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Oz: Bu galismada Guseinov’un seri acilim yonteminde ortaya ¢ikan o katsayilari icin tekrarlama
bi¢ciminde analitik ifadeler elde edilmistir. Binom katsayilar1 cinsinden ifade edilen @ katsayilari bu ¢aligmada
elde edilen tekrarlama bagmtilar1 ile binom katsayilar1 kullanilmaksizin kolaylikla hesaplanabilir. Hem
tekrarlama bagintilar1 hem de binom katsayilari cinsinden bagmti i¢in hesaplamalar birbiri ile uyumludur.

Anahtar kelimeler: Slater-tipi atom orbitalleri, Guseinov’un seri agilim yontemi

Calculation of w Coefficients in the Guseinov’s Serial Expansion Method by Using
Recursive Relations

Abstract: In this study, analytical expressions in the recursive form have been obtained for w
coefficients, arising in Guseinov’s serial expansion method. « coefficients defined in terms of binomial
coefficients can be easily calculated by recursive relations obtained in this work without using binomial
coefficient. Calculations for both recursive relations and relation in terms of binomial coefficient are in
agreement with each other.

Keywords: Slater-type atom orbitals, Guseinov’s serial expansion method.

1. Giris integrallere  Coulomb integralleri  denir.

Hartree-Fock-Roothaan (HFR) Boyle c¢ok-merkezli integraller, Fourier
(Roothaan, 1951) dalga fonksiyonlarini Convolution yontemi (Silverstone, 1966),
kullanilarak ~ yapilan ~ molekiiller —yap1  zeta-fonksiyon yoOntemi (Barnett, 1951),
hesaplamalarinda Slater-tipi atom orbitalleri  eliptik koordinatlar yéntemi (Guseinov,
(STO) uzerinden ¢cok merkezli integraller ile 1970) gibi yontemlerle c¢oziilebildigi gibi
karsilagilir. Bu integraller hesaplanacak STO’lart tasima yontemleriyle (Guseinov,
fiziksel parametrenin adina gore  1985; Jones, 1992) de ¢Ozilebilir.
adlandirilirlar. Ornegin molekiiliin Guseinov’un  seri  agilim  yOnteminde
elektronlar1  arasindaki  Coulomb itme molekiiliin b ¢ekirdeginde merkezlenmis bir

enerjisi hesaplanirken karsilagilan ~ Slater-tipi atom orbitalinin
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biciminde a g¢ekirdeginde merkezlenmis bicimindeki bir iki-merkezli integralde
STO’lar cinsinden a¢ilimimi kullanir. Buna  Denk.(1) ile verilen ag¢ilim yerine yazilirsa
gore bu integral kolaylikla c¢oziilebilen tek-

merkezli bir integral haline indirgenir.

R oy e o Denk.(1) de gorilen V lere tasima katsayilari
jZna¢ama ((a’ ra) Fa Angtom, (gb' rb)dT (2) ) (deg ’ Y
g denir ve
N S 8 »)
V;zvo- (ga ' é’b , Rab) = Z Q:zn' (N ) Sn'vo-,nbebmb (é/a ' Cb . Rab) (3)
n'=v+1

bi¢iminde tanimlanir. Burada S ler

B Fo (n)=ﬁim)' (7)
S0 (651 Ro) = [ 0, CaT) 2o (G )T (4) ' -

T

bigiminde tanimlanan overlap integralleridir  Byradan goriildigii  gibi HFR  dalga

(Guseinov, Ozmen et al. 1998) ve  fonksiyonlarm kullanarak yapilan

N .. - .

v v molekiler hesaplamalarda Guseinov’un seri
Qyn’(N) = Za)n’na)n’k (5) p

n=max(n.k) acilim yonteminin kullanilmasi durumunda

o katsayilarinin hassas ve hizli bir sekilde

toplami ile tanimlanir. Buradaki w lar, hesaplanmas biiyiik énem tasir.

w;n - (_1)n+£+1[F

n+/+1

(n+0+)F_(0-1-DF _@)]* (6) 2 Materyal ve Metot

seklinde tanimlanmistir. Denk. (6) daki Denk. (6) ¢ =k +1 i¢in binom katsayilarinin
E,(n) ler ise iyi bilinen binom acik ifadeleri ile yeniden yazilirsa
m

katsayilaridir,
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(n"+k+2)!

(n'—k—2)!

