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Oz
Bu ¢aligmada genel molekiiler (GM) potansiyel ve gelistirilmis genellestirilmis Poschl-Teller (GGPT) potansiyeli
icin elde edilmis enerji 6zdeger denklemleri kullanilarak, RbH(X*X*) molekiiliiniin deneysel (gdzlenen) titresim enerji
seviyelerini modelleyebilecek en iyi potansiyel enerji fonksiyonu belirlenmistir. Ayrica, bu potansiyel enerji fonksiyonu
ve bagli durumlarin tartisilmasinda merkezcil terime uygulanabilecek en uygun yaklagim olan Pekeris tipi yaklasim ele
almarak RbH(X*Z*) molekiiliiniin en olas1 donme-titresim enerjileri elde edilmistir.

Anahtar Kelimeler: iki atomlu molekiiller, titresim enerjileri, genel molekiiler potansiyel, RoH molekiilii, Poschl-Teller
potansiyeli

Rotational-Vibrational Energy Levels for the XX+ State of RbH Molecule

Abstract
In this study, the more suitable potential energy function to model the experimental (observed) vibrational energy
levels of the RbH (X2 ) molecule has been determined by using the energy eigenvalue equations obtained for the general
molecular (GM) potential and the improved generalized Péschl-Teller (IGPT) potential. In addition, by considering
suitable potential energy function and the Pekeris-type approximation, which is the most appropriate approach to the
centrifugal term in the discussion of bound states, the more accurate rotational-vibration energies of the RbH(XZ™)
molecule have been found.

Keywords: Diatomic molecules, vibrational energies, general molecular potential, RbH molecule, Péschl-Teller
potential

GIRiS

Iki atomlu molekiillerin dénme ve titresim ve Salti, 2016; Du, Guo ve Jia, 2014), Naz(SlAg)
enerjilerini  teorik olarak hesaplayabilmek i¢in  molekiiliinii degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli
kuanturp mekanlgmlq pargacik denklemleri qlan (Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016; Ocak, Yanar, Salti
Schrédinger, Klein-Gordon ve Dirac  ve Aydogdu, 2018; Kisoglu, Yanar, Aydogdu ve
denklemlerinden  birinin  bir potansiyel enerji  gajt;, 2019), ’Li, (a3%}) molekiilini ise
f(}nlfSlYOI}u_ ve merkezcil terim  varliginda  geligtirilmis Manning-Rosen potansiyeli (Yanar,
¢oziimlerinin eIdp edll.mes.l gerekmgktedlr. Teqr!k Aydogdu ve Salti, 2016; Liu, Zhang Ve Jia, 2013) iyi
olarak elde edilen titresim enerji seviyelerinin  picimde modelleyebilmektedir. Kullanilan potansiyel
deneys_el Verlle{le uyur_nlu olabilmesi i¢in kl_lllan!lan enerji fonksiyonunun Gneminin yansira, parcactk
potansiyel enerji fonkSIyonunuh ve me[ke"ZC'I t?“me denklemlerinin ¢oziilebilmesi i¢in merkezcil terime
uygulanan  yaklagimmn  se¢imi  blyik  onem ,yoylanan yaklagimin bigimi de kritik ©neme
tasimaktadir. Rptaqs1yel enerji fonksiyonlarmn iki  ganiptir. Literatiirde iki atomlu molekiillerin donme-
atomlu mole‘1‘<uller1v modellemevd.ekl basarlart ele  iqregim enerjilerini elde edebilmek igin merkezcil
a1_1nan molekiile baglh plarak degismektedir (Zhang, terime yaygin olarak Greene-Aldrich (Greene ve
Liu, Zhang, Zhou ve Jia, 2012; Yanar, Aydogdu Ve  Aldrich, 1976) ve Pekeris (Pekeris, 1934)
Salti, 2016). _Orne_gln, Scl (X 1_Z+) molekiiliini Cn iyl yaklasimlart uygulanmigtir. Ancak son yillarda
Morse potansiyeli agiklayabilirken (Yanar, Aydogdu  yapilan caligmalar, molekiillerin bagli durumlarinin
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aciklanmasinda Pekeris-tipi yaklagimlarin Greene-
Aldrich  yaklasgimindan daha uygun oldugunu
gostermistir (Mustafa, 2015a; Mustafa, 2015b;
Yanar, Tas, Salti ve Aydogdu, 2020; Yanar, 2022a).

