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OZET

Bu c¢alismada Gauss potansiyeli igin relativistik olmayan radyal Schrédinger
denklemi farkli n ve 1 degerleri i¢in asimptotik iterasyon metodu kullanarak seri ve
niimerik olarak hesaplandi. Farkli n ve 1 degerleri i¢cin hesaplanan enerji 6zdegerleri
Niimerik metod, Hypervirial Pade metodu, Pertiirbasyon ve Varyasyon metodlari ile
¢oOziilen diger hesaplamalar ile karsilastirildi. Buldugumuz sonuglar karsilastirilan sonuglar

ile basaril bir sekilde uyum gosterdi.

Anahtar Kelimeler: Gauss Potansiyeli, Asimptotik iterasyon Metodu, Schroédinger

Denklemi



SUMMARY

The Solution Of Schrodinger Equation For Gauss Potential By Using Asymptotic
Iteration Method

In this study we present approximate solutions of the nonrelativistic radial Schrodinger
equation for the gauss potential which were calculated using the series and the numeric
solution within the framework of the asymptotic iteration method for any n and | values.
Obtained bound state energy eigenvalues for any n and | values were compared with the
results of the other groups calculated by using the Numerical, the Hypervirial Pade
Scheme, the Perturbation and the Variational methods. Our results are in good agreement

with the compared results.

Key Words: Gauss Potential, Asymptotic Iteration Method, Schrédinger Equation
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SEMBOLLER VE KISALTMALAR DiZiNi

E : Enerji

E,(r) :Etkin Potansiyel enerji

H : Hamiltonyen

H o : Pertiirbasyon hamiltonyeni

I-A|0 : Pertiirbe olmayan sistemin hamiltonyeni
7% : Dalga fonksiyonu

f(r) :Radyal dalga fonksiyonu

a(r) . Asimptotik davranigi ifade eden radyal dalga fonksiyonu
p : Momentum

h : Planck sabiti

h th/2n

n : Bas kuantum sayis1

I : Agisal momentum kuantum sayist,

A : Pertiirbasyon parametresi

S : Yakinsama parametresi

A, : Ikinci mertebeden homojen diferansiyel denklemde birinci tiirevli terimin
katsayist

S, : Ikinci mertebeden homojen diferansiyel denklemde tiirevsiz terimin katsayisi

AIM  : Asimptotik iterasyon metodu

Vi



1. GENEL BILGILER

1.1. Giris
Bir maddesel pargaci@in hareketi, momentumun korunumu, agisal momentumun

korunumu ve enerjinin korunumu gibi deneysel gézlemlerle de belirlenebilen bazi temel
ilkeler dogrultusunda incelenebilir. Klasik mekanigin kapsami iginde, Newton hareket
kanunlarinin ifadeleri arasinda anlam kazanan bu ilkeler evrensel bir karakter tasir.
Bununla birlikte, 6zellikle atomik boyutlara dogru inildikge madde ve enerjinin yapisinda
karsilagilan kuantalagsmanin bir sonucu olarak, ayni fiziksel olaylara bu kez farkli bir
acidan yaklagilmalidir. Mikroskopik evrende, klasik mekanigin bahsedilen {i¢ temel ilkesi
gecerliligini  siirdiirmekle beraber, artik kuantum sinirlandirmalart gibi baz1  yeni
kavramlarin da dikkate alinmasi gerekir. Dahasi madde ve enerjinin kuantli yapisinin 6n
plana ¢ikmasi ile birlikte belirsizlik ilkesi de 6nemli kavramlardan biri olarak ortaya ¢ikar.
Bu durumda artik fizik daha cok istatistik yontemleri kullanmaya yonelir ve olaylara bakis
acist bu dogrultuda degerlendirilmeye calisilir. Gelinen bu noktada, gesitli olaylara bakis
acis1 arttk Louis de Broglie, Erwin Schrodinger, Paul Dirac, Max Born ve Werner
Heisenberg 'in belirledikleri anlayis ve kabuller ¢ercevesinde Kuantum Mekanigi’ni ortaya
cikarmistir (Giindiiz, 1999). Kuantum mekanigi; mikroskopik sistemleri matematiksel
nesneler (dalga fonksiyonlari) cinsinden tanimlayan ve matematiksel nesneleri fiziksel
icerige donistiirmek tizere bir dizi kurallar veren bilimsel bir yontem olarak ifade
edilmistir (Karaoglu, 1998).

Kuantum mekaniginin en temel kesiflerinin basinda maddenin dalga o6zelligi
gostermesi gelir. Oyle ki deneylerde elektronlar gibi maddesel parcaciklarin bir dalga
ozelligi olan girigsim yaptigin1 gostermistir. Maddenin dalga 6zelligine sahip oldugu ilk kez
1924'te Louis de Broglie tarafindan ileri siiriilmistiir. Klasik bir pargacik hareketine eslik
eden bir dalganin dalga boyu, kuantum mekanigi ile kesin bir ifade ile agiklanir. p lineer
momentumu ile hareket etmekte olan bir parcacigin de Broglie dalgaboyu denklemi:
A=hlp (1.2)

olarak ifade edilir. De Broglie dalgasi ad1 verilen ve bir elektronun hareketini agiklayabilen
bu dalga, konumunun ve hizinin ortak gdsterimi olan bir dalga genligi ile ifade edilir. Bu
ifadeye gore dalga genliginin fazla oldugu yerler parcacigin uzayda bulunma ihtimalinin
yiikksek oldugu konumlar1 ifade eder yani bir dalga genligindeki degisim azaldikca

parcacigin konumu belirlenebilir ancak momentumu belirsizlesir. Dalga genligindeki
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degisim azaldikg¢a pargacigin konumu belirlenebilir ancak momentumu belirsizlesir. Dalga
genligindeki degisim arttikga o dalga genligi ile anlatilan parcacigin momentumu
belirlenebilir ancak bu uzaydaki pargacigin konum belirsizligini artirir. Sonug olarak bir
parcacigin hem konumu hem de momentumu ayni anda tam olarak bilinemez ancak
momentumu ile konumunun bilesimi hassasiyetleri ters orantili olacak sekilde
belirlenebilirler. Bu bagintt Werner Heisenberg tarafindan ortaya konulan Belirsizlik

ilkesidir:
AX)A(p)>hl2 (1.2)

Burada A(x), x deki standart sapma ve A(p), p deki standart sapmadir. Belirsizlik

ilkeleri, bir kuvvet etkisi altinda bir parcacigin olasi en kiigiik enerjisini tahmin etmek i¢in
kullanilir. Bu bilgi atomlarin taban hali (ya da minimum) enerjilerini belirler. Bu nedenle
onemlidir (Fishbane, 2007).

Dalga mekanigi, fiziksel olaylar1 madde dalgalarini gozoniine alarak agiklanmasi
amac1 ile, kendine 6zgii inceleme yontemleri gelistirmistir. Sozii edilen yontemler daha
cok diferansiyel denklemler bigiminde ortaya konulan hareket denklemlerinin ¢ézimiini
igerir. Elde edilen sonuglar, 6rnegin; klasik mekanigin aksine, bir pargacigin bir t aninda
bulundugu konumu mutlak bir bigimde belirtmek yerine, sonsuz kiigiik bir dV hacim
elemant i¢indeki bulunma olasiligini istatistiksel olarak tanimlamaktadir. Bu olasilik; s6zii
edilen bolgedeki De Broglie dalgalarinin genliginin karesi ile temsil edilir.

