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Resumo

O objetivo principal deste trabalho € apresentar as forcas de oscilador
ponderadas ( gf ) e os tempos de vida para todas as transi¢des de dipolo elétrico conhecidas
experimentalmente para os ions de SiIl, Si VIII ¢ Si IX. A interpretagéio do calculo destas
duas grandezas ¢ de importincia fundamental por exemplo na astrofisica, pois o silicio nos
seus varios graus de ionizagdo ¢ um dos elementos mais comuns observados em espectros de
absorgédo e emissdo de fontes astrofisicas.

Neste trabalho ¢ feito para cada um dos ions uma compilagio de todos os valores de
energia ¢ dos comprimentos de onda de todas as transicdes conhecidas experimentalmente,
mediante estes valores calculamos os tempos de vida e as forgas de oscilador ponderadas.
Estes célculos sdo realizados em uma aproximacéo relativistica multiconfiguracional Hartree-
Fock (HFR). Os parametros eletrostiticos foram otimizados por um procedimento de
minimos quadrados a fim de produzir um melhor ajuste com valores experimentais dos niveis

energéticos. Este método produz valores de gf que estio em melhor acordo com as

intensidades observadas bem como tempos de vida mais préximos dos experimentais.
Neste trabalho sio apresentadas todas as linhas espectrais de dipolo elétrico

conhecidas experimentalmente para cada um dos ions e que se resumem;:

¢ Silicio uma vez ionizado, Si II, onde foram observados 146 niveis energéticos e 405

transi¢des de dipolo elétrico na faixa de 700-95004;

o Silicio sete vezes ionizado, Si VIII, onde foram observados 73 niveis energéticos e 96
transigdes de dipolo elétrico na faixa de 50-1900A e

¢ Silicio oito vezes ionizado, Si IX, onde foram observados 56 niveis energéticos ¢ 103

transigdes de dipolo elétrico na faixa de 45-450A.
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Abstract

The principal objective of this work is to present the weighed oscillator
strengths (gf) and the lifetimes for all the eletric dipole transitions experimentally known for
the fons of Si II, Si VIII VIII and Si IX. The interpretation of the calculation of these two
values is for instance of fundamental importance in the astrophysics, because the silicon in
your several ionization degrees is one of the most common elements observed in absorption
and emission spectra of astrophysical sources.

In this work it is done for each one of the ions a compilation of all the values of
energy and of wavelengths for all the transitions experimentally known, with these values we
calculated the lifetimes and the weigthed oscillator strengths, These calculations are
adcomplished in a multiconfiguration Hartree-Fock relativistic (HFR) approach. The
eletrostatic parameters were optimized by a least-square procedure in order to produce a
better adjustment with experimental values of energy levels. This method produces values of
gf that are in better agreement with the observed intensities as well as lifetimes closer of the
experimental ones.

In this work we presented all the spectral lines of electric dipole known

experimentally for each one of the ions that are summarized:

* Silicon one time ionized, Si II, where 146 energy levels and 405 eletric dipole transitions
were observed in the range 700-95004;

¢ Silicon seven times ionized, Si VIII, where 73 energy levels and 96 eletric dipole
transitions were observed in the range 50-1900A and

» Silicon eight times ionized, Si IX, where 56 energy levels and 103 eletric dipole
transitions were observed in the range 45-4504..
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Capitulo 1

Introdugéo : - A Espectroscopia

Atomica e Algumas de suas Aplicacdes

A espectroscopia atdmica pode ser considerada uma importante ferramenta
de trabalho € tem sido de grande interesse em varias areas da fisica. Na fisica basica,
a espectroscopia ¢ importante no teste das teorias de estrutura atdmica do espectro.
Também tem sido de vital importdncia em varios processos observados em plasmas
de laboratorio, na determinagiio de impurezas presentes bem como em diagnosticos
de temperaturas, densidades de elétrons, entre outros. Na fisica de lasers a
especiroscopia auxilia na compreensfio dos processos envolvidos na inversio de
populagio dos lasers atomicos e ibnicos [1]. Mas ¢ melhor exemplo certamente é a
astronomia; muito do que se conhece sobre as estrelas provém de medidas e analises

de espectros oticos. A configuragio das linhas espectrais observadas no espectro de
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emissido ¢ utilizada para identificar a composigio de estrelas, a intensidade das linhas
obtidas nos espectros de absor¢do é empregada na determinagio da temperatura de
superficies estrelares, o deslocamento Doppler das linha espectrais € utilizado para
medir a velocidade das estrelas e o efeito Zeeman é o método de medida dos campos
magnéticos produzidos pelas estrelas [2]. De fato na astrofisica o estudo dos objetos
como o Sol, as estrelas ¢ o espago interestelar beneficiam-se do conhecimento de
dados espectroscopicos, pois além dos dados atdmicos basicos para determinagdes de
abundéincia as necessidades da astrofisica também incluem um conhecimento sobre
estrutura atémica e processos atdmicos. Conhecimento da  abundancia de
ingredientes quimicos em uma estrela € uma valiosa contribuigio para entender sua
evolucio, pois uma histona verdadeira de uma determinada estrela pode ajudara
predizer a existéncia e a abundincia de vanas espéctes. A abundancta de um
elemento em uma atmosfera estelar pode ser determinada através do perfil de uma
linha de absorgdo no espectro, contanto que a forga de oscilador associada seja
conhecida. Porém, muito poucos dados experimentais sobre forgas de oscilador
existem para comprimentos de onda abaixo de 2000A [3] Entio, a determinagio da
abundéncia de um elemento especifico ou substincia que deram origem as linhas
observadas deve confiar em dados teoricamente calculados, ou seja, a determinacdo
da abundincia de um determinado elemento, a partir da observagdo das linhas
emitidas, deve levar em conta as limitagGes impostas pela confiabilidade nos calculos
tedricos efetuados os quais possibilita tal determinacéo {3, 4].

Um elemento que tem provocado grande interesse e motivado amplas
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investigacOes tanto experimental como teoricamente por muitos pesguisadores € o
silicio em seus varios graus de ionizag@o, isto por que ele ¢ um dos tons mais comuns
observados em espectros de absorg@o e emissio de fontes astrofisicas, como meio o
interestelar , os quasares, as estrelas quentes e o sol As for¢as de oscilador
ponderadas para as transicbes dos ions de silicio sdo utilizadas para inferir por
exemplo, na abundincia, temperatura e densidades dessas fontes astrofisicas, sendo
que o g/ € uma grandeza fisica que esta relacionado com a intensidade da linha

espectral e com a probabilidade de transigdo [5].

Este trabalho foi estimulado pelas aplicagbes descritas acima onde apresentamos as

forgas de oscilador ponderadas e os tempos de vida para:

* Silicio uma vez tonizado, Si II, onde foram observadas 405 transigdes de dipolo
elétrico na faixa de 700-9500A e 146 niveis de energia foram medidos

experimentalmente;

¢ Silicio sete vezes ionizado, Si VIII, onde foram observadas 96 transi¢Oes de
dipolo elétrico na faixa de S50-1900A e 73 niveis foram medidos

experimentalmente e

* Silicio oito vezes ionizado, Si IX, onde foram observadas 103 transi¢bes de
dipolo elétrico na faixa de 45-450A e 56 niveis foram medidos

experimentaimente.
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Estes resultados s@o importantes para satisfazer as necessidades por dados
atdmicos em silicio ionizado, pois os espectros estelares de aita resolugio
recentemente observados produziram uma necessidade de alta qualidade em dados
atomicos, porém hoje, s podem ser obtidos dados atdmicos de mator confiabilidade
através de experimentos orientados pelo calculo tedrico [4].

Embora as forcas de oscilador possam ser medidas experimentalmente, a
maneira mais usual de se obter estes valores € através de calculos computacionais. O
objetivo principal deste trabatho ¢ através de métodos computacionais obter as forgas

de oscilador ponderadas e tempos de vida para os ions descritos acima.

Neste primeiro capitulo nos preocupamos em dar uma idéia ao leitor da area a
que nossa pesquisa estd submetida, colocando inclusive as aplicacdes mais

importantes que conhecemos para este tema.

No segundo capitulo apresentamos de forma breve e sucinta o estudo da
teoria quéntica para dtomos com N-elétrons, descrevendo resumidamente os métodos
de aproximacfio envolvidos bem como chegaremos a definicdo das forcas de

oscilador ponderadas e tempos de vida.

No terceiro capitulo  apresentamos uma breve explanagio sobre os
aplicativos computacionais utilizados em nosso laboratorio para os calculos

necessarios para se chegar as forgas de oscilador e tempos de vida.
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No quarto capitulo apresentamos os resultados encontrados neste trabalho
para os ions de silicio uma vez, sete vezes e oito vezes ionizado, Si Il Si VIII e Si IX

respectivamente.

No quinto e Gltimo capituio apresentamos as conclusbes e perspectivas
futuras para os trabalhos desenvolvidos nesta tese. Esta dissertagio ¢ portanto
constituida de cinco capitulos e um apéndice onde apresentamos cdpias dos trabalhos:
publicado { Si IX ), aceito para publicagio ( Si VIII } e concluido ( Si I). Sendo que

este (Gltimo em breve deve ser submetido para posterior publicagiio’.

A revista escolhida para publicagic de todos os trabalthos foi “Journal of

Quantitative Spectroscopy and Radiative Transfer”.

' Este trabalho pode sofrer algumas modificagdes de acordo com a revisdo final e ou

exigéncia do editor cientifico.
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Capitulo 2

Teoria da

Estrutura Atomica

Neste capitulo apresentamos de forma sucinta os modelos teoricos utilizados
na descrigio dos atomos com N-elétrons lembrando que embora o atomo de
hidrogénio que € um atomo monoeletrénico seja o sistema ligado mais simples na
natureza, tem sua importincia vital porque formeceu os fundamentos para o
tratamento quéntico dos atomos multieletronicos. Para um tratamento satisfatorio
destes sistemas apresentamos o operador Hamiltoniano apropriado e discutiremos a
relevancia dos termos deste operador dependendo do numero atémico do atomo que
se quer tratar. Para resolver este Hamiltoniano apresentamos algumas aproximagdes
que sdo feitas na pratica, como o modelo de campo central ¢ a aproximagio de
Hartree-Fock. Visto que estamos tratando de atomos com muitos elétrons

descreveremos os diferentes tipos de acoplamento que sd@o permitidos € quais suas
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diferencas. Por fim discutiremos um pouco sobre as forcas de oscilador, bem como o

método mais usual de as determinar.

2.1 Atomos com N-elétrons

No estudo de atomos 0 caso mais simples € o atomo de elétron Unico, este é
também o problema mais importante. Por exemplo, o itomo de hidrogénio tem uma
importancia historica porque foi o primeiro sistema que Schréedinger tratou com sua
teoria quintica. Existe muito mais na teoria de Schroedinger do atomo de elétron
unico do que a simples previsio dos autovalores porque ela prevé também as
autofungbes. Usando as autofungdes poderemos obter informagdes sobre as seguintes
propriedades do atomo: {a) as fungdes densidade de probabilidade que nos dio
descrigbes detalhadas da estrutura do atomo e que ndo violam o principio da
incerteza, (b) os momentos angulares orbitais dos atomos; (c) o spin do elétron e
outros efeitos relativisticos no atomo e (d) a rapidez com que o atomo
transiciona de seus estados excitados para o estado fundamental que é uma grandeza
mensuravel {2].

Acima e além de sua importincia histérica e intrinseca, a teoria de
Schroedinger do atomo de elétron unico é de grande importincia pratica porque
fornece os fundamentos para o tratamento quintico dos atomos de muitos elétrons,

bem come para as moléculas e micleos. O atomo de elétron tinico € o sistema ligado
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mais simples que existe na natureza, este sistema consiste em um UGnico nicleo
carregado positivamente e um elétron carregado negativamente, movendo-se sobre a
influéncia da atragéio coulombiana mitua e ligados por atragio. O simplificado
modelo descrito anteriormente serd o ponto de partida para estudarmos sistemnas mais
complicados representados por &tomos com N-elétrons, que podem ir desde o hélio
Z=2 até atomos pesados como o urdnio Z=92, entdo precisamos descrever
melhor este sistema.

Um &atomo com N-elétrons de nimero atdmico Z contém um niicleo de
carga +Ze envolto por Z elétrons, cada um com carga —e Cada elétron move-se sobre
a influéncia de uma interagio coulombiana atrativa exercida pelo mucleo e de
interagdes coulombianas repulsivas exercidas por todos os outros (Z-1} elétrons, bem
como de certas intera¢tes mais fracas envolvendo momentos angulares. O tratamento
quantico deste sistema complicado € mais facil do que se pode supor. Uma das razdes
para isto relaciona-se ac fato de que as vanas interagdes envolvendo o elétron
atdmico tém diferentes intensidades, de modo que € possivel considera-las uma
ou duas de cada vez, numa ordem de intensidade decrescente de energia,
desenvolvendo-se uma descrigdo aproximada na qual somente as interagdes mais
fortes sdo consideradas. A descrigZo torna-se cada vez mais exata ao levarmos em
conta sucessivamente as interagGes mais fracas, com este procedimento podemos
obter uma compreensio do comportamento dos atomos com N-elétrons.

O primeiro passo consiste em considerar somente as interagdes mais fortes
sofridas pelos elétrons atdmicos, na qual cada elétron ¢é tratado como se estivesse

movendo-se independentemente num potencial resultante esfericamente simétrico que
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descreve a meédia de suas interagSes coulombianas com o nicleo e os demais
elétrons. Nos proximos passos a descricio torna-se cada vez mais precisa
levando-se sucessivamente em consideragio as forgas mais fracas sentidas pelos

elétrons. As duas corregdes mais importantes sido:

1. A interagio coulombiana residual, uma interagfo elétrica que compensa o
fato de que o potencial resultante U{(r) sobre cada elétron descreve

somente o efeito médio das interacdes coulombianas entre esse elétron e

todos os demais elétrons oticamente ativos®.

2. A interacfio spin-Orbita, uma interagio magnética que acopla o momento
angular de spin de cada elétron com seu proprio momento angular

orbital.

Para 2 maioria dos atomos com valores pequenos ou intermediarios de
Z, entretanto, os efeitos da interagio coulombiana residual sio muito maiores do
que os efeitos da interagdio de spin-Orbita. Exceto para atomos com Z grande, a
interacdo coulombiana residual € tratada em primetro lugar, por ser mais
importante, € a interagdo spin-Orbita temporariamente ignorada como discutiremos

mais a frente {2].

? Elétrons oticamente ativos s3o todos 0s elétrons da subcamada externa parciaimente cheia que
padem participar em excitagdes ticas, de baixa energia, que acarretam a emiss30 no espectro 6tico do
itomo on ion que se quer estudar [2].



Teoria da Estrutura Atbmica 11

2.2 Equacio de Schriedinger

O problema principal restringe-se a encontrar os niveis de energia e
correspondentes autofiungbes para o espectro discreto atémico (I6mco} em um

determinado intervalo de energia. Matematicamente isto significa resolver a equagio

de Schroedinger:

HY = E¥* 2.1)

obtendo assim as autofuncdes P* e a energia E* do dtomo (fon) para todo o estado
estacionario k de interesse. Consequentemente isto habilita-nos a calcular as
probabilidades de transicio de dipolos elétricos permitidas e os seus comprimentos de
onda [3].

Porém, a fungdo de onda é uma fungdo de 4N variaveis (trés coordenadas
relacionadas ao espago e uma coordenada relacionada ao spin para cada elétron), € o
problema quéntico é extremamente complexo. Para N > 1, ndo podemos calcular
analiticamente as solugdes exatas e aproximagdes de um tipo ou outro s3o requeridas
[6]. A aproximac#o habitual é assumir alguma forma da fungio de onda que contém
varios parametros ajustaveis, e variar os valores destes parAmetros para obter a

melhor fungio possivel, que deve ser julgada por algum critério apropnado, onde
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deve-se levar em consideragiio o melhor ajuste dos niveis de energia entre outras

coisas’ [7].

2.3 O Hamiltoniano para Atomos com N-elétrons

O tratamento tedrico de um atomo que contém N elétrons (N>1, mas nio
necessariamente igual ao mimero atémico Z do nicleo) requer o conhecimento do
operador Hamiltoniano satisfatorio em primeiro lugar. Um operador apropriado pode
ser obtido somando o operador de um elétron sobre todos os N elétrons, e somando
um termo para as interacses eletrostaticas coulombianas entre os elétrons [6]. Entéio o
Hamiltoniano aproximado para uma colegio de N pontos de massa idéntica
(elétrons), cada um caracterizado por uma massa my > 0, um spin 8 (s=1/2), e uma
carga e <0, movendo-s¢ num campo coulombiano de uma carga fixa (-Ze) (o

nucleo), €:

H=H,+H +H, 2.2)

onde

* O recurso que dispomos no Iaboratério, que é um recurso computacional, utiliza o método de
Hartree-Fock que baseado em uma vmica fingdio derivada do determinante de Slater, constitwido de
mn@esswnﬂrﬁmﬁmmdMemmndﬁomﬁMaﬂMémdeSchrﬁeﬁngﬂ
para N glétrons, resulta em um conjunto de equagdes integro-diferencinis ndo tineares acopladas para
um elétron.
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H, = i[p—?—z] 23)

m:i? 2.4)
H,=SE)L, S, @.5)

Aqui o i-ésimo elétron tem vetor de posigio ny relativo ao nicleo
(considerado fixo em um referencial inercial), momento linear p;, momento angular

orbital Li, ¢ o momento de spin S;. As notagbes 7, =|7,{ € 7, ={7,—r;| denotam,

respectivamente, a distdncia do nucleo para o i-ésimo elétron e a distdncia muitua
entre o i-€simo e j-ésimo elétron. O primeiro termo no Hamiltoniano Hy € a energia
cinética adicionada da energia potencial couiombiana dos N elétrons que so
interagem com o micleo central; H; € a energia potencial coulombiana mitua entre
os elétrons e H; € o termo de interagio spin-Orbita cuja forma esta baseado na teoria
de Pauli da interagdio de spin-orbita no atomo de hidrogénio {6].

O Hamiltomano (2.2) € aproximado por 1sso ndo inclui condigbes que
consideramos para: {a) o movimento do nucleo devido a sua massa finita; (b)
movimentos relativisticos dos elétrons; (¢) a intera¢cio magnética hiperfina (interagio
do momento magnético do nmicleo com o campo magnético do nicleo produzido
pelos elétrons) € (d) a interagio magnética entre os spins dos elétrons. Os efeitos que

produzem estes fen6menos podem ser tratados nos atomos como perturbagdes ; o
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enfoque inicial estd entdo em achar o autoestados de energia e as autofungdes do
Hamtiltoniano (2.2) {6, 8].

Comecgamos nossa analise observando os efeitos relativos de Hy e de H; que
dependem do nimero atdmico Z. Para atomos com Z pequeno ou intermediarios, H, ¢
dominante em relagdo a H, pois nestes casos as interagGes de spin-rbita sdo muito
fracas frente & interagfio coulombiana residual e assim podem ser tratadas como
perturbagdes. Para dtomos com Z grande, a interagdo de spin-6rbita € muito forte para
ser tratada como perturbagfio. Isso complica a situagdo porque ambas as interagdes,
coulombiana residual e spin-Orbita, devem ser tratadas simultaneamente; mas para
atomos de Z muito grande, a interacfio spin—oOrbita € dominante em relagdo a
interacio coulombiana residual e o tratamento é simplificado porque torna-se possivel
novamente um processo seqiencial onde em primeira analise tratamos a interacéo
mais forte seguindo as demais como perturbagdes ou outros métodos aproximados
[2}

Torna-se entdo Gtil reconhecermos dois casos limites, um para atomos com Z

pequeno ou intermediario cujo Hamiltoniano ¢:

H, =H,+H, (2.6)

€ outro para &tomos com Z muito grande cujo Hamiltomano é:

H,=H,+H, @n
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O caso mais freqiente em fisica atomica € o representado por Hj, onde os
valores de Z sdo pequenos ou intermediarios em atomos ou ions, € as interagdes de
spin-Orbita podem ser tratadas como perturbagbes ao sistema numa primeira
aproximacao.

O ponto de partida da maioria dos calculos, de atomos com N-elétrons, € a
aproximacgio de Hartree-Fock que € um método utilizado para obtengéo aproximada
das fungdes de onda total para sistemas com N-elétrons. Ele tem sido aplicado com
grande sucesso em virias areas da mecinica quantica incluindo os sistemas atémicos,
moleculares e de estado sélido [7, 9]. O método esta baseado no principio variacional
€ na aproximagio de campo central que detaltharemos mais a frente.

Em se tratando das solugdes da equagéo de Schroedinger verifica-se que para
N = 2, faz-se necessario lancarmos méo de algum tipo de aproximagio, uma vez que
solucdes exatas, analiticas, sdo inviaveis dentro do arcabougo tedrico conhecido para
a abordagem do problema. Neste caso buscaremos como solugido da equagio (2.1)
resolver a Hamiltomiana ndo relativistica, através do método de aproximagéo de

Hartree-Fock:

H =H,+H,

= (Hmhca + Hck&m-mdw) + Hchm—ekm (28)

27 2
ER 20 P 2 e
i i i Joi=r g

nesta expressio assumimos que o nucleo pode ser tratado como uma carga puntual
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com massa infinita. A discuss@o sera restrita a sistemas para os quais o Hamiltoniano

€ determinado pela Eq. (2.8) {1, 9].

2.4 O Modele de Campo Central

Iniciamos a abordagem do problema considerando o modelo de campo
central no qual fazemos a aproximacio de que qualquer elétron i move-se
independentemente dos demais elétrons no campo eletrostatico do micleo o qual
assumimos ser estacionario, isto € m,, = . O campo produzido pelos N-1 elétrons
€ obtido a partir da média temporal tomada sobre o movimento dos mesmos, assume-
se que esta média produz uma contribui¢io esfericamente simétrica para o campo
resultante [2, 6].

Uma teona sistematica dos espectros de atomos, apresentando bom acordo
quantitativo com experiéncia, pode ento ser construida comegando com a suposigio
que cada elétron move-se em um campo de energia potencial esfericamente
simétrico U(r;), cujas contribui¢des foram descritas acima [2, 6]. Para podermos
expressar 0 Hamiltontano dos N-elétrons usamos a equacdo (2.8) € H; da Eq. (2.6)
para representar um novo Hamiltoniano com o potencial U(r) esfericamente

simétrico, entdo H; pode ser rescrito (omitindo-se o indice) como:

H=H,+H, (2.9)
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sendo que os termos de (2.9) bem como o potencial U/(r;) sdo definidos como segue:

ZU(r)-~i-~+<Zx > (2.10)

i=1 i

H&=i[f—m?'+lf(r.-)J

i:'l 2 Z N 2 (2'11)
S0 g

N

H, =—Z . Z——ZU(r)
i= I 1<y r. i=1
¥ g2 <iel> (2.12)
i< Ty i<j Uy
N g2
nas expressdes acima Zr_ representa a média espacial, levando-se em
i<j Ty

consideragdo as coordenadas angulares sobre o potencial esfericamente simétrico

produzido pelos N-1 elétrons. Devido a simetria esférica do problema o resultado
independe das coordenadas angulares. Entdo H, em (2.11) contém a energia
cinética, energia potencial no campo do micleo e a média da energia cinética da
repulsio eletronica. H, em (2.12) torna-se o Hamiltoniano que contém a parte
esférica da repulsdo cletronica e € considerado como uma perturbagio que produz

uma separag@o de energia de uma configuracio. Ja que esta mudanga esta contida em
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N L2

Z—, ¢ suficiente calcularmos os elementos de matriz deste operador. A energia da
i<j ’;J

configuragdo € entio separada em termos associados com valores especificos de L e
de S. A degenerescéncia destes termos € removida quando levamos em consideragio
a interagdio spin-Orbita, pois neste caso hi uma nova separagio dos niveis de acordo
com os valores permitidos de J. Esta separagdo de niveis € conhecida como estrutura
fina e o conjunto completo de niveis pertencentes a uma dada configuracdo eletrénica
¢ um multiplete {6, 10].

A energia das interagbes de spin-Orbita cresce rapidamente com o niimero
atdmico, varta com aproximadamente a quarta poténcia, enquanto a energia de
repulsdio entre os elétrons varia suavemente como fungdo de Z; assim ao avan¢armos
na tabela periodica, H; em (2.7) assume maior importincia e eventualmente torna-se
a perturbacio dominante com relagdo a H, de (2.6), como ja discutido anteriormente.
Mesmo em elementos mais leves, a interagdo eletrostatica ¢ enfraquecida se o atomo
esta em um estado altamente excitado, desde que os elétrons envolvidos na excitagio
estio geralmente situados distantes da regidio que contém o niicleo e os demais
elétrons [6].

Simplificando podemos dizer que na aproximag¢do de campo central o

problema principal € conhecer o potencial U(r) e a corregio do resultado

aproximado. Para a determinacdio deste potencial sio usados alguns meétodos, um

deles estd baseado no modelo estatistico de Thomas ¢ Fermi, um outro ¢ baseado na
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teoria de Hartree também conhecida como aproximagio de Hartree* [11]. Na pratica o
método mais usado € o de Hartree-Fock que € uma generalizagio do método de
Hartree € que esta baseado no modelo de campo central descrito anteriormente € no
principio variacional {9]. De fato a condigéo principal neste caso € a minimizagio da

energia pelo célculo variacional, ou seja, §(W|H|¥)=0. Emtdo o resultado do
cilculo da energia total E=(¥|H|¥) serd um conjunto de equagdes integro-

diferenciais acopladas que deverio ser resolvidas por técnicas de calculo numérico

[11].

2.5 Supesicies da Aproximacio de Hartree-Fock

O método de Hartree-Fock para obter uma aproximagdo das autofungdes
totais consiste de trés fases. Na primeira, ¢ selecionada uma forma funcional e
definida em termos de certas fungdes. Entdo uma expressdo para a energia total ¢
derivada em termos destas fungdes. Finalmente o principio variacional € aplicado e
equagoes derivadas cujas solugdes sdo as fungdes que tormam a energia total
estacionaria. Muitas varia¢des, propostas alternativas, ao método de Hartree-Fock
para obtenciio de solugdes aproximadas para o problema encontram-se descritas na
literatura, elas diferem na forma pela qual a representagdo funcional esta definida

[7,9]. Porém para serem aproximagdes de Hartree-Fock, em lugar de simplesmente

* Essa aproximacio & um esquema variacional para obter uma solugio autoconsistente em problemas
com varias particulas interagindo entre si [7].
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aproximagdes variacionais, elas t8m que satisfazer certos critérios chamados
suposicdes de Hartree-Fock basicas [9].

Se pertencer a alguma classe de aproximagio de Hartree-Fock, entdo
ela deve ter as seguintes propriedades obtidas a partir do estudo criterioso da

Eq (2.1):

2.5.1 Anti-simetria

A funciio de onda W deve ser anti-simétrica em relagio & troca de
coordenadas, uma vez que a mesma deve representar os autoestados de
férmions. Mais formalmente se p; for um operador, que quando aplicado a uma
autofuncdo de muitos elétrons, faz 2 troca das quatro coordenadas de elétron i
com eletron j, entdo as solugbes fisicamente significativas da Eq. (2.1) sdo

aquelas nas quais:

p¥=-¥ (2.13)

para todo o i, j=N, i#j. Estas sfio chamadas de “condices anti-simétricas” e

numa aproximagdo de Hartree-Fock a fungio de onda ¥ tem que satisfazer as

condigOes de anti-simetria.
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2.5.2 Produtos de spin-orbitais

Uma fungdo de onda total aproximada pode ser obtida substituindo o

Hamiltoniano H por um outro para o qual a fun¢do de onda € sohtvel. Suponha:
S 1w, 2
HeH=3% —EV" —-=+U(r) (2.14)
i=1 5

onde o efeito das interagGes com outros elétrons foi substituido pelo potencial de

particula tntca U(r;) . Se:
HO=EQ 2.15)

e neste caso @ sera uma aproximagdo a ¥, sendo que a equagdo para ® ¢

separavel. Entéo:
@ =¢(1) $(2) ... #() ... $(N) (2.16)

¢ ¢(i) € uma funciio de onda de elétron tUinico para o elétron i. Substituindo na
equac@o de onda resuitara em uma equagio que do mesmo modo como as equagdes
hidrogénicas, sdo separaveis em coordenadas esféricas, em uma parte radial, uma

parte angular e uma parte de spin. De fato podemos representa-la, como segue:
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¢(r,9,¢,o)=(}]P(r)Yf* @)1, @.17)

onde ¥, (6,¢) € um harmbnico esférico € s uma fungio de spin.
Como resultado as fungSes elétron dmico podem ser especificadas
completamente em termos dos quatro ntmeros quanticos {n,{ m,,m } . Tais funcdes

sdo chamadas de fungbes de “spin-orbitais™ e sfio representadas na forma:

D= {D=4(1) $(2) ... (N}

1 V5 (2.18)
- (}.ﬁ) S PO =41) 42) .. gV}

onde ¢ operador de antisimetrizagiio =% foi aplicado para satisfazer a exigéncia (1),

visto que & € uma solugiio do problema separével mas ndo satisfaz a condicdo de

anti-simetria, 9°¢ o operador que permuta as coordenadas dos elétrons, p é a paridade

da permutagéo e a soma € sobre as N permutagdes possiveis. A fungo anterior pode

ser representada convenientemente na forma de determinante como segue:

PO 4O 4
(L) 4@ - s 219

N(I) ¢N(2) ¢N(N)
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Esta representacdo € chamada de “determinante de Slater” para um conjunto
de spin-orbitais. B facil de se ver nesta aproximagio a condigdo de aﬁti—simetria que
implica no principio de exclusio de Pauli. Se qualquer dois conjuntos dos quatro
numeros quénticos que definem os orbitais for idéntico, entio duas linhas do

determinante tamb€m seriam idénticas, fazendo com que ®=0.

