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olarak cﬁzﬁlebilméktedir. Metodun genel uygulamasi olarak
radyal dalga denklemi, singuler wve diger kuvvelt serisi
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GiRIS

Kaantum mekanifinde, Schridinger denklemi baglangigtan
buvana ﬁnemini kavbhetmemigtir, Bu denklemin gozimit igin gok
sayida ¢alasma yapilms ve bir ¢ok ¢bziim teknigli gelistiril-
migtir. B§ ¢oziim teknikleri ki=saca, yaklagik ve tam coztimler
veren metodlaf olmak Hzere ikl grupta toplanabilir. Yaygin
olarak kullazralan metodlardan bazilari; Wentzel Kremar
Brillon (WKB)Y (1), J¥WKB (2), Stpersimetrik Kuantum Mekanigi-
nin Yuwllantidafi metodlar {3,4), Bazyonel Fonksiyen CPadei
yaklagsimlar: €53, Hellman-Feynman teoremi ve VYirizl Tecreml
yaklagimlari (63, Grup Teorisi yaklaszimlari ¢7-103, Hill-
Determinanti Metodu (113, Sirekli Kesirler metodu €10,12),
1sM acilimlar:s 6;3), kismi cebir gtzimleri (14> ve Path Cynld

Integra2li Hesaby (15 olarzk verilebilir.

Ener ji ©Szdegerlerinin tam olarak hesaplanabildigi
potanziyel sayisi son derece simrlidir. Son zamanlarda,
cOziilebilir potansiyelleri g¢ogaltmak (3-5,11-20 ve bilinen
zistemleri daha iyi tarif edebilmek icin potansiyel tUreﬂme

caligsmalari (21-23) alanlarinda ©Onemli adimlar atilmstar.

Potansiyel coziim tekniklerinde, teklif edilen metodun

kolayligy onu 8n plana ¢ikarmaktadir. Bu yirden diferansiyel



denklemi ¢Ozmeden, ¢Bziimiin dofrudan cebirik olarak elde edile-

biildigi metodlar (4,10-=12,143 daha g¢ok tercih edilmektedir.

-~

Bu galismada, =on yillarda geligstirilen metodlara ilave
olarak, Schriddinger dalga denklemini basit cebirik izlemierle
cozmeyl amaglayan bir metod gelistirilmiz ve metod, kuvvet

serisi szeklindeki potansiyellere uygulanmstar.

Birinci bitl imde; Tik olarak, kuvvet serisi
seklindeki potansiyeller, fizikzel ozellikleri i{ile birlikte

gensl olarak tanaitilda.

Tkinci btltimde; Schridinger denkleminin goziimleri icin
geligstirilmis olan metodlardan gtintimtizde cok sayida
aragtirmacimin ilgllendigi, Hill=Determinanti metodu, SSKM
metodu, Yol CPath) Integrali metodu, Rasyonel Fonkszsiyon
Yaklagtirma ¢ Padé:) metodu, 178 Agilima metodu ve Kaydiriimasz
1N Acilimi metodu kisaca ozetlendi. Daha sonra, Dalga
denkleminin ¢ozimit i¢in 2rd = f nC rlexpigCr3 formurnda bir
dalga fonksiyonu tamimlamnmasi 1ile gelistirilen yeni wmetod
tanitildi. r3’nin radyal Schridinger denkleminde kullanil-
mazi ile, - fnCr) ve gCrd fonksiyonlarina batjly bir
diferanziyel denkl em elde edildi. Bu diferensiyel denklem,

uygun bir donigtm ile Riccati denklemine indirgenebilir



uygun bHir déntisths ile Ricecati denklemine indirgensebilir

karakterdedir. Geligtirilen metodla bu diferansiyel denklemin
ciztim fonksiyonlari, verilen bir potansiyel fonksiyonu igin

fn(r)A ve gird’nin uaygun seg¢imleri ile ve sadece cebirik

iglemlerle elde edilebilmektedir.

Uetinet bisliimde; Gelistirilen metod gesitli potansiyeller
igcin dzdefer ve dzfonksivonlarin belirlemmesinde kullanild:.
3etodun izlerligini gﬁstefmek amaciyla ilk olarak, en meshur
-potanzsiyeller olan harmonik osilatr ve Coulomb preblemleri
cﬁzﬁldﬁr Daha sonra; meiodun genelligini gdstermsk igin ise .
altinc: mertebé osilatir, Coélomb + harmonik osilatdr+ lineer,
potansiyeli, r’nin kuvvetlerivle perturbe Coulomb potansiyeli
e t§r3=kuvvet 1™ potanziyellerinin ¢oztimleri elde edildi.
Ayrica, Coulomb + harmonik osilatdr potansiyeli ve r’nin
kuyvetleriyle perturbe Coulomb potansiyeli igin enerji
pzdeferleri, Ragyonel Fenksiven vaklastairma netodu‘ ile
elde edildi. Elde edilen bu enerji dzdederleri ile
Bolim 2.7°de gelistirilen metodla élde edilen tam sonuglar

tablolar halinde gibsterildi.

Son bdltm olan dibrdtined bdltimde de; bu ¢alismanin

sonuglary tartisildyr ve sonuglar diger metodlarla kiyaslanda.



BOLUM T

SIHGULEE (re=0) ve DIGER KUVVET SERIST SEKLINDEKT

POTANSIYELLER

1.1 Genel Kovvel Seriszsi Seklindeki Potansiyeller

Kuantum teorisinde, en genel anlamda polinom seklindeki

etkilegme potansiyellierd CBrnedin, apharmonik osilator,
potansiyeli, r‘nin kuvvetlerivie perturbe Coul omb
potansiyelleri, ters=kuvvet potanziyelleri,...3, problemi

gzun zamandan berl aktilf bir araztairme 2lam olmaya devam
etmektedir. Bu potansiyel tirleri molekiil, atom ve Lkatihal
fiziginde bir gok etkilesmeyi tarif sdebilmeleri agisindan

arastarmacilaran 1l1gi odafy haline gelmiztir.

Ganesl olafak, simrli=kouvvet =seri=si seklindeki potan-~

siyeller
2k
V(ry = Z A rt 3, k=0 €10
i . 4
i=-2j

seklinde ifade edilebilir(24,25). Bu ifadeden i ve k'min
cesitli deferlerins karzilik gelen

ailesi turetilebilir: j
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rinin bir 'polinomu gseklindeki potansiyelle

1

PR D24 icin_ He
boyutta kiresel simetrik potansiyeller ve J20, k=0 icin
ters~kuvvet potansiyellerl elde edilebilir. Ayrica €1)
ifadesinden, r’' = ra’ doniztimtt ile VWr) = VY(=r) simtrik
potansiyeller yarilabilir. Bu durumda, j ve k¥ sifirdan bﬁyﬂk
tam =sayilar olmalidir. J ve k®nuin gesitli deferleri ig¢in
potansi}el tHrleri asatgida z:mflandirilmstir Cbhu kisimdaki

tim potanziyel ifadelerinde Aoso alindid:
1i.12 r'*nin Pozitif Kuavvetleri Seklindeki Potansiyeller

Denklem (1) ile verilen genel ifade, j=0 v= kX0

defferleri igin

sekline dbntstr. Bu ifadeden k*min gesitli defjerlerine gore
polinom seklindeki potansiyeller elde edilebilir. Orneffin

k=1 igin,

_ o .
Y(rd) = Air + Aar 3

armonik  opsilatdr 4+ lineer potansiyeli elde edilir. Bu
potansiyel, dizglin bir elektrik alani ig¢indedeki harmonik
osilattr problemine karsilik gelir. k=3 igin

5



Verd = Ar o+ AES 4 A 4 At 4 ag®

6
3 n st * Agr
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ul

altincy mertebeden polinom seklindeki anharmonik osilator
potansiyeli yazilabilir. Denk.(2)*'de r'=ra dontigtimti yapilirsa
)

Vir*) = Air'i k>0 _ 5

1=0

plur. Bu ifade, ¥Y(rd) = V(~r) zimetrik potansiyellere kargi-
11k gelir. Orneiin k=1 icgin, iki atomlu bir molekﬂl‘veya bir
kristaldeki bir atomun denge konumu etrafinda yaptiga
harekete karsilik gelebilen, V(ry> = Arz harmonik osilatdr
potansiyell =lde edilir. Harmonik osilatér yaklasim, gergek.
sistemleri tam olarak tarif edememektedir. Bu nedenle gergek
sistemleri daha iyl tarif edebilwek i¢in, uygun anharmonik
potansiyellerin ‘ kulianiimes: gerekir. Denk. (5 *den, k>

degerleri i¢in anharmonik oszilatir potansiyelleri tiretilebi-
lir: k=2 icin

2 4
VCrd) = Air + Azr C

[w]
b‘

diordiinci mertebeden anharmonik oszilator potansiyeli ve k=3

igin, molekill fizifinde (26a) ve kuantum alan teorisinde(26b)

genis kullanim alanlari olan
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edilmis olur.

1.1b Coulomb + r°nin Polinomu Seklindeki Si nguler

"
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\Patansiyeller

2k
r'-‘
verdy = ) At cay
£ i
i==24
3=

elde edilir. Bu denklemden, J=1 olmal izere k'man gesitli

dederlerine karsilik, r’nin bir polinomu seklinde CHo=-boyut=

ta? perturbe Coulomb potansiyelleri elde edilebilir: j=k=1

igin £8) ifade=zi,
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Coulemb + lineser 4+ harmonik osilatdr potansiyelini verir.

Denklem (90 ile tamimlanan potansiyel son yillarda, perturbe

hidrojen atomu problemi £27-31) ve ayrica model kuarkoniyum

H

potansiyeli (322=-35) plarak ele a2limmstar,

!

L



Denk. (8) ile tanimlanan genel ifadeden, j=1 wve k=2
deferleri ig¢in r'nin dbrdincit kuvvetiyle perturbe. Coulomb

potansiyeli

- -~ - 4 -
Yird = + + Air + Aar 4+ A.r7 4+ A,r 100

seklinde elde dilir. Bu tipteki perturbe Coulomb potansiyel-
leri, perdelemnmiz Coulomb ya da Yukawa potaﬁsiyelinin seri
acgilim olgrak ele alinabilir. Boylece Denk.f10) ile tanimla-
nan potansiyel tﬁrleriniﬁ goztilmesiyle, perdelemnis Coulomb
potansiyelleri belli bir yaklasikliklia hesapianmg olur.
Ayrica parame@relerin uygun <csecimleri ile; Denk. (103> *da
verilen potansiyel, iki minimuga sahip C(¢ift-kuyud bir

potansiysl seklini alir.

Denk.(8) ile genel ifadesi verilen perturbes Coulomb po-
tansiyel fonksiyontari, r-=0 civarinda difzensizlifgs sahiptir.
Bu ize, potansiyel fonk=ziyonumin bu nokta civarimnda analitik
olmadifini gisterir. Bu nedenle r=0 nokitasi potansiyel

fonksiyonu icin Corijinde) izele bir singuler (35> noktadir.
f1.1c Ters=Kuvvet Serizi Seklindeki Singuler (r=03
Potansiyeller

J 20, £k =0 icin (12> denklemi

8
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seklinde ters-kuvvet potansiyellerine (23 diintistir., Bu
potansiyel fonkgiyonu da r;o nokitasinda singulerdir. Ayrica
bﬁtﬁn terimleri r+0 civarinda hir didzensizlige =ahip
oldufiundan denk.(11) 1ile verilen potansiyel gensl singuler

potansiyellesr (37= 300 plarak tamimlanabilir.

Ters~kuvvet potansiyelleri, kla=sik ve kuantum fiziginds
gok sayida etkilegmeyid tarif etmek icgin kullamlair (23, 402
Penk.{11) ile verilen potansiyel fonksivommdan, 1’nin uygun
sekilde gegcilmesiyle; atom, molekiil ve katihal fiziginde bhir

cok etkilegsme igin kullanilabilen potanziyellelsr tiretile-

bilir. Denk.C11) ile tanimlanan genel ifadeden:

ad I1k olarak Mie 412 tarafindan Bnerilen ve Lennard=Jfones
(42) tarafindan gelistirilen; wmolekiiller arasi kisa-mesafe
etkilesmelerine iyi bir gzekilde karélllk gelen ve bir g¢ok

sigstems uygulanabilen

. =1 =m . e
Verd) = Ar - - Br €12

formundaki potansiyeller (burada A=zm/(m-n? ve B=Ensin-m) dird,

b Hem g¢ok atomlu molekiiller hemde afir gazlar idg¢in

o



kullamlabilen

Very = Ar 2B L opr Bt L o8 | 5B D 13

Dymond-Rigbhy=Smith potansiyeli (43) ve bHzellikle affair gazlar

igin iyl bir vaklazim olan

very = { )r'“ - {-—]F”“ €143
&) n=5

£} Iyon-nitral molelkil stkilesmeleriicin n=-f-4 tipindeki
.- =T =5 " =4
Yird) = Ar = Br = Cr 15D

potansiyel fonksiyonu (45} ve iki atomlu molekiiller icin

2 z B
kullamiabilen SeacISCasa)is 37 = 20aer3®1 tipinderi

(¥
i
o)
[}
W
oy
l1
(%)
!
R

L

Murrel pstansiyeliy(éﬁ' gikli 2ok =zavida potansiyel tiirleri
yazailabhilir €23, 40, 47).

