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ELEKTROMANYETIK TEORI:

SORU 1)
(a) R yarigapl bir kiire yiizeyinde yiik yogunlugu o = 5a(3C0s°0 —1)ile belirtilmistir. Burada
a sabittir. Kiire i¢inde ve disinda potansiyeli bulunuz.

Not: Kiiresel koordinatlarda Laplace denkleminin ¢ acisindan bagimsiz ¢ozimii

V(r,0)=> (A r! +%)F’I (Cos ) ‘dir.  Burada P/ (Cos®) l.dereceden  Legendre
1=0 r
polinomudur. P, (x) =1 P, (X) =X, P,(X) = %(?,x2 -1).

(b) Birim uzunlukta N sarimdan olusan R yarigapli ve I akimi tagiyan sonsuz solenoidin iginde
ve disinda vektor potansiyelini bulunuz.

r ) Ve Gijinda vek1or potansiyelini bulunuz.
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SORU 2)

(a) Bos uzayda Maxwell denklemlerini yaziniz ve bu denklemlerin elektromanyetik dalga
denklemlerini sagladigini gosteriniz.

(b) Uzerinden | akimi gecen ve birim uzunlukta N sarimdan olusan R yarigaplh
sonsuz bir solenoid yandaki sekilde verilmektedir. | uzunlikta, a yarigapli ve
yiizeyinde diizgiin dagilmis toplam Q yiikii bulunan silindir, solenoidle es eksenli ve
solenoidin i¢inde yer almaktadir (I >>a ).

1) R yarigapl solenoidde depolanan elektromagnetik enerjiyi bulunuz.

i1) Solenoidin yanal ylizeyinden gecen birim zamandaki enerji akisini bulunuz.
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ISTATISTIK MEKANIGI:

SORU 1)

Bir pargacigin kuantumlu durumlari O, € enerjilerine sahiptir. Boyle 6zdes iki pargaciktan
olusan bir sistem T sicakliginda bir 1s1 deposu ile temasta ve toplam pargacik sayisi sabit
kalacak sekilde dengededir. (kimyasal dengede bir sistem diisiiniin)

(a) Bose-Einstein Istatistiginde, pargaciklarin enerji diizeylerine kag tiirlii dagilabilecegini
gosteriniz. (ipucu: ni, N2 kuantum durumlar sorudaki enerji diizeylerine karsi gelsin. Bu
durumlara 0 =bos, 1 =tek parcacik, 2= iki par¢acik sayilar1 nasil dagilirlar? Tablo ile dagilimin

ka¢ degisik sekilde olacagini gostermeniz yeterlidir.) Bu dagilima gore sistemin Z Grand
Boliisiim fonksiyonunu bulunuz. (10p)

(b) Ayn1 soruyu Fermi-Dirac Istatistigi icin yapiniz. (10p)

1 . CinStrean ' ,f-..“'.'\.!‘ - O ) d “ e A/““.\‘\‘\\
. i Y ? Lo ala
\ \ "
e . Q \ | Jos Srada Bulaaa b \.\::
< ‘ »Cu < | y 1 L) o L : 91,
\: \ JOAC ila (¢ .-l' v i.“‘"““'\‘\ ~‘ WLMavan e, ‘ ‘J‘ (’l\.jh
: Lu\ﬁl ‘,- L. 2 i" W
N, v\ 2
» g R - k o / :
¢ | & ¢ U\
\ i o 3 " @ ‘ |
' ’ S a— > s L& (b \L\
) L =L, i \
N13= C T o i
1\1 \ \\\‘- )
-
[ | —_ 2 ( 9
<L = P L ARATESTIE SR U S
As / - : = - )
S . B ‘/“\i 0 \"("\"'
LYATR S Y W 1 |
AR

\3..;‘_{\((1\ ':\'--"!)\ saly,t
/Y U
{9 DAl -R vt (¢ s \ (Limwesol deapl
- \l(‘ R .,\ (“ L) al R t ?:\)\- SE it € ' -;
= (“. .{— o E o ?‘.



