YILDIZ TEKNIK UNIVERSITESI
FEN BIiLIMLERI ENSTITUSU

SIVI YAPI INTEGRAL DENKLEMLERINI
GOZMEK iGIN BIR YONTEM

N
S
LR
3N
QO

Elif TEKIN

F.B.E. Matematik Anabilim Dalinda
hazirlanan

YUKSEK LISANS TEZi

Tez Damgmani : Prof. Dr. Behic CAGAL

R B e
R 1

GAKEZ)

iSTANBUL, 1994



ICINDEKILER

TESEKKUR
OZET . . o o o o i
SUMMARY . . . . . . i it ii
GIRIS . . . . o o 1
1. PICARD VE NEWTON-RAPHSON YONTEMLERININ KOMBINASYO-
NU .« o e e 5
2. TEKNIK DETAYLAR . . . . . . . o oot i 12
2.1 integral Denklemin Davramgt . . . . . . . . . . . . . . .. 12
2.2 Temel Fonksiyonlarin Se¢imi . . . . . . . . . . . . . ... 14
2.3 Jacobian’ in Hesaplanmas1 . . . . . . . . . . . . . . . .. 17
3. METODUN INCELENMESI . . . . . ... ... .. .... 19
4.SONUC . . . . o i 23
EK.l. NEWTON-RAPHSON YONTEMI . . . .. ... .. ... 24
EK.2. BILGISAYAR PROGRAMI
KAYNAKLAR

OZGECMIS



TESEKKUR
Tezimin damigmanligim {istlenen hocam Prof. Dr. Behig CAGAL’ a tegekkiir
ederim.

Ayrica tez ¢aligmamda Y.T.U. Fizik ve Matematik Boliimii’'ndeki tiim arka-

daglara yardimlan i¢in tegekkiir ederim.



OZET

Bu ¢aligmada s1v1 yap: igin Percus - Yevick ve hypernetted chain denklemleri-
1in sayisal ¢6ziimlerini bulmak icin bir y6tem anlatilacaktir. Hizla yakinsayan ve
ldukga kararh olan bu ydéntem, Newton-Raphson ve geleneksel iteratif yontemin
ir kanigimidir. Tipik potansiyeller igin sayisal testlerle bu yontemin ¢ok yiiksek
‘ogunluklarda bile 20 veya 30 iterasyonda iyi yakinsayan ¢o6ziimler verdigini gére-
iliriz. Cok dogru olmasa bile ilk degerinin se¢imi i¢in ihtiya¢ duyulan iterasyon
ayisinda hassashga gerek yoktur.



SUMMARY

In the work, a method of obtaining numerical solutions is represented to the
Yercus - Yevick and hypernetted chain equations for liquid structure. The method,
vhich is rapidly convergent and very stable, is hybrid of the traditional iterati-
‘e scheme and the Newton-Raphson technique. We show by numerical tests for
ypical potentials that the method gives well-convergent solutions in 20 or 30 ite-
ations even for very high densities. The number of iterations needed is insensitive

o the choice of inititial estimate, even if this is extremely inaccurate.



GIRIS

Sivilar gibi dlizensiz yapilarin mikroskobik 6l¢ekte incelenmesi oldukga zordur.
Stunkd bu sistemler katilarda oldugu gibi belirli bir yapiya sahip degildirler. Bu
1edenle s1v1 yapiy1 olugturan elemanlar (atomlar,iyonlar molekiiller v.s.) arasmn-
laki etkilegmelerden yola ¢ikarak sivilarin yapisimi verecek bagintilar olugturmak
serekir. Bunlardan en yaygin olarak kullanilani ¢ift da§1hm fonksiyonlar: ve rad-
yal dagilim fonksiyonlaridir. Bu dagilim fonksiyonlar deneysel ve kuramsal olarak
slde edilebilirler. Kuramsal ¢aligmalar; tamamen sayisal olan Monte-Karlo si-
millasyon teknigi, molekiiler dinamik teknigi ve bu ¢aligmada incelenen integral
lenklem teknigidir [Hansen et al,1986].

Integral denklem tekniginde sistemi olusturan parcaciklann birbiri ile etkiles-
mesinden kaynaklanan korelasyon fonksiyonlarina bakilir. Buna gore bir pargacik
gozoniine alindiginda, sistemin geri kalan kismu ile olugturdugu toplam korelasyo-
nu, pargaciklarla tek tek etkilesmesinden kaynaklanan dogrudan korelasyon ve par-
caciklarin toplam etkilegmelerinden kaynaklanan dolayh korelasyon toplami olarak
tanumlanabilir. Boylece h(r) toplam korelasyon fonksiyonu,

h(r) =c(r)+n / dr'e(|r — r'|)R(r") (1)

geklinde yazilir. Burada sag taraftaki ilk terim dogrudan korelasyon ikinci terim ise
dolayl korelasyonu verir. (1) denklemi Ornstein-Zernike integral denklemi olarak
bilinir. Toplam korelasyon fonksiyomi h(r) aynm zamanda
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h(r)=g(r)-1 (2)

eklinde de ifade edilir. Burada g(r) ¢ift dagihm fonksiyonudur. Orjinde secilen
ir parcaciktan r kadar uzakhikta dr kiiresel kabuk icindeki parcaciklarin sayis: ng

se
ne = 4xring(r)dr (3)

azilabilir. Burada n = N/V say1 yogunlugu, (N: Toplam parcacik sayis1, V: Sis-
emin hacmi olmak tizere ) r — 0 i¢in g(r) — 0, r — oo i¢in g(r) — 1 asimtotik
legerine sahiptir. Aym zamanda 4772 g(r) biiyiikliigii ise radyal dagihm fonksiyonu
larak adlandinlir. Sivilar gibi diizensiz yapilarm incelenmesinde olduk¢a Snemli
lan bu ¢ift dagilim fonksiyonunun elde edilebilmesi icin (1) integral denklemini
:0zmek gerekir. Kuramsal olarak pargaciklar arasindaki biitiin etkilesmeler gézo-
iine alinarak h(r) elde edilebilir. Fakat pratik olarak sistemdeki parcacik sayist
ok fazla ise biitiin etkilesmeleri gézoniinde bulundurmak problemi ¢6ziimii elde
'dilemeyek duruma getirebilir. Bu nedenle sistemdeki pargaciklar arasinda belli
tirden etkilesmeler gozéniine alinarak bazi yaklagimlar yapihir. Bu yaklagimlar
Percus - Yevick ve hypernetted chain yaklasimlanidir [Allen et al,1987].

Bu ¢aligmada Precus - Yevick (PY) ve hypernetted chain (HNC) denklemlerinin
sayisal ¢ozlimlerini elde elde etmek igin bir yontem anlatilacaktir. Yéntem karar-
idir, hizla yakinsar. Ayrica bilgisayarda iglem zamam da kisadir. Bu ¢aligmanin
yapilmasimn iki nedeni vardir:

(a) Sv1 yap: integral denklemlerinin sayisal ¢oziimlerine hala sik sik gerek du-
yulmaktadir. Geleneksel iteratif yontemle bunu elde etmek biktirici olmaktadir.
Bu yiizden genellikle daha iyi dogrulukla sonug veren bir yaklagim gerektirir ve o
zaman bir ka¢ yiiz iterasyon gerekli olabilir.

(b) Fizikte integral denklemler sik sik ortaya qiktigindan geligtirilen teknigin uy-



ulama alam fazladir.
#(r) potansiyelinden dolay1 etkilesen tek bilesenli bir sistem i¢in PY ve HNC
enklemleri agagidaki gibi yazilabilir [Watts,1973):

c(r) = (1 +7(r))(ezp(-Bo(r)) - 1) (PY) (4a)
o(r) = exp(—B4(r) + 7(r)) —~(r) =1 (ENC) (40)

yurada

7(r) = h(r) — ¢(r)

slur. A(r) bilindigi gibi toplam korelasyon fonksiyonu ve 3 bilinen sabittir. Sayisal
1esaplamalarda, |r| nin blytukligi genellikle r; = (i — 1)ér orgli(mesh) noktala-
1na karsilik gelen N tane noktaya béliniir ve ¥(r) fonksiyonlar: bu noktalardaki

vi = v(r;) degerleri ile gosterilir.

Bu denklemlerin geleneksel ¢oziim yonteminde [Watts, 1973] su yol izlenir:
Fonksiyonlann biri igin bir baglangi¢ yaklagimi olarak v(r) alnir ve bu ¢(r) yi
slde etmek icin denklem (6) da yerine konur. Denklem (1), ¢(r) cinsinden ~y(r)
yi verir. Bu da yeni bir v(r) yaklagimim elde etmek igin kullanilir. Eger olanakh
ise cevrim yakinsamaya kadar devam eder. Bu yontem sayisal analizde [Oretega
et al,1970] Picard Yontemi olarak adlandinlan yontemin bir gesitidir. Bu isimden

dolay1 yonteme Picard yontemi diyecegiz.

Iyi bir baglangic yaklagim elde edilebilse bile yukaridaki iglemde genellikle ya-
kinsama yine de yavagtir. Bu, erimig tuzlar i¢gin HNC denklemi tizerinde yapilan
caligmalarla ¢ok iyl gosterilmistir. Hansen ve McDonald (1975) yogun erimig bir
tuz igin ¢6ziim bulmada toplam 4000 iterasyona gereksinim duymuslardir. Adams
(1976) ve Larsen (1978) de ¢ahgmalarinda dogrulugu kabul edilen baglangig yak-
lagimu segerek bir kag¢ yliz iterasyon kullanmiglardir. ‘
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(1) ve (4) denklemleri N tane lineer olmayan eg zamanli bir denklem kiimesi
larak kabul edilebilir. Bagka bir deyigle, denklemlerin kiimeleri ¢ogunlukla ¢ok
ticli NR yontemi kullanilarak ¢6ziiliirler [Ortega et al,1970-Ostrowski,1966]. Var- |
ayismn ki; N tane {z;} degigkenli N tane f;({z;}) fonksiyonlarimn bir kiimesine
ahip olunsun ve f; yi sifir yapan {z}} degeri bulunmak istensin

fil{z;})=0 (5)

VR yontemine gore {z’;} yeni yaklagim, {z;} eski yaklagimindan bulunur ve aga-
hidaki gibi yazilr:

zi =2 — Y (J7ifi{z:}) (6)
J
>uradaki J;; jacobian matrisi ise su sekilde bulunur:

Ofi _ -
Jij = % (7)
{z}} ye bagarih yaklagimlar elde etmek igin (7) denklemi pes pese isleme soku-

lur.(EK.1. de yontem daha ayrintih ele ahnmagtr.)

