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ONSOZ

Teorik ve deneysel fizik caligmalarinda giiniimiizde gelinen noktada mevcut
matematiksel araglar kullanilarak yapilan analitik yaklagimlar giderek daha karmagik
hale gelmekte ve bir tiirlii standartlagamayan degigik gosterim teknikleri nedeniyle
bu c¢aligmalarin takibi de zorlagmaktadir. Diger yandan, yiiksek iglem kapasiteli
bilgisayarlar kullanilarak, gergcek problemlerin niimerik y6ntemlerle ¢6ziilebilir hale
gelmesi ve bu ¢dzlimlerden elde edilen sonuglarin anlagilmasi kolay gorsel verilere
dontistiirtilebilmesi, nlimerik ¢6zlim sistemlerinin Snemini artirmigtir. Bilgisayarlarin
bilgi isleme ve aktarma yOntemlerinin gittikge daha fazla insancillasacag: (sesli
iletisim, {i¢ boyutlu algilama ve goriintiileme gibi...) diigiiniiliirse, Sntimiizdeki

yillarda bu yéntemlerin 6neminin daha da artacag: agiktir.

Benzer konularda niimerik ¢aligmalar diinyada da yapilmaktadir. Bu ¢aligmanin bu
konuda iilkemizde yapilacak daha kapsamli ¢aligmalara miitevazi bir katki olmasi

timidiyle.
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OZET

Bu c¢aligmanin amaci, EPR egitiminde ve deneysel olarak elde edilen EPR
spektrumlarinin yorumlanmasi esnasinda yardimer olarak kullanilabilecek bir EPR
spektrum simiilatorii elde etmekti. Bunun igin ilk agamada Zeeman etkilesimine

ilaveten, yalnizca agir1 ince yap: etkilesimleri dikkate alindi.

Simiilator yazilimi : etkilegimli kullanim araglarinin hazirlanmasinda birtakim
kolayliklar sunan, nesne yoOnelimli Visual C++ programlama ortaminda
gergeklestirildi. Program galigir hale geldikten sonra, degisik spin durumlari igin elde
edilen kuramsal spektrumlar, daha 6nce yapilmig ve ders kitaplarma gegmis olan
niimerik spectrumlarla kargilagtirilarak programin dogrulugu ve etkinligi test edildi.
Uygulama olarak da; eldeki program kullanilarak, deneysel spektrumlar literatiirde
bulunan ve agir1 ince etkilesimlerin bagat etkiye sahip oldugu paramanyetik ornekler

i¢in, kuramsal spektrumlar elde edilerek deneysel olanlarla karsilagtirma yapildi.
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ABSTRACT

The purpose of this work was to realize an EPR spectrum simulator which
can be used as a tool during the interpretation of experimental EPR spectra and/or
during EPR study. In order to attain such a simulator, at first stage only the
hyperfine interactions have been taken into account in addition to Zeeman interaction

term.

The simulator software has been written using the Visual C++ which is a
windows hosted development environment providing nice facilities to construct
visual interface elements. After the spectrum program became working, its efficiency
and flexibility have been tested by reproducing the previously obtained spectra for
different hypothetical spin configurations. As a sample application of the software,
the theoretical spectra for the paramagnetic species (for which hyperfine interactions
are dominant in the formation of spectra and the experimental spectra of which are
available in literature) have been obtained and checked against the experimental

oncs.
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1. GIRIS

Uygun sartlar saglandiginda, yalmizca enerjileri belirli bir degerde olan
parcacik veya quasi pargaciklarin sogurulmasina yada yayimlanmasina neden olan
fiziksel olaylar, spektroskopik inceleme tekniklerinin temelini olugtururlar. Ornegin :
X-Ray spektroskopisi; kristal yapilarin 6rgii sabitlerine bagl olarak belirli dalga
boylarindaki fotonlar1 yansitmasina, Magnetic Rezonans spektroskopisi ise sabit
manyetik alan igerisine konan bir malzemenin niikleer, elektronik ve kimyasal
ozelliklerine bagli olarak belirli frekanslardaki fotonlar1 sofurmasma dayanan
spektroskopik tekniklerdir. Genel olarak X-Ray (notron, elektron... scattering ),
Magnetik Rezonans, Mass, akustik, optik spektroskopi ve bunlarin ikili hatta gt
olarak birlikte kullanildig1 analiz sistemleri bilinmektedir. Spektroskopik tekniklerle
rezonans noktalar1 ve bu noktalardaki rezonanslarin bagil siddetleri 6l¢iiliir. Rezonans
noktalarinin bulunmasinda mevcut teknolojilerin elverirligine bagh olarak su iki farkl
yaklagimdan biri tercih edilir. Ya belirli enerjilere sahip pargaciklar tiretilip, ortam
sartlarin1  olusturan parametreler sistemli bir gekilde degistirilerek rezonansin
gozlendigi parametre degerleri aranir, ya da ortam sartlar1 sabit tutulup miimkiin
oldugunca genis bir enerji yelpazesinde pargaciklar iiretilerek rezonansm meydana

geldigi enerji degerleri aragtirilir.

Magnetik rezonansin ¢ikig noktasi, Stern-Gerlach [1] (1920’lerde) deneyinin
sonucunda anlagilan; bir manyetik alan igerisindeki elektronlarin yalmzca iki farkls
y6nelimden birine sahip olabilecegi gergegidir. Elektronlarin sahip oldugu manyetik
momentlerin dig manyetik alan dogrultusundaki bilesenlerinin degeri +#/2 veya -
h/2 degerlerinden birini almak zorundadir. Bu nedenle bir manyetik alan igerisinde
bulunan elektronlar (manyetik momentin, dig manyetik alan yontindeki bileseninin
alacag1 degere bagli olarak) iki farkl enerji seviyesinden birinde bulunurlar. Herbir
enerji diizeyindeki elektronlarin sayisi, elektronlar fermiyon olduklarindan dolay1
“Boltzman daZilim1” na gore belirlenir. Elektronlarin, uygun enerjide foton salma
veya sogurma yoluyla bu farkli seviyelerin birinden dierine ge¢gmeleri miimkiindiir.
Dolayisiyla diganidan uygun enerjili fotonlar verilerek, elektronlarmn alt enerji
seviyesinden iist enerji seviyesine pompalanabilecegi diisliniilmiis ve bu olay
deneysel olarak ilk defa Rabi ve arkadaslar1 [2] g6zlemistir. Zavoisky [3] nin 1945
yihinda CuCl,-2H,0 6rneginde tesbit ettigi radyo frekansindaki sogurma ¢izgisi ise,



gozlenen ilk Elektron Paramanyetik Rezonans ¢izgisidir. Paramanyetik Rezonansin
1946 dan sonraki geligimi, ikinci diinya savasini takiben, tam teghizatli mikrodalga’
sistemlerinin her yerde rahatlikla bulunabilir hale gelmesiyle bir hayli hiz
kazanmustir. Ornegin: radar sistemlerinde kullamlan 9 GHz bélgesinde ki mikrodalga
iiretegleri, pargalarinin kolayca ve de ucuza bulunabilir olmasindan dolayi, sabit
frekans diizeneklerinde standart olarak kullanmilir hale gelmiglerdir. Magnetic

Rezonansin ilk dénemlerinin tarihi Ramsey [4] tarafindan 6zetlenmigtir.

Magnetik rezonans teknikleri, diger spektroskopi tekniklerine gére oldukca yeni
olmalarina karsin; fizik, kimya, biyoloji, tip gibi birbirinden farkli konularda yaygin
kullanim alanlan1 bulmustur. Farkli magnetik rezonans tekniklerine kisaca gtz atacak

olursak:

EPR (veya ESR): (Elektron Paramagnetic Resonance) Malzemenin igerisindeki
elektronlarin, harici ve yerel manyetik alanlarin etkisi altinda elektromanyetik

radyasyonla etkilesimlerini inceler.

NMR: (Niikleer Magnetic Resonance) Manyetik alan igerisindeki g¢ekirdeklerin
elektromanyetik radyasyonla etkilegimlerini inceler.

Cifte Rezonans Teknikleri:
ENDOR: (Electron-Nuclear Double Resonance) Doyuma gotiirilen NMR

giiciiniin, ayn1 anda cereyan eden ESR gegisi tizerindeki etkisini inceler.

DNP : (Dynamic Nuclear Polarization) Doyuma gétiiriilen ESR giiciiniin,
ayni anda cereyan eden NMR gegisi tizerindeki etkisini inceler.

DoubleENDOR: Cift ENDOR uygulamasi.

ELDOR: (Electron-Electron Double Resonance) Ayni1 malzeme iizerinde
biri doyuma gétiiriilen ardigik iki ESR geg¢isini inceler.

