p 22 10
1.145...... K1) 1235962 1235938 1236073 1316982 2P D)3s-2p(*DY3p 1po-tF 2-3 10

* Weighted oscillator strengths for atomic transition obtained by the method described in § 2.

b Observed line intensities.

¢ Waveiength corresponding to the energy level difference between the experimental adjusted energy level values.

9 Numerical values of the energy levels are those obtained by an optimized procedure using the program ELCALC.

¢ Level designations for the transition, including configuration parentage, term, and total angular momentum, For practical purposes, we show them
in three separate columns.

ReFeRENCES.—(1) Ferner 1941; (2) Ferner 1948; (3) Kastner et al. 1977; (4) Griffin et al. 1976; (3) Tribert et al. 1976, (6) Edlén 1963; (7) Basov et al.
1967; (8) Soderqvist 1934;(9) Fawestt et al. 1974;(10) Kink & Engstrom 1997.

TABLE 2
LIFETIMES FOR THE Si vil SPECTRUM
Configuration Terms Lifetimes (ns)‘ Configuration Terms Lifetimes (ns)*
205 i 15, 0022 3P, 0.514
2p%*S13p ...... :i, iigg :g, gggg
p) . — 2 .
*p, 1131 28254 P)3s ....... p, 0011
*p, 1277 252p*(3D)3s..... 3, 0.018
3p, 1.279 _282p*(*PMs...... ip, 0.036
*Pe 1.276 252p% e 3p, 0.067
2p%CD)3p...... 3D, 1.008 P, 0.066
3p, 1.061 P, 0.065
:p, 1.022 tp, 0.018
3F, 1.063 2p%(*5)3s ........ s, 0.006
3F, 1.050 2p%D)3s ........ *p, 0.019
3F, 1.052 :D, 0.019
iF 1.366 D 0.019
3 E]
P, 0.162 p, 0.008
5p, 0204 2P P)Ps ........ P 0.020
3p, 0.172 }P fi 0.020
! X P, 0019
2°CPp...... ’ls): ggi ‘P: 0.008
D, 0.753 2p%*8)3d ........ D, 0511
D, 0.692 ‘D, 0.519
D, 0.772 5D, 0.490
tp, 0.838 *p, 0.004
3p, 0.658 D, 0.004
2°(2D)3d...... 5F, 0299 P 0015
3F 0276 D, 0.003
3F, 0.538 ’p, 0.004
3G, 0.391 1p, 0.003
3G, 0.532 P, 0,002
3G, 0.537 2p%(DMs ....... b, 0.036
‘G, 0.546 'p, 0.025
3D, 0.004 2p**S)Kd ........ *p, 0.006
*p, 0.003 *D, 0.006 '
p, 0.003 2p%CPMs ........ ip, 0.028
P, 0.003 2p%D)Md........ 3D, 0.009
3p, 0.002 i 0.009
D, 0.004 :P, 0.005
2 0 S 0.004
’;:, 0002 IF, 0.004
g, 0.002 2p°CPUd........ P, 0.016
tF, 0.002 D, 0.010
20%(*P)d....... 3F, 0.085 'F, 0.005
3F, 0.498 20%954 ........ D, 0.006
’F, 0.160 3D, 0.006
P, 0.006 20°CD)Sd. ... 3p, 0.015
P, 0.007 3p, 0.009

* Lifetimes for the energy level obtained by the method describedin § 2.
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The sum is over all y'J’ states with E(y'J") < E(yJ).
The Einstein probability rate is related to gf with the
following relation given by Cowan {1981):
8rnlelg?

gA="—"gf. ®

Natural lifetime (yJ} is the inverse of the probability P(y.J);
then,

) = [, AJ, vI017E. ©

Natural lifetime is applicable to an isclated atom. Inter-
action with matter or radiation will reduce the lifetime of a
state.

The gf and natural lifetime values given in Tables 1 and 2,
respectively, were calculated according to these equations.

In order to obtain best values for oscillator strengths, we
calculated the reduced matrix elements P' by using opti-
mized values for y}; and y}.;., which were obtained using as
input to the matrix calculation Cowan’s code, RCG Mod
11, and energy parameters that were adjusted from a least-
squares calculation, (RCE Mod 20). In this adjustment, the
code tries to fit experimental energy values by varying the
electrostatic parameters. This procedure also improved the
¢ values used in equation (2). The energy parameters of this
caleulation are given by Coutinho (1997).

3. DISCUSSION

The theoretical predictions for the energy levels of the
configurations were obtained by diagonalizing the energy
matrices with appropriate Hartree-Fock relativistic (HFR)
values for the energy parameters. For this purpose the com-
puter code developed by Cowan (1981) was used. The inter-

Basov, N. G, et al. 1967, Zh. Eksp_Teor. Fiz, 5,177

Coutinho, L. H. 1997, M_Sc. thesis, Instituto de Fisica “ Gleb Wataghin”
Universidade Estatval de Campinas, UNICAMP, SP, Brazl, in
preparation

Cowan, R. D. 1981, The Theory of Atomic Structure and Spectra
(Berkeley: Univ. California Press)

Edlén, B. 1963, Rep. Prog. Phys,, 26, 181

. 1981, Phys. Scr., 22, 593

Fawcett, B. C,, Galanti, M, & Peacock, N. J. 1974, J. Phys. B: Atom.
Molec. Phys., 7, 1149

Ferner, E. 1941, Ark. Mat. Astr, Fys., 28A(4), 3

. 1948, Ark. Mat_ Astr. Fys,, 36A(1), 48
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Abstract

The weighted oscillator strengths (gf) and the lifetimes for Si VI presented in
this work were carried out in a multiconfiguration Hartree-Fock relativistic {HFR)
approach. In this calculation, the electrostatic parameters were optimized by a least-
squares procedure, in order to improve the adjustment to experimentai energy levels.
This method produces gf-values that are in better agreement with intensity observa-
tions and lifetime values that are closer to the experimental ones. In this work we
presented all the experimentally known electric dipole Si VI spectral lines.
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1. INTRODUCTION

The ground state configuration of five times ionized silicon, St VI, is 1s? 2s? 2p® with the
term 2P. Si VI belongs to the F I isoelectronic sequence. The ionization potential for Si VI is
1653900 cm—'(205.06 V). The spectrum was analyzed for the first time by Soderqvist (1934)
and Ferner (1941) in the grating incidence region 65-250 A. In 1971, Moore summarized the
energy levels of Soderqvist (1934) and Ferner (1941). Griffin, Pegg, & Sellin (1976) and
Tribert et al. (1976), using the beam-foil technique studied the spectra of highly ionized
stripped silicon ions in the extreme ultraviolet and some Si VI lines were classified. Artru
& Brillet (1977) extended the analysis of this spectrum into the VUV region. Furthermore,
they improved the accuracy of the majority of the known levels. Kelly (1987) summarized
all the wavelengths published for Si V1. Trigueiros et al. {1991,1992) using laser produced
plasmas analyzed the spectrum of Si VI in the VUV region.

