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ONSOZ

Fizigin temel problemlerinden biri pargacifin degisik potansiyellerdeki di-
ann?;lmn anlagiimasidir,. Bu problemlerde merkezcil potansiyeller biiyikk Sneme
shiptir. Bu tiir potansiyellerde hareket denklemleri dabha basittir ve korunum
.'ésalan daha genigtir. Merkezcil olmayan potansiyellerde ise, hareket denklem-
eri daha karngiktu ve coziimlerinin bulunmasi daha zordur Diger taraftan bu tur
potansiyeller birden fazla etkinin varoldugu daha gergekci dururmlan betimler. In-
celediggimiz potansiyel Coulomb-+Ahor onov-Bohm etkilerini ya da benzen molekiilii
“icin bir model olarak snerilen halka-sekilli (ring-shaped) Hartmann potansiyelini

icermektedir.

Bu cahsgmada Hartmann potansiyeli i¢in uywmlu durumlar parametrik zamanda
path integrali kullanilar ak elde edilmigtir.
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Bu calismada merkezcil olmayan, halka bigimli Hartmann potansiyeli igin

umlu durumlar elde edildi  Sistem parametrik zamanda ayn w aqsal frekans

hareket eden dort salimc problemine dontistiriilerek, path integrali kullamtarak

kuantize edilmistir. Elde edilen uyumiu durumiar kitresel koordinatlardaki Hart-

mant potansiyeli dalga fonksiyonlarnin siiperpozisyonudur ve karmal gzdegerlidir.
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In this study, we obtained the coherent states for the particle in Hartmann
ential by transforming the problem into the four oscillators in the paiametric
at.-thé classical level and quantizing these oscillators using the path imtegration

¢ holomorphic coordinates of them
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SIRIS

Fizigin genig bir bélgesini kaplayan temel problemlerden biri, parcaciklarn
gléik potansiyeller deki dinamiginin anlasilmasidir. Bu problemlerde merkezcil
ansiyeller biiyiik oneme sahiptir Bu ttr potansiyellerde hareket denklemleri
basittir ve korunum yasalari daha genigtir. Merkezcil olmayan potansiyellerde
_hareket denklemleri daha kangiktir ve goziimlerinin bulunmasi daha zordur.
Diger taraftan bu tiir potansiyeller birden fazla etkinin varoldugu daha gercekei
dﬁfﬁmlarl betimler. Incelemeyi amacladigimz potansiyel

Ze? Bh? CHh2 cos 8

) = — .
V{r,0) r + 2Mr2gin? 0 + 2Mr2sin® 6

Ly

icimindedir. Bu potansiyel Coulomb+Ahoronov-Bohm etkilerini (Aharonov vd
59) ya da benzen molekilii igin bir model olarak &nerilen halka-gekilli (ring-
aped) Hartmann potansiyelini (Hartmann 1972, Mandal 2000) igermektedir.

- Kuantum mekaniksel sistemlerin path integral yontemi ile incelenmesi genel-
Iikle diger tekniklere gore daha zordur, fakat bu teknik diger tekniklerin islemedigi
kﬁtle cekimi alarumn kuanturmnlanmas: gibi baz problemlerde, sistemin kuantum di-
 namigini betimlemenin tek yoludur (Feynmann 1965). Bu yararlarindan dolayy, bu
+ yontemdeki ilerlemeler bir gok alami etkilemektedir.

: Genel olarak, sistemlerin kuantum mekanigine gore betimlenmesinde zamana
- bagh olmayan olasiiklar temel alan, enerji dzdurumlari kullanilix ve bu durum-
larla, ayni sistemin klasik mekanige gore betimlenmesinde ortaya gikan zamana bagl
- yoriingeler arasinda iligki kurup fizigi biitin olarak algilamak da zordur. Bu nedenle,
Schisdinger (Schrodinger 1926) kendi adiyla amlan ve enerji dzdegerlerini veren den-
kleminin ¢dztimlerinin hemen ardmmdan, Hidrojen atomu igin konum iglemcisinin or-
talamalarimin Kepler elipsleri olacag ¢iziimlerl aramaya bagladi. Her ne kadar bu
problem o tarihte ¢tziilemedi ise de, Schiddinger Coulomb problemi yerine, ancak
harmonik osilatér problemi igin konum iglemcisinin ortalamalar klasik harmonik
sahmer yoriingeleri olan ve minimum belirsizlik koguluna uyan uyumlu durumlar
buldu Bu uyumlu (coherent) durumlar, daha sonra 1950’lerde elektromanyetik
alanin uyumlu durumlarn olan ‘lazer'm anlagimasmda kullamldi  Daha sonra or-
talama vyériingeleri Kepler elipsleri olan Coulomb potansiyeli i¢in uyumlu durum-
larn tiiretilmesi amaciyla ¢ok sayida galigma yapilds Bu caligmalarin temel prob-
lemi, uyumlu durumlar: fiziksel zamanda kurmaya galigmas) ya da grup kwamina

dayanan calismalarda durumlann ve beklenen degerlerin zaman icindeki geligimini
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semesi idi Oysa Newton’un klasik hesabinda Kepler elipslerinin geligimi, fizik-
amall cinsinden defil, eksentrik anomali acis: cinsinden verilmektedir (Goldstein
950)-

Bu incelikler dikkate almarak Coulomb probleminin uyumlu durumlarn eksen-
.:'anomali agisma kargihk gelen parametrik zaman cinsinden son yillarda, path
tepralleri kullamlarak kurulmugtur (Unal 2000, 2001). Daha sonta bu durumlar
rée potansiyeli icin de elde edilmigtir (Unal 2002).

Bu tezin amaci path integrallerini kullanarak parametrik zamanda merkezcil ol-
halka bigimli (1.1) potansiyeli i¢in uyumlu durumlan olusturmaktir. Path
.tl;.e:gralleri durum fonksiyonlar: ve onlarn evrimini olugturmada en uygun yoldur ve
ernel dalga fonksiyonlan cinsinden pargalandifinda normalize olmug 6z durumlar
érix_;.. Bu galsmada uyumlu durumlar: olusturmak icin problem, parametrik za-
da holomorfik koordinatlarda dort tane harmonik saliniciya doéntigtiiriildii. Holo-
orfik koordinatlar, salinicimin yaratma ve yok etme iglemcilerine karsiik oldugu icin
alimmcimun eylemi holomorfik koordinatlar cinsinden yazild:. Daha sonra holomor-

kooordinatlar kullamlarak uyumlu durum dalga fonksiyonlar: ve onlarin evrimi




. METOT
9.1, Klasik Mekanigin Temel Ilkeleri
2.1.1. Lagrange Fonksiyonu
V (z;,1) potansiyelinde hareket eden m kiitleli parcacik icin Lagranjiyen
.2

{7, Tt = ~2-E’z — V(s t) (21.1)
“geklinde tamimlanir. (2.1.1) Lagranjiyen ifadesinde 7';(f) dinamik degiskeni gergel
gayda t; <t <ty aralifinda ¢ ile parametrize edilmis parcacigin klasik yoriingesini

":2.1.2. Hamilton fonksiyonu
Gergel uzayda z;, p;, t dinamik degiskenler olmak iizere Hamiltonyen

7?
t i 212
5 T V(it) (212)

H(T, Pat)=

' bigiminde verilir. Hamiltonyenle Lagranjiyen arasindaki iligki
— d?i — =
szi'?_H(xi:pi;t) (21.3)

:::_ seklinde yazilhir.

- 2.1.3. Fonksiyonel Eylem
L(@;, @ ;;t) dinamik sisterin Lagranjiyeni, ¢y ve ty de sistemin evriminde iki
- an olmak tizere fonksiyonel eylem
ty
AT, Bigt) = / GL(Ts, T t) (214)
t1

biciminde tanimlanir.

- 2.1.4, En Kiiciik Eylem Ilkesi
Bu ilke fonksiyonel eylemin Lagranjiyen gosteriminde

tz‘
A =6 / HL(F s, Tiit) (215)
ty

seklinde tanimlanitken Hamiltonyen gosteriminde

to

d?i — ==
6A=6[dt pi‘T_H(mi:piEt) (21.6)

i



'dé tammlamr. Eylemin en kiigiik olmas: demek konfigiirasyon uzaymnda sis-
'e{}riminin, yani t;’den t,’ye kadar degigmesinin, A'nn degisimini sifir kilacak

v-j_-lm.:ydlu iizerinde olusmas: demektir.

Kuantum Mekaniginin Temel flkeleri
. Gegis genligi
aninda z, konumunda bulunan bir par¢acigm % amnda 1z, konumuna gege-

bilmesi icin genlik, ﬁ(tb — t,) kuantum evrim iglemcisi ve H Hamiltonyen olmak

...'(mb,tb;g;a,ta) = <$b \ﬁ(tb — tq) xa> = <mb lexp [—z’ﬁ(tb — ta)] :ca> (2.2.1)

seklinde verilir. Ayrica konum dzdurumlarmm tstiiste gelmesi olar ak |} durumlan

{zp |U () = <a:b 7exp [—iﬁ(tb — t,,,)] ‘ 1 (ta)>

| o (oo [0~ 0] ) 19 0

(222)

= /dma (Zp, to; Lar ta) {Ta ¥ (ta))

biciminde yazilabilir.{Zs, tp; T, ta) gosterimi  Kernel olarak adlandirilir  ve

U(zp, ty; Ta, to) seklinde gosterilir.

2.2.2. Sonlu Bir Zaman Arah Igin Gegis Genligi Hesab:
Zaman aralih N egit parcaya bolintir ve her bir aralik € ile gosterilitse gegis

genligi
(@, th; Tay ta) = <33b {e‘ie“? L giel a:a> (223)

seklinde yazihir. Konum durumlarimn tam kiimesi igin

-0




Lllaptlarak (2.2.3) ifadesi

ni: alu Bu ifade t, amnda z, konumundan baglayan %, aninda z; konumuna
an:t.um yollar tizerinden integrali gostermektedir (2.2.5) de Hamiltonyen yerine,

.Ha,xmltonyen bicimi yazhr ve N-1 tane konum integrali, N tane momentum

tegra.h olmak iizere gecig genligi

d d
{Zp, To; Ty t o) = /d:cl /CL’GN#‘/ ap1 /%

N
e {13 o 3= 251) _ pipy,a)) € 226)

j=

iciminde ifade edilir. (2.2.6) genlik ifadesinde zaman aralifi sayisinl sonsuza

N — 00) ve zaman arahgm: sifit (€— 0) limitine gotiirdigtimiizde tstel fonksiyon

_B,iemann integralinin standart bicimine doniigerek

N 2 b
limie %("i-;—ﬂ‘i) ~V(zj1)| =i / dtL(z, ) (22.7)
i=1 ta

- geklinde ifade edilir Eger biitiin yollar {izerinden integral daha kisa bir gosterimde

- yazilmak istenirse

Th

/ Die()] = lim [ dzi- - I/dmN_l (2;?6)”2 (22.8)

N—o0

Ta

biciminde ifade edilir. (2.2.7) ve (2.2.8) kullanulsa (2.2.6) gegis genligi

(Zp, ty; Tas ta) / D [x(t)] A=) (229)

ifadesine doniigtir.

