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OZET

Bu caligsmada, iki boyutlu helyum atomunun taban durum enerjisi hesaplandi.
Hesaplamalarda fortran 95 kullanildi. Genellestirilmis 6zdeger problemi varyasyon metodu
ile elde edildi. Kinetik enerji operatorii Hylleraas koordinatlar 7, », ve r,,’ de ifade edildi.
Taban durumunun varyasyon hesabi icin Hylleraas tipi taban fonksiyonlar1 kullanildi.
Matris elemanlarindaki integraller analitik olarak hesaplandi. Hylleraas dalga

fonksiyonundaki parametrelerin en iyi taban durum enerjisini veren degerleri bulundu.

Anahtar Kelimeler: Helyum atomu, taban durum enerjisi, iki boyutlu Hamiltonyen,

Hylleraas tipi dalga fonksiyonlari, varyasyon metodu.
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SUMMARY

CALCULATION OF THE GROUND STATE ENERGY
OF HELIUM ATOM IN TWO DIMENSIONS

In this study, we have calculated ground state energy of helium atom in two
dimensions. We used fortran 95 in our calculations. A generalized eigenvalue problem is
obtained from variation method. We expressed kinetic energy operator in Hylleraas

coordinates r,r, and r,. We used Hylleraas type basis functions for a variation

calculation of the ground state. The integrals in the matrix elements are evaluated
analytically. The parameters in Hylleraas wave functions are optimized for the best ground

state energy.

Key Words: Helium atom, ground state energy, Hamiltonian in two dimensions, Hylleraas

type wave functions, variation method.
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1. 1. GENEL BiLGIiLER
1.1. Giris

1929 yilinda, Hylleraas [1] hidrojen atomunda oldugu gibi kesin sonuglar (veya en
azindan sonugclar spektroskopik dogrulukta olarak) iireten ¢ok elektronlu atomlarin enerji
durumlarinin kuantum mekaniksel olarak hesaplabilecegini 6ne siirdii. Bu hesaplamalarda
matematiksel zorluklar ortaya ¢ikti, fakat esas itibariyle ¢oziilebilirdi [2]. Bunu gostermek
icin, Hylleraas helyum atomu problemini ¢alismaya bagladi.

Hylleraas Dalga fonksiyonunu iiretmek i¢in 7, », ve €’nin yerine r,, r, ve r,, gibi
¢ bagimsiz degiskeni secti. Burada 6, 7, ile , arasindaki ag1 olarak ifade edilir ve 7, ise

elektronlar arasi uzakliktir.

Sekil 1. Helyum atomunun koordinat sistemi

Oncelikle Hylleraas, 7, nin dogrusal oldugu bir dalga fonksiyonu segti. Hylleraas,
kartezyen koordinatlara gore dalga foksiyonun tiirevlerini uygulayarak 7, r, ve r,
koordinatlarinda Hamiltonyen ifadesini elde etti [2].

Hylleraas tipi bir dalga fonksiyonun ag¢ilimi

w(s,u,t)= Ne "'?" ZCljm’nslumt" (1)

l,m,n

esitligi ile ifade edilir. Burada n, m, | pozitif tamsayilar ve N normalizasyon sabitidir. s, u, t

ise Hylleraas koordinatlarda sdyle tanimlanmaktadir [2].

S=n+r,t=r—-n, u=r, (2)



Helyum atomu i¢in sonuglar sadece ¢ekirdegin hareketinden dolay1 diizeltmelerde ve
goreli diizeltmelerde deneyden ayrilmaktadir. Buna ragmen, bu agilim Schrodinger
denkleminin kurallara uygun bir ¢6ziimii degildir, ¢iinkii s ve u degiskenleri negatif terim
igermiyordu. Kinoshita metodunda, s ve u’nun tstel degerlerinin negatif oldugu kabul
edildi. A¢ilim, kurallara uygun bir ¢6ziimdiir ve s6yle yazilir [2].

p(sut)=Ne'" 3 C,p, s u""t" (3)

l,m,n
1.2. Helyum Atomunun Ug¢ Boyutta Coziilmesi

Schwartz [4] tarafindan Hylleraas tipi dalga fonksiyonlarina yarim tamsayi ilave
terimleri dahil edilerek ve helyum atomu ic¢in Schrédinger denklemine Ritz varyasyonel
metodu uygulanarak taban durum enerjisinin degeri -2,903719 atomik birim olarak elde

edildi.

Kinoshita tarafindan Hylleraas tipi dalga fonksiyonlarindan daha genel deneme
fonksiyonlar1 ve Ritz varyasyonel teknigi kullanilarak helyum atomunun taban durum
enerjisinin degeri -2,9037225 atomik birim olarak elde edildi. Kinoshita’nin helyum atomu

icin kullandig1 Schrédinger denklemi atomik birimlerde asagidaki gibidir.
1 2 2 1
{—(Vf+V§)+E+—+———}//=O (4)
2 non n
Burada kullanilan Hylleraas tipi dalga fonksiyonu asagidaki gibidir.

71 0,00

p(saut=e? 3.C,,, su"t’ (5)

l,m,n

p=uls, q=t/u esitlikleri dikkate alinarak dalga fonksiyonunun en son hali sdyle yazilir
[5].

1 00

o(s,u,t) = e? ZCljm’nsl_mum_”t" (6)

I,m,n

Pekeris tarafindan helyum atomunun taban durum enerjisinin degeri -2,903724225
atomik birim olarak elde edildi. Pekeris’in hesaplamalarinda kullandig1 dalga fonksiyonu

s

p=Ne? 3, ks t"u" (7)



seklinde ifade edilir. Burada k parametre ve C, ise Schrodinger denkleminin varyasyonel

Imn
¢Ozlimiinden elde edilen katsayilardir. Cekirdegin hareketi ihmal edilirse iki elektronlu
atomlar i¢in Pekeris’in hesaplamarinda kullandig1 Schrédinger denklemi
zZ 7 1
Vf(//+V§(//+2[E+—+———jt//:0 (8)
non N
seklinde ifade edilir. Vi ve V3 ii¢ boyuttaki ifadeleri denklem (8) de yerine yazilirsa
asagidaki denklem elde edilir [6].

Cy 20y Py 20y v 4oy [W-rer) dy (B-r+n) v

6’”12 1 on (31’22 r, O, (31”122 1, Ony LY 0,01, s Or,0n, )
+2(E+£+§—i}//:0
non N

Kinoshita tarafindan Hylleraas tipi dalga fonksiyonlar1 kullanilarak ve terim sayisi
arttirtlarak helyum atomunun taban durum enerjisinin degeri -2,9037237 atomik birim

olarak elde edildi [7].

Schwartz tarafindan parametre sayisi artirilarak Ritz-Hylleraas ¢oziimlerinde helyum
atomunun taban durum enerjisinin degeri -2,903711 atomik birim olarak hesaplandi.
Helyum atomu i¢in Schrodinger denklemi su sekilde yazilmaktadir [8].

non 4P

sz[—i(vf+V§)—2[l+ij+i}y:my (10)

Burada u= " MM olarak ifade edilmektedir. M ¢ekirdegin kiitlesidir.
+

Schwartz tarafindan uygun Hylleraas serileri igerisine logaritmik terimler ilave
edilerek helyum atomunun taban durum enerjisinin degeri -2,90372437616 atomik birim
olarak elde edildi [9].

Frankowski ve Pekeris tarafindan dalga fonksiyonlarin logaritmik terimleri
kullanilarak helyum atomunun taban durum enerjisinin degeri -2,9037243770326 atomik
birim olarak hesaplandi [10].



Radi tarafindan Hylleraas tipi dalga fonksiyonlarindan daha genel bir dalga
fonksiyonu ve Rayleigh-Ritz teknigi kullanilarak helyum atomunun taban durum

enerjisinin degeri -2,903724371 atomik birim olarak elde edildi [11].

Thakkar tarafindan standart Hylleraas tipi dalga fonksiyonlar1 kullanilarak ve
Radi’nin hesaplamalar1 dikkate alinarak helyum atomunun taban durum enerjisinin degeri -

2,90372434287 atomik birim olarak elde edildi [12].

Korobov tarafindan kompleks iist igeren exp(-a,r, —pB,r, —7,1,) tipindeki

varyasyon taban fonksiyonlar kullanilarak ve Bailey tarafindan hazirlanan ¢ok duyarlilik
paketi uygulanarak helyum atomunun taban durum enerjisinin  degeri -

2,9037243770341195982955 atomik birim olarak elde edildi [13].