The purpose of this work is to present a review of all known electric dipole transitions of
Si VI, their oscillator strengths calculated from fitted values of the energy parameters and the
lifetimes, calculated by the same method, for all known experimental energy levels. The work
we present here was stimulated by the desire to determine weighted oscillator strengths and
lifetimes for the Si VI spectrum. Both parameters are important in the study of laboratory
and solar spectra, as silicon is an astrophysically important element. No extensive source of

gf and lifetime values currently exists for this element.



2. CALCULATION

The oscillator strength f{vv) is a physical quantity related to line intensity I and transition
probability W{+v'), as given by Sobelman (1979):

2e2

2 o)l 1)

W(rY) =

with,

I o< gW(vyY) < g|f(vY) =gf.

Here m = electron mass, e = electron charge, y = initial quantum state, w = (E(y)—E(¥')) /%,
E() = initial state energy, g = (2J +1) is the number of degenerate quantum states with
angular momentum J (in the formula for the initial state). Quantities with primes refer to
the final state.

In the equation above, the weighted oscillator strength, gf, is given by Cowan (1981):

__ 8n*mealo

af 3 S, (2)

where o = |E(y) — E(7)| /he, h =Planck’s constant, c=light velocity, and ay = Bohr radius,
and the electric dipole line strength is defined by:

2
S=|<|Pyr>|. (3)
This quantity is a measure of the total strength of the spectral line, including all possible
transitions between m, m’ different J. eigenstates. The tensor operator P! (first order) in

the reduced matrix element is the classical dipole moment for the atom in units of -eay.

To obtain g f, we need to calculate S first, or its square root:

SY2 =< 7 J [Py > | (@)
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In a multiconfiguration calculation we have to expand the wavefunction | vJ > in terms

of single configuration wavefunctions, | 8J >, for both upper and lower levels:

| v >= ks | BT >. (5)
B

Therefore, we can have the multiconfigurational expression for Siff?:

S Zzy,w <pI|pY| 8T >, (6)

The probability per unit time of an atom in a specific state vJ to make a spontaneous

transition to any state with lower energy is

P(yJy =3 AV, Y J), (7)
where: A(vJ,7'J') is the Einstein spontaneous emission transition probability rate for a
transition from the y.J to the ' J’ state. The sum is over all ¥ J' states with E{(v' J') < E(vJ).

The Einstein probability rate is related to gf through the following relation given by
Cowan (1981):

BT of ®

gA=

Since the natural lifetime 7(J) is the inverse of the probability P(+.J), then:

(1) = (T A4 T) ™ 9)
Natural lifetime is applicable to an isolated atom. Interaction with matter or radiation will

reduce the lifetime of a state.

The values for gf and lifetime given in Tables 1 and 2 respectively were calculated ac-
cording to these eguations.



In order to obtain better values for oscillator strengths, we calculated the reduced matrix
elements P! by using optimized values of energy parameters which were adjusted from a
least-squares calculation. In this adjustment, the code tries to fit experimental energy values
by varying the electrostatic parameters. This procedure improves o values used in eq. (2)

and y}, and y}, values used in eq. (6). The energy parameters of this calculation are given
by Coutinbo (1998).

3. DISCUSSION

The theoretical predictions for the energy levels of the configurations were obtained by
diagonalizing the energy matrices with ‘appropria.te Hartree-Fock relativistic (HFR) values
for the energy parameters. For this purpose the computer code developed by Cowan (1981)
was used. The interpretation of the configuration level structures were made by a least-
squares fit of the observed levels. More details of the calculations and the tables with the
theoretical Hartree-Fock parameters and their fitting values can be found in Coutinho (1998).
The energy level values were determined from the observed wavelengths by an interactive
optimization procedure using the program ELCALC , Radziemski and Kaufman (1969), in
which the individual wavelengths are weighted according to their uncertainties. The energy
levels adjusted by this method were used to optimize the electrostatic parameters by a least-
squares procedure, and finally these optimized parameters were used again to calculate the
gf- and lifetimes values. This method produces gf-values that are in better agreement with
line intensity observations and lifetimes values that are closer to the experimental ones.
We have presented oscillator strengths and lifetimes for all known electric dipole tran-
sitions in Si V1. The present work is part of an ongoing program, whose goal is to obtain
weighted oscillator strength, gf, and lifetimes for elements of astrophysical importance. The
work for Si ITI, Si V, and Si VII were concluded, Callegari & Trigueiros (1998), Trigueiros
& Jupén (1996), and Coutinho & Trigueiros (1998). In this particular work on Si VI, the

5



results are part of Coutinhos’s M.Sc. thesis that is in preparation.

This work was financially supported by the Fundacao de Amparo a Pesquisa do Estado
de Sao Paulo (FAPESP), Brazil, and by Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientfico e

Tecnolégico (CNPq), Brazil. Computations were carried out at the Prof. John David Rogers
Computational Center, UNICAMP.
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TABLE 1. WEIGHTED OSCILLATOR STRENGTHS AND SPECTRAL LINES FQOR THE 8i VI SPECTRUM

