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ONSOZ

Bu yiksek lisans tezi galigmasinda, Atomlarda Konfigii-
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programinin incelenmesi ve yiiriitliilmesi konu alinmagtir.
Program kuantum mekanigi, atom fizigi ve bilgisayar hesapla-
ma yénleriyle incelendikten sonra, KTU Bilgi Iglem Merkezin-
deki IBM 4341 sisteminde galigtirilmigtir. Tezde programin
kisa bir dokiimi yapilmig, daha sonra biitiin altprogramlar ve
birka¢ hesap sonug¢lari tanitilmigtir. Daha bagka uygulamala-
ri da kolaylikla yapilabilecektir.
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GZET

Bu c¢alismada, korelasyon enerjisi hesaplamaya yonelik
"Konfigiirasyon Etkilegmesi Metodu" kullanilarak 12'den az
elektrona sahip atom sistemleri ig¢in, dalga fonksiyonlara,
bunlara kargilik gelen enerjiler ve osilator kuvveti hesap-
lamalari gergeklegtirilmigtir.

Hesaplamalar ig¢in, yurt digindan saglanan ve KTU'deki
kompiliter sistemine adapte edilmig bir paket program, verile-
ri hazirlanarak g¢alaigtirilmigtir. Sekiz farkli durum ig¢in
enerji ve osilatdr kuvveti hesaplamalar:i gergeklegtirilmig-
tir.

12'den fazla elektrona sahip sistemler igin gergek e-
nerjilerle hesaplanan enerjiler arasindaki fark artmaktadir.
Bu sistemler igin ¢ok ince yapi, fotoiyonlagma, ¢arpigmayla
uyarma, Van-der Waals kuvvetleri ve elektron atom sagilma
hesaplari enerjiye eklendigi taktirde gergek enerjilere ya-
kin enerjiler hesaplamak miimkiin olacaktir.



ABSTRACT

In this work, correlation energies and oscillator
strengths for atoms containing less than twelve electrons
have been computed. The method of configuration interaction
has been used.

The computer program used has been obtained from CPC
Program Library and adapted to the computer system of KTU.
Suitable input data have been supplied and the program has
been run. Energy and oscillator strength has been calculated
for different eigth cases.

The difference between experimental and computed
energies 1increases for systems containing more than twelve
electrons. For these systems adding the hyperfine structure,
photoionization, collisional excitation, Van-der Waals
forces and electron-atom scattering calculations toc energy,
it is possible to obtain results that agree with
experimental values.

VI



BOLUM 1
GIRIS

Cok elektronlu atomlarin yapisinin ayrintilarini ince-
lemek igin Schrédinger egitliginin ¢odzimiine birtakim katki-
lar aragtiralmalidir. Bu katkilari veren vaklagimlar, sonlu
bir baz cilimlesi cinsinden dalga fonksiyonlarinin gésterimin-
den dogan, genelde matematiksel nitelik tagimaktadirlar.

Bu yaklagimlardan en k&klii olanlari Hartree ve Hartree-
Fock(HF) metodlaridir. Hartree metodu herbir elektronun di-
gerinden bagimsiz hareketine izin verir. Hartree-Fock neto-
du, Pauli 1lkesini saglamayan Hartree metodundan farkli ola-
rak dalga fonksiyonunun bir determinant geklinde yazilmasini
igerir. Bdylece digarlama ilkesi saglanirlll].

Slater,degigim ilkesini kullanarak Hartree-Fock metodu-
nu basitlegtirmigtir. Slater'in bu diiglincesi daha sonralar:
Hartree-Fock Slater metodu olarak isimlendirilmigtir(2].

Hartree-Fock denklemleri iteratif yolla veya tedirgin-
lik yontemi ile g¢o6ziilebilirler. fteratif yaklagimda uzay
yoriingemsileri ig¢in uygun fonksiyonlar tahmin edilir, direkt
ve degigtirmeli potansiyeller hesaplanir. Bu sonug¢lar HE"
denklemlerine alinarak yeni fonksiyonlar bulunur. Uyum sag-
lanana kadar bdylece devam edilir. Sonuglar sayi tablolar:
halinde wverilir. Tedirginlik yontemi uygulandig:i hallerde
ise merkezi alan Hamiltonyeni sifirinci mertebe enerji ig-
lemcisi olarak alinir, geri kalan iglemciler tedirginlik
muamelesi goriir.

Hartree-Fock . yontemleri ¢ok genis uygqulama gdrmiig ve
elektronik hesap makinelerine uygun tarzda degigik program-
lamalari yapilmaktadir. Uzerindeki birgok kisitlamalarin
kaldirilmasi ile elde edilen "Sinirlandirilmamig Hartree-

Fock Yontemi®™ ile daha iyi sonuglar aliniyor ise de birqék



maksatlar ig¢in bunlar yeterli degildir. Daha saglikla
yontemler de bulunmaktadir. Bunlardan en onemli olanlarz
Hylleraas yontemil31], konfiglirasyon etkilegsmesi yo&ntemi(KE)
ve gok elektron teorileridir.



BOLUM 2

KONFIGURASYON ETKILEGMESI
ve OSILATOR KUVVETI

Hartree-Féck Yontemi antisimetrik dalga fonksiyonlari
kullanarak paralel spinli iki elektron arasindaki
korelasyonu hesaba katar, fakat zit yonelmig spinler halin-
deki korelasyonu ihmal etmektedir. Bu yizden enerji
farklarl, gegig olasiliklari ve relativistik katkilarin he-
sabi gibi hallerde gerekli duyarlikta dalga fonksiyonlarinin
ve enerjilerin HF metoduyla elde edilmesi beklenemez. Bir
atom veya molekiilin relativistik olmayan gergek enerjisi ile
HF enerjisi arasindaki farka "Korelasyon Enerjisi" denir. Bu
enerji, toplam enerjinin %1-5 i gibi kiigiik bir miktardar(3].
Bu farki hesaba katmak igin geligtirilen yontemlere "Kore-
lasyon Yoéntemleri" denir. Bunlarin en onemli iki tanesi

Hylleraas Yontemi ve Konfigiirasyon Etkilegmesi Yontemidir.
2.1. Hylleraas Yo6ntemi

Elektronlararasi etkilegmeyi hesaba katmak igin
Hylleraas, elektronlararasi uzakligi, |f§—f§l, dogrudan dal-
ga fonksiyonuna sokmay1 diigiindii{3]1. "Hylleraas Fonksiyonu"

dive adlandarilan
@ (rrgryg)zexpl-feiryorg o122 ¢ylg klr gl k(e )1 ke (2.1)
nin i

ifadesini ve degigim ydntemini kullanarak He igin birkag
terimle ¢ok iyi enerjiler elde etti. Hylleraas yontemi daha
sonralari geligtirilmigtir. Bu yontemle li¢ elektronlu atom-

lara gidildiginde hesaplanmasi pek zor olan;



jexp[-(ar1+br2+cr3)]rgrgrgr?2r33ri3dt

tipinde integrallerle kargilagilir. Bu tiir integraller ge-
lismig Kkompliter programlariyla hesaplanabilmektedir. Daha
fazla elektrona sahip atomlara gelindiginde Hylleraas ydnte-

mi imkansiz denecek kadar zorlagmaktadir.

2.2. Konfigiirasyon Etkilegmesi Yontemi

Kesin paritenin durumu, 82, Sz, L2, L, orbital agisal
momentum operatérleri ve spinin bir o©zfonksiyonu vektor
giftlenim tekniklerine gdrel4] verilir. Bu vektdr ¢iftlenim
tekniklerine goére; spin ve ac¢isal fonksiyonlari diizenleyen,
N-orbital fonksiyonlarinin bir ciimlesi, bir atomik sistemin
N-elektronunu temsil etmek iizere "konfigiirasyon” terimiyle
isimlendirilir. ©rnegin karbonun 3P temel hali igin HF
konfigirasyonu 1s2(1s)2s2(18)2p2(3p) ile temsil edilmelidir.
Konfigiirasyon terimi bazen basitge, elektronlarin (nl)
degerlerinin bir ciimlesine atanmasini gbstermede kulla~-
nilir. Karigsiklik dogdugu durumlarda, "elektron konfigliras-
yonu" terimi kullanilair.

Bir elektrona bir 6zel (nl) yoOringemsisinin verilmesi HF
metodunun koydugu bir kisitlamadir. Ornek olarak berilyumun
temel durum HF konfigiirasyonunun 132252 lS olmasi durumunda

temel durum dalga fonksiyonu

w=ag8y (152282 1s)+aney(1s22p? 1s) (2.2)

geklindedir. Burada ¢&; ve &, iki konfigilirasyonu anlatan
fonksiyonlar, aj ve ap degigimden tayin edilebilen paramet-
relerdir. (2.2) egitligi konfigiirasyon etkilegmesi(KE) dalga
fonksiyonuna bir ornektir. /

Genelde bir KE dalga fonksiyonu

M
Y= I ajb;j(a;Ls) (2.3)
i=1



seklini alir[5). Burada M, prensip olarak sonsuz fakat biitiin
pratik hesaplamalarda sonludur. {&;} her biri bir konfigii-
rasyonu anlatan "konfigiirasyon dalga fonksiyonlari"nin bir
ciimlesidir. Konfigiirasyonlarin ¢ciftlenmesi ve ©pariteler
fa;j}l ile godsterilir. Denklem (2.3)'teki konfigilirasyonlar bir
ortak pariteye sahip olmalidir. {a;} sabitleri, H

N 1 1
b + L&
i=1 =1l ry i<j rjj

1Y =H¥Y=EY

N-elektron Hamiltonyeni olmak ilizere, <W|W>=l gartiyla <41Ht?>
agiliminin mininmumlagtirilmasi sonucu tayin edilmelidir. E

Lagrange garpaninin dgetirilmesiyle;

(Hj4-ESj4)ay=0, i=1,2,...,M (2.4)
1

n ™M

J
elde edilir. Burada Hj 4= <§i|H|@j> ve Sj4= <§ile>'dir. BOy-
lece mimkiin E enerji degerleri, S listiiste getirme matrisi i-
le ilgili olarak H matrisinin &zdegerleridir. faj! katsayi-
lari kargilik gelen &Gzvektorlerin bilegenleridir. S, ¢; or-
tonormal ciimle alindiginda birim matrise indirgenir.

Degigim ilkesi [6] kullanildiginda en diigiik .6zdeger, en
diigiik enerji degerine bir st sinir tegkil eder. Uyarilmig
hal ig¢in degigim ilkesinin aligilmig gekli,bunun dalga fonk-
siyonu daha diigiik hallerin dogru dalga fonksiyonlarina dik
ise uygulanir. Fakat (2.3) KE dalga fonksiyonunun gekli,
Hylleraas-Undheim teoremi geregil?7]

> g3 (2.5)

ifadesini verir. Burada E(j)

(3)
E jdogru
{®; tkonfigilirasyon fonksiyonlari ve bdylece {E

j'yinci en diigilk 0©Ozdeger ve
6zel simetrinin j'yinci en diigiikk enerji seviyesidir.,
(j)} ozde-
gerleri {Py)} radyal fonksiyonlarinin seg¢imine baglidar.

(2.5) egitsizlikleri radyal fonksiyonlarin degigmesine gdre

minimumlagtirilacak fonksiyonel olarak herhangi bir



0zdegerin kullanilmasina izin verir. Bu degigimi gergekleg-
tirmek ig¢in iki farkli yol vardar:

(a) Konfigiirasyon ciimlesi HF konfigiirasyonunu igermeli-
dir. Konfiglirasyonlarin siiperpozisyonu metodu(SOC), HF rad-
yal fonksiyonlarini geri kalan konfigilirasyonlari tanimlamak
igin ihtiya¢ duyulan radyal fonksiyonlarla tamamlar[8]. Bu
ilave fonksiyonlar yukarida sdylendigi gibi optimizedirler.
HF konfigiirasyonundaki fonksiyonlar yeniden optimumlagtiril-
mig degildirler.

(b) HF fonksiyonlarinin yeniden optimumlagtirilmasi da-
ha Dbiiyiik esneklige izin verir ve bu ¢ok konfigiirasyonlu HF
(MCHF) yonteminin bir 6zelligidir. SOC ve MCHF arasindaki bu
farklilik helyumun temel hali igin iyice belirgindir. Fakat
SOC ve MCHF yontemleri arasinda bir bagka onemli ayrilik
vardir. SOC metodundan farkli olarak MCHF metodu,degigim il-
kesini radyal fonksiyonlarin diferansiyel denklemlerini elde
etmek ig¢in kullanir. Cozim herbiri iki kisimdan olugan
tekrarlama iglemini igerir:

(i) {ajl'nin verilen bir tahmini igin denklemler rad-
val fonksiyonlari elde etmek igin 6z uyumlu gekilde ¢oziilir,

(ii) Bu radyal fonksiyonlar igin {ajl'nin bir yeni cilim-
lesi elde edilir.

SOC igin radyal fonksiyonlar HF metodunda oldugu gibi
[5]1, analitik gekilde temsil edilirler.

2.3. Osilator Kuvveti

Birratomda bir durumdan digerine gegig ele alindiginda,
va enerji sogurulmasi va da kendiliginden veya etkiyle olu-
gsan enerji salmasi gergeklegir. Bu kesimde korelasyonu igine
alan dalga fonksiyonlarini kullanan geg¢ig ihtimalinden so&z

edecegiz.
2.3.1. Tanimlar ve Formiiller

Gegig ihtimallerini veren formiillerin :elde edilmesi

igin zamana bagli Schrédinger denklemi ele alinmalidar:



HY = in ¥ (2.6)
ot

Burada H Hamiltonyeni sadece elektrostatik etkilegmeyi de-
gil, radyasyon alani igindeki bir elektronlu sistemler igin
(e/mc)X{E geklindeki elektromagnetik diizeltmeleri de
icerir. &, elektromagnetik alanla uyugan vektor potansiyeli
ve P elektronun momentumudur.

Dalga fonksiyonu bdylece {E,}! enerjilerine sahip { ¥}
kararli hal dalga fonksiyonlarina agilmig olarak ifade
edilir:

W= I Cpltlexp(-iEt/h) ¥, (2.7)

n

Burada toplam kontinyum lzerinden bir integrali de igine
alir. Eger atom t=0 aninda ]i> halindeyse n#i ig¢in C;(0)=1,
Cnh(0)=0 olacaktir. Eger vektdr potansiyeli A cos(wt-k.r)
seklinde diizler dalgalarin bir Fourier serisi olarak veri-
lirse, tek elektronlu atomlarda sogurma igin birinci mertebe
perturbasyon teorisi;

2
1 ) 2% ¢ e

— etz — e [Ci] — Beaptike) |2 tvyg) (2.8)
t 3 hvﬁ

= Bj4P(V45) (2.9)

ifadesini verir. Burada
’ thi=Ej—Ei (2.10)
ile verilir. Bj4, sogurma igin Einstein katsayisi ve plvy;)

birim frekans araligi bagina enerji yogunlugudur.
Sogurma osilatdr kuvveti f;4, Einstein katsayisina

m

£i3= —=~

hujiBij (2.11)
ne .

ifadesiyle baglidir. Sogurma osilatér kuvveti pozitiftir.



2.3.2. Dipol Yaklagikliga

X dalga vekt&riiniin biiyiikligi k=2n/A 'dir. Bdylece atom-
larin boyutuyla kargilagtirildiginda biiyilkk dalga boylara

igin K.r<<1 elde edilir. Bdylece;
exp(ik.T)=1+iK.THeeurnn (2.12)

agilimi hizli bir gekilde etkin terim halini alir. Denklem
(2.12) 'nin denklem (2.8)'de kullanilmasiyla multipol agili-
minin dipol yaklagikligi elde edilir[91]:

ih

.
—

p = ih?¥ = (¥, Hyl (2.13)

m

(2.8) matris elemani dipol yaklagikligiyla

e ie i
‘jl;‘ Pji- - (3 |BT-Hg | - 7 4 (B5-B;) ¢3|eF]id (2.14)

olarak ag¢iklanir. Bdylece sogurma osilator kuvveti ig¢in 1iki

egdeger denkleme sahip oluruz:

2 m

£33 = — — (E5-E3) |<3|F|D>)? (2.15)
3 h
2 1 1 ..