2.3. Merkezcil Olmayan Potansiyeller
Merkezcil bir potansiyel iginde bir pargacifin hareketi klasik fizikte ve kuan-

tum fiziginde tnemli bir problemdir. Merkezsel alanda bir pargacifin hareketini




elemek icin, problemin kiiresel simetrisinden dolay:,Schrédinger denklemini ve
g,ozumler ini kiiresel koordinatlarda ifade etmek uygun olur.
iresel koordinatlarda zamandan bagimsiz Schrédinger denklemi

(3 20 L7 B |
[—'275 (E‘E trer e ) +V(r )] U(r,6,¢) = EU(r,0,¢) (231)

smindedir. (2.3.1) denkleminde agikga gorilldugi gibi 8 ve ¢ agilarma baghhk
e L2 terimdedir.(2.3.1) Schridinger denklemindeki L?

1L g o 0
2 . —
= wn?00g2 T o T 750 (232)

dir.- Kiiresel simetrik potansiyelde hareket eden bir parcack icin dalga fonksiyonu
U(r,0,0) = Yim(8, 0) R(7) (233)

olarak degiskenlerine ayrilabilir. Agisal koordinatlara bagh Y1,,(9, @), agisal momen-
tum oz fonksiyonlaridir.

- Hidrojen ve hidrojen benzeri atomlar pozitif yitkli bir ¢ekirdek ve onun etrafinda
kapa.h yoriingelerde bulunan elektronlar ve en digta da bir elektrondan olugurlar. Bu
d1§£a.k1 elektron cekirdegin ve kapal yoriingelerde bulunan elektronlarm olugturdugu
merkezsel bir potansiyel iginde bulunurlar. Cekirdegin yitki +Ze, dis elektron yikii
e ile gosterilirse, Coulomb yasasmna gore gekirdekle dis elektron arasindaki potan-

', k= Ze")0 (2 3.4)

§ekhnde verilit. N tane elektronu bulunan bir atom gtz Oniine alalim. Bu ato-
mun ¢ekirdeginini atom numarasi Z olsun. Cok elektronlu bir atomu tam olarak

incelemek igin asagidaki etkilegmeleri goz oniine almak gerekir:
1. Noktasal kabul edilen cekirdek ile elektronlarn elektrostatik etkilesmesl.
2. Flektronlann kendi aralarinda elektrostatik etkilegmesi

. Elektronlarn spinlerinin yériingesel hareketleri ile manyetik etkilegmesi (spin-

yoriinge etkilesmesi).
. Elektronlarin spinlerinin arasinda manyetik (spin-spin) etkilegme.

. Elektronlarn spin ve yoriingesel manyetik momentlerinin cekirdegin manyetik

momenti ile etkilegmesi (e~-cekirdek manyetik etkilesmesi).

6




ékt:ronlann hareketlerindeki relativistik etkiler.

'ﬂt’-l‘j_n.bu etkilesmeleri dikkate alarak ¢ok elektronlu bir atomun incelenmesi

Zarmagik bir problemdir. Onun i¢in baz1 yaklagimlar yapmak zorunlulugu

5. etkilesme gekirdekten ileri gelen etkilesmedir ve atomun enerji diizey-

kiiciik bir kaymaya neden olur. Genel olarak, 4 nolu spin -spin etkilegmesi,
pin-yoriinge etkilesmesine gore daha kiigitktin. Cok elektronlu atomlarda 6
sreli etkilerde cok kiiiik kabul edilebilirler (H atomu gibi az elektronlu atom-
bu éfki daha biyiiktiir). Bu etkilesmeler ihmal edilip, koordinat baglangica

degiﬁ kiitle merkezi alinirsa ¢ok elektronlu bir atomun Hamiltonyeni

- N g2 N o2 2
- —;%W - ;58— P N L TR (235)
] n'd"e: yazilabilir. (2 3.5) Hamiltonyeninde T ybriingesel acisal momentum, 3’;
1 :aglé'al momentumlarini ve f;(r;) spin-ytriinge etkilesmelerinin bityiikligiinii be-
blr fonksiyondur.

-__ok élektxonlu bir atomun Schrddinger denklemini ¢dzmek zordur Onun igin
rkezsel alan yaklasim denen bir yaklagim yapilabilit. Bunun i¢in elekfronlarin
érinden bagimsiz bir U(r;) ortalama merkezsel potansiyel i¢inde bulunduklar

-edilir. Bu potansiyel ile Hamiltonyen
A A A I
H=Hy+ Hy+ Ha, (2.3.6)

- AN A
b1_§__rmnde vazilir. (2.3.6) Hamiltonyenindeki Hg, H1, H; sirasiyla

2
Hy = z [-g—mV? + U(Ti):‘ ; (2.3.7)
A Ze? e?
i t i<j
If}z = zfi(?"i)_ri 5, (2.39)




R? 14U

ST, (2.310)

filrs) =

edlI'. Burada U(r) fonksiyonu merkezsel olmadigi zaman 52 yenne f kismi

jnir. Boylece spin-ydriinge etkilegmesinin buyuldugunun ortalama potan-

§1ml ile orantili oldugu anlagilr. Burada ¢ 151k hizidr,
olekiillerin elektron spektrumunu incelemek i¢in spin yoringe etkilegmesini

tma.k gerekir. Spin yoriinge etkilesmesini iceren Hamiltonyen
2

i
422
de yazilir. Radyal simetrik potansiyel i¢in Hamiltonyen

1 [18V
Hisn= 305 (T B'r) I3 (2.312)

1
HLS = WS(QT'G,CIV X p) O’(VV X V) (2.‘3‘11)

‘Hartmann Potansiyeli

inann m halka bicim!li potansiyeli

2a va?

ak Hartmann tarafindan énerilmigtir. Bu potansiyel (1.1) potansiyelinde C' = 0,

v20? ve Z = yo? alinarak gosterilebilit. Bu sistemin enerji spektrumu

2,24
E=— U Lt — ; (2.3.14)
2h? [ﬂz + T+ 14 /P 7202}
ak yazilr,
Aharonov-Bohm Potansiyeli
haronov-Bohm vektor potansiyeli kiiresel koordinatlarda
| F
,=Ap=0, Apy=_-—— 2315
A ¢=0 *~ 2nrsind (23.15)

Ola,ral; verilir. Burada F sonsuz uzun ve cok ince bir selenoid boyunca yaratilan

bit__'a.kldlr, z ekseni boyunca yonelmistir ve e yiikil orjinde toplanmistir. Bilegik

emin Hamiltonyeni

| R Ze 1 [ A iB, 0

H=——A"— ° S
2m T 2m |72sin?0 " r2sin?6 O¢

(23.16)



4ir. (23.16) Hamiltonyeninde 4y = (4£)" ve B, = 22 dir Egger F akis: kesikli
antumlu) ise

27he
F = 7o v — |M|] (2.3.17)

larak yaziir |M| tamsayidir.

Sistemnin etkin potansiyeli

2 1 A B,
V-2 -

T Imr?sinf 72sin®@

(2318)

seklindedir. (2.3 18) potansiyeli merkezcil olmayan (1.1) potansiyelinin 6zel bir du-
' (1.1) potansiyelinde ¢ = 0, b = (A, — Bov) olarak alinirsa (2 3.18)

(2.3.18) potansiyeli icin enerji spektrumu

Z2 4
E=- me e 5 (23.19)
2h2[ng + 7o + 1+ | M|

4 Feynman Path Integral Formiilasyonu

Goreli olmayan kuantum mekaniginin Lagranjiyen for miilasyonunda temel nice-
hk propagatérdiit.  Propagattr t, animnda g konumunda bulunan temel bﬁ
parcacigin t, amnda z; konumunda bulunabilmesi igin gegis genligi olarak ad-

aildmhr; aym zamanda kernel denilmektedir. Feynman tarafindan tnerilen propa-

Al ) = / Lz, &, )dt (241)

pargacifm eylemi olmak tzere

K (25,33 oy ta) = ] exp {iA [2(8)]} D [z(2)] (2.49)

S:eik]indedir.‘ Burada D [z(t)] ;2(t.) = z.’dan baglayip z(fs) = z»'ye ulagan olasi tim

yollar {izerinden integrasyonu gosterir, Yollardan gelen katkilarm birbirinden farkh
ﬁﬁammn nedeni bu yollar arasimda olugan faz farklandir. Propagator kuantum
mékaniginin {ist iiste binme ilkesini icermektedir. Ctinkii olas: ttim yollardan gelen
kéthlarm toplam seklinde ifade edilmektedir.
Path integralinin iglevsel anlami gudur: [tg, %] zaman arahfm N esit parcaya
bolip her bir aralik € ile gosterilirse

t=(to =ta,t1,te, s tN-1, N =) (24.3)




tj—tio1 = Ne=ty—to,j =1,2,- N, z; = z(t;) (2.4.4)

;= .’L‘(tj), Lq = Sﬂ(ta), Ty = .’C(tN) =Ty (245)

(2.4.3), (24.4) ve (2.45) ifadeler] kullamlarak fonksiyonel eylemin kesikli

N
Aw [z5] = EZL l::L‘j +2503—1’ T; E:L‘J—l y 6} | (2.46)
i=1

arak ifade edilir ve path diferensiyel olgiisii de

N-1

Dz(t)] — Cn [ ] d=; (2.47)

7=1

eklinde tanimlanir. Sabit m kiitleli bir pargacik igin Cy = (23@)”/ ®dir. (2.4.6)
e (24 7) kullamlarak Propagattr

o0 oo

. . N-1
Kn(zp, ty; Tayta) = Cn / . / exp { AN [z5] Hda:j (2.4 8)
loo oo J=1

bigiminde ifade edilir. (2.4.8) propagattr ifadesinin limit bigimi

K(fﬁb, tos La,y ta) im UN(.’Eb, ty; La, ta) (24 9)

=1
N—coo
E—0
seklinde yazilir. Path diferensiyel olgiisiinde Cn'in segimi Path integralinin istenen
limiti olmalidir, bu N — oo durumunda serbest pargacik normalizasyonunu verir ve

/ K (2, 53 7 ta)day = 1 (2.410)

— 00
biciminde yazihr, Propagator, iki konum arasmnda alinan zaman evrim iglemcisinin

matris elemanlaridir ve
K (@5, ts; Tay ba) = (@, s | Tar ta) = <3:b ‘exp [—z‘(tb . ta)ﬁ] Za ) (2.411)

olarak ifade edilir. Schrédinger denklemini saglayan dalga fonksiyonu Kernel kul-

lamilarak

‘If(.’lib,tb) = / U(wb,tb;ma,ta)\ll(:ca,ta) (tb = ta,) (2412)
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iminde ttretilebilit. (2.4.12)'deki iligkiden
K(a:b, tb; a:a,ta) = (5(3:1, - .’L‘a) (2413)

smtis1 yazilabilir. Aynca (t, —~ t.) =€ olan ¢ok kiiciik zaman arahklan i¢in ¥'nin
dinger denklemini sagladig: gosterilebilir. Schiédinger denklemi