Herhangi bir par¢acigin bir X, y, z koordinat sistemine bagli olarak yaptig1 De
Broglie dalgalarinin genligi ile belirtilen hareketin denklemi dalga fonksiyonu olarak

adlandirilir ve w(X,y,z,t) ile ifade edilir. Ornegin tek boyutlu bir hareket igin bir

parcacigin hareket denklemi y(x) dalga fonksiyonu ile verilir ve bir x noktasi civarmdaki

sonsuz kiiciik bir dx araliginda bulunma olasilig1 |1,//(X)|2 dx ’e esittir. Parcacigin birim

uzunluk veya birim hacim i¢inde bulunma olasiligi, P(V) = |l//(X, Y, Z)|2 seklinde tanimlanir

ve olasilik yogunlugu olarak adlandirilir ve X ekseni boyunca hareket etmekte olan bir
dalga grubu, kendisine eslik eden parcacikla birlikte, uzayin bir dx bolgesi iginde
smirlanabilir yani gerek pargacik gerekse dalga bu bdlge sinirlari iginde birarada
incelenebilir. Bu duruma karsilik gelen bir dalga paketinin o noktadaki genligi, kendisine

eslik eden dalganin bulundugu konum hakkinda bir fikir verebilecek niteliktedir.
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Klasik fizigin basit bir olayini goz 6niine alirsak herhangi bir atoma ait bir elektron;
hareketi esnasinda, ait oldugu cekirdekten =10°m -den daha fazla uzaklasmayip, bu

yarigaptaki bir uzay hacmi i¢inde kalmaya devam eder. Yani; gerek elektron gerekse ona
eslik ettigi diisiiniilen dalga hareketi, ¢ekirdek etrafindaki kiigiik bir uzay pargasi icinde
kalacak bigimde sinirlandirilmiglardir. Elektrona eslik eden madde dalgalarinin genligi, bu
bolgenin disinda sifir (minimum), bdlgenin iginde ise ardisik olarak minimum ve

maksimumlar gosterir. Madde dalgalarinin genligi w(X) ile temsil edilir. Buna karsilik,

dalga hareketinin siddeti, genligin karesi ile orantili oldugundan |l//(X)|2 > ye esittir.

w(X) dalga fonksiyonu ¢ogu kez kompleks bir ifade icerir. Bunun kompleks eslenigi

v (X) olmak iizere asagidaki gibi ifade edilir:

()" =y (w" (x) (1.3)

gergek bir fonksiyon igin ise y(X) =y (X) dir.

Buna gore, bir par¢acigin sonlu bir V. hacminde bulunma olasilig:

P(V) = [lw(x,y,2)| dxdydz (1.4)

seklinde verilebilir. Burada olasilik dalga fonksiyonu genliginin biiyiik oldugu noktalarda
biiyiik, kii¢lik oldugu noktalarda kii¢iiktiir. Kuantum mekanigi tek tek olaylarin sonuglarin
degil bu sonuclarin olasiliklarim1 verdiginden pargacigin, goz Oniine alian biitiin uzay

parcasi i¢indeki bulunma olasiligi 1’ e esit olmalidir:

I lw(x,y, z)|2 dxdydz =1 (1.5)

Bu kosul olmadan istatistiksel yorum anlamsiz olur. Dalga fonksiyonu Schrédinger

denklemi tarafindan belirlenir ve bu ikisinin tutarliligi kontrol edilmeden w(X) iizerine
disaridan bir kosul koyulamaz. Schrédinger denklemine bakildiginda y(x,t) tek boyutta
bir ¢éziimse A herhangi bir sabit olmak iizere Ay(x,t) ‘nin de bir ¢dziim oldugu goriliir.

O hald A carpani, (1.5) denklemi saglanacak sekilde belirlenir. Bu islem dalga



fonksiyonunun normlanmasi ( normalizasyon) olarak adlandirilir. Biitiin bu normalizasyon
islemleri esnasinda, y dalga fonksiyonunun kendisi tek basina gozlenebilir veya dlciilebilir
herhangi bir sey ifade etmez ve islemler sonrasinda tiimii ile saf dis1 edilir ancak bir
pargacik veya bir sistemin enerji ve momentum degerleri gibi gozlenebilir biiytikliikleri
hakkinda bizlere son derece 6nemli bilgiler saglayabilen bir ara¢ gorevini iistlenir.

Schrodinger denkleminin bazi ¢oziimleri igin integral sonsuzdur ve bu durumda
higbir ¢arpan integrali 1 yapmaz. Ayni durum agikar ¢dziim w(x,t) =0 i¢in de gegerlidir.
Bu tiir normlanamayan ¢oztimler parcaciklari temsil etmediklerinden fiziksel olarak kabul
edilebilir durumlar Schrodinger denkleminin karesi integre edilebilir ¢oziimlerine karsilik
gelirler (Fishbane, 2007).

1.2. Schréodinger Dalga Denklemi
Klasik mekanikte Newton'un dinamigin temel ilkesi hangi 6nemde ise, dalga

mekanigi i¢in de Schrodinger denklemi ayni Onemi tasir. w(x) dalga fonksiyonu,
parcacigin dinamik konumuna bagli oldugundan, hareketini saglayan etkileri ve toplam
enerjisini birlikte goz oniline almak gerekir. Sayet, pargacik iizerinde etkili olan kuvvetler
korunumlu kuvvetler ise, yapilan hareketi yalnizca E (X) potansiyel enerjisinin degerine
bagli olarak incelemek miimkiin olabilir. Bu durumda, kiitlesi m olan bir par¢acigin toplam
enerjisi:

2

E _P _ Ep(x) (1.6)
2m

esitligi ile verilebilir. Ger¢ek anlami ile y/(x) dalga fonksiyonunun elde edilmesindeki

kural; tek-boyutlu, zamandan bagimsiz ve relativistik olmayan bir hareket igin:
"o N -
—om Y v+ E,(Xw(X) =By (x) 1.7)

formunda bir diferansiyel denklemle ifade edilebilmesidir. 1928 yilinda ortaya koydugu bu
denklemi Erwin Schrodinger, Schrodinger denklemi olarak adlandirmistir. Schrédinger
denklemi ile ifade edilen bir sistemin potansiyel enerjisi bilindigi takdirde denklem

¢oziilebilir ve izinli durumlarin enerjileri ve dalga fonksiyonlar: elde edilebilir.



(1.7) denklemindeki V? (Laplasyen) igeren Schrodinger denklemi, 3-boyutta kiiresel
koordinatlarda (r,8,¢) degiskenlerine bagl olarak asagidaki gibi yazilir;

20 1 0
(T2 12 (ing > >
2m or’ ror r?'singoé sin®@ o¢°

—— D)+ E(Nyn(r.0,4) = By, (1,0, 9)

(1.8)

Burada y dalga fonksiyonu da artik (r,0,¢) koordinatlarinin bir fonksiyonu olur.

Potansiyelin sadece r degiskenine bagli olmasi nedeniyle, degisken ayirma yontemi burada
uygulanabilir (Karaoglu, 1998). Bu amagla dalga fonksiyonu radyal ve agisal kisim olarak

degiskenlerine ayrilarak yazilir:

Vo (1,0, 9) = Uy ()Y, (6, 9) (1.9)

(1.9) ifadesi (1.8) denkleminde yerine yazilarak asagidaki denklem igin bir ¢6zlim aranir:

? 290 1
(_%(87 F@r 2 [W%( ) Sin’o oF ])+ Eq (N)u,, (r)Y,,(8,9) = Eu,, ()Y, (6,9)
(1.10)

Burada denklemin radyal kismini ¢ozmek igin radyal Schrédinger denklemi

asagidaki gibi yazilir:

0, )+ 2R 0, 1) =0 (L11)

d> 2d
—+=—)u_,(r)-
(dr2 rdr) nl() [V()
Uygun bir u,(r) tammlanir ve etkin potansiyel yazilir:

(r)

iy =Ry vy D (1.12)

2mr?

Buradan:



¢ ,2d

R,(r) 1d?
Gretrad Y T

) r rge (1.13)

(1.13) denklemi (1.11) denkleminde yerlestirilirse:

d’R . (r) 2m
d—;'z() 57 [EVeanIRa (1) =0 (1.14)

formunda bir radyal Schrodinger denklemi elde edilir. Radyal Schrédinger denklemi etkin

(1 +1)7?

otansiyelinde
P y 2mr?

merkezcil potansiyeli, daima | agisal momentumuna bagli bir

terimdir. Farkli 1 degerleri i¢in r —0 ver —oo degerlerine yaklastiginda bu terim ig
boyutlu bir engel olusturur. Ancak | =0 degerinde iken merkezcil terim ortadan kalkar ve
radyal denklem tek boyutta Schrédinger denklemine indirgenmis olur (Karaoglu, 1998).Bir
kuantum sisteminde bu sekilde bagli durumlarin relativistik ve relativistik olmayan
Schrodinger denkleminin tam ¢dziimii, sistemin birgok fiziksel Ozelliklerini agiklamak
acisindan onemli bir rol oynar. Kuantum problemlerinin enerji 6zdegerlerinin
hesaplanmasi bir diferansiyel denklem olarak zorluklar i¢ermektedir ve yalnizca birkag
potansiyel i¢in tam ¢Oziimii miimkiin olmaktadir. Bu problemi ¢ozebilmek i¢in yeni
analitik metodlar gelistirilmekte veya farkli yaklasim metodlari kullanilmaktadir. Bu
yaklagim metodlarindan bazilari; pertiirbasyon metodu, varyasyon metodu, hypervirial-
Pade methodu ve asimptotik iterasyon metodu gibi metodlardir.

