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OZET

Yiksek Lisans Tezi

ATOM VE MOLEKUL FiZiGINDE ETKIN VE HIZLI PROGRAMLAMA
YONTEMLERI VE SLATER TiPi ORBITAL BAZINDA ORTME INTEGRALINE
UYGULANMASI

Engin KARAARSLAN

Gaziosmanpasa Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dali

Danisman: Prof. Dr. Bahtiyar MEHMETOGLU

Cok elektronlu atom ve molekiillerin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin incelenmesinde
Schrodinger denkleminin ¢oziimii miimkiin olmadig1 i¢in degisik yaklagik yontemler
kullanilir. Bu yaklasim yontemleri igerisinde en yaygin kullanilan1 Hartree-Fock-
Roothaan (HFR) yaklasimidir. HFR denklemi ¢oziilerek sistemin fiziksel 6zelliklerinin
hesaplanabilmesi icin, Slater tipi atom orbitalleri (STO) 6nemli rol oynamaktadir. STO
bazindaki ¢ok merkezli molekiiler integrallerin hesaplanmasi Ortme integraline
indirgenmektedir. Bu ¢alismada Guseinov' un olusturdugu analitik formiil kullanilarak
Ortme integrallerinin hizli ve hassas hesaplanmasi icin bilgisayar algoritmasi
gelistirilmistir.  Ortme integralinde ortaya cikan yardimci fonksiyonlarin daha hizli
hesaplamas1 i¢in yeni bir programlama yontemi gelistirildi. Alinan sonuglar literatiirle
karsilagtirilarak yeni olusturulan programlama ydntemine gére Ortme integrallerinin

daha hizli hesaplandig1 goriildii.

2015, 61 sayfa
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Ortme Integrali



ABSTRACT

Mr Thesis

THE EFFICIENT AND FAST PROGRAMMING METHODS IN THE ATOM AND
MOLECULAR PHYSICS AND IT iS APPLICATION TO THE OVERLAP
INTEGRALS OVER SLATER TYPE ORBITALS

Engin KARAARSLAN

Gaziosmanpasa University
Natural and Applied Science Deparment pf Physics Science

Supervisor: Prof. Dr. Bahtiyar MEHMETOGLU

Because of the solutions of Schrodinger equation are not possible for examining
physical and chemical properties of multielectron atoms and molecules, different
approximate methods have been used. HFR approximation is the most commonly used
one in these approximate methods. To determine the physical properties at the system
by soluting HFR equations, Slater type atomic orbitals have an important role. On the
basis of STO, the calculation at multicenter molecular integrals reduces to the overlap
integrals. In this study a computer algorithm has been developed to fast and accurate
calculation of overlap integrals. By using Guseinov’s analytical formules. To faster
calculations of the auxiliary functions arising in overlap integrals, new programming
method has been advanced. By comparing the calculation results with literatiire. It is
seen that using new constructed programming method, the overlap integral has been

calculated more faster.

2015, 61 pages
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1. GIRIS

Molekiiler yap1 teorisi molekiillerin yapisinin ve kimyasal 6zelliklerinin nicel
tanimin1 dogru bir sekilde yapmayr amaglar. Fiziksel sitemler icin, Schrodinger
denkleminin ¢6ziilerek dalga fonksiyonlariin belirlenmesi ve bu dalga fonksiyonlarmin
elektronik yapisinin incelenebilmesi kuantum mekaniginin en 6nemli problemlerinden
biridir. Schrédinger denklemi hidrojen ve hidrojene benzer atomlar i¢in ¢oziilebilir.
Fakat ¢ok elektronlu sistemler i¢in ¢oziilememektedir. Bu problemin {istesinden
gelebilmek i¢in degisik yaklasik yontemler 6nerilmistir. Bu yontemlerden biri merkezcil

alan yaklasgimidir.

Merkezcil alan yaklagiminda bir elektronlu atom orbitali

Unlm (V,Q,(D)ZRHZ (r)YZm (8,(0) (1.1)

dir. Schrodinger denkleminin agisal goriiniimiine V(r) potansiyel enerjisi dahil

olmadigindan kiiresel simetrik yapiya sahip olan sistemler i¢in agisal Schrédinger

denkleminin ¢dziimiiniin her zaman Y, (6,9) fonksiyonu olur. R, (r) fonksiyonunu

belirlemek i¢in

— #2 d’R +(V(r)+MJan(’”):ERn1(’”) (1.2)

E dr? 2mr?

Radyal Schrodinger denklemini ¢ézmemiz gerekir (Karaoglu, 2003; Zettili, 2009). H

2

atomu igin V(r):—Zi seklinde alarak 1.2 Esitliginin ¢oziimiiniin » konumlar
r

seklinde arandigim1 biliyoruz. Bir atom orbitalindeki Rn, (r) dalga fonksiyonunu



belirlemek icin 1.2 Esitliginden merkezcil alan yaklagimindan aldigimiz V(r)

potansiyelini yazarak bu denklemi ¢dzmemiz gerekir. Oyle bir denklem ¢oziimii
miimkiin olmadigindan bilim adamlar1 radyal dalga fonksiyonunu belirlemek ig¢in

degisik yaklasik yontemler ileri stirmiislerdir.

1.1. Hartree-Fock Yaklasim

Atom ve molekiillerin kuantum teorisi kuantum mekaniginin ¢ok incelenmis ve
gelistirilmis kismidir. Atom — molekiil ve ¢ekirdek sistemlerinin parcaciklarinin yapisi
ve Ozelliklerini incelemek i¢in kuantum mekaniginde cesitli yaklasim yoOntemleri
Onerilmistir. Bu yontemlerden en ¢ok kullanilan1 Hartree-Fock  (HF) yaklasim
yontemidir.

Hartree yaklasimi elektronlar arasi etkilesmeleri (spin-spin, spin-yoriinge) ihmal
etmektedir ve antisimetrik dalga fonksiyonu ozelliklerini i¢cermemektedir. Hartree
tarafindan Onerilen 6z uyumlu alan yaklasiminin amaci ¢ok elektronlu atom ya da
molekiiller i¢in yazilan Schrodinger denklemini tek elektronlu, ¢6ziimii yapilabilen bir
Schrodinger denklemine indirgemek olmustur. Daha sonra bu metot elektron degis
tokusunun etkisini de kapsamak iizere Fock ve Slater tarafindan gelistirilmigtir
(Atkins,1983).

Fock, Hartree yaklagiminda Pauli ilkesinin de dikkate alinmasi gerektigini one
stirmiistiir. HF yontemi incelenecek sistemin kabuk modeli ile ilgilidir. Kabuk modeli

Schrodinger tarafindan hidrojen atomu i¢in incelenmis ve uzay koordinatlarina bagl
Y oim (xyz) dalga fonksiyonu kullanilarak hidrojen atomu igin Schrodinger denklemi

¢Oziilmiistiir (Levi, 2003; Szasz, 1931).
HF denklemi;

F ()8 (r) =, (r)

N

seklinde yazilir. Esitlikte ¢,, i. orbitalin enerjisini temsil eder. F', Fock operatoriidiir

1

Ve



A A A

F=h+G

seklinde ifade edilir.
HF yonteminden alinan enerji gergek enerji degerinin iizerindedir. Hartree-Fock

denklemleri sadece sayisal olarak c¢oziilebilmektedir. Yani 7'nin verilen her bir
degerinde Rn,(r) dalga fonksiyonunun sayisal degerleri elde edilir. Bu nedenle

Hartree-Fock denklemleri yardimiyla sistemin fiziksel 6zelliklerini incelemek miimkiin

degildir.

1.2. Slater Yaklasim

Bu yaklasimda geriye kalan elektronlarin ¢ekirdeginin alanim bir ) kadar
azalttig1 diistiniiliir. Yani incelenen elektron Z — ¥ yiikiiniin olusturdugu alanda hareket
ettigi duslniiliir. Ayrica Zerner ve baska bilim adamlari H atomunun dalga
fonksiyonuna yeni parametreler dahil ederek sonraki atomlarin dalga fonksiyonlarini
yaklagik olarak belirlemisler. Atomda elektronlarin sayisi arttikca dalga fonksiyonuna
sahip parametrelerin sayist arttifinda elektronun sayist ¢ok olan atom ig¢in dalga
fonksiyonunu belirlemek ¢ok zordur. Bu yontem kullanilarak Sodyum atomuna kadar
olan atomlarin dalga fonksiyonlar1 belirlenebilmistir. Slater o donemde ortaya konulan
tim deneysel ve teorik sonuclart inceleyerek radyal dalga fonksiyonunun asagidaki

sekilde olabilecegini diisiindii.
R,(r)=4,,""1"% (1.3)

Burada n* “ a etkin kuantum sayisi denir ve n=1,2,3,4,..... ,n*¥=123,4,.....
gibi kesirli degerler de alabilir. Bundan sonraki incelemelerde »*=n alinacaktir.

f Slater sabiti, ekranlastirma sabiti adini alir ve asagidaki sekilde gosterilir.

=221 (1.4)



f ’ini belirlemek icin Slater kurallar1 kullanilir. Bunu belirlemek i¢in atom orbitallerini

asagidaki gibi gruplara ayirmistir.

ls,2s2p,3s3p.....
'H:1s' & =1,186

1.3 Esitligindeki A4, sayisit normallestirme katsayisidir. Bu say1y1 bulalim;

o0

[[R,, () 72ar =1 (1.5)

0
1.3 Esitligini 1.5 Esitliginde yerine yazarsak

o0

Azjrz;z—ze—zgrrzdr -1

n
0

Bu denklemi sadelestirirsek;

0

Anz j e dr =1

0
< !
Ir2ne—2§rdr — (2n2)n+1
0 (2¢)

Bu denklemi yerine yazarsak;

(26)7

LD |

" (2n)!



ve buradan;

(25)“%

4= (2n)!

olur.