(gt) U =H¥ (2414)

imindedit.  Schrédinger’in Green fonksiyonu ve Feynman’n yaklagim bir
itiindir ve

K (2, t; Tay ta) = Oty — ta) K (b, to; Tas ta) (2.415)
adesi yazilabilir. (24.15)°deki ©(t, — t,) ; ¢ > 0 olan bir basamak fonksiyonudur.
K(zs,tp; o, o) propagatorii

{(3{;) H"} K (25, ty; ay ta) = 6{ty = ta)6(z0 ~ 2a) (2.4 16)

_é_nklemini saglar. Boylece propagatériin Schrédinger denkleminin Green fonksiyonu

ldugu gorittir, Ust tiste binme ilkesinin sonucu olarak da
K (zp, tp; Tq, tq /K Ty, to; T, D) K (2,15 24, 1o )dT (2.417)

agintis1 yazilabilir. Ak olarak zamana bagh olmayan Lagranjiyen varsa propa-

K (24, th; Tayta) = Y _ exp [i By (ty — ta)} Up(2a) Un(2s) (2.4.18)

iciminde Hamiltonyen islemcisinin enerji ézfonksiyonlarimn bir tam kiimesi cinsin-
dén yazilabilir. Spektrum silirekli oldugu zaman toplam, integrale doniisir. T =

ty~ t, olmak tizere T’ye gore Fourier déniigiimii alinirsa

Kp(zp,70) = % /dTEXP (1ET) K (Tp, to; Ta, ta)

- Z ("""“) (2.4.19)

“Burada Im Ey > 0°dir. Bu bagintilar yardimiyla sistemi temsil eden dalga fonksiy-

~‘onlar: ve enexji spektrumu elde edilebilir.

11




5. Harmonik Salimecimin Uyumlu Durumlar:

‘Konum zaman uzaymnda Lagranjiyen
L=po-H (25.1)

ak yazilir. (25 1)’de H Hamiltonyendir ve

H= i(p2 + mzwéxg) = E(i + mwz?) (2.5.2)
2m 2 mw e
olarak verilir.
¢* = mwz® (2.53)
2
p
pr=— (25.4)

boyutsuz degiskenleri tanimlamirsa Lagranjiyen

1/ dg d w d
=3 (P p pq) -5 (Pi++9) + 55 (a0) (25.5)

[N

o\Pragt " Ta ) T 2

olarak yazilir. (2.5.5)'deki son terim olan tam tirev terimi ihmal edilirse

1 dg  dpq il g 2
L=3 (pq =~ ) 3 (P% + +4%) (25.6)
olur. (2.5.6) kullanilarak
. a= L (ipg + q)
‘\/i pq q
@ = = (~ip, +4) @5.7)
= — {1 -0
/2 Pq T4
holomorfik koordinatlar: tammlanirsa holomorfik koordinatlar cinsinden Lagranjiyen
1 (da* da .
L—ﬁ(dta_a EE) —wa*a (2.5.8)

olarak yazihr. Lagranjiyenin varyasyonundan
a = —iwa

*

a =iwa" (2.5.9)
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de klasik hareket denklemleri elde edilir. Bu denklemlerin ¢oziimleri

a*(t) = a*(ty)e™ i) (2.5.10)

E = wa'a = wa*(ty)e“ g (t;) = sabit {(2511)

AT
HY = ifis (25.12)

[@,a] =nh (2.5.14)

dir. (2.5.14) komiitasyon iligkisi kullarlarak (2.5.13) Hamiltonyeni

H:%(aa+-g) (2 515)

..(')Iar ak yazilr. Yine komiitasyon iliskisi kullanilarak

3]
Oa*

“oldugu gosterilebilir. (2.5 15) ve (2.5.16) kullamlarak (2 5.1) Schrodinger denklemi

a=~Hh

(25.16)

Lo 1N L 8,
Fuw (a pye + 5) U(a™,t) = zﬁat\I!(a 1) (25.17)

bi¢iminde yazilir. Degiskenlere ayuma metodu kullamlarak ¥(a*,t) dalga fonksiy-

onunun zamana bagh kism ve a* koordinatlarina bagh kismm ayrilirsa
T(a*,t) = ey, (a7) (25.18)
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5.18)'in (2.5. 17)"de yerine yazilmasi ile elde edilen konuma bagh diferensiyel
em;” 621'111'1156

Us(a*) = a™ (2.5.19)

odilir. (2.5.19)°dakd Uyya a islemcisi uygulanirsa,

@) = héjt.l;_*“*A = Axa™ (25.20)
o'mn Ux(a®) tizerindeki ardisik etkisi bir adimdan sonra kesilmelidir, yani
frlanmabdir. ¥ (a
itif tam say1 degerler almalidir. (2.5.19)

*) analitik bir fonksiyon oldugundan dolay: A, n’dir Yani A

Una*) = Up(a®) =™ (2.5 21)

.(25‘.21), (2 5.18)’de yerine yazihirsa

\Iln(a*,t) — Cne—i(n+§)wta'tn (2522)
da*d . N
/ ;'rr-iﬁe——‘CL * (\I’n(a*)) T (a*) = bnm (2.5.23)
ormalizasyon kogulundan
' 1
Con=—F= (2.5.24)
ol

U(a”,t) = a i)t (2{5'25)

olarak bulunur.

2.5.2. Uyumlu Durumlar
Uyumnlu durumlar

o an
U, (a* 1) = Uu(a”,? 2.5.26
. ; i (a*,1) (a”, %) (2.5 26)
olarak tammlanir (2.5 25) kullanilarak (2 5.26)
| * - C'éoz*n) —inuwt -t
T, (a ,t)=2£—n!—e beit/2 (2.5.27)
n=0

14




iciminde yazihr. (2 5.27)'deki n tizerinden toplam, iistel fonksiyonun serisel agihm

adesi oldugundan (2.5.27)

o (", 8) = emot2e o] (2.5.28)

U,(0) = € (2.5.29)
olur. Zamana bagh a ifadesi
at) = a(0)e ™™ (2.5.30)
ahmirsa dalga fonksiyonu
U, () = e oW e wH? (2.5.31)

Uyumlu durumlar g farkh yolla tamumlanir: a. Minimum belirsiz uyumlu
durumlar (MUCS), b. Azaltma iglemcisi Uyumlu Durumlar (AOCS), c. Yer
Degistirme Iglemcisi Uyumlu Durumlar (DOCS).

a. Minimum belirsiz uyumlu durumlar (MUCS)

£ konum ve p momentum arasindaki komiitasyon iligkisi

[z,p] = if (2.5.32)
ve belirsizlik iligkisi
(Az)2(Ap)? > inﬂ (25.33)
dir. Eger komiitasyon iligkisi
[z, 0] =1G (2.5.34)
alimrsa belirsizlik iligkisi
(Do) (8p)? 2 7 (G (2535

olur. Ozdeger denklemi de
(A+ %%B) U= ((A) + -2%%))—2 (B)) v (2.5.36)

15
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de yazili.  ve pigin (2 5.36) vzdefer denklemini saglayan dalga fonksiyonlan

Ves(z) = [2n (Aa:)z]_l/2 exp § — [%%&(;3—))} + % (p)z (2.5.37)

lir. 7 = 0 taban durum dalga fonksiyonlar: (z} = (p) = 0 igin tzel bir durumdur

Az\? 1
(Kﬁ) T (mw)?
(Az)? = (2a2) 7" =22 (25.38)

(2.5.38) kogullan durgun Klasik parcaciga karsihk gelit. Bu sartlarla uyumlu du-
rum dalga paketleri klasik parcacigin yoringesini izleyecektir ve geklini koruyacaktir.
i (ﬁ—;) 'nin farkh degerleri segilirse dalga paketleri geklini koruyamaz.

b. Azaltma Islemcisi Uyumlu Durumlan (AOCS)

‘Bu durumlar o kompleks dzdegerli azaltma islemcisinin 6zdegerleri olarak

a” o) = oo (25.39)
ammlanir, |o) durumlan
o) = exp (3 1of") S (2540

§éklindedir . Ayrica Gausyen kiime olarak
2

la) = [27? (Am)z] V2 exp [—&(%jg + i% - % (012 + lalz)} (2.5.41)

biciminde de ifade edilebilir. z ve p icin yazilan s sartlan ile

) = 5(% 1) An = 5 [%— + i%] (2.5.42)
olur. Boylece
|) = exp[—i (p) (z} /2h] Yos (2.5.43)

olur,
c. Yer Degigtirme Iglemcisi Uyumlu Durumlar: (DOCS)

16

B =TS



durunﬂal taban durumunda hareket eden
D(@) = exp (aa” —o’a”) (2.5.44)

pigtirme iglemcisi kullamlarak tammlani. Baker-Campbell-Mausdorff dzdesligl

D(e)0) = exp(—% o)) exp (aa™) exp(—oa) [0)
— exp(—-lé |lo]*) exp (ea™) 10) (2.5.45)
— exp(~3 |a|2)§3(§_)’-1—/5 0)
o)

edilir. Bu sonug AOCS ile egdegerdir.

, 6. Hartmann Potansiyeli igin Schridinger Denklemi Coziimleri

tiresel koordinatlarda Hartmann potansiyeli i¢in Schrodinger denklemi

1 no’ qn’e?
—zV? - U(r,0,¢) = E¥(r,0 2.6
o2 g v = BRee) 000
g.imindedir. ¥(r,0,¢) dalga fonksiyonu depiskenlere ayirma metodu kullanitarak
U(r
¥(r,0,0) = 2 11(6)2(0) (262)
ciminde ifade edilir. (2.6.2)" nin (26.1) de yerine yazilmas: ile
d2U(r) 2no? A
2 + (2E + i T—Q)U(T) =0 (2.6.3)
1 d,. ,dH(0) gnPo? +m?
- f——-= —_—— #) = 0.
sin & dG(Sln df )+ sin® 6 JH () =0 (264)
d*@ (i) 2
I +m*®(p) =0 (2.6.5)

diferensiyel denklemleri elde edilir. (2.6.3), (2 6.4) ve (2.6.5)dekim ve ) degiskenlere
ayrrma sabitleridir. ¥(r,8, ) biitin uzayda sonlu olmahdir. (2.6.3)’deki U{r) igin
smir sartlan U(0) = 0 ve U(oc) = 0, (2.6.4)'deki H(6) igin H(0) ve H(m) sonlu
deger ve (2.6.5)'deki ®(¢p) icin de ®(p + 2m) = @(¢p) olmahdur. (2.6.5) denkleminin
¢oztimii

i) = 0o




edlhr m = 0: :’:1,:{:2 - - olmahdir. m' = anfo-f +m, A= 12(2" + 1) a‘hmp
‘o0s @ bigiminde yeni bir degfigken tammlanarak (2.6.4) denklemi

