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Ozet — Bu makale, cekirdekler arasi uzakhigin biiyiik degerlerinde Slater tipi atomik orbitaller (STO'lar)

lizerinden Ortme integralinin dogru degerlendirilmesi i¢in analitik bir tasarim yontemi Onermektedir.
Ozellikle ¢ekirdekler arasi uzakhigin farkli degerlerinde Ortme integraller igin ©nerilen formiiller

kullanilarak sonuglarin tutarliligi incelenmistir. Atomik ydriingeler arasindaki ortme teorik olarak
cekirdekler aras1 mesafedeki degisiklikle degismektedir ve sonuglar yazilim simiilasyonuyla iyi bir sekilde
goriilmektedir. Boylece Onerilen yontem, atomlarin ve molekiillerin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin

hassas degerlendirilmesinde analitik yaklasim biiyiik 6lciide katki saglayabilecegi alinan sonuglardan da

goriilmektedir.

Anahtar Kelimeler — Ortme Integrali, Slater Tipi Yoriingeler, Atomik Yoriingeler, Yardimeir Fonksiyonlar

I. GIRIS

Cok elektronlu atom ve molekiillerin kimyasal ve
fiziksel Ozelliklerinin aragtirllmasinda, gelismis
bilgisayarlarin yayginlagmasi sayesinde, deneysel
olmayan kuantum mekaniksel yontemler yaygin
olarak  kullanilmas1  bilim ve teknolojinin
gelismesine  Onemli  katkilar saglamistir. Bu
yontemlerden biri de molekiiler orbital (MO) teori
olup ¢ok elektronlu atom ve molekiillerin kimyasal
ve fiziksel ozelliklerinin incelemesinde Gnemli
katkilar saglamaktadir. Molekiiler orbital teorisi,
atomlar  arasindaki  baglardan  kaynaklanan
molekiiler yoriingeleri temsil etmek i¢in atomik
yoriingelerin (LCAQO) dogrusal kombinasyonunu
kullanir. Genellikle {i¢ tiire ayrilirlar: baglanma,
ayrisma ve baglanmama. Baglanma ydriingesi,
elektron yogunlugunu belirli bir atom ¢ifti
arasindaki bolgede yogunlastirir, boylece elektron
yogunlugu, iki ¢ekirdegin her birini digerine ¢ekme
ve iki atomu bir arada tutma egiliminde olacaktir.
Bir anti-baglanma ydriingesi, elektron yogunlugunu
her bir ¢ekirdegin "arkasinda" (yani her bir atomun

diger atomdan en uzaktaki tarafinda) yogunlastirir
ve boylece iki cekirdegin her birini uzaga itme
egilimi gosterir ve aslinda iki ¢ekirdek arasindaki
bag1 zayiflatir. Baglanmayan yoriingelerdeki
elektronlar, birbirleriyle olumlu veya olumsuz
etkilesime girmeyen atomik yoriingelerle iliskili
olma egilimindedir ve bu ydriingelerdeki
elektronlar, bagin giiciine katkida bulunmaz veya
onu zayiflatmaz [1,2]. Elektron konfiglirasyonu
(elektron bulutunun sekli) ve enerji seviyeleri
bakimindan farklilik gosteren farkli baglanma
yoriingeleri vardir. Bir molekiiliin molekiiler
yoriingeleri, molekiiler yoriinge diyagramlar ile
gosterilebilir. Yaygin baglanma yoriingeleri, bag
eksenine gore simetrik olan sigma (o) yoriingeleri
ve bag ekseni boyunca bir diiglim diizlemine sahip
olan pi( 7 ) yoriingeleridir. Daha az yaygin olan, bag
ekseni boyunca sirasiyla iki ve li¢ diiglim diizlemine
sahip delta () yorilingeleri ve phi () yoriingeleridir.
Antibag yoriingeleri bir yildiz isaretiyle gosterilir.
Ornegin, antibag 7  ydriingesi @* olarak
gosterilebilir.
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Atom ve  molekiillerin  atomik
yoriingelerinin enerjileri, bag enerjileri ve diger
ozellikleri molekiiler orbital teorinin sonucu olan
Harthree Fock Roothaan denklemi ¢oziilerek
hesaplanabilmektedir. HFR denklemini ¢6zmek i¢in
ilk Once matris elemanlart olan molekiiler
integrallerin hesaplanmasi gerekir. Bu
integrallerden biride bir ve iki merkezli Ortme
integralleridir. Bu c¢alismada iki merkezli Ortme
integralinin ~ Slater atom  orbitali  bazinda
hesaplanmasi i¢in Onerilen yaklagimlardan birinin
cekirdekler arasi uzaklhigin biiyiikk degerlerinde
alinan sonuclarinin hassaslig1 incelenmistir.