Radyal dalga fonksiyonunu (Slater atom orbitalini) asagidaki sekilde yazabiliriz;

_(25)“% n-1_-&r
Rn;(r)—wr e (1.6)

1.6 Esitligini 1.1 Esitliginde yerine yazarsak

(&7.0,0)="—1"1"""Y,,(0.9) (1.7)

1.7 Esitliginde Slater Tipi Atom Orbitali (STO) denir (Slater, J.C., 1930).

Unlm (étar» 9a¢) = Xnim (f»’”ﬁ»(/’)

Ornegin Slater atomunu Hidrojen atomuna uyguladigimizda &=1,186 buluruz.

Bu durumda Hidrojen atomu i¢in y degerini yazalim.

n+ls
2(1,186
X nim (59 r, 99 ¢) = ( ( )) r”—le—l,l86r

(2n)!

Slater sabitini belirlemek i¢in atomlarin elektron konfigiirasyonu asagidaki gibi

gruplara ayrilir.



ls,2s,2p,3s,3p,...

Son zamanlarda bilgisayar teknolojisindeki gelismelerden dolayr STO’ ya ilgi
artmistir (Jones 1981; 1986; Banett, 2000;2002; Wenger ve Steinborn, 1983). Ancak
STO’ nun yetersizlikleri agsagidakilerdir.

Bilindigi gibi Hidrojen atomu dalga fonksiyonu (n -1 —1) sayida sifir noktalari

vardir. Dikkat edilirse Slater atom orbitalinin sifir noktalar1 yoktur. Bu nedenle
atomlarin incelenmesinde Hartree-Fock yaklagimi Slater yaklasimindan daha iyi sonug
verir. Molekiillerin incelenmesinde ise tersine Slater yaklastmi daha iyi sonug

verecektir.

1.3. Molekiillerin Kuantum Teorisi
Molekiiller atomlardan olusan dengeli bir sistemdirler. Atomlar kiiresel simetrik
yapiya sahip olduklarindan agisal momentum ve z bileseni korunur. Bu da Schrodinger

dalga denkleminin ¢oziimiinii kolaylastirir. Molekiiller kiiresel simetrik 6zellige sahip

olmadiklarindan L ve L. korunmaz. Yani molekiil i¢in / ve m sayilarinin da anlam

olmaz. Molekiiller i¢gin L ve L ’° nin korunmamasi bu sistemler i¢in Schrdodinger
denkleminin ¢oziimiiniin ¢ok ¢ok zor olmasi demektir. Bu nedenle molekiillerin fiziksel
ozelliklerini incelemek i¢in degisik yaklasik yontemler kullanilir. Bu yontemlerden en
geneli Adyabatik Yaklagim Y ontemidir.

Adyabatik Yaklasim Yontemi molekiilii olusturan parcaciklarin kiitleleri
arasindaki kesin farka dayanir.

m >>m

cekirdek >> melektron (18)

molekiil

Bilindigi gibi molekiilii olusturan parcaciklarla molekiil arasinda yukaridaki gibi
bir baginti vardir. Kiitleler arasindaki bu farktan yola ¢ikarak Adyabatik Yaklasim

Yontemini asagidaki gibi olustururuz.



i.  Molekiilleri olusturan ¢ekirdeklerin kiitleleri ¢cok biiylik olduklarinda ilk
yaklagimda c¢ekirdekleri hareketsiz kabul ederek -elektronlarin hareketi
incelenir.

ii.  Elektronlarin hareketini géz Oniine alarak aldigimiz dalga fonksiyonunu
kullanarak ¢ekirdeklerin hareketi incelenir.

iii.  Bilindigi gibi molekiiller kendi eksenleri etrafinda donme hareketi yapiyorlar
ve toplam enerjisi bu hareketten etkileniyor. Bu nedenle 3. yaklasimda
molekiillerin donme hareketi géz oniine alinir.

iv.  Ayrica molekiiller ilerleme hareketi de yapiyorlar. Molekiiliin toplam enerjisi
bu hareketten etkilenmedigi i¢in koordinat baglangicini kiitle merkezine
yerlestirerek bu hareketi aradan kaldirabiliriz.

Molekiilii olusturan parcaciklarin hareketlerini dalga fonksiyonlarindan

molekiiliin dalga fonksiyonunu agagidaki gibi yazabiliriz.

4

molekiil — k4 elektron Y cekirdek ¥ donme ( 1 9)

Elektronlarin ve ¢ekirdeklerin yaricaplarina bagli olarak 1.9 Esitligini asagidaki

gibi yazabiliriz.

Burada 7 elektronlarin yaricap vektorii ve R ise ¢ekirdegin yaricap vektoriidiir.
Molekiiliin ~ yukarida  sOyledigimiz  hareketlerden  kaynaklanan enerji

seviyelerinin frekanslar1 arasinda asagidaki bagintiy1 yazabiliriz.

a)elektron >> wtitresim >> a)d(jnme (110)
ha)elektron >> ha)tifre§im >> ha)dé’nme
elektron >> Etitresim >> Ed[)'nme (111)



1.11 Esitliginden yola c¢ikarak molekiilde ortaya ¢ikan enerji seviyelerini

asagidaki gibi gosterebiliriz.

3 elektron
4titrc5im
4 donme
3 dsnme
3 titresim
Zelektrort
2lilrcsim
2 dsnme
ldsnme
11i1rcsim
I titresim

Sekil 1.1. Bir molekiilde ortaya ¢ikan enerji seviyeleri.

Yukarida sdyledigimiz Adyabatik Yaklasim Yontemine gore ilk yaklasimda
sistemin Hamilton operatoriinde elektronlarin hareketini iceren terim goz Oniine alinir
ve geriye kalan terimlere ise pertiirbasyon terimi olarak bakilir. ilk yaklasimda
elektronlarin hareketi i¢cin Schrodinger denklemi ¢oziiliir.

Schrodinger denkleminden aldigimiz  dalga fonksiyonunu kullanarak
cekirdeklerin titresim hareketlerinden ve molekiilin donme hareketinden dalga
fonksiyonuna ve enerjiye gelen katkilar pertiirbasyon yaklagimi kullanilarak hesaplanir.

Yukarida sdylediklerimizi yaparak molekiillerin fiziksel 6zelliklerini incelemek
cok zor oldugu icin degisik yaklasik yontemler ileri stirtilmistiir.

1. Valans Bag Yontemi

1. Molekiiler Orbital Yaklasimi



Valans Bag Yontemini kullanarak 30. yillarda bircok molekiiliin fiziksel ve
kimyasal 6zellikleri incelenebildi. Molekiillerde atomlarin sayisi arttiginda bu yontemi
kullanarak molekiilii incelemek ¢ok zordur.

Giliniimiizde c¢ok elektronlu sistemlerin fiziksel ve kimyasal o6zelliklerini
incelemek i¢in molekiiler orbital teori kullanilir. Molekiiler orbital teori merkezcil alan
yaklasimina benzer. Bu yaklasima gore molekiilde incelenen elektronun, geriye kalan
elektronlarin ve ¢ekirdeklerin ortalama alaninda hareket ettigi diistiniiliir.

Merkezcil alan yaklagiminda incelenen elektronun dalga fonksiyonu atom
orbitali olarak tanimlanir. Molekiiler orbital teoride ise incelenen elektronun dalga
fonksiyonuna molekiiler orbital denir.

Gortildiigii gibi molekiiler orbitali olusturmak atom orbitalinin olusturmaktan kat
kat zordur. Atom orbitalinde elektronlar bir ¢ekirdekten olan yarigap vektorlerine bagl
olurlar. Ama molekiiler orbitalle incelenen elektronun birden ¢ok cekirdekten olan
yaricap vektorlerine bagli olacaktir. Ayrica bilindigi gibi olusturulan molekiiler
orbitaller ortonormal dalga fonksiyonlari olmasi gerekir. Bu diisiinceden yola ¢ikarak
molekiilii olusturan atom orbitalleri ortonormal fonksiyonlar kiimesi olduklarindan
molekiiler orbitalleri atom orbitallerinin lineer toplami seklinde alabiliriz (Roothaan,

1960).

U=Ycx (1.12)

Burada y, atom orbitalleri, ¢, katsayilar1 enerjinin minimum olma ilkesinden

bulunur. U ise molekiiler orbitaldir. Bu disiinceyi iki atomlu molekiil i¢in

yorumlayalim.

Sekil 1.2. ki elektronlu bir molekiil.

9



U=c,y,+cpis
A=A,+0,

Incelenen elektron A cekirdegine yakin ise
Urcyy,

Ve

A

ﬁzHA

olur.

Incelenen elektron B ¢ekirdegine yakin ise
U=cypp

Ve

10



2. GENEL BIiLGILER

2.1. Atom Orbitalleri

Orbital, bir atom veya molekiilde elektronlarin bulunma olasiliklarinin en
yiiksek oldugu yerlerdir. Buna gore bunlar sirasiyla atom orbitali veya molekiiler orbital
olarak adlandirilirlar. Temel setleri veya baz fonksiyonlar1 seklinde de adlandirilirlar
(Anonim, 2014). Atomik orbital, incelenen atomun ¢ekirdegi etrafindaki elektronun
hareketini tanimlayan bir elektronlu fonksiyondur. Atomik orbitaller ¢ok elektronlu
atom ve molekiillerin dalga fonksiyonlarini incelemek i¢in kullanilmaktadir.

Enerjiyi bulmak ic¢in Oncelikle dalga fonksiyonunu bilmemiz gerekir.