2. 2. YAPILAN CALISMALAR
2.1. Hamiltonyen’in Cikarihisi

Helyum atomu i¢in sonsuz c¢ekirdek kiitlesi yaklasikliginda goreli olmayan

Hamiltonyen ifadesi atomik birimlerde
(11)

olarak yazilir [2]. Helyum atomunun iki boyutlu Hamiltonyen ifadesini bulmak i¢in 6nce
kinetik enerji operatdriindeki laplasyen ifadesi hesaplanir. Dalga fonksiyonu y(7,,7,,7,)

olarak alinir. Kutupsal koordinatlarda

\/xl +y1> \/xz"'J/z’ —\/(xl_x2)2+(y1_yz)2 (12)

olarak ifade edilir. Iki boyutta laplasyen ifadesi her bir elektron igin

;L o7

Vi=—ct—0r =+ 13
1 ox;  oy) ? ox; 0y, (13)
seklinde yazilir. Zincir kurali kullanilarak agagidaki denklemler elde edilir.
61// on 61,// or, Oy 8rlz oy Gw on 61// or, 6w or, Oy (14)
ox, 8x1 or, ax] or, 8x1 or, oy, 8y1 or, ay] or, ayl or,
or, or, s e
P =0 ve P =0 esitlikleri goz Oniine alinarak (14) nolu denklem tekrar yazilir:
Xy Vi
Oy _0n 0y Or, Oy Oy _0on oy  On, Oy (15)

ox, axl on, axl or, " oy, a)ﬁ or, ayl or

Yukaridaki ifadelerin ikinci kez tiirevleri alinirsa

o’y 82r1 oy 6r1i oy 62r12 oy 8r12 0 (oy (16)
ox;  ox; o 8x1 ox, \ on 6x1 6r12 Ox, 8x1 or,



Oy _o'n oy o, oy 61’1{81”1 i(w}am 0 (awﬂ

oxp ox; on 6x12 or,, 0Ox,| 0Ox, o\ On Ox, Or, \ or 7
+8r12 o 0 [ oy +8r12 0 ( oy
ox, | Ox, Or,\ Or,, ) Ox, On, \ On,
denklemi elde edilir. Denklem (17)’de ikinci tiirevleri acikca yazilirsa
o'y _9'r oy . o’r, oy [on ' o v [ on, ’ o’y L0 Ory o’y (18)
ox;  ox; on,  ox] 8}’12 ox, ) or’ ox, ) o ox, Ox, Oro0r,
2
esitligi elde edilir. Yapilan islemlerin aynisi 0 1/2/ icin de yapilirsa
Vi
2
Oy _'r oy &n, oy (ar]j o’y (%j Oy 000 v
v o an o an, \an) ar \aw ) an oy, oy, anor,
. . e . o'y
sonucuna varilir. Yukarida yapilan igslemlerin aynisi ikinci elektron igin de yapilirsa —
Xy
o’y . I .
ve o2 ifadeleri asagidaki gibi elde edilir.
V2
2 22 2 2 2
&’y _onoy aru@v/ on | Oy (Ony | Oy 0K 0, Oy
ox;  ox; 87/1 ox3 6112 ox, ) o’ ox, ) or Ox, Ox, Or,0n,
2
Oy _'n oy Or, oy (%j o’y (%J Cy 00 By o
ayz ayz aVl ayz on, , 87’1 P, 57‘12 Qy, 0y, Or0r,
o’y o'y . .. . .
8_2+ . ifadesinin toplamin1 bulmak i¢in yukaridaki (18) ve (19) nolu denklemler
X Vi

kullanilirsa ve ortak paranteze alinirsa
Oy o azrl+azrlja_y/+[azrm+a rmjal// (ﬁ]z{aq >y
5x2 oy \axk oy )on o oy Jon, |\ox, ) |a

B 2 2
+ [%] +[%] 82_1/2/4_2[% arlz +%ar]2J 821//
ox, ) |0y \ax ax Oy Oy )Onon,

21)




esitligi bulunur. 7, =x7 +y] ve 7, = \/ (x, —x,) +(y, —»,)* ifadelerinin tiirevleri

alimarak (21) nolu denklemde yerine yazilirsa formiilde parantez igerisindeki her ifade

basite indirgenebilir.

5 5 2 2
@J (a_j B DRV IO S R
ox, oy *\/xlz +y12 1/x12 +J’12

%j%”ﬂ P ysz {J(xl T ysz R

2 2 2 2 2 2
o°n _ 1 _ X __ &Mt X _ M

2 > > ( 5 2)3/2 ( 5 2)3/2 ( 5 2)3/2 ( 5 2)3/2
Ox; VX T Xt X+t R 2 X+t

2 2
or, X,

aylz - (xl2 +y,2)3/2

(24) ve (25) nolu denklemler toplanilirsa

o o xiey 11
N O RN I
esitligi elde edilir.

or, _ 1 B (x, —x,)

N (P S (S S R A (o )
_ (7, =2,)
(=2 + 0 =22

o’r, (x, —x,)

aylz ((xl —X, )2 +(yl -V, )2 )3/2

(27) ve (28) nolu denklemler toplanirsa

Ory Oy _ 1

ot oyl

esitligi elde edilir.

(22)

(23)

24)

(25)

(26)

27)

(28)

(29)

%a”lz +%8”12 :ﬁ(xl_x2)+&(y1_yz): 1 [(x12+y12)_(x1x2+y1y2)] (30)

ox, ox, oy, vy h 4P n P Ut



SN NN |
Ky = XX, + )Y, Iy =R |cos6), (31)
2 2 2
o +r, —r
_n > o
cosf, =———"—— (32)

2nr,

(31) ve (32) nolu denklemler kullanilarak (30) nolu denklem su sekilde yazilir.

2

o On, | Or, Oy _ {rﬁ—l(rf+r;—n§)}=—’“2+”3_rz (33)
ox, Ox, 0y, Oy, nhny, 2 2nr,

Yukarida bulunan biitiin esitlikler (21) nolu denklemde yerine yazilirsa

2

Oy Oy o, 10y 10y Oy Oy nri+rni-r Oy
2 —

+ -
2 2 2 2
ox, oy, ron  r,on, on or; hs or,0r;,

(34)
esitligi elde edelir. Yukarida yapilan islemlerin aynis1 ikinci elektron i¢inde yapilirsa (34)

nolu denkleme benzer sekilde agagidaki esitlik bulunur.

v Oy oo Loy 1oy Oy Oy r+r-n Oy
ox; oy, ’ r,or, n,0n, o on, U Or,0r,

(35)

Birinci elektronun kinetik enerjisi ve cekirdek ile etkilesmesi, ikinci elektronun
kinetik enerjisi ve cekirdek ile etkilesmesi ve elektronlar arasi etkilesme goz Oniine

aliarak helyum atomu i¢in atomik birimlerde iki boyutta Hamiltonyen ifadesi su sekilde

yazilir.
1 2 2 1
He=— (Vi +Vi)-2- T~ (36)
2 ho o h
H:_l{lmlmz6+82+82+282+n2+n2—rf & B @
2lnan nay nyon, o oy o nhy,  Onon, Br, 0o, (37)
2.2 1
nn n

2.2. integrallerin Hesaplanmasi

Bu ¢aligmada hesaplanan integrallere benzer integraller {i¢ boyutlu helyum atomunun
taban durum enerjisinin hesaplanmasinda da ortaya ¢ikmistir [14,15]. Bu ¢alismadaki iki

boyutlu integrallerle ilgili her hangi bir makaleye rastlanmamustir.

—ar

ifadesinin Fourier doniistimii
r



Fk)=[e " € a’F (38)
S

r

esitligi ile hesaplanir. Kutupsal koordinatlarda, x =rcos@, y=rsin@ ve d’r =rdOdr

ifadeleri kullamlir. k = k ; olarak almirsa 7 -k = vk =krsin@ olarak bulunur ve (38)

nolu integral

- 2z

—ar de
F k — d@ le" —ikrsing € r de —(zksm9+a)rd 39

(k)= I J '[ I J‘zks1n6’+a 9

haline gelir. Rezidii teoremini kullamlarak (39) nolu integral ¢oziiliir. z =€, dz =ie"’ d@

ve dz = izd @ esitlikleri kullanilarak

i0 -6
40 =—i% sino = % Dising = z— (40)
z

l z

esitlikleri elde edilir ve bu terimler (39) nolu integralde yerine yazilir.

F(k)—;.[

5 = ¢ —-— a=— (41)
02zsm6’+—a
k

_E§ —ilz dz 2i dz a
k = z l/z +2a k2 +2az-1" k

‘z‘:l

2’ +2az-1=(z-2z)(z—2,) =0 esitligindeki kokler asagidaki gibi bulunur.
Zi, = —a$%\/4a2 +4,z, =—a+Vl+a’, z, =—a-J1+a’ (42)

Rezidii teoremine gore integralin son hali yazilirsa

F) =227 lim(z - z,) 1 _em 1 2 (43)
k A (z—z,)(z—2z,) k \/1+052 \/k2+a2
haline gelir. °  terimi (38) nolu denklemdeki Forier doniisiimiinden yazilir.
N S N o L A i P (44)
r (27[ ) ? S ‘ , ‘ Y k 2 +a 2
(44) denklemine benzer sekilde r,, r, ve r;, i¢in de benzer ifadeleri yazilirsa
e 1 ik, 7, "y 27
= e""F (k) dk 45
r] (272_)2 : a ( 1 ) 1 ( )



e—brz 1

ro ()’ J‘eﬂ;z'é F, (1;2) d2/€2 (46)
2 S
- EG) B 6 d2k

- (2”)2 l e F.(ky) d*k, (47)

esitlikleri elde edilir. (45), (46) ve (47) denklemleri yan yana yazilip ¢arpilir.