RbH(X':*) molekiiliiniin titresim enerjileri
daha oOnce farkli calismalarda Morse potansiyeli
(Okorie, Ikot ve Chukwuocha, 2020), degistirilmis
hiperbolik tip potansiyel (Eyube, Notani ve Dikko,
2022), degistirilmis hiperbolik engel potansiyeli
(Ezzine, Hachama ve Diaf, 2021), gelistirilmis Tietz
potansiyeli ile ayni olan gelistirilmis genellestirilmis
Mobius kare potansiyeli (Okorie, lkot ve
Chukwuocha, 2020), gelistirilmis Poschl-Teller
potansiyeli (Eyube, Bitrus ve Jabil, 2021) ve GGPT
potansiyeli (Yanar, 2022b) kullanilarak elde
edilmistir.  Yapilan bu c¢alismalardan Morse,
gelistirilmis Poschl-Teller, degistirilmis hiperbolik
tip ve GGPT potansiyellerinin  RbH(X'Z')
molekiiliiniin titresim enerjilerini  modellemede
benzer basarilar gosterdikleri goriilmiistiir. Ayrica,
degistirilmis hiperbolik engel potansiyeli ile iki
atomlu  molekiiller i¢in  gelistirilmis  Tietz
potansiyeliyle ayni olan gelistirilmis genellestirilmis
Mobius kare potansiyelinin RbH (X1Z*) molekiiliinii
aciklamada benzer basar1 oranlar1 sergiledikleri
bulunmustur (Okorie, Ikot ve Chukwuocha, 2020;
Eyube, Notani ve Dikko, 2022; Ezzine, Hachama ve
Diaf, 2021; Eyube, Bitrus ve Jabil, 2021; Yanar,
2022b). Ancak, bildigimiz kadariyla gelistirilmis
Rosen-Morse, gelistirilmis Manning-Rosen  ve
degistirilmis Rosen-Morse potansiyelleri bu molekiil
icin ele almmmamus; dolayisiyla RbH(X'Z')
molekiiliinii en iyi modelleyebilecek potansiyel enerji
fonksiyonu heniiz belirlenememistir. Ayrica, yapilan
bu calismalarda yalnizca gelistirilmis genellestirilmis
Mobius kare potansiyeli kullanilarak molekiiliin
donme enerjileri tartistmistir; fakat RbH(X1Z™)
molekiilii icin en uygun potansiyel enerji fonksiyonu
kullanilmadigindan (Okorie, lkot, & Chukwuocha,
2020)’de  bulunan  donme-titresim  enerjileri
RbH(X'X*) molekiiliiniin en olasi donme-titresim
enerjileri degildir. Bu degerlendirmeler 1s18inda,
sunulan  calismada RbH(X'Z*')  molekiiliinii
modelleyebilecek en uygun potansiyel enerji
fonksiyonunu tespit etmek ve bu potansiyel ile
Pekeris-tipi yaklasim altinda elde edilen enerji
0zdeger denklemini kullanarak ilgili molekiiliin en
olas1 donme-titresim enerjilerini teorik olarak
hesaplamak amaglanmuistir.

[JPAS

jpas@munzur.edu.tr

ISSN: 2149-0910

Dort kesimden olusan bu ¢alismada; Kesim 2°de
donme-titresim  enerjilerinin  hesaplanmasi  igin
kullanilacak enerji 6zdeger denklemleri verilmistir.
Kesim 3’te RbH(X'Z %) molekiiliiniin titresim enerji
seviyeleri farkli potansiyel enerjilerin varliginda elde
edilip deneysel verilerle ve literatiirde daha 6nceden
elde edilmis teorik verilerle karsilagtirilmistir.
Ayrica, tespit edilen en uygun potansiyel ile Pekeris-
tipi yaklasim varliginda elde edilmis enerji 6zdeger
denklemi kullamlarak RbH (XZ*) molekiiliiniin en
olas1 titresim-donme enerji seviyeleri bulunmustur.
Son kesimde ise elde edilen bulgularin
degerlendirilmesi yapilmistir.

