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OZET

Bu ¢aligmada, standart konvensiyonda eksponansiyel tip baz fonksiyonlari
kullanilarak Hartree-Fock-Roothaan (HFR) denklemlerinde ortaya ¢ikan tam ve kesirli
indisli Coulomb-Yukawa benzeri potansiyelleri i¢eren atomik ¢ekirdek ¢ekim
integralleri hesaplandi. Bu integrallerin hesaplanmasinda, 6z-siirtiinme kuantum sayilari
icin kesirli a* (—o<a*<3)vetam a (a* = a, —o < a < 2) ile @) eksponansiyel
tip tam ortonormal (t//(“*) -ETOs) baz kiimeleri yardimi ile Guseinov tarafindan 6nerilen
tek bolgeli toplama teoremleri tam ve kesirli y —Slater tipi orbitaller (sirasiyla
x —ISTOs ve y —NISTOs) i¢in kullanildi. Bu integrallerde kullanilacak serinin
yakinsakligi kuantum sayilarinin, potansiyel parametrelerinin ve orbitallerin

konumunun keyfi degerleri goz oniine alinarak test edildi.
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BOLUM-I

GIRIS

17.ylizyi1lda Newton tarafindan 'Philosophiae Naturalis Principia Mathematica’
(1687; Doga Felsefesinin Matematik Tlkeleri) adli eserin ortaya koyulmasiyla klasik fizigin
temelleri atilmistir. Newton bu eserinde Kopernik, Kepler, Descartes ve Galileo’nun
caligmalarindan faydalanmis ve onlarin bu g¢alismalarini evrensellestirmistir. Klasik fizik,
donemine gore kusursuz sayilmistir. Ancak, ondokuzuncu yiizyilin sonlari ile yirminci
yiizyilin baslaria dogru bir¢ok olay klasik fizikte biiyiik yenilikler yapilmasinin gerekliligini
ortaya koymustur. Kuantum mekaniginin kesfiyle klasik fizikte ¢oziilmesi miimkiin olmayan
problemlerin ¢dziimiine dair yapilan ¢aligmalar bircok yenilige yol agmistir. Yapilan yeni

buluslar sayesinde tiim temel bilimlerde gozle goriiliir ilerlemeler olmustur.

Atom ve molekiiller kuantum mekaniksel sistemler oldugu i¢in, yapilar1 hakkinda teorik
olarak bilgi sahibi olabilmek, sisteme ait 6zdeger denklemlerinin ¢6ziilmesi ile miimkiindiir.
Kuantum mekanigine gore sistemin durumu Schrédinger denkleminin ¢dziimiinden gelen

Y., dalga fonksiyonuyla belirlenir.

Schrodinger denklemini Hidrojen ve Hidrojene benzer iyonik yapilar disindaki
karmagik sistemler i¢in bilgisayar teknolojisindeki ve uygulamali matematikteki tiim
gelismelere ragmen heniiz analitik olarak ¢6zmek miimkiin degildir. Tam ¢oziimler yerine bir

takim yaklagikliklar altinda Schrodinger denklemine ¢6ziimler aranmaktadir.

Elektronik yap1 hesaplamalarinda kullanilan kuantum kimyasal yontemleri yar1 deneysel
ve kuramsal olarak iki gruba ayirmak miimkiindiir. Yar1 deneysel yontemlerde bazi

parametreler deneysel verilerden elde edilir ve buna dayali uygulamalar yapilir. Bu yontem



tam kuramsal hesab1 ¢ok uzun siiren veya yapilamayan biiyiik molekiillerin incelenmesinde
siklikla kullanilir. Yart deneysel yontemlerin amaci Schrodinger denkleminin tam ¢dziimiine
en yakin sonuglarin elde edilebilecegi bir model olusturmak ve modeli uygun matematiksel
denklemlerle ifade etmektir. ikinci grup ise, kuramsal ydntem olarak bilinen ab-initio
yontemidir. Ab-initio yonteminde hesap yapilan molekiil i¢in 1s1k hizi, Planck sabiti,
elektronlarin kiitlesi gibi temel fiziksel sabitler hari¢ deneysel verilerden faydalanilmadan
hesaplamalar yapilabilir. Bu hesaplamalar genel olarak ¢ok iyi nitel sonuglar verir ve molekiil
kiigiildiikge nitel sonuglarin kesinligi artar. Kuramsal yontemde kullanilan en yaygin
yontemlerden biri Hartree-Fock-Roothaan (HFR) yontemidir [1, 2, 3]. Bu yontem atom-
molekiil sisteminin elektron yapisina uygulanir. HFR gilinlimiizde c¢ok elektronlu atom,
molekiil ve g¢ekirdek sistemlerinin relativistik ve relativistik olmayan fiziksel 6zelliklerini

belirlemekte kullanilir [4, 5].

HFR teorisine gore, atomik veya molekiiler sistemlerin determinant dalga fonksiyonlari
bir ve iki elektronlu ¢ok-merkezli integraller vasitasiyla ifade edilir. Bu integraller ab inito ve
yar1 deneysel metotlarin temelini olusturur. Cok-merkezli integrallerin analitik ifadelerinin
her zaman ¢o6ziimii olmayabilir. Bu konudaki esas zorluk bu integrallerin ¢oziimiiniin

yapilabilecegi algoritmalarin gelistirilmesidir.

Bir ve iki elektronlu ¢ok merkezli integrallerin hesaplama sonuclarinin giivenirliligi
elektronik yap1 hesaplamalarinda kullanilan fonksiyonlarin baz kiimelerine baglidir. Bundan

dolay1 bu baz fonksiyonlarinin se¢imi oldukca dnemlidir.

Atomik ve molekiiler yap1 hesaplamalarinda kullanilan baz fonksiyonlar1 radyal

boliimiinde e 4™ seklinde ifade edilen Gaussian tipi orbitaller (GTOs) [6] ve e ™" seklinde
bir carpan igeren eksponansiyel tip orbitaller (ETOs) olarak ikiye ayrilabilir. Bu iki baz
fonksiyonunun kullanim yerlerine gore avantajlar1 ve dezavantajlari mevcuttur. GTOs’in
kullanilmasindaki en biiylik avantaj cok merkezli integrallerin ¢oziimiinde sagladig:
kolayliktir. Fakat GTOs cekirdekten ¢ok uzak ve cekirdege yakin durumlarda icerdigi r?
carpanindan kaynaklanan eksponansiyel bir azalmadan dolay1 elektronik dalga fonksiyonunun

fiziksel 6zelliklerini 1yi bir sekilde temsil edemez.

ETOs, elektronik dalga fonksiyonunun o6zelliklerini ¢ekirdege yakin ve cekirdekten
uzak mesafelerde GTOs’ e gore daha iyi temsil etmektedirler. ETOs iizerinden ¢ok merkezli
integrallerin hesabi i¢in gelistirilen bir¢ok metot vardir. Bunlara 6rnek olarak yer degistiren

bir merkez civarindaki ETOS’lerin agilim metodu [7, 8, 9, 10], B-fonksiyon metodu [11, 12],



Fourier doniisim metodu verilebilir. Gelistirilmeye c¢alisilan bu metotlar biiyiikk hacimli
formiillere sahiptirler. Dolayisiyla ¢cok-merkezli integrallerin niimerik hesabinda sikintilara

neden olmaktadirlar.

ETOs arasinda, Slater Tipi Orbitaller (STOs) en basit analitik fonksiyonlardir. STOs
bas kuantum sayilarina gore ortogonal olmadiklart i¢in farkli atomik ve molekiiler

problemlerin ¢6ziimii sirasinda zorluklar ortaya ¢ikarmaktadirlar.

STOs tam ve kesirli n bas kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller (sirasiyla, x-ISTOs ve y-
NISTOs) olarak iki bi¢imde tanimlanabilir. Tam ve kesirli n bag kuantum sayili Slater Tipi
Orbitaller tizerinden gok-merkezli atomik ve molekiiler integrallerin hesabi igin en umut
verici yontemlerden biri ¥-ISTOs ve y-NISTOs i¢in toplama teoremlerinin (additions
theorems) kullanimidir. Atomik ve elektronik yapi hesaplamalarinda toplama teoremlerinin
temel olarak iki farkli tiirii literatiirde ortaya ¢ikmaktadir [13, 14]. Birinci tiir toplama
teoremleri, Coulomb potansiyelinin Laplace agiliminin tipik iki bolge yapisina sahiptir. Ikinci
tir toplama teoremi ise tek bdlgeli toplama teoremidir. Atomik ve molekiiler yapi
hesaplamalarinin biiyilk bir ¢ogunlugunda tek bolgeli toplama teoremleri, iki parcacigin
koordinatlarina bagli olan operatorleri ve dalga fonksiyonlarini doniistiirmek i¢in gereklidir.
Tek bolgeli toplama teoremleri ¢ok-merkezli integral hesaplamalarinda integralleri
basitlestirmek i¢in oldukc¢a uygun oldugundan kullanimi avantajli olan bir yontemdir. Ayrica,

hesaplamalarda iki bolgeli toplama teoremlerine gére daha etkili olmaktadir.

Coulomb-Yukawa benzeri korelasyon etkilesme potansiyelleri ig¢in g¢ok—merkezli
integrallerin hesabi yillardir ilgi ¢ekmektedir [15, 16, 17, 18, 19, 20]. Bu potansiyeller birgok
konuda énem tasimaktadir. Ornegin, Yukawa potansiyeli atomun elektronunun olusturdugu
potansiyeli daha verimli tahmin etmek i¢in kullanilabilir. Yukawa potansiyelinin plazmada
kullanilmas1 Debye-Hiickel potansiyelinin, kati-hal fiziginde kullanimi ise Thomas-Fermi
potansiyelinin verimliligini arttirabilir. Ayrica Yukawa potansiyeli basing altindaki hidrojen
incelemeleri i¢in de énemlidir. Bu nedenle, miimkiin oldugunca Yukawa potansiyelinin ¢ok

farkli sunumlarinin olmasi istenilir.

Bu tezde, tam ve kesirli n bag kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller ve Coulomb-Y ukawa
benzeri etkilesme potansiyellerini igeren atomik g¢ekirdek ¢ekim integrallerin analitik ve
nlimerik hesaplamalar1 sunulacaktir. Hesaplamalarda standart konvensiyonda tanimlanan tam

(o)

ortonormal " ’-istel tipli orbital kiimeleri kullanilarak elde edilen tam ve kesirli n bas

kuantum sayil1 Slater tipi orbitaller i¢in tek bolgeli toplama teoremlerinden faydalanilda.
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Calismanin ikinci boliimiinde temel bilgi olusturmak amaciyla daha 6nce yapilmis olan

yaklasim yontemleri ve kullanilan baz fonksiyonlar1 hakkinda ayrintili bilgiler sunuldu.
Ucgiincii boliimde kullandigimiz l//(“*)-ETOS'Ieri, x-ISTOs ve yx-NISTOs iizerinden l,u(a*) -tam

ortonormal standart baz fonksiyon kiimeleri kullanilarak elde edilen tek bdlgeli toplama
teoremlerini tanitildi. Tam ve kesirli n bas kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller ve Coulomb-
Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren atomik ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

analitik ve niimerik hesaplamalar1 verildi.



BOLUM-II

GENEL BiLGILER

2.1. Onceki Calismalar

Cok elektronlu sistemler, basit bir boyutlu sistemlere ve tek elektronlu atomlara
kiyasla oldukc¢a karmasik bir yapiya sahiptir. Fakat boyle sistemleri, uygun yaklasimlar
kullanarak, makul bir sekilde incelemek miimkiindiir. Cok elektronlu sistemleri ¢ézmeye
yonelik ilk kullanigh yontem Hartree [21] tarafindan 6nerilmistir. Hartree tarafindan 6nerilen
bu metot Oz Uyumlu Alan Metodu (Self-Consistent Field (SFC) ) olarak bilinir. Bu metot
sayesinde ¢ok elektronlu bir atomun enerji ve dalga fonksiyonlar1 nilimerik olarak

hesaplanabilir.

Hartree’nin 6z uyumlu alan metodunda N elektronlu bir sistemde her bir elektronun
diger (N-1) tane elektronun ortalama potansiyel alaninda oldugu farz edilmistir. Fakat toplam
dalga fonksiyonu i¢in herhangi bir kisitlama getirilmemistir. Fock ve Slater birbirlerinden
bagimsiz olarak Pauli’nin “¢ok elektronlu bir atomda biitiin kuantum sayilari1 ayni olan birden
fazla elektron bulunamaz” prensibini ve “atomik sistemin toplam dalga fonksiyonunun anti-
simetrik olmasi gerektigi” nin dikkate alinmasmi Onermislerdir. Yaptiklar1 caligsmalarla
Hartree’nin onerdigi yontemde elektronun spin ve anti-simetrik dalga fonksiyonu 6zelligini
icermedigi anlasilmistir. Bu 6zelliklerin de yonteme ilave edilmesi gerektigi ortaya ¢ikmustir.