—arn —br,

e e

€ oL [eRiRnh G B ()R, (R)F (R R d R A, @48)
nor (27)" §

48) denkleminin her iki tarafi d 277 d 277 hacmi lzerinden integre edilirse
1 2 g
—ar—br—cr,
e

=G 1)—6 [k &k &k F (R)F, () FL (k) [ d°rd?ry e @7 5% (49)
27)° s

s hhho

haline gelir. Dirac delta fonksiyonun 6zelligine gore

[d*rd’r,e ™ B0 < (27 S(k, + k), — k) (50)
N

esitligi yazilir. (50) nolu esitlik (49) nolu denklemde kullanilirsa

—ar—br —ctj, 27
‘ T d, ax (51)
s 1ihh ( 5 (k> +a> ) +b )k +c)
denklemi elde edilir. Burada d’k = 2zkdk esitligi integralde yerine yazilirsa
—ar;—bry—cry,
T = 2a 2k (52
s i 0 (k2 +a*) (k> +b7 )k +c?)

esitligi bulunur. (52) nolu denklemin integral kisminda degisken degistirme 6zelliginden,

k* = x ve 2kdk = dx esitlikleri kullanilirsa

—ar;—bry—cr, )
e 2- 32— 2 dx
drd'r,=2n

(53)
s hhhs 2\ (x+a?)(x + b ) (x + )

sonucuna varilir. Hesaplamalarda kullanilan dalga fonsiyonlar1 Hylleraas tipi dalga
fonksiyonlaridir ve hesaplanan integraller (53) nolu esitligin sol tarafindaki integrallerin a,
b ve ¢ gore tiirevlerinin alinmis seklidir. Esitligin sol tarafinin a, b ve ¢ gore tiirevi alinirsa
¢Oziimii elde etmek i¢in esitligin sag tarafinin da ayni sekilde tiirevlerin alinmasi gerekir.

(53) esitligin sag tafindaki integralin a’ ya tiirevi alinmis hali asagidaki gibi yazilir.
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0 7 dx
=2 (54)
0ay \J(x+a®)(x+b>)(x+c?)

Yukaridaki denklemde islemleri biraz daha kolaylastirmak igin zincir kural
uygulanilarak @’ *nin tiirevleri almnir.

oa’ dx < -1/2 dx
= =2a

_oa’ o (55)
da da !J(x+a2)(x+b2)(x+c2) '([\/(x+a2)3(x+b2)(x+c2)

Esitliginde a’ ya ve a’’ ye gore tiirev alimirsa bu iki tiirev arasinda su bagmti

bulunur.

oY % gm0
& _F%nﬂf”a (o) 0
2

(56) nolu bagintida p >n igin ¢, =0 olur ve p ve n degerleri i¢in birkag tane ¢, degeri

yazilabilir.
c,=0(p>n)

1 1 (57)
¢y =1,¢,=0,¢, =2

(56) nolu denklemde esitligin her iki tarafinin da bir kez daha a’ ya gore tiirevi alinirsa

n+l n
&) 2L aea)
oa dat~ * oa*

oY o oY
— 2 2p—n—] - + n _2p-n ¥
Z{ P n (Gazj 4 8a[8a2j :|

denklemi elde edilir. (58) nolu denkleminde o
oa oa

(ajmz{( )4)517 apﬂz o 0 Y
-~ — cn zp_n aZp n+l (_j +cn 2021%}#1 (_] }: cn+1 a2 n+l [_] (59)
&l > p &12 P &12 > P &12

ifadesi elde edilir. (59) nolu denklemindeki esitlikler goz niine alinarak ¢ katsayilari i¢in

(58)

bir esitlik yazilir.

e =2p—n)el +2¢h (60)
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(53) nolu denklemindeki esitligin her iki tarafi a’ ya gore n+1 kez, b’ ye gére m+1 kez

ve ¢’ ye gore k +1 kez tiirevleri alinirsa

o e a n+l a m+1 a k+l o 272_2 dx
J.rl 7l e T g2y d Py, :(—j (—j (—j j 5 > > (61)
d 6a) \ob) \éc) 3 (x+a’)(x+b*)(x+c?)

olur. (59) nolu esitlk (61) nolu denklemde kullanilirsa

P P2
—ar;—br, — a’ 1) 1.2p,~(m+1) _2p,—| 0 0
J.rlnrémrll; ar—br, —cri, d2r d2r2 Zzzan m+l k+1 2 (n+)b 2 (m+)c D3 (k+l)( j ( j
S

P P P aaz abz

{ 0 j”T 27* dx
&) o (e+a®)+b )+

denklemi elde edilir. (62) nolu denklemde katsayilar hari¢ kalan diger kismi1 hesaplanir.

:( 0 j( 0 jw( 0 jT 27% dx 63)
oa’ ) \0b* ) \oc* ) § \J(x+a*)(x+b*)x+c?)

(63) nolu denklemde a”’nin u kez, b*’nin w kez ve ¢’ ’nin z kez tiirevleri alindiktan

(62)

sonra asagidaki denklem elde edilir:

. 2”27(—1/2)....(— (2u—1)/2)~1/2)..(=(2w=1)/2)(~1/2)..(- (22—1)/2)dx 64)
0 \/(x+a2)2u+] (x+b2)2w+1 (x+cz)2z+1
27’ K dx
K= (_ 2)u+W+z a,a, az'('; (x+ a2)u+(l/2) (x+b2)w+(”2) (x+cz)z+(1/2) (65)

Burada a,, a, ve a_ asagidaki gibi tanimlanmaktadir.

{(2u ~1Mu< o} {(2w— 1w < 0} {(22 ~1Mz< o}
au = , aW = , az = (66)

(65) nolu denklemdeki integral ifadesi asagidaki gibi ayr1 bir sekilde yazilip ¢oziiliir.

T dx
Q = }[ (x+4a2)u+(l/2) (x+4b2)w+(1/2) (x+4c2)z+(l/2) (67)
Integral a = b # ¢ durumu igin;
T dx
= 68
Q !(x+4a2)u+w)+l (x+4c2)z+(1/2) ( )

12



Degisken degistirme yontemi kullanilarak; x+4c’ =y’ dx=2ydy, x = y*> —4c?

esitlikleri (68) nolu integralde yerine yazilir.

Q:T 2ydy :ZT dy
2c(yZ +4a2 _402)u+w+1 (y2)2+(1/2) 2c(y2 +4a2 _4c2)u+w+1 (y2)z

(69)

(69) nolu integrali hesaplamak i¢in temel matematikten bilinen bazi esitlikler

Ozetlenebilir.

(v 2(:1))'81 2_—1 ); o (%jn_] (%jml b - Ot)l(y2 -B) 7o

(v _a)"l(yz T —I)Itm —1), (%j”‘l [%}m | e _a)l(yz ) (71)

1 | | 1
_ _ 72
o ) a—ﬂ{yz—a yz—ﬂ} 72

(71) nolu esitligk integral icindeki paydaya benzetmeye calisilir ve (72) nolu esitlik (71)

nolu denklemde yerine yazilirsa

) 6 v G ) el @

denklemi elde edilir ve bu denklem daha agik bir sekilde yazilir.

() el @) el ™
. 0 RN
A= l)!k—o{(ﬂ —la)'" L 1‘“)} ﬁ (75)
n B T T s
+(-1) (n—l)!k_o[(a_ﬂ)n_ (v —ﬁ)} (m—1-kpe!

—- | (76)

oyl § k=) =1y & (k1) (m 1)
A—( 1){ n—k:| ( 1)|: O(a_ﬁ)mkk!(z_ﬂ)

=~
Il



(76) ve (71) nolu denklemler kullanilarak (69) nolu denklemde ortaya c¢ikacak olan

integral cesitlerinden birisi

Toody 1 12k o _
2]( Z_ﬁ)"_Zk—l(zc) , B=0,k=2z (77)

seklindedir. Diger integral cesiti ise

T Lq=4d. ¢’ ¢’ (78)

olarak yazilir. ¢ <0 ve p=1 igin;

2 d 1 2
I, :I 5 4 > :—(z—arctan(—cn (79)
2V o+qs g\ 2 q
a >0 ve p=I igin;
21( 1 1 1 2
1= (—— jdy— ~In [y q]| - n[ ”qj (80)
.29\ y—q y+gq 2g \y+gq 2q 2c—q

esitlikleri yazilir. (78) nolu denklemdeki integralin pay ve paydasi (y2 + qz) ile ¢arpilir.