NNMR : (Nuclear-Nuclear Double Resonance) Aym1 malzeme iizerinde
iki ardigik NMR gegigini inceler.

Burada yapilan niimerik ¢aligmanin amaci; deneysel olarak elde edilen EPR
spektrumlarinin yorumlanmasi esnasinda ve/veya EPR egitiminde yardimci olarak
kullanilabilecek bir EPR spektrum simiilatérii elde etmektir. Bdyle bir simiilator iglev
olarak: Incelenmekte olan numuneden elde edilen deneysel spektrum ile, bu numune

i¢in dngdriilen yapinin verecegi kuramsal spektrumun kargilastirilmasmna imkan verir.



2. MANYETIK REZONANSIN KURAMI

2.1  Genel Bilgiler
Simdiye kadar yapilan deneysel fizik g¢aligmalerinin hi¢ birinde manyetik

monopol' e rastlanmamigtir. Bilinen biitin manyetik pargaciklar manyetik dipol
davramg1 gosterirler. Paramanyetik yapilarda manyetik rezonans incelenirken, dikkate
alinmas1 gereken ilk manyetik etkilesim, Zeeman etkilesimidir. ikincil olarak;
elektronun, etrafinda bulunan ¢ekirdeklerin spin manyetik dipolleri ile yaptig
etkilesimdir ki, bu da asir1 ince yap1 etkilesimi olarak bilinir. Bazi elementlerin
¢ekirdekleri sifir toplam spin 'e sahip olmakla beraber, elementlerin ¢ogunun ¢ekirdek
spinleri sifirdan farklidir veya gekirdek spinleri sifirdan farkli olan izotoplar vardir. I
ile gosterilen, gekirdeklerin spin kuantum sayist 1/2,1,3/2,2, ... gibi % nin tam
katlar seklinde pozitif degerler alir. I'nin dig manyetik alan dogrultusundaki bileseni
olan Mj ise, 21 + 1 farkl degerden birini alir. Elektronlarin oldugu gibi ¢ekirdeklerin

de spin agisal momentlerine iligkin
=714 (2.1)

seklinde bir manyetik momentleri vardir. Dolayisiyla dig manyetik alan dogrultusuna
gore iki farkli yonelimden birinde bulunan elektron, (aynt dogrultuya goére 2I + 1
adet olas1 yénelimden birinde bulunan ) "¢ekirdek manyetik momentin" den dolayi,
dis alana ilaveten yerel bir manyetik alan goriir. Bu durumda elektronun gordiigii

toplam manyetik alan:
B'=B+aM;+.. +a¥B"! (2.2)

olur. Burada a, asiri ince yap1 etkilesim parametresini gostermek lizere aMj,
elektronun hissettigi yerel manyetik alani, B ise dig manyetik alani gostermektedir.
Yerel katkilarin dig manyetik alana gore dikkate deger bir biiyiikliie sahip oldugu
durumlarda, elektronun enerji seviyeleri hesaplanirken ikinci ve daha yliksek
mertebeden pertiirbasyon terimlerininde hesaba katilmasi gerekir. Bu gibi durumlarda
elektronun hissedecegi yerel alan degerinin ifadesinde, “a¥/B%'” seklinde a’ ya gore

ikinci ve daha yliksek mertebeden terimler de bulunacaktir.



a,=0 a,=50

Sekil 2.1.1 B dig manyetik alani igerisindeki elektronun, toplam spini 1=
olan tek bir ¢ekirdekle etkilesmesi sonucu ortaya ¢ikan enerji seviyeleri.

Cekirdeklerin neden oldugu asirt ince yap: etkilesimleri, elektron Zeeman enerji
seviyelerinin herbirini ikiye yarar. B dis manyetik alani igerisindeki elektronun,
toplam spini I =% olan tek bir ¢ekirdekle etkilesmesi sonucu ortaya ¢ikan enerji

seviyeleri gekil 2.1.1 de goriilmektedir.

2.2 Zeeman Etkilesimi:

Zeeman 1896’da sodyum alevi ile spektrum elde ederken, magnetik alan
icerisine konulan sodyum alevinde spektrum genislemesi gozlemis, daha sonraki
ayrintili incelemelerle spektrum cizgilerinde genisleme seklinde goéziikken olayn,

gergekte bazi enerji seviyelerinin yarilmasindan ibaret oldugu gosterilmistir.

Magnetik momenti olan bir pargacik (elektron veya ¢ekirdek) dis magnetik

alan igerisine konuldugunda, Zeeman Hamiltoniyeni
H=-B.u (2.3)
Dis alan dogrultusu z ekseni olarak alinirsa Hamiltoniyen,

H=-B L, 2.4)



seklinde yazilabilir. Elektron magnetik momentinin pe= -gBeS. blg:umndekl spln" L

agisal momentum bagmntis1 kullanilirsa: g, elektron i¢in Lande ¢arpanini, 3. ise ]Es‘ohrj

magnetonunu gostermek iizere Hamiltoniyen,

H - gB.BS, 2.5)

olur. Elektron spin agisal momentumunun z bileseni i¢in kuantum sayisi S,= + 2
oldugundan, magnetik alan igerisindeki elektronun enerjisi + "2gB.B degerlerinden
birini alabilir. Magnetik alan igerisine konulan % spinli bir par¢acigin enerji semasi
sekil 2.2.1 de gosterilmigtir. 1990 yilinda, magnetik ve elektrik alanlarm uygun bir
konfigiirasyonuyla uzayda hapsedilen tek bir elektronun verdigi EPR sinyali
gozlenebilmigtir [5].

B=0 L

a,=0

Sekil 2.2.1 B dig manyetik alani igerisinde bulunan %

spinli bir pargacigin enerji diyagrama.

2.3 Manyetik Rezonans Gegisleri ve Deneysel Teknik

Elektronlarin, iginde bulunduklar1 manyetik alanin degerine bagli olarak,
uygun enerjili fotonlar sofurmak suretiyle diisiikk enerjili spin y6neliminden yiiksek
enerjili spin ydnelimine gegebilecegi anlagildiktan sonra, bu olaym kontrollii olarak
gergeklestirilebilmesi ve ge¢is noktalarindaki parametre degerlerinin net bir gekilde
tesbit edilebilmesi igin gesitli deneysel teknikler gelistirilmistir. En basit haliyle bir
manyetik spektrometre, mikrodalga kaynagi, miknatis, 6rnek ve dedektdrden olusur.
Daha 6nceden de bahsedildigi gibi, ikinci diinya savagindan sonraki geligmelerle,
sabit frekans mikrodalga iiretecleri hazir bir gekilde kolayca ve de uygun fiyata




bulunabilir hale gelmisler, bu nedenle de manyetik rezonans deney setlerinde standart
bir kullanim alani bulmuslardir. Glinlimiizde kullanilan modern EPR diizeneklerinde,
elektromanyetik 1gmim kaynag: ve dedektdr birlikte “Microwave Bridge” denilen bir
kutu igerisinde bulunurlar. Bir deney diizeneginde birden fazla Microwave Bridge
bulunabilir. Sabit frekans mikrodalga 1simnim1 altinda resonansin goézlenecegi
elektronik enerji seviyelerinin ayarlanmasi i¢in kullanilan miknatis ise, 0°dan birkag
tesla (stiperiletkenlerin kullanimiyla onlarca tesla ) ‘ya kadar statik manyetik alan
olusturabilen bir elektromiknatistir. Numune, Omekten gelen zayif sinyallerin
biiylitiilmesine yardimer olan metal bir kutu (microwave cavity) icerisine yerlestirilir.
Ayrica iyi bir spektrum elde etmek amaciyla aksamlarin koordinasyonu ve elde edilen
verilerin incelenmesi igin, sinyal igleme, elektronik kontrol devresi ve bilgisayardan
olusan bir konsol iinitesi de bulunabilir. Modern bir EPR spektrometresinin genel

goriintigi sekil 2.3.1 de verilmektedir.

Microwave Bridge —|
I - g T i |

Sekil 2.3.1: Modern bir EPR spektrometresinin genel goriiniisii



EPR deney setlerinde kullanici tarafindan kontrol ve kumanda edilebilen
parametrelerin belli bagl olanlarini sayacak olursak:
Mikrodalga kaynak frekansinin ince ayari, Bios Level, Attenuation: Sabit frekans
mikrodalga giddeti, Receiver Gain: Dedektdér kazanci, Tarama alaninin alt ve iist

smirlari, Modulasyon genligi ve modiilasyon frekanst.

