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ONSOZ

Bu calisma Recep Tayyip Erdogan Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik
Anabilim dalinda “Yiiksek Lisans Bitirme Calismasi” olarak hazirlanmistir. Calismanin
amaci; literatiirde eksik teorisiyle varolan genel ve analitik ifadeler vermek yerine, belli
bazi molekiillere uygulanabilecek dar bir gergeveye sigdirilmis ayrintidan uzak ifadeler
barindiran molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarin beklenen degerleri icin yeni genel ve analitik bir teorinin literatiire

kazandirilmasidir.

Tez konum temel amacinin disinda; dogru diistinmeyi, her seyi sorgulamayi,
verimli ¢alismay1 ve sabrederek hedefe ulasmayi somutlastirarak uygulamayi {ilkii

edinmis ve bu kapsamda tistiin bir basariya ulasmistir.

Bu hedefe ulasmam i¢in rotami belirleyen, tezin hazirlanma asamasinin yani sira
yiiksek lisans hayatimin ilk giiniinden itibaren bir sekilde yanimda oldugunu bana
hissettiren, her tiirli destegiyle yanimda olan, kisith zamanlarinda bile c¢alisabilmem
icin firsatlar yaratan, sadece egitimci yoniiyle degil insani ve ahlaki degerleriyle de
ornek aldigim, 6grencisi olarak anilmaktan gurur ve onur duydugum, feyiz kaynagim
¢ok degerli danismanim Prof. Dr. Telhat OZDOGAN’a saygilarimi sunar; emeklerine,

fedakarligina, biiyiik 6zverisine tesekkiirii ve minnettarligi bir borg bilirim.

Tezimin hazirlanmasi ig¢in 6grencisi olmadigim halde bana firsat sunan Amasya
Universitesi rektorii Prof. Dr. Metin ORBAY ve tiim idari kadrosuna tesekkiirlerimi

sunarim.

Ayrica yogun calisma tempomda ihmal ettigim, evlatlart olma serefine nail
oldugum hayat kaynagim anneme babama, canimdan parca kardeslerime, moral
kaynagim dost ve arkadaslarima oOziirlerimi sunuyor anlayiglari, hosgoriileri ve

hayatimdaki varliklar1 i¢cin sonsuz tesekkiir ediyorum.

Melek ERASLAN
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OZET

Molekiillerin Elektron Momentum Dagilimlari, Compton Profilleri ve
Momentumlarin Beklenen Degerlerinin Hartree-Fock-Roothaan Teorisi

ve Bazi1 Uygulamalar

Elektron momentum dagilimlar, Compton profilleri ve momentumlarin
beklenen degerleri; atom, molekiill veya kristallerin elektronik yapilarinin
incelenmesinde yaygin bir sekilde kullanilmaktadir. Doppler etkisinden dolayr kaymis
Compton ¢izgisine Compton profili adi verilir. Diger bir deyisle; Compton profili

elektron momentumunun sagilma vektorii tizerindeki izdiistimudiir.

Atom veya molekillerin elektron momentum dagilimlart ve Compton
profillerini biitiin enerji degerleri igin deneysel olarak elde etmek olduk¢a zaman alici
ve masraflidir. Bu ylizden atom ve molekiillerin momentum dagilimlari, Compton
profilleri ve momentumlarin beklenen degerlerini teorik olarak hesaplamak oldukca
onemlidir. Atomlarin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarmin beklenen degerleri literatiirde sik¢a calisilmakta ve teorisinde
herhangi bir eksiklik bulunmamaktadir. Ancak molekiillerin bu ozellikleri ile ilgili
literattirdeki ¢alismalar ¢ogunlukla belli bazi molekiillere 6zel uygulama niteligindeki
calismalar veya niimerik hesaplamalardir. Yani, molekiillerin elektron momentum
dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarinin beklenen degerlerinin

hesaplanmasi ile ilgili tam teorik, genel ve analitik ifadeler mevcut degildir.

Bu calismanin birinci kisminda molekiillerin elektron momentum dagilimlari,
Compton profilleri ve momentumlarinin beklenen degerleri i¢in Hartree-Fock-Roothaan
metodu kullanilarak biitiin molekiillere uygulanabilecek genel ve analitik ifadeler elde
edilmis ve elde edilen ifadelerin Maple-16 sembolik programlama dilinde programlari

yazilmigtir.

Bu ¢alismanin ikinci kisminda ise molekiillerin elektron momentum dagilimlari,

Compton profilleri ve momentumlarinin beklenen degerleri icin elde edilen ifadeler
kullanilarak H5, H,, HeH", LiH , Li,, HF, F,, H,O ve CH, molekiillerinin ilgili

ozellikleri hesaplanmis ve bu calismada sunulan teorinin ve yazilan bilgisayar
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programinin dogrulugu, elde edilen sonuglar literatiirdeki degerler ile karsilastirilarak

incelenmistir.

Anahtar Kelimeler: elektron momentum dagilimi, Compton profili, momentumlarin
beklenen degeri, Hartree-Fock-Roothaan metodu, yardimci

molekiiler integral.
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SUMMARY

Hartree-Fock-Roothaan Theory of Electron Momentum Distiributions, Compton
Profiles and the Expectation Values of Momentums of Molecules and Some

Applications

Electron momentum distributions, Compton profiles and expectation values of
momentums used extensively in the investigation of the electronic structure of atoms,
molecules and crystals. Shifted Compton line due to Doppler effect is called as
Compton profile. In other words; Compton profile is the projection of electron

momentum on the scattering vector.

It is quite time consuming and expensive to get atomic or molecular electron
momentum distributions and Compton profiles experimentally for all energy values.
Therefore, it is quite important to calculate electron momentum distributions, Compton
profiles and expectation values of momentums theoretically. Electron momentum
distributions, Compton profiles and expectation values of momentums for atoms are
studied in literature frequently and there is not deficiency in their theory. However, the
studies in literature about these properties of molecules are especially applications
studies on some special molecules or numeric calculations. That is, there are not full
theoretical, general and analytical studies about the calculation electron momentum

distributions, Compton profiles and expectation values of momentums for molecules.

In the first stage of this work, general and analytical expressions of electron
momentum distributions, Compton profiles and expectation values of momentums for
molecules have been derived by using Hartree-Fock-Roothaan method and computer
programs for these expressions have been constructed in Maple-16 symbolic

programming language.

In the second section of this study, using obtained expressions for electron
momentum distributions, Compton profiles and expectation values of momentums,
related properties of molecules H,, H,, HeH", LiH , Li,, HF, F,, H,O and CH,

have been calculated, and the availability of the proposed theory and the constructed
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computer programs have been investigated by comparing the obtained results with the

available literature values.

Keywords: electron momentum distribution, Compton profile, expectation value of

momentums, Hartree-Fock-Roothaan method, auxiliary molecular integral.
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1. GENEL BILGILER

1.1. Giris

Bir madde hakkinda bilgi sahibi olmak ya da yapisini belirlemek i¢in tizerine
151k gonderip madde ile etkilesmesini saglamak gerekir. Bu etkilesme ise genellikle
spektroskopik yontemlerinden biri olan X-15in1 spektroskopisi ile incelenir. Bu
spektroskopik  yontemin calisma esasi, genellikle X-isinlarinin  sogurulmasi,
yayimlanmasi, kirmimi ya da sagilmasina dayanir. Maddenin yapisini belirlemek icin
tizerine 151n gonderildiginde, madde ve 151n arasinda bir etkilesim meydana gelir. Bu
etkilesim neticesinde; gelen radyasyonun dogrultusunda veya enerjisinde meydana
gelen degisme siirecine sagilma denir. Elektromanyetik radyasyonun madde ile
etkilesmesinde meydana gelen sacilma, sacilan 1sinin enerjisine ve faz iligskisine gore
koherent ve inkoherent sagilma olarak iki gruba ayrilir. Gelen fotonun enerjisi ile
sacilan fotonun enerjisi ayn1 olan sagilmaya koherent sacilma denir. Inkoherent sagilma
ise, bir fotonun genellikle baslangicta durgun olan serbest elektronlardan veya baglanma
enerjisi foton enerjisine gore kiiciik olan elektronlardan enerji kaybetmesi olarak bilinir.
Bu islemde, gelen foton serbest bir elektronla etkileserek daha diisiik bir enerji ile sagilir
ve kalan fotonlarin enerjileri nispeten biiyiik oldugunda, fotonlarin atomun bagl
elektronlar1 tarafindan sagilmalari da inkoherent veya Compton sagilmasi olarak
isimlendirilir. Inelastik, inkoherent veya modifiye X-151n1 sagilmasi ifadelerinin hepsi X-
isinlariin yogun madde ile etkilesimlerini ifade eder. inelastik sagilmalardan ilk ve en
cok calisilani Compton sagilmast oldugu igin, inelastik sagilma kastedilirken cogu

zaman Compton sagilmasi ifadesi kullanilir (Schiilke, 2007).

Inkoherent sagilmanimn tarihi gelisimi, 1895 yilinda Rontgen tarafindan X-
isinlarinin ve 1900°1ii yillarda Radyumdan yayinlanan gama radyasyonunun Villard
tarafindan kesfedilmesiyle (Villard, 1900) baslamistir. O zamanlar X-isinlariin
yansimasi, kirilmasi veya polarizasyonu bilinmedigi icin bu konular Rontgen’e bir
muamma gibi geliyordu. Rontgen, X ve gama ismlarinin diger elektromanyetik
radyasyonlardan farkli oldugunu diisiiniiyordu. Bununla birlikte Thomson, X ve gama
isinlarini, gerilmis bir ip boyunca bir pulsun mekanik yayilmasina benzer esasa dayanan
elektromanyetik puls teorisi ile birlestirmis ve bunlari maddedeki elektronlar tarafindan
sacilmig olabilecek pulslar gibi gostermistir (Thomson, 1903). Barkla’nin sagilma tesir

kesitinin elektron yogunlugu ile orantili oldugunu, daha da Snemlisi, yaptigi tekli ve
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coklu sagilma deneylerinde X-isinlarinin polarize oldugunu gostermesi Thomson
teorisine Onemli bir destek olmustur (Barkla, 1903). 1920 yilinda Gray’in hem gama
isinlart hem de X-isinlari ile yaptigi deneylerde sacgicilardaki farkli elektronlardan
sacilan fotonlarin diisiik enerji bolgelerindeki sagilmalarin dalga boyundaki degisimleri
belirlenmistir (Thomson, 1980). Inkoherent sagilma tesir kesiti, elektronlar1 serbest ve
durgun kabul eden Klein-Nishina tarafindan teorik olarak incelenmistir (Klein ve
Nishina, 1929). Bu olaylar 1929°da Klein-Nishina’nin sag¢ilma tesir kesitinin agi1 ile
degisimini kesfetmesi ve birkag yil sonra da diger 6zelliklerin Compton tarafindan tam
olarak ac¢iklanmasina kadar anlagilamamistir. Ancak arastirmacilar daha sonraki
yillarda, ozellikle duisiik enerjilerde teori ile deneysel neticelerin uyum iginde
olmadiklarmi tespit etmislerdir. BOylece inkoherent sagilmaya bagl elektronlarin
katkilarmi arastirmak igin bazi arastirmacilar K tabakasindan inkoherent sagilma
diferansiyel tesir kesiti calisirken, bazilar1 da hedeften inkoherent sagilan fotonlar
tespit etmek suretiyle diferansiyel tesir kesiti lizerine g¢alismislardir. Yapilan bu
caligmalar, diigiik atom numarali elementlerin referans alinarak pik alanlarinin karsilastiriimasi

genel prensibine dayanmaktadir (Cooper, 1985).

Inkoherent sacilma ile ilgili calismalar; reaktor kaplama, endiistriyel radyografi,
medikal fizik, radyobiyoloji, radyoterapi, enerji depolama, goriintiileme, astronomi,
madde analizi, kalitatif ve kantitatif analiz gibi pek ¢ok alanda kullanilmaktadir. Ayrica
X-isinlarinin -~ elektronlardan  inkoherent  sacilmasi, dalga  fonksiyonlarinin
belirlenmesinde de kullaniimaktadir (Bushuev ve Kuz'min, 1977). Gegen yillar boyunca
Compton sacgilmasi daha genis ve farkli bilim dallarinda uygulama bulundugundan

onemi gittikce artmaktadir (Schiilke, 2007; Cooper vd., 2004).

Compton spektroskopisi, diger spektroskopik yontemlerden farklidir. Ciinkii
Compton spektroskopisinde diger spektroskopik yontemlerden farkli olarak enerji
yerine momentum daha onemlidir. Bununla birlikte, inelastik X-1s1n1 sagilmasinin en
ilging ozelligi, deneme pargaciginin quasi pargacik (par¢acigimsi) olmasidir. Bu quasi
pargacigin enerji ve momentumu Onemli bir fonksiyonla ifade edildigi i¢in herbir quasi

momentum i¢in genis bir enerji aralifi sz konusudur. Bu durum @, enerjili ve k,

dalga vektorlii gelen fotonun ¢ enerjili ve p momentumlu bir elektronla etkilestigi ve

bu etkilesmeden , enerjili ve k, dalga vektorlii bagka bir foton giktig1 kabul edilerek



kolayca anlasilabilir. Etkilesimde enerji ve momentumunun korunmasi durumunda

etkilesim @w=w —®, enerjili ve k=k —k, momentumlu quasi pargacigin

absorbsiyonuna karsilik gelir. Burada @ ve k *nin her ikisi ®, ve @ sacilma acisina

baghdirlar (Cooper vd., 2004).

Yukarida soylediklerimizi agiklayalim. Bunun i¢in @, ve k sirasiyla Compton
enerji kaymasi ve baglangigta durgun olan elektrona aktarilan momentum olsun. @,, ve

k arasindaki iliski

20 'sin(6/2) 1917k w,

. = =
P 20 sin®(0/2)+me®  1.947k% +511w, (1.1

ifadesi ile verilir. Burada @, kel ve k ise A boyutundadir. Sagilan elektron p

baslangic momentumuna sahip ise (1.1) denklemi

0.986 gk +0.261k°
0= 3 w,
0.986 gk +0.261k* +68.5w, (1.2)

denklemine dontisiir. Burada ¢, p momentumunun k dogrultusundaki izdiisimidiir
(atomik birimlerde). Bu yiizden bir fotonun Compton sagilmasini serbest pargacik ve
quasi pargaci@in absorbsiyonu ile birlikte gozoniine alabiliriz (quasi pargacigin
dispersiyonu Sekil 1.1°de verilmistir). Sekil 1.1°de goriildiigti gibi; katilarda temel
uyarilmalarin enerji spektrumu olduk¢a genis oldugu halde momentumlar1 Brillouin
bolgesi ile siirlidir. Bu durum yogun maddelerin galisilmasinda inelastik sa¢ilmanin

Oonemini agiklamaktadir. Bir foton demeti yogun maddenin bir parcasina carparsa baskin
olan etkilesim o, k ve g, p 'ye bagh olur. o ve k sirasiyla quasi parg¢acigin enerji ve
momentumunu ve ¢ ve p ise etkilesen elektronu enerji ve momentumunu ifade eder

(Cooper vd., 2004).
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1933 yilinda DuMond’un meshur makalesinin (DuMond, 1929; DuMond, 1933)
yayimlanmasindan sonra Cooper’in Compton sagilmasi ile ilgili review g¢alismasi
(Cooper, 1985) ve Bushuev ve Kuz’min’in inelastik sac¢ilmasinin biitiin etkileri konulu

review calismasi yayinlanmistir (Bushuev ve Kuz’min, 1977).

Kristallografi ¢alisanlar i¢cin Compton sagilmasi, ilk yillarda oldukca problemli
ve ¢oziilemeyen parazitik bir etki olarak nitelendiriliyordu. Inelastik X-1s1n1 tarihi, altin
caglarimi karanlik yillarinda yasamistir. Bu ¢aglar, 1920’li yillarin ortalar1 ile 1930°Iu
yillarin ortalaridir. 1930’lu yillarda foton dedeksiyon sistemlerinin yetersizliginden
dolay1 bilim adamlarinin bu konuya ilgisi azaltmistir. Ancak 1960 yilinda giiglii X-151n1
kaynaklar1 ve synchrotron radyasyonu gibi sistemlerin gelismesiyle bu konuya olan ilgi

tekrar artmaya baslamistir (Cooper vd., 2004).

1.2. inelastik Sacilmanin Kinematigi

Inelastik X-151n1 sagilmasi spektrumunda enerji ve momentumunun Korunumu
kullanilarak pik pozisyonundan ¢ok faydali bilgiler elde edilir. Momentumun korunumu
sadece elektron ve quasi pargacik i¢in uygulanacak sekilde transfer edilen momentum
yeterince bilyiik oldugunda (k>>p), etkilesmenin genis momentum transfer bolgesinde
meydana geldigi kabul edilir. Zit durumlarda etkilesmenin diisiik momentum transfer
bolgesinde meydana geldigi kabul edilir. Bu iki bolgenin limitleri ¢ok basit modellerle
tammlanmigtir. Bu iki bolge arasinda ara momentum transfer bdolgesi olarak

isimlendirilen gri bir bolge vardir (Alexandropoulos ve Theodoridou, 1988).

Genis momentum transfer bolgesinde elektronlar Compton etkisine sebep olacak
sekilde serbest davranirlar. Morfolojik olarak, Compton spektrumu numunenin deneysel
dizilisine bagli olan maksimum ile karakterize edilir (Alexandropoulos ve Theodoridou,

1988).

Enerji ve momentumun korunumu

1
0=0,—0, :Emtl(pzz _plz) (1‘3)

k:kl_kzzh_](pz _pl) (1.4)
ifadeleri kullanilarak elektrona transfer edilen enerji ve momentum arasinda

5



a)(k)—@+@ (1.5)

_Zm m

denklemi elde edilir (Compton, 1923).

Denklem (1.5)ten elde edilen bir Compton spektrumunun sinirlar1 Sekil 1.3°te

gosterilmistir:

r Y]
Bg c 1

)

Sekil 1.3. Sagilan X-151n1 spektrumu

Compton spektrumunda (1.3) denkleminden

mc’ o,
0, = 1.6.a
‘2w sin*(0/2)+mc? (162)
2,:..2
p =01~ Q, 20.)‘25111 ©2) - (1.6.b)
20 sin*(0/2)+me
®, = 0850, (1.6.c)
-2 2 =2
gsin®(6/2)+ 68.5(2)60 ;sin’(8/2)+68.5
mc
: 2 .2
qsm(9/2)+68.5(2ja) sin’(6/2)
=00, me (1.6.d)

9sin(6/2)+ 68.5( 22
C

)a) ;sin*(8/2) +68.5

ifadeleri yazilabilir (Alexandropoulos ve Theodoridou, 1988).

E, <<® baglanma enerjili lokalize olmus (yerellesmis) i¢ yoriinge elektronlari

kaymis piki olan genis bir Compton spektrumu verir. Sagilma agisinin veya gelen
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fotonun enerjisinin azalmasiyla transfer edilen momentumdaki azalma Compton

profilinde bir bozulmaya neden olur (Alexandropoulos ve Theodoridou, 1988).
Sonu¢ olarak; Thomas-Fermi perdeleme momentumundan c¢ok kiiciik

momentum durumu (k << kTF) icin degerlik bandinda plazmalar meydana gelmesinden

dolay1 spektrumda ¢ok dar bir ¢izgi olusur. Bu durumda, momentumun korunumu
elektrona uygulanmaz, ancak biitiin olarak elektron gazina uygulanir. Bu ¢izginin

konumu sagilan materyal ve momentum transferine baglidir. Dejenere elektron gazinin
en basit durumunda; plazmon enerjisi @, ve momentum transferi k£ arasindaki
dispersiyon bagintisi

3 vik?

@, (k)= w,(0)-5—~ © (1.7)

seklinde verilir. Burada o, (0) k=0"daki plazmon enerjisi ve v, ise elektron Fermi

hizidir. Bu diisik momentum transfer bolgesindeki sacilma plazmon dispersiyon
bagintisini ¢alismak icin bir teknik olarak kullanilabilir. Bu teknik 6zellikle vakum ve
yiiksek sicakliga duyarli materyallerin calisilmasinda daha hassastir (Alexandropoulos

ve Theodoridou, 1988).

Iki  pargacigin  carpismasi  esnasinda momentumun  korunumunun
gerceklesmedigi carpismalardaki diger etkiler, Raman ve Rezonans Raman’dir.
Compton sacilmasina gore transfer edilen momentum oldukga bilyiik olmasina ragmen,
Raman ve Rezonans Raman’in diisiik transfer bélgesinde gergeklestigi kabul edilir. Bu
iki etkideki spektral ozellikler sadece numunenin 6zelliklerine baglidir fakat deneysel

sartlarla belirlenen € ve w,’e bagl degildir (Alexandropoulos ve Theodoridou, 1988).

Bu kisimda; inelastik X-151n1 sagilmasi etkileri, deneysel sartlarda belirleyici
ozellikler olan enerji spektrumuna gore iic kategoride siniflandirilacaktir

(Alexandropoulos ve Theodoridou, 1988):

a) Spektrum maksimumunun sadece € ve @, deneysel parametrelerine bagli

oldugu Compton etkisi,
b) Plazmon pikinin hem deneysel sartlara ve hem de numunenin elektronik

yapisina bagli oldugu Plazma uyarilmasi,



¢) Enerji spektrumu siireksizliginin sadece bagli elektron enerjilerine baglh

oldugu Raman ve Rezonans Raman etkisi.

1.3. Sacilma Teorisi

Inelastik sagilmanin teorik incelenmesi genellikle zayif ¢iftlenim limitinde

yapilir. Zayif ¢iftlenim limitinde sagilan foton tarafindan p momentumlu elektronun

pertiirbasyonu, sadece A vektdr potansiyeli ile tarif edilen gelen elektromanyetik
dalganin pertiirbasyonu olarak diistiniiliir. Bu etkilesim ig¢in ¢iftlenim Hamilton

operatorii

2 42
e A e

2mc? mc

H =

c

p.A (1.8)

ifadesi ile verilir. Zayif ¢iftlenim limitinde relativistik olmayan inelastik sagilma tesir

kesiti

d’c e’
dwdQ mc a)ll ;

['o(E, —E - ) (1.9)

seklinde yazilabilir. Burada |M |

“|n) (nlpé ™)

— ik7 <
|Mﬁ|_< | >(ele )"‘ ; E E o I,
Ao ik A iR F (1.10)
1y Ulape ) rlpe )
m*; E —-E,—w,-il,

seklinde verilen matris elemanidir ve |i) ve |f) sirasiyla baslangig ve son elektronik

durum dalga fonksiyonunu ifade eder (Schiilke, 2007).

Burada |n> hayali durum ve I, ise uyarilma sirasinda olusan holiin yasam

zamanidir. Relativistik olmayan birinci dereceden pertiirbasyonda, ¢iftlenim Hamilton

operatoriiniin etkin terimi 4*’dir. Denklem (1.10)’daki ikinci ve tiglincii terimler ihmal

edilirse, (1.9) denklemi

dﬂfzszl

/

VolE, -E - o) (1.11)




ifadesine indirgenir. Bu ifade Compton tesir kesiti ifadesi olarak bilinir. Ciftlenim
Hamilton operatorii icerisindeki ]3.;1 "It terimden kaynaklanan etkiler genellikle ihmal

edilir. Denklem (1.11); Compton profili ve elektronlarin bir boyutlu momentum dagilim
fonksiyonu arasinda bir matematiksel iliskiyi ifade eder (implus yaklasimi) (Schiilke,

2007).

k sacilma vektorii dogrultusunda p elektron momentumunun izdiistimii i¢in

yeni bir degisken tanimlayalim:

S
=

(1.12)

ST
=

Bu yeni ¢ degiskeni w,, ®,, @, ve 6 deneysel parametrelerine bagl bir degiskendir:

o (wc — a)z)wl
1 @, w, sin(6/2) (1.13)

Yeni g degiskeni (1.11) denkleminde kullanilirsa, Compton tesir kesiti i¢in

d’c @, m
= =g, 2N, 1.14
d(()dQ O-Th a)l k I(Q) ( )

i

ifadesi elde edilir. Burada o, Thomson sagilmast tesir kesitidir ve J(g) ise Compton

profili olarak isimlendirilir (Schiilke, 2007).

1.4. Hartree-Fock Metodu

Kuantum kimyasal metotlar; atomlar, molekiiller ve katilarin o6zelliklerini
belirlemek i¢in kuantum mekanigi prensiplerini kullanirlar. Kuantum mekaniginin temel

denklemi

HY=EY (1.15)

ile verilen Schrodinger denklemidir. Schrodinger denklemi tek elektronlu molekiiler
sistemler hari¢ diger sistemler icin tam olarak ¢oziilemez ve bu yilizden tam ¢oziimiin

yapilabilmesi i¢in bazi yaklasikliklar yapilir. Denklem (1.15)’in ¢oztimii olan W biitiin



pargaciklarin uzay ve spin koordinatlarinin fonksiyonudur. Bu ¢oziimler E, enerjili

durumlari dalga fonksiyonu olarak isimlendirilir.

Cekirdekler elektronlara gore yaklasik 1834 kat daha agir oldugu igin
elektronlara gore cok daha yavas hareket ederler. Cekirdeklerin hareketini elektronlarin
hareketine gore durgun kabul eden yaklasim Born-Oppenheimer yaklasiklig1 olarak

bilinir. Bu yaklasiklikta; Hamilton operatorii zamandan bagimsiz ve relativistik degildir.

Genel olarak; M ¢ekirdekli ve N elektronlu bir molekiiler sistemin relativistik

olmayan elektronik Hamilton operat6rii atomik birimlerde (Helgaker vd., 2000):

R 1&,_, &Lz X
Hy==32 V=22 75+2. 0 — (1.16)

=1 =t Vo =t =i U

ile verilir. Schrodinger denkleminin ¢éziimii olan W, (}7, ms;ﬁ) dalga fonksiyonu

A, (F.m:R)=E,(R)¥,[F.m,:R) (1.17)

seklinde tanimlanir. (1.17) denkleminde £, (13) sabit niikleer koordinatlar igin
elektronik enerjiyi temsil eden potansiyel enerjidir. Boylece E, toplam enerjisi

elektronik enerji ile niikleer etkilesim enerjisinin toplami seklinde

E =E, (R )+Y

1=l J=I+1 R[J

S s 4L (1.18)
-y

ifadesiyle verilir. Elektronlarin ayirt edilemez pargaciklar oldugu dikkate alinirsa

fermiyonik karakterleri Pauli disarilama ilkesinin saglanmasini gerektirir. Yani toplam

cok elektron dalga fonksiyonu elektronlarin yer degistirmesine gore antisimetrik

olmalidir. Hartree-Fock yaklasiminda, dalga fonksiyonunun saglamasi gereken Pauli

disarilama ilkesinden dolay1 dalga fonksiyonlar1 Slater determinanti seklinde asagidaki

gibi tanimlanir (Helgaker vd., 2000):

Y, (e(l) 2,02)a2) ... ¥, (2n)a (2n)
Hom)- b HOA) KOMR) . Templn)
’ 2n)!
A i R A
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Yukaridaki Slater determinantinin elemanlari spin orbitalleri olarak isimlendirilir. Spin

orbitalleri, uzay ve spin koordinatlarina baghdir:
¢i()_éi)=¢i(l_/;’msi)= ¥, (’_i )g(mu) (1.20)

Burada m, =1/2 igin &(m,)=a ve m,=-1/2 i¢in &(m,)=p dir (Helgaker vd.,
2000).

Hartree-Fock yaklagiminda spin orbitalleri tek elektron Hamilton operatoriiniin

Ozfonksiyonlaridir ve 6zdeger denklemleri

F(i)gli) = E, ¢(i) (1.21)

ifadesi ile verilir. Tek elektron Hamilton operatorii ayni zamanda Fock operatorii (F )

olarak da bilinir (Helgaker vd., 2000).