0 (2. a2 .
1p=f%dy=qzzfc(—wy Jy pHy (81)

20y

(81) nolu esitligin sag tarafindaki birinci integral 7,,, dir ve ikinci integrale de kismi
integrasyon ¢oziimii uygulanilir.

) _L; 7 Lwd—y
ly=a"1,, 2p(y2+q2)py2|6+2p2c(y2+qz)p

(82) nolu denklemdeki integral kismi yine 7, olur ve bu ifade denklemin sol tarafina atilip

(82)

esitlik yeniden yazilirsa

1 1 c
l-—— I, =q¢1, , +——— (83)
( ZPJ ! " p (4c2 +q2)p

bagntis1 elde edilir ve (83) denkleminde 7, esitligi yazilir:

1 1 c
[o=—||1-— [, ———— 84
"y [[ 2pj p(4az)p} &9
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(84) bagmtisinda bir dongili vardir yani p =1 i¢in /, bilindiginden denklemde yerine
yazilir ve [, bulunur. Ayn sekilde /, yerine yazilir 7, bulunur ve bu dongii bu sekilde
devam eder. Hesaplamalarda karsilasilan integraller (77) ve (84) nolu bagintilarla ¢oziiliir.

(67) nolu denklemdeki integrali @ = b =c¢ durumu i¢in ¢oziiliirse integral ifadesi su

sekilde yazilir.
Q B .T dx B (x + 4a2 )—(u+w+z+(1/2)) °|° B (4a2 )—(u+w+z+(l/2)) (85)
D (x+4a) =D (i wrz+(1/2)) 0 (wtwtz+(1/2))
2.3. Lineer Degismeli (Varyasyonel) Yontem
Sistemin toplam dalga fonksiyonu
v(x)=c, g (x)+c,d, (X)) +...... +cy @y (x) (86)

seklinde tanimlansin. Burada ¢, (x),¢,(x),....... ,@y(x) fonksiyonlar1 taban durum

fonksiyonlaridir. Genellestirilmis 6zdeger denklemi

Hy(x) = Ep(x) (87)

esitligi ile ifade edilir. y(x) toplam dalga fonksiyonu yerine yazilir.
AN N
HYcp,(x)=EY c,4,(x) (88)
j=1 j=1
(88) nolu esitligin her iki tarafi ¢, ile ¢arpilip integre edilir.

i<¢f‘H‘ b)c; = Ei<¢i\¢, )3 (89)

(89) nolu denklemde H ve S matrisleri tanimlansin. S matrisine ayn1 zamanda overlap

matrisi de denmektedir. ¢ katsayisi ise vektor ile temsil edilir.

H, = <¢i\H\¢,> (90)
S, =(4]9,) 1)
ZN;H,,cj - EZN; Sy¢; s (i =lyes N) 92)
Jig =ESc Jf (93)
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H=| |, os=| ' (94)
HNI HNN SNI SNN
¢
c=| (95)
Cy

2.4. Problemin Simetrisi

H ve S matrislerinin simetrik olduklar1 gosterilir.
H matrisi i¢in;

f ve g iki reel foksiyon olsun.

l 0,(f0,g)dv= I /(6,2)n, ds (96)

[roigdvs [0 Nohv=] 1(0,8)n, ds 97)
Yapilan islemin aymst file g fonksiyonu yer degistirilerek yapilir.

o av+ J.ghour v =] 2(0,/)n, ds (98)

Burada 0, = aive X, = Xx,x, = y,x; = z ifadelerine esit olduklar1 bilinmektedir. (97) nolu
X .

l

ve (98) nolu denklemleri birbirinden ¢ikartilir.
jf(afg)dv—jg(aff)dv=j(fvg—gij n, ds (99)
Vv vV Vv i

(99) nolu denklemdeki integralde hacim sonsuz alinirsa yiizeyde sonsuz olur ve sonsuzda f
ve g fonksiyonu sifir olur. Bu durumda (99) nolu denklemin sag tarafindaki esitlik sifir

olur ve bagint1 su hale gelir.
[r@2g)av = [ gloz f)av (100)
Vv Vv

ve bu esitligin
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fVigdv=|gV’fdv (101)
Jrvisd-]

oldugu acikca goriiliir. (101) nolu denklemden goriildiigii gibi laplasyen ifadeleri
simetriktir. Laplasyen ifadesini simetrik olmasi Hamiltonyen ifadesindeki kinetik enerji
operatdriiniin simetrik olmasi anlamina gelmektedir. Diger potansiyel enerji terimlerinde
ise her hangi bir tiirev ifadesi icermediginden ve kullanilan dalga fonksiyonunda kompleks
terim bulunmadigindan bu etkilesme enerjileri sonucunda ortaya c¢ikan integraller de

simetriktir ve H, = H ; esitligi yazilr.

S matrisi i¢in;

S, =(49,) (102)
(102) nolu denklemde bra-ket notasyonunda
S, =[4¢,av (103)
vV
S, =4 ddv (104)
4

integral ifadeleri yazilir. Hesaplamalarda kullanilan dalga fonksiyonunda kompleks ifade

bulunmadigindan S matrisi simetrik olur yani S, =S, olur.

2.5. Programin Yazilmasi

¢ 2D Helium ground state energy = -11.899 822 342 953 a.u.
program Helium2D
implicit double precision(a-h,0-z)
parameter (np=2000)
parameter (nf=42)
parameter (ncoef=30)
common a,b,c, coef(0:100,0:100)
dimension H(np,np), S(np,np), E(np), Y(np)
dimension f(-2:nf,-2:nf,-2:nf)

open(6, file="hmatrisi.txt')

open(7, file="energies.txt')

E=0.0d0
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write(*,*) 'NN, MM, KK =?'
read(*,*) NN, MM, KK
write(*,*)" a=1?"

read(*,*) a

c

write(*,*)' ¢ =7

read(*,*) ¢
c

b=a
c

ndim = (NN+1)*(MM+1)*(KK+1)
c

CALL coeff(coef,ncoef)
c

CALL integrals(f,NN,MM,KK nf)
c

CALL HSmatrix(H,S,np,NN,MM,KK_,f,nf)
c

write(6,*)'a=",a
write(6,*)'c =", ¢
write(6,*) 'NN,MM,KK ="', NN,MM,KK
do 10 i=1,ndim
do 20 j=1,ndim

Write(6,*) 1,j

write(6,*) H(i,j), H(j,1)

write(6,*) S(i,j), S(j,1)

WIite(6,*) '-mmmmmmmmmmm e -

20 continue

10 continue

C**************************************************

CALL EWEVGE(np,np,ndim,H,S,E,Y,1,-1,IER)

write(*,*) 'ier =", ier
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write(7,*)'a=",a
write(7,*)'c=", ¢
write(7,*) 'NN,MM,KK =", NN,MM,KK
do 30 i=1,ndim
write(7,%) 1, E(1)

30 continue

STOP
END
Atk koo
SUBROUTINE integrals(f,NN,MM,KK,nf)
implicit double precision(a-h,0-z)
dimension f(-2:nf,-2:nf,-2:nf)
¢ open(9, file="f.txt")
c
do 10 i=-2,2*NN+2
do 20 j=-2,2*MM+2
do 30 k=-2,2*KK+2
f(i,j,k)=hint(i,j,k)
30 continue
20  continue
10 continue
c
RETURN
END
(Al ok o
subroutine HSmatrix(H,S,np,NN,MM,KK,f,nf)
implicit double precision(a-h,0-z)
common a,b,c,coef(0:100,0:100)
dimension H(np,np), S(np,np)
dimension f(-2:nf,-2:nf,-2:nf)

do 10 n=0,NN
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do 20 m=0,MM
do 30 k=0,KK
i=(KK+1)*(MM+1)*n + (KK+1)*m + k + 1
do 11 n1=0,NN
do 21 m1=0,MM
do 31 k1=0,KK
J=(KK+D)*(MM+1)*nl + (KK+1)*m1 + k1 + 1

Al =-2*a*n*f(nl+n-1,m1+m,k1+k) +a**2*f(n1+n,m1+m,k1+k)
Al = Al + n*(n-1)*f(n1+n-2,m1+m,k1+k)

A2 = -2*b*m*f(nl+n,m1+m-1,k1+k) +b**2*f(n1+n,m1+m,k1+k)
A2 = A2 + m*(m-1)*f(nl+n,m1+m-2,k1+Kk)

B1 = -a*f(nl+n-1,m1+m,k1+k)
B1 =BI1 + n*f(n1+n-2,m1+m,k1+k)

B2 = -b*f(nl+n,m1+m-1,k1+k)
B2 = B2 + m*f(nl+n,m1+m-2,k1+k)

A12 = 2%c*k*f(nl+n,m1+m,k1+k-1) + c**2*f(n1+n,m1-+m,k1+k)
A12 = A12 + k*(k-1)*f(n1+n,m1+m.k1+k-2)

B12 = -c*f(nl+n,m1+m,k1+k-1)
B12 = B12 + k*f(n1+n,m1+m,k1+k-2)