J=1 digin; C113 ifadesinden, atomik ve molekiiler eotki-
lesme enerjileri (23) ve katilarin dinamik drellikleri (48)

igin kullamilizabilen

geklinde bir Mie~tipi potansiyel vazilabilir.

J=2 igin €113 denkleminden

10



Yir) = + + *

™
N
=)
S

dirdinced mertebeden ters-kuvvet potanziyeli elde edililebilir.
Denk.C172 ile verilen potansiyel ifadesi, iki molekiiliin etki-
legms potansiysli olarak alinabilir (23,49): Potansiyel
parametrelerinden  A_ 1 molekiiliin  toplam yikiine, Aﬁg yiik
daffiliminin dipol m:nmé]'xt.i ne, A . kuadrupol momenti ve A

3

ize dipol-<kuadrupol momentine kargsilik gelir (23>, d

[y

dipel momentine s2hip ikl =2tom Cya da molekiil (2332 icin

. r.
etkilesme terimi Bdi d_or~ *didr 403, Ayrica o polarizasyon
e

molekiil ils hir iyeon etkilesmesine karsilailk gelir (50)

Bunlardan bagka, 1/2 spinli pargaciklarin arasindaki mafdnetilk

I

tkilesmeler de tars-kuyvet potansiyellerd

edilebhilir (51D,

11



BOLUM 2

SCHRUODIMGER DENKIFMININ COZUM TEKMIKLERT

Relativisztik olmayan kuantum mekaniginde, merkezi V(rd
potansifeli icindeki bir parcacifin veya indirgenmis kiitleli
iki pargacikly bir =sistemin enerjileri radyal Schridinger
denkleminin ofziimid i%e belirlenir. Schridingsr dalgs denkle-
minin tam codztimlerinin bir kag¢ potansiyelle zimirl: kalma=a,
bir ¢ok arastirmacimn ilgisipl ¢ekmls ve =zon yillada yend

metodlarin gelistirilsine yvol acmstar.

Schriodinger denklemini tam olarak gzmenin hir yolu,
verilen bir potansivel igin, dofrudan diferansiyel denklemi
cozmektir. Bu teknik baszit formd;ki potansiyveller igin,
wygulanabilir  ancak genelde bibytik  giicliiklere yol  agar.
Calismalar, bu' gﬁclﬁﬁﬁ‘ yenebilmek amacina yinelik olarak,
chztilebilen potansiyel =sayisimy artirmek dofSroltusondadare,
Génel olarak dalga denkleminin cOoztimil cebir izlemierine

dayarmiiraldifgy zaman =zorluklarin minimomma indirilebilecedi

fikri 2firlik kazarmstar,

Bir potansiyel icindeki parcacifin karakteristik
davranisim ve ener jizini belirleyebilmek icin dalga

fonksiyonunun tam olarak bilinmesi gerekir. Dalga fonk=sivonu



pargacifin kommunun ve zamanin tek dedgerli bir fonksiyonudur.

Aymi zamanda =onluy, sirekli ve tim uzay tdzerinden integre

edilebilir olmaladir., Polinom ssklindeki potansiyeller icin
dalga fonksivonlary gensllikle, exponanziyel bhir kicam ile

seri geklinde bir polinomun c¢arpim olarak alimr 11, 52).

Kuvvet zserisi gseklindeki potansiyeller igin Schridinger
denkleminin tam g¢dztimlerinde; son yillarda yaygin olarak,

kuvvet szserisi metodlary C(drnefin, Hill-determinanti metodu,

stirekli kesirler metodn,...D> ve siipersimetrik Lizantim
mekanigl  (SSEM) metodua  kullamimaktadar, Biy metodlaria
¥apilan coozimler, dogridan diferansiyel denklem cofiziimid

vapilmadan, =sadece cebirik islemlers dayanir., Kullamlan
giziim tekniklerinin bu ¢alizmada gelistirilen metoda yakin-

liklars aclslnﬂan, Hill determinanty ve SSKM metodlarim

2.1. Hill-Determinant: Metody

Hill-determinanti metodu (112, werilen bir potansiyel

igin dalga fonksiyonunu Hnceden kestirme temsline dayamr.

Dalga fonksiyonu genel olarak SOrd=pCrdexplfird]l seklinde
>

zegilir. Burada $0r) = Z’szlﬁnrn seklinds bir serisi olarak



ele alinmir. f£Crd fﬁnkéiyonu verilen bir potansiyel icin
kestirilerek ; 8(r) dalga fonksiyony, radyal Schridinger

denkleminde kullanilir. Biylece An katsayilarina bagla

aFeeem O n=0 €18

‘..+b
nAn =2

+ a A + c A
n n

+ d A
n n-=4 nn

+1

seklinde bir tekrarlama bafintizi elde edilir ¢113. Buradaki

a s bn’ ChP dn"" defierleri f(r) fonksiyonunun ve ele alinan

L

potansiyelin katsayrlary: ile enerji degerine bafladar.

Tekrarliama bafintisimin katsavilarindan

a' b O 0 ... ¥ o
Ew ] 0
c a2 0 M - ‘e
[ i 4
D= id C Aa b ... C19)
H 2 2 2 2 E . .
0 ... d =
MN-1  H-1  M-4

determinanty (Hill determinanti? yazilabilir. Hill determi-=
nantimn det DNE 0 dzdeger zartil kullamilarak, sistemin

bzdegerleri elde edilir €112,

2.2 Supersimetrik Kuvantum Mekanifinin Kullanildigi Metod

Stipersimetrik Kuantum Mekanifginde (SSKM), e=le 2linan

gistem bir boyutta,

14
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cok,

temel-durum dalga fonksiyonundan daha

H *nin
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=
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zeklinde baffladir (4,163, Sekil dedisme=lifgi C(shape invariant)
zellifgine =sahip potansiyeller C(drnegin; Coulomb, harmonik
osilatbr, Morse,...D igin V,_’_C'x) ve VY (%) potanziyeleri

arazinda bir sabit kadar - fark wvardir ve =sdzkonusu iligki

olarak verilebhilir €18

[

. E =0 oldufgu dikkate 2

ot
b
o)
[
"
W
10

L
; H "nin

0
= - . = n o - - "4 655 <
tim spektrum E_ E = z te, By seklindedir C16). Sekil

defiszmezlifi Ozellifine sahip olmayan potansiyesllerde YV ve
V_ potansiyelleri arasinda denk.(243 ile verilen iligki

gecerli degildir. Bua  tur potanziyellerin enerjilerinin

bulunmasi: ig¢gin stpersimetrik WKB (SWKBY vyaklaszimnin (3D

rullamimas: gerekir. SHpersimetril kusntom mekanifinde ele
alinan sistemin gergek poyansiyeli YOYX) olmalk dzere
V(x) = E = ¥ (x) = E €25)

dir. Burada E sistemin enerjisine E_ ise stpersimetrik

p

ener jiye karsilaik gelir ve temel durum igin €258 denklemi

16



V(x) = E = V.Cx) olur (4,18,53,54).

SSEM metodunda Onemli olan, verilen bir potansiyel ic¢in
Wy cHperpotansiyelini tayin edebilmektir. w{QE, denk. C23)
ile werilen ERiccatidenkleminin gdzﬁmﬁ' ile belirlenshilir

Genellikle, diferansiyel denklem gOzmek yerine, uygun bir

w

Bu métbdlarln yam=sira, Ozdefer problemlerinin tam
olarak éﬁzﬁlebildi@i ve bir gok arastirmaci  tarafindan

kullamlan Yol Integrali metodua asagida kisaca Szetlenmistir.

2.3 Yol (Pathd) Integral Metodu

¥nl integrali metodu 11k olarak Feyrman tarafindan

gelistirilmistir €153,
TZamana bafli Scrddinger denklemti

I )
HICxY = ih—ouur 250
at

veo Hamiltoniyen

seklindedir. Serbest pargacigin to anindaki dalga fonksiyonu



Bt D olmak tizere, t anmindaki dalga’ fonk=sivyonu
TCto= GCL, L DL D £28)
o o

olaralk Gft,to) GSreen  fonksiyonu yardimiyla bulunabilir.
G{t;to? fonksiyony, tretici fonksiyon C(propagator? olarak

da adlandirilir. Uretici fonksiyorn,

&
H =it —— |6CE, €% ,t D=—ihdCH~3% 3ACt-t O 29
= at O {n ) [ ] [a)

denklemini safjlar (15)., Zamandan bafim=siz H operatidrid icin

C29) denklemini saflayan ilretici fonksiyon

¥, 42 Lt d=eii-t )e'xp[==iH(t.-=-t. )] 300
s ) s ] [a] &

seklindedir. Burada @{twto), difzeltme Cadimd foksivonudor.

Denklem €273 ile tamiwlanan Hamiltorndyen ig¢in ibreticl

fonksiyon

T - . . - -
eApLgT,thutD)]éitth) €312
ile verilir, [T,VY] teriminin zorlufundan kurtulablilmek icin t

18



zamani N egit parcaya bolintir. Biylece pargacik % *dan %=
kadar; % ,3%5,..., et basamaklardan geger. G, t‘;:aéc,, t 2
fonksiyony, her ara bazamakitaki & deferlerinin gcarpaimiarimn

toplam olarak gisterilebilir:

Gl bt ) afdi PR Y L A S

g °F —}' e - - -
(:»ix”_i,tu 1;.-}5 d,t ..&inptip.'} +(\ 2 €35
Zaman aralif: = =4, =% ile tanmimlanmirsa diretici fonksivon
J+1 73 b

_? '

[
L
R
L

1 o - -+
exp =:=~ [T, V]Jr%}: =%,

olarak elde sdilebilir . N cok bijyiik ige = = (t.N—tg').’.*!
EiicUl ecedinden exp [?EEBET, ‘I]] 2 1 alinabilir. Denk.(32)°den

kEonum ve zaman dg¢in Moo limiti alindiginda

>
- 3 . s . i 1 ol
GO, b of t )zLdeidﬁa. . d:izM_i axp * Jd? T V3 1 (34D
h 2m} dt
m N2
¥2z11abilir{15). Burada Cs|{— normalizasyon sabitidir.
2rift

Klasik mekanikte Lagrangian

19



dir ve sistemin eylemi

S= J’Ldt. C 363

olduagu dikkate alinirsa propagator
o, bkt 0 =ID3 xCt) exp {c 11 s] 373

olarak yazilabilir.

E U2 sy ¢ = SCx=x ) : €38
I o T
n

dair. HUnC ®) =EnUnC ®3 dzdefer denklemi dikkate 2linip. denk. € 30D

kullaralarak tim 2*ler tfizerinden integral alinmrsa

3 .3 - . . i
jd ¥ K, t;xo, t‘D.) sZexp [C 1700 Ent-] L 29)
n

olur. T'nun blyiik deferleri C(r=C(irfdtd igin denk.(39)’daki
toplama en biytik katky temel durum enerjisinden gelir.

T+ limiti alimirsa



-
E
-

1 .
= 1n {dsx ecd, ~ihr , 00 €40)

elde edilir. Denk.(40), temel=durum enerji seviyesinin hesaba

Yol  integrali wmetodinda  Snemli  ola verilen  hir
notansiye igin Hrelticl  fonksiyonu helirleyebhilmelktir,

Orneifin, harmonik osilatdr ic¢in Lagrangien basit oldufundan
firetici fonksiyonu bulmsk zor degildir, Bununla birlikte bazy
problemler icin bu fonksiyeonun belirlenmesinde zorlukloar

ortaya gikmaktadar.

galigmalar gincelliginli koruomaktadir 01,2,5-10
metodlardan Basyonel Fonksiyon Yaklastirme metodo 178 e

Kaydirilms 1-sMN Acalim metodlary kuvvet =zerisi seklindeki

potanziyeller igin kullanigli: bir metod olmalar: agisindan

asafgida kisaca tamitilacakizr,

2.4 BEasyonel Fonksiyon Yaklastirme (Pade) Metodu

Relativiztik olmavyan Schrﬁdiﬁger denkleminin sner ji

tzdegerlerini yaklasik olarak hesaplamak icin gelistirilen bu

21



metod, Riccati denkleminin coztimt olan dalga fonksiyonunun
logaritmilk tirevi icin bir rasyonel fonksiyon yaklastirmasa

temeline dayanir (5, 563.

Bir boyutta parite-invaryant potansiyeller IVC=-xl=Y(x3]
icin Hamiltoniyen H = = dgédxa + VCx) olmak tzere (h=2u=1D)
dalga fonksiyonu (x) = x TR seklinds t.:-m; mlanabilir (s5=0
ve s=21, ¢ift ve tek durumlara kasilaik gelird., 00> # O igin
dalga fonksiyonunun logaritmik tidrevi fCud = -3 Cxd-/80xD dir.