£Y5 = 1<3|B]1> |2 (2.16)

3 m Ej-Ei

Bunlar hiz ve boy gekliyle ifade edilmig osilator kuvvetle-
ridirler. (2.13) niceligi T yerine T ile uygulanabilir ve
bu yolla ivme geklivle ifade edilen osilatér kuvveti elde e-
dilir:
TR R L T
fij=———--——————3|(j|V|i>| = 3¢5 D] (2,17
K (E]"-Ej) 3 m(Ej-Ei} ' ’



Burada V elektrostatik potansiyel ener-jidir.
2.4. Atomik Kompiiter Programlari

Atom ve molekiillere ait hesap programlarinin ortak kul-
lanimlari ig¢in "Kuantum Kimyasi Program Servisi" sistemi
kurulmugtur. 1970'1i yillarda bu alanda bir standartlagtir-
maya gidilmig ve programlarin birbirleri ile uyumlu hale
gelmesi igin "Kompiiter Fizigi Iletigimi" (CPC) isimli dergi
yayinlanmaya baglanmigtair.

CPC hesaplama fizigi ve fiziko-kimya dallarindaki prog-
ramlari igeren bir uluslararasi dergidir. 1969 vyilinda
kurulmugtur. Merkezi Amsterdam'dadir. CPC dergisindeki prog-
ramlarin Belfast'taki program kiitiiphanesinden alinmasi miim-
kiindiir. Program kiitiiphanesi Belfast Queen's iiniversitesinde
(Kuzey Irlanda) bulunmaktadir. Kiitiiphane toplu ve ferdi
satiglar yapmaktadir.

Konfigiirasyon Etkilegmesi Yontemi ig¢in iki program
paketi bulunmaktadir. Bu program paketlerinden biri MCHF,
digeri SOC yontemini kullanair.

Cok konfigiirasyonlu Hartree-Fock yontemine dayanan
programlar ciftlenmig integro-diferensiyel denklemler
takiminin sayisal g¢oziimiiyle, {aj}! konfigiirasyon agirliklara
ve {Pn1} radyal fonksiyonlarini hesaplar. Radyal fonksiyon-
lar baglangig¢ta perdelenmig hidrojenik tipte alinir, perde-
leme sabitleri ve {a;}! parametreleri baglangigta seg¢ilir.

.HeSaplamada bir tek konfigiirasyon kullanimiyla, bu yon-
temin bir alt ciimlesi olarak HF yaklaélml elde edilir. Bu
limit gekli 1965 yilandan sonra kullanilmaya baglanmigtir.
Bundan bagka yontem bir donmug 6z HF (veya MCHF) yontemine
indirgenebilir. Bunun ig¢in i¢ kabuk fonksiyonlari daha
onceki hesaplamalarda elde edilmig olmalidir.

Tkinci genel program SOC metodunu igerir. {a;j} katsayi-
lari konfigiirasyon dalga fonksiyonlarinin bir baz ciimlesine
gore Hamiltonyen matrisinin uygun ozvektorii olarak elde edi-
lirler. Hylleraas-Undheim teoremine gdre zdegerlerin her-
hangi  biri (6zellikle en diigiikk olani), {Ppn} radyal
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fonksiyonlarini degigimsel big¢imde kullanabilir. Bu {Pp)!
fonksiyonlara STO'larin toplami olarak analitik big¢imde ifa-

de edilir.
2.4.1. Paket Programlar

Yukarida bahsedilen her iki program, Hamiltonyen mat-
ris elemanlarinda ortaya g¢ikan spin ve agi integrallerini
hesaplamaya ihtiya¢ duyar. Hamiltonyenin Z(l/rij) iki elekt-
ron parcgasi ig¢in bu integraller dogrudan (direkt) ve takas
integrallerinin {ayk}! ve {byl! sabitlerini igerir. Bunlari he-
gsaplamak ig¢in bir yontem Fano tarafindan verilmig ve Hibbert
tarafindan programlanmigtir. Katsayilar nispi soy ve yeni-
den g¢iftlenim katsayilarinin garpimlarinin toplami olarak
agiklanir. Nispi soy katsayilarini hesaplayan programlar, p
ve d elektronlarai ig¢in Allison ve Chivers, f elektronlar:
igin Allison ve McNulty tarafindan hesaplanmigtir.
Burke'iin yeniden ¢iftlenim katsayilara paketi Hibbert
tarafindan kullanilmistir. (3n)J) sembolleri Nussbauner,
Shapiro ve Tamura tarafindan programlanmigtir. Hamilton ope-
ratoriniin tek elektron kismi benzer yolla Hibbert tarafindan
ele alinmigtair.

Agisal momentum integrali igeren programlar Hibbert ta-
rafindan SOC kodu igine yerlegtirilmigtir{8]. Bu programlar
MCHF metodu ig¢in girig verilerini saglamada ayrica kul-
lanilmalidir. Bu durum, genig bir programin dikkatli bir
gekilde yapiliginin avantajini gdsterir. Bir ¢ok program pa-
ketinin bu metod yoluyla birbirine baglanmasi SOC kodunun
bir ozelligidir.

Bu SOC kodu ayni zamanda elektrik-dipol osilator
kuvvetini de hesaplar. Gegig matris elemanlarinin agisal ve
spin integralleri Robb tarafindan verilen tek tensérler igin
"indirgenmig matris elemani” programi kullanimiyla hesapla-
nir. Ayni genel indirgenmig matris elemani programi elektrik
kuadrupol ve magnetik dipol radyasyonu ig¢in kullanilabilir.
Magnetik kuadrupol radyasyonu operatérit bir spin tensori ve

bir y&riinge tensériiniin ¢arpimidir. Bunlar igin de programlar
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Glass ve Klotz tarafindan verilmigtir. Bu programlar
magnetik dipol ve elektrik kuadrupol ¢ok ince yapisiyla il-
gili ag¢isal ve spin integrallerinin hesaplanmasi igin de ye-
terlidir. Bunlara kargilik gelen radyal integrallerin prog-
ramlanmasi nispeten basittir.

Programlar dik ydriingemsileri ve LS ¢iftlenmesini kabul
eder. Dik olmayan yoriingemsi takimi igin inceleme Froese
Fischer ve Hibbert tarafindan daha sonra yapilmigtar.

Spin-kendi y®riinge ve spin-diger ydriingenin LS kismini
KE fonksiyonlariyla hesaplayan bir program Klotz tarafindan
vazilmigtir ve bu SOC kodunun igine sokulabilir. ©Ozellikle
"J3 giftlenmesi" ig¢in bir nispi soy kodu Grant tarafindan
vazilmig, Robb'unkine kargilik gelen tek tensdr matris
elemani kodu Chang tarafindan, Hamiltonyen matris eleman-
lari Grant tarafindan varilmigtir. MCHF ve SOC kodlarinin
her ikisi de "ab initio" hesaplari yapar. Bunlar LS
giftlenmesi dahilinde atom ve iyonlaran ¢ok gegitli halleri
igin hesaplamalara imkan verdiklerinden geneldirler. Fakat
bunlarin biitiin durumlarda en uygun olmalara gerekmez. Knox
1969'da helyum dizisi ig¢in bir SOC kodu geligtirmigtir.
Burada Pp,3 radyal fonksiyonlari Sturmian  fonksiyonlar:
olarak verilmigtir. Etkin bir iki-elektron sistemi, kapal:
kabuk diginda iki elektronu olan bir sistemdir. Bu, Beck ve
Zare tarafindan biiyik atomlaran da diiglintilebildigi
relativistik bir formiillendirme halinde iglenmigtir. Relati-
vistik olmayan hesaplari &zel hal olarak incelenebilecek
tarzdadir. Bunda yine bir socC tipi, L2, 82, J2, J, ve pari-
tenin bir 6z hali olan bir dalga fonksiyonu kullanilmig ve
radyal fonksiyonlar Hartree-Fock denkleminin ¢oziimii halinde
onceden tayin edilmiglerdir. Bu kod Herman-Skillman'in,
Deslaux tarafindan yeniden yazilan kodu iizerine oturmakta-
dir. Bir tekli konfigiirasyon programi Wood ve Boring
tarafindan verilmigtir. Klapisch, parametrik potansiyel kul-
lanimiyla bir ¢ok konfiglirasyon dalga fonksiyonunu incele-
migtir. Bu yoOntemdeki agisal ve spin integralleri hesapla-
malari Hibbert'in programindan alinmaladir.

Bir baska ¢ok konfigiirasyon yéntemi Eissner ve
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Nussbaumer ile Eissner ve arkadaglari tarafindan anlatilmig-
tir. Bu yontem karakterde Hibbert'in SOC koduna benzerdir.
Fakat bir ¢ok farkliliklari vardir. Ag¢isal ve spin integral-
ler; Racah cebiri degil, Condon-Shortley gelenegi kullanila-
rak hesaplanir. Radyal fonksiyonlar kullanici tarafindan
saglanir veya Thomas-Fermi istatistik potansiyelinden
hesaplanabilir. Program ayni zamanda Breit-Pauli Hamiltonye-
ninin relativistik iglemcilerinini matris elemanlarini he-
saplar.

Relativistik diizeltmeler ile KE programi FragallO0]l ta-
rafindan programlanmigtir. ABBB RIAS kod adli "Research in
Atomic Structure: A Configuration Interaction Program with
Relativistic Corrections" programinda, uygun SMgLMj, fonksi-
yonlarindan elde edilen etkilegme enerji matrisinin Kkoge-
genlegtirilmesi ile SL, J veya F seviyeleri hesaplanmakta-
dir. Kullanilan Hamiltonyen Breit Hamiltonyenidir. Bu
programda, elektronik terimler (kinetik eneriji, gekirdek ge-
kimi ve elektrostatik itme), 6z kiitle etkisi, kiitle degi-
gimi, Darwin diizeltmesi, elektron spin-spin bagi etkileg-
mesi ve ydriinge-ydringe etkilegmesi, ince yapi ve gok ince
yvapi terimleri igerilmektedir. Program 2z<54 olan atomlara
uygulanabilmektedir. Program MCHF yéntemini kullanmaktadir.



BOLUM 3
KOMPUTER PROGRAMININ TANITILMASI

Konfiglirasyon etkilegmesi yontemiyle ilgili AAKMCIV3
kodlu programla dalga fonksiyonlari elde edilmesi ve
osilator kuvveti hesabia yapildi. Konfiglirasyon Etkilegresi
Yéntemi 2. boliimde tartigildigindan burada daha gok progra-
min ayrintilarini verecegiz.

Cok elektronlu sistemler ig¢in SOC yontemini kullanan
"Konfigiirasyon Etkilegmesi Dalga Fonksiyonlari ve Elektrik
Dipol Osilatdr Kuvvetleri Hesabinin bir Genel Programi" CPC
program kiitiiphanesinden ismarlanmigtir.

Programda FortranIV dili kullanilmaktadir. Program a-
¢iklama kartlariyla beraber 11499 satirdir. Program igin
kart okuyucu, ¢izgi yazici, kart delici ve ikinci kart oku-
yucu kanali gerekmektedir. BCD kart delgi kodu kullanilmig-
tir. Bu programin galigtairilabilmesi igin ACQB, ACRN, AAGD,
AAON, ACQV, ACQV0001l, ACQV0002 kod adli programlar gerekli
olmaktadar.

Program problemin ¢éziimii igin konfigiirasyon etkilegmesi
dalga fonksiyonlarini kurar ve atomik sistemlerde gegiglerin
osilatsér kuvveti hesaplamasini yapar. Coziim metodu igin;
once Hamiltenyen matrisi kurulur. Agisal integraller ACQV
paket programi ile gergeklenir. Radyal fonksiyonlar Slater
tip yoriingelerin toplamlari olarak ag¢iklanir. Daha sonra
Hamiltonyen matrisi kégegenlegtirilir. Radyal fonksiyonlarin
parametreleri fonksiyonel minimum olarak degigebilir. KE
dalga fonksiyonlari iki veya daha ¢ok durum igin elde edilir
ve bodylece osilatdr kuvveti hesaplanir. Benzer hesaplama bir

eg elektronik dizilige sahip atom igin tekrarlanuir.
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3.1. Hamiltonyen Matris Elemanlari

Konfigiirasyon Etkilegmesi dalga fonksiyonlarai Hamilton-

yen matrisinin kurulmasinda ilk agamadir. Genelde;
Hiy = <Qi|HIQj> = <Qi|Ho+VIQj> (3.1)

vazilabilir. Burada atomik birimlerde

N 1 2 z
i=1 2 ri i>3j
seklindedir. Boylece,
2
. 14 1 Qgllgld
“iIHOPj) =1 ’X(U,O } Py ) l- ——g g an SRLIBE {3.3)
0,0 00 2 dr r i 6 0 00
ve
AP L e,p kLB Ly gl g ) (3.4)
POsP 0 ok
yazilir.

3.1.1. Tki Elektron Integralleri

Denklem (3.4) teki vy katsayilarinin hesaplanmasi Fano
tarafindan Racah cebiri kullanilarak anlatilmigtir. Bu uyum
programla da birlegtirilmigtir. ¢&; ve @j'lefin' en az (N-2)
tane ortak yoriingemsisi olmalidir ve (p,0, p ,0 )'nilin mimkiin
segimleri agagidaki gibi belirlenmelidir:

(i) Eger ¢&; ve &4 tam olarak (N-2) tane ortak
yoriingemsiye sahipse, ve 0 geri kalan 1k1 elektronu igine
alan ¢;'deki alt tabakalardir. Halbuki p ve ¢ farkli iki
elektronu igine alan §;'deki alt tabakalardir.

(ii) Eger ¢; ve Qj'nin (N-1) yoriingemsileri ortaksa:

p, ®i'nin geri kalan elektronu igine alan alt kabugudur. p

de ¢4'ye gdre benzer gekilde tanimlanir.
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(iii) Eger §&; ve ¢y ayni N elektrondan kurulursa,
(p,0)=(p,0 ) alt tabakanin herhangi bir ¢ifti olabilecek-
tir. p=0 olmasi kargilik gelen alt tabakada iki veya daha

fazla elektron bulunmasi halinde izinlidir.
3.1.2. Tek Elektron Integralleri

(3.3)'teki {x} katsayilarinin hesaplanmasi iki elekt-
ron kismiyla uyumlu olarak Hibbert[11l] tarafindan anlatilmig
ve programlanmigtir. Sifir olmayan {x} igin, ?i ve @j'nin en
az (N-1) yoriingemsisi ortak olmali ve (6,0 )'niin miimkiin
segimleri agagidaki gibi belirlenmelidir:

(i) Eger ¢ ve Qj nin tam (N-1) yoriingemsisi ortaksa,'o
geri kalan elektronu igine alan @&;'de alt tabakadir;o ,
@j'ye gore benzer gekilde tahlmlanlr.