Ela =n*k*f(nl+n,m1+mk1+k-2)+a*c*f(nl+n+1,m1+mk1+k-1)

Ela=Ela - a*k*f(nl+n+1,m1+mk1+k-2)-c*n*f(nl+n,m1+m,k1+k-1)

E1b = n*k*f(n1+n-2,m1+mk1+k)+a*c*f(nl+n-1,m1+mk1+k+1)

Elb=EIDb - a*k*f(nl+n-1,m1+mk1+k)-c*n*f(n1+n-2,m1+m,k1+k+1)

Elc = -n*k*f(n1+n-2,m1+m+2 k1+k-2)-a*c*f(n1+n-1,m1+m+2 k1+k-1)
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Elc = Elcta*k*f(nl+n-1,m1+m+2 k1+k-2)+c*n*f(n1+n-2,m1+m+2 k1+k-1)

El =Ela+ElIb+Elc

E2a = m*k*f(n1+n,m1+mk1+k-2)+b*c*f(nl+n,m1+m+1,k1+k-1)

E2a = E2a - b*k*f(n1+n,m1+m+1,k1+k-2)-c*m*f(n1+n,m1+m,k1+k-1)

E2b = m*k*f(n1+n,m1+m-2 k1+k)+b*c*f(nl1+n,m1+m-1,k1+k+1)
E2b = E2b - b*k*f(n1+n,m1+m-1,k1+k)-c*m*f(n1+n,m1+m-2,k1+k+1)

E2c = -m*k*f(n1+n+2,m1+m-2 k1+k-2)-b*c*f(n1+n+2,m1+m-1,k1+k-1)
E2c = E2¢+b*k*f(n1+n+2,m1+m-1,k1+k-2)+c*m*f(n1+n+2,m1+m-2,k1+k-1)

E2 =E2a+ E2b+ E2¢c

Hij = -(Al+ A2+ 1*Bl + 1*B2 +2*A12 + 2*B12 + E1 + E2)/2

Hij = Hjj -2*f(n1+n-1,m1+m k1+k)-2*f(n1+n,m1+m-1,k1+k)
Hij =Hjj + f(nl+n,m1+mk1+k-1)

H(i,j) = Hij
S(i,j) = f(n1+n,m1+m k1+k)
c
31 continue
21 continue
11 continue
c
30 continue
20 continue
10 continue
c
RETURN
END
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function hint(p1,p2,p3)

implicit double precision(a-h,0-z)
common a,b,c, coef(0:100,0:100)
integer pl,p2,p3

two=2

if(pl.It.-1.or.p2.1t.-1.or.p3.1t.-1) then
hint=0
go to 99

endif

nb=int((p1+2)/2)
mb=int((p2+2)/2)
kb=int((p3+2)/2)

hint=0
do 10 n=nb, p1+1
do 20 m=mb,p2+1
do 30 k=kb,p3+1
term=coef(p1+1,n)*coef(p2+1,m)*coef(p3+1.,k)*uwz(n,m,k,a,c)
term=term*a**(2*n-p1-1)*b**(2*m-p2-1)*c**(2*k-p3-1)
hint = hint + term
30 continue
20  continue
10 continue
c
hint = (-1)**(p1+p2+p3+3)*hint/two**(p 1 +p2+p3+3)
c
99 RETURN
END

c***************************************************

function uwz(u,w,z,a,c)
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implicit double precision(a-h,0-z)

integer u,w,z

alfa = 4*c**2 - 4*a**2
one = 1

two=2

pi1 = 4*atan(one)
n=utw+1

m=z

Cuwz = 2*pi**2*dfac(u-1)*dfac(w-1)*dfac(z-1)*(-two)**(u+w+z)

if(a.eq.c) then
p = utw+z+one/2
uwz = Cuwz/(p*(4*a**2)**p)
go to 99

endif

if (z.eq.0) then
uwz=2*Cuwz*yint(alfa,c,n)
go to 99

endif

terml =0
do 10 k=0, n-1
dummy = fac(n-1)*fac(n+m-k-2)/(fac(n-k-1)*(-alfa)**(n+m-k-1))
dummy = dummy*yint(alfa,c,k+1)
terml = term1 + dummy
10 continue

term1 = (-1)**m*term1

term2 =0
do 11 k=0, m-1
dummy = fac(m-1)*fac(n+m-k-2)/(fac(m-k-1)*(alfa)**(n+m-k-1))
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dummy = dummy/((2*¥k+1)*(2*c)**(2*k+1))
term2 = term2 + dummy
11 continue

term2 = (-1)**n*term2

c
uwz = 2*Cuwz*(term1+term2)/(fac(n-1)*fac(m-1))
c
99 RETURN

END
C***************************************************
function yint(alfa,c,kk)

implicit double precision(a-h,0-z)

one =1
pi=4*atan(one)

aa = 4*c**2 - alfa

if(alfa.lt.0) then

sq=sqrt(-alfa)

sb = ( pi/2 - atan(2*c/sq) )/sq
endif
if(alfa.gt.0) then

sq=sqrt(alfa)

sb =log((2*c+sq)/(2*c-sq))/(2*sq)
endif

do10n=1, kk-1
sa=( -1+ one/(2*n) )*sb +c/( n*(aa)**n )
sa = sa/alfa
sb=sa
10 continue

yint = sb
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RETURN

END
c***************************************************

SUBROUTINE coeff(coef,ncoef)

implicit double precision(a-h,0-z)

c
dimension coef(0:100,0:100)
c
coef=0
coef(0,0)=1
coef(1,1)=2
c

do 20 n=1, ncoef-1
do 30 j=int((n+2)/2),n+1
coef(n+1,j) = (2*j-n)*coef(n,j) + 2*coef(n,j-1)

30 continue
20 continue
c

RETURN

END
o etttk s s et o ksl s s et o ksl s s etk koo
c

function fac(n)

implicit double precision(a-h,0-z)

if(n.1t.0) then
write(*,*) 'problem in fac'
stop

endif

if(n.eq.0) then
fac=1
go to 99
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endif
fac=1
do 10i=1,n
fac=fac*1
10 continue
c
99 return
end
C*****************************************************
function dfac(n)

implicit double precision(a-h,0-z)

if(n.1t.-1) then
write(*,*) 'problem in dfac'
stop

endif

if(n.eq.-1) then
dfac=1
return

endif

dfac=1
do 10 i=1,2*n+1,2
dfac=dfac*i
10 continue
c
RETURN
END

C*****************************************************

function comb(n,m)

implicit double precision(a-h,0-z)
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if(n.1t.0.or.m.1t.0.or.m.gt.n) then

write(*,*) 'problem in comb'

stop
endif
c
comb = fac(n)/( fac(m)*fac(n-m) )
c
return
end

c************************************************************************

C SUBROUTINE EWEVGE [16]
C***********************************************************************

This is a collection of subroutines designated to solve the real

general symmetric eigenvalue problem with or without eigenvectors.

The routines have been taken from different freeware FORTRAN

libraries and optimized by hand (or eye ?! ;-)). Most of the

optimizations have been done with respect to stride minimization

for the innermost loops of the subroutines. Problems with

bugs, roaches and other lifestock please report to

And please c.c. to Arkady Krasheninnikov akrashen@beam.helsinki.fi

or to your nearest pest control agency (I doubt they will help).

Have fun !!

C

C

C

C

C

C

C

C

C Dirk Porezag porezag@physik.tu-chemnitz.de
C

C

C

C

C

C

C Copyright for this file by Dirk Porezag
C

Washington, DC, Janurary 8th, 1995
C

Cj**********************************************************************

C SUBROUTINE EWEVGE
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C
C sk sk sk st sk sk sk sk sk st sk sk sk sk sk st sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk st sk sk sk st sk st ske sk sk st st sk sk sk sk st st sk ske sk st st st sk sk skeoskeosteoske sk sk skeskeskeoske sk sk skeskeskesk sk sk
C

Evevge calculates eigenvalues and eigenvectors of the general

symmetric eigenvalue problem.