EC¥) wve fCx) fonksiyonlara, HIx) = EHx) Schridinger

denkleminde kullanilir=za

FICxY ~ FCxOIT & Seflxdex = E = VOx)

o,
[EY
iy
L

s
L9

¥
it
o
i
(o8
“
19

Biccati denkliemi elde =dilir. fCx), rinda Taylor

zeriszsine ag¢ilirsa

. o 2+l .
£ f, = 42
X)) = E jza® j J
: . - . . w0 23 s }
olur. Efer VYOx) potansiyelil VLx)zz j_Oij seklinde ise ve
(42> ifadesiyle Denk.(413'de kullamilarsa
J=1
=1
= P o8 = ) -t v = LR 4 3
fj (Zi+2s+1) [ E: fifj-i—i * Eéjo 'j]’ j=0,1, 43>
i=0



Burada ACx) = z %_Qajxaj+1 ve B(x) = E H bjxaj bh. =0 dir
a - N .

¥ zistemin yaklasik enerji dzdeferi olmak tizere

M+M+1
. b < .
g€xd = Y £ wxtdtl o BNy C 443
£, 3
§=0
0o yn - - = O £a yn - =
le, Ayrica, 2' igubifnai—-an, n=0 1, ..., 4 v= isobiinming’
neEMed Me2, ..., MeMed dir. i>N icin biEO dir. Elde edilen by
denklem sisteminden
Tae1 Tasz e Taup
Hg = 1Taez Tasa e Taups ¢ 453
faap Tgepar - Tauzpaa

determinanty elde edilir. Burada d = M=N=0 ve D = N+t dir.

.

Hg determinantinin  kiklerinden W eneji degerleri elde

edilebilir(Sh,

Bu metod; merkezi kuvvet problemlerine de uygulanabi-
1ir. Bu duruvmda dalga fonksiyonu %Cr) = riﬁxr) alimar ve

- . N . . . e i
ve fird=-=30rds80r) deger ¢  boyutta radyal Schridingsr

L

§
E

denkleminde kullamlairsa
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2C £41D

£1Cry m fCrdS = ——— £(r3 4 E - V(r) € 46)
r
Riccati denklemi elde edilir (58). Burada VC(r) = l?ﬂvjrj Ve
fcry = Y £0d dir. £, = -V (41> olmak tizere diger f.
ji=o 3 14 =1 3
defjerleri
3
R -1 -
3 -] 3 = ; . " % .l?
£ 4™ @121 (Z L UL I v.j}, 3=0,1, €47

i=0
ifadesinden bulunabilir. Bu duruwla da yaklasik enerji
degerleri, denk.(458) ile wverilen Hg determinantinin kbkleri

ile belirlenshilir C8)

ar - -

2.5 418 Acilima HMetodu

Biyiik BYi agilim, bir kuantum mekanik sistemin distilk
enerji seviyeleri ve karsilik gelen daiga fonksiyonlarimn
belirlenmesi amaciyla ilk olarak Ferrel ve Scalapino
tarafindan gelistiriimis bir metodtur (573, Burada N uzay
boyutudur. Bu yaklasim, gelistirilen bir perturbasyon seriszsi
civarinda, kKlagik haraket denkleminin hir cOzimtine

dayanir{1i3al.

Kiresel simetrik hir VO0rd potansiyeli igin radyal



Schridinger denkleml M-boyutta:
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dir. Potansiyelin r=Er minimm noktasa civarinda Wrd dalga

fonksiyvonu bir pik verir (biyik k limitinde) ve bu nokta igin

tzdefer spektrumu

olur (13a).

Temel =durum icin 1<k’ nin kavvetleri zeklindeki

perturbasyon serileri su sekilde hesaplanir: Dalga fonksiyonu

) = e tX?

olarak tanimlianyr. Burada Y4 = r=r0’d1r. Y oD

potansiyelinin minimm  safair olacak sekilde =secilirze

efektif potansiyel, denk.(8513°de tanimlanandan hir sahbit
kadar farkli olarak
1
e - € =23 5
Voeplr? = — + Vir(xd) = E ’ (54)
- - B
grixd
gseklinde tamimlanabilir, Denk.(49) kullamlarsa
1 . - 1 3 .
sy ’ = o - o =
= W) 4 U CuD + k7Y ffﬁxj + |- k4 i) = &
- ef -
2 2 8 -
55D
e auc:o
2L =22 PR
€ =E = LkE s Wil = ——

dx



enerii ve dalga fonksiyonunumn

Tekrar eden g¢tziimler,

bl e,

fan]
&l
0
‘et
-
i
il
-‘J
Y
!
s
o

1

i

o L]
f
le)
»
ot
oo

C57ad

Py

(]

ve

fonks=iyonu igin bir

7aly, dalga

Denk. C

elde edilebilir.

yaklazim verir. CiUnkii VeffCOD = 0 ve U{O}(O){m dur. Denklem

7h) ' den

1g)

-’



. 1 - 1 . .
g1 o rg o - — M e <58ad
2 2
bol unur. Benzer sakilde, yiksek mertebeden ener ji
diizeltmeleri
=13 -2 .z leeoye €03 TP
E = —— T, - —{U COX4U" """ 203 U CO)] C58h0)
a 2 .
14 3
g oo . {u(’” oy + Y ™o u"““’“’r;m}, n>0 (B8c)
2 b e
m=0

seklindedir. Dalga fonksiyonlar:

Uyarilms seviyeler igin Cn. wuyarilms durum icin

dalga fonk=siyonu

o
Hrd = [ i l{x—Ai)exp(ﬁan)] ] 50y
n==1 i

seklinde segilir. Denk.(H50) ile tamimlanan dalga fonksiyonu
denk.(49)°da kullanilarak; denk.(56) ve denk.(57)'deki benzer
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2.8 Kaydaralms 1N Acalim

zayida

cok

1/ agilam 1ilk ertaya atildifindan heri

Son zamanlarda 1N

cekmistir,

dikkatini

aragtirmacinin

kaydairilms 47N acilim ady ile

agilimnin gelistirilmesiyls,

kiiresel

Bu metod,

anilan yeni bir metod gelistirildi (13b).

vazilarak difzenlenirse

EFrd

—
=

+

m

1M 2¢cilim

Kaydairilms

sabittir.

Burada Q bir

haline gelir.

17k 2calim par

metoduy,

Yl

denklemini

-

ad

=

ol

o]

‘wt

Emr
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™



dir. veff potansiyeli r =

degeri icin

4hrg v Cry = h2Q

iligkisi meveutturCi13bd. Burada r, degeri

PYF S - ..3 . T
. POV CrOJ 1r2 dmr VLrOJ
N+2i=2 + (2n+id |34 —— . =
e - 2
v on) ¢

ro’da bir minimuma =sahiptir ve L

{633

12
} 64D

ifadesinden bulunabilir ve Q defferi ise Denk.(63) yardimyla

belirlenebilir. Biylece enerji terimleri

ile verilir. k’ya bagli baska bir dagilim ise

K (2 = adhs
[ tn + 1207w - —0m8m8 9 — }
Am

zifirlanmma=ziyla a

>

To

dir. Bu ifadenin kaydirma

a =2 - 2(2n

+ 1Dmwsh

olarak bulunur.

30
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2 - 2
Ay g i - L Ry T y . d_ g rey
+ ——-——; 451 EE +3b£1+an)515253 + 8C114+30n+30nNn )5253
Chw)
~y wa T I
~4.C 2nl e, = 3 = =
+ 24 1+du)_ie4 + 8C31478Nn+78nNn )_15354
P - L = 1 3
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+ 30031 +109n+14din +94n 3=, 70D
3
ve
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=, = s O5,= Ci=1,2,3,...2 €715
3 2LE 3 Ve
{3mwrn ™ Clmwsn ™ &
dir. Burada
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¥ r ¥ {r 3
w= 32 e C72)
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(2=adf" R 2=221
= = » =, B C73)
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o )
4 =m0 2=ad ™ A=zl R=a0R"
éi = 5 éE.' =
Am Sm
(@mad B B Rea) o
S~ T — S S —— 74D
3 F 4
m 4dm
2 T oLy 2 g  Cvid
2% ‘r X r. ¥ T
3T ro v ro} Th o € 0
ﬁ‘q = + 5 H. = 4
4m 120 O Bm 70 ¢

zeklindedir (13b).

Kaydirilmsgs 1/N 2¢1lim1 metoduy, bazi potansiyeller igin

tam sonuglara iyl bir sekilde waklastify icin, ilgi ¢ekici

o T A By et ot o
Schrifdinger denkleminin tam ¢8zimleri igin simdiy

o
tly
B
t
%

Hill .defterminanti metody, SSKEM’nin kullanmildig: metodlar,
Siirekli  Hesirler Metodo gihbi metodliar gelistirilmesins
rafmen, daha basit islemlere dayali g¢oziim metodlarina ihtiyacg

duyulmaktadir. Hetodlarin, tam sonuclar vermesi ve sadece

bazit cebirik islemlere baijli olmasi dnemlerini artirmaktadir.

Yukaridaki amaca yiinelik olarak, bu g¢alismads, Schridinger
denkleminin sadece cebirik iglemlere dayali gozimii icin

asagrdaki metod geligtirildi.



2.7. Radyal Schridinger Denkleminin Cozimit icin Cebirik

‘Metod

Radyal Schridinger dalga denklemi, Hamiltoniyen

H = -(hCr2)¥ Z4 VOrd olmak tizere

HiKr) = EKr) L75)

seklindedir. Kireszsel Eoordinatlarda ktiresel simetrik

potansiyeller igin Hg boyutta Schriddinger denkleminin radyal

kismy

3! _i, d ( 2
A —-—-— r
b
T

=8

LC 4100 :
]*(Vir) P = E} &ry = 0 76
e

dr dr 2ur
olarak yazilabilir,

Mr) = r3Cr) €77

dontistimii ile (76) denkleminden

-
e
"%
L
it}
om——-—
;“l
4
‘4
+
=
i".-
. b
o'
oy
]
2
£
r
D’
W/
"™
]
o)
Ao

denklemi kolayca elde edilebilir. flr

(9]

radyal dalga

fonk=iyonu

2Oy =0, $°C0) = ¢€0Y , o) =0 C79)



sinir sartlarini saglamali ve

o
=7
1_‘\
23
-
Lot
io—)
A\
[
4
it
b
~
o]
o
Lt

L
(S

12 Hstel bir

kS ad 2rar

nin ¢fztim fonksiyonm ’
2Ery = £ (rlexpigir)] £81)
n n
formunda tanimlianakilir, Denk. (81> ils verilen dalga
fonksiyonu radyal schridinger denkleminde vyerine konursa
£7Cry + 2g'Cr2f’Cr)
> n n
273y =ig”(r3 + g'Lrd" * Mrd (82>
E Lrd
n
elde edilir. Bu ifadenin ve denk.C78)°de  wverilen radyal

denklemin =af taraflary birbirine egit olacaify ig¢in bu

denklemlerden kolayca

ae . <y LR S, WLl B SR
e LHn® T g
Vird+ = Ei= g{ro4g’'{r) % 8330
pes |

2ur” . f Cr)

Mo
i

|

.
I

egitligi elde edilir. Bu s=zon ifade, radyal Schriodinger

a5



denkleminin Denk.(81) ile taxum.?.anan dalga fonksiyonuna gtre
yenlden didzenlenmiz seklidir. Burada -tenel amag: verilen bir
Vir3 potansiyell igindeki pargaci@in enerijisini ve potansi=
yelini karsilayacak olan denk.(833'in =zagd tarafini dolayis:
ile g€rd) wve f{r) fonksiyonlarini belirleyebilmektir. Burada
unitulmamasy  gersken husus, dﬁ:r)sf(r)exp(g(r)) oldufy ve
bulunacak fCrd> ve gfrd°nin dalga fonksiyonunun btittin
Srzelliklerini ortaklasa tagiyacak gekilde parametrelendirilme-
=i gerektifidir. Oncelikle g{rd’nin formunu  helirlemeye
caligsalim: Efjer fn(:r)‘yi sabit CfnCr)Eabt) alir ve P(rd°yi

€83} denkleminde yerine koyarszak

| o
™
r——
<
™
>4
L
+
L)
2
o
*
<3
[
i
e ]
i-a-—-—-)
]
LQ\
-
~3
Lt
L 2
u-
[
Uj
(=
(M
()
o]
™~
L'

ifade=i elde edilir. Bu ifade, g’C(r) fonksiyonu icin Riccati
denklemine dintisiir. Riccati denklemi, uygun  bir Hzel
gidztm fonksiyonunun belirlenmesiyle lineer diferansiyel
denklemlere dontistiridlerek ¢8ztilebilir ¢58a). Ayrai c-a bu
denklemi cOzmeden; SSKM? de sliperpotansiyelin séci mi
digiincezinde oldifu gibi verilen bir V(C ;*) potan=ziyel
fonksiyonu igin denklemin cOztimt olacak sekiide bir

g(r) fonksiyonu secilebilir. glrd fonksiyonunun formug,



r*nin bir polinomu seklindedif ve gird fTonksivonu,

Mrd) dalga fonksivonunun o normalizasyonunua C(rae igin
fLrr = 0 =zaflayacak - zekilde olmaladair. Verilen bir
potansiyel igin gfrd’nin  forma, rao bilgesinds AMrd dalga

fonksiyonumin davranigsi incelensrek belirlenebilir.Ornegin,

-

hamonik ozilatdr igin radyal denklem ddw(x)fdxa + (kﬂxd)w'x)

-y

dir. X+m  bolgeszinde; xd’nin vaninda LY dedgeri ihmal

.

edilebilir. Elde edilen denklemin = exp{?gdfa) formunda

cowiiml o
codun e

1
U]
E\l
.
3
o
Pomt
e
&

&
e
7
¢

lunur ¢(88b). Dalga faonksiyor
yerde zonlu olmasi gerektiffinden r artiikez istel olarak
azalma=zi gerekir. Bu nedenle Hstel kisim negatif plmalaidar.,

=

Drlayizy ile harmonik osilattr i¢in oglrd = ard, a0 alinabi-

lir. Ayni sekilde Coulomb problemi icin dalga fonksivyonunun

zadece f (rd°ye bafly ikinci dereceden bir diferansiyel
denkleme dintigtir. Elde edilen bu denklemin cdziimtinden, fnfr)
bir kuvvet serisi oplarak ortaya c¢ikar. Bu seri fonksiyonun

kkleri, rsw limiti haricinde dalga fonksiyonunun kkleridir.

