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Oz: Bu calismada Gaunt katsayilari i¢in binom katsayilar1 cinsinden bir analitik ifade elde edilmistir.
Bu analitik ifade kompleks kiresel harmoniklerin giftlenim bagmtist kullanilarak test edilmigtir. Cok bilyiik
kuantum sayilar1 disinda sonuglarin kararlt oldugu goriilmiistir.

Anahtar kelimeler: Gaunt katsayilari, kiiresel harmonikler

Calculation of Gaunt Coefficients by using Binomial Coefficients

Abstract: In this study an analytical expression in terms of binomial coefficients for Gaunt coefficients
have been obtained. This analytical expression have been tested by using the coupling relation of complex
spherical harmonics. It have been seen that results are stable except large quantum numbers.

Keywords: Gaunt coefficients, spherical harmonics

1. Giris yardimiyla bir atomik ya da molekiiler
Hartree-Fock-Roothaan  denkleminin  sistemin  herhangi  bir  parametresinin
(Roothaan, 1951) ¢6zumunden elde edilen  hesaplanmasinda ortaya ¢ikan integrallerin
ve Slater determinanti adi verilen dalga  ¢Oziimiinde Gaunt katsayilar1 adi verilen
fonksiyonu kullanilarak kuantum  katsayilara gerek duyulur. Gaunt katsayilari

mekaniginin  beklenen deger postiilasi

<€1m1|£2m2|£3m3> = J'Yéjml 0, ¢)Yzzmu 0, @)Y,f3m3 (0, p)dQ2 1)
Q

seklinde ii¢c kiiresel harmonigin ¢arpiminin
o o mIm) = 4—”<| mll'm’k m - m') 2)
kat1 acilar lizerinden integral degerine esittir 2k +1

(Condon ve Odabasi, 1980). Burada  secklinde baglidir.

m, =m, —m, disindaki kombinasyonlar igin Bu katsayilar Coulomb ve exchange

Gaunt katsayilan sifirdir. Gaunt katsayilari integrallerinde ayni merkezli iki Slater-tipi

PN e atom orbitalinin car Slater-
C*(Im,I'm") ile gdsterilen Condon-Shortley Garpumnin ayri ayn Stater

] tipi atom orbitallerinin lineer toplami
katsayilarina (Condon ve Odabasi, 1980)
seklinde ifade edilmesinde gerekli oldugu
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gibi hem bu integrallerin cok

merkezlilerinde hem de diger ¢ok merkezli
molekiler

integrallerin nonlined-up

koordinat  sisteminde  hesaplanmasinda
donme
1995)

gereklidir. Bu nedenle Gaunt katsayilarinin

gerekli olan katsayilarinin

(Guseinov, hesaplanmasinda

duyarl bir sekilde hesaplanmasi atomik ve
molekiiler elektronik yapi hesaplamalarinda

cok  Onemlidir. S0z  konusu

yap1
hesaplamalarinda katsayi, sabit ve yardimci
fonksiyonlarin ¢ogu binom katsayilar1 ile
ifade  edilerek

faktoriyel  hesabindan

kurtulunmaktadir. Bu nedenle  Gaunt
katsayilarinin da binom katsayilari cinsinden

hesaplanmas1 atomik ve molekiiler yap1

hesaplamalarimda  hiz  ve  duyarhilik
kazandirir. Halihazirda literatiirde binom
1
. >
Y, (0,0)= e sin f(@) 2C+)F,(t+ A1)
2" 4z F, (1)

bigimindedir (Akin, 2016). Burada A =|m|

dir ve F ler binom Kkatsayilaridir

katsayilar1 cinsinden Gaunt katsayilari ile
ifade
bulunmaktadir (Guseinov ve ark., 1995) ve

ilgili ~ yalmzeca  bir  analitik
burada 6rnek bazi hesaplamalar yapilmistir.
Ancak s6z konusu caligmada hesaplanan
katsayilarin ~ Condon-Shortley katsayilari
olduguna dikkat edilmelidir. Bu calismada
ise dogrudan Denk.(1) deki integralin degeri
olan Gaunt katsayilar1 i¢in binom katsayilari
cinsinden bir ifade elde edilerek bazi 6rnek

hesaplamalar yapilacaktir.