2.5.3 Ortonormalidade

Desde que as fungBes radiais para um determinado valor de / sejam todas
autofuncdes da mesma equacio radial, elas serfio ortogonais. Porém as condi¢es de
Hartree-Fock nao impdem esta condigdo. Ao invés normalmente € requerido que o

spin-orbital forme um conjunto ortonormal da seguinte forma:

[ B, O irmm, DT, = 8,8,5,,. 6 (2.20)

T My

onde dty .representa integracdo sobre todas as coordenadas de espaco e a soma sobre

todas as coordenas de spin do elétron 1. O funcdo delta de Kronecker, &5 , esta

definida como:

(2.21)
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2.5.4 Operadores de momento angular

Considerando que nosso Hamiltoniano ¢ independente do spin, esta claro
que os operadores de momento angular total de spin, 8 ¢ S,, comutam com o
Hamiltoniano. Contudo pode também ser mostrado que os operadores de momento
angular orbital total 12 e L, comutam com H. Isto implica que a solugio exata de
Eq. (1-1) também € uma autofungfio destes operadores que nos conduzem a ultima
exigéncia: A fungSio de onda ¥ deve ser uma autofungio dos operadores de
momento angular orbital total 12 e L, como também dos operadores de momento

total de spin §% ¢ S,, tal que:

P¥=LIL+)¥Y S¥=KL+D¥
(2.22)
LW=M¥ S¥=MY

Fungdes que satisfazem (4) também podem ser obtidas do acoplamento dos
estados de momento angular. Fagamos J representar o operador de momento angular

total, entdo J satisfaz todas as relagdes de comutagiio habituais de um operador de

momento angular e serd referido como tal. Na notagsio de Dirac comum, |JM) é uma

autofingiio de J* e J,, sendo que:

FlaM)=J(J +1)|JM) (2.23)

3, | M) = M| M) (2.29)
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Assim dependendo do tipo de acoplamento em questfio pode ser usado o
namero quéntico ligado ao momento angular total, que ¢ o tinico nﬁmero quéntico a
se conserva em todas as representagdes de momento angular (LS; jj... ) que veremos
mais a frente.

Finalizando nossas consideragGes devemos salientar que o sucesso do
método de Hartree-Fock na determinagio de niveis eletronicos depende da
intensidade da interagdes desprezadas no Hamiltoniano considerado e da validade da
hipotese inicial de se usar orbitais de particula inica na construgio da fungdo de onda

aproximada [1, 6].

2.6 Acoplamento de Momento Angular

Num atomo contendo N elétrons com N>1 ha mais que dois momentos
angulares, de fato ha N momentos angulares orbitais /;, € h4a N momentos de spin s;,

entdo © momento angular total deste atomo ¢é:
N
J= Z(I,. +35;) (2.25)
i=1

Evidentermnente a ordem na quai os momentos sdo acoplados pode ser
escolhida de muitos modos diferentes; qualquer escolka especifica € conhecida como

um esquema de acoplamento [6]. As fungbes de onda individuais corresponderio de
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perto aos vartos estados fisicos do atomo se o esquema de acoplamento escolhido
corresponder ao acoplamento de momentos sucessivos na ordem de forca decrescente
das varias interagdes, (a) orbita-orbita (1, §j); (b) spin-spin ou interagéio de troca (si,
si); (c) interag#o spin-Orbita (i, si); (d) spin-outra-6rbita (si, 1j). As interactes do tipo
(a) ¢ (b) sdo devido quase que exclusivamente as forcas eletrostaticas, enquanto que
as do tipo (c) sfio de natureza magnética ¢ as interagdes do tipo (d) sio praticamente
despreziveis no contexto [6, 8].

Os esquemas de acoplamento mais utilizados em espectroscopia atomica
-s#0: o acoplamento Ls, o acoplamento jj, o acoplamento em pares que apresenta duas
variagbes o acoplamento ji ou jK e o acoplamento Ls ou LK [2,6] A seguir

descrevemos cada um deles em separado.

2.6.1 Acoplamento LS

Em atomos cujo nimero atémiéo Z € pequeno, dtomos leves, a interagio
spin-Orbita € pequena e as interagdes mais fortes entre os elétrons de um 4tomo sio as
suas forcas repulsivas coulombianas, como estas repulses afetam somente o
momento angular orbital e ndo os spins, torna-se muito mais apropriado primeiro

écoplar todos os momentos angulares orbitais para dar as autofungdes de L2 el

L= (2.26)
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onde L € o momento angular orbital total do atomo. Similarmente para o acoplamento

de todos os “spins”, para dar as autofuncdes de §?e S, temos :

S= is,. (2.27)

=1

onde S é o momento angular total de spin. Entdo L e S s@io acoplados para dar as

autofungdes de JFPel,:
J=L+8 (2.28)
este esquema € conhecido como esquema LS ou esquema de acoplamento Russell-

Saunders®.

Para configuragbes de dois elétrons, este esquema de acoplamento pode ser
descrito pela notagdo condensada:
{400 (s, 5, )81 IM (2.29)

€ a notagdo para os estados correspondentes €

(2S+I)Lj (2-30)

* Leva este nome em homenagem aos dois astrénomos que o nsaram pela primeira vez no estudo de
espectros atdmicos emitidos pelas estrelas.
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onde (28+1) € a multiplicidade, S é o momento total de spin, L é o momento orbital
total ¢ j € a projegio do momento angular total J [6]. |

Se as condigbes de acoplamento fisicas que existem no 4tomo com
camada fechada aproximam-se do acoplamento LS, entic os momentos
individuais estario pressionando rapidamente em alguma complicada (mas ndo
especificada) maneira sobre a resultante L, e analogamente os momentos s
individuais precessionando sobre a sua resultante S. Se todas as interagdes
diferentes das coulombianas sfio negligenciadas, entio L ¢ S sfio constantes de
movimento ¢ podem ser descritas as autofungdes € os estados quinticos em
termos dos quatro bons mimeros quénticos L, S, My, M.

E interessante notar que o nome do acoplamento LS acaba sendo uma
fonte de confusdo, pois ele parece implicar que o acoplémento enfre os vetores
L e S ¢ o mais importante, na verdade ocorre exatamente o oposto. No
acoplamento LS, o acoplamento do vetores 4 individuais para formar o vetor L
total, bem como o acoplamento dos vetores individﬁais s; para formar o vetor §
totai, sd0 os mais importantes porque tem maior efeito de energia. O acoplamento
do vetor L total com o vetor S total ¢ menos importante por ter menor efeito de
energia [2].

O tratamento descrito acima ¢ validg, exceto para atomos com valores
grandes de Z e podemos afirmar que fisicamente este é o esquema de
.__écopiamento mais importante por isso o mais conveniente se ser usado em calculos

praticos [2, 6].
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2.6.2 Acoplamento jj

Quando o nimero atdmico Z ¢ incrementado as interagdes spin-Grbita
ficam crescentemente mais importantes; no limite no qual estas interagdes tornam-se
muito mais fortes que as interagbes coulombianas, as condigGes de acoplamento
aproximam-se do acoplamento jj puro. Este método de acoplamento trata em primeiro
lugar o acoplamento relativamente forte entre os momento angulares de spin e
orbital de cada elétron do 4tomo com grande valor de Z, para formar seu momento
angular total para cada elétron /, em seguida leva em conta o acoplamento fraco
desses momentos angulares para formar o momento angular total de todos os elétrons.
Entfio no esquema de acoplamento jj, funcdes de base sdo formadas acoplando-se o
~ spin de cada elétron primeiro a seu prépric momento angular orbital, e depois
acoplando os vérios j; das resultantes em alguma ordem arbitraria para obter o

momento angular total J:

L + s =J ,(paracada i), 231

h+h=4Y,
Jy v =J,
(2.32)

[l
S

JN-l + i = ‘}N
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Para configuragdes de dois elétrons, este esquema de acoplamento pode ser

descrito pela notagio condensada:

[(II’SI)jl’ (lmsz)sz (233)

€ a notagio habitual do acoplamento jj para os niveis de energia é:

Gl )s (2.34)

No acoplamento jj, o principio de Pauli leva a forma que nenhum dos dois

elétrons podem ter o mesmo conjunto de ntimeros quinticos nl;jm, . Particulas

equivalentes cuja base dos estados sfo formadas pelo acoplamento jj sdo
extensivamente usadas em fisica nuclear. Em fisica atdmica o esquema de
acoplamento jj € raramente considerado exceto para muito poucos casos em que Z ¢
muito alto como Pb 6p, 53Bi 6p3, ¢ sPo 6p” ou em configuragdes excitadas onde o
acoplamento do elétron excitado com o carogo estd freqiientemente perto de jj, isto
porque o elétron excitado ¢ automaticamente afastado das imediagdes dos outros
elétrons, reduzindo a forga coulombiana entre ele e os elétrons do carogo [6].
Resumindo podemos dizer que o primeiro tipo de acoplamento citado, LS, €
sa__?isfatério para um grande nimero de configuragbes, principalmente na primeira
p';.rte da tabela periédica, atomos leves (Z <30 ). Contudo, a interagfio spin-orbita
vana aproximadamente com a quarta poténcia da carga nuclear efetiva, enquanto que

as interagbes Orbita-Orbita e spin-spin tem um aumento linear. Assim pode ser
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esperado uma gradual transicio do acoplamento LS para o acoplamento jj com
0 aumento do nimero atdmico Z 6, 8]. Esse esquema de acoplamento privilegia

otermo spin-Orbita, o qual serd diagonal nesta representagio [1,6].

2.6.3 Acoplamento em Pares

Mais comum que o acoplamento jj, entretanto bem menos conhecido,
sd0 as condicdes de acoplamento através das quais os niveis de energia tendem a
aparecér em pares. Estas condigbes acontecem para configuragdes excitadas nas
quais a energia depende apenas ligeiramente do spin s do elétron excitado; os
pares de niveis correspondem aos dois possiveis valores de J que sdo obtidos
quando s € acrescentado a resultante K, de todos os outros momentos angulares.

As condigBes para o acoplamento em pares acontecem principalmente
quando © elétron excitado tiver momento anguiar grande (por exemplo um
elétron da camada f ou g ) pois tais elétrons tendem a ndo penetrar no carogo e
assim experimentam apenas um pequeno spin (troca) dependente da interagio
couiombiana ¢ sua interagfio de spin-6rbita é igualmente pequena [6].

Por simplicidade, discutimos casos especiais de acoplamento em pares

para configurages que contem  apenas dois elétrons fora da subcamada

fechada.
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2.6.3.1 Acoplamento jl ou jK

O tipo mais comum de acoplamento em pares, acoplamento jK, acontece
quando a interagdo mais forte for a interagio spin-6rbita do elétron mais ligado, ¢ a
proxima interagdo mais forte € 2 porgo independente do spin resultante da interagio
coulombiana (direta) entre dois elétrons. O esquema de acoplamento de momento

angular correspondente é:

ZI + 5 =j1>
h+1L =K,

2.35)
K+s, =J (

Este esquema de acoplamento pode ser descrito pela notagio condensada:
Al )L LIK, s, 3 IM (2.36)
¢ a notag8o usual para os niveis de energia é:
AIK]; | (2.37)
Este tipo de acoplamento acontece particularmente em configuracGes

’:::excitadas dos gases nobres (Ne, Ar, Kr, Xe, Rn) e dos elementos do grupo do

 carbono (C, Si, Ge, Sn, Pb), mas também em muitos outros casos [6).
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2.6.3.2 Acoplamento Ls ou LK

A outra forma que limita o acoplamento em pares € chamada acoplamento
LK (ou Ls). Nas configuragdes de dois elétrons, corresponde ao caso no qual o termo
direto da interacdo coulombiana ¢ maior que a interacfio spin-Orbita de qualquer
elétron, e a interaclic spin-Orbita do elétron interno € a proxima mais importante. O

esquema de acoplamento €:

L+1, =1,
L+s =K, (2.38)
K+s,=J,
Este esquema de acoplamento pode ser descrito pela notagio condensada:
{{dLL)L,5 1K, 5,3 M (2.39)
¢ a notaco usual para os niveis de energia €:
I[X1, , - (2.40)

onde L € o simbolo habitual (S, P, D, F....}. Condigdes de acoplamento LK
acontecem bastante freqgitentemente dentro das configurages NI 2p4f e PII

3‘p4f [6].
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2.7 Trans;ig:ﬁes Radiativas

Passamos agora a discutir as forcas de oscilador, o embasamento
tedrico pode ser encontrado em Cowan [6], que desenvoive toda a teoria para
transi¢des radiativas, enquanto a teoria da radiacdo eletromagnética é amplamente
discutida por Jackson [12].

Mostraremos de forma resumida como calculamos os tempos de vida e
as forcas de oscilador, discutindo posteriormente como estas grandezas s#o
‘relacionadas e como sd#oc medidas experimentalmente. De fato, as forgas de
osciladdr e as probabilidades de transigio podem ser medidas por uma
variedade de métodos diferentes envolvendo tanto absor¢io de um espectro
continuo, como medidas de intensidade de linhas de emissio, ou medidas de
dispersio andmalas [6].

Informacges tteis sobre probabilidades de transigio também podem ser
obtidas através de medidas dos tempos de vidas radiativos, a probabilidade de
transigﬁo absoluta também pode ser encéntrada se valores relativos conhecidos como
“Branching Fractions™ forem conhecidos de outras medidas experimentais ou de
calculos tedricos {6, 4].

O método que descreveremos utifiza como base as medidas dos
.tﬂ;smpos de vida e das ‘“Branching Fractions™ para se chegar as forgas de

; oscilador.
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2.8 Tempos de Vida

Podemos considerar os varios possiveis estados quénticos de um &tomo
isolado como sendo completamente estacionarios. De fato esta é uma boa
aproximagéo, pois o 4tomo interage fracamente com a radiagiio eletromagnética.
Entfo podemos considerar que um 4tomo em um estado excitado |j) de maior
energia Ej pode, em geral, fazer uma transicio espontiinea para um estado |i ) de

menor energia E;, com emissio de um foton de energia:

b =E.-E, (2.41)

correspondendo a uma linha espectral. Neste caso a probabilidade por unidade de
~ tempo de um 4tomo que esta no estado | /) faga uma transigdo para o estado |1 ) é

denotada por a;. Mas para um dtomo com momento angular total J; ha:

estados quénticos degenerados de energia E;, correspondendo aos 2J, +1 possiveis
valéres do nimero quéntico magnético M;. Entdo definimos a taxa de probabilidade
e_gbontﬁnea de Einstein como sendo a probabilidade total por unidade de tempo de

um &tomo em um estado |7) especifico que faz uma transigfio para quaisquer dos
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estados g; do nivel de energia mais baixo |7 ):

A= a, (2.43)

Ajj € independente de M, fisicamente isto corresponde a0 fato que a probabilidade de
transi¢io ndo pode depender de uma escotha arbitraria da orientagiio dos eixos de

coordenadas [6].
Mas se considerarmos que no tempo t ha Nj(t) dtomos no estado | ), a taxa

de mudanga, troca, de N devido a transighes espontineas para todos os estados do

nivet |7 ), que sdo todas as transigBes do estado | j) que diio origem 4 finha espectral,

entdo.
%‘f{t—) =—4,N () : (2.44)
A quantidade:
845 =828, =2 24, (243)
| M, M, M

! é chamado de probabilidade de transicio ponderada {emisssfio espontinea), e ¢

- evidentemente mais simétrica nos niveis de energia maiores e menores em energia do
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que ¢ a prépria transicdo de probabilidade de Einstein.

A taxa total de mudanga de N; devido a todas as possiveis transictes

espontineas &:

dN (t)

ki

=-N,)Y 4, (2.46)

onde a soma € sobre todos os niveis do atomo que tem energia menor que E;. Segue
que se nenhuma outra excitagdo nem processos de “desexcitagdo” sdio envolvidos,

entdo:
N f (f}=N i (O)e_%" _ (2.47)

Assim podemos definir o tempo de vida de uma transi¢iio como:

r;=(24ﬁ]_ (2.48)

ou seja, este € o tempo de vida natural do dtomo em qualquer um dos estados do nivel

maxs alto 1 [6].
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2.9 Forcas de Oscilador

As caracteristicas fundamentais de uma linha espectral s3o: freqtiéncia, forga
e forma. Elas refletem a estrutura do atomo (ou fon) produzindo o espectro ¢ as
interagdes com sua vizinhanga Estas caracteristicas estdo ligadas a trés tipos de
interagOes constantes atdmicas que definem a estrutura: as energias de separa¢io dos
estados estacionérios, que definem as freqiiéncias das transicdes {ou comprimentos de
onda das linhas espectrais), as forgas de oscilador que influenciam na intensidade das
linhas espectrais e estio relacionadas a probabilidades de transicio e os tempos de
vida radiativos dos niveis energéticos que determinam a largura das linhas. A
primeira vista pode parecer que as forgas de oscilador estejam relacionadas apenas
com as lﬁgmas naturais, mas na realidade sfo constantes importantes na maioria da
interagBes experimentais j& que as probabilidades para interagdes niio lineares podem
ser expressas em termos de forcas de oscilador de transices atOmicas ou moleculares
[10]. :

Assimt uma quantidade que ¢ muito usada para a discussio de forgas de
linhas espectrais, particularmente ao lidarmos com absorgdo de um espectro continuo,
¢ a forga de oscilador que é uma grandeza relacionada a intensidade da finha I e a

probabilidade de transigio pela expressio :

_8’medlo . (E,-E)
2T+ 32T+

f; (2.49)
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onde E-E; € a energia de transicdo em Rydbergs ¢ S € a intensidade de dipolo
elétrico. E importante notar que esta quantidade recorre & probabilidade total de

absorgo de um estado especifico do nivel mais baixo |7 ) para todos os (2T 1)

estados do nivel superior |j). A quantidade correspondente para emissio (que

normalmente ¢ considerada negativa) ¢:

_82’mealo , (E-E)
2T '+1) . 3QJ'+1)

fs (2.50)

Uma quantidade simétrica nos niveis superiores ¢ infertores da transicio € a

forga de oscilador ponderada, definida por:

g =QJ,+ ) f, =-2J,+1)f, (251

onde (2J, +1) designa a degenerecéncia do nivel mais baixo |i ) e f, é a forga de
oscilﬁdor para absorgiio |7 }—| 7).

A forga de oscilador ¢ uma grandeza ailimensional cujo significado fisico
co;responde ao numero efetivo de elétrons classicos, isto € osciladores harménicos
siz';iples, que absorveriam radiagdio de um determinado nimerc de onda tdo
fénemente quanto faz o atomo. Ent&o para linhas espectrais intensas, f ¢ da ordem

da unidade 6]
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2.10 Como sdo medidas as Forcas de Oscilador

O método para medir forgas de oscilador € mais facilmente descrito a partir
da probabilidade de transigio dada pela Eq.(2.43) sendo que para o método

experimental ela € derivada da seguinte relagio:
I=NgA, (2.52)

onde 1 éaintensidade em fotons por segundo, N; ¢ a populagio do nivel superior
€ g ¢ o peso estatistico do niv;el superior, tal como definimos para o nivel de
menor energia na Eq. (2.42).

A populagdo, N;, € porém muito dificil determinar. Este problema pode ser
eliminado introduzindo o que chamamos de “Branching Fractions”, que sdo
deﬁnidas como a intensidade de uma linha dividida pela soma das intensidades de

todas as linhas do nivel superior, isto é:

1

27

(BF), =

(2.53)

gfombinando Eq. (2.52) com Eq. (2.53) temos:

(BF), =S A

ZNng‘AJ‘ - 24,
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Mas o inverso da soma das probabilidades de transigfio fornecem o tempo de
_vida para o nivel superior, T, como pode ser visto pela Eq. (2.48) para o nivel

superior. Isto significa que podemos rescrever a Eq. (2.54) como:
(BF), =4z (2.55)
gue nos conduz a expresséo final para a probabilidade de transigio:

4, = @ (2.56)

A expressédo acima contém algumas propriedades que podemos medir, como

os tempo de vida por exemplo. Medidas das “Branching Fractions” sdo

freqiientemente feitas e seus resultados sfo utilizados para o calculo das
probabilidades de transigio {4].

A forca de oscilador € o mimero de osciladores classicos equivalentes

para um atomo real para uma particular transicdo e € defimida pela Eq. (2.50), ou

mais simplesmente:

n=nf; .57
onde #; € a densidade do nimero de 4tomos no nivel superior (em emissdo)en é a

densidade do niimero de osciladores classicos equivalentes, como ja vimos f serd

uma quantidade adimensional relacionada a probabilidade de transigdo, podemos
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rescrevé-la pela seguinte relagdo:

7, = &1 8
1]

2.58
g #me’v? (2.5%)

onde g; ¢ g sdo respectivamente os pesos estatisticos do nivel inferior ¢ superior.
Substituindo todas as constantes pelos seus valores numéricos e freqiiéncia com

comprimento de onda, a Eq. (2.58) pode ser rescrita como:

£, =14992x10737 81 4, (2.59)
&

geralmente esta € a expressio utilizada para calcular as forgas de oscilador para as
linhas espectrais [4].

A razdo principal das forgas de oscilador serem medidas é que elas sdo
nece_ssérias para se analisar dados astronOmicos, elas s&0 usadas em Iugar das
probabilidades de transicdo. Um espectro estelar nfio s6 d4 informagio sobre que
elementos esta presente naquele objeto espectral, mas as intensidades das linhas de
emissdo, ou a profundidade das linhas de absorgio e ainda fornece uma medida da
abundéncia de um certo elemento. Isto habilita-nos a calcular esta abundancie, e
’_-i)odemos ajustar o espectro sintético ao observado. O espectro sintético usa
. geralmente os valores medidos gerados pelas “Branching Fractions”, a populagfio

- dos diferentes niveis superiores sdo estimadas e com isto estima-se por exemplo a
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abundéncia para diferentes elementos. O espectro sintético € entdo ajustado ac
espectro observado pela variagdo da abundincia dos diferentes eleﬁentos [4]. Porém,
imprecistes das forcas de oscilador de um elemento resultardio em incertezas na
abundincia de todos os elementos, desde que uma forga de oscilador incorreta afetara
todas linhas espectrais nas vizinhancas. Entio medidas precisas das forgas de
oscilador sfio mmito importantes ao interpretar dados astron6micos {4, 6].

Qutra razdo para medir as forgas de oscilador de elementos diferentes €
compara-las com valores tedricos calculados. Comparando os valores medidos com
os valores tedricos tem-se uma idéia de quio bom o célculo tedrico €.

Portanto concluimos que no ha nenhum modo pratico no laboratério de
medir forgas de oscilador diretamente. Ao invés, tentamos medir as “Branching
Fractions”, medindo as intensidades de todas as linhas espectrais de um nivel superior
e divi&indo cada um pela soma de todas as intensidades daquele nivel superior. Se o
tempo de vida do nivel superior também for conhecido, a probabilidade de transi¢éo
para as linhas espectrais pode ser encontrada e a forga de oscilador calculada através
das Eq. (2.56) e Eq. {2.59), portanto poderiamos dizer que as forcas de oscilador sfio

“medidas indiretamente™ a partir de outras grandezas.

2.11 Problemas nas Medidas das Forcgas de Oscilador

Como vimos as forgas de oscilador sGo medidas através da “Branching
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Fraction” de uma linha que é definida como a intensidade da linha dividida pela soma
de todas as intensidades da linha do mesmo nivel superior, um efro em gualquer linha
resuitard em um erro na “Branching Fraction™ para todas as linhas. Entfio, se qualquer
linha € influenciada por exemplo por auto-absorgéo, o erro na “Branching Fraction”
para aquela linha em particular acarretara um erro em todas as outras linhas. £ entdo
importante tentar medir todas as linhas com precisio tdo boa quanto possivel A
calibragdo do instrumento também pode dar origem a erros e deve-se escolher alguma
forma confidvel de calibri-los, geralmente wusa-se uma curva de calibragio
- confiando-se em dados teoricamente calculados [4].

Com isto esperamos ter dado uma idéia de como sfio medidas e calculadas as forgas

de oscilador, bem como sua importancia para determinadas areas.
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Capitulo 3

Calculos Computacionais

na Espectroscopia Atomica

Neste capitulo descreveremos resumidamente as fungbes basicas de um
conjunto de programas entre eles alguns desenvolvidos pelo Prof. Robert D. Cowan
do Laboratorio Nacional de Los Alamos, que foi extensivamente utilizado neste
trabalho. Com estes programas podemos obter informacgOes detalhadas sobre a
estrutura atdmica, como a energia média da configuragSes , os parimetros
energéticos de Slater, o par@metro de acoplamento spin-Orbita, as integrais de
intgragﬁo, a pureza dos acoplamentos Ls, jj ou outros que se facam necessarios, os
Ilii}eis de energia, os comprimentos de onda e intensidades, as probabilidades de
tffansigﬁo, os tempos de vida de cada configuragio e as forgas de oscilador

ponderadas para dtomos com N-elétrons.
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Os programas® em questio sdo: Elcale, Strans, Cowanl (RCN e RCN2),
Cowan2 (RCG) e RCE19 que estio instalados na rede de computagio do IFGW, a

linguagem utilizada em todos os programas e suas subrotinas ¢ o fortran 77.

3.1 Cdlculo dos Niveis de Energia das Configuracoes

Para o calculo dos niveis de energia das varias configuragdes utilizamos o
* programa Elcalc. Este programa funciona mediante um arquivo de entrada onde
devemos colocar todas as transiches conhecidas experimentalmente, seus
comprimentos de onda e respectivé.s incertezas. Os niveis de energia sfo entdo
calculados a partir de um processo iterativo que procura as transices correspondentes
a todas as combinages possiveis de um nivel que se queira determinar com todos os
demais. Como os valores que utilizamos na entrada do programa sio provenientes de
diferentes trabathos experimentais, este programa coloca diferentes pesos para cada
transi¢@io de acordo com a incerteza do eipedmento utilizado em sua obtengfo. Como
resultado o programa apresenta um arquivo contendo o valor de cada nivel, o desvio
padrio ¢ o namerc de transigdes que participaram para sua determinacfio, este
processo € repetido para todos os niveis inseridos (pares e impares). Estes valores

‘éjuétados de energia serfio a base de nosso trabatho daqui em diante.

' © Os programas descrvolvidos pelo Prof, Dr. Robert Cowan sio RCN, RCN2, RCG e RCE19 [6].
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3.2 Calculo dos Comprimentos de Onda

Como os valores dos niveis de energia estio diretamente ligados aos valores
dos comprimentos de onda entdo torna-se necessario calcularmos estes valores para
os niveis energéticos que foram ajustados pelo programa Elealc.

Para estes célculos utilizamos o programa Strans que a partir dos niveis
energéticos ajustados das configuracdes envolvidas, obtém os comprimentos de onda
que estdo em methor acordo com os novos niveis de energia calculados, onde levou-
se em consideragdo para o seu calculo os diferentes pesos dependendo da incerteza
do expéximento utilizado para sua obtengio. Os comprimentos de onda das transigdes

apresentados para cada ion em estudo foram obtidos a partir deste aplicativo.

3.3 Calculo das Funcdes de Onda

As fungOes de onda radiais sdo calculadas pelos programas RCN ¢
RCN2. Na rede de computagfio estes dois programas s3o chamados por
-Coﬁanl, mas a descrig2o deles deve ser feita em separado. Os programas podem ser
usados por um dos quatro métodos de aprox;magéo apresentados no livro de
C._érwan: Hartree (H), Hartree-Slater (HS), Hartree-Plus-Statistical-Exchange (HX)
e Hartree-Fock-Slater (HFS) {6]. O método de solugio utilizado pelo programa

para resolver as equagdes multiconfiguracionais de Hartree-Fock estd baseado na
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aproximacdo de campo centra! autoconsistente.

O RCN calcula as fungBes de onda radial [P(r)] que correspondem i
energia do centro de gravidade [E, ] para cada configuragio especificada num
arquivo de entrada, calcula também as integrais de Coulomb radial direta e de troca
[F*eG*] e as integrais de spin-6rbita [£,(r)] para um #dtomo esfericamente
simétrico, sendo estes valores fundamentais para o célculo de niveis de energia de

cada configuragio envolvida. Este programa gera um arquivo de saida que sera

utilizado pelo RCN2.

O RCN2 usa as fungdes de onda geradas pelo RCN para calcular as integrais
de interagio de configuragio de Coulomb entre cada par de configuracdes que
interagem [ R* ], calcula também as integrais radiais de dipolo e quadrupolo elétrico
{E, ¢E,] para cada par de configuragGes, por fim gera um arquivo de saida com

todos os pardmetros que serdo usados pelo programa RCG.

O arquivo de entrada deste programa contém as configuracdes do 4tomo ou

. ion a ser analisado, entre outros pardmetros temos, seu nimero atdmico Z, seu grau
de ionizagdo, o rotulo de cada configuragio [ex. 1s°25”2p° Si VIII), a especificagiio
dos orbitais e suas respectivas ocupagdes eletronicas.