Boylece bu yontem Hartree-Fock (HF) 6z uyumlu alan olarak adlandirilmaktadir [22].

HF metodu kullanilarak bazi atomlarin yapilarini incelemek miimkiin olmustur. Fakat
problem ¢ozliimii sirasinda ¢ok sayida diferansiyel denklem ile karsilasildigindan, HF metodu

yetersiz kalmaktadir. Bundan dolayi, HF denkleminin Roothaan tarafindan gelistirilen



Hartree-Fock-Roothaan (HFR) formundan yararlanilir. HFR, HF metodunun tek elektronlu
molekiiler orbitallerinin, atomik orbitallerin lineer toplami seklinde yazilabilecegini

Onermistir [23].

2.2 Hartree-Fock Yontemi

Hartree tarafindan formiile edilen yaklasimin baglangic noktasi zamandan bagimsiz
par¢acitk modelidir. Bu modele gore her elektron, ¢ekirdegin ¢ekici alan1 ve diger
elektronlardan oOtiirii olan itme etkilesmelerinin ortalama etkisini hesaba katan, bir etkin
potansiyelde hareket eder. Bundan dolay1, ¢ok elektronlu sistemdeki her elektron, kendi dalga
fonksiyonu ile tanimlanir. Hartree N elektronlu bir sistemin dalga fonksiyonunu tek elektronlu
dalga fonksiyonlariin ¢arpimi seklinde ifade etmistir. Fock Hartree denklemlerinde dalga
fonksiyonlarinin anti-simetrik olmasi1 gerektigini ileri siirmistiir. Boylece bulunan yeni

denklemler sistemine Hartree-Fock (HF) denklemler sistemi denir.

Hartree-Fock yonteminde sistemin dalga fonksiyonu, anti-simetri 6zelligini de saglayacak
sekilde secilir. Elektronlardan olusan sistemin dalga fonksiyonu, Pauli dislama ilkesi geregi,

sistemdeki iki elektronun yer degistirmesi altinda anti-simetrik olmalidir.
Yoo, Ty oy Ty ) = = (e, 7,0, T ). (2.2.1)

(2.2.1) nolu denklemi saglayan en basit dalga fonksiyonu Slater determinanti ile verilir:

(1) Y(2) e e P(w)

L@ wEm e
WO ) = L : (2.2.2)

PN YN (D) e o Yy (D)

1/+/N! Katsayis1 dalga fonksiyonunun normallestirici ¢arpamdir. Burada ¥ (r) atom-spin

orbitalleri olarak tanimlanir.

Determinantin herhangi iki satirm1 veya iki slitununu kendi aralarinda yer
degistirdigimiz zaman determinantin isareti degisir. Determinantin iki satir1 veya iki siitunu

esit ise bu determinantin degeri sifir olur.

Slater determinant1 ayn1 zamanda,



1
Y, 1y, .., Ty) = WZ ep1 (PP (Py) ...y (Py) (2.2.3)
P

biciminde de gosterilebilir. Burada P indisi (1, 2, 3, ... ,N) sayilarinin permutasyonunu temsil
etmektedir. Ayrica eger (Py, P, ..., Py) permutasyonu, (1, 2, 3, ... ,N) sirasinda sayi ¢iftlerinin
yer degistirmesinden ¢ift sayida fark ediyorsa ep = +1 ve eger (Py, P,, ..., Py) permutasyonu,
(1,2, 3, ... ,N) diziliminden tek sayida yer degistirme fark ediyorsa ep = —1 dir.

Sistemin enerjisi,

_(v|H|W) _ [wrHWYdr
(YY) T Jvrwdr

(2.2.4)

olarak verilmektedir. Burada dt elektronlarin uzay koordinatlarina gore integrallenmesini ve

spin koordinatlarina gére de toplamini1 géstermektedir.

HF metodunda elektronik sistemin anti-simetrik 6zellik tasiyan determinant seklindeki
dalga fonksiyonu, (2.2.2) deki gibi Slater determinant1 ile verilir. Slater determinant dalga
fonksiyonu elektronik yapi hesaplamalarinin temelini olusturur. Bundan dolayi, atomik-
molekiiler sistemin Ozelliklerinin incelenmesi determinant dalga fonksiyonlarinin

belirlenmesine baglidir.

Hartree atomik birimlerde (a.u.) sadece elektriksel etkilesmeler dikkate alindiginda
spinden bagimsiz N elektronlu atomun Hamitoniyeni tek ve iki elektronlu islemcilere bagh

olarak Z atomun numarasini gostermek iizere,

N N N
ENCAERENPI 225
> ™ (2.2.5)
i=1 i=1j(#)=1

yapisina sahiptir. Burada atom g¢ekirdeginden olan uzakliga gore i. elektronun koordinati 7; ile
elektronlar aras1 mesafe de r;; |r - r| ile gosterilir. ry; ile belirlenen iki elektronlu iglemci
sebebiyle N elektronlu atoma ait Schrédinger denklemi tam olarak ¢oziilemez. HF yaklagim
yontemleri uygulanirken Hamiltoniyendeki iki elektronlu etkilesme potansiyel islemcisi

yaklagik olarak alinan tek elektronlu potansiyel ile yer degistirir ve N elektronlu atom igin

etkin Hamiltoniyen

~ VA
Hetkm (_ _VZ + Vetkln (T' )) (226)

Mz

i=1



bi¢iminde yazilir. Bu Hamiltoniyen i¢in 6z fonksiyonlar iy (r) tek elektronlu ortonormal

dalga fonksiyonlarinin olusturulan (2.2.2) ile verilen Slater determinantlaridir.

Genel olarak kapali kabuklu atomlar veya onlarin iyonlar1 (Z = N) igin V%™ potansiyeli
merkezcil potansiyel kabul edilir. A¢ik kabuklu atomlar i¢in bu yaklasim her zaman gegerli

degildir. Atomun durumunun tek bir Slater determinant1 ile temsili kaba bir yaklasim olarak

kalir.

Kapal1 kabuklu atomun enerji ifadesi i¢in, pertlirbasyon yonteminin sifirinci yaklagiminda
(2.2.2) ile verilen determinant dalga fonksiyonu kullanilir. Bu determinant dalga fonksiyonu
cok elektronlu kapali kabuklu atomlar i¢in tektir. Atomun enerjisini bulmak i¢in determinant

dalga fonksiyonlarina gére matris elemanlar1 hesaplanmalidir.

Denklem (2.2.4) ile verilen varyasyon yontemine gore, spine bagli olmayan HF enerji

ifadesi kapali kabuklu atomlar i¢in bir sistemin enetjisi,

N/2 N/2
E = 22 hy + lkZ:l(Z] (2.2.7)

biciminde verilmektedir. Burada N elektron sayis1 olmak {izere, h; kinetik enerji ve niikleer

¢ekim integralinden olusan tek elektronlu integrali gostermektedir. Ji, ve Kg., sirasiyla

Coulomb ve degis-tokus (exchange) integrallerini gdsterir. Bu integrallerin agik hali asagidaki

gibidir:

b= [ Wi @R 1, (22.8)
e = [ [orww— zp Dy, (2)dvidv, 2.29)
k= [ [viww— ¢,<1)¢ (2)dvydvs. (2.2.10)

Elde edilen (2.2.7) denklemine (2.2.8), (2.2.9) ve (2.2.10) ifadeleri yerlestirildiginde toplam
enerjinin v; ile gosterilen atom orbitaline bagli oldugu goriiliir. Bu atom orbitalleri ayni
zamanda [ ;v dv = §;, ortonormallik sartin1 saglamalidir. Bu 6zellik dikkate alinarak
varyasyon ilkesi toplam enerjinin (2.2.7) ifadesine uygulandiginda (§E = 0) atom orbitalleri

icin HF denklemleri bulunmus olur. Bagimli varyasyonlar1 elemek i¢in Lagrange’in belirsiz



carpanlar yontemi kullanilarak, normallestirilmis orbitallerin bagimsizlig1 i¢in Aj; = 2¢&;

durumu segilir. Boylece HF denklemleri ,
Fi; = ZIPSSSL- (2.2.11)
S

seklinde ortaya ¢ikar. Elde edilen bu denklemi 6zdeger problemi olarak ¢dzmek i¢in {initer-
bilimsel déniisimlerden faydalanilir (Q*Q = QQ* =1). Boylece F =F, ¢ =Q'€Q
esitliklerinin saglandigi goriiliir. Bu nedenle toplam enerji ve orbital enerji degerleri bu

doniistimler altinda degismediginden integro-diferansiyel HF denklemleri
Fy,(1) = gap; (1) i=123,..,N (2.2.12)

seklinde orbitallere (i orbitali ifade eder) bagli olarak elde edilir. Burada F Fock islemcisidir

ve

F=h+aG,

- 1, Z

h: —EV —;, (2213)

G= z(zjkk — Ki)
%

olarak tanimlanir. Burada h tek ektronlu islemciyi gosterirken, G iki elektronlu islemcisi

icindeki Coulomb ve degis-tokus islemcileri sirasiyla:
T - - lp* (F )lpk (F ) -
Jie (1) = I.f%dvz Y (71) (2.2.14)

R (7)o () = [ | dezlwk@ (22.15)

seklinde tanimlanir. Atom orbitalleri i; igin (2.2.12) ile verilen HF denklemleri enerjinin
minimum olma sarti géz oniline alinarak iterasyon (tekrarlamali) yontemiyle sayisal olarak

¢oziilebilir.

2.3. Hartree-Fock-Roothaan Yontemi

Hartree-Fock (HF) denklemleri sadece sayisal olarak ¢oziilebilmektedir. Bu nedenle,

bu denklemin ¢6ziimii atomlar ve tek elektronlu molekiiller i¢in yapilabilmektedir. Molekiiler
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orbitaller i¢in sayisal ¢0zlim yapilabilmesi i¢in bu yontemin gelistirilmesi gerekir. 1951
yilinda, C.C.J. Roothaan ve G.G.Hall [23, 24] tarafindan birbirinden bagimsiz olarak
gelistirilen atom orbitallerinin lineer kombinasyonu (LCAO (linear combination of atomic
orbitals)) yontemi dalga fonksiyonunun analitik ifadesini elde etmek i¢in HF yonteminde
kullanilir. Sayisal ¢6ziim yerine analitik ¢6ziim yapilir. Molekiillere ait 06zelliklerin
hesaplanmas1 analitik ¢oziim gerektirdiginden, atomlar i¢in hesaplamalara da bu yontem
kullanilarak baglanir. Bu yontemin atomlar icin elde edilen sonuglari molekiillerin hesabinda

veri olarak kullanilir.

Atomik-molekiiler kuantum mekaniksel hesaplamalar, LCAO yonteminde oldugu gibi,
Y; ile belirtilen atomik veya molekiiler orbitallerin olusturulmasiyla baglar. ; orbitalleri
onceden secilen, analitik ifadesi olan temel-taban (baz) fonksiyonlarinin dogrusal
kombinasyonlari olarak seri ile a¢ilim1 yapilarak baglatilir. Elektronik dizgeyi temsil eden ve
Slater determinant dalga fonksiyonunu olusturan tek elektronlu orbitaller ;, bir lineer

kombinasyon ile segilen baz fonksiyonlarina agilim yapilarak yaklagimda bulunulur:
m
Y= Caxy (23.1)
q

Burada i atom orbitalini ve ¢ = nlm kuantum sayilarini géstermek iizere, 1 < i < n (n=N/2,
N elektron sayisi) ve m = n sinir kosullar1 vardir. m = n ifadesi de agilimin {ist smirinin
varolan orbital sayisina esit veya biiylik olmasini gerektirir. Eger m = n seklinde iist sinir
belirlenirse, yani her orbital igin bir tane y, baz fonksiyonu segilirse minimal baz yaklagimi
yapilmis olur. m > n durumu bdylece genisletilmis baz yaklagimini belirtmektedir. Burada,
Xq ¢Ozimii yapilacak probleme en uygun segilen baz fonksiyonu ve C, ise agilim
katsayilaridir. Giiniimiizde atom ve molekiillerin elektronlarinin 6zelliklerine bagli olaylarin
incelenmesinde kullanilan dalga fonksiyonlari, (2.3.1) ile verilen atomik orbitallerin dogrusal

kombinasyonlarindan olusturulur (LCAO).

HF yontemi analitik yaklasimin kullanilmasiyla molekiillere uygulanabilir hale gelmis
ve Hartree-Fock-Roothaan (HFR) yontemi olarak adlandirilmistir. Roothaan (1951) ilk olarak
elektron dizilimi kapali, yani tiim orbitalleri dolu olan, sistemler icin HFR denklemlerini

olusturmustur. (2.3.1) denklemi HF denkleminde, (2.2.12) denkleminde, kullanilirsa,

N N
F Z Coixq(1) = ¢ Z CaiXxq(1) (2.3.2)
q=1 q=1
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denklemi elde edilmektedir. Bu denklemin her iki tarafin1 da soldan y, garptigimiz zaman,

N
> (g =15, = 0 (2.3.3)

bulunur. Burada &; i numarali orbitalin enerjisini, S,, ise drtme matrisini ifade etmektedir.