MATERYAL VE METOT

RbH(X'2*) molekiiliiniin titresim enerjilerini
bulmak i¢in GM (Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016) ve
GGPT (Yanar, Tas, Salti ve Aydogdu, 2020)
potansiyelleri kullanilarak elde edilen enerji 6zdeger
denklemleri  kullamlmistir. GM  potansiyelinin
kullanilmasmin nedeni iki atomlu molekiilleri iyi
bi¢imde modelleyebildigi bilinen Morse (Morse,
1929), gelistirilmis Rosen-Morse (Wang, Liu, Zhang,
Cao ve Jia, 2012), gelistirilmis Tietz (Jia, ve digerleri,
2012), gelistirilmis Manning-Rosen (Wang, Zhang,
Jia ve Liu, 2012) ve degistirilmis Rosen-Morse
(Zhang, Liu, Zhang, Zhou ve Jia, 2012) olmak iizere
birgok potansiyele indirgenebilmesidir. Bu sayede
her bir potansiyel enerji fonksiyonun iki atomlu bir
molekiilii modellemedeki basarisin1 bulmak i¢in ayri
ayr1 diferansiyel denklemler ¢oziilmesine gerek
kalmamaktadir. GM potansiyeli kullanilarak iyi
bilinen diger potansiyel enerji fonksiyonlarinin
modelleme basarisi kolayca bulunabilmektedir. Diger
taraftan GM potansiyeli, GGPT potansiyeline
indirgenememektedir, bu nedenle daha 6nceki bir
calismada (Yanar, Tas, Salti ve Aydogdu, 2020)
GGPT i¢in elde ettigimiz enerji 6zdeger denklemi de
bu calismada GGPT potansiyelinin RbH(X1Z')
molekiiliiniin titresim enerjisini agiklamadaki basari
oranint tespit etmek i¢in ele alinmistir.

GM potansiyeli asagidaki bigimde verilmektedir
(Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016):

VGM(T')
_ A—Be=7) 4 g[C — peatr—ro)]” )
- [1 _ qe—a(r—re)]z
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Burada A4, B, C, D, a, § Ve q incelenen molekiile bagh
olarak ayarlanabilen potansiyel parametrelerdir. 7 ise
iki atom arasindaki denge bag uzunlugudur. Iki
atomlu molekiillerin ¢aligilabilmesi i¢gin GM
potansiyelinin parametrelerinin molekiiler sabitler
cinsinden yazilmasi gerekmektedir. Bu nedenle
asagidaki kosullar dikkate alinmaktadir (Varshni,
1957):

e

dr r=rg S
V(ir » o) —-V(,)=D,, 2
AG)]

o2 mluclw?.

r=Te

Burada c 151k hizinin bitytikliga iken,  iki atomlu bir
molekiiler sistemin indirgenmis kitlesidir. D, ve w,
ise sirasiyla ayrisma enerjisini ve harmonik titresim
dalga boyunun tersini ifade etmektedir. Bu kosullarin
kullanilmasi, GM potansiyelinin parametreleri ile
molekiiler sabitler arasinda asagidaki iliskileri verir
(Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016)

A+§C? = D% = (B +2§CD)/2 = D, ©)

2pw¢ @)

GM potansiyeli g parametresinin alacagi degere
bagl olarak literatiirde yer alan birgok potansiyele
indirgenebilmekte bodylece bircok iki atomlu
molekiilii basartyla modelleyebilmektedir. Ornegin,
q = —de~%"e igin gelistirilmis Tietz potansiyeline,
g — 0 limitinde Morse potansiyeline, g = —e %"
icin gelistirilmis Rosen-Morse potansiyeline, q =
e %Te igin gelistirilmis Manning-Rosen
potansiyeline, g = —e*ii="e) olmasi1 durumunda ise
degistirilmis Rosen-Morse potansiyeline
indirgenmektedir (Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016).
Burada r;; iki atomun i¢ kabuk yarigaplarinin bir

1 e e , KD D
Olgusidir ve 715, =1, — m bigiminde
e

verilmektedir. K parametresi bir sabit olup degeri
yaklasik olarak K =4 alinmaktadir (Frost &
Musulin, 1954). g parametresinin g = —de™%"e, q =
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_e_are, q= e %Te veya q= _e“(rij_re)
esitliklerinden biri olmas: durumunda Denklem
(4)’deki a parametresi z = W (z)e"® bagmtisim
saglayan Lambert fonksiyonu W cinsinden elde edilir
(Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016; Ocak, Yanar, Salti
ve Aydogdu, 2018; Zhang, Liu, Zhang, Zhou ve Jia,
2012).

