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Ferhunde GOZUYASARAN

Maddenin biitiin hallerinin ve katilarin gézlenebilir 6zellikleri elektronlarin ve ¢ekirdeklerin
hareketleri i¢in Schrodinger ¢ok parcacik denkleminin g¢oziimleriyle kuantum mekanigi
tarafindan saptanir. Biitlin bu  Ozellikler = denge Ozelliklerini ve denge durumunda
bulunmadigindaki o6zellikleri igerir. Ornegin, dengede bir sistemin o6zellikleri biitiin
termodinamik davranisini icermektedir Bunlar durum denklemleri, faz diyagramlari, 6z 1s1 ve
sikistirilabilirlik gibi 6zellikleri igermektedir. Bununla birlikte Schrodinger ¢ok pargacik
denkleminin yaklasik ¢oziimleri kabaca bile eldesine ¢alistigimizda bu denklemin dogasindaki
zorluklarla karsilagilir. Genelde gozlenen bu denkleme birtakim yaklagimlar yapmak
olmustur. Bdylece ilgilenilen problemin temel enerjilerinin elde edilebilecegi
diistiniilmektedir. Bu tezimizde biz, atom ve molekiiliin elektronlart igin Scrodinger
denklemini ¢6zmekte kullanilan tekniklerden ikisi olan Hartree Fock metodu ve Yogunluk
Fonksiyoneli teorisi lizerinde duracagiz. Atom ve molekiillerin enerji hesaplamalarinin temeli
olan denklemleri olusturup, hesaplar1 yapabilmek i¢in kullanilan Hartree-Fock (HF) ve
Yogunluk fonksiyonelleri teorisi yaklasimlarin tarif edecegiz. Son olarak da molekiiller icin
kullanisli Kohn-Sham tam degistokus methodu olarak ele alinan yerellestirilmis Hartree-Fock
methodunun gerekliligini, uygulanmasini ve Onemini g¢esitli kaynaklardan arastirarak
vurgulayacagiz. Burada kullanilan method ise LHF (Localized Hartree Fock) metodudur.
Degistokus etkilerini tam olarak ele alan bir method oldugu vurgulanmaktadir. Bu sayede HF
ve DFT ile incelemeye basladigimiz kii¢lik molekiillerden biiylik molekiillerin incelenmesine
bir gecis saglanabilmektedir.