Bu tez calismasinda ise Gauss potansiyeli icin relativistik olmayan Schrédinger
denkleminin I’nin farkli durumlarina bagli enerji dzdegerlerinin Asimptotik Iterasyon
Metodu (AIM) ile hesaplanmasi amaglanmigtir. Bu bdliimde Gauss potansiyeli igin
relativistik olmayan Schrodinger denkleminin ¢6ziimlerinde kullanilan metodlardan
bahsedilmistir. II. Asimptotik Iterasyon metodu béliimiinde ayrmtili sekilde anlatilmisgtir.
Daha sonra Ill. béliimde Schrodinger denklemi gauss potansiyeli igin Asimptotik Iterasyon
methodu ile seri ve niimerik ¢dzliimleri anlatilmistir ve bu method ile bulunan enerji
degerleri de Tablo-3.1’ de incelenmigtir. IV. tartisma ve sonug¢ bdliimiinde buldugumuz
enerji 0zdegerleri daha onceden yapilan Niimerik (Buck vd., 1977), Hypervirial-Pade
metodu (Lai, 1983), Pertiirbasyon ve Varyasyon metodlar1 (Bessis, 1982) hesaplamalari ile

karsilastirilmistir ve sonug olarak V. boliimde yeni caligmalar i¢in Oneriler belirtilmistir.



1.3. Pertiirbasyon Metodu
Zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi herhangi bir potansiyel i¢in tam olarak
¢oziilemedigi durumlarda, sistemin kesin olarak ¢oziilebilen kisimlar1 kullanilarak yaklasik

¢oziimler elde edilir. Bu yontemlerden birisi pertiirbasyon metodudur (Griffiths, 1999). Bu

metod, H Hamiltonyeni ile tanimlanan bir sistemin kesin olarak ¢dziilebilen bir I-AI0

Hamiltonyenine ¢ok yaklastigi durumlar i¢in en uygun ¢oziim metodudur. Bu durumda H

Hamiltoniyeni zamandan bagimsiz iki pargaya ayrilabilir:

H=H,+H, (1.15)
Burada H, perturbe olmayan sistemin Hamiltoniyeni olarak bilinir. Hp
Hamiltoniyeni ise perturbasyon Hamiltoniyeni olarak adlandirilir ve I-A|0 Hamiltoniyenine

gore cok kiiciik bir katki degeri alir (I—AIp < I-AI0 ). Onun i¢in enerji spektrumu ve
ozfonksiyonlar1 iizerine etkileri kiigiik olacaktir. Ornegin zayif elektrik veya manyetik
alanla ilgili sistemlerde boyle bir pertiirbasyonla karsilasilabilir. Biz bu diisiinceyi H o Vi

boyutsuz, reel ve degeri birden oldukga kiigiik bir A diizenleme parametresi cinsinden

yazarak daha acik hale getirebiliriz:
Ho=aW A<l (1.16)

bu 6zdeger problemi (1.15) halini alir:

(Ho +AW)|w,) =E, |w,) (1.17)

Buradan sonra, I-A|O "1n dejenere veya dejenere olmayan durumlarina bagl olarak iKi

ayr1 ¢oziim yolu izlenir. Bu ¢6ziim yollarinin kendine ait yaklasim yontemleri vardir.

1.3.1. Pertiirbasyon Ac¢ilimi
Burada dejenere olmayan bir enerji seviyesinin zamandan bagimsiz bir

pertiirbasyon operatorii etkisi ile degerindeki degismeler ve dalga fonksiyonu degerindeki



degismeler incelenecektir. Oyle ki her E; enerji degeri i¢in yalmzca bir |¢,) 6zfonksiyonu

karsilik gelir:
Hold,) =Edl4) (1.18)

burada E; 6zdegerleri ve |¢,) dzfonksiyonlari kesin olarak bilinmektedir.

Pertiirbasyon teorisinin ana fikri, pertiirbe 6zdeger ve 6zfonksiyonlarinin her ikisi de A

diizenleme parametreleri igeren kuvvet serileri cinsinden yazilabilecegini kabul etmeye

dayanir:
E, =E°+AE:+ A°E +... (1.19)
v,y =|4,)+2 y/§>+,12\w§>+... (1.20)

(1.19) ve (1.20) denklemlerinde sirasiyla enerji ve dalga fonksiyonunda pertiirbasyon
teriminin etkisi ile olusan kiigiik degisiklikler ifade edilir, yani pertiirbasyonun yeterince

zayif oldugu durumda (1.19) ve (1.20) seri ag¢ilimlar1 cinsinden ifade edilebilir; ancak

pertiirbasyon kiigiik oldugu halde E, VE|l//n> , Ani kuvvetleri cinsinden yazilamadig1 bazi

durumlar da vardir. Burada dikkat edilmesi gereken nokta (1.19) ve (1.20) seri acilimlari
her zaman yakinsamaz ancak A ¢ok kiigiik bir deger aldiginda ilk birkag terim sistemin
giivenilir bir tanimlamasimi saglar. Bu ylizden pratikte bu agilimlarin ilk birkag¢ terimi
alimir. Boylece bu serilerin yakinsamama problemi ortadan kalkmig olur. Diger bir 6nemli

bir nokta ise 4 =0 degerinde (1.19) ve (1.20) seri agilimlar1 pertiirbe olmayan ¢oziimleri

de elde etmemizi saglar: E, =E] ve |y,)=|¢,). EX parametreleri ve

l/l:> ketleri sirasiyla

enerji 6zdegerleri ve 6zfonksiyonlarin Kk.nci dereceden katkilarini gosterir. Pertiirbasyon

teorisinde gergek problemin ¢oziimii ilk birkag terim igin E,

JEZ...ve ‘Wﬁ>,‘wﬁ> acilim
katsayilarinin hesaplanmasina indirgenir. Pertiirbe olmayan |¢n> ozfonksiyonlari, dejenere

degildir. Burada (1.19) ve (1.20) seri agilimlarini (1.17) denkleminde yerlestirilirse

denklem:

(Ho+ AW)(|g,) + Alwa) + A2 [w?) +..)) = (BD + AEL + 2°EZ +..)(|| ) + 2

i) 2|y

(1.21)



halini alir. Denklemin her iki tarafindaki A katsayilar1 birbirine esit olmalidir. A nin ilk {i¢

kuvvetinin katsayilari esitlendiginde 0. ,1. ve 2. derecelerden pertiirbasyon ¢oziimleri elde

edilir:

Sifirinct dereceden 1 Ho|¢,)=E?|4,) (1.22a)
Birinci dereceden 1 Ho‘y/i>+V\A/|¢n): E’ l//rf>+ E:|4,) (1.22b)
ikinci dereceden 4 Hy|w?)+W |y} ) = ES |w2)+E)|we) + EZ|4,) (1.22¢)

burada denklem (1.22.a) dan (1.22.c) ye kadar E}, E? 6zdegerleri ve ‘t//ﬁ} 6zfonksiyonlari
belirlenebilir. Bunun i¢in |¢n)ve |l//n> ozfonksiyonlarinin birbirinden ¢ok farkli olmadigi

distintlir ve <¢n|l//n>:1 olarak yazilabilir. |l//n> normalize edilerek |¢n> ile ¢akisip tam

olarak bire esitlenmesi saglanir:

(¢ |vn) =1 (1.23)

(1.27) denklemi (1.31) denklemi igerisine yerlestirilirse:

{4,

vy )+ A% (4,

wo)+..=0 (1.24)

elde edilir. Daha sonra denklemdeki her bir farkli 4 Katsayilari ayri ayri yok edilmelidir
(Zettili, 2001).