“ Pr—
- Ferni ~Dac - SO
: LLV\ <A — ¢ (St S5 e QorQ 1\". o of
X > I < e N n). \ .}o Q s QA-\(L..\,\ F
) 4. - . ~
Oreaeale el e S auat \uul~\»\n‘>\‘( o & .')Okgx-c{ A Saclaare
N o e \ ’
/A\x Stao o< x\\-,-\\\| \«-r.,\ l,\.,.\ 'l LA L AAa A o )\
g - ) -
AR peake oo N\ e 2 e s e vides Il Darqacy le
Ancatlc ! ¢ A B e 5 .
:\k*,‘ e il e “ane \3-‘ o{Al r\\A\[t"\l\(‘-‘
\“311"‘:b\t‘1 : \":l’QhCI[:\ %-\~\‘\‘>\ (:Lﬁ—* a5 O
o /
»\ q
{ i - —\J(ﬂ\‘i,-rnli,z\
g ® . = L =2 e
| n, )v‘\-L
B = —p Mgz A

_ — (3 (4.o+4.¢)
= e

"'}\":\.\o( &3l eake \—?;F e = 4+ (’T@C

SORU 2)
Bir metalde elektron yogunlugu 4x10% m™ olarak veriliyor.

(a) Fermi Enerjisini (eV) cinsinden bulunuz. (10p)
(b) Fermi Sicakligini (Kelvin) cinsinden bulunuz. (10p)

(ke=1,38x10% J/K) (1 eV=1,6x1071° J) (h=6,626x10"* J.s) (Me=9,11x10-3! kg)
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KUANTUM MEKANIGI:

SORU 1

(a) Bir boyutlu potansiyel kuyusu probleminde %L <x< % arahiginda V (x) = 0 ve bunun
disinda V(x = o) aliniz. Taban durumu dalga fonksiyonunun (n = 1’e karsilik gelen
2

1/2
durum) Y(x) = (Z) cos nTx oldugunu gosteriniz. Taban durumu igin AxAp

carpimini bulunuz.

b
(b) [0, L] arahigindaki sonsuz kuyu potansiyelinin tabaninda ufak bir egim V (x) = (Z) X

olarak veriliyor (burada b <« L). Enerji 6zdegerindeki degismeyi pertiirbasyon yontemiyle
bulunuz.

Sekil 1: Sonsuz kuyu potansiyeli tabanindaki V(x) degisimi.

h?m?n? .
———— ve ozfonksiyonu

Yol gosterme:  Sonsuz kuyu potansiyelinde enerji ozdegeri €, = L

2 . nmnx
U, = [—=Sin——olarak bulunur.
n L L
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SORU 2

N h? d?
(a) Kinetik enerji islemcisi £ = — Py nin Hermitien oldugunu gosteriniz.

(b) Asagidaki bir boyutlu harmonik salinicinin taban durum enerjisini varyasyon ilkesini
kullanarak hesaplayiniz.

hn? d? 1 .
Yol gosterme: H = — T dxZ + 2 mw?x? ve deneme dalga fonksiyonunu Gauss egrisi

olarak alimiz, W(x) = Ae~b**,
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KLASIK MEKANIK:

SORU 1)

Birbirine yay ile baglanmis iki 6zdes basit sarkagtan olusan sistemin kii¢iik genlikli
salimimlart i¢in sarkag yer degistirmelerini elde ederek salinim frekansini bulunuz.

Solution The initial conditions are
x1(0) =0, x(0) = A, %1(0) = %(0) = 0.
We start from the vibrational equation of the simple pendulum:

mld = —mg sina.

Figure 7.4.

Figure 7.5.
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For small amplitudes, we set sina = & = x/[ and obtain
. 8
mi = —mx.

For the coupled pendulums, the force Fk(x; — x;) caused by the spring still enters, which leads to
the equations

X = _Exl - —(x; — x),
[ m

, k

X = —gxz + —(x; — x7). (7.12)
[ m

This coupled set of differential equations can be decoupled by introducing the coordinates
Uy =x1—x and u; =x; +2x3.