Modern EPR spektrometrelerinde, giriiltiilerin elimine edilmesi, ve
spektrometre hassasiyetinin artiritlmasi maksadiyla; numunenin sogurdugu mikrodalga
siddeti yerine, mikrodalga sogurma siddetinin manyetik alana gore tiirevi olgiiliir.
Dolayisiyla, elde edilen manyetik alan-sogurma spektrumlari, ger¢ekte sogurma

egrisinin manyetik alana gére birinci tiirevidir.

2.4  Agiri ince Yap Etkilesimleri

z-eksenine paralel olarak uygulanan yeterince biiyiik, statik bir manyetik alan
icerisinde bulunan elektron ve ¢ekirdek manyetik dipolleri, klasik olarak etkilesecek
olsalard: ilk konumlar: ne olursa olsun derhal dig manyetik alanla aym dogrultuyu
gosterecek sekilde yonlenmeye calisgacak ve bu durumda aralarindaki dipol - dipol

etkilesiminin enerjisi de yaklasik olarak

4y 3cos’ 0—1 B
Udipolar = —4_;_' 7'3 Myl = _Byluez (2'6)

seklinde olacakti. Sekil 2.4.1 de sematik olarak gosterilen bu klasik sistemde
elektronun, ¢ekirdegin varlifindan dolay1 hissedecegi yerel manyetik alan B,,
denklem 2.6 dan da goriildiigii gibi 0 ’nin ve r *nin anlik degerlerine baglidir ve r
sifira yaklagirken, etkilesim enerjisi sonsuza gitmektedir. Boyutlar1 ¢ok kiigiik olan bu
pargaciklarin {ist iiste gelme olasiliklar1 son derece az oldugundan, bu wraksama
cogunlukla ciddi bir soruna neden olmaz. Bu geligkili durumun matematiksel

ayritilar1 Skinner ve Weil [6] tarafindan irdelenmisgtir.



Sekil 2.4.1 Klasik olarak diigtiniilen iki manyetik dipoliin

kuvvetli bir dig manyetik alan igerisindeki etkilegimleri.

Elektron uzayda siirekli olarak bir yerde durmadig: i¢in etkilesim enerjisi,
elektronun olasilik dagilim fonksiyonu {izerinden ortalama alinarak hesaplanmalidir.
Eger olasilik dagilim1 6 dan bagimsiz ise ( s orbitallerinde oldugu gibi ), cos’0 nin
kiire iizerindeki beklenen degeri denklem 2.6 da kullanilarak, yerel alanin r’ ye goére
degisim ifadesi elde edilir.

2zw

I I cos’ O.sin0.d6.dg
(cos® g) = 22 = 2.7)

277 _3_

[[sino.do.dg

00

<cos’0> = 1/3 oldugundan, denklem 2.6 deki By sifir ¢ikar. Dolayisiyla, kiiresel
simetrik 1s orbitalinde eslenmemis bir elektronu olan hidrojen atomunun gosterdigi
agin ince yap etkilegimlerinin kokeni, klasik olarak diisiiniilen uzaktan-uzaga dipolar
etkilesim olamaz. Hidrojen atomundaki agir1 ince yapi etkilesimlerinin gergek nedeni,
1s orbitalinin radyal bagimlilig1 incelenerek anlagilabilir. Sekil 2.4.2 (non-relativistik
¢oziim) den de goriildiigii gibi 1s orbitalinin, matematiksel bir nokta olarak alinan
¢ekirdek iizerindeki yogunlugu sifirdan farklidir. Bu noktada meydana gelen temas
etkilesimi, genel olarak s orbitallerinde bulunan eglenmemis elektronlarin neden

oldugu agir1 ince yap:1 etkilesimlerinin temelini olugturur.
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Sekil 2.4.2 Cesitli orbitallerin radyal degisimleri.

S orbitallerinin kiiresel simetrilerinden dolayi, bu durumda meydana gelen agir1 ince
yap1 etkilesimleri de izotropiktir. Fermi [7], yeterince biiylik dis manyetik alan (B // z)
icerisindeki bir elektronun, ¢ekirdekle yapmis oldugu izotropik etkilesim enerjisinin

yaklagik olarak

2
Uy, ===l O (2.8)

is0

ile verilebilecegini gostermigtir. Burada y(0), elektron dalga fonksiyonunun

cekirdek tizerindeki degerini gostermektedir.



2.5 Diger Etkilesimler ve Enerjiye Katki Mertebeleri

Sipini sifirdan farkl olan g¢ekirdek ve eslenmemis elektron barindiran bir
atomun veya radikalin enerjisi Hamiltoniyen operatériiniin terimleriyle ifade
edilebilir.

H=H,+Hy+H +Hg+H, +H,+H, +H;,+H, (2.9)

Bu Hamiltoniyendeki ilk ti¢ terim, atomik Hamiltoniyeni, kalan alt1 terim de spin

hamiltoniyenini olugturur. Bu terimleri sirasiyla ele alacak olursak:

H , -Elektronik Hamiltoniyen: her bir elektrona ait kinetk enerji, potansiyel enerji
ve diger elektronlardan gelen itme potansiyel enerjisinin toplamindan olusur.

2 2
Hy=Yi g4 5 (2.10)

i T il

n, ¢ekirdekleri gosteren, i ve j ise elektronler: gdsteren indislerdir. Elektronik enetji
dalga boyu tiiriinden ifade edilecek olursa: 10 - 10 cm civarindadir. Bu enerji
aralifl spektrumun goriinen 151k bolgesini kapsamaktadir. Zeeman enerjisiyle

kiyaslandiginda, ondan kat kat biiyiiktiir

H_, -Kristal alan Hamiltoniyeni : Iyonik bilesiklerdeki iyonlarin elektrostatik

yilklerinden ve covalent bilesiklerdeki kimyasal baglardan dolayr var olan bir

enerjidir. H,'nin Stelenmesine veya yarilmasina neden olur. Temelde O, iyonik

yiikleri, i ise elektronlar: gostermek lizere

V= Z& (2.11)

seklindeki elektrik potansiyelden kaynaklanan bir Stark etkisidir. Bu potansiyel
noktasal yiik yaklagimi altinda ve yalnizca en yakin komsu ligantlar dikkate alinarak

yazilmigtir. Daha gergekci bir potansiyel, yiik dagilimlar tizerinden integraller igerir.

H ,¢-Spin_Orbit Etkilesim Hamiltoniyeni:A, spin orbit eglenim parametresini, L ve

S de sirayla orbital ve spin agisal momentlerini géstermek {izere:

H, =LS (2.12)
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seklindedir. Spin_Orbit enerjisi His 1 0? cm mertebesindedir ve ilk gegis serisi .

olan kristal alan yariimalarindan ise biiyiiktlir.
H i -Spin_Spin Etkilesim Hamiltoniyeni:

Hg = D[Sf - —;-s(s + 1)] +E(S:-S)) (2.13)

seklindedir. Spektrumun gii¢lii bir agisal bagimlilik gésterdigi durumlarda Elektronik
Zeeman enerjisiyle hemen hemen ayni mertebededir (0 - 10™" ¢m). Eksenel simetrinin

bulundugu durumlarda E= 0 duir.

H,, -Elektronik Zeeman Enerjisi:

—

H, =f(L+25=/8H (2.14)

3.3 cm (x bandi - 10 Hz) mertebesindedir ve bazan anizotropiktir.

H, -Niikleer Zeeman Enerjisi :
HZn = _ng'ﬂnﬁji (215)

Elektronik Zeeman enerjisinin binde biri mertebesindedir ve genellikle izotropiktir.

H, -Asin Ince Yap1 Enerjisi:

-

Hy=8Y Al (2.16)
H , -Niikleer Spin-Spin Etkilesim Hamiltoniyeni:

H,=YT1.J,1I 2.17)
i>j
H,-Quadrupolar Enerji : O quadrupol momenti, 8°¥/&z* de alan gradyentini

gostermek lizere

0 (T g -
Q_4I(21—1)(622J[3I’ IT+D+ 72 - 1) (2.18)

_o/ox® o'y /oy’
o’V |/ oz*

Burada 1, asimetri parametresini gostermektedir ve

seklindedir. Eksenel simetrinin var oldugu durumlarda n=0 dur.