Em primeiro lugar o programa calcula o nimero de elétrons no 4tomo ou ion
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que se quer estudar. Em seguida inicia o processo de obtencdo das configuracdes, isto
¢ feito tomando-se como base a configuragio fundamental do gis ﬂobre cujo numero
atdmico Z seja o mais proximo do nimero de eléirons N-do atomo ou ion
obedecendo a condiglio que Z < N . Esta configurag@o ¢ modificada adicionando-se a
ela o mimero de elétrons necessarios para que seja obtida a configuragdo desejada.
Por exemplo a configurag@o do estado fundamental do Si VIII, 1s°25°2p°, é obtida a
partir da configuragio fundamental do hélio neutro, 15?, adicionando-se a ela mais 5

elétrons, além disso, estima-se o autovalor para cada orbital. O potencial inicial sera

estimado a partir das fungGes radiais —2% para pequenos valores de r» e

~“AZ-N +1)/ para grandes valores de r. Com isto tem-se um potencial inicial

U'(r) que pode ser usado para calcular as fungbes de prova P’ (r)ypara os orbitais
- nl,no primeiro ciclo de iteragio (m=1). Para os ciclos seguintes o calculo pode ser
efetuado com o método desejado, que pode ser Hartree (H), Hartree-Slater (HS),
Hartree-Plus-Statistical-Exchange (HX) e Hartree-Fock-Slater (HFS), onde as
funcBes P,(r)obtidas no ciclo anterior sdo utilizadas. Para que a convergéncia ocorra
mais répido, cada fungdo de prova P (r)usada para caicuié: U(r) a partir do terceiro
.cicio serd uma combinagio linear da fungiio de-prova de entrada ¢ da integral da
eqpagio diferencial do ciclo imediatamente anterfor. Usando as fingSes de onda
;aédiais finais { F(r)] varias integrais radiais de um elétron (como energia cinética,
I;nergia potencial eletro-nuclear, entre outras) s3o computadas. O arquivo de saida €

utilizado como entrada do programa RCN2, e basicamente consiste dos valores da

& AL RN T

R |
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energia do centro de gravidade [ £, ], o valor esperado de 77, as integrais radiais de
Coulomb [F* e G*] e integrais de spin-orbita [zeta ou ¢,(r)] necessirias para o

céalculo das autofungSes e autovalores de energia para cada conﬁgu:agﬁo em questHo.

Estes parametros sio definidos como segue:

Integrais radiais de Coutomb F* e G*:

) =[] [ 2P P OBGIE (), <R @) (D)

Fr@) = J 2 Rl B, i, = R¥G) 32)

Integrais de spin-Orbita { {7} - Zeta:

Li= jé(r)lP(r)l ar=2 I et (3)

O valor esperado de r":

w0

)=lleef & 34)

L]
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A energia média £ -

. _
E,=Y|E —lZE’T ER))
i=4 2 71

onde £’ ¢ a energia média de uma configuragio e £? ¢ a energia média de ligagiio

elétron-elétron.

Para que o calculo do espectro e niveis de energia seja realizado

satisfatoriamente devemos seguir algumas regras para o arquivo de entrada do RCN:

¢ As configuragBes eletrOnicas devem ser arranjadas em uma ordem especifica. A
primeira configuragdo deve ser a do nivel fundamental, ou seja, de menor energia
para uma dada paridade, seguida de todas as outras de mesma paridade ¢ depois

as de paridade oposta.

¢ Dentro de uma mesma paridade, todas as configuragdes que sejam membros de
urha série de Ry‘dberg simples devem ser colocadas consecutivamente para
agilizar o calculo [como exemplo no Si H-: -35%4p, 35°Sp, 35%6p, ....], em

. muitos casos quando as séries sdo muito longas, se este procedimento nfio for

/ observado os célculo serdo feitos de maneira inadequada de forma que esta regra
néo s6 serve para agilizar mas para tornar mais confiaveis os calculos realizados

por este programa.
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¢ (ada configuracdo deve ser colocada de modo que cada orbital seja arranjado em

ordem crescente de » ¢ na ordem crescente de 7.

3.3.2 RCN2

O RCN2 € um programa que usa as fungdes de onda obtidas pelo RCN para
caloutar as integrais de Coulomb [ R® ] entre cada par de configurages que interagem,
‘bem como as integrais radiais de dipolo elétrico [ £, ] e quadrupolo elétrico [ E, ] entre
cada par de configuracdes.

Este programa gera um arquivo completo de saida com todos os parmetros
que serdo utilizados pelo programa Cowan2 (RCG) que fard o célculo final tedrico

das autofungSes e autovalores de energia, entre outras coisas.

3.4 Cilculo das Probabilidades de Transi¢io e Fatores Angulares

As probabilidades de transi¢iio e os fatores angulares dos elementos de
matriz da teoria de estrutura e espectro atdmico sio calculados pelo programa RCG
iciue na rede de computagiio do IFGW ¢ chamado por Cowan2. Estes calculos sdo
__-':feitos empregando-se as técnicas da algebra de Racah, resolvendo as matrizes de

' energia e apresentando como resultado as autofungdes e os autovalores de energia do
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atomo ou ion em quest#o. Os fatores angulares apresentados sdo:

* A energia do centro de gravidade £ de cada umna das configuragGes;

e Os coeficientes angulares f* e g* das integrais radiais F* e G* das interacBes de

Coulomb direta e de troca;

e As integrais de spin-orbita ¢ ;

o Os coeficientes rfe r* das interagbes de configuracio de Coulomb direta e de

troca ¢ da integrais radiais mais gerais RY. Estes coeficientes sfo utilizados no
CEL g

calculo dos elementos de matriz do Hamiltoniano;
* Os elementos de matriz de dipolo magnético;

& Os coeficientes angulares dos elementos de matriz reduzida de dipolo e

quadrupolo elétrico e

* Valores correspondentes a operadores efetivos de interagic de Coulomb
a.f,7.7.1T, ¢ T, que podem ser utilizados nas interagbes de configuragdes

como spin-spin, orbita-6rbita e spin-outras-6rbita.

O programa calcula ainda a probabilidade de transigiio entre niveis de
configuragdo de paridades opostas, o autovalor, autovetor e a respectiva pureza de
cada nivel além disto apresenta em sua saida outros resultados como as forgas de

osctiador ponderadas, gf, que estdo relacionadas a intensidade das transicOes, para

todas as transigBes possiveis de dipolo elétrico e os tempos de vida, 7, para cada
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nivel que sdo os valores que mais interessam em nosso trabalho.

Com isto temos entre outras coisas os niveis de energia caléulados tedricos e
para sabermos se seus calculos foram feitos de maneira correta podemos utilizar
alguns conhecimentos empiricos, sabe-se¢ que os niveis de energia tedricos,
concordario methor com o experimento se os parimetros de Coulomb R*, F* ,G*e
¢, utilizados forem de 5% a 30% menores que o previsto no célculo puramente
tedrico. A opglo da porcentagem adequada pode ser utilizada pelo usuario no arquivo
de entrada para o programa de ajuste dos niveis de energia, 0 RCE19. Para a maioria
dos atomos neutros os pardmetros devem ser cerca de 80% do valor previsto
teoﬁca:ﬁente € para atomos altamente ionizados devem estar na faixa de 92% a 95%

dos valores previstos teoricamente.

3.5 Ajuste dos Parimetros

A proposta de nosso trabalho é apresentar valores de gf e tempos de vida 7
que estejam em melhor acordo possivel com dados observados experimentalmente,
assim o programa RCE19 ¢ utilizado para ajustar 0s valores dos par@metros radiais e
energéticos [E,,, F *,G*, R*.{,,a,B,71 4 um conjunto de niveis experimentais,
mg:‘&iante um processo iterativo a partir de aproximaciio adequadas ¢ do método dos
minimos quadrados ndio lineares [6], a finalidade basica deste programa € entdo

ajustar os varios parimetros tedricos citados acima para produzir niveis energéticos
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que estejam em melthor acordo com os niveis experimentais conhecidos. Durante o
processo de ajuste o usudrio tem a possibilidade de excluir niveis .de energia ainda
néo conhecidos, manter qualquer pardmetro fixo em valores especificos, ou grupos de
pardmetros podem ser forgados a variar de tal modo que as razdes dos valores no
grupo permanecam fixas umas em relagio as outras.

O ajuste ¢ feito por um procedimento iterativo até que os valores dos
pardmetros a serem ajustados nfo variem mais de um ciclo para outro, ou por um
numero maximo de ciclos especificados; a iteragio pode ser feita em quaisquer dos
esquemas de acoplamento disponiveis no RCG (LS, jj, jK....). Neste programa as
integrais radiais s&o consideradas simplesmente como parimetros ajustiveis cujos
valores serdo determinados para que se obtenha o melhor ajuste entre os autovalores
de energia calculados pelo programa RCG e os valores experimentais que foram

ajustados pelo programa Elcalc. A precisio do ajuste € dada pelo desvio padrio:

I}

Z(Ek _Tk)z

S= 3.6
T (3.6)

onde E" sfo as energias tebricas calculadas pelo programa RCG, 7% sio as energias
exﬁerimentais que foram ajustadas no programa Elcalc, N, € o nimero de niveis
“envolvidos no ajuste e N » € 0 nimero de pardmetros envolvidos no ajuste.

O ajuste pode ser considerado satisfatorio se o desvio padrio for menor que
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1% do valor médio das energias das configuracdes envolvidas no ajuste, assim o
desvio padréo serve como critério auxiliar para a confirmagdo de que o conjunto de
novos niveis propostos ¢ correto.

Os parametros ajustados podem ser usados para um novo cilculo do espectro
atdmico utilizando novamente o programa RCG que refaz os calculos chegando a
valores mais condizentes 4s medidas experimentais e podem ser utilizados como um
indicador de transigGes e niveis que ainda estejam faltando. Estes calculos podem ser
feito sem muito trabalho j& que o programa RCE19 gera um arquivo de saida,
chamado Parvals, que est4 formatado de maneira adequada para ser utilizado como
entrada para o programa RCG.

Neste caso ha também uma importante regra a ser observada’, que s6 podem
ser ajustadas no méximo 20 configuragbes de cada paridade a0 mesmo tempo, se
houver um nimero superior de configuragbes o programa ¢ abortado. Portanto se
temos mais que o nimero méaximo permitido em alguma das paridades todos os
programas descritos anteriormente terio que ser utilizados em fases limitadas por este
mimero. Sendo que cada grupo de conﬁgur&g:ﬁes devera ser combinado com todos os
outros para que todas as combinagdes possiveis entre as configuragdes sejam
calculadas e seus ajustes serfio feitos separadamente por grupos.

Através dos programas que foram descritos anteriormente obtivemos as forgas de

oscilador ponderadas, gf - values , ¢ os tempos de vida, Lifetimes, para todas as

" Na verdade trata-sc de uma limitagfio do programa disponivel na rede de computaciio do IFGW . Esta
limitagio poderd ser contornada se o programa fonte for modificado, ou seja, a varidvel definida para
o mimero de configuragies for aumentada. Esta modificaciio deverd levar em conta a capacidade de
memdria da micquina a ser utilizada,
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transigdes dos fons de Si II, Si VIH e Si IX que s3o tema deste projeto. Estes valores
s30 apresentados nas copias dos trabalhos, tabelas 1 e 2, que encontram-se no

apéndice ao final desta tese.
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Capitulo 4

Resultados para os fons de

Sill, Si VIII e Si IX

O objetivo principal deste trabalho € apresentar as forgas de oscilador
ponderadas (gf) e os tempos de vida {7 ) para os fons de silicio uma vez, sete vezes €
oito vezes ionizado, Si 11, Si VI ¢ Si IX respectivamente. A interpretagio do calculo
destas duas grandezas € de importancia fundamental por exemplo na astrofisica pois o
silicio .nos seus varios graus de ionizagio ¢ um dos elementos mais comuns
observados em espectros de absorgio e emissiio de fontes astrofisicas como o meio
intgresteiar, “os quasares”, as estreias quentes € o préprio sol . O gf € uma quantidade
ﬁgéica que estid relacionado com a intensidade da linha espectral (I) ¢ com a
.ﬁ;robabilidade de transicio ¢ ¢ utilizado para determinar entre outras coisas a

abundéncia, temperaturas e densidade dessas fontes astrofisicas.
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Neste capitiulo apresentaremos uma breve descrigfio de como estas grandezas
foram obtidas e posteriormente colocamos os resultados obtidos para cada ion com

todos os dados relevantes para sua caracterizagdo.

4.1 Anilise dos ions

Para o célculo das forgas de oscilador ponderadas e dos tempos de vida dos
espectros do Si II, Si VIII e Si IX foram coletados varios dados de trabathos
experimentais, como niveis energéticos, comprimentos de onda de transi¢bes de
dipolo elétrico e as incertezas atribuidas a cada comprimento de onda, que
geralmente estio ligadas a precisio do experimento. A partir destes dados
experimentais todos os célculos foram realizados através do pacote computacional
compdsto pelos programas Elcale, Strans, Cowanl (RCN e RCN2), Cowan2 (RCG) e
o RCE19 que foram descritos no capitulo anterior. Podemos dividir nosso trabalho

em varias etapas interligadas como veremos.

Na primeira efapa construimos um arquivo num formato pré determinado
com todos os valores de energia das conﬁguragz‘ies, comprimentos de onda e suas
re_épectivas incertezas. Este arquivo serve como entrada para o programa Elcalc que
i_i'é “calcular” os valores de energia gerando resultados que estejam em melhor acordo

com as incertezas dos virios trabalhos utilizados como fonte. Uma vez que temos
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“novos niveis” provenientes do ajuste feito pelo programa Elcalc, precisamos
recalcular os comprimentos de onda de acordo com estes niveis e péra isto utilizamos
o programa Strans, que toma como base para este calculo os niveis ajustados pelo
programa Elcalc, bem como as transi¢Ges experimentais € suas respectivas incertezas
Com isto finalizamos a primeira etapa de nosso trabalho tendo como resultado os
niveis energéticos experimentais ajustados mediante a incerteza dada pelo

experimento ¢ 0s comprimentos de onda gerados por estes niveis ajustados.

Na segunda etapa de nosso trabaiho temos que calcular as fungdes de onda ¢
para isto utilizamos o programa Cowanl composto pelos sub-programas RCN e
RCNZ. Uma vez que este programa tenha gerado um arquivo de saida com todos os
pardmetros energéticos tedricos como os valores das fungBes de onda, integrais de
Coulomb, integrais radiais de dipolo e quadrupolo elétrico, utilizamos este arquivo
como enirada para o programa CowanZ2 (RCG} que ir4 calcular entre outras coisas as
forgas de oscilador ponderadas. os tempos de vida, as probahilidades de transicio os
fatorés angulares, os niveis de energia € a composi¢io de cada nivel, sendo que os
valores de gf e tempos de vida aqui previstos sfo tedricos. Para que estes valores
estejam em methor acordo com dados observados experimentalmente, utilizamos os
resultados obtidos dos niveis de energia ajustados pelo programa Elcale para otimizar
os parémetros eletrostaticos mediante o procedimento dos minimos quadrados usando

o programa RCE19.

A terceira etapa consiste de fazer o ajuste entre os pardmetros mediante o
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programa RCE19 até obtermos o menor desvio quadratico possivel. Nesta etapa
temos a liberdade de interagir no processo de calculo ¢ a qualidade dos resultados

finais dependergo diretamente das “escolhas” feitas durante o ajuste.

A quarta e Gltima etapa consiste de utilizarmos os novos valores ajustados
dos paréimetros eletrostaticos como entrada para o programa Cowan2 (RCG) que sera
“rodado” novamente produzindo agora valores de gf e tempos de vida que estio em
maior consondncia com os resultados experimentais. Este procedimento foi repetido
para os trés jons estudados, a seguir apresentamos a analise de cada um deles

separadamente.

Todos os resultados aqui descritos como: niveis de energia, comprimentos de
onda calculados e observados, forcas de oscilador e tempos de vida de um
determinado nivel, sdo apresentadas nas cOpias dos trabalhos que encontram-se no

apéndice ao final desta tese
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4.2 SiII - Silicio uma vez ionizado

O espectro do Si I foi analisado pela primeira vez por Fowler {1925) [13],
que classificou as linhas desde o vermelho até 2000A. Posteriormente novas
observagBes do espectro do Si I na faixa de 700A a 9500A foram descritas por
Shenstone (1961) [14], neste trabalho 300 novas linhas foram listadas em adicfio aos
trabathos anteriores apresentados para o espectro deste ion. Edlén (1963) [15]
apresentou uma compilagdo dé um conjunto de dados calculados para comprimentos
de onda no extremo ultravioleta dando uma explanagio sobre sua natureza e origem.
Kaufman (1966) [16] usando os valores de Shenstone [14] acima de 20004,
apresentou wm comjunto de niveis de energia confirmando ou modificando os
comprimentos de onda calculados para o espectro deste ion. Moore (1971) [17]
- resumiu 08 niveis de energia apresentados anteriormente por Fowler [13]. Como os
trabalhos até este ponto apresentavam uma resolugio limitada, Beyer (1973) [18]
decidiu repetir as medidas espectrais na faixa entre SODA - 1200A com melhor
resolugdo espectral, utilizando uma técnica de feixe de gés, obtendo ent3o o espectro
do St em vartos graus de ionizagio na regido do VUV. Mais tarde Martin ¢ Zalubas
(1983) [19] apresentaram todos os niveis de energia para o Si II e Kelly (1987) [20]
resumiu todos os comprimentos de onda para osh Si II abaixo de 3400A. Com isto
pqaerﬁos notar que o St I tent sido amplamente investigado tanto teoricamente como
g:';perimentalmente, isto porque ele ¢ um dos mais comuns ions observado em

_ éspectros de absorgio e emissdo de fontes astrofisicas como o sol por exemplo [5].
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Resultados paraos jons de SiIl Si VIII e Si EX

4.2.1 Dados e Resultados para o Si Il

A configuragio para o estado fundamental ¢ 15%2s*2p°3s*3p com o termo ?P.
* Pertence a seqiiéncia isoeletrénica do Al L
* Potencial de ionizagdo € 131 838,4 cm™ (16,346 eV).

e Possui 146 niveis medidos experimentaimente, dos quais 64 niveis sfo de

paridade par e 82 de paridade impar.

» Possui 45 configurages no total, das quais 22 configuragfes s#o de paridade par

€ 23 configuragdes sfo de paridade impar que sdo apresentadas na tabela 1.

o Foram observadas experimentalmente 405 transicbes de dipolo elétrico. Um
representacfo esquematica das transigles entre as configuragdes para o Si II serd
apresentada junto dos demais resultados tabelados (Figural). Somente para este
ion apresentaremos uma representagiio individual para cada configuragio de
paridade par com todas as demais conﬁguragées de paridade impar (Figura 2-23).

" Tomamos esta opglo visto que o diagrama representado na figura 1 ficou um

pouco confiso dado o grande nimero de transicSes entre algumas configuragdes.
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* Foram calculados os tempos de vida para os 146 niveis experimentais que podem
ser vistos na copia do trabalho que encontra-se no apéndice ao final desta tese

(parte Aj).

* Foram calculadas as forgas de oscilador ponderadas para as 405 transicdes de
dipolo elétrico medidas experimentalmente, os valores finais de gf encontram-se

na copia do trabatho no apéndice ao final desta tese (parte As).

* " Astabelas 2 € 3 apresentam os parimetros eletrostaticos de paridade impar e de
paﬁdade par respectivamente. As integrais de interaciio, que somavam mais de
400 entre as duas paridades, foram omitidas pelo nimero excessivo de tabelas que
acarretariam se fossem apresentadas. Mas uma informacgdio relevante que

podemos dar € que todas as integrais de interagdo ficaram fixas em seu valor

HFR.

¢ No ajuste dos minimos quadrados foram obtidos os seguintes valores para os
desvios padriio:
Paridade impar 435¢m™

Paridade Par 460 cm™
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TABELA 1 - CONFIGURACOES PARA O Si It

ConfiguragSes de Paridade Par ConfiguragSes de Paridade impar
15 2s% 2p° 3s 3p° 15 2* 2p° 352 3p @
1s% 257 2p° 3¢% 4s 15% 25% 2p° 35% 4p
15% 26 2p° 3% 3d | 157 257 2p° 352 4f
1s? 2s% 2p°® 357 55 1s® 25% 2p°® 3¢% 5p
1s% 25* 2p® 357 4d 1s% 25% 2p® 35 3p 3d
15% 2¢% 2p® 35% 65 15% 25% 2p° 3% 5¢
1s* 2s% 2p° 35% 5d 1s® 2% 2p® 35% 6p
1% 25° 2p° 3¢% 5 1s® 25% 2p° 353p 4s
15% 26 2p® 35% 75 1s® 25% 2p® 357 7p
1s? 257 2p° 35% 6d 1% 25* 2p° 35* 6f
1s% 25% 2p° 35% 6g 1s% 2% 2p° 3¢* 7
1s? 25° 2p6 3s% 8s 1s* 2¢* 2p° 31::3
1s? 2¢% 2p° 3% 7d 157 25% 2p° 357 8p
15° 28* 2p° 35° 7g 1s% 2¢% 2p° 3¢% 8f
1s? 2¢% 2p® 352 95 1s% 2¢% 2p° 35 9p
1s® 25° 2p® 3¢% 84 1s® 25% 2p° 352 of
157 25* 2p® 3¢% 8¢ 1s® 25* 2p° 3s* 10p
1s? 25% 2p° 35% 9g 1% 257 2p°® 347 10f

1s? 2s% 2p° 357 10g 1s% 25% 2p° 35% 11f
15* 25 2p® 357 11g 15* 28* 2p® 35 3p 4d
1s® 25* 2p° 35 3p 4p 1s? 25 2p°® 35 3p 5s
157 25% 2p° 35 3p 4f 1s% 25% 2p® 35 3p 65

1s* 25% 2p® 3s 3p 5d

®) Configuraggo do estado fundamental.
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TABELA 2 - PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razdo

Configuragio Pardmetros Hartree-Fock{ll’elaﬁvisﬁco Valor Ajustado” VA

(cm™) (cm™) BFR

3s%3p Eav 0 9051 (411) -

Cap 170°

3s%4p E. 82532 82808 (398) 1,003
Eap 35°

3s%5p Eu 105198 104539 (563) 0,994
Esp 14°

|3s%6p Euwv 115220 117770 (455) 1,022
Lep 7

3s*Tp Euv 120602 124706 (832) 1,034
Q‘fp 4°

3s%8p Eav 123834 124622 (759) 1,006
Gso 3°

35%0p Fov 125928 126208 (433) 1,002
Cop 2°

35*10p S 127363 126470 (431) 0,993

Ciop 1°
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TABELA 2 - PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razic
Configuraio  Pardmetros  Hartree-Fock Relativistico Valor Ajustade” VA
(cm ) (Cm-l) HFR
3s%4f Fav 104518 115597 (1108) 1,106
Car 0°
3s%5f Eav 114780°
st 0°
35%6fF Euv 123323 123949 (468) 1,005
Cer 0°
35°7f Eay 123649 124712 (576) 1,009
Cor 0°
35%8f Eav 125801 124883 (511) 0,993
3s°of Euv 127272 126401 (398) 0,993
Cor 0°
35%10f E.y 128322 127439 (397) 0,993
Cior 0°
[3s*11f Eae 129096 131860 (390)

L 0°
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TABELA 2 - PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA

Configuragio Parfimetros  Hartree-Fock Relativistico Valor Ajmb Rfrz:o
(em™) {em™) HFR
3s3p3d 2 125237 127799 (177) 1,021
- 196°
G 1
FA(3p3d) 27518 19705 (1343) 0,716
G'(3s3p) 60585 45494 (1018) 0,751
G*(3s3d) 20947 16542 (1161) 0,790
G'(3p3d) 32519 32810 (1079) 1,009
G’(3p3d) 19258 14173 (2246) 0,736
3s3p4d Eay 155236 161478 (231) 1,040
Lap 210° |
Caa 1
F*(3p4d) 7635°
G'(3s3p) 62606 47012 (1052) 0,751
G(3s4d) 5649°
G'(3p4d) 7210°
G'(3pad) 4578°
3s3p5d Eav 167489 ° 172660 (364) 1,031
Cap 213°
GCsa 0

F’(3p5d) 3290°




0 Resyitados para os ions de SiTE Si VIl e Si IX

TABELA 2 — PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE fMPAR®

Valor HFR VA Razdo
Configuragho ~ Parfimetros  Hartree-Fock Relativistico  Valor Ajustade® VA
(cm™) (cm™) HFR
3s3p5d G'(3s3p) 62927 47253 (1058) 0,751
G*(3s5d) 2438°
G'(3p5d) 2934°
- G*(3p5d) 1912°
3s3p4ds i 120674 125664 (266) 1,041
Cap 206°
G'(3s3p) 61969 52161 (936) 0,842
G°(3s4s) 3163°
G'(3p4s) - 4373°
3s3p5s Eav 153559 160219 (288) 1,043
Cap 212°
G'(3s3p) 62804 52864 (948) 0,842
G'(3s5s) 944°
G'(3p5s) 1236°
3s3p6s Eav 166717 173848 (976) 1,043
Esp 214° -
G'(3s3p) 63006 53033 (951) 0,842
G*(356s) 418°

G'(3p6s) 545°




Resultados paraosfons de Sill SiViHe Si IX Ti

TABELA 2 - PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razio
Configuragio  Parimetros  Hariree-Fock Relativistico Valor Ajustade® VA
(em™) (Cm'l) HFR
3p° E., 130457 138871 (475) 1,064
F*(3p3p) 41942°
(13[) Oc
Cop 177°

* Parimetros usados no ajuste dos minimos quadrados para as configuragies de paridade impar. O
método usado foi Hariree-Fock Relativistico (HFR).

® O desvio padréio para os pardmetros sio dados entre parénteses.

¢ Estes pardmetros foram mantidos fixos curante o ajuste dos minimos quadrados.




72 Resultados pargos jons de Sifl Si VIHe SiIX

TABELA 3. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA ) Razdo
Hartree-Fock Relativisti justado

Configuragio  Parbmetros ety e Valor Al VA

(em™) pe—

HFR

3s 3p° Euv 56068 62325(192) 1,116

F*(3p3p) 41756 36346 (856) 0,870
o 600°
Esp 230°

G'(3s3p) 57369 42411 (428) 0,739

3% 3d Euw 73343 67615 (673) 0,922
Eaa 1

3s® 4d Eay 101443 99646 (352) 0,982
Gaa 0°

3s% 5d Ea 113276 112085 (333) 0,989
Csd -0

35 6d Eav 119472 118437 (329) 0,991
Csa 0°

3s*7d Eay 123121 122144 (328) 0,992
' Cra 0°

3s°8d Eav 125451 133104 (330) 1,061

Cad 0°
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TABELA 3. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

- | Configuraciio Par@metros

3s% 4s
3s% 55
3_32 6s
3% 7s
3s% 8s
35° Os

3s° 5g
3s% 6g
38% 7g

3¢ 8g

Ex

- Eav

Eay

E.