Method: * A*C =E*S*C
* Choleski decomposition S =R'*R
* A*C =E*R'"*R*C -> INV(R")*A*C =E*R*C
* Transformation Y = R*C -> C=INV(R)*Y
* Solve INV(R)*A*INV(R)*Y = E*Y (Householder + IQL)
* Back transformation C = INV(R)*Y

* Sorting of eigenvalues and eigenvectors

Parameters:

NA () : Dimension of A
NB (I): Dimension of B
N (D : Dimension of Problem
A (I): Matrix A (lower triangle)
(O) : Eigenvector matrix
B (D) : Matrix B (lower triangle)
(O) : R where B =R'*R (upper triangle)
EW  (O): Eigenvalues
H  (-): Auxiliary vector
IEV () : 0: No eigenvectors
IORD (I): 1: Descending order of eigenvalues
-1: Ascending order of eigenvalues
otherwise: no sorting
IER  (O): Error indication
0: No error

K: (K <=N) B is not positive definite

O O 0000000000000 0o0o0o0o0000000o0a00n

K: (K> N) Convergence failure for eigenvalue

28



C (K-N), (K-N-1) eigenvalues are correct
O ottt R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R o
C
SUBROUTINE EWEVGE (NA,NB,N,A,B,EW H,IEV,IORD,IER)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION A(NA,N),B(NB,N),EW(N),H(N)

IER=0

EPS = 0.0

CALL CHOLES(N,B,NB,IER)

IF (IER .NE. 0) RETURN

CALL MATRAF(N,A,NA,B,NB,H)

CALL TRIDIA(NA,N,EW,H,A,IEV)

CALL IQLDIA(NA,N,EW,H,A,IEV,IER)

IF (IER .GT. 0) IER = IER+N

IF (IER .NE. 0) RETURN

IF (IEV .NE. 0) CALL BACKTR(N,N,B,NB,A,NA,A,NA,H)

=0

IF (IEV .NE. 0) II = 1

CALL SORTVC(NA,N,N,EW,A,IORD,ILH)

RETURN

END

C
(O e Ao koo oo
C
C SUBROUTINE CHOLES
C
C

C >k sk o sk sk s sk s sk s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk sk sk ks skok sk

C
C Choles calculates the Choleski decomposition B=R'* R of B
C into an upper triangle matrix R for the symmetric positive

C definite Matrix B. The elements of the main diagonal are
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C stored inverted.

C Parameters:

C

C N  (I): Dimension of problem

C B (D : Matrix B (lower triangle)

C (O) : Matrix R (upper triangle), inverted main diagonal

C NB (I): Dimension of B

C ICHO (I): ICHO -1 is the dimension of the submatrix that

C is available as Choleski decomposition (<1 =1)

C (O) : Row number where decomposition failed (0 if success)
C

O skttt ottt e et okl s ettt ol s s ot ot s ot ol e e o
C

SUBROUTINE CHOLES (N,B,NB,ICHO)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION B(NB,N)

IF (ICHO .GT. N) GOTO 200
IF (ICHO .LT. 1) ICHO =1
DO 80 I =ICHO,N
=I-1
DO 70J=IN
S =B(J,])
DO 20K = 1,11
S =S -B(K,]) * B(K,J)
20 CONTINUE
IF (1 .NE .J) GOTO 40
IF (S .LE. 0.0) GOTO 100
S=1.0/SQRT(S)
D=S
GOTO 60
40 S=S8*D
60 B(LJ)=S
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70 CONTINUE
80 CONTINUE
ICHO =0
GOTO 200
100 ICHO =1
200 RETURN
END
C
(© stttk e ks e ekl ekl s ek ks e ks ekl s stk s sk ks etk ks e kel o
C
C SUBROUTINE MATRAF
C

C:******************************************************************

C
C Matraf calculates out of the symmetric matrix A and the
C upper triangular matrix R the product INV(R') * A * INV(R),
C where the main diagonal of R is given inverted.
C
C  Parameters:
C

N (D) : Dimension of problem

A () : Matrix A (lower triangle)

(O) : Transformed matrix (lower triangle)

NA () : Dimension of A

NB (I): Dimension of B

>k 3k 2 sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk s sk sk skeosk sk sk sk

C
C
C
C
C B (D) : Matrix R (upper triangle), inverted main diagonal
C
C
C
C

SUBROUTINE MATRAF (N,A,NA,B,NB,H)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION A(NA,N),B(NB,N),H(N)
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C FILL MATRIX
DO201=1N
DO 10J =I+1,N
ALY =AJ))
10  CONTINUE
20 CONTINUE

C
C CALCULATION OF A =INV(R') * A
C
DO 601=1N
=11
D =B(L])
DO 50J=1N
S = A(LJ)
DO 30K = 1,11

S=S-B(K,I) * AK.J)
30  CONTINUE
AL =S*D
50 CONTINUE
60 CONTINUE
C
C CALCULATION OF A = A * INV(R) (USE BUFFER FOR STRIDE
OPTIMIZATION)
C
DO 1601=1,N
=11
D =B(L])
DO 110 J=LN
H() = AQJ,))
110  CONTINUE
DO 130K = 1,11
S = B(K,I)
DO 120 J =N
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H(@J)=H({J)-S * AJ.K)
120  CONTINUE
130  CONTINUE
DO 140 J=IN
AQD=HQJ)*D
140  CONTINUE
160 CONTINUE

RETURN
END

C

(O stttk st ke s ekl s s ekl e ks ek ol s el s ekl e okl skl s s e kol s o
C

C SUBROUTINE TRIDIA

C

C

C >k 3k sfe sk sk s sk sk sk sk sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk sk sk skosk ko sk

C
C Tridiagonalization of a given symmetric matrix A using Householder
C

C Parameters:

C

C NM (I): Dimension of A

C N (D) : Dimension of problem

C D (O) : Diagonal of tridiagonal matrix

C E (O): Subdiagonal of tridiagonal matrix (E(1) = 0.0)

C A (I): Matrix A (lower triangle)

C (O) : Transformation Matrix

C IEV (I): 0: No eigenvectors

O skttt ot oot e e et ookl s e et ool s s et o ol s s et okl s e e o
C

SUBROUTINE TRIDIA (NM,N,D,E,A,IEV)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION A(NM,N),D(N),E(N)
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DO 1001=1,N
D(I) = A(N,])
100 CONTINUE
IF (N .EQ. 1) GOTO 510

C
C FOR I=N STEP -1 UNTIL 2 DO
C
DO 300 I1=2,N

[=N+2-11

L=1I-1

H=0.0

SCALE = 0.0

IF (L .LT. 2) GOTO 130
C
C SCALE ROW
C

DO 120K =1,L
SCALE = SCALE + ABS(D(K))
120  CONTINUE
C
IF (SCALE .NE. 0.0) GOTO 140
130 E(I)=D(L)
DO 135J=1L
D(J) = A(L,J)
A(LJ) = 0.0
A(J.)=0.0
135 CONTINUE
GOTO 290
C
140 DO150K=1,L
D(K) = D(K) / SCALE
H=H + D(K) * D(K)
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150 CONTINUE
F=D(L)
G = -SIGN(SQRT(H),F)
E(I) = SCALE * G
H=H-F*G
D(L)=F-G
C
C FORM A *U
C
DO 170J=1,L
E(J)=0.0
170 CONTINUE
DO240J=1,L
F=D(J)
A(JD=F
G=E(Q)+AQJ)*F
JP1=J+1
DO 200 K = JP1,L
G=G+A(K,J) * D(K)
E(K) = E(K) + A(K,J) * F
200 CONTINUE
EJ)=G
240 CONTINUE
C
C FORM P
C
F=0.0
DO245J=1,L
E(J)=E(J)/H
F=F +E{) * D(J)
245 CONTINUE
HH=F/(H + H)
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C FORM Q
DO250J=1,L
E(J) = E(J) - HH * D(J)
250 CONTINUE

C
C FORM REDUCED A
C
DO280T=1,L
F=D()
G =E(J)
DO 260K =J,L

A(K,J) = AK,J) - F * E(K) - G * D(K)
260 CONTINUE
D(J) = A(L,J)
A(LT)=0.0
280 CONTINUE
C
C DONE WITH THIS TRANSFORMATION
C
290 D()=H
300 CONTINUE
C
C ACCUMULATION OF TRANSFORMATION MATRICES
C
IF (IEV .EQ. 0) GOTO 600

DO 500 I=2N
L=1-1
A(N,L) = A(L,L)
A(LL)=1.0
H=D(I)
IF (H .EQ. 0.0) GOTO 380
DO330K=1,L

D(K) = A(K,I)/ H
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330 CONTINUE

DO 360J=1,L
G=00
DO340K=1,L

G=G+AK]) * AK.J)
340  CONTINUE
DO 350K =1,L
AK,J) = AK,J) - G * DK)
350 CONTINUE
360 CONTINUE

380 DO400K=1,L
A(K,D) =0.0
400 CONTINUE
500 CONTINUE
510 DO5201=1N
D() = AN, I)
AN, = 0.0
520 CONTINUE
GOTO 700
C
C DEAL WITH EIGENVALUES ONLY
C
600 DO 6101=1N
D() = AL])
610 CONTINUE
C
700 A(N,N)=1.0
E(1) = 0.0
RETURN
END
C

C >k 3k o sk sk s sk s sk s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk sk sk ks skok sk
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SUBROUTINE IQLDIA

sk sk sfe sk ske st sie sk sk sfe sk ske sk sie sk sk skeosk sk sk sie sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk ske sk sk sk sk skeoske sk sk sk sk s sk sk skeosie sk s sk sk skeoske skt sk seoskoske ko sk

Igldia calculates eigenvalues and eigenvectors of a tridiagonal

matrix using the QL algorithm with implicit shifting.