(11) Eger &; ve Qj ayni N yoringemsiden kuruluysa, bu
iki fonksiyon matris elemaninin sifir olmamasi igin Ozdeg
olmalidir. Bu durumda o=o'olur ve (3.3) denklemindeki toplam
¢ alt tabakasindaki elektronlarin sayisina egit x(o,0) 1ile

bilitiin iggalli alt tabakalar ilizerinden iglem goriir.
3.1.3. Radyal Fonksiyonlar

Radyal fonksiyonlari Slater tipi orbitallerinin{12] li-

neer kombinezonu olarak segilmigtir:

I5n1
Ppilr) = I Cypir exp(-fr) tn>1) - (3.5)

j=1

Bir elektronlu yoriingemsiler igin ortonormalligi korumak

lizere;

Phi(r)Ppyjlr)dr= &pp 1+1¢n<n (3.6)
o
ségimi gereklidir. Eger k=n-1 ise {Cypn3} katsayilara (3.6)

gartlari ile bir tek gekilde, {I4jni,¥4n1}'nin verilen
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segimi igin belirlidir.Eger k>n-1 ise katsayilarain bazilari,
HF hesaplamalari veya bu kodla yapilacak SOC hesaplamala-

rinda degigim parametreleri olarak kullanilabilir.
3.2. Optimumlama Iglemi

j'yinci ozdeger E(j), j'yinci enerji seviyesinin dogru
degerinin bir siniri oldugundan; E(j)‘lerin lineer kombi-
nasyonu aynli dogru seviyelerin lineer kombinasyonunun bir
st siniri olur. Boylece E(j), { ¥5n1}t islerine ve
denklem (3.6)'y1l saglamada kullanilmayan denklem (3.5)'teki
{Cjnl} katsayilarina bagli, degigim fonksiyoneli olarak
kullanilabilir.

Agikga, optimizasyon iglemi sadece fonksiyonel degerle-
rinin belirlenmesinde gereklidir ve kismi tiirevlerin hesa-
binda gerekli olmamaktadir. Bununla beraber, kismi tii-
revleri agik diferansiyel almadan ¢ok bilinen fonksiyon
degerlerinden hesaplayan bir minimumlagtirma programini kul-
lanmak miimkiin olmalidir. Simdiki program igerisine iki
minimumlagtirma programi konulmugtur. Bunlarin biri veya
herikisi kullanilabilir. Bunlardan birincisi VAO4A,Powell’'in
[131 dogrudan arama metoduna dayanir. Bu iglemde
baglangigta koordinat ekseni olarak ségilen n tane ydniin
(degigkenlerin sayisi) herbiri boyunca aramalar vyapilir.
Ikincisi, MODDAV, Lilll14] tarafindan ALGOL da verilmig olan

yontemin bir "Fortran” g¢evirimidir.
3.3. Programin Genel Akigi

Programin genel yapisi Sekil.l'deki akig diyagramiyla
tanimlanmigtir. Buradaki kesim numaralari (4.8) kesimindeki
girig verilerine kargilik gelir. Veriler konfigiirasyon ve
radyal fonksiyonlari tanimlayan iki ana bagliktan olugur.
Béylece, o6rnegin herhangi bir radyal fonksiyonun degisgip de-
gigmeyecegi, hesaplamanin farkli bir baglangi¢ fonksiyonlari
takimiyla veya es elektronik dizinin farkli bir iiyesi icin

tekrar edilip edilmeyecegi belirtilmelidir.
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(+1) Baglik deyim-
lerini oku

Birinci dort Evet

situn (-) igarete
sahip mi?

Kesim 1((1.2)den) Kesim
4'e kadar temel girisi,
radyal fonksiyonlara,
konfiglirasyonlari oku

Bﬁlﬁmlenmishsemada

Haylr
IPARTN=0

oku (Kesim-5)

Fonksiyon tanimlanma-
sinda oku{Kesim 5)

’ Hayir

Optimize olan radyal
fonksiyonlari oku. Mini-
mmbstine kanunu isleti-
mini tarif eden paramet-
releri oku(Kesim 6)

Sekil l.a. Programin genel akis diyagrami.
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FKEEP=0
IOPT =1

!

ICOMP(IOPT) radyal . -
fonksiyonunu de-~ = -~
Gistir
LY
Y 10P1= 1 e
= ‘}
F= endiisiik fonksiyon
degeri IDAVID= 0

IVAO4A=0

I0PT=
I0PT+1

(Kesim 8 de)
THOLEH ve
| THOLEU'yu oku

]

¥ Evet

Hamiltoniyeni kur ve
kOsegenlestir

i

Konfigilirasyonlarin
listesini uzat (Kesim
9) Hamiltoniyeni kur
ve kdgsegenlestir

Sekil 1.b. Programin genel akis diyagrami.
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Evet IHYPF'1 geri
IHYPF=} > cagir

Daha iist ve daha diisiik hal
dalga fonksiyonlarin: tanimla
ve osilatdr siddetini hesapla
(Kesim 11)

Hamiltoniyen matrisini kése—|f
genlestir ve (¢ok ince yap:
Evet veya) osilatdr siddetini arzul
ISUBD=T 2 edilirse hesapla(Kesim 12)
Hayair l
Evet
1s0= 0 == 4
y Hayar
NOZS=N0ZS-1

Evet
"NOZs=0 > 4
Hayir

NZ'yi oku. Yeni radyal
fonksiyonlar igin
CALORB'u ¢afir(Kesim 13)

o

Sekil l.c. Programin genel akis diyagram: ,
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Hamiltonyen matrisinin ilk defa kurulmasi ig¢in denklem
(3.3) ve denklem (3.4)'teki {x} ve {y}! katsayilari ile rad-
yal integraller herbir matris elemani ig¢in hesaplanmalidar.
Bir yoriingemsinin radyal fonksiyonu degigtirilecekse sadece
bu sonug¢larin ¢ogu degigsmemig kalacaktir. Gergekte degigen
yegane gokluklar degigen fonksiyonla ilgili radyal integral-
ler olacaktir. Bdylece herbir matris elemani agagidaki gibi
ayvyrilacaktir:

I, + (3.7)

I x

PP
P
Burada Hj4 degigen fonksiyondan bagimsizdir. Buradaki iki
toplam o fonksiyonla ilgisi olmayan bir ve iki elektron in-
tegralleri lizerindendir. Sadece {Ip} ve {Rg}‘nln yeniden he-~
saplanmasina ihtiya¢ vardir. Boylece Hamilton matrisi 1ilk

defa kuruldugunda {Hfj}, {xé} ve {yg} depolanirlar.
3.4. Faz Anlagmalari

Acisal momentum integrali programi, kiiresel harmonikle-
rin fazi igin Fano-Racahl15] gelenegini kullanir. Degigik
bir diizen olarak Condon-Shortleyl16] gelenegi kullanilabi-
lir. Bu iki diizen arasindaki fark;

40 fe.si (3.8)

Y} [F.R] = i
gseklinde agiklanabilir. Burada 12=—l’dir. Girig verilerinde
ICSTAS degigkeni 0 alinirsa Fano-Racah, 1 alinirsa Condon-

Shortleyvdﬁzeni iglerlik kazanir[17].
3.5. Yontemin Diger Atomik Ozellikleri

Ilk olarak bir SOC dalga fonksiyonul8] kurulmustur. Da-
ha sonra diger atomik 6zellikler, hesaplama agamasinda kul-
lanilmigtir. Ozellikle atomik yvapida ilgi g¢eken iki &zellik
osilatér kuvveti (gegis ihtimali) ve ¢ok ince yapi ile

ilgilidir. Yontemden sonug¢ olarak incelenebilecek olan bu
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iki nicelikten sadece osilator kuvveti hesaplamalari program

caligtirmada dikkate alinmigtar.
3.5.1. Osilator Kuvveti

Osilatdr kuvveti 2. béliimde tartigilmigti. Burada, osi-
lator kuvveti hesaplamalarinin daima sogurmaya ait oldugu
not edilmelidir. Osilator kuvveti hesaplamasi sebebivle gi-
rig bilgilerinde IOSCI ve IPARTN degerleri "1"e egit alinma-
ladar.

3.5.2. Alt KOgegenlegtirme

Bazen daha fazla konfigiirasyonlarain dahil edilmesinin
enerji ve osilator kuvvetlerinin yakinsamasina olan etkisini
incelemek ilgi c¢ekicidir.

Baglangigta Hamiltonyen matrisi kurulduktan sonra biitiin
matrisin satir ve silitunlarinin alt ciimlelerinin eklenmesivyle
tegkil edilen altmatrislerin kégegenlegtirilmesi gergekleg-
tirilebilir. Kargilik gelen osilator kuvvetleri daha sonra
hesaplanabilir. Bu alt kégegenlestirme seg¢iminin kullanilma-
s1 ISUBD degigkeninin giris verisinde alacagi degerle belir-

lenir.
3.5.3.Konfiglirasyon Takiminin Biiyiitiilmesi

Once kiiciik sayidaki konfigiirasyonlari, radyal fonksi-
yonlarin optimumlastirilmasindan sonra daha genig bir taki-
mlvkullanmak genelde uygundur. Bu iglemi girig bilgilerinde
IXTEND degigkenini "l1"e egitleyerek ve optimumlagtirma igle-
minin ardindan ileri konfigiirasyonlari ekleyerek gergekleg-

tirmek miimkiindiir.
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3.5.4. Optimumlagtirilacak Fonksiyonelin Tamimi

Fonksiyonelin normal sekli Hamiltonyen matrisinin en
diigiik ozdegeridir. Eger bu uygun degilse IFNCTN degigkeni
girig bilgilerinde "1"e egit konulmali ve fonksiyonelin gek-

1i yeniden tanimlanmalidzir.
3.5.5. Eg Elektronik Dizi

Belirli bir Z-degeri igin daha once yapilmig bir hesap-
lama, baglangig¢taki konfiglirasyon verilerini tekrar girdir-
meden diger degerler igin tekrarlanabilir. Bu se¢im firig
verilerinde ISO degigkenini "l"e egit yapmakla miimkiin olur,
Ayni tercih farkli radyal fonksiyonlar fakat ayni Z degeri

igin hesaplamanin yapilmasina izin verir.
3.5.6. Hamiltonyen Matrisinin Girdirilisi ve Cikarilisa

Hamiltonyen matrisinin bir dig dosyaya c¢ikarilmasi arzu
edilebilir. Eger Hamiltonyen matrisi biiyiikse onu geri oku-
mak, yeniden hesaplamaktan daha verimlidir. NPUNCH'i uygun
bir ¢ikig kanal numarasina egitleyerek Hamiltonyen matrisi-

ni, ozdegerleri ve ozvektorleri g¢ikarmak miimkiindiir.
3.5.7. Diga Yazma Seviyeleri

Basili ¢ikig bilgileri alma seviyeleri IBUGl, NBUG2 gi-

bi girig parametreleriyle tayin edilir.
3.6. Ortak Bloklar

Bu pakette kullanlian ortak bloklar cok fazladir. Tamam
bir anlatim programin bagindaki yorum kartlarinda yapilir.

Kullanilan dizi boyutlari gimdiki paketle birlegtiril-
migtir., Bu durumda konfigiirasyonlarin sayisindaki sinir
~{NCFG) 30'dur ve bu konfigilirasyonlarin hic¢biri 5 kapali alt

tabakadan daha fazla olmamalidir. Optiminmumlagtirma iglemi
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sirasinda konfigiirasyonlarin sayisinda sinir 20'dir. Izinli
farkli yoringemsi sayisi 21'dir. Diger durumlarda tek bir
radyal fonksiyonda (NPARAM) degigken parametrelerin sayisi
20'yi agmamalidair. M1 *NCOEFF garpimi 240 oldugunda
M1=NLIMIT*LRANG2 g¢arpiminin en biyik degeri 30'dur. Bu 1li-
mitlerin hepsi kullanicinin arzusuna gore artar veya azalir.
Bu degigim bircgok ortak bloklari etkiler.

Kodun igletiminde ne kadar eleman kullanilacaginin be-
lirlenmesinin kolaylikla miimkiin olmamasi sebebiyle bazi
degigken ortak bloklarda birtakim diziler vardir. Bu dizi-
lerde boyut sinirinin agilmamasi igin kontrol garanti edi-
lir. Eger bu sebeple program duruyorsa ¢izgi yazicisinda bir
uyarl goziikecektir. Yeniden ¢iftlenim kodundan farkla dizi
sinirlari bu kodun diger kisimlarini etkilemeksizin boyle
hata uyarilarayla birlegtirilmigtir. Ortak bloklardaki dizi
boyutlarini degigtirirken dizi sinirlarina kargilik gelen
degigken degerlerini de CICODE altprograminda yeniden tanim-
lamak gerekmektedir. Pratikte dizilerin sunulan boyutlar:
herbiri 5 kapali alt tabakadan fazlasini igermeyen yaklaglk
30 konfigiirasyon ig¢in izinlidir. Bu sinir boyut yaklagik 12
elektrona sahip atomik sisteme kargilik gelir. Kodun basginda
yorum kartlarinda verilen bilgilerle boyut sinirlarini yiik-
seltmek miimkiindiir. Kesin alfasayisal sonug yazdirimi asgagi-
daki diizende atomun durumuyla birlegtirilecek gekilde kuru-

lur:

ATNAME: atom adai,

ASTATE: toplam yoriinge agisal momentumu iéin spektroskobik
gosterim

ASPIN : singlet, dublet, triplet vs.

ROMANN: iyonizasyon derecesi (II, III, IV vs).

Bunlar LATENT ve OSCI programlarinda kullanilir.
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3.7. Altprogramlarin Tanitilmasi

Altprogramlarin birbirlerine bagliligi: Sekil.2'de gos-
terilmigtir. Bu altprogramlarin bazilari daha once CPC prog-
ram kiitiiphanesinde tanitildigindan agagida gimdiki paket i-

¢in yeni olanlari tanitacagiz.

CIiv3

CICODE'u ¢agiran etkisiz bir pargadir.

CICODE

Bu programin ana siriici rutinidir. Sekil.l'de gosterilen bir

akig diyagramina sahiptir. Diger kodlarin igerisine g¢agiri-

labilmesi igin altprogram olarak adland1r11m1§t1r.
ACNFIG

Bu altprogram konfiglirasyon girig bilgilerini okur ve test
eder. Gerekli oldugu yerde optimumlagtirilacak fonksiyoneli

tanimlar.
AOPTIM

Bu altprogram gerekli radyal fonksiyonlarin optimumlagtiril-
masint saglar. Optimumlagmig NOPT fonksiyonlarinin listesin-
de her bir radyal fonksiyon ayri ayri degistirilir. Listede-
ki son radyal fonksiyon optimumlagtirildiginda iglem liste-

deki birinci ile yeniden baglar.
ARADFN

Bu altprogram radyal fonksiyon parametrelerini okur. Kargi-
lik gelen diga yazma her iki Cyp). C%nl katsayilarinin gek-

lini verir.
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CALCFX

Bu program optimumlagtirilacak fonksiyoneli tanimlar. Hamil-
tonyen matrisini kurar ve kodgegenlegtirir, sonug¢lari basar.
Boylece SOC dalga fonksiyonlari ve kargilik gelen enerjileri

uretir.
CALORB

Bu altprogram radyal fonksiyonlari normallegtirilmig Slater
tipi orbitallerin (STO) toplami olarak okur. Normallegtirme
carpanlari {C4p)! katsayilarini elde etmek igin {Cénl} kat-
sayllariyla birlegtirir ve biitiin parametreler PNTORB'un kul-

lanilmasiyla yazdirilar.
COEFF

Bu altprogram STO'larin son (n-1) katsayilarini (4.6) orto-
normallak gartlaraindan belirler. Katsayilarin oranlara ilk
olarak diklik gartlarindan belirlenir. Gergek degerler daha
sonra normallegtirme gerekliliginden tayin edilir. Dikligin
sadece daha kiigiik n-degerleri ve ayni l-degerine sahip rad-

yal fonksiyonlar ig¢in gerekli oldugu farzedilmigtir.

COMP

Bu altprogram iki tamsayinin egit olup olmadigini karsilag-
tirir. Boylece yiiriitmenin sona erdirilip erdirilmeyecegine
karar verir.