2. Materyal ve Metot
Condon-Shortley fazinda

[Y,.. (0,0)=(=D"Y, . (0,9)] kompleks

kiiresel harmonikler binom katsayilari
cinsinden
. / . .
ey ()R (O, (20)x* ¢ ©)
A=A+, +4 , (=0 +0,+0; Ve

m=m, +m, + M, tanmimlar1 kullanilarak bu

(F, (n) = 5c7) kiiresel harmonikler Denk.(1) de yerine
L yazilirsa
20+1)F 2
A(ﬁ,i):%[( ¢+1) g(€+/1)} @
2 Az F,(0)
<€1m1|£2m2|£3m3> = i(“m)A(ﬂl,ﬂl)A(gz ) jvz)A(gg,ﬂ«y,)(éi(ﬂ“ﬁﬂ@_ﬂi)‘/’ (5)

x 2 D' R()F,., DY (D) F()F,, ., (2J')Zk‘,(—1)k Fi(15)F,,.1,(2K)
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(M+A,+23)12

x> (FD)"F, (A7) [ (cos0) I sin g d o[ e d g (6)
(4 4

n=0

olur. Buradaki ¢ Uzerinden integral

ancak A, + A, — A, =0 ise sifirdan farkhdur.

Boylece Denk.(6)  daki

hesaplanirsa Gaunt katsayilarinin  binom

integraller

katsayilar1 cinsinden analitik ifadesi

(£,my|e,my |0 my) = 27 (—1) Mo E AL A AC ., 4,) AL 5, A5)

X Z (_1)i F (61)51”1 (Zi)z (_1)j F; (gz)Fzzmz (2 J)Zk: (_1)k F (63)F53+13(2k)

(y+ig+ia) 12 1

x> (DR (FR)

ar 2i+2j+2k+2n)—-(/+4)+1

olarak elde edilir.

3. Sonuglar ve Tartisma
Bu calismada Denk.(7) kullanilarak Gaunt

katsayilarinin degerlerini hesaplamamak igin

5m3 ,m;—m, (7)

binom katsayilar1 iki boyutlu bir dizi i¢inde

depolanmustir. Binom katsayilarinin

hesaplanmasi i¢in ise

F.(n)=F,,(n-1)+F,(n-1)  seklindeki

tekrarlama bagmtisi  kullamilmistir.  Bu

Fortran 77 programlama dilinde  bir sekilde  istenilen =~ Gaunt  katsayilar
bilgisayar  programi  yapilmistir.  Bu  pecanianarak  sonuglar  Cizelge  1’de
bilgisayar  programinda  ayni  binom verilmistir.  Sonuglarin - duyarliligin1  test
katsayilarint tekrar tekrar hesaplamamak ok icin ise
icin Oncelikle bir subroutine yardimi ile

1{max1
Y, (0.0)Y, . (0,0)= D (¢;mi]e,m,[e,m)Y,  (6,9) (8)

€3=L min
seklindeki kuresel harmoniklerin ciftlenim kompleks klresel harmoniklerin

bagintisindan yararlanilmigtir. Bu

bagintidaki  Condon-Shortley — fazindaki

hesaplanmas1  i¢in ise = Weniger ve

Steinborn’un algoritmalarindan (Weniger ve
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Steinborn, 1982) yararlanilmistir. Test  binom katsayilari cinsinden analitik ifade
sonuglar1  Cizelge 2’de verilmistir. Bu kullanilarak Gaunt katsayilar1 basarili bir

sonuclardan gorildiigii gibi bu calismadaki sekilde hesaplanabilmektedir.
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Cizelge 1. Secilen keyfi kuantum say1 takimlari i¢in Gaunt katsayilari

fym t,m, 4 <f1m1|fzmz|€3m3>

0.282094791774

10 10 0.252313252202

0.282094791774
0.180223751573
0.241795535806

20 20

-0.202300659403
-0.126156626101

-0.227318461243

31 20

4.388960072666E-02
-0.161478307022
-2.566391081182E-02
9.440207959252E-02
10 0.136633372704
12 -0.107582555223

53 71

o o A~ N O W LB DN O N O

0 0.282094791774
2 5.734392095500E-02
4 -8.146052810583E-02
6 -0.123094880833
8 -3.109910756471E-02
10 0.148778601382
12 -5.513550109782E-02

63 63

0 0.282094791774
2 -0.126156626101
4 -9.956286768490E-02
6 0.157446940601
8 -9.002373242417E-02
10 2.557947883418E-02
12 -3.007390968972E-03

65 65
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Cizelge 2. Bazi kuantum say1 takimlari igin Denk.(8) de gerekli kiiresel harmonik ve Gaunt katsayilari

Y, (30,0) = 6.028539241355E — 02 , Y, , (30,0) = 0.161666509731

£ym, £, m, ¢ Y m-m, (30,0) <€lm1|£2m2|£3m3>
2 9.656855050580E-02 0.268491763682
4 0.355430976265 0.133504701276

6 0.493631852572 -6.189596585313E-02
86 64 8 0.293569401406 -0.117265592156
10 -0.141584679979 0.124790110789

12 -0.445259110916 -4.786925833180E-02

14 -0.336186239839 6.841098828761E-03

Denk.(8)’in Sol tarafi = 9.746128979245E-03
Denk.(8)’in Sol tarafi = 9.746128979245E-03
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