1.4.1. Baz Setleri (LCAO)

Baz seti acilimlari, Slater determinantindaki uzay koordinatlarina bagl

molekiiler orbitalleri yaklasik bir sekilde yazmak icin kullanilir. Bu a¢ilima gore; her bir

molekiiler orbital ¥, tek elektron dalga fonksiyonlarinin y, lineer kombinasyonu

seklinde ifade edilir:
M
¥, = ZC,/ka (1.22)
k=1

Burada atomik orbitallere benzer bir yapisi olan y, tek elektron dalga fonksiyonlar
veya baz fonksiyonlari olarak isimlendirilir. (1.22) ifadesi igerisindeki c, agilim
katsayilar1 varyasyonel prensip ile belirlenir ve M ise baz setinin genisligidir (Helgaker

vd., 2000).

Literatiirde gogunlukla kullanilan baz fonksiyonlari; Slater tipli ve Gaussian tipli

baz fonksiyonlaridir.
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a) Slater Tipli Orbitaller (STO)

Slater tipli orbitaller, elektron yogunlugunu en iyi temsil eden orbitallerdir. Tipik

bir Slater tipli orbital asagidaki gibi ifade edilir (Slater, 1930):
Xl )= N, (@)r"e"S,,(6,0) (1.23)

Burada S

Im

(«9, go) kompleks veya reel kiiresel harmonikleri ifade eder (Jeffrey ve Dai,

1995) ve N, (a) ise normalizasyon sabitidir ve

N, (a)= () (1.24)

seklinde tanimlanir.

b) Gaussian Tipli Orbitaller (GTO)

Slater tipli orbitaller kullanildiginda ortaya cikan ¢ok merkezli molekiiler
integrallerin zorlugundan kagimmak i¢in Onerilmis orbitallerdir ve tipik bir Gaussian

tipli orbital agagidaki gibi ifade edilir (Boys, 1950):

anm(a’ ?) = Nn (6()’,'”7]670”42 Slm (0’ go) (1 '25)
Burada S,m(é’, QJ) reel veya kompleks kiiresel harmonikleri ifade eder (Jeffrey ve Dai,
1995) ve N, (a) ise normalizasyon sabitidir.

STO’lar kullamldiginda ortaya c¢ikan ¢ok merkezli molekiiler integralleri
hesaplamak oldukca giictiir. Bu yiizden onerildigi giinden 1980°li yillara kadar STO lar
aktif  bir sekilde kullamilmamis ancak wuygulamali matematik ve bilgisayar
teknolojisindeki son gelismelerle beraber STO’lar giiniimiizde elektronik yapi

hesaplamalarinda yaygin bir sekilde kullanilmaktadir (Ozdogan ve Ruiz, 2008).

1.4.2. Elektronik enerji

Kuantum mekaniginin temel postiilatina gére elektronik enerji
E¥]=—"1 (1.26)
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ifadesi ile verilir. Burada W, sistemi temsil eden dalga fonksiyonu ve H =H, ise
(1.22) denklemiyle verilen elektronik Hamilton operatoriidiir. Elektronik Hamilton
operatorii, tek elektronlu (ﬁ) ve iki elektronlu (g) katkilar seklinde asagidaki gibi

verilir:
H,=h+g (1.27)

Burada / tek elektronlu Hamilton operatoridiir ve

3w 3 -

I=1 i=l r][

l\)

ile verilir. Iki elektronlu Hamilton operatorii katkisi ise
-1
g==(7-K) (1.29)

seklinde verilir. Burada J Coulomb ve K ise exchange (degis-tokus) operatorleridir ve

J(%)=[ax, plat,) (1.30)
M2
%)= [, A R)p (131)

seklinde tanimlanirlar. Denklem (1.30) ve (1.31)’de p(?c,fc) yogunluk matrisidir ve

Pl 7)= 3 WG ) (132)

ile verilir. Yukaridaki ifadeler elektronik enerji ifadesinde kullanilirsa

E= 2Z<‘h‘]> $ 30, -k,) (1.33)

i=l j=i+l

elde edilir. Burada (i |E |i) tek elektron integralleridir ve

(i) i) j ¥ ()R, (1)dV, = h, (1.34)
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ile verilir ve (1.16) denklemiyle verilen Hamilton operatoriindeki 1. ve 3. terimlerin

katkilarini igerir (Helgaker vd., 2000).

Denklem (1.33)’de J, ve K, sirasiyla iki-elektronlu Coulomb ve exchange

integralleridir ve asagidaki gibi tanimlanirlar (Helgaker vd., 2000):

Coulomb integrali

Jy =] ‘P:(l){‘l’:(Z)L‘Pj (2)dV2]‘Pi(1)dVl (1.35)

P

Exchange integrali

K, = ‘l’;(l){‘l’:(Z)L‘I’j (2)dV2}Pj (V)av,. (1.36)

T'ia

1.4.3. Varyasyonel Prensip

Varyasyonel prensibe gore; keyfi bir W' fonksiyonu verilen sistemin en diisiik
enerjili tam ¥ Ozfonksiyonlarini bulmak igin kullanilir. Bu durumda E'> E” dir.
Burada E taban durum dalga fonksiyonu W ’nin tam enerji 6zdegeridir. £’ enerjisinin
beklenen degerinin minimizasyonu yapilarak sistemi en iyi temsil eden dalga

fonksiyonlar1 bulunabilir:

SE

=0, (1.37)
Burada
(W) L, (1.38)
(wle) '

ile verilir. (1.24) denklemi (1.29) denkleminde yerine yazilarak E' enerjisi ‘P, ’ye gére

degistirilir. Daha sonra enerji matrisi diyagonalize edilerek Hartree-Fock integro-

diferansiyel denklemi
A1)+ @7,0)-&, () |2, 0)=£, 1) (1.39)

Burada i=1,2,3,4,...,n ile verilir ve buna gore denklem (1.39)
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FY, =g¥ (1.40)

seklinde yazilabilir. Denklem (1.39)’un her iki tarafini soldan ¥, ile carpip

elektronlarin koordinatlari {izerinden integre edilirse

&, =(ilh()])+ i(t\zj,. (1)K, (1)) = (il F]) (1.41)

ifadesi elde edilir. Burada F Hartree-Fock Hamilton operatorii veya Fock operatorii

olarak bilinir ve

F=h0)+ X 7,0)-K, () (142)

j=1

seklinde tanimlanir (Helgaker vd., 2000).

1.4.4. Hartree-Fock-Roothaan Denklemleri

Denklem (1.39)’un her iki tarafi soldan ¥, (1) ile ¢arpilip, ortaya ¢ikan ifadede

(1.22) denklemi kullanilirsa Hartree-Fock integro-diferansiyel denklemi

z l{h +Z (,uu|/1c7 —% ,ua‘/lu ﬂ ch g, (1.43)

elde edilir. Burada; (uv|Ac) iki-elektronlu Coulomb integrali, (uo|Av) ise iki-

elektronlu exchange integralidir. Yukaridaki denklemde yer alan integraller ve terimler

P, =2) ce, (1.44)
7
S ={#|0) (1.45)
[h Y (uv]io) —%(ya‘ﬂu>}=hﬂu+gw (1.46)
Ao

=<ZZ(1) [; IZN:Z—}

seklinde tanimlanir. (1.43) denklemi ile verilen denklem aslinda denklemler setidir ve

X (1)> (1.47)
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S e (Fo,—£S,,)=0, i=123,...n (1.48)

1%

seklinde ifade edilir. Bu denklemler Hartree-Fock-Roothaan (HFR) denklemleri olarak

bilinir. Burada P,, yik yogunluk matrisi, S, overlap matrisi ve F,, ise Fock

HO

matrisidir ve bu matrisler kare matrislerdir (Helgaker vd., 2000).

Denklem (1.39) ile verilen HFR denklemleri kisaltilmis formda asagidaki gibi
ifade edilir:

FC=SeC (1.49)

Burada C bir kare matristir ve i. nci stitunu c,, molekiiler orbital katsayilaridir ve

matris diyagonalizasyonu ile bulunur. Baz fonksiyonlar1 ortoganaldir ve bazi
fonksiyonlarmnin iiniter dontisiimleri molekiiler orbitalleri verir:
S ps2g2) g (1.50)
FV=gV (1.51)

Hartree-Fock metodunda toplam elektronik enerji (1.23) denklemiyle verilir. LCAO

metodu kullanilarak HFR metodundaki elektronik enerji

E, :%ZPFU(h#U +F,) (1.52)

HU

ifadesi ile verilir (Helgaker vd., 2000).

1.4.5. Oz-uyumlu Alan (SCF) Metodu

Bu metot varyasyonel bir prosediirdiir. Bu metotta 6nce bir deneme dalga
fonksiyonu secilir ve enerji minimizasyonu yapilarak sistemi en iyi temsil eden dalga
fonksiyonu ve bu dalga fonksiyonu ile bulunabilecek en iyi enerji bulunur. Bu prosediir

asagidaki sekilde gosterilmistir (Helgaker vd., 2000):
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Koordinatlar gir
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Molekiiler orbitalleri
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Hassaslik
saglandi
mi?

CIK

Sekil 1.4. Oz-uyumlu alan (SCF) prosediirii

1.5. Literatiir Ozeti

1920°li yillarin basinda Compton olay1 kesfedildi ve Compton (Compton, 1923)
ile Debye (Debye, 1923) tarafindan dogru bir sekilde yorumlandi. Birka¢ yil sonra
Dumond berilyumun Compton profilinin Fermi-Dirac istatistiginin sonucu ile uyumlu
oldugunu gozlemledi (Dumond, 1929). Ilerleyen yillarda, Compton profili ve elektron
momentum dagilimi arasindaki iliski Dumond ve ¢alisma arkadaglar1 tarafindan
sistematik bir sekilde incelendi (Dumond ve Kirkpatrick, 1931; Dumond ve Kirkpatrick,
1931; Dumond ve Hoyt, 1931; Dumond, Kirkpatrick, ve Alden, 1932). Kappeler kati
haldeki lityum, karbon, sodyum florid ve gaz haldeki neon, oksijen ve hidrojenin
Compton profillerini 6l¢tii ve teori ile ¢ok uyumlu sonuglar elde etti (Kappeler, 1936).
Ancak lityumun Compton profili icin elde edilen olgtimler teorik degerle 2,5 kat

uyumsuzluk gosteriyordu. Bu uyumsuzlugu aciklamak i¢in pek ¢ok bilim adami yillarca
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calistiysa da sebebi uzun siire aciklanamadi. Yiiksek duyarlikli dedektdrlerin
kesfedilmesiyle birlikte bu uyumsuzlugun teoride degil, deney cihazlarinin
eksikliginden kaynaklandig1 ortaya ¢ikti. 1960’larin ortalarinda Cooper’in basarili
deneyleri bilim diinyasinin ilgisini Compton sagilmasina ¢ekmeyi sagladi (Cooper vd.,
1965). Daha sonra Platzman ve Tzoar tarafindan impuls yaklagimi 6nerilerek Compton
profili yorumlar: yapildi (Platzman ve Tzoar, 1965). Ilerleyen yillarda elektron
korelasyonunun Compton profili {izerindeki etkisi Lam ve Platzman tarafindan
incelendi. X 1sim1 kaynaklarr diisiik enerji ve siddetlere sahip oldugu i¢in, Compton
sacilmast c¢aligmalart ile 1960°l1 willarda agir elementler deneysel olarak

calistlamamistir (Lam ve Platzman, 1974).

1970°1i yillarin sonlarinda yeni nesil dedektorlerin iiretilmesi ile birlikte daha
agir ve kompleks materyaller ¢alisilabilmistir. Compton sagilmasi ile ilgili bu gelisme
iizerine, Compton sagilmasi elektronik yap1 incelemelerinde ¢ok 6nemli bir metot olmus

ve literatiirde bu giine kadar en ¢ok calisilan konu olmustur (Cooper vd., 2004).

Atom ve molekiillerin Compton profilleri ve momentum dagilimlari ile ilgili ilk
calisma DuMond ve arkadaslari (DuMond, 1929) tarafindan yapilmistir. DuMond’un bu
calismalar1 ilk olmasindan dolayr matematiksel agidan eksiktir. 1940’11 yillarda,
DuMond’un &nerdigi Compton profilleri ve momentum dagilimlart ile ilgili teoriler
2<7Z <10 araligindaki atomlara Duncanson ve Coulson tarafindan uygulanmistir

(Duncanson, 1943; Duncanson ve Coulson, 1945; Duncanson ve Coulson, 1948).

Atom ve molekiillerin Compton profillerinin teorisi Kaijser ve Smith tarafindan
(Kaijser ve Smith, 1977) detayl bir sekilde incelenmis ancak herhangi bir uygulama
yaptlmamistir. Bunun yani sira, calismalarinda verilen ifadelerin uygulanabilirligi

oldukga zor ve matematiksel agidan karmasiktir.

Atomlarin momentumlarinin beklenen degerleri Hartree-Fock-Roothaan (HFR)
metodu ile hesaplanmasi Delavega ve Miguel tarafindan (Delavega ve Miguel, 1993;
Delavega ve Miguel, 1994; Delavega ve Miguel, 1995) yapilmis ve oldukca basarili

sonuglar elde edilmistir.

Impuls yaklagimi kullanilarak, periyodik tablodaki atomlarin Compton

profillerinin HFR teorisi ve bazi uygulamalar Biggs, Mendelsohn ve Mann tarafindan
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yapilmis (Biggs vd., 1975; Mendelsohn ve Smith, 1977) ve deneysel sonuglarlarla

uyumlu degerler elde edilmistir.

Yogunluk matrisi kullanilarak atomlarin Compton profilleri ve elektron
momentum dagilimlari Benesh ve Smith (Benesh ve Smith, 1973; Benesh ve Smith,

1972) tarafindan hesaplanmis ve deney sonuglari ile uyumlu sonuglar bulunmustur.

Ote yandan, atomlarmn Compton profilleri ile ilgili referans niteliginde kitaplar
ise Schiilke (Schiilke, 2007), Cooper (Cooper vd., 2004), Williams (Williams, 1977) ve
Coppens (Coppens, 1997) tarafindan yayinlanmistir.

Yukarida atomlar ile ilgili bolimde adi gegen calismalar incelendiginde,
atomlarm momentum dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarmin beklenen
degerlerinin hesaplanmasi ile ilgili bir problemin olmadig1 goriilebilir. Ancak
molekiillerin momentum dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarinin beklenen
degerleri ile ilgili literatiirdeki calismalar incelendiginde ciddi eksikliklerin oldugu
goriilecektir. Asagida molekiillerin momentum dagilimlari, Compton profilleri ve

momentumlarinin beklenen degerleri ile ilgili literatiirdeki calismalar incelenecektir.

DuMond ve arkadaslarinin Compton profilleri ile ilgili ilk calismalar
(DuMond, 1929; DuMond, 1933) sonraki arastirmacilara bir kaynak olmasi acisindan
olduk¢a Onemlidir. DuMond’un c¢alhismalarinda verilen ifadeler yiizeysel ve

uygulanabilirligi zordur.

Epstein ve arkadaslari, bazi hidrokarbon ve Bohr’lu yapilarin momentum
dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarin beklenen degerlerini Oz-uyumlu alan

metodu ile hesaplamistir (Epstein ve Lipscomb, 1970; Epstein, 1970; Epstein, 1973).

LiF ve LiCl iyonik kristallerinin Compton profilleri, Aikala ve arkadaslar
tarafindan (Aikala, 1979; Aikala vd., 1973) kristallerin yogunluk matrisi kullanilarak

hesaplanmustir.

H, molekiiliiniin Compton profilleri Thulstrup tarafindan momentum

dagilimlart kullanilmadan Oz-uyumlu alan metoduyla teorik olarak hesaplanmistir

(Thulstrup, 1976).
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Atom ve molekiillerin Compton profillerinin Fourier analizi ile ilgili teori
Weyrich ve arkadaslari tarafindan verilmis ve bazi 6zel simetriye sahip molekiillere

uygulanmistir (Weyrich vd, 1979; Saenz vd., 1997).

Bazi molekiillerin Compton profilleri Oz-uyumlu alan metodu ile Hirst ve
arkadaslar1 tarafindan hesaplanmistir (Hirst ve Liebmann, 1975; Hirst ve Liebmann,

1975).

Molekiiller ile ilgili yukarida adi gegen calismalar incelendiginde; ¢ogunun
uygulama niteliginde olup sadece bazi 6zel simetrilere sahip molekiiller ile ilgili oldugu
ve ayni zamanda hesaplamalarin analitik degil, niimerik oldugu goriilmektedir. Bu
calismalardan Duncanson ve Coulson (Duncanson, 1943; Duncanson ve Coulson, 1945;
Duncanson ve Coulson, 1948), Weyrich ve arkadaslart (Weyrich vd., 1979; Saenz vd.,
1997) ile Kaijser ve Smith’in (Kaijser ve Smith, 1977) ¢calismalari teorik agidan oldukga
zengin, ancak bazi molekiillere 6zel oldugu icin de sinirlidir. Molekiillerin momentum
dagilimlari,, Compton profilleri ve momentumlarinin beklenen degerleri ile ilgili

kaynaklarda (Kaijser ve Smith, 1977) detayli bir sekilde verilmistir.

1.6. Tezin Amaci

Atomlarin  elektron ~momentum  dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarinin beklenen degerleri literatiirde sikga calisilmaktadir. Molekiillerin,
ilgili 6zellikleri icin literatiirde oldukca fazla deneysel calismalar olmasina ragmen
teorik calismalar smirhdir. Literatiirde molekiillerin ilgili 6zellikleri, atomik
ozelliklerinin agirlikli katkilarinin toplami seklinde ifade edilmektedir. Literatiirde
varolan diger calismalar ise baz fonksiyonu olarak elektron yogunlugunu iyi temsil
etmeyen GTO'lar1 kullanan ve ortaya ¢ikan yardimeir molekiiler integralleri niimerik
olarak hesaplayan calismalardir. Molekiillerin ilgili 6zellikleri icin literatiirde varolan

calismalarin ¢ogu da belli baz1 molekiillere 6zel ¢alismalardir.

Molekiillerin momentum dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarinin
beklenen degerleri ile ilgili calismalar deneysel olarak ¢ok calisilsa bile bu molekiiler
ozellikler ile ilgili teorik ¢alismalar smirlidir. Bu calismalar incelendiginde; bazi

problemli kabullerin yapildig1 gozlenebilir. Bunlar:

i. Literatiirde bu molekiiler ozellikler hesaplanirken; elektron yogunlugunu en
iyi temsil eden baz fonksiyonlarinin (STO) kullanilmasi yerine bu baz
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fonksiyonlarmi  elde etmek amaciyla GTO’larin  lineer toplami
kullanilmaktadir. Elektronik yapi hesaplamalari ve dolayisiyla molekiiler
ozellik hesab1 da kullanilan baz fonksiyonunun sec¢imine duyarli oldugu ¢ok

iyi bilindigi i¢in elde edilecek sonuglar hassas olmayabilir.

ii. Literatiirde bu molekiiler 6zellikler hesaplanirken; ortaya c¢ikan molekiiler
integraller niimerik yontemlerle hesaplanmaktadir ve bu durum da

hesaplamalarda deneysel sonuglarla bazi uyumsuzluklar verebilir.

Literatiirde bu molekiiler 6zellikler hesaplanirken; elde edilen ifadeler genel
olmayip sadece belli bazi simetrilere sahip molekiillere ait ifadelerdir veya sadece

uygulama niteligindedir.

Bu c¢alismanin ilk amaci; molekiillerin momentum dagilimlari, Compton
profilleri ve momentumlarin beklenen degerleri i¢cin Hartree-Fock-Roothaan metodu ile
genel ve analitik ifadeler tiiretmektir. Bu calismada, baz fonksiyonu olarak STO
kullanilacag i¢in (Helgaker vd., 2000), ilgili molekiiler 6zellikler daha hassas ve dogru

bir sekilde hesaplanarak elektronik yapilart incelenecektir.

Bu calismanin ikinci amaci ise, bu molekiiler 6zellikler igin elde edecegimiz
genel analitik ifadelerin Maple-16 sembolik programlama dilinde programlarini yazmak
ve yazilan programlar kullamlarak H,, H,, HeH", LiH , Li,, HF, F,, H,O ve
CH, molekiillerinin momentum dagilimlari, momentumlarin beklenen degerleri ve

Compton profillerini hesaplamak ve literatirdeki degerler ile karsilastirmaktir.
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2. YAPILAN CALISMALAR

2.1. Materyal
2.1.1. Elektron Momentum Dagilimi

Elektron momentum dagilimi, elektronun kuantum sistemlerindeki davranisini
anlamak i¢in 6nemli bir parametredir. Bu parametre orbitaller ve baglar dolayisiyla
gozlenebilir bir niceliktir. Ayn1 zamanda, metallerdeki Fermi yiizeyi ile yapidaki fizik
ve kimyanin anlagilabilmesine imkan verir. Elektron momentum dagilimi Compton

sacilmasi deneyleriyle incelenebilen bir niceliktir (Cooper, 1985).

Tek elektronlu sistemler igin elektron momentum dagilim1 /(p)

1(p)= [y (plw(p)p’dQ, @1

QP

ifadesi ile verilir (Duncanson, 1943). Burada w(p) momentum uzayr dalga

fonksiyonudur.

2.1.2. Compton Profili

Compton sagilmasinda, Doppler etkisinden dolayr kaymis Compton c¢izgi
spektrumu olarak da bilinen Compton profili, direkt olarak o6lgiilebilen bir parametre
olup, molekiiler yapinin bag yapisi hakkinda bilgiler verir (Cooper, 1985).

Compton profili ve elektron momentum dagilimindaki pikler dis yoriingede
yavas¢a dolanan elektronlardan kaynaklanir. Yiiksek momentum degerlerinde ig
yoriinge elektronlar1 baskin bir katki yapar ve profili degistirir.

Molekiillerin Compton profilleri ile molekiillerin momentum dagilim

fonksiyonlar1 arasinda

0

J(q)= ;Ip"l (p)dp 2.2)

q

seklinde bir iliski vardir. Burada g foton momentum transferidir (Duncanson ve

Coulson, 1945).
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2.1.3. Momentumlarin Beklenen Degerleri

Tek elektronlu sistemlerde momentumlarin beklenen degerleri ile momentum

dagilim fonksiyonlar1 arasinda

(p*y={p°I(p)dp (2.3.2)
= 2(a+1)j p°J(q)dg (2.3.b)

seklinde ifadeler vardir (Epstein, 1973; Benesh ve Smith, 1973). Momentumlarin

beklenen degerleri incelenen sistem ile ilgili 5nemli bilgiler verir. (p?) ifadesinde

o =-1 Compton profilinin maksimumu,

o = 0 elektron sayisi,

o = 1 lineer momentum,

o = 2 kinetik enerji,

o = 3 Patterson fonksiyonunun baslangi¢ degeri,

o = 4 ise relativistik kinetik enerji

ile ilgili direkt bilgiler verir (Wang ve Smith, 1994).

Momentumlarin negatif kuvvetleri igin ise asagidaki ifadeler kullanilabilir

(Thakkar vd., 1980):

(p')=2700) (2.4.)
(p)= ‘ZT q7J'(q)dg = 2TQ'2 [7(0)-J(g)ldg . (2.4.b)
2.2. Metot

2.2.1. Molekiillerin Elektron Momentum Dagilimi

Tek elektronlu sistemlerin elektron momentum dagilimi igin verilen (2.1)

denklemi ¢ok elektronlu atomik veya molekiiler sistemler igin

10)=230,[% (), (a0 .5)
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seklinde yeniden yazilabilir. Burada ‘I’f(ﬁ), momentum uzayinda j. molekiiler orbital
dalga fonksiyonu ve 7, ise j. molekiiler orbitalin doluluk oranidir. Denklem (2.5)’te

molekiiler orbitaller icin LCAO agilimi

S TR o =\ ipF
Y, (ﬁ)ch,kUk (ak,f))e””k EZC/kU”/(,kmk (ak,p)e Pk (2.6)
k=1 P

kullanilirsa, molekiillerin elektron momentum dagilimlari i¢in

N2 M M
[(P) = 2277,' chk ZC/S[Wzk s (ak 03 P Ry, ) (2.7)
T R

ifadesi elde edilir. Burada; ¢, lineer kombinasyon katsayilari ve 1, .., (a,; p,R) ise
Inlm,n'l’m' (C(, ﬂ’ p’ R) = J.U:lm (a’ ﬁ)Un'l'm’ (ﬂ’ ﬁ)p2 e_iﬁRdQ (28)
Q

ile tamimlanan elektron momentum dagilimi yardimci molekiiler integralidir. Bu ifadede
Un,m(a, [7) fonksiyonu Slater tipli orbitallerin Fourier doniisiimiidir ve EK A’da

verilmistir. U, (a, [7) icin (A.3)ve e 7 R diizlem dalgasi i¢in (A.2) kullanilirsa

) f—— (a Bip, ) fnl(a p)fn/ (ﬁ p) /m,/'m'(psR) (2.9)

ifadesi elde edilir. Burada fn,(a, p) fonksiyonu denklem (A.4) ile tanimlanan Slater

tipli orbitallerin Fourier doniistimiiniin radyal kismidir ve Tablo A.1°de bazi sembolik

degerleri verilmistir.

Denklem (2.9)’daki Klm,l'm'(p’R) fonksiyonu ise kwimim ¢arpani olarak
isimlendirilir ve

KlmJ’m’ (p9 R) = (_ ]) 2 IS;z (Q)e_iﬁkS/'m’ (Q)dQ (2 10)
Q

seklinde tanimlanir. Denklem (A.2) ile verilen diizlem dalga agilimi ve ii¢ kiiresel

harmonigin ¢arpiminin kati ag1 iizerinden integrali i¢in

j (@)Y, (Q)Y, (Q)de = /2L+c(z L)S,, @.11)

ifadesi (Gaunt, 1929) kullanilirsa, X, ,,, (», R) kirmim carpan
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I+l LaraL
Ky (p.R)= 2 P1) © (2L+1) C*(im.'m')j,(pR)S,, (2.12)

L=‘1,l" m,m
seklinde bir ifade bulunur. Elektron momentum dagilim yardimc1 molekiiler integralinin
In,myn,,,m,(a, B:p,R) bazi sembolik sonuglart EK B’de verilmistir. (2.10) ve (2.12) ile
tanimlanan kirinim garpani K, ;.. (p,R) ve ifadesinde ortaya gikan C L(lm,l 'm') Gaunt

katsayilarmin bazi sembolik degerleri EK C’de verilmistir.

N tane elektrondan olusan molekiiler bir sistemin j. nci molekiiler orbitali igin

elektron momentum dagilimi

T[j(p)dp =N, (2.13)

0

normalizasyon sartini saglamalidir.

2.2.2. Molekiillerin Compton Profillerinin HFR Teorisi

Tek elektronlu sistemlerin Compton profilleri i¢in bilinen (2.2) ifadesi ¢ok

atomlu, ¢ok elektronlu molekiiler sistemler icin

N/2 M

2277 chkzc/s m o my g 1o myg (ak’ s’q’R/n) (214)
J=1 k=1 s=

seklinde yazilabilir. Burada J,,, /., (v, B.q; R) fonksiyonu molekiiler Compton profili

yardimct molekiiler integrali olarak isimlendirilir ve

17

Ej.p Inlm,n'/'m' (a? ﬁ’ pDR)dp (2.15)
q

ile tanimlanir. Denklem (2.9) denklem (2.15)’te kullanilirsa

Jnlm,n'/'m' (a’ ﬁ; q’ R) =

1+3I'+31

I+ 2L +1
Jnlm,n'l'm’(a’ﬁ;q’R):5m,m' Z (2)(_1) ( 2+ )C (I I, ')

L=[1-1
2.16
E((n-1)/2) E((n-1)/2) ( )

x Bl ZBM (B)J 1125241 (o, B, g3 R)
s=0

bulunur. Burada J '”l(a, ,B;q,R) Compton profili yardimci molekiiler integralidir ve

Boliim (2.2.4)’te detayli bir sekilde incelenmistir. J,,,, ... (@, B;g. R) Compton profili
yardimc1 molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri EK D’de verilmistir.
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N tane elektrondan olusan molekiiler bir sistemin j. nci molekiiler orbitali i¢in

elektron momentum dagilimi

o)

[7.(a)dg =N, /2 (2.17)

0

normalizasyon sartini saglamalidir.