Ortme matrisinin integral matrisi

Sp0 = | 15 Gt GV, (2.34)

olarak tanimlanir. Elde ettigimiz (2.3.3) dogrusal denklem sistemi HFR denklemleri olarak

adlandirilir. Burada F,, islemcisi Fock islemcisidir ve agik hali,

E

g = H

o+ G (2.3.5)

z

v%—Z—A

- TA1
n:N m m

G,y = Z ZZC*C (2170 — 1%%) (23.7)
j=1 r=1s=1

I7d ve IP; iki elektronlu integralleri temsil etmek tizere;

Hyq = fXS(ﬁ) -5 Xq(F)av, (2.3.6)

1
I = j f 17 ()it () 325 ()it () dva vy, (2.3.8)

s 1
s = f f 1 Ceu)ty (60) 2t G, (i)l (2.3.9)

denklemi ile verilir.

2.4. Atomik Baz Fonksiyonlari

Baz fonksiyonu, incelenen atomun c¢ekirdegi etrafindaki elektronun hareketini
tanimlayan bir elektronlu dalga fonksiyonudur. Baz fonksiyonlarinin se¢imi, hesaplama
sonuglarin giivenirliligi agisindan oldukca onemlidir. Bir ve iki elektronlu ¢ok merkezli
integrallerin etkin hesab1 elektronik yapi hesaplamalarinda kullanilan fonksiyonlarin baz

kiimelerine baghdir. Az sayida fonksiyon kullanilarak molekiiler integrallerin iyi temsil
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edilmesi ve hesaplamalarda ortaya ¢ikan integrallerin kolay ¢6ziilebilir olmasi baz fonksiyonu

seciminde dikkat edilmesi gereken 6zelliklerdendir.

Hesaplamalarda kullanilacak dalga fonksiyonu 7 — 0 limitinde zirve kosulunu

saglamalidir. Bu kosul matematiksel olarak

L (dp(m)) _
_Zzp(0)< = >r:o =1 (2.4.1)

seklinde ifade edilmistir [25]. Burada Z atom numarasi ve p(r) kiiresel yiik yogunlugudur.

Esitlikteki oran Schrodinger denkleminin kesin ¢6ziimiinde tam olarak bire esit olacaktir.
Yapilan yaklagimlarda kullanilan fonksiyonlarinin kalitesi elde edilen enerji degerinin
yaninda zirve oraninin bire yakinligr ile de degerlendirilebilir. Elektronlarin dalga
fonksiyonunda bulunmasi gereken diger ozellik cekirdekten uzaklastik¢a {istel olarak
azalmasidir. [26]. Bu iki asimptotik kosul elektronlarin fiziksel durumunun iyi temsil edilmesi

icin onemlidir. Baz fonksiyonu se¢iminde bu iki 6zelligin de dikkate alinmas1 6nemlidir.

Atomik hesaplamalarda kullanilan baz fonksiyonlarinin en genel hali asagidaki gibi

ifade edilmektedir:

Jim (r,0,9) = R,(M)Y/™ (6, ), (2.4.2)
burada R,, (r) ile gosterilen radyal kisim, ¥, (6, ¢) ise kiiresel harmoniklerdir.

Atomik ve molekiiler yapi hesaplamalarinda kullanilan baz fonksiyonlari radyal

boliimiinde e ™ seklinde ifade edilen Gaussian tipi orbitaller (GTOs) [27] ve e ™" seklinde

bir ¢arpan iceren tistel tipli orbitaller (ETOs) olarak ikiye ayrilabilir. GTOs’lerin ifadesi

foim (r,6,0) = 72"~ ¥" (8, ) (2.4.3)
dir, burada ¢ parametresi orbital iissii olarak tanimlanmaktadir.

GTOs, cekirdege ¢ok yakin durumda zirve kosulunu saglamaz. icerdigi r? seklindeki
carpandan dolay1 cekirdekten uzaklastikca hizli bir sekilde sifira gider. Bu yiizden GTOs
kullanilarak elektronik dalga fonksiyonunun 6zellikleri uygun bir sekilde temsil edilemez.
Molekiiler orbitalleri olustururken ¢ok sayida GTOs kullanilmas1 gerekir. Fiziksel olarak ¢ok
uygun olmamasina ragmen molekiiler hesaplamalarda ortaya ¢ikan ¢ok merkezli integrallerin
coziimii kolay oldugundan, GTOs baz fonksiyonlar1 kuantum kimyasinda yaygin olarak

kullanilir [28]. ETOs’ler GTOs’lere uygun bir alternatiftir. Ciinkii ETOs’ler [29, 30, 31, 32,
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33] ¢ekirdege cok yakin ve ¢ekirdekten ¢ok uzak mesafelerde elektronik dalga fonksiyonunu
daha iyi bir sekilde temsil ederler.

ETO’lerin genel yapisi ise asagidaki gibidir:
faim (1,6, 9) = 1"~V (6, 9). (2.4.4)

ETOs arasinda tam ve kesirli n bas kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller (sirasiyla, y-
ISTOs ve y-NISTOs) [34, 35] atom ve molekiiler yap1 hesaplamalarinda [36, 37, 38]
kullanilan en basit analitik fonksiyonlardir. y-ISTOs ve ¥-NISTOs sirasiyla;

2 n+%
2 i7) = B2 10, (0,0) (245)

Vv (2n)!

Q"

n-le={rg (@, 2.4.6
[F(Zn*_l_l)]l/zr e m (8, 9) ( )

Xn*im ((, F) =

denklemleri ile verilmektedir. Burada S, (6, @) reel kiiresel harmoniklerdir, I'(2n* + 1)

Gamma fonksiyonudur.

¥x-NISTOs 'in kullanilmasi ilk olarak Parr ve Joy [39] tarafindan 6ne siiriilmiistiir.
Helyum (He) ve Hidrojen molekiilii (H,) i¢in yapilan hesaplamalar ile x-NISTOs'in
kullaniminin etkinligi gosterilmistir [39]. Bu disiince hesaplamalarda ortaya g¢ikan bazi
giicliikler nedeniyle az sayida da olsa molekiillere ve korelasyon hesaplamalarina
uygulanilmistir. Yapilan caligmalara ragmen bu diisiincenin kullanimi yaklasik 30 yillik bir
duraklama donemi gegirmistir. Koga ve ark. [40] tarafindan minimal baz olarak ele alinip
incelenen ¥-NISTOs bu konudaki galismalara tekrar doniilmesini saglamistir. Bu ¢alismadan
sonra, ¢ift perdelenme sabiti kullanilan ¥-NISTOs kullanilarak hesaplamalar yapilmistir [41].
Ancak, y-NISTOs'n genisletilmis baz kiimesi ile yapilmis hesaplamalar1 tiim atomlar i¢in
yoktur. Bunun nedeni bu baz kiimesinin kullanilmasi igin gereken gesitli parametrelerin elde
edilmesindeki giicliiktiir. Glinlimiizde, enerjinin minimumlugunu saglayan genisletilmis bazda
¥x-NISTOs kiimesi bulunmamaktadir. Literatiirdeki bu ¢alismalardan goriilmektedir ki, y-
NISTOs'lar atom ve molekiil hesaplamalar1 i¢in y-ISTOs’den daha esnek baz
fonksiyonudurlar. Dalga fonksiyonunun kalitesini arttirirlar ve y-ISTOs’a gore daha iyi enerji
degeri verdigi goriilmektedir. x-ISTOs ve y-NISTOs’ler atom ve molekiil sistemlerinin
fiziksel ve kimyasal Ozelliklerini temsil etmesi yoniinden deneysel sonuglarla uyum

saglamaktadir [42]. Ancak bu baz fonksiyonlari bas kuantum sayisina gére ortogonal
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degildirler. Bu durum, ¢ok merkezli integrallerin hesaplamalarinda y-ISTOs ve ¥-NISTOs’1n
kullaniminda baz1 giigliikler yaratir. Ortaya ¢ikan giicliikler molekiiler yap1 hesaplamalarinda

x-ISTOs ve x-NISTOs’in kullanimin1 kisitlamaktadir.

Bu konudaki zorluklarin ortadan kaldirilmasinda Guseinov tarafindan Onerilen standart

konvensiyonda (standart convention) tanimlanan tam ortonormallik 6zelligine sahip l//(“*)-

Ustel Tip Orbital (l//(“*)-ETOs) kiimelerinden faydalanilir. Burada Oz-siirtinme (self-

frictional) kuantum sayisi olarak adlandirilan o * parametresi tam (o*=a, —co<a<2) ve
kesirli (a*#a,—0o<a*<3) degerler almaktadir [43, 44]. Klasik elektrodinamikte Lorentz

tarafindan Onerilen soniim (damping) veya siirtinme (frictional) kuvvetinin kuantum
mekaniksel benzerinin incelenmesi sonucu elde edilen fonksiyonlarin l//(“*) -ETOs oldugu

kanitlanmustir [45]. l//(a*) -ETOs fonksiyonlar kiimesi standart konvensiyon olarak kabul edilen

genellestirilmis Laguerre polinomlarina dayali olarak elde edilmistir. Bilindigi gibi, tek-

elektronlu H atomunun Schrédinger denkleminin radyal kisminin ¢6ziimlemesinde assosiye

Laguerre polinomlari L{(x) ortaya gikmaktadir. Assosiye Laguerre polinomlarinda p indisi

tam say1 degerlerini alirken genellestirilmis Laguerre polinomlarinda p indisi kesirli veya tam

say1 degerlerini alabilmektedir.
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BOLUM-III

MATERYAL VE METOT

3.1 Tam Ortonormal Standart y(*)- Ustel Tipli Orbitaller

Y@ fonksiyonlar: bir iistel tipli fonksiyon gesididir ve ayni zamanda tam ortonormal
fonksiyonlar kiimesidir. Radyal boliimii, genellestirilmis Laguerre polinomlari icermektedir.
Laguerre polinomlari L‘Z, (x) olarak tanimlanmaktadir. Burada p indisi tam say1 degerlerini
alirken q indisi hem tam say1 hem de kesirli degerleri alabilmektedir. Indisler hakkindaki bu
durum matematikte standart konvensiyon olarak adlandirilmaktadir.

Guseinov, Hylleraas’m tam fonksiyonlar sistemini genellestirerek 1@ -ETOs
fonksiyonlarini 6nermistir. [43,44]
P& @) = R (€ )51 (8, 0). (3.1.1)

Tam ortonormal @) -ETOs baz fonksiyonu (@7 -iistel tipli orbitaller olarak
adlandirilir. Burada o* §z-siirtinme kuantum sayisidir (tam say1 degerli a* = a,—0 < a <
2; kesirli a* # a,— < a* < 3). Burada a*’a degerler vererek her deger i¢in farkli bir tam
ortonormal fonksiyonlar kiimesi elde edilir. '*)-ETOs Slater tipi orbitallerin sonlu lineer
kombinasyonlar1 seklinde ifade edilebilir. Siirtinme kuvvetlerinin yonii a’nin degerlerinden
belirlenebilir. Yani ¢ekici ve itici kuvvetler sirasiyla, a* = a’nin ¢ift degerleri i¢in (a < 0)
ve tek degerleri i¢in (a > 0)degerlerini almaktadirlar. Literatiirde [46] bulunan Coulomb-
Sturmian ve hidrojen benzeri dalga fonksiyonu a = 1 degerinden (., = ¥ ), Lambda
fonksiyonu a = 0 (2, = A, ) degerinden bulunabilir.

Y@ )-istel tipli fonksiyonlar ¢ekirdek ¢ekim potansiyeli ve pargacigin kendisi

tarafindan tretilen alanin potansiyelini iceren V;l(la*)(f ,7) merkezcil simetrik potansiyeli igin

yazilan Schrodinger denkleminin ¢éztimiidiir:
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1 * . .
—sV+ VG|t €7 = e € (31.2)

Vi@ = Up @) + U@, (3.13)

Burada V;l(la*)(f ,7) toplam potansiyeli, ¢ istel perdeleme parametresine; n (bas kuantum
sayis1), | (acisal momentum kuantum sayisi) kuantum sayilarina ve a* oz-siirtiinme (self-

frictional) kuantum sayilarina baghdir [44]. Vn(l“*) (¢, r) potansiyeli
2

U,(q,r)= ———nvex=2r (3.1.4)

cekirdek cekim potansiyeli ve

2021 —a) L)

x P

v, r) = (3.1.5)

Lorentz kuantum siirtiinme potansiyelinden (yer degistiren bir noktada parcacigin kendisi

tarafindan tiretilen alanin potansiyeli) olusmaktadir.

Kuantum siirtlinme kuvvetleri sayesinde siirekli spektrum 6z deger ifadesinde

icerilmez
¢= —%52. (3.1.6)

Bu 6z deger, parcacigin dogasina gore segilebilen perdeleme sabitine bagl iistel parametreye

bagli olmaktadir.