(2n)! (8)

a):,:]’l — (_1) n+(;’+2|:

olur. Burada

(k - m—1)= (k - m)Y/(k - m)

(k+D!'=(k +Dk! ve
ozellikleri

kullanilarak diizenleme yapilirsa k+1=1/

degisimi ile ¢ye gore tekrarlama bagintisi

ol = ({=n)
" (n+0+1)

(nN'+0+41) 4

(n _ f) n'n (9)

ayn1 iglem n=k+1li¢in yapilirsa n’ ne

gore tekrarlama bagintisi,

W _ V(' ==’ ++1) o

n'n (n, . n) n'-1n (10)

ve n'=k+1 i¢in yapilirsa n ye gore

tekrarlama bagintisi,

oy =0 pGnt), . (11)

(nN"+/+Y)(n-r-1)
olarak elde edilir.

3. Arastirma Sonuclari ve Tartisma

Bu calismada elde edilen tekrarlama

seklindeki Denk.(9-11)
n=15 e

bagmtilar

kullanilarak kadarki tim

12
(n+k+2(n"=nM)!(n—-k-2)!(n"—n)! (n—k—2)!((n+k+2)!}

mimkin @ Kkatsayilar1 hesaplanmustir.
Ancak bu hesaplamalar ¢ok fazla sayida
deger igerdigi icin Cizelge 1’de sadece

secilen bazi degerler verilmistir. Bu

degerler Denk.(6) ile verilen binom
katsayilar1 cinsinden ifade kullanilarak
elde edilen sonuglarla karsilastirilmistr.

o katsayllar1 n=n" ve /=n-1
durumunda daima 1 e esittir. Bu
calismada olusturulan algoritmada bu
ozellik

kullanilarak tekrarlama

bagintilarinin baslangic degerleri
) = 0y, = v =---=1 olarak se¢ilmistir.
Algoritmamizda Denk.(9) kullanilarak

tekrarlama ¢=0 dan baslayarak belli bir

{, degerine kadar (6rnegin ), igin

0, =9 dur) gerceklestirilmistir. Her ¢

degeri icin ikinci adimda Denk.(10)

kullanilarak n"=/¢+1 den ng, degerine
kadarki @ lar hesaplanmistir. Ugiincii
Denk.(11)

n=/¢+1 den n' ne kadarki o lar

adimda ise kullanilarak

hesaplanmistir. Bu durumda w2, ye

kadarki katsayilar i¢in hesaplama sirasi

0 0 0 0 0 0 1 1 1 2
(W) —> Wy —> Wy —> Wy —> Wgy —> Wy —> Wy —> gy —> W3z —> (g3

39



Akin, Nisan (2016) 42 (1): 37-41

biciminde olmaktadir.

Cizelge 1’de segilen baz1 keyfi
kuantum say1 takimlari i¢in 4. Siitunda
Denk.(9-11), 5. Sdtunda ise Denk(6)
kullanilarak elde edilen sonuglar verilmistir.

Bu sonuglardan goriildiigii gibi ozellikle

binom katsayilarinin hi¢ kullanilmadigi

STO’lar1  tasima  yontemini  kullanan
molekiiler yap1 hesaplamalarinda bu
calismada elde edilen tekrarlama

bagintilarin1 kullanmak oldukga elveriglidir.

Cizelge 1: Keyfi kuantum say1 takimlari i¢in Denk.(9-11)
ve Denk.(6) dan elde edilen sonugclar

.nn Denk(9-11) Denk.(6)

2 -2.00000000000  -2.00000000000
0 1 3.87298334621  3.87298334621
0 7 3 125.499003980  125.499003980
] 8 4 -496.950701780 -496.950701780
(| 14 13 43396.4457070  43396.4457070
[0l 15 10 -1211926.50708 -1211926.50708
(| 15 12 -713311.988516 -713311.988516
[l 15 15 12059.1324315  12059.1324315
6 2 8.36660026534  8.36660026534
7 3 -61.4817045958 -61.4817045958
8 6 578.035466040  578.035466040
10 2 22.2485954613  22.2485954613
10 7 -4966.35077295 -4966.35077295
11 9 -9453.13662231 -9453.13662231
12 5 -7029.99288762 -7029.99288762
14 10 336877.385706  336877.385706
8 3 214941852602  21.4941852602
10 4 -309.993548320  -309.993548320
11 11 565.482095207  565.482095207
12 10 -17117.9905363 -17117.9905363
13 7 41028.7908669  41028.7908669
13 12 -14463.7699097 -14463.7699097
14 3 111.247471881  111.247471881
14 8 -158034.698772 -158034.698772
4 4 1.00000000000  1.00000000000
6 5 -14.1421356237 -14.1421356237
7 7 -19.0787840283 -19.0787840283
9 5 -189.076704012 -189.076704012
11 8 5383.63260262  5383.63260262
12 11 -4672.21917294  -4672.21917294
13 6 6797.67960410  6797.67960410
15 15 -7391.02834523 -7391.02834523
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