Subtraction and addition of the equations (7.12) yield

k k
iy == —2=u = (8 42= )u,
[ m l m

iig = ——u.

l
These two equations can be solved immediately:

U =AJCOSC()1[+BJ Sina)lt,
Uy = Aycoswyt + By sin wyt, (7.13)
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where @, = /g/T+ 2(k/m), w, = /g/1 are the eigenfrequencies of the two vibrations. The
coordinates u,, u, are called normal coordinates. Normal coordinates are often introduced to decouple
a coupled system of differential equations. The coordinate u; = x; — x; describes the opposite-phase
and u; = x; + x; the equal-phase normal vibration. The equal-phase normal mode proceeds as if the
coupling were absent.

For sake of simplicity, we incorporate the initial conditions in the system (7.13). For the normal
coordinates we then have

u(0)=—A, u2(0) = A, 11(0) = 12(0) = 0.
Insertion into (7.13) yields
A= —A, Az = A, B, =B, =0,
and thus,
U = —Acoswt, Uy = Acoswst.

Returning to the coordinates x; and x;:
1 A
x| = E(ul +up) = E(_ cos w|! + coswst),

1 A
Xy = E(uz —uy) = E(cosa)]r + coswst).

After transforming the angular functions, one has

. W) — ar . w) +w
xl—Asm( 12 t)sm( 12 2:‘),

W) — Wy w) + @y
x2=Acos(]2 t)cos(]2 t).

We have presupposed the coupling of the two pendulums to be weak, i.e.,

/ / k
wy = g%a)]: E+2—,
I l m

hence, the frequency w; —w; is small. The vibrations x; (t) and x, (¢) can then be interpreted as follows:
The amplitude factor of the pendulum vibrating with the frequency @, + @, is slowly modulated
by the frequency w; — w,. This process is called beat vibration. Figure 7.6 illustrates the process.
The two pendulums exchange their energy with the amplitude modulation frequency w; — w,. If one
pendulum reaches its maximum amplitude (energy), the other pendulum comes to rest. This complete
energy transfer occurs only for identical pendulums. If the pendulums differ in mass or length, the
energy transfer becomes incomplete; the pendulums vary in amplitudes but without coming to rest.

15



SORU 2

Merkezi potansiyel (sadece merkeze olan uzakliga bagl olan potansiyel) etkisindeki
parcacigin Hamilton denklemlerini elde ediniz.

LCL @ PALUCIC PULIULIIL @ PIALAL HIVUULL ULIUUL LUV GV UL G PUMsIIiises tases sexprassses wassy was wo
distance from the origin. It is obvious that we should use plane polar coordinates (r, ¢) as generalized
coordinates.
L) 12, 2.2
L=T—V=§mv —Vzim(r + rep®) — V().

With p, = 3L/94,., we get the momenta

aL , . P
pr=—=mié o F=—,
ar m
oL . . 14
pw:a_gb:mrzw or (p=~m—f2.
Thus, the Hamiltonian reads
2 2
) ) p? P,
H = p.r —_ L = — V(r).
Pet ¥ Po¥ o T ame T ")
The Hamilton equations then yield
s OH _ P _OH P
ap, m’ ap, mr?’
and
. AH _ py, 93V __BH
b= T o Pe = g

@ is a cyclic coordinate. From this follows the conservation of the angular momentum in the central
potential.



SECMELI-1

SORU 1)

Katilardaki enerji bandlariin olusumu hakkinda bilgi veriniz.

Yariiletkeni olusturan atomlar birbirlerini etkilemeyecek kadar uzak mesafelerde ise bagimsiz
atomik enerji seviyelerine sahiptirler. Atomlar birbirlerine yaklastirildiklarinda ise, elektronlar
ve cekirdeklerin etkisiyle elektronlar kendi enerji diizeylerini degistireceklerdir. Bu yer
degistirmeler, Pauli Disarlama Ilkesine gore olacaktir. Bu ilkeye gore; nasil bir atomda ayni
kuantum sayilarina sahip iki elektron bulunamaz ise, kati i¢indeki elektronlardan da ayni
kuantum sayilarina sahip iki elektron bulunamaz. Dolayisiyla atomun enerji seviyeleri arasinda
belli yarilmalar meydana gelecektir. Yani; izole edilmis atomlarin bulundugu tek enerji
seviyeleri, kati molekiilii icin birbirine c¢ok yakin aralikli ¢ok sayida enerji diizeyine
genisleyecektir. Bu siirekli enerji seviyelerine enerji bantlar1 denir. Yani, atomlardaki enerji
diizeylerine karsilik katilarda da enerji bantlari olusmaktadir. Enerji bantlart birbirlerinden
yasak enerji aralig1 (Eg) ile ayrilir ve bu yasak araliginda elektron bulunamaz. Atomlarin dig
kabuk elektronlarinin bulundugu en iist dolu bant, valans bandi olarak adlandirilir. Valans
bandindan sonraki bog bant ise, iletim bandi olarak adlandirilir ve elektronlarin geldiklerinde

yerlesebilecekleri enerji seviyelerini igerir.