DEBASE

Bu altprogram Rk(p,o,p’,o')'deki p:6, p',0' ,k parametrelerini

NMXORB'dan yeniden belirler ve Rk'da agiga g¢ikan doért yoriin-

gemsinin (n,l) degerlerini hesaplar.
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DERINT

Bu altprogram osilator kuvvetinde ortaya c¢ikan radyal integ-

ralleri hiz bigiminde hesaplar.

DOT

Bu altprogram iki vektoriin skaler g¢arpimini hesaplar.
EXORB

Bu altprogram (n,l) yoriingemsisinin parametrelerinin opti-
mumlagtirma iglemi sirasinda degigmesi durumunda yeniden ku-

rulmasini diizenler.
EXTEND

Bu altprogram konfigiirasyon takimi biiylitiildigiinde ilave kon-
figiirasyonlari iceri okur. Bunlar CFGIN'de baglangig¢ taka-
minda oldugu gibi girdirilir. Yalniz NCFG ilave konfigiiras-
yonlarin sayisi olan NEXTRA ile yer dedigir. Eger gerekiyor-
sa matrisin yeni bolinmesi tanimlanir. Yeni Hamiltonyen mat-

risi CALCFX'in ¢agirilmasiyla hesaplanir.
GRAD

Bu altprogram degigim parametreleri cinsinden fonksiyonelin

gradiyentini hesaplar.
HODIAG

Bu altprogram kdgegenel matris elemaninin bir elektron kis-

minin hesabini yapar.
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HOOFF

Bu program HODIAG programinin yaptiginin aynisint koOgegen

olmayan matris elemanlari igin gergekler.

BYPF

Bu gimdilik etkisiz bir programdair.

JACOBI

Bu altprogram Jacobi metoduyla Hamiltonyen matrisinin koge-
genlegtirilmesini saglar. Program her blogun o6zdegerlerini
normal olarak azalan sirada diizenler.

LATENT

Bu program Hamiltonyen matrisinin alt matrislerini ayri ayri

kégsegenlegtirir ve sonuglari yazdirar.
MAO1A

Bu program egzamanli egitlikleri ¢dzer ve radyal fonksiyon-
larda STO'larain {Cjnl} katsayilarinin belirlenmesinde kulla-

nilar.
MODDAV

Bu altprogram Lill tarafindan ALGOL'da verilen minimumlag-

tirma kodunun fortran'a gevrilmigidir.
ONELEC

Bu altprogram (4.3) egitligindeki tek elektron Hamiltonyen
matris elemanindaki radyal integrallerin hesaplanmasini sag-

lar. Herbir radyal fonksiyon STO'larin bir toplamidar.
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ORNO

Bu altprogram k-1 yoriingemsisiyle (n-1) yoriingemsisinin
J'yinci STO'su arasindaki ilist liste gelmeyi (overlap) hesap-

lar:

[ Ijnl
‘[Pkl(r)r exp(—fjnlr)dr
©

0OSC1
Bu altprogram osilatér kuvvetlerini hesaplar. Bir gegigle
ilgili iki halin 6zvektor ve 6zdegerleri LATENT'te girig ve-

rilerinden tretilen listeden seg¢ilir. Enerji farki AE boyle-

ce hesaplanir.
PARSHL

Bu altprogram Hamiltonyen matrisinin alt ko&gegenlegtirilme-

sini gergekler.
PNTORB

Bu altprogram radyal fonksiyonlari tanimlayan parametreleri

yazdirir.
PRNTWT
Bu altprogram, mevcut programin amacil sebebiyle ag¢isal mo-

mentum paketinde igerilen ayni isimli altprogramin yerine

geger. Program Slater integrallerinin katsayilarini gikarar.
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RADINT

Bu altprogram osilatér kuvveti kesiminde kullanilan

k
<Pn111 |t |Pn, 1>

ifadesini hesaplar.
REDMAT

Bu altprogram osilatdr kuvveti kesiminde kullanilan radyal
integralleri ¢agirir ve onlarin degerlerini (lllc[kllll )

(k=1) indirgenmig matris elemani ile carpar.

RELOCS

Konfiglirasyon takimi biiyiitiildiiglinde ve artan yeni yoriingem-
silere sahip konfigiirasyonlar getirildiginde, MAXORB'un de-
geri artarilir. Tek -elektron karakteristik sayilari ve

Slater integralleri MAXORB'un terimleriyle tanimlanir ve bu

sayilar yeniden hesaplanir.
RENORM

Bu altprogram n MAXNEX(1+1l) olmasi halinde (n,l) yoriingemsi-
si igin EXORB'un yaptigi ayni iglemi yapar.

RESET

Bu altprogram (3.7) egitligine gore Hamiltonyen matrisinin

yeniden hesaplanmasi optimumlagtirma igleminde kullanilir.
RE, RKSTO

Bu programlar (3.4) egitligindeki Slater integrallerinin he-

saplanmas1 sirasinda ige yarar. Her bir P,] radyal fonksiyonu
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STO'larin bir toplamidir ve tek bir STO'yu kullanan kargi-
s1lik gelen integral RKSTO ile hesaplanar.

SETRK

Bu program Slater integrallerinin hesaplanmasini gergekleg-
tirir. Her bir integralin Rk'nln ¢agirilmasiyla hesaplanaca-
gina veya degerinin RKLIST dizisinde depolanacagina karar

verir.
SETVAR

Minimumlagtirma kodlari MODDAV ve VAO4A'nin gerektirdigi de-

giskenleri ve diger bilgileri kurar.
UPDOT

Bu program bir vektorii bir simetrik matrisin belirli bir sa-

tiraiyla garpar.
USEEAV

Bu altprogram agisal momentum integral kodunda bulunan ayni

isimli altprogramla yerdegigtirir.
VAQ4A

Bu altprégram A.E.R.E. Harwell altprograminin degigtirilmig
bir baskisidir ve Powell'in eglenik yonleri kullanan mini-

mumlagtirma iglemine dayanir.
VARSET

Bu altprogram minimumlagtirma programinin optimumlagtirilmisg
degigkenlerinden, degigen radyal fonksiyonun parametrelerine
vyeniden degerler verir. STO'larin katsayllarln; vyeniden be-=

lirlemek agisindan EXORB'un ¢agiriligay bu programin
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gagiriligini izlemelidir.
3.8. Girig Bilgilerinin Tanimlanmasi

Girig bilgilerinin A kismi, girdirilecek biitiin degis-
kenlerin listesini verir. Verilen bir yiiriitme igin bu degis-
kenlerin biitiinii gerekli olmayabilir. B kismi parametrelerin
bazilarinin {izerinde tavsiyeyle birlikte bu degigkenlerin
bir tanitimini vermektedir.

DOrt girig deyimi alfasayisal formatlari kullanir.
(1.1) ve (13.2) deyimleri 1824, (4.7) ve (9.7) deyimleri
24A3 formatinda okunurlar. Diger biitiin degigkenlerin kullan-

digi iki format gekli vardir:

Tamsay1l Degigkenler : 12I5
Reel Degigkenler : 5F14.7

Bazen konfigilirasyon verilerinde tamsayi sabitler igin 2413

formatini kullanmak uygun olabilir.
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3.8.1. Kisim A- Girig Deyimleri

Ref.No: Degigkenlerin Girigi : Notlar

(1.1)
(1.2)

(1.3)
(1.4)
(1.5)

—— i ——

—— ——— ——

——— —p— ———

———— ——

-Kesim 1 CICODE'dan oku
IALPHA(I),I=1.18 Format (18A4)
IVYEXP, IHYPF,IOSCI, IXTEND,
IPARTN, ISUBD,ISO, IFNCTN,
NPUNCH, IDTAIL,NREAD, ICSTAS,
NOZS IS0#0 ise gir.
NFNGO, NFNEND IDTAIL#0 ise gir.
IBUG1, IBUG2, IBUG3, IBUG4,
IBUGS5, IBUG6,IBUG7, IBUGS,

IBUGY
NBUG2Z, NBUG6 I0SCI#0 ise gir.

~-Kesim 2 ARADFN‘'den oku
LRANG2,NCOEFF,NZ

MAXNEX(I),I=1,LRANG2

—— e o —— . ——— . e — . . i o o ——————— o — - ——

-Kesim 3 ARADFN'den oku

K Herbir radyal fonksiyon
ISTO(I),I=1,K igin L=1,LRANG2
ZESTO(I),I=1,K N=L,MAXNEX(L) degerle-
CSTO(I),I=1,K rini alir.

—— i " ———— - ———— ———— — — —— " ——— — — — . —— o (———— ] —— - ———— —

~Kegsim 4 CFGIN'den oku

NCFG

NOCCSH(I),I=1,NCFG

NOCORB(J,I),J=1,N - Herbir konfigiirasyon
NELCSH(J,I),J=1,N ‘ igin tekrarlaidair:
(J1QNRD(J,K,I) ,K=1,3,J=1,M I=1,NCFG M=2N+1
NJCOMP(I) ,LJCOMP(I),I=1,MAXORB N=NOCCSH(I)

IAJCcMP(I),I=1,MAXORB Format (24A3)

——— —— ———  —————— — T —— i~ f— —- f—— ——— o W — St T ————— o T+ W= S



-—— —————

(6.1)
(6.2)
(6.3)
(6.4)

(6.5)
(6.6)
(6.7)
(6.8)
(6.9)

—— —————

(7.1)

. —— ——

(8.1)

—— — — o ——
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-Kesim 5 ACNFIG'den oku

NPARTS, (NDPART(I),1I=I,NPARTS) IPARTN#0 ise gir,
NEIGEN, (LEIGEN(I),I=1,NEIGEN)
WTIGEN(I),I=1,NEIGEN IFNCTN#0 ise gir.

o ———————— —— ————t— — ] ———— T ———- W G ————————— - ————— o ————_— o ——

-Kesim 6 AOPTIM'den oku
NOPT, (JCOMP(1),1I=1,NOPT)

IDAVID,IVAQ4A
IZETA,MAXIT1 }
ECOMM1,ECOMMZ2, FTOLER, FACTOR, IDAVID#0 ise gir.
DIFF
1ZETA,MAXIT2 }
ECOMM1 ,ECOMM2, FTOLER,ESCALE IVAQ4A£0 ise gir,
IZETAP IZETA=9 ise gir.
IZEOPT(I),I=1,NOPT I1ZETA=8,9 ise gir.
K, (NOVSTO(J+KRTOT) ,J=1,K) IZETA veya IZETAP=3,7
ise gir. Bu deyim her
bir optimumlagmig yo-
riinge ig¢in tekrarlanir.
Ornegin NOPT kez.
-Kesim 7 CALCFX'ten oku
PSHPSP(I,J),J=1,1END I=ISTART,IEND | matrisin
igin tekrarla } herbir
siitunu
igin
tekrarla
ISTART=1 birinci siitan

ig¢in
=NDPART(N-1)+1
N. sttun igin
IEND=NDPART(N)

—— ————— ] —— ———_— - —— ] (— —— " g f— o " —— T Y —— — ————— o fiy o = ——— o —ao—

-Kesim 8 CICODE'dan oku
IHOLEH, THOLEU NPUNCH#0 ise gir.

—— ——— ——————————— - —— — — - (o S ——————" - —— " W _ $ow0 (o (e G e - - — — ———



(9.1)
(9.2)
(9.3)
(9.4)
(9.5)

(9.6)

(9.7)
(9.8)
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NEXTRA

NOCCSH(I+NCFG),I=1,NEXTRA

NOCORB(J,I1),J=1,N
NELCSH(J,I1),J=1,N

JI1QNRD(J,K,I),K=1,3),J=1,M

NJCOMP(I),LJCOMP(1),
I=MX1,MAXORB

IAJCMP(I),I=MX1,MAXORB
NPARTS, (NDPART(I),I=1,
NPARTS)

-Kesim 9 EXTEND'den oku

‘Herbir fazlalik
M=2N+1 |konfigiirasyon
ﬁigin tekrarla
N=NOCCSH(Il)
| I1=I+NCFG

Burada NCFG konfigiiras-

yonlarin orijinal sayi-

sidair.
MAXORB yeni degerdir.
MX1l=eski MAXORB + 1

Format (24A3)

IPARTN#0 ise gir.

o ——— ——————— — ———— (o T —— —— ——— T e o o M e S R " " o o S v ——

—— - ———— o — —— A — —— — - — —— G ——— s b~ - ——— — - T S o G G G — T — — — ——

(11.1)
(11.2)

NOSCIS
NGDGO, NCFGG, IGEND, NEXGO,
NCFGE, IGENEX

-Kesim 11 OSCI'den oku
I0S8CI=1 ise gir.

NOSCIS kez tekrarla.

o ———— " — ————— O ——— T ——— ——— o — o —— T —— " {— " T — . S0 > o ——— T — - - -

(12.1)
(12.2)
(12.3)
(12.4)

(12.5)

NDIAGS
NCFG, (ICFG(I),I=1,NCFG)
NPARTS, (NDPART(I),I=1,
NPARTS

-Kesim 12 PARSHL'dan oku

NDIAGS kez

IPARTN=0
tekrarlia

ise gir
Cok ince yapl verisi
kesim 10'daki gibi,
Osilator kuvveti verisi

kesim 11'deki gibi.

- —— —— -~ - ———— T ——— (" ——— (o ) —— o ———— = T T om S ———. ] — ——— —
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-Kesim 13 CICODE'dan oku
(13.1) NZ IS0=0 ve NOZS=0 ise gir.
Daha sonra kesim 3'i ye-
ni radyal fonksiyonlarla
tekrarla, ardindan
kesim 6'dan ilerle.
(13.2) TIALPHA(I),I=1,18 IS0#0 ve/veya NOZS=0 ise
Eger IALPHA(I) dort eksi
igaretiyle olugmusgsa
program sonlanacaktir.
Aksi halde yeni bir he-
sap diigiiniiliir, deyim
(1.2)'den ilerlenir.

——— — ———————— ————————— — — T —— A o — —— — . G o O O - (o . O . - -
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3.8.2. Kisim B~ Girig Verilerinin Tanitilmasa

Bu kisimda girig verilerinin alabilecegi degerler, bir-

birlerine bagimliliklari dikkate alinarak verilmigtir.
3.8.2.1 Temel Bilgiler
(1.1)

Bu bir baglik olup, ilk 64 karakter uygun bir bagligi igere-
bilir. Son sekiz karakter 15-11-1991 gibi igletim tarihi i-
gin kullanilabilir. Bu kart programi, eger ilk dort karakte-

rin igareti (-) ise durdurur.
(1.2)

Bu kart gerekli hesaplama tipini tayin eder.

IVYEXP=1, bir veya daha ¢ok radyal fonksiyon parametreleri-
nin degigimi; =0, degisim yok.

IHYPF =1, ¢ok ince yap:r altprogrami g¢agirilir; =0 ise cagi-
rilmaz.

IOSCI =1, osilator kuvveti programi gagrilir; =0 ise c¢agi-
rilmaz.

IXTEND=1, konfiglirasyon listesi minimumlagtirmadan veya
IVYEXP=0 ise CALCFX'in birinci c¢agrimindan sonra
genigletilir; =0 ise liste genisletilmez.

IPARTN=1, eger Hamiltonyen matrisi bu hesaplamanin herhangi

) bir basamaginda bd&liiniiyorsa; =0, eger bolinme miim-
kiin degilse.

ISUBD =1, eger Hamiltonyen matrisinin alt matrisleri koge-
genlegtirilecekse; =0 diger durumlarda.

ISO =1, eger eg elektronlu diziligin diger iyeleri igin
veya Z'si ayni fakat farkli radyal fonksiyonlar i-
¢in hesaplama tekrarlaniyorsa;=0 diger durumlarda.

IFNCTN=1, IVYEXP=1 kabullenigiyle minimumlagtirilmig fonksi-
yonel, Hamiltonyen matrisinin en diigilk &zdegerine

sahip degilse; =0 diger durumlarda.