GM potansiyeli varliginda ve merkezcil terime
Pekeris-tipi  yaklasimin uygulanmasi durumunda
Schrédinger denkleminin ¢oziimiinden elde edilen
enerji 6zdeger denklemi asagidaki bicimde bulunur
(Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016; Ocak, Yanar, Salti
ve Aydogdu, 2018):

i(j+1)h%C D
E. . =M+_e_
nj 2u q2
2uDe( 1) JjG+1)(C1+C3)

a?n? th(l q2>+ o2 1| 2n+1
2u 12 2 2 —

NEZH 2u0e(1-g) jGency 1

l 2 = aZpz 1 aZ 4 (5)

2
Z”DE(l‘é) JG+1DC 1
J a?h? + a? + 4

Burada C,, C; ve C,, Schrédinger denklemini
cozebilmek icin merkezcil terime uygulanan ve
Denklem (6)’da verilen Pekeris-tipi yaklagimin
(Yanar, Aydogdu ve Salti, 2016) katsayilaridir:

1 Cy C,
2 ot _ —a(r-r, + _ —a(r-re)]2
r 1—qe a1 " [1— ge~a(r=Te)]

(6)

Bu katsayilar, Denklem (6)’da verilen esitligin her iki
tarafindaki terimlerin r =7, civarinda seriye
actlmasiyla asagidaki bigimde elde edilirler (Yanar,
Aydogdu ve Salti, 2016):

(B-are)—2(3+are)q+(3+3are+a’r.?)q?

CO = a2rgtq2 ’
__2(g-1)%(-3+ar.+3q+2aqre) @)
Cl - a2rgtq? ’
C. = (q-1)3[3(q- 1)+(q+1)are]
, =

azr 4q2
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RbH(X1Z*) molekiiliinii tartismak igin kullanilacak
bir diger enerji Ozdeger denklemi ise GGPT
potansiyeli varliginda Schrodinger denkleminin
¢cozlimiinden elde edilen 6zdeger denklemidir. GGPT

Veerr r)= D, + D,
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potansiyeli ve bu potansiyel varliginda Schrédinger
denkleminden elde edilen enerji 6zdeger bagintisi
sirastyla Denklem (8) ve (9)’da verilmistir (Yanar,
Tas, Salti, & Aydogdu, 2020):

[1 + cosh?(ar,) — 2cosh (ar,)cosh (ar)] (8)

sinh?(ar)

_JjG+DRr*(Cy + C)
- o

+ D,

nj

a’h?

2 16 4a?

2u

2n+1 \/ 1 +j(/' +1(C,-0C,) N uD,[1+ cosh?(ar,) + 2 cosh(ar,)]

2a?h? 9)

2

4a?

2a2h?

\/i JU+D(C+C)  pD[—1— cosh?(ar,) + 2 cosh(ar,)]
16

2uw?

Burada a = mic olup, Cy, C; ve C, katsayilar

GGPT  potansiyeli  varligindaki ~ Schrédinger
denklemini ¢6zebilmek icin merkezcil terime
uygulanan

e

__ __coshar __cosh®ar

_220

2 sinh? ar (10)

! sinh? ar
bicimindeki Pekeris-tipi yaklasimin katsayilaridir. Bu
katsayilarin agik ifadeleri esitligin her iki tarafindaki
terimlerin r =1, civarinda seriye agilmasiyla

asagidaki bigimde bulunmustur (Yanar, Tas, Salti ve
Aydogdu, 2020):

—342a?1,%2-3 cosh 2are+are(6 coth arg+sinh 2are)

C, =

2, 4
2a“re

=~ _ —6cosharg+2are cschareg(2+cosh 2are)

C, = (11)

a’ret

C, =

943 cosh 2are—12ar, coth are cosh? are+5are sinh 2ar,

2, 4
2acre

Denklem (8)’de verilen GGPT potansiyelinin iki
atomlu  molekiiler  yapilarin  titresim-donme
enerjilerini agiklayabilme basarisinin gelistirilmis
Poschl-Teller potansiyeli ile ayni oldugu daha 6nceki

bir ¢alismada gosterilmistir (Yanar, Tas, Salti ve
Aydogdu, 2020). Bu durumda Denklem (1) ile
birlikte Denklem (8) iki atomlu molekiiler yapilari
aciklayabilen literatiirdeki birgok potansiyel enerji
fonksiyonunu igermektedir. Bir sonraki kesimde, bu
potansiyellerin varliginda elde edilen enerji 6zdeger
denklemleri (5) ve (9), RbH(X'X*) molekiiliinii en
iyi modelleyebilen potansiyel enerji fonksiyonunun
belirlenmesi i¢in kullanilmastir.