(g |wa)=(d|w2)=".=0 (1.25)

1.4. Varyasyon Metodu

Hamiltonyenleri bilinen mevcut sistemler tam olarak ya da pertiirbe katki ile
¢ozillemezler. Bu tiir problemleri ¢6zmek i¢in uygun yaklagik metodlardan birisi
Varyasyon metodudur ki Rayleigh-Ritz metodu adiyla da bilinir. Varyasyon metod,
Ozdegerleri ve Ozdurumlart bilinmeyen bir sistemin, Hamiltonyeni bilinen enerji
ozdegerleri igin iist smir belirlemekte kullamshdir. Ozellikle taban durum enerjisini
hesaplamak icin kullanilir. Uyarilmis durumlarin enerji diizeylerini belirlemek ise olduk¢a

zor olur. Varyasyon metodun igeriginde 6zdeger problemini ¢6zmek yoktur.

Hy |X) = Ey|X) (1.26)



fakat yine de yaklasik enerji 6zdegerleri ve 6zfonksiyonlar1 bulmak i¢in varyasyonel bir

yol kullanilir :

SE(w)=0 (1.27)

burada E(y),|w) durumundaki enerjinin beklenen degeridir:

A~

e_WwlHly) (1.28)

(wlw)

Eger |l//> bir o parametresine bagl ise, E(y) de o parametresine bagli olacaktir. E ()

degerini minimize edecek bi¢cimde « degiskenleri bize varyasyonel yaklasim saglar.

E(w) nin minimum degeri sistemin dogru enerjisi i¢in st limit yaklagimi saglar.

Varyasyon metodu, ozellikle taban durum enerjisi ve Ozfonksiyonu Schrodinger

denkleminde agikca ¢6zmeden hesaplamak agisindan kullanishdir. Varyasyon metodunun

calisma ilkesine gore ¢y,q,,..c, parametrelerini i¢eren bir deneme dalga fonksiyonu

secilir. Hesaplanan E(y) degeri her zaman taban durum enerjisi E; dan biiyiik olur:

A

<E>((Z1,a2,...an):<‘//L

V), (1.29)
wlv)

esitlik simirlar sadece|t//>, dogru taban durum |l,//0> ile orantili oldugunda olusur. Bunu

dogrulamak igin |y’) deneme fonksiyonu, H Hamiltonyeninin tam 6zfonksiyonlarmin

lineer kombinasyonu olarak yazilir.

|V/>:Zn:an|¢n>'

ile
H|¢,)=E|d), (1.30)

ve tek boyutta dejenere olmayan sistemler i¢in E, > E, olmadir.
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] ‘E, E i
c_(wHy) 2 alE B [l __ (1.31)

i) Xl Xl

taban durumu enerjisini hesaplamak i¢in ilk olarak taban durumun biitiin fiziksel
ozelliklerini ortaya ¢ikaran bir deneme fonksiyonu tahmin edilmelidir. Ozellikler hakkinda

emin olunamadiginda deneme fonksiyonuna ayarlanabilir parametre ¢, a,,...«r, eklemek
(wo)=|wo(aw, ay,..cx,)) bilinmeyen fiziksel zellikleri agiklayacaktr. Daha sonra (1.28)

denklemi kullanilarak enerji hesaplanir ki bu denklem (o, ,,...r,) parametrelerine bagl

bir ifadeyi verir.

<‘//o|(a1’a2’"-an)|:| |‘//o(a11a2’"-an)>

E, (o, a,,..t,) =
o(a, @2 (ol 0y, )Wy, a1y,

(1.32)

¢ogu durumda (e, ,,...r,) normalize oldugu kabul edilecektir dolayisiyla bu ifadenin
paydast bire esit olacaktir. (1.32) kullanilarak E (e, a,,..@,) degerinin minimumu
ayarlanabilir ¢; parametrelerine gore E; degeri minimize edilerek bulunur. Diger bir

deyisle E(oy,a,,..cr,) degeri o, a,,..cr, parametrelerine gbre minimize edilerek E,

degeri bulunur:

OEy(, 2y, .ty) O <W0|(051,0{2,...0(n)|:||l//0(0(1,a2,...an)>

eled B ele? <1//0(a1,az,...an)|1//0(al,a2,...an)>

=0 (1.33)

i=12,... icin (a, ®y,...x,,) parametreleri E; taban durumunun minimize degerini verir.
(o4, ygs--t) parametreleri (1.32) denkleminde yerlestirildiginde E, taban durum

enerjisi i¢in bir st smir olusturur. Tam taban durum 6zfonksiyonu |¢0>

(| Wol(ayy, 0y, ...an0)> ozfonksiyonuna yaklasir.

Varyasyon metodu birka¢ uyarilmis durum enerjileri i¢in de yaklasik degerler

hesaplayabilir. Ornegin birinci uyarilmis durum enerji ve 6zfonksiyonunu bulmak igin
E, ve |¢1> degerini yaklastirir. Bunun ig¢in |l,//0> degeri ortogonal olan bir |l//1> deneme

dalga fonksiyonu Onerilir.
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<W1|¢0>:O (1.34)

Siire¢ taban durumunda oldugu gibi devam eder. Oyle ki |l//1> icin varyasyon

denklemi ¢oziiliir:

0 <1//1|(a1,a2,...an)I:||1,u1(a1,a2,...an)> -0 (i:1,21_.) (1.35)
oo, <1//l(al,a2,...an)|l//1(al,0!2,..-06n)>

Diger uyarilmis durum enerjileri de ayni sekilde ¢oziilebilir (Zettili, 2001).

1.5. Hypervirial Pade Metodu
Virial teoremi uzun siiredir klasik mekanik ve kuantum mekaniginde bilinmektedir.

Klasik durumda teorem kinetik enerjinin ortalama zaman agimi (T) ile potansiyel enerji
fonksiyonunu (F.VV ) iliskilendiren genel bir denklem saglar. Virial teoremi teknik olarak

Clausius tarafindan 1870 yilinda matematiksel olarak soyle ortaya konulmustur:

2(T)=(F.VV) (1.36)

Eger fonksiyon iistel bir fonksiyon olursa V(r)=ar" ve r = |f , teorem s0yle basit bir hal

alir :
2(T)=n(V) (1.37)

Boylece ortalama kinetik enerjinin iki kati ortalama potansiyel enerjinin n kati olur. Virial
teoremi kuantum mekaniginde sistemdeki ortalama enerji 6zdurumlari ile yerdegistiren
(1.36) ve (1.37) denklemindeki ortalama zaman asimi hari¢ klasik mekanikteki haliyle

ayn1 formdadir. Bu durum zamandan bagimsiz operatdriin r.p beklenen degerinin bir

ozfonksiyon i¢in sabit olmast durumundan faydalanilarak ¢ikarilmistir :

i—(|r.p|W)=(|[r.5.H]¥)=0 (1.38)

2
Burada H :Zp—+V Hamiltonyen ve |¥) Hamiltonyenin bir 6zfonksiyonudur.
m
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1960 yilinda Hirschfelder iliskiyi r.p nin agik¢a zamana bagli olmayan herhangi
bir operatorle degistirilebilecegini belirterek genellestirmistir. Boylece Hypervirial teoremi
ortaya koymustur. Ornegin bir boyutlu bir sistemde F.p=xp ifadesi x*p hypervirial

operatorii ile yer degistirebilir ve <Xk > ‘nin tekrarlama bagintisini saglar:

k-1\ — k- de 1 k-3
2KE (x*) = 2k (x*V') +<x &>—Zk(k—1)(k—2)<x ) (1.39)

Burada k bir tamsay1 ve E is enerji 6zdegeridir.