2.2.3. Momentumlarin Beklenen Degerleri

Molekiillerin momentumlarinin beklenen degerleri ile momentum dagilim
fonksiyonlar1 arasindaki (2.3.a) bagintis1 kullanilirsa, momentumlarin beklenen

degerleri i¢in

N2 M M
<pd > - 22 77./' ZC_/'/\' ZC_/'SZZIWA ngdomg (ak N2 R/w ) (218)
=l k=l s=1

ifadesi elde edilir. Burada 7; j. molekiiler orbitalin doluluk orani ¢, lineer

o
mlmy ngdomg

kombinasyon katsayisi ve Z (o, 3R, ise

Z:-lm,n'/'m’ (a’ ﬁ’ R): ngln/m,n’l'nz' (a7 ﬁ’ D, R)dp

0 (2.19)

©

= Ipa+2fn1 (a’ p)fn']' (ﬂ7 p)Klm,]'m' (p, R)dp

0

ile tanimlanan molekiiler integraldir. Bu ifadede kirmmm ¢arpani sz,/'m’(P,R) i¢in

(2.12) denklemi kullanilirsa Z?, (a, ,B;R) yardimc1 molekiiler integrali i¢in

nlmn'l'm'

I+l

28 e iR)= S O(1) " @L+1) C* (bn.I'm') DS 5 (et B R)S,

L1-T|

(2.20)

ifadesi elde edilir. Burada D, (., B; R) yardimei molekiiler integrali

Dy (e BiR)=| £, p) £,/ (B, p)p" i, (PR)dp (2.21)
0
seklinde tanimlanir. Bu denklemde fnl(a, p) fonksiyonu STO’larin  Fourier

doniistimiiniin radyal kism1 (A.4) ve j, (pR) ise kiiresel Bessel fonksiyonudur (Jeffrey
ve Dai, 1995). Denklem (A.4) denklem (2.21)’de yazilirsa
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D:;Ln/ a, B R :jfnl(a P) S ﬁ p)p .]L(pR)

(n=1)/2 ) (n=1)2) I+ +m+25+2s',
ZBnl [n+ln+l (a’ﬂ’R)

(2.22)

E

—

s=0
ifadesi elde edilir. Burada 77 (a, ,B;R) yardimec1 molekiiler integrali Bolim (2.2.4)’te
detayl bir sekilde incelenmistir.

R=0 durumunda, (2.19) denklemi

A (a, a): p fn/(a9 P)fn/(aa p)dp

E((n=1)/2) E((n=1)/2)

= z B, (O‘) Z B:I ( )szﬁi‘:f‘ ro (0‘» a)

S8

(2.23)

ifadesine indirgenir. Burada /", ( ,B) yardimc1 molekiiler integrali Boliim (2.2.4.c)’de

ayrmtili olarak ele alinmistir.

2.2.4. Yardima1 Molekiiler Integraller

a) J" (a, B39, R) yardimci molekiiler integrali

Jm (a, 5; q,R) yardimci molekiiler integrali

nn'

mi p" .
Tilee, ;g R) = f P T s J/(PR)dp (2.24)

seklinde tanimlanir.

i. Analitik Formiil

Denklem (2.24)’te (p2 +a’ )7" (p2 +p° )7”’ ifadesi i¢in (Ozdogan, 2004):

(0 +a) (24 2) =S Bt +a?) +§f75&, B.a)p+p)"
5=0 5'=0

(2.25)
kullanilirsa,

(e Biq. R) = Zn,m (. B)F, . (a, q,R)+Zf7M(ﬁ a)F...(B.q;:R) (2.26)
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bagintisini elde edilir. Denklem (2.25) ve (2.26)daki 7, (a, ) parametresi

(e B)= (1Y Fy(nan' —s=2)a> =) " (2.27)

seklinde tanimlanir. Denklem (2.26)’da F! (a, q; R) fonksiyonu bir yardimc1 molekiiler

integraldir ve Boliim (2.2.4.c)’de ayrintili olarak ele alinmistir.
J"(a, B;q,R) yardimer molekiiler integrali o = £ 6zel durumunda
Jmila.a;q4.R)=F,,..(2.¢;R) (2.28)

ifadesine indirgenir.

ii. Tekrarlama Bagintilar:

J "”(a,ﬁ;q,R) yardimci molekiiler integrali i¢in (2.24) denkleminde pay ve

’
nn

payda (p2 +0{2) ile carpilirsa,
Jole. Biq. R)=J i . Biq. R)+ > T, (e, Biq. R) (2.29)
tekrarlama bagintisi elde edilir. Benzer sekilde

Ji(a, Biq. R)=J" 2 (a, By g, R)+ B (e, B g R) (2.30)

tekrarlama bagintis1 da yazilabilir. Bu tekrarlama bagintilarinin baslangi¢ degerleri olan

J” (a,ﬂ;q,R) ve J”,(a,ﬂ;q,R) integralleri denklem (2.26) yardimi ile

n—1 n'=l1

Jr?rf’ (O.’, ﬂ’ q, R) = Z nfm' (0.’, ﬂ)FOI,.erI (a’ q; R)+ Zn;'n (ﬁ’ a)FOI,s'Jrl (ﬂ’ q; R) (23 l)
5=0 s'=0
n—l n'—1

Jrlull (aa ﬁa q, R) = Z 77:;1' (a’ ﬁ)EfS+1 (a’ q’ R)+ Zn:'n (ﬁ’ a)Eier (ﬁ’ q’ R) (232)
5=0 s'=0

seklinde tanimlanir.

Jm (a, ﬂ;q,R) yardimc1 molekiiler integrali kiiresel Bessel fonksiyonlarini

icerdigi icin, kiiresel Bessel fonksiyonlarinin tekrarlama bagintist kullanilarak alternatif

bir tekrarlama bagintist da bulunabilir. Kiiresel Bessel fonksiyonlarinin
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) 6) =2 ) 233)

tekrarlama bagintis1 (Jeffrey ve Dai, 1995) kullanilarak

O e O TR o ) @34

ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintilarinin baslangic degerleri olan J”? (a 5.9, )

nn'

ve J"(a.B:q.R) integralleri

J"(a, B;q,R)= %S;’L,l (a, $;q.R) (2.35)

Toile. q,R)——S'" “(o.:9.R)-C};* (@. Bq.R) (2.36)
seklinde tanimlanir.

" (a.p:q.R) ve S™.(a,p;q,R) yardimci molekiiler integralleri EK E’de ve

J" (a, ,B;q,R) yardimc1 molekiiler integralinin bazi sembolik ve niimerik sonuglarla

nn'

karsilastirmali degerleri EK F’de incelenmistir.

b) 1 '"’(a, JiH R) yardimci molekiiler integrali

nn

I (a 5; R) yardimc1 molekiiler integrali

ml . pm . d ‘
L, (a B R) j(p Y )n(p2 +ﬁ2)}1' ],(pR) p (2.37)

seklinde tanimlanir.

i. Analitik Formiil
Denklem (2.37)°de (p2+a2)7”(p2+ﬁ2)7”’ ifadesi igin denklem (2.25)

kullanilirsa,
Ini(c. B R) = an (@.P)E, (. R)+Z77nn(ﬂ @)E, ..(.R) (2.38)

bagintisi elde edilir.
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1" («, §; R) yardimer molekiiler integrali & = # 6zel durumunda

v’ (m Alift)v (m Al tek) durumlarinda

0 -1 142k
[,’17’1’ (a,a;R): am—211—2n’+l llm Z(_l)/\ M(ﬁj
pary k! a

0 (21 +2k +1)! (2.39.2)
(2n+2n'—m—l—2k+1 m+l+2k+1j
xB .
2 2
v (m ¢ift Al tek)v (m tek Al gift) durumlarinda
[:’n{ (a’ a’R) = Er[n,nJrn’ (a’R) (239b)

ifadelerine indirgenir. Denklem (2.38) ve (2.39)’da E’

nmn

(a,R) fonksiyonu bir yardimci
molekiiler integraldir ve Boliim (2.2.4.c)’de ayrintili olarak ele alinmistir.
ii. Tekrarlama Bagintilar:

I"”(a,ﬂ;R) yardimc1 molekiiler integrali i¢in (2.37) denkleminin pay ve

'

paydasi (p2 + az) ile garpilirsa,

1(e, B R) =1 (o, By R)+ 12, (o, B R) (2.40)
tekrarlama bagintisi elde edilir. Benzer sekilde
Lyilew BiR)= 17 (. i R)+ B°1 (et 5 R) (241)

tekrarlama bagintisi da yazilabilir. Bu tekrarlama bagintilarinin baslangi¢ degerleri olan
I%(a, B;R), I".(a, B;R), I)(a, B;R) ve I™(a,f;R) integralleri denklem (2.38)

yardimi ile

1@ R = S e B) L R) s S ()L (1) 242)
1 R) = S o B) B R+ 2, (B0 () 2.43)
(e, B;R)= E,,.(B.R) (2.44)
1% (. BiR)=E,, (. R) (2.45)

seklinde tanimlanir.
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1" (e, B;R) yardimer molekiiler integrali kiiresel Bessel fonksiyonlarini

icerdigi icin, kiiresel Bessel fonksiyonlarinin tekrarlama bagmtist kullanilarak alternatif
bir tekrarlama bagmtist da bulunabilir. Kiiresel Bessel fonksiyonlarinin tekrarlama

bagintisi denklem (2.33) kullanilarak

nn nn nn

17 (c BiR) = (ZIR D 110 (g, . R) = 17 (e, B R) (2.46)

ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintilarinin baslangig degerleri olan 7”(e, 8;R) ve

I™ (e, B; R) integralleri

(e ﬁR)——S,Z’,’,l( .B:R) (2.47)

(. p;R) = —S'" o, B;R)-Cli (o B R) (2.48)

nn

seklinde tanimlanir. Burada C”.(a,B;R) ve S”(a,f;R) yardimer molekiiler

integralleri, EK G’de incelenmis ve bazi sembolik degerleri tablolar halinde verilmistir.

1 ’”’(a, ﬂ;R) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik ve karsilagtirmali

nn

niimerik degerleri ise EK H’de tablolar halinde verilmistir.

¢) Temel Yardimei Integraller

i m"(a,q, R) yardimer molekiiler integrali

F! (a, q; R) yardime1 molekiiler integrali

Fuleia R)=[ i R .49

seklinde tanimlanir. Burada j, (x) kiiresel Bessel fonksiyonudur.
v Analitik Formiil
F! (a,q;R) yardimci molekiiler integrali i¢in
& COS X sin x
]n (x) Z z { nkm k+m+1 Bn,’km W} (250)
k=0 m=0

ifadesi (Ozdogan ve Eraslan, 2014) kullanilirsa,
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-1 -k

mn (a q’ ): { lk‘ m k—s— ln(a q’R)+Blkam—k—s—Ln (a;qﬂR)} (2'51)

k+s+1
k=0 s=0 R

bagntisi elde edilir. Denklem (2.50) ve (2.51)’de 4,,, ve B, ,, Katsayilari

nkm
_(_1\mn (n—k)' a ”*"%’”*1
An;km_( 1) Ay (n—k—m)l( 1) (2.52)
B, =1y, Oy (2.53)

=k —m)!

ile verilir. Denklem (2.52) ve (2.53)’te gecen a,, katsayilar
Ao =g —(n _3)an—l,k—l > a, =1 (2.54)

seklinde tanimlanir.

v Tekrarlama Bagintilar

F! (a,q;R) yardimer molekiiler integrali kiiresel Bessel fonksiyonlarini igerdigi

mn

icin, denklem (2.33)’te verilen kiiresel Bessel fonksiyonlarinin tekrarlama bagintisi
kullanilarak

F (onqiR) =22 1F"(

= Lo @ R)-Fy (a,q;R) (2.55)

mn

seklinde tekrarlama bagintist elde edilir. Bu tekrarlama bagintilarinin baslangic

degerleri olan F° (a,q;R) ve F. (a,q;R) integralleri

mn

Fn?n (a’ q’ R): lS’mfl,n (a’ q9R) (256)
1
mn (a q’R)_ m—2,n (a’ q’ R)_Ecm—l,n (a7 q’ R) (2'57)
seklinde elde edilir. Denklem (2.56) ve denklem (2.57)’de gegen C, (a, q; R) ve

S'om (a, q; R) yardimer molekiiler integralleri EK 1°da verilmistir. £, (a,q:R) yardimct

molekiiler integralinin baz1 niimerik ve sembolik degerleri ise Tablo 2.1 ve Tablo 2.2°de

verilmistir.
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Tablo 2.1. ', (a,q; R) yardimci molekiiler integralinin bazi niimerik degerleri
| m| n |« 9 | R Bu Galisma Numerik (Maple) Af
0 | 05|04 14 | 0.7280010503534541321137285414 | 0.7289010503534541321137285414 0
1 08 | 01| 0.9 | 1.2442919961246009752870363559 1.2442919961246009752870363559 0
0 2 | 05105 1.3 | 0.8980646751622450859332715593 | 0.8980646751622450859332715593 0
3 | 04|06 22 | 0.6597457135964144354418254382 | 0.6597457135964144354418254381 | 10-%
4 | 07]02]| 24| 2.3681290672539275154008130394 | 2.3681290672539275154008130394 0
5 |08 ]07]| 15 | 0.0649267725337125764809210857 | 0.0649267725337125764809210857 0
1 0.3 |07 | 0.8 | 0.9140274250214668002781304515 | 0.9140274250214668002781304515 0
0 2 0110129 | 44599083093351735427098057058 | 4.4599083093351735427098057058 0
2 3 07108/ 1.1 | 0.1525549135306909938591669250 | 0.1525549135306909938591669250 0
4 | 04|05/ 19| 1.1407392854835512618559123893 | 1.1407392854835512618559123894 | 10-%
5 |08 ]05]| 0.1 | 0.1410588777684180291957360903 | 0.1410588777684180291957360903 0
2 | 02103 14 | 06788655397230196742902873134 | 0.6788655397230196742902873134 0
4 3 |07 (07| 21| 0.0481164088727810670369298344 | 0.0481164088727810670369298344 0
4 | 06|09/ 15| 0.0764907935979359797833938340 | 0.0764907935979359797833938340 0
5 | 06|08 1.7 | 0.0639076146845459343946084821 0.0639076146845459343946084821 0
1 107 |02]| 24 | 0.2744656705112103353959876283 | 0.2744656705112103353959876283 0
2 | 0504 14 | 0.3519978611053716733792895244 | 0.3519978611053716733792895244 0
1 3 | 08|07 19| 0.0735488924663070805067930185 | 0.0735488924663070805067930185 0
4 | 05]05]| 1.3 | 0.3539144239006422463511851419 | 0.3539144239006422463511851419 0
5 | 04 |06 22 | 0.6786517857131879343261676426 | 0.6786517857131879343261676426 0
1 2 | 08|05 01 | 0.7246987335547118858299997942 | 0.7246987335547118858299997942 0
3 3 102103 14 | 0.7716451401589292384597750817 | 0.7716451401589292384597750820 | 10-%
4 107107 21| 0.0629326890026669645414892272 | 0.0629326890026669645414892272 0
5 |06 |09 15| 0.0321493871105032150838005379 | 0.0321493871105032150838005379 0
3 |06 08| 17 | 0.1836091017923750753002147553 | 0.1836091017923750753002147553 0
5 4 | 0810719 | 0.0525464876387765553738704301 0.0525464876387765553738704301 0
5 | 05|05 1.3 | 0.1406384077628851078131420630 | 0.1406384077628851078131420632 | 10-%7
1 |04 |06]| 22| 0.3013950820209266804195956198 | 0.3013950820209266804195956198 0
2 | 011]01]| 29| 04480138041101858652509412800 | 0.4480138041101858652509412900 | 1026
2 3 |07 (08| 1.1 | 0.0288752403511943481860064586 | 0.0288752403511943481860064587 | 10-32
4 |04 ]05]| 19 | 0.1619782483279484043113699624 | 0.1619782483279484043113699624 0
5 | 08 ]05]| 08 | 0.0037994464017792536023973791 0.0037994464017792536023973791 0
5 2 | 0505 1.3 | 05197571214291835524801983735 | 0.5197571214291835524801983735 0
4 3 |04 |06 22| 0.1624245755332419459048728915 | 0.1624245755332419459048728914 | 1027
4 | 08105/ 01| 0.0003760274138784749905735438 | 0.0003760274138784749905735475 | 10-%
5 | 0203 14 | 05384683053918144371655395965 | 0.5384683053918144371655396931 | 105
3 |26 (07 54 |-0.00001351135625711527518587149 | -0.00001351135625711527514440681 | 10
6 4 |08 |26 45 |-0.00135264212308057473681779296 | -0.00135264212308057473682640027 | 10
5 | 02|04 0.7 | 0.0000130721495839916310989454 | 0.0000130721495839916310989456 | 10-32
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Tablo 2.2. F' (a,q;R) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

I m | n Fyale.q;R)
0 Sao(a,q;R)/2
1 S_la,q;R) /2
° 2 S_a(a,q;R) /2
3 S_os(aq;R)/2
1 Spi(a.q;R)/2
’ 2 2 Sia(@.q:R)/2
3 Szl R)/2
2 Ssp(a,q;R)/2
s | 3 Ss(erqi B2
4 Sy4(cq:R)/2
1 (- Cou(erng; R) R)+ (51 (@5 R) R?)
1 2 (- Cou (g RV R)+ (S, 1 (s R)/ R?)
3 (- Coslag: RV R)+ (5., 505 )/ R?)
2 (- (s RV R)+ (5,5 (@.q: R)/ R?)
1 3 3 (- Cos (s RV R)+ (8,5 (crn g5 R/ R?)
4 (CralengsR) R)+ (S, 4 (@ R)/ R?)
3 (- Cys(e.g: R/ R)+ (855 (@q: R)/ R?)
5 4 (- CyalangsR) R)+ (S5 4 (g R/ R?)
5 (- Cys(@.q: RV R)+(S; 5. 0: )/ R?)
1 (-5, (@.q: R/ R)-(3Cy s (. q: R R )+ (35, (. s )/ RY)
2 2 (-8 (@.q:R)/ R)-(3Cy » (. q: R)/ B2 )+ 35, 5 (et g: R) R )
3 (- 55(cng:R) R)-BCy s (g R) B2 )+ (35, s (@.q: R)/ RY)
2 (-85, (cr.q: R) R)-BC, (. q: R R2)+ 35,5 (. : ) R
i 4 3 (- 855 (2 ;R R)-BC, (et g R) R )+ (38,5 (e, g3 R) R )
4 (- S34(@.: R) R)- (0,4 (g R) R )+ 35,y (0.0 R) B
3 (- 855 (@.q: R)/ R)-BC, 5 (crng: R) B2+ (3535 (s )/ RY)
° 4 (-5 4 (cr.q:R) R)-BCy 4 (. s R) R2)+ 355 4 (v q: RV R
5 (- 855 (et R R)-(BC, s(crng: R) R? )+ (38, 5. : )/ R
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ii. E ,’,m(a, q; R) yardimer molekiiler integrali

E! (a.R) yardimci molekiiler integrali

Bl ()= [ 2 pR)ap @59)
'([(p2 ta’)

seklinde tanimlanir.

v" Analitik Formiil

Denklem (2.58)’de yeralan j, (x) kiiresel Bessel fonksiyonlari i¢in elde ettigimiz

(Ozdogan ve Eraslan, 2014) denklem (2.50) kullanilirsa m =1+ 2k (k:O,l,Z,...)

durumu igin

/-1 1-k A 1 k—s—1 I=k—s
= Rk+s+l{ 771(12 - Cm—k—s—l,n ((Z,R)'i‘(_ l) 2 nl(j]z—sSm—k—stn ((Z,R)}
k=0 s=0
(2.59)

ifadesi elde edilir.

m<I (ml tek veya ¢ift) durumu igin ise kiiresel Bessel fonksiyonlarinin seri

acilim ifadesi (Jeffrey ve Dai, 1995)

.~ (Z + k) I+2k
_ 2.
W)=21 K142k + 1) (2.60)
kullanilirsa
@ 2/ l+k) [+2k00 pm+/+2k
-2~ R | 2.61
kz ! 21+2k+1) {(pzmzy v @60

bulunur. Bu ifadede yeralan

T e ndx:T L xdx (2.62)
0 0

integrali icin x> +a” = y doniisiimii uygulanirsa

m—1

T(de:l dey 2.63)

2 2\ n
ox-l-O[) 20,2 y
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elde edilir. Denklem (2.63)’te y = @’z doniisiimii ile

m—1

0 :am 2n+100(Z_1)2 4 564
'([(x +a) 2 ! z" ) .

bagintisi ve son olarak z—1=¢ dontsiimii uygulanarak da

m m—2n+1

1 1
S N T (2.65)

vy 2 2 T

ifadesi elde edilir. (2.65) ifadesinde m —>m+[+2k yazlarak, E’

mn

(o, R) yardime

molekiiler integrali i¢in

E' (0.R)=lim i(—l)k2’(l+k)'am_2n+,+2k+lR,+2klB(Zn—m—l—2k—1 m+l+2k+1J

O & (20 4 2k +1)! 2 2 ’ 2

(2.66)
ifadesi bulunur. Bu ifade Q’nun kiiciik degerlerinde (Q=6) bile olduk¢a hassas

sonuglar vermektedir.

v Tekrarlama Bagintilar

E! (a,R) yardimci molekiiler integrali kiiresel Bessel fonksiyonlarini igerdigi

icin, denklem (2.33)’te verilen kiiresel Bessel fonksiyonlarinin tekrarlama bagintisi
kullanilarak
2l -
E (@,R)=2"1 g
(. R)=2

mn m-1,n

(a,R)—EL e, R) (2.67)

mn

seklinde tekrarlama bagintis1 elde edilir. Bu tekrarlama bagmtilarinin baslangi¢

degerleri olan E° (o, R) ve E! (a, R) integralleri
Ep (c,R)=R"'S, . (a.R) (2.68)
Erlnn (a’ R) = Risz—Z,n (a’ R) - RilCm—l,n (a’ R) (269)

ifadeleri ile verilir. Denklem (2.68) ve denklem (2.69)’da gecen C,, (OC, R) yardimeti
molekiiler integrali EK 1.3°te, S§,, (a, R) yardimcr molekiiler integrali EK 1.4’te ve

(a R) yardimc1 molekiiler integralinin bazi niimerik ve sembolik degerleri ise

HH?

Tablo 2.3 ve Tablo 2.4’te verilmistir.
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Tablo 2.3. E! (a, R) yardimci molekiiler integralinin bazi niimerik degerleri

] |m|n|a]|R Bu Calisma Nimerik (Maple) A
0 | 05| 14| 1.121997376282069013736658351171251 | 1.121997376282069013736658351171251 0

1108 0.9 | 1.399666095614312197210304578653694 | 1.399666095614312197210304578653694 0

0 2 | 05| 1.3 | 5.960120270271155809667280466093544 | 5.960120270271155809667280466093544 0
3 |04 |22 | 55.24692836346835917764964652784320 | 55.24692836346835917764964652784320 0

4 |07 |24 | 5464645815096394149366567825725351 | 5.464645815096394149366567825725351 0

5 08| 15| 5464645815096394149366567825725351 | 5.464645815096394149366567825725351 0

1103 0.8 | 1.544540193397335455048852471205312 | 1.544540193397335455048852471205312 0

0 2 10129 | 7.177998743836756793162794162533763 | 7.177998743836756793162794162533763 0
2 | 3 (07 11| 0.469139807478688607973753557368484 | 0.469139807478688607973753557368484 0
4 | 04| 1.9 | 8.754565337282918585543992035768654 | 8.754565337282918585543992035768654 0

5 108 | 0.1 | 0.292396462105112144408667926366505 | 0.292396462105112144408667926366505 0

2 102 1.4 | 0.729269142456973834041663244772814 | 0.729269142456973834041663244772814 0

4 3 107 |21 | 0.098675740103356346023892983171719 | 0.098675740103356346023892983171719 0
4 106 | 15| 0.301209533800364003174830713119117 | 0.301209533800364003174830713119117 0

5 06 | 1.7 | 0.364203427876824745432850240329090 | 0.364203427876824745432850240329090 0

1107 | 24 | 0.278561307436089055074123611568056 | 0.278561307436089055074123611568056 0

2 | 05| 1.4 | 0.437791632127525340085937813050512 | 0.437791632127525340085937813050512 0
11113 [08] 19| 0.166286604401195584449774513816471 | 0.166286604401195584449774513816471 0
4 105 13| 1.307071682442916852653391043696601 | 1.307071682442916852653391043696601 0

5 |04 ] 22| 26.24242261009943237301170380653961 | 26.24242261009943237301170380653961 0

2 108 0.1 | 0.725013883054226463098130821511632 | 0.725013883054226463098130821511632 0

3 3 02| 14| 1.038784534313712728722136598658950 | 1.038784534313712728722136598658950 0
4 10721 0.113785750726092518524283692079433 | 0.113785750726092518524283692079433 0

1 5 06| 15| 0.208852469435963026229991899114419 | 0.208852469435963026229991899114419 0
3 106 | 17| 0.210991899788049592980046164406519 | 0.210991899788049592980046164406519 0

S | 4 | 08|19 0.059155330495830222717514013604989 | 0.059155330495830222717514013604989 0
5 105 | 13| 0.173841577796634709631487391210244 | 0.173841577796634709631487391210244 0

1104 | 22| 0.312942675738890469089339212973570 | 0.312942675738890469089339212973570 0

2 10129 | 0452029407029365481691252755732052 | 0.452029407029365481691252755732052 0

2 | 3107 1.1 0.035953540163292782242818161453560 | 0.035953540163292782242818161453560 0
4 10419 | 0.319591110006353035256559820860847 | 0.319591110006353035256559820860847 0

5 108 |08 | 0.004573752413776084282792472418863 | 0.004573752413776084282792472418863 0

2 2 |05 1.3 | 0.520402123506053003192499565666160 | 0.520402123506053003192499565666160 0
4 3 10422 0.179173355373848007516191054853785 | 0.179173355373848007516191054853785 0
4 |08 0.1 0.000377611397424076282863609802870 | 0.000377611397424076282863609802870 0

5 02| 14| 0.969532232026131880140660825415020 | 0.969532232026131880140660825415020 0

3 | 26 | 54 | -0.000003978692956901803104443965810 | -0.000003978692956901803104443965810 | O

6 | 4 |08 |45 0.009657000642278343994288808740760 | 0.009657000642278343994288808740760 0
9 10207 | 0.059769225095468487333605157722900 | 0.059769225095468487333605157722900 0
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Tablo 2.4. E! (,R) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri (P = aR)

mn

l m n E! (. R)
0 7
2P
1 T e’-1
2a P
9 T ([P+2]e’P 72)
0 403 P
3 z P2 +s5a+8)e 3
16a° P
) 1z [P +9P* +33P+a8)e " a8
9%a’ P
1 ra,r
0 2 P
2 iefp
9 4a
4 -P
3 P+1
16a° (P+1)e
4 i (P2 +3P+3)e*”
60
9 T (P—2)a P
4 P
T -P
-—(P-3
4 3 16a( )e
T 2 -pP
4 - P*-3P-3
960° ( ) ¢
] oz (P+1)e*’”—1|
2 P?
2 i [(P2 +2P+2)e‘P —2]
1 1 4 O!2P2
3 T [(P3 +4P? +8P+8)e*” —8]
16 (Z4P2
4 s [(P4 +7P% +24P% + 48P + 48)@”3 —48]
_% )
2 Zer
4
4 -P
3 P
3 62’
T -P
4 P(P+1
1 960 (P1)e
_Z(p_a)e"
: 3 16(P 4)e
4 —I
4 - P-5)P
960:” (P-s)re
T 2 -P
5 5 - P> -5P-5
768¢° ( )e




E,, (@ R)

T a|(P? +3P+3)e " —3]
2 P3
oz [(P3 +3P° +6P+6)e’P —6]
4 Pa
oz (P* +4pP® +12P? +24P+24)e ™ — 24
16 P3a3
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iii. 77, (a, ﬁ) yardimci molekiiler integrali

I" (@, B) yardimcr molekiiler integrali
1" (o, B | P - —dp (2.70)
A PR (R

seklinde tanimlanir.

