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ÖNSÖZ 

Bu projede çok-fotonlu (ÇF) iyonlaşma prosesleri en alt düzeyde pertürbasyon teorisiyle 

nümerik ve analitik olarak incelenmiştir. Atomik sistemler için var olan formülasyon moleküler 

sistemlere aktarılmış, C60 boyutundaki moleküllere kadar hesaplar yapabilen ve türünün tek 

örneği olan bir kod geliştirilmiştir. Baz fonksiyonları olarak B-spline fonksiyonları, metod olarak 

yük yoğunluğu fonksiyoneli teorisi kullanılmış ve ayrıca problem tüm moleküllere 

genelleştirebilmek için  moleküler simetri gruplarından faydanılmıştır. Ayrıca dışarıdan etki 

eden herhangi yöndeki alanlarla (örneğin lazer alanları) hesap yapacak kabiliyeti vardır. 
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ÖZET 

Çok fotonlu iyonlaşma süreçlerinin teorik olarak çalışması, en alt düzeydeki pertürbasyon teorisi 

(lowest order perturbation theory , kısaca LOPT) ile 30 yılı aşkın bir süredir çalışılmaktadır.  Özellikle 

attosaniye lazerlerin ve serbest elektron lazerlerinin (FEL) sunduğu yeni deneysel imkanlar bu konuya 

olan ilgiyi artırarak çok önemli bir bakış açısı sağlamıştır.  

FLASH sisteminde başlatılan FEL alanındaki gelişmeler ve kullanıma açılan veya açılmakta olan yeni 

tesisler çok-fotonlu süreç camiasını tekrar harekete geçirmiştir. Aslına bakılırsa var olan çok büyük 

lazer gücü değerlerine rağmen, fotonların çok yüksek olan enerjilerinden dolayı, ışık-madde 

etkileşmesi çok –fotonlu düzeyde kalmaktadır.  Aynı zamanda en küçük pulslar hariç, puls süresi 

genellikle onlarca optik döngü mertebesinden daha küçük olmamaktadır. Kısacası LOPT metodunun 

kullanılması uygundur.  

O halde tek fotonlu süreçlerde başarı ile uygulanmış olan moleküler iyonlaşma hesaplarının çok-

fotonlu süreçlere de uygulanması ve bu süreçlerdeki iyonlaşma etkin kesitinin hesaplanması değerli 

bir çalışma olacaktır. Bu çalışmada kullanılan baz olan çok merkezli B-spline fonksiyonları kontrollu bir 

biçimde sonuca yakınsama sağlar. Kullanılan model Hamiltonyen ile birlikte de fotoiyonlaşma 

ölçülebilirleri, C60 gibi büyük moleküller için bile hesaplanabilir.  Bu projede hayata geçirilen ve 

testleri tamamlanan kod tamamen geneldir ve moleküler simetrilerden yararlanarak çalışır. Ayrıca 

herhangi bir gelişigüzel alan yönü yanında rotasyonel averaj, çizgisel ve dairesel polarizasyonlar da 

rahatlıkla çalışılabilir.  Bu büyüklüklükler  deneylerle karşılaştırma yönünden çok önemlidir. 

Zamana bağlı Schrödinger denkleminde olduğu gibi, kodumuzun ilk versiyonunda sabit bir yük 

yoğunluğu fonksiyoneli teorisi (DFT) hamiltonyeni kullanılmıştır. Yani statik ya da tek kanal modeline 

benzemektedir.  Bu seviyede bile  lineer rejimde fotoiyonizasyon iyi tanımlanabilmektedir. En azından 

yarı-nitel düzeyde çok-fotonlu iyonlaşma süreçleri için böyle bir tanımlama beklenebilir.  Böyle bir 

durum gerçekten de H2O için yapılmış tek kanal ve RPA hesaplarında görülmektedir.  Ancak kodumuz 

istenirse zamana bağlı DFT gibi daha üst seviyedeki metodlara da uygulanabilir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ABSTRACT 

 

The theoretical treatment of multiphoton (MP) ionization processes, in the framework of lowest 

order perturbation theory (LOPT), has been available for more than three decades for atomic 

systems. In particular the possibility of obtaining extremely short pulses, now in the attosecond 

domain, opens the possibility of exploring nuclear as well as electron dynamics in atoms and 

molecules, with fascinating perspectives . 