BULGULAR

GM ve GGPT potansiyelleri varliginda bulunan
enerji 6zdeger denklemleri (5) ve (9) ayri ayn
kullanilarak ~ RbH(X'Z*%) molekiiliiniin titresim
enerji seviyeleri hesaplanmis ve Tablo 1’de
verilmistir. RbH(X'X*) molekiilii icin hesaplamada
kullanilan deneysel molekiiler sabitler su bigimdedir
(Hsieh, Yang, Tam, Verma, & Stwalley, 1980): D, =
14580 cm™t, 1, = 2.3673 A, u =0.9961 akb ve
w, = 937.188 cm™1. Molekiilii en iyi
modelleyebilecek potansiyel enerji fonksiyonunu
belirlemek icin ortalama mutlak ylizde sapma
(OMYS) hesabi yapilmustir:

N .
100 Egozlenen _ En
OMYS = TZ nEgézlenen (12)
n=0 n
Morse, gelistirilmis Rosen-Morse, degistirilmis

Rosen-Morse, gelistirilmis Manning-Rosen,
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Tablo 1. RbH(X*X%) molekiiliiniin titresim enerjileri (cm™?)

n Gozlenen? E," E,° E,* E,° E,” E,? E.)"
0 465.32 464.88 464.80 464.70 464.75 464.83 465.00 464.87
1 1374.39 1371.91 1374.19 1376.17 1366.92 1371.75 1372.07 1371.93
2 2255.74 2248.84 2255.54 2261.54 2234.63 2248.40 2249.01 2248.88
3 3109.79 3095.75 3108.66 3120.43 3068.43 3094.81 3095.84 3095.70
4 3936.95 3912.41 3933.31 3952.44 3868.85 3911.00 3912.54 3912.41
5 4737.66 4699.03 4729.27 4757.18 4636.41 4696.97 4699.12  4698.99
6 5512.31 5455.50 5496.30 5534.23 5371.64 5452.74 5455.58 5455.45
7 6261.34 6181.81 6234.19 6283.15 6075.01 6178.33 6181.92 6181.79
8 6985.17 6878.06 6942.70 7003.50 6747.03 6873.76 6878.14 6878.01
9 7684.20 7544.16 7621.57 7694.82 7388.16 7539.03 7544.23  7544.11
10 8358.85 8180.13 8270.58 8356.64 7998.88 8174.17 8180.21  8180.09
11 9009.56 8785.97 8889.48 8988.46 8579.63 8779.19 8786.06  8785.95
12 9636.73 9361.75 9478.02 9589.80 9130.86 9354.11 9361.80 9361.69

2 (Hsieh, Yang, Tam, Verma, & Stwalley, 1980)

b };if(l) Vamp = Viorse durumunda elde edilen enerjiler

¢ GM potansiyelinin g = —e~%" degeri igin (Gelistirilmis Rosen-Morse potansiyeli) Denklem (5) kullanilarak elde edilen enerjiler

4 GM potansiyelinin g = —e“(rll_re) degeri i¢in (Degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli) Denklem (5) kullanilarak elde edilen enerjiler
¢ GM potansiyelinin g = e~%" degeri i¢in (Gelistirilmis Manning-Rosen potansiyeli) Denklem (5) kullanilarak elde edilen enerjiler

fGM potansiyelinin g = —de
9Denklem (9) kullanilarak elde edilen enerjiler
h (Eyube, Bitrus ve Jabil, 2021; Eyube, Notani ve Dikko, 2022)