Schrodinger denklemi sadece hidrojen benzeri sistemler i¢in tam olarak

¢oziilebilmektedir (H, He™, Li*", Be’*, ...). Ikiden fazla parcacik igeren herhangi bir
sistemde Schrodinger denklemini ¢ozmek icin dalga fonksiyonunu tahmin etmemiz
gerekir. Daha Onceden bilinen formiillere benzer fonksiyonlar kullanarak tahmine

baslayabiliriz. Yani s, p, d, f,.. atomik orbitallerine benzer fonksiyonlar
se¢cmeliyiz. Bu noktada baz seti kullanimi olduk¢a 6nemlidir. Ciinkii baz setleri s, p,
d, f benzeri fonksiyonlar setidir ve hidrojene benzer olsun veya olmasin elektronun

tiim sistemlerdeki davranisini agiklamamiza yardimci olur.

Baz fonksiyonlarinin sayisi arttikca, Molekiiler Orbitallerin (MO) duyarlilig1 da
artar. Baz fonksiyonlariin sayisini sonsuz sayida alirsak alinan sonuglar Hartree-Fock’
un niimerik yontemle ¢6ziimiinden alinan sonuglarla ayni olur. Buna Hartree-Fock
Limiti denir. Fakat alinan bu sonu¢ Schrédinger denkleminin tam ¢oziimii olarak
diistiniilemez. Sadece tek determinantli dalga fonksiyonu olarak kullanilarak alinan en
iyl sonuctur. Pratikte Hartree-Fock Limitine asla ulasamaz. Fakat bu limit degerine
yaklastikca gergek enerji degerine de o kadar yaklasmis olur.

Genelde fiziksel 6zelliklerin hesaplamalarda iki tiirlii baz fonksiyonu kullanilir;

Slater Tipi Atom Orbitali ve Gauss Tipi Atom Orbitali.
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2.1.1 Slater tipi atom orbitali (STO)

Hidrojen ve benzeri atomlar i¢in Schrodinger denkleminin ¢dziimiinden elde
edilen dalga fonksiyonlarindan ve deneysel sonuglardan yola c¢ikilarak One siiriilen
Slater Tipi Orbitaller molekiiler hesaplamalarda en ¢ok kullanilan orbital tiiridiir ve

asagidaki gibi yazilirlar (Slater, 1930).

/llnlm (é,’ I", 9’ (0) = rn_le_grSlm (9’ ¢) (21)

Burada (n,l,m) kuantum sayilari, (r,@,(p) uzayda herhangi bir p noktasinin
kiiresel koordinatlarini temsil etmektedir. £, Slater katsayisidir. Slm(é’,(p) reel kiiresel

harmoniklerdir. Kompleks kiiresel harmoniklerin lineer toplamindan olusan §,, (6’,(0)

reel kiiresel harmonikler agagidaki gibi belirlenir.

14 (0.0)= [V (0.0)+ 1, (0.0)

S (0.0)= %[Ylm (6.0)- ¥ (9’?’)}

I
Sio (9,¢) =Y, (‘9=§0)

Fock matrisindeki ¢ok merkezli molekiiler integralleri STO’ lar bazinda
hesaplamak c¢ok zordur (Sharma, 1976). Bu problemler bilgisayar teknolojisindeki
gelismeler sayesinde biiyiik oranda ortadan kalkmistir.

STO bazinda yapilan hesaplamalardaki zorluklar: ortadan kaldirmak i¢in Gauss

fonksiyonlariin lineer toplami alinir (Mamedov, 2004).

Xsro = ZCiZGTO (gl) (2.2)

i=l1
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Literatiirde bu yaklasim STO-nG olarak da bilinir (Leach, 2001). Burada n
lineer toplamdaki Gauss tipi fonksiyonlarin sayisidir. Gauss Tipi Atom Orbitallerin
(GTO) sayis1 ne kadar fazla olursa gergek Slater tipi orbitaline o kadar yaklasmis
oluruz. Fakat bu durumda da lineer toplamdaki katsayilarinin hesaplanmasinda

zorluklar ortaya ¢cikmaktadir.

4GTO[.
3GTO

2GTOf

1GTO}

Sekil 2.1. STO-nG Yaklagimi i¢in sematik gdsterim.

Ozuyumlu alan yaklasimi HF ydntemindeki hesaplamalarda STO’ lar en ¢ok
kullanilan atomik orbitaldir. Bu yaklasimda STO’ lar, fiziksel 6zelliklerin

incelenmesinde 6nemli rol oynamaktadir.

2.1.2 Gauss tipi atom orbitali (GTO)
Gaussian tipi orbital, molekiiller orbitalleri olusturan lineer kombinasyonlarda
kullanilan bir atomik orbitaldir. GTO’ lar, ¢ok atomlu molekiillerin ab-initio

hesaplamalarinda yaygin olarak kullanilmaktadir ve

13



gnlm (é/}") = 14nlmei;r2 Slm (93 (0) (23)

seklinde ifade edilir. (Grandshteyn ve Ryzhik, 2001).

GTO’ lar cekirdege yakin ve cekirdekten ¢ok uzak mesafelerde deneysel
sonuglarla uyum saglamamaktadir. Gaussian fonksiyonunun sekli tam exponansiyel
degildir. Bu orbitaller orijinde daha diizgiindiir ve 1' ye bagl olarak hizli bir sekilde
azalirlar. Gauss fonksiyonu kullanilarak varyasyon yontemi ile hidrojen atomunun
enerjisi hesaplandiginda gercek degerinden uzak sonucglar bulunur. GTO’ larla

matematiksel olarak ¢alismak kolaydir (Richard ve Cooper, 1983).
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3. MATERYAL VE METOD

3.1. Slater Bazinda iki Merkezli Ortme Integralinin Analitik ifade Edilmesi

Atom ve Molekiillerin fiziksel Ozelliklerinin hesaplanmasinda Hartree-Fock
Roothaan Yontemi 6nemli rol oynamaktadir (Roothaan, 1960; Rico ve ark, 1989;
Mekelleche ve Baba-Ahmed, 1996; Guseinov, 1970). HFR denklemini ¢6zmeden Once
ortaya cikan c¢ok merkezli molekiiler integrallerin Slater Atom Orbitalinde (STO)
hesaplanmasi 6nemlidir. Cok merkezli integraller Guseinov yaklasimlar1 kullanilarak iki
merkezli 6rtme integrali ile ifade edilmistir (Guseinov, 1995; Guseinov ve ark., 2000).
Bu nedenle STO bazinda iki merkezli 6rtme integralinin hassas ve hizli hesaplanmasi
¢ok onemlidir.

Iki merkezli ortme integralini hizli hesaplamak igin olusturulan analitik
formiildeki yardimci fonksiyonlarin tekraren hesaplanmamasi i¢in bilgisayar hafizasina
bir kere yazilarak daha sonraki hesaplamalarda ¢agirma formiillerinin olusturulmasi da

onemlidir. STO bazinda ortme integrali asagidaki gibi tanimlanir;

Snlm,n'l’m’(p’ t; 0’ ¢) = J.Z:lm (é” ’Z)Zn’l’m’(é/'”_ﬁ;))dV (3 1)

Burada p :§(§+;"), t=(-EHNE+E); olup RO ve ¢ yarigap vektoriiniin
kiiresel koordinatlardaki ifadesidir ve R =R, =7 —7, seklinde tanimlanir. y,, ($,7,)

ve Y, (&'s7) ise a ve b cekirdekleri lizerine normalize edilmis kompleks sayilardir.

1

(2{)“; [(Zn)!}_i r"le S, (6,9) (3.2)

anm (é/”_;)

Burada n tam say1 yada tam sayir olmayan ana kuantum sayisidir. S, ise kompleks

yada gercek kiiresel harmoniktir.
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mmll'

Snlm,n'l'm'(p’t;9’¢)_ Z Zmlm ( )Snlﬂ,n'l'/l (p’t)

(3.3)

Burada Snlm oy OTtme integralidir. 77 4 degiskeni ise iki farkli durum i¢in belirlenir;

i. Kompleks STO’ lar i¢in

1

T’ (6,9)= 2 i @elt ot ( 4r JZ Y, . (6.0) (3.4)
Im,'m' 1+§AO L=‘[ [‘ m,—m'\m-m'*~"A,—1,0 2L+1 L.m—m ’

ii. Gergcek STO’ lar i¢in

2(_1 r+y 1+ e )
) zm Z (2> 5 Ci[;[/,f/',i}ﬂry"
(1+5AO)[(1+5m0)(1+5m,0)] ==l Ll

1 (3.5)

]-;rf:lm ( ’w):

olarak tanimlanir. Burada y = |m 4

=|m'| ve M,=¢,, |ir+y'|. Esitlik 3.4 ve Esitlik
3.5 te yer alan Z(z) islemi, toplama isleminin iki kez yapilacagi anlamina
gelmektedir. Esitlik 3.5° te 7 ¢ nin negatif (i=—1) oldugu durumlarda y=%" ve
g, =—1 olacaktir ve esitligin degeri sifir olacaktir. &, .  un degeri =1 olabilir. Bu

mve m' ‘niin isaretlerine gore belirlenir.