Bu ktklerin daha agik gbriilebilmssi amac1y1§‘fnfr3,

L
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u
-
o
i}
o

formunda bir garpim serisi geklinde;, r’nin bir polinomu olarak
zecilebilir. fn(r}rsi deferi ic;_in 2Mr) dalga fonksivyony,

temel =durumma  karsilaik gelir. Ctinkti tem=l durumda dalga

L3S ]

fonkziyonu, koordinat eskzenini kesmemelidir. Buradaki o i

deﬁerieri, n=t, 8,3 ... igin rD dalga fonksiyonunun
koordinat sksenini  kestifgi neoktalara Ckdklered karsilak
gelir ve fnfrf) *nin kikleriyle belirlenebilir, fnf r2>’nin
denk. 883" deki celkilde seciml, difer kuvvet zeri metodlarin-
daki C(veya Hill determinantindakid dalga fonksiyonu =egimine

henzerdir. Biylece, g boyutta her £ defjerine karsilik n tane

s —
n ¥yon o vye  bunlara  karsailik n tanse  Srdefer  e2lde
.

edilebilir.

Bir VYird potanslyel iging denk.(84) 1le, £ agi=al
momentum kuantmr sayizinin bir defferine karsilaik en dustk

enerji seviyeleri igin Szdefier ve gzfonksiyon elde edilir

o

Yiikksek enerji seviyeleri (uyarilms

]

eyiyeler) icin dzdederler
ve Ozfonksiyonlar ise denk.(83)°idn kullanilmasi ile belirle-
nebilir,Fakat diger kuvvet =zerileri metodlarinda da oldofu

gihli bu seviyslerin hesaplary 21t seviyeler kadar kolay



igin yiksek

seviyelerin

U=t

Ctink

degildir.

hesaplanma=sy

bullamiidadn

in

SSEM

igin

ler

il

)
!

Yokaridaki

ghsterilebilir

duarmumm 21

hu

ir ve

explfglird) 4

2Lr)

=iyonyu

fonk

metodunda ise

SEKM

elde edilir.

1=

miy

denkle

84D

dzdegerlieri

2
uo.

-y

arazinda

o3
i
b
]

oy

a

e
=

Y

la

[

g

ol

L]

olur.

ile verilen ifadenin aymsidir.

C(a7) denklemi denk.C84)

ayni

kullamldaigy metodlar ile

SSKM nin

potansiyeller igin



‘goziim kolaylifina sahip olduga gﬁrﬁlﬁr; Bininla birlikte
metod, SSKM’nin kullan11§1§1 metodlarin yaklasik sonuglar
verebildigi, sekil degismezlifine =zahip olmayan pbtansiyel—

lerin ¢oztiminde de kullanilabilir.
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BOLUM 11X

METODUN UYGULAMALART

Bu bdlimds, Blim. 2. 7de  gelistirilen metod bam
potansiyeller igin enerji dzdegerlerinin ve Bzfenksiyonlarinin

bhelirlenmesinde kullamilacaktair.

Metodun wuygulamssina  basit  bkir “#rnek olarak  Bnree
harmonik ogilatédr ¢ bir v i boyultta 2 ve Coulomb

potansiyelleri ele alinarzk tam enerji  dzdegerleri elde

edildi. Harmonik csilatér icin elde sdilen =zonuglardan basit

seklindeki; g boyutia 21tinc: merieche harmonik osilaisr

potansiveli C=simetrik)d, denk.(8)°den j=k=1 igin =lde edilen
tic boyutta Coulomb + harmonik osilator + lineer potansiyeli;
J=t, k=2 icin r’nin dﬁrdﬁncﬁ kuvveti ile perturbse Coulomb
potansiyeli ve (11) denklemi ile wverilen ters-kuvvet T P

potansiyelleri icin enerji spekirumunun ve dalga fonksiyonla-

rimin elde sdilmesinde kullanilid:.
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3.1. Bir Boyvultlu Harmonik O=ilatdr:

Bir boyutlu harmonik osilator potansiyeli.

VCx) = Ax™ 8

seklindedir. Burada onemli olan verilen potansiyel icin
Juygun bir gtx) fonksiyonu segmwektir. Denk.(88) ile verilen

osilatdr potansiyell icin uygun gfx) fonksiyono

o]
[
*
u!
it
0]
kY

[
fux)
[(w]
O

seklinde alinabilir. Denk.U(853 ile verilen fnixb fonk=iyo-
nundan, n=0 ig¢in fOCx) = 1 alinarak (893 ifadesi denk.(84)

da kullanilirsa

G
’
%
L'

]
e
i
PR
[0

v
b4
I4b

5]
v
0]

[
e
[»]
L

olur ve biylece

o
X
w
it
Py
f
b
]
m
m
]
i
%
W
f“
[[n]
foct
o

elde edilir. Denk.(91) ile denk.(88)’in karsilasztairilmas:

ile

3>
]
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seklinde, potansiyel parameiresi ile feonksiyonun

arasindaki idiliski bulunur. Biylece tem=l  durum

bt

enerjisi
(sifir-nokta enerijisid
E, = VA €93
ve buna karsilik gelen dalga fonksivyvonu da
A Cel = o (nr-»!?r‘} va] 4
‘uu-.-!. = A %W F e X J Ep L)

4 - ] . L I
plur. Birinci seviyenin tn=1) hesaplamaa=sy icin ¥, 02 x=g

1 ]
alinir. Denk.089)°daki gixd ve filx)g £ 83 denkleminde
Frullznilar=sa
A2y
o 2 7 -
Yexd) = E = da "% + Z2a + € as)
- L1D
|
olur., (95) denkleminin son terimi difzenlenirse
43&21)
o =]
VEx) = E = 427%" + Ba + C O6)
w12
3 L_l
yazilahilir. Boylece denk. (88> dikkate alindiinda
s e
E1= 3v¥A ve aiibs 4] a7l



elde edilir. Bu duruma (n=1) karsilik gelen dalga fonksiyonu
.. 5 - 2 .
¢3ij = % exp|-CYA/2) x a8)

olur. Tkinci =zeviye (n=2) igin fBCx3=Cx-a;B))Cx=aéa)) Ve

denk. (893 °da verilaen o %) kulianilarak (83D dénklemi

gHziiliirze
4ax{kx - m;d)) + Cx—aéaj)} + 2
VCx) = E = 4a"x" + 2a + - o9y
(x = a ))(x - még))

bulummr ve son terim dizenlenirse

4a(a§d)+ aédj)x - Saaid)&id)+ 2
Y(x) =~ E = 4a % + 10a 4 C100)
(=) L 23
(x = a0 o, )

elde edilir. (1003 denklieminden (883 potansiyeli i¢in Cn=2>

ve . 101D

h
fu
-
2
re
o
-,

rv
bl

+ 0o = 0 vwve o

[y
N
A

2YA

ifadeleri bulumw. Dalga fonksiyonu ise
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1 E 1 a
A% = [ x5 - — ] exp [«cfoz}x ]
— L aﬂ L y

seklinde verilebilir.

fenel durumda, denk. (882

potansiyeli igin enerji Szdedgerleri ~ve

yukaridaki iligkilerden (denk.{88)-denk.

? ile verilen harmonik

1023

osilator

ozfonksiyonlara,

E, = YA C2n + 123, n=0,1,2, ... €103
n ' $
n
¢ o = ! fx-of 22 3o =c1§ka)x“} n=t, 2, ... €104
i=
seklinds  elde edilir, Depk. £103) il werilen snerii
Brim ‘tam’ enerii

[~
I-‘E: 2».
2.

o
i

r"ﬂs
[
o/
bl
i

n
a(n) anJ a(n) = 0
i =3 k =

43

= ~nin=-13),s04Y%),



ifadeleri kullanilarak belirlenebilir. asn)’ler igin

belirlenen bu ifadelerin denk.(85) *de kullaniimasa ile

fnCr)’nin Hermite poiinamlarlna {58hL) dﬁnﬁstﬁﬁﬁ goriflebilir.

Harmonik osilatdr + lineer poltansiyeli C(bhir boyuttad

V) = Ax” + Bx ' C106D

seklindedir. Denklem (88) ile verilen harmonik osilatdr ve
denk.{1063da tamimlanan Harmonik osilatér + lineer potansiye-
linin, A ve B parametrelerinin belli dederleri icin %e gire

defigini Sekil-1°deki gibidir.

Denk.{106) ile wverilen potansiyel igin ctziimler

¥ — K+ T a<0, b0 107D

foid t

dontigtimii 1le harmonik osilator sonuglarindan kolayca elde
edilebilir. Bbylece parametrik potansiyel
2 2

YCx2) = 43 ¢ + 4dabwx 108>

seklinde olur. Burada
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A = 45, B = 4ab 1090
ve her n deferi icin ener ji dzdeferleri,
2
B
E_ — = YA ¢2n + 13| , n=290,12 ... €110)
44

olarak bulynne, Denk., {103

e

o
p)
o5
f
i
"

20
J,I
73 A .".x/
i“l‘
/'/
&0 - 7
d
-~
50 - ///
o -
g /
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& ~
<y "-"'
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33 e &t
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P / ?:_ lp./"'
e .rf-
2{3 _ P ft‘ ‘-._..- “.."
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10 ~ d_..-c"'f ___.-d"' =
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— I
D 1 — 1 T ) 1 1 T 5 1 i i 1 1
0 0.4 DEN- 12 1.8 2 2.4 28
K—>

Sekil-1. Vle) = Sxa ve V. (x) = Sxa + 10x potanziyelle-

a
rinin grafikleri (h=2p=1 birim sisteminde).

o
~3



harmonik osilatdre lineer terimin eklemnmesiyle aym A

prametresi  igin enerjinin asafiya kaydifg:r gbridlmektedir.

Genel duruma karsilaik gelen dalga fonksiyonlara

¢0(x)

exp[—cfoa)xa ~CBr2YAdx ~Bd/3A3’f], Cn=0 igind

¢ntx}

1]

N
[ o ) < o e
{ (x=m;n))} exp(ncyixzax“-cazavxbx deKSA“Z]
. !

n=i,2,3 ... c114)

seblinds olur. Denk.C114)3°delki ainj deferleri €11¥% g set fgind

i

n n
A o L Ln)
= r - . e1,
2. " avE 2: & - .
i=t i<}

n!BC3VE = BE/2A)
ﬂ!. ny (r:) £

oy ‘i k = n=t,2,...
Cn~3)1 24472

i<j<k

esitliklerinden belirlenir.



3.2. Uc=Boyutta Harmeonik Osilatér:

Ue Boyutta etkin harmonik ozilatdr potansiyeli

dir. By potansiyel igln uygun gfrd fonk=iyonno

gCrd = ar™ + b fnr adG, b0 c114)

zeklinds zsecilebilir. Denk. (853 ile tanimlanan fnCrD

fonksiyonundan fGCr} = 1 segilir ve denk.(144) ile hirlikte

(84) denkleminde kirllan:ilirsa,

p-
™
"
1
i
e
i}
[EY
[
~
+
+
(X
]
[
v
=
&
B
[
™,
123
[N
(¥
o

w

elde edilir. Bu‘parametrik ifade ile den

rildifinda
BCh~12
. 2 2 e . -
Vefftr) = da" 7" + N . E0 = ~Za02bh4+10 148D
ru
ve

2 " -
A= 4a e f41= b 117D

bulumw. Boylece temel-durum igin ener jli dzdederi
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Eqy =vA C2L43) 118

ve by durum ig¢in tzfonksiyon
PofT? =1 exp [—cﬂzz)r-'} €119)

seklinde ya=zilair.

'
fifr) = humii} ile denk.€1143 ile verilen glrd ifade=si

(83) denkleminde kullamldiginda; af_;“ = 0 ve b=0 sartlari

ortaya c¢ikar. b=0 olmaszi durumunda d&=-1 olur ve bu da
f1€r)’nin, ﬁc=boyu£ta harmonik osilatér igin gecersiz
oldifunu ifade eder.

faCr-'Js(r-=a§ 2 yer —r_?_;z}} secilerek  g€rd  Cdenk.C1143)  ile
birlikte denk.(833°de kullanilir ve gerekli dizeltmeler

yapilirsa

De ™% - [Bac T L - acgh-ﬂ}}
" 1203
= Pk - oS

parametrik ifadesi elde edilir. (1202 ifadesi ile denk.(113)

karsilastirilarsa



]

hw]
il
-
(o}

-~
o
Y

"~

1232

o™

b
vl
e

]

Ei{

ozdegeri ve bunlara karsilik gelen

o)
0l

«f
d

helirlenir.

yzf onk=siyonu

veya O dederine (buy

£83) denkleminin g¢dziimiinii b=-1

segimi,

elde

*da kullamlaip

denk.