Kuantum siirtiinme potansiyelini iceren Schrodinger denklemi, klasik elektrodinamigin

Lorentz denklemine tam benzerlik gostermektedir [47].

Literatiirde ilk olarak Guseinov tarafindan Lorentz soniimleme teorisi (damping theory)
genigletilerek Onerilmistir [48]. Kuantum 0Oz-siirtiinme teorisine gore, elektronlar atomik
cekirdeklerin etrafinda iki farkli kuvvet altinda hareket ederler. Bu kuvvetler, niikleer ¢ekim

ve Oz-siirtiinme g¢ekici (a* < 0 igin) ya da itici (¢ > 0 igin) kuvvetleridir.
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Sekil 1 Kuantum 6z-siirtiinme teorisine gore elektronlarin etkisinde kaldigi niikleer ¢ekim

(Ev)) ve Oz-stirtiinme (ﬁ) kuvvetleri

F=Fy+F, (3.1.7)
. 2e?.
FL = gr (318)

Burada 7 elektronun ivmesinin zamana gore tiirevidir. Bu denklemde ortaya ¢ikan Lorentz
stirtlinme kuvveti, yiikiin ivmesinin zamana gore tiirevine bagldir. Boylece, koordinat
uzayinda belirtilen (@ )-ETOs’in tam ortonormal kiimelerinin kékeni Lorentz kuantum

stirtiinme kuvvetidir.

Genelde, ¢ekirdek c¢ekim potansiyeli dort-boyutlu donme grubundaki doniisiimlere gore
simetrik degildir. Eger pargacigin kendisi tarafindan iiretilen alan hesaba katilirsa &, n, | ve
¢ 'nin keyfi degerleriyle, I/;l(la*)({ ,7) toplam merkezcil simetrik potansiyeli dort-boyutlu

uzaydaki donmelere gore degigsmez (invaryant) kalir. Buna gore, 1/;75?;) (¢,7) 6z fonksiyonlari

tam ortonormal kiimeler olur.

*

'\
Y@ —ETO’ler (?—r) agirlik fonksiyonuna gére ortonormaldirler:

JE) @) (DA = 8 81t S (3.1.9)
burada
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— (% 5 2 a* * N
Pl @R = (3) v @ (3.1.10)
olarak tanimlanir ve hacim elemam dV = r’drsin &déde = r’drdQ dir.

Modifiye Laguerre polinomlar i¢in ortogonallik bagintisi:
f e‘xxzﬁi‘;’*)(x)fiq;) (x)dx =6, (3.1.11)
0

Genellestirilmis Laguerre polinomlari i¢in ortogonallik bagintisi:

- : M(g" +1)

fe *xP L%P_l)_l(X)L;P'_)l_l(X)dx = m nn (3112)
0

olarak tanimlanir.

Y @)-ETO’ler asagidaki gibi tanimlanur:

Y @ = R (G, 7)Sm (0, 0), (3.1.13)

burada S,,(6,®) normalize kompleks veya reel kiiresel harmoniklerdir. Radyal kistm

ROV, 1) = 207R (x) (3.1.14)
RSV (0) = e72L$ 7 () (3.L.15)

yapisina sahiptir. Burada Lfﬁ*) (x) modifiye Laguerre polinomlaridir ve

(n—-1-1)!

1
_ =D 125,00
@l ¥ -1 (%) (3.1.16)

i = |

seklinde ifade edilir. Genellestirilmis Laguerre polinomlari (L(p*)_GLPS) ise

r'(g*+1)

") _
Ly () = (n—-1-DT(p*+1) 1

n—

Fi(=[n—1-1];p* + 1;%) (3.1.17)

bagintist ile tanimlanir. Burada {F;(n;y; x) (Ek-A.4) ile verilen konfluent hipergeometrik

fonksiyondur.

Modifiye Laguerre polinomlar1 yeniden

1

@)y - [ I@+) Tz« I
Lt 00 = (Zn)“*(n—z—l)!] T(p™+1) 1Fi(=[n=1-1};p" + Lx) (3.1.18)
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bagintis1 ile yazilabilir. Burada, x = 2¢r, p*=2l+2—-a*, ¢*=n+1l+1—-a" ve a’,
—oo < a* < 3 araligindadir. (Ek-A.4) ve (EK-A.5) dikkate alinarak (3.1.17) daki konfluent

hipergeometrik fonksiyon;

(—[n— 1= 1]y x* !

1Fi(=[n—-1-1p"+1;x) = Z

(3.1.19)
* —1=1)!
S 0+ D (k= 1= 1)!
yapisinda yazilabilir.
Buna gore (3.1.17) denklemi ile verilen genellestirilmis Laguerre polinomu
n

. I'(q"+1) (=[n— 1= 1D qx* 1

L) () = (3.1.20)

(= l=DITE +1) &2 (0 + D (k= 1= D)

ile ifade edilir.

3.2.Tek Bolgeli Toplama Teoremleri

Atomik ve molekiiler yap1 hesaplamalarinda iki nokta arasindaki uzakliga bagli (a ve b
veya 1,;) herhangi bir fonksiyonu, bu noktalarin koordinatlarin1 iceren iki fonksiyonun
carpimi seklinde ifade etmek i¢in toplama teoremlerinden yararlanilir. Literatiirde toplama
teoremleri olarak onemli iki farkli yonteme rastlanmaktadir, tek bolgeli (one-range) ve iKi
bolgeli (two-ranges) toplama teoremleri. iki bélgeli toplama teoremleri, Coulomb

potansiyelinin Laplace agiliminin tipik iki bolgeli sekline sahiptir:

© l
1 a1l .
— = Z Z mslm (62, 92) S (61, 1) (3.2.1)
— >

Burada r. = min(rllrz) rs = maxi{r ry) dir ve S, kompleks (S;,, = Yy, ) ya da reel kiiresel

harmoniklerdir.

Guseinov tarafindan gelistirilen “tek bolgeli toplama teoremlerinde™ ise tam ortonormal
fonksiyonlar kiimesi kullanilarak, baz fonksiyonlari farkli bir merkeze taginir [49, 50]. Keyfi
bir fonksiyonun tam ortonormal fonksiyonlarin seri a¢ilimi seklinde yazilabilmesinden
yararlanarak, farkli merkezlerdeki STO’lar bir merkeze tasinarak, c¢ok merkezli
integrallerdeki, ¢ok merkez problemi ¢oziilmeye caligilir. Bu yontem “tek bolgeli toplama
teoremi” olarak adlandirilir. Bu teorem yardimiyla uzay iki bolgeye ayrilmadan degiskenler

birbirinden ayrilabilir.
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Tek bolgeli toplama teoremleri simetrik ve simetrik olmayan tek bolgeli toplama
teoremleri olarak iki tlire ayrilmaktadir. Bu iki tiir de birbirlerinden a¢ilim katsayilarina gore
ayirt edilirler. Simetrik ve simetrik olmayan tek bolgeli toplama teoremlerinin acilim
katsayilar1 sirasiyla, STO’ler ve O6rtme integralleridir. Atomik ve molekiiler elektronik yap1
hesaplamalarimin biiyiik bir ¢cogunlugunda tek bolgeli toplama teoremleri, iki pargacigin
koordinatlarina bagli olan operatorleri ve dalga fonksiyonlarini doniistiirmek igin gereklidir.
Tek bolgeli toplama teoremlerinin kullanimi, ¢ok merkezli integrallerde integrali
basitlestirmek i¢in uygun olduklarindan iki bolgeli toplama teoremlerine gore daha etkili
olmaktadir.

x-ISTO’ler icin tek bélgeli toplama teoremleri 1@ )—ETOs’in tam ortonormal standart
kiimeleri kullanilarak elde edilir. y - STOs’e ait simetrik olmayan tek bolgeli toplama
teoremlerini elde etmek i¢in STO, yer degistiren bir merkezde 1(®)-ETOs’in tam ortonormal

standart kiimelerinin terimlerinde seriye agilir:
u

PELED = D B8 s € 7) (3.2.2)
k=v+1

)

Burada 61% Y agilim katsayist:

—@w [ @@+ 1Y e
@ _l(Zu)“*[u—(v+1)]!l g’ (3.2.3)

d(a*)v _ (_[u - (U + 1)])k—(v+1)

kT Ty + D(0s + Di—wanlk — @ + D! (3.2.4)

yapisina sahiptirve p, = 2v+ 2 —a*ve q, =u+ v+ 1 — a*olarak tanimlanir.
x-NISTO’ler i¢in tek merkezli tek bolgeli toplama teoremleri igin ise Y@)-ETOs ‘in tam
ortonormal standart kiimeleri yardimiyla asagidaki seri agilimlar kullanilir.

§ # P igin;

@B = Y ol @R ED. (3.25)
u=v+1

(a")v
uu*

Burada w (&, B) agihim katsayist:
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1 wtu—a*+2
2

@) gy = F(u* +v—a*+2) QuW*T(q; + 1) (ﬁ)”*“ 2
Gt S PIETITGT) [u- A DITQRE +1)| \E P
¢
xF([ w+Du"+ +2;p; +1; 2 ) (3.2.6
2F u— (v wtu—a* o Y .2.6)
olarak tanimlanir. (3.2.5) de (3.2.2) kullanildiginda
oo} u
K@D = ) EPER ) B pias (67 (3:27)
u=v+1 k=v+1
elde edilir.
§ = B igin;
(a wopadeg
Xuros (B,7) = Z W0l P (B, (328)
u=v+1
yapist bulunur. Burada wff*)v acilim katsayisi
. . . o 1/2
(a)v_F(u—u)F(u +v—a*+2) (2uw) (3.2.9)
Quus = Fr(v+1-—u*) [u— v+ D]'TQRu* + DI(q; + 1) -
bi¢iminde tanimlidir. (3.2.8) de (3.2.2) kullanildiginda
u
Xuros (B,7) = Z 0l Y B s (B, (32.10)

u=v+1 k=v+1

ifadesini elde ederiz. y-NISTOs lerde ortaya ¢ikan ™ ifadesini (3.2.3), (3.2.4) ve modifiye
Laguerre polinomlari (3.1.5) kullanilarak:

[o0] u
_ (@)l -1
D ¥ (3.2.11)
u=Il+1n=I0+1

bi¢iminde yazabiliriz, burada n* = s + u*, (S, n*’1n tam kismi; u*, n*’1n kesirli kismi)

n*>1 s=>1, 0<u* <1 olarak tamimlanir. Denklem (3.2.11) deki Y(“ )L ifadesi

u
l ~(a™®)l ~(a*)l * *
Yoo =al? z 8T (w —a* + k +2) (3.2.12)
k=1+1
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o T(q:+1) 1% -
(a™ u ~(a™)l
et |~ 2 2.
un [[u g 1)]!] Fun (3213)

yapisina sahiptir. Buradaq, =u+ 101+ 1 — a” dir.

3.3. Coulomb-Yukawa Benzeri Potansiyelleri iceren Cekirdek Cekim Integrallerinin
Hesabi

Bu béliimde tam ve kesirli n bas kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller (x-ISTOs ve y-
NISTOs) ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igceren atomik cekirdek

cekim integrallerinin analitik hesabini elde edecegiz. Hesaplamalarda literatiirde iiretilmis

g//(a*) -tam ortonormal standart baz fonksiyonlari yardimi ile bulunan ¥-ISTOs ve y-NISTOs
icin tek bolgeli toplama teoremlerinden faydalanacagiz.

Coulomb-Yukawa benzeri korelasyon etkilesme potansiyeli:

FrER = 7

yapisindadir ve ¢* = p*vo olarak tanimlanir. Eger £ = 0 olarak alirsak; (3.3.1) denklemi

FrO = (7

yapisina doniislir. Bu ifade p® #= 0, v= 0, o= 0 durumunda genellestirilmis Coulomb

e, (6,9) (33.1)

15,008, 9) (33.2)

potansiyeli (generalized Coulomb potential) olarak adlandirilir. Genellestirilmis soziiniin
kullanilmasinin nedeni (3.3.2) formiiliinlin Coulomb potansiyelinin genellestirilmis ifadesi

nedeniyledir. Yani (3.3.2) denkleminde u*=0, v=0, 6=0 alindiginda;

! ! 3.3.3
- (333)

1 1
fO00,7) = Vam 500 (6, ) = \/ENT_H -

Coulomb potansiyeli elde edilir. Coulomb potansiyelinin genellestirilmesinden elde edilen

potansiyeller multipole tip potansiyellerdir.

& # 0 durumu ise (3.3.1) ifadesini gosterir. Bu ifade genellestirilmis Yukawa benzeri

potansiyel (generalized Yukawa like potentials) olarak adlandirilir. Coulomb benzeri

potansiyel (& =0) kisminda incelendigi gibi & =0 durumunda (3.3.1) ifadesi

genellestirilmis Yukawa benzeri multipol potansiyel (generalized Yukawa like multipole
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potential) olacaktir. Boyle tanimlanmasinin nedeni u*=0, v=0, =0 oldugunda Yukawa’nin

onerdigi potansiyelin bulunmasidir:

esr

o7 = (3.3.4)

r

Baska bir degisle Yukawa potansiyelinin genellestirilmesinde Yukawa benzeri dipol,

kuadropol, oktupol vs. potansiyeller elde edilir. i = 0 durumunda (3.3.1) formiilii Coulomb (

& = 0)-Yukawa (¢ = 0) benzeri potansiyel olarak adlandirilir.