60 =@ =0 durumu igin 6rtme integrali;

Snm’n'm (pat) = Snm,n'm (pata 0: 0) = j)(:;,z (Cjafa)lnm (;'a’_”;))dV (3.6)
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olarak tanimlanir. Burada A = |m| = |m' > dir. Yukarida tanimladigimiz degiskenleri 3.6

Esitliginde yerine yazarsak,

' a+pf
S awin(Ps)=N, (p,1) D 2 Z(; gap(UA IO, 0 5(Ps1) (3.7)
a==2 =% 4=
Burada
-1 n+l n’+l
N, (p,t)=[I'Cn+DI'2n" +1)] 2[pd+1)] 2[p(-1)] 2 (3.8)
o 1
(P = [ [ ) (ueavy' (u=v) e d udv (3.9)
1-1
9 (P =S F, (')A, . (p)B, (pt) (3.10)
g2, (A I'A) = g% (IALIAF, (a+ A, B~ ) 3.11)
A . ,
gosUA,1'2) = {ZO“(— 1) F(A1)DY, Hl}Dy (3.12)

3.12 Esitliginde

Dm_en“””Fu4Ea+@
-

1/2
2 2 F) } i pyn(DEFg 1+ ) (3.13)

olarak tanimlanir ve 3.13 Esitliginde

17



F, (n,n") = ;(—l)"ka (n)F,(n" (3.14)

olarak tanimlanir. Burada k; %[(m —-n)+ |m - n|] <k <min(m,n") araliginda olur. 3.14

Esitliginde F, (n)=F, (n,0)=n!/(m!(n—m)!) ve F (n,n") genellestirilmis binomial

katsayisidir.  Genellestirilmis binomial katsayilar1 asagidaki iliski ve simetri

ozelliklerine sahiptir;

F (mn')=F, (n-2,n)+2F, (n—2,n)+F, ,(n—2,n") (3.15)
F.(n,n)=F (n—1,n'-1)=2F (n—1,n'-1) (3.16)
F,(nn")=F, (n—1Ln")—F, (n—1,n") (3.17)
F.(n,n"y=F, (n,n'-1)=F, (n,n'-1) (3.18)
ve

E,(n,n")=(=1)"F,(n',n) (3.19)

i=0,1,....,n+n' durumlari igin;
F(nn')=(-1)"F,,,_(nn" (3.20)
3.10 Esitliginde yer alan A ve B yardimci fonksiyonlari ise

A (p)z_[,u"e”’”a’,u (3.21)
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1
B, (pt)= j Vie P dy (3.22)
-1

Burada o pozitif ve negatif tamsay1 yada tamsay1 olmayan degerler alir. k ise pozitif

bir tam sayidir. 4 ve B yardimci fonksiyonlari asagidaki bagintilarla iliskilidir;

4,(p)= %[JAG_I (p)+e’] (3.23)
Bk(pt)zit[kBk1(pt)+(—1)ke’”—e_’”] ,pt #0 (3.24)
V4
B,(0)=——[1+(-1)"] pr=0 (3.25)
k+1

o sayisinin tam say1 degerleri i¢in A4 yardimc1 fonksiyonu daha 6nceden

hesaplanmis ve 0 ve p’ nin tiim degerleri i¢in hassas sonuglar alinir. & sayisinin tam
say1 olmayan durumlari i¢in p parametresinin kiiciik degerleri i¢in esitlik degeri hassas

cikmistir (Guseinov ve Mamedov, 2002). ¢ ¢ nin tam say1 olmayan durumlar ig¢in A4

yardimc1 fonksiyonu asagidaki sekilde tanimlanir; (Grandshteyn ve Ryzhik, 1980)

A,(p)=pT(c+1,p) (3.26)

Burada

T(o,p)=[t""e"at (3.27)
14

olarak tanmimlanir.

3.2. Geri Cagirma Fonksiyonlari
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Yukarida verilen ortme integralini hizli bir sekilde hesaplanmasi ic¢in her bir
kuantum sayilarinin verilen degerlerinde formiillerde ortaya c¢ikan katsayilar bir kere
hesaplanarak bilgisayar hafizasina kaydedilir ve asagida verilen geri ¢agirma

formiillerine gore hafizadan geri ¢agirilir.

I+ uv 1—pv
Pm:( j[—;l[ j:
U+v U=V

! a+p q
- Zl: @) i (Z)Zggﬂ(li,l'/l) (4v) _
q=0

a=—i+y"*  p=a+yt* = (,u + V)a (/1 - V)

(3.28)

Burada P, normalize edilmis bagil Legendre Polinomlaridir (Abramowitz, 1972). 3.28

Esitliginde g7, (/4,1' 1) katsayisi asagidaki gibi hesaplanur.

gL (IA1'A)=gos (141" A)F, (a+ A, f—2) (3.29)
. [0 [+ gift

= 3.30

4 {1 [+ 4 tek G-30)

Cok merkezli 6rtme integrali hesabi i¢in gg,,), ve genellestirilmis F, binomial katsayilari

indislerin degismesine gore bilgisayar hafizasina yazilma tablosu asagidaki gibi

verilmistir (Guseinov, 1995).
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Tablo 3.1. g,,(I/4,I'A) yardimer fonksiyonu igin hafizaya yazilma semasi (Guseinov
ve Mamedov, 2004)

ALy e por,, | TE | AL e ) BT, | T,
0 0 0 0 0 1 1 31 |1 16 1
1 0 1 2 1 1|3 2

2 0 0 3 1 31 3

0 2 2 3| 3 4

3 0 1 4 1 R 17 1

0 3 2 1|1 2

1 0 1 0 5 1 2 | -1 ] 2 18 1
1 1 1 6 1 1 | 2 2

2 1 0 7 1 301 |1 19 1

1 2 2 13 2

3 1 1 8 1 1|1 3

1 3 2 1|3 4

2 0 0 0 9 1 21 o |1 20 1
2 0 2 2 |1 2

1 0 1 10 1 2 10 | 2 21 1

2 1 2 2 | 2 2

2 0 0 11 1 300 |1 22 1

0 2 2 0 | 3 2

2 0 3 2 |1 3

2 2 4 2 | 3 4

3 0 1 12 1 31 | 1|1 23 1

0 3 2 1|1 2

2 1 3 31 3

2 3 4 2 | -1 ] 2 24 1

3 0 1 0 13 1 1| 2 2
3 0 2 3 2 3

1 1 1 14 1 301 |1 25 1

3 1 2 13 2

2 1 0 15 1 1|1 3

1 2 2 1 | 3 4

3 0 3 31 5

3 2 4 3|3 6
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Ortme integrali formiiliinden goriildiigii gibi ggﬂ ve F, Kkatsayilart ayni

indislerin aldig1 degerlerde tekraren hesaplanmaktadir. Asagida bu durumun Oniine
gecmek i¢in indislerin aldig1 degerlerde bu katsayilar bir kere hesaplanarak bilgisayar
hafizasina yazma ve gerektiginde hafizadan geri ¢agirma formiilleri asagidaki gibi

verilmistir (Guseinov ve Mamedov, 2004).

Fy(n,n')=1 (3.31)
F. (nn)=(-1)" (3.32)
F (n,n')=0 q tek igin (3.33)
F (n,n")=(-1) F, (n,n") (3.34)
F (n,n)=(-1)"F,,, (n.n") (3.35)

ggﬂ (M,l '/1) icin indisler sifir olmamalidir. Asagida indislerin alabilecegi degerler

aralig1 verilmistir.

0<A<L (3.36)
A<ZI<LL (3.37)
ALI'<L (3.38)
—A+y*<a<l (3.39)
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A+y* <Ll (3.40)

F, (n,n") igin

n=2,3.4,.. (3.41)
2<n'<n (3.42)
2<qg(2)<n—ypy" n=n' igin (3.43)
2<g()<(n+n'-y")/2 n#n' igin (3.44)
0<g<2L (3.45)

Burada L=/_ =1I'_ *du.
Sirastyla 3.36-40 ve 3.41-45 esitlikleriyle indislerin sifirdan farkli degerleri icin

ggﬂ (1/1, [ '/1) ve Fq (n, n ') katsayilarinin bilgisayar hafizasina yazma tablosu verilmistir.
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Tablo 3.2. F (n,n') yardimer fonksiyonunun hafizaya yazma semas: (Guseinov,
Mamedov, 2004).

" n' 9 E, Egonopon 4| F | ES
2 2 2 1 1 4 2
3 2 2 2 1 6 2 2 11 1
3 2 3 1 3 2
4 2 2 4 1 4 3
3 2 3 2 12 1
3 2 5 1 3 2
3 2 4 3
4 2 6 1 4 2 13 1
4 3 2
5 2 2 7 1 4 3
3 2 5 4
3 2 8 1 5 2 14 1
3 2 3 2
4 2 4 3
4 2 9 1 5 4
3 2 6 2 15 1
4 3 4 2
5 2 10 1 6 3

ggﬂ (M,l '/1) katsayilarinin hesaplama sonuglarini indislerinin aldig1 degerlere

gore bilgisayar hafizasindan geri cagirmak i¢in asagidaki formiil olusturulmustur.

e =%/1(1—1)(2&—1)+(L—/1+1)(/1L+l)+/1L+l'+1 (3.46)

F* :%n(n—3)+n' (3.47)

nn'
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gas (le,l'l) katsayilarinin hesaplama sonuglarini indislerinin aldig1 degerlere

gore bilgisayar hafizasindan geri ¢cagirmak icin asagidaki formiil olusturulmustur.

a-2 n-1
Cpat= > @bl +b677 =Y (a,+)+1 (3.48)
i=— A+ i=l

/2 n=n" igin
= {q < (3.49)
qg-1 n#n' igin
Burada b/, katsayisi asagidaki formiile gore hesaplanir.
) k
b= > P(i+j+1) (3.50)

j=ﬂ,+y/m

Yukaridaki ¢agirma formiillerini kullanarak g, (/4,I'4) ve F,(n,n') yardimei

fonksiyonlara gore ortme integralinin hesaplama sonuclarin1 hassas ve zaman agisindan
hizl1 bir sekilde bulabiliriz. Ornek olarak Tablo 3.1. ve Tablo 3.2. de goriilen degerler

bu yardime1 fonksiyonlarin ¢oziimiiniin sadece bir kismidir.
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4. BULGULAR