 

The recent development of the free electron laser (FEL), pioneered at FLASH , with numerous new 

facilities just having entered operation or under construction has revived the multiphoton regime. In 

fact, despite the enormous powers available, because of the much larger photon energies, the 

radiation-matter interaction is well inside the MP domain. Also, except for the shortest pulses, pulse 

duration generally exceeds a few tens of optical cycles, making the LOPT approach completely 

justified. 

 

It is then interesting to expand the molecular approach which has been very successful in the study of 

one photon molecular ionization processes, to the evaluation of MP ionization cross sections. The use 

of a multicenter B-spline basis offers the capability of attaining convergent results, within the chosen 

Hamiltonian model, for photoionization observables also in pretty large molecules, like C60. The 

implementation achieved in this project is completely general, making full use of the molecular point 

group symmetry. Moreover the formalism has been implemented so that any field orientation with 

respect to the molecular frame can be treated, as well as rotational averages for randomly oriented 

molecules, and linear or circular light polarizations are already available. 

 

As in the case of TDSE our first implementation employs a fixed density functional (DFT) hamiltonian, 

therefore in the same spirit of a static exchange, or single channel approach. Already at this level a 

quite good description of photoionization in the linear regime is generally obtained, and it can be 

reasonably expected that a similar agreement, at least at a semiquantitative level, can be obtained 

for MP ionization processes. This was indeed observed in the comparison of single channel versus 

RPA calculations in water. The basic structure, however, can be in principle extended to a more 

refined treatment of the many-body problem, time-dependent DFT being an obvious possibility.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 



PROJE METNİ 

Giriş 

Projemizde çok-fotonlu moleküler süreçlerin çeşitli özelliklerinin hesaplanması için, B-spline baz 

fonksiyonlarının ve DFT model Hamiltonyeninin kullanıldığı bir lineer seviyedeki pertürbasyon teorisi 

kodu geliştirilmiştir. İlk kodlama işleminden sonra öncelikle uzun testlerle kodun doğru çalıştığından 

emin olunmuştur. İkinci basamakta algoritmada köklü değişiklikler yapılarak daha efektif hale 

getirilmiştir. Bu haliyle çok daha büyük ölçekli moleküllerin çalışılması sağlanmıştır. En son basamakta 

ise ileride yapılması muhtemel olan deneylerle karşılaştırabilmek için çeşitli moleküllere uygulamalar 

yapılmıştır. Proje sonuç raporunun teslim tarihinde yayına hazırlanmakta olan bir makalemiz 

bulunmaktadır. Proje süresince iki taraftan da ikişer karşılıklı ziyaret gerçekleştirilmiştir. 

Yöntem 

Bu projede tarafımızdan yazılmış atomik orbitallerin lineer kombinasyonları (LCAO) kodu moleküler 

çok-fotonlu iyonizasyon problemine uygulanmıştır. Geçiş matrisi için ihtiyaç duyulan  bağlı (bound) ve 

saçılma (scattering) orbitalleri yük yoğunluğu fonksiyoneli teorisi ile (DFT) hesaplanmıştır [Toffoli 

2002]. Daha sonra etkileşim potansiyeli atomik orbitallerin lineer kombinasyonu (linear combination 

of atomic orbitals ---  LCAO) cinsinden açılmıştır. Bu açılım ihtiyaca göre orijinde,  
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yapılabilir. 