(1~ %) dzfx @) 2$d—}§~§3£)- + {z’(z' +1)— %] H(z) =0 26.7)

ne dontigtirilis. (2.67)’deki H(z) igin bagh durumlar H |s—sy = sonludeger
ohdi. H(z) bagh Legendre denklemidir. I ve m pozitif tamsayr veya sifirdir.

ya bagh ¢dzthm

-
2
iy (c086) = Nemo(sin0)™ Y 21u!((z_fi);1:£22l:/;‘-%;ti}—l-l)! (cosf)' ™% (268)
: v=0
1111' (268)’(16]:(1 Nllmr
@ + 1) — m)!
Nyt = 26,
l \[21“(1’ T +1) (26.9)

iminde normalizasyon sabitidir. ve I'= K+m" k=0,1,2-- .dir. r’ye bagh denklem

d2U(r) one?  U{U'+1)
Tt (2E+ T ) U =0 (2.6.10)
larak yazilir ve I/
! =m'+k=+/¢qn?c?+k (2.6.11)
bigiminde ifade edilir. £ <0 bagli durumlar igin
2no? 1\
= {— 1/2 =3 —-n—- = 2 _— = ¥ 1
a = (—8E) 5 no ( 2E) , p=oar (2.6.12)
alimrsa (2.6.10)
d*U(p) g 1 I+
E o~ ——=U(p)=0 2613
2 T\, 7 (p) (2613)

olur. (26.13) diferensiyel denklemi i¢in U (0) = 0 ve U(oo) = 0 olmahdw. 7 — 0
ve r —» oo daki radyal dalga fonksiyonunun asimptotik daviamsma bakilarak U(p)

igin uygun ¢ozlim

U(p) = #"He™2" () (2.6.14)

almir. (2.6 14), (2.6.13)’'de yerine yazilarak

pdsz(fh[zawl)—plgf; -+ =0 (2619
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(2.6.15) denklemi o = (I + 1) — B ve v = 2(I' + 1) parametzeleri igin con-
pergeomett ik denklemdir. f(p) icin analitik ¢tziim confluent hipergeometrik
sonlar olarak ifade edilir. (26 15)'deki

(+1)-B=-n, n, =012 (2.6.16)

radyal dalga fonksiyonun dugtim sayisidir. Boylece enerji 6zdegeri

(no?)” (no?)” ;
E= T m U+ D) =—- m’g: n=(n, +1'+1) (2.6.17)
adyal dalga fonksiyonu
. 2 i o2y ! 2
Un’l'(r) = qu.’ (27?0; T) e_BTLilr'i'l (21(_7’_’:") (2618)
0 n

(26.18)'deki Ny, radyal dalga fonksiyonu igin normalizasyon sabitidir.
6.18)'deki Assosiye Laguerre polinomlarl icin

(et DI n(e) + (2 - p—2n— DIEE) + (+m)Iha(x) =0 (2619)

eme bagintist ve

i r 1
/ e FLE(Z) L (2)dz = __(“__gil(gm, (2.6.20)
_ 0 ’
dlkhk bagmtisi kullamlarak normalizasyon sabiti
| 2notr V2T —1=1)! 1/2
e = ( n ) T (n + I + 1) (2621)

Ide edilit. Normalize dalga fonksiyonu da
. U e\ 2] (o' —1—1)! Y2 fongr\' T
we(r) = (T) [Zn’l‘(n’ YU+ 1)} (T)

_ o2 ’ 2?’]0’27‘
e~ art L+ (T) (2 6.22)

~olur. Boylece Hartmann potansiyeli icin elde edilen dalga fonksiyonu
2.\ 1/2 P 1) 12 /942 r+1
\Ii(;r,ﬁ,(p)=l 2nocr (n ) nocr
7 n 2n/T(n' + ' + 1) n'

- a2 ' 2 0‘2'1"‘ (21' 4 1)(ll _ m;)' . ,
T pal+l Ui . Yo
e L, ( - ) ST+ + 1) (sin @) (2.6.23)

(ll_zmt
(sin@)m' Z (=121 —2r41) (COSB)I"—m'-«Q 1 gime

DA — e =201 (V —v+ 1)
£ ' —m/=2v)( N
dir. (2.6.23) kiiresel koordinatlarda Hartmann potansiyeli igin Schrodinger denklemi

cozlimleridir.
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KURAMSAL BILGILER VE KAYNAK TARAMALARI
1. Hidrojen Atomu igin Uyumlu Durumlar

' Hidrojen atomu igin eylem

b .
- d%
A= / it [7-3‘5- - ‘ (31.1)

T kanonik koordinat, " kanonik momentum ve r = |Z’| dir. Kepler
(4) dinamik simetrisini kullanmak icin (3.1.1) ifadesine ekstra bir

4 koordinatiyla serbest parcacik eylemi eklenir Boylece eylem,

A= /dt{ < +p4-%—[5}n-(?2+pi)—ﬂ} (3.12)

‘bigimindedir ve problem 4-boyutlu probleme déntisiir. x4 ve p4 dortlil vektor bilegen-

Jeri x4 = (T, z4) ve pa = (T, pa) cinsinden eylem

A= /dt { éﬂ - (;A;IEPA pa— ?)] (3.13)

“olarak yazilir  Serbest pargacik Lagranjiyeni elektronun dinamigini (hareket den-
- klemlerini) degistirmemesine ragmen klasik yOriinge ve gecis genliklerini degistitir

" Bu nedenle serbest parcacigin z, serbestlik derecesi kuantizasyondan sonra yok edile-

biciminde yeni bir parametrik zaman secilerek (3.1.3) eylemi

A= Jo o (Rpn i) (E-)] o1

sekline dontisttiriiltir. (3.1.5)’deki p,, -00 < p, < +oo bolgesinde tammh Lagrange
carpamudir, Boylece (3.1.5) ifadesi [(—p,)r — k] potansiyeli altinda hareket eden, dik
olmayan koordinatlarda, (4 + 1) boyutlu sistemin eylemidir. Kustaanheimo-Stiefel
doniisiimii kullanilarak

dr \ _ 1{¢é & a&
( dy ) —( |paD (EA —&3 ) (df}; (3<1'6)
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yutlu &4 ve £ koordinatlarn ve £} ve £} karmal eslenikleri tietilir. Burada

x = (21 +iz3) /V2

y = (23 +124) [V2 (3.1.7)

r = (2mp,|) % (€364 + E3n) (3.1.8)

3.1.7)'nin momentum dontsiimleri
P\ _ _ (mpo)? (579 £ ) (pgz)
(py) (I€al” +1651*) \ €2 &8/ \ P (3.0.9)

= (Pur — iPas)
pm \/Ep$1 ng

1 .
Py = ﬁ (pms - Zp-u) (3'1-‘10)

arak yazilabilir. (3.1.6) dontisiimi cift degerlidir. Yani z(a)'dan z(b)’ye giden
llar £ uzayinda £(a)'dan £(b) ve [—€(b)]’ye olan iki farkli yola kargihktir £ ve &1
karmal spindrleri '

§=(§;) &=(¢& &) (3111)

- olarak tammlanir. (3.1.5) eylemi yeniden yazilirsa

b
d det dt
A= (gt €a,ta) = ]dA {Pgd—f\“ -z~p§-§5\_ +(-po) 7z~ H (3.1.12)
Aa

olur ¢ ve &1 karmal spindiler ve H, £ ve & karmal spinérleri ile ifade edilen 4-

alimcimin Hamiltonyenidir ve
H=uw[peper + €] — & (31.13)

yazilr. (3.1.13) dew = 1/ ~(p,)/2m salimcimn frekansidir. Hamiltonyen parametrik
zaman X’ya agtkca bagh degildir, bu nedenle H sabittir. Boylece

—pg = sabit 3114
(
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= 210“ [peper + £1€] — k= sabit (3.1.15)

;. H parametrik zamanda parcacigin enerjisidir, degeri sabittir ve bu

{-,ﬁi.'degeri H = 0du. g ,

arak tamumlamr. Burada H laboratuvar cercevesindeki enerjidir. Laboratuvarda

rji t fiziksel zamaninda Glgiiliir.

H=0 (3.1.17)
oldugu zaman
po=H (31.18)
a ve a! holomorfik koordinatlar

G+

£1 4 ipe by
=7 3.1.19
= ( € + ipg a (3.1.19)

b_
ot = — (€ —ipgr, & —ip) = (af By ol B) (3.1.20)

\/_

- olarak tammlani. (3.1.11) ifadesi holomorfik koordinatlar cinsinden

Ap
da da dt
i af )2 _ (wata -
A(ab,tb,aa, ) /d)\{ (d)\ d)\)+( Do) = (wala— k)| (3.1.21)

olur. (3.1.21) deki H = (waTa - k), parametrik zamanda Hamiltonyendir. Hidrojen
atomunun uyumlu durumlanm tiiretmek icin (3.1.21) ifadesi kullamalacaktir.

Kuantizasyon
Feymann path integral formiilasyonu, evrim islemcisi U'nun Z konum iglem-
cisinin &zdurumlart arasmdaki gecig genliklerinin matris elemanlarim verir. Yani

komm dzdwumlarmn evrimini verir. Burada harmonik salimicimn azaltma
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Holomorfik koordinatlarda hidrojen atomunun kerneli

Ap
" DtD(—p,) ei){ld)\(—m)f_; i

K(al, ty; aa,ta) = f s o= K.(a},as) (3.1.22)

a

jigiminde tamimlanir. Burada i = 1 ve K, (a},a,) , A parametrik zamanda 4-
memin kernelidir. (3.1.22) ifadesindeki K,,(a}, a,),

Da'D dat d '
w(al,aa) = [;;m - exp /d l—- (-—El——a, — Tﬁ) ~w(ala+2) +k

__N _

(3.123)

larak yazilu. (3.1.23) denklemindeki (2w) terimi af ve a iglemcilerinin a'a seklinde

siralanmasindan gelit. af ve a islemcileri
[EE &T] =1 (3.1.24)
komuitasyon iligkisini saglar. ¢ ve p, lizerinden olan integrasyon

D tD (—po)
[27]

exp z/d)\( )ji = /d([;f]o) exp [—ipo (tp —t2)]  (3.1.25)

Aa —00
bigiminde diizenlenir.w zamana bagh olmadifindan integrale katki getirmez.