Bilindigi gibi HFR yaklagimi kullanilarak ¢ok elektronlu atom ve molekiillerin
fiziksel ve kimyasal Ozelliklerini hesaplamak i¢in Fock matrisinde ortaya ¢ikan ¢ok
merkezli integrallerin hizli1 ve hassas hesaplanmasi ¢ok 6nemlidir. Bu ¢aligmada HFR
denkleminde ortaya c¢ikan molekiiler integrallerden 6rtme integralinin STO bazinda
olusturulan formiillere gore hizli ve hassas hesaplama yontemleri incelenmistir. Bu
yontemlerden biriside bilgisayarin hafizasini kullanarak molekiiler integrallerin
formiillerinde ortaya ¢ikan katsayilari bir kere hesaplayarak hard disk de hafizaya
yazmaktir. Ortaya ¢ikan katsayilarin sonuc¢larinin hard disk deki degerleri hafizaya
yazilan yerinden geri cagirma formilleri kullanilarak molekiillerin hesaplanmasinda
ortaya ¢ikan ortme integrali hizli bir sekilde hesaplamr.  Ortme integralinin
hesaplanmasi i¢in 3.14 Esitliginde ortaya ¢ikan F, (n)=F (n,0)=n!/ (m!(n—m)!)

binomial katsayilarinin hafizaya yazma algoritmas1 asagidaki gibi verilmistir.

Function BinomialFmn(m As Double, n As Double) As Double
Dim sonuc As Double

sonuc = Faktoriyel(n) / (Faktoriyel(m) * Faktoriyel(n - m))
Return sonuc

End Function

SR W N~

Fonksiyon 4.1. Fm (n) Binomial katsayisinin hesaplanma algoritmas.

1. Private Sub Buttonl Click I(sender As System.Object, e As System.EventArgs)
Handles Buttonl.Click

2. DataGridView2.Rows.Clear()
3. Dim n As Integer

4. Dim m As Integer

5. Dim sonuc As Double = 0

6. Dim sayac As New Stopwatch()
7. Forn =2 To Int(Txtn.Text)

8 Form=0Ton

9. sonuc =0

10. sayac.Start()
11. sonuc = BinomialFmn(m, n)
12. sayac.Stop()
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13. Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

14. Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

15. Dim row As String() = New String() {m, n, sonuc, elapsedTime}
16. DataGridView2.Rows.Add(row)

17. Next

18. Next

19. End Sub

Fonksiyon 4.2. Fm (n) binomial katsayilarinin hafizadan geri cagirma ara programi.

Yukarida gosterilen Fonksiyonlar Visual Studio programi kullanilarak
olusturulmustur. Programlarin ¢alisabilmesi i¢in Visual Studio programinda bir adet
DataGridView, bir adet TextBox ve bir adet Button eklenmistir. Button’un Click
olaymna Fonksiyon 2 yazilmistir.

Fonksiyon 4.1. igerisinde cagirilan Faktoriyel() fonksiyonu ise asagida

verilmigtir.

Function Faktoriyel(sayi As Integer) As Double
Dim sonuc As Double = 1

Dim n As Integer

Forn =1 To sayi

sonuc = sonuc *n

Next

Return sonuc

End Function

So N N N W~

Fonksiyon 4.3. Tam sayilar i¢in Faktoriyel hesab1 yapan ara program.
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asagidaki sonuclara ulagilmistir.

Yukarida verilen fonksiyonlar ve program kullanilarak yapilan hesaplamada

Tablo 4.1. F (n) Binomial katsayis1 hesaplamasi.

Normal Hesaplama

Ram Kullanarak Hesaplama

m N Sonu¢ Siire (ms) m N Sonuc¢ Siire (ms)
0 2 1 0 0 2 1 0
1 2 2 0 1 2 2 0
2 2 1 0 2 2 1 0
0 3 1 0 0 3 1 0
1 3 3 0 1 3 3 0
2 3 3 0 2 3 3 0
3 3 1 0 3 3 1 0
0 4 1 0 0 4 1 0
1 4 4 0 1 4 4 0
2 4 6 0 2 4 6 0
3 4 4 0 3 4 4 0
4 4 1 0 4 4 1 0
0 5 1 0 0 5 1 0
1 5 5 0 1 5 5 0
2 5 10 0 2 5 10 0
3 5 10 0 3 5 10 0
4 5 5 0 4 5 5 0
5 5 1 0 5 5 1 0
0 6 1 0 0 6 1 0
1 6 6 0 1 6 6 0
2 6 15 0 2 6 15 0
3 6 20 0 3 6 20 0
4 6 15 0 4 6 15 0
5 6 6 0 5 6 6 0
6 6 1 0 6 6 1 0
0 7 1 0 0 7 1 0
1 7 7 0 1 7 7 0
2 7 21 0 2 7 21 0
3 7 35 0 3 7 35 0
4 7 35 0 4 7 35 0
5 7 21 0 5 7 21 0
6 7 7 0 6 7 7 0
7 7 1 0 7 7 1 0
0 8 1 0 0 8 1 0
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Tablo 4.1.¢ in devam

1 8 8 0 1 8 8 0
2 8 28 0 2 8 28 0
3 8 56 0 3 8 56 0
4 8 70 0 4 8 70 0
5 8 56 0 5 8 56 0
6 8 28 0 6 8 28 0
7 8 8 0 7 8 8 0
8 8 1 0 8 8 1 0
0 9 1 0 0 9 1 0
1 9 9 0 1 9 9 0
2 9 36 0 2 9 36 0
3 9 84 0 3 9 84 0
4 9 126 0 4 9 126 0
5 9 126 0 5 9 126 0
6 9 84 0 6 9 84 0
7 9 36 0 7 9 36 0
8 9 9 0 8 9 9 0
9 9 1 0 9 9 1 0
0 10 1 0 0 10 1 0
1 10 10 0 1 10 10 0
2 10 45 0 2 10 45 0
3 10 120 0 3 10 120 0
4 10 210 0 4 10 210 0
5 10 252 0 5 10 252 0
6 10 210 0 6 10 210 0
7 10 120 0 7 10 120 0
8 10 45 0 8 10 45 0
9 10 10 0 9 10 10 0
10 10 1 0 10 10 1 0

Tablo 4.1’ den goriildiigii lizere hesaplama siiresinde degisiklik olmamaktadir.

Ancak m degerinin arttirtlmasiyla bu degisiklik gortilebilir. Ayrica 3.14 Esitliginin

¢coziimiinde ¢ok kez tekrarlanan £ (n) Binomial katsayilarinin her defada yeniden

hesaplanmas1 3.14 Esitliginin ¢6ziim siiresinde 6nemli zaman almaktadir. Bu sebeple

3.14 Esitliginin ¢6zlimii i¢in bilgisayar hafizasinda [100x100x100] boyutunda bir matris
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olusturularak farkli degerler icin yapilan her hesaplama matris igerisine yazilip daha
sonra ayni degerler icin tekrar hesaplama yapmadan daha onceden yapilmis hesaplama
kullanilarak Ortme integrali hesabinda kullanilmistir.

3.14 Esitliginin  hesaplamasinda kullanilan Fonksiyon ve bu fonksiyonu
kullanan, daha onceden yapilan hesaplar1 yeniden hesaplama yapmadan isleme alan

program asagidaki sekilde olusturulmustur.

1. Function BinomialFmnnu(m As Double, n As Double, nu As Double) As Double

2. Dim sonuc As Double

3. Dim k As Integer

4. Dim kbaslangic, kbitis As Double

5. kbaslangic = (1/2) * ((m - n) + Math.Abs(m - n))

6. kbitis = Math.Min(m, nu)

7. For k = kbaslangic To kbitis

8. sonuc = sonuc + (Math.Pow(-1, k)) * BinomialFmn(m - k, n) * BinomialFmn(k,
nu)

9. Next

10. Return sonuc
11. End Function

Fonksiyon 4.4. F m (I’l, n ') Binomial katsayisini hesaplama ara programiu.

1. Private Sub Button6_Click(sender As System.Object, e As System.EventArgs)
Handles Button6.Click
DataGridViewl.Rows.Clear()

Dim n As Integer

Dim nu As Integer

Dim m As Integer

Dim sonuc As Double = 0

Dim sayac As New Stopwatch()

Dim FmnnuSonuc(100, 100, 100) As Double
. Forn =2 To Int(Txtn.Text)

10. Fornu=2Ton

11. Form=0Ton+ nu

12. sonuc =0

13. sayac.Start()

14. If FmnnuSonuc(m, n, nu) = 0 Then

15. sonuc = BinomialFmnnu(m, n, nu)

16. FmnnuSonuc(m, n, nu) = sonuc

17. End If

18. sayac.Stop()

o NN W
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19. Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

20. Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

21. Dim row As String() = New String() {m, n, nu, FmnnuSonuc(m, n, nu),
elapsedTime}

22. DataGridViewl.Rows.Add(row)

23. Next

24. Next

25. Next

26. End Sub

Fonksiyon 4.5. F m (I’l, n ') genellesmis binomial katsayilarinin hesaplanmasinda kullanilan Fonksiyonu

cagirip, daha Once hesaplanmamigsa yeniden hesaplayan ve hesaplanan sonucu tabloya yazan ara
program.

Fonksiyon 4.4 ve Fonksiyon 4.5 kullanilarak hesaplanan 3.14 Esitliginin

degerleri, sonucu ve hesaplamak icin gecen siireler asagida verilmistir.
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Tablo 4.2. 3.14. Esitliginin ¢6ziimii ve ¢dziim i¢in harcanan siire.