NR yonteminin gigliligi sonderece hzh yakinsama ozelliginde yatmaktadir
[Ortega et al,1970-Ostrowski,1966]. Bunun her bir iterasyondaki en biiyiik engeli,
N boyutlu bir matrisin inversini hesaplama gereksinimidir. Kugkusuz y6ntemin
dikkat gerektirdigi aciktir.

Gelistirilmek istenen diiglince, Picard yontemiyle NR yontemini birlestirerek
bunu igletmedeki zorlugu yenmektir. Bu 6yle bir yolla yapilabilir ki; NR yonte-
minin dogrulugu daha gok arttiritlirken, Picard y6nteminin yavaghg ve kararsizliga
giderilir. Bilgisayar sonuglarimn hizh ve kararh oldugu goriilir. Yiiksek yogun-
luklarda bile ¢ok kot bir ilk yaklagimla baglanarak, yaklagik 20-30 iterasyonda
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sercek ¢6zim bulunabilir. Bilgisayar zamani bir ka¢ saniyeden fazla degildir.



1. PICARD VE NEWTON-RAPHSON YONTEMLERININ
KOMBINASYONU

L) e(r) yi elde etmek i¢in baglangi¢ yaklagim: 4(r) aliir ve (4) denklemi kullanilir.

2) ¢(r) nin {i¢ boyutlu fourier transformasyonu alinir ve v nin fourier transformas-

yonunu elde etmek igin

ne(k)?

v(k) = 0] (8)

formunda yazilan OZ denkleminde yerine konur.

3) ¥'(r) qikig yaklagimim elde etmek i¢in ters fourier doniigimi alimir. Bu donii-

gimler agagidaki gibi tanimlanmigtir.

(k) = /dr exp(ik.r) c(r), F(k)= /dr exp(ik.r) v(r) (9)

Pratikte, kesikli fonksiyonlarin gésterimi {z;} gibidir ve genellikle onlarin bu form-
da kullamimalarn tercih edilecektir.

Gergek ¢oziimiin oldufunu varsayahm ve bunun haklinda v; = vF + §v; dé-
nigimind diginelim. Eger v; ye basanih elemanter dongiiler uygulanmas: onlan
gercek ¢oziime yoneltiyorsa, Picard yontemi kararhidir. §v; ¢ok kiigiik olmadikca
dogrulugun genel olmadig gosterilebilir. Ayrica degisik tirde §v; yer degigtirmele-
ri tizerinde de diigiiniilecektir. Ozellikle kaba ve iyl yer degistirmelerinin arasinda,
ayrim yapilmasi gerekir. Kaba bir yer degistirmeyle v; nin tamamen bigimi ve-
ya biiyiikliifiniin degigtirilmesi kastedilir. Ornegin: 6vi = a7} (burada o bir
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wbittir). Iyi bir yer degistirme, v} gercek ¢dziimiiniin tanimlanan Slgeginden gok
aha kiiciik olan bir uzunluk 6l¢egidir (yani fourier bilegenleri esas olarak uzun

alga vektorleridir) veya bu sadece biyiik r; lere sahip olan v; nin kuyrugunu

-‘\ "
AN Gergek Ciéziim 7
g \ = == == Kaba Yer degigtirme
So, \ H s sa
Y sesssescene i Yer degigtirme

SEKIL-1



Bizim amacimuz igin iyi yer degistirmelerin en 6nemli ozelligi, v/ cikig deger-
lerinin v; girig degerlerinin iyi yer degigtirmelerine duyarsiz olmasidir. f)rnegin;
(4) denklemlerinden agikga anlagilacag gibi potansiyelin genigligi otesinde biyiik
r; ler igin +; lerdeki bir degisim c¢; Gzerinde kiigiik bir etkiye sahiptir. Boylece
degigim +, lizerinde kii¢iik bir etkiye sahip olacaktir. Benzer olarak, yiiksek dal-
ga vektdrinde, v; deki bir degigim c; de bir degigim olugturacaktir. Bu boélgede
(8) denkleminden dolay1 ¥(k), &(k)? ye orantil oldugundan bu degigim kiigiik bir
etikiye sahip olacaktir.

Iyi yer degistirmeden daha ok kaba yer degistirmeden dogan problem tipi igin
Picard yonteminin kararsizhigi, yontemimizin anahtarimi olugturur. Yani yukar-
daki ile su ifade edilmektedir. v; nin iyi kismindaki degigimler 4} {izerinde kiiglik
bir etkiye sahipseler, o zaman gercek ¢6ziimden uzakta olan iyi kisimdaki bir yer

degistirme, temel dongiilerin ard arda iglemesiyle sifira indirgenecektir.

Eger bu dogruysa, NR yontemiyle v; nin kaba kismunin hesaplanmasini diigiin-
mek dogaldir ve birakilan iyi kistm Picard yontemi ile halledilir. Biiyiik boyutlarda
problem NR yontemiyle sikintih hal alir ve problemde su degisiklikler olur: Kaba
kisim kabalhigindan dola.:;q parameterelerin kicitkk bir sayisi ile kesinlikle belirtile-
bilir. Oyle ki; bu da kiigiik boyutta bir problemdir.

Bu fikri geligtirmek igin, kaba ve iyi kistmlardan v; yi ayrigtiran kesin bir yo-
la ihtiyag vardir. Bunu bir N-boyutlu v vektorimiin 4; bilegenleri gibi yazabili-
riz. Kaba ve iyi kisumlar ortogonal iki alt uzayda + izdiigiimleri gibi tanimlanir-
lar. Temel vektorlerin bir kiiglik » sayisiyla gerilen kaba alt uzayin bilegenlerini
Pai(z = 1,2,3...v) olarak alacagiz. 7y nn ayrismasim (yani bilegenlerini) sdyle



vazabiliriz:

¥i =Y aaPo’ + Av; (10)

burada

Z P)'Ayi=0 Vo (11)

dir. Ani, v nin iyi biligeniyle tiiretebilir. Temel vektorler P,’, v; nin biiyikligi
ve kapsaml bi¢iminin uygun bir gosterimini verecek gekilde segilmelidir.

Simdi NR yonteminin uygulanmasina gegelim. Varsayilsin ki, (10) denklemiyle
verilen v ya etki eden bir elemanter déngi ile 4’ olugturulsun.
Y= apPa’ + Ay (12)
a

Eger ger¢ek ¢oziim « ise, s0yle yazilabilir:

da =aq—a, =0 (13)

Ay; = Ay; (14)

Keyfi secilen bir A~; genelde denklem (14) 4 saglamayacaktir. Biz (14) i sag-
layan a, nin kiimesine bagvurabiliriz. Boyle bir kiime var oldugu varsayilsin, bunu
bulmak igin NR yontemini kullanabiliriz. NR ile eski a, yaklagimindan yeni bir
4o yaklagimi elde edilebilir:

Gq = Qg — Z(']_l)aﬂdﬂ (15)
B

burada dg, (13) denklemiyle tammlanan farklar ve jacobian matris
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dd,
Jag

Jag =

(16)

eski yaklagim {a,} daki degeriyle hesaplanmstir, sabit a.(xg) ve sabit Avy; de ti-
revlenebilir. Bagarili bir elemanter déngliyl gergeklestirme ve a, min degigtirilmisg
bir kiimesini elde etmek igin (15) denklemindeki dy sonucunu kullanma bir NR
déngiisii gibi iglenir. Eger ardigtk NR dongiileri yakinsarsa, A+v; sabit tutularak,
a;, olarak gosterilen ao lar bularak, agagidaki dongiintin iglemesiyle

¥ = Z a’ P} + Ay (17a)

[+

su Ozellik elde edilir:

7' = alPi+ Ay (175)

«x

Bu da degigmez kaba kisimdir.

Ardigik iglemler sonucunda verilen bir Avy; ivi kissmindan (17) denklemlerine
bagka bir Ay yaklagimini bulabiliriz. NR dongiilerinin bir kiimesine iyilegtirme
dongiisii olarak da bakilabilir.

Simdi konumuz (13) denklemi kadar (14) denklemini iyi saglayacak v y1 bul-
maktir. Bu,y mn tamamen yakinsayana kadar iyilegtirme donglleri tekrarlanarak
bagarilabilir. Her bir iyilegtirme dongiisinde A«] iyi kistm bir sonraki déngilide
A#; iyi kisimi olarak alimir. Tdm hesaplama boylece iyilegtirme dongiilerinden olu-
gur. Burada bir iteratif adim, bir iyilestirme dongfisii olan Picard yontemi ile A~;
hesaplanmasi olarak kabul edilir. Tiim hesaplama Sekil-2 deki akig diyagramryla

Ozetlenmigtir.

Bu taslagin kullanigh olabilmesi igin ¢ok emek harcamadan J,g jacabian mat-
risini hesaplayabilmeliyiz. Bunu saglayabilmek i¢in kaba alt uzayin v boyutu azal-
tilmahdir. Boylece J nin kolayca inversi alinabilir.



1

SEKIL-2. AKIS DIYAGRAMI

BASLA

l

Po.* temel fonksiyonlarini olustur
Qa* leri elde et
baslangag yaklagaimaina belirle

!

da Ve A?i, nin baslangi¢ degerini
bulmak i¢in baslangig¢ yaklasimina
ayragtair

'

7, leri bulmak igin A?i ve aa Y1
kullan

: |

L
Yi ve Jacobiani bulmak igin (18)

ve (25)-(30) denklemlerini kullan
yi degistirmeden . ‘ I '
i 28« Y2 hesapla- ac', A’Yi ,da Y1 bulmak igin Ti nu AY: ile A‘Yi nin
igin NR denkle- ayrastar yerini degistir
i kullan .

de lar yeterince
kugﬁk mii ?

| R

[}
AY}“AYI ler yeterince
kiigiik mii?
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2. TEKNIK DETAYLAR

2.1. integral Denklemin Davranis:

(1) denklemindeki geleneksel integral denklemi direkt integrasyonundan daha
ok fourier transformu ile hesaplama tercih edilecektir. Clinki dirket yontemde
slemlerin sayis1 N? ile orantili olmasina ragmen fast fourier teknikleri ile ilk y6n-
em sadece Nloga N iglem gerektirir. Bu biliylik avantajindan dolay: dogal olarak

ransform yontemin se¢mek mantikhdir.