11
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elementlerinin tipik kristal alan yarilmalarindan gok daha kiiglik, rare earth'ler igin v
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Yukarida algoritmasi verilen programin, Visual C++ 2.0 kullanilarak hazirlanisi:

Visual C++ editorii agilarak, file meniistinden ‘new’ segilir. Ag¢ilan diyalog -

penceresinden ‘Project’ segenegi onaylanarak, yeni proje igin bir isim girilmesini
isteyen ikinci diyaloga gegilir. Burada isim olarak ‘spectra’ yazilip ‘create’ tusu
onaylanir, Daha sonra gelen diyalog kutularinda hali hazirda isaretli bulunan
segeneklerin hepsi kabul edilerek, en son diyalog penceresine gelinir. Burada 'finish'
diigmesi tiklanarak, minimum konfiglirasyonda bir windows uygulamas: igin gerekli
olan tiim alt dosyalar olugturulur. Yeni olusturulan dosyalarin listesi editor ekraninda
goriilecektir. Bu dosyalardan spectra.rc isimli olam ¢ift tiklanarak, programin
kullandig1 windows ogelerine ait grafik dosyalarin listesi agilir. Menii maddesinin alt
ogelerinden olan IDR_spectrtype ¢ift tiklanirsa meniilerin &zellestirilmesine izin
veren grafik tabanli bir edit6ér agilacaktir. Edit mentistinde default olarak bulunan,
fakat ilk etapta kullanilmayacak olan pargalar ¢ikarilip, yeni bir 6ge olarak
‘Interactive Menu’ eklenir. Grafik editérden save yapilarak ¢ikilir. Resource
meniistinden New se¢ilir ve agilan pencerede ‘dialog’ isaretlenerek OK tusuna
basilirsa, diyalog pencerelerinin 6zellestirilebildigi yeni bir editér agilir. Burada
baglangigta yalmzca OK ve Cancel tuglarmi igeren bos bir diyalog cergevesi
goriilecektir. Bu diyalog cergevesi, yeni diyalog pargalar1 ve yazilar olusturmak igin,

editoriin sundugu imkanlardan faydalanilarak sekil 3.1.1 deki hale getirilir.

iteracive Data Bag

Sekil 3.1.1 Bilgilerin girildigi diyalog penceresinin gériintimii.

13



Daha sonra buradaki diyalog alanlar1 birtakim degigkenlerle irtibatlandiriimak
tizere ClassWizard acilir. Bu diyalogun caligmast i¢in gerekli olan C++ kodu, ‘
“spectrum” ismiyle, CDialog Class' a mensup bir nesne tamimlanarak olugturulur.
Burada verilen program kodlariyla uyumluluk gz oniinde bulundurulmak suretiyle,
yeni degisken isimleri diyalog alanlarla iliskilendirilir. Burada dokiimleri verilen .cpp
uzantili dosyalarin hepsi tek tek agilarak, gerekli ekleme ve degisiklikler yapilir. Son

olarak program derlenerek calisir hale getirilir.
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3.2 Spectra.exe’nin Program Kodu

// mainfrm.cpp : implementation of the CMainFrame class

#include "stdafx.h"
#include "Spectra.h"
#include "mainfrm.h"
#ifdef DEBUG
#undef THIS_FILE
static char BASED CODE THIS_FILE[]=_ FILE_;
#endif
W L LT T T
// CMainFrame
IMPLEMENT DYNAMIC(CMainFrame, CMDIFrameWnd)
BEGIN_MESSAGE_MAP(CMainFrame, CMDIFrameWnd)
/I{{AFX_MSG_MAP(CMainFrame)
// NOTE - the ClassWizard will add and remove mapping macros here.
// DO NOT EDIT what you see in these blocks of generated code !
ON_WM_CREATE()
/I YAFX MSG_MAP
END_MESSAGE_MAP()

o
// arrays of IDs used to initialize control bars
// toolbar buttons - IDs are command buttons
static UINT BASED_CODE buttons[] =
{ // same order as in the bitmap 'toolbar.bmp’
ID_FILE NEW,
ID_FILE_OPEN,
ID FILE SAVE,
ID_SEPARATOR,
ID_EDIT CUT,
ID_EDIT _COPY,
ID_EDIT PASTE,
ID_SEPARATOR,
ID_FILE PRINT,
ID_APP_ABOUT,
¥
static UINT BASED_CODE SpectraButtons[] =

// same order as in the bitmap 'SpectraToolBar.bmp'
ID_EDIT_INTERACTIVEMENU,

¥

static UINT BASED_CODE indicators[] =

{
ID_SEPARATOR, // status line indicator
ID_INDICATOR_CAPS,
ID_INDICATOR_NUM,
ID_INDICATOR_SCRL,

|5
T T LT T T
// CMainFrame construction/destruction

CMainFrame::CMainFrame()
// TODO: add member initialization code here

}
CMainFrame::~CMainFrame()

15



{

}
int CMainFrame::OnCreate(LPCREATESTRUCT lpCreateStruct)

if (CMDIFrameWnd::OnCreate(IpCreateStruct) =-1)
return -1;

if (!m_wndToolBar.Create(this) ||
!m_wndToolBar.LoadBitmap(IDR._MAINFRAME) ||
!m_wndToolBar.SetButtons(buttons,
sizeof(buttons)/sizeof(UINT)))

TRACEO("Failed to create toolbar\n");
return -1;  // fail to create

}
i
if (!m_wndSpectraToolBar.Create(this) ||
'm_wndSpectraToolBar.LoadBitmap(IDR_SPECTRUM) ||
!m_wndSpectraToolBar.SetButtons(SpectraButtons,
sizeof(SpectraButtons)/sizeof(UINT)))

TRACEO("Failed to create toolbar\n");
return -1;  // fail to create

}
W i

if ('m_wndStatusBar.Create(this) ||
!m_wndStatusBar.SetIndicators(indicators,
sizeof{indicators)/sizeof(UINT)))

TRACEOQ("Failed to create status bar\n");
return -1;  // fail to create

}

// TODO: Delete these three lines if you don't want the toolbar to

// be dockable

m_wndToolBar.EnableDocking(CBRS_ALIGN_ANY | CBRS_FLOAT_MULTI),
m_wndSpectraToolBar.EnableDocking(CBRS_ALIGN_ANY | CBRS_FLOAT_MULTL);
EnableDocking(CBRS ALIGN_ANY);

DockControlBar(&m_wndToolBar);

DockControlBar(&m_wndSpectraToolBar);

// TODO: Remove this if you don't want tool tips

m_wndToolBar.SetBarStyle(m_wndToolBar.GetBarStyle() |
CBRS_TOOLTIPS | CBRS_FLYBY);

return 0;

}
i
// CMainFrame diagnostics

#ifdef DEBUG
void CMainFrame:: AssertValid() const

{
CMDIFrameWnd:: AssertValid();
}
void CMainFrame::Dump(CDumpContext& dc) const
{
CMDIFrameWnd::Dump(dc);

}
#endif /_ DEBUG

16



// Spectdoc.cpp : implementation of the CSpectraDoc class
"

#include "stdafx.h"

#include "Spectra.h"

#include "Spectdoc.h"

#include "Spectrum.h"

#ifdef DEBUG

#undef THIS_FILE

static char BASED _CODE THIS_FILE[]=_ FILE_ ;
#endif

i
// CSpectraDoc

IMPLEMENT DYNCREATE(CSpectraDoc, CDocument)

BEGIN_MESSAGE_MAP(CSpectraDoc, CDocument)
/1{{AFX_MSG_MAP(CSpectraDoc)
ON_COMMAND(ID_EDIT_INTERACTIVEMENU, OnEditInteractivemenu)
/I }AFX_MSG_MAP

END_MESSAGE_MAP()

W T T T T T
// CSpectraDoc construction/destruction

CSpectraDoc::CSpectraDoc()
{ // TODO: add one-time construction code here }

CSpectraDoc::~CSpectraDoc() {}
BOOL CSpectraDoc::OnNewDocument()

if (!\CDocument::OnNewDocument())
return FALSE;

// TODO: add reinitialization code here
// (SDI documents will reuse this document)

int counter = 0;
while ( 20 - counter ) {molecule.nuclei[counter].m_SpinData  =0.;
molecule.nuclei[counter].m_HyperfineData = 0.; counter++;}

m_nCurrent_PosData = 30;

m_Line WidthData = 15;
m_Line_ThicknessData = 1;
m_Lorentz_or_GaussData = 0;
m_Low_End of RangeData = 2500;
m_High End of RangeData =4000.0;

return TRUE;
}
i
// CSpectraDoc serialization
void CSpectraDoc::Serialize(CArchive& ar)
{ if (ar.IsStoring())
{ // TODO: add storing code here ~ }
else
{ // TODO: add loading code here  }

17



}
I T T T
// CSpectraDoc diagnostics

#ifdef DEBUG
void CSpectraDoc::AssertValid() const

{ CDocument::AssertValid(); }
void CSpectraDoc::Dump(CDumpContext& dc) const
{ CDocument::Dump(dc); }

#endif / DEBUG

W T T T T
/! CSpectraDoc commands

void CSpectraDoc::OnEditInteractivemenu()