Parameters:

NM  (I) : Dimension of Z
N (D : Dimension of the problem
D (D : Diagonal of tridiagonal matrix
(O) : Eigenvalues
E (I) : Subdiagonal of tridiagonal matrix
Z  (I): Transformation matrix
(O) : Eigenvectors according to Z
IEV  (I): 0: No eigenvectors
IER  (O): Error indication
0: no error
K: Convergence failure for the eigenvalue

number k, k-1 eigenvalues are correct

>k 3k sk sk sk sk sk s ok s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk sk sk skosk skok skoskosk koo

SUBROUTINE IQLDIA (NM,N,D,E,Z IEV,IER)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION D(N),E(N),Z(NM,N)

IER =0
IF (N .EQ. 1) RETURN
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C GET MACHINE EPSILON AND BIG

EPS = 1.0E-2

10 IF ((1.0 + EPS) .EQ. 1.0) GOTO 20
EPS =0.5 * EPS
GOTO 10

20 EPS=2.0* EPS
EPSS = SQRT(EPS)
EPS4 = EPS * 1.0E-4
BIG = 1.0/EPS4

ANORM = 0.0
R=0.0
DO301=2,N
S = E(I)
E(I-1)=S
S = ABS(S)
P=ABS(D(I-1)) + R+ S
IF (P .GT. ANORM) ANORM = P
R=S
30 CONTINUE
P = ABS(D(N)) +R
IF (P .GT. ANORM) ANORM = P
E(N) = 0.0
DO250L=1,N
J1=0
C
C LOOK FOR SMALL SUBDIAGONAL ELEMENT
C
50 DO60M=L,N-1
DD = ABS(D(M)) + ABS(D(M~+1))
IF (ABS(E(M)) .LE. (EPS * DD)) GOTO 70
IF (ABS(E(M)) .LE. (EPS4 * ANORM)) GOTO 70
60 CONTINUE
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M=N
70 P=D(L)
MMI1 =M -1
IF (M .EQ. L) GOTO 250
IF (J .EQ. 30) GOTO 900
J=J+1
C
C FORM SHIFT. THIS IS A SLIGHTLY ADVANCED FORM OF SHIFTING
MAKING
C THE ROUTINE ABOUT 20 PERCENT FASTER THAN THE USUAL STUFF.
C
G = (D(L+1)-P)/ (2.0 * E(L))
R =SQRT (G * G + 1.0)
S=P-E(L)/ (G + SIGN (R, G))
IF (M .EQ. L+1) GOTO 120
T=S
R = MAX(ABS(S),(ANORM / N))
DO 1001=1,6
PSI=DM)-T
PSI=-1.0
DO 90 KK = L, MM1
K =L+ MMI - KK
IF (ABS(PSI) .GE. (EPS * ABS(E(K)))) GOTO 80
PSI = BIG
PSJ = BIG * BIG
GOTO 90
80  P=E(K)/PSI
PSI=D(K)- T - P * E(K)
PSI=P*P*PSJ-1.0
90  CONTINUE
IF (ABS(PSJ) .LE. EPS4) GOTO 120
P=PSI/PS]
C=P
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IF (ABS(P) .GT. (0.5 * R)) C = SIGN(R,P)
T=T-C
IF (ABS(P) .LE. (EPSS * R)) GOTO 110
100 CONTINUE
GOTO 120
110 S=T
120 G=DM)-S
S=1.0
C=1.0
P=0.0
MML=M -L
C
C FORI=M- 1 STEP -1 UNTIL L DO
C
DO 200 I1 = 1, MML
[=M-1I
F=S *E()
B =C * E(I)
C
C SAFE CALCULATION OF SQRT(G * G + F * F) AND SIMILAR STUFF
C
IF (ABS(F) .LT. ABS(G)) GOTO 150
C=G/F
R = SQRT(1.0 + C * C)
E(+1)=F *R
S=1.0/R
C=C*S
GOTO 160
150 S=F/G
R=SQRT (1.0 +S *8)
E(I+1)=G *R
C=10/R
S=8*C
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160 G=D(+1)-P
R=MDI)-G)*S+2.0*C*B
P=S*R
D(I+1)=G +P
G=C*R-B
IF (IEV .EQ. 0) GOTO 200

C
C FORM VECTOR
C
DO 180 K = 1,N
F=Z(K,I+1)
B =Z(K,])

Z(KJ+1)=S*B+C*F
Z(KJ) =C*B-S*F
180  CONTINUE
200 CONTINUE
D(L)=D(L) - P
E(L)=G
E(M)=0.0
GOTO 50
250 CONTINUE
RETURN
900 IER=L
RETURN
END
C
O okttt ottt ootk ko R R R R R R R R R R R R R R R R R
C
C This is another version of Iqldia using a less sophisticated
C shifting algorithm. It is much simpler but 20 percent slower.

C

C >k 3k o sk sk s sk s sk s sk sk sk sk s sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk s sk sk skosk sk sk sk ks skok sk

C
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SUBROUTINE IQLDIA (NM,N,D,E,Z IEV,IER)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION D(N),E(N),Z(NM,N)

IER =0
IF (N .EQ. 1) RETURN
DO 101=2,N

E(I-1) = E(I)

10 CONTINUE
E(N)=0.0
DO250L=1,N

ITER = 0

LOOK FOR SMALL SUBDIAGONAL ELEMENT

100 DO110M =L, N-1
DD = ABS(D(M)) + ABS(D(M+1))
IF ((ABS(E(M)) + DD) .EQ. DD) GOTO 120
110 CONTINUE
M=N
120 IF (M .EQ. L) GOTO 250
IF (ITER .EQ. 30) GOTO 900
ITER = ITER + |

FORM SHIFT

G = (D(L+1) - D(L)) / (2.0 * E(L))

R =SQRT (G * G + 1.0)

G=DM)-D(L) + E(L) / (G + SIGN(R,G))
S=1.0

C=10

P=0.0

O O 0000000000000 00o0o0o0o00000000000aaa0n
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C FORI=M -1STEP -1 UNTIL L DO
DO20011=1,M-L
[=M-1I
F=S *E()
B=C *E()

SAFE CALCULATION OF SQRT(G * G + F * F) AND SIMILAR STUFF

C

C

C

C

C

C

C

C IF (ABS(F) .LT. ABS(G)) GOTO 150
C C=G/F

C R = SQRT(1.0 + C * C)

C E(+1)=F *R

C S=1.0/R

C C=C*8§

C GOTO 160

C150 S=F/G

C R =SQRT (1.0 +S *8)

C E(I+1)=G *R

C C=10/R

C S=S*C

C160 G=D(+1)-P

C R=DI)-G)*S+2.0*C*B

C P=S*R

C D(I+1)=G +P

C G=C*R-B

C IF (IEV .EQ. 0) GOTO 200

C
C
C
C
C
C
C

FORM VECTOR

DO 180K =1,N

F = Z(K,I+1)
Z(KJ+1)=S * Z(K,I) + C *F
Z(K)= C*ZXK]I)-S*F
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C

180 CONTINUE

C200 CONTINUE

C D@L)=D(L)-P
C EL)=G
C  EM)=0.0
C  GOTO 100
C 250 CONTINUE
C  RETURN
C900 IER=L
C  RETURN
END

ool oNNoNEoNNONNONNONNO NN OO NI OO NEONEONNO NN

sk sk sfe sk ske st sie sk sk sfe sk ske sk sie sk sk sfe sk sk sk sie sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk ske sk sie sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk st sk sk skeoske sk sk s skeoske sk sk

SUBROUTINE BACKTR

sk sk sfe sk ske sk sk sk sk sfe sk ske sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sie sk sk sk sk sk sk sk sk sk ske sk sk sk s sk sk skeoske stk sk seoskeoske ko sk

Backtr solves the system R * X =Y (R upper triangular matrix),

where the main diagonal of R is given inverted.