gE-VALUE® INT.®> WAVELENGTHS (A)° LEVELS(cm — )9 CONFIGURATIONS® TERMS® J-1¢ REF.
Observed Calculated Lower - Upper
1.023x107} 20 65.004 65.003 0 - 1538386 1aZ2:%2p% 2s22p4(1D)54 2p02g 372,172 1
1.66x10~2 10 65.211 65.219 5090 - 1538386 2022p8 20%2p% Dp)5a 2p®.32g 1/2-1/2 1
5.60x1071 20 66.772 66.771 0 - 1497653 2922p5 2s%2p4(3p)5d 2pt2p  3/0-3/2 1
4.24x1072 10 66.796 66.796 0 - 1497095 2432p% 2022p4(18)44 2p0.2p  3/2-.5/2 1
3.37x1073 50 69.204 69.204 0 . 1445003 2022p% 2e22p4(1D)ad 2p0.2p, 3/2-5/2 1
1.59x10~12 250 69.236 69.236 0 - 1444335 28%2p® 26%2p4(1D4d 2p0.2g  a2.2 1
2.20%107 ! 50 69.421 69.421 5090 - 1443575 22,5 222p4('D)¢a 2p%-%p 1/2-3/2 1
8.23x10~ % 100 69.448 69.447 5090 - 1445027 2¢%2p% 2a%2p4( D44 2p0.2p 1/2-3/2 1
3.02x10"% 250 71181 TL.I81 [ - 1404870 2:%2p% 20%2p%(3pPy4a *p%2%p  3/2.5/2 1
217x10”2 100 71.273 71.272 o - 1403085 20%2p5 2622p4(%P)ad 2p.2p  3/2-3/2 1
3.34x10”2 10 71.304 71.303 0 - 1402472 2s22p5 2:22p* (3P )4d 2p9.2p  3y2-142 1
1.61x10™32 50 71.340 71.339 0 - 1401755 2s22p% 2s%2p4(3p)ed ZpO.4p  3r2.5/2 1
1.00xi0~% 150 71.366 71.366 5090 - 1406317 2222p% 232p4(3P)ad 2p0_2p 1/2-3/2 1
2.35 %102 200 71.384 71.384 0 - 1400877 2a92p" 2%2p4(%p)4d IpB4p  ay23/2 1
1.89x10~ ! 50 71.474 TLATA 0 - 1399117 2:29p°% 222p4(3P)4d pO4F p/2.572 1
333x107} 50 71.534 71.531 5090 - 1403085 25328 2e22p4(%p)4d 2p0.2p  yy2.3/2 1
5.47x10” % 50 71.561 71.562 5090 - 1402472 2s22p% 2322p4(3P)4d 2p0.2p 1/2-1/2 1
2.00x10~* 10 75.644 71.544 5090 - 1400877 2s22p5 2s?2pt3p)ad 2p0_4p 1/2-3/2 1
1a3x1a~t 10 71.718 71.718 5090 - 1399439 2¢32p% 20%2p4(3P)4d 2pl.ap 1/2-3/2 1
394x10"2 50 72.896 72.892 o - 1371884 2232p5 2:22p4(1 D)4 2p0.2p  3/2.5/2 1
e21x10”% 200 75.193 75.181 0 - 1329941 2a%2p5 2s22p4(3P}4s 2p0.2p  3/2-3/2 1
720 %10~ % 50 75.486 75.480 5090 - 1329941 2:%2p® 2622p4 (3P s 2p0.%p 1/2-3/2 1
L1axi0~2 50 75.587 75.398 i - 1326302 2432p% 26%2p4(3P)ds 2p0.4p  3/2-372 1
3.75 %101 500 77.429 77.42% 0 - 1201505 252255 2a%2p4(15)34d 2p0.2p  32.5/2 1
2.72%1071 300 77.718 77.718 5080 - 1291798 28225 2a22p4¢15)34d 2p0.2p 1/2-372 1
1.97x10~"! 250 80.395 80.394 0 - 1243878 25225 2s%2p4(1p)3d  2p%3p 372372 1
1.59x10° 500 80.44% 80.450 0 - 1243012 2322p5 as?2p¥(Ip)3a  2p%2D  3/2-5/2 1
211 %10~ %8 250 80.491 80.489 0 - 1242408 2s22p5 2s%2p4(1D)3d 2p0_2p 3/2-172 1
T.E3Ix10~% 500 80.501_ 80.503 0 - 1242190 2s22p5 2s%2p4('D)34 2p0_2p 3/2-5/2 1
1.33x10° 600 80.577 80.578 0 - 1241035 2:22p5 24%2p4(1D)34 2p0.2p  3/2.3/2 1
6.00x10~ "1 500 80.698 80.698 0 - 1239194 20%2p5 2a%2p4('D)3d 2p0.2g  3/2-1/2 1
1.0ix10° 560 80.725 80.724 5090 - 1243878 2a?2p? 2:%2p4(1D)34 2p0.2p 1/2-3/2 1
6.27 %1071 400 80.821 80.820 S090 - 1242408 2s32p% 2s%2p4(1D)34d 2p0.ip 1/2-172 1
2.91x10~2 400 80.908 80.910 5090 - 1241035 2a22p5 2s22p4(1D)3d 2p0.3p 1/2-3/2 1
2.13x10™1? 350 81.030 £1.030 5090 - 1239194 2a22p5 2s22p4(1D)34 3p0.2g 1/241/2 1
3.00x10~?} 200 83.006 83.012 0 - 1204647 2s22p% 2s22p4(3p)3d 2p0.2p 3/2.3;2 1
1.27x102 730 B3.128 83.134 0 - 1202830 2022p% 2222p4(3P)3d 3p02p  3/2-542 1
7.03x102 250 83.258 83.264 0 - 1201002 2a22p° 2a22p4(1p)3d 2p0.3p  3/2-3/2 1
5.85x10~% 50 83.283 83.284 0 - 1200714 253255 2022p4(3P)3d 3p0.2p  3s2-1/2 1
Loox10—4 400 83.358 83.364 5090 - 1204647 2a%2p5 2s22p4(3p)3d 2p0_2p 1/2-3/2 1
1461073 400 83.526 83.491 0 - 1197733 2432p% 20%2p4 (3P )3d 2p0dp /2502 1
8.26 X102 100 83.611 83.618 5090 - 1201002 20%2p° 2+22p4(3p )34 2p02p 1032 1
g.40x10~% 150 83.639 $3.638 5090 - 1200714 2222p8 2632p4(3P)3d 2p0%p 1212 1
3.00x16~3 50 83.684 83.689 0 - 1194905 29928 2s22p4(3P)3d 2p0.3p 3/2-1/2 1
1.03x18™12 50 83.729 83.729 0 - 1194332 24%2p8 2s22p4(3p)3d Iplap 3/2-3/2 1
2.69x10~2 300 83.802 83.806 0 - 1193227 22%2p5 2022p4(3P)3d 2p0ip  3/2.5/2 1
3.00x10™* 10 83.965 83.870 5090 . 1195990 25%2p% 2232p4(3p)34 Zpb.4p 1/2-3/2 1
1.86 x10™2 600 $4.082 B4.087 5080 - 1104332 2a%2p5 2s%2p4(¥pP)3d 2p0 4p 1/2-3/2 1
6.70%10™2 200 21.370 91.371 0 - 1094444 2a32p% 2s%2p4115)3s 2p03s  3/2an 2
4.26 %102 200 91.798 91.798 5090 - 1094444 20%2p% 2o32p4(18)2 3p03g 1/2-1/2 2




TABLE 1 - Continued

g-VALUE® INT.* WAVELENGTHS{A)® LEVELS(em ~ 14 CONFIGURATIONS® TERMS® J-J° REF.
Obzserved Calculated Lower Upper