(denk.(114>) ile

fonksiyonu

elde edilen parametrik ifade denk(113)

ile karsilastairilairsa

parametreler arasinda

sh,

£41

A = 4a°,



a‘4) + &Fij + m§43-+ a§4) = 0

2445

C4A) (4D C4) (4D, CAd (4D (C4) C4d (4D C4D+ €4 C4)_

Cli Q{E "3"3{1 ’_‘13 +G{1 ?.314 +042 {.ﬁ3 +C&~B C\t4 Ql.g 1214 B

YA

C4) (4) €4)  CAD €AY €43 (A3 C4) €43 €4 €4y €4) e
ﬁi Dy Oy +ai ma o, +mi B Oy, *&2 A, o, = 0 JCi26)

C2i+30 02 L+5)
42 43 (- 4y
!_‘21 + r‘.‘lg + 023 + (.24
44

iligkileri buloumw. (1258 ve 01260 ifadelerinden ikinci
seviyvenin snerjisi
E,, = VA (21 + 11D C127)

ve bu seviyenin dalgas fonksiyonu

] - X YE
. - . . ’ .
¢3§r)=[?aniéJ)Cr-aéiJ)(rnu;*J}Cr-ﬂ;4})}r‘+iexpC———'rd) ci128)

= o
seklindes bulunur.

Genel durumda, denk.(113) ile verilen harmonik ozilator

potanziyelinin *tam * enerji spektrumug ve dalga fonksiyonlar:

il

E 3 YA €An + 24 + 3, n=0,1,2,..., =0,1,2,... (129

82



seklinde olur Cn=0 icin ¢0ﬂ’ denk.(112) ile verildid, Burada

agd“) deferleri €ilk Hic durum i¢ind
2n £n . g -
CEm Ceny _(Em nean+al+ld
oy =0 , oy mj = =
i=1 idj
2n
o, T 5 )
Z gg.gm a’f”’ _i‘dn = 0, n=1,23... €131)
1<j<k
£n : Zn Zn=2
L2n) (2m (2ndy (Bnd_| \ L C2n) (2m) fany (&n
i =i “k 1 L“i 3 1 o
i<j<k<l i< T T i)
1 - - nt,,y lark 3 4
ifadelerinden e2lde edilehbilir, =~ lerin denk.€131) ile

verilen deferleriyle rx" r2 fonksiyonug, Laguerre polinomlarina
(58e) bzdestir ve tligc=-hoyutta harmenik csilatdr icin bulunan

bu sonuglar difer ¢alismalarda elde edilen zonuglarla £58h, ¢

uyum igindedir.



3.3. Ug Boyutta Coulomb Potansiyeli:

U boyutta etkin Coulomb potansiyeli

.- v .4 o
Vefftr) = + s A<D 132D

e

seklindedir. Bu potansi }'el e coziim  teckil edecek glrd

fonksiyonu

ger) = ar + b {nr, 2<%, >0 : 133

seklinde secilebilir. fn(r'} buradza da denk.(858)°de tammlan-
d1dr formdadir. n=0 icin denk.C133) ile tammlanan gfr) ve

fQ{r)sl degerleri, denk.(843%# c¢cHzmek digin kullamilirsa

¥Yer) 4 —— = K = + + = 1340

elde edilir. Denk.€134) ile denk.Ci32) karsilastirilairsa

A = Zab, i+1= b ve EO = = 7 €135)
bulumnr. Bu durumun dalga fonksiyonua

. £+1 P et i

.;izo_{(r) =r explar) C136)

olmr.
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Birinci seviye (n=1) icin, denk.(853'den f4Cr)sr=

olur ve g(r) ile, denk.(83)’de kullamilair=a

ICE41> 2aCh+1)  bCh=1) ,zam§ + 2b
very s+ -E = " + 2% 4 £1237)
Td T r- rCrnaiiJ}

A = 2alb#id, d+i= b ve E, = - a C1380
ve
. b
_ii’ = .. €139
a

dir.
. . e c23. 23
n=g Cfikinci seviyed icgin fztr)s(rwmi L=t olur.
[
F_Cr) ve denk . {133)%de  werilen gird, 83D denkleminds
= 3
A0

Fullanmilar ve

IC 241D 2al h+2) bCh=1)
Vir) ¢ — = F = + + a




elde edilir. Bu ifadeden, =zon terimin payinin zifirlarmaziyla

elde edilebilen denklem, denk.(132) ile karsalastirildifiinda

A = 2albh42), £41= b vae E. = = a 1423

e

Zb+1
ﬂ(;’i) " M{E') _
1 e =
a
1435
b 2h+1D
C2y 02y
o o = -
=2

Genel durumdsa, potansiyeal parametreleri ve glr2

foenksiyomunun katzayilaray arasinda

iligkileri bulunur. Burada A =sabit fakat b her n igin

farklidair. Her n ve { defjeri igin denk(132)°deki potansivyelin

ener ji spekitrimug,
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Aa

ey}
o
~
n
[
Y
b
k‘l

ACTid 241D ™

seklinde olur. Karsilik gelen dalga fonksivonu (n=0 igin ¢0ﬂ

denk.C(1368) *de verildid,

1 o 1 N e lord
dir. Burada o dafisrlieri
n nt2bh ¢+ n - 13
AR 3% o
E o = S B n=l,2,3 ...
2a
i=1
C1AT)
1 3
{1 I { "
o = =1} — By=b, B =g  (2b4n=13, n=2,3,...
e . r}ﬂi }.} - a4 438 <&
i=l 2 a

ifadelerinden bulunur.

3.4. g Boyuttia Altinc: Mertebe Anharmonik Osilatér

Potansiyeli

Altincy mertebe anharmonik

9]
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fo
fu
Pl
o
ey
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eff

seklindedir. Bu potansiyel =zon yillarda bir c¢ok arastirmaca
tarafindan gesitli metodlarla ¢oziilmigttir €(9,11,12, 52, 59=-67).

Denk.£1483 ile verilen potansiyel igin

ro & ¢ far, a<0, b<0, >0 €149

olacak zekilde bir gir) fonksivonu tanmimlayalim.

r'nin ¢ift kuvvetlerinin fonksiyonu olan potansiyeller

. IR = S -
igin Intrj yerins Intr Y almak gozitimleri kolaylastairar (n=0

]
h-"

3
H

icin foir =i 3. Temel-durum igin (n=00) denk.01493%da veril

-
£
0-_1" 3

1 deferleri (843 denkleminin gfizimii icin

1}

b

glry wv= f

kullanmilirsa

+ T 4 bi{fc+ld 1500

parametrik ifadesi elde edilir. Bua ifade denk.(148) ile

karsilastirilirsa, katsayilar arasinda



A= aa, B = 28ab, ¢ = bd+aCEc+3); {41 = ¢ ve
E0 = = h{Zc+1) (151>
iligkileri Dbulunur., Denk.£148) ile verilen potanzivyvelin
parametreleri arasinda,
2
Co= — = YA (245 1520
AA

seklinde bir =inirlama mevcouttin

temal ~durumun

ve ener jisi
B8
E9£ = .(2£+3} 1530
27A
. - A 2 1)
dir. Birinci =zeviye fn=1) icin faer) = r¢7 = oy slamr ve
denk. (149 °daki glir) ile birlikte denk.(833°'de kullamlair=sa
£C£410 cCo=1D
P o -
Yer) + - E = a°r? 4 zabr? + (bT4al2e+7)rS +
2 -
T r
2
1" 4-
43&51* + Abaii) + BC2o41)
+ bC2CHS) + dac) '+ ‘ €154
' L2, LL12
oy
ifadesi bulunur. Bu ifade ile denk.(148) kivyaslanirsa

&)
O



A=a" B =2ab, C = b +alBc+73, {41 =

E, = - b(2c+5)=4aag1)

elde edilir ve «o 13 defjerleri

[

esitliginden belirlenebilir. Bu durimda

parametreleri arazindaki kisitlama

.
3 B 1 B
* —_— D 3 -+
Ey, = C2L47) = +
2¥A aA YA 45

seklinde elde edilir.

. . oy x - 2., b
Tkinci seviye Cn=2) icin, IECr d3=CrT—n

ve glr) ile denk.(82)°de kullanilirza

£C 841D

VErd4+ ——— =E = a“rO+2abri4(bo+ac 2c 40 roa

2
r
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e
€155
(1563
potansiyel
1573

S 2

L
+ 8¥3€3£+3)} 1583



- ’ . .
23 L= L= z - 2
[&aP% +mgh) ]+4b(a1d)+a§d))+4Cﬁc+3}]rh
+ 4a(agej+aéd)} + -
(ra_ N(E)),rnﬁia))
1 ora
aa 2% oy o (20®] ey g2y o oo cE), (2
dala o 2l at Il £ +2( 2% £ o,
1 % Y % |® g tECECHII(ay Ao T
- 1053
2 2y 2 a)
(r7= o, 720 Gy )
parametrilk ifzade elde odilir, Denk.01359) ils denk.0148)
kargilagtirilairsa
2 " . 2 - -
A=2a3", B =z2ab, C=5bh+alffc+illy, 21 =o ve
E. = ~bC2c+0)=dalal "+ otF) C160)
2 1 2
. 22 (=S g
esitiilleri bulunur. oy ve o degerleri
oy 2 - - .
L2} 23 ¢ 2) 23 -
a[c:i“ + gg“' ]-e Bloy ™ 40, 77) 4 2043 = 0
161D
-, LD C2y, (2 2> 23 £22 e ad w e LD 2y, _
da(bl + 2 )ai o + 4ba1 o, % LdL+1}{_1 4o 3= 0
bagintilarindan elde edilebilir. Peotansiyel parametreleri
arasinda ise
Bf:
Cm — = YA (2449 C1822
AA
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geklinde bir =simrlams yazilabilir., Biylece bu seviyenin

(n=2) enerii dzdegeri

B
E,, = — (28411) + 47 (aia) + aéﬁ)) C163)
2VE ’
= = - ey = - = "
olur. n=3 igin.:qurd)a(rd=a§Q)bcrd=a;g})Crd=m;g)) olur. Bu

zeviye igin difer . zeviyelerin hezaplanmasinda yapilan
isiemlerin benzerleri yapilirsa; potansiyel parametreleri ile

fonksiyon katsayilari arasinda

- - €3] 3D 32 -k e g
E, = - b(2c+13)=4a(aij}+ an + o, ) 164>
P e
323 €2 €3
meit Iitliosrd byl sirase ~ ik wren - - atgawvilara 1einm
%_-i.&’-&.l_r...l‘\_l X, fBFflg L LAL ZL48 = —11 - —1;) T tem .413 NS4 Wi T TR e S J-\’_-Ll‘
2 2 . e B - - i,
- 3 3 €3 - C32y L3 32
83(-1 + aé ? + iy 2 )y + ﬁb(m13 +a2J +a3 3+ GBoslS = O

; 33 C:
% 2 "% % B T T s TRy A8y Yy

3. €3 Y e CFY (3D (3 .
PRI ]#de% 3¢a; P 4al P 4P =0 16

iliskilerinden elde edilir.

Genel durumda, denk.(14

[wa

» ile verilen altincy mertebe



anharmonil osilatiriin spekiromn

B n
. {nd - g e
E = —— (An + &£ +3) + AYA ay C166)

nf
2YA =1

DEO,iﬁapuntp ’{Eopi’aﬁ"l

seklinde elde edilir. Genel durum ig in potansiyel

parameireleri arasindakl sinirlama

B
C = — = YA {4n + 2{ +3) 187D
44

nlur. Buradan, potansiyel parametreleri arasinda her n ove £
defferleri i ¢in zadece bir simriama oldudgu goriflin.
Her n ve £ deferlerine kargsilaik, denk.0£148) ile werilen

altincy mertebe anharmonik osilatdr potansiyelinin dalga

y 741 A 4 B o2
4501,(1'-) =r exp{= —™r =~ ——_r
‘ 4 AYA
n
.. 2 Cnd £41 ﬁ 4 B 2
i;én! ry) = {r oy ) expi- roo- r {, n=1,2....
: 4
je1 4 avYA

zeklinde elde edilir. Bu metodla, altincy mertehe osilatsr

igin elde edilen yukaridaki sonuglar; n=0 ve n=1 (I=0) ic¢in



referanslarda yapilan galismalarla uyum igindedir.

3.5. Ug Boyutta Coulomb 4+ Harmonik Ozilator + Linear

FPotansiyeli

ok =avida arastirmsciy tarafargdan farkls metodlarla
ghziflen (17,21,27-35,68-73) Coulomb + harmonik osilatdr 4+

+ lineer potansiyeli i boyubta

V ..y = — 4 Br 4 Cr 4 — C169)
eff

™ r

seklindedir ve Aman B'den g¢ok bUyidk oldufuy duarumlarda
' r

osilatdr potansiyeli gibi davranmir. Ba durom Sekil.2 ve
Sekil.3%de daha agik olarak gortilmektedir.