Denklem (2)’deki i ve j indisleri atomik çekirdekleri (j simetriyle birbirine bağlı atomları) 

göstermektedir.     
  

 ve       
  

 gerçel küresel harmoniklerle (    
 (   ) ) simetriye adapte edilmiş baz 

uzayı arasındaki geçişi sağlayan üniter transformu tanımlayan katsayılardır [Altmann 1994]. Bn  n 

mertebesinden spline fonksiyonlarını gösterir [de Boor 1978]. B-spline fonksiyonları merkezde 

tanımlanan baz fonksiyonları için        
     radyal aralığında diğer tüm noktalarda ise        

   radyal 

aralığında tanımlanırlar. Burada SCE ifadesi single-center expansion yani tek merkezli açılım 

anlamındadır. Bu işlem sonunda DFT denklemleri bir lineer cebir problemine indirgenir. Bağlı 

orbitaller H operatörünün düz bir matris köşegenleştirme işlemi sonucu bulunan öz fonksiyonları iken 

saçılma durumları ise enerjiye bağlı olarak yazılan     matrisinin öz fonksiyonlarıdır [Brosolo 1992]: 

   ( )       (3) 

 

Denklem 3’te  ( )       olarak tanımlıdır (S ortonormal olmayan orbitallerin dış çarpım matrisi 

olarak alınabilir --- overlap).  

Yukarıda kısaca bahsedilen taban durumu yük yoğunluğu fonksiyoneli teorisini bu projenin konusu 

olan çok-fotonlu süreçlerin şiddet ve açısal dağılım parametrelerinin incelenmesi konusuna 

uygulanmıştır. Yazılan kodda diferansiyel fotoemisyon tesir kesiti ifadeleri pertürbasyon teorisi ve yük 

yoğunluğu hesaplarından elde edilen öz fonksiyonlar kullanılarak elde edilir [Faisal 1976, 



Lambropoulos 1998, Laplanche 1976]. Standard zamana bağlı pertürbasyon teorisinde, çok-

fotonlu bir geçişte moleküler bir   〉 durumundan, sürekli (bağlı olmayan) bir   〉 durumuna geçiş 

olasılığı n fotonlu bir süreç için 
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formülüyle hesaplanabilir. Burada A elektrik alanine genliğini,   foton frekansını,    elektronik dipol 

operatörünün   bileşeni ve G ise Green fonksiyonudur . Green fonksiyonu 
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ifadesiyle tanımlanır. Denklem 5’teki toplam Kohn-Sham Hamiltonyeninin tüm durumları üzerinden 

alınmıştır. Çok-fotonlu diferansiyel tesir kesiti     
( )

 ile doğru orantılıdır [Faisal 1976]. Kodumuzda 

yukarıda özetlenen yöntem taban durumu formalizmi için çalışılmıştır. Kodumuzun içerdiği 

basamaklar şöyle sıralanabilir : 

1.LOPT denklemlerinin tam Hamiltonyen köşegenleştirmesi yoluyla tek elektronlu sistemlerde 
yazılması. 
 
Denklem (3), (4) ve (5)’teki ifadeler kodlanmış, H ve H2

+
 sistemlerinde test edilmiş ve asimptotik kısmi 

dalga kanalı sayısına, adım büyüklüğüne ve radyal ağ dizgesinin maksimum değerine hassasiyeti 

çalışılmıştır. 

2.Genel LOPT DFT kodunun çok elektronlu sistemlere uygulanması. 
 
Bu kısımda ilk kısımda bahsedilen algoritmanın paralelleştirilmesi ve genelleştirilmesi 
gerçekleştirilmiştir.  
  
3.Tesir kesiti ve açısal dağılım parametrelerinin gelişigüzel ve sabit moleküler yönelim için hesabı. 
 
Burada kodumuz, moleküler simetri gruplarından yararlanılarak herhangi bir yöndeki molekül 

yönelimi için ve sabit yönelim için genelleştirilmiştir. Bu adımın önemi büyüktür çünkü deneysel 

çalışmalarda ölçülen büyüklükler birebir bu hesaplarla karşılaştırılabilir.  

4.Uygulamalar. 

Yukarıdaki basamakların doğru olarak kodlandığına emin olunduktan sonra benzen ve N2 

moleküllerine uygulanmıştır. Böyle hesaplar daha once literatürde yer almamaktadır.  