2.03xt0™32 500 96.022 96.018 0 - 1041477 2222p5 w3pt';yzs 2P%2p 3s2a72 2
1.94x107! 500 96.488 96.489 5090 - 1041477 2:32p0 2022p4 (2 D)3 2p0.2p  y72-3/2 2
Lozxi0~! 500 99.096 99.096 0 - 1009122 2a22p% 2a22p4(¥P)30 2p0.2p 3724172 2
4.88x10°1 750 29,459 99.459 0 - 1005436 2a%2p3 2s%2p4(3P)3s 2p0.2p 3/2-3/2 2
1.86x10~% 500 99.599 99.598 5090 - 1009122 2a%2p% 2a%2p4(3P)3s 2p0.2p 1/2-1/2 2
7.90%x1072 500 99.966 99.965 5090 - 1005436 2s¥2p® 2s%2p4(3P)3s 2p0_2p 1/2-3/2 2
6.00x10~4 10 100.159 100.159 5090 - 993634 2:22p% 2s%2p4(3P)3s 2pl_4p 1/2.3/2 2
7501073 500 100.640 100.641 0 - 993634 2s22p5 2s22p*(3P)3s ip0_4p 3/2-3/2 2
B.00x10~4 40 106.953 100.957 0 - 990523 2022p% 222p4(3P)3s 2p0.4p 3/2-5/2 2
9.00x10™4 10 106.970 100.971 5090 - 895477 2a22p5 2022p4(3P)3s 2p0.dp 1/2-1/2 2
9.50x10~2 50 102.846 102.846 406497 - 1378E24 2a2p® 262p5(3P)3s 25.2p0 1/2-1/2 1
1.84x10~! 100 163.163 103.163 406497 - 1375836 222p0 2a2p5 (3P )3 2g.2p0 1/2-3/2 1
9.00x10~% 50 147.800 147.817 406487 - 1083009 2s2p ¢ 222p* (3P)3p 25.4p0° 1/2-1/2 3
9.00x107% 50 213.400 213.435 1069861 - 1538386 2a%2p4(3P)3p 232p4('D)sa 4P%35 3j2-152 3
1.46x10~2 50 224.100 224,109 1092176 - 1538386 2 22pi(3Pi3p 22%2p4('D)5d 2p0.2g 3/2-1/2 3
4.04x1071 800 246.004 246.005 0 - 408497 20%2p° 2s2p° 2p0.2g 3/2-1/2 2,3
2.00x10~?! 700 249.124 249.124 5090 - 406497 222p0 2a2p® 2p0_2g 1/2-1/2 2,3
3.00x1074 281.230 281.229 1582804 - 1538386  2a%2p%(15)3p 2:22p4(1D)34 2p0_2g ajz-i/2 1
8.50%10"3 50 281.360 281.314 1080553 - 1445027  2:22p4(3p)3p 2a22p4('D)ada  3p%.7p 3/2-3/2 3
1.00x10~% 285.920 285.920 1147905 - 1497653  2s32p%('D)3p 2s22p4(3P)54d 2p0.2p 3/2.5/2 4
9.00x10~5 305.250 301.251 1071234 - 1403085  2s%2pi(3P)3p 2:22p4(%P)4a 4P9%3D  1/2.372 ¢
2.59x1072 2 308.481 308.481 1068819 - 1382988  2:22p4(%P)ap 2622p4(3P)ad 4p0.4p  5/2.502 5
5.49x1071 3 308.703 308.703 1068819 - 1392755  2022p%(3P)3p 2s22p4(3P)ad 4pP4p  540.7/2 5
6.88xt0"1 8 314.348 314.348 1123549 - 1441668  2¢22p4(lD)3p 2:22p4(D)4d 2F0.3G 5/2.7/2 5
g.o1x10~1 2 314,922 314.922 1124218 - 1441758 Z22p4(D)3p 2%2p4(’D)4a %F9-3@ 17292 5
8.28x10" % [ 315.004 315.094 1078940 - 1396306  2:22p4(%P)3p 2022p4(3P)ad 4DUAF 72902 5
4.80x10~1 2 315.730 315.730 1080706 - 1397433 13pt(PPisp 2%2p4 (3P )aa D% 4 52772 5
1.13x10”} 2 318.025 318.025 1086802 . 1401243 2:%2p4(*Pisp 26%2p4(3P)4d 2p%2p /272 5
1.53x1077 1 319.241 _319.241 1089553 - 1402796 2:22p%(%P)3p 2:%2p4(3p)4a 2p0.2F  as2.5/2 5
3.78x107! 4 321.900 321.925 1134500 - 1445156  2e%2p*(1D)3p 2s%2p4('D)4ad 2p0.2f L 2-T/2 5
9.00x10~% 50 331.200 331.100 1069861 - 1371884 Za%2pi(3P)3p 2632p4 (D)t 4pt3p  3/2-5/2 34
9.00%i0~% 50 360.300 360.313 1124218 - 4TS5 2%2pY(iDisp 2222p4 (3P4 gD 4p T/2-5/2 3
1.21x1072 2 386.430 386.433 1069861 - 1328637  2:22p4(%P)3p 2422p4(3P)ds 4p0.4p  3/2.1/2 5
1.04x10~? 1 389.132 389.160 1147905 - 1404870  2:%2p4(*D)3p 2s22p4(3P)ad 2p0.3n  gso.5/2 5
5.12%1071 4 392.2M1 392.269 068819 - 1323746 2432p4(%P)3p 25%2p4 (3P )4 plép 50572 5
2.35x107! 3 393.874 393.878 1069861 - 1328746 2:22p%(3P)3p 2032p4 (3P )as p04p  3/2.8/2 5
5.30x10°1! 4 402.635 402.634 1123549 - 1371913 2a22p4(D)3p 2022043 D s 3p03p  g5r2.3/2 5
7.73x107 1 8 403.770 403.770 1124218 - 1371913 2%2p4(1D)3p 2822p4 (32D )48 2p0. 3 7/2-5/2 5
1.94x10°1 4 405.816 405.813 1082218 - 1328637  2a?2p4(3P)3p 2a%2p4(3P ) s 1p%.4p 3/2-172 5
d48x107? 5 407.161 407.174 1080706 - 1326302  2:22p(%P)3p 2522p% (3P )4 Ap0.4p 5/2-3/2 5
7.63x10°1 7 408,480 £08.488 1078940 - 1323746 20%2p(3P)3p 263254 (3P )40 Apldp 72572 5
1.58x10771 2 409.695 409.696 1082218 - 1326302 2:22p4(%P)3p 262204 (3P 0% 4 372342 5
1.62x107L < 411.152 411152 1089553 - 1332772 2s%2p4(3Pi3p 2522p4 (3P )4 2p03p 3721/2 5
4.72%x10"1 4 411.278 411.286 1086801 - 1329941  232p4(3P)3p 22224 *P) s ip0.3p 5/2-3/2 5
1.01x10~L 4 411.482 411.456 1080706 - 1323746  2:32p4(%P)3p 2a%2p4 (3P 4pl.Ap 572572 5
1.42x107} 1 416.001 415.993 1089553 - 1329841  2s%2p4(*P)3p 2022p4 (%P )4e #po.2p 3/2-3/2 5
3.04x107L 2 420.468 420.472 1134085 - 1371918 2a%2p4(iD)3p 2022p4{1D)ds n0.2p  3/2.3/2 5
440x1072 3 421.238 421.258 1134500 - 1371884 2325 D)3p 2:22p4('D)s 2D%2D 572502 5
1.09x107! 1 430.034 430,027 1093758 - 1336302 2.32p4(%P)3p 2324 (3P )44 4504p 372302 5
4.35x107! Q 431.409 431.406 1181655 - 1413456  2a%2p4(?p)3a 2p4(3Po)E ‘D;[3]° 5/2-772 6