Hellmann-Feynman teoremi, molekiillerdeki kuvvet kavramina g¢ekirdeklerarasi

uzakligi parametre alarak uygulayan bir bagska dnemli kuantum mekanigi teoremidir. H(&)
Hamiltonyeni bir sistemin zamandan bagimsiz bir operatoriidir ve agikca (&)
parametresine baghdir. |¥(&)) dalga fonksiyonunu, H(&) Hamiltonyeninin normalize
edilmis 6zfonksiyonu oldugunu ve E_ (&) enerji 6zdegerine sahip oldugunu kabul edersek,

yani H(&) | (&) =E,(&)|¥(E)) , (¥(&)|¥(E)) =1, Hellmann-Feynman teoremi:

e f) (| HE (§)|‘P(cf)> (1.40)

olarak ifade edilir. Eger potansiyel iistel bir fonksiyon olursa V(r)=ar" teorem enerji

ozdegeri E, ve r" ‘in ortalama degeri arasindaki iliski ile ilgili bir denklem verir:

a;; =(r") (1.41)

(1.39) ve (1.41) denklemlerinin iliskisine dayanarak, Hypervirial-Hellmann-Feynman
methodu ya da diger adiyla hypervirial pertiirbasyon methodu ortaya ¢ikmistir. Bu metod
(Swenson vd., 1972), fourier serilerinin bi¢imsel manipiilasyonlarinin tekrarlama
iligkileriyle degistirilmesi ile biiyiik mertebelerde pertiirbasyon acilimlarinin tiretilmesi i¢in
cok verimli algoritmalar ortaya koymaktadir. Bu pertiirbasyon metodu sistemin dalga
fonksiyonu yerine sadece enerji ifadesine ihtiyag duymaktadir ve bilgisayarla
gerceklestirilmesi kolaydir, (Li vd., 2011; Lai, 1983).
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2.YAPILAN CALISMALAR

2.1.Asimptotik Iterasyon Metodu
AIM, Schrédinger denkleminin gesitli tipte potansiyellerinin ¢dziimii igin kullanilan bir

yontemdir. Bu metoda gore Schrodinger denklemi verilen potansiyele gore ikinci mertebe

homojen lineer diferansiyel denklemler olarak diizenlenir:

Yy =4 (XY +s,(x)y 2.1)

A (X),S,(X) degiskenleri,C_(a,b) araliginda yeteri kadar tiirevlenebilir fonksiyonlardir.

Bu formdaki bir diferansiyel denklemin genel ¢éziimiinii bulmak i¢in X'e gore tiirevi

alinirsa:
Yy =4 (XY +s,(x)y (2.2)
Y =4 (Y +4° ()Y +4(X)S(X)y +5, (X)y +5,(X)y (2.3)
Y =Y (A () + A" (¥) +86(X)) + (A (X)86 (X) + 5 (X)) y (2.4)

y =4(X)Yy +s(X)y (2.5)

olur. Burada A (x)ve s,(X) degerleri (2.3), (2.4) denklemlerinden yola ¢ikarak yazilir:

() =2 () + 2" () +5,(0)  5,(X) = 4, (X)8,(X) +8, (X) (2.6)
(2.1) denklemi 1.mertebeden tiirevde yerlestirilir ve diizenlenirse asagidaki denklem elde
edilir:

Y =2 (Y + (XY +5, ()Y +5,(X)y (2.7)

Benzer sekilde bir kez daha X'e gore tiirevi alinir ve diizenlenirse:
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Y =2 ()Y + 4 (Y + 4 ()Y + ()Y +5, (X)Y+5, (X)Y +S, ()Y +5,(X)Y’

Y =2 (X)Y + 2, (Y +4 ()Y +AX) (A ()Y + 4, (XY +S, (X)y+5,(X)y) +
Sy (X)Y+5S, (X)Y +5, (X)Y +5,(X)y

Y =2 ()Y +4 (Y + 4 (XY +A4,(X)4 ()Y +A4°(X)Y + A4 (X)s, (X)y+
2o (X)S,(X)Y +8y (X)Y+5, (X)Y +5, (X)Y +5,(X)Y’

Y =2 (Y +22, ()Y + A (X) A (X)Y + A7 (X)Y + 4, (XS, (X)Y + 4, (X)S, (X)y +
S (X)Y +25, (X)y +5,(X) Y’

Y" =Y (22 (%) + A7 (%) + 5, () +Y (g (%) + 25 (X) A (X) + 25, (X) + 25 (X)8, (X)) +
Y(A ()3, (X) +5, (X)) Y (2.8)

elde edilir. Tekrar (2.1) denklemi yukaridaki denklemde yerlestirilir ve denklem

diizenlendiginde;

y" = (A ()Y +5,() V)24 (X) + 47" (¥) +5, (X)) + Y (A (X) + A5 (x) Ay (%) + 25, (x) +

| " (2.9)
Ay (X)S5 (X)) + Y (4 (X)S, (X) + 54 (X)) y
Y =Y (A () +324(X) 2y (X) + Ay (%) + 225 () (X) + 28 (X)) + Y (24, (X84 (X) +
7003, (1) + 8, (X) + 47 (X)5, (%) +5,2(x)) (2.10)
Y =40y +5,(x)y (2.11)

olarak ifade edilir. Burada A,(X)ve s,(x)degerleri (2.9) ve (2.10) denklemlerinden yola

¢ikarak yazilir :
Ao (X) =4 (X) +5,(X) + A, () 4,(X) (212)
S,(X) =S, (%) + S, (X) 4 (x) (2.13)

15



(2.1) denkleminin iterasyonu ile n=1,2,3,... olmak iizere (n+1). ve (n+2). mertebeden
tiirevleri asagidaki gibi yazilir:

Yy (%) = 2, ()Y +8,4(X)y (2.14)

(X)=2,(X)y +5,(x)y (2.15)

Bu formdaki bir diferansiyel denklemin 4,(x) ve s, (x)degerleri:

0 (X) = 2oy () + 5, (X) + A5 (X) 4,1 (X) (2.16)
S0 (X) =S4 (X) + o (X) 44 (X) (2.17)

olarak ifade edilir. (n+2).ve (n+1). tiirevleri birbirine oranlanirsa:

S, (%)
b 2,y +=-=1y]
% = im(y(nﬂ)) — A () 3 (2.18)
yum o A (LY +2 SR

ifadesi elde edilir. Yeteri kadar biiyiik herhangi bir n deger igin:

S,(X) _S,.(x)
2 (X)) A (X)

= a(X) (2.19)

elde edilir. Bu ifade metodun' asimptotik' yoniidiir ve ifadeye gore (2.18) ifadesi asagidaki

denkleme indirgenir:

i In(y(n+l)) — )Ln (X)
OX A1 (X)
Bu oran asagidaki birinci dereceden lineer homojen diferansiyel denklemin genel

(2.20)

¢Ozliimiind verir:

A
y(n+1) — Cle ﬁ'n—l(x) (2.21)
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C, integral sabitidir. Burada (2.16) denkleminden A, (X) degeri (2.21) denkleminde yerine

konulurak diizenlendiginde asagidaki denklem elde edilir :

[ 20100 +S0a () +A0 () Ana () o
ym =Ce 7100

X X

jmx) x| S1a (g, [0 (¥
y(n+1) — Cle

An-a(x) An-1(X) An-a(x)

(f(a(x)w(x»dx) (2.22)

y"? =Ci,(x)e
(2.14) ve (2.22) denklemleri birbirine esitlendiginde birinci dereceden bir diferansiyel

denklem elde edilir:

. <f[a(x)+ﬂo(x)]dx)
y +a(x)y=Ce (2.23)

birinci mertebeden bir lineer diferansiyel denklem asagidaki formda yazilir:

y +p(x)y=a(x) (2.24)
O halde genel ¢6ziim:

(fpcomx ([ p0oss
I I (2.25)

y(x)=e [e q(x)dx+C]

Bu denklemin elde edilmesi ile ikinci mertebeden lineer homojen diferansiyel denklemleri

icin genel ¢oziim:

(fa(xndxl) (j(zo(xmza(xz )dxy )
y(x)=e [C,+Ce (2.26)

olarak verilir. Yeterince biiyiik k >0 degerleri i¢in A5 (x) ve Si (x) degerleri bulunur:
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A () = Ay (%) +3,5 (0 + 4 (X) A1 (%) (2.27)

S (X) =S, (X) + S, () A4 (%) (2.28)

metodun yakinsama sarti:

