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Donme Katsayilarinin Hesabinda Kesme ve
Yuvarlama Hatalarinin Rolii

H. Sevki DARENDELIOGLU!

Ozet: Bu galismada 15 basamak uzunlugunda rakamlar kullanilarak Dénme katsayilari
hesaplanmigtir. Sonuglar 33 basamak kullanilarak elde edilenlerle karsilastirilarak
kesme ve yuvarlama hatalarinin sonucu nasil etkiliyebilecegi ortaya konulmustur.

Anahtar Kelimeler: Dénme Katsayisi, Kesme hatasi, yuvarlama hatasi, Clebsch-Gordan
Katsayilari

The Role of the Truncation and Rounding-off Errors in the Calculation of
Rotation Coefficients

Abstract: Rotation coefficients have been calculated by using 15-digit numbers and
compared with those obtained by using 33-dligit numbers. The importance of truncation
and rounding-off errors on the result has been emphasized

Key Words: Rotation Coefficient, Truncation Error, Rounding-off Error, Clebsch-
Gordan Coefficients

Giris

Gunumzde bilgisayarlar yardimiyla sayisal hesaplamalar yapmak biitiin bilim dallarinda ve
muhendislik dallarinda gerekli olmaktadir. Ozellikle teorik kimyanin hesaplamalarinda bu gereklilik
kendisini had safhada hissettirmektedir. Bugtin itibariyla teorik kimyanin bir cok hesabi guglia ve
hizli bilgisayarlar kullaniimasina ragmen hala yapilamamaktadir. Bunun nedeni teorideki herhangi
bir yetersizlik veya giiglik degildir. Sadece gok miktarda islem yapildigindan ve bilgisayarlarda
kullanilan rakam sayisinin sonlu olusundan kaynaklanan hata birikimleridir. Bu calismada
kullanilan basamak sayisinin  sonuglari nasil etkileyebilecegini, dénme katsayilarinin hesabi
tizerinde gdsterilmeye calisilacaktir.

Bu katsayilar atom, molekiil ve katilarin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin incelenmesinde
son derece Gnemlidir. Genelde bu katsayilar kiigiik parametre degerlerinde hesaplarken herhangi
bir gtclikle karsilasiimamasina karsin biyilk parametre degerlerinde bir cok gucliikle
karsilasilir.Maalesef bu biiyiik parametre degerli katsayilara da Slater-Tipi Orbitaller (STO)
uzerinden cok merkezli integrallerin seriye agihminda muhakkak ihtiyac duyulur [1].
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Materyel ve Metod

Literatiirde donme katsayilari ve bu katsayilarin hesabi igerisinde yer alan Clebsch-Gordan
ve Gaunt katsayilari ¢ok genis bir bicimde incelenmistir [2- 6]. Ancak bu katsayilarin fazlarinin
taniminin belirsizligi ylizinden ¢ok farkh tanimlar ve notasyonlar kullaniimaktadir. Bu calismada
I.I. Guseinov'un tanimi kullaniimistir [7-8]. Guseinov bu katsayilar igin bilgisayar hesabt amacina
yonelik bir gok analitik ifadeler elde etmistir. Dénme, Clebsch-Gordan ve diger Kkatsayilarin
tanimlarn [3-4] kaynaklarinda verilmektedir. Daha fazla bilgi bu kaynaklardan elde edilebilir.

Donme katsayilar asagidaki formiilde gériildigi gibi ortme integrallerinin koordinat
donistmlerinde ortaya gikarlar
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ifadesi ile hesaplanabilir

Burada |1!1 —€2|SLS.€1+€2 ,’M!SLve
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Tablo 1. D6nme Katsayilari (reel *8 ve *16 aritmetik kullanilarak elde edilmistir. ¢ = 45°)