Analitik Formiil
v m’nin ¢ift degerleri

I" (o, B) yardimer molekiiler integrali iginde (p2 + az)fn (p2 + [ )7"' ifadesi
icin denklem (2.25) kullanilirsa

1@ )= 3 15 P @)+ 215 (B0 () @7

bagmtisi elde edilir.

v m’nin tek degerleri

m

Denklem (2.70)’te v ifadesi i¢in elde ettigimiz

(p*+a’)
pm 3 (m—l)/z( 1)/ . m— 1 2 p
(pz i az)" h ]Z:;‘ - A ) “ (pz + az)"*((mfl)ﬂ)ﬂ'
'(”H)/z (2.72)
— (_l)lF m—1 ﬂZ/ V4
= A} (pz " ﬁz)"'*((mfl)/Z)f/
bagmtilar kullanilirsa,
(m-1)/2 ) -1 2j
L. )= Y, 1)F, (mTjaTGn_((m_u)/z)ﬂ,nr (B> —a’.a?); B>aise
Jj=0
(m1)2 1) g (2.73)
S CVE[ G o) i
=0

ifadeleri elde edilir. Burada Gﬂm(j/, Q) fonksiyonu EK K’de incelenmis, analitik ve
tekrarlama bagintilar1 verilmistir.
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a = 8 durumunda 1, (e, B) yardimer molekiiler integrali

I,’,';,(a,a):E

mn+n'

() (2.74)
ifadesine indirgenir.

Tekrarlama Bagintilan
1" (a, ﬁ) yardimc1 molekiiler integrali i¢in verilen (2.70) ifadesinin pay ve

paydast p”> +a’ ile carpilirsa,
Ll B) =175 (e B)= 13,7 () (2.75)
ifadesi elde edilir. (2.70) ifadesinin pay ve paydast p* + B° ile carpilirsa,

1 (e, B)=11200 (e B)- BP10 (. ) (2.76)

bulunur. Denklem (2.75) ve (2.76) ile verilen tekrarlama bagntilarinin baslangi¢

degerleri asagida verilmistir:

I p)=E,,(B) (. p)=E,, () (2.77)
Ly(@, f)=E,,(a) Iy, (@, B)=E,(B) (2.78)
1 )= 500 ) o)+ S (B.) () 2.79)
Lol f)=5Gu(p ~a’.?) (2.80)

Bu kisimda verilen denklemlerde gegen 7, (e, 3) fonksiyonlar1 denklem (2.27)’de
verilmis, E,,m(a) ve G, (7,0) fonksiyonlari ise sirastyla EK J ve EK K’de
incelenmistir. I;’;,(a, ﬂ) yardimcr molekiiler integralinin bazi niimerik ve sembolik

degerleri ise Tablo 2.5 ve Tablo 2.6’da verilmistir.
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Tablo 2.5. I".(a, ) yardime1 molekiiler integralinin bazi niimerik degerleri

n

m|n|n| «a B Bu Calisma Nimerik (Maple) Af
1121 05 14 | 0.5232900873043738686939584712059 | 0.5232900873043738686939584712059 | O
2151 05 1.3 | 0.3441777438485534763845600792840 | 0.3441777438485534763845600792840 0
0 3141 04 2.2 | 0.1008190380915798713235167676263 | 0.1008190380915798713235167676263 0
4 171 07 2.4 | 0.0000256748483938640367509745745 | 0.0000256748483938640367509745745 0
5181 08 1.5 | 0.0038794534027931324545077093543 | 0.0038794534027931324545077093543 | O
1121 07 2.4 | 0.0278933205936310049279625491063 | 0.0278933205936310049279625491063 0
2141 05 14 | 0.0753334605330394686724147949707 | 0.0753334605330394686724147949707 0
1 3171 08 1.9 | 0.0000430593330427218144647173691 | 0.0000430593330427218144647173691 0
4181 05 1.3 | 0.1085327568683329201815923000004 | 0.1085327568683329201815923000004 0
5191 04 2.2 | 0.0001195719928150828804691786875 | 0.0001195719928150828804691786875 0
1141 03 | 08 | 0.8696973541384712699863973942157 | 0.8696973541384712699863973942157 | 0
2181 01 29 | 2.5395393308207554522819930485E-7 | 2.5395393308207554522819930485E-7 0
2 13|19 07 1.1 | 0.0164943276532490894443639033271 | 0.0164943276532490894443639033271 0
4 171 04 1.9 | 0.0009467048222607066871699969644 | 0.0009467048222607066871699969644 | 0
5111 08 | 01 | 2.0942503865706708353847090937004 | 2.0942503865706708353847090937004 | 0
1121 06 1.7 | 0.1390549149435020093116060845479 | 0.1390549149435020093116060845479 | 0
2141 02 14 | 0.0498789274442618237664658452874 | 0.0498789274442618237664658452874 0
3 3141 08 0.1 | 2937.7476589559635140050249819135 | 2937.7476589559635140050249819135 0
4 151 07 | 21 | 0.0001148677922982176601739813857 | 0.0001148677922982176601739813857 | 0
516 | 06 15 | 0.0037025873948493640627290408318 | 0.0037025873948493640627290408318 0
1171 02 8.7 | 1.482646491046340040071484817E-12 | 1.482646491046340040071484817E-12 0
2141 02 1.4 | 0.0245667875702006990170720284338 | 0.0245667875702006990170720284338 | 0
4 3131 07 2.1 | 0.0023283252785307525376909396192 | 0.0023283252785307525376909396192 0
4 |1 06 15 | 0.1451311259048225720086425493834 | 0.1451311259048225720086425493834 0
5141 09 1.7 | 0.0003466348291968137169742089423 | 0.0003466348291968137169742089423 0
1| 8 | 147 | 42 | 1.218491986796151394777369918E-11 | 1.218491986796151394777369918E-11 0
2 19| 55 | 55 | 1.980908755992109704636002219E-15 | 1.980908755992109704636002219E-15 0
5 3121 06 1.7 | 0.0365634250591227132351808515295 | 0.0365634250591227132351808515295 0
4 |1 0.8 1.9 | 0.0400440270164212248885207742600 | 0.0400440270164212248885207742600 0
5141 05 1.3 | 0.0348583661306956654771738607459 | 0.0348583661306956654771738607459 0
118 12 | 14.8 | 9.0405046427481583584308251581923 | 9.0405046427481583584308251581923 0
2 19117 | 123 | 4.394021950494414805551795977E-20 | 4.394021950494414805551795977E-20 0
6 | 3|41 26 | 54 | 3.4676576693740081328624303509E-7 | 3.4676576693740081328624303509E-7 0
4 | 71 08 | 45 | 9.535418109273456123949071553E-11 | 9.535418109273456123949071553E-11 0
5 (4] 02| 0.7 | 58.543629708370898885017803526801 | 58.543629708370898885017803526801 0
1161 04 2.2 | 0.0001404224126342799513819699454 | 0.0001404224126342799513819699454 0
2 13| 01 2.9 | 0.0296570655695838892749264756653 | 0.0296570655695838892749264756653 0
713151 07 1.1 | 0.0054616847782009017797971918449 | 0.0054616847782009017797971918449 | 0
4| 8| 04 1.9 | 0.0000040121131710175310709895786 | 0.0000040121131710175310709895786 0
5191 08 | 0.8 | 0.0151636667480490130630412979142 | 0.0151636667480490130630412979142 | 0
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Tablo 2.6. 1, (a, ﬁ) yardimc1 molekiiler integralinin bazi1 sembolik degerleri

m|n|n 17 (c, B)
oy ki (a+2p)
4 aﬂ3 (a +,6’)2
2| s K (35a5 +2108a” +5158%a> +2408°a* +384,B4a+64[;’5)
256 o’ p’ (a+ p)f
0
e 7 505 +30p0" +128%° + 827> + 368" + 65°)
32 a’ ﬁ7(a+ﬁ)6
sl 4 T (50;6 +358a° +1018°%a* +1478°a° +101a2/34a+35/35a+5/3")
32 a’ BT+ pB)
113 %Gu(az —ﬂz,ﬂz)
2 |1 %Glz(az —ﬁz,ﬁz)
1
s | 4 %G%(az —,82,,6’2)
4 2 %GM(O‘Z —,32»,32)
e x [sa® +25p07 + 477 +355°)
256 B’ (a+ﬂ)5
21216 K3 (70/‘ +4980° +141a° B2 +203ﬂ3a+128/34)
512 Olﬁ 9 (a+lB)7
3 ) K2 (4a+ﬂ)
16 a3ﬂ(a+ﬂ)4
2 4 %[Gn(az *ﬂzsﬂz)*Gn(az *ﬁzaﬁz)]
3|37 Soolar =52 p2)- Gl - 5.2
48 S -p2p%)-Gula? - 2.5
) 1 L (a+2,[>’)
4 (0(+ﬂ)2
ks (a+6ﬂ)
ol s 7 (6a+p)
32 a3[5’(a+ﬂ)6
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11’1;;’1' (a’ ﬂ)

Slonlar =52 p2)-Golar - 252 |- Gl - 52.%)
Sleuler -2 p2)-Gule - 2.2 |- Gule - 2.%)

Slouler -2 p2)-Gosle? - 2. 57 ) Gusla? - 2. 7)

3z 1
16 (o + B)

St (a +8ﬁ)
256 a'B} (a+ﬂ)8

5 (a5 +128a* + 61’ B2 +1608°a* +1928%a + 1655)
409 of o+ B

Lowle® - 2. 87)-Gssla® - 82,87 )+ 3G.sla® - 2. B)-3G3la® - 2. 2
_[Gw(az *ﬁz,ﬂz)* G49(052 *ﬂ25ﬂ2)+3G39(a2 */’72,/’72)*3G29(a2 *ﬁz,ﬁz)]

6l - p2.5%)- Gl - 2. 52 )+36,0la* - 2. 57)- 36l - 2.%
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3. BULGULAR

3.1. Giris

Bu boliimde; Boliim (2)’de elde edilen matematiksel ifadeler ve bu ifadelerin
Maple programlari kullanilarak H,, H,, HeH"*, LiH, Li,, HF, F,, H,0 ve CH,
molekiillerinin  elektron  momentum  dagilimlari, Compton  profilleri  ve
momentumlarinin beklenen degerleri igin elde edilen sonuglar literatiirde varolan
sonugclarla karsilastirmali bir sekilde tablolar halinde verilmistir.

Bu boliimde, c¢alisilan molekiilleri olusturan atomlarin perdeleme sabitleri Tablo

(3.1)’de verilmistir:

Tablo 3.1. Atomlarin perdeleme sabitleri (Clementi ve Raimondi, 1963)

Atom A-O. 1s 2s 2p
H 1.2280
He 1.6875 - -
C 5.6727 1.6083 1.5679
o 7.6579 2.2458 2.2266
F 8.6501 2.5638 2.5500

3.2. B} Molekilii (Y : 10" )

H, molekiili D,, nokta grubu simetrisine sahip lineer bir molekiildiir. H,

molekiilii en basit yapiya sahip lineer bir molekiil oldugu i¢in bazi 6zelliklerin

hesaplanmasinda sikga calisilan prototip bir molekiildiir (URL-1).
H, molekiiliiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu

molekiil icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Y
A
Molekiiler Geometri
X Y Z
1H 0.0000 0.0000 -1.0000
/‘ Z
2H 0.0000 0.0000 1.0000
R(H-H)=2 a.b. E=-1.205268 Hartree
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Tablo 3.2. H, molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Coulson, 1941)

Cpi 10'g
X -0.602634
IH 1s 0.58823529411
2H 1s 0.58823529411

Tablo 3.3. H, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari

Bu Calisma Literattir
P 4 (Coulson, 1941) (Thomas, 1972) | (Liu ve Smith, 1978)
0.0 0.0000 0.0000 - -
0.1 0.0727 0.0738 - -
0.2 0.2662 0.2706 - -
0.3 0.5188 0.5273 0.4068 0.4121
0.4 0.7592 0.7717 - -
0.5 0.9333 0.9487 0.7951 0.8056
0.6 1.0172 1.0340 - -
0.7 1.0145 1.0313 0.9540 0.9665
0.8 0.9459 0.9615 - -
0.9 0.8372 0.8510 - -
1.0 0.7120 0.7237 - -
1.2 0.4731 0.4809 - -
1.4 0.2938 0.2986 - -
1.6 0.1777 0.1806 - -
1.8 0.1083 0.1100 - -
2.0 0.0682 0.0693 - -
1 -
0,3
0,6
0,4
0,2 -
log
D T T T T 1
0 1 2 3 4 3

Sekil 3.1. H, molekiiliiniin elektron momentum dagilimi
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Tablo 3.4. H, molekiiliiniin Compton profil degerleri

Literattir
q Bu Calisma _
(Coulson, 1941) (Schneider, 1973)

0.0 0.7820 0.7949 0.7762
0.1 0.7636 0.7762 0.7582
0.2 0.7114 0.7232 0.7071
0.3 0.6339 0.6444 0.6311
0.4 0.5423 0.5513 0.5410
0.5 0.4475 0.4549 0.4475
0.6 0.3580 0.3639 0.3590
0.7 0.2792 0.2838 0.2808
0.8 0.2134 0.2169 0.2152
0.9 0.1607 0.1634 0.1625
1.0 0.1198 0.1218 0.1215
1.2 0.0658 0.0669 0.0671
14 0.0365 0.0371 0.0374
1.6 0.0209 0.0213 0.0216
1.8 0.0127 0.0129 0.0131
2.0 0.0081 0.0083 0.0084
0,7

0,6

0,5

0,4

0,3 1

0,2

0.1 1o,

0 i 2 3 4

q

Sekil 3.2. H, molekiiliiniin Compton profil degisimi
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Tablo 3.5. H, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

(p7)

Bu Calisma (Coulson, 1941)
o
-2 4.1568429880 4.2256379870
-1 1.5640904100 1.5899758230
1 0.9086304744 0.9236681446
2 1.1538737990 1.1729702010
3 2.1964716600 2.2328228700
4 7.6930097280 7.8203276420

3.3. H,Molekiilii (x 'Y * :10?2)

H, molekiili D,, nokta grubu simetrisine sahip lineer bir molekiildiir. H,

molekiilii en basit yapiya sahip lineer bir molekiil oldugu i¢in bazi 6zelliklerin

hesaplanmasinda sik¢a calisilan prototip bir molekiildiir. Ticari giibrelere azot

baglanmasinda, kati ve sivi yaglarin doyurulma isleminde metanol, amonyak ve

hidroklorik asit gibi bilesiklerin eldesinde kullanilir. Kaynak yapiminda, hidrojen

balonlarmi sisirmede ve petroliin islenmesinde kullanilmasinin yaninda giiniimiizde

daha ¢ok roketlerde olmak iizere yakit olarak da kullanilir (URL-1).

H, molekiiltiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu molekiil

icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve momentumlarin

beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri

X Y zZ
1H 0.0000 0.0000 -1.0000
2H 0.0000 0.0000 1.0000

R(H-H)=2.0 a.b., E=-1.13362952 Hartree

-Y

A

Ox

Tablo 3.6. H, molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Coulson, 1941)

Cpi ]O'g
Xy -0.56681476
1H 1Is 0.58823529411
2H 1s 0.58823529411
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Tablo 3.7. H, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari

p Bu Calisma (Coulson, 1941)
0.0 0.0000 0.0000
0.1 0.1454 0.1478
0.2 0.5324 0.5412
0.3 1.0376 1.0547
0.4 1.5184 1.5434
0.5 1.8667 1.8976
0.6 2.0345 2.0681
0.7 2.0291 2.0626
0.8 1.8917 1.9230
0.9 1.6745 1.7021
1.0 1.4239 1.4475
1.2 0.9462 0.9619
1.4 0.5876 0.5973
1.6 0.3554 0.3613
1.8 0.2166 0.2201
2.0 0.1365 0.1387
2 -
1,5
1 -
1,5
lsg
EI T T T T T T T T ' 1
0 1 2 p 3 4 5

Sekil 3.3. A, molekiiliiniin elektron momentum dagilimi
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Tablo 3.8. H, molekiiliiniin Compton profil degerleri

g Bu Calisma Literatir
? (Eisenberger, 1970) | (Brown ve Smith, 1972)
0.0 1.564 1.553 1.573
0.1 1.527 1.516 1.532
0.2 1.422 1.412 1.416
0.3 1.267 1.258 1.249
04 1.084 1.077 1.060
05 0.895 0.890 0.871
0.6 0.716 0.715 0.699
0.7 0.558 0.562 0.551
0.8 0.427 0.433 0.429
0.9 0.321 0.330 0.330
1.0 0.240 0.250 0.253
1.2 0.132 0.141 0.147
1.4 0.073 0.079 0.085
1.6 0.042 0.045 0.049
1.8 0.025 0.026 0.029
20 0.016 0.016 0.017
1,4
1,2
1,04
0,2
0,6
0,4
0,2
1(5g
0 { I 3 4

Sekil 3.4. H, molekiiliiniin Compton profil degisimi

Tablo 3.9. , molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

o Literatur
<p > Bu
Calisma | (Wang ve Smith, 1994) | (Benesch, 1976) | (Smith vd., 1977) | (Barlas vd., 1978)

O
-2 8.3136 8.3743 8.1586 8.2507 8.3120 7.9690
-1 3.1281 3.1224 3.0756 3.0944 3.0990 3.0390

1 1.8173 1.8184 1.8551 1.8375 1.8310 1.8300

2 2.3077 2.2445 2.3483 2.2901 2.2580 2.3410

3 4.3930 3.8877 41833 3.9500 3.8000 3.3000

4 15.386 10.762 11.843 - - -
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3.4. HeH *Molekiilii (X '£* :107)

HeH™ molekiilii C', nokta grubu simetrisine sahip, en basit heteroniikleer iki

atomlu molekiillerden biridir. Bir protonun gaz halindeki bir helyum atomu ile
reaksiyona girmesi sonucunda olusan pozitif yiiklii bir iyondur. Molekiiler hidrojen ile
izoelektroniktir. Basit bir elektronik yapisi oldugu i¢in elektronik yap1 hesaplamalarinda
iki atomlu prototip molekiil olarak sik¢a calisilmaktadir. Buna ragmen, bu molekiiliin
sacilma ile ilgili parametrelerinin ¢ogu hesaplanmamistir (URL-1).

HeH™ molekiiliiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu
molekiil i¢in hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Z
Molekiiler Geometri
X Y z o
He 0.000000 0.000000 0.000000
H 0.000000 0.000000 1.400000 :
R(He-H)=1.4 a.b. E=-2.932325 Hartree e

X

Tablo 3.10. HeH " molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Jorgensen ve
Simons, 1981)

C. .
pi
lo
Xp -1.4661625
He 1s -0.0574
H 1s 0.9984

Tablo 3.11. HeH " molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari

p Bu Calisma p Bu Calisma
0.0 0.0000 0.8 1.1518
0.1 0.0351 0.9 1.2243
0.2 0.1361 1.0 1.2514
0.3 0.2908 1.2 1.1947
0.4 0.4802 14 1.0458
0.5 0.6815 1.6 0.8641
0.6 0.8719 1.8 0.6875
0.7 1.0327 2.0 0.5343
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Sekil 3.5. HeH ™ molekiiliiniin elektron momentum dagilimi

Tablo 3.12. HeH " molekiiliiniin Compton profil degerleri

q Bu Calisma (Reed ve Banyard, 1980)
0.0 0.96640 0.99216
0.1 0.95759 -

0.2 0.93168 -

0.3 0.89022 -

0.4 0.83571 -

0.5 0.77133 0.77864
0.6 0.70063 -

0.7 0.62716 -

0.8 0.55407 -

0.9 0.48391 -

1.0 0.41852 0.41120
4.0 0.0038104 0.0041078
10.0 0.000023328 0.000034905
0,9—-

0,5 |
D,?—-
0,6 |
0,5—-
0,4 |
0,3—-
0,2
0,1 — 1o
0 1 : ; 4 3

q

Sekil 3.6. HeH " molekiiliiniin Compton profil degisimi

52



Tablo 3.13. HeH" molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

Bu Calisma (Fischer vd., 1993)

o
-2 3.4931 -
-1 2.0026 2.0448

1 2.8512 -

2 5.8273 5.6920

3 18.0967 -

4 105.4046 94.3300

3.5. LiH Molekiilii (X 'Y * :16*26?)

LiH molekiili C,, nokta grubu simetrisine sahip, en basit heteroniikleer iki

atomlu molekiillerden biridir. Basit bir elektronik yapisi oldugu i¢in elektronik yapi

hesaplamalarinda prototip iki atomlu molekiil olarak sik¢a ¢alisilmaktadir. Hidrojen

gaz1 tiretiminde, elektronik ttip ve kimyasal sentezlerde kullanilir (URL-1).

LiH molekiiluntiin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu

molekiil igin hesaplanan elektron momentum dagilimi,

Compton profili

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri

X Y VA
Li 0.0000
H 0.0000

0.0000 0.0000 e
0.0000 3.0150 g

R(Li-H)= 3.015a.b. E = -7.94632616 Hartree

Tablo 3.14. LiH molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Orbay ve

Ozdogan, 2001)
Cpi lo 20
7 -2.449207 -0.293636
2
Li 1s (2.69063) 0.997134 -0.146528
2s  (0.63961) 0.015426 0.362628
H 1s (1.00000) 0.002339 0.785305
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Tablo 3.15. LiH molekiiliniin elektron momentum dagilimlari

Orbital katkilari
p Toplam
lo 20
0.0 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0155 0.7222 0.7068
0.2 0.0567 2.0587 2.0020
0.3 0.1135 2.8136 2.7002
0.4 0.1792 2.7986 2.6194
0.5 0.2511 2.4343 2.1832
0.6 0.3273 2.0595 1.7322
0.7 0.4056 1.7867 1.3811
0.8 0.4829 1.6093 1.1265
0.9 0.5558 1.4926 0.9368
1.0 0.6216 1.4083 0.7867
1.2 0.7234 1.2776 0.5542
1.4 0.7792 1.1600 0.3808
1.6 0.7905 1.0438 0.2534
1.8 0.7654 0.9293 0.1640
2.0 0.7144 0.8191 0.1046
254 ]
] 25
s ]
137 1,54
1] o 1
omoo
i o;’ %% sssesesse I 1
0,5 & oo%% 0,5
. # | . | | MN%MT | | | . . .
0 1 P 4 5 i 1 2 3 4 5 6

Sekil 3.7. LiH molekiiliiniin molekiiler
orbitallerinin elektron
momentum dagilimlari
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Sekil 3.8. LiH molekiiliiniin elektron
momentum dagilimi



Tablo 3.16. LiH molekiiliniin Compton profil degerleri

Bu Calisma
q Orbital katkilari (Mahapatra, 1986)
Toplam
lo 20
0.0 0.6466 2.4187 3.0653 2.2880
0.1 0.6427 2.2308 2.8735 2.2590
0.2 0.6316 1.7837 2.4152 2.1740
0.3 0.6149 1.2970 1.9119 2.0320
04 0.5941 0.9069 1.5011 1.8380
0.5 0.5704 0.6368 1.2072 1.5990
0.6 0.5441 0.4583 1.0024 1.3320
0.7 0.5160 0.3387 0.8547 1.0700
0.8 0.4864 0.2552 0.7416 0.8480
0.9 0.4558 0.1946 0.6504 0.6820
1.0 0.4248 0.1493 0.5741 0.5650
1.2 0.3633 0.0884 0.4517 0.4220
1.4 0.3051 0.0525 0.3576 0.3300
16 0.2524 0.0315 0.2839 0.2630
1.8 0.2065 0.0193 0.2258 0.2100
2.0 0.1674 0.0123 0.1797 0.1680

Sekil 3.9. LiH molekiiliiniin molekiiler
orbitallerinin Compton profil
degisimleri
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Sekil 3.10. LiH molekiiliiniin Compton
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Tablo 3.17. LiH molekiiliniin momentumlarinin beklenen degerleri

(P)
Bu Calisma (Roy ve Thakkar, 2002)
o
-2 24.45630924 -
-1 6.130580338 -
1 5.963293479 -
2 16.10719030 15.97467048
3 69.49999987 -
4 539.4576874 -

3.6. Li, Molekiilii (X 'Y * :162162267)

Li, molekiilii D, nokta grubu simetrisine sahip lineer bir molekiildiir. Seramik

ooh
ve cam yapiminda, pil {retiminde yaglayici ve alasim sertlestirici maddelerin
bilesiminde A vitamini sentezinde, niikkleer  santrallerde  sogutucu  gorevinde ve
roketlerde itici kuvvet saglamada kullanilir. Kat1 elementler i¢inde en yiiksek 6zgiil 1s1
kapasitesine sahip olmasi nedeniyle 1s1 iletiminde kullanilan sivilarin bilesiminde yer
alir. Ancak su ya da asit gibi ¢oziiciilerle karsilastiginda yiiksek bir patlama ya da
parlama 6zelligine sahip olmasi ve 6zellikle sinir sistemi icin zehirli etki gostermesi

nedeniyle dikkatli kullanilmas1 gerekir (URL-1).