TABLE 1- Continued

gi-VALUE® INT.® WAVELENGTHS (R)° LEVELS(em ~1)¢ CONFIGURATIONS® TERMS® 3-J° REF.
Observed Calculated Lower Upper
7.61x107 " 2 433.607 433.640 1181173 - 1411779 2a%2p%(%P)3d 2p4 (3P )ai “p.[4]° 7/2-9/2 6
1,28 x1071 1 434.782 434.806 1093758 - 1323746 2432p%(3P)3p 2p4(3P)4s 45¢.4p 3/2-5/2 5
5.65x107¢ 1 436.281 436.281 1182317 - 141527 2%2p4(%P)ad P 4p2)® 3/2.5/2 6
6.27x10™ 2 437.512 437.513 1182000 . 1411484  2s22p%(3P)ad 2p4(3p )4t 4p.j21° 1/2-3/2 6
4.61x10% H 442.951 440.659 1181178 - 1408106  2632p%(®P)34 2p4(3P )41 Ap-[4]° 7/2-9)2 §
8.76 x10~1 2 143.531 443,532 EL81655 - 1407118 2022p4(°P)3d 2p4Pr o)y 4p-[3}°? 5/2-5/2 6
1.37x18™% 5 443.814 443.814 1181655 - 1406975  232p4(*P)3d 2p4(*Pa)at  *D-[4)7 5/2.7/2 6
2.82x10~% 3 443952 443.954 1182817 - 1407565  2022p%(%P)3d 2p* (3P )4t 4p.[2)? 3/2-3/2 [
1.44%10° 4 444,836 144,837 1182317 - 1407118 222p(3P)ad 2pt(3P2)at 4p.[31° 3/2.5/2 6
8.38x10~} 2 445.108 445.105 1182000 - 1407565  2s%2p*(3P)aa 2p4(3P g)4f 4p-(21@ 1/2-3/2 6
2.50 %181 4 446.461 446.470 1147905 - 1371884 22%2p4(1D)3p 2p4( D) e 2p0. 2p 3/2-5/2 5
1.00x10% 3 448,695 448,673 1232671 - 1455550  2:22p4(lD)3d 2pt (D)4t 2G-4)° 9/2-9/2 6
2.30x10 2 3 448.695 448.711 1232671 - 1455537  2+32p4(lD)3d 2p*('D)at 2G-[4)° 9/2-7/2 6
1L3ax1o? 1 451.213 £51.210 1150287 - 1311913 2s%2pt('D)sp 2p4(1D)4s 3p0.2p 1/2-3/2 5
1.37 %1071 9 452.171 452071 1232671 - 14563827  2s22p%('D)3d 2p*('D2)ar ?G-i5)° 9/2.9/2 6
7.33%10° 4 452.171 452471 1932671 - 1453827  2e%2p4('D)3d 2pd('D2)af 2G-[5)? 9/2-11/2 [
2.43%10° 5 454.058 454.065 1191546 - 1411779 2e%2p4(3P)ad 2p4(3P )4l 4p-[4)° 7/2-9)2 ]
1.74%x109 3 456.295 456.292 1194332 - 1413490  2:22p4(3P)34 2p4(3Pg)at I 3/2-5/2 6
2.69x10% 4 457.413 457.413 1193227 - 1411848  2s22pt(3P)ad 2p4(3P )41 4p.[4]° 5/2-7/2 [
7.49%10° 7 457.815 457.815 1189850 - 1408279  2e%2p4(3P)34 2p*(PPg)at Sr. 5 9/2-11/2 6
6.49x10~1 3 458.449 £58.447 1194332 - 1412460  2:32p4(3P)ad 2p4 (3P 4t 4F-3)° 3/2-5/2 6
9.97x10” L 2 460.675 460.675 1189850 - 1408106  2:°2p(®P)3d 2p*(}Payar LF-[4]° 9/2-9/2 6
3.06x107 10 461,314 461.285 1194993 - 1411779 20%2p%(3P)34 2p* (3P )4 Zp.uj® 7/2-9/2 6
3.32x%109 10 461.314 461.320 1191546 - 1408316  2422p%(3P)3a 2p4(3p )41 4F-5)° 7/2-9/2 6
341x10”? 0 461.767 461.766 1194905 - 1411464 2e32p%(3P)ad 2p403P 1 )48 4p-[2]° 1/2-3/2 6
7.00x10~4 20 462.290 462.292 1182804 - 1399117 2%2p4('s5)3p 2p*(3P)4d 2p0.tp 8/2-5/2 2
8.0t x10-? 5 462.312 462.315 1197153 - 1413456  24%2p4(3P)ad 2p* (3P g)df 2p.[3]° 5/2-7/2 6
1.41x10° 3 463.962 463.957 1195990 - 1411527  2e32p4(%P)34 2p* (3P ur 4p.2)° 3/2-5/2 6
1.80x10° 3 464.656 464.640 1197153 - 1412373 2632p%(%P)aq 2p4(3P 1)4f 2p.[3]° 5/2.7/2 6
2.35x10° 6 465.881 465.896 1197733 - 14123713 232p4(3P)ad 2p5(3P ar 4p-[31® 5/2-7/2 3
498107} 1 467.735 467.740 1197733 - 1411527 2a32p4(3p)3d 2p4 (3P )41 4p-2]° 5/2-5/2 §
5.34x10° % 1 467.897 467.886 1194905 - 1408632  2a22p4(3P)3d 2p4 (3P 2)41 4pn° 1/2-8/2 3
8.62x10~1 2 468.149 468.149 1194905 - 1408512  2532p4(3P)3d 2pt (3P y)af Ap.1y° 1/2-1/2 [3
7.52 %10~} 3 468.530 468.530 1239194 - 1452628  222p*(iD)3d 2pt( D g)f 2511)° 1/2-1/2 6
1.19%x10% 3 468.530 468.530 1239194 - 1452628  2s22p4(!D)34 2pd(lDg)af #s-ny° 1/2-3/2 3
411x10% 8 468.780 468.722 1242190 - 1455537 2a32p%(%D)3d p4(iDg)at ) 5/2-7/2 6
2.93x10% 8 468.780 468.774 1194993 - 1408316  2:32p%(3P)3d 2p 43P g)af Ip_ |52 1/2-9/2 6
125x10% 3 469.611 469.614 1242180 . 1455132 2e22p4(1D)ad 2p4( D g)at 2p_[a° 5/2-5/2 6
340102 3 469.611 469.614 1242190 - 1455132 2s22p%(lD)ad 2p*(IDg)ef  2ZF-3]° 5/2-7/2 ¢
1.21x101 7 469.728 469.778 1242670 - 1455537 2s%2pf(ip)ad p*(iDgat 3P-(4)° 712712 §
5.50x107 7 469.728 469.748 1242670 - 1455537  2222p4(!D)34 243D 2P0 7/2-9/2 5
2.00x10% 3 469.832 169.833 1241035 - 1453877  2s%2p%('D)aq 2pt3pgas 2p_|2)® 3/2-5/2 6
§.64x107} 1 470.263 470.274 1195990 - 1408632  2e32p*(3P)aa 2p%(3P g )4f ‘p1)° 3/2-3/2 ]
5.08x10~? 2 £70.677 470.674 1242670 - 1455132  2:22p4('D)3d 2p*('Da)4t  2F-[3° 7/2-5/2 6
1.54x18° 2 470.677 470.674 1242670 - 1455132 2e32p4('D)3d 2pt(lDg)af  2F-3]° 7/2-7/2 6
3.00x10~* 1 471.021 471.007 1194993 - 1407304 2¢32p9(3P)3d 2p4(3P )4t 3p-3)° 7/2-7/2 6
5.44x10~2 3 471.433 471,433 1243012 - 1485132 2%2p4('D)3q 2p*(iDg)4f  3D-[3)° 5/2-5/2 6
3.46x10° 3 471.433 471.433 1243012 - 1455132 2432p%(!D)34 2p%pg)4i 2p-[3)° 5/2-7/2 6
5.17x1073 1 471873 471.738 1194893 - 1406975  2a%2p*(3P)34 2p4(3Pa)et ?F-u]“ 7/2-1/2 6
6.44x10~2 1 472.228 472,226 1105090 - 1407753 2s%2p4(%P)3a 2p4(3P )4t ‘p.[2]° 3/2.5/2 6