. MATERYAL VE YONTEM

Overlap integrali icin genel ifade yardimei
fonksiyonlar kullanilarak Ref.[3]’de asagidaki gibi
alinmustir:

I
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0<A<l,m=+4, p=§(§+C’),t=(§—C')/(C+é“')7 R=R, 34

seklinde ifade edilir. N, (t), F,(N,N") ve A'(p)

ifadeleri ise asagidaki gibi gosterilir:
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(1)’ de F,(n) literatiirden iyi bilinen binomial
katsayisidir  ve  F_ (n)=nY[mli(n-m)!] ile
Ayrica (3) ifadesindeki =~ FM™

gosterilir. .
genellestirilmis binomial katsayisidir ve ilk defa

Rosen tarafindan Ref.[7]’de verilmistir. A, ( p) ve

B, ( pt) fonksiyonlar1 ise yardimci fonksiyonlar

olup [8], (4)’de k >n+1seklindedir (ayrintili bilgi
icin Ref [9]’a bakiniz).

Esitlik (1)’de ortaya ¢ikan ggﬂ (14,1'2) katsayilar1

ise acilim katsayilar1 olup eliptik koordinatlarda iki
normalize Legendre fonksiyonunun ¢arpimi
seklinde alinir ve faktoriyeller cinsinden ifadeleri
[10]’da verilmistir. Ref.[11]’de ise bu katsayilar
binomial katsayilar1 ile ifade edilerek literatiire
sunulmustur.

Tablo 1. Cekirdekler arasi mesafenin biiyiik degerlerinde
STO bazinda iki merkezli 6rtme integralinin sonuglari
(n=21=1n"=21"=1,1=1¢=15¢"=15).

R Esitlik (1)

ab

0.5 | 0.9462092509593450852358995

1 0.8088468305380581298831417

1.5 | 0.6360184457155001072762292

2 0.4679984426579210640058187

2.5 | 0.3266761885311265190927876

3 0.2185695068899173803116162

(71412730344029613298187242

4 0.08873932792465563154501699

4.5 | 0.05442028937508480270416445

5 0.03270111338499066060090576

10 | 0.0001012536680861043359509597

20 | 2.050255192472882255937059x101°

30 1.984011628178784734982241x101°

I1l. TARTISMA VE SONUC

Bu calismada Ortme integralinin cekirdekler arasi
mesafenin biliyilk degerleri i¢in hesaplamalari
yapilmistir. Elde edilen hesaplama sonuglarindan,
ortme integrali icin literatlire sunulan Esitlik (1)
analitik ifadesinin dogrulugu ve hassasligi deneyden
beklenen sonuclarla  tutarliligi acisindan
ispatlanmigtir. Bilindigi gibi Ortme integralinin
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cekirdekler aras1 mesafenin biiyiik degerleri i¢in
beklenen davranist asagidaki gibidir:

RIEIIIOO Snli,n’l’ﬂ ( p’t) - O (5)

Hesaplamalar
n=2l1=1n"=21"=1,1=1,¢=15¢"'=15

kuantum seti ve farkli R, degerleri kullanilarak
yapilmistir.

Tablo 1’den de gorildigii gibi R, ’nin biiyiik
degerleri i¢in ortme integrali sifira yaklagmaktadir.
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