Parameters:
N (D) : Dimension of problem
M (D : Number of columns in X and Y
R (D : Matrix R (upper triangle)
NR  (I) : Dimension of R
X (0O): Matrix X (solution of system)
NX () : Dimension of X
Y  (: Matrix Y (right side)
NY (I): Dimension of Y
H  (D: Auxiliary vector
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C:**********************************************************************

SUBROUTINE BACKTR (N,M,R,NR,X,NX,Y,NY,H)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
DIMENSION R(NR,N),X(NX,M),Y(NY,M),H(N)
C
C CALCULATION OF X =INV(R) * Y
C
DO4011=I,N
[=N+1-1I
M=1+1
D =R(L])
DO 10 J=IN
H(J)=R(,J)
10 CONTINUE
DO30J=1M
S =Y(LJ))
DO 20K =11,N
S =S - H(K) * X(K,J)
20 CONTINUE
X(LJ)=S*D
30 CONTINUE
40 CONTINUE
RETURN
END
(O Ao Ao Ao oo o
C
C SUBROUTINE SORTVC
C
C

Cj******************************************************************

C
C Sortve sorts D and (if required) E and the columns of Q.
C
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Prameters:
NM (D) : Dimension of Q
N  (I) : Dimension of problem (size of one vector in Q)
NQ (I): Number of elements in D (or columns in Q)
D (I) : Vector to sort
(O) : Sorted vector
Q (I) : Matrix to sort (vectors in columns)
(O) : Sorted matrix (vectors in columns)

M (D : 1: Descending order in D

otherwise: no sorting
IEV  (I): 0: No sorting of Q and E
1: Sorting of Q, no sorting of E
2: Sorting of Q and E
E () : Additional Vector to sort
(O) : Sorted additional vector

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C -1: Ascending order in D
C
C
C
C
C
C
C
O ottt otttk ook R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R
C
SUBROUTINE SORTVC (NM,N,NQ,D,Q,M,IEV.E)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
LOGICAL LMIN,LMAX
DIMENSION D(NQ),E(NQ),Q(NM,NQ)
IF (NQ .LT. 2) RETURN
LMAX=(M .EQ. 1)
LMIN = (M .EQ. -1)
IF (NOT. (LMAX .OR. LMIN)) RETURN
DO 40 KK =2,NQ
K=KK-1
J=K
H =D(K)
C
C FIND EXTREMUM
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DO 10 I=KK,NQ
S = D(I)
IF (LMIN .AND. (S .GE. H)) GOTO 10
IF (LMAX .AND. (S .LE. H)) GOTO 10
I=1
H=S

10 CONTINUE
IF (J .EQ. K) GOTO 40

C
C SORT D
C
D(J) = D(K)
D(K)=H
IF (IEV .EQ. 0) GOTO 40
C
C SORTQ
C
DO201=1N
H=Q(LK)
Q(LK) = Q(LJ)
QLI =H

20 CONTINUE
IF (IEV .LT. 2) GOTO 40
C
C SORTE
C
H =EK)
E(K) = E(J)
E(J)=H
40 CONTINUE
RETURN
END
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C
PP
SUBROUTINE SWAP(X,Y)
IMPLICIT NONE
REAL*8 X,Y,TEMP
TEMP=X
X=Y
Y=TEMP
RETURN
END
o PP
SUBROUTINE ISWAP(LJ)
IMPLICIT NONE
INTEGER LJ,TEMP
TEMP=I
=]
J=TEMP
RETURN
END
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3. BULGULAR

Bilgisayar yazilim programlama dillerinden olan Fortran 95 kullanilarak helyum
atomunun taban durum enerjisi, a ve ¢ parametreleri, NN, MM ve KK degerleri i¢in

hesaplanmistir. Bu degerlere bagl olan dalga fonksiyonu ise asagidaki gibidir.

NN MM KK

w(r,r,n,) = g e zzzcnmkrlnr;nrlg (105)

n=0 m=0 k=0
Sonuglar atomik birimlerde elde edilmistir ve asagidaki tablolarda gosterilmistir.
Tablo 1. NN=4, MM=4, KK=3, a=4,25 ve ¢ degerleri i¢in helyum atomunun taban durum

enerjisi ve Hilico ve arkadaslarinin [16] ¢alismasiyla karsilastirilarak elde edilen
enerji farklar.

c ‘ %
0,65 -11,8998182526 0,00000398
0,7 -11,8998185834 0,00000365
0,75 -11,8998188667 0,00000337
0,78 -11,8998188942 0,00000334
0,8 -11,8998200113 0,00000222
0,81 -11,8998186996 0,00000354
0,82 -11,8998186841 0,00000355




0,0000042 +——— —————————————————

0,0000040 - a=4,25 sabit

0,0000038 \ i

0,0000036 —

1 \ m—n __
0,0000034 — -

0,0000032 -

0,0000030 — —

0,0000028 — —

0,0000026 -

0,0000024 — -

0,0000022 u _

0,0000020 +——+—F—+—F——"F—"—"F—"—F"—TF"—TF————T7—
064 066 068 070 072 074 076 078 080 082 084

Cc

| AE]

Sekil 2. NN=4, MM=4, KK=3 ve a=4,25 degerleri i¢in |AE

> nin ¢’ ye gore degigimi.
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Tablo 2. NN=4, MM=4, KK=3, ¢=0,8 ve a degerleri i¢in helyum atomunun taban durum
enerjisi ve Hilico ve arkadaslarinin [16] calismasiyla karsilastirilarak elde
edilen enerji farklari.

a E |AE|
33 -11,8998143523 0,00000788
3,4 -11,8998157787 0,00000646
3,6 -11,8998160759 0,00000616
3,85 -11,8998185308 0,00000370
3,9 -11,8998176665 0,00000457
4 -11,8998181430 0,00000410
42 -11,8998186564 0,00000358
4,25 -11,8998200113 0,00000222
43 -11,8998187579 0,00000348
0,000008 - - | | | | | | c=0I,8 sall)it _
0,000007 \ _
_ .\. _
0,000006 - i
& 0,000005 i
< [
N 0,000004 /\' -
| ] \. -
0,000003 - \ / .
0,000002 - " .
3,2 ' 3,I4 ' 3:6 ' 3,I8 ' 4!0 ' 4:2 ' 4,4
a

Sekil 3. NN=4, MM=4, KK=3 ve c=0,8 degerleri i¢in |AE| ’nin a’ ya gore degisimi.
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Tablo 3. NN=4, MM=4, KK=3, a ve ¢ degerleri i¢in helyum atomunun taban durum
enerjisi ve Hilico ve arkadaglarinin [16] calismasiyla karsilastirilarak elde edilen
enerji farklari.

a c E |AE|
1 0,2 -11,8638406718 0,036
1,2 0,25 -11,8898367739 0,0099
1,4 0,3 -11,8967210098 0,0031
1,6 0,35 -11,8987410192 0,00108
1,8 0,4 -11,8993974712 0,000425
2,2 0,45 -11,8997143572 0,000108
2.4 0,5 -11,8997602405 0,000062
2,6 0,55 -11,8997839333 0,0000383
2,8 0,6 -11,8997960470 0,0000262
3 0,65 -11,8998048417 0,0000174
3,2 0,68 -11,8998098313 0,0000124
3,4 0,72 -11,8998132129 0,00000902
3,6 0,75 -11,8998156216 0,00000661
3,8 0,77 -11,8998172684 0,00000497
4,25 0,8 -11,8998200113 0,00000222
43 0,82 -11,8998188432 0,0000034
4.4 0,85 -11,8998184423 0,0000038
4,5 0,9 -11,8998179305 0,0000043
4,6 1 -11,8998153256 0,0000069
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0,00001
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Sekil 4. NN=4, MM=4, KK=3 degerleri i¢in |AE| ’nin a ve ¢’ ye gore degisimi
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0,000003

4,6 0,70

Sekil 5. NN=4, MM=4, KK=3 degerleri i¢in |[AE

" nin a ve ¢’ ye gore degisimi.
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4. SONUCLAR VE TARTISMA

Iki boyutta helyum atomunun taban durum enerji degerinin hesaplamasinda elde
edilen ¢oziimler NN, MM, KK, a ve c¢ degerlerine karsilik elde edilmistir. Tablolarda
verilen sonuglar Hilico ve arkadaslarinin [16] yaptig1 calismadaki helyum atomunun taban
durumunun enerji degerine kiyasla 7 basamak uyusmaktadir. Tablo 1’de NN=4, MM=4,
KK=3 ve a=4,25 degerleri i¢in c degerini artirarak eldilen enerji degeri c=0,8 degerinde
diger degerlere kiyasla Hilico ve arkadaslarinin ¢alismasiyla biraz daha uyum igerisinde
olmaktadir. Bu calismada bizim buldugumuz enerji degeri en 1yi sekilde -11,8998200113
atomik birimdir ve sekil 2’deki gibi ¢izildi. Tablo 2’de ise NN=4, MM=4, KK=3 ve c=0,8
degerleri icin a degerini artirilarak elde edilen enerji degeri a=4,25 degerinde en iyi sekilde
bulundu ve sekil 3’deki gibi ¢izildi. Tablo 3’de ise NN=4, MM=4, KK=3 degerleri i¢in a
ve ¢ degerleri birlikte artirilarak taban durum enerji degerleri bulundu ve bu degerler sekil
4-5deki gibi ¢izildi. Hilico ve arkadaslariin buldugu enerji degeri ise -11,899822342953
atomik birim olarak elde edildi [16].



5. ONERILER

Bu c¢alismada hesaplamalar yapilirken Fortran 95 bilgisayar programlama dili
kullanildi. Hesaplamalar yapilirken baska bilgisayar yazilim programlama dilleri de
kullanilabilir. Hesaplamalarda Fortran, C ++ veya baska programa dillerinde ¢ok duyarlilik
islem yapan programlar kullanilarak iki boyutta helyum atomunun taban durum enerjisi bu
calismada bulunan enerji degerinden 4 veya 5 kat daha hassaslikta bulunabilir.

Bu ¢alismada kullanilan yontemin genellestirilmesi ile iki boyutta helyum atomunun

uyarilmis enerji seviyeleri de hesaplanabilir.
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