Li, molekiiliiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu molekiil

icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve momentumlarin

beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri

X Y z

1Li 0.0000 0.0000 -2.5255

/ z
2Li 0.0000 0.0000 2.5255 Q

R(Li-Li)= 5.051a.b., E= -14.87152 Hartree 0
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Tablo 3.18. Li, molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Cade ve Huo, 1967)

C,i lo, 20,
Xp -2.45232 -0.18163
1L 1s5(2.26431) 0.89740 -0.19114
1s' (4.47100) 0.16642 -0.01486
25 (0.66543) -0.00021 0.77312
3s (1.53283) 0.00102 0.00219
3s' (2.70256) -0.06020 -0.03397
3s" (3.97749) | -0.00176 0.00447
2p (0.74023) 0.00019 0.15654
2p'(1.50000) | 0.00175 -0.00093
2p" (2.28685) | -0.00874 0.00446
2p" (2.97070) | 0.00319 0.00177
3d (1.15115) 0.00031 0.00948
2Li 1s(2.26431) 0.89740 -0.19114
1s' (447100) | 0.16642 | -0.01486
25 (0.66543) -0.00021 0.77312
35 (1.53283) 0.00102 0.00219
3s'(2.70256) | -0.06020 | -0.03397
3s" (3.97749) -0.00176 0.00447
2p (0.74023) | -0.00019 | -0.15654
2p' (1.50000) | -0.00175 0.00093
2p"(2.28685) 0.00874 -0.00446
2p"(2.97070) | -0.00319 | -0.00177
3d (1.15115) 0.00031 0.00948
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C, lo,
X, -2.45199
1L 1s (2.26431) 0.89740
1s' (4.47100) 0.16642
25 (0.66543) -0.00021
2s' (1.53283) 0.00102
3s (2.70256) -0.06020
2p (0.74023) 0.00019
2p' (1.50000) 0.00175
2Li 1s (2.26431) -0.89740
1s' (4.47100) -0.16642
25 (0.66543) 0.00021
2s' (1.53283) -0.00102
3s (2.70256) 0.06020
2p (0.74023) 0.00019
2p' (1.50000) 0.00175




Tablo 3.19. Li, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari

Bu Calisma
p Orbital katkilari (Duncanson, 1943)
1 5 Toplam
O'g IU” O-R
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0253 0.0005 2.4247 2.4505 2.4001
0.2 0.0934 0.0080 5.6558 5.7572 6.5209
0.3 0.1835 0.0364 5.3873 5.6072 7.9701
0.4 0.2718 0.0999 3.0795 3.4512 6.4589
0.5 0.3408 0.2043 1.2487 1.7937 4.1396
0.6 0.3863 0.3421 0.4338 1.1621 24524
0.7 0.4171 0.4941 0.1805 1.0917 1.5994
0.8 0.4495 0.6355 0.1056 1.1905 1.2883
0.9 0.4989 0.7435 0.0703 1.3127 1.2381
1.0 0.5726 0.8054 0.0522 1.4303 1.2902
1.2 0.7675 0.8021 0.0650 1.6346 1.4530
14 0.9170 0.7313 0.0976 1.7459 1.5658
1.6 0.9214 0.7062 0.1037 1.7313 1.5933
1.8 0.8030 0.7324 0.0851 1.6205 1.5449
20 0.6613 0.7397 0.0619 1.4629 1.4430
6 —
5 -
4 -
=
7
1 -
D T T T T T T
0 1 2 3 » 4 3 6
Sekil 3.11. Li, molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.12. Li, molekiiliiniin elektron
orbitallerinin elektron momentum dagilimi

momentum dagilimlari
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Tablo 3.20. Li, molekiiliiniin Compton profil degerleri

Bu Calisma
q Orbital katkilari (Duncanson, 1943)
o, o, 2, Toplam
0.0 0.6985 0.6313 4.2567 5.5865 6.8544
0.1 0.6920 0.6313 3.5912 49145 6.2129
0.2 0.6738 0.6303 2.1879 3.4920 4.7221
0.3 0.6465 0.6264 1.0066 2.2796 3.2020
04 0.6139 0.6174 0.3840 1.6153 2.1356
05 0.5797 0.6010 0.1487 1.3294 1.5412
0.6 0.5464 0.5765 0.0773 1.2002 1.2452
0.7 0.5155 0.5444 0.0554 1.1153 1.0928
0.8 0.4866 0.5067 0.0462 1.0395 0.9983
0.9 0.4588 0.4659 0.0411 0.9658 0.9246
1.0 0.4308 0.4249 0.0379 0.8936 0.8583
1.2 0.3701 0.3506 0.0330 0.7538 0.7335
1.4 0.3046 0.2915 0.0267 0.6228 0.6167
1.6 0.2424 0.2439 0.0198 0.5060 0.5108
1.8 0.1912 0.2016 0.0142 0.4069 0.4181
20 0.1527 0.1626 0.0103 0.3255 0.3391
\ -
4 -+
\
35 5 -
3
4
25
24 . e 15g 3
15 _
---lo, 2
1 -
"""""-.Lu'u- - Esg 17
0,5 A ,\ Wi .
. mimimn, o TTTmmmmme 0 : .
0 05 1 q 15 2 15 3 0 1 q 2

Sekil 3.13. Li, molekiiliiniin molekiiler

orbitallerinin Compton

profil degisimleri
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Sekil 3.14. Li, molekiiliiniin
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Tablo 3.21. Li, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

(r7)
Bu Calisma (Roy ve Thakkar, 2002)
o
2 63.88566904 -
-1 10.98956772 -
1 10.04050903 -
2 30.32405603 29.74312452
3 137.5495021 -
4 1087.820529 -

3.7. HF Molekili (X 'Y *: 1672030 17*)

HF molekiilii C,, nokta grubu simetrisine sahip lineer bir molekiildiir. Hidrojen

bagli sistemlere iyi bir model oldugu igin literatiirde sik¢a calisilmaktadir. HF
molekiilii, biiyiik 6l¢lide organik floriirlerin elde edilmesinde ayrica camin asindiriimasi
isinde ¢ok kullanilir (URL-1).

HF molekiiliiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu
molekiil

icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.
Y

Molekiiler Geometri

X Y zZ
H 0.0000 0.0000 1.7330
F 0.0000 0.0000 0.0000

R(H-F)=1.73 a.b., E=-99.5361 Hartree

Tablo 3.22. HF molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Ozdogan, 2000)

Cpi
lo 20 30 1" 1z~
Xp -26.26617 -1.48877 -0.60581 -0.46866 -0.46866
H 1s 0.00331 0.15370 -0.51592 0.00000 0.00000
F 1s -0.99710 -0.23713 -0.07571 0.00000 0.00000
2s -0.01272 0.93971 0.42250 0.00000 0.00000
2P 0.00000 0.00000 0.00000 1.00000 0.00000
2Py 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 1.00000
2P, -0.00201 0.09051 -0.71151 0.00000 0.00000
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Tablo 3.23. HF molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari

Orbital katkilari
p Toplam
lo 20 3o 1t
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0003 0.0584 0.0229 0.0001 0.0822
0.2 0.0014 0.2199 0.0841 0.0016 0.3098
0.3 0.0032 0.4496 0.1673 0.0075 0.6374
04 0.0057 0.7042 0.2592 0.0223 1.0172
0.5 0.0089 0.9455 0.3552 0.0502 1.4150
0.6 0.0128 1.1470 0.4564 0.0945 1.8123
0.7 0.0174 1.2946 0.5630 0.1565 2.1976
0.8 0.0226 1.3843 0.6713 0.2350 2.5613
0.9 0.0282 1.4188 0.7743 0.3269 2.8919
1.0 0.0343 1.4049 0.8638 0.4271 3.1776
1.2 0.0475 1.2665 0.9787 0.6292 3.5771
1.4 0.0617 1.0422 0.9965 0.7968 3.7226
1.6 0.0767 0.7948 0.9340 0.9012 3.6364
1.8 0.0921 0.5670 0.8230 0.9351 3.3787
2.0 0.1077 0.3802 0.6934 0.9082 3.0208
14
124 3
14
N — s lo
02 5 IEN —_—l 24
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Sekil 3.15. HF molekiiliiniin molekiiler
orbitallerinin elektron momentum
dagilimlari
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Sekil 3.16. HF molekiiliiniin elektron
momentum dagilimi



Tablo 3.24. HF molekiiliiniin Compton profil degerleri

Orbital katkilari
q Toplam
lo 20 3o 1t
0.0 0.1994 1.1019 0.7778 0.5326 3.1443
0.1 0.1993 1.0873 0.7717 0.5326 31235
0.2 0.1991 1.0452 0.7546 0.5324 3.0637
0.3 0.1986 0.9802 0.7290 0.5316 2.9712
0.4 0.1980 0.8989 0.6975 0.5297 2.8539
0.5 0.1972 0.8080 0.6622 0.5258 2.7191
0.6 0.1962 0.7134 0.6240 0.5194 2.5725
0.7 0.1951 0.6199 0.5833 0.5099 2.4182
0.8 0.1937 0.5311 0.5406 0.4970 2.2595
0.9 0.1922 0.4491 0.4964 0.4806 2.0989
1.0 0.1906 0.3752 0.4516 0.4608 1.9389
1.2 0.1869 0.2534 0.3638 0.4128 1.6297
1.4 0.1827 0.1647 0.2841 0.3577 1.3469
1.6 0.1781 0.1038 0.2168 0.3007 1.1001
1.8 0.1731 0.0641 0.1629 0.2463 0.8927
2.0 0.1679 0.0395 0.1213 0.1975 0.7237

25
031

06
04

0,24 05

; 0 { iy 3 4 3
Sekil 3.17. HF .molel‘dj.lijnijn molekiiler Sekil 3.18. HF molekiiliiniin Compton
orbitallerinin Compton profil profil degisimi

degisimleri

Tablo 3.25. HF molekiiliniin momentumlarinin beklenen degerleri

< p° > Literatiir
Bu Calisma ) ]

o (Wang ve Smith, 1994) (Moccia, 1964)
-2 8.0513 7.4441 -

-1 6.2886 6.4317 6.4600

1 30.790 30.389 30.360

2 199.15 200.08 200.02

3 2489.9 2545.2 -

4 60635 62018 -
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3.8. F, Molekiilii (X '3* : 162107207207 17!305217})

F, molekiilii D,, nokta grubu simetrisine sahip lineer bir molekiildiir. Bazi

laser sistemlerinde kullanildigi igin literatiirde sik¢a calisilmasma ragmen, bu

molekiiliin sagilma ile ilgili 6zellikleri heniiz tam olarak bilinmemektedir (URL-1).

F, molekiiliiniin molekiiler geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve

bu molekiil i¢in hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri

Y

A

X Y VA
1F 0.0000 0.0000 -1.3400 z
2F 0.0000 0.0000 1.3400
R(F-F)= 2.680 a.b., E= -199.5695 Hartree °
X
Tablo 3.26. F, molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Ozdogan, 2000)
Epi lo, lo, 20, 20, Iz} Iz, 3o, Iz, Iz,
Z, -26.38175 | -26.38159 | -1.63256 | -1.36781 -0.61417 | -0.61417 | -0.65672 | -0.47923 | -0.47923
1F 1s 0.73300 | -0.67629 | -0.16892 0.18230 0.00000 0.00000 | -0.03783 | 0.00000 | 0.00000
2s 0.00893 | -0.00681 0.66888 | -0.76060 | 0.00000 0.00000 0.18031 0.00000 | 0.00000
2px | 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.68974 0.00000 0.00000 0.72583 | 0.00000
2py | 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.68974 0.00000 0.00000 | 0.72588
2pz | -0.00135 | -0.00016 | -0.08448 -0.07105 | 0.00000 0.00000 0.65031 0.00000 | 0.00000
2F 1s 0.73320 0.67629 | -0.16889 -0.18234 | 0.00000 0.00000 | -0.03784 | 0.00000 | 0.00000
2s -0.00835 | -0.00751 0.66873 0.76072 0.00000 0.00000 0.18034 0.00000 | 0.00000
2px | 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.68943 0.00000 0.00000 | -0.72610 | 0.00000
2py | 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.68943 0.00000 0.00000 | 0.72617
2p; | 0.00135 | -0.00016 0.08450 | -0.07102 | 0.00000 0.00000 | -0.65035 | 0.00000 | 0.00000
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Tablo 3.27. F, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlar

Orbital katkilan
p " Toplam

lo, lo, 20, 20, Iz, 30, 7y

0.0 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0008 | 4.6E-06 | 0.0609 | 0.0005 | 0.0002 | 0.0043 | 7.5E-07 0.0670
0.2 0.0031 | 7.3E-05 | 0.2328 | 0.0082 | 0.0029 | 0.0151 4.6E-05 0.2652
0.3 0.0067 | 0.0004 | 0.4855 | 0.0388 | 0.0138 | 0.0270 0.0005 0.5870
0.4 0.0113 | 0.0011 | 0.7766 | 0.1110 | 0.0401 | 0.0355 0.0026 1.0209
05 0.0165 | 0.0026 | 1.0610 | 0.2388 | 0.0875 | 0.0408 0.0089 1.5524
0.6 0.0220 | 0.0051 12992 | 0.4245 | 0.1586 | 0.0495 0.0235 2.1643
0.7 0.0273 | 0.0088 | 1.4646 | 0.6567 | 0.2514 | 0.0738 0.0512 2.8364
0.8 0.0322 | 0.0139 | 15456 | 0.9117 | 0.3597 | 0.1279 0.0967 3.5440
0.9 0.0367 | 0.0205 | 1.5448 | 1.1590 | 0.4746 | 0.2223 0.1630 4.2585
1.0 0.0404 | 0.0285 | 14757 | 1.3685 | 0.5863 | 0.3601 0.2506 4.9471
1.2 0.0464 | 0.0481 12110 | 1.5885 | 0.7674 | 0.7305 0.4759 6.1112
14 0.0521 | 0.0703 | 0.9006 | 1.5093 | 0.8653 | 1.0997 0.7206 6.8040
1.6 0.0601 | 0.0918 | 0.6358 | 1.2180 | 0.8848 | 1.3088 0.9191 6.9223
1.8 0.0727 | 0.1098 | 04406 | 0.8578 | 0.8529 | 1.2893 1.0262 6.5284
2.0 0.0912 | 01225 | 0.3032 | 0.5405 | 0.7958 | 1.0866 1.0325 5.8008
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Sekil 3.19. F, molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.20. F, molekiiliiniin elektron
orbitallerinin elektron momentum dagilim1

momentum dagilimlari
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Tablo 3.28. F, molekiiliiniin Compton profil degerleri

Bu galisma
q Orbital katkilari (Snyder ve
lo, lo, 20, 20, l;z;£ 3o, 17rgi Toplam | Weber, 1378)
0.0 | 0.2026 | 0.1965 | 1.1530 | 0.7834 | 0.5712 | 0.5585 | 0.4897 5.0159 5.3500
0.1 | 0.2024 | 0.1965 | 1.1377 | 0.7834 | 0.5714 | 0.5574 | 0.4897 4.9991 5.3320
0.2 | 0.2018 | 0.1965 | 1.0930 | 0.7824 | 0.5708 | 0.5543 | 0.4897 4.9491 5.2760
0.3 | 0.2009 | 0.1964 | 1.0230 | 0.7784 | 0.5694 | 0.5501 | 0.4897 4.8669 5.1830
04 | 0.1996 | 0.1963 | 0.9334 | 0.7684 | 0.5658 | 0.5456 | 0.4895 4.7541 5.0510
0.5 | 0.1981 | 0.1962 | 0.8312 | 0.7497 | 0.5590 | 0.5414 | 0.4889 46124 4.8810
0.6 | 0.1963 | 0.1958 | 0.7235 | 0.7202 | 0.5481 | 0.5373 | 0.4876 4.4444 4.6720
0.7 | 0.1944 | 0.1953 | 0.6166 | 0.6790 | 0.5325 | 0.5327 | 0.4848 4.2526 4.4280
0.8 | 0.1924 | 0.1946 | 0.5157 | 0.6269 | 0.5122 | 0.5262 | 0.4800 4.0403 4.1520
0.9 | 0.1904 | 0.1936 | 0.4243 | 0.5659 | 0.4877 | 0.5162 | 0.4725 3.8110 3.8520
1.0 | 0.1884 | 0.1923 | 0.3445 | 0.4992 | 0.4598 | 0.5011 | 0.4618 3.5686 3.5380
1.2 | 0.1844 | 0.1888 | 0.2208 | 0.3624 | 0.3978 | 0.4526 | 0.4293 3.0634 2.9070
14 | 0.1806 | 0.1843 | 0.1392 | 0.2412 | 0.3344 | 0.3818 | 0.3834 2.5628 2.3320
1.6 | 0.1769 | 0.1789 | 0.0881 | 0.1492 | 0.2756 | 0.3004 | 0.3284 2.1015 1.8560
1.8 | 0.1730 | 0.1730 | 0.0566 | 0.0878 | 0.2243 | 0.2227 | 0.2707 1.7030 1.4880
2.0 | 0.1688 | 0.1668 | 0.0372 | 0.0512 | 0.1807 | 0.1595 | 0.2160 1.3769 1.2100
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Sekil 3.21. F, molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.22. F, molekiiliiniin Compton

orbitallerinin Compton profil degisimi

profil degisimleri

Tablo 3.29. F, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

p > Bu Calisma (Wang ve Smith, 1994)
o
-2 10.161 11.605 11.688
-1 10.033 10.710 10.721
1 59.155 58.405 58.543
2 394.40 397.14 398.27
3 4978.0 5091.1 5098.8
4 121484 124362 124488
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3.9. H,0 Molekiilii (' 4, : 1a? 2% 152 3> 1b?)

H,O0 molekiili C,, nokta grubu simetrisine sahip bir molekiildiir.
Soludugumuz havadan giinlilk yasamimiza, sanattan ekonomiye kadar her alanda su,
hayatin devamliligini1 saglar. Ayrica buharli makinelerden hidroelektrik santrallere, ilag
yapimindan

tekstile ve kozmetige kadar bircok alanda kaynak olarak su

kullanilmaktadir. H,0 molekiiliiniin sagilma parametreleri ile ilgili literatiirde pek ¢ok
calisma olmasina ragmen oldukg¢a artan bir ilgiyle ¢alisilmaya devam edilmektedir
(URL-1).

H,0 molekiiliintin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu
molekiil

icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri

X Y Z
% 0.0000 0.0000 -0.0651 0
1H 0.0000 0.7570 0.5208 Q
2H 0.0000 -0.7570 0.5208

R(O-H)=1.810 a.b., R(H-H)=2.873 a.b., E= -76.0506 Hartree

Tablo 3.30. /7,0 molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Tufan vd., 2007)

Cpi la, 24, 16, 34, 1,
Z, -20.2411 1.2774 -0.6247 -0.4568 -0.3930
1H  1s | -0.006140 0159527 | -0.444475 | 0.272579 0.000000
2H 1s | -0.006140 0.159527 0.444475 0.272579 0.000000
0 1s 0.994094 | -0.232138 | 0.000000 0.104484 0.000000
2s 0.026884 0.827726 0.000000 | -0.544181 0.000000
2px | 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 1.000000
2py | 0.000000 0.000000 0.608269 0.000000 0.000000
2p. | 0.004526 0.135922 0.000000 0.777559 0.000000
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Tablo 3.31. H,0 molekiiliiniin elektron momentum dagilimlar

Orbital katkilar
p Toplam
la, 2a, 16, 3q, 1,

0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0005 0.1067 0.0011 0.0145 0.0002 0.1191
0.2 0.0020 0.3928 0.0160 0.1153 0.0030 0.4612
0.3 0.0046 0.7741 0.0665 0.1994 0.0144 0.9819
04 0.0084 1.1551 0.1621 0.3154 0.0420 1.6140
0.5 0.0135 1.4639 0.2898 0.4680 0.0924 2.2813
0.6 0.0198 1.6643 0.4239 0.6506 0.1690 2.9150
0.7 0.0271 1.7517 0.5405 0.6506 0.8271 3.4646
0.8 0.0353 1.7411 0.6260 0.8455 0.3925 3.9007
0.9 0.0441 1.6552 0.6779 1.0297 0.5254 42118
1.0 0.0534 1.5183 0.7005 1.1831 0.6592 4.3993
1.2 0.0727 1.1730 0.6854 1.3516 0.8914 4.4458
14 0.0923 0.8265 0.6272 1.3333 1.0334 4.1608
1.6 0.1120 0.5388 0.5520 1.1855 1.0702 3.6818
1.8 0.1313 0.3272 0.4719 0.9801 1.0196 3.1282
2.0 0.1503 0.1852 0.3939 0.7707 0.9130 2.5851
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Sekil 3.23. H,0 molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.24. H,0O molekiiliiniin elektron
orbitallerinin elektron momentum momentum dagilimi
dagilimlar1
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Tablo 3.32. H,0 molekiiliiniin Compton profil degerleri

Bu galisma N
Orbital katkilari Literatlr
q (Tanner ve .
Toplam . (Snyder ve (Ahlenius ve
lay 2ap | by ey 1hy Efg;j')” Weber, 1975) | Lindner, 1975)
0.0 | 0.2282 | 1.3424 | 0.8176 | 0.7749 | 0.6099 | 3.7731 3.7930 3.7500 3.7130
0.1 ] 0.2281 | 1.3162 | 0.8174 | 0.7716 | 0.6099 | 3.7431 3.7750 3.7330 3.6960
0.2 | 0.2278 | 1.2418 | 0.8141 | 0.7620 | 0.6096 | 3.6553 3.7170 3.6810 3.6436
0.3 | 0.2271 | 1.1305 | 0.8024 | 0.7469 | 0.6081 | 3.5151 3.6140 3.5890 3.5523
04 | 0.2262 | 0.9970 | 0.7771 | 0.7268 | 0.6044 | 3.3314 3.4620 3.4520 3.4185
0.5 | 0.2250 | 0.8552 | 0.7370 | 0.7011 | 0.5972 | 3.1155 3.2610 3.2700 3.2413
0.6 | 0.2235 | 0.7165 | 0.6845 | 0.6689 | 0.5856 | 2.8791 3.0210 3.0440 3.0243
0.7 | 0.2217 | 0.5885 | 0.6242 | 0.6298 | 0.5689 | 2.6331 2.7530 2.7860 2.7758
0.8 | 0.2197 | 0.4751 | 0.5608 | 0.5843 | 0.5469 | 2.3869 24730 2.5080 2.5077
0.9 | 0.2173 | 0.3779 | 0.4985 | 0.5339 | 0.5200 | 2.1475 2.1940 2.2240 2.2334
1.0 | 0.2147 | 0.2967 | 0.4395 | 0.4805 | 0.4889 | 1.9203 1.9280 1.9490 1.9656
1.2 | 0.2090 | 0.1770 | 0.3363 | 0.3738 | 0.4180 | 1.5141 1.4600 1.4620 1.4866
1.4 | 0.2027 | 0.1023 | 0.2540 | 0.2783 | 0.3433 | 1.1805 1.0960 1.0870 1.1114
1.6 | 0.1959 | 0.0584 | 0.1900 | 0.2009 | 0.2725 | 0.9176 0.8270 0.8180 0.8389
1.8 | 0.1887 | 0.0339 | 0.1411 | 0.1424 | 0.2106 | 0.7166 0.6370 0.6320 0.6463
2.0 [ 0.18131 | 0.0210 | 0.1041 | 0.1002 | 0.1595 | 0.5660 0.5030 0.5010 0.5107
N
\ 3,5
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Sekil 3.25. H,0 molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.26. H,0 molekiiliiniin Compton
orbitallerinin Compton profil profil degisimi

degisimleri
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Tablo 3.33. H,0 molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri

< p0> —— — Literatiir
ang ve Smith, ,
- 1994) (Moccia, 1964)
-2 11.225 10.096 -
-1 7.5463 7.5575 7.2100
1 26.354 26.036 25.935
2 151.89 152.03 151.82
3 1703.1 1739.2 -
4 36931 37962 -

3.10. CH, Molekiilii (' 4, : 1a? 24} 12,142, 112,)

CH, (Metan) molekiili 7, nokta grubu simetrisine sahip, simetrisi ¢ok yiiksek
olan bir molekiildiir. CH, molekiili, kuantum kimyasinin temellerinin atildig1

giinlerden beri sik¢a c¢alisiimaktadir. Buna ragmen, sagilma parametreleri ile ilgili
calismalar gliniimiizde de artan bir ilgiyle ¢alisilmaktadir. Maden ocaklarinda sikismis
halde iken serbest hale gecerse havanin oksijeni ile grizu denen patlama reaksiyonunu
verir; daha ¢ok petrol kaynaklarindaki yer gazlarinda ve batakliklarda bulunur (URL-1).

CH, molekiiliiniin geometrisi, taban durum HFR dalga fonksiyonu ve bu
molekiil icin hesaplanan elektron momentum dagilimi, Compton profili ve

momentumlarin beklenen degerleri asagida tablolar halinde verilmistir.

Molekiiler Geometri z
X Y V4
C 0.0000 0.0000 0.0000
1H 1.1931 1.1931 0.1931 °
2H -1.1931 1.1931 -1.1931 @
3H 1.1931 -1.1931 -1.1931
4H -1.1931 -1.1931 -1.1931

R(C-H) = 2.067 a.b., R(H-H) = 2.379 a.b., E= -40.3780 Hartree
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Tablo 3.34. CH, molekiiliiniin taban durum HFR dalga fonksiyonu (Tufan vd., 2007)

Cpi 1a1 2(11 1t,, ltzy 1t,,
X -11.0841 -0.6780 -0.2641 -0.2641 -0.2641
1H 1s -0.001435 0.118902 0.383199 -0.383199 -0.383199
2H 1s -0.001435 0.118902 -0.383199 0.383199 -0.383199
3H 1s -0.001435 0. 118902 -0.383199 -0.383199 0.383199
4H 1s 0.001435 0.118902 0.383199 0.383199 0.383199
C1s 0.994183 -0.258283 0.000000 0.000000 0.000000
2s 0.022651 0.946362 0.000000 0.000000 0.000000
2px 0.000000 0.000000 0.530824 0.000000 0.000000
2py 0.000000 0.000000 0.000000 0.530824 0.000000
2p; 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.530824
Tablo 3.35. CH, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlari
Orbital katkilari
p la, 24, 1t Toplam
0.0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 0.0015 0.2093 0.0024 0.2181
0.2 0.0061 0.7532 0.0343 0.8621
0.3 0.0135 1.4274 0.1446 1.8746
04 0.0235 2.0125 0.3590 3.1130
0.5 0.0356 2.3641 0.6559 4.3673
0.6 0.0494 24424 0.9792 5.4295
0.7 0.0646 2.2894 1.2686 6.1599
038 0.0806 1.9864 1.4813 6.5110
0.9 0.0974 1.6169 1.5995 6.5128
1.0 0.1145 1.2459 1.6263 6.2396
1.2 0.1496 0.6408 1.4749 5.2150
1.4 0.1848 0.2741 1.1860 4.0171
1.6 0.2195 0.0940 0.8826 2.9613
1.8 0.2524 0.0222 0.6249 2.1493
20 0.2826 0.0022 0.4289 1.5716
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Sekil 3.27. CH, molekiiliiniin molekiiler

orbitallerinin elektron momentum
dagilimlari

Sekil 3.28. CH, molekiiltiniin elektron

70

momentum dagilim1



Tablo 3.36. CH, molekiiliiniin Compton profil degerleri

Bu galisma T
q Orbital katkilari Literatlir
la 24 It Toplam (Eisenberger ve (Ahlenius ve (Paakari ve
! ! 2 Marra, 1971) Lindner, 1975) | Merisalo, 1978)
0.0 0.3080 1.7881 0.9723 5.0133 4.9860 5.0240 5.0060
0.1 0.3076 1.7348 0.9720 4.9587 4.9300 4.9792 4.9530
0.2 0.3065 1.5859 0.9678 4.7960 4.7690 4.8411 4.7980
0.3 0.3046 1.3697 0.9521 45308 45030 4.6037 4.5490
04 0.3020 1.1222 0.9178 41779 41730 4.2695 4.2220
0.5 0.2987 0.8762 0.8624 3.7624 3.7720 3.8567 3.8360
0.6 0.2949 0.6553 0.7883 3.3152 3.3350 3.3047 34110
0.7 0.2905 0.4716 0.7016 2.8668 2.8910 2.9202 29720
0.8 0.2857 0.3280 0.6094 2.4421 2.4550 2.4651 2.5380
0.9 0.2804 0.2215 0.5183 2.0570 2.0510 2.0521 2.1280
1.0 0.2749 0.1460 0.4329 1.7199 1.6850 1.6936 1.7560
1.2 0.2629 0.0609 0.2897 1.1932 1.1140 1.1448 1.1580
1.4 0.2500 0.0268 0.1865 0.8365 0.7650 0.7860 0.7630
1.6 0.2365 0.0152 0.1173 0.6039 0.5750 0.5615 0.5320
1.8 0.2227 0.0121 0.0731 0.4543 0.4730 0.4232 0.4060
20 0.2086 0.0116 0.0455 0.3569 0.3860 0.3368 0.3340
5 —
164
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Sekil 3.29. CH4 molekiiliiniin molekiiler Sekil 3.30. CH4 molekiiliiniin Compt()n
orbitallerinin Compton profil profil degisimi

degisimleri
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Tablo 3.37. CH, molekiiltiniin momentumlarinin beklenen degerleri

< p° > Literatiir
Bu calisma (Wang ve Smith,
o 1904) (Allavena, 1965)
-2 18.464 17.682 -
-1 10.026 10.088 10.800
1 19.153 18.829 18.225
2 80.981 80.269 78.528
3 675.24 689.49 -
4 10892 11381 -
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4. TARTISMA VE SONUCLAR

Inelastik sa¢ilma ve zellikle Compton sagilmasi, elektronik yapi ¢alismalarinda
yap1 analizi i¢in kullanilan 6nemli bir aragtir. Compton sagilmasi ile atom, molekiil
veya kristallerin elektronik momentum dagilimlari hakkinda bilgiler elde edilerek yap1
hakkinda tahminlerde bulunulabilir. Compton sagilmasinda, Doppler etkisinden dolay1
kaymis Compton ¢izgi spektrumu olarak da bilinen Compton profili, direkt olarak
Olgiilebilen bir parametre olup, molekiiler yapinin bag yapisit hakkinda bilgiler verir.
Elektron momentum dagilimi ve Compton profili ilk olarak 1920’li yillarda DuMond
tarafindan calisilmis ve daha sonra 1940’1 yillarda Duncanson ve Coulson tarafindan

sistematik olarak ele alinarak bilinen bazi atom ve molekiillere uygulanmistir.