PY ve HNC denklemleri kesikli formda sdyle yazlabilir:

ci = (1 +7vi)(exp(—B¢:) — 1) (PY) (18a)
c;i = exp(—Poi +vi) —vi—1 (HNC) (18a)
1/2N-1
¢; = (4mér(k;) Z risink;ric; (18b)
=1
¥j =né;" /(1 — ncj) (18c)
1/2N-1
v = (8k/2n%r;) ) k;sinkjri¥; (18d)
—
burada
r; =1tor, kj= 2nj [Nér (19)
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(18) denklemleri, v; tizerinde bir elemanter dongiiyii islemek igin gereken islem-
ri kesinlikle gerceklestirir. Gergekte c¢; ve h; den ¢ok +; fizerinde bunu iglemek
:in zorlama yoktur. Bununla birlekte r; nin bir fonksiyonu olarak +; nin diz-
unliigii mantikh bir se¢imi saglar: Dizgiin bir fonksiyon kolaylikla bir kag temel
>nksiyonun terimlerinde iyi kisim kiiciilecek gekilde gésterilebilir.Boylece daha gok
girlik etkin olan NR yontemine verilecektir. ¢; ve h; fonksiyonlar: kabuk(core)
ap1 civarinda hizli bir gekilde degistiginden, daha az uygundur.
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2.2. Temel Fonksiyonlarin Secimi

Temel fonksiyonlarin miimkiin olan gekli sonsuzdur. Bir se¢imimiz de, uygun,
secimi tek olmayan ¢at:1 fonksiyonlarimin benzeg olan kesikli fonksiyonlan olarak
alinmas: olabilir. N harig, r; 6rgi noktalarindan, kesikli v tane noktadan olusan
bir alt kiime secelim. Bu kiimenin elemanlan is(a = 1,2,...,v) larla etiketlen-
migtir. Burada o > 3 ise iq > ig dir ve ayrica iy > 1 dir. Bunlar P,’ temel
fonksiyonlar i¢in digim gorevi goriirler ve s6yle tamimlamirlar:

0 1<i<igs
: (2 - Z.a-—2)/(ia—1 - 2.a—-2) z.a:—2 S } _<_ ia—l :
2 N
Po' = (ia — 1)/ (te — i — 1) toe1 < i < ig (19a)
0 ia <i< N,

burada o > 2 ve 49 = 1 dir. a = 1 ézel durumu icin ise P’ su sekilde tanimlana-
bilir:

i_Ji—dfi 1<i<y
B ‘{0 i <iZN (198)

Boylece temel fonksiyon P, ' iq—; diigiimiinde tek degere sahiptir. i, iq—2 Ve iy
komsu diigiimlerine yaklagirken, P’ de lineer olarak sifira gider ve bu erim digin-
da sifirdir. Sekil-3(a) » = 4 icin temel fonksiyonlarn miimkiin olan bir kiimesini

gosterir.

(10) denkleminin ayirimim gergeklegtirmede, a, katsayilan iin bir formiile ihti-

yaciz vardir. Bu P,’ nin lineer kombinasyonlar olan Q' temel fonksiyonlarimin
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ilinmesiyle bulunabilir.
Qai = Z BaﬁPgi, (20)
B

D Qa'Ps’ = bap. (21)

}op matrisi, Ryg gibi bir pozitif simetrik matrisin inversidir. R,g matrisi goyle

ammlanir:

Rag =Y Pa'Ps (22)

11) ve (21) denklemlerinden su yazilir:

D> Qu’Avi=0 | (23)

36ylece (10) denkleminden de =

Qo = Z Qai‘Yi (24)

yazilir.

Bu ayirmaya bir 6rnek olarak, Jekil-3(b) de ; nin Sekil-3(a) daki temel fonk-
siyonlar kullanilarak ayrigtirlmg hali gosterilebilir. Bu sunu gosterir; ¢ok fazla
olmayan temel fonksiyonlarla bile iyi kisimin bilegenleri kalan kisimdan daha kii-
ciikk yapilabilir.
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}EKiL-S(a) v =4 igin temel fonksiyonlarin miimkiin olan bir se¢imi

iEKiL-3(b) 3(a) daki temel fonksiyonlar kualanilarak 7v; istenilen bir

ipik yiuksek yogunlukta kaba ve iyi kisimlarina ayrigtirilmistir.

1.0 X n| o (a)
e a=1
i X a=2
% xa oo ° g o=3
05| 0 a=4
g X oa o
0 ii—@—@ o o
16[— by X
: ¢
14 |- o'Yi
5 + Kaba Kisim
=l x fyi Kisim
d
10— Q@
g |- @
Yi
3
6 —-—
3
4 —
¢
5 |- 9
e}
+
X 9@
0 x—-x—rx-x-xwx—x—q.__ﬂ.ﬁ.g.am&e-g—___
2 | ]
1 2



2.3. Jacobian’in Hesaplanmasi

(16) denklemiyle J,4 jacobian matrisi tanimlanmsgtir. d, nin tamimlanmasin-

dan sunu elde ederiz:

Jaﬂ = 5aﬂ - aa;/aa,g

= bop — Z Oay /0v: . Ovi/dag (25)

=bag— » Qo' 07}/0v; Py’
ij

burada (10) ve (24) denklemleri kullamlir. 8v;/38%; icin bir ifade (18) denklemin-
den elde edilebilir,

o! =1/2N—1 0! - Fm Om Ocj (26)
0v; st PAm  OCm  Oc; B

kiiciik bir iglemle (26) denklemindeki dért carpan yerine yeni ifadeler yazilarak PY
hali i¢in agagidakini elde ederiz,

07/ 0 = (6rrj/mri)(exp(—B¢;) — 1Y Di—j — Diy;) (27)
¢ # 0 i¢in burada

1/2N-1

D, = 6k Z coskmrz(l?f:'c:m + (1 fc:zm 2) (28)

m=0
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= 0 6zel hali icin sunu elde ederiz:

070/0v; = (26rr;/m)(exp(—Bd;) — 1)E; (29)
>urada
1720 -1 2nc, ne, 2
E; = 6k Z kmsinkn,r; (1 — n; + (1 — :E' ) ) (30)
m=0 m m

HNC hali i¢in (27) ve (29) denklemlerinde ezp(—£¢;)—1 yerine exp(—B¢; +7;)
conulur. Boylece tiim 0y} /dy; tiirevleri (28) ve (30) fourier transformasyon denk-
em ciftinden elde edilebilir. Gergekte fast fourier transformasyon teknigi, (18)
sransformasyonuyla bu iki transformasyondan birine izin verir, bu her halde yap:-
lacaktir. 8v;/0v; nin hesabi 6nemsiz bir orana sahip oldugundan ihmal edilebilir.
Jag mn hesaplanmasindaki zorluk (27) denklemindeki ¢ift toplamdan kaynakla-
mr. Hatta sadece i ve j nin kiiciik bir eriminde Q?, ve P! temel fonksiyonlarimn

sifirindan farkll olmasindan dolay: bu ¢ok fazla degildir.

Eger v = 10 ise J,p min inversini de iceren hesaplama onemsizdir. Bu uygun

bir bicimde yapilabilir.
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3. METODUN INCELENMESI

Yazdigimuz bilgisayar program icin kullandigimz ¢ift potansiyeli, yikli yumu-
gak kiire potansiyeli olarak adlandirilir ve

52,2

< R—r

, e

6(r) = =+ f(p)e ™ (31)
formuna sahiptir [Tathpinar et al.1992]. Bu potansiyel ile incelenen sistem. elekt-
riksel olarak pozitif yikld iyonlar arasindaki etkilesmeyi vermektedir. Gozoniine
alinan modele goére iyonlar kiiresel olarak simetrik ve belli bir esneklige sahip-
tir. Bu esneklikten dolay: eger kiireler yeteri kadar bir kuvvet ile yakinlagtirilip,

sikigtirtlirsa, bir miktar ig ice gegebilirler (overlap yapabilirler).

Cift potansiyelde kullamlan parametreler ise deneysel ve kuramsal olarak el-
de edilen degerlerden alinmigtir. Buna gore, z iyonun yiikii, e elektron yilikiiniin
degeri, f st liste gelme (overlap) parametresi, p iyonlarn sertligi ve R de iyonun
yarigap1 olmak {izere Y% (Yitrium) akigkan: icin sayisal degerleri soyledir: z=+3,
e=1, {=0.05 A2, p = 0.007A°, R = 1.24° ve sicaklik T=1020 K dir. Bilgisayar
programi genig sicakhk araliginda test edilmigtir. Burada amag, iyi bilinen potan-
siyeller i¢in sayisal ¢6ziimler elde etmek degil, yanhzca yontemi test etmektir.

Simdi genel olarak programin igleyigini 6zetleyelim. Dort temel fonksiyondan
daha az kullamlirsa memnun edici olmayan su sonuca varilir: Cogunlukla igleyig
Picard yontemine birakiir. O zaman yakinsama yavag veya yoktur. Acikca, eger

temel fonksiyonlarin sayisim arttirirsak, iyilegtirme dongiilerinin say1s: azalacaktur.
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3ununla birlikte her bir adimda jacobian matrisin inversini almak ve hesaplamak
¢in gereken hesaplama zamanina da bir fiat 0denecektir. Bu yiizden temel fonksi-
ronlarin sayisim alt1 ve on arasinda almak mantikli olacaktir. Ama bilindigi gibi
.emel fonksiyonlarin segimi ¢ok énemli degildir.

Rapor edilen tim sonuglar N=513, ér/R = 0.005 icindir. Ardigtk NR dongiisii

NOIEARS U (32)

oldugunda birbirine yaklagtigy kabul edilir. Her bir mertebedeki ¢oziimiin tam
olarak dogrulugunun bir dl¢iisii olarak ise,

7= \/(6r > =) (39)

esitligiyle tanimlanan n kullanihir. Burada v ve v; bir elementer dongiiniin gi-
rig ve gikisidir (input-output) Yaklagimin oranini tamimlamak igin, her birindeki
NR dongiilerinin sayisiyla birlikte her bir iyilestirme dongsiiniin sonundaki 7 nin
degeri Tablo-1 de goriilmektedir. Elde edilen sonuglarda n < 10° oldugu zaman
yaklagimin saglandig kabul edilmigtir.