Bulgular 

Geliştirilen Programın Ana Hatları 

Projemizin önerisinde bahsedilen ve çok fotonlu etkileşmenin etkin kesitini hesaplamasını yapan 

program Fortran dilinde yazılmıştır. Programda etkin kesit hesapları aşağıdaki üç adımda yapılmıştır: 

1) Öncelikle hedef molekülün dolu orbitalleri hesaplanır. Bu hesap statik bir yük yoğunluğu 

fonksiyoneli  (DFT ) hesabından ibarettir. Kohn-Sham denklemlerinin kendi içinde tutarlı (self-



consistent) hesaplanmasını takiben elde edilen özvektörler ya da başka bir değişle orbitaller 

bilgisayarın manyetik diskine kaydedilir. 

2) Proje önerimizde belirtildiği gibi etkin kesit hesabı için ara durumlar üzerinden hesap yapılması 

gerekmektedir. Programda hesaplanılması istenen simetri için Hamiltonyen matrisinin köşegen 

matris haline getirilmesi (başka bir değişle özdeğerlerinin bulunması) işlemi bu basamakta 

gerçekleştirilir. Bu basamakta diske kaydedilen objeler aşağıdaki gibi sıralanabilir : 

a) Verilen simetri için bulunan özvektörler. 

   b) Dolu orbitaller arasında hesaplanan dipol matris elemanları 

                c) Foton sayısının ikiden fazla olması durumunda ara durumlar arasında hesaplanan matris 
elemanları 

 

3) Etkileşmenin son safhasında son durum olan sürekli dalga fonksiyonunun hesaplanması 

gerekmektedir. Bu standard sürekli durum hesabında dolu moleküler orbitaller, ara durumların tüm 

özvektörleri ve dipol matris elemanları diskten okunur. Ara durumlar ve sürekli durum arasındaki 

dipol matris elemanları (normalize K matrisi) hesaplanır.  

 

4) Son olarak da verilen bir aralıkta bulunan tüm fotoelektron enerjileri için N-fotonlu etkileşmenin 

genlikleri hesaplanıp diske kaydedilir. Yukarıda ana hatlarıyla anlatılan hesaplar hem SCE (single-

center expansion) hem de LCAO (linear combination of atomic orbitals) bazları için 

gerçekleştirilebilmektedir. 

 

Çok-Fotonlu Etkin Kesit Hesabı 

 

Pertürbasyon kuramında çok fotonlu bir etkileşmenin diferansiyel etkin kesit hesabı aşağıdaki 

formülle gerçekleştirilir :  
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Denklem  6' da  ( )
   sembolü n fotonlu geçiş matris elemanını göstermektedir. Bu matris elemanı 

bütün Kohn-Sham spektrumu üzerinden n-1 toplam içermektedir.   gelen foton enerjisini 

göstermektedir. Yukarıdaki genel formülün özel bir durumu olan iki fotonlu etkileşmenin matris 

elemanı ise  

    
( )

 ∑
⟨  | |  ⟩⟨       ⟩

                                   (7) 

denklemiyle hesaplanabilir.  Denklem 7'de görülen D sembolü dipol matris operatörünü (uzunluk 

formunda),    dalga fonksiyonu     enerjili bağlı hedef durumunu ve    dalga fonksiyonu ise    

enerjili sürekli sonuç durumunu göstermektedir. Toplam etkin kesit Denklem 2'deki ifadenin bütün 

fotoelektron emisyon yönleri için integrali alınarak bulunur.  



İki fotonlu iyonlaşma süreçlerinin toplam etkin kesitleri, Chandra'nın yöntemi kullanılarak 

hesaplanabilir [Chandra 1987]. Çoğunlukla açısal momentum cebirinden meydana gelen bu hesapta 

öncelikle polarizasyon vektörü molekülün referans çerçevesinde yazılır. Daha sonra bütün 

fotoelektron yönleri üzerinden integral ve bütün molekül yönleri üzerinden ortalama alınır. Sonuç 

olarak iki fotonlu bir süreç için toplam etkin kesit aşağıdaki ifade ile elde edilir. 
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Denklem 8'deki ifade geometrik faktörlerden ve dinamik geçiş genliklerinden meydana gelmiştir. 