NPUNCH=

IDTAIL=

NREAD

(1.3)

NOZS

(1.4)

NFENGO

(1.5)

IBUG1 =

IBUG2

IBUG3 =

IBUG4

IBUGS

1,
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delgi kanal sayisi, eger sonug Hamiltonyen matrisi
ve veya onun o6zdeger ve Ozvektorleri kartlar uze-
rine deliniyorsa; =0 kart delimi olmamasi ig¢in.
kesin fonksiyon hesaplamasi igin bir tam gikti ge-
rekiyorsa; =0 degilse.

ikinci girig kanal numarasi; =0 girig yok, =4 ICL

Hamiltonyen matrisinin girigi.

hesaplamanin vyapilacagi fazlalik Z degerlerinin

Sayisl.

NFVALS degigkeni Hamiltonyen matrisinin kurulmasa
ve kogegenlegtirilmesi tekrar sayisina igaret eden
bir sayicidir. Eger IDTAIL#0 ise NFVALS,

NENGO<{NFVALS$NFNEND

gsartini sagladiginda tam gikti elde edilecektir.

sadece final sonug giktaisi; =1 arti Slater integ-
rallerinin degerleri; =2 iki elektron parcgasi igin
tam gikti.

yontende konulmugtur.  Fakat uygunluk ig¢in "0"a e-
git girilir.

yeniden g¢iftlenim kodundan ¢ikti alinmaz; =1 tam
¢ikti alinar.

IBUGl'e benzerdir. Fakat tek elektron kismi ig¢in
gegerlidir.

birinci yoriingenin optimumlagtirilmasindan sonra
IBUGl'e yeniden deger verilir. Boylece, - 6rnegin

IBUG1'in kodun sonucunu veren iglem olup olmadiga
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kontrol edilir, daha sonra IBUGl=0'a doniiliir.
IBUG6H birinci optimumlagtirmadan sonra IBUG4 buna egit-
lenir.
IBUG7 =0, Hamiltonyen matrisinin ¢ikarilmasi yok,
=1, sadece Gzdeger ve Ozvektorlerin giktisi,
>2, Hamiltonyen matrisi, ozdeger ve ozvektdrlerin ¢i-
karilmasi. Optimumlama iglemleri igin bu, sifira

egit yapilmaladair.

IBUGS =1, minimumlastirma igsleminden ¢ikti iiretir; =0, boyle
bir ¢ikti iiretmez. Son durumda, sadece herbir yo-
riingemsinin optimumlastirilmasinin nihai c¢iktasa
alinar,

IBUGYS =1, radyal fonksiyon parametreleri her bir optimumlag-

tirma sonunda yazdirilacaksa; =0, bu parametreler
hesaplamanin sonu ve baglangicinda listelendiyse.

Normalde IBUG1-IBUG7 degerleri sifir olarak girilmeli-

dir. Aksi taktirde optimumlagtirma igleminde ¢ikti genig o-

lacaktair.
(1.6)

Bu parametreler bir hatadan sgiiphelenilmedikge ya "1", veya
"0" (sadece nihai sonug¢ igin), tercihen "0" olmalidir. Bu
parametreler kodun asagirdaki kesimine isaret ederler:

NBUG2 osilatér kuvveti kodu igin,

NBUG6 tek tensér kodu igin.
Genelde bu ikisi "0" olarak girilir.

3.8.2.2. Radyal Fonksiyonlar Igin Temel Veriler
(2.1)

LRANG2 radyal fonksiyonlarda (1+1)'in en biiyiik degeri,
NCOEFF herhangi bir yoringemsideki STO'larin en biiyik sa-’
yisi,

NZ atom numarasaidir.



41

(2.2)

MAXNEX(I) 1'nin (I-1) degeri ile ilgili radyal fonksiyonlar

igin en genig n-degeri.
3.8.2.3. Radyal Fonksiyonlar

Biuitiin radyal fonksiyonlarin denklem (3.5) geklinde a-
lindigyr ve (3.6) gartlarani sagladigi kabul edilir. Bu prog-
ramin birgok yiliriitimiinde bazi radyal fonksiyonlar vyayinlan-
mlig HF verilerinden alinacaktir. Boyle tablolarda, fonksi-

yonlar normalize STO'larain {X4n1}'leri cinsinden verilir:

k
Phn1 = % Cyni1¥Xyni
Jj=1
Boylece
Iyn1+*3
(Zanl) .
Cyn1 = N Cin1
[(2Ijn1)1]2

olur. Pp) igin girig bilgisi k, {Ijn1}t, {¥yn1}. {Cyn1} sira-
siyla (3.1), (3.2), (3.3) ve (3.4) deyimlerinde kullanilir.
Pni'nin girig sirasi [[N=L,MAXNEX(L)],L=1,LRANG2] sinirla-
riyla olur. Burada L=1+1'dir.

3.8.2.4. Konfigiirasyon Verileri

Konfigiirasyon verileri CFGIN'den okunur. Herbir konfi-

glirasyon kendi alt tabakalar:i ile tanimlanar:

A1 22 Pk
$; (aLs)=1{(1s) " (e1L3S3)(2s) “(egLpSpleee(nl) " (apLkSk):aLS}

Burada tabakanin doldurulmasi Aj kidemi, yoriinge ve spin
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agisal momentumlarini gdsteren (aijSj) kuantum sayilaraivyla
ilgilidir. Giris verilerinin tayininden once konfigilirasyonda
iggal edilmig yoriingelerin bir listesi yapilmalidir. Ilave
olarak ara cgiftlenme kuantum sayilari belirlenmelidir. Cift-
lenme geklinin izleyen gekilde oldugu kabul edilir:
{oee[[(a1L3Sq),(aL2S) I oK+ 1Lk+1SKk+1) r(@3Li3S3) 1e
(ay+2Lk+25k+2) ** ¢t (@0K-1LoK-152Kk-1)
Burada Ljk-1=L, Spk-1=S ve {aj,i=k+1,...,2k-1} ifadeleri
tanimlanmadig: (veya kullanilmadig:i) igin "0" alinmalidir.
Bir bagka deyigle alt tabakalar sirasiyla ¢iftlenmiglerdir.
(4.1)
Konfigiirasyonlarin sayisini okur.

(4.2)

Konfigiirasyonlarin (Ay)'nin k degerlerini okur. Daha sonra

her bir konfigiirasyon ig¢in;
(4.3)

Bu konfigiirasyondaki iggal edilmig yoriingemsiler listesin-

deki yverlerini okur. Verilen I igin,
NOCORB(J,I)>NOCORB(J-1,1)

ifadesi saglanmalidar.

(4.4)

Kargilik gelen {2y, i=1,2,...,k} 2A; takimini okur ve
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(4.5)

Kuantum sayilari iiglisiinii (eo;,2L3+1,285;+1) i=1,2,...,(2k-1)

geklinde okur.
(4.6)

Yoriingemsi listesindeki (n,l) degerlerini okur. MAXORB,
NOCORB(J,I)'nin en biiyiikk degeridir.

(4.7)

seklen 1s,2s,2p,4f vs. geklinde, (4.6) ile ayni sirada yo-

riingemsilerin alfasayisal bigimini okur.,
3.8.2.5. Fonksiyon Tipi
(5.1)

Bloklar halinde boliinebilen bir Hamiltonyen matrisinin ola-

bilirligine izin verir.

AlO}O
0|B}O
0jogyc

NPARTS boyle bloklarin sayisi; NPART(I), I b}ogundaki son
konfigiirasyondur. Bu deyimle eger IPARTN=1 isé kargilagilar.
" Eger IPARTN=0 ise bdylece NPARTS otomatik olarak "1" ve
NDPART(I)=NCFG olur.

(5.2) ve (5.3)

Bu iki deyimle son blogun &zdegeri, fonksiyonun minimumlag-
tirilmasinda, en digik degeri degilse kargilagilir. Uygun
bir fonksiyon olarak ozdegerlerin li%eer konveks bir kombine-

gonuha izin verir:
s
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s |
"
M 3

WiAj

NEIGEN Ozdegerlerin sayisi (n),
{LEIGEN(I)} 1ilgili Aj'lerin biitiin o©zdegerler listesindeki
konumlara,
{WITIGEN(I)} yukaridaki W; katsayilaridar.
Kogegenlegtirme ig¢in JACOBI programi kullanilir. Bu
program normal olarak azalan sirada Aj {Aj-1 gibi, her bir

blok igindeki ozdegerleri siralar.
3.8.2.6. Optimumlagtirma Verileri
(6.1)

NOPT mevcut yiirtitmede optimumlagtirilacak radyal fonk-
siyonlarin sayisi,

JCOMP(I) optimumlagtirilacak radyal fonksiyonlarin (4.6)
veya (4.7) ile tanimli sirada yoriingelerin tam

listesindeki konumudur.
(6.2)

IDAVID=1, MODDAV'in kullanimi; =0 MODDAV kullanilmazsa,

IVAO04A=1, VAO4A kullanilarsa; =0 VAO4A kullanilmazsa. Bu i-
kili KE hesaplamalarinda minimumlagtirma ig¢in tav-
siye edilen metodlardir. Baglama noktasi minimum
konuma yakin oldugunda, VAO4A'nin ¢ok iyi g¢alig-
t1g1, fakat parametrelerin bagtaki degeri g¢ok dog-
ru olmadigil zaman MODDAV'an sikga daha iyi oldugu
bulunmugtur. Degigkenlerin baglangigtaki tahminle-
ri tam iyi olarak bekleniyorsa VAQ4A tek basgina
(IDAVID=0, IVAQ4A=1) kullanilmalidir. Eger baglan-
gigtaki tahminler zayif oluyorsa MODDAV tek basina

) (IDAVID=1, IVAO4A=0) veya iki program bir arada
(IDAVID=IVAO4A=1) kullanilir. Bu son durunda
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‘herbir radyal fonksiyonun optimum olabilmesi igin,
MODDAV ilk olarak kullanilir, hemen ardindan VA042A
ile izlenilir. MODDAV'a kullanmak i¢in parametre-

ler gunlardar:
(6.3)

IZETA neyin optimumlagtirilacagini belirler; =1, sadece
{ ¥9p1! degigtirilir ve biitiini egit tutulur; =2,
sadece {¥qj,1} degigtirilir fakat birbirinden ba-
gimsizdir; =3, sadece {?jnl} degerlerinin bazilari
degigtirilir; =4, sadece {Cyn1! katsayilari degig-
tirilir; =5, biitin katsayilar ve {§4n1} igin ortak
bir § degigtirilir; =6, biitiin {Cyn1} katsayilari
ve {?jnl} lUslerinin birbirinden bagimsiz degigme-
sine izin verilir; =7, biitin {Cy,)1} katsayilari ve
{ ¥3yn1! tuslerinden bazilari degigtirilir; =8, her
bir radyal fonksiyon i¢in farkli miimkiin bir IZETA
degeri optimumlagtirilair; =9, bilitlin katsayilar de-
gistirilir, diger 8 ihtimalin herhangi biri ayar-

lanir.

MAXIT1 MODDAV 1ig¢indeki tekrarlarin en biiyik sayisi. N her-
hangi bir anda optimumlagtirilan degigkenlerin en

biiylik sayisini gdstermek iizere genelde MAXIT1>N+1

segimi arzu edilir. MODDAV kullanimi VAO04A'nin

kullanimiyla izlenecekse MAXIT1'i bir -kiigiik tamsa-

y1 (6rnegdin 5) olarak seg¢mek yeterli olabilir.

(6.4)

ECOMM1 (€4=EE(1)) katsayilarinin beklenen dogrulugunun
ortak degeri.

ECOMM1 Enerjide kiigiik etkiler olugturan bir ¢ok durumlar-
daki degigiklikler gibi iislerin bekienen dogrulu-
gunun ortak degeri. ECOMM1 ve ECOMM2'den sadece

birisi kullanilacak olsa bile her ikisi de
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programa girig verisi olarak okunur.

FTOLER ilk yoriingemsilerin her optimumlagtirma iglemi
sonunda, kargilik gelen enerjiler kargilagtiralar,
Eger farklari FTOLER'den daha az ise iglem sonlan-
dirilir. Genelde %2.10°% denenir.

FACTOR GRAD'da, gradiyent vektoriiniin bilesenlerini hesap-

larken

FACTOR*x;  eger x;%0
x=
* |FACTOR eger x;=0

secgilir.

DIFF MODDAV, fonksiyonelin en kiigiik degeri igin bir
tahmin gerektirir. Bu DIFF degigkeni, MODDAV'in
herhangi bir ¢agriminda bagtaki ve sondaki fonksi-
yon degerleri arasindaki farkin bir tahminidir.
Genelde bu fark optimumlagtirilacak farkli radyal
fonksiyonlar igin dedigir. DIFF'i bu farklaran en

biiyiigii olarak seg¢mek uygundur.
(6.5) ve (6.6)

Bu parametreler, VAO4A'nin kullanimi ig¢in gereklidir. IZETA,
ECOMM1, ECOMM2, FTOLER, (6.3) ve (6.4)'teki gibi tam olarak
tarif edilirler. MAXIT2, MODDAV'daki MAXIT1 gibi, VaAOQO4A
igindeki etkilegmelerin en biiyiik saylsldir.

ESCALE dogrudan aragtirmada baglangigtaki adim boyunu ta-
yin eder. Bu adim, 0.1*ESCALE*ECOMM'dir. Burada,
ECOMM=ECOMM1 katsayilar i¢in ECOMM=ECOMM2 iisler
igin kullanilair. ECOMM1=0.01 ig¢in ESCALE=100 segi-

mi yapilabilir.
(6.7)

IZETA=9 ise bu terimle kargilagilar. IZETA, 5'ten 8'e kadar

deger alabilir.
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(6.8)
Bu terimle IZETA veya IZETAP 8 degerini alirsa kargilasilar.
(6.9)

Bu terimlerle lislerin sadece bazilari optimumlagtirilacaksa
(IZETA veya IZETAP=3 veya 7 oldugunda) karsilagilir. Boylece
herbir radyal fonksiyon ig¢in; K, optimize edilecek islerin
sayisi, NOVSTO degigtirilmek istenen islerin konumlaridir.
Boylece oOrnegin, eger radyal fonksiyonlar 4 baz fonksiyonu
igine aliyorsa ve eger 1., 2., 3., 4.nlin degigtirilmesi arzu
ediliyorsa K=3, NOVSTO=1, 3, 4 olur.

3.8.2.7. Hamiltonyen Matrisinin Girdirilisi

PSHPSP simetrik Hamiltoniyen matrisi, herbir blogun ilist

ticgenini ayrica okuyarak girdirilir.
3.3.2.8. Hamiltonyen Matrisinin Cikarilmasi

Gereksiz sifirlari g¢ikarmamak igin delme, blok-blok ya-
pilir. Delgi ¢ikarma deyimleri CALCFX'te bulunur. Bu kesimle
NPUNCH#0 olursa karsgilagalir.

(8.1)
IHOLEH=1, Hamiltonyen matrisi kart ¢ikigi,
£0, matrisin ¢ikarilmasi yok.
IHOLEU=1, &zdeger ve ozvektorlerin kart gikigi; =0 en digiik
6zdeger ve kargilik gelen 6zvektoriin kart gakigi,

<0 ozdeger ve o6zvektorlerin kart c¢ikisi yok.
3.6.2.9. Konfigiirasyon Takiminin Genigletilmesi

Girig gekli asagidaki farkliliklarla (3.8.2.4)'teki gi-

bidir:
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(i) NCFG yerine NEXTRA, fazlalik konfigiirasyon sayisi
okunur.

(ii) Yoriingelerin listesi (4.6) ile tanimlanan ve (4.3)
te kullanilanlara eklenerek yapilabilir. Onceki y&riingemsi-
lerin sirasi ve konumu devam ettirilmelidir.