3.3.1 Analitik Coziim (“)-ETO iizerinden)

Bu boliimde hesaplamak istedigimiz Coulomb-Yukawa benzeri potansiyellerin ¢ekirdek

¢ekim integrallerinin genel ifadesi
K e (0,658 = [l @ RWEL (D (E P (33.1.1)

seklinde tanimlanmaktadir. Daha once (3.1.1) ifadesinde gosterdigimiz gibi 1/)(“*)(( ,T7)

nlm

ifadesini reel ve kiiresel kisimlarina ayirirsak
Ko i (6,856
nlmmnilm 7>’
B J Rii (€ )Sin (B, 9) R @GSt (8,007 (§,7)S,5 (6, 9)d*F (33.1.2)

yapisini elde etmis oluruz.

KM (3,058) = f R RSP @) frve (&, F)rdr
0

nimnlm

T 27
« j ] St (8,0) Sy (8,0)S, (8, 0) sin 046 do, (33.1.3)
0o Jo
kiresel kisim:

v+1
T

T 2T
f f S5 (0,0) S, (0,9)S,, (0, 9)sin0do dp = cVlol(m, I'm)A%  (3.3.1.4)
0 Y0

seklinde ifade edilir.
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Burada C'?I(Im,!'m") genellestirilmis Gaunt katsayisidir. Kompleks kiiresel harmoniklerin
aciliminda kullanilan katsayilarin [51, 52] gergek kiiresel harmonikleri kapsayacak sekilde
genellestirilmis halidir.

Reel kisma ait olan integraller ise

KGR (0,058 = /2”“ 1ol (m, I'm) A, IGR, (8,¢5€) (3.3.15)

biciminde yazilir. Burada

Lot (6:856) = f Ra @RS (€ rdr (3:3:1.6)

nlmnlm

yapisindadir. (3.1.14) ifadesini g6z 6niinde bulundurursak:

n ~(a"l
(@”) s - Wnje
,T) = 2e 2 — X" 3.1,
R, =(2¢ 2 k=1 3.3.1.7

KTV (26!

denklemini yazabiliriz.

. . 4yt Tley/?
N = s e (3.3.1.8)

Burada y = 2&r dir.

(3.3.1.8) ve (3.3.1.7) denklemlerini (3.3.1.6) denkleminde yerine yazip gerekli diizenlemeleri

yaptigimizda:
, n' ~(a*)l (@)l
I(Ol ),U v (( ('5) _ (2{)3/2(26 )3/2 Z nkn k'
I l ) ) - *_1 -
nim,n L m (28 ,’2v+1k | ! [(2k)! (2k)!
X fooo o=+ +r k=1 'k Lyt =152 gy (3.3.1.9)
elde edilir. Burada 7' )IIE“*)I =al e ) dir.

Gerekli ara iglemler yapilip tekrar diizenlendiginde
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n n ~(a*)l (a*)l
I(a v (¢ c’f) — 4 1 nknk
l ! 'S =1 Z '
nlmn I'm 2v + 1 28+ = Q) (2k)!

1 ’ ! l * 1A
x XTI t2yr Ir(k + k' + 1Y) (3.3.1.10)
bulunur. Burada X = 2,( X = 2(, ,Y = 2? olarak tanimlanir.
{+¢ +¢ {+¢ +¢ (+¢ +$

Reel kisma ait buldugumuz integral ifadesini (3.3.1.5) numarali denklemde yerine yazarsak:

- /21/ +1 f 4m 1
(a"u've "y — ‘m’ :
:]Cnlm nlm' (€,¢:8) = 41T CVlal(lm'l m )A;T"m 2v+ 1281

non @@l L
y Z Z —tknk koK yr Irtk + k' 4 p) (3.3.1.11)
S iV @R 2E)!

sonucuna ulagmis oluruz.

3.3.2.Analitik Coziim (STOs’a gecis)

Bu boliimde 1/)(“*)(5,?) ifadesinden y., (¢,7) ifadesine gecisi kullanarak Coulomb-

nlm

Yukawa benzeri etkilesme potansiyeli igeren ¢ekirdek ¢ekim integralleri i¢in genel bir yapi

olusturacagiz. lpnlm (¢,7) ifadesinden ., (¢, 7) ifadesine gecis

n

Y (3, 7) = Z 3G Ham (0,7) (3.3.2.1)
k=l+1

yapist ile olmaktadir. a)( ! ifadesinin acik seklini kisim 3.2.'de (3.2.3) ve (3.2.4) denklemleri

ile vermistik.

Xiem (§,7) = Ri(§,7)S1m (6, 9) (3.3.2.2)
et
Rk({: T') = —mr e (3323)
ks
&T"‘le‘“&m 6, 9). (3.3.2.4)

Xim (§,7) = Jah
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Elde ettigimiz bu ifadeleri kisim 3.3.1. deki (3.3.1.1) ifadesinde yerine yazalim:

(a)u*ve r.
Knlmnlm ({’{'6)
n n'

=] 2 A Hn D 3 B weew €D EDE (3:325)

k=l+1 k'=l"+1

daha once V(Z*)l L _ Gr(lf)l&}ff i oldugunu gostermistik. Gostermis oldugumuz bu esitligi

de kullanirsak

n n
(a®)u*vo " _ ~(a* )l (a W w*vo "
:K‘nlm,n'l'm' ((!( ’ f) - Z Z Vnk n'k' Iklm k I'm ((’Z ) f) (3326)
k=l+1k'=l +1

ifadesini elde etmis oluruz. Burada
Tt 6838) = f Xitm G X v G PV (€, 1) APF (3327)

dir. (3.3.2.7) integralini ¢6zebilmemiz i¢in (3.3.1.4) (3.3.1.8) ve (3.3.2.2) bagintilarindan

faydalanip gerekli ara islemler yapilirsa

Illcllrrtak v 6858 = €Tl m Um)AT, JooRk (O, 7Ry ({,)r* te¥Tr2dr (3.3.2.8)
0

ifadesi elde edilir. Simdi reel kisma ait olan integralleri ¢ozecegiz

10 (§,58) = €V m, I m ) AS, 12 (6,0 58) (3.3.2.9)
i G836 = ]mRk({' MRy (¢, e~ rldr, (3.3.2.10)
0

daha 6nce yazmis oldugumuz (3.3.2.3) denklemini kullanarak

n . _(ZZ)kH/Z(Z(’)k,H/Z ” —(G+ +E)r kK +ur—1
L, ({58 = IeTa] f e r dr (3.3.2.11)

yapisini elde ederiz. Yukarida yazmis oldugumuz integrali ¢6zebilmemiz igin

* n!
j e PXx"dx =
0

pn+1
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integral yapisindan faydalanmamiz gerekir. Burada n sayist eger kesirli (noninteger) say1 ise

n! = I'(n + 1) olarak almamiz gerekir. Yaptigimiz ara islemlerden sonra integralimiz

(2()k+1/2(2(’)k’+1/2 F(k + k’ +,LL*)
JEIOTRE)  (§+ + Ok
¢

seklini alir. £ = i ve { +{ =¢ degisken degisimlerini yaptiktan sonra integralimizin

(3.3.2.12)

.48 =

son hali

k+1/2

(3.3.2.13)

.o Tk + k' +u* 1
608 = et L ) (2T

JCROIQEN! (e + &F -1\ €+¢

olur. Elde ettigimiz integral sonuglarini (3.3.2.6) da yerine yazarsak:

Nk H172
o)

(a*)u*va /. _ ~(a*)l,(a*)l' | | , , o ,
:Knlm alm' (('( ’ E) - Z : ynk,n’k’ cve (lm'l m )Amm
k=l+1k'=I +1

k' +1/2

(%) (3.3.2.14)

k+1/2

T'(k+k +u (5(1 + t))

* JQITQRED! (e 4+ & -1\ e+¢

ifadesini bulmus oluruz.

3.3.3 Seri ¢oziim( Y@)- ETOs iizerinden)

Coulomb-Yukawa benzeri potansiyellerin ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin genel ifadesi

I @856 = [ @R, @ D 6 (3331

nimnlm

seklindedir. Daha énce (3.1.1) ifadesinde gosterdigimiz gibi ¥'*(¢,#) ifadesini reel ve

nlm

kiiresel kisimlarina ayirirsak:
Ko 1 €856
nimn lm R
= j RE(8,1)80 (8, 0) RS (C,1)S) 1 (6, 9)fH 7 (§,7)S,5 (6, 9)d3F (33.32)

nl

yapisini elde etmis oluruz.
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K @656 = [ REGrRE G € frtr
0

T 21
X f f Sin(0,0) S (8,9)S,,(6, ) sin0dO deo. (3.3.3.3)
0o Jo

Kiiresel kisim

/a 2w i . ZV + 1 vlo_l ’ I P
J. J. Sin(0,0) Sy, (0,9)S,,(6,9)sinfd0 dp = yym C’l(Im, Il m)A; - (3.3.3.4)
0o Jo

seklinde ifade edilir.

Burada CV1°!(m,1'm") genellestirilmis Gaunt katsayisidir. Kompleks kiiresel harmoniklerin
aciliminda kullanilan katsayillarin  gergek kiiresel harmonikleri kapsayacak sekilde

genellestirilmis halidir.

Reel kisma ait olan integraller ise

(a"u*vo " _|2v+1 (@)p*v 3
Kt tm' 6658 = / cvelim, Um)AG, L5 b (665 8) (3.3.3.5)

biciminde yazilir. Burada

Lo 6,856) = fﬂRﬁ? ') RE (@) (&, Prtdr (3.3.3.6)

yapisindadir. (3.1.14) ifadesini goz oniinde bulundurursak

3 x - @l
RYI(¢,r) = (20)7e2 1k k-1 3.3.3.7
nl

emen]

denklemini yazabiliriz.

Coulomb-Yukawa potansiyelleri

. . 4 yH Tley/?
frrEN = I e (3.3.3.8)

ile verilir, burada y = 2&r dir. (3.2.11) yapisini kullanarak
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, 20)3/2(2¢ Y312 / R i
’,Efm)ﬁ w6658 = 6225)(#’51) 2v+1 Z ,/(Zl;c)'k(Zk')'
k=l+1k +l

Z Z YLEZL)LV.[- e~ (rx +7)/2 k=1 1y uts=2,.2 g (3.3.3.9)

u=v+1lu=v+1
elde ederiz.
u
T _ gl z Y T — a4k +2) (3.3.3.10)
upu* up uk u .0.0.
k=v+1

yapisina sahiptir. Gerekli ara iglemler yapilip tekrar diizenlendiginde

non @)L
T R P D D I
nlmmnlm AR *— 7
v+ 1QO L 4[R2k

Z Z F@v xk+2x '3 +2-yy+s 2(k+k +pu+s-2) (333.11)

up,u
u=v+1u=v+1

olarak tanimlanir.

bulunur. Burada X = —— X' = -2 — |y =

{47 +¢ {47 +¢ ¢+c +

Reel kisma ait buldugumuz integral ifadesini (3.3.3.1) numarali denklemde yerine yazarsak

(a®)u*vo "
jcnlm ,n’l'm’ ((1 ( ) 5)

n' ~(a*)l (@l
ZE: :E: nkn Kk
o (25)” @O Lu £ [T 2K

X Z Z F@OW ks KAy uts=2 (k4 k' 4+ 5 — 2) (3.3.3.12)

= CVlol(lm, I m ) A°

up,u
u=v+1pu=v+1

ifadesini elde etmis oluruz.

3.3.4.Seri Coziimler (STOs’a gecis)

Bu béliimde wfl?,;) (¢,7) ifadesinden yy, (§,7) ifadesine gecisi kullanarak Coulomb-
Yukawa benzeri etkilesme potansiyeli igeren ¢ekirdek ¢ekim integralleri ig¢in genel bir yap1

olusturacagiz.
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K 6850 = [ W) @ i 6 (33.41)

n

Y (G, 7) = z " Xm (6, 7) (3.3.4.2)
k=l+1

&% ifadesinin agtk seklini kisim 3.2'de bélimde (3.2.3) ve (3.2.4) denklemleri ile
vermistik. STOs agik hali kisim 3.2.2.’de (3.2.2.2) denklemi ile

Xieim (§,7) = R (4, 7)S1, (6, @)

verilmekteydi.

k+1/2
(ZC) / 7,.k—le—{r,

v (2k)!

R C
Xkim (G, —m

Elde ettigimiz bu ifadeleri (3.3.4.1) ifadesinde yerine yazalim:

Ry(¢r) = (3.3.4.3)

rk=le=rs, (6, ¢). (3.3.4.4)

(@ u*ve ’.
:}Cnlm ,n’l,m’ ((' ( ) E)
n n'

- ] z o )ZX""" &7 Z a(ak)l Xi v m' (C7) f1Y0 (€, P)d3F (3.3.4.5)

k=l+1 k'=l+1

daha 6nce }715221 ,E“*)l =a% )161(1“ ), oldugunu gostermistik.