TABLE i-Continned

gf-VALUE® INT.® WAVELENGTHS (A)° LEVELS(em ~1)% CONFIGURATIONS® TERMS® 3.3° REF.
Obzserved Calculated Lower Upper
1.16x10° 3 472.860 472.859 1242408 - 1453888  2a%2p*(*D)ad 2p4( D g)ds 2p.[2)° 1/2-3/2 6
2.40x10° 3 473.366 473.365 1243878 - 1455132 2s22p4('D)ad 2p4('Dy)4l 3p.[3]°  3/2-5/2 6
1.40x10° 4 474.238 474.238 1243012 - 1453877  2s%2p*(lD)3d 2p4(ID )4 . 2)® 572572 6
1.04x10% 2 475.000 475.002 1200002 - 1411527 2e22p(3P)ad 2p (3P )48 2p.[2/°  as2.5/2 6
7.95%x10~2 3 475.850 475.848 1497153 - 1407304 2:22p4(3p)ad 2p*(3p 2)4f 2p.131° 5/2-7/2 6
8.91 %101 2 476.169 476.170 1243878 - 1453888  2s22pY(1D)3d 2p%( D)4t 2p._[2)® 3/2-3/2 6
8.47x107% 1 477151 477.166 1197733 - 140730¢  232p4(3P)ad 2p4(PPg)af ip.f3)° 5/2-7/2 6
1.92x10° 2 478.541 478.542 1202880 - 1411848  2432p%(%pjad 2p4(3P )4t 20.4)° 52772 6
6.07x10~2 3 478.826 478.829 1204647 - 1412460  2s22p4(3P)34 2p4(3Po)4ar 2p.(3|® 3/2-5/2 6
2.17x109 2 481.202 481.204 1204647 - 1412460  2e22p4(3P)3d 2p4(3P1)ar 2p.[3)° 3/2-3/2 6
5.83%x10~ % 1 483.374 483.372 1204647 - 1411527  2:22p4(3P)3d 2p4(3P 11 2p.[219 3/2-5/2 6
7.04x10~} 3 483,671 483.67T4 1201002 - 1407753 2s22p4(3P)ad 2p4(3P g)4i 2p-[2;° 3/2-5/2 6
2.46 %1071 1 485.165 485.162 1201002 - 1407118 2e22pi(3P)ad 2p (3P )4k 2p-[3]° 3/2.5/2 &
1O6x10™? 4 489.179 489.179 1202880 - 1407304  2:%2p(®P)3d 2p4(3P )41 3p.3]®  &/2.7/2 6
1.00x10™4 504.950 504.950 1093758 - 1201798 2e%2p4(3P)3p 2022p4(18)34 4s%2p  3/2-372 4
6.83 X107 % 90 690.350 690.363 1005436 - 1150287  2e22p4(%P)3s 2224('Dysp  *P-2P0 32172 2
1.32x10™} 90 701.890 701.503 1005436 - 1147965 2s32p4(3P)3a 2s22pt(iD)3p 2p.2p0 3/2-3/2 2
1.68x107! 50 708.394 708.394 1009122 - 1150287 2s%2p4(3P)3s 2522p4(1D)3p 2p.2p0 1/2-1/2 2
9.61x10~2 40 720.547 720.550 1009122 - 1147905 2s%2p4(3P)3s 2s22p4( D)3p 2p_2p0 1/2-3/2 2
3.88x101! 20 775.710 775.708 1068819 - 1197738 2s32p4(3P)3p 2¢22p4(3P)34 4p0.1p 5/2-5/2 2
9.00%10~% 20 779.190 779.216 1068819 - 1187553  2s%2p*(%P)3p 2:22p4(3P)34 4p03p 5/2-5/2 2
2.81x10~1 10 782.030 782.027 1069861 - 1197733 2a®2p%(3PYsp 2:%22p4(3P)3d 4p0.sp 3/2-5/2 2
1.4010~3 5 785.570 785.502 1069861 - 1187153 2s%2p4(®P)3p 2?2p4%P)34 p02p  3s2.5/2 2
2.19x10" 1! 10 786.343 786.342 1068819 - 1195990  2:%2p%(3P)3p 2s22p4(?P)3d ipl.tp 5/2-3/2 2
442x1072 5 792.860 792.836 1069861 - 1195990  2:32p4¢3P)3p 2s32p4(3P)3d 4p0.4p 3/2-3/2 2
2.54 %1071 n 799.723 799.718 1069861 - 11294906  2e22p*(3P)3p 263 2p4(3P)3¢ Apl.ip 3/2-1/2 2
318 %101 30 800.926 800.928 1071134 - 1195980 zT2pt(3P3p 2522p4(3P)34 4plip 1/2-3/2 2
8.15 %102 5 807.940 807,952 1071134 - 1194905  2:22p4(3P)3p 2s%2p4(3P)3a 4pd4p 1/2-1/2 2
g.43x107! 20 844.219 844,226 1124218 - 1242670 2s32p*(!D)3p 2s72p%(1D)3d 2p0.2- 7/2.7/2 2
9.00x10~4 5 874.990 874.993 1080706 - 1194993  2:22p4(3P)3p 2:22p4(3P)3d 4p0.2p 5/2-7/2 2
1.31 x10™~t 10 884.640 B84.64T 1068861 - 1182900  2s%2p4(?Pi3p 2% 2p4(3P)34 4p0.4p 3/2-1/2 2
6.68x10~! 60 886.243 886.236 1068819 - 1181655  2s%2p4(¥P)3p 2e22p4(3P)34 4p0.4p 5/2-5/2 2
28610~} 10 888.050 888.056 1078940 - 1191546  2e%2p4(3P)3p 2022p4(¥P)34 ApOep 772742 2
d12x10”? 20 888,720 888.726 1080706 - 1193227  2032p*(3P)3p 2a%2p4(3P)3d Apotp  5/2.5/2 2
6.20 X101 50 889.227 889.230 1069861 - 1182317  2:22p*(3P)3p 20%2p4(3P)34d LpO.4p  3/2.3/2 2
1.7¢x10° 100 890.041 890.043 1068819 - 1181173  2o22p4(*P)3p 2. 22p4(?P)3d 4p9.4p 5/2-7/2 2
2.80%10~ % 891.970 891.954 1082218 - 1194332 2s32p4(Ipdap 2s22p4(3p)34 4pOo4F  3/2-3/2 2
7.9Tx10~1 T0 B94.490 894.493 1069861 - 1181655  2e22p(3p)3p 2sd2p4(3p)34 4p0 4y 3/2-5/2 2
3.82x10~1 40 894.737 894.734 1071134 - 1182900  2s%2p*(*P)3p 20%2p4(3P)34d 1po.4p 1/2-1/2 2
7.91x10™1 @0 898.281 298.286 1083008 - 1194332 2¥2p¢(*P)3p 2%2p*(3P)3d 4po.4F 1/2-3/2 2
2.82x10™? ') 895.427 899.427 1071134 - 1182317  2s22p(3P)3p 252254 (%p)34d 4pl ¢p 1/2-.3/2 2
1.55x10° 60 900.834 900.832 1082218 - 1193227 2.22p%(3P)3p 2a22p4(3P)34  ‘DOYF 3/2.5/2 2
3.34x10° 200 901.637 961.637 1073940 - 1189850  2s%2p*{3P)ap 2:%2p4(3P)34 Ap0.ip 7/2-9/2 2
2.37x10° 100 902.20% $02.202 1080706 - 1191546 2022p403P)3p 20%2p4(3P)3d 4pO4p  5/2-7/2 2
4.19x107! H 206.180 906.195 1086801 - 1197153  2a32p%(3P)3p 2622p4(3P)3d 3p%3F  5/2-5/2 2
3.73x107} 30 919.034 919.031 1041477 - 1150287  22%2p4(2D)3s 2222p4%D)3p  2D-2p% 372172 2
3.35x10° 90 922.063 $22.063 1124218 - 1232671 2e¥2p4(lD)sp n32pt('D)3da 3F03G 7/2-9/2 2
2.62x109 100 924.290 924.286 1086801 - 1194993 2e22p4(%P)3p 2%2p4(3P)3d 2p9.2p 5/2-7/2 2
1.72x18% 50 924.496 924.470 1134500 - 1242670 2a32p%(D)3p 2324 D)3d ] 23p%.2p  5/2.7/2 2
1.04x10° 5 925.030 925.026 1134085 - 1242190 2:%2p%('D)3p 20%2p4('Dy3d 3p%I3F 372572 2
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TABLE 1- Continued