Burada da potansiyelin temel durumu ve difer seviyeleri icin

seklinde bir kabul yapirlacak ve denk.(85) ile tamimlanan
fnCr}’nin de kullamilmasi ile dzdefier ve Szfonksiyonlar elde

edilecektir:
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1.3

1.1 o

0.8 4 L
0.7 — ~

0.6 - /

05 -~

¥(r)

(Thousards)

0.1 03 05 0.7 ce

11y olarak § £rd=1 aliriz ve denk.(170)%de tanimlanan

gl{r) ile beraber denk.(84)°de kullamriz. Biylecs

£C £440 Zhe cle=1)
Yerd + - FE = 4dar 4+ Aabr + +
P -
T r T
= - e . ) .
+ b + 2af2e+id C4714D

parametrik ifade elde e2dilir. Bu ifade ile denk.(1569) ile



0.1

~0.1 -

—0.2

—0.3 —

—0.4

)

(T houmared &)

Wy

~0.6

~0.7

—~0.8 —

—0.8 -

=1 QG

grafifi

dab,

it

elde edilir.

it
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T
fkinci olarak, birinci seviye (n=1) igin, f1(r35r=ai
alinmirsa (83) denkleminde kullanmilarsa
- 1D .
441D Z2bfc+1d + 43«'_11 cCe-1)
Vird) 4« ——— =~ F = 4aar2+ Aabr £ *
l‘a I & T"d
' 2 -
- €13 -
4&?1) + aba‘ + 2
= >
% + b7 o+ 2alfc 4+ 3D 174>
¢ o ot12
!

bulunur. (174> ifadesi, denk.(169)°da verilen potansiyel ile

karsilastirailairss; 2, b, ¢ ve

I»

= Zh{c+idI+ dan

12 -
degerleri

e
iligskileri bulimur. Q;
2 )
Zaa‘i:“ + baii" 4 =0 1769

ifadesinden elde edilebilir. n=1 durumma karsilik gelen

dalga fonksiyonu da

¢ LT = (r-ﬁ;“') it exp[(mﬁ/&)l‘d-((lf/'a's’ﬁ)l‘} 1773



olarak elde edilir.

. -
Lu))c LA

Tkinci seviye (n=2) igin, faCr)=Cr=m T,

oy p) e

dénk.(i?O) ile werilen g(rd) fonksiyonlara denk. {833 *de

kullanmilir ve

2 I+ 2bCc+2) +4ala
Ver) « ———— = F = 4adrd+ 4abr +

r T

23 (23 €23 23 €22 LA FR = £23 R
[43 oy o, [ml + o ] + 4b(u1 + o, ) + ac(ai + o, )]1
+
23 22
(r = a7 (r = a7 )
+ b2 + 2al2c+5) €178)

elde edilir. Bu ifadenin denk.(169) ile karsilastirilmasiyla

. i~ -
A = 2bCc+d) + daCoy 4 o)), B = 4a°, C = 4ab ,
179
2 - B
41 = ¢ ve E2 = = (b 4+2al2c+5))
2 2 .
bulunmn. Burada aiﬂj Ve a;s) degerlieri
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Ea{aid) + agd) ] + b(a§33+ a;ﬂ)) + 2c +1 =0
£igon
CEZy 02y, 21 2D 2y €20 Czd L=
, . 2 (e s
2ad o, (mi + oo, 3+ dbai o, + L(&i + o 5 = 0

ifadelarinden belirlenir. Bu s=seviysys (n=2) Lkarsilik gelen

dalga fonksivyonu,

5 oy F ¢ =
B L) = frngih”}irnﬁgﬂ”)r”¢1 eypi£=¥§12}i wiﬁ!yﬁﬁ}:} igid
e [
seklindedir.
. . - 45c- 3 T C33. . 32
Uctinett seviye (n=32 igin, fgtr)atr=a;3)}tr—323 )Lrvaés 3

ve denk.C1705 ile verilen glr2*nin denk.(833°de kullantlmasa

ile ve wyukarida yapilan iglemler tzakip edilerek; katsayilar

€3

€ K o
A = 2bCc+3 4 daCay™ + o7 4oy 3, B = 42, O = dab,
Cig2)
41 = ¢ ve E,= - (b= +2aC2e473)
elde edilir. ais);még) Ve aégj defjerleri
L mT (»T mF (. (D, D -
aatri + o + gy o+ bCa1 +_3 +a3 24 Be4l1ld = 0O
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. | €33 €3 3y €3 3 3 ey €3y, 3> (3> _
+ ab{ ai UE +m1 ag +a2 a3 ]+Cdc+1JCm1 +ue *at 3=0

o 03 €3 (3, €3 €3, L3 €33 €3> (3> (33 €3> 30

daai, Ay Oy (mi +m2 +a3 )*ab[ oy o +a1 oy +a2 oy J
€30 €30 3 .

+ C£c+1)(g13)+a23)+a, 7y = 0 c183)

esitliklerinden belirlenebilir.

nd
o

Genel durum digin, a, b, o wve oty

kat=zayilari: ile
denk.C169*da verilen potanziyel parametreleri arasindaki

iligkiler

o

R o i{ny . )
A = 2bCc+rnd 4+ 4a o B n=0 igin o = O
il 4t i
i=1
£41 = ¢ ve B = 4a", { = 4ab Ve £184D)
2 o L .
En = =th 4 2a(dc + 2n + 1)
Tl 4 el alir Deny 104 % dalrd A il et ared vl in ot Fisar
.,'81—'\-!--!.1!\-4!.. —rfl LAE ® tar 2 250 ® L L T LT R ey e 8 Lt S Y x—luLull—i—l._’t—-L.l.ll ‘—l—l-i_._"»—-l
parametreleri arasinda, n. durum igin
T« n
- R , AR §Y) nd e
A= = — cl4n+td - 27R 24 sl s =0 igin o =0 C185)
i i
vE
i=1



sinirlama mevouttor. Sayet

bir

seklinde

bir

verildidgi gihbi

ile

ticiinctisil den. (185D

ifade edilirse;

sadesre

katsayilar

n=0 oldufjundsa,

alabilir.

c
— (£ + 1)

B

birlikte n>0 durumlara

arasinda

bir =zaimarlama vardir. Bummla

seklinds

s

=
=

cogalma

kEisitlamalarda bir

bu

igin,

denklemlerinden,

185>

odin; n=1

Orn

i

olur.

Wil

Pl

wé-[{

o

*

M

bir

verilen

»,
",

Yot

o=

iki

verilen

Cveya

parametrezinin

A

igin

parametreleri

- dederleri,

midmktin

parametrenind

rarametre

ile bhelirlenshilir.

>

'y

X0
!

fd
o
et
bl
Yt
* L3
3 e
K b
2o
T
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O
S
o L]
LY
[
)
Wi
*
By
il
e
-
n
S
4
a
.l.u o
P
brorenrmoned
!
i
ntul..
E‘l

1G]
¢

kay

Y

genel duru

edilir. Bu

elds

seklinds

fonksiyonu ¢ n=0 icin ¢Qﬁri temel durum dalga fonksiyonu



denk.C173) verildid

n .
@ LT = ' !{%mazn)] rﬁ*l exp[tHVE?E)rd= CC/EYE)r}
i=g i i

n=i,2.3... C137>
olarak yazilabilir. Denklem 1692 ile verilen patansiyél icin

elde edilen smonuglar; farkli metodliarla buolunan zonuglaria

(28, 29, 31,682 uymm icindedir.

Denk.C115)  ile verilen Coulomb 4 harmonik ozilatdr +
lineer potansiyeli RBasyonel Fonksziyvon Yaklastirma CPaded 5D
metoda ile de ¢bzifldii. Bu metodla A, ve C paranstrelerinin:

cezitli defjerleri icin buluman sonuclar, denk.f18656) kogllani-

'w-ol
b
1
£
)
(]
.
0
i

d1i1

i

n ‘tam’cizimlerls birliktes
Tablo.1%de girtdlmektedir. Ayrica referans (313°'de aym
potansiyel igin kaydirilms 1N agilim ile elde edilen
sonuglar, karsilastirma agirsindan tabloya konulmustur.
Pade metodunon, kaydirilms 1M acilaimina gore daha hassas

zonuglar  verdigi tablodan goriilmektedir. Pade metodo ile
vapilan hacsaplamalarda Holincid mertebeden determinant

kFullamildi. Elde sdilen zonuglar altine: basamafa kadar, “tam®

~J
o\



2 + C'r potansiyelinin gelistirilen

Tablo.1. Y(r2=A’/r + B'r
vyeni metodla elde edilen enerji tzdegerleri (denk.
169>, Pade metodu ile elde edilen Gzdeferler ve
kaydirilmsg 1s/N agilimina gire elde edilen &zdeger-
ler (312 (Burada hf=p=1 bhirim s=sistemi kullanmilidi;
‘mALL, B =B ove € =CA2 dird.
E E E
Bu Pade Kaydirailmsg
No n & A B C Calisma Metodu 17N Agilaim
1 00 -1 0.1 O.44721%1 0. 17082 0.17082 0.17186
201 -1 0.1 0.22361 0. 99303 0.938304 0. 99337
302 -4 0.1 0.14907 1.50069 1.50970 1.50979
403 -1 0.1 0.11180 1.98121 1.98120 1.98124
500 -1 10.0 4.42714 6. 20820 6. 20821 6. 22680
5§01 -1 10.0 2.23607 11, 05534 i1.05534 11.057419
702 =1 10.0 1.49071 15.59732 15.89732 1 5. BOGs0z
803 -1 10.0 1.118B03 20. 083356 20. 09336 20. 09349
90 0 -10 0.1 4.47214 ~-40,32018 ~49. 32918 -49,. 32818
10 0 & -10 0.1 Z2.235607 -11.38197 -11.38197 -11.38196
11 o2 ~-10 0.1 1,.49071 -3. 99031 -3. 99031 -3. 89030
12 0 3 -10 0.1 1.11803 -1.11254 -1.11254 -1.11253
13 0 0 -10 1000 447.2136 17.08204 17.08204 17.16639
14 01 -10 1000 223.6068 a9, 30340 ag. 30340 g9, 33672
i51 0 -1 0.1 0.08820 1.098430 1.08490 1.15840
1611 -t 0.1 0.00869 1.56501 1.56500 1.57947
171 2 -1 0.1 ~0.02025 2.031144 £2.01145 2. 01632
181 3 -% 0.1 -0.03359 2. 45685 2. 45685 2. 45893
191 0 -1 10.0 =-3.42612 10. 88688 10. 88688 10. 88658
201 &1 -1 10.0 -3.60856 15, 32675 15. 32676 15. 37990
21 1 0 -100 0.1 22.35910 -1248. 70537 ~12483.70538
22 1 -100 0.1 14.90275 -553. 66464 =553, 664686
sonuglarla uyum icinde oldufundan yiksel mertebeli determi-

nant kullanmmaya gerek goriflmemiztir,

~J
L




3.6, r*nin Kuavvetlerd Seklinde Perturbe Coul omb

Potansiyeli:

r*nin diordiincd kuvvetiyle perturbe etkin oul omb

potansiyeli
A 841D
V() .. = — 4 Br + Cr® + Dro 4 Fr? 4 c188
eff >
T T

farkliy metodlarla metodlarla c¢tziilmiigtinr (18,80, 700. A, B, C,
D ve F parametrelerinin ¢cegitli deferlerine giire potansivelin

degisimli; sek.4d2,b’de girtlmektedir.

S0
40 -
30 —
20 H
10
a v
=
= o % “ming Tminz
T ming “rax
L)
—10 — !
i
' vmi.nZ'
-20 '
'
1
~20 - !
! ,
! 1
—40 .| T T 7 — Y - T T + T
(v} 2 4 [ 8 10 12

. r—p

Sekil-da VOrd==1sr-d4d. 7TA342r +10. 15811 roeer 240, 1r 24215 potansi-
yelinin grafigi. Yi(r) ve r hsa’::u'si birim sistemnindedir.
Sekilde goriilen ¢gift kuyu potansiyelil icin karakterig-

degerler: r = 0.7594, ¥ = 2A.5645; r @ =10,0802,
mL Nt mWitht mLnz2

,==31,7633; r  =4.6732, V_ =43.1307 dir.

WL iax TaX



Prr vt anceci vol fedin o Y Fanboilwanx
2718 FULM‘II-’J-J\—-I- -l-‘l'--lull ﬁ‘_l - -~ ‘-Illn.—ﬂ*l‘—l“‘—l

- 2 2 cx
g{r) = ar” 4 br” ¢+ cr + d fnr 189

olarak =a2linabilir. §f (r) ise denk.(8% ile tammlandaga

formdadar.

}I— =1.322304 .
—2 -~
-3

—4

viry

—5 -

-6 4

-7

- —

r—

Sekil=4h Vird=-~1/r=2, 845050 +2. 816231 -1 3-%(}. ir potansiyealinin
grafigi. Y(r2 ve r, h=2yu=1 birim sistemindedir ve ka-
rakieri=ztik degerler r i;zzi. A3AR ve V¥ =-5.893601 dir.