A {,/ My ¢ 2 m 8 T( . p 1, My, p 2.y, 8,0) A {) g {/ 2 m: )8 Tik. (/ 1.my, 14 2.m. 8,0
0 1 0 0 0 30 0.047329386745757 18 53 1-43 |21 13 |90 tagma
0,86602540378443 -0,5924800323723293E-03
0 4 -3 3 -2 30 |-0.6712757365657E-01 11 56 | 15 33 -32 130 tagsma
-0.6712757365659E-01 -0.41743818014268481E-05
3 7 -1 4 1 30 |-0.1212642746064798 31 58 | -29 |54 -40 | 60 tasma
-0.121264274606479 0.16444090735845037E-02
3 1118 6 0 30 |-0.1498356511757175 9 62 | 14 18 13 |30 -6.845501272160768E05
-0.1498356511757175 -0.942472028588673495E-03
5 14 | -1 11 -10 60 0.20966342956374E-01 0 67 | 36 31 12 [ 60 tasma
0.20966342956374E-01 -0.17736968407819110E-01
18 (20 | -5 19 -14 60 -0.51915840408717E-01 11 701 35 38 -15 | 60 tasma
-0.51915840408717E-01 0.825363473905250E-02
2 21 |-18 | 11 3 60 |-0.1071127283633454 18 71| 64 23 -19 | 60 lagsma
-0.10711272836345 0.142812629471851628E-01
0 24 | -2 17 -1 60 -0.47329386943999E-01 1 75| -42 |24 1 90 lasma
-0.473293869439992E-01 0.381630618473224768E-01
21 (28 | -2 24 12 30 |-0.7132694386526952E-04 21 79 | -1 25 -22 | 60 tasma
-0.7132694492548709E-04 0.282798077521549621E-01
9 30 | -14 | 11 -7 60 0.005533225218654 23 80 | 16 25 20 |60 tagsma
0.5533225221609922E-02 -0.356812741793402804E-01
2 34 | 31 11 -1 60 0.045907674871881 16 8417 26 =17 | 60 tasma
0.4590767487188097E-01 0.124230756903619948
0 37 (-3 1 0 60 0.52834251347791550E-01 32 86 | -2 71 -63 | 60 tagsma
0.52834251347791550E-01 -0.216900636995102E-02
18 |41 | 38 30 -25 60 | -0.013096487569493 1 88 | 66 2 1 60 tasma
-0.130964875694454380E-01 -0.690384517036796E-01
23 |49 |24 28 21 90 |-0.007646948010501 20 90 | 14 25 -9 60 tasma
-0.764694801050072342E-02 0.12246988727736562E-01
17 |52 | -7 26 25 30 -0.031846594939779 15 98 | -38 | 30 -6 60 tasma
-0.31827599708286E-01 -0.18049.:065981678E-01

Sonug ve Tartisma

Bu calismada reel*8 aritmetik( 15 basamak) kullanilarak elde edilen dénme katsayilan
kaynak [3] de reel*16 aritmetik(33 basamak) kullanilarak elde edilenlerle birlikte Tablo 1' de
verilmistir. Ancak tabloda fazla yer tutmamasi igin 33 basamagin hepsi alinmamis sadece 15
basamak civarinda rakam alinmistir. Her gruptaki ilk satir reel*8 aritmetik ile elde edilen sonucu
ikinci satir ise reel*16 aritmetik ile elde edilen sonucu géstermektedir. D6nme katsayilart A, (.,
my (2, ma 6 ve ¢ seklinde yedi parametreye bagli bir blyukliiktiir. Hesaplamalar yapilirken ¢
degeri 45 derece olarak sabit tutulmustur.( Kaynak[6] de yazarlar Tablo 1 de ¢ acisini her ne kadar
60 derece olarak belirtmekteselerde hesaplamalarinda bu agi icin 45 derece degerini
kullanmislardir. Bu nedenle bu galismada da ayni deger kullantdmistir.) 6 degeri ise 30, 60 ve 90
derece degerlerini almaktadir. Geri kalan parametreler ise muhtelif degerler almaktadir. Tablo 1
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den acikca goruldigi gibi  bu parametrelerin kiglik degerlerinde farkli uzunlukta sayilar
kullanilarak yapilan hesaplar tamamen uyusmaktadir. Ancak bu parametrelerin bllyiilk degerleri
sbz konusu oldugunda 15 basamak sayisi kullanilarak yapilan hesaplar ya yanlis sonuglar
vermekte ya da tasma hatalarina sebeb olmaktadir. Tagsma hatasi bilgisayarda hesaplanan sayinin
bilgisayarda temsil edilebilecek en biiyilk sayidan daha biiyilk olmasindan kaynaklanmaktadir.
Neticede katsayilar hesaplanamamaktadir. Bu durum tamamen kesme ve yuvarlama hatalarindan
kaynaklanmaktadir. Zira her iki hesapda da formiillerin ifadesi ve hesap yéntemi hemen hemen
aynidir.Yukarida belirtildigi gibi Guseinov’ un binom katsayilarn araciligiyla ifade edilmis formiilleri
kullaniimistir. _

Sonucta donme katsayilarinin hesabinda kesme ve yuvarlama hatalarinin ne kadar énemli
ve ciddiye alinmasi gerektigi goriilmustr.
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