Siire (ms)

Sonuc¢

-2

-2

4

-3

4

Ram Kullanarak Hesaplama

m

Siire (ms)

21

36
51

69
79
92
106
122

137
151

165
180
194
209
223
237
252

266
281
295

310
324
338
353

367
381

396
410
424
439
453

468
483

497

511

526

Normal Hesaplama

Sonuc¢

-2

-2

4

-3

4
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Tablo 4.2.” nin devami

4

-5

-6

-2

4
4

-4

10

-10

540
555

569
583
598
612

627
641
658

670
684
699
713
728
742

756
771

786
803

814
829
843

858
872
886
901

916
930
944
961

976
990

18
32
47

61

76
90

4

-5

-6

-2

4
4

-4

10

-10
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Tablo 4.2.” nin devami

8 5 5 5 104 8 5 5 5 0
9 5 5 0 119 9 5 5 0 0
10 5 5 -1 133 10 | 5 5 -1 0

Tablo 4.2.” den goriildiigii gibi m =10 degeri i¢in yapilan hesaplamada toplam
34994 ms siire harcanirken olusturulan fonksiyonlarla bu siire sifira indirilmistir.

Ortme integrali hesabinda kullanilan 3.11-13 Esitliklerin de ortaya g¢ikan
katsayilar i¢in olusturulan Fonksiyonlar ve bu fonksiyonlar1 ¢agirmak i¢in kullanilan

programlar asagida verilmistir.

1. Function galphabetaq(alpha As Double, beta As Double, | As Double, lu As
Double, lambda As Double, g As Double) As Double

Dim sonuc As Double

sonuc = galphabetaO(alpha, beta, 1, lu, lambda) * BinomialFmnnu(q, alpha +
lambda, beta - lambda)

Return sonuc

End Function

“w N

N

Fonksiyon 4.6. 3.11 Esitliginin ¢6ziimii i¢in olusturulan ara program.

1. Function galphabetaO(alpha As Double, beta As Double, | As Double, lu As
Double, lambda As Double) As Double

Dim sonuc As Double = 0

Dim i As Integer

Fori=0To lambda

sonuc = sonuc + (Math.Pow(-1, i) * BinomialFmn(i, lambda) * D(alpha + (2 *
lambda) - (2 *1i), I, lambda))

Next

sonuc = sonuc * D(beta, lu, lambda)

Return sonuc

End Function

SR W
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Fonksiyon 4.7. 3.12 Esitliginin ¢6ziimii i¢in olusturulan ara program.
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1. Function D(beta As Double, | As Double, lambda As Double) As Double

2. Dim sonuc As Double

3. sonuc = (Math.Pow(-1, (I - beta) / 2) / Math.Pow(2, 1)) * Math.Pow(((((2 * ) +
1)/ 2) * BinomialFmn(l, | + lambda) / BinomialFmn(lambda, 1)), (1/2)) *
BinomialFmn((l - beta) / 2, 1) * BinomialFmn((beta - lambda), (I + beta))

4. Return sonuc

5. End Function

Fonksiyon 4.8. 3.13 Esitliginin ¢6zliimii i¢in olusturulan ara program.

1. Private Sub Button? Click I(sender As System.Object, e As System.EventArgs)

Handles Button2.Click

DataGridView3.Rows.Clear()

Dim lambda, [, lu, alpha, beta As Integer

Dim sonuc As Double = 0

Dim sayac As New Stopwatch()

For lambda = 0 To Int(Txtl.Text)

For | = lambda To Int(Txtl.Text)

For lu = lambda To Int(Txtl. Text)

For alpha = -lambda + GammalLambda(l, lambda) To |

1 0 For beta = lambda + GammalLambda(l, lambda) To lu

11. sonuc =0

12. sayac.Start()

13. sonuc = galphabetaq(alpha, beta, I, lu, lambda, Txtq.Text)

14. sayac.Stop()

15. Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

16. Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

17. Dim row As String() = New String() {lambda, [, lu, alpha, beta, Txtq.Text,
sonuc, elapsedTime}

18. DataGridView3.Rows.Add(row)

19. Next

20. Next

21. Next

22. Next

23. Next

24. End Sub

DN A W

Fonksiyon 4.9. 3.11 Esitliginin hesabini yapan Fonksiyonu cagirip, gerekli hesaplamalari yapan ve
sonucu tabloya yazan ara program.
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Fonksiyon 4.9’ da kullanilan GammalLambda() Fonksiyonu asagidaki sekilde

olusturulmustur.
1. Function GammalLambda(l As Double, Lambda As Double) As Double
2. Dim sonuc As Double
3. sonuc =1+ Lambda
4. If sonuc Mod (2) = 0 Then
5. Return 0
6. Elself sonuc Mod (2) <> 0 Then
7. Return 1
8. Endlf
9. End Function

Fonksiyon 4.10. Fonksiyon 4.9 i¢in olusturulan ve 3.30 Esitligi GammalLambda() ara programi.

Yukarida verilen fonksiyonlar kullanilarak hesaplanan 3.11 Esitliginin sonucu,

kullanilan degiskenler ve hesaplama i¢in harcanan siireler agagidaki tabloda verilmistir.
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Tablo 4.3. 3.11 Esitliginin hesaplamasi ve hesaplamak i¢in harcanan zaman.

Normal Hesaplama

Ram Kullanarak Hesaplama

Al !I"|a|plq Sonug¢ Sirems) | A | / |I'|a | B |9 Sonug¢ Siire (ms)
0Oj0[O0O]O0O|0]0O 0,5 2 0(0]O0]O0]O0]O 0,5 0
00| 1 0 1 0 0,866025404 2 0071 0 110 0,866025404 0
0Oj0(2]0|01]0 -0,55901699 2 010]2]01]01]0O0 -0,55901699 0
010|210 2 0 1,677050983 2 0]0]21]0 210 1,677050983 0
0(0[3]0 1 0 -1,98431348 2 01030 110 -1,98431348 0
0 [0[3]0]| 3|0 3307189139 2 0103 [01] 3]0/ 3307189139 0
0 |1]1 1 1 0 1,5 2 0 1 1 1 110 1,5 0
0121 210 2,90473751 2 011211 210 2,90473751 0
0|13 1 1 0 -3,43693177 2 0 113 1 110 -3,43693177 0
0|13 |1 31 0 | 5728219619 2 0113 1 3 10| 5728219619 0
0121010 0 0 -0,55901699 2 021010 010 -0,55901699 0
012|102 0 0 1,677050983 2 01211012 010 1,677050983 0
0(2(1]0 1 0 -0,96824584 2 O(2]110 110 -0,96824584 0
02| 1 2 1 0 2,90473751 2 0211 2 110 2,90473751 0
0(2(2]0|101]0 0,625 2 0(2]210]01]0 0,625 0
0121210 2 0 -1,875 2 01211210 210 -1,875 0
0(2(2]|2101]0 -1,875 2 0211212010 -1,875 0
0222|210 5,625 2 02112121210 5,625 0
0121310 1 0 2,218529919 2 01213 0 1 {0 ] 2218529919 0
0(2(3]0|31]0 -3,69754986 3 0(2]1310]3]0 -3,69754986 0
012|312 1 0 -6,65558976 3 0121312 110 -6,65558976 1
0232|310 11,09264959 3 0121312310 11,09264959 1
03] 1 1 1 0 -3,43693177 3 0311 1 110 -3,43693177 1
03] 1 3 1 0 5,728219619 3 0311 3 110 5,728219619 1
0 (321 210 -6,65558976 3 013 ]2]1 210 -6,65558976 1
0131213 2 0 11,09264959 3 0131213 210 11,09264959 1
0 (33 |1 1 0 7,875 3 0313 1 110 7,875 1
0133 1 3 0 -13,125 3 01313 1 310 -13,125 1
0 (31313 1 0 -13,125 3 031313 110 -13,125 1
0 (31313 310 21,875 3 031313 310 21,875 1
1|11 |- 1 0 1,125 3 1 1 1] -1 110 1,125 1
1 |11 1 1 0 -3 3 1 1|1 1 110 -3 1
1 (112 -1|2 0 2,515576475 3 1 12 ]-1]210] 2515576475 1
1 {1121 210 -6,70820393 3 1 1121 210 -6,70820393 1
1113 |-1 1 0 -1,05234114 4 1 1]3]-1 110 -1,05234114 1
1113 -1|3 0 5,2617057 4 1 113]-1]131]0 5,2617057 1
1 {113 |1 1 0 2,80624304 4 1 1|3 1 110 2,80624304 1
1 1113 1 3 0 -14,0312152 4 1 113 1 310 -14,0312152 1
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Tablo 4.3.”iin devami