Elektron momentum dagilimi ve Compton profilinden faydalanarak elde edilen

momentumlarin beklenen degerleri, <p”>, molekiiler yapi ile ilgili 6nemli bilgiler

vermektedir. Ornegin; (p?) ifadesinde o =-1: Compton profilinin maksimumu,
o =0: elektron sayisi, o=1: lineer momentum, o =2: kinetik enerjisi, o =3:
Patterson fonksiyonunun baslangic degeri ve o =4 : relativistik kinetik enerji ile ilgili
direkt bilgiler verir. Bu ylizden; elektron momentum dagilimlar1 ve buna bagl olarak
elde edilebilen momentumlarin beklenen degerlerini elde etmek onemlidir. Bunun yani
sira elektron momentum dagilimlarina bagl olarak elde edilebilen Compton profili de
molekiiler yap1 hakkinda bilgi sahibi olmak icin elde edilmesi gereken onemli bir

parametredir.

Literatiirde atomlarin elektron momentum dagilimlar1 ve Compton profillerinin
teorisi ve uygulamalari ile ilgili oldukca fazla ¢alisma olmasina ragmen, molekiillerin
ilgili ozellikleri ile ilgili teorik calismalar olduk¢a simirhidir. Bu ¢alismalarda;
molekiillerin elektron momentum dagilimlart ve Compton profilleri ¢ogunlukla
molekiilii olusturan atomlarin agirhikli katkilarinin toplami seklinde hesaplanmaktadir.
Oysa, ¢ok iyi bilindigi gibi, molekiil kendini olusturan atomlarin 6zelliklerinden farkli
yeni bir yapidir. Dolayisiyla, molekiil olusumundaki baglari dikkate almayan bu
yaklasim eksik veya yanlistir denilebilir. Literatiirde molekiillerin elektron momentum
dagilimlart ve Compton profilleri hesaplanirken kimyasal bagi dikkate almayan
yaklasimin yani sira bazi sakincali yaklasimlarda kullanilmaktadir. Bunlar elektron

yogunlugunu iyi temsil etmeyen baz fonksiyonlarinin kullanimi ve hesaplamalarda
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ortaya ¢ikan molekiiler integrallerin hesaplanmasinda niimerik yontemlerin kullanilmasi
seklinde siralanabilir. Cok iyi bilindigi gibi molekiiler 6zelliklerin hassas hesabi segilen
baz fonksiyonuna olduk¢a duyarlidir. Ayrica ortaya c¢ikan yardimci molekiiler
integrallerin hesaplanmasinda ntimerik yontemlerin kullanilmasindan dolayi, bu
integrallerin sayisinin oldukg¢a fazla oldugu goz Ontine alinirsa, hassas sonuglar elde
edilemeyecegi sonucuna varilabilir. Bu yilizden; molekiillerin elektron momentum
dagilimlar1 ve Compton profilleriyle ilgili hesaplamalarda elektron yogunlugunu iyi
temsil eden baz fonksiyonu kullanilmali ve ayrica ortaya ¢ikan molekiiler integraller

miimkiin oldugunca analitik yontemlerle hesaplanmalidir.

Bu caligmada; atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton
profilleri ve momentumlarin beklenen degerleri icin birlesik HFR teorisi verilmistir.
Literatiirdeki c¢alismalardan farkli olarak; elektron yogunlugunu en iyi temsil eden
STO’lar kullanilmis ve ortaya ¢ikan yardimeci molekiiler integraller ise analitik olarak

hesaplanmistir.

Molekiillerin elektron momentum dagilimlari i¢in elde edilen ifade; yapisinda
HFR-LCAOQ lineer kombinasyon katsayilar1 ve elektron momentum dagilimi yardimci
molekiiler integralini, 7, ., (a,ﬁ; p,R), icermektedir. Molekiillerin  elektron
momentum dagilimlarinin  dogru hesaplanabilmesi, elektron momentum dagilimi
yardimci molekiiler integralinin hassas bir sekilde hesaplanabilmesine baglidir. Bu
amagcla, elektron momentum dagilimi1 yardimer molekiiler integrali i¢in analitik bir ifade
elde edilmistir. Elde edilen ifade; STO’larin Fourier dontisiimiiniin radyal kismi olan

fn,(a,p) fonksiyonu ve K, . (p,R) kirnim garpanini igerir. K,m’,m,(p,R) kirmnim

m,I'm'
carpani, incelenen yapi atom oldugunda 1, molekiil oldugunda ise kiiresel Bessel

fonksiyonu ve Gaunt katsayilarindan olusur. Molekiillerin elektron momentum
dagilimlarinin dogru bir sekilde hesaplanmasi, fn,(a, p) fonksiyonu, Gaunt katsayilari
ve kiiresel Bessel fonksiyonunun hassas bir sekilde hesaplanmasina baglidir.

Molekiillerin Compton profilleri icin elde edilen ifade; yapisinda HFR-LCAO

lineer kombinasyon katsayilari ve Compton profil yardimeci molekiiler integralini,

Jn,m,n,,mr(a, 5; p,R), icermektedir. Molekiillerin  Compton profillerinin  hassas

hesaplanabilmesi, Compton profil yardimci molekiiler integralinin hassas bir sekilde

hesaplanabilmesine baglidir. Bu amacla, Compton profil yardimci molekiiler integrali
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icin analitik bir ifade elde edilmistir. Compton profil yardimci molekiiler integrali
yapisinda B’ («) fonksiyonu, Gaunt katsayilari ve J"(c, £;9,R) yardimci molekiiler
integralini igerir. Compton profil yardimci molekiiler integralini hesaplamak igin

J;',’,’,(a,ﬁ;q,R) yardimc1 molekiiler integrali detayli bir sekilde ele alinmistir.

m=>1 +2k(k:0,l,2,...) durumlarinda tam ¢6ziim elde edilebilmesine ragmen diger

durumlarda sonsuz seri ¢oziimleri bulunabilmistir. Ancak bu seri ¢dziim ifadelerinin ¢ok

cabuk y1g1ldig1 ve sonuglarin niimerik sonuglarla uyumlu oldugu gézlenmistir.

Molekiillerin momentumlarinin beklenen degerleri igin elde edilen ifade;

yapisinda HFR-LCAO lineer kombinasyon katsayilari ve Z?¢ ,(0:, ﬁ;R) yardimet1

nlmn'l'm

molekiiler integralini icermektedir. Molekiillerin momentumlarinin  beklenen

o
nimn'l'm'

degerlerinin hassas hesaplanabilmesi, Z (a, ,B;R) yardimc1 molekiiler integralinin

hassas bir sekilde hesaplanabilmesine baghdir. Bu amagla, Z7, ...(c, B;R) yardimei
molekiiler integrali icin analitik bir ifade elde edilmistir. Elde edilen ifade yapisinda
Gaunt katsayilart ve D:}ﬁﬂ, (a, ,B;R) yardimc1 molekiiler integralini icerir. Molekiillerin

momentumlarmin beklenen degerlerinin dogru bir sekilde elde edilebilmesi bu

parametrelerin hassas bir sekilde hesaplanabilmesine baglidir.

Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarin beklenen degerleri igin sunulan birlesik HFR teorilerinin hesaplamali
sonuclar1 ve literatiirle karsilastirmali degerlendirmeleri asagida iic ana baslik altinda

incelenmistir.

4.1. Elektron Momentum Dagihimlar ile Tlgili Hesaplamalar

Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlarinin birlesik HFR teorisi
icin elde edilen ifadelerin Maple-13 sembolik programlama dilinde bilgisayar
programlari yazilmis ve uygulama olarak; H, , H,, HeH"*, LiH , Li,, HF , F,, H,O
ve CH, molekiillerin ilgili 6zellikleri hesaplanarak literatiirde varolan degerlerle

karsilastirilmistir.

H, molekiiliiniin elektron momentum dagilimi i¢in elde edilen sonuglar Tablo
3.3’te literatuirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.3’ten gortldugii gibi elde
edilen sonugclar literatiirle uyumludur. Liu ve Smith (Liu ve Smith, 1978) ile Thomas’in
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calismalarinda (Thomas, 1972) ortaya ¢ikan yardimci molekiiler integraller niimerik
yontemlerle hesaplamistir. Bu yiizden sonug¢larimiz Liu ve Smith ile Thomas’in
sonuglariyla yaklasik % 15-20, Coulson’un (Coulson, 1941) sonuglariyla ise yaklasik
% 1.5 civarinda hata vermektedir. H, molekiiliiniin elektron momentum dagiliminin

momentuma gore degisim grafigi icin elde edilen Sekil 3.1°e bakildiginda p = 0.68

noktasinda literatiir sonuglartyla uyumlu bir maksimumun oldugu goriilebilir.

H, molekiiliiniin elektron momentum dagilimi i¢in elde edilen sonuglar Tablo
3.7°de literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.7°den goriildiigii gibi
elde edilen sonuglar literatiirle uyumludur. Coulson’un (Coulson, 1941) calismasinda,
antisimetriklik ilkesine uymayan Hartree carpim dalga fonksiyonu kullanildigi igin
calismamizla arasindaki yaklasik hata % 1.5 civarindadir. /A, molekiiliiniin elektron
momentum dagiliminin momentuma gore degisim grafigi icin elde edilen Sekil 3.3%e
bakildiginda p = 0.65 noktasinda literatiir sonuglariyla uyumlu bir maksimumun oldugu

goriilebilir.

HeH " molekiiliiniin elektron momentum dagilimlart i¢in elde edilen sonuglar
literatiirde ilgili calismalar mevcut olmadigindan karsilastirma yapilamamistir. HeH ™
molekiiliiniin elektron momentum dagilimiin momentuma gore degisim grafigi igin
elde edilen Sekil 3.5’¢ bakildiginda p = 1.04 noktasinda bir maksimumun oldugu

goriilebilir.

LiH molekiiliiniin elektron momentum dagilimlart i¢in elde edilen sonuglar
literatiirde ilgili ¢alismalar mevcut olmadigindan karsilagtirma yapilamamistir. LiH
molekiiliiniin molekiiler orbitallerinin elektron momentum dagilimmin momentuma
gore degisimi Sekil 3.7°de verilmistir. LiH molekiiliiniin toplam elektron momentum
dagilimmin momentuma gore degisim grafigi olan Sekil 3.8’e bakildiginda, p = 0.56

noktasinda bir maksimumun oldugu goriilebilir.

Li, molekiiltiniin elektron momentum dagilimi igin elde edilen sonuglar Tablo

3.19°da literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Duncanson (Duncanson vd.,
1943) ¢alismalarinda antisimetriklik ilkesine uymayan Hartree ¢arpim dalga fonksiyonu
kullanilmis olmasina ragmen Duncanson’un sonuglariyla calismamiz arasindaki

yaklagik hata % 19.5 civarindadir. Li, molekiiliiniin molekiiler orbitallerinin elektron

momentum dagilimmnin momentuma gore degisimleri Sekil 3.11°de verilmistir. Li,
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molekiiliiniin toplam elektron momentum dagiliminin momentuma gore degisim grafigi
olan Sekil 3.12°ye bakildiginda, p = 0.24 noktasinda literatiir sonuglariyla uyumlu bir

maksimumun oldugu goriilebilir.

HF molekiiliiniin elektron momentum dagilimlar1 i¢in elde edilen sonuglar
literatiirde ilgili calismalar olmadigindan karsilastirma yapilamamistir. HF
molekiiliiniin molekiiler orbitallerinin elektron momentum dagilimmin momentuma
gore degisim grafigi Sekil 3.15°te verilmistir. HF molekiiliiniin elektron momentum
dagiliminin momentuma gore degisim grafigi olan Sekil 3.16’ya bakildiginda, p = 1.46

noktasinda literatiir sonuglariyla uyumlu bir maksimumun oldugu goriilebilir.

F, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlar1 i¢cin elde edilen sonuglar
literatiirde ilgili ¢alismalar olmadigindan karsilastirma yapilamamistir. £, molekiiltiniin
molekiiler orbitallerinin elektron momentum dagiliminin momentuma gore degisim
grafigi Sekil 3.19’da verilmistir. F, molekiiliiniin elektron momentum dagiliminin

momentuma gore degisim grafigi olan Sekil 3.20°ye bakildiginda, p = 1.6 noktasinda

literatiir sonuglariyla uyumlu bir maksimumun oldugu goriilebilir.

H,0 molekiiliiniin elektron momentum dagilimlar: icin elde edilen sonuglar
literatiirde ilgili caligmalar mevcut olmadigindan karsilastirma yapilamamistir. H,O
molekiiliniin molekiiler orbitallerinin elektron momentum dagilimmin momentuma
gore degisim grafigi Sekil 3.23°te verilmistir. /7,0 molekiiliiniin elektron momentum

dagilimmin momentuma gore degisim grafigi olan Sekil 3.24’e bakildiginda, p = 1.12

noktasinda literatiir sonuglartyla uyumlu bir maksimumun oldugu goriilebilir.

CH, molekiiliiniin elektron momentum dagilimlart i¢in elde edilen sonuglar

literatiirde ilgili calismalar mevcut olmadigindan karsilastirma yapilamamistir. CH,
molekiiliniin molekiiler orbitallerinin elektron momentum dagilimmin momentuma
gore degisim grafigi Sekil 3.27°de verilmistir. CH, molekiiltiniin elektron momentum

dagilimmin momentuma gore degisim grafigi olan Sekil 3.28’e bakildiginda, p = 0.85

noktasinda literatiir sonuglariyla uyumlu bir maksimumun oldugu goriilebilir.
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4.2. Compton Profilleri ile Tlgili Hesaplamalar

Atom ve molekiillerin Compton profillerinin birlesik HFR teorisi i¢in elde edilen
ifadelerin Maple-13 sembolik programlama dilinde bilgisayar programlart yazilmis ve
uygulama olarak; H,, H,, HeH", LiH, Li,, HF, F,, H,0 ve CH, molekiillerin

ilgili 6zellikleri hesaplanarak literatiirde varolan degerlerle karsilastirilmistir.

H; molekiiliiniin Compton profili igin elde edilen sonuglar Tablo 3.4’te
literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.4’ten goriildiigii gibi, elde
edilen sonuglar Coulson (Coulson, 1941) ve Schneider (Schneider, 1973)
calismalarindaki degerlerle karsilastirildiginda yaklagik % 1-2 hata gdzlenmistir. H,
molekiiliiniin Compton profillerinin foton momentum transfer vektoriintin buytikltigtine
gore degisimi Sekil 3.2°de verilmistir.

H, molekiiliniin Compton profili icin elde edilen sonuglar Tablo 3.8de
literatiirle karsilastirmal bir sekilde verilmistir. Tablo 3.8’den goriildugu gibi, elde
edilen sonuglar Eisenberger (Eisenberger, 1970) ve Brown’un (Brown ve Smith, 1972)
calismalarindaki sonuglarla yaklasik % 2-4 hata ile uyusmaktadir. A, molekiiliiniin

Compton profillerinin foton momentum transfer vektoriiniin biiyiikligtine gore degisimi

Sekil 3.4’te verilmistir.

HeH " molekiiliiniin Compton profili i¢in elde edilen sonuglar Tablo 3.12°de
literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.12°den goriildugii gibi, elde
edilen sonuglar Reed’in (Reed ve Banyard, 1980) calismalarindaki sonuglarla kismen
karsilasgtirilmis ve yaklasik % 8.7 hata ile uyum saglandigi goriilmiistiir. HeH ™
molekiiliiniin Compton profillerinin foton momentum transfer vektoriiniin buyiikliigiine

gore degisimi Sekil 3.6’da verilmistir.

LiH molekiiliniin Compton profili i¢in elde edilen sonuglar Tablo 3.16’da
literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.16°dan goriildiigii gibi,

Mahapatra’nin (Mahapatra, 1986) sonuglariyla ¢ <1.0 icin yaklasitk % 20 hata
gozlenirken, ¢ >1.0 icin bu hata yaklasik % 7 civarinda tespit edilmistir. LiH

molekiiliniin molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin foton momentum

transfer vektoriintin biiytikliigiine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil 3.9 ve Sekil 3.10°da
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verilmistir. Compton profillerinin degisim grafiklerine bakildiginda literatiirle uyumlu

olduklar1 gériilmektedir.

Li, molekiiliniin Compton profili i¢in elde edilen sonuglar Tablo 3.20’de

literatiirle karsilagtirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.20°den goriildiigii gibi,
Duncanson’un (Duncanson vd., 1943) degerleriyle ¢ <0.7 icin yaklasik % 20 hata ile
uyum goOsterirken bu hata ¢’nun artan degerlerinde gittikge azalmaktadir. Li,
molekiiliiniin molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin foton momentum
transfer vektoriintin biiytikliigtine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil 3.13 ve Sekil 3.14°te
verilmistir. Compton profillerinin degisim grafiklerine bakildiginda literatiirle uyumlu

olduklar1 gériilmektedir.

HF molekiiliiniin Compton profilleri i¢in elde edilen sonuglar literatiirde ilgili
calismalar mevcut olmadigindan karsilagtirma yapilamamistir. HF molekiliiniin
molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin foton momentum transfer
vektoriiniin  buyiikliigiine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil 3.17 ve Sekil 3.18°de

verilmistir.

F, molekiiliiniin Compton profili i¢in elde edilen sonuglar Tablo 3.28de
literatiirle karsilagtirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.28’den goriildiigii gibi,
Snyder’in (Snyder ve Weber, 1978) calismalarindaki degerlerle karsilastirilmis ve genel
olarak yaklasitk % 6 civarinda bir hata ile uyum saglanmistir. F, molekiiliiniin
molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin foton momentum transfer
vektoriiniin  buyiikliigiine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil 3.21 ve Sekil 3.22°de
verilmistir. Compton profillerinin degisim grafiklerine bakildiginda literatiirle uyumlu

olduklar1 gériilmektedir.

H,0 molekiiliiniin Compton profili i¢in elde edilen sonuglar Tablo 3.32°de
literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.32’den goriildiigii gibi, Snyder,
Tanner (Tanner ve Epstein, 1974) ve Ahlenius’un (Ahlenius ve Lindner, 1975)
sonuclariyla karsilastirildiginda yaklasik % 4-5 civarinda bir hata ile uyumlu sonuglar
bulunmustur. H,O molekiiliniin molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin
foton momentum transfer vektoriiniin biiyiikliigiine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil
3.25 ve Sekil 3.26’da verilmistir. Compton profillerinin degisim grafiklerine

bakildiginda literatiirle uyumlu olduklar1 gériilmektedir.
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CH, molekiiliiniin Compton profili icin elde edilen sonuclar Tablo 3.36°da

literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.36’dan goriilduigii gibi, elde
edilen sonuglarin Eisenberger (Eisenberger ve Marra, 1971), Ahlenius (Ahlenius ve
Lindner, 1975) ve Paakari’nin (Paakari ve Merisalo, 1978) calismalarindaki degerlerle
yaklasik % 2-4 civarinda bir hata ile uyumlu oldugu gériilmiistiir. CH, molekiilliniin
molekiiler orbital ve toplam Compton profillerinin foton momentum transfer
vektoriiniin  buiytikliigiine gore degisimleri, sirasiyla, Sekil 3.29 ve Sekil 3.30’da
verilmistir. Compton profillerinin degisim grafiklerine bakildiginda literattirle uyumlu

olduklar1 gériilmektedir.

4.3. Momentumlarin Beklenen Degerleri ile Ilgili Hesaplamalar

Atom ve molekiillerin momentumlarinin beklenen degerlerinin birlesik HFR
teorisi icin elde edilen ifadelerin Maple-13 sembolik programlama dilinde bilgisayar
programlari yazilmis ve uygulama olarak; H, , H,, HeH"*, LiH , Li,, HF, F,, H,O
ve CH, molekiillerin ilgili ozellikleri hesaplanarak literatiirde varolan degerlerle

karsilastiriimistir.

H, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri igin elde edilen sonuglar

Tablo 3.5°te literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.5’ten goriildiigii
gibi; elde edilen sonuglar, Coulson’un (Coulson, 1941) c¢alismalarindaki degerlerle

karsilastirildiginda yaklasik % 1-2 civarinda hata g6zlenmistir.

H, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri igin elde edilen sonuglar

Tablo 3.9°da literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.9°dan goriildiigii
gibi; elde edilen sonuglar, Wang ve Smith (Wang ve Smith, 1994), Benesch (Benesch,
1976), Smith (Smith vd., 1977) ve Barlas’in c¢alismalarindaki (Barlas vd., 1978)
sonugclarla yaklasik % 3-10 civarinda hata ile uyusmaktadir.

HeH" molekiiliinin momentumlarinin beklenen degerleri icin elde edilen
sonuglar Tablo 3.13’te literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.13’ten
goriildiigti gibi; elde edilen sonuglar, Fischer’in ¢alismasindaki (Fischer vd., 1993)
sonuclarla kismen Kkarsilastirilmis ve yaklasik % 5.39 hata ile uyum saglandigi

goriilmiistiir.
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LiH molekiiliinlin momentumlarinin beklenen degerleri i¢in elde edilen
sonuclar Tablo 3.17°de literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.17°den
goriildiigi gibi; elde edilen sonuglar, Roy ve Thakkar’in calismasindaki (Roy ve
Thakkar, 2002) sonuglarla kismen karsilastirilmis ve yaklasik % 0.83 hata ile uyum

saglandig1 goriilmiistiir.

Li, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri i¢in elde edilen sonuglar
Tablo 3.21°de literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.21°den
goriildiigi gibi; elde edilen sonuglar, Roy ve Thakkar’in calismasindaki (Roy ve
Thakkar, 2002) sonuglarla kismen karsilastirilmis ve yaklasik % 1.95 hata ile uyum

saglandig1 goriilmiistiir.

HF molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri icin elde edilen sonuglar
Tablo 3.25te literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.25’ten gorildugi
gibi; elde edilen sonuclar, Wang ve Smith (Wang ve Smith, 1994) ve Moccia’nin
calismalarindaki (Moccia, 1964) sonuglarla kismen karsilastirilmis ve yaklasik % 1.5-3

hata ile uyum saglandigi goriilmiistiir.

F, molekiiliiniin momentumlarinin beklenen degerleri i¢in elde edilen sonuglar
Tablo 3.29°da literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.29°dan
goriildiigi gibi; elde edilen sonuglar, Wang ve Smith’in (Wang ve Smith, 1994)
calismasindaki sonuglarla kismen karsilagtirilmis ve yaklasik % 4.21 hata ile uyum

saglandig1 goriilmiistiir.

H,0 molekiiliniin momentumlarinin beklenen degerleri i¢in elde edilen
sonuglar Tablo 3.33’te literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.33’ten
goriildiigi gibi; elde edilen sonuglar, Wang ve Smith (Wang ve Smith, 1994) ve
Moccia’nin ¢aligmalarindaki (Moccia, 1964) sonuglarla kismen karsilastiriimis ve

yaklasik % 2-3 hata ile uyum saglandigi goriilmiistiir.

CH, molekiiliinin momentumlarinin beklenen degerleri i¢in elde edilen
sonuclar Tablo 3.37°de literatiirle karsilastirmali bir sekilde verilmistir. Tablo 3.37°den
goriildiigi gibi; elde edilen sonuglar, Wang ve Smith (Wang ve Smith, 1994) ve
Allavena’nin ¢alismalarindaki (Allavena, 1965) sonuglarla kismen karsilastirilmis ve

yaklasik % 2-5 hata ile uyum saglandig1 goriilmiistiir.
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Sonug olarak; atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton

profilleri ve momentumlarin beklenen degerleri i¢cin sunulan HFR teorilerinden
yararlanilarak yazilan bilgisayar programlari kullanilarak H, , H,, HeH", LiH , Li,,
HF, F,, H,0 ve CH, molekiillerinin hesaplanan ilgili molekiiler 6zelliklerinin

literatiir sonuglar1 ile uyumu kimyasal hassaslik sinirlari igerisindedir ve bu yiizden
sunulan teoriler, HFR dalga fonksiyonu bilinen biitiin atom ve molekiillere

uygulanabilir.

82



5. ONERILER

Bu caligmada; atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton
profilleri ve momentumlarin beklenen degerleri igin sunulan algoritma kullanilarak,

yapilabilecek ¢alismalar asagida maddeler halinde verilmistir:

1. Atom ve molekiillerin Compton profilleri konum uzay1 dalga fonksiyonu

kullanilarak hesaplanabilir.

2. Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarin beklenen degerleri igin relativistik HFR teorisi kullanilarak

hesaplamalar yapilabilir.

3. Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve

momentumlarin beklenen degerleri igin korelasyon etkisi hesaplanabilir.

4. Kohn-Sham potansiyeli kullanilarak elde edilecek elektronik dalga fonksiyonu
ile atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve

momentumlarin beklenen degerleri hesaplanabilir.

5. Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarin beklenen degerleri Density Functional Theory (DFT) ile
hesaplanarak, momentuma bagli 6zelliklerin hesaplanmasinda HFR teorisi ile

DFT’nin basarilar1 karsilastirilabilir.

2
a0 = X(@, @y, Ak)J(q)
@ dQ

6. Compton diferansiyel tesir kesiti Compton profiline

bagl bir nicelik oldugu icin (Eisenberger, 1970), Compton diferansiyel tesir
kesiti bu c¢alismadaki ifadelerden ve programlardan faydalanilarak

hesaplanabilir.

7. Bu calismada elde edilen sonuglar kullanilarak kristallerin elektron momentum
dagilimlari, Compton profilleri ve momentumlarin beklenen degerleri

hesaplanabilir.