Ea

Eav
C’!g

Eay
Cee

Valor HFR.
Hartree-Fock Relativistico

(om™)

66604
99152
112244
118917
122778
125235

115129°
0(:

120.510°
OC

123.763°

OC

125.875°
Oc

VA
Valor Ajustado”
(cm™)
67325 (469)
98052 (461)
111222 (461)
117941 (460)

121835 (460)

132607 (460)

VA
HFR

1,011

9,936

0,991

0,952

0,992

1,059




74 Resultados para os ions_de Si {1, Si Vil e Si £X

TABELA 3, PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA ] Razio
- . Hartree-Fock Relativistico Valor Ajustado
Configuracio Pardmetros (em™) (cm™) VA
HFR
35" Og Eav 127.323°
Cog 0°
35 10g Eav 128.358°
Ciog 0°
3s% 11g Eav 129.124°
Ciig oc
3s 3p 4p Eav 136075 139664 (149) 1,026
Eap 232°
Cap 35°
F*(3p4p) 8572°
G'(3s3p) 50167°
Gl(3s4p) 48134 8832 (234) 1,835
G"(3p4p) 3580% 6571 (171) 1,835
G*(3p4p) 3600 6607 (175) 1,835
3s 3p 4f Eav 158769 164950 (109) 1,039
3 0.214°
Car 0°
F2(3paf) 4364°

G'(3s3p) 50.408°
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TABELA 3. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Razio

Configuragio  Pardmetros Harlre&ﬁf;c;knﬁ;laﬁvisﬁco Valo(rc?nj?;adob _Yé_
HFR
3s 3p 4f G’(3s4f) 0.464°
G*(3p4H) 1.083°
G'(3p4D) 0.710°

* Parametros usados o ajuste dos minimos quadrados para as configurages de paridade par. O
método nsado foi Hartree-Fock Relativistico (HFR).
® O desvio padrio para os parimetros 5o dados entre rénteses,
¢ Estes parimetros foram mantidos fixos durante o ajuste dos minimos quadrados.
? Estes parametros variaram na mesma proporedo durantc o ajuste dos minimos quadrados.
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Resultados para os fons de Si Il Si VIl ¢ Si IX

Figura 1

Representagdo Esquematica das Transi¢oes
entre as Configuragoes do Si I
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Resuitados para os fons de Sill Si Ville SiIX
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Figura 2 Representagio Esquematica de todas as possivels
Transi¢oes com a Configuragido 3s3p” do Sill
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Resuitades para os fons de SiTl 8i VIle SiTX

Figura3 Representagio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢des com a Configuragio 3s™4s do Si I
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Figura4 Representagdo Esquematica de todas as possiveis
Transi¢Ges com a Configuragdo 3s*3d do Si II
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80 Resultados para os ions de Si 11 8i VT e Si IX

FiguraS Representacio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢Ses com a Configuragio 35”55 do Si Il
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Figura 6 Representagiio Esquematica de todas as possiveis
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Resuttados para osions de Sill 8i VITEe Si IX

Figura 7 Representacio Esquematica de todas as possiveis

Transi¢bes com a Configuragio 35%s do Si I
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Resuitados paraosions de Sifl 8i VIHe 8i IX
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Figura8 Representagio Esquematica de todas as possiveis
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Figura9 Representacio Esquemética da Transigdo possivel
com a Configuragio 3s5°5g do Si II
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Resultados paraosions de SiIL Si VI e 8i IX
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Figura 10  Representagdio Esquemdtica de todas as possiveis
Transi¢des com a Configuragio 357s do Si I
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86 Resultados paraos fons de Si I, Si VIII e Si IX

Figura 11 Representacio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢des com a Configuragio 35°6d do Si I
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Resuitados paraosions de Sill, Si VIIe Si IX
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Figura 12 Representagio Esquemética da Transigfo possivel
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Resultados paraos ions de Sill Si VITe SiIX

Figura 13 Representagio Esquematica de todas as possiveis

Transi¢des com a Configuracgio 3s°8s do Si II
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Resultados paraosions de SifL. Si VIHe Si IX
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Figura 14 Representacdo Esquematica de todas as possiveis
Transi¢Ges com a Configuragdo 35°7d do Si 11
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9 Resultados par os fons de SiTL Si VIHe SiIX

Figura 15 Representagiio Esquematica da Transi¢fo possivel
com a Configuragdo 3s’7g do Si 1T
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Resultados para os jons de Si L Si VIH e Si IX
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Figura 16 Representagdo Esquematica da Transigfo possivel
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92 Resultados para osions de SiIE Si Ville Si IX

Figura 17 Representagio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢Ses com a Configuragio 3s°8d do Si II
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Figura 18 Representagio Esquematica da Transi¢do possivel
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Figura 19 Representacdo Esquematica de todas as possiveis
TransigGes com a Configuragiio 35°9¢ do Si 1II
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Figura 20 Representagio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢es com a Configuragio 3s°10g do Si 11
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Figura 21 Representagfio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢Ges com a Configuragdo 3s’11g do Si II
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Figura 22 Representagio Esquematica de todas as possiveis
Transi¢des com a Configuragfio 3s3p4p do Si I

3s3p5d
353pbs

::‘:::::: _______________________ 383p4d

LV

38’111
DN

3510t
“ \‘ ]

Y
. Y N
Al
1Y
Y ., 2
LN s’ 10p
LY AN
\\ \‘ "\
Yo AN
o Y -
A A
LY \‘
NN y

3589 35°9p
35°8f
35°9s R

3s’8p
35°7g 3p°
3s°7d ' Y 35°7f

35°8s N *
3seg 3576t
3s*6d Loy ™
= 3$7p
35°5g 3s53p4s

“\ \‘\ 332 6

382 5d . \‘\‘ “\ p
3 Sz 63 \“ ‘\\‘ 3525f
N 3s3p3d
3s°4d "::259
3555 AN af
38’4p

3323d
_35’4s
3s53p°

3s’3p




98 Resnitados paraosjons de Si Il Si VITe Si IX

Figura 23 Representagio Esquematica de todas as possiveis
Transigdes com a Configuragdo 3s3p4f do Si II
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4.3 Si VIII - Silicio sete vezes ionizado

O espectro do Si VHI foi analisado pela primeira vez por Soderqvist (1934)
[21] e Ferner (1941, 1948) [22, 23] na regido de incidéncia rasante. Em 1965
- Tousey, Austin e Purcell [24] relataram a linha de 314,31 A. Fawcett (1970) [25] e
Fawcett, Gabriel ¢ Paget (1971) [26] classificaram transi¢Oes do Si VIII obtidas por
laser produzido por plasma. Moore (1971) {17] resumiu os valores dos niveis
energéticos para o espectro do Si VI Trabert, Heckmann, Buttlar ¢ Brand (1976)
[27} e Griffin, Pegg e Sellin [28] estudaram espectros de ions de silicio altamente
ionizados com a técnica de beam-foil no extremo ultra violeta e algumas linhas do Si
VHI foram identificadas. Kastner, Bhatia ¢ Cohen (1977) {29] também identificaram
- algumas linhas do espectro do Si VIII. Martin ¢ Zalubas (1983) [19] publicaram os
valores dos niveis de energia para todos os ions de silicio. Kelly (1987) [20] resumiu
‘todos os comprimentos de onda publicados para o Si VIIL. Mais recentemente Kink e
Engstrom (1999) [30] e Kink, Engstrom e Feldman (1999) {31] identificaram novas

linhas que estiio presentes no espectro da coroa solar.

| O trabatho que aqui apresentamos foi estimulado pelo desejo de determinar
as forcas de oscilador ponderadas e tempos de vida para o espectro de Si VIII, pois
ambos os pardmetros sdo importantes no estudo de laboratério e espectros solares

uma Vvez que o silicio é um elemento astrofisicamente importante.
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4.3.1 Dados e Resultados para o Si VIII

A configuragiio para o estado findamental ¢ 15*25%2p°® com o termo *S.
Pertence a seqiiéncia isoeletrénica do N L
Potencial de ionizagdo € 2 445 300 cm™ (303,18 V).

Possui 73 nivets medidos experimentalmente, dos quais 47 niveis sio de paridade

par e 26 de paridade impar.

Possui 11 configuraces no total, das quais 6 configuragdes sdo de paridade par e

5 configurages sdo de paridade impar que sdo apresentadas na tabela 4.

Foram observadas experimentalmente 96 transi¢des de dipolo elétrico. Um
representagdo esquemdtica das transigbes entre as configuragées para o Si VIII

sera apresentada junto dos demais resultados tabelados (Figura 24).

Foram calculados os tempos de vida para os 73 niveis experimentais que podem
ser vistos na copia do trabalho que encontra-se no apéndice ao final desta tese

{parte Az).

Foram calculadas as forgas de oscilador ponderadas para as 96 transicdes de
dipolo elétrico medidas experimentaimente, os valores finais de gf encontram-se

na copia do trabatho no apéndice ao final desta tese (parte Ay).
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¢ Astabelas 5 e 6 apresentam os parfimetros eletrostaticos de paridade impar e de
paridade par respectivamente. As integrais de interagdoc sfio apresentadas nas

tabelas 7 e 8 para paridade impar e par respectivamente.

* No ajuste dos minimos quadrados foram obtidos os seguintes valores para os
desvios padrio:
Paridade Impar 353¢m™

Paridade Par 609 cm™

¢ Como ndo encontramos trabalhos experimentais para compararmos os valores de
gf e os tempos de vida aqui calculados, fizemos uma compara¢fio com valores
tedricos publicados por Verner , Verner e Ferland (1996) {32] estes resultados

encontram-se na tabela 9.

TABELA 4 — CONFIGURACOES PARA O Si VIII

Configurac@es de Paridade Par Configuragtes de Paridade Impar
1s* 25 2p* 1s% 2¢% 2p° @
1s? 25* 2p? 35 is* 2p°
1s? 2s% 2p* 3d 12287 2p% 3p
1s% 2s 2p° 3p ' 1s* 25 2p° 3s
15% 25% 2p° 4s 1s* 2s 2p* 3d
1s? 25% 2p? 4d

@Configuragio do estado fundamental.
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TABELA 5. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razio
Configuragio Parimetros Hmeeq«"(o;i;z_el;laﬁvisﬁco Vﬂozcﬁlf;ndnb VA
HFR
2¢% 2p? Eav 0 72828 (160) -
F*(2p2p) 203367 194147 (728) 0,995
Clap -100°
Cap 4041°
2p° Eav 759518 815513 (256) 1,074
[ 3893¢
2s% 2p® 3p Euv 1493100 1558769 (107) 1,044
F*(2p2p) 211505
o2p -500°
Lo 4369°
&ap 808*
F*(2p2p) 46482 40270 (746) 0,866
G°(2p3p) 19805 16455 (129) 0,831
G(2p3p) 20222°
252p° 3s Euv 1704348 1787997 (266) 1,049
F*(2p2p) 209544°
Ozp -100°
Cop 4279°

G'(2s2p) 241817°
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TABELA 5. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE iMPAR®

Valor HFR VA ) Razio
Hartree-Fock Relativisti jnstado
Configuragdo Pardmetros ariree (cm‘1§ . Valog Aj-l VA
cm™) —
HFR
2s2p° 3s G"(2s3s) 15141°
G'(2p3s) 18740°
2s% 2p° Eav 0 72828 (160) -
F*(2p2p) 203367 194147 (728) 0,995
Ct2p -100°
Cap 4041°
12p° Ea 759518 815513 (256) 1,074
o 3893¢
2s°2p°3p  Eu 1493100 1558769 (107) 1,044
F*(2p2p) 211505
Ct2p -500°
2 4369°
i d
Eap 808
F*(2p2p) 46482 40270 (746) 0,866
G"(2p3p) 19805 16455 (129) 0,831
G*(2p3p) 20222°
25 2p° 3s Eav 1704348 1787997 (266) 1,049

F(2p2p) 209544°
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Resultados para os ions de 8i 11, Si VIH ¢ Si IX

TABELA 5. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Configuracio Parimetros

25 2p° 3s Ctzp

Cap

G'(2s2p)
G"(2s3s)
G'(2p3s)

2s 2p° 3d Eu
F(2p2p)
O2p
Cap
Gaa
FX(2p3d)
G'(2s2p)
G*(2s34)
G'(2p3d)
G'(2p3d)

Valor HFR
Hartree-Fock Relativistico

(em™)

-100°
4279°
241817°
15141°
18740°

1890181
209378°
-100°
4288°
g1¢
55572°
241147°
42749°
47604°
27364

VA
Vator Ajustadob
(cm™)

19744921 (204)

1,045

* Parimetros usados 10 ajuste dos minimos quadrados para as configuragtes de paridade impar. O

método usado foi Hartree-Fock Relativistico (HFR).
* O desvio padrdo para os parimetros séio dados entre parénteses.

© Estes parAmetros foram mantidos fixos durante o ajuste dos minimos quadrados.
¢ Estes parametros foram mantidos fixos a 95% de seus valores tedricos durante o ajuste de

° Estes parametros foram mamtidos fixos a 85% de seus valores tefricos durante o ajuste de

minimos quadrados.
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TABELA 6. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

V;loc;i }1;11;1{ VA Razio
Configuracio Pardmetros Hartree- (cm'l§ armvistico Valoz c;:uls;adn VA
HFR
2s 2p* E. 344623 412267 (217) 1,196
F’(2p2p) 201603 195072 (1077) 0,968
aizp -668°
Lo 3964°
G'(2s2p) 236746
2¢% 2p* 3s Eay 1401255 1468282 (219) 1,048
F*(2p2p) 211374 207012 (1083) 0,979
O2p -525°
Ea 4366°
G'(2p3s) 18255
25 2p° 4s Eav 1884615 1948683 (620) 1,034
F*(2p2p) 212122°
azp -525°
Cap 4394°
G'(2p4s) 5963
25 2p° 3p Eov 1791239 1861796 (338) 1,039
S F*(2p2p) 209656°
Ogp -590°

Ea 4281°
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TABELA 6. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Configuragdo Pardmetros ariree (cm‘1; alisteo Valo(r c?nuf;ado VA
HFR
2s 2p® 3p Eap 8374
F(2p3p) 46318°
G'(2s2p) 241185°
G'(2s3p) 14574°
G°(2p3p) 19300°
G*(2p3p) 20034°
25 2p? 3d Eav 1593062 1658386 (147) 1,041
FX(2p2p) 211220 197595 (1051) 0,935
Ozp 100°
Lo 4376
Eap 83
- F*(2p3d) 55454 51967 (975) 0,937
G'(2p3d) 47261 44676 (538) 0,945
G*(2p3d) 27173°
2s% 2p° 4d Ea 1957032 2021016 (308) 1,033
F*(2p2p) 212061°
oty 100°
o 4397
Caa - 36°

F*(2p4d) 19855°
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TABELA 6. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Razdo

Configuragio Pardmetros Hamee'}}":i ﬁ;""’""'s"""’ Valo(rcij;_xf;am" ’N

' HFR
252p°4d  G'(2p4d) 17860°
G*(2p4d) 10560°

* Parimetros usados no ajuste dos minimos quadrados para as configuragdes de paridade par. O
© método usado foi Hartree-Fock Relativistico (HFR).
® O desvio padréio para os pardmetros sio dados entre parénteses.
* Estes pardmetros foram mantidos fixos durante o ajuste dos minimos quadrados.
¢ Estes parfmefros foram mantidos fixos 2 95% de seus valores tebricos durante o zjuste de
minimos guadrados.
¢ Estes pardmetros foram mantidos fixos 2 85% de seus valores tebricos durante o ajuste de
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TABELA 7 — CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE

INTERACAO PARA PARIDADE IMPAR®

Configuragio

2% Zp3 -2p°

2s% 2p° - 287 2p® 3p

2% 2p° - 25 2p° 3s

2% 2p* - 25 2p* 3d

2p5 -2s 2p3 3s
2p° - 2s 2p° 3d

25 2p° 3p—2s 2p’ 3s

252p® 3p - 25 2p° 3d

Parametros

R'(2s2s2p2p)

R°(2p2p2p3p)
R*(2p2p2p3p)

R%(25252535)
R!(252p2p3s)

R°(2s2p3s2p)

R'(2s2p2p3d)
R*(2s2p3d2p)

R'(2p2p2s3s)
R'(2p2p2s3d)

R1(253p2p3 s)
R°(2s3p3s2p)

R'(2s3p2p3d)
R*(2s3p3d2p)

Valor HFR

Hartree-Fock

Relativistico
(cm™)

236576

8650
38935

13355
42661

7263

-100163
-76119

41186
102016

78047
116527

51433
-1246

VA
Valor
Ajustado
{em™)
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TABELA 7 - CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE
INTERACAO PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razio
Configuragdo Parimetros Hartree-Fock Valor VA
Relativistico Ajustado “I_—IF—R'*
(em™) (em™)
2s2p° 3s- 25 2p° 3d R*(2p3s2p3d) 15406
R'(2p3s3d2p) -10322

* As integrais de interacfio de paridade impar foram mantidas fixas a 85% de sen valor HFR.
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TABELA 8 — CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE

INTERACAO PARA PARIDADE PAR?

Configuragdo
2s 2p* - 257 2p® ad

| 2s* 2p® 35 - 25% 2p® 4s
2¢* 2p2 3s-2s2p° 3p
2¢% 2p” 35 - 267 2p% 3d
2s? ;p2 3s- 25 2p® 4d
2s% 2p® 45 - 25 2p° 3p
?s’ 2p° 4s - 25* 2p 3d

2s* 2p” 4s - 28° 2p° 4d

Pardmetros
R'(2p2p2s4d)

R%(2p3s2p4s)
R'(2p3s4s2p)

R'(2s352p3p)
R'(2s353p2p)

R*(2p3s2p3d)
R'(2p3s3d2p)

R*(2p3s2p4d)
R'(2p3s4d2p)

RY(2s4s2p3p)
R'(2s4s3p2p)

R*(2p4s2p3d)
R'{2p4s3d2p)

R%*(2p4s2p4d)

Valor HFR

Hartree-Fock Valor

Relativistico
(cm™)

-64218

10322

78192
15532

16986
-9765

-758
-7858

27703
8996

6232
-4484

4620
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TABELA 8 — CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE
INTERACAO PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Raziio
- . Hartree-Fock Valor
Configuragio Parametros Relativistico Ajustado VA
(cm'l) (cm‘l) HFR
25*2p° 45-2"2p" 4d  R'(2p4s4d2p) 3738
3 2 1
2s2p” 3p-25°2p°3d  RY(2p3p3d2p) 51100
R'(2p3p2p3d) -321
2s2p° 3p-2s*2p*ad  R'(2p3p2p4d) 4101
R'(2p3p4ad2p) -1997
28*2p23d-22p*4d  R(2p3d2p4d) 0
R%(2p3d2p4d) 26786
R'(2p3d4d2p) 28780
R*(2p3d4d2p) 16734

* As integrais de interagio de paridade par foram mantidas fixas a 85% de seu valor HFR.
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TABELA 9 - COMPARACAO DOS VALORES DE gf

Transicio Termo J-J Ng)Y TRy N
RV

25°2p°~2p" CP)3d  4s0. _4p . 3,00x10° 3,01x10° 1,00
S, ~*P, 2,07x10° 2,04x10° 0,99

‘S0, ~ %P, 1,05x10° 1,02x10° 0,97

25%2p°~2p" CP)4d 452 _4p  550x10" 6,28x10™ 1,14
80, %P, 4,32x10™ 4,20x10™ 0,97

252 -2p" CP)3s  4§%, 4B 9,26x10% 796x10% 0,86
Sy, — B, 1,86x10™ 1,59x10 0,85

‘S, =P, 2,82x10™ 2,39x10™ 0,85

288 2p’ -~ 25 2p* S0 4P 400x107 3,53x10" 0,88
‘S0, —*B,, 2,69x10™ 2,38x10™ 0,88

8y, —*B, 1,36x10" 1,20x10™ 0,88

252" -2p"CP)3s  4sp _*p 384x10" 3,50x10" 0,91

* Designa os valores de gf calculados neste trabatho que encontram-se o apéndice A,

S
Designa os valores de gf calculados por Verner , Verner e Ferland (1996) [32].
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Si Vill e Si

Resul para os fons de Si

entre as Configuracdes do Si

Figura 24 Representagdo Esquemdtica das Transi¢Ses
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4.4 Si IX - Silicio oito vezes ionizado

O espectro do Si IX foi estudado pela primeira vez por Ferner (1941) [22]
para pequenos comprimentos de onda, na faixa de 44A - 67A. Mais tarde Fawcet
(1971) {26] identificou novas linhas utilizando laser de plasma como fonte, as linhas
identificadas ficaram na faixa espectral de 227A - 441A. Duas novas linhas foram
identificadas por Griffin (1976) [28], 209,800A ¢ 360,900A. Muitas das linhas
mostradas na tabela 1 do trabalho publicado, cuja copia encontra-se no apéndice ao
final desta tese parte A;, foram identificadas no espectro solar por viérios trabalhos
como o de Tousey (1965) [24], Doschek (1972) [33], Behring (1972) [34], Sandlin
(1976) [35] e Dere (1962) [36]. O espectro do Si IX tem sido o centro de muitos
calculos tedricos. Muitos destes calculos sdo feitos para se obter as prob&ili&des de
transicBo tedricas, colisdes , razdes de decaimento, forcas de oscilador, entre outros
[37-41].

O propésito deste trabalho € apresentar uma revisfo de todas as transicdes de
dipolo elétricas conhecidas para o Si IX, sﬁas forgas de oscilador ¢ os tempos de vida,
calculados através de valores ajustados dos parimetros de energia. Este célculo sera

realizado para todos os niveis de energia experimentais conhecidos.
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4.4.1 Dados ¢ Resultados para o Si IX

A configuragio para o estado fundamental ¢ 1s*25*2p? com o termo °P.

Pertence a seqiiéncia isoeletrénica do C L

Potencial de ionizagéio é 2 832 000cm™ (351,13 eV).

~ Possui 56 niveis medidos experimentalmente, dos quais 26 niveis s3o de paridade

par ¢ 30 de paridade impar.

Possui 9 configuragtes no total, das quais 4 configuragSes sfo de paridade par ¢ 5

configuragdes sdo de paridade impar que s&o apresentadas na tabela 10.
Foram observadas experimentalmente 103 transi¢des de dipolo eiétrico. Uma
representacio esquematica das transi¢des entre as configuracdes para o Si IX sera

apresentada junto dos demais resultados tabelados (Figura 25).

Foram calculados os tempos de vida para os 56 niveis experimentais, mas

Japresentamos apenas 50 niveis que sfo de interesse pratico (os niveis com a

configuracfio do estado fundamental foram omitidos). Estes valores podem ser

vistos na copia do trabalho que encontra-se no apéndice ao final desta tese (parte

Ay).
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¢ Foram calculadas as forgas de oscilador ponderadas para as 103 transicdes de
dipolo elétrico medidas experimentalmente, os valores finais de gf encontram-se

na copia do trabatho no apéndice ao final desta tese (parte A,).

® As tabelas 11 € 12 apresentam os parimetros eletrostaticos de paridade impar ¢
de paridade par respectivamente. As integrais de interagio para paridade impar

para par sdo apresentadas nas tabelas 13 ¢ 14 respectivamente.

¢ Como ndo encontramos trabalhos experimentais para compararmos nossos
valores de gf'e os tempos de vida, fizemos uma comparago com valores tedricos
publicados por Verner , Vemer e Ferland (1996) [32]. Estes resultados

encontram-se na tabela 15.

TABELA 10 — CONFIGURACOES PARA O Si IX

‘Configuragdes de Paridade Par Configuragdes de Paridade Impar
1s?2s% 2p® @ 1s? 25 2p°
1s? 2p* 15% 25% 2p 3s
1s% 25 2p? 3s 1s% 2% 2p 3d
15 25 2p* 3d 1s® 25 2p° 3p
1s% 25* 2p4d

@ Configuragio do estado fundamental.
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TABELA 11. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE IMPAR®

Configuracdo Parimetros

2s 2p3 Eav
F*(2p2p)
Cop
G*(2s2p)

25°2p3s  Eu

Gap
G'(2s2p)

2s% 2p 3d Eav
Gop
Laa
F*(2p3d)
G'(253d)

2s 2p° 3p Eav
F’(2p2p)
C2p
Cap
F*(2p3p)
G'(2s2p)
G'(2s3p)

Valor HFR
Hartree-Fock Relativistico

(em™)

296153
210699
4322°

242100

1611307
4735°
20055

1788036
4742°
124°
65789
58621°

1945946
218597
4660°
1014°
51988°
246148
16299°

VA

Valor Ajustado

(em)

335227
206313

222787

1637495

17755

1807429

67475

1983090

1014
39239
252230

Razio
VA
HFR

1,132

1,021

0,920

1,016

0,8853

1,108

1,026

1,019

1,025
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TABELA 11. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE fMPAR®

Valor HFR VA Razio
Configuragio Parimetros Hm’tree-}?(‘;cgﬁe)laﬁﬁmm Vak’zc‘:af;‘_‘f;ad"b VA
HFR

2s2p° 3p G’(2p3p) 21862"
| G’(2p3p) 22744 23304 1,025
25°2p4d  En 2244254 2264728 1,009

Oizp 4769°

Caa 53°

F’(2p4d) 23323°

F'(2p4d) 21296"

G’(2p4d) 12699

* Paréimetros usados no ajuste dos minimos quadrados para as configuragbes de paridade impar. O
_ método usado foi Hartree-Fock Relativistico (HFR).
®Estes pardmetros foram mantidos fixos durante o ajuste dos minimos quadrados.
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TABELA 12. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Razio
- - Hartree-Fock Relativistico Valor
Configuragdo Pardmetros (cm™) Ajus;afio VA
© {em™) HFR
25% 2p° Eav 0 38791 -
F*(2p2p) 212522 203468 0,957
Lo 4410°
2p* Eav 665387 696132 1,046
' F4(2p2p) 208956 200055 0,957
Cap 4241°
2s 2p® 3s Eav 1861522 1904019 1,022
F*(2p2p) 218524 209215 1,044
Eap 4658"
G'(2s2p) 246881°
G(2s3s) 16532°
G'(2p3s) 20582°
2s 2p° 3d | 2032030 2071325 1,019
F*(2p2p) 218193 194006 1,125
Cop 4664°
Cag 121°
F*(2p3d) 65773 61067 0,9285
G'(2s2p) 246066°
G'(2s3d) 54133°
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TABELA 12. PARAMETROS DE ENERGIA PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Razio
. . Hartree-Fock Relativistico Valor
Configuracio Pardmetros (em™) Ajustado VA
(cm‘l) HFR
2s 2p° 3d G*(2p3s) 33957° 38791

* Parametros usados no ajuste dos minimos quadrados para as configuragbes de paridade par. O
método usado foi Hartree-Fock Relativistico (HFR).

® Estes pardmetros foram mantidos fixos duranie o ajuste dos minimos quadrados.

¢ Estes parametros foram feitos variar na mesma razio.
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TABELA 13 - CONFIGURAGAQ DAS INTEGRAIS DE

INTERACAO PARA PARIDADE IMPAR®

Configuragdo
2s 2p° - 25% 2p 3s
2s2p° — 25" 2p 3d

2s 2p° - 2s 2p° 3p

25 2p° — 25 2p 4d

2s% 2p 3s - 28 2p 3d
2s% 2p 3s - 25 2p° 3p
25% 2p 35 - 25 2p 4d

2§’2 2p 3d-2s2p° 3p

Pardmetros

R'(2p2p2s3s)
R'(2p2p2s3d)
R%(2s2p2s3p)
R'(252p3p3s)
R°(2p2p2p3p)
R*(2p2p2p3p)

R'(2s25253s)

R*(2p3s2p3d)
R'(2p3s3d2p)

R'(2s352p3p)
R'(2s3s3p2p)

R*(2p3s2p4d)
R'(2p3s4d2p)

R'(2s3d2p3p)
R'(2s3d3p2p)

Valor HFR VA

Hartree-Fock Valor

Relativistico Ajustado
(em™) (cm™)

43254
-116005
3202
18260
9116
41176

-71524

15083
-129%96

84495
16782

-4073
-10201

54196
293

Razdo
VA
HFR
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TABELA 13 - CONFIGURACAQO DAS INTEGRAIS DE
INTERACAQ PARA PARIDADE IMPAR®

Valor HFR VA Razio
- N Hartree-Fock Valor
Configuragio Pardmetros Relativistico Ajustado VA
(cm™) (cm™) HFR
25*2p3d-2s2p 4d R°(2p3d2p4d) 0
R*(2p3d2p4d) 31040
R'(2p3d4d2p) 34922
R*(2p3d4d2p) 20417
2s 2p° 3p —2s 2p 4d R'(2p3p2sdd) 111
R'(2p3p4d2s) 2221

* As integrais de interagdo de paridade fmpar foram mantidas fixas durante o ajuste.
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TABELA 14 - CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE

INTERACAQO PARA PARIDADE PAR®

Configuracio
282 2p% - 2p*
2s% 2p* - 25 2p* 3s

2¢% 2p° - 25 2p* 3d

2p*-2s2p®3s
2p* - 25 2p*3d

2s 2p® 3s - 25 2p* 3d
2s 2p° 3p - 2¢° 2p* 4d

25% 2p2 3d - 25%2p” 4d

Parimetros

R'(2s2s52p2p)
R%(2525253s)
RY(2s2p2p3s)

R'(2s2p3s2p)

R'(2s2p2p3d)
R'(2s2p3d2p)

R%(2p2p2s3s)
R?(2p2p2s3d)

R*(2p3s2p4d)
R'(2p3s4d2p)

R'(2p3p2p4d)
R'(2p3p4d2p)

R°(2p3d2p4d)

Valor HFR VA

Hartree-Fock Valor

Relativistico Ajustado
(cm’l) (cm'l)

242144
13498
46227

7857

-113667
-87815

44740
-115840

14454
-13579

4101
-1997

Razio
VA
HFR
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TABELA 14 —- CONFIGURACAO DAS INTEGRAIS DE
INTERACAO PARA PARIDADE PAR®

Valor HFR VA Razio
- n Hartree-Fock Valor
Configuragio Pardmetros Relativistico Ajustado VA
(em™) (em™) HFR
25°2p2 3d-2s"2p*4d  R¥(2p3d2pdd) 26786
R'(2p3d4d2p) 28780
R*(2p3d4d2p) 16734

* As integrais de iterag3o de paridade par foram mantidas fixas durante o ajuste.
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TABELA 15 — COMPARAGAO DOS VALORES DE gf

Nossos Resultados
Transicdo Termo J-J Resultados®  de Verner® Ny
(Ng) (Rv) Ry
2s? 2p” - 2s 2p° p2pp 0,082 0,079 1,038
PP 0,081 0,099 0,818
p—3p 0,077 0,080 0,963
2s% 2p° =25 2p° 3p, —38° 0,508 0,467 1,088
p 380 0,290 0,282 1,028
P —3S? 0,095 0,095 1,000
2s% 2p* — 25 2p 3d 3p, - P 0,404 0,347 1,164
p _3p0 0,298 0,279 1,068
p _3pp 0,297 0,278 1,068

* Designa os valores de gf calculados neste trabatho que encontram-se no apéndice A;.

® Designas os valores de gf calculados por Vemer , Verner ¢ Ferland (1996) [32].
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Capitulo S

Conclusoes ¢

Perspectivas Futuras

O objetivo do trabalho era apresentar as forgas de oscilador e tempos
de vida para os espectros atdmicos dos jons de silicio uma, sete e oito vezes
ionizado, respectivamente, Si Il , Si VI e Si IX, objetivos estes que foram
totalmente cumpridos, visto que ja2 temos um trabalho publicado, um trabalho
aceito para publicagio e um terceiro trabalho concluido que devera ser submetido em
breve, estes trabalhos encontram-se no apéndice ao final desta tese que foi
subdividido em trabalho publicado ( A, ), trabalho aceito para publicagdo ( Az ) e
tfgf;aiho concluido ( A ).

Sjobr_e os fons podemos dizer que estes apresentaram graus de dificuldade bastante

diferentes durante sua analise. O fon de Si IX foi o primeiro a ser estudado e ndo
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tivemos muitor problema para chegar aos resultados que s3o apresentados, todos os
ajustes foram relativamente rapidos. O ion de Si VIIH foi o ségundo ion a ser
estudado € apresentou problemas pois muitos niveis apresentavam mistura de
acoplamentos e quando ja estavamos terminando os ajustes ficamos sabendo que
novas medidas estavam sendo produzidas na Suécia, por achar que elas melthorariam
nosso trabalho este ficou parado por alguns meses até que estas medidas foram
publicadas. Com estes novos valores o trabalho ficou mais completo, mas ainda assim
permaneceu a dificuldade durante o ajuste dos niveis experimentais. Quanto ao Si II
que foi o dltimo ion a ser estudado, os niveis ajustaram-se bem aos conhecidos
experimentalmente, mas o trabatho ficou um pouco “emperrado” quando nio
conseguiamos utilizar o programa RCE19 para o ajuste dos parimetros, por muito
tempo ficamos procurando o erro que poderia estar gerando este problema, quando
estdvamos certos de que todos os procedimentos estavam corretos, recorremos ao
Prof. Dr. César Pagan, que fez muitas das modificagdes nos aplicativos para que estes
pudessem ser utilizados tal como hoje conbecemos e descobrimos que o programa
RCE19 tinha uma limitagio quanto 20 nimero de configuragdes. Como até entio
ninguém havia trabathado com mais de vinte configuracSes nio se conhecia esta
limitagho do programa, digamos que de certa forma esta foi uma importante
colaboragdo para firturos trabalhos Apés solucionado este problema técnico passamos
ao; ajuste final dos par@metros, como o ion apresentava poucos pardmetros por
Qi;nﬁguragﬁo o ajuste ficou limitado a esta caracteristica. Neste caso tinhamos uma
éltemativa, tentar colocar outras configuragdes para interagirem com as conhecidas

eﬁcperimentalmente 0 que nos levaria a ter que fazer varios ajustes por grupos de
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configuragles, mas como o tempo que tinhamos para apresentar este projeto era
restrito esta alternativa foi descartada. Assim ficamos com o melﬁor resultado que
pudemos obter para apenas um ajuste de todas as configuragdes.