1 2] 2 0 2 0 4,375 4 1 21210 2 0 4,375 1
1 (2] 2 2 2 0 -10 4 1 212 |2 2 0 -10 1
1 2] 3 0 3 0 9,15096904 4 1 21310 3 0 9,15096904 1
1 (2] 3 2 3 0 -20,9165007 4 1 21 3|2 3 0 -20,9165007 1
1 3] 1 -1 1 0 -0,76002416 4 1 3 1| -1 1 0 -0,76002416 2
1 (3|1 1 1 0 4,20936456 4 1 3 1 1 1 0 4,20936456 2
1 (3|1 3 1 0 -7,60024157 4 1 3 1 3 1 0 -7,60024157 2
1 3] 2 -1 2 0 -1,69946568 4 1 302 |-1] 2 0 -1,69946568 2
1 3] 2 1 2 0 9,412425299 4 1 3 2 1 2 0 9,412425299 2
1 3] 2 3 2 0 -16,9946568 4 1 31213 2 0 -16,9946568 2
1 3] 3 -1 1 0 0,7109375 4 1 3 3] -1 1 0 0,7109375 2
1 |3] 3 -1 3 0 -3,5546875 5 1 3 3 -1 3 0 -3,5546875 2
1 |3] 3 1 1 0 -3,9375 5 1 3 3 1 1 0 -3,9375 2
1 3] 3 1 3 0 19,6875 5 1 3 3 1 3 0 19,6875 2
1 |3] 3 3 1 0 7,109375 5 1 3 313 1 0 7,109375 2
1 3] 3 3 3 0 -35,546875 5 1 3 3 3 3 0 -35,546875 2
2 |12) 2 2] 2 0 1,2890625 5 2 2012 |22 0 1,2890625 2
2 12| 2 0 2 0 -6,71875 5 2 21210 2 0 -6,71875 2
2 12| 2 2 2 0 15,78125 5 2 212 |2 2 0 15,78125 2
2 12] 3 213 0 3,410538799 5 2 213123 0 3,410538799 2
2 123 0 3 0 -17,7761416 5 2 21310 3 0 -17,7761416 2
2 12] 3 2 3 0 41,75326288 5 2 213 |2 3 0 41,75326288 2
2 13| 3 -1 3 0 7,9296875 5 2 3 3 ]-11] 3 0 7,9296875 2
2 |13] 3 1 3 0 -29,09375 5 2 3 3 1 3 0 -29,09375 2
2 |13] 3 3 3 0 50,96875 6 2 3 313 3 0 50,96875 2
3 3] 3 -3 3 0 1,450737847 6 3 3 31313 0 1,450737847 3
3 13] 3 -1 3 0 -11,2747396 6 3 3 3 0-11] 3 0 -11,2747396 3
3 3] 3 1 3 0 37,84375 6 3 3 3 1 3 0 37,84375 3
3 13] 3 3 3 0 -66,9375 6 3 3 313 3 0 -66,9375 3

Tablo 4.3’ te 3.11 Esitliginin hesaplanmast ¢ =0 ve / =3 degerleri kullanilarak
yapilmistir. Normal yontemler kullanilarak yapilan hesaplamada Tablo 4.3 ten de
goriildiigii lizere toplam 238 ms gibi bir siire kullanilmistir. Ancak bu calismada
olusturulan Fonksiyonlar yardimiyla yapilan hesaplamada ise 76 ms siire kullanilmistir.
Goriildigi gibi 3.11 Esitligi i¢cin 0,319328 oraninda bir siire kazanimi olmustur.

Yontemimizdeki hesaplamalarda harcanan zaman sadece daha Onceden yapilan
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hesaplama sonuglarin1 ¢agirmak ve daha Onceden yapilmamis yeni hesaplamalar
yapmak i¢in harcadiglr zamandir (CPU zamani). Daha yiiksek kapasiteli bir CPU ile ¢ok
daha kisa zamanda bu hesaplamalar yapilabilir.

Ortme integralinin hesaplanmasinda kullanilan 3.10 Esitligi icin olusturulan

Fonksiyon ve bu fonksiyonu kullanarak sonuglar1 veren program asagida verilmistir.

1. Function Qnnu(n As Double, nu As Double, g As Double, p As Double, t As
Double) As Double

2. Dim sonuc As Double

3. Dim m As Integer = ()

4. Form=0Ton + nu

5. sonuc = sonuc + (BinomialFmnnu(m, n, nu) * A(n +nu +q-m, p) *B(qg +m, p
*1)

6. Next

7. Return sonuc

8. End Function

Fonksiyon 4.11. 3.10 Esitliginin hesaplanmasi i¢in olusturulan ara program.

—_—

Private Sub Button4 Click I(sender As System.Object, e As

System.EventArgs) Handles Button4.Click

DataGridView5.Rows.Clear()

Dim sonuc As Double =0

Dim sayac As New Stopwatch()

sayac.Start()

sonuc = Qnnu(Txtn.Text, Txtnu.Text, Txtq.Text, Txtp.Text, Txtt. Text)

sayac.Stop()

Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

0. Dim row As String() = New String() {Txtn.Text, Txtnu.Text, Txtp.Text,
Txtt. Text, Txtq.Text, sonuc, elapsedTime}

11. DataGridView5.Rows.Add(row)

12. End Sub

i SR AN ol

Fonksiyon 4.12. 3.10 Esitliginin hesaplanmasi i¢in gerekli Fonksiyonu ¢agiran ve sonucu tabloya yazan
ara program.
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3.10 Esitliginin hesaplanmasinda kullanilan 3.23-25 Esitliklerinin hesaplanmasi

icin olusturulan fonksiyonlar asagida tanimlanmastir.

1. Function A(n As Double, alpha As Double) As Double

2. Dim sonuc As Double

3. Dim k As Integer = 0

4. IfFix(n) = n Then

5. sonuc = (Faktoriyel(n) * Math.Exp(-alpha)) / Math.Pow(alpha, (n + 1))
6. Fork=0Ton

7. sonuc = sonuc + (Math.Pow(alpha, k) / Faktoriyel(k))

8. Next

9. Endlf

10. Return sonuc
11. End Function

Fonksiyon 4.13. 3.23 Ejsitliginin hesaplanmasi i¢in olusturulan ara program.

Function B(n As Double, beta As Double) As Double

Dim sonuc As Double

Ifn> 0 Then

sonuc = (Math.Pow(-1, (n + 1)) * A(n, -beta)) - A(n, beta)
Else

sonuc = (1/(n + 1)) * (I + Math.Pow(-1, n))

End If

Return sonuc

End Function

X0 NS RN N~

Fonksiyon 4.14. 3.24 ve 3.25 Esitliklerinin hesaplanmasi i¢in olusturulan ara program.

Ortme integrali hesabinda kullanilan 3.8 Esitligi icin olusturulan Fonksiyon ve
bu fonksiyonu hesaplamak, sonucunu tabloya yazmak ig¢in gerekli program asagida

verilmistir.

1. Function Nnnu(n As Double, nu As Double, p As Double, t As Double) As
Double
2. Dim sonuc As Double
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3. sonuc = Math.Pow(InGamma((2 *n) + 1, 0) * InGamma((2 *nu) + 1, 0), (-1/
2)) * Math.Pow((p * (1 +t), (n + (1/2))) * Math.Pow((p * (I -t)), (nu + (1/
2)

Return sonuc
End Function

N

Fonksiyon 4.15. 3.8 Esitliginin hesaplanmasi i¢in olusturulan ara program.

1. Private Sub Button5 Click(sender As System.Object, e As System.EventArgs)
Handles Button5.Click

2. DataGridView6.Rows.Clear()

3. Dim sonuc As Double = 0

4. Dim sayac As New Stopwatch()

5. sayac.Start()

6. sonuc = Nnnu(Txtn.Text, Txtnu.Text, Txtp.Text, Txtt.Text)

7. sayac.Stop()

8. Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

9. Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

10. Dim row As String() = New String() {Txtn.Text, Txtnu.Text, Txtp.Text, Txtt. Text,
sonuc, elapsedTime}

11. DataGridView6.Rows.Add(row)

12. End Sub

Fonksiyon 4.16. 3.8 Esitliginin hesabin1 yaptirmak ve sonucunu tabloya yazmak icin gerekli ara program.

3.8 Esitliginin hesaplamasinda gerekli olan ve Fonksiyon 4.15° te InGammay() ile

cagirilan 3.27 Esitliginin hesaplanmasi asagidaki program ile olusturulmustur.

1. Function InGamma(alpha As Double, x As Double) As Double
2. Dim n As Integer = 0

3. Dim sonuc As Double

4. If alpha = 1 Then

5. sonuc = Math.Exp(-x)

6. Return sonuc

7. Exit Function

8. Endlf

9.

If Fix(alpha) = alpha Then 'alpha tam say
10. If x = 0 Then 'Gamma Fonksiyonu Hesabt
11. sonuc = Faktoriyel(alpha - 1)

12. Return sonuc

13. Exit Function

14. Else
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15. sonuc = Math.Pow(x, alpha - 1) * Math.Exp(-x)

16. Dim sonuc2 As Double = 0

17. Forn =0 To 100

18. sonuc2 = sonuc2 + (Math.Pow(-1, n) * (I / Math.Pow(x, n)) * (Faktoriyel(n -

alpha) / Faktoriyel(-alpha)))

19. Next

20. sonuc = sonuc * sonuc?2

21. End If

22. Else

23. Ifx = 0 Then 'Gamma Fonksiyonu Hesabi
24. Dim gamma As Double = 0.577266

25. Dim sonuc2 As Double = 1

26. Dim k As Integer

27. sonuc = (Math.Exp(-gamma * alpha) / alpha)
28. For k=1 To 100000

29. sonuc2 = sonuc2 * (Math.Exp(alpha / k) * (Math.Pow(1 + (alpha / k), -1)))
30. Next

31. sonuc = sonuc * sonuc2

32. Return sonuc

33. Exit Function

34. End If

35. End If

36. Return sonuc

37. End Function

Fonksiyon 4.17. 3.27 Esitliginin hesaplanmasi i¢in olusturulan ara program.

3.7 Esitligiyle gosterilen Ortme integralinin hesaplanmasi ig¢in ve bu

Fonksiyonun sonucunu tabloya yazmak i¢in olusturulan program asagida gosterilmistir.