Yontemin kararh ¢ahgmas: igin, ¢ok hatali baglangig yaklagimindan baglama-
nin etkisini biliyoruz. Ama buna kars: basit bir 6nlem almadik¢a NR ydnteminin
sapabileceginden de s6z edilmelidir. Bu, her bir déngldeki a, nin da, degisiminin
limitini igerir. (15) denklemiyle verilen tiim degigim agir1 olabilir. Agir1 degigimi
onlemek igin agagidaki kogul test edilmelidir.

) dal < A (34)
o

Burada A secilen bir sabittir. Bu yeterli olmazsa, agagidaki yer degigtirme yapilir.
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A -

ba, — mbaa (35)

Boylece da, nin normu A ile sinirlandinhir. A mn segimi iz ve gliven arasinda

ir uyum gerektirir. Bununla birlikte hesaplamamn ilk agamalarinda (33) kogulu

agarlamadigindan giiven aralifinda hata olugabilir. Dongiilerin sayisi baglangig

aklagimimn durumuna bagh degildir. Cok zayif bir yaklagim verirse, ¢éziim bol-

resinde yaklagimi bulmak igin bir kag ekstra dongiiye ihtiyag duyulabilir. Ayrica
logru baglangig yaklagimlarimin olugturulmasinda belirli bir 6zellik yoktur.

cakhik T=1E9 igin
ilestirme Ddngii No 1 2 3 4
ifestirme Ddnglistindeki 6 4 2 1

R Ddngii Sayisi

ilegtirme Déngdistiniin ~ 7.1141E-3 4.5755E-6 1.6381E-9 3.7431E-12
onundaki »

1caklik T=6E3 igin

SO S st S i =0 = e S < G VP S Gy AR G S R WP S SR v Y S D S St AR WA S S St P S R YR G S P S Bt AP S St ot S S S P (e S S D VD ot S SUND i St o S St S S S Sy S
D o At s o i i D S S S S S S e S D ) S e S e e ey S M S P S S S et S A S D i T M S i S S R D S S S T T S L S S i S o i S S S S PR i

rilegtirme Ddngli No 1 2 3 4 5 6 7
rilegtirme Déngiistindeki 8 6 5 4 2 2 1
IR Déngii Sayisi

filestirme Dénglisiniin 6.53E-3 4.50E-4 8.66E-6 1.13E-7 5.25E-9 1.24E-10 4.52E-13
ionundaki 7

TABLO-1
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Asagidaki noktalar 6nemlidir: (1) Yaklagim igin gerekli dongiilerin sayisi ter-
nodinamik halin ¢ok gigclii hir fonksiyonu degildir. Yiksek yogunluklardaki sa-
mun yaklagik ti¢ katidir. Geleneksel yontemde iterasyonlann sayisindaki artig
ok fazladir. (2) Her bir potansiyel igin, temel fonksiyonlarin se¢imi ve baglan-
n¢ yaklagim olugturma yontemi daima aymdir. (3) Rapor edilen durumlarin hig
sirisinde sonug ¢6ziime dogru bir baglangic yaklagim ile gidilmemigtir.



4. SONUC

NR ve Picard yontemlerinin bir kombinasyonu, sivi yapimn integral denklem-
erini ¢ézmek igin glicli bir hesaplama plam verir. Bu plamin hizh yakinsadif,
ararh oldugu ve bilgisayar zamanmnin oldukga kisa siirdigi yikli yumusgak kiire
»otansiyeline uygulanan testlerle gosterildi. Elde edilen yontemin temel avanta-
1 kararh olugudur. Bu da su anlama gelir, baglangig yaklasimlarini olugturmada
1erhangi bir zahmete girmek gereksizdir.

Yontemin en biiylik dezavantaji programlamay: gerektirmesidir. Bilgisayar
srogrami, temel fonksiyonlari ve onlarin bilegenlerini olugturmay: gerktirir. Bu
ayrica v; nin iyi ve kaba kisimlanmn elle islenmesini ve her bir déngiide jacobian

matrisin hesaplanmasim gerektirir.

Yontemin uygulamasinin en verimli alani yogun kulomb sistemleri i¢in (6rnegin:
erimig tuzlar) integral denklemlerinin ¢6ziimii oldugu goriilmektedir. Bu gelenek-
sel yontemin agir giicliiklerle karsi karsiya kaldigy durumdur [Hansen et al,1975-
Adams,1976-Larsen,1978]. Ayrica HNC denklemleri son derce iyi dogrulukla ya-

kinsarken, PY i¢in bu soylenemez.



EK.1l. NEWTON-RAPHSON YONTEMI

Lineer olmayan denklemlerin ¢6ziimii i¢in kullamlan NR ydntemi sayisal analiz
dtaplarinda verilmigtir [Cagal,1989]. Burada yontemin ana fikrini Gzetleyecegiz.

Yontem geometrik anlamda ¢ok kolay tamimlanabilir. Lineer olmayan bir f(z)
‘onksiyonunun z* kékiinii bulmak istiyorsak ve bu fonksiyonun bir z(!) baglangic
degerini kabul edip, bu noktadan hareketle f(z) fonksiyonunun tanjantim gizerek,
Sekil-4 de goriildiigii gibi apsisi kestigi verdeki z(*) noktasim bulabiliriz.

df o
- _ (4 £ _ ) E1l
M= ~(50) =P = =) (E1)

N tane {z;} degigkeninin N tane f;({z;}) fonksiyonunun bir kiimesi olarak bu-
nu genellestirmek dogru olur. {:vg-l)} baslangi¢ yaklagimi agagidaki ifadeye gére
{xgz)} yaklagimin verir.

7= =20 35 =25, (E2)
J
burada
of;
Jij = 5‘% (£3)

geklinde ilk degerler hesaplanmigtir. J éingﬁler olmayan bir matristir.
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NR yénteminin en 6nemli 6zelliklerinden biri. genel kosullarin uygunlugu al-
nda bulunan quadratik yaklagim olmasidir. Eger (E2) denklemi itere edilirse,
mg-n)} yaklagimlan {z}} gercek ¢oziimiine yeterince yaklagr.

Baz1 o pozitif sabit katsayilar icin su kogul gegerlidir:

\/[Z(”?"“’ —o5p| < a (@ ~ 25y (E4)
J

i

Bu, yaklagimin gercek ¢oziime gok hizh yakinsadig anlamina gelir.

SEKIL-4



EK.2. BILGISAYAR PROGRAMI

PROGRAM YONTEM

PARAMETER (M=9,NU=20, NU3=3*NU)
PARAMETER (NX=2%*M+1)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
DIMENSION CR(NX),F(NX),CRK(NX),AUSF(NX)
DIMENSION GAMK(NX),GAM(NX),GPR(NX),GDR(NX)
DIMENSION DGAM(NX),AA(NU),DELTA(NX)
DIMENSION AAY(NU),HJAC(NU3,NU3)
DIMENSION D(NU3),DY(NX)

DIMENSION BP(NU,NU),POT(NX)
COMMON/COM1/GDR

COMMON/COM2/GCT, IPP,KOD
COMMON/DEYENI/DY
COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/FRFR/AUSF

COMMON/GAMGAM/GAM

COMMON/GPRGPR/GPR

COMMON/CRCRCR/CR
COMMON/COM3/CRK,DELTA
COMMON/ALALAL/S11

COMMON/GKGKGK/GAMK

COMMON/FFFF/F
COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT
COMMON/NGDE/BP,RNOD, NOD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
COMMON/HJACHJAC/HJAC
COMMON/POTPAR/FPQT, TROP1,TR1

OPEN(16 ,FILE=’QUT7’,STATUS=’UNKNOWN’)
OPEN(15,FILE="RES7’,STATUS=’UNKNOWN’)
OPEN(3,FILE=’INP7’,STATUS=’UNKNOWN’)
OPEN (7 ,FILE="PTNSYL7’,STATUS=’UNKNOWN?)
REWIND 3

REWIND 7

TOLD=1.D-10

TOLG=1.D-10

DLTR=0.05

Z1=+3.

S11=0.01

PRINT*,’HNC [1] - PY [0] ?°

READ*,KOD

PRINT*,’ SICAKLIK (K)=? °

READ* , TEMP

DENS=2.56

WRTMNT.=10R 9244



993
991

93
51

994

AVOGN=6.022E23
ROMOL=DENS*AVOGN/WEIMOL
RONUM=ROMOL *4

PI=AC0S(~1.D0)
ALENG=(3./(4*PI*RONUM))**(1./3.)
ALENGA=ALENG*1.E8
BOLTZK=1.381771E-16
ECHARG=4.8E-10

G=ECHARG**2/ (BOLTZK*TEMP*ALENG)
NJFREQ=25

R0=(3./4./PI)

RO1=1.

RO1=RO*RO1

REWIND 3

REWIND 7

DO 1 I=1,NX

POT(I)=0.DO

GAM(I)=0.DO

CONTINUE

DO 993 I=1,NX
READ(3,*,END=991)GAM(I)
CONTINUE

CONTINUE

DO 93 I=1,NX
READ(7,*,END=51)POT(I)
CONTINUE

CONTINUE

POT(1)=2000.D6

FPOT=0.05007

RY=1.12

ROY=0.007
FPOT=FPOT*ALENGA**2
ROY=ROY/ALENGA

RY=RY/ALENGA

TR1=2%RY

TROP1=2*R0Y

DO 994 I=2,KX

AR=(I-1)*DLTR

IF((TR1-AR) /TROP1.GT.80.) THEN
POT(I)=G*FPOT*TROP1*EXP(80.)
ELSE
POT(I)=G*(FPOT*TROP1*EXP ((TR1-AR)/TROP1))
END IF

CONTINUE

CALL BPHES

ITT=0

CALL AHES(GAM,AA)
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159
158

40

233

42
41

CALL DELGAM(GAM,AA,DGAM)
ISAY1=0

ISAY2=0

DKONT=0.D0

DKONT1=0.D0

DO 158 I=1,L2-1
GAM(I)=DGAM(I)

DO 159 J=1,NU

PAI NIN BESAPLANMASI
I1=NOD*(J-2)

I2=I1+NOD

13=I2+N0OD
IF(I.GT.I1.AND.I.LE.I2) THEN
PAI=(I-I1)/RNOD

ELSE
IF(I.GT.I2.AND.I.LT.I3) THEN
PAI=(I3-I)/RNOD

ELSE

PAI=0.DO

END IF

END IF
GAM(I)=GAM(I)+AA(J)*PAT
CONTINUE

CALL CRHES

CALL CDK

CALL GAMNEW

ITT=ITT+1

CALL AHES(GPR,AAY)