(3 1.23)'deki af ve a inte rasyonu da Path integral yontemi kullanilarak
g

Kw (GI) a'a) — e—i(Zw— k) (Ab—/\a)+ag Exp[miw()\b—)\a)}aa, (31 26)

seklinde yazihir. Hidrojen atomu problemi i¢in Kustaanheimo-Stiefel déniigtimil ¢ift
degerlidir ve z uzayinda z,’dan z,’ye olan biitiin yollar ¢ uzaymnda a,’ dan az ve ag’
dan —az olarak iki farkh bicime ayrlir. Spinsiz Hidrojen atomu igin fiziksel gecis
genligi Kw(al, Gq) Ve Kw(—aZ, a,) genliklerinin simetrik toplamudn ve

K‘{;iziksel(al, aa) == [Kw(ai, aa) + K'w(_a'g',\ aa)}
e-i(zu—k)Ab—Aa} {eal exp[—iw(dy—As)|2a + 6'“£ eXP['i“’()‘b_)‘“)]a“] (3-‘1‘-27)
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iminde yazilr. Béylece (3.1 23) kerneli

A(=Po) (k) o= 2a)+(~po) ts—ts)

len]

o“'--__\8

oo
Kftzzksel(a ty; g, T /\d)\b
A

a

% % ! exp[—dw(Ap— )\g)]aa—ab exp[—iw(Ms—ra )] qa (3 1 28)

1de edilir. (3.1.19) ve (3.1.20) denklemlerindeki spintrler

Ayg
aa=| U (3.129)

L)

boa

af = (a¥, by, aty b, ) (3.1.30)
biciminde parametrize edilir ve (3.1.29) ve (3 1.30), (3.1.28) deki tistel ifadede yerine

'aiﬂa,r ak, iistel ifade kuvvet serisine agihirsa

[27}

n1,ng,n3,n4=0

© oo
K Phys (az, ty; aa,,ta) _ d(_po) e-ipo(tb—ta) Z [1 4+ (_1)m+ng+n3+n4]
0
X / d)\bei()\b—)\a)[k—w(n1+n2+n3+n4+2)] (3”1 31)
Ag

(@)™ (i)™ (a2a0-)" (o)™

TL1! TLQ! n3! ?14‘.

olur. Parametrik enerjinin degeri sifir oldugu igin (3.1.31) de yer alan ), integrasyonu
diizenlenirse
k

- (3.1.32)
nq +n2+n3+n4—|—2
olur. Hamiltonyenin dzdegeri k’dir. &,
k= (—-po) (TL}_ + ng+ng +n4+ 2) (3‘1 33)
2m
olarak yazbhr
n+ng+ngt+ne = 2n (3134)
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jamrsa fiziksel enerji

po= - (3.1.35)

m; koordinatini kaldirmak icin iki yéntem vardir: Ya (Duru vd 1982)’deki gibi
_ um mekaniginin global formiilasyonunda z4’nin biitiin degerleri iizerinden in-
: al almir ya da lokal formiilasyonda (Bhaumik vd 1986, Gerry 1988, Toyoda vd
:gggj’dek.i gibi ps(Ay) islemcisi icin dzdegerleri sifir olan veya z4'den bagimsiz olan
onksiyonlar secilit. Bu béliimde py(Ay) = 0 olan yontem kullamlmgtir. a,t ve
b’férimleriyle baglangi¢ kosullar: ps(X) = 0 olan

lass|” + [ — lacs|® +Jbs|* = 0 (31.36)

ecilmigtir. Aymi kosullardan ny -+ ny — ng — ny = Oyazili. Fiziksel kernel

o0

KﬁZikgd(aLtb; aa;ta) _ /d([;f]o) emipo(tb—ta)/d)\bei()\b—)\a)[k—2(n’1+n’2+1)w]

(pgpa)n’ﬁnfz (o O'cr)ngi_ni2 (6; 6a)2m

Lilm + n,-)il

(3 1.38)

olur. nf, ny, ve m yeni knantum sayilandir ve ny = nj+m, ny = np—m, ng = ny+m,
- ng = nj ~m olarak tammlanir. Bunlar parabolik koordinatlarda Hidrojen atomunun

kuantum sayillandr. p, o ve § iig yeni karmal parametredir ve

p= (a+‘5+0*—b—)1/2

o= (“*b‘ ) . (3.139)

a_ b+

1/2
6 _ aLa_
(55)

olarak tammlamr. (3.1.38) kerneli

oo mtny O

g T d(~p,) ,
fiziksely 1 . _ a E : § : —ipo(tp—ta)
K fizikse (ab,tb:aastﬂ) = /—1271'] /d)\be Pollp

o]

[ 7 —
ﬂl,ﬂ2—0m=—(n’l+na) A
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{n,ng,m o) (ny, nh, m |U (X — Aa)| aa) (3.1.40)

n,, mh, ™ |ay) enerji dzdurumlan ile son nokta uyumlu durumlarmm gdster-
ir. (n3,m5, M [U(X — As)| ae) enerji szdurumlanyla gosterilen baglangic uyumlu
Jainin zaman evrimi gosterimidir

_ ()" (o) (6,2

[Sraem]”

(ni,ny,mlay) (3.1.41)

(0 |U (Ao — M) ) = el Zmmtnatnasnet 105 -30)

% (Pq)n.i+n.'2 {O_a)ng—na (62)2m

{f; l_(l-l-ni)} "

i=1

(3.1.42)

icimindedir. Uyumlu durumlar,

I !
Ny

= Yy et

1 1/2
f ol 0 e g ! Ve F(n;+1 ]
n},me=0 m=-(n} +n})=0 Lgl (ri+1)

Xez’[k»—2(n1+n2+ﬂ3+n4+1)‘”] Inlnz-n3n4> (3 143)

ir. (3.1.43)'deki |nyngngng) dért sahmemin durumlandir ve @, A = 0°da azaltma

islemcisinin dzdegeridir. a 6zdeferinin parametrik zamandaki eviimi
a(A) = ae” ™ (3.144)

bi¢imindedir. Boylece uyumlu durumlar (3.1.43)°deki gibi verilir ve baglangic du-
.fumu p,0 ve A olan ii¢ karmal parametre ile tanimlamz.

Bu calgmada uyumlu durumlar arasindaki kernel de tiretilmistir. Uyumlu
durumlar arasindaki kernelle karmal konfigiirasyon uzaymin ilk ve son noktalan

arasmda tamimlanan kernel arasindaki iligkt

ke “dalday [ daldaa 1. ..
Kmee el e = [ T [ TeSaedadec (g 4]0

[2m1]* [2ri]*
s K Ti#bsel (gh g ) (0. |€], &) (3.1.45)
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dir. (3.1.45)deki (al€",€) ve (¢',€|a) matris clemanlan £F, € ve pet, pe térimlefiyi'e-.:._. R

a} ve a, gosterimi kullandlarak tammlanir.

(€1,€la) = exp [~ (€xén +Exéa) + VE{arba+bils +a8h+b-th)

—%(Gq.a_ -+ b_;.b_)] (3146)
dir ve (3.1.46)'nn karmal eglenigi
(a |g1,€)° = (£1,€10) (3.1.47)

dir. @, by, a. ve b_, la) uyumlu dururalarinn dzdegerleridir: (€1,€]a) (3.1.46)da

yerine yazilarak az, a, ve al a, izerinden integral alinirsa

g AN !
Ku_}:zzzksel (g;r, gb; gl’ ga) —_ (m) CcO8 [m(glga + gl&b):l

coswhA | 4 +
— a 3.14
oxp | 28 ele+ 1) (5148)
olur. Burada A = X, — A dir. £, gercel ve sanal kism ayrilarak olugturulursa
. U+ iu4

yazilnr. Bu (3.1.48)’de yerine yazilirsa

By 1 2 1
fiziksel — T t
S G (2i sinwA) o8 L'sinwA (ugtta + ‘5“‘5”)]

exp [%%AA (uuy + u:;ua)} (3.1.50)
elde edilir. Boylece (Duru vd 1982)'deki kernel ifadesi elde edilrmistir. (3.1.8)’deki
doniigiim kullamlarak K& 77 ve 7, terimleriyle yazilir ve (Duru vd 1982)'de
tartigilan Hidrojen atomumin konfigiirasyon uzay ifadesi gosterilebilit. 4 ve Ap
parametrik zaman {izerinden integral alimrsa K (7%, tb; Ta, ta) N0 Po lizerinden inte-
gralini verir.

Kiiresel koordinatlarda uyumlu durumlarn tiiretmek icin £4 ve g,
0 o
£4 = |€]cos Z et 2=
2
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0 _,
5 = |¢|sin §e-(“~/2>(*”+“*) (3.1.51)

‘pigiminde tanumlanarak, (3.1.46)’da yerine yazilir, e/ ve e~ (/27 *nm kuvvet seri-
sine acihip 7 agist tizerinden integral almirsa (7 agis 4 koordinatina kargihk gelmek-
“tedir.) uyumlu durumlar

(61,6, pla) = dmexp [~ & — afa) I, [z\/zafa € (1 - cose)] (3152)

‘bigiminde elde edilir. (3.1.52)'deki I, [2\/£a’fa €12 (1 — cos @)] ifadesi sifirinci dere-
cen modife Bessel fonksiyonudur. Burada cos®,

- apa. —bib.  ayh. a_ b.,.) ( sinfle’¥ sin E’e'i@)
cos®@=a n= ,— | cos @ ,
( 2 v2' V2 v2 V2
(3.153)
ve ala,
_+bib_
ala = E_%f__ (3.1.54)

dir. Daha sonra I, 2\/ 2atalé® (1 — cos @)] sifirincl dereceden modife Bessel ifadesi

I [21/2a’fa 1€ |2:| z cos® © cinsinden yazilir, I [2\/2(1% |€ \2} , k. dereceden modife

Bessel fonksiyonudur. Elde edilen ifade LX bagh Laguerre fonksiyonlar ve Pi(cos @Y
bagh Legendre fonksiyonlarinin sonsuz serisi olarak yazilirsa kiiresel koordinatlarda

Hidrojen atomu i¢in uyumlu durumlar

(~ata)™*"

(€], 0,01a) mzwzzrmﬂ e e Lh2ien)

k=0 n=

k [1 +( )k«H] (21 + 1)2lP [l+k 4 1]

>

= Dl+k+2T [—;—1 + 1]

Pycos ©) (3.155)

olarak elde edilir.
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4. BULGULAR
4.1. Hartmann Potansiyeli Icin Uyumlu Duramlarm Elde Edilmesi

Merkezcil olmayan kiiresel koordinatlardaki
Ze? BHR? Ch® cosd

0} = — 411
v(r.9) T + 2my? sin® § + 2mr? sin? § ( )
potansiyeli
Bh? CH?
72 o 2 = 2
f=2Ze, b= 5 C= o (4.1.2)
alimarak
f b c
g) = -~ : 413
vir.9) r + r2sin? @ + r25in @ (+13)
potansiyeline dontstiiriilir. (4.1.3) potansiyeli icin
(=50 -2)
1
n= -2—(7 + z) (4.1.4)
p=¢
koordinat doniigtimleri yapilarak parabolik koordinatlarda
f b dC—m
V() =~ b — + 415
G ==t i T i (1.5
seklinde yamlabilir, Parabolik koordinatlarda Hamiltonyen
1 i
H =——— _[¢(p? 2l + ——p? 416
Gmd) =5 (B2 +mpn) + s+ VIGT) (4.16)
bigimindedir. (4.1.6) Hamiltonyenini kullanarak eylem
A=/dt [pg$+p R p—— . T it
TR T AM G4 8 T 8MnC?
b _