5.0 =4 (XS, () + 44 (X)S,(x) =0 (2.29)

olur ve denklemin koklerinden kesin ¢oziilebilir potansiyeller igin enerji 6zdegerleri elde

edilir ve buna uygun diisen dalga fonksiyonu asagidaki gibi elde edilir:

Fsa(x)
[ g
™

Yo (X) =Cpe (2.30)

Schrédinger denkleminin ¢esitli tipte potansiyellerinin ¢dziimii i¢in kullanilan bir
yontemdir. Bu methoda gore Schrodinger denklemi verilen potansiyele gore ikinci mertebe
homojen lineer diferansiyel denklemler olarak diizenlenir. Bu formdaki bir diferansiyel
denklemin ¢oziimiinii bulmak igin fiziksel bir dalga fonksiyonu oOnerilir. Bu dalga

fonksiyonu asagidaki formda yazilir:

Y =90 f(x) (2.31)

Asimptotik Iterasyon metodunun yaygin uygulamalarinda g(x) fonksiyonu, soz
konusu sistem i¢in asimptotik davranisi ifade eder. (2.26) da verilen f(x) fonksiyonunun
polinom formudur ve asimptotik davranisi rahatsiz etmez.
enerji Ozdegerleri, kesin ¢Oziilebilir potansiyeller igin, n radyal kuantum sayisi, k
iterasyon sayisina esit oldugunda problem tam ¢oziilebiliyorsa (2.29) denklemi kullanilarak

hesaplanabilir. Eger kesin olarak ¢oziilemiyorsa bir n bas kuantum sayisi igin, k iterasyon
degerinin N baskuantum sayisindan biiyiik degerleri i¢in uygun bir X, noktas1 se¢ilir ve

asimptotik dalga fonksiyonunun maksimum degeri ya da potansiyelin minimum degeri,

ortalama enerji 6zdegerleri genel olarak hesaplanabilir (Ciftci vd., 2003; Ciftci vd., 2005).
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3. BULGULAR

3.1 Gauss Potansiyeli icin Schrodinger Dalga Denkleminin AIM’le Seri Coziimii
Gauss potansiyeli Schrodinger denklemi seri ¢oziimii asimptotik iterasyon metodu

ile farkli 1 durumlar i¢in ¢oziiliip enerji 6zdegerleri elde edilmistir.

Bir E,(r) potansiyeli etkisinde bulunan ve m kiitleli bir pargacigi hareketini

tanimlayan Schrodinger denklemi asagidaki gibi yazilir:

-n*(e* 20 1| 1 of(. .0 1 ¢
—+t——+—= sind— |+ — |+E(r r,0,4)=Ey,, (1,0,
2m [ar ror Lmeae( 59) Sin295¢2} p()J‘/’nlm( ¢) =By, (r,0.9)

3.1)

denklemde koseli parantez igindeki terimlerin negatif degeri agisal momentumun
operatdriiniin karesidir, L* .y, (r,0,4)=u_(r)Y,,(0,¢), dalga fonksiyonlar1 agisal ve

radyal olarak degiskenlerine ayrilarak tanimlandiginda sistemin radyal Schrodinger

denklemi:
d> 2d 2mE
(dr r drj nl( ) [E (r)] nl(r)+ hz nl(r) O (32)

olarak ifade edilir. u (r) uygun sekilde asagidaki gibi yazilir ve etkin potansiyel asagidaki

gibi tanimlanir:

0y =200 e )2y, =y DI (3:3)
r 2mr
Buradan:
d_2 g Rm(r) l d?
(dr2 i dr] r r dr? arz () (34)

(3.4) denklemi (3.2) denkleminde yerine konularak radyal Schrodinger denklemi asagidaki

gibi diizenlenir:
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2
d’R,(1) , 2m

dr2 hZ [E_Vetkin(r)] Rnl(r) :O (35)

Vi (1) potansiyelinde belirtilen V (r) potansiyeli gauss potansiyeli asagidaki gibi yazilir:

Vgauss (r) = _Ae(_m ) (36)

Etkin potansiyel bir ters kare potansiyel ve bir exponansiyel potansiyelin kombinasyonu

olarak asagidaki gibi yazilir:

2
10+

Vetkin (r) =-Ae 2mr2

(3.7)

Bu potansiyel analitik olarak ¢6ziilemediginden gauss potansiyeli taylor serisine agilarak

¢oziiliir. Gauss potansiyeli r =0 etrafinda seriye agildiginda asagidaki gibi yazilir:

2 3
Viass (1) =—A+ Aar? —A'% r*+ Ag re—.. (3.8)

etkin potansiyel agsagidaki gibi diizenlenir:

(3.9)

Vetkin(r):(—A+ Aa'rz—Aa Aa 6_..)_’_@

r‘+ r ;
2mr
(3.7) denkleminde verilen etkin potansiyel i¢in radyal Schrédinger denklemi ¢6zmek

yerine (3.9) denkleminde olusturulan yeni etkin potansiyel ile ¢oziiliir. Etkin potansiyel

(3.5) denkleminde yerlestirilir ve asagidaki gibi diizenlemeler yapilirsa:

_2mE, 4 _2mA

£ 7

(3.10)

radyal Schrodinger denklemi agagidaki formu alir:
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dzg;'z(r) ( — A(-1+ar? —%Zr +0é (o —..)+ '(':1) ij() 0 (3.11)

bundan sonra bu denklem ikinci dereceden homojen lineer diferansiyel denklem haline
gelir ve I’nin farkli degerleri i¢in asimptotik iterasyon methodu uygulanarak ¢oziilebilir.

Diferansiyel denkleme asagidaki gibi fiziksel bir dalga fonksiyonu onerilir:
R, (r)=r"e’"f (r) (3.12)

onerilen radyal dalga fonksiyonu (3.11) diferansiyel denkleminde yerlestirilir ver'™ =1 ve

e#" =1 olarak Schrodinger denklemi diizenlenirse (2.1) ikinci dereceden lineer homojen

diferansiyel denklem haline getirilir:

d*f, () (-(1+1 df, (r ; i, Arf
d;lz( )=2[ (r )+2rﬁj—gr( )+[—2A—23+Ar2—T+6ﬁr+4lﬂ—4r2ﬁ2jfm(r)

(3.13)
(3.13) denkleminden A, (r) ve s,(r) degiskenleri elde edilir:
2(r) = 2( 1+ Zrﬂj
A A2 Ar* 2 92
So(r)=| —2A—-2&+ Ar —T+6ﬂr+4lﬂ—4r p
(3.14)

A (r) ve s,(r)degerlerinden (2.25) ve (2.26) denklemleri kullanarak diger A, (r)ve s,(r)

degiskenleri hesaplanir:

AN =-2+arp

5,(r) = ( —2A+ Ar? _ATJ 2(e+ B(=3+2r2p)) (3.15)
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Yakinsama sarti kullanilarak burada &, (r,&) =0 ¢oziimii 6zdeger setlerini verir. k >0

degerleri i¢in S, (r) = j:(((?) degerleri hesaplanir:
Seo(I) :SO_(F):&: 0
A(r)  A(r)

s _5,(0) _
A0 0

SN _ 5(0) _

) Z(r) °

Sll(r) =

Szz(r) =

Onemli olan nokta ise eger denklem her r noktasi igin ¢dziilebiliyorsa tam

coziilebilir bir denklemdir. Gauss potansiyeli gibi tam olarak ¢oziilemeyen potansiyeller

icin uygun bir r, noktast secilir ve denklemin & enerji ozdegerleri bulunur.

R(r)=g(r)f(r) olarak onerilen dalga fonksiyonundaki g(r) Asimptotik dalga

T
N

kuantum kosulu geregi herhangi bir 1 degerinin enerji 6zdegerini degismez hale getirir.

fonksiyonunun maksimum degerinden I = extremum noktasi elde edilir. Bu nokta

Burada £, yakinsama hizini etkileyen bir yakinsama parametresidir. Bu parametre =10
degerini aldiginda en iyi yakinsamayi saglamistir ve 50 kez iterasyon yapilarak farkli 1
degerleri i¢in enerji 6zdegerleri hesaplanmistir. Elde edilen sonuglar Tablo 4’te verilmistir.