iletim Banch

Eg':“ 1 el

“alans Banch

Bir kristalde ayrik atomik enerji seviyelerinden Enerji Bandi olusumu ve sematik band yapisi.

17



SORU 2)

Yari iletkenlerde optik sogurma hakkinda bilgi vererek temel sogurmayi agiklayiniz.

CEVAP 2)

Yariiletkenlerin bant yapilarini arastirmak i¢in en yaygin ve basit yontem, sogurma
spektrumlarin1 6lgmektir. Sogurma isleminde, enerjisi bilinen bir foton numune {izerine
gonderilir. Enerjisi, Kristalin enerji araligindan biiyiik olan fotonlar sogurulurken kiigiik olanlar
iletilir. Bu foton kristal tarafindan soguruldugunda, diisiik enerji seviyesindeki bir elektronu
daha yiiksek bir enerji seviyesine uyarir. Bu sayede gonderilen foton ile iletilen fotonlarin
enerjileri arasindaki farklar bize yariiletkenin bant araliklari hakkinda bilgi verir.

Kalinlig1 [ olan numuneye lo siddetli 1s1n gonderilirse, bu 1sin | siddeti ile numuneyi
gececektir. | ve lp arasindaki iligki yasasiyla,

[=1je (2.2)
ile verilir. Burada a sogurma katsayisidir. Sogurmanin maksimum oldugu durumda, numuneyi
gecgen 1s1n1in siddeti sifir olur.

Yariiletken maddenin yapisi geregi gelen 1s1nin sogurulmasi farkl sekillerde, bazen de farkl
sogurma olaylar1 ayn1 anda gerceklesmektedir.

Temel sogurma olayi; banttan banda gecisi temsil eder, sogurmada hizli bir artigla kendisini
gosterir, valans bandindaki bir elektronun kristale gelen 1sindan bir foton sogurarak iletim
bandina geg¢mesi olarak adlandirilabilir ve yariiletkenin yasak enerji araligini belirlemede
kullanilabilir. Bunun i¢in, fotonun enerjisinin yasak enerji araligina esit veya ondan daha biiyiik
olmasi gerekir. Ayrica; fotonun momentumu kristal momentumuna gore kiyaslanamayacak
derecede kiiciik olacagindan, foton sogurma isleminde elektronun momentumu korunmalidir.

Gelen fotonun frekans1 v ise; hv = E; sogurma gerceklesecektir.

Tletim bands

18



SECMELI-2

SORU 1)

Kuantum Kimyasal Hesaplama ve Yontemleri nelerdir? Kisaca agiklayiniz.

Hesaplamali Kimya son yillarda kimya alaninda giiglii bir ara¢ haline gelmistir. Sayisal hesaplamalarin
ve simiilasyonlarin dogrulugunda ve verimliliginde dnemli bir artisa yol acan bilgisayar bilimindeki
muazzam gelisme, kuantum teorisinin kimyadaki problemlere uygulanmasini artirmistir. Bu baglamda
hesaplamali kimya yontemleri, kimyasal olaylar1 anlamak ve tahmin etmek amaciyla giintimiizde
cogunlukla senteze yonelik olanlar da dahil olmak iizere birgok kimyagerin arag¢ setine girmistir. Teorik
kimya terimi kimyanin matematiksel agiklamasi olarak tanimlanirken hesaplamali kimya terimi ise
genellikle bir matematiksel yontemin bilgisayarda uygulanmak iizere otomatiklestirilebilecek kadar iyi

gelistirildigi durumlarda kullanilmaktadir.