gelistirilmis Tietz, GGPT ve gelistirilmis P&schl-
Teller potansiyelleri varliginda Denklem (5) ile
Denklem (9) kullanilarak elde edilen ve Tablo 1°de
verilen enerji 0zdegerlerinin gbzlenen verilerden
ortalama mutlak yiizde sapmalar1 sirasiyla 1.20, 0.51,
0.27, 2.61, 1.25, 1.19 ve 1.20 olarak hesaplanmustir.
Bu bulgular degistirilmis Rosen-Morse
potansiyelinin  RbH(X'X*) molekiiliinii diger
potansiyel enerji fonksiyonlarina gore ¢cok daha iyi
aciklayabildigini  gostermektedir. Bu nedenle
RbH(X'X*) molekiiliiniin daha dogru doénme-
titresim enerji degerlerini elde edebilmek igin
Denklem (5)’de q = —e®(ii™)  secimi  ele
almmistir. Bu durumda Denklem (5), degistirilmis
Rosen-Morse potansiyeli varligindaki enerji 6zdeger
denklemine indirgenmektedir. g = —e®("ii="¢) i¢in
Denklem (5) kullanilarak elde edilen donme-titresim
enerjileri Tablo 2’de verilmistir.

l # 0 durumu icin bu calismada elde edilen
donme-titresim enerjileri ile Okorie ve arkadaglari
tarafindan yapilan ¢alismada (Okorie, Ikot ve
Chukwuocha, 2020) gelistirilmis genellestirilmis
Mobius kare potansiyeli altinda bulunan donme-
titresim enerjileri arasinda oldukga biiyiik farkliliklar
oldugu Tablo 2’den goriilebilmektedir. Bunun nedeni
yalnizca kullanilan potansiyel enerji fonksiyonlarinin
farkli olmasindan kaynaklanmamaktadir. Bu biiyiik

~®e degeri igin (Gelistirilmis Tietz potansiyeli) Denklem (5) kullamlarak elde edilen enerjiler

farkliligin sebebi Okorie ve arkadaslari tarafindan
yapilan ¢alismada (Okorie, Ikot ve Chukwuocha,
2020) enerji 6zdeger denkleminin hatali elde

edilmesidir. (Okorie, Ikot ve Chukwuocha, 2020)’de
Denklem (33) ile wverilen enerji 6zdeger

denklemindexi \/1+ 81D

aZh2§? [(§ +ee)? + yh,]

ifadesi \/1 + thfz [D, (& + e%7e)2 + yh,]

biciminde olmalidir. Dolayisiyla RbH(XZ™)
molekiilii igin (Okorie, kot ve Chukwuocha, 2020)
referansinda elde edilen donme-titresim enerjileri
yanhstir. Ilgili molekiil icin dogru dénme-titresim
enerjileri Tablo 2°de Enlb ile verildigi bigimdedir.

SONUCLAR

Bu calismada GGPT potansiyeli varliginda
bulanan titresim enerjileri ile GM potansiyelinin 6zel
durumlar1 olan Morse, gelistirilmis Rosen-Morse,
degistirilmis Rosen-Morse, gelistirilmis Manning-
Rosen ve gelistirilmis Tietz potansiyelleri i¢in elde
edilen titresim enerjileri literatiirdeki verilerle ve
deneysel (gozlenen) verilerle karsilastirilarak
RbH(X':Z*) molekiilinii en dogru bicimde
modelleyebilecek potansiyel enerji fonksiyonu
belirlenmistir. Degistirilmis Rosen-Morse
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potansiyelinin RbH(X'xt) molekiiliinii
modellemede daha basarili oldugu gosterilmistir.
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Tablo 2. RbH(XX*) molekiiliiniin donme-titresim enerjileri (cm™?)

n_ | Gozlenen? E,’ Ey© n_ | Gozlenen® E,° n 1l  Gozlenen® E,”
0 0 465.32 464.70 464.85 9 0 768420  7694.82 12 7 9719.18
1 0 1374.39 1376.17 1372.23 1 7699.83 8 9756.01
2 0 225574  2261.54 2249.76 2 7709.85 9 9797.37

1 2267.33 —1.751x 107 3 7724.88 10 9843.22
3 0 310979 312043 3097.39 4 7744.90 11 9893.56