gl-VALUE® ST.> WAVELENGTHS (A)¢ LEVELS(cm ~1)% CONFIGURATIONS® TERMS® J-1* REF.
Observed Calculated Lower Upper
1.46%x109 929.389 929.36% 1080553 - 1193227  ¥2p4(3P)3p 2:%24(3P)3d 2p%.3F  3/2.5/2 2
6.64x10™? 939.100 939,071 1041417 - 1147905 2222p%( D)3 2e%2p4'Dy3p  %D-*P®  5/2-3/2 2
5.30x10~3 5 954,700 954.701 1086801 - 1191546  2s%2p4(%P33p 2222p4¢3P)3d 2pO.4p  s572.1/2 2
1.85%10° &« 961.766 961.770 1093756 - 1197733 2e22p4(%P)3p 2222p413pP)3d ig0.4p 3/2-5/2 2
384 X107 60 968.655 968.657 990523 - 1093758  2s22p*(?P)3s 2s%2p4(3P)3p 4p.ig0 5/2-3/2 2
1.00x10"1 5 573.570 973.570 1078940 - 1181655  23%2p4(3P)3p 2s22p8(3p)3d 4pQ.4p 7/2-5/2 2
6.02x10~1% v 978.167 978.161 1003759 - 1195990  222p(%P)3p 2322543 P)ad e 3/2-3/2 2
5.76 %1677 70 978.167 978.166 1678941 - 1181173 2s%2p%(°Pi3p 2:22p4(3P)3d 4p%ip  7/2.7/2 2
2.75%10°1 » 988.664 988.667 1093758 - 1194905  2s22p%(3P)3p 2:%2p473p)3d 450.4p 3/2-1/2 2
1.83x1671 50 990.590 990.598 1080706 - 1181655  2s%2pi(3P)3p 2522p4(3P)3d 4pCt.4p 5/2-5/2 2
3.30xi0~ 2 &0 957.884 998.755 903634 - 1093758  23%2p*(*P)3s 2s22p4(3PY3p 4p_4g0 3/2-3/2 2
4.77x1672 5 £001.090 1001.091 1083009 - 1182900  2a%2p4(3P)3p 2s22p4(3P)a4 ipt.4p 1/2-142 2
5.58 x10~ 2 5 1006.960 1006.963 1083009 - 1182317  2a22pY(3Pi3p 2022p4(%P)3d ipP.ép 1/2-3/2 2
189 %16~} " 1017.470 10§7.489 995477 - 1093758  2s%2p%3P)is 2222, 43P )3p 4p_4g0 1/2-3/2 2
1.17x13° 5@ 1074.360 1074.309 1041417 - 1134500  2e2p*('D)3s 2a22p4( D)3 2p.?p® 572572 2
Ligx1L T § 1074.980 1074.996 1041477 - 1134500 2s%2p*('D)3s 262254 'py3p  *p-20%  3/2-5/2 2
8.03x16™1 » 1079.809 1079.809 1041477 - 1134085  2s22p4(1D)3s 2322p4 1 my3p 2p-2p°%  372.3/2 2
2.38x1; 71 &0 1108.850 1108.846 990523 . 1080706  2a%2p*(*P)3s 2s22p4(3P)ap ip.4po0 5/2-5/2 2
441x107? »n 1128.990 1128.860 993634 - 1082218  2022p*(°P)3a 22243 P)ap ip.4p?  3/2.3/2 2
1.71x10° 169 1130.983 1130.989 990523 - 1078940  2s%2p4(7P)3a 2222p4(3P)3p 4p-4p°  s5/2-7/2 2
3.7ex167 ! 50 1142.430 1142.443 995477 - 1083009  2a%2p*(3P)3s 2s2254¢3P)3p 4p.4p® 1242 2
5.08x1u~1 90 1148.630 1148.454 903634 - 1080706  Zs22pi(3P)3s 2:22p4(%P)ap 4p.4p%  3s2.5/2 2
2.24 1071 70 1152.862 1152.867 1005436 - 1092176  2622p%(?P)3a 2%2p43P)3p 2p.2p%  3/2.3/2 2
g.a3x1c™? 70 1152.862 1152.852 995477 - 1082218  222p4(3P)3s 267243 PY3p 4p_4po0 1/2-3/2 2
3.66x10~1 50 1188.829 1188.811 1005436 - 1089553  28%2p*(3P)3s 2022p4(3P)3p 2p.2p%  3/2.3/2 2
3.42xi0~8 80 1204050 1204.045 1008122 - 1082176 2a22p%(3P)3a 2e22p4(3P)3p 2p.2p0 1/2-3/2 2
1.64x10% 200 1207.680 1207.707 1041417 - 1124218 2:22p%('D)3a =22p4( ' )3p 2p.3F®  5/2.7/2 2
1.0exig™1 10 1217.416 1217.553 1041417 - 1123549 2e22p%('D}3s 2622p4(1D)3p 3p.2F%  5/2.5/2 2
111xi0® 100 1218.500 1218.435 1041477 - 1123549 2e%2p*('D)3s 25224 p)3p 2p-2r% 372572 2
1.16%10° 300 1229.010 1229.014 1005436 - 108680t  2:22p*(3P)3s 2322p4¢3p)3p 2p-2p®  3/2.5/2 2
agzxipT? 50 1243.310 1243.306 1000122 - 1089553  2s22p4(3P)3s 2a%2p4(3P)3p 2p.3p0 2372 2
8.72x10~1 500 1277.200 1277.201 990523 - 1068818  2a22p*(3P)3s 2:22p4(2P)3p dp.4p®  5r3.5/2 2
3.10x1971 100 1290.490 1290.303 993634 - 1071134  2e32p(3P)3s 2322, %3P )3p Ap.4p®  3y2-1y2 2
1.07 %1071 50 1312.640 1311.874 993634 - 1069861  2222p*(3P)3s 222p4(3P)3p 4ptp®  3/23/2 2
1.91x107t an 1330.270 1330.049 903634 - 1068819  2s%2p*(%P)3a 2s%2p4(3P)3p ip-tp? 3/2-5/2 2
1.89%197! 80 1344.400 1344.388 995477 - 1069861  2s522p*(3P)3a 2022p4(3P)3p dp.ip? 1/2-3/2 2