T+n 4n " in(C+m)

olarak yaziliz. (4.1.7) efri uzayda tamumlanms bir eyleme kargthktir.
1
(= Zuz, 0<u<oo
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koordinat ve

Vo

= /Py

momentum donisiimleri yapilarak (4.1.7) eylemi

A= /dt[uuﬁ—pwv—i—p(ﬁé

4 1 vy P b+ b—c
u? 4+ v%2m (p“+p”+ v? f+ 7 T2

olarak yazihr. (4.1.10) eyleminde

p5, =p5+2M(b+c)

p5, =03 +2M(b—c)
dontigiimii yapilarak

A = fdt {puﬁ + p,,,'f') 4 p,ﬁglb

4 1 ¢ v
—u2 A 2 [2 (pu +p'u +— 1 + ng) - f:l (4112)

%% |, — /73 +2M (b + o] + % [pos = /6% + 2M (b - )] }

yazihir ve kinetik enerji terimindeki %ﬂg terimini yok etmek igin

dt  u? 40P

ds 4

seklinde yeni bir zaman parametresi tanimlanrsa (4.1.12) eylemi

_ d_u dv do  doy 5
Aﬂ_/ds {puds +pvds +p¢ds + ds [p‘bl B \/p¢+2M(b+c)J




2 4 .2
d¢s dt u_ji) (41.14)

+22 [pg, = \JPh + 24— o) + (-p0) (5- i

2
(o)1)

bicimine doniigiir. (4.1.14)’deki p, Lagrange carpamdir. Kutupsal koordinatlarda

- pargacigmn konumu

(u1,us) = u(cos ¢, sin ¢1)

(v1,v2) = v{cos ¢, 8in ¢2) (41.15)

olarak gosterilecektir. (4.1.15)° deki ¢ ve ¢ fiziksel koordinatlar degildir. Bu sis-
temin Hidrojen atomundan fark: ¢;ve ¢ agilarimn [0, 277] aralifinda tanunlanmams
olmasidir. ¢y ve ¢y icin tamm arahfi —oo < ¢ < 00, —00 < ¢ < 00 bicimindedir.
(4.1.15) dontigiimi kullanthrak (4.1.14) eylemi

A= ]ds {pm el +pu27}’;? +pv1@l—l—pv2dﬂ+p¢%f

-4 [Pm \/pqs +2M (b + C)J & [pqsz - \/pi +2M(b~ c)J ~H, (41.16)
seklinde yazihr. (4.1 16)'daki H parcagifm Hamiltonyenidir ve

L (P2, +pk, + 02+ %) + imw? (B +ud +of+0f) ~ f (4117)
ile verilir. A eylemindeki salunc kism ayrilarak

A, = / ds {pu, 22 + py, %2 + p,, B+ p, B2

2 2 v .
[pul—&p?ﬁ-zﬁﬁpvz + o (ud 4+ ud +0F + v3) + {J-] } (41.18)

seklinde yaztlir. (4.1.18) M kiitleli, w = —‘/"_221%4_1’: frekansli dort harmonik salimeimn

eylemidir.
M M
§= \/ =2+ im),  m= i) (4119)
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ve

M . . Mw .
5* — __,2_w(u1 — 7171:2)1 7’ = --2'—(1)1 — %’Ug) (4120)
+ karmal koordinatlan
{ Mw . Muw .
Pe= "‘é“(pm + Zpﬂz): Pp = _é_(pm + 2Puy) (4121)

ve

Muw , [Mw .
Per = ——Q—(Pul ~iPyy)y Py = T(Pvl — 1Po, ) (41.22)

momentum déniistimleri kullamlarak (4.1.18) eylemi

d€ d&* dn dn*
Ao = fds {pﬁ% T P ds + P ds + Py ds

dpe,  dper .. dpy_ Dy
ds ¢ ds § ds ds " (41.23)

~w(pepes + PoPy + EE+1M")

1d

+55 (pe€ + pyn + o€ + Po=") — f}

biciminde yamlr. £,£F ve 7,17 kompleks spintrleri

S:(?‘), d (e ),
B

n= ( 4 ) = ) (41.24)
3

olarak tanimlanmr. (4.1.24) spindrleri cinsinden holomorfik koordinatlar

Gr1
a3 ’

a 1 (§i+ipg>
' v2ZMw fi — ipg

1 7t + ip, )
. Py ) = 4125
T VeMw ( nt — ip, (4125)

!
N
[ T~]
o+
N ke
e’

ve karmal eglenikleri
al=m( ¢h—ipe € tipe ) =(af aly)
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]- - : * *
CET? — m ( 7}1- — Epn qu +— Zpﬂ ) = ( ﬂ+2 a,_2 ) (4126)

olarak tarumlamr. (41.23) A, eylemi holomorfik koordinatlar cinsinden

b 1 { dal da dal da ‘
” (ag, 8p, Qg sa) = f ds 5 El-al aJ{—&-S—l + —d—fag — aE o 2 —w (a‘;m + agag) —f
(4.1.27)

biciminde yazihr. Burada § S Pyt + Pogvs) |} terimi thmal edilmigtir 4-sahmcih
‘gistemin kerneli (4.1.27) eylemi kullanilarak

Pf:{,zpalﬂ

Kw(azl,m Spy 0al,2+ Sa) = / [27”_]2

o f 1 { dal da; dal das
X exp z/ds % —&ﬁa —aJ{ESl—i—d—;ag ;d w(a§a1—i—aza2) f
(4.128)

seklinde ifade edilir. (4.1.28)'de /i = 1 alnmustir. Harmonik salma i¢in Path
integral yontemi kullanilarak (EK-1) (4.1.28) kerneli

K, (‘1;1,2: 5p; Gg1,2, 8a) = €XP [(al 1'26_1.&’(5!’_3“}0:&1’2) — i {f +2w) (sp — Sa)] (4.1.29)

olarak elde edilir.
(4.1.29) da a{l,gaal,z yerine

t L E *
By 9012 = @31 22412 + @11 A 12

1 . @\
(at{ﬂ)z + mt(n?z)

a b=
+1,2 \/i

(091),2 + mizl),z)
Ag1z = 7

yazilarak (4.1.29) Kw(azl’i,, Sy Ga1,2, Sa) kerneli a%, ,A1 2 nin kuvvet serisine agihrsa

o0 0o
K. (abl 51 565 @a1,2, Sa) = Z E —i[{ 2y +2im [ 42)wt F](s5—5)

(4.1.30)

(011_/\+1)nr1+|mll+MI (G*_l)\—l) Ty g |-y

X
P(nn -+ |m1| +mq 4+ 1) I‘(n,l + lm1| — my + ].)

(4.1.31)
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* Ry +|m2}+m2
(a%sAs2)

T (n,, + |ma| +ma+ 1)

v e--i[(zn,.2+2|m2|+2)w+ f] (650

(a*5A-2) g timal—ma

T (mr, + ma] — 5 + 1)

X

_Oliur.‘ a* ve A karmal degigkenlerdir. (4.1.31)’de n, radyal kuantum sayisma, m
agisal kuantum sayisina kargihik gelmektedir. ¢ — g—{;qsh By —> %%@/,2 bigiminde
'Iéeklendjl-ilip L —— oo limiti aliirsa m tizerinden toplam integrale dontigtir:

¢} (a’zl 21 8b5 Qal, 2, 8a) = y /dml /dm2 e"i[(znfl o+ 2] +2)wt ] (s556)
—

ry2™

fry pHlmy 2|+mue \ )ﬂr-1‘2+im1.2|—m1,2
—1

('111.2-&1,2) (a2,

4,132
r (nﬂ,z + lml,Ql + m1,2) r (n?‘l 2 + Iml,Z' - ml,Q) ( )

Kl(a,;r1 o5 Sb; Bal,2 Sa), Se anmdaki aq 2 Szdurumlu bir durumdan s, anmdaki ap 2

vzdurumlu bir duruma gecis olasilik genligidir ve
Kl(a'gl,Q! 5p3 Qal,2, Sa) = (a'bl,2 |U(Sba sa)] a’al,2) (4133)

olarak ifade edilir. U(sy, Sa) |Ga1,2), s ammdaki azaltma iglemcilerinin Szdurumlandir

als) = U (s, sq) |aa) (4.1.34)

biciminde gosterilir. (a|aq,s), a*’m bit fonksiyonu olarak bu durumlarin bir gos-
terimidir. a, baslangig Szdegerli harmonik salimcimin uyumlu durumlarma, kargilik
gelir. Ele aldigimiz potansiyel icin parametrik zaman uyumlu durumlan

o0 o

]A.,_l 2,)\_12 fdml/dm2 Z e (2n71 2+2|m12|+2)w+f]

Ty =0

firg oHimaaitmye

A-f-l 2
% ’ 4135
L ('n'n,z + |mag| 4+ Mg+ 1) ( )

Anrl 5 +Hma,e|—m,2
1,2

F(n,12+|m12|—-m12+

1) lnTl 23 m1,2>
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lgimiﬂdedll (4 135)’(161{1 i?"lﬁ,2 . m1,2>,

treey ot 2| +ma 2
Gr1,2

r (n,u 4+ |m1,2l +mys+ 1)

|nr1.2am1,2> =

anl g +lm12j—m12

a_13
X 0 4.1.36
r (ml‘2 + |mia] —my2+ 1) 1 ( )

dir. s tizerinden integral alimrsa (4.1.34) Kl(agm,sb;aal,z, sq) kerneli,

[= o] oo

—1
a = d a
Gl(ab]_ 23 Qal 2) Z / ml/ m2 2?17-1,2 +2 Im1,2| + 2) w+ f]

Ry =0 2

* n11,2+|m1.2i+m1.2 * n11'2+|m1,gl—m1,2
(a+1.2)\+1,2) (a 128 2)

T (ny 5+ [mug| +miz+ 1) T (R, + Mzl = miz +1)

(41.37)

'j_'.bigiminde ifade edilen Green fonksiyonuna dontiglir. u, v fiziksel koordinatlarna
“doniis yapmak icin

da, ,da
b172 b1’2 6*‘0‘;1&51——0{2(1-1,2

G2(Up, Vb, Pr1,2} Uay Va, Parz) = /

[27i)
{up, 1o |arp) {ves P2 [a2s) Gh (051,27%1,2) (4.1.38)
“alir ve (4.1.38)’deki matrisler hesaplamrsa
(up, G1p Jars) = €59 exp [\/z'l\'ﬂub (14 € + ay.. e-wib)] (4.1.39)
ve
(v, P |z} = €724 excp [m% (a24 €% + ag_ 6_“’2")] (4.1.40)

elde edilir. (4.1.39) ve (4.1 40) ifadeleri kuvvet serisine agilursa

& ik1dry oI o—idr1p
g1tk CL [ e
(upy $rs lars) = e72M% D" (2Muwus)” 2 e L (4.141)
k! !
kllq}.=0 1 QI
ve
ikagop 432 o—igagas
2 ko a [ a;_ €
(vs, bap |agy ) = ™ FME Z (2Mwuv,) ™ 2 2+k2! 2= . (4.1.42)

k2,q2=0
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ohur. (4.1.41) ve (41.42) seri agilimlan (4.1.38)’de yerine yazilirsa

do, pda da* ; ,da— . .
. — +1,29041,2 —1,2 1.2 —g ay1,2—al,.a-12
G2(tts, Vo) P51,2; Uas Va, Par2) = i)’ G € ezt

g
E : § : a1+a1{_ “zi%z_ew%Mw(ug-i—vf}
Tkilg! kg

k1,2,91,9=0 77y 5=0

x (2 Mwu,b) (2 vab)-z—zzq etFrbin/2 i ie (2 thadan /2 ,—igaday /2 (4.1.43)