Burada    gelen fotonun polarizasyon yönünü göstermektedir. Önemli olan diğer bir sembol olan  

   
  ( )

(     ) ise aşağıdaki gibi tanımlanabilir: 
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Üç fotonlu süreçler için de yukarıdaki gibi bir hesapla benzer bir denkleme varılabilir. Projenin  bu 

aşamasında hem iki hem de üç fotonlu süreçler için bulunan matematiksel denklemler Fortran 

programına aktarılmış ve test edilmiştir. Bir sonraki bölümde bu testleren bahsedilmektedir. 

 

Testler 

 

Yukarıda tarif edilen hesaplar programa aktarıldıktan sonra programın doğru çalışıp çalışmadığından 

emin olmak için H2
+ 

iyonunun etkin kesiti hesaplanıp daha önceki çalışmalarla karşılaştırılmıştır. Bu 

hesapta kullanılan parametreler aşağıdaki gibidir. 

 

1. Hem sürekli (serbest) hem kesikli (bağlı) moleküler durumlar için tek merkezli açılım (SCE)  

kullanılmıştır.  

2. Radyal baz 258 tane B-spline fonksiyonundan oluşmaktadır. 

3. Radyal baz 80 atomik birimlik bir aralıkta düzgün dağılmış nodlarla tanımlanmıştır. 

4. Tek merkezli açılım (SCE) lmax=9 açısal momentumuna kadar açılmıştır. 

 



Sonuçlarımızı karşılaştırmak için literatürden iki çalışma seçilmiştir. Bunlardan Apaletegui [3] yukarıda 

kullanılan bazın aynısını kullanmıştır. Karşılaştırmak için kullandığımız diğer bir çalışma ise Barmaki [4] 

tarafından yapılmıştır. Çok dikkatli yapılan bu çalışmanın sonucunda elde edilen güvenilir sonuçlar 

aşağıda kendi sonuçlarımızla karşılaştırılmaktadır.  

Şekil 1 ve Şekil 2'de molekülün iki fotonlu etkileşmesinin etkin kesitinin hem paralel hem de dik 

konumlar için hesaplanmış bulguları görülmektedir. Bu hesaplarda çekirdeklerin sabit durdukları var 

sayılmış ve H-H bağ uzunluğu 2 atomik birim olarak alınmıştır. Düz çizgi kendi hesabımızı kesikli 

çizgiler  ise Şekil 1’de Apaletegui[Apaletegui 2000 ]’nin Şekil 2’de ise Barmaki[Barmaki 2010]’nin 

çalışmasını göstermektedir. 

 

 

Şekil 1 : H2
+
 molekülü ile iki foton etkileşmesinin etkin kesiti (paralel) 

 

  

 



 

Şekil 2 : H2
+
 molekülü ile iki foton etkileşmesinin etkin kesiti (dik). 

Yukarıdaki hesapların benzerleri üç fotonlu etkileşme için de yapılmıştır ve aşağıda Şekil 3 ve Şekil 4'te 

verilmiştir. Yine yukarıda olduğu gibi bulgular Barmaki [Barmaki 2010] tarafından yapılmış hesaplarla 

karşılaştırılmıştır. 

 

Şekil 3 : H2
+
 molekülünün üç fotonlu etkileşmesinin etkin kesiti (paralel). 

 



 

Şekil 4 : H2
+
 molekülünün üç fotonlu etkileşmesinin etkin kesiti (dik). 