DO 40 I=1,NU
D(I)=AA(I)-AAY(I)
DKONT1=DKONT1+D (I) %*2
CONTINUE

DKONT=DKONT1

PRINT 233,DKONT
FORMAT(1X,’NR DON.KONT= ’,D11.5)
ISAY=ISAY1+1

IF (DKONT.GT.TOLD) THEN
MM=MOD (ITT+1,NJFREQ)

IF (ITT.LT.3.0R.MM.EQ.0) CALL JACO
DO 41 I=1,NU

DO 42 J=1,NU3
AA(T)=AA(I)-HJAC(T,T)*D(J)
CONTINUE

CONTINUE

GO TO 43

END IF

GTOL=0.DO
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CALL DELGAM(GPR,AAY,DY)

DO 2 I=1,NX

GTOL=GTOL+(DY (I)-DGAM(I))**2
DGAM(I)=DY(I)

GAM(I)=GPR(I)

CONTINUE

PRINT *,’NR DONGU SAYISI=’,ISAY1
PRINT *,’ETA =?,GTOL
ISAY2=ISAY2+1
IF(GTOL.GT.TOLG) THEN

ISAY1=0

GO TO 43

END IF

PRINT *,’IYILESTIRME DONGUSU SAYISI=’,ISAY?2
WRITE(15,%) GAMMA =’,G
WRITE(15,%*) ’RO =’ RO/3.%4.%PI
CALL CRHES

CALL CDK

CALL GAMNEW

WRITE(15,58)

GDR(0)=1.D0

DO 79 I=1,200

R=(I-1)*DLTR

AR=R*ALENGA
WRITE(15,56)R,CR(I),AR
FORMAT(1X,2(3X,F9.4),3X,F8.3)
FORMAT(9X,’R’,11X,’CR’,11X,’AR’)
CONTINUE
WRITE(16,6000)GAM(1) ,DLTR,G
FORMAT(E18.12,1X,2(F8.4))
FORMAT(E18.12)

DO 78 I=2,NX
WRITE(16,6001)GAM(I)

CONTINUE

COFIN=PI*DLTR

XPR=0.D0

CR(NX)=0.DO

DG 600 I=NX-1,IPP+1,-1
AR=(I-1)*DLTR
XAT=AR*CR(I)+Z1SQ*G
CR(I)=CR(I+1)+COFIN*(XAT+XPR)
XPR=XAT

CONTINUE

DO 601 I=IPP,1,-1
AR=(I-1)*DLTR
XAT=AR*(CR(I)+GCT)+Z1SQ*G
CR(I)=CR(I+1)+COFIN*(XAT+XPR)



XPR=XAT
601 CONTINUE
DO 605 I=1,IPP
AR=(I-1)*DLTR
CR(I)=CR(I)-PI*GCT*(S11%*2-AR**2)
605 CONTINUE
STOP
END
Coiesdesiesieoi otk kokoekskokkokiokk ALT PROGRAMIAR stk i sk e e e e e e e s e e o e e ofe
SUBROUTINE BPHES
IMPLICIT DQUBLE PRECISION(A-H,O0-Z)
PARAMETER (M=9,NU=20)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
PARAMETER (NPOINT=2%*(M+1))
DIMENSION LWR(NU),BP(NU,NU)
DIMENSION AUSF(NX),POT(NX)
COMMON/COM4/G,PI,DELK,R0,DLTR,POT
COMMON/ALALAL/S11
COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/FRFR/AUSF
COMMON/NODE/BP,RNOD, NQD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
COMMON/COM2/CJM, IPP
DO 33 I=1,NU
DO 34 J=1,NU
BP(I,J)=0.DO
34 CONTINUE
33 CONTINUE
NHALF=6
NOD=2*NHALF
RNOD=NOD
BP(1,1)=(RNOD+1.)*(2.*RNOD+1.)/6./RNOD-1.
BP(2,2)=(2.*RNOD**2+1.)/3./RNQOD
BP(1,2)=(RNOD**2-1.)/6./RNQD
DO 102 I=2,NU
BP(I,I-1)=BP(1,2)
BP(I,I)=BP(2,2)
BP(I-1,I)=BP(1,2)
102 CONTINUE
CALL MATIN2(BP,NU,NU,MDIM,O0,LWR,NERROR,DET)
Z1SQ=Z1%Z1
AUS1=G/DLTR
DL108=DLTR*1.08
DO 3 I=2,NX
RAR=(I-1)*DL108
3 AUSF(I)=AUS1/(I-1)
DO 1 I=2,8X



AR=(I-1)*DLTR
IF(AR.LE.S11+1.D-8) IPP=I
POT(I)=POT(I)+G*Z1SQ/AR

1 CONTINUE
L1=(NU-1)*NOD
L2=L1+NOD
DELK=2.*PI/NPOINT/DLTR
RETURN
END

{3k ke ok 3k 2k 20 2k sfe e 3k 3k e o e ok e 2k sk s e 3k 3¢ 9k 38 2 e 3k 3 3¢ a4 ok e ok o 24 3¢ e e 34¢ K 4 e e ¢ 3k e 3¢ e 0 of¢ e e k¢ 3¢ e e fe ok e e o e K¢
SUBROUTINE CRHES
PARAMETER (M=9)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
DIMENSION CR(NX),F(NX)
DIMENSION GAM(NX),AUSF(NX),POT(NX)
DIMENSION GAMTRP(5),RP0OS(5)
COMMON/GAMGAM/GAM
COMMON/YOGUNL/Z1,21SQ,R01
COMMON/CRCRCR/CR
COMMON/ALALAL/S11
COMMON/FFFF/F
COMMON/FRFR/AUSF
COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT
COMMON/COM2/CJM, IPP,KOD
DO 1 I=2,NX
IF (KOD.EQ.1) THEN
ESP1=-PQT(I)+GAM(I)
IF(I.LE.IPP. OR .ESP1.LE.-150.DO)THEN
CR(I)=-1.-GAM(I)
ELSE
CR(I)=EXP(ESP1)-GAM(I)-1.
END IF
ELSE IF (KOD.EQ.O) THEN
ESP1=-PQT(I)-1.
IF(I.LE.IPP. OR .ESP1.LE.-150.DO)THEN
CR(I)=0.
ELSE
CR(I)=EXP(ESP1)*(1.+GAM(I))
END IF
END IF
ARR=(I-1)*DLTR
F(I)=(CR(I)+Z1SQ*AUSF(I))*ARR

1 CONTINUE
IF (XOD.EQ.1) THEN
CR(1)=-1.-GAM(1)
ELSE



IF (KOD.EQ.0) CR(1)=0.
END IF
F(1)=0.DO
ISTART=MAX(1,IPP-2)
DO 44 I=1,5
GAMTRP (I)=GAM(ISTART+I)-POT(ISTART+I)
RPOS(I)=(ISTART+I-1)*DLTR

24 CONTINUE
VG=DDVDIF (GAMTRP,RP0S,5,511,3)
EPP=VG
IF(EPP.LT.-150.D0) THEN
CJM=0.D0
ELSE
CJIM=EXP (EPP)
END IF
RETURN
END

(5 34 ok ke s k¢ e she 3¢ 3¢ ke k¢ e Sk 5 s 3f¢ 3 1€ s ok 3K S e k¢ e ok e 556 26 e sk 3¢ e 3k e vk e 3k 3¢ 3 3 3k 3k 2k 36 3 k¢ e e 3 3 e k¢ 3K 3K 3K ke k¢ K 3k of¢ oK
SUBROUTINE CDK
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (M=9)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
PARAMETER (NPOINT=2%*(M+1) , NW=3*NPOINT)
DIMENSION F(NX),CRK(NX),DY(NX)
DIMENSION GAMK(NX),DELTA(NX),POT(NX),W(NW)
COMMON/FFCALIS/W
COMMON/DEYENI/DY
COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/ALALAL/S11
COMMON/GOGO/GAMO
COMMON/COM3/CRK ,DELTA
COMMON/GKGKGK/GAMK
COMMON/COM2/CJIM, IPP
COMMON/FFFF/F
COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT
COEF2=4 .*PI*G
COEF1=2.*DLTR*DLTR*NPOINT*SQRT (2. **(M-1))
CCR=CJIM*S11
DO 11 I=2,IPP

11 F(I)=F(I)+CCR
CALL FTEK(M,F,1,CRK,1)
AUS11=DELK/2./PI/PI
COEF=SQRT(2.%*(M-1))*AUS11
GAMO=0.5%COEF2%Z15Q
COFAN=4xPI
DO 2 I=2,NX-1
RK=(I-1)*DELK



DEN=RK**2

ESP=DEN/4.6656

IF(ESP.GT.200.D0) THEN

ATT=0.D0

ELSE

ATT=-COEF?2/DEN*EXP (-ESP)

END IF

RK1=RK*S11

FDK=(1.~C0S (RK1))/DEN

RMOL=COEF1/(I-1)

CRK (I)=CRK (I)*RMOL-COFAN*CCR*FDK+ATT*Z1SQ

RK=(I-1)*DELK

IF(RK.LT.12.) THEN

AUS=EXP (-RK*RK) /RK

ELSE

AUS=0.D0

END IF

DELTA(I)=(1.~RO1*CRK(I))

GK=RO1*CRK (I)*%2

DY(I)=GK/DELTA(I)

GK=DY(I)*RK

GAMO=GAMO+RK*GK

GAMK (I)=(GK-COEF2*AUS*Z1SQ) *COEF
2 CONTINUE

DY (NX)=0.DO

DELTA(1)=0.D0O

DELTA(NX)=1.