00
)nrl 2 +|m1,2 E+M1,2

; At12
x [ dmy | dm (sda2h
/ 1/ 2 2n,12+2|m12|+2)w+f] I‘(nrl’2+{m1,2|+m1,2+1)
=00

ny- +Im ;—m
(011.2}\_1,2) R Mt B

F(n'1,2 +]m112 |—rmq. 2+1)

olur. (4.1.43)’de yer alan a ve a* integralleri hesaplamrsa

. (2ni)? (2mi)?

e—ail,Qa%lﬂ ““‘—1,2’1—1,2

)ﬂr1,2+| mg 9 | +m1 2 ot
1.2 +1,2

Z Z \/I‘(n,1 o-Hma 2|+ma 2+1) 4/ 12!

kz.zm,z:() iy o =0

(41.44)

nry 2+|m1 2‘—m1 L)
(“:1.2) ’ ’ "a_Ts

X
\/ T(mry g +Hma,al—m10+1)4 /s 2

= 6?1,1.2+|m1,2§+m1,2,m,25nr1 o+lmaal—my 2.k 2

elde edilir. (4.1.44)deki integral sonucundan

Ty g + M2 +mip = gig (4.1.45)

ve

My o + Myl —mie = kig (4.1.46)

egitlikleri yazmlhir. (4.1.45) ve (4.1.46) esitlikleri kullanularak

- —k
g = £ o] = B2

—, 2= (4.1.47)
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Jlde edilir. Boylece (4.1.43)

oo oo

' oo
—i
Ga (U, Vs, 51,25 Uas Vay Gar,2) = | dm f dmy Z (2n,12+2|m1 2|+2)w+f]
—_ —00 =

fry =0

B

nry ot |m g

Xe—-ﬁMw(u§+'vb) (ngub)"’fl gHlma2 (2 MU)'UIJ) (4148)

ey oML z|+ma2

Xeq‘l 1| 1bez; 2' 25 £
I (”71:2 I“LI,2| mi,2 - 1)

nrl 2-i—lml 2|-ma,g

Ay
*T (7 + !mml —mi+1)

'.'olur.‘ ma, My rezidii integralinden elde edilen

2?171’2 -4 2 Iml,gi + 2= '—i

imae| = =1, — 5{; - (41.49)

esitlikleri yerine yazilirsa (4.1.48)

L
G2y, Vb, Pe1 .25 Ua, Vas Pa1,2) y e~ PMwE+vL) (ZMW%’%) o

g o= 0

1.2 (4.150)

olur. ¢y, ¢ koordinatlarim yok etmek i¢in

oG )
Gs(tip, Vp; Ua, Va) = / dero ] by PoT2M ) (1= b1a)
Jo oo

— /pﬁ+2M(b+c)(¢2b—¢2a)G2 (1, Vpy Pp1,25 Ug» Vas ¢a1,2) (4.1.51)
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integrali almirsa elde edilen Dirac delta fonksiyonlan

f
2rd [(-2; Fna+1) - \/;93, +2M(b+¢) (4.1.52)
ve
f
216 [(% +no+1)— \/p?b 4-2M (b +¢) (4.1.53)
olur. ¢ fiziksel koordinata (4.1.51)’deki G (tp, Vp; Ua, Vo) ifadesine eklenirse
G4(ub‘: Up, be, Ug, Va,y ¢a.) = / E%iﬁei'f dqus%%GQ.(ubg Up; Uay ’Uq) (41 54)

olur. ¢ icin Path integral hesabi yapilirak (EK-3)

"DoDps ;[ asp,t _ di% (i (But2mm~da)
| / 2000 o i Z pe(d (4.1.55)

m= 00

elde edilir. Boylece (4.1.55) kullamlarak (4.1.54)

L
Ga(tp, Vo, b3 Uay Va, Pa) = Z Y e B ) (ZMwubvb) 2

m1.2—0 TH== —00

% Ei‘ /p%+2M (Bre)d1a+in /pi+2M {(b—c)dza eip¢(¢b+27rm-——¢a)

X (4.1.56)

)-—{;—(%H)

[(—Ryy —~ L — 1)0(—np, +1)
seklinde elde edilir. Green fonksiyonu kernele déniigttriiliirek, ¢ zamam eklenirse

DtD(~ ,
K(ub:vbytb;ua,va:ta)z /#,(_E_Qe—'ﬂfpo%

2m
XK(ulh Up, ¢b: Sp3 Ua, Vas 960.: Sa.) (4 157)
kerneli yazilir. Path integral hesabiyla (EK-2)
DtD(._po) —i I 'x'-"oﬂ — / dpo —ipo(ty~ta)
] pe) it — [ e (4 1.58)
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elde edilir. Boylece Hartmann potansiyeli icin Kernel ifadesi

o0

. o0 .
—Peo 4 E Z -1 o2
K(ubs'ubatb;umvafta) = [%’l / _22').,'? dsb e zMw(ug-{- g)

Ry g=0 mE=—00
CE o i AT et in/ P20 )
% (QMwugvg) 20 gt P§+2M (b C)pratin/Pot2M(b £}paa ezP:fz(%-!-ZWm da)

— (e +1)
M) E T (3)

Aoi
I(—n, — L - 1T(~n, +1)

X (4.1.59)

L (n-
.—.-f—_ - w_(n'r? +l)
(Ay2rog) % (%’2‘) ’

T(—nr, — L — (=, +1)

w

X

bigiminde elde elde edilir.
4.2. Konfigiirasyon Uzaymmda Kernel ve Uyumlu Durumlarin Tiiretilmesi
Kernelle uyumlu durumlar arasmdaki iligki karmal konfigiirasyon uzaymda

Coaat
day; odap1,2

; dal, odaa1s _of —at
Kﬁhys(gga nga ‘56; s é-gL 7727 gm 7?:1) = / [27”:]4 f ;2?”]4 L2 g~ %12001.2 Fa1,2%a1,2

X <§ga & Iab> <7?;s o ‘ab) thys (a;ng: aal,Z) (aa1,2 Ié‘l;gﬂanl: 77&) (42 1)

bigirnindedir. Burada £ ve 7 karmal koordinatlarda (r,8,¢)’ye bagh degigken-
lerdir.(4.1.23) ve (4.1.24) bagmtilan kullamlarak (¢t,n',€,1 lar2) ve {ara €101, &n)
ifadeleri

(£nt,€,mlaz12) = exp [-(€7€ +1'n)
+v2(apn€ +a i€ +agan+ a_gn’) (4.2.2)
1
—§(G+1a—1 + a+2ﬂ—2)}

seklinde hesaplamr. (4.2.2)'nin karmal eslenigi

<a‘5=1,2 Ig%nfa ‘51 Tf) = <£TT}T? 5: n Ia:hl,2>* (423)
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bicimindedir.a,;2 Ve @.12, laz12) uwyumiu durumlaimm dzdegerleridir.
(EMt, &, |asiz) ve (a2 lg’fnf,g,@ ifadeleri (4.2.1)’de yerine yazlarak azl,g,

ap12 Ve a:rﬂ,z, aq12 Uzerinden integral alnmsa

2isinwA ¢sinwA

Y 1
KB (€], €0, s o, €1, Gl ) = (———) cos [——(5?5& b

t t ] coswh g - ;
+1Ma + ML) | €XP [——-z oA (E1&, + 16 + i + MiNa) (4.2.4)

clde edilir. (4.2.4)'de A = X —~ A, ’dir. € ve 77 gergel ve sanal kisunlarina
_ Uy + ius ! + ivq
&= ( Uy — sy ) ' = ( vy~ Vg ) (4.2.5)
biciminde aynlarak (4.2.4)'de yerine yazihrsa (4.2.5)

1 2 1
KPhus(y, , = —_ 1 N t
w ( b uasﬁbaya) (21 sinwA) cos [iSiﬂwA(ubu -+ UpUa

coswA
+£};§b + nlnb)] exp [m(uiub + -ulua + v;rvb + 'uflv,,)] (4.2.6)

olarak elde edilir. Bu (Duru vd 1982)’de verilen kernel ifadesidir. Kiiresel koordi-
natlarda uyumlu duramlan tiiretmek i¢in

£=1glen”?

gt = |g|emtr/? | (42.7)
n = |n| 2/

0t = |nje2/?

koordinatlar: tammlani ve £, &' ve n, 1 (4.2.3)'de yerine yazihrsa

(€L Il 21, 2 lass o) = exp [~ €7 — [l

Fv2(as 1] €912 4 a_y €1 eV - ayg |n] €92 4 ag |n] e/ (4.2.8)
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1
——§(a+1a_1 + a+2a—2)]

ve fistel ifade @1 ve wo'nin kuvvet serisine agilirsa

(€1 I}, @1, @2 |ad:1,2) = €Xp {" l‘fl lﬂ‘ = (a+1a—1 + a+2a—2)]

oo
1
§ - {n1+m2)/2 pi(n1—n2)P1/2 nitng ny
et nﬂ?’bzz 1 ' ' lnl a+1a 3 (4‘2‘9)
n1,2=0
3 ‘51_!112_'2(11‘!‘12)/261'(11-*12)902/2 05 altyal,
=0 =

elde edilir. (4.2.9)’daki a2 i¢in

P a1l
a —_
abas = 12—2“-—2 (4.2.10)

ifadeleri taninlamp yerlerine yazilir ve
/ dgole“:(nl"M)“"l = 278, ny (4.2.11)
esitligi kullanilarak (4.2.9) @1 integralleri alimirsa

el nl]} 2002 ) = 42 exp [~ € = Inf* ~ ol — alen

[s.s]

D (n!)

n=0

2~ (i¢")" (2a§az)n (4212)

Z (zi) (") (2“3"’2)l

yazihir. Sifinnc dereceden modife Bessel fonksiyonlan icin

Io(2) = ; %%)—2 (42.13)

bagimntisim kullanarak (4.2.13) ifadesi
(i€l Il |ohoranz ) = 42 exp [ le* — Inf - alen - afan
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x Iy ( 2a}a; |§|2> Iy (\/ 2a}0, |??|2)
biciminde elde edilir. Kiiresel koordinatlarda