 

İki-fotonlu Hesapların Parametrelerinin İncelenmesi 

 

Yukarıda bahsedildiği gibi sözkonusu hesaplarda birçok parametre kullanılmıştır. Hesabın sağlıklı 

olabilmesi için sonuçların kullanılan parametrelere çok hassas bir bağlılık göstermemesi 

gerekmektedir. Sonuçların bütün sözkonusu parametrelere bağlılığı ayrı ayrı test edilmiştir ve test 

sonuçları şu şekilde özetlenebilir : 

1. Radyal kesikli aralık adımı : Bütün hesaplar için radyal aralık sıfırdan Rmax=80 atomik birime 

kadar alınmış, maksimum açısal momentum ise lmax=9 olarak alınmıştır. Hidrojen için  yapılan 

SCE açılımında ise Rmax=1 atomik birim ve lmax=1 olarak alınmıştır. Her nümerik hesapta 

olduğu gibi bu aralıklardaki hesaplar aralığın belli adımlarla kesikli aralıklara bölünmesiyle 

yapılır. Hesabın doğruluğu ve hataların en aza indirilmesi açısından bu adımların (h) küçük 

olması, hesabın çabukluğu açısından ise adımların büyük olması istenir. Bu iki karşı özelliği de 

en iyi şekilde sağlayan h değerinin bulunması için aynı hesabın değişik h değerleriyle 

tekrarlanması gerekir. Aşağıda Şekil 5'te iki fotonlu etkin kesit hesabının molekülün gelen 

fotonlara paralel konumu için altı değişik h değeriyle bulunan sonuçları verilmektedir. Şekil 

6'da ise aynı hesabın molekülün dik durumu için verilmiştir.  



 

Şekil 5 : Kesikli aralık adımı (paralel). 

 

Şekil 6 : Kesikli aralık aralığı (dik). 

 

  



Yukarıdaki grafiklerde de görüldüğü gibi adım büyüklüğünün hesaplara etkisi, özellikle 1 atomik birim 

altı foton enerjileri için çok azdır. Bu sebeple hesapların süratle gerçekleştirilmesi açısından büyük 

adımlar kullanılabilir. 

2)   Rmax : Yukarıdaki hesaplarda kullanılan Rmax oldukça yüksek bir değerdir. Hesapların  bu 

parametrenin değişik değerlerine hassaslıkları ölçülmelidir. h=0.2 ve diğer parametrelerin önceki 

bölümde belirtilen değerleri için yapılan paralel ve dik konum hesapları sırasıyla Şekil 7 ve Şekil 8'de 

görülebilir.  

 

Şekil 7 : Rmax (paralel). 



 

Şekil 8 : Rmax (dik).  

Bir kez daha en azından 1 atomik birim altındaki foton enerjileri için bu parametrenin de etkisinin çok 

az olduğu görülmüştür. Bu durumda  Rmax = 40 değeri yeterli olacaktır. 

3)  lmax :  Son olarak Rmax=80 ve h=0.2 değerleri için değişik lmax değerleri denenmiştir. Şekil 9 ve Şekil 

10'da sırasıyla paralel ve dik konumlar için elde edilen sonuçlar görülebilir. 

 

Şekil 9 : lmax (paralel). 



 

Şekil 10 : lmax (dik). 

Bu hesaplarda da  lmax değerine karşı belirgin bir hassasiyet gözlenmemiştir. 

Hesapların daha verimli ve kısa zamanda yapılması için algoritmada iyileştirmeler 

Programın bu kısmında daha efektif çalışmasını sağlayacak olan iteratif algoritmanın anahatları 

detaylandırılmakta ve gereken matematiksel altyapı özetlenmektedir. 

 Çok-fotonlu geçiş matris elemanlarının iteratif algoritma ile hesaplanması 

 

  
( )  

  dalga fonksiyonuna yapılan n'inci dereceden pertürbasyon düzeltmesi dersek, bu dalga 

fonksiyonu şu şekilde yazılabilir : 

 

(10) 

 

Denklem 10'da C
(n)

mi  sembolü her mertebenin katsayısını   Dmk ise dipol matris   elemanını temsil 

etmektedir.  