Por se tratar de um método “semi-empirico™ ele nos coloca tanto diante da
parte experimental quanto da parte tedrica, 0 que nos di uma visdo que a meu ver ¢
muito importante, nfio hi como dizer que trabalhos experimentais s¥o mais
importante que trabalhos teoricos, como o contrario também n#o pode ser tomado
como verdade absoluta. Na verdade as duas coisas estfio profundamente relacionadas
¢ elas revezam-se como indicadores de novos caminhos nas pesquisas.

Além dos trabalhos publicados devemos considerar a perspectiva futura de
que estes ions fagam parte de uma série que reuna todas as forgas de oscilador
ponderadas, tempos de vida e niveis experimentais ajustados para todos os ions de
Silicio (St I - Si XIV). Este é um antigo projeto do Laboratério de Fisica Atémica
e Molecular do IFGW que j&¢ estudou doze dos quatorze ions do elemento Silicio
(Si H — Si XTH), faltando agora apenas dois fons ( Si I e Si XIV). O primeiro ion
dos dois fltimos citados, o Si I, deve ser estudado em breve pois ja existem muitos
dados experimentais sobre ele, porém para o estudo do ion de Si XIV ainda temos
que esperar por dados experimentais, pois estes ainda ndo existem, isto se deve a
grande dificuldade em montar experimentos para um ion tdo altamente ionizado. As
dificuldades sfio muitas podemos citar por exemplo a dificuldade em conseguir o alto
péitencial de ionizagdo entre outras coisas. Contudo sabemos que j existem pesquisas
neste sentido e assim que forem conhecidos os niveis experimentais este ion também

podera ser estudado, finalizando assim o estudo do elemento Silicio ciue € de grande
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interesse em varias areas, essencialmente na astrofisica como temos colocado durante

a apresentacdo de nosso trabalho.
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A; — Trabalho publicado

Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si IX Spectrum

J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer Vol. 61, N° 5, pp. 665 - 669, 1999.

A, — Trabalho aceito para publicaco®

Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si VIII Spectrum.

A; — Trabalho concluido®

Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si II Spectrum.

® A prova final para este trabalho ja foi concluida ¢ enviada, aguardamos a publicagiio deste artigo nos
primeiros meses de 2001.

® Este trabalho poderé sofrer algumas modificagdes de acordo com a revisio final e ou exigéncia do
editor cientifico. _



Ay — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si IX Spectrum 139
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Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si IX Spectrum
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Ay — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si IX Spectrum 141

' J.Quant, Specirose, Radiat, Transfer Vol. 61, No. 5, pp. 665- 669, 1999
(- 1999 Elsevier Sc1ence le All rights reserved
Pergamon

inted in Grear Britain
PIl: S0022-4073(98)00054-5 0072—4073/99 $—see front maiter

WEIGHTED OSCILLATOR STRENGTHS AND LIFETIMES
FOR THE §i IX SPECTRUM

R. V. ORLOSKLY} A. G. TRIGUEIROS+1§ and G. H. CAVALCANTIY

tInstituto de Fisica "Gleb Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, UNICAMP, 13083-970

Campinas, Sio Paulo, Brazii, Iinstituto de Fisica, Universidade do Estado de Rio de Janeiro, UER),

20550-013 Maracard, Rio de Janeiro, R}, Brazil and 9lnstituto de Fisica, Universidade Federal
Fluminense, Campus da Praiz Vermetha - Gragoata 24210-310 Niteréi, Rio de Janeiro. Brazil
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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 (HFR) approach. In this calcu-
lation, 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 lifetimes values that are closer to the
experimental ones. In this work we revised all the experimentally known electric dipole Si IX
spectrum lines. § 1999 Elsevier Science Lid. All rights reserved.

1. INTRODUCTION

The ground state configuration of eight times ionized silicon, Si IX, is ts% 252 2p? with the terms 'S,
3Pand 'D. SiIX belongs to the CI isoelectronic sequence. The ionization potential for SilX is
2832000 cm ™! (351.13 V). The SiIX spectrum was studied for the first time by Ferner,'-* in the
short-wavelength range, 4467 A. Fawcett® and Fawcett et al* by means of laser produced plasmas
_as a light source identified transitions in the 227441 A spectral range. Griffin et al® classified two
lines at 209.800 and 360.900 A. Most of the lines shown in the Table 1 have been identified in the
solar spectrum.® '> The SiIX spectrum has been the center of many theoretical calculations. Most of
the calculations have been carried out to obtain theoretical transition probabilities, Ref. 13 collision
strengths, Refs. 14-16, oscillator strengths, decay rates and collision strengths, Bhatia and
Doschek.'”
The purpose of this work is to present a review of all known dipole transitions of SiIX, 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. Both parameters are

important in the study of laboratory and astrophysical spectra. As silicon is an element of great
astrophysical interest.

2. CALCULATION

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

2 2,2
| W) =S L)L, g
with
; I oc gW(yy') o gl f(y¥')] = of.

Here m is the electron mass, e the electron charge, y the initial quantum state, & = (E(y) — E(y)/h,
with E(y) the initial state energy, and g = (2J <+ 1) is the number of degenerate quantum states with

§To whom all correspondence should be addressed.
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angular momentum J {in the formula for the initial state). Quantities with primes refer to the final
slate,

in the above equation, the weighted oscillator strength, gf, is given by Cowan:!®

8nmcado

af 5 S (2)

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

S = [KATIPY ]y Iy (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 yf, we need to caleulate S first, or its square root;

SiF = (P Yy I, 4)

In a multiconfigurdtion calculation we have to expand the wavefunction |7J> in terms of single
conliguration wavcfunctions, |J, for both upper and lower levels

7> = Y yis|BI>. (5)
B

Therefore, we can have the multiconfigurational expression for S1/?:

SiF =TT ypslBIPHBT S vy (6)
[

The probability per unit time of an atom in a specific state y.J to make a spontaneous transition to
any state with lower energy is

PRSy =) Alpd,y' ), (7

where A(yJ, v'J') is the Einstein spontaneous emission transition probability rate, for a transition
from yJ 1o y'J' state. The sum is over all y'J’ states with E('J)y < E{(yJ).
The Einstein probability rate is related to gf by the following relation given by Cowan:'®
8rlee?

gA = af. (8)

mc

Natural lifetime z(yJ} is the inverse of the probability P(yJ), then

() =A@,y I) ! ©)

The natural lifetime is applicable to an isolated atom. Interaction with matter or radiation will
reduce the lifetime of a state.

‘f The yf and natural lifetimes values given in Tables 1 and 2, respectively, were calculated according
to the above equations.

- In order to obtain best values for oscillator strengths, we calculated the reduced matrix elements
/P! by using optimized values vis and yp.;., which were obtained using as input to the matrix
" caleulation, Coman’s code, RCG Mod, and energy parameters which were adjusted from a least-
‘squares calculation. RCE Mod 20. In this adjustment, the code tries to fit the experimental energy
values by varying the electrostatic parameters. This procedure improved ¢ values used in Eq.(2). The
energy parameters for this calculation are given by Orloski et al.?°

3. DISCUSSION

The theoretical predictions for the energy levels of the configurations were obtained by diagonal-
izing the energy matrices with appropriate Hartree-Fock relativistic (HFR) values for the energy
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Table 1. Weighted oscillator strengths and spectral lines for the Si IX spectrum
af [t Wavelengths (.&) Levels (em ™) Configurations Terms JJ  Rel
Observed Caleylated Lower Upper
0.438 10 44,215 44.216 2481-2264122 25°2p*-2s2p(2P%)4d p-ipt -2 I
03823 10 44,249 44,247 64022266450 2522p?-2522p(* PM)4d p-ip? 23 i
0.688 . 30 51.113 51.113 528842009334 2522p2-2s2p2(°Di3p 'D-'p" 2.2 1
0.830 100 51.362 51.362 52884-1999849 2522p2-2s2p% 2 D)3p 'D-TFY 2-3 |
0.632 10 52,671 52.670 2921262190727 2s2p’-2s2p%*P)3d D-F 340 2
0.405 20 52810 52.810 2481-1896070 25%2p2-262p**P)3p PR g2 1
0.676 350 52838 52.83% 64021898989 2s%2p?-2s2p2(*P13p Pt 23 1
0.154 10 53.992 53.992 6402-1858538 2s22p2-2s2p%*P)3p pAgt 2 1
0.001 30 54,403 54.395 01838406 257 2p2-2822p(* P }3d p_ipt o 1
1619 100 54.841 54,840 1502751973758 2:2p*-252p2*P)3d gO.sp 2 ]
2525 100 54.870) 54.869 150275-1972794 252p*-282p3°P)3d ghsp 220 1
3689 00 54.907 54.906 1502751971566 2s2p*-2:2p*(* P)3d ighsp 2.3 1
0298 50 55.094 55.094 24811817569 2522p3-2522p(2 PY)3d Apoipt 1. 1
0.388 50 55.116 55.115 24811816867 25%2p-25%2p(2PY)3d S ORd S B I
0,404 50 55234 55.234 6402--1816867 2522p2-25%2p(2 PY)3d S R A N | 1
1.534 150 55272 55.272 6402-1815646 2522p2-25%2p(2PY)3d poipt 2.2 1
1066 30 55.305 55.305 01808155 2522p2-2522p(2PY)3d 3Pt 0-1 1
2327 100 55.356 55.356 2481~ 1808978 2s22p2-2s*2p{2PY)3d it * S
3714 100 55.401 55.401 6402-1811433 25%2p2-2522p(2P™)3d PADP 2.3 1
1717 50 55.511 55.501 202126-2093892 252p*-252p(2D)3d DOAD 33 12
4196 150 55.781 55.780 202126-2084874 252p*-252p%(°D)3d DUAF 34 12
4442 150 56.027 56.027 528841837739 2522p2-252 22 PM3d ID-FY 2.3
1326 50 57.157 57.148 3440632093892 2s2p* 2s2p(*Dy3d PLED 230 12
(.949 50 57.434 57.434 52884 1794014 2522p2-2522p(2PY3d DY 22 I
0.121 50 57.589 57.589 528841789328 25°2p?-2s%2p(*P™M3d DR 22 2
SLI34 100 57.778 57.785 107838-1640793 2522p2-2532p(*P%3d 'S-tpY 0-1 i
0.799 50 58.150 58152 2921261898989 2s2p*-2s2p(*P)3d DD 3.3 I
2.502 50 58.906 58.905 292126-1989769 2s2pt-252p2(*P)3d PUAFE 340
1759 100 59.004 39.003 2922001987040 252p*-252p3(*P13d DYSAE 2.3 l
L1735 50 59.077 59.087 201926-1984355 262p7-282p2(*P)3d R 3 s S I B |
L766 100 59.966 549.963 344063--2011745 252p3-252p3(4 P)3d PYAD 23 42
0.001 20 60.459 60.478 4404072093892 252p*-2s2p(°*D)3d DU 23 1
0302 100 60,989 60.990 150275- 1789895 252p* -252p2(*P)3s g Ap 23 ]
0.213 50 61.109 61.109 150275~ 1786704 252p*--2s2p3(*P)3s §0sp 2.2
0.127 50 61,190 61.18% 150275-1784559 252p3=2s2p3(*P)3s Sg0cp 2. 1
0.573 50 61.355 61.383 3440311972794 252p-2s2p*(*P)3d peip 2. i
0104 50 61.502 61.504 24811628395 2572p2-2522p(2PP)3s PP g2
0418 10D 61.346 61.550 292126-1916829 252p*-252p2(2D)3s DD 33 12
0.081 50 61.600 61.604 0-1623275 252 2p?-2522p(2PY)3s P3P 0o 1
0306 100 61.649 61.653 6402-1628391 2522p2-25%2p( P35 PP 22 1
0102 1000 61852 61.848 6402-1623275 2572p2-25%2p(2P")3s PP 241 2
0 20 62.454 62.455 492832-2093979 2s2p?-252p2(2DN3d P-*D 122 I
0.301 50 62.974 62,976 52884-1640793 2572p®-2s22p(*P")3s 'D-PY 2 i
0.001 20 63478 63472 528341628391 25?2p*-2522p(2P")3s D3P 2220 12
0.182 100 63.586 63.582 3440311916829 252p*-2s2p*(*D)3s peuip 23 1
0.062 10 65.236 65.234 107838-1640793 2s22p2-2522p(2P%)3s 1St -1 |
] 100 66.912 66.912 292200-1786704 2s2p>-2s2p*(*P)3s DOSp 2.2
0.001 50 67.574 67.569 492832-1973180 252p3-2s2p%*P)3d PSP 12
0 50 209.800 209.840 1789895-2266450  2s2p*(*P) 3s-2522p(?PYMd  *P-*D® 33 5
0.095 80 223700 223.789 0-446849 2s22p?-2s2p P 0l 6
0.290 7 800 225080 225.039 2481-446849 2s?2p*-2s2p* P35O Qe 6
0.508 + 800 227.060 227.042 6402446849 2522p2-252p? iPAgt 2o 6
0.568° 227.300 227.299 52884-492832 25°2p2-252p° D-tpt 241 4
0.158 50 257255 257.097 291926 680884 252p*-2p* YR L0 4
0.923 200 258073 258.049 52884440407 2572p2-252pF 'DI'D* 22 %
0.351 258.360 258.382 292200679225 252p*-2p* pAp 2 4
0.180 259.750 259.744 107838-492832 2s%2p3-252pt ISIPY -1 4
0.700 261.410 261.421 292126674651 2s2p*-2p* phip 32 4
0077 20 290.680 290.673 0-344031 2522p2-2s2p? PAPY 0. 6
0.081 80 292.790 292755 2481-344063 2522p2-2s2p? pa3pt 1.2 6
04076 8O 292,790 292,785 2481-344029 2522p2-2s2p? PP 1 6
0.052 80 292.790 292,783 2481-344031 2572p2-252p? PP 1 6
0327 150 296170 296.155 6402-344063 2s72p2-252p° PP 2.2 6
0028 29%.320 298.333 344029-679225 2s2p3-2p* PP 1] 3
0.1%1 302,510 302.492 344063- 674651 2s2p’-apt e 22 ,,3 ’
o H e
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Table 1 —continued

uf int Wavelengths (A) Levels cm™ 1) Configurations Terms  J-J  Ref
Observed Calculated Lower Upper
{.382 305.850 305.880 492832-819758 2s2p*-2p* POl 40 4
0.081 342.970 342,552 0-291926 2572p-2s2p3 S8 it PR | S | 3
0.179 20 345070 345162 2481-292200 2522p*-252p? SP-3p? 122 6
0.294 50 349.930 349989 6402-292126 2572p-252p° PP 2-3 6
1.049" 358.290 358.248 440407-719543 2s2p3-2p? DD 222 4
0 50 360.900 360.904 1987040-2264122  2s2p*(*P)3d-25%2p(*PMd  ‘F-*D"  3-2 5
0.080 427.100 427.286 446849-680884 252p-2p* {O3p 140 3
0.233 430.370 430.337 446849-679225 2s2p’-2p* 3Igdp 1| 3
0.367 438.940 438.978 446849-674651 252p3-2p* 5g0.3p 12 3
0.177 441.030 441.091 492832-719543 2s2p3-2p* 'POA'D 12 3

Note: 1) weighted oscillator strengths for stomic transitions obtained by the method described in Sect. 2.

Inr: Observed line intensitics.

Warelengrhs

(A) calculated: Wavelength corresponding to the energy levels difference between the experimental adjusted energy level
values.

" Levels (em ™). The numerical values of the energy levels are the obtained by a optimized procedure using the program

ELCALC,

Canfigurations

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

Ref.: Reference used in this work. 1 and 2 refer to the work of Ferner published in 1941 and 1948, respectively. See
references.

Lifetimes (ps): The lifetimes for the energy level obtained by the method described in Sect. 2.

Table 2. Lifetimes for the 8i IX spectrum

Configuration Terms Energylfem™!)  Lifetimes (ps)y  Configuration  Terms Energy (cm ™ ') Lifetimes {ps)
pt o p, 674651 43 2s2p° 3p, 344029 157
P, 679225 43 3Py 344031 156
3Py 680884 43 'D, 440407 54
D, 719543 82 38, - 446849 26
. 'Sy 819758 36 'p, 492832 33
2s2p*(*P)3s 5P, 1 784559 13 2522p(2 P38 ip, 1623275 7
P, 1786704 13 P, 1628391 7
P, 1789895 13 'p, 1 640793 5
2s2p**D)3s D, 1916829 6 2¢22p0(*PY)3d 3F, 1789328 15
252p**Pyid °Ps 1971566 1 'D, 1794014 3
P, 1972794 1 3D, 1808155 1
P, 1 973758 1 ‘D, 1808978 1
>p, 1972794 2 *D, 1811433 1
IF, 1984355 2 *p, 1815646 1
*F, 1987040 2 P, 1816867 1
Fs 1989769 2 3P, 1817569 2
. i, 1 898989 1 'F, 1837739 1
252pD)3d *F, 2084874 1 'p, 1 838406 1
! D, 2093892 | 2s2p2(*P9)3p 35, 1858538 4
; ‘D, - 2093979 l P, 1896070 4
_f 2s2p*(*P)3d iF, 2190727 5 30, 1898989 4
2s2p* ‘D, 2902126 436 2s2p%(2D)3p 'F; 1999849 3
: : ‘D, 292200 418 252p%(2D)3p 'D, 2009334 3
D, 291926 408 2s22p(2P%4d *D, 2264122 3
‘P, 344063 160 2s72p(2PM4d ‘D, 2266450 2

parameters. For this purpose the computer code developed by Cowan'!® was used. The interpreta-
tion 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 Ref. 20. The energy level values were determined from the
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observed wavelengths by an interactive optimization procedure using the program ELCALC,*! 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 vaiues that are in better agreement with line intensity obscrvations
and lifetimes values that are closer to the experimental ones.

We have thus presented all known electric dipole transitions in Si IX, their oscillator strengths and
lifetimes values for experimental known energy levels. The present work is part of an ongoing
program for obtaining weighted osciliator strength, gf, and lifetimes for elements of interest for
astrophysical importance. The work for SiV and Si V1I were concluded by Trigueiros and Jupén,*?

and Coutinho and Trigueiros.?* In this particular work on SiIX, the results are part of the Orloski’s
diploma work that is in progress.
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Abstract

- The weighted oscillator strengths {gf) and the lifetimes for Si VIII 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 e_xperimenta.l 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

present all the experimentally known electric dipole Si VIII spectral lines.

Subject heading: atomic data



154 As — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimmes for the Si VIII Spectrum

1. INTRODUCTION

The ground state configuration of seven times ionized silicon, Si VI, is 1s? 25 2p5 with the
term “S. Si VIII belongs to the NI isoelectronic sequence and its jonization potential
is 2 445 300 cn*(303.18 eV). The spectrum was analyzed for the first time by Sederqvist
[1} and Ferner [2,3] in the grating incidence region. Tousey et al [4] reported a Si VIII line
at 314.31 A. Fawcett [5] and Fawcett et al. {6] classified Si VIII transitions obtained by
laser produced plasmas. Moore {7] summarized the energy level values of Si VIII spectrum.
Trisbert et al. [8] and Griffin et al. {9], using the beam-foil technique studied the spectra of
highly ionized stripped silicon ions in the extreme ultraviolet and some Si VIII transitions
were classified. Kastner et al. [10] identified some lines in the Si VIII spectrum. Martin
and Zalubas [11] published energy level values for the atom and all positive ions of silicon.
Kelly [12] summarized all the wavelengths published for Si VIIL More recently Kink and
Engstrém [13] and Kink et al. [14] studied the Si VIII spectrum and identified new lines.
that are presented in the solar coronal spectrum. |
The purpose of this work is to present a review of all known electric dipole transitions
of Si VIII, 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 v;;ork we present here was stimulated by the desire to determine weighted oscillator
strengﬁhs and lifetimes for the Si VIII spectrum. Both parameters are important in the

study of "laboratory and solar spectra, as silicon is an astrophysically important element.



A, — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si VIIi Spectrum 155

2. CALCULATION

The osci]iator strength f{y7) is a physical quantity related to line intensity / and transition
probability W{~Y), as given by Sobelman [15]:

W) = 222 £ ) 1

with,

I o gW(ryY) < glf(v/) = gf.

Here m = electron mass, e = electron charge, -y = initial quantum state, w = (E(y)—E{~)}/h,
E{~) = initial state energy, g = (2J +1) is the number of degenerate quantum states with
angular momentum J (in the formmla for the initial state). Quantities with primes refer to

the ﬁnal state.

In the eguation above, the weighted oscillator strength, gf, is given by Cowan [16}:

8n?meato

af = 3

5, (2)

where o = |E{y) — E(v')} /he, h =Planck’s constant, c=light velocity, and ¢o = Bobr radius,
and the electric dipole line strength is defined by: |

S = |< yJ|P| ¥ >|2 : - (3)

This quaﬁtity 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 -eaq.

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

SI2 =<y P YT > . O]
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In a multiconfiguration calculation we have to expand the wavefunction | yJ > in terms

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

|'7J>=Eﬁ:y§.rlﬁJ>- (5)

Therefore, we can have the multiconfigurational expression for S;f;?:

8Y/% = ;%;yg., <BI|PY BT >4, (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(yJ) =3 AW J), M
where: A(7J,7J') is the Einstein spontaneous emission transition probability rate for a

 transition from the vJ to the 7/ J' state. The sum is over all ' J' states with E(v'J') < E(vJ).

The FEinstein probability rate is related to gf through the following relation given by
Cowan {16}:

A = 8nelo®
mc

af (8)

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

() = (L AWy I)) ™ . )

Natu;é\.l 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 ca.icul.ated ac-

cording to these equations.
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In order to obtain better values for oscillator strengths, we calcnlated 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).

3. DISCUSSION

The theoretical predictions for the energy levels of the configurations were obtained by
: djégbnalizing the energy matrices with appropriate Hartree-Fock relativistic (HFR) values

for the energy parameters. For this purpose the computer code deveioped by Co@ [16]
| was used.

The program allowed us to calculate energy levels, wavelengths, lifetimes, and transition
probabilities. For the odd-parity configurations we have the following picture: 25?2p®, 2p®,
2s?2p?3p, 252p°3s, 252p®3d. For the even-parity case we study the 2s2pt, 2522p23s, 25?2pds,
2s2p33p, 25°2p%3d, and 25*2p?4d configurations. We have included in the calculation an
effective eletrostatic parameter a(2p-2p) (Treés [17], Racah [18] and Judd [19] ) belonging
to all the configurations except for 2p°. The value of & parameter is a fitted one. The intro-

- duction of the o parameter lowered the RMS deviation from 84icm™ to 353 cm™! for the

~ odd-parity cc;llﬁgurations and from 1053cm™! to 609 cm~! for the even-parity configurations.
| The interpretation of the configuration level structures were made by a least- squares fit

' of the observed levels. The energy level values were determined from the observed wave-
lengths by an interactive optimization procedure using the program ELCALC , Radziemski
and Kaufman [20], in which the individual wavelengths are weighted according to their un-
certainties. 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 lifetime values. This method produces gf-values that are in
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better agreement with line intensity observations and lifetime values that are closer to the
w:peﬁmentai ones.

Our results for gf-values are in good agreement with Verner et al. {21] calculations. For
the transitions 25?2p% 4525 5 5 575 - 202 (°P)3d Pss,3/2:1 2 our results are 3.00x10°, 2.07x10°
and 1.05x10% Verner results are 3.01x10°, 2.04x10° and 1.02x10°%. For the transitions
2s%2p° 185, 315 - 202 (°P)4d *Ps2,3/2 our results are 5.50x 10~ and 4.32x107%; Verner results
are 6.28x10™'and 4.20x107. For the transitions 2s?2p® 48} /5 39 3/ - 20*(CP)3s *P1jp3/25/2
our results are 9.26x 1072, 1.86x 107! and 2.82x10™!; Verner results are 7.96x 1072, 1.50x 10!
and 2.39x107L. For the transitions 2s?2p® 483 ra.3/2.372 - 262p* *Psjaza1,2 our results are
4.00x1077, 2.69% 10~ and 1.36x 10~1; Verner results are 3.53x10~", 2.38x 10" and 1.20x10~L,
Finally for the transition 2s?2p® 453 12 - 2p*(®S%)3p *Ps/, our result is 3,84x10~* and Verner
result is 3.50x 1072,

We have presented oscillator strengths and lifetimes for all known electric dipole transi--
tions in Si VIII. The present work is part of an ongoing prbgfam, whose goal is to obtain
weighted oscillator strengths, gf, and lifetimes for elements of astrophysical importance. The
works for Si HI, Si V, Si VI, Si VII and Si IX have been concluded, Callegari and Trigueiros
[22], Trigueiros and Jupén [23], Coutinho and Trigueiros {24}, Coutinho and Trigueiros [25]
and Orloski et al. [26}. In this particular work on Si VIII, the results are part of Orloski’s
M. Sc. thesis that is in progress.
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TABLE 1. WEIGHTED OSCILLATOR STRENGTHS AND SPECTRAL LINES FOR THE Si VIII SPECTRUM

gf-VALUE® INT.> WAVELENGTHS (A)° LEVELS(em —1)¢ CONFIGURATIONS® TERMS® 3-J¢ REF.S
] QObserved Calculated Lower Upper
4.32x107% 10 49.987 49.987 0 2000519  1s%2s%2p? 2s22p2(3P)4d 150 ¢p 3/2-3/2 2
5.50%x18°1 80 $0.019 50.019 0 1599239 2s%32p3 2s23p2(3P)4d 4504p  3/3.5/2 3
2.99x10~? 50 50.524 50.524 69157 2048415 2s%2p% 2s22p%(*D)ed  200.2p 5/2-5/2 2
6.87x10 1 20 51.718 51,718 69157 2002721 2s22p2 2522p%(3P)4ad 2po2p 5/2-7/2 2
4.60x10~3 20 51.819 51.819 68889 1998684 2s%2p3 2s%2p2(3P)4d 2p0.2p 3/2-5/2 2
4.55x10- L 20 52.554 52.554 105646 2008451 2522p3 24%2p3(5P)ed 2p0.2p 3/2-5/2 2
3.15x10°2 10 $3.770 53.770 69157 1928931 25%2p3 2522p%(®P)4s 2po.3p  5y2-3/2 2
3.84x10~? 150 58.885 58.885 o 1698225 2522p3 2s2p3(58%)3p 40 4p 3/2-5/2 2
1.31x10° 100 60.673 60.673 105646 1753826 25%2p3 2s%2p2(18)34 2p02p  3/2-5/2 2,10
1.05%10° 160 60.989 60,989 0 1639639 25%2p3 2522p2(3P)3d 4g0.4p 3/2-1/2 2
2.07x10° 100 61.019 61.019 0 1638833 22%2p3 25%2p2(3P)3d 4g0.4p 3/2-3/2 2
3.00%10° 200 6§1.070 61.070 0 1637464 2s22p3 2522p2(3P)3a 450.4p 3/2-5/2 2
6.60x10™3 50 61.175 61.175 0 1634654 2s822p3 2s%2p2(3P)3d 4g8.4p 3/2-1/2 2
1.51x30~ 1 100 61.223 61.223 0 1633372 2522p3 2s%2p2(3P)33 450.4p 8/3-5/2 2
3.51x1077 50 61.395 61.308 69157 1697874 2¢22p® 2s22p2(*p)3a  2p%2%2p 572372 2
1.86x10~2 100 61.446 61.446 63839 1696335 2s%2p% 2s22p3tipysd  *pP-2p  3/2-1/2 2
3.51x10~% 190 61.798 61.801 69157 1687263 2522p3 2s22p2(tpy3a *p%32p 572572 2
9.08x10~ % 100 61.852 61.851 68889 1685671 2522p3 2s22p2(1Dj)3d  “p%3%p  3/2-3/2 2,3
2.17x10° 150 61.895 61.895 68889 1684529 2s%2p2 2s22p2(*D)3a 2po.2F 3/2-5/2 2
4.95%10° 150 81.914 61.914 69157 1684301 2s22p3 2s22p2(1D)2d 2pezp 5/2-7/2 2
3.49x10~1 50 62.586 62.563 105646 1703448 2s22p3 2s22p2(1D)3d 2p0.2g 3/2-1/2 2
9.63x167} 100 62.808 62.805 105646 1697874 2322p3 2s22p2(1D)34 2p0.2p 3/2-3/2 2
9.97x10~* 150 62.848 62.850 69157 1660237 2s%2p3 -28%2p2(3P)3d 2po.2p 5/2-5/2 2
3.60%x10™1 50 62.884 £2.888 68889 1659026 2s32p3 282203 (3P)34 3p%.3p  3/2-3/2 2
2.81x10"1 150 63.229 63.226 - 105646 1687263 2522p? 2s5%2p2(1D)3d 2p0.2p 8/2-5/2 2
5.53x10~1 50 63.266 §3.267 105060 1685671 252253 2s22p2(1D)34 2p0.2p 1/2-3/2 2
9.52x1077% 150 63.732 63.732 69157 16382328 26227 2¢22p2(3P)34 2p0.2f 5/2-7/2 2
4.99x10~5 50 63.879 63.892 0 1565129 2s%2p® 28%2p2(18)3s 450 25 3/2-1/2 2,12
6.61x10"2 150 63.903 63.903 68839 1633761 25%2p3 25%22p2(3P)3d 2po.2p 3/2-5/2 2
$.22x10~2 160 64.281 64.285 69157 1659026 2422p3 2522p2(°P)34d 2p0.2p  5/2.3/2 2
1.08x10° 150 64.327 64.326 105646 1660237 2522p3 2a22p2(*P)3d 2p02p 372542 2
7.36x10~1 50 64.355 64.351 105060 1650026 2s22p3 2522p2(*P)3d 2po.2p 1/2-3/2 2
3.40x50~% 50 65.833 65.829 105646 1624730 2s%2p3 2s22p2(3P)34d 2pC.2p 3/2-3/2 2
2.14x10° 150 67.187 67.157 312666 1801714 2s2p? 2:2p3(55%)34 4p-4p®  5/2-7/2 2
1.10%10° 106 67.318 67.318 316253 1801740 2a2p* 252p3(®5%)34 4p 4p®  3/2-5/2 2
5811072 150 67.408 67.408 318156 1801660 282p% 2s2p3(559)34 ép.4p®  y1/2-3/2 2
6.67x10~2 50 68.497 68.490 106060 1565129 2s22p3 2s*2p2(18)3s 2pl.2g 1/2-1/2 2,10
1.18x16~1 50 68.522 68.517 105646 1565129 2522p2 2522p2(18)3s 2p0.2g  3/2-1/2 2,10
2.0 %104 1060 68.853 68.797 3 1453559 2s22p3 25°2p2(3P)3s 4g0_2p 3/2-3/2 2,12
2.82%1073, 150 69.632 69.643 0 1435890 28%2p3 2s22p2(3P)3s 4gh 4p 3/2-5/2 2
1.86x16~Y 200 69.790 69.805 0 1432563 2922p3 2s22p3(®P)3s 450.4p  3/2-3/2 2
5.26 X102 50 69.905 69.519 0 1430336 25%2p3 2s23p2(®P)as 430.4p 8/3-1/2 2
3.74x10;? 100 70.458 70.461 69157 1488372 2422p3 2s22p2(1D)3: 2Dp%2D  s5/2-5/2 2
2.33x10~1 100 70.473 T0.475 6388% 1487836 25%2p2 26%2p2(1D)3s 2p%.2p  3/2.3/2 2
3.56x107! 200 72.228 72.233 69157 1453559 2s22p3 2s%2p2(3P)3s 2po2p  3/2-3/2 2
4.38x10—2 300 72.324 72.321 105646 1488372 25223 2522p2(} D)3s 2p0.2p  3/2-5/2 2
‘2.09x10~7 200 72.420 72.423 68889 1449663 28%2p3 25%2p2(3P)3s po.2p  3y2-1/2 2
2.00%10732 100 74.186 74.189 105646 1453559 '25221).3 2522p2(3P)3s Zp0_2p 3/2-3/2 2
789x10~2 20 74.371 74.371 105060 1449663 2a%2p3 2s22p2(3P)3s 2p02p  y/2.142 2
2.04%x10 2 50 75.986 75.986 312666 1628660 2s2pt 252p3(%50)39 4p.dg0 5/2-3/2 2
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TABLE 1 ~ Contigued
gfVALUE® INT.? WAVELENGTHS(A)® LEVELS{cm ~1)9 CONFIGURATIONS® TERMS® 3-3¢ RERS
QObserved Calculated Lower Upper