(1ii) (9.6) ve (9.7) deyimleri, sadece bu adimda geti-

rilen yeni yoriingemsileri igermelidir.

(9.8)

Yeni konfigiirasyonlar bir &ncekinden farkla bir simetride
olabilir. Eger bu durum varsa (IPARTN=0 ise), NPARTS degig-

kenleri okunmalidair.

3.8.2.10. GCok Ince Yapi Verileri

Bu konuyla 1ilgili hesaplama yapilmadigindan TIHYPF=0

olarak girilmelidir.

3.8.2.11. Bsilatdr Kuvvetleri Verileri

Hamiltoniyen matrisi uygun farkli simetrilerin iki veya
daha ¢ok blogunu igeriyorsa, uygun bir bloktan g¢ekilen &6zde-
ger veya ozvektodrle karakterlegtirilmig iki durum arasindaki

dipol osilatér kuvveti hesaplamak miimkiin olabilir.

(11.1)

NOSCIS boyle osilatdr kuvveti hesaplarinin. sayisidair. Bu
hesaplamalarin herbiri ig¢in izleyen girig bulunma-
lidar:

(11.2)

NGDGO konfigiirasyonlarin tam listesinde daha kiigiik hale

ait ilk konfigiirasyon,
NCFGG daha diigiikk haldeki konfigiirasyon sayisai,
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IGENGD daha diigiik hal dalga fonksiyonunu tanimlayan &zde-
ger veya ozvektoriin konumudur.
Programda NGDGO=NEXTGO, NCFGG=NCFGE ve IGENGD=IGENEX
segilmigtir. Bu degerler de bu diisiince ile NGDGO, NCFGG ve
IGENGD degerlerini alacaklardar.

3.8.2.12. Alt Kégegenlegtirme
Hamiltonyen matrisi kurulunca sinirli sayida konfigii-

rasyon dahil etmenin etkisini gormek ig¢in alt matrisler

kogegenlegtirilmek istenebilir.

(12.1)

NDIAGS boyle gerekli alt kdgegenlegtirmelerin sayisi. Her
bir alt kogegenlegtirme igin;

(12.2)

NCFG alt matrislerin boyutu (6rnegin satir-siitun sayisi)

ICFG(I) alt matrisleri kuran orjinal matrisin satarlara
(veya siitunlari), veya bir bagka deyigle bu alt
setlerde igerilen tam listedeki konfigiirasyonlar.

(12.3)

Alt kogegenlestirmenin boliinmesini tanimlar. Burada OSCI'yi

¢agirmak miimkiindiir.
3.8.2.13. Yiiriitmenin Devam veya Sonlandirilmasi
Bu agamada bir takim segenekler vardair:

(i) Bir eg elektronik dizinin bagka iliyeleri ig¢in hesap-

lama tekrarlanabilir.
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(13.1)

NZ Z'nin yeni degeridir. CALORB programina gelinir.
Yeni radyal fonksiyonlar okunur. Program (3.8.2.6)
ya ddner ve oradan ige devam edr.

(ii) Yeni tam bir hesaplama, (13.2) okunuguyla (1.2)
bagslangicina geri ddnlig ve girigin yeni bir veri takiminin
sokulmasiyla gerceklenebilir.,

(iii) Program (13.2) deyiminin kullanimiyla sona erdi-

rilebilir.

(13.2)

Bu kart, ilk dort siitundaki doért (-) igaretinden olusguyorsa,
programi sona erdirir veya yeni bir girig verisi eklenecekse

yeni bir bagliktan ibaret olmalidair.



BOLUM 4
PROGRAMIN CALISTIRILMASI VE SONUCLAR

Cok elektronlu sistemler igin SOC ydntemini kullanan
AAKM CIV3 kod adli "Konfigiirasyon Etkilegmesi Dalga Fonksi-
yonlari ve Elektrik Dipol Osilatér Kuvvetleri Hesaplamak
f¢in Genel Bir Program" Computer Physics Communication
Program Library'den ismarlanmigtir. Ana program ve birkag
altprogramin orijinali Ekler'de sunulmugtur.

Bu programin igletimi ig¢in gegen siire, atomun boyutuna,
optimumlama gerekliligine, konfiglirasyonlarin sayisina ve
herbir radyal fonksiyondaki temel fonksiyonlarin sayisina
baglidar.

CPC'den 1smarlanan programl cgaligtirabilmek ig¢in; OJnce
ihtiyag¢ duyulan altprogramlar bu paket programa eklenmigtir.
Bazi yazim ve eklemeden dogan fazlaliklarin getirdigi hata-
lar derleme agamasinda diizeltilmigtir. Bu derleme agamasi
KTU'deki IBM 4341 sistemde 3,5 dakikalik bir siire almigtir.

4.1. Test Durumlarai:

Bu programda genig sayida miimkiin hesaplamanin olmasi
sebebiyle bir tek hesapla biitiin sonug¢larin elde edilmesi im-
kansizdir. Bu nedenle sekiz farkli hesap tipi tasarlanmig-
tir. Bu sekiz durum gunlardir:

Durum 1:

Segilen atom oksijendir. Durum 2'deki NIV'iin verile-

riyle OV'in temel hal enerjisi hesaplanir.
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Durum 2:

Bu durum tekrar optimumlagtirma iglemini igermez. Fakat
kurulan dalga fonksiyonlarindan osilator kuvveti hesaplanar.
2 1S - 1s22s2p lP
seklindedir. Burada herbir hal iki konfigiirasyon igerir:
1S—lsz2s2,1322p2:1P—1s22s2p,1s22p3d. Kullanilan radyal fonk-

siyonlar ve elde edilen osilator kuvvetleri [181'in "2x2"

Segilen atom NIV'tiir. NIV'iin gegigi ls22s

sonuglarina kargilik gelir. Fano-Racah diizeni kullanilar.
IBUGl ve IBUG4=1 olacak gekilde hesaplama yapilir.

Durum 3:

Ikinci durumdaki hesaplamaya benzerdir. Condon-Shortley
diizeni kullanilair. Bu durumda hesaplanan osilator kuvveti ve

enerji ozdegerleri bir onceki durumla Szdegtir.
Durum 4:

Se¢ilen atomlar Be ve BII'dir. 3p ve 3d fonksiyonlari

[152]2p2,2p3p,3p2,3d2

Be'un en diigik 3Pe hali tizerinde optimumlagtirilmiglardir.

(dort) konfiglirasyonundan elde edilen

(3p) ve (3d) 'nin parametrelerinin sadece tlislerinin bir tah-
minleri [18] referansinda verilmiglerdir. Bu degerler
lS —_ lP ge¢iginin osilatér kuvveti hesabinda kullanil-
migtir. Baglangi¢ degerlerinin mantikli oldugu kabullenigiy-
le sadece VA04A kullanilir. Test g¢ikiginda, IBUG8=IBUGY9=0
oldugundan verilen optimumlagtirma devrinin nihai sonuglara

gozikiir. Konfigiirasyon takimi izleyen 3Po “konfigiirasyonunu

igerecek sgekilde genigletilir ve 3p0 3Pe

osilator
kuvveti hesaplanir: [152]2s2p,3s2p,233p,333p,2p3d,3p3d. Bu
iglem BII ig¢in tekrarlanir. Dort 3Pe konfigilirasyonlarini ye-
niden girdirmeye ihtiyag¢ yoktur, fakat minimumlagtirma ve o-
silatdér kuvveti verileri, fazlalik konfiglirasyonlar ve alt

kbgegenlestirme verileri yeniden girdirilmelidir.
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Durum 5:

Bu durumda berilyumun [152]252p,2p3d konfigiirasyonlari-
na sahip digiik lp 6zdegeri lizerine 3d fonksiyonu iki STO ile
optimize edilir. STO'larin katsayilari ilk ilislerin segimi ve
onlari takip eden biitiin parametrelerin degigtirilmesiyle be-
lirlenir. MODDAV programi DIFF=0.0001 ve DELTA=0.00001 se-
¢imiyle kullanilir. Bu ara sonug¢lar IBUG8=IBUG9=1 secgimiyle

minimumlagtirma sirasinda verilir.
Durum 6:

Optimumlagtirmanin bir farkli 6rnegi bu durumda veri-
lir. Secilen atom lityum'dur. Lityumun en diigik 2P Ozenerji-
si fonksiyonel olarak se¢ilir ve 2s fonksiyonu 1322p ve

2522p konfigiirasyonuyla optimumlagtirilmaktadar.
Durum 7:

Bir onceki durumun degme noktasi gartlarinin saglandig:

bir ornektir.
Durum 8:

En diigiik 6zdegerden bagka bir fonksiyonelin optimumla-
tirilmasina 1izin verir. 2s fonksiyonu helyumun 1ls2s 3S ve
1s2s 1S ozdegerlerinin aritmetik ortalamasi lizerine optimum-
lagtirailmigtir. 1ls fonksiyonu ve ayni zamanda 2s fonksiyonu
Z=2 ile hidrojenik formda alinir,. 38 hali ig¢in bir tek kon-
figiirasyon kullanilir. 1S hali i¢in konfigiirasyonlar 152;
1s2s; 252 gseklinde ii¢ tanedir. lsz'nin dahil edilmesi esas-

tir. DIFF=0.1 ve MODDAV segilir.
4.2, Sonuglar

Derleme igleminden sonra programin verileri uygun for-

matta hazirlanarak ayri bir kiitiikte bilgisayara
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yliklenmigtir. Programin yiiriitiilmesi agamasinda ilk olarak 4.
test durumunda tartigilan Be ve BII 6rnedi ele alinmigtair.
IBM 4341 sistemde igletim =zamani 55sn olarak tespit
edilmigtir. Sekiz degigik duruma ait hesaplanan enerji
degerleriyle deneysel enerji degerlerill9] Tablo 1'de
sunulmugtur. Hesaplanan enerji degerleriyle deneysel enerji
degerlerinin wuyustugu so-nucuna varilmigtir. Ayrica dort
degisik atom igin 6°P-4°P gecigiyle ilgili AE enerji
farklari ile boy, hiz ve ivme sgekliyle osilatér kuvveti
hesaplamalari verilmigtir. Bu degerlerin deneysel degerlerle
[7] uyugmadigi sonucuna varilmigtir. NIV igin sadece 2lS—2lP
gegigindeki AE enerji farki hesaplanmigtir. Enerji ve
osilator kuvvetiyle ilgili hesaplamalarin atomik birim(ab)
cinsinden verildigi not edilmelidir (1ab=27.211652eV).

Tablo 1 Bazi Atomlarin Temel Hal Enerjileri

{ab cinsinden)

Atom | Deney Bu Caligma
He -2.90 -2.75

Li -7.47 -7.36

Be —i4.669 ~-14.665
NIV | -51.24 .-51.14
BII -24.35 -22.89
CIII -36.54 -35.70

ov -68.45 -66.91
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Tablo 2 Atomlarin Bazi Osilator Kuvvetleri

Atom | Gegis 4E(ab) f) £, £,
Be | 65p-4%p| 0.65 1.37 0.69 1.80
BIT | 6°p-4p | 1.30 1.21 0.70 1.09

crir | 63p-4%p | 1.50 1.39 0.68 1.73
ov | 6%p-43p| 1.56 1.12 0.64 5.32
ntv | 2ts-21p | 2.36 — _ _

Bu galigmada sinirli sayida atomun birer hali iizerinde
kaba hesaplar denenmigtir. Ayni atomlarin bagka terim ve
¢oklulari igin ve konfigiirasyon takimlari degigtirilerek he-
saplar.  ar gegitlendirilebilir ve daha duyarli hale getiri-
lebilir om numarasi 12'den kiigiik bagka atomlar da incele-
nebilir. 7 ileri basamaklarda ¢ok ince yapi, fotoiyonlag-
ma, garpi: 3 uyarma ve elektron-atom sagilma hesaplari a-
ragtirilabii Pu gibi caligmalarda mevcut gerekli altprog-
ramlar devrec zokulmall veya yeniden hazirlanmalidir. CPC
Program Librar; ye bilgisayar aginda girilebilirse daha ve-

rimli galigmalar gergeklegtirilebilecektir.
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% ¥

* EXTERNRL ARD INTRINSIC *

*  FUNCTIORS REQUIRED *
% %

kkpkrr Rk b kb AR AR KKK RRRRES

ABS
310G
BHAT1
BN
EXIT
EXP
FLOAT
1288
EAYO
KIND
40D
SIGK
S(RT

KAE kAR R RRA RS R KRR R RRRRRRKRR AKX RARRARARRRRARRERARERKAERNR AR QRS

MASTER CIV3

CALL CICODE

sTOP

EHD

SUBROUTINE CICODE

DIKENSION IALPHA(18),NDSTO{80)

COMMON/RLTERI/IVYETP,LVYEXP,KTOT, NJVARY, LIVARY, NVARY ,NRQVAR,

1 NFKVAR,NGEVAR, NREVER, ISETUP, J2ETA, NZEVY(30) ,NOVSTOL50)
COMMOR/CHEERS/IALT2, INFS, INGS , INRS  IR0S, IRKS MXTHSH
COMMON/CPUNCH/NPUNCH, THOLEH , TROLEU, NREAD
COMMOX/DEBUG/IBDGL, IBUG2, 1BUG3, IBUG4, IBUGS, IBUGG, IBUG?, IBUGE, IBUGY
COMMON/DIMEN/KFL1,KPL2, KFL3 KFL4, KFLS, RFL6
COMMON/GAUSS/A(225) ,B{15) ,NSINEQ
COMMON/HOVALU/ALB(50}, RILINT, 11LPOS(50), IILINT, NILCAL(30),

1 T1LCAL{30)

COMMON/INFORE/ IREAD,IWRITE,IPUNCH

COMMON/KRON/IDEL{1{, 10}
COMMON/NBUG/NBUG] , KEUG2, KBUC3 , NBUGA  NBUGS, NBUGE, RBUGT, RRUGE, KEUCY
COMMOR/OPTINA/T{ 20}, ECOMMT  ECOMK2,BE(20) ,ESCALE, RMAC, DIFF, FACTOR,
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2 KPARAM, NFVALS HAXIT, IVAO4A, IPRINT, ICON, IDAVID, IFAIL
COMMOR/PARTN/WTIGER(30) NPARTS, NDPART(30) ,NEIGEN,LEIGEN{30} IFNCTN
COMMOR/PHASE/ICSTAS, SIGNFA{30),SINSTO(30)

COMHON/RADIAL/C(240) ,ZE(240),TRAD{240) ,NCO{30) ,LRANGL , LRANG2,

I KAXNHF(9) MAYNEX{9) NCOEFF,NLIMIT N2
COMMON/REVALU/RYLIST(500)  NRECAL(500) , NRKINT, IR¥POS (300},

1 IRKINT, IRECAL(500)  INISEL
COMMOR/STATES/KCFG, NOCCSH{30)  FOCORB(5,30)  RELCSH{5,30),

1 JIQNRD{Y,3,30) KAYORB, NICOMP(21) ,LICOKP{21}, TAJCHP(21)
COMKOR/SUBCFG/PSHPS(36), ISUBL, IXTERD, ICFG{30),RCSTO

COM¥ON/TEMPRY/NFRGO, NENEND, 11870, 14870, 15870, 16870, 17570
DATE BCCY/(.SE-10/

DRTA LAST/4B----/

1 FORNAT{1215)

6 FORMBT(LHL/ [/ /508, 198-==-=-=-=-nmmnnenv /501, 19HINITIAL RAMILTONIA
IN/50F, 19 nneemmmmmmmmmene 1Hin

§ FORMAD(////50% , 20 ----=-======s=mmmmee /50X, 200THE RADIAL FUNCTIONS
1/51%, 16HINITIAL PARBMETERS/50K, 208----nnnnnnnmmsmemne 1N