Takip edilen prosedür yukarıda da belirtildiği gibi iteratiftir, yani her algoritmanın her basamağı bir 

önceki basamağına dayanmaktadır. İlk basamakta  başlangıç koşulu olarak C
(n)

mi= Dmi  kullanılır. Çok 

fotonlu prosesin genliği daha sonra şu basamaklarla hesaplanır : 

1. Yukarıdaki ilk tahmin çerçevesinde ilk orbitaller yani   
( )

ler standard bağlı durum 

metodları kullanarak hesaplanır ve manyetik diske kaydedilir. 
2. Tüm simetri durumları için Hamilton matrisinin özvektör ve özdeğerleri bulunur. 



3. Bu özdeğerler kullanılarak dipol matris elemanları hesaplanır ve kaydedilir. Bu aşamada 
sadece sıfırdan farklı matris elemanları hesaplanır. 

4. Bu prosedür maksimum bir foton sayısına ulaşılana kadar devam ettirilir. 
5. En son bulunan Cmi değerleri kaydedilir ve daha sonra çok-fotonlu etkin kesit alan ve 

açısal dağılım parametreleri hesaplanmasında kullanılır. Bu hesapların ayrıntıları bir 
sonraki bölümde verilecektir. Bunun yanısıra algoritma çok elektronlu sistemler için de 
genelleştirilmiş ve böyle sistemler için bulunan Slater determinantları kullanılarak 
hesaplanmıştır. 

 

Çok-fotonlu açısal dağılım parametreleri  

Chandra'nın çalışmasındaki [Chandra 1987] metod kullanılarak saçılım dalga fonksiyonunu şekilde  

açabiliriz : 

 

    (11) 

 

 Denklem 11'de sembolü simetriye göre adapte edilmiş açısal fonksiyonları göstermektedir. Son 

durum dalga fonksiyonunu iki fotonlu diferansiyel etkin kesit denkleminde yerine yerleştirip standard 

açısal momentum cebiri kullanılarak şu ifade elde edilir : 

 

                                                         (12) 

Denklem 12'deki AL ise 

ifadesiyle hesaplanabilir. Aynı ifade özetle 

 

     (13) 

 

şeklinde de yazılabilir. Burada toplam sadece L=4' e kadar yapılmıştır ve 

   
  

  

 

tanımı kullanılmıştır. 



 Çok elektronlu sistemler  

 

Çok elektronlu sistemlerde durumlar üzerinden gerçekleştirilen toplamda değişiklikler yapmak 

gereklidir. Tekrar iki fotonlu örneğe geri dönelim : 

 

                       (14) 

 

Denklem 14'te  

 

 

ifadeleri geçerlidir, ayrıca  ifadedeki dalga fonksiyonları da yukarıda bahsi geçen orbitallerden 

oluşturulmuş Slater determinantlarıdır. Burada kullanılan orbitaller Kohn-Sham denklemlerinin 

çözümleridir : 

 

                                                           (15) 

 

Dipol operatörü tek parçacıklı bir operatör olduğu için Slater determinantları için yapılan ara 

toplamlar sadece tek bir orbitali taban durumdan yüksek bir durumda bulunan terimlerle 

sınırlanabilir (singly excited terms). Projeksiyon operatörü ve standard Slater determinantı hesapları 

kullanılarak sonuç olarak şu denkleme varılır : 

 

 

                     (16) 

 

Algoritmanın bu yeni haliyle daha once çalışılmamış büyüklükte moleküller yapılmıştır. Buna örnek 

olarak aşağıda benzene molekülünün sonuçları görülmektedir.  

 

Gelecekteki deneylerle karşılaştırmanın sağlanması 

Protein bu son kısmında henüz var olmayan ancak yakın gelecekte Serbest Elektron Gazı (FEL) gibi 

gelişmelerle yapılabilecek olan deneylerde ölçülebilecek  fotoelektronların açısal ortalaması alınmış 

etkin kesit ve açısal dağılımlarının hesaplanmasını sağlayan formüller programa eklenmiştir. 