Farkli B degerleri i¢in daha fazla iterasyon gerekmektedir (Bayrak ve Boztosun, 2007).

3.2. Gauss Potansiyeli icin Schrédinger Dalga Denkleminin AIM’le Niimerik Céziimii
Gauss potansiyeli farkli 1 durumlar igin niimerik ¢dziimii Asimptotik Iterasyon
methodu ile yapilmistir. Buna gére gauss potansiyeli ve merkezcil potansiyelden olusan

etkin potansiyel asagidaki gibi yazilir:

Vetkin (r) :V merkezcil (r) +Vgauss (r) (316)
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Etkin potansiyel (3.5) denkleminde yerlestirilerek denklem asagidaki gibi yazilir:

2 2

dR(r>+2_m[En_«_Ae_mz I(I+1)th() .
2mr?

2 2
dr® h (3.17)

olarak duzenlenir ve

Denklemi diizenlemek i¢in =1 alnir. &= 2;12 " ove A= Z;EA

denklem asagidaki gibi yazilir:

dZR(r)J{g_Ae_, I(IH)jR() .
2 r

dr

(3.18)

Denklem farkli 1 degerleri igin asimptotik iterasyon metodu ile ¢oziilir. Denklemi (2.1)

haline getirmek i¢in bir dalga fonksiyonu onerilir:

Ru(r)=r"e”"f (1) (3.19)

1+1

Onerilen dalga fonksiyonu denklemde yerlestirilir. r' =1 ve e * =1 olarak almr.

Schrodinger denklemi diizenlenir ve (2.1) denklemi haline getirilir:

+4rB)f (N +(~e— Ae ™™ +283B+21-2r28) f(r)—f'(r)=0

20D
r

(3.20)

T

Daha sonra dalga fonksiyonundaki g'(r) =0 uygulanarak rozﬁ belirlenir ve T,

noktasinda enerji 6zdegeri degismez hale gelir. Buradan A,(r) ve s,(r) degiskenleri

asagidaki gibi elde edilir:
2(I +1)

Ao = (= +4rp)

(3.21)
S, =(~A—g+r? —%r“ +68+418—45%r?) (3.22)

(2.27) denklemi coziilerek dzdeger setleri elde edilir. Asimptotik Iterasyon meodunda
I’'nin farkli degerleri i¢in 50 defa iterasyon yapilarak 49 basamakli enerji 6zdegerleri

nliimerik olarak bulunmustur.
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Gauss ve merkezcil potansiyel etkisindeki radyal Schrodinger denklemi
1=0,1,2,3,4,5,6,7 degerleri i¢cin Mathematica programinda c¢izilen grafigi asagidaki
gibidir.

100

Vetkin!T!

- 100 +

[T oW
N o b~ wWNE O

0.0 05 10 15 20
ria.b.

Sekil 3.1. 27=1,m=0.5, A=400, =1,B=10 ve | =0,1,2,3,4,5,6,7 degerleri i¢in

Vi, (r) etkin potansiyelinin r’ye bagl olarak degisimi

Burada A, gauss potansiyelinin genligi; ¢« sabit bir parametre ve f, yakinsama

parametresidir. | a¢isal momentum degeri arttik¢a, potansiyelin minimumu gittikge sifira
yaklagir. Buna baglh olarak enerji 6zdegerleri de negatif degerden pozitif degere dogru
degisir.

Gauss potansiyeli igin radial Schrodinger denklemi Asimptotik iterasyon methodu
kullanarak farkli 1 degerleri ig¢in Seri ve niimerik olarak Mathematica programi ile
hesaplanmis ve sonuglarin birbiriyle ¢ok uyumlu oldugu goézlenmistir. Hesaplanan

Ozdegerler Tablo 3.1.’de karsilagtirilmigtir.
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Tablo 3.1. Gauss potansiyelinin Enerji 6zdegerleri

a=1ve B = 10 degerleri alinarak ilk satirda AIM seri; ikinci satirda AIM
niimerik hesaplamalar1 gosterilmistir.

E

nl

iginz=1, m = 0.5, A= 400,

n/l 0 1 2 3 4 5 6 7
0 341.8952 304.4628 268.1107 232.8752 198.7981 165.9281 134.3215 104.047
341.8952 304.4628 268.1107 232.8752 198.7982 165.9282 134.3215 104.047
1 269.6443 235.449 202.4308 170.6384 140.1387 110.9915 83.31 57.1039
269.6443 235.449 202.4309 170.6382 140.1352 110.9925 83.29 57.1009
2 203.9775 173.228 143.8014 115.7997 89.172 63.939 40.44 18.926
203.97 173.229 143.8008 115.7427 89.165 64.130 41.267 18.705
3 145.355 118.232 92.584 68.3856 45.471 26.7778 9.125
145.332 118.355 92.759 68.7886 46.745 26.77 9.12
4 92.183 71.823 50.575 33.126 14.8 1.2
91.450 69.957 47.936 33.126 14.81 1.22
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4. TARTISMA VE SONUC

Bu tez ¢aligmasinda, Gauss potansiyeli i¢in relativistik olmayan radyal Schrodinger
denkleminin seri ¢6ziimii ve niimerik ¢éziimii ilk kez asimptotik iterasyon methodu
kullanilarak elde edilmistir. Gauss potansiyeli i¢in radyal Schrodinger denklemi, ikinci
dereceden homojen lineer bir diferansiyel denklem bi¢imine doniistiiriilmiis ve bu tip
diferansiyel denklemlerin ¢6ziimiinde kullanilan asimptotik iterasyon metodu ile enerji
Ozdegerleri elde edilmistir. Gauss potansiyeli i¢in radyal Schrédinger denklemi daha 6nce
Varyasyon metodu, Pertiirbasyon metodu ve Hypervirial Pade metod yaklasim
metodlariyla ¢6ziilmiistiir. Ancak asimptotik iterasyon metodunun herhangi bir yaklagim
kullanmadan herhangi bir potansiyel parametresi igin direk enerji 6zdegerlerini
hesaplamasi diger yaklasim metodlarina gore avantaj saglamistir (Bayrak ve Boztosun
2006). Diger metodlar ise pertiirbatif yaklagimlar1 veya farkli niimerik ¢6ziimler gerektirir.
Ayrica uygulama agisindan da diger metodlara gore daha basit bir metod olmasi diger bir
avantajidir. Buldugumuz enerji 6zdegerleri niimerik (Stephenson 1977), Varyasyon metod
(Bessis vd., 1982) ve Pertiirbasyon metod (Bessis vd., 1982), Hypervirial Pade metod
(Lai, 1983) hesaplamalar1 ile karsilastirilmis ve sonuglarin birbiriyle olduk¢a uyumlu
oldugu Tablo 4.1.” de gosterilmistir.
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Tablo 4.1. Gauss potansiyelinin Enerji 6zdegerleri E | icinz=1, m = 0.5, A= 400 « =1

ve B = 10 degerleri almarak ilk satirda AIM seri; ikinci satirda AIM niimerik;
ticiincli satirda Niimerik; dordiincli satirda Pertiirbasyon; besinci satirda
Hypervirial Pade metodu ve altinci satirda Varyasyon metodu hesaplamalari

gosterilmistir.