11 FORKAT(76H IN THIS RUN, THE TYPE OF CALCULATION IS DEFINED BY THE
IFOLLOWING PRRAMETERS -/5%,24E VARIATION OF PARAMETERS,11X,8HIVYEXP
Z =,12,25%,208 HYPERFINE STRUCTURE, 15X, 6HIHYPF =,12/5X,21H 08CILLA
3T0R STRERGTHS,14%,6HI0SCI =,12,25K,220 EXTERD CONFIGURATIONS, 13X,
4BHIXTEND =,12/5%,198 ¥ATRIX PARTITIONED,16%,8HIPARTN =,12,25%,26H
SMATRIZ SUBDIAGONALIZATION,9X,8RISUBD =,12/5%,26H OTHER MEMBERS OF
6 SEQUENCE,9Y,88 IS0 =,12,28%,27H DIFFERENT FORM OF FUNCTION,8X,8
THIPNCTR =,12/5%,21F HAMILTONIAN PONCRING,14%,8HNPOUNCH =,12,25% 314
§ PRINT-OUT FCR CERTAIN MATRICES,4%,8HIDTAIL =,12/5%,27H REBD IN HA
MILTONIAN MATRI¥ 9%, 7ENREAD =,12,25%,27H PHASE CONVENTIOR PARAMETE
IR, 8%, BRICSTAS =,12///1)

12 PORMAT(/5X, 66K THERE WILL BE FULL OUTPUT, EXCEPT FOR NJSYM, AFTER
IFUNCTION VALUDE,IS5,2%,25H AKD UP TO FUNCTION VALUE,I5//)

24 FORMAT{3SBOINITIAL DEBUG IN 2-ELECTROR PART =,12,2H ,,3%,30H DEBUG
1 IN RECOUPLING PACKAGE =,12,28 ,,5%,35H INITIAL DEBUG IN 1-ELECTRO
2N PART =,12/63% INITIAL DEBUG IN 2-ELECTRON PART FOR SUBSEQUENT MI
IRIMIZATION =,12/63% INITIAL DEBUG IN I-ELECTRON PART FOR SUBSEQUEN
47 MINIMIZATION =,12/44H DEBUG FOR PRINT-0UT OF HAMILTONIAR MATRIX
‘5=,12/470 DEBUG FCR PRINT-0UT WITHIN MINIMIZATION CODE =,12/53H DEB
§0G POR PRINT-OUT OF INTERMEDIATE RADIAL FUNCTIORS = IZ)

37 FORMAT{18A4)

41 FORMAT(///11]528 1 TH-mnmmmmmmmmmmnmme /52%, 17HFINAL HAMILTORIAN/52Y

42 FORMAT{//10%,91R THE ABOVE MATRIX ELEMENTS ARE CONSTRUCTED USING T
1HE SPHERICAL HARMOKIC PHASE CONVENTION OF/)
43 FORMAT(32%, 47HCONDOR AND SHORTLEY, THEORY OF ATOMIC STRUCTURE/3ZX,

50 FORMAT(1H1////36%,10HCCCCCCCCCC, 4%, 10RTTTIINNNNT, 3K, 2RVV, BY, 20VV 4
1%,1083333333333/35%, 126CCCCCCCCCCCC, 3%, 10RTTTTTTIINT, 3%, 20VY, 88, 24
29V, 31,120333333333333/35%, 2HCC, X, 2RCC,

2 7%, 2R11;7%, 28V, 8%, 20V, 3%, 2033, 8%,
2833/35%, 28CC, 17X, 211, 7%, 249V, BY, 28VV, 131, 2Hj3/35X 28CC, 178, 2811,
47%, Vv, 6%, 28VV, 13X, 2033 /35X, 2HCC, 17X, 2011, 7%, 20VV, 8, 26VV, 10X, 413
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$333/35%,20CC, 17X, 2811, 7%, 28VV, 8%, 28VV, 10X, 4R3333/35%, 25CC, 17X, 2811
6,8%, 2HVV, 6X, 20V, 14¥, 2R33/35K, 20CC, 17X, 21T, 9%, 26V, 4%, 2RV, 15K, 28
133/35%, 25CC, 8%, 26CC, 78, 2RTT, 10X, 2HVV, 2%, 2BVV, 6%, 2633, 8%, 2833/35),1
gamcceeecceeece, 3x, I0RITTITITIND, 7%, 4RVVVV, 7%, 126333333333333/361, 1
S0mccceeceece, 4%, 10BITITITIIINT, 8%, 209V, 9%, 1083333333333////111125%,
11624, 10%, 98 DATE -, 2R4/251, 64H-~=~mmmcmmmmmmmc oo
Jomemmmmme oo 1

52 FORMAT(1B1///5%, 260 SIMILAR CALCULATION POR % =,13///)

€2 FOR¥AT(27H TRERE WILL SURSEQUENTLY BE,I5,19H  PURTHER 5-VALEES//)

63 FORMATU///1//11308 128 =-==emmmmm /50%, 120 END OF DATA/SX, 128 ---

16 FGRMAT(47H DEBUG PARRMETER IN OSCILLATOR STRENGTH CODE IS,13/41% D
EBUG PRRAMETER IN SINGLE TENSOR CODE IS,I13)

SET INPUT AKD QUTPUT CHANNELS

IREAD=1
TWRITE=1
NFACT=20
FHDEL=1(
R¥AC=ACCY
IPRIND=1
IC0K=1

C ~~- SET DIMERSION LIMITS FCR SEVERAL COMMON BLOCKS

¢
¢
¢
¢

¢
¢
{

1ALT2=100
INF8=100
INGS=100
I¥RS=200
IH0S=50
IRES=500
KFL2=12
KFL3=20
KFL4=40
KFL5=80
kFL6=12
KFL1=5
NSIMEQ=15
HITRSH=10

READ TN HEADING CARD

39 READ(IREAD,37} {IALPRA{I},1=1,18)
CALL COMP{IALPHA{1),LAST,ICOMP)
IF(ICOHP.EQ.0} GO T0 18
HRITE(IWRITE, 63)

RETURK
10 WRITE(IWRITE,50) {IALPHALI},I=1,18)

READ IN BASIC PARAXETERS DEFINING DSE OF PROGRAY

RERD(IREAD,1} IVYEYP,IHYPF,ICSCI,TYTERD,IPARTK,ISURD, 150, IFNCTH,
1 RFUKCH, IDTAIL, RREAD, ICSTAS
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WRITE(IWRITE,11) IVYEXP IEYPF,T08CI,IETEKD, IPARTK,ISUBD,180,
! IFRCTR, FPONCH, IDTAIL, NREAD, ICSTAS
IF{180.EQ.0) GO TO 6l
READ(IREAD,1) Woz§
KRITE{IMRITE 62} BOIS
&1 TF{IDTAIL.EQ.0) 60 TC &5
READ{IREAD, 1} KFNGO,NFKEND
WRITE(IKRITE,12) NFKGO,NFNEND
6o 10 82
§% NFNGD=-1
FFNEND=-]
82 ISUBST=ISUBD
180BD=0

¢ READ IN DEBUC PARAMITERS

READ{IREZD,1} IBUGL,IBUGZ,IBUG3,IBUGH, IBUGS, IBUGE,IBUGT, IBUGE,

1 IBUGS

WRITE(THRITE, 24} IBUGI,TRUG3, TBUGH, IBUGS, IRUGE, TBUGT, TBUGS, IBUGY
IF{IRYPF.EQ.0,2ND,T0SCILEQ.C) GO TO 79

READ{IREAD, 1) KBUGZ,KBUGE

WRITE{IWRITE,78) NBUGZ,NBIGH

¢ SET FACTORIALS
79 CALL SERIER(NFACT)
¢ SET KRONECRER DELTA

D0 2 1=1,NEDEL
D03 J=1,1
IF(1.EQ.J) GO T0 §
IDEL(I,d}=0
IDEL(J,1)=0
60 70 3

S IDBL{I,I)=1

3 CONTINUE

2 CONTINUE

~-~ DEPIKRE THE RADIAL FUKCTIONS

[~ 2 o~ T o~ BN o~ 2 o 3

CALL ARRDFN

--- READ IR THE SET OF CONFIGURATIONS ARKD, WHEK NECESSERY, DEFIRE
THE FURCTION 70 BE MINIHIZED

L B o 3K o= Bie- BN - 2N o~}

CELL ACRFIG{IFARTR)

INITIRLIZE THE ARRAY ICFG

€2 2 2 M
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33 DO §7 I=1,NCFG

ICFG{I)=1
&7 CONTINUE
C
C --- ZEROIZE STCRE CF RADIAL INTEGRRLS
¢
FREINT=0

DO 20 I=1,IRKS
KRKCAL{1)=1

20 CONTINUE
RILIFT=0
D0 § I=1,IKL(S
KILCAL(T)=]

& CONTIFUE
IF(IVYEXP.NE.O) GO TO 71

WRITE{IWRITE,6)
ISETUP=0
FFVALS=0
60 70 30

--= OPTIMIZETION CF THE RADIRL FURCTIONS

[ B g T o BEE e TR o 3

11 CALL AGPTIX

--- LAST (OR ONLY) EVALUATION AND DIAGORALIZATION OF HAMILTOWIAN
MATRIX

TR 2

WRITE({IWRITE, 41}
30 LvyERP=0
IVISTO=IVYEYP
IVYERP=0
§VARY={
ISUBD=ISUBST
IBUGHD=1BUGT
1BUGT-=3
IF(RPURCH.EQ.0} 60 70 7

¢ INFUT CARD-GUTEUT PARAMETERS
READ{IRERD, 1} IROLEH,IHOLEY

60 70 33
T TROLEE=-1
THGEED=-1
¢
33 CRLL CALCFY(X,Fi

TR(IVYEEP R, U) 60 T0 46
FRITELIRELTE, 42!
JECICSTAS ELL0Y 60 70 45

WRITE(TWRITE, &3}
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60.70 46
45 WRITE(IWRITE, 44)
&6 KXSTO=MAXORB
KCSTO=NHCFG
NPSTO=NPARTS
D0 B¢ I=1,NPARTS
RDSTO(I)=RDPART{I)
&0 CONTINUE

(
( --- EXTENSION OF CONFIGURATION SET
¢
IP{ISTERD.EG.1) CRLL EXTEND{IPARTN!
D0 §6 1=1,NCFG
IF(ICSTAS.NE.0) SINSTO(I)=SIGNFA{I)
ICFGITN=1
#6 CCNTINDE
¢
C --~ HYPERFINE STRUCTURE
{
IF(TEYPF.EQ.1} CALL RYPF
¢
{ -~~~ OSCILLATOR STRERCGTHS
¢
TF{I0SCILEQ.1) CALL 0SCI
¢
{ --- §UB-DIAGORALIZATIONS
¢

TF(ISORD.EQ.1) CALL PARSRL{IRYPF,108CI,IPARTN)
RCFG=RCST0
KEIORB=MEST0
KPARTS=NPST)
B0 81 I=1,KPARTS
RDPART{I)=RDSTO(1)
81 CONTINUE
IF{IC8TAS.EQ.0) GO 70 88
D0 84 1=1,KCFG
STGRPA(I}=SINSTO(I)
§4 CONTINDE
6§ TF{IS0.Eg.0) GO T0 39
1F(NOZS.EQ.0) GO 70 39
¢
( --- SIMILAR CALCULATIORS WITH DIFFERENT 7 AWD/OR RRDIAL FUXCTIONS
¢
IVIEXP=IVISTO
IBUGT=IBUGHD
ROES=ROIS-1 |
BEAD{IREAD,1) NI
¥RITELIWRITE,52) W2
ERITE(IWRITE, 9}
CALL CALORB
G0 70 53

EXD
- SUBRODTINE ACKFIGIIPARTR)
COMMOR/ALTER]/IVYRYD, LVYEXP, KTOT, RIVARY, LIVARY, NVARY KECVAR,
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1 NFRVAR, ¥CRVAR, NREVER, ISETUF  JZETA, RZEVY(30),NOVSTO(50)
COMMON/CORSTS/EERO, TERTE  BELF,OKE, T2, THREE, FOUR, SEVEN, ELEVER  ETS
COMEOR/CPUNCR/KPUNCE, TROLER, THOLET  NEERD
COKMON/INFORY/ IREAD,IWRITE, IFU N“"

COMMON/PEASE/ICSTAS, SICNFA{30), 8IXSTO{30)
COMMON/PARTR/WTIGER (300 NPEKTS, KDEEETLIR) KEICGEN, LEIGEN(30), TFRCTR
CORMON/STATES/KCFG, ROCCSHI30), KOOORE(E, 300, NELCSR(S, 301,

i JIQRRD(9,3,30)  MAXORE, KICOKP{ZY) LJCOKR(21), IATCHR(21)

1 FORKAT{1215)

2 PORMATAIHL/J/ A0, J1Hmmnmmmmmmememmeeaeaes /4%, 21HTHE CONFIGURRTIO
1N SET/AGY, 21H-mmmmmmmmmmeeommnnes i

3 FORKATU/ /{47, 26 -=mmmmmemmmms o mmmemnnmeae 1478, 26BN TNIHIZATION §
IPECTRICATION /47K, 268 -=====n-memmmmmmsmennnnnas mn

19 FoRERTUL 1IN

36 FCRMAT(SF1L.7)

38 PORMAT{/SX,111R THE FUNCTION TC
10X OF EIGENVALUES, ACCORDING TO
2298 THE EIGENVALUES INVOLVED 2RE,

42 FORKAT(/10Y,3E THE WEIGHTING COF

49 FORMAT!/SZ,88R THE FUNCTION 70 B
19E OF THE LAST {POSSIBLY ONLY) BLC

BE EVBELUATED I8 A LINERR CONBINZTI
TEE FOLLOWING PRESCRIPTION -//1(%,
131,1016)

TEESE BIGENVELUES ARE,5%,10F6.2)

B EVRLBATED 18 THE LOWEST EIGENVEL
Ck

¥
o
vepd

‘72 PORMAT(///#5%,10% THERE BRE,I3,51E PARTITIONS, ENDING RESPECTIVEL

1Y AT CONPIGURRTIONS,1214/181¢)
READ IN (AKD PRINT QUT) CONFIGURRTIONS

HRITE{IWRITE, 2}
CALL CFGIR

70 CALL CFGOUT
CALL CPGIST

IF RECESS2RY, DEFINE THE PARTITIONIKG

TPCIPARTN.EQ.OY GO 10 83
READ{IREAD,1) KPARTS,(NDPART(I),I=1 KEARTE)
WRITE(TWRITE,72) NPARTS, (NDPRRT(I), I=1 KPARTS)
G0 T0 84

83 RPARTS=1
KDPART{1)=KCFG

 --- DEFINITION CF FUNCTICK TO BE MINIKIZED

¢

¢

¢

b4 IF{IFNCTN.EQ.D) €O T0 35
WRITE(TKRITE,3)
READ(IRERD,1} NEIGEN,(LEIGEN(I},I=1 REIGEN)
READ(IREAD,36) (WTIGEN(T},I=1,NEIGER}
WRITE(IWRITE,36) {LEIGER(I},I=1,KEIGER)
WRITE(IWRITE,42) (WTIGEN(I},1=1,REIGEK)
60 70 48

35 TF(TVYE¥P.EC.O) GO 7O 14
¥RITE{THRITE,4%)

4% WRITE(INY ’IE,19)

14 IF(ICST28.E9.0) RETURR

DETERMINE THE SICN RSSOCIATED WITE ANGULAR MOMENTUM PHASE
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CORVERTIONS