{
CSpectrumDlg  dlg;
digm Line Width =m_Line WidthData;
dlg.m_nCurrent_Pos = m_nCurrent_PosData;
dlg.m_Line Thickness =m_Line ThicknessData;
dlg.m_Lorentz_or_Gauss =m_Lorentz_or_GaussData;
dlg.m Low_End of Range=m Low_End_of RangeData;
dlg.m High End of Range=m_High_End_of RangeData;

dig.m Spin_1 = molecule.nuclei] 0].m_SpinData;
dig.m_Spin 2 = molecule.nuclei[ 1].m_SpinData;
dlg.m_Spin 3 = molecule.nuclei[ 2].m_SpinData;
dlg.m_Spin_4 = molecule.nuclei[ 3].m_SpinData;
dlg.m_Spin_5 = molecule.nuclei] 4].m_SpinData;
dig.m_Spin_6 = molecule.nuclei[ 5].m_SpinData;
dig.m_Spin_7 = molecule.nuclei] 6].m_SpinData;
dlg.m_Spin_8 = molecule.nuclei] 7].m_SpinData;
dlg.m_Spin 9 = molecule.nuclei[ 8].m_SpinData;
dlg.m Spin_10 = molecule.nuclei] 9].m_SpinData;
dlg.m_Spin_11 = molecule.nuclei[10].m_SpinData;
dlg.m_Spin 12 = molecule.nuclei[11].m_SpinData;
dlg.m_Spin_13 = molecule.nuclei[12].m_SpinData;
dlg.m_Spin_14 = molecule.nucleif 13].m_SpinData;
dlg.m_Spin_15 = molecule.nuclei[14].m_SpinData;
dlg.m_Spin_16 = molecule.nuclei[15].m_SpinData;
dlg.m_Spin_17 = molecule.nucleif16].m_SpinData;
dlg.m_Spin_18 = molecule.nucleif17].m_SpinData;
dlg.m_Spin_19 = molecule.nucleif 18].m_SpinData;
dlg.m_Spin_20 = molecule.nuclei[ 19].m_SpinData;
dlg.m_Hyperfine 1 = molecule.nuclei[ 0].m_HyperfineData;
dig.m Hyperfine 2 = molecule.nuclei[ 1].m_HyperfineData;
dlg.m_ Hyperfine 3 = molecule.nuclei[ 2].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 4 = molecule.nucleif 3].m_HyperfineData;
dlg.m Hyperfine 5 = molecule.nucleif 4].m_HyperfineData;

dlg.m_Hyperfine 6 molecule.nuclei] 5].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 7 molecule.nuclei] 6].m HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 8 = molecule.nuclei[ 7].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 9 = molecule.nuclei] 8].m_ HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine_10 molecule.nuclei] 9].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 11 molecule.nuclei[10].m_HyperfineData;

dlg.m_Hyperfine 12 = molecule.nucleif11].m_HyperfineData;
dig.m_Hyperfine 13 = molecule.nuclei[12].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 14 = molecule.nuclei[13].m_HyperfineData;
dlg.m Hyperfine 15 = molecule.nuclei[14].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 16 = molecule.nuclei[15].m_HyperfineData;
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dlg.m_Hyperfine_17 = molecule.nuclei[16].m_HyperfineData;,

dlg.m_Hyperfine 18 = molecule.nuclei[ 17].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 19 = molecule.nuclei[ 18].m_HyperfineData;
dlg.m_Hyperfine 20 = molecule.nuclei[ 19].m_HyperfineData;
if (dlg.DoModal() != IDOK) return;
molecule.nuclei[ 0].m_SpinData =dlg.m_Spin_1;
molecule.nuclei] 1].m_SpinData = dlg.m_Spin_2;
molecule.nuclei] 2].m_SpinData = dlg.m_Spin_3;
molecule.nuclei] 3].m_SpinData =dlg.m_Spin_4;
molecule.nuclei[ 4].m_SpinData =dlg.m_Spin_S5;
molecule.nuclei] 5].m_SpinData =dlg.m_Spin_6;
molecule.nuclei[ 6].m_SpinData =dlg.m_Spin_7;
molecule.nuclei[ 7].m_SpinData =dlg.m_Spin_8;

molecule.nuclei[ 8].m_SpinData dlg.m:Spin:9;

molecule.nuclei] 9].m_SpinData

[
=
']
B
[72]
-'U.
B
_
L

molecule.nuclei[10].m_SpinData =dlg.m_Spin_11;
molecule.nuclei[11].m_SpinData =dlg.m Spin 12;
molecule.nuclei[12].m_SpinData =dlg.m_Spin_13;
molecule.nuclei[13].m_SpinData = dlg.m_Spin_14;
molecule.nuclei[14].m_SpinData = dlg.m_Spin_15;
molecule.nuclei[15].m_SpinData =dlg.m_Spin_16;
molecule.nuclei[16].m_SpinData =dlg.m Spin_17;
molecule.nuclei[17].m_SpinData =dlg.m_Spin_18;
molecule.nuclei[18].m_SpinData =dlg.m_Spin 19;
molecule.nuclei[19].m_SpinData =dlg.m_Spin_20;

molecule.nuclei[ 0].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine _1;
molecule.nuclei[ 1].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_2;
molecule.nuclei] 2].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_3;
molecule.nuclei] 3].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_4;
molecule.nuclei] 4].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_5;
molecule.nuclei[ 5].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_6;
molecule.nuclei[ 6].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_7,
molecule.nuclei[ 7].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_§;
molecule.nuclei[ 8].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_9;
molecule.nuclei] 9].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_10;
molecule.nuclei[ 10].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_11;
molecule.nuclei[11].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_12;
molecule.nuclei[ 12].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_13;
molecule.nuclei[13].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_14;
molecule.nuclei[14].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_15;
molecule.nuclei[15].m_HyperfineData = dig.m_Hyperfine_16;
molecule.nuclei[16].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_17;
molecule.nuclei[17].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_18;
molecule.nuclei[18].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_19;
molecule.nuclei[19].m_HyperfineData = dlg.m_Hyperfine_20;

m_Low_End of RangeData =dlg.m_Low_End_of Range;
m_High_End_of RangeData = dlg.m_High End_of Range;
m_Line_ThicknessData = dlg.m_Line_Thickness;
m_Lorentz_or_GaussData = dlg.m_Lorentz_or_Gauss;
m_Line_WidthData = dlg.m_Line Width;

m_nCurrent PosData = dlg.m_nCurrent_Pos;

UpdateAllViews(NULL);
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// Spectra.cpp : Defines the class behaviors for the application.

1

#include "stdafx.h"

#include "Spectra.h"

#include "mainfrm.h"

#include "Spectdoc.h"

#include "Spectvw.h"

#include "Windows.h"

#ifdef DEBUG

#undef THIS_FILE

static char BASED_CODE THIS_FILE[]=_ FILE_ ;

#endif

NI I T T T T T T

// CSpectraApp

BEGIN_MESSAGE_MAP(CSpectraApp, CWinApp)
I{{AFX MSG_MAP(CSpectraApp)
ON_COMMAND(ID_APP_ABOUT, OnAppAbout)

// NOTE - the ClassWizard will add and remove mapping macros here.
// DO NOT EDIT what you see in these blocks of generated code!

/I}}AFX_MSG_MAP
// Standard file based document commands
ON_COMMAND(ID_FILE_NEW, CWinApp::OnFileNew)
ON_COMMAND(ID_FILE_OPEN, CWinApp::OnFileOpen)
// Standard print setup command
ON_COMMAND(ID_FILE_PRINT SETUP, CWinApp::OnFilePrintSetup)

END_MESSAGE_MAP()

i

/I CSpectraApp construction

CSpectraApp::CSpectraApp()

{ // TODO: add construction code here,
// Place all significant initialization in InitInstance  }

i
// The one and only CSpectraApp object
CSpectraApp theApp;

TN T T T T T T
// CSpectraApp initialization ’

BOOL CSpectraApp::InitInstance()

{ // Standard initialization
// If you are not using these features and wish to reduce the size
/I of your final executable, you should remove from the following
/! the specific initialization routines you do not need.
Enable3dControls();

//LoadStdProfileSettings(); // Load standard INI file options (including MRU)

// Register the application's document templates. Document templates

// serve as the connection between documents, frame windows and views.