1 3126.12 —1.749 x 107 5 7769.90

2 3137.49 —7.768 x 107 6 7799.88
4 0 3936.95 3952.44 3915.09 7 7834.80

1 3958.03 — 1.746 x 107 8 7874.65

2 3969.19 —7.763x107 10 0 8358.85  8356.64

3 3985.93 —1.772x 108 1 8361.53
5 0 473766  4757.18 4702.86 2 8371.30

1 4762.66 — 1.744 x 107 3 8385.96

2 4773.61 —7.759 x 107 4 8405.49

3 4790.02 —1.771x 108 5 8429.88

4 4811.89 —3.132x 108 6 8459.11
6 0 551231 5534.23 5460.64 7 8493.17

1 5539.59 - 8 8532.04

2 5550.32 - 9 8575.69

3 5566.40 - 1 0 9009.56  8988.46

4 5587.83 - 1 8993.23

5 5614.59 - 2 9002.75
7 0 626134  6283.15 6188.41 3 9017.03

1 6288.40 - 4 9036.05

2 6298.90 - 5 9059.81

3 6314.63 - 6 9088.29

4 6335.60 - 7 9121.47

5 6361.79 - 8 9159.33

6 6393.19 - 9 9201.85
8 0 698517  7003.50 - 10 9248.99

1 7008.63 - 12 0 9636.73  9589.80

2 7018.89 - 1 9594.43

3 7034.28 - 2 9603.70

4 7054.78 - 3 9617.59

5 7080.38 - 4 9636.09

6 7111.08 - 5 9659.21

7 7146.84 6 9686.91

2(Hsieh, Yang, Tam, Verma, & Stwalley, 1980)

b GM potansiyelinin g = —e*(ii~") degeri igin (Degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli) Denklem (5) kullanilarak elde edilen enerjiler

¢ (Okorie, Ikot, & Chukwuocha, 2020)

Degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli varliginda
elde edilen titresim enerjilerinin gozlenen verilerden
ortalama mutlak yiizde sapmasi 0.27 olarak
hesaplanmigtir. Morse, gelistirilmis Rosen-Morse,
gelistirilmis Manning-Rosen, gelistirilmis Tietz,
GGPT ve gelistirilmis Poschl-Teller potansiyelleri
varliginda elde edilen enerjilerin gézlenen verilerden
ortalama mutlak ylizde sapmalar ise sirastyla 1.20,
0.51, 2.61, 1.25, 1.19 ve 1.20 olarak bulunmustur.
Ayrica, degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli ve
merkezcil terim  igin  Pekeris-tipi  yaklasim
kullanilarak RbH(X'Z*) molekiiliiniin donme-

titresim enerjileri elde edilmis ve literatiirdeki
verilerle  karsilastinllmistir.  (Okorie, lkot ve
Chukwuocha, 2020)’de gelistirilmis genellestirilmis
Mobius kare potansiyeli (ki bu iki atomlu molekiiller
icin gelistirilmis Tietz potansiyeli ile aynidir)
kullanilarak elde edilen donme-titresim enerjilerinin
bu calismada bulunan donme-titresim enerjilerinden
oldukga farkli oldugu; bu farkliligin yalnizca
kullanilan  potansiyel enerji ~ fonksiyonundan
kaynaklanmadigi, (Okorie, lkot ve Chukwuocha,
2020) referansindaki enerji ozdeger denkleminin
hatal1 elde edilmesinden kaynaklandigi gosterilmistir.
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Dolayistyla, RbH (X1Z*) molekiilii igin (Okorie, Ikot
ve Chukwuocha, 2020)’de verilen dénme-titresim
enerjilerinin yanlis oldugu tespit edilmistir.

Degistirilmis Rosen-Morse potansiyeli
RbH(X'Z*) molekiilii icin ilk kez bu ¢aligmada ele
almmigs ve bu potansiyel ile elde edilen titregsim
enerjilerinin ~ deneysel  verileri aciklamada
literatiirdekilerden daha basarili oldugu yine ilk defa
bu calismada gosterilmistir. Ayrica RbH(XZ')
molekiiliiniin en olas1 teorik donme-titresim enerjileri
bildigimiz kadariyla ilk kez bu ¢aligmada
hesaplanmigtir. Molekiiller i¢in en dogru potansiyel
enerjinin ve buna bagli olarak en dogru donme-
titresim  enerjilerinin  bulunmast  molekiillerin
termodinamik ve optik &zelliklerinin daha dogru bir
bigimde incelenmesini saglamaktadir.

CIKAR CATISMASI BEYANI
Yazar bu makale ile ilgili herhangi bir ¢ikar
catigsmasi bildirmemektedir.

ARASTIRMA VE YAYIN ETiGi BEYANI
Yazar bu ¢alismanin arastirma ve yayin etigine
uygun oldugunu beyan eder.
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