™min L

Denk.01893 % de verilen g(r) ile f‘nir} fonksiyoenlar:, (83,34)
denklemlerini cozmek icin kullazamlzr ve B8lim .37Un 3.8

kismndaki adiml ar takip ]edilirse, potansiyel

~]

Ul



prarametreleri ile fonksiyon katsayilarai arasinda C(genel durum

A

icind

n 5 n
41 = d,; A = 2cd 4+ Ga }: ain) + 4b E: ain) 4+ 2nc,
i=1 i=1

{rv]
i

Gad 4+ 4bc + E;Cn-fi)a, C = 4b™ + Bac 1903

D= 12ab ve F = 9a°

gzitlikleri belirlensbilir. Geﬁel duruma karsilik gelen dalga

fonksiyonumm katsayilari arasinda (ilk g durum icirn

n - ¢ - n
e = o [N » -
Ga Z &;n} + 4b Z ain) + 2 Z aim + nCed + n - 1> = O
i=1 i=1 i=1

1 - T
5 at n) ﬂ(. nl C g(. nJ - a( nl Y 4 4l a( ny - D [ g(_ 13 + gC' 1) }
i i i J - i Ui o
i4] i<
T
tny Cnd . o ) .
4+ Apr }: ain) ajn + ani)tad +n =3 =0 191 a)y
i<
n - - -
6 L G Cm [ L) & . LT = b oL =
~i “3 “r =4 i “x
i<ji<k
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Ab T L 3(1:)[ ST, LM o }
i¢j<k
C191bd
n n
. - . 3
+ e Z of™ (™ ™ ¢ Cnm2dczdimE Z of™ o™ = o
1 j<k i<j
n=41,2 ...
vy
bafintalar:y vyardir (n=0 igin g“?‘ = 03, Denk.01903%daki

iligkilerden,

parametreleri arazareda saimarlamalar

tizeri ndéki simrlamal ar

denk. 01883

ile tanimlanan potanzivyvelin

vardir. Ornedin B ve C

AD. D T = D n
B = =2¢F{l4n42)- - ::*!(?n) - — Y -’:’(n)
; * zﬁL t
ar g 3 - p S
2(£n+13vYF Cl4n+id | i =1 =1
192
e
D~ AYF ZF o . n
nd D Cnd -
C = - - Z o - Z L, 1932)
i aF i
L ] "E' 3
AF f4ndd +1+1 Li =1 1=1
seklindedir, n=0 digin B wve ¢ parametreleri tizerindeki
zimrlamalar
AD
B = = 2¥F( + 2) - 194>
2( 2413 vF

~]
~l



"
n
i

105>
4F

iy
+
(™9

’$eklinde verilebilir. Bununla birlikte; n»0 durumlari icin B

ve C'deki simirlamalar, agn}’lerin degerlerine gire cogalar.
Denk. (1880 ile  verilen r’nin dordincid kuvvetiyle
perturhe efekitif Coulomb potansiyelinin, her bir n ve

dederi igin ‘tam® ener ji gzdederleri hazit cebirik

izlemlerden sonra

.- A 2
CC = DT 4FD D n
: 4
E 2 57 F (Zn+afs3y - 29F :»i n C196)
: AF 2vF
i=1
n=0, 1.2 ..., f=0,1.2,...

nlarak elde edilebilir. Bug enerji A parameiresine bagla

olarak da -

"
A +F n - D n N
T cm© ¢
E = - + o, o+ 2: o }
nd X i i
2C L4n+1 f4n+1 U = :
20 Len+1D +n+l § =4 =2F i=1
D b9
+ —— (Zn+2i+3> + 2oF E .r_f_;"" 1972
2vF
i=1



n=0 ve nal igin ref.(533'de yaprlan g¢alig-

ref.(18 ve 74)°de,

malarla uyum i¢indedir.

denk. (1873 ° den

alinir=sa,

b=0

Ve

a=0

Denk. (1903 °da

elde

in enerji degerleri

in

Coulomb potansiyeli

perturbe olmayan

.

oy
4|

edilen ve bu

enk. (1953 ° dan

ms 1N algilim sonuglara €532,

ile

ozdegerleri

enerji o

‘“tam®

sifturmimda verilen

¢calisma

o
.

sonuglara

metody

Pade

hulunan

kLitlliarmlarask

Ve

iren

t.

gerek

Daha w=zun igslemler

maktadir.

=
<

yakla

oldukca iyi

onemli zorluklara

seviyelerin hesabinda

Brellikle uyarilmsg

0
1]

P

=onuglary,

acirlim

kaydairilms 1M

cikan

ortaya

metodimun daha

kiyvaslandiginda, Pade

ile

lara

i

SOone



elde edilen ‘tam’® enerji

yaklasimiyla elde

edilen

sonuclar

dzdeferleri C(denk.196),

. - 2 3 4
I=ALrABr4Cr +Dr74Fr potansiyelinin, ¥yeni metodla

Pade

e Eeferans 53 de

kaydirilms 1-N acilimiyla elde edilen enerji Bzdeger~

leri Ch=2p=1 birim sisteminde)
E (n=0) E {(n=0) (E n=0)>.
Bu Pade i/N
No & A F D C B Calaigma Metodu Acililm
1 0 -1 0.1 -0.2 0.41623 -1.58114 ~-1.19868 -1.19868 -1.15471
21 -1 0.1 -0.2 0.25811 -2.0554B ~1.064363 -1.064363 -~1.63874
32 -1 0.1 -0.2 0.20541 -2.63523 =2.24137 ~2.24137 =~2.24025
4 3 -1 ©0.1 -0.2 0.17906 -3.24133 -2.86167 -Z.861656 -2.86133
50 -1 0.1 -1.0 2.81623 -2.84605 ~4.00342 -4.89342 —1é1.6233
61 -1 0.1 -1.0 2.658B11 -2.68794 -7.96819 <~7.96818 ~7.97546
72 -1 0.1 -1.0 2.60541 -3.05687 -11.09575 -11.09575
B3 -1 0.1 -1.0 2.57906 -3.55756 -14.24587 =-14.24588
g0 -1 0.1 1.0 2.8B1623 0.31623 4.40342 4.49342 4.51243
101 -1 0.1 1.0 2.65811 -1.10680 7.-84319 7.84319 7.84517
11 2 -1 0.1 1.0 2.60541 -2.00780 11.04019 11.040189 11.04064
123 -1 0.1 1.0 2.57906 -2.76669 14.21468 14.21463 14.21477
130 -5 0.1 =-1.0 4.08B114 -9.17061 -10.99342 -10.99342 -11.1431Q
141 -5 0.1 -1.0 3.29057 -5.85021 -9.45819 -9.46B20 ~0,.47367
is2 -5 0.1 -1.0 3.02705 -5.165085 -11.76242 ~11.78243 ~-11.76719
16 3 -5 0.1 ~1.0 2.89528 ~5.13870 ~14.62087 -14.62087 -14.62423
17 0 -5 0.1 2.0 11.58114 14.54648 3.23663 3. 23683 3. 25520
181 -5 0.1 2.0 10.79087 6.00833 14.24880 14.24889 14.25518
192 ~5 0.1 2.0 10.52705 2.74064 21.44150 21.44150 @21.44329
20 3 -5 0.1 2.0 10.39528 0.79057 28.069887 28B.068B7 2B.07052
21 0 -10 1.0 ~-0.6 10,.09000 =-11.0000 ~27.10000 ~27.00508 -27.09383
22 1 -10 1.0 -2.0 6.00000 -15.0000 -15.25000 -15,25000 —-15. 14801
23 2 ~-10 1.0 -4.2 7.74333 -19.0000 -25.87778 -25.87778 ~-25.87240
24 3 ~-10 1.0 -7.2 15.46000 -23.0000 -48. 36250 -48. 36250
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' 3.7. Ters=Kuvvet Potansiyeli Cir™

Bu kisimda, r*nin dordincii kuvvetiyle ters orantila

o«
"™
1
'“l
1}
o
+
L
-
e
L]
ﬂl
=3
[
vl
he)

formundaki bir r30°da singuler (ters=kuvvelt) potansivelinin

{75,763 c¢ozitmleri vyapilacaktir. Bu potansiyelin r*ye bafgl:

defigimi Sekil-B’de girtilmekiedir. Burada A0 ve D20 dar.
o &
-0.01
> ——
g 062 e
™
.--"-’H-
Jﬂf
—0.03 —
o~
.ﬂ"""/"’
-
~0.04 //
-0.05 T e . . . , — ; :
] 20 40 €0 80 160

F—2

ot _ - 4 B, on el 5
Sekil=8. Vird= 25,1 = 15 sr ¢ ﬁO.!S}‘d“ 2 potansiyelinin

grafifgi Ch=2u=1 birim sisteminded

Denk. 1983 deki potanzsiyel . igin; f rd denk, (853 de



tamimlandig: formda ve gird

a3
gird = —— % br + cinr , a<d, bO €190

r

seklinde secilebilir (76). fQ(r}sl ve denk.C199) ile verilen

gird*nin denk.(84)°in ¢ﬁzﬁmﬁ igin kullanilmaziyla (n=0 igind

K141 a®  Zale=13  clo=1)~2ab
¥Yird + - E = = &
= . = o
2 4 3 2
Zhe
+ + bo C 200D

™

elde edilir. Bu parametrik ifadenin (1983 denklemiyle
karsilagtirilmasy: ile katgayilar arasinda
2 - - -
A = a, B = =2ac=-1) D = 2¢cb
2010
2

CecCe=13=2ab=f £41)> Ve Ex=b

iligkileri elde edilir. Burada £198) potanziyelinin

katsayilara arasinda,




gseklinde bir sipirlama vardir. Temel-durum enerjisi

- 172
Eg=~— | ¢ +.a£+1)i{kc + L413)5= 2BD ] €203

olarak bulumur ve buma karsilik gelen normalize dalga

fonksiyonu

olur. Burada v=2fc+l, t=¥Yab olmak tizere KUCt) Bessel fonksiyo-

nunimn imajiner argimentidir (772,

Birinci seviye (n=1) igin fltr} = rvaélj zeciliryve
denk.1993° daki gfr), denk.(833°de kullanmilirs=sa
I 2410 a® 2aCc-1) c(c+1)=abf23=a§1)]
Vir) ¢+ ——— = E = - + -
2 4 3 =
™~ T T . r
2 -
2bCc+1) ebe? 4 2eal?’- 2a
+ + be & C205)
Lo
r Ealate!

83



' nd
parametrik ifadesi elde =2dilir. 2,b,c wve o

a, e ay katzayilar:

ile denklem (198)°deki potansiyelin parametreleri arasindaki

iligkiler
' A=a°, B = -2aCc-1d , D = 2hCc+ld
208D
. T s
¢ = cccﬂ}mah(a» ;1}]4(.{.-%1) ve E = =bo
1y
zseklindedir, gi degeri
€« .
baii‘ + s:a.;i)ﬂ a =0 CE07

ile bulunabilir. Denk.(208)°daki C ile

leri arasaindaki ki=zatlams

Ei - - - — -
i L)
4{ YA + oy }
Co09)
seklinde  bulunur. Bu duruma karsilaik gelen normalize
tzfonksiyon



¢1Cr) = Ni( ro- aiij ] rr exp{asb + br) 2102
14 s {1)2 PEETe 13 w2 Tisz
N, =}|2Cash) K Cty=4dn Cashd K L3 42a; " " CLarshd K Ct2
1 FEr] 1 122 1 23

olur. Burada m=2c+8, w2=@c+d, wa=2c+32 ve t=4¥abh dir ve K”Ct)

ise denklem (2043°de verilen ile aynidar.