Gostermis oldugumuz esitligi de kullanirsak:
n n
(aHu*ve . _ ~(a®), (@)l y *vo
:Knlm,n'l'm'((’( 'f) - z Z ynk,n'k' klm k'U'm (( ( 5) (3'3'4'6)

k=l+1k'=l +1

ifadesini elde etmis oluruz. Burada
Lt 6,858 = j Xitn G F) Xic v (€ DR (§, 17 (334.7)

dir. (3.3.4.7) integralini ¢6zebilmemiz i¢in (3.3.1.4) (3.3.1.8) ve (3.3.2.2) bagintilarindan

faydalanip gerekli ara islemler yapilirsa:
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Ilillr::ok I'm ({ { f)

2v+1 ' in g * : . S
= / o cvlol(tm,IlmHA? f Ry (¢, )R, (¢, r)f* Vo (§,#)r?dr (3.3.4.8)
0

ifadesi elde edilir. Simdi reel kisma ait olan integralleri ¢ozecegiz:

, 2v+1
Illcllrrtak ' (6658) = / ype Yl (tm, Um)HA,, 1 (0,059 (3.3.4.9)

eGS0 = [ RGO R 6 irdr (33.410)

0

Daha 6nce yazmis oldugumuz (3.3.3.2) denklemini kullanirsak

Iy 6,856 = 4”( 2¢ )’”%( 2¢ >"'+% 1
ke 222t v+ 1IN+ + € T+3+¢) QiK1

Z Z ~$f*3v (5 YO+ f)m_l (k+k +p+n—1) (3.3.4.11)

u=v+1ln=v+1
elde edilir. Buldugumuz bu ifadeyi en genel ifademizde yerine yazarsak

'
n n

(a)u’ L) — ~ (@)@l o
:}Cngn lrll ;}C;n (c’c ’ f) - Z yni,nrk? CVlal(lm’l m )Afnm
k=l+1k'=l +1
et ()
QI e -1\ +{ +¢ (+{ +¢
00 u . 25 u+n—1 ,
x z Z Tl (—) k+k +p+n—1) (3.3.4.12)
ww \ T+ E
u=v+1ln=v+1
bulunur.
% r2g 2%

a) X = T X = IV ,Y = v olarak alirsak
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! - * l, * l’ , ,
K (0,058 = Z globlOr cviol (im, I'm) A%,
k=l+1k'=l +1

QORI+

X
\ (Zk)| (Zk,)' (2{)“* u=v+ln=v+1

elde edilir.
by t= % ve e={+{ olarak tanimlarsak
n n
(a* )u vo r _ ~ (@)@l "
KEHN @0 =) PO Vil (m, ') AT,
k=l+1k' =l +1
k+= k' 42
o 1 (s(l + t)) 2 (e(l — t)) 2
JTQREDN & -1\ €+§ e+
(@) S
~ v i
z z Yo (e+§) (k+k +u+n—1)!
u=v+1ln=v+1
elde edilir.
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SONUCLAR VE TARTISMA

Kuantum mekaniginde, Hidrojene benzer atomlar i¢in standart olmayan baz
fonksiyonlar relativistik ve relativistik olmayan elektron yap1 hesaplamalarinda yaygin olarak
kullanilmaktadir. Elektronik yapi hesaplamalarinda, 6zellikle seri acilimlarmin kullanildigi

durumlarda, yakinsaklikla ilgili sorunlar ortaya ¢ikmaktadir. Bu sorunlarin tam ortonormal

standart 1(*)-ETOs baz fonksiyonlar1 kullanilarak giderilebilecegi diisiiniilmektedir.

Tezde kullanilan y-NISTOs'lar atom ve molekiil hesaplamalari i¢in %-ISTOs’den daha
esnek baz fonksiyonudurlar, dalga fonksiyonunun kalitesini arttirirlar ve x-ISTOs’a gore daha

iyi enerji degerleri verdigi literatiirde yer almaktadir.

Bu tezde, tam ve kesirli bag kuantum sayili Coulomb-Yukawa benzeri potansiyelleri
iceren atomik c¢ekirdek ¢ekim integrallerinin analitik ve niimerik hesabi konu edildi. Bu
integral hesaplamalarinda standart konvensiyonda tanimlanan tam ortonormal w(“*)-ETOS
kiimeleri kullanilarak elde edilen ¥-ISTOs ve y-NISTOs igin tek bolgeli toplama
teoremlerinden faydalanildi. Atomik ¢ekirdek ¢ekim integrallerinde kullanilan serilerin
yakinsaklig1 kuantum sayilarinin, potansiyel parametrelerinin ve orbitallerin konumunun keyfi

degerleri gbz Oniine alinarak incelendi.

Yapilan caligmada, tam ve kesirli indisli Coulomb-Yukawa benzeri korelasyon

etkilesme potansiyellerini igeren atomik ¢ekirdek ¢ekim integralleri igin farkli analitik ifadeler

sunuldu. ik olarak standart konvensiyondaki tam ortonormal y/(“*) -ETOs kiimeleri ve y-

ISTOs tizerinden Kesirli indisli Coulomb-Yukawa benzeri potansiyelleri igeren atomik
cekirdek c¢ekim integralleri hesaplandi. Bu hesaplamalarda standart tam ortonormal y/(“*)-
ETOs kiimeleri kullanilarak elde edilen yx-ISTOs igin tek bélgeli toplama teoremlerinden

faydalamldi. Ikinci olarak ise y/(“*) -ETOs kiimeleri ve x-ISTOs iizerinden tam indisli

Coulomb-Yukawa benzeri potansiyelleri iceren atomik ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin hesab1

yapildi. Hesaplamalarda kesirli indisli Coulomb-Yukawa benzeri potansiyellerinde standart
tam ortonormal 1//(“*) -ETOs kiimeleri kullanilarak elde edilen y-NISTOs i¢in tek bolgeli

toplama teoremlerinden faydalanildi. Elde edilen sonuglar birbirleri ile karsilagtirildi.

Denklem 3.3.1.1 yardimiyla elde edilen ¥(®?-ETOs iizerinden Coulomb-Yukawa

benzeri potansiyellerin g¢ekirdek ¢ekim integralleri bu ¢alismada belirlenen ¢ok sayidaki
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formiiller yardimiyla hesaplanabilmektedir. Bu formiillerin kullanilabilirligi a* 6z siirtiinme
kuantum sayisinin, orbital kuantum sayilarinin ve perdeleme sabitlerinin keyfi degerlerinde
analitik ve seri hesaplamalar1 yapilarak denendi. Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme
potansiyellerinin atomik ¢ekirdek c¢ekim integrallerinin sayisal hesabi Mathematica 8.0

kullanilarak olusturulan bilgisayar programi yardimiyla yapild.

Keyfi a* 6z siirtinme kuantum sayisinin, orbital kuantum sayilarinin ve perdeleme
sabitlerinin degerleri gz oniine alinarak Coulomb-Yukawa benzeri potansiyellerin atomik
cekirdek ¢ekim integrallerine ait hesaplama sonuglari analitik ve seri agilimlart kullanilarak
karsilastirildi. a*’in kesirli degerlerine gore (3.3.1.11)-(3.3.2.14) ve (3.3.3.12)-(3.3.4.12)

Jurve

O (14 ;&) integraline gore analitik ve sayisal hesaplama sonuglart

denklemlerinin %
nilm

Tablo 1-4’de, a™’1in tam degerlerine gore hesaplamalar1 Tablo 5-7’de verildi. a*’1n kesirli

degerlerine  gore  (3.3.1.10)-(33.2.13) ve  (3.3.3.11)-(3.3.4.11)  denklemlerinin

wvo
'
nlmmnlm

(4,4 €) integraline gore analitik ve sayisal hesaplama sonuglart Tablo 8-11"de,
a”’m tam  degerlerine gore hesaplamalar1  Tablo 12-14’te  verildi.  Keyfi
Ké%f{ézo(zs,é}b; 1.2) ve 12(‘;;?;‘;2(2.3,4.6; 1.2) denklemlerinin analitik ve seri
¢cozlimlerinin birbirleriyle karsilastirilmasi farkli a* = —1.7, —0.7,—2.7, 0.7 degerleri i¢in
yapildi. Bulunan sonuglar sirasiyla, Sekil 2-5 ve Sekil 6-9'da sunuldu.

Elde edilen karsilastirmali degerlere gore analitik ve seri ¢dziimlerin birbirleriyle
uyumlu oldugu goriildii. Bu durum, tam ve kesirli n bas kuantum sayili Slater Tipi Orbitaller
ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren atomik c¢ekirdek ¢ekim
integrallerinin dogru olarak hesaplanabildigini gostermektedir.

Yapilan incelemelerden goriilmiistiir ki, zp(“*)-ETOs baz fonksiyonlar1 kullanilarak
elektronik yap1 hesaplamalarinda, seri agilimlarin kullanildigi durumlarda yakinsaklikla ilgili
sorunlarin  ortadan kaldirilabilmesi miimkiin olabilecektir. Ayrica, ¥©@)-ETOs baz
fonksiyonlarindan relativistik elektronik yap1 hesaplamalari i¢in de faydalanilabilir.

Bu nedenle, bu tezde elde edilen sonuglar ilerde yapilmasi arzu edilen relativistik

elektronik yap1 hesaplamalarini i¢eren ¢alismalar i¢in de kullanilabilecektir.
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Tablo-1 a* = 2.6,1.7,0.3 i¢in l//(a )-ETOS ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

(a"u*vo
nlmmnlm

(¢,¢; &) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastirilmast (a. u. de)

n m| ¢ | § KR (3,45§) (331.11)-(3.3.2.14) [a] ve (3.3.3.12)-(3.3.4.12) N=70
a*=2,6 a*=1,7 a*'=0,3
5 1| 56819 2,079 | 1,5 17 | -0.01182877833a] -0.007070455722[a] -0.004764234122[a]
-0.0118287804424 -0.007070455364 -0.00476423417394
1 0 5,67 1,94 0 1,5 | -0.07586608033[a] 0.2630104334[a] 1.8745248582[a]
-0.07586608033 0.2630104334 1.8745248582
2 0| 13 4681 | 15 25 | -0.007219234873[a] 0.008510544946[a] 0.1054217027[a]
-0.007219235651 0.008510547222 0.1054216917
2 0 23 4.6 3.4 1.2 1 0.03845209137[a] 0.06198167370[a] 0.07506424096(a]
0.03845211122 0.06198166330 0.07506424536
3 0 | 8234 46 | 25 15 | 0.04286935488[a] 0.08884586493 a] 0.05958104734[a]
0.04286946786 0.08884575211 0.05958111001
3 1| 4578 2389 | 17 25 | -0.03754008890]a] -0.04402673000[a] -0.02179629251[a]
-0.03754008892 -0.04402672999 -0.02179629251
15 1 1,7 3.8 1,2 1,5 1 0.0002388001569[a] 0.001244234672[a] 0.008250040654(a]
0.0002393969153 0.001244242505 0.008250038313
6 1 3,868 1,596 | 23 3,1 | 0.000642553311[a] 0.000226022463(a] -0.000256520396[a]
0.000642553312 0.000226022463 -0.000256520396
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—0.8,—1.7,—2.9 i¢in l//(a )-ETOS ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim

Tablo-2 a*

: (@ ve 3 —70 ici

integrallerinin X PG (¢, ¢ ; é) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastirilmasi (a. u. de)

n | £ m g n | £ m 4 ol vie & gl (7 )(3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve (3.3.3.12)-(3.3.4.12) N=70

a*=-0,8 a=-1,7 a*=-2,9

5 2 1 5,6819 4 2 1 2,0796 1,5 0 0 1,7 -0.002844535717[a] 0.006794058795[a] 0.03566492249[a]
-0.002844535695 0.006794058762 0.0356649225170

1 0 |0 5,67 2 0 |0 1,94 0 0 |0 |15 |26029792291[a] 2.3689652633[a] 1.4717662881[a]
2.6029792291 2.3689652633 1.47176628810

2 0 0 1,3 1 0 0 4,681 1,5 0 0 2,5 0.1538143016][a] 0.1426413761][a] 0.08990333601([a]
0.1538144724 0.1426420341 0.08990467863

2 1 |0 2.3 2 1 |o 4.6 34 |2 |0 |12 |0.06216138847[a] 0.04483120028[a] 0.02372728204[a]
0.06216138501 0.04483120920 0.02372716680

3 0 0 8,234 1 0 0 4,6 2,5 0 0 1,5 0.01650963094[a} 0.005170414409([a} 0.01108349967[a]
0.01650952361 0.005171695032 0.01109037600

3 1|1 4,578 2 1 1 2,389 1.7 10 [0 |25 |0.007177270909[a] 0.02389011759[a] 0.02986208765(a]
0.007177270915 0.02389011757 0.02986208810