aWeighted oscillator strengths for atomic transition obtained by the method described in § 2.

b

Observed line intensities.

cWavelength corresponding to the energy levels difference between the experimental adjusted energy level values.

dNumerical values of the energy levels are those obtained by an optimized procedure using the program ELCALC.

®Level designatioms for the transition, including configuration parentage, term, and total angular momentum. For pratical

purposes, we show them in three separate columns,
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TABLE 2. LIFETIMES FOR. THE Si VI SPECTRUM

Configuration Terms Energy{cm~—1) Lifetimes (ns)® Configuration Terms Energy(cm—}!) Lifetimes (ns)®
2522p% 2Pasa 0 - 2522p*(PPo)df  [3]7/2 1413456 0.04%0
P2 5090 - [Bls/2 1413490 0.0492
2s%2p*(3P)3p Py 1068819 1.4030 2s22p%(PDo)df (1)1 1452628 0.0436
“Pasz 1069861 1.4080 {lasz 1452628 0.0436
*Pi/2 1071134 1.4260 [5las2 1453827 0.0533
‘Ds2 1078940 0.8989 51112 1453827 0.0534
“Dssa 1080706 0.9203 2ls/2 1453877 0.0448
D32 1082218 0.9215 [2i5/2 1433888 0.0450
N P 1083009 0.9173 [Bls2 1455132 0.0472
2Dsgj2 1086801 1.1280 13l7/2 1455132 0.0471
Da;2 1089553 1.1220 Mlz/2 1455537 0.0500
P32 1092176 1.0390 [4lo/2 1455550 0.0500
4Sas2 1093758 0.6452 292p8 28142 406497 0.0304
2s22p4(*D)3p  ZFgpn 1123549 1.0950 2522p4(3P)3s Pss2 990523 12.2100
2Fz/2 1124218 1.0690 Py 993634 0.7507
D32 1134085 0.7971 ‘Pis2 995477 3.2690
2Dg/2 1134500 0.7966 2Pays 1005436 0.0105
2Pase 1147905 0.2301 2Pip2 1009122 0.0103
2Py 1150287 0.2272 2522p4(1D)3s  2Dgp 1041417 0.0259
2822p%(18)3p  *Py; 1182804 0.7199 2Dy 1041477 0.0261
252p3(3P)3s 2Pasa 1375836 0.0214 2522p4(18)3s 281 /2 1094444 0.0230
2P0 1378824 0.0207 2s22p4(3P)3d Dy 1181173 0.4124
222p4(3P2)4f  [dl7y2 1406975 0.0511 Dy, 1181655 0.4081
[Bis/2 1407118 0.0485 “Dyse 1182317 0.3847
[8l2/2 1407304 0.0483 4D1), 1182900 0.3516
[2]a/2 1407565 0.04_7( “Fa/2 1189850 0.3442
[2s/2 1407753 0.0493 “Fo/z 1191546 0.3447
[4lo/2 1408106 0.0486 “Fs)2 1193227 0.1392
Bz 1408279 0.0520 Fy/n 1194332 0.0313
(5lg 2 1408316 0.0523 P 1194905 0.2546
(1as2 1408512 0.0467 2F72 1194993 0.0363
a2 1408632 0.0474 4Py 1195990 0.2480
2224 CCP M [23/n 1411464 0.0472 *Fs/2 1197153 0.0143
12ls/2 1411527 0.0477 “Ps/z 1197733 0.2004
H4o/o 1411779 0.0507 *Py2 1200714 0.0143
{422 1411848 0.0514 2Dasq 1201002 0.0046
(3772 1412373 0.0490 Dg/z 1202880 0.0049
[Bls/2 1412460 0.0498 2P3/2 1204647 0.0131
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TABLE 2~ Continued

Configuration Terms Energy(cm~—1) Lifetimes (ns)® Configuration Terms Energy{cm™!) Lifetimes (ns}®
25%2p*(*D)3d  2Ggy 1232671 0.3386 2s22p4(3P)4d  1Fqp 1397433 0.1884
12 1239194 0.0024 4F5/2 1399117 0.0216
*Pa/2 1241035 0.0024 “Fs/2 1399439 0.0252
2Fs5s2 1242190 0.0621 Py 1400877 0.0779
2P1s2 1242408 0.0024 ‘Ps/a 1401755 0.1184
2Fe/2 1242670 0.3731 2Py/2 1402472 0.0163
2Dssa 1243012 0.0037 2F5/2 1402796 0.0142
*Dysa 1243878 0.0032 2Pas2 1406317 0.0118
25%2p4(?8)3d 2Dy 1291505 0.0139 2Dgso 1404870 0.0142
2Dasq 1291798 0.0129 2Dy 1403085 0.0083
25%2p¢(3P)4s P50 1323746 0.0834 2522pt(*D)4d  2Gypy 1441668 0.1595
Py 1326302 0.0659 2Gg/a 1441758 0.1603
P2 1328637 0.0804 2832 1444335 0.0075
2Pas2 1329941 0.0414 *Ds/2 1445003 0.0123
2Pysa 1332772 0.0367 P32 1445027 0.0068
25%22p%(1D)4s  *Dspp 1371884 0.0526 2F7/2 1445156 0.2212
%Dz 1371913 0.0535 Dy 1445575 0.0103
2522p4(*P)dd 4D 1392755 0.1500 2522p%(18)4d  2Dgpy 1497095 0.0668
“Dsyy 1392988 0.1576 2s22p*(3P)sd  *Dgpo 1497653 0.0068
“Foso 1396306 0.1762 2s22pi(1D)5d  28;,0 1538386 0.0102

¢ Lifetimes for the energy level obtained by the method describes in § 2.
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