8. Atom ve molekiillerin elektron momentum dagilimlari, Compton profilleri ve
momentumlarin beklenen degerleri ig¢in bu ¢alismada elde edilen ifadeler genel
ve analitik ifadeler olup elektronik dalga fonksiyonu bilinen biitiin atom ve

molekiillere uygulanarak ilgili 6zellikleri hesaplanabilir.
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7. EKLER

EK A. Slater Tipli Orbitallerin Fourier Doniisiimii

Konum uzayinda verilen herhangi bir f (F) fonksiyonunun momentum

uzayindaki karsilig1, yani Fourier doniisimii g([)):

g(p)= ) [ s F)e ™ d’r (A1)

ile verilir (Jeffrey ve Dai, 1995). Burada f (17) icin (1.23) denklemi ile verilen Slater

tipli orbital tanimi1 ve e™?” diizlem dalgasi icin
0 L .
ﬂ.z 2 l ]L pr (p)SLM(r) (A.2)
L=0 M=—

kullanilirsa (Arfken ve Weber, 2001), Slater tipli orbitallerin Fourier doniistimil i¢in

Un/m(aﬂﬁ):(_ i)]fn/(a9p)S/m(0’ (”) (A.3)

ifadesi elde edilir (Geller, 1963). Bu denklemde f”,(a, p) Slater tipli orbitallerin Fourier
dontisiimiiniin radyal kismidir ve
n—l
A7)

f;ﬂ(a’p) ( 2 ),H] anz P (A4)
p 5=0

seklinde tanimlanir. Burada B! («) agilim katsays

( ) ( 1) ol o 2n-1-25+(1/2) Fyiaen (”+I+I)F (1+S) (A.5)
By JEQ)DE, ,@n)E, (n+1)

ifadesiyle verilir (Geller, 1963). F, (n) binom katsayisi ve E (gj sembolii

F (n)= (A.6)

m'(n m)'

() ﬁ——[l 1)”] (A7)

seklinde tanimlanir.
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Tablo A.1. Slater tipli orbitallerin Fourier doniisimiiniin radyal kism1

n / fule.p)
1 0 W2 o
Jr (p2+a2)2
0 _4\/3 as/z(—3a2+p2)
2 Nro (preal)
1 166 _a™2p
3\/; (pz +(Z2)3
_ 3245 a9/z(_az +p2)
0 sin (pz +a2)4
3245 a”2pl-502 + p?)
3 1 ]5\/; (pz +a2)4
) % a9/2p2
5\/; (pz +0{2)4
1670 a"/z(fs(z“ ~10a’p? +p4)
0 35\/; (pz +a2)5
32470 o' pl- 50 +3p2)
1 35\/; (pz +0(2)5
4 , _32\/% a9/2p2(—70l2+p2)
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256J70 o'V p?
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51247 &'V 92 + p?)
3 105\/; (pz +0(2)6
10247 'V p*
4 217 (pz_sz)é
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EK B. Elektron Momentum Dagilimi Yardimer Molekiiler Integralleri

Tablo B.1. Elektron momentum dagilimi yardimer molekiiler integralleri -1 (a =0 )

no m | w m Lty (@5 5 p,0)
32]72055
1 0 0 —”(p ) +a2)4
1 0 0 2 0 0 - ff pza(;(z_jzz;iﬁ)
12810 p2a7(fa2 +p2)
3 0 0 e (pz +a2)6

Epzas(—3a2 +p2)2

) 0 0 2 0 0 3z (p2+a2)6
128\/% p2a7(—3a2 +p2)(—a2 +p2)
3 0 0 157 (p2+0£2)7
512 pta’
2 1 1 g(pz +a2)6
2 1 1 3 1 1 _512\@[74057(—50!24‘P2)

457 (pz +a2)7

1024 p2a9(—a2 +p2)2
57 (p2 +a2)8

1024 p4a7(— sa’+ p2f

3 1 0 3 1 0
457 (p2+a2)8
3 5 0 3 5 0 409 _ p°a’
57 (szraz)E
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Tablo B.2. Elektron momentum dagilimi yardimc1 molekiiler integralleri -2 (a = [ )

n / m n' ! m Limotin 2 B pO)
10 0 207 (ap)”
oot T
3243 p’(ep)’*[-34° + p*
1 0 0 2 0 0 % (e f 1 5]
30 o0 128410 p2a?p (57 4 )
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Tablo B.3. Elektron momentum dagilimi yardimer molekiiler integralleri -3

(o=

B.,R#0, X = pR)
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Tablo B.4. Elektron momentum dagilimi yardimc1 molekiiler integralleri -4
(@#B,R#0, X = pR)

n / m n' ! m Inlm,n'/’m (Ol,ﬁ;p,R)
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EK C. K, ,,.(p, R) Kirmim Carpam ve C* (tm,1 'm') Gaunt Katsayilari

Tablo C.1. K ,m’,m,( ,R) kirinim garpaninin bazi sembolik degerleri (X = pR)

[ m I m K mr (Pa R)
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Tablo C.2. C"“(im,I'm') Gaunt katsayilarinin baz1 sembolik degerleri
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£2 ]2 F| 0 0 0 0 [35/441 0
0 0 _ Jaja9 0 J15/441 0
3 #3 | 0 [i5/35 0 - J10/315 0 J10/15246
73 0 0 0 0 0 J2100/15246
2| 0 /35 0 —J20/315 0 J30/15246
) 0 0 0 0 0 J1260/15246
£ | 0 _ /35 0 J24/315 0 —J150/15246
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0 0 9/35 0 [16/315 0 J1000/15246
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x| 0 0 _Ji0/225 0 /5471089 0
0 0 0 0 —J63/1089 0
2|3 £ 1 0 0 — J49/1089 0
1 0 0 _ Ji5/225 0 J/32/1089 0
0 0 0 ~ J20/225 0 —J3/1089 0
1|3 4|1 0 [o/225 0 171089 0
1| 0 0 24225 0 0 0
0o | 0 0 127225 0 J15/1089 0
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EK D. Compton Profili Yardime1 Molekiiler integralleri

Tablo D.1. Compton profili yardimeir molekiiler integralleri -1 (R = 0)

n [ m n' /i m Jnlm.n’/m (0{, a; q’O)
3 (q2 +0¢2)3
83 !— 202 +q2 !aS
1 0 0 2 0 0 - .
9 (q2+a2)
8410 (302 +5¢% o
3 0 0 - -
257 (q2+a‘)5
8 (230" —20a2¢? + 54 Jo*
2 0 0 —
457 (q2+a2)5
2 0 0
8430 (230 —42a%¢ +154" Ja”
3 0 0 -
2257 (q2+a2)
) 1 1 32 [@?+5¢° Ja’
157 (q2+a2)5
21 1
32430 (— 3at —18a%q? +5q4)a7
3 1 1 - 3
2257 42 +a?)
256 (lla®* —28a%q* +21¢* )’
30 0 3 0 0 ( = 24 +7 1 )a
5257 (42 +a?)
64 (710:6 +4970%q? —2595a%¢* +35q6)a7
31 0 3 1 0 ~
15757 (q2+0(2)
1024 (a* +7a%¢* +21¢* o’
32 0 3 2 0 (a g rod )a
5257 (qz +a2)7
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EKE. C,:”,(a, ,B,q;R) ve S, (a, B-q; R) Yardimer Molekiiler integralleri

n

E.l. ¢, (a, Bsq; R) Yardime1 Molekiiler Integrali

Cm

nn'

(a0, B,q; R) yardimer molekiiler integrali

" (e, B, q; R T " , R)d E.l
e, B.q;R) }[(p2+a2)"(pz+,6'2)n cos(pR)dp (E.1)

seklinde tanimlanir. Bu integrali hesaplamak i¢in denklem (2.25) kullanilirsa

n—l n'-1
C/:I/Iz' (a’ ﬁ’ q; R) = 277;/1' (a’ IB) Cm,x+1 (ai q; R)+ Zn/i'n (ﬂ’ a)Cm,S'Jrl (ﬁ’ q; R) (E'z)
5=0 s'=0
bagintist elde edilir. & = B 6zel durumunda C”,(«, B, ¢; R) integrali

Cr::ll' (a’ adq, R) = Cm.n+n’ (a’ q; R) (E3)
ifadesine indirgenir. Burada C,, (a.q:R) yardimci molekiiler integrali EK I'da

incelenmistir.

C m

’
nn

(a,ﬁ;q,R) yardimc1 molekiiler integrali i¢in elde edilen (E.2) analitik

ifadesine alternatif bir ifade (E.1)’de cosiniis fonksiyonunun seri a¢ilimi (Jeffrey ve Dai,

1995)

2k

0
cos (x)= é‘ir}o ; (-1)f ()2Ck)! (E4)

kullanilarak

9] R/+2/f

m . 1 _ k
Cnn'(a’ﬁ7q’R)_g)]£rolok ( l) (2]()’

=0

I (e B q) (E.5)

seklinde bulunur. Burada J”

nn

(e, B;q) yardimcr molekiiler integrali EK L’de

verilmistir. C”

nn

(a, B,q; R) yardimcr molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

Tablo E.1’de verilmistir.
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E.2. S (a, Bsq, R) Yardimel Molekiiler integrali

S (a, 5:q, R) yardimci molekiiler integrali

, Sin(pR)dp (E.6)

ST (e fiq R)=|
w £p+a p+ﬂ)

seklinde tanimlanir. Bu integrali hesaplamak i¢in denklem (2.25) kullanilirsa

Sm (0( ﬁ qa Zﬂnn a ﬁ m,s+1 0! q7 +Znnn(ﬂ a)s ms+1(ﬁ q’R) (E7)

bagintisi elde edilir. & = 6zel durumunda S” («, B,¢; R) integrali

S"’ (a’ a’q’R): Sm,n+n' (a’ q’ R) (ES)

nn'

ifadesine indirgenir. Bu kisimda ortaya ¢ikan S, (a,q;R) yardimc1 molekiiler integrali
EK I’da incelenmistir.
S™ (a, B.q:R) yardimci molekiiler integrali i¢in elde edilen (E.7) analitik

ifadesine alternatif bir ifade (E.6)’da siniis fonksiyonunun seri a¢ilimi (Jeffrey ve Dai,

1995)

— i ) E.
sin(x) = ng}okzz(;( ) k1) (E.9)
kullanilarak
m k Rl+2k+1 m+2k+1
Sy (@ PogiR)=lim Z( ey @) (E.10)

seklinde bulunur. Burada J” (a,f;q) yardimci molekiiler integrali EK L’de

nn'

verilmistir. S” (a,8,¢;R) yardimcr molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

nn

Tablo E.2’de verilmistir.
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EKG. c”, (a, 5 R) ve S” (a, B R) Yardimer Molekiiler integralleri

nn'

G.1. c”, (a, B R) Yardime1 Molekiiler Integrali

nn'

" (e, 5; R) yardimer molekiiler integrali

lm

m

d, G.
ra )(p +ﬂ ) COS(pR) 4 (G.1

WﬂR=I
0 P
seklinde tanimlanir.

i. Analitik Formiil

Bu integrali hesaplamak icin denklem (2.25) ifadesi kullanilirsa

n'—1

cr(a. B;R) ZmAaﬁ C,.n(aR) Zmnﬂa C,.u(B.R) (G.2)

elde edilir. « = f 6zel durumu igin C”,

nn

(a, B; R) yardimcr molekiiler integrali

c"(a,a;R)=C,, . (a,R) (G.3)

m, I1+l‘l

ifadesine indirgenir. C” (a,;R) yardimct molekiiler integralinin bazi sembolik
degerleri Tablo G.1°de verilmistir.
ii. Tekrarlama Formiilleri

C™ (a, B;R) yardimer molekiiler integrali i¢in (G.1) denkleminde pay ve payda

(p2 + az) ile garpilirsa,

Cr(a, BiR)=Cr (e, B R)+a’Cl (e, B R) (G.4)
Crla. ;R)=C72 (. BsR)+ B°CL (. BiR) (G.5)

denklemleri elde edilir. Denklem (G.4) ve (G.5)’te baslangi¢ degerleri olan C°, (., 5;R)

ve C! (a.3:R)

nn'

Cow (0( B R) 277",1 (06 :B) Co s+l (a R)+Z77n,1 B, a)Co \+1(ﬁ R) (G.6)
Cl iR = 12, @ ) s )+ L0, (B)CLn(BR) (G)

seklinde tanimlanir. (G.1)-(G-7) denklemlerinde adigegen C, (cr,R) yardimci

molekiiler integrali Boliim 1.3°de incelenmistir.
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G.2. s, (a, B R) Yardime1 Molekiiler integrali

S (e, B; R)yardimct molekiiler integrali

nn'

sin(pR)dp (G.8)

. w
e :R) lp o) (p>+p7)

seklinde tanimlanir.
i. Analitik Formiil

Bu integrali hesaplamak i¢in denklem (2.25) ifadesi kullanilirsa

mwﬁR)thaﬂmMaR mehzmme) (G.9)

elde edilir. & = f 6zel durumu igin S” («, #; R) yardimer molekiiler integrali

S" (e,a;R)=S,,,..(e.R) (G.10)

ifadesine indirgenir. S” (a.3;R) yardimct molekiiler integralinin bazi sembolik

)m

degerleri Tablo G.2°de verilmistir.

ii. Tekrarlama Formiilleri

" (a. 3; R) yardimer molekiiler integrali i¢in (G.8) denkleminde pay ve payda

Illl

(p2 + az) ile garpilirsa,
Si (e, B R) = S0, (e, B R)+ &Sy, (. B3 R) (G.11)
Suile BiR) =S, (. BiR)+ 7S, (. i R) (G.12)

denklemleri elde edilir. Denklem (G.11) ve (G.12)’de baslangic degerleri olan
S° (e, B;R) ve S! (a,B:R)

Sy (e, BiR) = Zn,m (. ) Sy . (0. R)+ Zm (B.2)S, ... (B.R) (G.13)
Srlm’ (O.’, IB’ R) = nzn;n’ (ab ﬁ) Sl,s+l (a’ R)+ in;’/r (ﬁﬂ a)Sl,s'H (ﬂ> R) (G 14)

seklinde tanimlanir. (G.8)-(G-14) denklemlerinde adigegen S (a,R) yardimei

mn

molekiiler integrali Boliim 1.4°de incelenmistir.
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EK 1. Cmn(a,q; R) ve S, (a, q; R) Yardime1 Molekiiler integralleri
L1. Cm”(a,q; R) Yardime1 Molekiiler Integrali
C,.(a,q; R) yardimcr molekiiler integrali

C,(a.q:R) = #COS (pR)dp (L1)

q

seklinde tanimlanir. Bu integrali ¢6zmek i¢in

Tf(x)dx = _q[f(x)dx + Tf(x)dx (1.2)

0

seklindeki integrallerin toplama 6zelligi kullanilarak

seklinde yazilabilir. Bu denklemdeki C,,(a,R) ve C,, (cr,q;R) yardimer molekiiler

integralleri Boliim 1.3’te incelenmistir.

Cmn(a, q; R) yardimci molekiiler integralinin bazi degerleri niimerik sonuglarla

karsilastirmali bir sekilde Tablo I.1°de verilmistir.

L.2. Smn(a,q; R) Yardimer Molekiiler integrali

S, (t, g; R) yardimer molekiiler integrali

a ,q; R I sm(pR) (L.3)
q p +0{

seklinde tanimlanir. Smn(a,q;R) yardimc1 molekiiler integralini ¢6zmek i¢in denklem

(I.2)’den faydalanirsak

Smn (a’ qi‘ R) = Smn (a’ R) - §mn (a’ q7 R) (1'4)
ifadesini elde ederiz. Bu denklemdeki S, (e, R) ve S, (c.q;R) yardimer molekiiler

integraller Boliim 1.4°te incelenmistir.
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S, (o, ¢; R) yardimer molekiiler integralinin bazi degerleri niimerik sonuglarla

karsilastirmali bir sekilde Tablo 1.2°de verilmistir.

1.3.C,, (a, R) ve C,, (a,q; R) Yardimer Molekiiler integralleri

C.. (a, R) Yardimer Molekiiler integrali

C,, (o, R) yardimer molekiiler integrali

m

C,(a.R)=| 42)008 (pR)dp (L5)
0 p +a

seklinde tanimlanir.

Analitik Formiil

Denklem (1.5)’1 ¢c6zmek i¢in Rezidii teoremi uygulanirsa,

n-1 k (m/2)-s
Cmn (C(, R) = ﬂeiaRz n—k— I 2” k 2 Z ) F (m)
k=0

2m A(k ) ( a)k—s+m—2n+] kas (16)
5s=0

ifadesi bulunur.

Tekrarlama Bagintisi
C,, (o, R) yardimer molekiiler integrali igin (1.5) denkleminde pay ve payda

(p2 + az) ile carpilirsa,

Cmn (a’ R) = C

m+2,n+1

(e.R)+a’C,, . (a0, R) (L7)

seklinde tekrarlama bagintist elde edilir. Bu tekrarlama bagmntilarinin baslangic

degerleri olan C,, (a, R) integrali yine Rezidii teoremi araciligi ile

= F (n+k 1) R
rar (2 )n+k

C,, (. R)=rme™" (1.8)

seklinde elde edilir.

(@, R) yardimer molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri Tablo 1.3°te

I71l’l

verilmistir.
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C mn (a, q; R) Yardimer Molekiiler integrali

C,, (a.,¢; R) yardimcr molekiiler integrali

q m
C (a,q;R)= p—ncos PR)dp (1.9)
(aiR)= [ eos(om)

seklinde tanimlanir. Bu denkleme analitik bir ifade bulmak i¢in, (E.4) ile verilen cosintis

fonksiyonunun seri agilimi (Jeffrey ve Dai, 1995) ifadesi kullanilirsa

C [ i RZk
a ,;R)= 11m z 1) M, 0 (a,q) (I.10)
k 0

elde edilir. Bu denklemdeki an(a,q) yardimer molekiiler integrali Boliim 1.5°te

incelenmistir.

C,,(a.q; R) yardimct molekiiler integralinin bazi degerleri niimerik sonuglarla

karsilastirmali bir sekilde Tablo 1.4’de verilmistir.

1.4, Smn(a, R) ve S, (a,q;R) Yardima Molekiiler integralleri
Smn(a, R) Yardimer Molekiiler integrali

S, (a, R) yardimci molekiiler integrali
S, (a.R)= J ) sin(pR)dp (1.11)

seklinde tanimlanir.
Analitik Formiil

Denklem (I.11) ile verilen ifadeye analitik bir ifade bulmak igin Rezidii teoremi

kullanilirsa,

((3m+1)/2)-s
S, (. R) = ﬂe‘”RZ o Cn—k- 2)2( 1) F,(m)

2 k—s+m—-2n+1 Rk—x
§=0 2m_‘q(k_s)! ( a)

(L12)

ifadesi bulunur.
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Tekrarlama Bagintisi
S (a, R) yardime1 molekiiler integrali i¢in (I.11) denkleminde pay ve payda

(p2 + az) ile ¢arpilirsa,

a,R a,R)+a’S a,R (L.13)
( ) m+2,n+1( ) m,n+1

mn

seklinde tekrarlama bagintisi elde edilir. Bu tekrarlama bagmtilarinin baslangic degeri

olan S (e, R) integrali Rezidii teoremi kullanilarak

B T R n-1 n—k—1 1 b5
S )= {1_6 Y e S }

(L14)

seklinde elde edilir. S, (e, R) yardimer molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

Tablo 1.5°de verilmistir.

fmn(a,q; R) Yardimer Molekiiler integrali

S . (a,q; R) yardimcr molekiiler integrali

m

q
S, (a.q;R I s1n(pR) (1.15)
0 p +0{

seklinde tanimlanir. Bu denkleme analitik bir ifade bulmak i¢in, (E.9) ile verilen siniis

fonksiyonunun seri agilimi (Jeffrey ve Dai, 1995) ifadesi kullanilirsa

=lim > ( mM ket (2:4) (L.16)
= k=0 .

bagintisi bulunur. Bu denklemdeki M, («,q) yardimcr molekiiler integrali Bolim

[.5°te incelenmistir.

S..(,q; R) yardimer molekiiler integralinin bazi degerleri niimerik sonuglarla

karsilastirmali bir sekilde Tablo 1.6’da verilmistir.
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5. M, (a,q) Yardimer Molekiiler Integrali

M,, (a,q) yardimer molekiiler integrali

M, (a.q)= iﬁdx (L17)

seklinde tanimlanir. Hesaplamalarimizda M, («,q) yardimer molekiiler integrali igin
m’nin sadece ¢ift degeri ile karsilagiriz. an(a,q) yardimc1 molekiiler integraline ait

analitik bir ifade bulmak igin

m/2 2j

p—m=z<—1>ff,(§j%

1.18
(p2 +a2)" 0 fr +a2)”7’5+j (1.18)

ifadesi kullanilirsa,

mj2 ) )
Mulaa)= SV F (21 ) (@) 019)
= 2)7 gk
bagntisi elde edilir. m =0 6zel durumunda M, («,q) yardimer molekiiler integrali

M, (a,q)=1,(.q) (1.20)

ifadesine indirgenir. Burada 7, (a,q) yardimcr molekiiler integrali Bolim 1.6°da

incelenmistir.

M, («,q) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri Tablo 1.7°de

verilmistir.

Lé. I, (a, q) Yardimer Molekiiler integrali

I, (a, q) yardimc1 molekiiler integrali

LX%@%% (1.21)

seklinde tanimlanir. Bu ifade » >0 ve n <0 durumlari igin ayr1 ayr1 ¢oziilmelidir.
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n=20 durumu

Bu durum igin x = artan @ dontisiimii yapilirsa,

B 2n72k73J
a'™ q 2 (2’1_2) [ 2 . g 23 2
1a0)= S = 2Jatan £+ S22 S iy o 2i-2) o

(1.22)

bagmtisi elde edilir. 7, (a,q) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

Tablo 1.8°de verilmistir.

n<0 durumu

n <0 durumunda 7, (a, q) yardimc1 molekiiler integrali

1, (e, q)= (x2 + az)" dx (1.23)

S

sekline doniisiir. Burada (x2 +a2)1 i¢in binom agilimi kullanilirsa,

n 2n-2k+1
q

_ 2k
I (a,q)= ;FA (n)a Py (1.24)

bagintisi elde edilir.

I ,(a,q) yardimer molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri Tablo 1.9°da

verilmistir.
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Tablo L.1. C,, («,¢; R) fonksiyonunun bazi niimerik degerleri

m n|a | 49]|R Bu Galisma Nlmerik (Maple) Af
1 1021]09] 07| 0219371172725712533767808 0.219371172725712533767808 0
2 10706 |14 0.093913213852907411302922 0.093913213852907411302922 0
0| 3 |06/|54]22]| 0.000014029366527442503727 0.000014029366527442503727 0
4 104 (32|14 0.000011109297469443733357 0.000011109297469443733357 0
5 107]05] 24| 0.024074461119064199447375 0.024074461119064199447375 0
3 101]05|15]| 1.090130079141785566730775 1.090130079141785566730775 0
5 4 11410708 0.005634500289886438410092 0.005634500289886438410092 0
9 1210104 0.000274669407193596159433 0.000274669407193596159433 0
6 | 240807 | 0.000005396385469761582456 0.000005396385469761582456 0
7 1040205 3526762518083755763906138 352.6762518083755763906138 0
5 1082904 ]| 0.000085138747066513505785 0.000085138747066513505785 0
6 |11 |1.1]07 | 0.001501453905984125977721 0.001501453905984125977721 0
4| 7 |35|05|08| -4341246288104969646012E-8 | -4.341246288104969646012E-8 0
8 | 26|08 |03 | 1489951669482826911614E-7 1.489951669482826911614E-7 0
9 1060501 | 0.656194504824593311396973 0.656194504824593311396973 0
7 107|02]57]| -0.028319463015019592338186 | -0.028319463015019592338186 | 0
8 | 05|04 |08 1.035195595616253703253244 1.035195595616253703253244 0
6 | 9 |08[01]19| 0.007322924706659886005354 0.007322924706659886005354 0
10 | 05|05 | 0.7 | 1.563736186768990498050903 1.563736186768990498050903 0
11104 (08)08 | 0.167168417032961729046145 0.167168417032961729046145 0
9 | 042207 | -0.000011687325310980490453 | -0.000011687325310980490453 | 0
10 | 47103 |07 | -2.06165912788822835409E-11 | -2.06165912788822835409E-11 0
8 | 11]107]07]82| 0.007166177610543437331742 0.007166177610543437331742 0
12 101109 | 1.5 | 0.034770167521636634035257 0.034770167521636634035257 0
13 1 0.6 | 0.8 | 1.7 | 0.000866300316208471967267 0.000866300316208471967267 0
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Tablo 1.2. S, (a,q;R) fonksiyonunun bazi niimerik degerleri

m|n|la| g9 ]| R Bu Calisma Niimerik (Maple) Af
1102]09]07 0.937182266336517447767679 0.937182266336517447767679 0
2107|0614 0.387932426140533645718215 0.387932426140533645718215 0

1 3106|5422 0.000042381629297432987837 0.000042381629297432987837 0
4 1043214 -0.000099950878666712994146 -0.000099950878666712994146 0

5 107]05]24 0.382291824835152992874073 0.382291824835152992874073 0
31010515 1.420936233455809861844326 1.42093623345580986 1844326 0

3 4114|0708 0.014961701602126468678949 0.014961701602126468678949 0
5 121]01|04 0.000300577388265323086135 0.000300577388265323086135 0

6 |24]|08]|07 0.000017257453514490390323 0.000017257453514490390323 0
7104]02]05 16.36557368169003904630006 16.36557368169003904630006 0

5 108|29]|04 0.002497158224767217012163 0.002497158224767217012163 0

6 |11]11]07 0.003970419053793498281540 0.003970419053793498281540 0

5 71350508 1.585051181027013470294E-7 1.585051181027013470294E-7 0
8 126|08|03 1.903580272996567976474425 1.903580272996567976474425 0
9106|0501 1.585051181027013470294E-7 1.585051181027013470294E-7 0
7107]02]|57 -0.016850883224695766358252 -0.016850883224695766358252 0
8105|0408 0.311226682362139264828246 0.311226682362139264828246 0
7191(08]01]19 0.014435655279701899635534 0.014435655279701899635534 0
0105|0507 0.430509086068957089088014 0.430509086068957089088014 0
1104|0808 0.124011717401001473499749 0.124011717401001473499749 0
9104|2207 0.000171338449668421554337 0.000171338449668421554337 0

10 | 471 03|07 | -9.57889402100615500644E-12 -9.57889402100615500644E-12 0

9 | 1M {o07]07]82 0.002971766926083052684304 0.002971766926083052684304 0
12101]09]|15 0.270918499431474448162627 0.270918499431474448162627 0
131060817 0.013388115095788598478830 0.013388115095788598478830 0
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Tablo 1.3. C,, (a,R) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (P = aR)