CMultiDocTemplate* pDocTemplate;

pDocTemplate = new CMultiDocTemplate(
IDR_SPECTRTYPE,
RUNTIME_CLASS(CSpectraDoc),
RUNTIME_CLASS(CMDIChildWnd), // standard MDI child frame
RUNTIME_CLASS(CSpectraView));

AddDocTemplate(pDocTemplate);

// create main MDI Frame window
CMainFrame* pMainFrame = new CMainFrame;
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if (\pMainFrame->LoadFrame(IDR_MAINFRAME)) return FALSE;
m_pMainWnd = pMainFrame;

// Enable DDE Execute open

EnableShellOpen();

RegisterShellFileTypes();

// simple command line parsing

if (m_lpCmdLine[0] = "\0")

{ // create a new (empty) document
OnFileNew(); }

else

{ // open an existing document
OpenDocumentFile(m_lpCmdLine); }

// Enable drag/drop open

m_pMainWnd->DragAcceptFiles();

// The main window has been initialized, so show and update it.
pMainFrame->ShowWindow(m_nCmdShow);
pMainFrame->UpdateWindow();

return TRUE;

}
s
// CAboutDlg dialog used for App About

class CAboutDlg : public CDialog
{

public:
CAboutDlg();
// Dialog Data
//{{AFX_DATA(CAboutDlg)
enum { IDD = IDD_ABOUTBOX };
/[}}AFX_DATA
// Implementation
protected:
virtual void DoDataExchange(CDataExchange* pDX); // DDX/DDV support
/I{{AFX_MSG(CAboutDig)
// No message handlers
I} }AFX_MSG
DECLARE_MESSAGE_MAP()
3

CAboutDlg::CAboutDlg() : CDialog(CAboutDlg::IDD)

//{{AFX_DATA_INIT(CAboutDlg)
/I}YAFX _DATA_INIT

}

void CAboutDlg::DoDataExchange(CDataExchange* pDX)
{
CDialog::DoDataExchange(pDX);
//{{AFX_DATA_MAP(CAboutDlg)
/I}}AFX_DATA_MAP

}
BEGIN_MESSAGE_MAP(CAboutDlg, CDialog)
//{{AFX_MSG_MAP(CAboutDlg)
// No message handlers
/}}AFX _MSG_MAP
END_MESSAGE_MAP()
// App command to run the dialog
void CSpectraApp::OnAppAbout()
{ CAboutDlIg aboutDlg; aboutDlg.DoModal(); }
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// Spectvw.cpp : implementation of the CSpectraView class

#include "stdafx.h"
#include "Spectra.h"

#include "Spectdoc.h"

#include "Spectvw.h"

#include <math.h>

#include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#ifdef DEBUG

#undef THIS_FILE

static char BASED _CODE THIS FILE[]=_ FILE_;
#endif

s
// CSpectraView

IMPLEMENT_DYNCREATE(CSpectraView, CView)

BEGIN_MESSAGE_MAP(CSpectraView, CView)
T{{AFX_MSG_MAP(CSpectraView)
// NOTE - the ClassWizard will add and remove mapping macros here.
// DO NOT EDIT what you see in these blocks of generated code!
/I}YAFX_MSG_MAP
// Standard printing commands
ON_COMMAND(ID_FILE_PRINT, CView::OnFilePrint)
ON_COMMAND(ID_FILE PRINT PREVIEW, CView::OnFilePrintPreview)
END_MESSAGE_MAP()

it
// CSpectraView construction/destruction

CSpectraView::CSpectraView()
{ // TODO: add construction code here }
CSpectraView::~CSpectraView() {}

s
// CSpectraView drawing

void CSpectraView::OnDraw(CDC* pDC)
{ CSpectraDoc* pDoc = GetDocument();
ASSERT VALID(pDoc);

// TODO: add draw code for native data here
int N_of SumplingPoints = 1050, N_of_Resonance_Points = 1, temp_i;
int n[10], N_of SpinStates[10], H0,k=0,i=0,j=0, jj=0;
double TotalSplittingEffect = 0, YmaxPrime , YPrimeL;
double hBar = 1.0e-34, DHpp , EksiOtuziki = -32, Three = 3, Four = 4, xx, yy;
double spectraMatris[1050], hPlanc = 6.626e-34, frekans = 9.1¢€9, g =2.0023193;
double Resonance Point[100000], ScaleFactor = 1, BetaElectron = 9.2740154¢-24, DeltaH;

DHpp = double(pDoc->m_Line WidthData);

YmaxPrime = double(pDoc->m_nCurrent_PosData);
DeltaH = (pDoc->m_High_End_of RangeData - pDoc-
>m_Low_End_of RangeData)/(N_of SumplingPoints - 1);

//Create and Select The Necessary Pen Style
CPen pen;
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CPen eraser;
pen.CreatePen( PS_SOLID, pDoc->m_Line_ThicknessData, RGB(0, 0, 0) );
eraser.CreatePen( PS SOLID, pDoc->m_Line_ThicknessData, RGB(255, 255, 255) ),
pDC->SelectObject(&pen);

//Draw the coordinate axes

pDC->MoveTo( 50, 10); //Move to upper point of y axes
(*pDC).LineTo(50, 760); //Draw y axes
(*pDC).LineTo(1100, 760); //Draw H axes

/Mnitialize The Matrises

while (N_of SumplingPoints - i) {spectraMatris[i] =0; it}

//Prepare the spectrum data for the possible N Points

k=0;

N_of Resonance Points = 1; //Default Zeeman Resonance Point.

while (10 - k) {N_of SpinStates[k] = int(2*pDoc->molecule.nuclei[k].m_SpinData + 1);
N_of Resonance Points =N_of Resonance Points *
N_of SpinStates[k]; k++;}

i=0;
n[0] = 0;while = (N_of SpinStates[ 0] - n[0]) {
n[1]=0; while (N_of SpinStates[ 1] - n[1]) {
n[2] =0; while (N_of SpinStates[ 2] - n[2]) {
n[3]=0; while (N_of SpinStates[ 3] - n[3]) {
n[4]=0; while (N_of SpinStates] 4] - n[4]) {
n[5]=0; while (N _of SpinStates[ 5] - n[5]) {
n[6]=0; while (N_of SpinStates[ 6] - n[6]) {
n[7]=0; while (N _of SpinStates[ 7] - n[7]) {
n[8] = 0; while (N_of SpinStates[ 8] - n[8]) {
n[9] =0; while (N_of_SpinStates[ 9] - n[9]) {

ii=0

TotalSplittingEffect = 0;

while (10 -jj)

{TotalSplittingEffect += (pDoc->molecule.nucleifjj].m_SpinData-n[jj])*pDoc-
>molecule.nucleifjj].m_HyperfineData*10; jj++;}

Resonance_Point[j] = 10000 * hPlanc*frekans/ (g*BetaElectron) - (TotalSplittingEffect) ;
in Gauss units

=+
n[ 9]++;}
n[ 8]++;}
n[ 7]++}
n[ 6]++;}
n[ 5]++;}
nf 4]++}
o[ 3]++;}
n[ 2J++;}
n[ 1]++;}
n[ 0+;}
//Draw the spectrum
pDC->MoveTo( 50, 380); //Move to the orijin.
i=1;
while (N_of_SumplingPoints - i) {j = 0; while (N_of Resonance Points - j)

HO = int{(Resonance_Point[j] - pDoc->m_Low_End_of RangeData)/DeltaH);
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xx = (i-HO)*DeltaH/DHpp; yy =3 + 4*xx*xx; YPrimeL = -
32*YmaxPrime*xx/yy/yy;

spectraMatris[i] -= YPrimeL; i}
if (fabs(ScaleFactor * spectraMatris[i]) < YmaxPrime ) (*pDC).LineTo(50 + 1, int(ScaleFactor *
spectraMatris[i] + 380));
else {
pDC->MoveTo( 50, 380); //Move to the orijin again.
pDC->SelectObject(&eraser);
temp_i=0;
while (i - temp_i) {(*pDC).LineTo(50 + temp_i, int(ScaleFactor *
spectraMatris[temp_i] + 380)); temp_i++; }
pDC->MoveTo( 50, 380); //Move to the orijin again.
pDC->SelectObject(&pen);
ScaleFactor = ScaleFactor/ 2 ;
temp i=0;
while (i+1 - temp_i) {(*pDC).LineTo(50 + temp_i, int(ScaleFactor
* spectraMatris[temp_i] + 380)); temp_i++; }

i+ }

}
s
// CSpectraView printing

BOOL CSpectraView::OnPreparePrinting(CPrintInfo* pInfo)

// default preparation
return DoPreparePrinting(pInfo);

}
void CSpectraView::OnBeginPrinting(CDC* /*pDC*/, CPrintInfo* /*pInfo*/)

// TODO: add extra initialization before printing
}

void CSpectraView::OnEndPrinting(CDC* /*pDC*/, CPrintInfo* /*pInfo*/)
// TODQ: add cleanup after printing