€] = 'rsin«z-

tn] = rcos 3

koordinatlar tanmmlanarak (4.2.14) de yerine yazlirsa

<r, 8 |af{’2, a1,2_> = 47 exp [»72 - aJ{al — agagl

9 o
x Iy 2ala;r?sin® = | I 2atasr? cos? -
L 2 2 2

Genel Bessel fonksiyonlarimm

21 1-x 1"
Z(xz) = )\VZE!'Zwk(Z) [T'{l
k=0
bagmtist kullamlarak
1 + cos 9
I, \/2aJ{alr (———— ZE oh ( a’;alﬂ)
. 1=0
I
x (cos 8)™ ( af{alr'z)
ve

1 - cosé s
I, \/2@12-612?’2( ) Zl 12121l2 ( a2a2f2)

Iy
x {— cosf)? ( agagﬂ)

yazilr. (4.2.17) ve (4.2.18), (4.2.15)’de yerine yazlusa
<T‘, g laLQ, a1,2> = 47’ exp [7“2 — a){a,i - o};ag]
— iy
X;E 12!1 (\/alaﬂ ) (cos B)™ ( a%alfz)
=0
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(4.2.14)

(4.2.15)

(4.2.16)

(42.17)

(42.18)

(4219)

(42.20)




i
XZE ‘212 (1/a2a2'r2) (— cos §)" ( agagfﬂ)

elde edilir. Boylece sifirme: dereceden modife bessel fonksiyonlar I;. ve lp. dereceden
modife Bessel fonksiyonlarna donigti. Modife Bessel fonksiyonu ile Bessel fonksiy-
onu arasmndaki iligkiyl veren

L(z) = e 3 ], (e3%2) (4.2.21)
ve
J (™™ ) = €™ J,(2) (4.2.22)

bagmtilar1  kullamlarak modife Bessel fonksiyonlart Bessel —fonksiyonuna
déniistiirtiliic ve Bessel fonksiyonlari ile bagli Laguerre fonksiyonu arasindaki
iliskiyi veren

Jo(2V7Z)e (22) 2% Zrn+a+ 0 L¥z) a>-1 (4.2.23)

bagmtist kullamlirak (4.2.19) ifadesi

<r,9 ]aJ{,Q, a1,2> = 47 exp [7'2 - aJ{al ~ aj&ag]

I
Yzl!zh e Ehighie” (cos@)l1 (a‘ialrz)

I1=0

o aia, "
XZP (( 1) (% (4.2 24)

ny + I +1)

11 =0

i
le2121 e~ 5highie ™ (— cos§)® (aza 72) i

Io=0

ng
()

L (%)

=0F (nz + lz + 1)

X

bicimine dontistiiriliir. cos®™ 8 ve cos™ 8 icin

2m __

=227 (4n 4+ 1) (2m)I(m + n)!
f

(2m + 2n + 1)I(m — n) Pyn(z) (4.2.25)

T
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bagmtis1 yardimiyla bagh Legendre fonksiyonlan elde edilir ve (4.2.22)’de yerine

+ n141 + na+is
(a al) (GZGQ)

0 — 2
{r,0,p12|012) = 4m Z I‘(n1+ll+1)1‘(n2+32+1)

yazilirsa

xe~ plate I (¢ T2 (p2)efmd (4.2.26)

bz (14 (1) (21, 4 1) 2tir [Guaghia) 11 )]
Py, (cos §) F,, (cost)

X
I1,2=0 r (ll,g -+ k1,2 + 2) r [(kmgh,z) + 1]

elde edilir. Bu ifade Hartmann potansiyelinin uyumlu durumlaridir.
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5. SONUC

Bu ¢aligmada merkezcil olmayan, halka bicimli Hartmann potansiyeli icin
uyurmlu durumlar elde edildi. Bu sistemin kuantizasyonu ve uyumlu durumlarinin
olusturulmasi daha 6nce H-atomu i¢in kurulan yontemle olugturuldu. H-atoru ile
bu sistemin temel farki ¢; ve ¢ aglarmm [0,27] araliginda tammlanmanms ol-
masidir. Bu nedenle pj, ve p, de (tamsay)® degildir. Sistem (u, v, ¢y, ¢o) ile tamm-
lanan dért boyutlu uzayda hareket eden, dért tane aym w agtsal frekansli harmonik
salimict problemine doniigtiiriildi ve path integrali kullamlarak kuantize edildi. Elde
edilen uyumiu durumlar kompleks 6zdegerli olup, kiiresel koordinatlardaki Hart-
mann potansiyeli dalga fonksiyonlarinin siiperpozisyonudur.

Benzen icin bir model olarak oOnerilen Hartmann potansiyeli aymi zamanda
Coulomb+Aharonov-Bohmn etkilerini de igermektedir. Kullandigimiz “yaklagim
kuantum kimyasi, kozmoloji ve katihal fizi#i alaninda, kyistal yapilarin aydinlatil-
masi, molekiil modellerinin olugturulmasi ve bunun gibi bir cok sistemde uygulama
alam bulabilir. Ayrica daha karmagik kuantum kimyasal sistemlerin uyumiu du-
rumlarinin elde edilmesinde yararh olabilir.
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EKLER
EK-1
Bir fiziksel sistemin karmal koordinatlarda propagatorii

K(a*,a;€) = (a* Ie_iEH! a) (1)

olarak tanmmlanm, Tek bir harmonik salmici i¢in Hamiltonyen H=wa*a alnarak,

€= (s — 85) /N olmak iizere N € sonlu zaman aralif) icin kernel

N-1
dazda;
K(Gb,sb,aagsa / 271_ J < Ay -—ab,SN—Sble te(k’a‘\-a|Cl’;]\j’_I,S]\]_1>
F=1
X g ON-10N -1 (a}(w—l? Sy_1 Ie—iEwa*a 3N—2> e ON—2ON-2 . (2)

—a* ja_ * —iCwa*a — —
e 121 {a}, 51 |e |a0—aa,30--sa>

seklinde ifade edilir. Burada {(a*la) = e¥® olarak secilmistir. (Ek12)’de Dirac

gosteriminde yazilan terimler integral gosteriminde

N— 1da,*d,a éf:-l.[(a’f--a’f )a'_1—0,*5(0,-—a-_l)]—Ewa*fa-_l
o Tee BT AR i e%(a‘f,,aN—l-aa‘ao)

K(abr 8p; Qq, 3:1 e =t
e 271'@

(3)
olarak yaziln. (Fk1.3)'deki iistel ifade N — oo, €~ 0 limit durumunda

Da*D zfds a a—a*aj—wera| | . .
K(a‘gvsb;am sa) = / —Z'?Tr“gie [ ( ) ]eﬁ(ﬂNﬂN-i”%ao) (4)
olarak elde edilir. (3) denklemi
N-1 N N
d *da a i P @i —iEw S ata;_
K(a’busbr a'a:Sa / Zﬂz J' -1 At A = ' (5)

biciminde diizenlenip tistel ifadedeki 1. ve 3. terim m; nin kuvvet serisine agthrsa

T lda*daf —aja 1 - . * M
K(a?, s Gas Sa) P JH Z — [ahajs—1 — i € wala;_q] (6)
I

F=1m;=0

2mi




olur. j iizerinden olan terimler tek tek yazilusa

o0

- da’ _ daN_l —at @ i
K (a3, 5b; Gas Sa) = f —N‘“z'lre N1 N‘Imgz:om ! [a (1~ 4 € w)yan_1]™
E’ L(l—iew)ans] ™ L (7)
“dafdar g em 1 m =1 _ m
x/—né;m_—e : 1Zm2 [a5 (1 —i€w)ay]™ ZE{“ ar(1—icw)ag™
mo={) mg=0
elde edilir.
da*da _.,a™a”
f i C ol o ®)
diklik bagmtis1 kullanilirsa denk (7)
* = 1 * . .
K (af, 5b; Ga, Sa) = batat, Oaaas Zom [ (1 —icw) (1 —4€w)ansg™
M=
9)
oo 1 . . ‘ -
Z—'[ag(l—z € w)(l—1i€w)ag
Mol
trg=0
geklini ali. (9) ifadesi
[= o] 1 my
* o — * . N
K(az, 8p; Ga, Sa) = Sazat,Oaaao Zom [aN (1-iew) ag] (10)
M=
olarak yamlabilir. Ustel ifadenin serisel agilmu kullamlarak
K(CL:, 3p; Ogs Sa) = 6112&;\;5%&0 [GTVE_ZGNUJGQ] (11)

elde edilit. aly = @y, ap = @, ve N €= 8 — 5q oldugundan tek sahimuc icin (11)

kernel ifadesi
K(a}, sp; Qay Sa) = [a},‘e_i“’(s""s“)aa] (12)

olarak elde edilir. Birden fazla salinia1 icin kernel hesaplamrken, kuantum mekaniksel
diizeltme terimi olarak her bir salime icin w’ya 1/2 carpam gelmektedir.
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EK-2

DED(=0) s fao—po)2:
2r]

integral sonucu path integrali kullamlarak elde edilebilir

N
DtD(—po) o ds(—po) 2t _ by dts dpon . Efggae‘fjglpaf(tj—tj—l)
[27] 27 2n

d ,
- dtN_.]_ o df)l deN o Po e PON(ty 3 ) Hipon.-1(tN 1ty 2] ipor(ti—to)
27 27

— /dtN—l coodty dpon L dpoy eiPONfN—-itN—1(p0N—P0N—1}" it1(pg—p1)—tporto
2T 2

d ON ¢ ;
== f —22378%0 N §(pon — Pon—1)0(Pon—1 — Pow_2) - » - 6(pa ~ py)ePor

ty =ty ve poy = po alimirsa

/ DtD(—py) i ds(—po) % _ / @e@o(tb—te}
[271-] y 27




EK-3

Dq‘stﬁb ei f dsp(;,%
[27]

integrali icin path intagrali kulamlarak

2m 2w 2T

DQBqubeij'dspd,%f — /d¢1 /d¢2 e [ don
[27] 0 o 0

o0

o0 . N
dpoy [ onns FF, Pttt

o 27
i 20 27;' oo d o0 d
- e | p¢1 . p¢N+1
[ fagn - faon [ | T
0 0 0 —0 —00

&t Pog P Yb1-Poy b —(Po 1 —Pon )ON1Po 1 Po

2 2% 2% oo d oo d
_ o Py [ Wéns1
- / i [ 6o / dby f Po o
0 1] o —00

Z-P¢N+1 ¢b—(P¢N+1 _ptﬁN)qu_ ""(}7¢2 ”p¢1)¢1 —Peéy ta

€
oo = ]
= Z f@ W d¢e?’[p¢N+1 (¢b+2ﬂm)_(P¢N+1_p¢'N)¢N : -—(P¢2—P¢1)¢1"'P¢1¢’u]
me—se?_ 2 )

d¢ integrallerinden N tane § fonksiyonu elde ediliz.

DoDps i faspse — -
— v $ s — ipg{ Gy +2mTi-—ga)
[27;‘] € Z €

m=-—00
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