1.66 x10 2 20 76.198 76.196 315258 1628660 2s2p* 2s2p>(53M)3s 4p.4g0 3/2-3/2 9
2.58%10~1 100 214.756 214.761 638589 534524 25%2p% -2s2p? 2pl.2p  3j2-1/2 b
1.36x10~? 20 216.800 2186.788 68889 530168 25%2p3 2e2p* 2p02p 3/2.3/2 2
9.41x10~? 100 216.918 216.914 69157 530168 2¢22p3 2s3p* pc.2p 5/2-3/2 2
9.37x10°2 . 10 232.564 232.84¢ 105060 534524 2522p3 282p* 2p0_2p 1/2-1/2 P
1.43x10~1 10 233.159 233.166 105646 534524 2s%2p? 2s2pt 2po.2p 3/2-1/2 2
6.34x10-2 10 235.221 235.234 105960 530168 2s22p3 2s2p% 2p0.2p 1/2-3/2 2
2.54x10~} 20 235.563 235.559 105646 530168 282253 2a2p4 2p0.2p  3s2.372 H
1.61%x10~2 250,600 250.600 105060 504102 2s22p° 252p¢ 2p0.2g 1/2-1/2 ]
2.33%x10~1 250.970 250.969 105646 504102 25%2p3 2s2p4 2p0.2g 3/2-1/2 ]
3.39 x10~* 252.790 252.789 430105 825677 252p 2p5 2p.2p0 3/2-1/2 ]
8.24x10~2 256.530 256.528 430105 819926 2e2pt | 2p5 ?p-2p® 342352 ]
4.44x10~1 200 276.839 276.842 68889 430105 26%2p% 2s2p* 2p0.2p  3/2.3/2 2
6.52%10~ 1 200 277.054 277.048 69157 430096 252292 252p¢ ip.2p 5/2-5/2 2
704x1072 20 307.650 307.649 105060 430105 2s%2p3 2s2p* 2p0_2p 1/2-3/2 1
1.47x10"1 50 308.260 308.213 105646 430096 2523p3 2s2p? 2p0.2p  3/2.5/2 1
1.36x10~! 50 314.310 314.311 ] 318156 2522p3 252p? 4g0.ép 3/2-1/2 4
2.69x10~1 106 315.202 $16.203 0 316253 2522p2 2s52pd 4g8.4p 3/2-3/2 2
4.00x10~1 100 319.829 315.830 0 312666 2522p3 2s2pt 450.4p 3/2-6/2 H
1.61x10—1 338.430 338.400 530168 825677 2s2p2 2p® 2p_2p0 3/2-1/2 5
3.39x10~} 343.490 343.462 534524 825677 282p? 2p® 3p.2p0 1/2-1/2 H
7.34x10~? 345.100 $45.116 530168 819926 2321;4 2p% 2p_2p0 3/2-3/2 5
1.28% 102 350,380 350.383 534524 £19926 2s2p* 2p5 2p.2p0  1/2:3/2 5
2.2t %101 10 703.480 703.484 1449663 1561812 2s22p%(3P)3s 2s22p2(3D)3p 2p.2p0  1/2.3/2 13
2.92x10—1 35 T724.070 724.076 1453559 1501666  2s22p2(%P)3s 2s22p3(tD)3p 2p.2p0%  3/2.5/2 13
s.15x10~1 32 961.750 961.762 1487836 15801812 2s22p3(1D)3s 2822p2(3D)3p 3p.2p¢  3/2-3/2 13

L73x10° 170 974.530 974.524 1575854 1678469  2s22p2(1D)3p 2s%2p%2(3D)3d  2FC%2¢  7/2.9/2 13
£.69x1071 80 983.180 982.172 1513603 1615418  29%2p2%(%P)3p 2s22p2(3P)34 4p%4r 17282 18
7711073 100 983.560 983.553 1514803 1616475  2s%2p2(*P)3p 2322p2(%P)3d  4DO4F  sp25/2 1

1.15%x109 125 988.250 988.242 1517022 o 1618212 23%2p2(3P)3p 2522p%(3P)3a 4po.4F 5/2-7/2° 13

1.57x10° 170 994.590 994.582 1519957 1620502  2s22p2(3P)3p 2522p2(3p)3a 4apt.ap 7/2-9/2 1
2.95x10™1 30 1056.470 1056.477 1565129 1650784  2s22p2(18)3s 2s%2p2(18)3p 2g5.2p0 1/2-4/2 2,131
5.89x10 1 45 1057.260 1057.267 1565129 1659713 2922p2(i8)3s 2s22p2(18)3p 25.2p0 1/2-3/2  213n
2.86 %1072 35 1115.940 1115.950 1432563 1522178 2622p%(°P)3s 2622p2(3P)3p dp4pl  8r2.1/2 13
6.69x10~! 70 1123.560 1123.570 1435890 1524892  25%2p%(5P)3s 26%2p2(3P)3p 4p 4pT  5s2%/2 1B

1.14x10° 170 1143.080 1145.089 1488372 1575854  2:%2p2(1D)3s 2s22p2(*Dj3p 2p.2§%  5/2-7/2 13
8.14x10™1 60 1157310 1157.324 1487836 1574242 2322p2('D)3s 2s22p2(1D)3p ?p.2F0 8/2-5/2 13
2.82x10~% 50 1182.490 1182.301 1430236 1514803 2622p2(3P)3s 28%2p2(3P)3p 4p.4p° 317232 13
6.51x10~1 100 1183.990 1184.001 1432563 1517022 2s%2p%(3P)3s 2s22p?(3P)3p 4p_4p®  3/2.5/2 13

1.57%10° 160 1189.510 1189.522 1435890 1519957  2s22p2(°P)3s 2s%2p2(5P)3p 4p.4Dp°  5/2.7/2 18
6.03x10~% 35 11$7.730 1197.745 1453559 1537050  2s%2p3(*P)3s 2s%2p2(3P)3p 2p.2p® 372572 19
2.26x10~1 60 1199.500 1199.512 1430236 1513603  2:%2p2(°P)3s 2s22p2(%P)3p 4p.4p®  yy2.1/2 12
3.49x1072 30 1200.670 1200.686 1449663 1517022 2622p2(3P)3e 2e22p2(3P)3p  2P-2D° 17232 1
1.27x10~ 1 75 1232.540 1232.552 1435800 1524896  2s22p2(3P)3s 2s22p2(%P)3p 4p.4p®  35/2.5/2 13
6.59 %102 700 1749.250 1749.314 1449663 1606828  2s%2p%(%P)3s 2s22p2(3P)3p 2p.250 1/2-1/2 13
9.3t x16~% 450 1877.300 1877.278 1453559 1506828  2s%2p2(®P)3s 25%2p%(3P)3p 2p.250 3/2-1/2 18
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€
Weighted osecillator strengths for atomic trapsition obtained by the method described in aect. 2.
] . s
Observed line intensities,
[ . . .
Wavelength corresponding to the energy levels difference between the experimental adjusted enerpy level values.
Numerical values of the snergy levels are thoss obtained by an optimized procedurs using the program ELCALC.
-4
Level desiguations for the tranasition, including configeration parentapge, term, and total angnlar momentum. For praticsl purposss, we show
them ir three separate columus.

f

Ref.: Number of the references used in this work.



164

A> — Weiphted Oscillator Strenpths and Lifetimes for the Si VIII Spectrum

TABLE 2. LIFETIMES FOR THE Si VIII SPECTRUM

Configuraticn

Terms

Energy (cm™1)

Lifetimes {ps)® | Configuration Terms Energy {cm™!) Lifetimes (ps)®
232-2])3 4832 0 - 222p2(3P)3s  4Pgsy 1435890 15
2Da;2 68889 - 2Py /2 1449663 5
%Dy 66157 - 2P3/q 1453559 12
2Pysa 108060 - 2522p2(3D)3s  ?Dgpz 1487836 9
2Pas2 105646 - 2Ds /g 1488372 8
2p% 2Ps/z 819926 65 2s%2p2(*8)3s 28449 1565120 8
2Py /2 825677 32 2s22p2(3P)ad  *Fy s 1615418 468
222p%(3P)3p  %8ypg 1506828 415 “Fs/0 1616475 206
Dy 15136603 1346 4F7/2 1618212 456
“Dap 1514803 1419 *Fosn 1620502 043
D g 1517022 1288 %Pase 1624780 b
4Dz s 1519957 1307 ‘Dss2 1633372 a1
4Pyse 1522173 540 S P 1633761 5
*Pss2 1524892 551 Dip 1634654 12
Dgsa 1532948 1385 “Ps/q 1637464 1
_ 2Ds/z 1537050 1234 2Fr /2 1638228 5
26%2p%('D)3p  ZF5pe 1574243 1045 4Pase 1638833 1
R 1575854 1049 1Py /e 1639639 i
Dy o 1591666 1433 *Dga 1669026 p
Dy 1501812 149 2Dg g 1660237 1
2:2p%(380)3s 4854 1628660 16 2s22p2(’D)3d  %Ggys 1678469 827
2s22p?(1818p 2Py 1659713 569 2Fq /2 1684301 1
I 2P 1859784 250 %Dg /2 1687263 1
2s2p%(58%)38d 4Dy 1801714 3 2Daz 1685671 2
4Ds/2 1801740 3 2Fs/2 1684529 1
“Dyp 1801660 3 %P1/ 1696335 2
2s22p4 “Pg /g 312666 229 2Pasa 1697874 2
4Pz 316253 222 262p3(58%)3p  “Pgz 1698225 4
“Pisz 318156 219 222p2(1D)33 2832 1703448 2
*D5 /2 430096 86 2s22p2(18)3a 2Dy 1753826 3
2D3;2 430105 g1 222p2(3PMs 2Py 1928931 58
281/3 504102 46 20%22p2(3P)2  %F5)p 1958684 4
2P3/a 530168 T0 Psse 1999239 4
2Py /g 534524 21 *Pg/2 2600519 3
222p2(3F)3s  ‘Pysy 1430236 16 2F7 2 2002721 4
4Pg/2 1432563 16 *Dy/2 2008451 3
2:22p%(3DMd  2Dgpo 2048415 4
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A; — Trabalho Concluido

Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si II Spectrum'!

1! Ecte trabatho encontra-se em fase final de revisdo, podendo sofrer algumas modificagSes antes de ser
submetido, ou de acordo com as exigéncias do ediior cientifico apds prova final.
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Abstract

" The weighted oscillator strengths (gf) and the lifetimes for Si II presented in this
work were carried out in a multiconfiguration Hartree-Fock relativistic (HFR) ap-
proach. In this calculation, the electrostatic pMetem were optimized by a least-
SQuares préoedure, in order to mprove the adjustment to experimental 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
present all the experimentally known electric dipole Si II spectral lines.

Subject hending: atomic data
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1. INTRODUCTION

The ground state configuration of one time ionized silicon, Si II, is 1s® 25 2p° 3s® 3p with
the term ?P. Si II belongs to the Al I isoelectronic sequence and its ionization potential is
131 834,4 cn™1(16,346 V). The spectrum was analyzed for the first time by Fowler [ 01]
who classified lines from the red to 2000 A. In 1960, new observations of the spectrum Si II
from T00A to 9500A were described by Shenstone [ 02}, and 300 lines being listed in addition
to those previously assigned to this spectrum. Late a collection of most of the available
calculated vacuun ultraviolet wavelenghts is given by Edlén {03 | with explanation of their
nature and origem. Kaufman [(04 } presented some lines of Si II in a review work, and the
mesurement, of these lines lead to an extension, modification, or confirmation of previously
calculated wavelenghts of these spectra. These transitions had been classified earlier by
Shenstone [ 02]. In 1971, Moore [05 | summarized the energy levels of Fowler {01 . Beyer {06
} was decided to repeatt the spectral measurements in the 500A - 1200A range with better
spectral resolution, and the beam-gas technique has been used to obtain the VUV spectra
of the ions Si. Martin & Zalubas | 07] gave all know energy levels for the Si II spectrum.
Kelly [08 | summarized all the wavelengths published for Si I below 3400A. Si I1 has been
mmtlgated both experimentally and theoretically by many workers because it is one of the
- most cqifnmon ions observed in absorption and emission spectra from astrophysical sources,
such as the interstellar medium, quasars, hot stars and the sun. The oscillator strengths for
the transitions in Si I are used in the determination of abundances, temperatures, densities,
and column densities {see, e.g., Ref. [09] ).

The purpose of this work is to present a review of alt known electric dipole transitions of
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Si H, their oscillator strengths calculated from fitted values of the energy parameters and the
lifeﬁmes, 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(-yy) is a physical quantity related to line intensity / and transition
probability W ('), as given by Sobelman [10]:

Qrte?

W) = e £ )] 1)

with,

I o gW(yY) x g|f(yY)l = gf-

Here m = electron mass, € = electron charge, -y = initial quantur state, w = (E(v)—-E(Y})/h,
E(7y) = 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 [11]:

_ 8m’mcago
gf = TS’ (2)

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

s =z Pfyr s (3)
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‘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 -eaq.

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

S =<y I[Py 7 >. (4)

In a multiconfiguration calculation we have to expand the wavefunction | «v.J > in terms

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

| vJ >=zng|ﬁJ>- (5)
B

Therefore, we can have the multiconfigurational expression for S,?,,/Y?:

Si% = ;;;;g, <BI|PH AT >4, (6)

The probébility per unit time of an atom in a specific state yJ to make a spontaneous

transition to any state with lower energy is

P(yJ) =Y A(vJ, T, (7)

where: A(vJ,¥J') is the Einstein spontaneous emission transition probability rate for a
transition from the -y.J to the Y 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

gA = 8mlelo?

af (8)

Since the natural lifetime 7(.J) is the inverse of the probability P(vJ), then:
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iy = (3 AI A T)) | )

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 equations.

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 varyiné the electrostatic parameters. This procedure improves ¢ values used in eq. (2}

~ and y}; and y}; values used in eq. (6).

3. DISCUSSION

The program allowed us to calculate energy levels, wavelengths, lifetimes, and transition
probabilities. For the odd-parity The theoretical predictions for the energy levels of the
configurations were obtained by diagonalizing the energy matrices with appropriate Hartree-
Fock relativistic (HE'R) values for the energy parameters. For this purpose the computer code
developed by Cowan [11 ] was used. The interpretation of the configuration level structures
were made .by a least- squares fit of the observed levels. The energy level values were
determined from the observed wavelengths by an interactive optimization procedure using
the program ELCALC , Radziemski and Kaufman | 12}, 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
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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 1. The present work is part of an ongoing program, whose goal is_ to obtain
weighted oscillator strengths, gf, and lifetimes for elements of astrophysical importance. The
works for Si 111, Si V, Si VI, 8i VII and Si IX have been concluded, Callegari and Trigueiros
[13], Trigueiros and Jupén [14], Coutinbo and Trigueiros [15}, Coutinho and Trigueiros [16]
and Orloski et al. [17]. In this particular work on Si II, the results are part of Orloski’s M.
Sc. thesis that is in preparation.
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Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico (CNPq), Brazil. Computations were carried out

at the Prof. John David Rogers Computational Center, UNICAMP.

REFERENCES
1. Fowler, A. Phil Trans, 1925; 1A:225
2. Shenstone AG. The second spectrum of silicon.Proc Roy Soc 1961;261A:153-174.
3. Edlén B. Rept Progr Physic. 1963; 26:181.
4.

Kaufman V, Ward JF. Measurement and Caleculation of Cu I, Ge If, Si I, and C I
Vacuum-Ultraviolet Lines. J Opt Soc Am 1966;56:1591-1597.

Moore CE. Nat Stand Ref Data Ser, Nat Bur Stand (US) 1971;35/V.I:156-157.

6. Beyer LM, Maddox WE, Bridwell LB, Duncan DD, Bingham L1, Asbell JC. The Beam-
Gas Spectra of Silicon, Sulfur and Oxigen. Nucl Tnstrum Meth 1973;110:61-67.

7.  Martin WC, Zalubas R. Energy Levels of Silicon, Si I throngh Si XIV. J Phys Chem
Ref Data 1983;12:364-367.

8. Kelly RL. Atomic and Tonic Spectrum Lines of Hydrogen Though Krypton. J Phys
Chem Ref Data 1987;16:285-287.

g. Spitzer LJ and Fitzpatrick. Astrophys J. 1993, 409:299.
10. Sobelman I. Atomic Spectra and Radiative Transitions Berlin: Springer,1979.

11. Cowan RD. The Theory of Atomic Structure and Spectra Berkeley: Univ California
Press.,1981.

o



12.

13.

14.

15.

16.

17.

A, — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si 11 Spectram 173

Radziemski LJ, Kaufman V. Wavelengths, Energy Levels, and Analysis of Neutral

- Atomic Chlorine {Cl I). J Opt Soc Am 1969;59:424-443.

Ca]legan F, Trigueiros AG. Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si IIT
Spectrum. ApJS 1998;119:181-188.

Trigueiros AG, Jupén C. Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for Si V Spec-
trum. J Quan{ Spectrosc Radiat Transfer 1996;56:713-723.

Coutinho LH, Trigueiros AG. Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si
VI Spectrum. ApJS 1999;121:591-597.

Coutinho LH, Trigueiros AG. Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si
VII Spectrum. ApJS 1998;115:315-319.

Orloski RV, Trigueiros AG, Cavalcanti GH. Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes
for the Si IX Spectrum. J Quant Spectrosc Radiat Transfer 1999;61:665-669.



174

A; — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si 11 Spectrum

TABLE 1. WEIGHTED OSCILLATOR STRENGTHS AND SPECTRAL LINES FOR THE Bi Il SPECTRUM

ef-VALUE* INT.® WAVELENGTHS (A)° LEVELS(cm™1)¢ CONFIGURATIONS® TERMS® 3.3 REF.!
Observed Calcolated Lower Upper

4.07x10672 0 711.340 711348 0 140580 3s2('8)3p 3:3p(PPMp  2P°-2D 1/2-3/2 2
7.36%10°% 1 711.830 711.749 289 140788 3e*(!S)3p 3s3p3PMp  %P°*D  3/3-5/2 2
2.98x1072 2 T755.362 755.385 289 132680 3s%('S)sp 323p(3PYap 2poip $/2-3/2 2
421 %1072 3 803,234 803.163 o 124508 3s%(1s)3p 352 (19)8d 2ps2p 1/2-3/2 2
7.55x10°% 10 805.101 205.025 239 124508 342 (135)3p 2s?(i8)84 2pelp  3/2-5/2 7
g.13x10°7 2 818.590 818.408 0 122175 357 (*8)3p 3% (*8)7d ipeln 1/2-3/2 2
1.60x10™4 0 819.490 819.471 12046 164976 3s3p? 3s3p(3P)5d tpipe 3/2-5/2 b
1.46x10°! 20 820.516 820.437 289 122176 322 {*S)3p 3 (imy7d 2pelp  373-5/2 2
1.13x10°" 3 820.630 230.649 43121 164976 Badp? 3s3p{ P})5d ip.tpe 5/2-5/2 1
1.14x10°2 $20.918 820.840 ] 121826 3a2('s)3p 3:2{18)8s 2po.2g 1/2-1/2 2
L.42x10°L 2 £21.450 $21.450 43121 164857 3a3p* 3:3p(*P)5d  4P-4D* 572772 2
2.28x 1072 5 822.844 822.795 288 121826 32 ('s)3p 3s2(1§)8s 2pe.2g 3/3-1/2 2
g.0exi0"4 1 §26.420 §26.420 43121 162125 3s3p? 3s3p{ P}6s ip.dpe 5/2-5/2 2
2.81%10% 20 843.718 $43.546 0 118533 3sf(Ps)3p 3 (*s)62 *pe?p  1/2-3/2 2
5.03x107° 40 845.774 845.706 289 1ssaz  32(1s)3p 3?2 (P s)64 2pn2p  3/2-5/2 2
2.19x10°2 5 848.074 B47.997 0 117925 387 (18)ap 362 (15)7s Ipelg t/2-1/2 2
4.3Tx102 18 850.142 850.078 289 117925  3a%({18)3p 322 (16)7s 2po.2g 3/2-1/2 2
1.16x10° 100 889.722 889.657 ] 112403  352(1$)3p 357 (15)5d ipatyp 172-3/2 2
2.06x10° 200 891.989 891.944 289 112403 3s(ls)3p 382 (15354 ipelp  3/3-5/2 2
4.98x 102 10 £99.405 $99.339 0 111193  8s2('S)3p 3s2(18)6s Ipe 2g 1/2-1/2 2
. 9.88%10°? 20 901.73% $01.680 258 111108 3s*¢is)gp 892 {}8)6a pets  3/21/2 2
4.20x10°2 0 905.710 005673 47838 153254 3s3p> 3s3p(3P)ad 4p.ipn 1/2-1/2 2
2.25%102 b 906.126 906.078 42828 153204 3s3p? 2a3p{3Pitd  4P-4PS 17283 2
5.90x192 1 905.586 906,587 42946 163254 3s3p? 8s8p(3P)4d ip.dpe 3/2-1/2 2
4.26x10°? 0 907.033 906.963 42046 153204 3s3p? 3:3p(°P)ed  1P.APC 3/2-3/2 2
3.9019°2 ? 80%.762 007.710 42946 153113 3a3p2 33p(3P)ed dtpdpo 372572 2
6,50 %1072 1 908 461 $0%.406 £3121 153204 8s3p? 3s3p(IP)ad ip dpe 5/2-8/2 2
1.5%x10°! 3 909.209 906.165 43121 153113 3s3p? 3s3p(3P )44 ip.dpe 5/2-5/2 2
o107t 5 912.375 912.305 42838 152451 3s3p% 3a3p(*P)ed ip.ape 1/2-3/2 2
163x%10°1 5 912.45¢ 012.413 42838 152438 353p? 2a3p(3P)dd 4p.ipe 1/2-1/2 2
4.48x10°d 16 913.012 912,956 42546 152480 3a3p® 2e3p{3Pad dpips  3/2.5/2 2
1.18x10°1 3 913.264 913.202 429486 152451 333p? 393p(PP)4d d¢p.ipe 3/2-3/2 2
7.65x16"1 20 913.853 913.793 43121 152555 8s3p° 3s3p{3P)4d dp.ape 5/2-7/2 2
589162 2 914.476 914.418 43121 152480 3s3p? 3s3p(P)ad dp.ip= 5/2-5f2 2
1.08x19°% 5 928.297 028.246 42946 150676 3s3p? 3a3p(3P)5s 4p-ipe 3/2-5/2 2
9.76x10°2 1 929,206 929,372 42838 L50461 3s3p? 323p(* P)5s ip dpo 1/2-3/2 2
2.45x10°1 20 $29.810 929.757 43121 150676 - 3s3p? 3s3p(3P)ss ip.tpe 5/2-5/2 2
144 x1072 0 930,242 930216 42838 150340 353p% 3s3p(*P)5s ép.dpa 1/2-1/2 2
g.51x10"2 5 931.200 931.140 42045 150340 Ba3p? 333p(3P)sa dpipe $/2-172 2
1.03x% .150'1 5 931.667 931.519 43121 150461 as3p? 393p{* P)5a tp.dpo 5/2-3/2 2
6.12 >,<J1o'1 160 980.867 989.821 0 101028 352 5)p 3=2{15)42 Zpelp  1/2-3/2 2
Logx10° 260 952675 992,644 289 101030 32 S)sp 8% (18)aa 2pedp  3/2-5/2 2
2.11_1’5: 10! 25 1020.699 1020.853 0 97978 3:2('$)8p 35°(18)5s 2po2g 1/2-1/2 2
4.265x 10t 50 1023.963 1023.670 289 a7976  3s2(18)3p 3s%(18)5s pols 3/2-1/2 2
2.00% 101 0 1034.957 1034.930 55825 151949 343p? 2s3p(*P)Ss 2p-2pe 5/2-3/2 2
4.15x16°1 2 1056.899 1056.857 55307 149927 $s3p? 3:3p(3Pisd  *D-2D°  3f2-5/2 2
r.51%10°t 30 1057.050 1057.058 55335 145927 3e3p? 3s3p(3Py4d  *p.2pe 5r2-5/2 2
4.82x10°1 15 1057.503 10567.403 55307 149870 $s3p? 3s3p(*PYd  2D2D*  3/2.3/2 2
6.23%10°% 3 1057.690 1657.693 55325 149870 3s3p? 3:3p(3PMd  2p3pe 5/2-3/2 2
s.91x1n7! 20 1127.442 1127.438 55307 144004 3s3p? 3p 2p.2pe 32172 2
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TABLE 1. - CONTINUED4.99
gf-VALUE* INT.® WAVELENGTHS (3)° LEVELS{cm-1)4 C4O00NFIGURATIONS® TERMS® I REF.
’ Observed  Calculsted  Lower Upperd.99
6.7Tx10™? 40 1127.907 1127.937 55325 143984.903 3a3p? 357 ipipe 5/2-372 2
1.38x10° 100 1190.418 1190.419 0 84004 852 (18)8p 3s8p? Ipelp  1/2.8/2 2
2.78x10° 200 1193.984 1193.294 8 83802 32 (15)3p 333p® 2peip 1/2-1/3 2
T.11%10Y 250 1194.498 1194.524 289 84004 3s*(*s)3p 3s3p® 2peip  372-3/2 2
1.46%19° 100 1197.38% 1187.419 289 83802 3s (18)3p 3s3p? petp 3/2.1/2 2
L13x10Y 0 1222.288 1222.8300 42838 124651 343p? 3a3p{*P)3d Spipe 1/2-1/2 2
6.21 %107t 5 1222.635 12232.639 42838 134629 8s3p? 8s8p{IP)3d ip.tpe 1/3-3/2 2
5.64%10°! 20 1223.907 1223.9L0 429486 124651 3¢3p% 3a3p(® P)3d ip.épe 3/3-1/2 2
1asx1ot 20 1924.252 1224.251 42946 124629 3a3p? 3e3p(*P)3d ipdpr 33372 2
6.95x10"! 10 1224972 1224.978 42946 124580 2s3p? 333p(3P)3d ip.ipe 3/2-5/2 2
L.44x10% 50 1226.814 1226.822 42838 1243590 8s3p2 3:3p(*P)3d ipdpe 1/2-172 2
5.96x107! 20 1226.887 1226.881 43121 124629 3a3p? 333p(*P)3d ip dpa 5/2-3/2 2
1.39x10" 40 1226.986 1226.999 42838 124338 323p? 3s3p(*P)3d 4pipe 1/2-3/2 2
1.31210° 100 1227.604 1227.611 43121 124580 3s8p? 4s3p(PP)3d ip.ipe 5/2-5/2 2
3.05x10°} 10 1298.437 1328.445 42946 124350 3s3p? 3s3p(3P)3d ‘p-ipe 3/2-1/2 2
1.90%10° 25 1228.617 1228.622 42048 124338 3s3p? 3s3p(3P)34 4p-ip* 3/2-3/2 2
3.567x10° 150 1228.746 1228.74% 42036 124330 3a3p? 3s3pPP)ad sp.ip®  3/2.5/2 2
6.97x 107 200 1229.338 1229.397 43121 124462 3a3p2 5a3p(3P)3d ¢p.dpe 5/2.7/2 2
1.67x10% 5 1221.406 1231.399 43121 1324330 353p% 3s3p{?P)2d dpApe 573552 2
7.47x10°t 108 1246.738 1246.755 42838 123047 3a3p? 3p® ip.dge 172-372 2
1.50 x10° 156 1248.426 1243.431 42946 123047 3e3p* ap? ip.ige 3/2-3/2 2
2.00 21073 100 1250.089 1250.0567 55307 135304 3a3p® 3p? Ip-2pe 3/2-3/2 2
3.60x163 150 1356.438 1250.276 55325 135307 8s3p° ap? Ip2p®  5/2-5/2 2
2.24x18° 200 1251.164 1251.166 43121 123047 3s3p7 3p? ip.tge 5/2-3/2 2
7.90%10! Loe0 1260.418 1260.439 [ 70337 342 (18)3p 3% (18)3d Ipeip 1/2-3/2 2
1.35x10° 2000 1264.730 1264.780 289 79354 35 (18)3p 3s%(18)3d 2pelp 3/2-5/2 2
Li2xio’! 200 1365.023 1265.042 289 79337 3:%(1s)3p 3s%(18)34 Zpelp  3/1-3/2 ]
3.01x10°! 100 1304.369 1304.407 0 76663 3s?(t)3p 3e3p? ipolg 1/2-1/2 2
3.57x10" 50 1305.596 1385.370 55325 131932 3a3p? 3a3p(3P)sa ZpApe 5/2-112 2
4.70 %101 200 £309.274 1309.337 289 76663 352 (13)3p 3a8p? 2polg 3/2-1/2 2
2.51x10" ‘20 1309.458 1309.292 55307 131684 3s3p? 3s3p(*P)ad Zp. 2po 8/2.5/% 2
1.18 10t 2 1309.7TC 1309.500 55325 131684 8s3p% 333p{3P)34 2p.2pe 5/2-5/2 2
6.60x 107! 100 1346.873 1346.951 42946 117188 2a3p? 3s3p(3Plie dp.tpe 3/2-5/2 2
6.05x 107! 190 . 1348.543 1348.621 42838 116988 3s3p? 3s3p(8P)4s ip.ipe 1/2-8/2 2
1.53x10% 150 1350 057 1350.135 43191 117188 848p? 3s3p(dP)}4s ip.dpe 5/2-5/2 2
11gxi107! 20 1350520 1350.582 42946 116988 3s3p? 3SIP(SPOMs dp.épo 3/2-3/2 2
1.20x10°! 20 1350.658 1350.736 42338 116872 3s3p? 333p(3P0)4s ipdpe 1/2-1/2 2
5.93% 1071 100 1352.635 1352.703 42046 116872 3a3p? 3s3p{*PMes ip.dpe 3212 2
6.46xio! 180 1353.718 1353.784 43121 116988 3a3p? 3s3p(P P tp.ipe 5/2.3/2 b
1.64% m_;i 5 1403,783 1403.780 55307 126343 3asp? 32 (ts)op 2p.2pe 3/2-1/2 2
3.27%10°! t 1404.170 1404.151 55307 126525 3s3p2 32 s)iop 2p.2p= 2/2-3/2 2
2.93x10°! 6 1404.478 1404.505 55325 126525 3a3p? as¥(18)10p Ip2pe 5j2-3/2 2
7.56x10°! 10 1409.873 1408.767 55307 126391 3e35° 3s3p(*P)34 p2pe 3/3-1/2 2
1.56x10°! 2 1409.900 1409.625 55307 126248 3s9p2 3s3p(3 Py ip.tpe 3/2-3/2 2
1.49%10° 20 1418219 1409.981 55325 126248 3a3p? 363p(3 P)3a ip.2pe 5/2-3/2 2
6.81x107! 10 1416.972 1416.963 79354 149927 3s?(18)3d 3e3p(®P)dd 2nlpe  5/2-5/2 3
3.61%1471 1417.781 1417.775 THH37 148870 3a2(1533a 3s3p ({3 P)did 2p.2pe  3/2-3/2 2
g8t %107 1418.110 1418.105 79354 149870 35 ('8)3d 3s3p (P Pyad Zp.2ps  5/2-3/2 2
3.60x190% 1 1434.400 1434.307 55307 125023 383p% 3t (ls)op iplpe  3y2.1/2 2
4.60x10"" 2 1434.542 1434.539 55325 125034 3s3p* 3% (18)9p 2p.2pe 5/2-3/2 2
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TABLE 1. - CONTINUED