i 0 1 2 3 4 5 6 7
0 | 3418952 | 304.4628 | 268.1107 2328752 198.7981 | 1659281 | 134.3215 104.047
3418952 | 3044628 | 268.1107 2328752 198.7982 | 1659282 | 134.3215 104.047
341.9 3045 268.1 232.9 1988 165.9 1343 104.1
341.888 304.449 268.089 232.843 198.755 165.875 134.260 103.986
3418952 | 3044628 | 268.1107 2328753 198.7983 | 1659282 | 134.3226 104.0512
341.895 304.463 268.1111 232875 198.797 165.925 134317 104.040
1 [ 2696443 | 235.449 202.4308 170.6384 1401387 | 1109915 | 8331 57.1039
2696443 | 235.449 202.4309 170.6382 1401352 | 1109925 | 83.29 57.1009
269.7 2355 2024 170.6 140.1 111.0 833 572
269.646 235.453 202.434 170.640 140.1 110.970 83.225 67.099
269.6445 | 2354500 | 202.4313 170.6393 1401351 | 1109929 | 83.3069 57.1963
269.6444 | 235450 202431 170.639 140.128 110.989 83.259 57.171
2 [ 2039775 | 173.228 1438014 115.7997 89.172 63.939 40.44 18.926
203.97 173229 1438008 115.7427 89.165 64.130 41.267 18.705
204.0 1733 1438 1158 89.2 64.2 410 198
203.955 173226 143803 115755 89.167 64.141 40.814 19.371
2039835 | 1732443 | 143.8091 115.7542 89.1750 64.1959 40.9887 19.8128
203.983 173244 143808 115752 89.169 64.180 40.950 19721
3 | 145.355 118232 92.584 68.3856 45471 26.7778 9.125 -
145332 118.355 92.759 68.7886 46.745 26.77 9.12 -
1454 1184 92.89 69.00 46.9 268 9.1 -
145.285 118331 92.864 68.977 46.788 26.446 8.152 -
1453779 | 1183840 | 92.8781 68.9836 46.8681 26.7779 9.1259 -
145377 118381 92.873 68.973 46.846 26.727 8.995 -

4 [ 94183 71.823 50.575 33.126 1438 12 - -
94.450 69.957 47.936 33.126 1481 1.22 - -
945 716 50.6 315 149 - - -
94.344 71595 50.564 31.375 14.187 0.797 - -
94.4577 716236 50.5677 315211 14.8681 1.2949 - -
94.454 71617 50.557 31.499 14.794 11 - -
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5. ONERILER

Bu c¢alisma Egzotik Cekirdek Reaksiyonlarinin Continuum Discretized Coupled
Channels (CDCC) Modeli Kullanilarak Incelenmesi (proje no: 110T388) adli proje
calismas1 kapsaminda niikleer yapi kismina katki amaciyla yapilmistir. Bilindigi iizere
¢ekirdek yapisini agiklamada kollektif model o6zellikle ¢ift ¢ift ¢ekirdeklerde oldukga
basarilidir ancak bazi eksiklikleri de vardir. Bu model niikleer donme ve niikleer titresim
hareketlerinde Rqt ortalama yarigapt kiiresel almaktadir. Eger ¢ekirdekte kalici
deformasyon yoksa ¢ekirdegin herhangi bir anda sekli eksensel asimetriktir. Bu diisiince ile
cift ¢ift ¢cekirdeklerin yapisin1 ve niikleer kollektif hareketlerini Bohr Hamiltonyeni modeli
tanimlamaktadir. Niikleer yap1 asamasinda, Bohr Hamiltonyeni tanimlanip ¢ekirdeklerin
uyarilma enerji seviyeleri gauss potansiyeli i¢in asimptotik iterasyon metodu kullanarak
¢Oziilmesi amaclanmaktadir. Bohr Hamiltonyeni su ana kadar gauss potansiyeli igin
¢cozlilmemistir. Bohr Hamiltonyeni bazi limitler altinda Schrodinger dalga denklemine
indirgenebilir bir modeldir. Bu tez ¢aligmasinda sonuglarin test edilebilmesi amaciyla
gauss potansiyeli i¢in Schrodinger dalga denklemi asimptotik iterasyon metodu
kullanilarak ¢oziilmiistiir ve daha sonra literatiirdeki sonuglarla karsilastirilmistir. Daha

sonraki agsamalarda Bohr Hamiltonyenin gauss potansiyeli i¢in ¢éziimlerine gegilecektir.
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EK-A: Gauss potansiyeli icin Schrodinger denklemi asimptotik iterasyon metodu
kullanarak seri ¢6ziimii mathematica program kodu

R[r] = glxr] = £[r];

eq[r] =D[R[r], {r, 2}] +k2[r] *R[r];

eqg[r] = Simplify[egqglr] Fglxll:

10[r] =eg[x] /. {£[xr] - 0, £* [r] -0, £V [r] - 1};
sO[r] = eg[r] /. {£®¥ [xr] -0, £ [xr] -0, £[xr] - 1};

L#* (L+1) # hbar?
Vmerkezcil[r] = H
2 +*m=* xr?

Vgauss[r] = A * Exp[-a»xxr™2]
Vseri[r] = Normal [Series[Vgauss[r], {xr, x_ 0, 15}1]
VIr] = Vmerkezcil[r] * 1 + Vgauss[r] «0 + Vseri[r] = 1

glr] =r* (L+1) *Exp[-8B*xr~2];
g'[r] =D[g[xr]l., xr]l;
g”’[r] =D[g [r], r];
2 *m
k2[r] = —— % (DEn -V[r]):
hbar?

'

10

2% g'[r]
FullSimplify[—————————]
glr]

s0

g [r]
el I

Expand[Simplify[—kZ[r] alier
gLXY

10 Simplify[10]
s0 = Simplify[s0]

Solve[g' [r] == , ]
hbar = 1; m=0.5; A = Rationalize [400] ;

B

Rationalize [1l0]; @ = Rationalize [1]; r0O

I
I
h]

L = 0;

itn = 50;

basamak = 49;

11 Simplify[10]
sl = Simplify[s0]

Do [Print["iterasyon = ", i];

12 = Simplify[D[11, r] +s1 +10 % 11];
s2 = Simplify[D[sl, r] + sO0 % 11];
S[1i] =52 %11l -s1 %« 12 /. r = r0;

11 = 12;
sl = s2;
Print [Cases[NSclve [§[1i] == 0, DEn, WorkingPrecision — basamak + 1],

{DEn - v /; Im[y] == 0}] // TableForm]:;

{1,
itn}]
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EK-B: Gauss potansiyeli icin Schrodinger denklemi asimptotik iterasyon metodu
kullanarak niimerik ¢6ziimii mathematica program kodu

R[r] =g[r] = £[x]:
eq[r] = D[R[r], {r, 2}] +k2[r] *R[r];

eqg[r] = Simplify[eq[r] /s glr]]
10[r] = eq[r] /. {£f[r] - O, £ [r] -0, £V [r] - 1}
sO0[r] = eq[r] /. {£® [r] -0, £ [r] -0, £[r] - 1};

L * (L+1) » hbar?
Vmerkezcil[r] = ;
2 xmx r2

Vgauss|[r] = —Ax* Exp[-a+x1r~2];
VIr] = Vimerkezcil[r] + Vgauss[r];
g[r] =r* (L+ 1) » Exp[-B+xxr"~2];
g [r] =D[g[r], r];

g”[r] =D[g' [r], r];

2 %*m
k2[r] = — = (DEn -V[r]):
hbar?
2 =g'[r]
10 = Fullsimplify[— —] ;
glr]
. . g [r]
s0 = Ex};:nr::l.r'tci[S:l.mpl:l.:l.’}.lr [—k2 [r] - 7] ];
glrl
10 = Ssimplify [10]
s0 = Simplify[s0]

Solve[g'[r] == 0, r]
hbar =1; m = 0.5; A = Rationalize [400];

1+L
2 = Rationalize[1l0]; &« = Raticonalize[1]; xr0 = ;
W2 % A/ B
L = 0;
itn = 50;

basamak = 49;
11 = Simplify[10]
sl = Simplify[s0]
Do [Print["iterasyon = ", 1]
12 = Simplify[D[11l, r] +s1 + 10 %« 117];
s2 = Simplify[D[=sl, r] +s0 %= 11]:;
S[i] =s2 %11 -sl1l %12 /. r - r0;

11 = 12;
sl = s2;
Print [Cases [NSolve[&[1i] == 0, DEn, WorkingPrecision — basamak + 1],
{DEn - vy_ /; Im[y] == 0}] // TableForm]:
{i,
itn}]
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Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Boliimii Katihal Fizik Anabilim Dal’ nda
Arastirma Gorevlisi olarak géreve basladi. 2010 yilinda Rize Universitesi Fen Bilimleri
Enstitiisii’ nde yiiksek lisans Ogrenimine basladi. Halen Recep Tayyip Erdogan
Universitesi Fen- Edebiyat Fakiiltesi Fizik Boliimii Katthal Fizik Anabilim Dal’ nda

Arastirma Gorevlisi olarak gorevine devam etmektedir.