15 6 1 1,7 8 6 1 3,8 1,2 0 0 1,5 0.02788193475[a] 0.06661970469[a] 0.1830756728|a]
0.02788193521 0.06661970483 0.1830756727

6 3 1 3,868 4 3 1 1,596 23 0 0 3,1 -0.000035563043[a] 0.000514371493[a] 0.00142619800[a]
-0.0000359665643 0.000514371493 0.00142619800
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Tablo-3 a* = 1.9,2.8,—3.2 i¢in l//(a )-ETOS ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

rfgn)‘:l ;iﬂ (Z,7'; §) hesaplama metotlarmin N=70 i¢in karsilastirilmasi (a. u. de)
n || m ¢ n | & | m ' wolv|eo| § xé;‘n?f;fﬁn (¢, 6)(3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve (3.3.3.12)-(3.3.4.12) N=70
a=19 a =28 a*=-3,2
5 121 56819 |4 [2 |1 [2079 |15 [0 |0 |1,7 |-0.00799522409380[a] -0.0128970709245[a] 0.04497671192[a]
-0.00799522372141 -0.0128970751204 0.0449767118624
1 |0]0 |567 2 |0 [0 |1,94 0 |0 |0 |15 |0.121322149847[a] -0.0607461481240[a] 1.2420990743(a]
0.121322149847 -0.0607461481240 1.2420990743
2 (oo |13 1 |0 [0 |4681 [1,5 [0 ]0 |25 |0.000843587209093[a] -0.00519754899490[a] 0.07606905162[a]
0.000843587920251 -0.00519754923721 0.07607048202
2 |10 |23 2 |1 o |46 34 |2 10 | 1.2 | 0.0573574866568[a] 0.0328537557868(a] 0.01960629322[a]
0.0573574787707 0.0328537789252 0.07607048202
3 /00 [823 |1 |0 [0 |46 25 |0 |0 | 1,5 | 0.0830674883480[a] 0.0269788265671[a] 0.01292700651[a]
0.0830673751905 0.0269790058439 0.01293555590
3001 (1 4578 |2 |1 |1 238 |17 0|0 |25 |-0.0440139375526[a] -0.0342365453015[a] 0.02897331149[a]
-0.0440139375493 -0.0342365453169 0.02897331226
1561 |17 8 |6 |1 |38 12 [0 |0 | 1,5 | 0.000903065043933[a] 0.000146343439915[a] 0.2299737840[a]
0.00090306505923 0.000146363804025 0.2299737839
6 |31 [388 |4 [3 |1 1,596 |23 [0 |0 | 3,1 |0.000304997041670[a] 0.000730878144111[a] 0.00163128763[a]
0.00030499704167 0.000730878144113 0.00163128763
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*

Tablo-4 a* = 0.7,—-2.1,—4.1 igin Y/ (a )-ETOS ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

rfgn)‘:l ;iﬂ (Z,7'; §) hesaplama metotlarmin N=70 i¢in karsilastirilmasi (a. u. de)
n| €| m ¢ n || om ¢ wolviae| g KR (3,¢5€)(3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve (3.3.3.12)-(3.3.4.12) N=70
a=0,7 a'=-2,1 a=-4,1

5 5,6819 2,0796 | 1,5 1,7 | -0.00479365981124[a] 0.0145041034011[a] 0.0735606946378[a]
-0.00479365990064 0.0145041034154 0.0735606947914

1 5,67 1,94 0 1,5 | 1.39010165001[a] 2.10230353295[a] 0.673894084354[a]
1.39010165001 2.10230353295 0.673894084354

2 1,3 4,681 1,5 2,5 0.0752427569574(a] 0.127311819427[a] 0.0415273003866[a]
0.0752427505530 0.127312739421 0.0415287185702

2 2.3 4.6 3.4 1.2 | 0.0751293014594[a] 0.0371350930447[a] 0.0103314465087[a]
0.0751293071662 0.0371350870960 0.0103310520777

3 8,234 4,6 2,5 1,5 | 0.0767767146993[a] 0.00589757240399[a] 0.0152557509472[a]
0.0767767923147 0.00590031823929 0.0152682633138

3 4,578 2,389 1.7 2,5 -0.0313812121310[a] 0.0278709666959[a] 0.0232190595136[a]
-0.0313812121367 0.0278709667133 0.0232190617929

15 1,7 3,8 1,2 1,5 | 0.00503919026146[a] 0.0950258415358]a] 0.431507225264(a]
0.00503919022569 0.0950258415351 0.43150722526

6 3,868 1,596 2,3 3,1 | -0.000194522481471[a] 0.000817356893270[a] 0.00209175101333([a]
-0.00019452248147 0.0008173568933 0.0020917510133
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Tablo-5 a* = a = 2,1,0 igin lﬂ(a )-ETOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

(a")u*vo

(¢,¢; &) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastirilmast (a. u. de)

nlmmnlm
n || m { { u 4 KEH (3,05§) (3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve(3.3.3.12)-(3.3.4.12)N=70
a=2 a=1 a=0
5 2 |1 5,6819 2,0796 1,5 1,7 | -0.008502021240[a] -0.005062595685(a] -0.004752833055[a]
-0.008502020927 -0.005062595717 -0.00475283305162
1 0 |0 5,67 1,94 0 1,5 | 0.06514120992[a] 1.0094474900[a] 2.1807819400[a]
0.06514120992 1.0094474900 2.18078194009
2 0 |0 1,3 4,681 1,5 2,5 | -0.002049642242[a] 0.05206554865[a] 0.1249736801[a]
-0.002049642242 0.05206554865 0.124973680133
2 1 |0 2.3 4.6 3.4 1.2 | 0.05486643872[a] 0.07315525162[a] 0.07315525162[a]
0.05486643353 0.07315525288 0.07315525134
3 0 |0 8,234 4,6 2,5 1,5 | 0.07910139137[a] 0.08650024324[a] 0.045826511156[a]
0.07910128982 0.08650027265 0.045826503369
3 1|1 4,578 2,389 1,7 2,5 | -0.04367767366[a] -0.03718710120[a] -0.013807695619]a]
-0.04367767366 -0.03718710120 -0.013807695619
15 |6 |1 1,7 3.8 12 1,5 | 0.0007637018355[a] 0.003407122135[a] 0.011716817308]a]
0.0007637556734 0.0034071147772 0.011716816446
6 311 3,868 1,596 2,3 3,1 | 0.000356277870[a] -0.0001050486908[a] -0.0002542732589[a]
0.000356277870 -0.0001050486908 -0.0002542732589
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Tablo-6 a* =a =-1,—-2,-3 i¢in l//(a )-ETOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢eren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

(a"u*vo
nlmmnlm

(¢,¢; &) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastirilmast (a. u. de)

r

n | £ ¢ £ ' © § xe )’577‘;1 (4,75 €) (3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve(3.3.3.12) (3.3.4.12)N=70
a=-1 a=-2 a=-3

5 |2 5,6819 2 2,0796 | 1,5 1,7 | -0.001550745192[a] 0.01237608482[a] 0.03871431354[a]
-0.001550745193 001237608482 0.03871431354

1o 5,67 0 1,94 |0 1,5 | 2.6094857750[a] 2.1746164769[a] 1.3936797545a]
2.60948577505 2.17461647697 1.3936797545

2 o 1.3 0 4681 | 1,5 2,5 | 0.1549932950[a] 0.1315166028[a] 0.08520916515[a]
0.15499355010 0.13151745801 0.08521054215

2 |1 23 1 46 3.4 1.2 | 0.05852420130[a] 0.03901613420[a] 0.02229493383[a]
0.05852420135 003901613419 0.02229479786

3]0 8,234 0 4.6 2,5 1,5 | 0.01199909173[a] 0.005507026216[a] 0.01174030726[a]
0.01199909367 0.005509356956 0.01174774640

301 4,578 1 2389 | 17 2,5 | 0.01173581236[a) 0.027078586708[a] 0.02964647143[a]
0.01173581236 0.027078586708 0.02964647197

15 |6 1,7 6 3,8 1,2 1,5 | 0.03414316635[a] 0.08710548621[a] 0.1977437645[a]
0.03414316679 008710548623 0.1977437644

6 |3 3,868 3 1,596 | 2,3 3,1 | 0.00006320114125[a] 0.0007401012140a] 0.001496749942]a]
0.00006320114125 0.0007401012140 0001496749942
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*

Tablo-7 a* = a = —4,—6,—7,—8 igin l//(a )-ETOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igceren ¢ekirdek ¢ekim

integrallerinin & (@ufvo, (Z,7'; §) hesaplama metotlarmin N=70 icin karsilastirilmasi (a. u. de)

nlmmnlm

n ¢ I | § xe )ﬁf;‘jn (¢,756)(3.3.1.11)-(3.3.2.14) [a] ve(3.3.3.12)-(3.3.4.12)N=70
a=—4 a=—6 a=-7 a=-8

5 5,6819 2,0796 | 1,5 1,7 | 0.0705100805220[a] | 0.108938551098[a] 0.105332469813(a] 0.0687293886973[a]
0.0705100805220 0.108938582706 0.105332555935 0.0687296276994

1 5,67 194 |0 1,5 | 0.726400391403[a] | 0.121288516087[a] 0.0405991982292[a] | 0.00328468201018[a]
0.726400391403 0.121288516087 0.0405991982292 0.00328468201018

2 1,3 4,681 | 1,5 2,5 | 0.0447361726085[a) | 0.007538105915818[a] | 0.00253094419164[a] | 0.000205676435621[a]
0.0447376107774 0.00753877451865 0.00253127760674 0.000205728382530

2 23 4.6 3.4 1.2 | 0.0111474669137[a] | 0.00198177189576[a] | 0.000720644325732[a] | 0.0000739122385366a]
0.0111470943027 0.00198126988549 0.000720277090793 | 0.0000738025762385

3 8,234 46 2,5 1,5 | 0.0152576323234[a] | 0.00835374830130[a] | 0.00436646383298[a] | 0.000750086541927[a]
0.0152698313200 0.00836501459339 0.00437400504147 0.000752102529753

3 4,578 2,389 | 1,7 2,5 | 0.0239980527691[a) | 0.00910838317147[a] | 0.00459161884385[a] | 0.000855628872796[a]
0.0239980548517 0.00910838858741 0.00459162431223 0.000855631944902

15 17 3,8 1.2 1,5 | 0.403950700479[a] | 1.27245703621[a] 1.99166593583[a] 3.91383743419]a]
0.403950700479 1.27245703621 1.99166593583 3.91383743419

6 3,868 1,596 |23 3,1 | 0.00205413752219[a] | 0.00213522828610[a] | 0.00178125427808[a] | 0.000923688188768a]
0.00205413752219 | 0.00213522828610 0.00178125427808 0.000923688189
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Tablo-8 a* = 2.6,1.7,0.3 igin y-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

Iﬁ ln:an 'm' @, 758 hesaplama metotlarinin karsilagtirilmasi (a. u. de)
o | ¢ ¢ o : Iﬁ;:sn.l.m.((,('; §) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11) N=70
a=26 a=17 a=03

5 2 |1 5,6819 2,0796 1,5 1,7 -0.09376264015[a] -0.05604506034[a] -0.03776443830[a]
- 0.09376265684 -0.05604505750 -0.03776443870

1 010 5,67 1,94 0 1,5 -0.2689382524[a] 0.9323477111][a] 6.6450176070[a]
-0.2689382524 0.9323477111 6.6450176070

2 010 1,3 4,681 1,5 2,5 -0.02559152130[a] 0.03016909632[a] 0.3737102060[a]
-0.02559152406 0.03016910439 0.3737101669

2 (1 ]0 |23 4.6 3.4 1.2 | -0.09376264015[a] 0.1902825063[a] 0.2304457278[a]
0.1180472172 0.1902824744 0.2304457413

3 010 8,234 4,6 2,5 1,5 0.15196790630[a] 0.3149503908][a] 0.2112093136][a]
0.1519683068 0.3149499909 0.2112095357

3 1 4,578 2,389 1.7 2,5 -0.2304946535[a] -0.2703223720[a] -0.1338283695[a]
-0.2304946537 -0.2703223719 -0.1338283696

15 |6 1,7 3,8 1,2 1,5 | 0.003052187547[a] 0.01590299445[a] 0.1054466281[a]
0.003059814922 0.01590309457 0.1054465982
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Tablo-9 a* = —0.8,—1.7,—2.9 igin y-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

urvo "

L., W lm (¢, ¢'; &) hesaplama metotlarinin karsilastirilmasi (a. u. de)
wve ' . _ —

w el m ¢ wl e | m ¢ v Lyl ol ¢ Inlm’n,l.m,((,(,f) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11)N=70

a=-08 a=-17 a=-29

5 (2 |1 5,6819 2,0796 1,5 1,7 | -0.02254765212[a] 0.05385415737[a] 0.2827035218][a]
-0.02254765193 0.05385415711 0.282703521957