gFVALUE* INT.® WAVELENGTHS (A)F LEVELS(em )4 CONFIGURATIONS® TERMS* J-J% REF.!
' Observed Calculated Lowef Upper
¢.60%10d 2 1438.576 1438.291 55307 124834 333p? 3s?(1s)81 2p.2pe  3/2.5/2 2
1.16%16°3 4 1438.931 1438.65% 55325 124834 3s3p® 3a (881 IpAET 5/e-7/8 2
1.58% 107 b 1471.775 1471.776 $4004 151949 343p2 333p(3P)5e  2P2P° 3/2.8/2 2
3.01x10°? L 1474.304 1473.991 55307 123150 3a3p? 3s2(1g)8p Ip.2pe 3/2.3/2 2
2.72% 10! 15 1474.649 1474.381 55325 123150 3a3p? 352(18)8p 2p.2pe 5/2-3/2 2
1a6x10-l 5 1475.188 1474.880 55307 123100 3s3p? 3e?{l8)8p 2p.tpe 8/2-1/2 2
207x10°! 1 1476.928 1476.636 55325 123047 3s3p? 3p ipdge 5/2-3/2 2
1.30x10°t 15 1484.873 1484.570 £5307 122667 338p? 32 (A 5y78 ip2pe  3/2-5/2 2
s5.41x10°0 a0 1485.024 1484.988 76663 144004 3s3p? 4p? 2g.2po 1/2-1/2 2
119 x1o-d 20 1485.224 1484.965 55325 122667 3s3p? 32 (187! Iplpe 52T/ 2
1.18 % 10" 100 1485.513 148%.457 76663 143983 333p*® 3p® 25.2pe 1/2-3/2 2
3.64 %161 3 1508.741 1508.430 55307 121601 3s3p? 3s3p(*P)ds 2p.2po 3/2-3/2 2
3.37x10°} 109 1509.101 1508.838 55325 121601 3s3p? 3a3p(*PMs ¢p.2pe 5/2-3/2 2
2.14x10°! 50 1512.072 1511.764 55307 121455 383p% 383p(®P)es  *D-FP* 32172 2
t4axi10® 30 1518.570 1513.573 23802 149870 3a3p? 3a2p(*FPia  2P2D® 172-3/2 2
2.53%10°% 60 1516.910 1516.915 84004 149927 3s3p*® 3:3p(°P)d  ?P2D°  3j2-572 2
2.79% 107! 5 1518.221 1518.224 84004 149870 3s3p2 3e3p(3P)ad  ?p-2De 3/2-3/2 2
5.93x10? 500 1526.719 1526.815 ¢ 65406  8°(l3)3p 3s%(ts)as Tpe g 1f2-1/2 2
3.82x10t 1000 1533.445 1533.575 289 55496  3sS{ls)3p 3s% (15)4s ipe2s 3212 2
3.52x10°t 10 1562.451 1562.142 B5307 119322 333p? 382 (*5)8¢ Ip 2pe 3/2-5/2 2
4.91x10! 15 1562.845 1562,580 55325 119323 3s3p? 38 (15)61 ID2Fe 5/2-7/2 3
9.89x 10! 10 1563.765 1563.501 55325 119284 3ssp? 32 (' 8)1p 2p2pe 5/2-312 2
5.95%10°! 5 1564.066 1563.763 55307 119255 Ba3p? a? (Ls)Tp *p.2p* a3f2-1/2 2
708101 3 1661059 1661.070 83802 144004 3s3p* 3p® 2pipe 1/2-1/2 2
280107 1 1661.633 1661.656 83802 143983 353p? ap? 2p.tpe 1/2-3/2 2
1.75x19° ] 1667.267 1667.264 84004 143983 3s3p? 3p® ip.2pe 3/2-3/2 2
1.03x10° 2 1704967 1704.629 55307 113971 3s3p* 384 (*8)8p 2p.2ps gjo.pj2 2
2.50 %1072 10 1710.826 1710.513 55307 113769 8s3p? 352 (18)51 Ip2pe 3/2-5/2 2
3.46x10°% 20 1711.296 1711.039 55325 113769 3s3p? 32185t p.2pe 5/2-7/2 2
1.40x1073 5 1736.817 1786.796 T9RRT 135304  3=2(!8)8a 3p *p-2p®  3/2-3/2 2
9.00% 107 8 1787.538 1787.196 70352 135307 367 (15)3d 3p% iplipe B/2-5/2 2
2.49x107! 150 1803.003 18038.084 2 55807  3s°('8)¥8p 3a3p? Zpetp 1/3-3/2 2
3.41x10°1 200 18i6.921 1816.979 289 55325  3s7(18)3p 3s3p? 2pe2p 3/2-5/2 2
4.65%107} 10 1817.451 1817571 28% 55307 32 ('S)ep 8s3p° 2po2p 352-3/2 2
z2.86x10°1 1 1868.765 1868.481 55307 108827 3s3p? 33p(3P)3d  2D-2D® 3/3-5/2 2
5.41x10° 20 1869.317 1869.107 55325 108827 3s3p® 3a3p(*P)ad  ?D-2D*  s/2-5/2 2
3.47x10° 15 1870.227 1870.464 55307 108770 3s3p? 3s3p(°P)3a  ?D-2Dp°  3/3-3/2 2
3.87x1071 3 1870.782 18T1.002 55325 108770 333p2 as3p(3P)3¢  *p2pe $/2.3/2 2
7.07x107! ; 100 1902.459 1901.93¢ 79354 131932  Ss%(t 8)34 3s3p( PY3d 2p.2ye 5/2-7/2 2
2.57% 14_34.5 5 1904.326 1904.321 101030 153542 3s°(1S)4a 3:3p{?P)4d  ED.2P® 5/2-3/2 2
4.99%10°% 3 1505.878 1905.870 101038 153498 32('s)ed 3s3p(3P)d  ZD2PC 3/%-1/3 2
4.99% m_rrl 59 1810.621 1910.534 TO3AT 131685 3&{is)sd 3:3p(P)3a IDIFC 3/2.5)2 2
3.4Bx 15‘2 [+ 1911.265 1810932 79354 131682  3s2(*S)34 3s3p(iP)sd  2D-2F° 5/2-5/2 2
5.90x10°3 50 1045667 1941.676 83802 135304 353p? 3p? 2p-2p*  1/2-3/2 2
3.39x1h_" 15 1644.586 1944.418 81251 132680 3s%(iS)p 8s3p(3P)dp 2po_2p 8/8-8/2 Fl
1.38x169 3 1945.504 1945.218 81191 132599 3s*(!S)Mp 3sSp(3P)ap  fpelp 1/2-1/2 2
6.18x10"% 1 1847.769 1947.402 81251 132599 32 (YS)4p 3s3p(®P)p  *Peir 3/2.1/2 2
7.00x10°% 10 1949.331 1949.337 84004 135304 3s3p® 3p? tp.2p®  3/2-3/2 2
9.50x10°% 100 1049.564 1949.19¢ 84004 135307 3a3p? 3pd 2p2p°  3/2-5/2 2
2.9 %1077 o 2014.920 2014.339 76663 126291 $a3p? 3s3p{3Py8d  2s-ip° 1/2-1/2 2
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TABLE 1. - CONTINUED
gFVALUE* INT.®P  WAVELENGTHS (A) LEVELS(em™1)¢ CONFIGURATIONS® TERMS® 1-¢ REF.f
Observed Calcuiated Lower Upper

4.01x107! 3 2016.554 2016.095 T666% 126248 3s3p? 3a3p(*P)3d  Zs.2pe 1/2-3/2 2
5.40%10°3 2057.96% 2057.616 65307 103892 3s3p° 3:2(1s)5p ip.ipe 3/2-3/2 2
4.45x10°% 50 2058.646 2058.376 55325 103892 3a3p° 3s(}s)sp ip2pe 5/2-3/2 2
2.45x10°2 50 2059.01¢ 2058.551 55307 103867 3s3p? 3% (18)5p ipipe 8/2-172 2
L.gux1038 200 2072.016 2071.671 55307 103582 3a3p? 3s*{i8)4r ip.zpe 3/2-5/2 2
© 2.50x10°F 200 072,701 2072.435 55325 103562 3s3p* 3?2 (18)4r 2p.2pe 5/2-7/2 2
2.33x16°0 10 2133.990 2133.996 168827 155638  3s3p(*P)ad 3e8p(*PMt  Zpo iy 5/2-7/3 2
9.55x10™! 30 2136.402 2185.796 108770 155576  3s3p(°P)3d 3:3p(3P)er  2pe.2p 8/2-512 2
1.44%10® 50 2136.560 2135.84¢ 108827 155632  2a3p(3P)ad 3sap(®Pyr  Ipefp 5/3-7/2 2
1.99%10°1 2225.267 2224.593 76663 121601 3s3p* 333p(3P)4s g 2pe 1/2-3/2 2
1.32xi0°t 2283.256 2282.590 79354 123150  3s%(ls)3d ss?{l8)8p 2p-tpe 5/3-3/2 2
T.21 %107} 2284.542 2283.868 79337 123109  3s('$)sa 3s2{¥s)ep 2p-2pe 3/2-1/2 2
2.77x10°t 2307.863 2307.195 79337 122667  3s°(ls)ag 3 (tayre 2p2ype 8/2-5/2 2
7.40x10° 2311.719 2311.067 81251 124508  3s%('8)4p 3s%(18)84 2pelp 3/2-5/2 2
9.80x10°% 2313.100 4312.402 114275 157506  333p{3P)3d 3s3p(®Pj4f  SP°SD 3/2-142 2
2.69%10°5 a0 2334.404 2333.687 0 42838 35" (ls)ap 3s3p? 2pedp 1/2-1/2 2
1.00x10°% 30 2334.606 2333.960 289 43121 as%¢{ls)3p 3a3p? tpe_tp 3/2-5/2 2
4.12x10°% 2 2336.730 2336.018 114538 157333  3s3p(¥P)3a 3s3p{¥ P4t dpodp 9/2-772 2
4.99x10°8 10 2844.203 2343.542 239 42946 3:2{18)ap 2a3p? Zpodp 3/2-3/2 2
1.00x10°% o 2346.234 2345.547 716663 119284 3s3p? 33 {1$)7p 2g.2pe 1/2-3/2 2
3.17x10%3 10 2346.540 2548.389 114424 156985  3a3p(°P)ad aadp3Pyar  4pelig T/2-9/2 2
£.99x 1978 20 2350.174 2349.472 289 42838 35 {'8)3p 3s3p? Zpedp 3/2-1/% 2
2.46x10% 20 2353.000 2853.475 114336 156832  3s3p(*Pi3d Solp(® P)4f dpe i 5/3-7/3 2
4.86x109 100 2356.295 2355.177 114538 156978 3=3p(3P)3d 3s3p( P4t dpodg 972-11/2 2
Lasx10° 30 2357.180 2856.410 114275 15668¢  3s3p(PP)3d 3s3p (P P41 ipe g 872.5/2 2
3.33%10° 50 2357970 2357.243 114424 156833  Se3p(°P)3d 3s3p(3P)4t ipeig T)2-972 2
2.89x10°% 10 2360.200 2350.476 114336 156706 3s3p(PP)ad 8a8p{3PYef 4P lg 5/3-7/2 !
3.35x10°! 5 2360590 2360.5939 114336 166699  3a3p{3F)ad 3s3p(3P)r  tpoig 5/2-5/2 2
3.94x107! 3 2364.330 2563.627 114538 156833  3s3p(°P)3¢ 3a3p(*Pit 4polig 9/2-9/2 2
3.50x 101 2365.060 2%64.352 114424 1B6706  3s3p(*P)3d 3a3p(2 PY4f ipsig 7/2-7/2 2
8.55x% 141 2366.053 2365.,367 79337 121601 3s*(!8)ad 333p{*P}s  2D-Zpe 5/2-3/2 2
722x10° 5 2366.972 2866.284 79354 121601 3a(*s)34 333p(3P)ds Ip.2pe 5/2-3/2 2
4.08x10° 5 2374.255 2373.579 79337 121455  3a%(!s)34 3s3p3PY)e ID2pe 3/2-3/2 2
5.60x10° 3 2418.600 2415.843 114275 155656  5e3p(>P)Bd 3s3p(P)as  PPU.iP 3/2-5/2 2
1.33x10°! 2 2417.300 2416.474 114275 155645  3s3p(3P)3d 3s8p{ P)as ipedp 3/2-3/2 2
1.12x10% 2 2418.290 2417.564 1143386 155688  3a3p(3P)3d 3s8p(PP)af - 4y dp 5/2-7/2 2
L.19x1074 3 2420.10 2419.,842 114336 155656  Sz3p(3P)3d 3a3p(® Plaf dpe ip 5/2-5/2 2
1.63x10°! 3 2421720 2420.983 114424 185717 Ba8p(3P)ad 3s3p{3P)4s dpodp 7/2-9/2 2
1.65x 1071 3 24323.420 2422.684 L14424 155688  3s3p({YP)34 3s8p( P)ar sposp T/2-7/2 2
302x107! 10 2428.4%0 2427.717 114538 155717 8s3p(*P)3a 3s3p(* PYat ipadyp 8f2-9/2 2
1.86x15~* 0 2439953 2439.245 8119t 122175 32 (*Sip 3214 8)7d 2pelp 1/2-3/2 2
2.33:;-'10" 3 2500.628 2500.222 79337 18222 8s7('s)3a 352 (1 s)6r ip-2ye 3/2-5/2 2
1.36%10! 5 2561.970 2501.248 76354 119322 36°('s)3d 32 (ts)6t ip2pe 5/2-7/2 2
2.62k1071- 2 2504.381 2503.60¢ 79354 119284  3s%(ls)3a 3s?(isyrp ipipe 5/2-3/2 2
1.54x10° 2 2505.091 2504.37% 79337 119255  3e?(l5)3d 22 (45)y7p ip-tpe 3/2-1/2 2
3.00x 04 2641.393 2540.627 83802 123156 3s3p? 362 (*5)8p 2p.ipe 1/2-3/2 2
5.00x10°% 2544.046 2543.270 83802 133106 3a3p? 3s2(15)8p ip2pe 1/2-1/2 2
1.10x10°2 2554.536 2553.764¢ 84004 123150 393p® 3% (1 5)8p 2p.2pe 3/2-312 2
4.00% 1074 2557.206 2556.435 84004 133109 3s3p° 3s%(18)8p Ip.2po 3/2-1/2 2
9.50x 107! 2604.422 2603.677 65496 103892 3a2 (185345 382 (18)s5p tg.2pe 1/2-3/2 2
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TABLE 1. - CONTINUEDR

gl-VALUE* INT.®! WAVELENGTHS (A)° LEVELS(cm™1)¢ CONFIGURATIONS® TERMS*® 3-3¢ REF.!
) Qbaerved Calenlated Lower Upper

 4.73x14°) 2606.08¢ 2605.325 65496 103867  Ssf(PSHse 3:2{9)50 2g.2pe 1/2-1/2 2
2.50 %107 Y 2645.539 2644.742 83802 121601 3s3p? 3s3p(3P)ss PPt 172-3/2 2
5.75% 10! 3 2655,803 2655.012 83802 121455 3a3p? 3s3p(®P)4s Zp.ipe 1/2.1/2 2
1.28x10° 5 2650.781 2668.981 $4004 121601 3s3p? 3s3p(%P)4a 2p.2pe af2-3/2 2
Z.2Lxiel [ 2670.153 266,962 £4004 121455 3a3p? 3s3p{P)es 2p.2pe 3/3-1/2 2
5.94x10°t 3 2677.906 2677.145 81191 1185335 3s?('s)4p 8s? (18164 2pelp 1/2-3/2 2
1.07x10% 10 2682.210 2681.459 8125t 118533 8s3{!s)4p 3a* (*5)64 ipedp  3y2.5/2 2
5.50x10°! 2 2722.250 2721.474 81191 117926 32 (18)ep 3% (ts)rs Zpo 2g 1/2-1/2 2
1.09xi0t 5 2726.70% 2725.928 81351 117825  3s%('S)Mp 8a2({18)7s tpe.lg 3/3-1/2 2
2.50x10°! 2818.302 2817.462 §3802 119284 3a3p? 32 (38)7p Zp2pe 1/2-3/2 2
4.55x10°! 2820.580 2819.740 83802 119255 3s3pt 32 (ls)yrp ip.ipe 1/2-1/2 2
1.24x10°1 2834.472 2833.637 84004 119284 3s3p? 3s%5(18)7p 2p.ipe 3/2-3/2 2
3.13x10°1 2836.765 2835.931 84004 119255 3s3p% 332(‘5}7,; tp.2po 3/2-1/2 2
4.89x1078 2%51.456 2850.620 79354 114424  3:2(*S)3a 2:3p{3P)5d IpAFe 52772 2
4.99x107%. 2857.231 2856.403 79837 114336  35°(*s)3d 3:3p(PP)3d  2DF® s/2.5/2 2
4.99x10°% 2858.514 2857741 79354 114336  3s%(*s)3a 3s3p(*Py3é  2DAF° 57252 2
7.35%10° 2886.133 2885.290 79337 113986  3s¥(18)ad 3.3 {18)8p 2p.2pe 3/2-3/% 2
3.53x%10° 5 2887.358 2886.531 79337 113971 3s5%('s)3d #s% (1s)6p ?p.2pe 3/2-1/2 2
£.38x 100 10 2887.511 2886655 T9354 113986  3s%(ls)3d 3t (is)6p 2p-2pe  5/2-3/2 2
7.50x107% 300 2904.283 2903.449 79337 113769 as?(19)3e 3s? {1 5161 Ip2pe 3/2-5/% 2
1.08x10°1 500 2005.694 2004.834 79354 11376%  3%¢l5)3d 3% (18)sf tp-tpe 5/3-T/2 2
78%10°2 3014.920 3014.040 124338 157566 3s3p{3P)34 3s3p(*PM¢  D°.4D /2.2 2
7.91%10"% 3015.98¢  30135.108 124350 157506  3a3p(*P)34d 3:3p(*Pyf 4D°SD 12172 2
4.04x10°2 2 3018.040 3017.187 124350 157484  3s3p(®P)3d 3s3p(C P4t ipefin 1/2-3/2 2
32ax1e? 20 3671.550 3020.665 124333 157434 saap(apjaa 3e3p(dP)ef ipedp 3/2-5/2 2
9,00x10°3 160 3030.000 3029.123 124330 157333  3s3p(3P)3d 33p(PMI 4D°4D 57272 2
8.82x102 2 3082.850 $032.009 124462 157434 3a3p(3P)3d 3s3p(iEnt fpcdD 772572 2
7.30 x10°2 2 3039.210 3038.312 124580 157484  3a3p(3P)ad 3s3p(P P4t spe.dp  5/2-3/2 2
1.27x10°% 20 3041.573 3040.882 124629 157506  33p(*P)ad 3s3p(3P)et dpo.ép 3/3-1/2 2
5.6Tx10-} 30 3042,191 3041.309 124462 157333 3a3p{3P)3d Za3p(>P)af ipedp Ti2-7/2 2
8.23x%10°! 100 3043.692 3042.796 124628 157484  3a3p(*P)3d 3a3p(d P)4f 4pedp  3/2-3/2 2
6.70x 10"t 1 3043.850 3042.927 124580 157434 3a3p(*P)34 3a3p(*P)4t  1P°-4D  5/2-5/2 2
6.70x 19°1 10 3045770 3044.904 12465} 157484  3<3p(3P)3d 3s3p(3 P 4peip 1/2-3/2 2
16610 50 3048.300 3047.426 124629 157434 3s3p(*Piad 8s3p(PP)r  4P°4D  §/2-5/2 2
3.14x10° 150 3053.184 3052.295 124580 157333  3a3p(*P)3d’ 33p(*P)4t  4PSSD 5/2-7/2 2
4.99 %108 1 3125.260 3124.335 124834 156832 382 (25)8¢ 3s3p(d PHuf 2podg B/2-7/2 2
a.68x10? 1 3128.770 3127.900 108827 140788  3sip{*P)ad 3a3p{¥P)ep Zpe.2p 5/2-5/2 2
4.99x10°" 3138.210 3137.326 124834 156699 82 {1881 333p( PRt 2peig 5/2-5/2 2
4.0Tx10! 3149.920 3149.004 132176 163923  3s3p(*Plp 333p(3P)5d ip.ipe 7/2.9/2 2
4.20x10% 1 3170.400 3170.035 121455 152991 3s3p(®Pids 393p(*Pidp 2po_2g 1/3-1/2 2
9.383 100 3185.990 3184.801 121601 152991 3s3p{°PMs 3s3p(PP)dp Ipels  3/2-1/2 2
2.58x15% 150 3188,970 3188.060 124330 155688  3a3p(®P)ad 3s3p(3 Pyar pe.dy sf2.7/2 2
s.60%107 50 3192250 31%1.326 124330 155656  3s3p( P)3d 3e3p(PP)ar.  4pcdF 572872 2
1.61x10° 150 3193.090 3192.185 124338 155656  3s3p(*P)3d 323p{YP)4L ipe.tfp 3/2-5/2 2
1.65 %1071 59 8194.210 3163,286 124338 155645  3s3p(*P)ad 33p(P PY4S ipedp 3/2-3/2 2
4.05x10°! 50 $194.500 3193.765 124330 155632  2s3p(3P)3d 3s3p{3 PYdar dpe2p S/2-T/% 2
1.25%10°% 100 3195.410 3194.486 124350 155645  3s3p(YP)3d 3a3p(*Pyar d¢podyp 1/2-3/2 2
4.30%10° 200 3199.614 3108.593 124462 156717 3s3p(3P)3d 3a3p( P)4f ipedp  7/2-9/2 2
3.47x10°t 20 3202.490 8201.563 1244832 155688 3a3p(3P)ad 3s3p(P P4 ipedF 72752 2
2.40%10°! 100 3203.872 3202.987 8110t 112403 3s2(!S)p 322 (3%)54 2palp  y1/2.3/2 2
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TABLE 1. - CONTINUED
gf-VALUE* INT.® WAVELENGTHS (4)° LEVELS(cm13¢ CONFIGURATIONS® TERMS® 330 REF.S
Observed Calctrlated Lower Vpper
1.48%10°2 3205.710 3204.856 124462 155656  3s3p(*P)3d 3s3p(* Pyaf podF 7/2.52 2
7.51%107% 3208.350 3207.316 124462 155632 2s3p(>P)3d 3s3p(C P4t ipely T/2-T/2 2
4.35x%10°% 200 3210.025 3209.108 81251 112403 3s°('s)Mp 352 (t8)5a pe2p  ay3-5/2 2
4.18%19°1 75 3214.660 3213.739 124580 155688  3s3p(°P)3a 3s3p(d P)at épody 5/2-7/2 2
6.50% 1073 15 3217.5%0 3217.058 124580 155656  3s3p(3P)3d 2e3p(3 Py dpedp 5/2-5/2 2
4.99x10°5 10 4220.440 3219.536 124580 155632  3:3p(3P)3d 3s3p(> P4 ipo2p 5/2-7/2 2
1.63x10°2 20 8223.010 3223.086 124629 155656  8s8p(*P)3d 323p(PP)4t 1pedp  8/2.5/2 2
4.00%10°3 t 3224.130 8223.208 124629 155645  333p(°P)3a 3a3p(I Pt ¢pedp  3/2.3/2 2
3.95%10°2 3235.520 3235.104 101030 131932 3:7(!8)4d 3s3p(3P)3a  *D-Epe 5/2-7/2 2
8.40%10°3 300 3333.139 3332.190 81191 111193 3s5%(1s)p 39? (15)6s Zpo.lg 1/2-1/2 2
1.67x10°% 500 3339.819 3338.869 81251 111193 3s«(is)dp 3:2(18)6s 2pety 3/2-1/2 2
1.33x10"1 2 3472.430 3472582 102892 132680 352 (18)5p 3:3p(*P)ep Zpo.2p 3/2-3/2 2
5.40%10°! 2 3470.538 3479.435 103867 132599 3% {'8)5p 3s3p{3P)dp 2pelp 1/2.1/2 2
7.80x10°% 3685.950 3684.898 101028 128158 3a%('s)ed st (s Zp-2pe 3/2-5/2 2
L1012 3686.133 3685.070 101030 138158 8s%(ts)4d ss2tsyne ipirpe 5/2-7/2 2
1.09%10°% 3795.362 3794.281 101028 127376 36%({'s)ad sef(lsnor *D2rFe 3y2.5/2 2
1.56%10°% 3795.553 $794.471 101030 127376  3e%(1S)4d sef(ls)ior  3pfpe 5i27/2 2
L.42xi02 10¢ 3853.664 3853.375 55307 81251 3a3p? 35 (18)4p 2p_2pe 3/2-3/2 2
1.42x10°F 500 3856.017 3856.040 55325 81251 3s3p2 3s%(1s)dp ip.ipe 572372 2
7.90x10°2 200 3862.595 2862.309 55307 81191 3a3p? 3s2(*s)p ip.2pe 3/2-172 2
4.84x10°2 5 3919.000 3917.506 131684 157204 3a3p(*P)3d 3edp{3P)at fpelp 5/2-3/2 2
8.70 %1073 $964.296 3953.178 101028 126317 3s®(!s)ed 3t isyer 2p2ys 3/2.5/2 2
1.22x10°% 3954.507 3953.388 101039 126317 8s°(!5)ad 8s*(isyor Ip-2pe 5/3-7/2 2
T.dd x 1072 10 2955.740 3954707 131932 157211 3s3p{°P)3d 3:3p(3 P)4t 2pe2p T/2-5/2 2
5.92x 1072 10 3977.460 3975.441 131684 156832  3a3p(*P)3d 3s3p(* P4t Ipedg 5/2-T/2 2
6.48x10° 15 3991.770 3990.402 131932 156985  3s3p(®*P)ad as3p(3Pyef  PFefa 7/2-9/% 2
4.86x16° 10 3698.010 3005.473 131684 156706  3s8p(*P)3d 3e3p(PP)t *Felc 5212 2
5.27%1072 5 4016.220 4014.718 131932 156833  Ba3p{ P)34 aspiPyt Erpele 7/2.972 2
Cae%x107 4056892 4055.907 103562 128211 32l s)ee sl 2Felc 772872 2
%Trx10"t 3 4072.711 4071.487 79337 103892 352 (*5)84 2a*(t8)6p 2p.-2pe 3/2-3/2 2
3.21%10° 20 4075.451 4074.205 79354 103892  3s%(13)34 3s?({15)5p 2p-2pe  5/2.3/2 2
1.78x10% 15 4076.781 4075.543 79337 103867 3% (18134 3:%(18)5p 2p.2pe 3/2-1/2 2
2.20%10°% 300 4128.067 1126.883 79337 103562  3s%(ls)34 3a* (2 /et iptype 3/2-5/2 2
4.10%10°% 500 4130.893 4129.647 79354 103662  3s°(!s)8a 352 (1 8)a1 ip.2pe 5/2-7/2 2
2.55%10°% 1% 4183.345.  4181.085 108770 132680  3a3p(*P)ad $s:3p(*PHp  2D°'P 372374 3
2.00x18% 4187.137 4185.970 103562 127445 32 (1)t 323 8)10g tFeta 1202 2
2.42 %101 100 4190.724 4191.030 108827 132686  3s3p(*P)ad 3:3p(*PMp  2D°3P 572372 2
1.38%10°% 50 4198.133 4195.322 108770 132559  3a3p(°P)ad 3s3p(3PMp  *D° 2P 3/2-1/2 2
1.83x10°2 4200.657 4199.477 101028 124834  3e%{'5)ed 3s%{!5)8¢ p.tpe 372542 2
2.63 xm‘?' 4200.8398 4199.704 101030 124836 ss('sna ss2(isyar Ip2Fe 52 2
2.3Tx m__*l 4232.864 4281.647 47976 121601 32 (1 5)5s 3:3p(*Plas 23.2pe 1/2-3/2 2
1.18 xu_i“ 4259.202 4258.000 97976 121455  3a2('S)5e ss3p(¥PYes  2sP0 1r2-1/2 2
4.89% L_h‘“ 4376.957 4375.740 103562 136400 3a2(15)ar 3% (15)0g ipelg  7/2.942 2
4.85%10°1 1621.418 4620.112 101028 122667  3s%(ls)ad 32 {is)yre ip.lye 3/2-5/2 2
6.92x210"% 1621.721 4620422 101030 122667  35(45)44 2a? (g7t ip.2pe 5/2-7/2 2
1.90 %103 4673.273 4672.001 108562 124960 3a% (15} 3s%(!8)8g tpelg T/2-9/2 2
3.81x14°1 3 4776.200 4774841 132176 153113 2s3p(®P}p 3a3p(3P)4d 4p.ipo 7/2-5/2 2
1.59x10°1 3 4782.890 4783.670 182599 153498  3a3p(*PMp 3:3p(3P}d  Zp-2Zpe 1/2-1/2 2
3.89x10°% 5 4792.200 4792.162 132680 153542 3:3p(°P)4p 3s3p(iPyea  2P-PP° 3y2.3/2 2
2.23x19°! 2 4842.320 4840.801 131799 152451 3s3p(3P)p 3s3p(>E)}¢d  *D-*D°  i/2-3/2 2
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TABLE 1. - CONTINUED