"t C,,m(a,R)
| ;xe -
2 —(1 + P)eF
’ Tea 5(3+3P+P2)e—1’
0 4 96 7(15+15P+6P2 + P3)eP
5 76800 (105 + 105P + 45P% + 10P3 + PHe~"
6 W(MS + 945P 4 420P2 4+ 105P3 4 15P* 4 P%)e~P
! m(lows +10395P + 4725P% + 1260P3 + P* + 21P5 + P®)e~"
8 | Tisoggoots (135135 + 135135P + 62370P% + 17325P% + 3150P* + 378P% + 28P° + P)e™"
? — (=P
3 16 3(1+P P2)e?
’ %% 5(3+3P P¥e=?
218 —e8a 7(15+15P+3pz —2P3 — p¥ye-P
6 o5 (105 + 105P +30P% — 5% — 5P* — P%)e~7
7 — (945 + 945P + 315P% — 30P* — PS — P%)e~P
92160a'!
8 129024041 (10395 + 10395P + 3780P? 4+ 315P% — 210P* — 84P5 — 14P° — P7)e" "
’ L(3 — 5P+ PYe P
4 * 96 3(3 + 3P —6P2 + P3)e?
5 768a s (94 9P = 3P2 = 6P% + Phe?
0 ﬁms +45P — 15P3 — 10P* + P5)e™?
! mem +315P + 45P% — 60P% — 30P* — 3P5 + P%)e™P
8 m(zms +2835P + 630P2 — 315P3 — 210P* — 42P5 + P7)e™P
) L(15 —33P +12P%2 — p3)e~?
° 768a3 ——— (154 15P — 45P% + 14P% — P*)e~"
6 | 6 ﬁ(% +45P — 30P? — 45P3 + 15P% — PS)e~F
7 — (225 + 225P — 45P? — 120P% — 30P* + 15P5 — P)e~"
92160a’
8 T59072055 (1575 +1575P — 525P% — 210P* + 14P° — P7)e™"
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Tablo 1.4. C,, («,q; R) fonksiyonunun bazi niimerik degerleri

m|n|a | g | R Bu Galisma Nimerik (Maple) AN
0 | 05|04 | 14| 0.379418712800631002751335315 | 0.379418712800631002751335315 | 0
1108|0109 | 0.155234845887998413259796663 | 0.155234845887998413259796663 | 0
0|2 |05]|05]| 13| 4904670544260174219244115064 | 4.904670544260174219244115064 | 0
3 104 |06 |22 51.14919576391194976842948052 | 51.14919576391194976842948052 | 0
4 10710224 | 3.023829870800069361221064906 | 3.023829870800069361221064907 | 10
2 10307 |08 | 1.267290034864268816062657413 | 1.267290034864268816062657413 | 0
) 3101|0129 | 96.31057552419864753614002216 | 96.31057552419864753614002216 | 0
4 10708 | 11| 0.398845937792687287792537866 | 0.398845937792687287792537866 | 0
5104|0519 | 3047943248295191812037731031 | 30.47943248295191812037731031 0
6 10807 | 15| 0.221426994784110128453836004 | 0.221426994784110128453836004 | 0
4 10203 |14 | 6.727928852182506039049979620 | 6.727928852182506039049979620 | 0
5 10707 | 21| 0.053284402685231124954180246 | 0.053284402685231124954180246 | 0
4 | 6 |06 |09 15| 0432315029088835270744919823 | 0.432315029088835270744919823 | 0
7 106 |08 |17 | 0.717247845983505110058187315 | 0.717247845983505110058187315 | 0
8 1080501 | 0.037162589976792465408918708 | 0.037162589976792465408918708 | 0
6 | 05|04 | 14 | 0.088804315927194448873102233 | 0.088804315927194448873102233 | 0
7108 |07 |19 | 0.006739695711437966658262934 | 0.006739695711437966658262935 | 10-%
6 | 8 |05]|05]| 13| 1.123759125937878247565376511 | 1.123759125937878247565376512 | 10
9 | 04|06 | 22| 37.09257681859494450814901456 | 37.09257681859494450814901457 | 10
10 1 0.7 | 0.2 | 24 | 0.001144884383757557701372624 | 0.001144884383757557701372625 | 10-%°
8 1 02|03 ]| 14| 218.8547336315718343817841784 | 218.8547336315718343817841784 | 0
9 10707 |21 0.008513384198779161252309201 | 0.008513384198779161252309201 0
8 | 10| 06|09 | 15| 0.146917554419894745113637136 | 0.146917554419894745113637138 | 10
11106 |08 17| 0.217835777017575017815171303 | 0.217835777017575017815171299 | 10%
121 0.8 | 05 | 0.1 | 0.002022064116690911112100300 | 0.002022064116690911112100300 | 0
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Tablo L5. S, (Ot,R) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (P = aR)

. - Smn(a»R)
T
1 T[Ee—P
= pp-P
? Ta? Pe
3 Lp(l + P)e_P
ﬂ16a4
* ——P P + P2)e-P
96(16 (3 + 3 + )e
| > L(15+15P+6P2 + P3e P
- 768a®
W(()lﬁ + 945P + 420P? + 105P3 + 15P* + P5)e~P
nR , ) o
7 W(945 + 945P + 420P* + 105P3 +15P* + P )e_
R
i 129024055 (10395 + 10395P + 4725P% + 1260P3 + 210P* + 21P5 + P®)e~?
T
? Z(z — P)e7?
’ LP(:'? —P)e?
16a?
* LP(3 + 3P — P%)e*
1;)60(4
° TE806 P +2P? —p3)e~?
3 768260 TP+ e
° LP(45 + 45P + 15P? — pH)e~?
R 7680a8
T
! W(315+315P+120P2 +15P3 —3P* —3p5)e?
T i 3 5 6
8 m(2835 + 2835P + 1155P? — 210P3 — 7P5 — P%)eP
3 1(8_7P+P2)6—P
71[6
—— (15 —-9P 2Y,-P
4 - 96(12( 5 9 +P )e
5 T vt s -
° 6 ——P“4 A5p PZ -1 P3 P4 _p
7680a° (45 + 45P + 5P2 — 10P* + P*)e
T
! W(225+225P+60P2—15P3 — 9p* 4 5pS)e=P
nR
: oongiazs (1575 + 1575P + 525P% = 42P4 = 7% + P)e~
i3
’ %(48 —57P + 15P%2 — P3)e~?
5 —_P(105 - 87P + 18P? — P¥)eF
- 768a?
Te WP(NS + 105P — 105P2 + 20P3 — P¥)e™P
nR
7 _mR _ , e
. 92160a° (315 + 315P — 105P3 + 21P* — P°)e
8 m(1575+1575P+315P2_210P3_84P4_21P5—P6)3_P
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Tablo L.6. S, (a,q; R) fonksiyonunun bazi niimerik degerleri

m | n|a | q4d|R Bu Galisma Niimerik (Maple) A
110504 | 14 | 0.085113570216227072216814526 | 0.085113570216227072216814528 | 10%
2 (080109 | 0.000718335112667709281328132 | 0.000718335112667709281328132 0

1 3105|0513 | 0.988315211485170608818157172 | 0.988315211485170608818157172 0
4 | 04|06 | 22| 17.60655951797482392677789113 | 17.60655951797482392677789112 | 10-%
5 [ 07102 ] 24 | 0.175604243716648517854747771 | 0.175604243716648517854747771 0
3108 |07 | 15| 0.049953616928977565963186638 | 0.049953616928977565963186638 0
4 | 03|07 | 08 | 2.346348235730145665248068406 | 2.346348235730145665248068406 0

3 5 01|01 |29 | 5298.339287282737622152560287 | 5298.339287282737622152560288 | 103
6 | 07|08 | 1.1 | 0.179648350408104699567380615 | 0.179648350408104699567380615 0
7 | 04|05 |19 | 67.51655219850039032850594008 | 67.51655219850039032850594007 | 103
5 (08| 05| 01| 0.000289522756464302393197632 | 0.000289522756464302393197632 0
6 | 02|03 | 14 | 5470592600627525070104202969 | 54.70592600627525070104202969 0

5 7 107 |07 |21 0.786372757983655978501027199 | 0.786372757983655978501027203 | 10
8 | 06| 09 |15 | 0.474442563893828481198729997 | 0.474442563893828481198729997 0
9 [ 06 ] 08 | 1.7 | 0.844046242143419140382031897 | 0.844046242143419140382031897 0
7 107 ]02]| 24 | 0.000012459512403019928470425 | 0.000012459512403019928470425 0
8 | 05|04 | 14 | 0.107780575399619324543389171 | 0.107780575399619324543389172 | 103

7 9 [ 08] 07 | 19 | 0.006760975925588491398696677 | 0.006760975925588491398696677 0
10 | 05| 05 | 1.3 | 1.348156531995001083457717731 | 1.348156531995001083457717703 | 10
11104 ] 06 | 22 | 133.3341089200395703115662905 | 133.3341089200395703115662922 | 10%
9 108 |05 | 0.1 | 0.000020470655984887256608228 | 0.000020470655984887256608228 0
10 | 0.2 | 0.3 | 1.4 | 1843.631725398132212621126240 | 1843.631725398132212621126255 | 10

9 | 110707 |21 0.015719860100644249622998151 | 0.015719860100644249622998152 | 1032
121 06 | 09 | 1.5 | 0.182395470224234500844296725 | 0.182395470224234500844296701 10-3
13 ] 06 | 0.8 | 1.7 | 0.305235904124664618808007804 | 0.305235904124664618808007792 | 10*
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Tablo 1.7. M, (a,q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (Y = arctan (g/cr))

m n an(a’q)
0 4
2
] Ly @ +a”
2 a
2Y
f 2 ra?
3 1 l6Y(q2 +0t2)3/2 +7r(3a2q—q3)
12 7m4(q2+a2)3/2
A 1 18v(g? + a2 4 mlasat +10a%? ~114%)
120 ﬂa6(q2+a2)5/2
1 g-aY
1 Yq2 +a’ aq
2 2 g> +a?
2 3 l)(q2+a2)z+aq(q2—a2)
8 a3(q2+a2)z
4 L3Y(q2 +0:2)3 +aq(8a2q2 -3a* +3q4)
48 as(qz +a2)3
1 4
2
) 4
T
3 1 q!—3a2 +q2 ’
3 gaz(qz +a2)3/2
) 1 —earle? + o) + mlloa2e? — 750 +134%)
240 7ra4(q2+a2)5/2
1 %—a2q+a3Y
) 1 3Y(aq2 +a3)—q(2q2 +3a2)
2 (q2 +a2)
4 3 13Y(q2+a2)2—aq(5q2+3a2)
8 oc(q2 +0¢2)2
1 3Y(q2 +a2)3 +aq(78a2q2 —3a* +3q4)
4 48 a3(q2 +a2)3
4
1 5]
2 i(15a2)’+2q27r)
5 3 _i16Y(q2+a2)3/2—7rq(3a2+q2)
32 ﬁ(qz v )?
. 1 -8l + @2 - 2 g(0a2g? — 150" —74°)

192 ﬂa,z(qz +0{2)3/2
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Tablo L.8. /, (a,q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (Y = arctan (¢/ a))

1,(a.9)

0 q

1 Y
o

) > +a’ )Y +oq
2 3(,2 2
a*lg? +a

3(012 +a2)2 Y+ (3aq3 + 5a’3q)

3 8a5(q2 +a2)

A 15(q2 Jroﬂ)3 +(15aq5 +400°q’ +33a5q)
48057((12 +0:2)3

; 105(q2 +a2)4Y+(385a3q5 +511a’q’ +279a7q)

3840° (g2 + o)

Tablo L.9. /_, (a,q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri

I,(a4q)
0 q
3
1 A
3 q
515 23 4
2 +Za g +a
5 3 q q
q7 25 4 3 6
3 t+Zag+a'qg +a
775 q q q
9
6 4
4 L 4202 +2a%" +=a¢® +ab
9 ' 7 q 5 q 3 q q
1
5 10 5
5 9 4202 +—a'q’ +20°¢° +2a¢® +a"°
119 q 7 q q 3 q q
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EKJ. E,, (a) Yardimer Molekiiler integrali

E, () yardimer molekiiler integrali
E,(a)= [ —L—dp a.1)
0 (pz +a 2)

seklinde tanimlanir.

Analitik Formiil
v' m’in c¢ift degeri
Emn(a) yardimec1 molekiiler integralini m’in ¢ift degerlerinde ¢dzmek icin (I1.18)

denklemiyle verilen ifade kullanilirsa
2+l & j m 2n+1-2,f
E, (a)=ma"?""Y (-1} F, 5 Fn+/£_l(2n +2j-m=2)2" (1.2)
J=0 )

ifadesi bulunur.

v' m’in tek degeri
E,, (a) yardimer molekiiler integralini m'nin tek degerlerinde ¢6zmek igin

(2.72) denklemiyle verilen ifade kullanilirsa

3

04|

E, (@)= a"" (—1>ka[’”“)( ! 0.3)

2 )(2n-m+2k-1)

e
Il

0

ifadesi bulunur. E,, (o) yardimer molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri Tablo

J.1°de verilmistir.

Tekrarlama Bagintilar

Emn(a) yardimci molekiiler integrali i¢in verilen (J.1) ifadesinin pay ve paydasi

p’ +a’ ile garpilirsa,

Emn (a) = Emfz,nfl (O() - azEmi,n (a) (J4)
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ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintisinda baslangi¢ degerleri ise

E()n (a) =7

E, (@)

seklinde verilir.

Tablo J.1. E,, () fonksiyonunun bazi sembolik degerleri

(2n-2)! (2a)

(n—l)!

1

m n E,. (a)
) 1
202
3 1
1 4t
4 |
6a®
5 1
8a®
2 z
4o
3 V4
16a°
2
4 T
32a°
Sr
S 7
256a
3 1
40
3 4 !
12a*
5 1
240°

(1.5)

(1.6)

m

Emn (a )

32q°
3z

256¢°
3

5124

240*

60c®

120a®

210¢!°

RY/4
512a°
S
20480
hY/4
40960°
457

65536a !
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EKK. G, (}/, Q) Yardimc1 Molekiiler Integrali

G,, (7, Q) yardimei molekiiler integrali

K dy
G, (7,.0)=[——— (K.1)
oy (v +7)
seklinde tanimlanir. Burada — ifadesi igin
(v+7)
L__C1y ar ] (K2)

(+y)y  (n-1) d7”1y+7

tanimi kullanilirsa

_Etat
G,.(r.0)= i (y+y)Gml(7,Q) (K.3)

ifadesi elde edilir. Burada G, (;/, Q) yardimc1 molekiiler integrali

G,.(7.0) f (K.4)
V" y+7
seklinde tanimlanir. Analitik bir ifade bulmak i¢in (K.4) ifadesinde ———— i¢in
y"(v+7)
A m=1(_ m—k
T )L B K3
y+r) o bry) & oy
formiiliinii kullanirsak,
( )m ( ) m— m—k 1
7,0 In - (K.6)
1()7 O+y ;7"ka

bagintisin1 elde ederiz. (K.6) ifadesi (K.3) ifadesinde yerine yazilhp ilgili tirevler

alinirsa, G, (y,Q) yardimer molekiiler integrali igin

6u3:0)= Cr -2 (2 )-S5 CI L) 5 Bl )

Q+y) = kO = (1—s- 1)(0+y)””
(K.7)
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analitik bagintisini buluruz. G,,(y,Q) yardimeir molekiiler integralinin bazi sembolik

degerleri Tablo K.1°de verilmistir.

Tekrarlama bagintisi

Gmn(y,Q) yardimci molekiiler integrali igin verilen (K.1) ifadesinin pay ve

paydast y+y ile carpilirsa,
1
Gmn (7’ Q) = ; Gm,nfl (}/’ Q)_ Gmfl,n (7/’ Q) (K‘8)

tekrarlama bagintisi elde edilir. Bu tekrarlama bagintisinin baglangic degerleri

G,,(7,0) ve G, (y,0)dir. G, (r,0) ifadesine ait analitik formiil denklem (K.6) ile

verilmistir. Baslangi¢ degerlerinden G, (;/, Q) ise

G,(r.0)=|— K.9
(7.0) iy(y+y) (K.9)

seklinde tanimlanan bir yardimci molekiiler integraldir. Bu integrale ait analitik bir

1
ifade bulmak i¢in, integral igerisinde yeralan ———— ifadesini
y(y+7)
n-1 F
1 n - n l - z k+/!+ln) y (K.lo)
vy +7) yoim 7 )

ile yeniden tanimlariz. Bu ifade (K.9) ifadesinde yerine yazilip ilgili tiirevler alinirsa,

G,n(y, Q) yardimer molekiiler integrali igin

G ( ,Q):%zn(wj_%i(_l)st(”—l) y “Emln)z":(_l)s( F () .

Vo § (Q + )/) = Y 5=0 n—k+s- 1) (Q + y)n_kﬂ_l
(K.11)

analitik bagintisini buluruz.
Bazi durumlarda G, (7, Q) yardimci molekiiler integrali ile karsilasilir.

(7/, Q) yardimcr molekiiler integrali

—mn
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G, (7.0)= I—dy (K.12)

+y)

seklinde tanimlanir. Bu integrale analitik bir ifade bulmak i¢in y+y=x seklinde

degisken degisikligi yapilir ve binom ag¢ilimindan faydalanilirsa

G..(7.0)= ZF )0" 8,1, (0+7) (K.13)

ifadesi elde edilir. Burada g, (z) fonksiyonu

2@)=[

seklinde tanimlanir. Bu ifadede pay ve payda x+ z ile carpilirsa

7 dx (K.14)

gmn(Z):gmfl,nfl(z)_zgmfl,n(z); (n 2 2) (K.15)

ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintinin baglangig degeri olan g, (z) ve g,,(z) icin

x +z =y degisken degisikligi yapilirsa

o.(2)= Gl )n,, (n>2) (K.16)

1

& (Z) B (n — 2)2"_2 - (n - l)z”_I

(n>3) (K.17)

ifadesi bulunur. G, (7/, Q) yardimci molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri

Tablo K.2’de verilmistir.
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Tablo K.1. G (7/, Q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (Z = ln((Q+ 7/)/ Q))

mn

m n Gmn(yaQ)
1
2
(0+7)
1
3
2(0+7)
0 1
‘ 0y
s 1
4(+y)
Z
1 Z
14
2 (Q+7)Z_7
72 (0+7)
1 2(Q+7)2Z—(3y2 +27Q)
3 3 2
27 (0+7)
A 6(Q+y)32—(11y3 +15720+ 6yQ2)
6y*(0+7)
1
0 2
0
1 _ QZ_7
)
2 N 2(Q2 +7)Z—(y2 +27Q)
2 3
700 +y)
; 600+ )2~y + 9770 + 607
27*0(0+7)
4 00+ y)3Z—(3y4 +227°0+30y20% + 12yQ3)
3°0(0+7)
1
0 e
2Q22+(;/2 72;/Q)
1 312
2y°Q
60%(0+7)Z+y* ~37°0-6,0?)
3 2 4 ~2
2740*(0+7)
3 12020+ 7P 7+ /" - 4°0-18720% ~12,0°)
27°0%(0+y)
4 60Q2(Q+7/)3Z+(375 —157*0-110°0% 1504203 —607Q4)
67°0%(0+y)
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Tablo K.2. G ,,(y,Q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri

m n G_m,,(}/,Q)
1
? (0
1
0 ’ 2(y+0)
A 1
3(y+0)
5 1
4(»+0)'
3 y+20
2(y+0)
4 y+30
1 6(y+0)
5 y+40
12(y+0)*
6 y+50
20(y+0)°
A ¥y +3y 0+30?
3(r+0f
5 2 +4y 0+603
12(y+0)*
) 6 2 +5y0+100>
30(y+0)
. 2 +6y 0+1502
60(y+0)°
8 y2+77y 0+210°
105(y +0)’
5 3 +4y20+6y 0% +40°
4(r+0)*
6 3 +5720+10y 0% +100°
; 20(y+0)°
. 3 +6y°0+15y 0 +200°
60(y +0)°
8 ¥ +7720+21y 0% +350°
140(y +0)’
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EKL. J) (a, B q) Yardime1 Molekiiler Integrali

" (a. B;q) yardimcr molekiiler integrali

IIII

© m

e pia)= (e ) (o + 5]

- dp (L.1)

seklinde tanimlanir.
v m’nin ¢ift degerleri

J" (a, B;q) yardimer molekiiler integrali i¢inde denklem (2.25) kullanilirsa

n—l1 n'=1
JI]:l (a’ ﬂ’ q) = z T]/jn' (a’ ﬂ)Eu,erl (a7 (I)_'_ Z 77/:'n (IB’ a)F:n,s'Jrl (ﬂ’ q) (L2)
s=0 5'=0
bagintisi elde edilir.

v m’nin tek degerleri

Denklem (2.72) denklem (L.1)’de kullanilirsa,

l\)\—‘

J" (e, Biq) = Zi: ~1)°F, ( j G [”1“)+k,n'(ﬂ2 -a’.q’ +0¢2); B>« ise

(L.3)

:—Z( ])k ( lesz | (m_]}rk)n(az _ﬁz’qz +132); B<aise

ifadeleri elde edilir. Burada G, (y,Q) fonksiyonu EK K’de incelenmis, analitik ve
tekrarlama bagntilar1 verilmistir. J” (o, 8;q) yardimer molekiiler integralinin bazi

nn

sembolik ve niimerik degerleri ise Tablo L.1 ve Tablo L.2’de verilmistir.

a =B ozel durumu igin  J” (a, B;¢) yardimer molekiiler integrali

Jo(a,a;q9)=F,,..(a.q) (L.4)

m,n+n

ifadesine indirgenir. ifadede yeralan F, («,q) yardimci molekiiler integrali EK M’de

mn

incelenmis, analitik ve tekrarlama bagintilar1 verilmistir.
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Tekrarlama Bagintilar

J" (a, B;q) yardimer molekiiler integrali igin verilen (L.1) ifadesinin pay ve

paydasi p’ +a? ile garpilirsa,
Tl Biq)= T35 Bra) + o T (@, ) (L.5)

ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintisinda baslangi¢ degeri J°, (e, f;q) ise

O [ee) '
J N\a, Bq)= 1 ;
nn( q) '![( P 2)}1( P i2)n

(L.6)

seklinde verilir. Bu yardimci1 molekiiler integrali icinde denklem (2.25) kullanilirsa

n—1 n'—1
o, Biq)=> "m0 (a, B)F, i (.q)+ > 0. (B ) Fy i (B.q) (L.7)
s=0 s'=0

bagintist elde edilir. Burada F,, (c,q) fonksiyonu EK M’de incelenmis, analitik ve

tekrarlama bagintilar1 verilmistir.
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Tablo L.1. J

’
nn

(a, ﬂ;q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri

r=le’-p). 0=l¢’ +p’)
non o om Iile, Brq)
1 1 0 _Fol(“,CI)JFFm(ﬂ,C])
V
Fyy (@, q)=Fy,(B.q)+ ¥ Foa(B.q)
1 2 0 .
V4
1 2 1 %GZI(%Q)
1 9 Fm(“»‘l)_Fu(ﬂ»‘])‘*}’Fzz(ﬁsCI)
Fyle,q)-Fyy(B.q)+ 7 Fi(B.q)
1 2 4 "
_le(a"I)_ le(ﬂ,q)+}/F22(a,q)
2 1 2 2
V4
1 2
2 1 3 E[Goz(%Q)*ﬂ Gl2(7/>Q)]
—F41(a,q)—F41(/3,q)+yF42(a,q)
2 1 4 :
) 9 9 2[F21(0‘sQ)_F21(ﬁ,Q)]+7[Fzz(a»Q)+Fzz(ﬁ,Q)]
E
2 2 1 %Gzz(ﬂ/aQ)
2 2 3 %[Glz(%Q)_ﬁszz(%Q)]
2 3 3 %[Gzz(%Q)_ﬂsz»z(}’aQ)]
2 3 5 %[GI2(7:Q)_ﬁ4G32(77Q)]_132622(7:Q)
2 3 7 %[Goz(%Q)_ﬂGGz'z(?/aQ)]*‘%[,B4Gzz(7aQ)_,B2G12(7aQ)]
3 1 1 %Gn(%Q)
3 1 9 le(av‘Z)"‘ﬂ/Fzz(“’Q)+W2Fz3(a’Q)_F21(ﬂ,‘I)
}/3
3 1 3 %[G03(7’Q)_,32G13(7sQ)]
3 2 1 %G%(}GQ)
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EKM. F,, (a, q) Yardimer Molekiiler Integrali

F,, (a,q) yardimcr molekiiler integrali

mn

(M.1)

'-—.8

)ﬂll a q

(2 rat) +a)f

seklinde tanimlanir.

v m’nin ¢ift degerleri

(a q) yardime1 molekiiler integrali i¢inde denklem (I.18) kullanilirsa,

IHI’!

m/2

F, (a,q)= Y (-1 F,(m/2)a” F, , ()., (2.q) (M.2)

Jj=0

elde edilir. F, (a,q) yardimci molekiiler integrali
Todx
Fylanq)= [+ (M.3)
q

seklinde tanimlanir. x = o tan @ degisken degisikligi yapilirsa

F,, (Ot,q) =o' [cos® g do M.4)

Qo |

ifadesi elde edilir. Bu ifadedeki integral i¢in

n—1
Icos“@d@ F (2n)6? 21” ] ZF( )sm(22n 22kk)9 (M.5)

tanim1 (Jeffrey ve Dai, 1995) kullanilirsa

1-2n

FOS(a,q)th (2n- 2)(% QJ

F.(2n-2) kg M.6)
n=2 n— n—k—l1 2n-2k-2u-3 _2u+l (

—1) F. 2n— 2k 2))——
22}7 2 Z k- 1 “ ( ) 2u+1( ) ( 2 2)n—k—l

elde edilir. Burada elde edilen ifade (M.2)’de yerine yazilirsa (s=n—(m/2)+ j),

(@r.q) yardimer molekiiler integrali igin

ITIII
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m2 A F N
F,(a,q)=> (1) F,(m/2)a' > {(/Z;V]l( )(72[ - Q)

Jj=0

( ) [N 2k-1
n—(m/2 H+j-2 2 N-2k-2u-1 _2u+l

L b & T 20 ; : e M

k=0 =0 P 2 \n——+j—k—

q t«a 2
bagintisi elde edilir. Burada
N=2n-m+2j-2; Qzarctan(iJ (M.8)
a

ile tanimlanir.

v' m’nin tek degerleri

F,, (a,q) yardimcr molekiiler integrali iginde denklem (2.72) kullanilirsa,

mn

m-1

nm(a q) Z(_ 1)] ( ja F Ln—((m-1)/2)+; (0( q) (M9)

elde edilir. 7, (c,q) yardimer molekiiler integrali

F(e,q)= j (M.10)
[y ™
seklinde tanimlanir. x* +a® =y degisken degisikligi yapilirsa
F (M.11)

1\(05 V= s 1)(q +a )”

ifadesi elde edilir. Burada elde edilen ifade (M.9)’da yerine yazilirsa
(s >n—(m-1/2)+ j), F,,(a.q) yardime molekiiler integrali igin

m —1

F,(a.q)= ) Ti (-1YF, ( jam_ ) (M.12)

k-1

ifadesi elde edilir.
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F,, (a,q) yardimcr molekiiler integralinin bazi sembolik degerleri Tablo M.1°de

mn

verilmistir.

Tekrarlama Bagintilan

F,, (a,q) yardimci molekiiler integrali icin verilen (M.1) ifadesinin pay ve

7

paydasi p* +a? ile garpilirsa,

an (a’ q) = E17+2,n+1 (a’ Q) + c{2}7/‘11,n+1 (C{, q) (M 1 3)

ifadesi elde edilir. Bu tekrarlama bagintisinda yeralan baslangig degerleri F, (c,q) ve

F, (a,q) ise sirastyla denklem (M.6) ve denklem (M.11)’de verilmistir.
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Tablo M.1. £, (a,q) fonksiyonunun bazi sembolik degerleri (Y = arctan (¢/ a))

m | n Fon(@.q)
1
2 Ziqz +a2i
1
3 4(q2 +a2)2
1 1
4 6q2 +az)3
1
> 8q2 +a2)4
9 l(qz +a2)(7r—2Y)+2aq
4 oz(q2 +a2)
; L(qz+a2)z(7z—2Y)+2aq(a2—q2)
16 a3(q2 +a2)z
? ) 1 3l +a?) —6¥(g? +a?) —agliba?q? -6a* +64°)
9% as(qz +a2)3
: 1 152(g? +a?)' —307(g? +a2)' - aq (1460 ¢* +110a2¢" ~300° +304°)
768 as(qz +a2)3
3 a’ +2q2
4(q2 +a2)2
a? +3q2
e 12(g? + a2
5 a? +4q2
24(g? +a?)
A 1 37[(6]2 +a2f —6Y(q2 +a2f —aq(—16a2q2 —6a* +6q4)
. 96 a3(q2 +0{2)3
1 3l +a?) —6vlg? +o?) —aql-220"¢? +22a%¢" —300° +304°)
5 256 as(qz +a2)3
1 a’+4a’q’ +64"
5 24 (q2 +a2)4
5 6 ia“ +50(2q2 +10q4
60 (q2 +a2)5
1 a*+6a’q’ +15¢"
! 120 (qz+az)6
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