1 0 [0 |567 1,94 0 1,5 | 9.2273211169[a] 8.3977632074(a] 5.2172756499]a]
9.22732111691 8.3977632074 5.21727564996

2 0|0 1,3 4,681 1,5 2,5 0.5452575025[a] 0.5056505127[a] 0.3186990282[a]
0.5452581081 0.50565284532 0.318703787716

2 1 |0 2.3 4.6 34 1.2 0.1908342271[a] 0.1376308938[a] 0.07284228425[a]
0.1908342165 0.1376309212 0.07284193050

3 0 [0 |8.234 4,6 2,5 1,5 | 0.05852511790[a] 0.01832864186[a] 0.03928998335[a]
0.05852473743 0.01833318155 0.0393143593102

3 1 1 4,578 2,389 1.7 2,5 0.04406815806[a] 0.1466843723[a] 0.1833520311[a]
0.04406815810 0.1466843722 0.183352033874

15 6 |1 1,7 3.8 1,2 1,5 0.35636866838[a] 0.8514895284[a] 2.3399536079[a]
0.3563686747 0.8514895302 2.33995360691

43




Tablo-10 a* = —3.2,2.8,1.9 i¢in y-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini iceren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

urvo "
L., W lm (¢, ¢'; &) hesaplama metotlarinin karsilastirilmasi (a. u. de)
wve ' —
" m ¢ ¢ " : Inlm‘n.l,m.({,{,é’) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11)N=70
a*=-3,2 a*=2,8 a*=1,9
5 1 5,6819 2,0796 1,5 1,7 0.3565148603([a] -0.102230626508[a] -0.0633753798029[a]
0.356514859762 -0.102230659768 -0.0633753768510
1 0 5,67 1,94 0 1,5 4.4031265752[a] -0.215339488340[a] 0.430075823391[a]
4.40312657523 -0.215339488340 0.430075823391
2 0 1,3 4,681 1,5 2,5 | 0.2696577669[a] -0.0184248314626[a] 0.00299043879466[a]
0.269662837608 -0.0184248323215 0.00299044131565
2 0 2.3 4.6 34 1.2 0.06019093049[a] 0.100860377259[a] 0.176086343990[a]
0.06019037566 0.100860448293 0.176086319780
3 0 8,234 4,6 2,5 1,5 0.04582504494[a] 0.0956374500834[a] 0.294466579215[a]
0.0458553517505 0.0956380856031 0.294466178082
3 1 4,578 2,389 1.7 2,5 0.1778949808[a] -0.210211027169[a] -0.270243826917[a]
0.177894985546 -0.210211027264 -0.270243826896
15 1 1,7 3,8 1,2 1,5 2.9393746162[a] 0.00187046621145[a] 0.0115423872256[a]
2.93937461560 0.00188775744507 0.0115428039636
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Tablo-11 a* = 0.7,—2.1, —4.1 igin y-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢ceren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

urvo "
L., W lm (¢, ¢'; &) hesaplama metotlarinin karsilastirilmasi (a. u. de)
Wve " -
" m ¢ ¢ " : Inlm_n,l.m,((, {;§) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11)N=70
a*'=0,7 a'=-2,1 a'=-4,1
5 1 5,6819 2,0796 1,5 1,7 -0.0379976855707[al 0.114969017874[a] 0.583090218178(a]
-0.0379976862793 0.114969017987 0.583090219396
1 0 5,67 1,94 0 1,5 4.92778204542[a] 7.45247198551[a] 2.38889232983[a]
4.92778204542 7.45247198551 2.38889232983
2 0 1,3 4,681 1,5 2,5 | 0.266728628644[a] 0.451308649220[a] 0.147210446976[a]
0.266728605941 0.451311910511 0.147215474306
2 0 2.3 4.6 3.4 1.2 | 0.230645462198[a] 0.114003997544[a] 0.0317173354322[a]
0.230645479718 0.114003979282 0.0317161245370
3 0 8,234 4,6 2,5 1,5 0.272166367257[a] 0.0209063498369[a] 0.0540802290297[a]
0.272166642397 0.0209160835696 0.0541245842143
3 1 4,578 2,389 1.7 2,5 -0.192679395008[a] 0.171126627577(a] 0.142564102402
-0.192679395043 0.171126627684 0.142564116397
15 1 1,7 3.8 1,2 1,5 | 0.0644076367390[al 1.21455820576[a] 5.51524335717[a]
0.0644075698281 1.21455820563 551524335746




Tablo-12 a* = a = 2,1, 0iginy-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

,{f l::“’n,l ym,(C ,{; §) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastiriimast (a. u. de)
n |l e ¢ ¢ o : ’ﬁ;xn'z'm'(('(; §) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11)
N=70
a' =2 a=1 a =0

5 2 5,6819 2,0796 1,5 1,7 -0.06739258573[a] -0.04012944735[a] -0.03767406598[a]
-0.06739258324 -0.04012944760 -0.03767406594

1 0 5,67 1,94 0 1,5 | 0.2309195767[al 3.5783981820(a] 7.7306706953[a]
0.230919576754 3.57839818200 7.73067069538

2 |0 1,3 4,681 1,5 2,5 | -0.007265792570[a] 0.1845675644[a] 0.4430201612[a]
-0.007265792570 0.1845675644 0.4430201612

2 1 2.3 4.6 34 1.2 0.1684388763[a] 0.2245851684[a] 0.2245851684[a]
0.1684388604 0.2245851723 0.2245851676

310 8,234 4,6 2,5 1,5 | 0.2804071314[a] 0.3066353785[al 0.1624507523[a]
0.2804067715 0.3066354827 0.162450724742

3 1 4,578 2,389 1,7 2,5 | -0.2681791800[a] -0.2283273230]a] -0.08477870221[a]
-0.2681791800 -0.2283273230 -0.0847787022144

15 6 1,7 3,8 1,2 1,5 0.009761137771[a] 0.04354760853[a] 0.1497567017[a]
0.009761825892 0.04354751448 0.149756690716
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Tablo-13 a* = a = —1, -2, -3 i¢iny-ISTOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini i¢ceren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

,{f h::an,l ym,(C ,{; §) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastiriimast (a. u. de)
Wve " —
e ¢ ¢ v ; Inlm’n,l.m,((,(,f) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11) N=70
a’=—-1 a=—2 a’=-3

5 2 5,6819 2,0796 1,5 1,7 -0.01229222150[a] 0.09810094968[a] 0.3068749913[a]
-0.01229222151 0.09810094968 0.3068749913

1 0 5,67 1,94 0 1,5 | 9.2503862217(a] 7.7088146976[a] 4.9404660959[a]
9.2503862217 7.7088146976 4.94046609591

2 |0 1,3 4,681 1,5 2,5 | 0.5494369253[a] 0.4662142183[a] 0.3020586258[a]
0.4430201612 0.4662172498 0.3020635071

2 1 2.3 4.6 34 1.2 0.1796681347[a] 0.1197787565[a] 0.06844500371[a]
0.1796681349 0.1197787565 0.06844458630

3 0 8,234 4,6 2,5 1,5 0.04253567268[a] 0.01952189964[a] 0.04161830564[a]
0.0425356795947 0.01953016190 0.04164467670

3 1 4,578 2,389 1,7 2,5 0.07205742141[a] 0.1662614459[a] 0.1820281560[a]
0.0720574214122 0.1662614459 0.1820281594

15 |6 1,7 3,8 1,2 1,5 | 0.4363956392[a] 1.1133254001[a] 2.5274315703[a]
0.436395644973 1.11332540037 2.5274315693
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Tablo-14 a* = a = —4,—6,—7,—8 iginy-1STOs ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren ¢ekirdek ¢ekim integrallerinin

,{f h::an,l ym,(C ,{; §) hesaplama metotlarinin N=70 i¢in karsilastiriimast (a. u. de)
Iﬁl;‘fn.l.m.((, {;§) (3.3.1.10)-(33.2.13) [a]ve (3.3.3.11)-(3.3.4.11)N=70
n | £m ¢ ¢ w § a=-4 a=-6 a=-7 a'=-8
0.558909053778[a] | 0.863518266659[a] 0.834934105872[a] 0.711774584383[a]
5 211 5,6819 2,0796 | 1,5 1,7
0.558909053778 0.863518517200 0.834934788531 0.711775875656
2.57502234208[a] | 0.429956594818[a] | 0.143920410490[a] | 0.0430550858295[a]
1 |0]0 |567 194 |0 1,5
2.57502234208 0.429956594818 0.143920410490 0.0430550858295
0.158585602829[a] | 0.0267218897180[a] | 0.00897196355780[a] | 0.00269059650441[a]
2 |0]o0 |13 4,681 | 1,5 2,5
0.158590701005 0.0267242598534 0.00897314548355 0.00269109709748
0.0342225018561[a] | 0.00608400032997[a] | 0.00221236375635[a] | 0.000737454585451[a]
2 |1]0 |23 4.6 3.4 1.2
0.0342213579477 | 0.00608245916841 0.00221123635239 | 0.000736784362461
0.0540868983345[a] | 0.0296132666923[a] | 0.0154787112712[a] | 0.00686768207654[a]
3 00 | 8,234 4,6 2,5 1,5
0.0541301426518 | 0.0296532046579 0.0155054441593 0.00688260912330
0.147347090024[a] | 0.0559251105934[a] | 0.0281923571737[a] | 0.0127625191389[a]
3 1|1 4,578 2,389 1,7 2,5
0.147347102811 0.0559251438471 0.0281923907493 0.0127625465725
5.16303386596[a] | 16.2637142680[a] 25.4561724096[a] 36.9540615558[a]
150161 |17 3,8 1,2 1,5
5.16303386619 16.2637142678 25.4561724096 36.9540615559
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Sekil 2 ('U(a )-ETOS ve Coulomb-Yukawa benzeri etkilesme potansiyellerini igeren ¢ekirdek ¢ekim integrali Ké?g?;i%20(2.3,4.6; 1.2) nin

a* = —1.7 gore analitik ve seri ¢oziimlerinin karsilagtirilmasi (N=80)
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EKLER

Ek-A Genellestirilmis Laguerre Polinomlari

Laguerre polinomlar1 hidrojen benzeri tek elektronlu atom i¢in Schrédinger
denkleminin radyal kisminin ¢oziimiinde karsimiza ¢ikmaktadir. Kuantum mekaniginde bazi

fiziksel sistemlerin davranislarinin incelenmesi agisindan olduk¢a 6nemlidir.
Laguerre diferansiyel denkleminin genel hali [53]
Xy +(o +1-X)y'+ny=0 (Ek—A.1)

ile tanimlanir. Frobenius seri ¢oziimiinden elde edilen (Ek-A.1) denkleminin genellestirilmis

Laguerre polinomlar1 asagidaki gibidir
Li(x) =1

Lfx)=—x+a+1

L%(x) = %[x2 —2(a+2)x+ (a + D (a+ 2)]

L% (x) = %[—x3 +3(@+3)x? =3+ 2)(@+3)x+ (a+ 1(a + 2)(a + 3)]
N (n + a)!
L% (%) _;(—1)kk!(n_k)!(k+a)!xk. (Ek — A.2)

Genellestirilmis Laguerre polinomlar:

Im+k+1)

WITk+D 1Fi(—n;k + 1;x) (Ek — A.3)

Ly (x) =

denklemiyle verilmektedir. Burada 1F;(n;y;x) konfluent hipergeometrik fonksiyon ve

I'(x), Gamma fonksiyonudur. Konfluent hipergeometrik fonksiyon asagidaki gibi tanimlanir:

20,7 (Ek — A.4)

Fi(mysx) =
Burada (1), Pochhammer semboliidiir ve

60



I'(n+k)

Mr=n1n+D..n+k-1) = 0

Mo =1

yapisina sahiptir.

Ek-B Gamma Fonksiyonlar:

(Ek — A.5)

(Ek—A.6)

Literatiirde Gamma fonksiyonun farkli formlar1 karsimiza ¢ikmaktadir [53]. Bunlarin

birkac1 asagidaki gibidir:

e ['(z) fonksiyonunun Euler sonsuz limit fonksiyonu,

[(z) = Y}Ij{}o zz+1D(Z+2) (z+n)

Burada z#= 0,—1, —1, ... ..olarak tanimlanir.

e ['(z) fonksiyonunun Euler integral formu,
I'(z) =j ettt ldt Rez >0
0

e I['(z) fonksiyonunun Weierstrass sonsuz ¢arpim formu,

F(lz) = zel? ﬁ (1 + %) e~Z/n

(Ek — B.1)
(Ek — B.2)
(Ek — B.3)

Fiziksel uygulamalarda ¢cogu zaman gamma fonksiyonunun (Ek — B.2) formu kullanilir.

Gamma fonksiyonunun baslica 6zellikleri sunlardir:

i. T(1)=1.

ii. T(x+1)=xI'(x). (x>0)
iii. T(x+1)=x!
iv. T(x)=2 fooo et t2x-1q¢

1

v. T (E) = \/E

. m/2 2x—1 o 2y—1 _I@roe)
vi. [ cos®*10sin® T 6d = PRy
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