GAMO=GAMO*AUS11

GAMK(1)=0.DO0
GAMK (NX)=0.DO
CRK(NX)=0.DO
CRK(1)=0.D0
RETURN

END
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SUBROUTINE GAMNEW
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (M=9)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
PARAMETER (NPOINT=2#* (M+1) , NW=3*NPQINT)
DIMENSION GAMK(NX),GPR(NX),POT(NX),W(NW)
DIMENSION DY(NX)
COMMON/GPRGPR/GPR
COMMON/GKGKGK/GAMK
COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT
COMMON/GOGO/GAMO
COMMON/DEYENI/DY



COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/FFCALIS/W
CALL FTEK(M,GAMK,1,GPR,1)
DO 1 I=2,NX-1
AR=(I-1)*DLTR
RAR=AR*0.5
GPR(I)=(GPR(I)+Z1SG*G) /AR

1 CONTINUE
GPR(1)=GAMO
GPR(N¥X)=G/(NX-1.)/DLTR*Z1SQ
RETURN
END
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SUBROUTINE JACO1
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (M=9,NU=20)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
PARAMETER (NPOINT=2%x*(M+1) ,NW=3*NPOINT)
DIMENSION CR(NX),F(NX),CRK(NX)
DIMENSION HJAC1(NU,NU)
DIMENSION GAMK(NX),GAM(NX),bGDR(NX)
DIMENSION W(NW),BP(NU,NU)
DIMENSION POT(NX),DELTA(NX),TRV1(400)
DIMENSION DY(NX)
COMMON/GAMGAM/GAM
COMMON/CRCRCR/CR
COMMON/COM1/GDR
COMMON/COM3/CRK,DELTA
COMMON/GKGKGK/GAMK
COMMON/FFFF/F
COMMON/NODE/BP,RNOD,NOD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
COMMON/COM4/G,PI,DELK,R0,DLTR,POT
COMMON/DEYENI/DY
COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/TP/HJAC1
COMMON/FFCALIS/W
COMMON/HJAC/TRV1
COEF=SQRT(2.**(M-1))*DELK
GDR(1)=-COEF
GAMK(1)=0.DO
DO 9 I=2,NX
RK=(I-1)*DELK
SU1=RO1/DELTA(I)*(2.*CRK(I)+DY(I))
GDR(I)=COEF*SU1
GAMK (I)=GDR(I)*RK

9 CONTINUE



CALL FCIFT(M,GDR,!{,F,1)

CALL FTEK(M,GAMK,1,GDR,1)
AB=DLTR*DLTR/PI

DO 12 I=2,L2-1

ABIM1=AB*(I~-1)

GAMK (I)=ABIM1*(CR(I)+GAM(I))
CONTINUE

TRV1(1)=0.D0

DO 50 I=0,L2-2

I1=I+1

JQ=I1/N0D+1

JQ1=JQ+1

PAI NIN HESABLANMASI
IQ1=NOD*(JQ-2)

1Q2=IQ1+N0D

I1Q3=IQ2+NOD
IF(T1.GT.IQ1.AND.I1.LE.IQ2) THEN
PAI=(I1-IQ1)/RNOD

ELSE

IF(I1.GT.IQ2.AND.I1.LT.IQ3) THEN
PAI=(IQ3-I1)/RNOD

ELSE

PAI=0.DO

END IF

IF(I.EQ.0) THEN

DO 99 J=2,L2-1
TRV1(J)=GDR(J)*2.*GAMK(J)
CONTINUE

ELSE

DLTRI=1./(DLTR*I)

DO 29 J=2,L2-1

IND1=ABS(I1-1)+1

IND2=I+]
TRV1(J)=GAMK (J)*(F (IND1)-F(IND2))*DLTRI
CONTINUE

END IF

DO 19 IA=1,NU

IF(I1.LT.L1) THEN
QQ=BP(IA,JQ)*PAI+BP(IA,JQ1)*(1.-PAI)
ELSE

QQ=BP(IA,JQ)*PAI

END IF

QQM=QQ*0.5

ISP=L1+NHALF
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQM*TRV1(ISP)
DO 18 IB=2,NU

IBM1=IB~1



JP=NOD*IBM1
JD=JP-NHALF
HJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)-QQ*(TRV1(JP)+0.5D0*TRV1(JID))
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-QQM*TRV1(JD)
18 CONTINUE
DO 39 JJJ=1,NHALF-1
P1=JJJ/RNOD
IN1=L2-JJJ
IN2=L1+JJJ
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQ*(TRV1(IN2)+(TRV1(IN1)-
$TRV1(IN2))*P1)
DO 40 IB=2,NU
IBM1=IB-1
JBP1=JJJ+NQD*(IB-2)
JBM11=NOD*IBM1-JJJ
HJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)-QQ*(TRV1(JIBM11)+(TRV1(JBP1)-
$TRV1(JBM11))*P1)
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-QQ*(TRV1(JBP1)+(TRV1(JBM11)~
$TRV1(JBP1) ) *P1)
40 CONTINUE
39 CONTINUE
19 CONTINUE
50 CONTINUE
RETURN
END
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SUBROUTINE AHES(GAM,A4A)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,O0-Z)
PARAMETER (M=9,NU=20)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
DIMENSION GAM(NX),AA(NU),BP(NU,NU)
COMMON/NODE/BP,RNOD,NOD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
D0 1 I=1,NU
AA(I)=0.DO
DO 2 J=1,L1-1
IND=J/NOD+1
IND1=IND+1
o PAI NIN HESAPLANMASI
I1=NOD*(IND-2)
12=I1+NOD
I13=I2+NOD
IF(J.GT.I1.AND.J.LE.I2) THEN
PAI=(J~I1)/RNOD
ELSE
IF(J.GT.I2.AND.J.LT.I3) THEN
PAI=(I3-J)/RNOD



ELSE
PAI=0.DO
END IF
END IF
2 AA(I)=AA(I)+(BP(I,IND)*PAI+BP(I,IND1)*(1.~-PAI))*GAM(J)
DO 3 J=L1,L2-1
3 AA(I)=AA(I)+BP(I,NU)*GAM(J)*(NU-J/RNOD)
1 CONTINUE
RETURN
END
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SUBROUTINE DELGAM(GAM,AA,DGAM)
IMPLICIT DQUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (M=9,NU=20)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
DIMENSION GAM(NX),AA(NU),DGAM(NX),BP(NU,NU)
COMMON/NODE/BP,RNOD,NOD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
DO 1 I=L2,NX
1 DGAM(I)=GAM(I)
DO 2 I=1,L1-1
IND=I/NOD+1
IND1=IND+1
c PAI NIN HESAPLANMASI
I11=NOD*(IND-2)
I2=I1+NOD
I3=I2+N0D
IF(I.GT.I1.AND.I.LE.I2) THEN
PAI=(I-I1)/RNOD
ELSE
IF(I.GT.I2.AND.I.LT.I3) THEN
PAI=(I3-I)/RNOD
ELSE
PAI=0.DO
END IF
END IF
2 DGAM(I)=GAM(I)-AA(IND)*PAI-AA(IND1)*(1.-PAI)
DO 3 I=Li,L2-1
3 DGAM(I)=GAM(I)~AA(NU)*(NU-I/RNOD)
RETURN
END
(C stk b e e sfe e o fe 3¢ 3k dfe sk o o4 ke 34¢ sk 3k 3k Sk fe 3fe 3k o 3¢ e 3 D16 34 sk e 3k a4¢ 3k f¢ o4¢ 3k ol ke e 3k e ok 346 36 24 e b k¢ 3k e 24 3k e k¢ 24¢ 3 o4¢ 38 e ok ok
SUBROUTINE JACO2
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (M=9,NU=20)
PARAMETER (NX=2%*M+1)
PARAMETER (NPOINT=24%* (M+1) ,NW=3*NPOINT)
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DIMENSION CR(NX),F(NX),CRK(NX),HJAC1(NU,NU)
DIMENSION GAMK(NX),GAM(NX),GPR(NX),GDR(NX)
DIMENSION TRV1(400),W(NW),BP(NU,NU)
DIMENSION DELTA(NX),POT(NX),DY(NX)
COMMON/GAMGAM/GAM
COMMON/GPRGPR/GPR
COMMON/CRCRCR/CR

COMMON/COM1/GDR
COMMON/COM3/CRK,DELTA
COMMON/GKGKGK/GAMK

COMMON/FFFF/F
COMMON/NODE/BP,RNQD,NOD
COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF
COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT
COMMON/DEYENI/DY
COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01
COMMON/TP/HJACL

COMMON/FFCALIS/W

COMMON/HJAC/TRVL
COEF=SQRT(2.**(M-1) )*DELK
GDR(1)=-COEF

GAMK(1)=0.D0

DO 9 I=2,NX

RK=(I-1)*DELK

CCCC=COEF/DELTA(I) /DELTA(I)
GDR(I)=0

GAMK(I)=GDR(I)*RK

CALL FCIFT(M,GDR,1,F,1)

CALL FTEK(M,GAMK,1,GDR,1)
AB=DLTR#DLTR/PI

DO 12 I=2,L2-1

GAMK (I)=AB*(I-1)*(CR(I)+GAM(I))
TRV1(1)=0.D0

DO 50 I=0,L2-2

I1=I+1

JN=I1/NOD+1

JN1=JN+1

PAI NIN HESAPLANMASI
IN1=NOD*(JN-2)

IN2=IN1+NOD

IN3=IN2+NOD
IF(I1.GT.IN1.AND.I1.LE.IN2) THEN
PAI=(I1-IN1)/RNOD

ELSE

IF(I1.GT.IN2.AND.I1.LT.IN3) THEN
PAI=(IN3-I1)/RNOD

ELSE



PAI=0.DO
END IF
END IF
IF(I.EQ.0) THEN
DO 99 J=2,L2-1
TRV1(J)=GDR(J)*2.*GAMK(J)
99 CONTINUE
ELSE
DO 29 J=2,L2-1
IND1=ABS(I1-J)+1
IND2=I+J
TRV1(J)=GAMK(J)*(F(IND1) -F(IND2))/(DLTR*I)
29 CONTINUE
END IF
DO 19 TIA=1,NU
IF(I1.LT.L1) THEN
QQ=BP(IA,JN)*PAI+BP(IA,JN1)*(1.~PAI)
ELSE
QQ=BP(IA, IN)*PAI
END IF
ISP=L1+NBALF
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQ*TRV1(ISP)*0.5D0
DO 18 IB=2,NU
IBM1=IB-1
JP=NOD*IBM1
JD=JP-NHALF
HJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)-QQ*(TRV1(JP)+0.5D0*TRV1(JD))
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-0.5D0*QQ*TRV1(JD)
18 CONTINUE
DO 39 JJJ=1,NHALF-1
P1=JJJ/RNQD
IN1=L2-JJJ
IN2=L1+JJJ
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQ*(TRV1(IN2)+(TRV1(IN1)~
$TRV1(IN2))*P1)
DO 40 IB=2,NU
IBM1=IB-1
JBP1=JJJ+NOD* (IB-2)
JBM11=NOD*IBM1-JJJ
HJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)~-QQ*(TRV1(JIBM11)+(TRV1(JBP1)~
$TRV1(JBM11))*P1)
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-QQ*(TRV1(JBP1)+(TRV1(JBM11)~
$TRV1(JBP1))*P1)
40 CONTINUE
39 CONTINUE
19 CONTINUE
50 CONTINUE