}
T I T T T T
// CSpectraView diagnostics

#ifdef DEBUG
void CSpectraView::AssertValid() const

{
CView::AssertValid();
}
void CSpectraView::Dump(CDumpContext& dc) const
{
CView::Dump(dc);
1

CSpectraDoc* CSpectraView::GetDocument() / non-debug version is inline

ASSERT(m_pDocument->IsKindOffRUNTIME_CLASS(CSpectraDoc)));
return (CSpectraDoc*)m_pDocument;

}
#endif / DEBUG
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// CMainFrame message handlers// spectrum.cpp : implementation file

#include "stdafx.h"

#include "Spectra.h"

#include "spectrum.h"
#ifdef DEBUG
#undef THIS_FILE
static char BASED_CODE THIS_FILE[]=_ FILE_ ;
#endif

/! CSpectrumD]g dialog

CSpectrumDlg::CSpectrumDIg(CWnd* pParent /*= L*/)
: CDialog(CSpectrumDlg::IDD, pParent)

{ /I {{AFX_DATA_INIT(CSpectrumDlg)
m_Line Thickness = 3;
m_Lorentz_or_Gauss = 1;
m_Spin_2 =0.0;
m_Spin_3=0.0;
m_Spin 4=0.0;
m_Spin_5 =0.0;
m_Spin_6 =0.0;
m_Spin_7 =0.0;
m_Spin_8 =0.0;
m_Spin_9=0.0;
m_Spin_10 =0.0;
m_Spin_11=0.0;
m_Spin 12 =0.0;
m_Spin_13 =0.0;
m_Spin_14 =0.0;
m_Spin_15=0.0;
m_Spin_16=0.0;
m_Spin_17=0.0;
m_Spin_18 = 0.0;
m_Spin_19=0.0;
m_Spin_20=0.0;
m_Hyperfine_1 = 0.0;
m_Hyperfine 2 =0.0;
m_Hyperfine 3 =0.0;
m_Hyperfine_4 = 0.0;
m_Hyperfine 5 = 0.0;
m_Hyperfine 6 =0.0;
m_Hyperfine 7 = 0.0;
m_Hyperfine 8 = 0.0;
m_Hyperfine_9 = 0.0;
m_Hyperfine 10 = 0.0;
m_Hyperfine 11 =0.0;
m_Hyperfine 12 = 0.0;
m_Hyperfine 13 = 0.0;
m_Hyperfine 14 =0.0;
m_Hyperfine 15 =0.0;
m_Hyperfine 16 =10.0;
m_Hyperfine 17 = 0.0;
m_Hyperfine 18 =0.0;
m_Hyperfine 19 = 0.0;
m_Hyperfine 20 = 0.0;
m_Low_End_of Range =10.0;
m_High End of Range =0.0;
m_Line Width =0;
m_nCurrent_Pos = 30,
/I}}AFX _DATA_INIT
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}

void CSpectrumDig::DoDataExchange(CDataExchange™ pDX)

{ CDialog::DoDataExchange(pDX);
H{{AFX DATA MAP(CSpectrumDlg)
DDX Scroll(pDX, IDC_SCROLLBARI1, m_nCurrent_Pos);
DDX_Control(pDX, IDC_COMBO1, m_Number_of Points);
DDX Radio(pDX, IDC_RADIOI1, m Lorentz_or_Gauss);
DDX_Control(pDX, IDC_SCROLLBAR], m_Receiver_Gain);
/}}AFX_DATA_MAP
m_Receiver_Gain.SetScrollRange(0, 100);
m_Receiver_Gain.SetScrollPos(m_nCurrent Pos, TRUE);

DDX_Text(pDX, IDC_EDIT1, m_Spin_1);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_1, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT2, m_Spin_2);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_2, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT3, m_Spin_3);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_3, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT4, m_Spin_4);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_4, 0.0, 4.5);
DDX Text(pDX, IDC_EDITS, m_Spin_5);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_5, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT6, m_Spin_6);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_6, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT7, m_Spin_7);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_7, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDITS8, m_Spin_8);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_8, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT9, m_Spin_9);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_9, 0.0, 4.5);
DDX Text(pDX, IDC_EDIT10, m_Spin_10);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_10, 0.0, 4.5);
DDX_ Text(pDX, IDC EDIT11, m Spin_11);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_11, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT12, m_Spin_12);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_12, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT13, m_Spin_13);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_13, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT14, m_Spin_14);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_14, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC EDIT15, m_Spin_15);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_15, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT16, m_Spin_16);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_16, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT17, m_Spin_17);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_17, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT18, m_Spin_18);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_18, 0.0, 4.5);
DDX_Texi(pDX, IDC_EDIT19, m_Spin_19);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin 19, 0.0, 4.5);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT20, m_Spin_20);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Spin_20, 0.0, 4.5);

DDX_Text(pDX, IDC_EDIT21, m_Hyperfine 1);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_1, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT22, m_Hyperfine_2);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_2, -3000.0, 3000.0);
DDX Text(pDX, IDC_EDIT23, m_Hyperfine 3);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_3, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT24, m_Hyperfine 4);
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DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_4, -3000.0, 3000.0); iy
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT25, m_Hyperfine_5); .
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_5, -3000.0, 3000.0); .
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT26, m_Hyperfine 6); o
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_6, -3000.0, 3000.0); k
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT27, m_Hyperfine_7);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_7, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT28, m_Hyperfine_8);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_8, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT29, m Hyperfine_9);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_9, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT30, m_Hyperfine_10);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_10, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT31, m_Hyperfine 11);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_11, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT32, m_Hyperfine_12);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_12, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT33, m_Hyperfine_13);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_13, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT34, m_Hyperfine_14);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine 14, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT35, m_Hyperfine_15);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_15, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT36, m_Hyperfine_16);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_16, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT37, m_Hyperfine_17);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_17, -3000.0, 3000.0);
DDX _Text(pDX, IDC_EDIT38, m_Hyperfine_18);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_18, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT39, m_Hyperfine_19);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_19, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT40, m_Hyperfine_20);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Hyperfine_20, -3000.0, 3000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT41, m_Line_Thickness);
DDV_MinMaxInt(pDX, m_Line_Thickness, 1, 9);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT42, m_Low_End_of Range);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_Low_End_of Range, 0.0, 20000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT43, m_High_End_of Range);
DDV_MinMaxDouble(pDX, m_High End of Range, 0.0, 20000.0);
DDX_Text(pDX, IDC_EDIT44, m_Line_Width);
DDV_MinMaxInt(pDX, m_Line_Width, 1, 2999);

}

BEGIN_ MESSAGE_MAP(CSpectrumDlg, CDialog)
/I{{AFX_MSG_MAP(CSpectrumDIg)
ON_WM_HSCROLL()
/I}}AFX_MSG_MAP

END MESSAGE MAP()

s

// CSpectrumDlg message handlers

void CSpectrumDlg::OnHScroll(UINT nSBCode, UINT nPos, CScrollBar* pScrollBar)
{ // TODO: Add your message handler code here and/or call default
//if (SB_THUMBTRACK == nSBCode) m_Receiver_Gain.SetScrollPos(nPos, TRUE);

switch( nSBCode )
{
case SB_ THUMBTRACK: m_Receiver_Gain.SetScrollPos(nPos, TRUE);
case SB THUMBPOSITION: m_Receiver_Gain.SetScrollPos(nPos, TRUE);
default: CDialog::OnHScroll(nSBCode, nPos, pScrollBar);

3}
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3.3

Sekil 3.3.1 de goriilen spectrumlar, Spectra.exe programi kullanﬂarai@?@];éf% Pt
edilmistir. Cekirdek spin degerleri soldan saga ve asagiya dogru ' lik adimlariir

Dogruluk Testleri

&3

5,

artmaktadir Daha dnceden yapilmis benzeri niimerik galigmalar neticesinde de bir

elektronun degisik spin degerlerine sahip hipotetik gekirdeklerle yaptig1 ince yap:

etkilesmeleri sonucu ortaya gikacak teorik spektrumlar elde edilmis fakat burada

elde edilenlerle hemen hemen aym olduklari igin alintilanmalarmma gerek

duyulmamgtir.[8]

—
(%—
i
-

Sekil 3.3.1 Bir elektronun spin quantum sayis1 %, 1, 3/2, 2, 5/2, 3, 7/2, 4 olan
gekirdeklerle yaptig1 ince yapi etkilesmeleri sonucu olusan kuramsal spektrumlar.
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4. UYGULAMALAR: Kuramsal Spektrumlarm Uretilmesi ve

Deneysel Spektrumlarla Karsilastirma

Bu kisimda eldeki program kullanilarak, deneysel spektrumlan literatiirde
bulunan ve asir1 ince etkilesimlerin bagat etkiye sahip oldugu paramanyetik 6rnekler
icin, kuramsal spektrumlar elde edilerek deneysel olanlarla karsilagtirma yapildi.
Asagida goriilen her bir sekilde ilk dnce ornegin deneysel spectrumu, arkasindan
simiilasyon programi ile elde edilen kuramsal spektrum verilmistir. Sekillerden de
gorlilecegi tizere, bu tiir 6rnekler igin gergege yeterince yakin spektrumlar elde

edilebilmektedir.