DO 21 KR=1,RPARTS
IF(NN.EQ.IY 60 T0 22
ISTART=NDPART(NN-1)+1
G0 T0 23
22 ISTRRT=1
13 TEKD=KDPART(NN)
SIGNFRLISTART)=0KE
LBASE=0
RI=NOCCSHE{ISTART)
D0 2 I=1,11
N2=NOCORE(I, ISTART)
LBASE=LRASE+KELCSR(T, ISTART) *LICORP(KE)
2 CONTIRUE
I8P1=18T2RT+1
DO 13 K=18P1,IEND
LPHASE=D
F1=ROCCSHIT)
b 4 1=1, 8%
N2=NOCORB{I,N)
LPHASE=LPRASE+RELCSE{T, NI *LICOMB(R2)
4 CONTINUE
LPEASE=(LPERSE-LEASE] /]
IF({LPHASE-LPEASE/2*2).BQ.0) GO 70 5
SIGKPA(N) =-ONE
60 10 13
3 SIGKFA(R)=CHE
13 CONTINUE
21 CONTINUE

RETURK

EKD

SUBRCUTINE 7°Pm7H

DIMENSIOR ¢ “},1280PT(10)  LTREVEL10), KVSTO(10)

COMMOR/ALT P, LVIEYP, KTOT, NJ¥ARY, LIVERY, RVARY, REOVAR,

1 NFEVE: (FR¥VER, ISETUP, JZETE, BZEVY{30), KOVETO(30)
COMMOR/CONS . 7, TEXTE HALF, ORE, THO, THREE, FOUR, SEVER, ELEVER EPS

COMKOR/CPUNCE /NE4 (CH, TROLER , THOLED, NRERD
COMMON/DERUG/IBUCT, 18552, IBUGS, 1BUGS, IRUCS, TRUGA, TBUGT, TBUGE, IRUGY
~ CONMON/HOVALD/ALB(S0) F1LINT, TILPOSCS0}, TILINT, KILCALLS(Y,

1 T1LCRL(50) ’

COMMOR/IRFORM/ IRERD,IWRITE, IPUNCH
COMMON/OPTIMA/X(20) BCOMMI  ECOMMZ EE(20),ESCALE, RNAC, DIFF, FACTOR,
1 DFIRST(20),6(20),0LDG(20),BICR{26), SKALLH {2101,

2 KPARZY, NFVALS,KAYIT,IVAD4A, TPRIRT, ICON, IDAVID, IFAIL
COMMOR/REDIRL/C(240),28(240) , IRAD(240) ,RCO(30) , LRANGT , LEANGZ,

1 MAXNEF(9) MAYNEX(9) NCOEFF HLINIT, NI
COYMON/RRVALD/RRLISTLSC0 ) NRRCAL{500) FRRINT, IRKPOS(500),

1 IRKIFT, IRRCAL{58C), IRISHL

COHNOR/STATES /NCFG, ROCCSR(30)  NOCORBLE, 300 RELCSH(5, 30},

1 JIQrRD{9,3,30)  KAXORB, KICOHP{21} LICOKP{21), 1AJCHR(21)

DATA CONV/0.25E CO/

1 POREAT(1215) :
§ FOREAT(/6F TPZ 34,1045 ORBITAL EES IFSUFFICIENT BASIS FUNCTIONS
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176 SATISFY THE ORTHONCRMALITY COKDITIONS DURING CPTIKIZRTICH!
€ FORMAT(IRL/ /11508, 108 mnmmm e m e [50%, 19HINITIRL P28ILT0KC
B B L {11
1% FORMAT(///425 ¥OR TRE MINIIZATION ROUTINE - MODDRV ---/107,33F ®C
INTKIZATION PRRRMETEZ - 1ZETH =,I3/10%,36H THE MAYINDE KGKITD 0F 27
ZERATIONS I8,15/10X,608 THE REQUIRED ACCURACY FOR THE VALESS CF T%:
3 COEPFICIENTS IS8,F1£.7/10%,57H THE REQUIRED ACCURACY FOR TiZ ¥12'Z
é“ 0F THE EXPCKENTS 1S,F14,7/10%,43H THE TOLERARCE GF THE FKCT
SVIRIPTION I8,F1¢,7/10%, 438 TER SMALL INCREMERT FOR GRAD - I¥
6 1§,F14,7/107, 510 THE ESTIMETED IMPROVEMENT IN THE FUKCTICY
?IS,PIQ.?)
£ FCREIT{/GR 2FTER,I5,238  FUNCTION VALUES, F = FI5, 5/30? 2E OFTIY
$T% VARTARLES FCR TRE, 24,168 ORBITAL ARE -/12F18.%)
’7 FORMAT(5F14.7)
16 FORMET{/4R THE,T4,27,599 ORBITALS TO BE OPTIMIZED APE KU¥Iz2gl I¥
ITHE REQVE LIST a8/3(%,1515)
19 FORMRT(/11111)

80 FORKATUIRL//150F, 20Rmnmmmmmm e oo /30Y, 20HTEE RADIRL FURCTZ
1CNS/50Y, 20HOPTINIZE: PERAMETERS/S0X, 200 -nnmmmmmmmsmmecmanan /ff/

45 FORKAT{////3(QE THE VERIBBLE NCOEFF IS 700 SHALL - FAIL IK RGPT

S1 FORMATUIRL// /148X DiEmmmmmmm e e e [36%, 205TEE ?"" i
1CTIONS/46%, 23RINTER¥ELTATE PARAMETERS /468, 23H--v--mnmcommenmnmneen
2--1111)

S5 FORMAT{107,858 MINI¥IZATION PARAMETER AFTER COEFFICIERTS (F OREITZ
1L8 KAVE BEEN CPTINIZED - 12ETAP =,13)

57 FORMAT{10X,518 DIFFERENT MINIMIZATION PARAMETERS FCR EACE GRRITAL.
158, 1015)

St PORMAT{10X,15E FOR CREITAL A4, 25HTHE VARYING EXPONERTS ERE,SF,:
1215)

69 FORMAT(///41R FOR TEZ KININIZATION ROUTINE - VEQ4R ---/10¥,23F M7¥
ITHIZATION PARAKETER - IZETA =,13/10%,360 THE MAXIMbN NUMBEZ OF 172
IRETICKS 18,15/10%, 60 THE REQUIRED ACCURACY FOR THE VALUES (F Tif
JCOEFFICIENTS 18,F14,7/10%,570 THE REQUIRED ACCURACY FOR TET VALPES
4 OF TEE EXPONENTS IS,F14,7/10X,43H THE TOLERANCE OF THE PURCTION ¥
SARIATICN I8,F14,7/10%,29% THE STEP LENGTH PARAYETER 18,F14.7)

15 FORMAT(IR1///10Y,46F PARRMETER ALLOWING THE DSE OF MODDAV - IDAVIL
1 =,12/10%,475 PRR2VETER BLLOWING THE USE OF VAD4R - IVAD4R =12

§7 FORKAT(4K THE,A4,2%F ORBITAL WAS INVOLVED IN,I3,14F FE INTEGRALS
1,73, 14 GX TNTEGRRLS,,I3,178 RK INTEGRALS AND,I3,23E (RE-ELECTRCK
JINTEGRALS/19H AT THE NZIT STAGE,,I4,21K SLATER INTEGRRLS AXG,I3,%2
3K OKE-ELECTRGR INTEGZ2LS WILL NEED T0 BE RECALCULATED)

¢
C --- CPTIKIZATION QF RADIAL FUNCTIONS. DEFINE NECESSARY PARAMETERS
¢

71 READ(IREAD,1} NGPT,LICOMP(I),I=1,N0PT)

WRITE{IWRITE,18) NOPT,{JCOMP{I),I=1,NOPT)
b0 62 1=1,NOFT
LTIEVY{T)=0
62 CORTINGE
FEAD(ZREAD, 1) IDAVID,IVAD4A
HRITE{IRRITE,75) EEE?ED,IVA04A
IFLID2VID, B 6) G0 50 €7
P;‘!Y)(T;PAD III"!YL }3!?‘7!’51
BEAD{IREZD, ohgvl, E”’M”l FFOLER, FACTOR, DIFF
VRITE(TWRIT 12ET2 MAXITI ECONKL, ECOENZ, PTOLER  FACTOR, EIFF

1
g
B 1%



67

67 TF(IVAD4R.EQ.0)} GO F0 68
READ(IREAD,1) TZETA HRXIT2
READ{IREAD,17) ECGMNI,ECOKM2,FTOLER,ESCALE
WRITE{IWRITE,6%) 1EZETA,MAXIT2,ECOMMI, ECCMEZ, FTCLER, ESCALE
68 1ZETAP=({
IF(IZETA.LT.8) JEETA=IZETA
IF(IZETA.NE.9) G0 70 34
READ(TREAD,1) IZETR?
WRITE(TWRITE,55) 12BTAP
54 TF{IZETA.NE.B.AND.IZETRP.NE.E) GO TC B
READ{IREAD,1} {IZEOPI{I},I=1,K0PT)
WRITE(IWRITE,S7) (IZECPT{I),I=1,NOPT)
56 TF{IZETA.EQ.3.0R.1ZETA.EQ.7.0R, IZETAP.BG.3.OR, TZET2P.EQ. TICO T0 €4
G0 TO 63
64 xT07=0
DO 66 I=1,N0PT
LTZEVY(I)=KT0T
J=JCOMP(T)
HI=KLIKIT*LICOKP(J)+RICORP(J)
REED{IRERD, 1) K, (WVSTO(J1),J1=1,K)
DO 63 Ti=1,K
ROVSTO{J1+KT0T)=RVST0{J1)
¢3 CONTINUE
J2=K707+1
J3=KT0T+§
WRITE(IWRITE, 58} TRICKR(J), (ROVSTOLIL), 01202, 0%)
NZEVY(K1)=k
KTOT=KTOT+X
66 CONTINUE
¢
63 ISEC=0
WRITE(IWRITE,19)

¢ RO CARD OUTPUT AT THIS STAGE

THOLER=-1
THOLEY=-1

RFVALS=0

1¥I8HL=1

FREEP=RERQ

WRITE({IWRITE, ) -
¢
¢ --- LOOP OVER ALL CRBITALS TO BE OPTIMIZED
{

27 D6 23 TOPT=1,KGPT

1SETUR=0

LVYETP=(

IRKIRT=0

TiLIHD=0

RE(VAR=0

RFEVAR=0

HGEVAR=0

NRYVAR=D .

RTOT=LIZEVY (ICPT)
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IF(IZETA.EQ.8) JEETR=12EOPT(ICFT)
IF(IZETALEQ.9) GO TO €0
60 70 %9
60 JIETA=4
ISEC=1

(221

CHECK OR TRE SUFFICIERTY OF T BASIS FUNCTIGHS

59 J=JCoMp(I0PT)
KJVARY=RJICOME(T)
LIVARY=LJCONE(T)
M1=NLIRIT*LIVARY+RJIVAEY
KUPPER=MASNEY{LIVARY+!)
¥2=KC0(M1)
¥4=NUPPER-LJIVARY
¥E=NCOEFF*{H1-1)
IF{HZ.CE.M4) GO T0 44
Mi=H2+1

IF IZETA=1, THE BASIS FURCTICNS MPY EASILY BE EXTENDED
IF RECESSARY

Lo~ B o~ BE o B o 1

IF(TZETA.NE, 1} GO 70O 45
ZESTO=2E(Kb+KD)
IR=TRAD{KE+MZ)
DO 46 R=K3 M4
AE(M6+K}=FESTO
IR=IR+1
IRAD(K6+K)=IR

46 CONTINGE
60 10 47

L]

HALT IF THE RADIAL FURCTION EAS INSTPFICIENT BASIS FURCTIONS
¢
45 WRITE(INRITE, 4) IAJCHP{J)
CALL EXIT
¢
47 NeolMl)=H4
44 H=NCO(K1)
IF{4.LE.KCORFF) GO 70 46
WRITE{IHRITE, 49)
CALL EXIT
45 MP=H-w4+]
{
{ --- DEFINE THE VARIABLES TC BE OPTIKIZED
¢
CALL SETVAR(M6 MP M, K1)
¢
¢ --- CALL THE OPTIMIZATIOR CODE(S)
¢
TF{IDAVID,EQ.0} GO TO 76
¥AYIT=HAXIT!
CALL MODDAV(F)
76 TF{IVAD4R.EQ.E) 6O TC 77
IDAVE=1DAVID
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1DAVID=0

KAYIT=MRXIT2
CALL VAG4A(F)
IDAVID=IDRVE

¢
17 1RUS1=1BUGS
IBUG4=TBUGE
WRITE(IWRITE,16) NEVALS,F, TAJCMP(J),{X{I),1=1, KPERAK)
WRITE{IWRITE,67) IAJCMP(J),RFXVAR, RGKVAR,NREVAR, NHOVAR, IRKINT,
1 HILIRT
¢

C --- RESET THE RADIAL GRBITAL DATR FROM OPTINIZED VARIABLES
€

CALL VARSET{ME NP ¥ 41,7}

CALL EXORB(NJVARY,LJVERY+1}

¢
IF(ISEC.EQ.0) GO TC 26
IF(IBUGY.EQ.0} GO T¢ 21
HRITE(IWRITE, 51}
CALL PNTORB

21 18BC=0

IF(IZETAP.LT.8) JIETA=I1ZETRP
IF(IZETAP.EQ.8) JEET2=1ZEOPT{IOPT)

60 70 44
26 IF(I0PT.EQ.1,AND.2BS(PFEEP-F).LT.PTOLER) GO TO 34
¢
C --- DEFINE WHICH RADIAL INTEGRALS WILL NEED TC BE RECRLCULATER AT THE
¢ NEXT STAGE
¢
D0 22 I=1,IRKINT
I1=TRKCAL{I}
KRKCAL{I1}=]
22 CONTINUE
DO 25 I=1,T1LINT
11=TILCRL(T)
NILCRL(T1)=1
25 CONTINUE
IRKINT=0
TILINT=4
IF(I0PT.6T.1) GO T0 23
FKEEP=F
IF(IBUGY.EQ.0) 60 T0 23
WRITE(IWRITE, 51)
CALL PNTORB
23 CONTINUE

¢
IF(IVAO4A.NE.0) IDAVID={
IF{IDAVID.NE.0) DIFF=DIPF*CORV
IF{I2ETR.EQ.9) 1ZETA-13ETAP
60 T0 27

¢

34 WRITE(IWRITE, 40)
CALL PRIGEB
RETURR
ERD
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SUBROUTINE ARADFH
COMMON/INFORM/ IREAD,IWRITE, IPUNCH
COMMOR/RADTAL/C{24() ,2E{240), IRAD(240) ,RCO(30) ,LRAKG], LRARG2,
1 MAXNRF(9) MAYKER(S} KCOEFF, NLIMIT, NG
1 FORMAT{1215)
9 PORMAT(IRL////E0E, 20Bmmmmmmmmmmmmmmmecmes /50%, 206TRE RADIAL FURCTI
10R8/51%, 16BINITIAL PARRMETERS/S0Y, 20H--mmmmmmemommmsmmmmn 1
13 FORMAT(////16E EIGREST L-VALUE =,12,4%,57H GREATEST NUKBER OF COEF
IFICIENTS IN A% ORRITAL PUKCTION =,12,5%,3K =,13)
14 FORMAT(40H N-VALUES BP 70 WHICH CREITALS MOST BE CALCULATED,IIS)

¢ TRIS SUBROUTINE SETS TEE RADIAL FUNCTION PARAMETERS
¢

READ(IREAD,1) LFEKCI NCCEFF, NI
WRITE(IHRITE, 13} LRANG2 NCOEFF NI

31 READ{IREAD,1) (MAXKEX(I},I=1,LRANG2)
WRITE(IWRITE,14) (MAXNEX(I),I=1,LRRNG2)
FLIKIT=0
D0 32 L=1,LRANG?
MAYN=MAXNEX(L)
IF{NLIXIT.GE.H2¥K} G2 70 32
RLIMIT=MAYN

32 CONTINUE

¢
C --- RERD IN RADIAL FUKCTICES
C
KRITE(TWRITE, %)
CALL CALORB
¢

RETURN
END
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