g-VALUE* INT.'  WAVELENGTHS (A)° LEVELS(em 1)¢ C2.780NFIGURATIONS® TERMS*® J-J* REF.S
QObserved Calcuisted Lower Upper
153x10° 4844.820 4843.47¢ 103867 124503  3s2(ls)sp 332 5)84 pelp  1/2-3/2 z
2.82%10°! 3 4845.260 4843.339 131799 152438  3s3p(*P)Mp 33p(*P}4d  ¢D.4D° 1/2-1/2 2
2.78 x10° 4850.550 4849.170 103892 124508 357 ('S)5p 3s%(18)8d 2peip 3/2-5/2 2
2.64 % 10°1 2 4853.350 4851.935 131876 152480  3e3p{iP)p 353p(*P)ad ip.dpe 3/2-5/2 2
3.27x10° 4861.095 4850.737 101030 121601 3s2(18)ad 3s3p{ P s ip-2pe 5/3-3/2 2
1.12x100 15 4883.200 4881.822 132002 152480 3s3p(*P)4p 333p(*P}d  4D-4D° 5/2-572 2
2.09x10-1 ¢ 4890.250 1888.879 132002 152451 3s3p(*PMp 33p(°P)4a  4p-ip° 5/2-3/2 2
1.97x10%! ] 4865.558 4894.180 101028 121455 387 (15)4d 33p(3Pys  ZD-2P® 3/2-1/% H]
1.84x16°2 4902.650 4901.283 103892 124288 357 (18)5p 352 {t8)9s tpe 2y 3/2-1/2 3
2.02x10" 20 4906.900 4905353 132176 1525565 3s3p(PP)éip 3s3p(¥P)ee 4D-4pe T 2 2
2.32x10°¢ 5 4908.180 4905.635 135307 155688 3pd 3e3p(2 )¢ 2pedF 5/2-7/2 2
9.46x10°! 20 4932.800 4931.418 135304 155576 ap? 3s3p(3P)er DO 2F  8/2-5/2 !
3.86x10°% 1000 5041.026 5039616 81191 101028 3s%(l8)dp 3%(18)4d 2po2p 1/2-3/% 3
7.03%1072 1000 5035.981 5054.542 81251 101030 3:%('s)sp 3s%(*s)4a Ipelly gr2.5/2 2
7.60x 1873 5056.314 5054.500 81251 101028 382 ('s}p 32 (18)ed 2pe2p  372-3/2 2
3.16x10% 10 £181.900 5180446 151799 153097  3:3p(*F)4p 3s3p(PP)4d ‘pipe 1/2-3/2 2
5.08x10° 100 5185.250 5183.791 131876 151161 3e3p(*P)4p 3s3p(3P)ad ipdpe 3/2-5/2 2
8.70x10°3 $185.535 5184.135 103562 122846 332 (is)ar 3t (ls)Te fpelq 7/2-8/2 2
T.72x10% 200 5192.860 5191.429 132002 151258  3a3p(*P)p 3s3p(®P)ad  4p.tpe 5/2-7/2 2
1.10x10% 500 5202.413 5200.954 132176 151308 3a3p(PP)Mp 3a3p{3P)4d dp.tpo T/2-9/2 2
1.69x10°L 1 5215.670 5214.246 134031 153204  3s3p(3P)dp 3sap(3P)ad ip.dpe 1/2-3/2 2
1.49 %100 10 5210370 5217.920 132002 151161 313p(P)4p 333p(*P)ed  Spiye 5/2-5/2 2
2.70%10™! ] 5232.760 5231.20% 134093 153204  2e3p(CP)4p 3e3p{®Pjaa  ‘p.ip® 3/2-3/2 2
1.10x10° 5 5240.31¢ 5238.812 132176 151259  3s3p(3P)4p 3:3p(*P)4d EpdFe 7/2-7/2 2
4.00x10°! 5357.640 5256.173 134093 153113 3s3p(F)ép 353p(PM4  dp.ipe 3/2-5/2 2
4.25x100 5269.740 5268.348 134228 158204 383p(*P)p 3:23pf3P)ed dp tpa 5/2-3/2 2
1.24x10°! 30 5205.190 5293.669 134228 153113  3a3p(PPi4p 3e3p(3Pl4d  4p-tpe 572-5/2 2
6.11x10°t 5354.890 5353.487 132002 150676  3e3p(>F)ép 3s3p(*P)ss  4D-4P°  5/2-5/2 2
7.47 %1071 5380.480 5379.088 131876 159461  3s3p(°PMp 3:3p(°P)ss  ‘D4P° 3/2.3/2 2
5.92x10°1 ] £393,180 5361.830 131799 150340  3s3p(*P)dp 3a3p(3P)Ss ip.dpe 1/2-1/2 2
2.82%10° . 190 540%.340 5403.8380 132176 150676  3a3p(3Fl4p 3s3p(3F)5e ipdpe 7/2-5/2 2
6.06x10°! 5 5415.640 5414.302 131876 150340 3a3p(*PMp 3e3p(*P)6s  4D-AP® 3/2-1/2 2
1.50x10° 15 5317.240 5415.846 132002 150461  3s3p(*PMp 2:3p(*P)ss  ¢D-ipe 5/3-3/2 2
944107 15 5828.920 5427.497 134031 152451 3=3p(*PNMp 3s3p(®*P)ed  4p-1D° 1/2-3f2 2
8.09%10°! 15 5432.890 5431.247 134031 152438 3e3p(PP)4p 3e3p(’ri4a  4pipe 1/2-1/2 2
2.24x10% 100 54386320 5457.123 134093 152480  3a3p(*P)ep 3e8p(3PY4d  ¢P-4D° 3/2-5/2 2
8.63x10} 20 5447.260 5445.879 134093 152451  3s3p(SP)4p 3e3p{PP)ed dp.ipe 3/2-3/3 2
1.15x107! 0 5451.180 5449.724 134003 152438  3s3p(3P)dp 2:3p(* P4 ép.ipe 3/2-1/2 2
1.24 qu" 15 5454.400 5452.985 134920 153254  3s3p{°P)4p 3s3p (PP} tg 4pe 3/2-1/2 2
3.7 x1_6° 100 5456,450 5454.910 134228 152555  3s3p(3P)dp 3a3p(*P)ed  ‘P-iD°  5/2-7/2 2
6.46 x,i'0'1 5462.146 5460.634 103867 133175 3a%({ls)sp 3s%(s)7d ipeip 1/2-3/2 2
3.43;{ 1ot 500 5466.432 5462.899 101028 119322 3a%(ls)4a 3% {1561 Iplpe 3/28/2 2
478x10°? 506 $466.868 5465.333 101930 110322 352 ('8)dd 352 s)5¢ 2piype 5/2-T/2 2
2.44x100 100 5469.210 £467.701 134920 153204 3s3p(*P)4p 3s3p(3P)4d  tg.ipe 8/2-3/2 2
1.16x10° 5469.450 5467.035 103892 123175  3s°(38)5p 3s%(15)74 ZpeZp 3/2-5/2 2
4.56x10°? 5 5478.730 5477.256 134228 152480  3s3p(3P)4p 3a3p(3P)ed 4p.dpe 5/2-5f2 2
260107 200 5496.450 5404979 1345920 153113 3a3p(3P)p 3s3p(?F)dd ig.4po 3/2-5/2 2
1.40x 107} 100 5540.740 5539.273 116872 134920  3s3p{ P)ds 33p(*P)p  4P°.%s 1/2-3/2 2
£.70x 1073 5568.855 5566.831 103867 121826  3s°(*s)5p 3s?{1s)8s Ipedy  i/2.1/a 2
1.33x10°2 5575.973 5574.4186 103892 121826 370 9)5p 32 (18)8e Zpo 2y 8/2-1/2 2
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TARBLE t. - CONTINUED
gfl-VALUE* INT.® WAVELENGTHS (A)* LEVELS(cm )4 CONFIGURATIONS® TERMS® 3.3 REFS
’ Observed Calculated Lower Upper
2.67x10"! 150 5576.661 5575.1538 116988 134920 3sSp(®P)4as 8:3p(3P)4p dpotyg 3/2-3/2 2
7.40%10°% 3 5605.351 5603.850 114336 132176 3s3p(*P)ad 3s3p(3P)4p ipetp 5/2-7/2 z
Lsoxiol 100 5632.973  5631.434 114424 133176  3s3p(®P)3d 3s3p(*PHp ‘F°-4D  7/2-7/2 2
3.65x10°L 200 5639.478 5637902 117188 134920  323p(*Pl4s 383p(3P)4p ipeig 5/2-3/2 2
10sx10® 2 5641.010 ssar_x'.qss 114275 132002  3s3p{3P)3d 3s3p(P)ap tpodp 3/2-552 2
Lorx1o-l 150 5660.656 5653.100 114336 132002 3s3p(*P)3d 3a3p(3Plp  FeiD /2572 2
132x10} 1000  5660.563 5667.999 114538 133176 3s3p{*P})34d 3s3p(*Pyp ‘F°-4D 972772 2
1.47x10%% 30 $68).440 5679.871 114275 181876  8s3p(3P)3d 3a3p(3P)dp  YPOSD 8/2.8/2 2
8.0T% 107" 300 5688.811 5687.232 1144324 132002  3s3p(®P)3d as3p(®P)p  ‘Fo4D 7/2.5/2 2
5.92x10°1 200 570L.374 5699.800 £14336 131876  3s3p(°P)3d 3s3p(*Plp dpe.tp 5/2-3/2 2
3.69x107! 100 5708.370 5704.813 114375 131799 3s3p(3P)3d 3s3p(°Pl4p dpedp 3/2-1/2 2
1.11x10° 30 5785730 5785.353 132599 129870  3s=3p(*P)4p 3a3p(3P)dd 2p.2pe 1/2-3/2 2
1.98x10° 30 5794.900 5796.508 132680 149927  3s3p{®PMp 3a3p(3P)2a  *p-ip® 3/2-5/2 2
1.16x10° 150 5800.468 S798.87T 116988 134228  3a3p(YP)ds 3a3p(°P)ep PP 3/2-5/2 2
1.07x10% 200 5806.738 5305.146 116872 134093 Ss3p(°P)Ms 3:3p{*P)dp ipedp 1/2-3/2 2
2.11x107t t 5813.990 5815.675 132680 149870  3s53p(CP)4p 3:3p(3P)4a  2P.2Dpe 3/2-3/2 2
1.16x10°2 30 5827.801 5826.179 116872 134021 3a2p(3P)4s 33p(*PYp dpedp 1/2-1/2 2
3.47x10t 50 5846.134 5844.548 116988 134093 323p(3P)4s 3s3p(*Piap  YP°-4P  3/2-3/2 2
1.69x 19? 10 5867.483 5365.869 118988 134031 2s3p(}P)ds 3s3p(3PYp ipodp a/a-1/2 2
2.78x 10 300 5868.404 5866.811 117188 124228 3aSp(*P)ds 3s3p(3P)ap ipe.dp 5/2.5/2 2
1.21xt00 1560 5915.220 5913.563 117188 134093  383p(CP)a 3e3p®P)ap  ‘P*EP 5/2-3/2 2
1.30x 1072 500 5957.561 39556914 g1101 97976 352 (18)4p 352 (18)5e 2polg 1/2-1/2 2
2.50%10°2 500 5073.929 5977.286 813251 97976 8st{ls)ep 3s%(}8)5s Zpe iy gy2-1/2 3
5.58 %101 6 6030.270 £028.603 134093 150676  3s3p(3P)dp 333p(PP)5s dp.dpe 3/2-5/2 2
1.24x10° 20 6080.060 6078.072 134228 150676 3a3p{3P)ip 383p(3P)ss ip.dpe 5/2-5/2 2
4.90x10°L 10 6086.670 6084.777 134031 150461  3s3p{*Plp 3s3p(3P)5s ip.dpo 1/2-3/2 2
1.50x 187t 4 6109.760 6107.890 134093 150461  3s3p{3P)4p 3s3p{*P)5s  ‘p-tp° 3/2-3/% 2
$.502190°% 4 5131.760 6129.875 134031 150340 3a3p(3P)ap 3:3p*P)5s ipipe 1/2-1/2 2
4.62x10°! 5 6155.170 6153.333 134093 150840  Se3p(®Plip 323p( P)5s 4pipe 3/2-172 2
5.04x101 5 6160.160 6158.630 134228 150461 3s3p(3P)ep 3s3p{2P)5a dp.tpe B/2-3/2 2
1.00 x 1073 6239.630 6237967 103562 119589 3s? (layf 32 (15)6g 2pe2g T/2-8/2 2
1.05x10"L 1000 6347.103 6345.325 65496 21251 8s2{1 8)4s 3:2{ls)Mp igtpe 172-3/2 2
5.21%10% 1000 6371.359 6369.589 65496 81191 32 (18Ms 3% (18)ap 2g-2pe 1/2-142 2
t.12x10® 50 6660.520 6658.792 116988 132002 3s3p(*P)s 3a3p(*P)ap tpoidp 3/2-5/2 2
4.47x107 15 £665.000 6663.178 116873 181876  3s3p{3P)Ms 3s3p(3PMp  SP*4D 1/2-3/2 2
2.11x10% 100 6671880 £670.030 117188 132176 333p(3P)s 3s3p(3P)4p  4Po.YD 572772 2
5.00%x310~8 6679.650 6677.783 103562 118533 352 (18)41 332 {18364 peip T/2-5/2 2
4.42%10°t 20 6699.380 6697.529 116872 131799 3e3p{3P)ds 3s3p(*Plip 4pe.ip 1/2-1/2 2
5561074 50 6717.040 8715.141 116988 131876 3s3p(3PMs 333p(3PYap ipoip 3/3-3/2 2
&.54%10°F 20 6750.280 6748.451 117188 132002 3s3p(3P)4s 3s3p{3 P )P dpo.ipn 5/2-5/2 2
856 %102 5 6751.880 6750.032 116988 131790 383p(*P)s 3s3p(3P)p  4PO4D 3/2.1/2 2
4.88x10°2 2 6808.190 6806.408 117188 131876  3s3p(*P)s 3s3p(3P)ep  4P°-4D  B/2-3/2 )
3.93x 1071 §818.450 6816.574 103867 118583  3s°(!8)5p 32 {1s}64 2pe2p 172-3/% 2
T.11 xi_O“ £329.820 8827.977 103892 118583  3s*(!8)5p 3% (15)64 2po2p 372-5/2 2
1.80%19-3 £024.530 6522.601 113769 128211 3s% (15)51 322 (18)11g dpe g T/2-9)2 2
8,70 x10°F 7113.450 7111.497 1038867 117925 8a7{'8)5p 3s7(Ls)7s 2pe.2g 1/2-1/2 2
172x10°2 7125.840 7123.882 103892 117925  3s2(18)5p 322(18)7s 2po 2g 3/2-1/2 2
7.25%10°% - T187.040 7185.043 112403 126317  3s°(8)5d 3t )0t Ip2Ee 57272 2
7.50%10~% T312.280 7310.274 113769 127445 3 {PE)51 3fisnog Frelta 72902 32
1.00x1074 7490.330 7492.099 115255 132598 322('s)7p 3s3p{3P)4p  2pe2p 1/2-1/2 2
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TAELE L. - CONTINUED

A, — Weighted Oscillator Strengths and Lifetimes for the Si 11 Spectrum

gf-VALUE* INT.Y WAVELENGTHS (3)° LEVELS(em 1)4 CONFIGURATIONS® TERMS® a-3¢ REPR.!
Chbeerved Calculated Lower Upper
2.00 x10°4 7848.800 T846.624 101028 113763  3s%(1s)4d sf(dsysr fplfwe y3sse 2
2.00%10™t T849.720 7847.529 101058 113769 382 (F®)ad 3%('s)ss  2p2Fe pra72 2
6.60x1073 T411.470 7909.295 113769 126403  Ss?(!S)st 32 (*sywe IFretc 77292 2
L7 %182 §044.500 8042.284 112403 124834  3s%(18)sd 3e%(tsysr  Ip-2fpe ssa7se 2
4.88x10°% 9412.720 9410.233 103562 114186  3:2(18)ae 22 (1g)5r 2pe.lg 7/3-9/2 2

*Weighted osciliator strengths for atomic transition obtained by the method described in §a

b Observed line intensities.

¢Wavelength corresponding to the energy levels difference between the experimental adjusted energy level values,

4Numerical values of the energy levels are those obtained by an optimized procedure using the program ELCALC.

*Level designations for the trapsition. including configuration parentage. term. and total angular momentum. For pratical

purposes. we show them in three separate columas.

"Ref.- {1) Ferner 1941; {2) Artru and Brillet 1977; (3) Griffin et al. 1976; (4) Trabert ot al, 1976; {(5) Trigueiros et al. 1992; (6)

Trigueiros et al. 1981,
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TABLE 2. LIFETIMES FOR THE 8i II SPECTRUM

Coriiguration

Terms Energy (em™!)  Lifetimes (s)® Conﬁg'umtion Terms Energy (cml) Lifetimes (g)*
352(18)3p 2Py 0 - 3s3p(3P)3d 4Py 124620 T451x10710
3s2(18)3p P32 289 - 3s3p(®P)3d  *Pypp 124651 7.335x10710
3s2{18)4p 2Pyse 81191 2.323%10°? 3s2(15)8f ¥y 124834 5.672x10°8
3s?(18Mp - 2Pyp 81251 2.299x10°#% 32 (15)8f S 124834 5.633x10°8
3 (18)4f"  IFqp 103362 7.852%10°7 3a2(18)9p P12 125023 4.254x10°8
3s? (1G)4f 2Fs /2 103562 7.690x10°7 3:2(18)0p IP3/2 125034 4.646x10°8
362{18)5p 2P1s2 103867 1.577x10% 3s3p(3P)3d  2Py)s 126248 1.059x1019
32 (28)p 2Pz 103892 1.571x10°® 33p(PP)3d 2Py 126291 1.091 %1020

353p(°P)3d 2Dy 108770 2.150%10°10 3s2{18)0f 2Fu )2 126317 6.130%10°9
3s3p(3P)ad %Dy 108827 2.152x10°10 3s2(18)of R TP 126317 5.901x10°¢
352 (15)5¢ *Frso 113769 4.633x10°8 3s2(1Sy0p %Py, 126525 3.918x10°¢
36 (18)5f 3 P 113769 4.581x108 32(*S)10p Py, 126543 2.197x10%
3a%(18)6p iPyse 113971 1.539x 1011 3s2(18)10f  2Fyp 127376 3.167x10°8
3s2(15)6p 2Py 113986 1.530x 10! 3s2(18)10f ¥y 127376 2.547x10°2
3s3p(’P)3d  ‘Fy;2 114275 2.137x10°8 3s2(ts)s 2Fs/2 128158 3.282x10°%
363p(®P)}3d  Fgpp 114336 1.459x%10% 362 (18)11f L 128158 3.253%10°9
393p(3P)3d  ‘Fyps 114424 1.543%10°% 3s3p?P)3d  EFy 131684 £.304x10°t0
3e3p(3P)3d  Fgs 114538 - 3:3p(3P)3d  2Fqp 131932 4.018%10°10
3s3p(®P)da Pis2 116872 8.256x 1010 3p? D3/ 135304 3.928%10°7
3s3p(PPys  1P;p 116988 8.143x 1010 3p3 2Dss2 135307 6.336x10°7
3s3p(®PMs  *Pyjq 117188 8.008x 1010 3p® 2Payq 143983 3.725 %1011
3s2(18)7p 2Py 119255 7.994x10°19 3pt 2Pise 144004 3.808x10°11
32 (18)7p 5P3 /2 119284 8518x10-19 3s3p(*PMd  *Dgyy 146870 3.906x10018
3s(1s)6f 2Py 119322 3.743 %109 33p(3P)Md D5y, 149627 3.923%10°10
3e3{1g)61 IRy p2 119322 3.693x10? 3s3p(3P)5e 1P /2 150840 1.281x10°%
3s3p(PPMs 2Py 121455 1.583x10°9 3s3p(3P)8s 1Py, 150461 1.277xi09
3s3p((P)ds 2Py/2 121601 1.794 1010 3s3p(3P)ss P2 150676 1.268% 108
362 (2 8)7f 2879 122667 4.722x10°® 3s3p(3P)ad  1F3;, 151007 1.855%x10r%
362 (1 )71 2Fs /e 122667 4.747x10°® 3a3p(PP)}d  #Fgpy 151161 1.856x 10
3% 483/, 123047 2.002x 1010 3s3p(3P)d  *Fyyp 151259 1.862x10°
3s?(! S)ép 2Py e 123109 3.088x 10 3s3p(*P)}d  *Fyse 151398 1.878x10Y
3s(d S):"Sp 2Py, 123150 3.002x109 363p(3P)ss 3Py 151949 2.612x10%
3aap(315)3d 4Dyg/q 124330 2.700%10°10 3a3p(’P)dd  *Dyp 152438 9.808x1010
333p(3933d 4Dy 124338 2.683% 10710 3s3p(®P)dd 4Dy, 152451 9.821 x1¢-10
33p(*P)3d 1Dy 124350 2.673%10°10 8s8p(®P)dd 4Dy, 152480 9.563x10°10
3s3p(3P)3d  {Dy 2 124462 2.709x 1010 3s3p(3PMd  *Dype 152555 9.748x 1010
3e3p(3P)3d 1Py 124580 7.646x10190 3s3p(3P)Md Py 158113 L478x10?
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TABLE 2. Continued

Configuration ‘Terms Energy (cm-l) Lifetimes (6)* | Configuration Terms Energy (cm™!} Lifetimes (g)®
3sép(3p)4d P32 153204 1.493x10°? 32 (18)8g 2Ggyy 124960 4.288x10°7
3s3p(3PMd 1Py 153254 1.503x10°9 3e?(18)0g 2Ggsa 126409 1.457x16°7
3e3p(3PME 2Py 153498 4.257x10°1L 352(18)10g 2Gy/q 127445 9.184x10%
3s3p(P)ed - 2Py 153542 4395x101 | 32(1S)llg  2Ggp 128211 1.530x10°7
3e3p(3P)5d  1Fg; 163923 2.171%10°3 3s3p(3P)}p Dy 181789 1.476x10°%
3s3p(3P)6s  1Pgpp 164125 7.491%107° 3:3p(PPMp  ‘Dsp 131876 1.655 %108
3:3p(3P)5d  *Dgye 164976 4.581x10% 383p(3PMp  *Dypp 132002 3.855%10°8
3=3p(3P)5d P52 164976 - 3s3p(3P)dp 4Dy 132176 5.103x10°8

3s3p? P2 42838 2.499x10°8 3e30(3P)p 2Pyy2 132599 8.962x1012
3s3p? 1P3/2 42946 1.559x 102 3e3p(3PMp 2P3/e 132680 9.001%1012
3s3p? P54 43121 5.026x 109 333p(®P)dp “Pis2 134031 4.462x10?
333152 ?Dys 55307 7.395x10°Y 3s3p(3P)dp 4P3/2 134093 4.260x 108
3s3p? 2Dg g 55325 7.490x10°% 23:3p(3P)4p Py 134228 5.110x10°
3s?(18)4a 282 65496 3.387x1013 3a3p(3PMp 4832 134920 2.617x10°%
3a3p? 2812 76663 6.633x10°19 3s3p(’PMp  2D3pz 140880 5.608x10°12
37 (18)3d IDay2 79337 1.047% 108 3:3p(3P)p  2Dsp2 140788 5.728% 10713
3:2(18)3d 2Dg;2 79354 1.067x10°9 3a3p(3P)4p 28172 152091 2541 %1012
3s3p® 3 83802 1.011x10°° 3s3p(3P)af P50 155576 2.161x10°%
 3e8p? *Paye 84004 1.006x1¢10 3s3p(dP)at 2Fq)s 155632 2.868x10™?
3:2(:8)5s 28y /2 97976 4.864x1010 3:3p(3P)Af 4F32 155645 2.560%10?
3s2(18)4d 2Dyjy 101028 7.945 10719 3s3p(3P)4f 1F5;0 155656 2.564x10°°
32(18)4d . ZDgps 101080 8.049x10710 3s3p(3P)4f 4Fr/2 155688 3.070x10°?
3s2(18)6s 282 111193 1.608x10-¢ ' 3s3p(PP)4Af 4Fge 155717 2.605 %109
362 (18)3d 2Dg/e 112403 3.380%1¢°10 3s3p(3P)4f 4Gg/q 186650 2.459%106°7
3s*(18)6d 2Dy)e 112403 3.416x14°10 8s8p(3P)1f Gy 156706 5.866x10°8
3:2(18)5¢g 2Ggye 114186 2387102 3s3p(3P)4f 4Gy/q 156832 1026108
3:2({!3)7s 28,2 117925 3.202x10°¢ 3s3p(3P)4f 4Gy 156833 1.678x10°®
352 (1 85)6d 2Dz/z 118533 1.239x10°10 3a3p(PPYME 1G5 156978 1.678x10?
3s%(18)64d 2Dgy 118533 1.251 %1010 3a3p(3P)af 2Gy/a 156985 2.720%10°%
322 SI):Gg %Gy 119589 5.478x10°% 3e3p(3P}f  2Dgpy 157204 2.372x10°19
as? (lré)ss 28, /2 121826 5.644x 108 3s3p(P)4t  2D;p 157211 1.174x10°7
3s2 (}'s)m 2Dase 122175 4.042%10°%2 3a3p(3P)af Dys2 157333 2.579x169
3e? (1 8)7d 2Dy, 122175 4.072x10°11 3a3p(3P)af Dz 157434 1.950x10°
3s2{'3)7g 2Gy;y 122846 1.173%10° 3s3p(3P)4f iDg)n 157484 2.027x10°%
3s%(18)% 281/2 124289 7.431x10°9 3s3p(PPMf  “Dyp 157506 2.201 x10°°
3s%{18)8d 2Dgy2 124508 6.522x10°12
32 {18)8d D2 124508 6.639x 1012

? Lifetimes for the energy level obtained by the method describes in sect. 2