RETURN
END
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SUBROUTINE JACO3

IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)

PARAMETER (M=9 ,NU=20)

PARAMETER (NX=2%*M+1)

PARAMETER (NPOINT=24%*(M+1) ,NW=3*NPOINT)

DIMENSION CR(NX),F(NX),CRK(NX),HJAC1(NU,NU)

DIMENSION GAMK(NX),GAM(NX),GPR(NX),GDR(NX)

DIMENSION TRV1(400),W(NW),BP(NU,NU)

DIMENSION DELTA(NX),POT(NX),DY(NX)

COMMON/GAMGAM/GAM

COMMON/GPRGPR/GPR

COMMON/CRCRCR/CR

COMMON/COM1/GDR

COMMON/COM3/CRK ,DELTA

COMMON/GKGKGK/GAMK

COMMON/FFFF/F

COMMON/NODE/BP,RNOD,NOD

COMMON/NODE1/L1,L2,NHALF

COMMON/COM4/G,PI,DELK,RO,DLTR,POT

COMMON/DEYENI/DY

COMMON/YOGUNL/Z1,Z1SQ,R01

COMMON/TP/HJACL

COMMON/FFCALIS/W

COMMON/HJAC/TRV1

COEF=SQRT(2.%*(M-1))*DELK

GDR(1)=-CQOEF

GAMK (1)=0.DO0

DO 9 I=2,NX

RK=(I-1)*DELK

SU1=0.0

GDR(I)=COEF*SU1

GAMK (I)=GDR(I)*RK

CALL FCIFT(M,GDR,1,F,1)

CALL FTEK(M,GAMK,1,GDR,1)
=DLTR*DLTR/PI

DO 12 I=2,L2-1

GAMK (I)=AB*(I-1)*(CR(I)+GAM(I))

CONTINUE

TRV1(1)=0.D0

DO 50 I=0,L2-2

I1=I+1

JQ=I1/NOD+1

JQ1=JQ+1

PAI NIN HESAPLANMASI



99

29

18

1Q1=NOD*(JQ-2)

1Q2=IQ1+NOD

1Q3=IQ2+NOD

IF(I1.GT.IQ1.AND.I1.LE.IQ2) THEN
PAI=(I1-IQ1)/RNOD

ELSE

IF(I1.GT.IQ2.AND.I1.LT.IQ3) THEN
PAI=(IQ3-I1)/RNOD

ELSE

PAI=0.DO

END IF

END IF

IF(I.EQ.0) THEN

DO 99 J=2,L2-1

TRV1(J)=GDR (J)*2.*xGAMK(J)

ELSE

DO 29 J=2,L2-1

IND1=ABS(I1-J)+1

IND2=I+]

TRV1(J)=GAMK(J)*(F (IND1)-F(IND2))/(DLTR*I)
END IF

DO 19 TIA=1,NU

IF(I1.LT.L1) THEN
QQ=BP(IA,JQ)*PAI+BP(IA,JQ1)*(1.~PAI)

ELSE

QQ=BP(IA,JQ)*PAI

END IF

ISP=L1+NHALF
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQ*TRV1(ISP)*0.5D0
DO 18 IB=2,KU

IBM1=IB-1

JP=NOD*IBM1

JD=JP-NHALF
HJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)-QQ*(TRV1(JP)+0.5D0*TRV1(JD))
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-0.5D0*QQ*TRV1(JD)
CORTINUE

DO 39 JJJ=1,NHALF-1

P1=JJJ/RNOD

IN1=L2-JJJ

IN2=L1+JJJ
HJAC1(IA,NU)=HJAC1(IA,NU)-QQ*(TRV1(IN2)+(TRV1(IN1)-
$TRV1(IN2))*P1)

DO 40 IB=2,NU

IBM1=IB-1

JBP1=JJJ+NOD*(IB-2)

JBM31=NOD*IBM1-JJJ
HIJAC1(IA,IB)=HJAC1(IA,IB)-QQ*(TRV1(JBM31)+(TRV1(JBP1)~



$TRV1(JBM31))*P1)
HJAC1(IA,IBM1)=HJAC1(IA,IBM1)-QQ*(TRV1(JBP1)+(TRV1(JBM31)~
$TRV1(JBP1))*P1)
40 CONTINUE
39 CONTINUE
19 CONTINUE
50 CONTINUE
RETURN
END
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SUBROUTINE JACO
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
PARAMETER (NU=20, NU3=3*NU)
DIMENSION HJAC(NU3,NU3),HJAC1(NU,NU),LWR(NU3)
COMMON/TP/HJAC1
COMMON/HJACHJAC/HJAC
DO 24 I=1,NU
DO 25 J=1,NU
HJAC1(I,J)=0.DO
25 CONTINUE
HJAC1(I,I)=1.
24 CONTINUE
CALL JACO1
D0 1 I=1,NU
DO 2 J=1,NU
HJAC(I,J)=HJAC1(I,)
HJAC1(I,J)=0.D0
2 CONTINUE
1 CONTINUE
CALL JACD2
DO 3 I=1,NU
DO 4 J=1,NU
HIAC(I+NU,J)=HJAC1(I,J)
HJAC1(I,J)=0.DO

4 CONTINUE

3 CONTINUE
CALL JACO3
D0 5 I=1,NU
DO 5 J=1,NU

HIAC(I+2*NU,J)=RHJAC1(I,J)
5 CONTINUE
CALL MATIN2(HJAC,NU3,NU3,MDIM,O0,LWR,NERROR,DET)
RETURN
END
Cotesteoteoke et ofefe ke sefe e e e sk fe o e K ke o e s ok kel se e ke e o s e e e e e ke sk s e e ok
SUBROUTINE POLINT(F,ARG,MMMM,Z,SUM)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)



1780

1790
1800

1810

DIMENSION F(20),ARG(20),COF(20)
MM=MINO (MMMM, 20)

M=MM-1

DO 1780 I=1,MM

COF(I)=F(I)

CONTINUE

DO 1800 I=1,M

DO 1790 J=I,M

JNDEX=MM~J

INDEX=JNDEX+I

COF (INDEX)=(COF (INDEX) -COF (INDEX~1)) /(ARG (INDEX) ~ARG ( JNDEX) )

CONTINUE

CONTINUE

SUM=COF (MM)

DO 1810 I=1,M

INDEX=MM-I
SUM=(Z-ARG(INDEX) ) *SUM+COF (INDEX)
CONTINUE

RETURN

END

G e sde ke e e e b e e e b o e fe e de fe ke s o e e b she o e fe e she ke o s e e e s ke o ol e e kel e 46 e 3 e e e e e e ok ok o o e e e ke
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90

SUBROUTINE FDUZ

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
COMMON/D700DT/F,RTTWO,N,N2,N4,M
COMMON/FFCALIS/W(321)
IF(M.LT.2) GO TO 90

N4=2%% (M-2)

N2=N4+N4

N=N2+N2

F=1.0/SQRT(FLOAT(N))
DA=4.0%*ATAN(1.0)/FLOAT(N2)
RTTWO=SQRT(2.0)

NC=N4-1

IF(NC.LE.0) RETURN

DO 10 MC=1,NC

W(MC)=COS (DAXFLOAT (MC) )
CONTINUE

RETURN

STOP

END

G e e e e e b e e o o e o o ok o S 3 s e sk 2 e o e e o s e ke 3 o o6 o e 31 o e e e e s e e e e s ke e sk 8¢ e e e e 3k ol s e e ol e
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SUBROUTINE FCIFT (MM,X,IX,Y,iY)
BIR REEL CIFT FONKSIYONUN ANALIZI
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
DOUBLE PRECISION X(128), Y(128)
COMMON/D700DT/F ,RTTWO,N,N2,N4,M
COMMON/FFCALIS/W(321)



10

20

30
10

50

60

70

DATA MLOC/- 1/

M=MM+1

IF(M.NE.MLOC) CALL FDUZ
MLOC=M

NI=N4

NO=N4+N2+1

KX=1

NFWA=NT

NLWA=NI+N2

DO 10 I=NFWA,NLWA
W(I)=X(KX)

KX=KX+IX

NQ=N2

DO 170 L=1,M

NQ2=NQ/2

NQ2M1=NQ2-1

NO1=NO

NO2=NO+N2

NI1=NI

NI2=NI+NQ
W(NO1)=W(NI1)+W(NI2)
W(NO2)=W(NI1)-W(NI2)
IF(NQ2M1) 50,40,20

DO 30 IT=1,NQ2M1
NOR1=NO1+IT
NOR2=NO1+NQ2+IT
NIR1=NI1+IT
NIR2=NI2-IT
W(NOR1)=W(NIR1)+W(NIR2)
W(NOR2)=W(NIR1)-W(NIR2)
CONTINUE

NOR1=NO1+NQ2
NIR1=NI1+NQ2
W(NOR1)=W(NIR1)+W(NIR1)
NO1=NO1+NQ

NO2=N02-NQ

NI1=NI2+NQ

NI2=NI1+NQ

IF(NO1-§NO2) 60,120,160
NC=0

NS=N4

KC=0

KS=N4

CONTINUE
W(NO1)=W(NI1)+W(NI2)
W(N02)=W(NI1)-W(NI2)
IF(NQ2M1) 110,100,80



80

920
100

110

120

130

140
150

160

NC=NC+NQ

NS=NS-NQ

CC=W(NC)

SS=W(NS)

DO 90 IT=1,NQ2Mi
NOR1=NO1+IT
NOR2=NO2+IT
NIR1=NI1+IT
NIR2=NI2-IT
NOI1=NOR1+NQ2
NOI2=NOR2+NQ2
NII1=NIR1+NQ
NII2=NIR2+NQ
RE=CC*W(NIR2)-SS*W(NII2)
AI=SS*W(NIR2)+CC*W(NII2)
W(NOR1)=W(NIR1)+RE
W(NOR2)=W(NIR1)-RE
W(NOI1)=+W(NII1)-AI
W(NOI2)=-W(NII1)-AT
CONTINUE

KC=KC+NQ2

KS=KS-NG2

NOR1=NO1+NQ2
NOR2=N02+NQ2
NIR1=NI1+NQ2
NIR2=NI2+NQ2
W(NOR1)=2.0*(W(KC) *W(NIR1) -W(KS)*W(NIR2))
W(NOR2)=2,0* (W(KS)*W(NIR1) +W(KC)*W(NIR2))
NO1=NO1+NQ