Algoritma H2
+ 

 molekülüne uygulanmıştır. Bu algoritma ile hesaplanan ve aşağıdaki figürlerde 0-0.1 



a.u. fotoelektron enerjisi aralığında bildirilen 1, 2, 3 ve 4 parametreleri orijinal sonuçlardır. 

        a.u. değeri kullanılmış ve toplamlar       ’a kadar açılmıştır. Merkezi hidrojen 

atomlarıyla çakışan küreler içerisinde yapılan kısmı dalga açılımının karakteristik açısal momentumu 

lmax;H = 1 olarak ve açısal ağ yarıçapı da Rmax;H = 0:6 a.u. olarak alınmıştır. Bu parametrelerin 

yeterli olduğunu test etmek için bir ön çalışma yapılmıştır. Şekil 11’de molekül etkesinin gelişigüzel 

seçilmiş yönleri için iki fotonlu toplam iyonlaşma etkin kesiti gösterilmektedir. 

 

Şekil 12-15’te aynı aralık için açısal averajı alınmış dağılım parametreleri gösterilmektedir (     

      ). Molekülün sahip olduğu     simetrisinden dolayı    ve    parametreleri sıfırdır. Bu sonuç, 

yukarıdaki denklemlerdeki    ve    parametrelerinin simetrisinden kaynaklanmaktadır. H2
+ 

molekülünün dağılım parametreleri daha önce herhangi bir teorik veya deneysel çalışmanın konusu 

olmamıştır.  

 

Şekil 11 : H2
+ 

molekülünün (çekirdekler arası 2 a.u. uzaklık kabul edilerek) iki fotonlu ortalama etkin 
kesiti 

 



                                       

 

Şekil 12 : H2
+ 

molekülünün (çekirdekler arası 2 a.u. uzaklık kabul edilerek) iki fotonlu    
parametresinin açısal averajı 

 

 

 



 

Şekil 13 : H2
+ 

molekülünün (çekirdekler arası 2 a.u. uzaklık kabul edilerek) iki fotonlu    
parametresinin açısal averajı 

 



 

Şekil 14 : H2
+
  molekülünün (çekirdekler arası 2 a.u. uzaklık kabul edilerek) iki fotonlu β3 

parametresinin açısal averajı   

       

 

 

 

 



 

Şekil 15 : H2+ molekülünün (çekirdekler arası 2 a.u. uzaklık kabul edilerek) iki fotonlu β4 
parametresinin açısal averajı   

Yazılan kodun daha büyük sistemlerdeki kullanımına örnek olarak Şekil 16’daki benzen molekülü 

verilebilir. Bu şekilde benzen molekülünün iki fotonlu etkin kesitinin foton enerjisine göre grafiği 

verilmektedir. 

 

Şekil 16 : Benzen molekülünün iki fotonlu etkin kesiti. 

                    



SONUÇ 

İki sene sure ile İtalya-Türkiye ikili işbirliği çerçevesinde yapılan projemiz başarı ile 

sonuçlandırılmıştır. Yukarıda ayrıntılandırılan proje sürecinde özetle aşağıdaki sonuçlar elde 

edilmiştir : 

1. Oldukça genel çok-fotonlu etkileşme parametrelerini DFT platformunda 
hesaplayan bir kod yazılmıştır. 

2. Kodun testleri ve literatür ile karşılaştırması tamamlanmış, kodda yapılan 
algoritmik iyileştirmeler sonucunda C60 boyutundaki moleküllerde hesap 
yapabilecek kadar verimlileştirilmiştir. 

3. Literatürde daha önce örnekleri olmayan moleküllere uygulanarak proje 
sonlandırılmıştır. 

Proje çerçevesinde karşılıklı ikişer bilimsel ziyaret yapılamıştır. Bu ziyaretler sırasıyla genel 

koordinasyon, iş bölümü, yapılan işlerin kontrolü ve yayın hazırlanması mahiyetinde 

geçmiştir. Halihazırda bir makale yayına hazırlanmaktadır. 
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