) - I LS
fkinci zseviye {n=2) igin, fELrJ=(r=a§1))(rnﬂ$§)}
alinirsa denk.(83)den
IC £41° >
S a2~  @aCe-13 Zhi ¢+ 25 5
Yird =+ — = E'= - + + b
2 A 3
I r r T
cCc+3) + 2 mEh{a = ( ﬁfa} e ﬂgaj }}
i Lot = 31
+
2
T
. 2 - o
o 3 e
ab| o5 4 W82 + 2Cet1d | o857 4 18 ) < 4a
1 2 1 = )
A= 2
reoy reo,
oy L2 L2 C2)  (2IY e - 2D L2y 2y 21 ] '
Lima ma (_1 +ug }+ﬁtd;+1)a1 ag =da(a1 +a2 }]r
211D
r_q(&) rnq(&)
1 ) s = ]



parametrik ifadesi elde edilir., (2112 denkleminir

teriminin pavimn ifirlanmasiyla  elde edilen denklem,
-t v Cad . 2y
denk.(1983 ile karsailastirilir=sa; a, b, ¢, oty ve o
kat=zayilar: ile potansiyel parametreleri arasinda
& - - s =
A=a, B==Zatc-1), D=2Zbl(c#+2), E==bL
c2i2)
> -
C o= ocCedd) + 2 - dab+2b[ a8 a_‘f)] ~ LI+
- £
. 23 . £2) ‘ '
iligkileri bulunur. oy e 4, kat=zayilara,
23 & £ (" -
b[czl + eéfid) } + Cosld {.ﬁgd) + ::\128) ] = 2Za = 0

[
[y
ste
[k
(%)

bo:;‘ G ._..féa:) {_2§ e + .52;23] & 20410 :!é 22 &;23 - 2 [&;— e = f_{;f‘) -} =0
ifadelerinden helirlenebilir. Denk. (2120 ile verilen

ot

otansiyel katsayvilar: arasindzaki sanarlam
J X

£214)

seklinde olur. Denklem €(212) ve (213)°dan enerji dzdeferleri

W :r[ ¥ - apfa + B/YVER| (YK + ;%4 exi‘”]] =
L 4

i1
oI+
4]
i
-~
ro
=N
]
b

4( YA + o e, ata:-:‘) ]
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CA+BAAYAZY -2 dir,

Benzer iglemler yapilarak genel durum ig¢in 2, b, c ve

ain) ile €198) ifadesi ile verilen ters-kuvvet potansiyelinin

paramelreleri arasinda

A=a s B=-2Z2al(c-12 . D=2bl{ c+n)
2160
n
~ - - nd . .
Cecl{e4Zn=13 + nin=13) - 2h a = o, = JCEELD
i=1 )

Joat

iligkileri bulumwr. Burada D, n*ve bajgimly defildir. Bununla

Pirlikte b her n igin farklay bir defere sahiptir. o

deferleri (ilk g durum icind,

I~
“l

1)

*

fode "

n > 1
£ L

o} o + c%nmi)) o
A £

i=1 i=1

n n n
‘113 1), On 1 . - I 6 % I 1]
b a‘“}a?)(a,n) + g‘nj)+c c+En=32 acn)a.n)=tn«1)a %(n) = 0O
i 3 i 3 i i i
1< idj i=1
n n
. - e - ; . -~
BY oS D K Dy 3cc+naa)§f;5“)a?“’a=“3
i 3 Tk i ] k : J |4
A Bmad
1<j<k idjdk
= 0 2173

n
=Cn=-3la Z f:-!; n’ c{; nJ
idj



ifadelerinden elde edilebilir. Denk.C(216> ile wverilen

potansiyel parametreleri arasindaki kisitlama ise

B B
C = + 1 — % 2ni % nfn=13 = L0413
27A 2vYA
- i
DyA nd
+ {y& + oy } 218
B+2YA -
i=1
zeklinde oriaya gikar. £ parametresi bu kaisitlame ile, n=0

icin, wverdilen £, A, B v= D degerleri cinsinden bir deger
alabilir. 0 oldufunda C'nin alabilecedi degerler birden
Cno)

fazla olacaktir. Bu durum, ai katsayisinin n>0 igin birden

fazla defjere =ahip olmasindan kaynaklanair.

Sonug olarak denk.(198) ile verilen ters-kuvvel potansi-

o’ v

[ W :‘[ We - 4D[2rz+ B/-;&L—A} [{A— +z ?—-1 a; nd }]‘ ]

n .-
| A 7E e 5,7, )

1

n=0, 1. 2,... €219

ifadesindsn bulump. Birada

W= C 4 04413 + n(Zn+BrsydA) = nCn-1> L2200



dir. Genel durum dalga fonksiyonu da (n=0 igin ¢06r3

denk.(204) ile verildid

n
@nCr) = ! l (r = ain)) rc exp {é/r + br} 2210
=1

olur.
Denk. (1983 ile verilen ters-kuvvet potansiyeli Wygun
parametire secimleri ile bazi potansivellesre indirgensbilir:

a) Denk,

~,

2163 ile tanimlanan D = Zhic4n) ifadesindes;
c==n seg¢ilirse, denk.0188)°'deki potansivelde Coulomb terimi

dilzer ve

A B (5
Yird = o+ + L2223
4 3 2
r r r
sekline diontistir. Burada parametreler arazinda sadecs
B = =2¥ACn+1) 2230

kizitlamasa meveuttur. Boylece (216), (217) ve (219) ifadele-

1 C o+ ICL41D 2
E = - 224D
n

AA n + 1

89



icindedir.

referansta yapilan g¢alismalarla uyum

nolu

C51)

Bua

U .

durumu
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Ikinci adim olarak n=1 icin.

olarak bulunur.
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elde edilir. BSylece, birinci seviyenin enerjisi

o

D

3 4 (-1 +A(C4LC £+13)] 12

alur.

Genel durumda, 2160 v (217D ifadeleri dikkate

alinirsa parametreler arasinda

Jo
n
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[xel
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Genel dorum igin, denk.

o,
['v

[l

2253 ile verilen Mis tipi

potansiyelin ‘tam’® enerji spektrumn
2
D
E = = £a231is
n .

2n+t + (1 + ACCHIC )]

seklinde elde edilir (75). Bu sonuglar farkl: metodlarla elde
edilen degerlerle uyum igerisindedir (20, 40,78). Bu duruma

arsilik gelen dalga fanksiymnlarl

r exp (br), (n=0 icimd , b{O, >0
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n=l,2,...,

exp(br),

n’

: C
olarak bulunur.. Burada &i *ler
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BOLUM 4

SONUCLAR YE TARTISMA

Bu c¢alismads, kuvvet serisi seklindeki etkilesms
potansiyelleri igin radyal Scridinger denkleminin qozimleri-

win cebirdk izlemlerles eld

f
0

dilebildigi bir metod
gelistirildi. Metod, bu gruba dahil olan harmonik osilatdr,
altincy mertsbhe anharmonik ozilatér, Coulombh ve perturbe
Coulomb potanzsiyelleri ile dordiincti mertebeden ters-<kuvvet
potansiyellerine uygulandi. Bu potansiyeller ig¢in ‘tam’

ener il ozdederleri wve ozfonksiyonlar, sadece basit cebirik

Gelictirilen by metod, ook =ayvaida potans
bilmesi, enerji dzdederlerinin *tam’ olarak elde 2dilebilmesi
ve normalize dalga fonksiyonlarimin belirlenebilmesi agila-
randan  tercih  edilebilir. Baza potansiyeller CoOrnedin,
harmonil o=silatdr, Coulomb, Mie-tipi potansiveller,...2 igin
dalga fonksiyenlarindaki parametirelerin belirlenmesi  oldukea
kolaydir. Diger kuvvet cerisi seklindeki potansiyellerin
alt =seviyeleri i¢in bu parametrelerin elde esdilmesi yine

basiti cebirik islemlerle yapilabilmeklie ize de ilst seviveler

°3



Bolim 3. *den de gorildifgid gibl c¢bziilen potanziyeller
igin, potansiyel parameireleri arasindaki meveut simrliamalar

ve bu  parametrelerls dalga forksiyonlarinmin katsayilara

arasindaki iligkiler muhte=lif denklemlerle  verilmiztir:
Altinc mertebe anharmonik ozilatdr potansiyelinin

Cdenk. (14833 4, B, ¢ parametreleri arasinda her n ve
defferi igin denk.(187) ils wverilen sadece bir sainirlama

meveuttur, Comlomb 4 harmonilk psilatdr 4 lineer potansiyel

[y

=2 aym n ve { durumunda, birden fazla enerji dederinin
varlifina yol agaer. Denk.0169) ile verilen Coulomb ¢+ harmenik
osilatér+lineer potansiyelinin, [A[>B deferleri igin Coulomb

potansiyeli, B>>}A! igin harmonik o

W
Jode
foret
v
P
£
I\j
3
o]
L
9]
o]
W
boin
g
g
[
H.

gibi
davrandigyl sek.2 ve zek.3" den gbriflsektedir. Ayrica Tablo-1°
deki 13,14 (B> ]A|D ve 21,22 C]AI>>B) nolu verilerden elde
edilen enerjilerin sirasayla pozitif ve negatif defer almasa
bu davranisa ornek olarak alinabilir. Denk.(188) ile verilen

r’nin dirdincii kuvvyetiyle perturbe Coulombh potansiyelinin

o4



23 ve denk.(193) ile

"
(o)

$ parametresi arasainda den

b

LC1C
verilen, B ve C parameireleri igin sinmrlamalar meveouttme, Bu
parametreler, dider serbest parametrelgrin verilen degerleri
icin, n=0 dmrummda sadece birer deder, n0 oldofunda ise
igin birden fazla deger alabilirler. Bu deferlere karsailik,
denk.(iQSD'veya denk. (1973 ile her n ve £ deferi igin ‘taw’

ener i Ozdeferleri belirlenebilir.

N

Bolim 3.8 ve 3.6°da Coulomb 4+ harmonik osilator#lineer
ve r;nin dirdiinctd kuvvetiyle periurbs Coulomb potansiyelleri,
Bazyonel Fonksiyon Yaklastirma CPade) metoda ile de goziil-
dif (80). Potansiyel parametrelerinin gesitli degerleri igin

elde edilen yaklazik =onuglar, ‘tam’® degerler ile birlikte

ablo. i we Tablo. 2° de verilmigtir, Avrica tablolara;

olan kaydairilms 1N acilimyla Caym parametre deferlerdi
igind oychoudhury ve Yarzhni tarafindan elde edilen
zonuclar 31,5833 da eklenmistir. Tablolarin incelenmesi ile
Pade metodunun, kullanym kolaylagin yanrsira sconuglarin
‘tam’ degerlere 1iyi bir sekilde yaklasmasi agisindan da
kuvvet serisi sgeklindeki potansiyeller igin tercih edilebil-

digi bu iki brnekle gosterilmistir.

r’nin dordinci kuvvetiyle tersz crantilas (gensl singuler)



denk.{218 ile verilen sadece bir s=simrlama vardair. Bu

potansiyel idg¢in elde edilen sonugclardan c==n segimiyle

Y

=0

D

< ese-d mi wl
J‘-\r.l.-lll_l..)'-k
CC20 igin) bir Mie-tipi potansiyel Cdenk.(2253) ve a=0, C=0

secimi ile de Coulomb potanziyelid igin ‘tam’ ener ji

fzdeferleri eslde edilebhilmelkiedir, Ayrica denk.0198)

peda
Joowt
it

fonkeivonl ara Aol 2MNAY wres 242 eln v iil ATIFTE i i
- .Ixr._‘l..l.-"l—&.l_l.ul -I-p Tl & IH B e Bl LS T e e b WP s ';—Ji-hl u&u‘—%g‘l—l B..'_l_r..'.
normalize sedilmigtir.

Boliim 2.4°de Sretlenen Hill determinant:y metodu ile,

Dank.£19)%da verilen determinantin mertebesine bafli sayida
ener ji drdefierleri elde edilebilir. Altl seviyelerin enerii
deferlerinin hesaplamnmasinin kolay oldogu by metodlas; deter-

minant mertebesinin biyik oldufu durumlarda (Hst seviveler

el

¢ind giclikler cortaya gikmaktadir., Bunlara ilave olarak Hill
Y

determinanty metodunun *tam’® goziimler verebilmesi, potanziyel

parametreleri araszinda bazi satiarlamalaran varligina

baglaidar (52>, Bolim 2.7°de verilen yeni metodla enerji

ozdedgerleri *tam® olarak belirlenebilmekte ancak burada da

parametreler arasinda =sinirlamalar ortaya gikmekizdir. Bua

simirlamalarin varlig: metodlarin dezavantajidar.

o6



Boltim 2.2°de tamitalan SEKM ne dayal: gozim teknigi,

sadece sekil dedismezlifgl Ozellifine sahip potansiyeller igin
kesin analitik sonuglar C*‘tam’ degerler) vermesi v
genellikle alt seviveler igin az islem gerektirmesi agilarin-
dan tercih edilmektedir. Fakat, zekil defisme=lifi dzelligine
zahip olmayan potansiyeller igin “tam’ monuclar verememekbte-
dir., Bu tir potansiyeller igin yiksek mertebeden dizeltme
terimlerinin hezaplammasiyla sadece yaklazik sonuglar vere=-

bBilmektedir (4). Geliztirilen yeni metodla ise, potansiyel-

lerde  sekil dedqicomezligi Ozellini gizetmeksizin ‘tam’
zorglar =lde edilebilmebktedir, SEEM nin Fullanildagn

metodlarla yapilan coztimlerds de difer metodlarda oldofu gibi

potansiysl parametreleri arasinda bazi szinirlamslar ortaya

fonksiyonu beli rlemede zorluklar ortaya ¢ikmaktadir. Bug durum

Yol integrali tekniginin bir dex avantajidar., EBadyal
Schridinger denkleminin tam analitik goztimleri igin geligti-
rilmis olan ve Bdltim 2.°de t2anmitalan, tam =sonuclar veren

Hill=determinanty metodyg, SSEM

gelistirilen metodun karsilastarilmalary sonucunda, temelds

benzer olduklar: goriilmiistiir. Ancak bazys potansiyveller icin

(Y
=]



agizindan farklalaklara

Bu ¢alismada gelistirilen metod, kuvvet serisi seklin-

deki potanzivellerden bagka, fCr) ve g{rd> fonksiyvonlari-

nmn uygun segimleri ile, Morse wve Hulthen potansiyelleri

gibi iHstel olarak ifade edilen potansiyeller 1i¢in radyal

Schriodinger denkleminin gozimlerinds kuollamlabilir (8103,

o8
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