1 L /] 1 ] L 1 1 1 i

29 30 31 32 33 34 35 36 37 38 kG

8 —

1 1 1 1 [ L L L i il =3

>

29 30 31 32 33 34 35 36 37 38 kG

Sekil 4.1 X igmlarma maruz birakilan CaF, de yerdegistiren safsizlik
hidrojen atomlarnin, oda sicakliginda verdigi X-Band EPR spectrumu.[9]

29



Sekil 4.2 173 kelvinde, tetrahidrofuran ve dimetiloksitan ile hazirlanan,
2:1 oranindaki ¢ozelti igerisinde bulunan benzen anyon radikalinin
X-band EPR spektrumu [10]
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Sekil 4.3 Ince yap1 etkilesimi agisindan 6zdes olmayan iki protona 6rnek
olarak; 298 K de hazirlanan sulu ¢ozeltideki glikolik asit radikalinin
(HOCHCOOH) X-band EPR spektrumu. Bilyik yarima CH ’mn
protonundan, Kkiiglik yarilma ise en yakin OH ’m protonundan
kaynaklanmaktadir.[11]
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Sekil 4.4 299 K deki metanol igerisinde bulunan CH,OH radikalinin
X-band EPR spektrumu. [12]
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Sekil 4.5 195 K deki sivi NHj “iin elektrolizi ile elde edilen
1,3-biitadiyen anyon radikalinin X-band EPR spektrumu. [13]
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Sekil 4.6 298 K de dimetiloksitan’daki naftalin anyon radikalinin X-
band spektrumu. Deneysel spektrumda herbir ¢izginin {izerinde bulunan
sayilar, bu ¢izginin karg1 geldigi spin durumu i¢in dejenerasyon sayisini
ifade etmektedir. Bu sayilar nispi olarak birinci dereceden tiirev
genlikleridir.[14]
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Sekil 4.7 295 K daki dimetiloksitan igerisinde bulunan antrasin
anyon radikalinin X-band EPR spektrumunun diistik alan kismu.
Deneysel olan spektrumda protanlardan kaynaklanan ince yapi
¢izgileri numaralandiriimas, BC yarilmalarindan kaynaklanan gizgiler
ise numaralandirimamugtir. Ug farkli protondan yarilma sabitleri de
sekil tizerinde gosterilmigtir. [15]
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Sekil 4.8 295 K da benzen igerisine yerlestirilen bir nitronilnitroksit
radikalinin X-band EPR spektrumu. Burada iki ozdes azot
atomundan kaynaklanan yarilmalar géziikmektedir. Diger hidrojen
atomlarmm higbiri, farkedilir biiyiiklitkte bir ince yap1 etkilegimi
vermemigtir.[16]
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Sekil 4.9 Na* nin karsit iyon olarak bulundugu 297 K deki dimetiloksitan igerisinde
bulunan parazin anyon radikalinin X-band EPR spektrumu; Burada »Na “iin neden
oldugu dortlii yarilmalar farkedilmektedir.[17] b) Karsit iyon olarak Na" yerine K"
kullanildig1 zaman, dortlii yarilmalar ayird edilemez duruma gelmektedir. Ciinkii K
cekirdeginin manyetik momenti, Na" unkinden yaklagik dort kat daha kiigiiktiir.[18]
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Sekil 4.10 228 K deki tolilen ¢dzeltisindeki (p-NHCOCH3)1TPP
Co(NMeIm)O, ’nin X-band EPR spektrumu. Burada TPP,
tetrafenilporipirin ’i, MeIm ise metilimidazol ’ii gdstermektedir.[19]
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SONSOZ

EPR spektrumu alman bir 6mek igerisindeki eslenmemis elektronlarin,

etraflarinda bulunan sifirdan farkli manyetik momente sahip ¢ekirdeklerle yapflklam»-

etkilesimlerin bolluk miktari, numune igerisindeki eslenmemis elektronlarm sayisi ile
dogru orantilidir. Bununla birlikte dikkate alinmasi gereken bir kag nokta daha vardir.
Eslenmemis elektronun etkilestigi ¢ekirdeklerin tiimii veya bir kismi, elektronun bagh
bulundugu ligant igerisinde degilse ve bunlarin elektronun bulundugu ligant ile
yaptiklart komsuluklarin sayis1 ve /veya yakinliklari degisebiliyorsa, bu durumda
numuneden elde edilecek spektrum; (kesikli veya siirekli degisim gdsteren) muhtemel
komsuluk durumlarinin herbiri i¢in o durumun nisbi bollugu ile orantih yar1 egri
genisliklerine sahip alt rezonans egrilerinin stiperpozisyonu seklinde olacaktir.
Benzeri bir durum, eslenmemis elektronlarin birden ¢ok tipte ( farkli orbitallerde veya
farkli ligantlarda bulunan ) oldugu zaman ortaya ¢ikar. Simiilatér programi bu tiir
durumlar1 da kapsayacak sekilde gelistirilmek istenirse, herbir eslenmemis elektron
cinsi i¢in nisbi bolluk miktarinin ve agir1 ince yap1 parametrelerinin ayr ayr girilmesi
gerekir. Ayrica yukarda bahsedilen tek tip eslenmemis elektronun farkli nisbi
bolluktaki cekirdeklerle etkilestigi durum da gdzoniine almacak olursa, herbir
eslenmemis elektronun etkilestigi ¢ekirdeklerin nisbi bolluk miktarlarinin da

islenmesi gerekir.

Asir1 ince yapr etkilegimlerini temel alan daha etkin bir simiilatdriin, tagimasi
gereken bir bagka ozellik; yerel alanlarn dis manyetik alana gore, dikkate deger bir
bilyiikliige ulastigi durumlarda rezonans noktalarimi hesaplarken, ikinci ve daha

yitksek mertebeden pertiirbasyon terimlerini de dikkate almasidir.

Burada yapilan programa digaridan girilen ince yap:r sabitlerini, kuantum
kimyasal niimerik hesap teknikleriyle ¢aligarak kendi igerisinde hesaplayacak ayr bir

modiiliin eklenmesi, program igin bir diger gelsim yonii olabilir.

Genel Spin hamiltoniyeninde (denklem 2.9) Zeeman ve Asiri Ince Yapi
hamiltoniyenlerinden bagka, dort etkilesim hamiltoniyeni daha bulundugu goz dniine
alinirsa, biitiin etkilesimlerin niimerik olarak modellenmesinin, hi¢ de kolay olmadigi
goriiliir. Bu gergekten yola ¢ikarak, ‘analitik ve niimerik yontemler beraberce
kullanilmali ve hangisiyle nereye kadar gidilecegine performansin optimizasyonu

agisindan karar verilmelidir’ diyebiliriz.
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1965 yilinda Sivas’ta dogdu. 1982 de Sivas Lisesinden mezun oldukﬁ)r(lfvs,‘(:)‘hra; ey
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I.T.U. Ugak ve Uzay Bilimleri, Ugak Miihendisligi boliimiinde yiiksek ogremmme«“’
basladi. D6rt yil sonra bu bolimden ugak miihendisi invam ile mezun oldu.
Mezuniyetten sonra Eskisehir Hava Ikmal ve Bakim Merkez Komutanligi’nda dokuz
ay siireyle F-4 ugaklarmin sivil bakim miihendisi olarak ¢aligti. Buradan aralik 1987
de askerlik gorevini yerine getirmek {izere ayrildi. Askerlik gorevini Deniz
Kuvvetleri'ne bagli Cengiz Topel Deniz Hava Us Komutanliginda miitercim
astegmen olarak tamamlayip, mart 1989 da terhis oldu. Bogazigi Universitesinde
ald131 6 aylik hardware kursundan sonra, bir bilgisayar sirketinde 1 yil teknik servis
elemani olarak calisti. Miiteakip beg yil aile meslegi olan konfeksiyonla ilgilendikten
sonra, 1996 yilinda GYTE fizik béliimiinde yiiksek lisans 6grenimine bagladi. Halen

ayn1 boliimde arastirma gorevlisi olarak ¢alismaktadir.
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