NO2=N02-HQ

NI1=NI2+NQ

NI2=NI1+NQ

IF(NO1-NO2) 70,120,160
W(NO1)=W(NI1)
IF(NQ2M1) 160,150,130
DO 140 IT=1,NQ2M1
NOR1=NO1+IT
NOI1=NOR1+NQ2
NIR1=NI+NQ+IT
NIR2=NI+NGQ+NQ-IT
W(NOR1)=+W(NIR1)
W(NOI1i)=-W(NIR2)
CONTINUE

NOR1=NO1+NQ2
NIR1=NI+NQ+NQ2
W(NOR1)=RTTWO*W(NIR1)
NT=NI



NI=NO
NO=NT
NQ=NQ2
170  CONTINUE
KY=1
NFWA=NI
NLWA=NI+N2
DO 180 I=NFWA,NLWA
Y(KY)=W(I)*F
180  KY=KY+IY
RETURN
END
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SUBROUTINE FTEK (MM,X,IX,Y,IY)
BIR REEL TEK FONKSIYONUN ANALIZI
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
DOUBLE PRECISION X(128),Y(128)
COMMON/D700DT/F,RTTWO,N,N2,N4,M
COMMON/FFCALIS/W(321)
DATA MLOC/- 1/
M=MM+1
IF(M.NE.MLOC) CALL FDUZ
MLOC=M
NI=N4
NO=N4+N2+1
KX=IX+1
NFWA=NI+1
NLWA=NI+N2-1
DO 10 I=NFWA,NLWA
W(I)=X(KX)
LO =KX+IX
NQ=N2
DO 170 L=1,M
NQ2=NQ/2
NQ2M1=NQ2-1
NO1i=NO
NO2=NO+N2
NI1=NI
NI2=NI+NQ
IF(NQ2M1) 50,40,20
20 DO 30 IT=1,NQ2M1
NOR1=NO1+IT
NOR2=NO1+NQ2+IT
NIR1=NTI1+IT
NIR2=NI2-IT
W(NOR1)=W(NIR1)-W(NIR2)
W(NOR2)=W(NIR1)+W(NIR2)
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CONTINUE

NOR1=NO1+NQ2
NIR1=NI1+NQ2
W(NOR1)=W(NIR1)+W(NIR1)
NO1=NO1+NQ

NO2=N02-NQ

NI1=NI2+NQ

NI2=NI1+NQ

IF(NO1-NO2) 60,120,160
NC=0

NS=N4

KC=0

KS=N4

CONTINUE
W(NO1)=+W(NI1)+W(NI2)
W(NO2)=-W(NI1)+W(NI2)
IF(NQ2M1) 110,100,80
NC=NC+NQ

NS=NS-NQ

CC=W(NC)

SS=W(NS)

DO 90 IT=1,NQ2M1
NOI1=NO1+IT
NOI2=NO2+IT
NII1=NI1+IT
NII2=NI2-IT
NOR1=NOI1+NQ2
NOR2=NOI2+NQ2
NIR1=NII1+NQ
NIR2=NII2+NQ

RE=CCxW (NIR2)-SS*W(NII2)
AI=SS*W(NIR2)+CC*W(NII2)
W(NOR1)=W(NIR1)-RE
W(NOR2)=W(NIR1)+RE
W(NOI1)=+W(NII1)+AI
W(NOI2)=-W(NII1)+AI
CONTINUE

KC=KC+NQ2

KS=KS-NQ2

NOR1=NO1+NQ2
NOR2=N02+NQ2
NIR1=NI1+NQ2
NIR2=NI2+NQ2
W(NOR1)=2.0%(+W (XC) *W(NIR1)+W(KS)*W(NIR2))
W(NOR2)=2.0%(-W(KS)*W(NIR1)+W(KC)*W(NIR2))
NO1=NO1+NQ

NO2=N02-NQ



NI1=NI2+NQ
NI2=NI1+NQ
IF(NO1-NO2) 70,120,160

120  NIR1=NI+NQ
W(NO1)=W(NIR1)
IF(NQ2M1) 160,150,130

130 DO 140 IT=1,NQ2M1
NOI1=NO1+IT
NOR1=NOI1+NQ2
NIR1=NI+NQ+IT
NIR2=NI+NQ+NQ-IT
W(NOR1)=W(NIR1)
W(NOI1)=W(NIR2)

40 CONTINUE

.50 NOR1=NO1+NQ2
NIR1=NI+NQ+NQ2
W(NOR1)=RTTWO*W(NIR1)

60  NT=NI
NI=NO
NO=NT
NQ=NQ2

70  CONTINUE
T(1)=x(1)
KY=IY+1
NFWA=NI+1
NLWA=NI+N2-1
DO 180 I=NFWA,NLWA
Y(KY)=W(I)*F

80 =KY+IY
Y(XY)=X(KX)
RETURN
END
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INTEGER FUNCTION LOCATF (ARRAY,LENGTH,OBJECT)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
DIMENSION ARRAY(2)
NABOVE=LENGTH+1
NBELOW=0

0 IF (NABOVE-NBELOW.LE.1)GO TO 200
MIDDLE=(NABOVE+NBELOW)/2
IF(OBJECT-ARRAY(MIDDLE)) 100,180, 140

00  NABOVE=MIDDLE
GO TO 10

40 NBELOW=MIDDLE
GO TO 10

30 LOCATF=MIDDLE
GO TO 300



200 LOCATF=-NBELOW
300 RETURN
END
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DOUBLE PRECISION FUNCTION DDVDIF(F,X,N,Z,MMMMM)
CERN LIBRARY PROGRAM NO E-105.
REVISED DEC.,1976 BY F.JAMES TO CHOOSE POINTS
SYMMETRICALLY SO THAT RESULTING INTERPOLATED
CURVES WILL BE CONTINUOUS
IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
DIMENSION F(H),X(N)
DIMENSION ARG(12),COF(12)
LOGICAL TWICE
DATA ZERO,MMAX/0.,10/
TWICE=.FALSE.
M=MINO(MMMMM,N-1,MMAX)
IF (X(1).GT.X(N)) GO TO 1020
IPOINT=IABS (LOCATF(X,N,Z))
GO TO 1065
020 I=t
IF (Z.GT.X(1)) GO TO 1060
IF (Z.LT.X(¥)) GO TO 1055
COF1=Z-X(1)
DO 1050 I=2,N
COF2=2-X(I)
IF (COF1*COF2.LE.ZERO) GO TO 1060
050 CONTINUE
055 CONTINUE
I=N
060 IPOINT=I-1
065 MM=M+1
MB2=MM/2
MEVEN=MB2%2-1
IL=IPOINT-MB2+1
IF (IL.LT.1) IL=1
IU=IL+MEVEN
IF (IU.GT.N) IL=N-MEVEN
DO 1075 I=1,MM
II=I+IL-1
ARG(I)=X(II)
075 COF(I)=F(II)
IF (MEVEN.EQ.M) GO TO 1085
IU=IL+MEVEN
IF (IL.LE.1) GO TO 1079
IF (IU.GE.N) GO TO 1077
TWICE=.TRUE.
077 ARG(MM)=X(IL-1)

(3 €2 (2 Q3



COF (MM)=F(IL-1)
1079 CONTINUE
1085 CONTINUE
CALL POLINT(COF,ARG,MM,Z,SUM)
IF (.NOT.TWICE) GO TO 2000
ARG(MM)=X(IL-1)
COF (MM)=F (IL-1)
CALL POLINT(COF,ARG,MM,Z,SUM2)
SUM=0 . 5% (SUM+SUM2)
2000 CONTINUE
DDVDIF=SUM
RETURN
END
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SUBROUTINE MATIN2(A,IDIM1,N1,IDIM2,N2,INDEX,NERROR,DETERM)
' MATRISIN TERSINI BULUR
DOUBLE PRECISION A,DETERM,DETER,PIVOT,SWAP
DIMENSION A(IDIM1),INDEX(IDIM1)
DETER=1.0D0
N=N1
TEMAT=N+N2
IDIM=IDIM1
NMIN1=N-1
IPIVC=1-IDIM
DO 11 MAIN=1,N
PIVOT=0.0D0
IPIVC=IPIVC+IDIM
IPIVC1=IPIVC+MAIN~1
IPIVC2=IPIVC +NMIN1
DO 2 I1=IPIVC1,IPIVC2
IF(DABS(A(I1))-DABS(PIVOT)) 2,2,1
PIVOT=A(I1)
LPIV=I1
CONTINUE
IF(PIVOT) 3,15,3
ICOL=LPIV-IPIVC+1
INDEX (MAIN)=ICOL
IF(ICOL-MAIN) 6,6,4
DETER=-DETER
ICOL=ICOL-IDIM
I3=MAIN-IDIM
‘D0 5 I=1,IEMAT
ICOL=ICOL+IDIM
I3=I3+IDIM
SWAP=A(13)
A(I3)=A(ICOL)
A(ICOL)=SWAP
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DETER=DETER*PIVOT
PIVOT=1./PIVOT
I3=IPIVC+NMIN1

DO 7 I=IPIVC,I3
A(I)=-A(I)*PIVOT
A(IPIVC1)=PIVQOT
I1=MAIN-IDIM
ICOL=1-IDIM

DO 10 I=1,IEMAT
ICOL=ICOL+IDIM
I1=I1+IDIM
IF(I-MAIN) 8,10,8
JCOL=ICOL+NMIN1
SWAP=A(I1)
I3=IPIVC-1

DO 9 I2=ICOL,JCOL
I13=I3+1
A(I2)=A(I2)+SWAP*A(I3)
A(I1)=SWAP*PIVOT
CONTINUE

CONTINUE

DO 14 I1=1,N
MAIN=N+1-I1
LPIV=INDEX (MAIN)
IF(LPIV-MAIN) 12,14,12
ICOL=(LPIV-1)*IDIM+1
JCOL=ICOL+NMIN1
IPIVC=(MAIN-1)*IDIM+1-ICOL
DO 13 I2=ICOL,JCOL
13=I2+IPIVC
SWAP=A(I2)
A(I2)=A(I3)
A(I3)=SWAP
CONTINUE
DETERM=DETER
NERROR=0

RETURN

NERROR=MAIN
DETERM=DETER
RETURN

END
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