~

00NN W

Function Overlap(n As Double, | As Double, lambda As Double, nu As Double,
lu As Double, p As Double, t As Double) As Double

Dim sonuc As Double

Dim sonuc2 As Double = ()

sonuc = Nnnu(n, nu, p, t)

Dim alpha, beta, g As Double

For alpha = -lambda To [ Step 2

For beta = lambda To lu Step 2

For g =0 To alpha + beta

sonuc2 = sonuc2 + (galphabetaq(alpha, beta, 1, lu, lambda, q) * Onnu(n -
alpha, nu - beta, q, p, t)

10. Next
11. Next
12. Next
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13. sonuc = sonuc * sonuc?
14. Return sonuc
15. End Function

Fonksiyon 4.18. 3.7 Ortme integrali Esitliginin hesabini yapan ara program.

1. Private Sub Button8 Click(sender As System.Object, e As System.EventArgs)

Handles Button8.Click

DataGridView7.Rows.Clear()

Dim sonuc As Double = 0

Dim sayac As New Stopwatch()

sayac.Start()

sonuc = Overlap(Txtn.Text, Txtl.Text, Txtlambda.Text, Txtnu.Text, Txtlu.Text,

Ixtp.Text, Txtt.Text)

sayac.Stop()

Dim ts As TimeSpan = sayac.Elapsed

Dim elapsedTime As String = ts.Milliseconds

0. Dim row As String() = New String() {Txtn.Text, Txtnu.Text, Txtl. Text, Txtlu.Text,
Txtlambda.Text, Txtp.Text, Txtt.Text, sonuc, elapsedTime}

11. DataGridView7.Rows.Add(row)

12. End Sub

ISAINAIP NI I
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Fonksiyon 4.19. 3.7 Ortme integrali Esitliginin hesabin1 yapan Fonksiyonu ¢agirip sonucu tabloya yazan
ara program.

Cok merkezli molekiiler integrallerin hesaplanmasinda kullanilan yardimci
fonksiyonlar bilgisayar hafizasi kullanarak hesaplanmistir. Ortme integrali igin alinan
hesaplama sonuglar1 ve hesaplamak i¢in gecen zaman asagidaki tabloda gdsterilmistir.
Tablodan goriildiigii gibi Literatiirde kullanilan hesaplama yontemi ile bilgisayar

hafizasindan cagirilarak yapilan hesaplamada siire kazanimi olmustur.
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Tablo 4.4. (Ref. Guseinov, 1.1, Mamedov, B, 2000) Ortme integralinin hesaplama sonuglarmin karsilastiriimast.

Literatiirdeki Hesaplama

Ram Kullanarak Hesaplama

n )i m n' | m' pP t 2] @ Sonuc¢ Siire (ms) Sonu¢ Siire (ms)
4 | 3] 2 3|2 1 1,5 105 1] 120 | 90 687153968850948x10™" 0,01 687153968850948x10™" 0,006
51471 3 5 13 2130 ]03]15]| 35 -3,76528714570421x10°° 2,0 -3,76528714570421x10°° 1,13
6 | 5] 1 6 | 5 1 50 | 0,8 | 150 | 270 | -4,52554470357060x10° 6,0 -4,52554470357060x10°° 2,98
09 8 | 12]10] 8 20 | 0,4 | 30 | 360 1,50981944685389x10° 7,85 1,50981944685389x10~ 3,25
12110/ 9 [ 12]10] 8 20 | 0,7 | 45 0 -4,97337842055340x10°° 10,98 -4,97337842055340x10°° 6,21
136 4 ]12]5 4 60 | 0,7 15 0 2,58664616427115x10° 0,65 2,58664616427115x10° 0,40
1413 2 14] 6 2 [200]09 75| 0 1,31943525439935x107 0,16 1,31943525439935x107 0,98
413121413 12]701]05][135] 0 -2,18765647986679x107 10,86 -2,18765647986679x107 4,82
6121 6 | 17]12] 6 10 o6 120 0 -2,20845885527976x107 9,72 -2,20845885527976x107 6,11
20010 8 |20 10] 8 35 02 o | 45 2,41391679719113x107 21,35 2,41391679719113x107 12,64
2112 6 [ 18] 10] 6 50 [ 04 0 | 180 | -1,28993134351658x10~ 18,5 -1,28993134351658x10~ 10,7
241 8| 5 2] 7 5 60 | 0,4 0 | 240 | -7,03048781165857x107 5,74 -7,03048781165857x10™ 2,83
15/10/10]15][10] 10 | 40 |06 ] 45 | 210 5,47546324620556x107 19,5 5,47546324620556x107 11,32
26 9| 8 [ 15]10] 8 10 08| 0 | 150 | -5,39739018697043x107 38 -5,39739018697043x107 20,05
2612 6 | 20[10] -6 | 22 09| 0 | 270 1,34710397904560x10™" 40 1,34710397904560x10™" 22,94
32161 4 2] 5 4 34 107 0 | 300 4,44505406036585x10* 16 4,44505406036585x10 7,72
34 8 5 |27 ] 7 5 30 0,6 0 | 180 4,47327103267062x10 43 4,47327103267062x10* 25,44
34121027 ]10] 10 12 05[] 0 | 180 7,98319684824242x107 55,5 7,98319684824242x10™ 30,81
3810 8 [ 30|10 8 20 1071 0 0 1,36385965917645x10° 58,6 1,36385965917645x10° 30,99
40 8| 7 |30 ] 7 7 30 09 0 0 -4,70039545616601x10™" 40 -4,70039545616601x10" 21,54
216 6 |30] 7 7 30 09 0 0 1,54941633286238x10~ 32 1,54941633286238x10™ 15,88
4817 2 28] 6 2 29 [ 06| 45 | 30 3,43880694721407x10° 43 3,43880694721407x107 24,68
50 5] 2 [5]5 2 20 | 0,6 | 180 | 90 -5,64314946989160x10°° 32 -5,64314946989160x10°° 17,23
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5. SONUCLAR VE TARTISMA

Cok elektronlu atom ve molekiillerin yapilar1 incelenirken karsimiza ¢ok sayida
molekiiler integral c¢ikmaktadir. Bu integralleri ¢ozebilmek i¢in yaklagik yontemler
gelistirilmistir. Bu yontemlerden en yaygin olant HFR yontemidir. Bu yontemin
uygulanmas1 sirasinda ¢ok merkezli molekiiler integraller ortaya c¢ikmaktadir. Cok
merkezli molekiiler integralleri hizli ve hassas ¢ozebilirsek molekiiler sistemlerin
fiziksel ve kimyasal 6zelliklerini inceleyebiliriz.

Atom ve molekiillerin elektronik yapilarinin belirlenmesinde kullanilan HFR
teorisi, Schrodinger denkleminin yaklasik ¢oziimii i¢in, en yaygin kullanilan yaklasik
yontemden biridir. HFR denklemi c¢oziilerek sistemin fiziksel 6zelliklerinin
hesaplanabilmesi icin, Slater tipi atom orbitalleri 6nemli rol oynamaktadir. Bu
yaklagimda, ortaya ¢ikan ¢ok merkezli molekiiler integraller i¢in olusturulan formiiller
iki merkezli 6rtme integrali ile ifade edilmektedir. Bu nedenle STO bazinda ortme
integrallerinin hizl1 ve hassas hesaplanmasi ¢ok 6nemlidir.

Bu ¢alismada Ortme integralinin hesaplanmas icin olusturulan 3.14 Esitliginin

icerdigi yardimer fonksiyonlarin hizli hesaplanmasi i¢in yeni bir algoritma onerilmistir.

Yapilan ¢alismada értme integrali formiilindeki g, (I4,1'4), gl (IA,1'A), F,(n,n")
ve F (n,n') katsayillarmmn indislerinin aldigi degerlerde bir kere hesaplanarak

bilgisayar hafizasina yazilir. Bu da c¢ok merkezli molekiiler integrallerin
hesaplanmasinda énemli rol oynayan Ortme integralinin hizl1 ve hassas hesaplanmasina
olanak saglar.

Tablo 4.1’ den goriildiigii lizere hesaplama siiresinde degisiklik olmamaktadir.
Ancak m 'nin biiyiik degerlerinde katsayilarin hesaplama siiresinde degisiklik goriiliir.
3.14 Esitliginde ortaya ¢ikan F (n) Binomial katsayilari indislerin ayni degerlerinde
tekraren hesaplanmasi1 3.14 Esitligine gore Ortme integralinin hesaplanma siiresini
onemli Olgiide arttirmaktadir. Hesaplama zamani en aza indirgemek icin bilgisayar

hafizasinda [100x100x100] boyutunda bir matris olusturduk. Indislerin farkli degerler

icin yapilan her hesaplama matris icerisine yazilarak ve daha sonra ayni degerler icin
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tekrar hesaplama yapmadan daha onceden geri cagirma formiilii kullanilarak Ortme
integrali hizl1 bir sekilde hesaplanir.
Tablo 4.3° te 3.11 Esitligindeki katsayilarin indislerinin ¢g=0 ve [=3

degerlerinde bu katsayilar i¢in toplam 238 ms gibi bir siire kullanilmistir. Ancak bu
calismada olusturulan algoritmalar yardimiyla yapilan hesaplamalarda ise hesaplama
zamani 76 ms siireye indirgenmistir. Goriildiigii gibi 3.11 Esitliginin hesaplanmasinda
0,319328 oraninda bir zaman kazanimi olmustur.

Bu calismada Visual Studio programi kullanilarak programlar olusturulmustur.
Kullanilan bilgisayar Pentium(R) B950 2,10 GHz CPU, 4 Gb RAM, SSD 120 Gb HDD
ve 64 bit isletim sistemine sahiptir. Burada olusturulan yontemle, Ortme integralinin
hesaplanmasinda ortaya ¢ikan katsayilar hafizaya yazilarak 3.11 Esitligine gére ortme

integralinin hesaplanmasi i¢in 0,319328 oraninda bir siire kazanimi oldugu gorilmiistiir.
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