Kuantum mekanigi, elektronlarin davraniginin matematiksel bir tanimin1 vermektedir. Ancak kuantum
mekanigi denklemleri (Schrodinger’in Dalga Fonksiyonu), Hidrojen atomu digindaki ¢ok elektronlu
kimyasal sistemler i¢in tam olarak ¢o6ziillememistir. Bu nedenle, hesaplamali kimya alan1 yaklagik
¢oziimler etrafinda insa edilmistir. Bu ¢6ziimlerden bazilari ¢ok kaba ve digerlerinin ise simdiye kadar
yapilmis herhangi bir deneyden daha dogru olmasi bekleniyor. Bu durumun g¢esitli sonuglari
bulunmaktadir. ilk olarak hesaplamali kimyagerler, kullanilan her bir yaklasim ve sonuglarin ne kadar
dogru olmasinin beklendigi hakkinda bilgiye ihtiyac duyar. ikincisi, cok dogru sonuglar elde etmek son
derece giiclii bilgisayarlar gerektirir. Ugiinciisii ise, eger denklemler analitik olarak ¢oziilebilirse siiper
bilgisayarlarda yapilan islerin ¢ogu, bir kisisel bilgisayarda daha hizli ve daha dogru bir sekilde

gerceklestirilebilir (1).

Kuantum kimyasal hesaplamalar, molekiiller arasi etkilesim bilesenlerini ve kimyasal reaksiyonlari
6lgmek i¢in kullanilabilir. Son yillarda, mikroskobik molekiiler verilerden makroskobik sistemlerin
ozelliklerini tahmin etmek i¢in veriye dayali arastirmalar da yapilmistir (2-5). Bunlarin yani sira

hesaplamali olarak arastirilan diger konular sunlardir:
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Molekiiler Geometri: Molekiil sekillerinin, bag uzunluklarinin, acgilarimin ve dihedrallerinin

belirlenmesini saglar.

Molekiillerin Enerjileri ve Ge¢is Durumlar (Transition States): Bu bize kimyasal dengede hangi
izomerin tercih edildigini ve (ge¢is durumu ve reaktan enerjilerinden) bir reaksiyonun ne kadar hizli

ilerlemesi gerektigini soylemektedir.

Kimyasal Reaktivite: Ornegin, elektronlarin nerede yogunlastigini (niikleofilik bolgeler) ve nereye
gitmek istediklerini (elektrofilik bolgeler) bilmek, cesitli reaktif tiirlerinin bir molekiile nereye
saldiracaginin tahmin edilmesine yardimci olur. Bunun 6zellikle yararli bir uygulamasi, katalizorlerin

olasi etki modunun aydinlatilmasidir.

IR, UV ve NMR Spektrumlari: Bunlar da hesaplamali kimya yontemleriyle hesaplanabilir ve eger

molekiil bilinmiyorsa, bu sayede onu olusturmaya ¢aligan biri ne arayacagini bilir.

Substrat — Enzim Etkilesimi: Bir molekiiliin, bir enzimin aktif bolgesine nasil uydugunu gormek, daha

iyi ilaclar tasarlamak i¢in bir yaklagimdir.

Maddelerin Fiziksel Ozellikleri: Bunlar, molekiillerin 6zelliklerine ve molekiillerin y1gin halindeki
malzemede nasil etkilesime girdigine baglidir. Ornegin bir polimerin mukavemeti ve erime noktas,

molekiillerin birbirine ne kadar iyi uyduguna ve aralarindaki kuvvetlerin ne kadar giiclii olduguna baglidir

(6).

Kuantum mekaniginin varsayimlar1 ve teoremleri, ilk prensiplerden (first principles) gozlemlenebilir
kimyasal 6zelliklerin tahmini i¢in saglam bir temel olusturur. Diger bir ifadeyle kuantum mekaniginin
temel varsayimlari, mikroskobik sistemlerin ve sistemin tiim fiziksel 6zelliklerini tamamen karakterize
eden ‘dalga fonksiyonlart’ ile tanimlandigini ileri siirmektedir. Ozellikle sisteme dalga fonksiyonuna

uygulandiginda, belirli bir deger veya deger aralig1 (skaler, vektdr vb.) sergileyen sistemin bulunma
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olasiligimin tahmin edilmesine olanak taniyan, gozlemlenebilir her bir fiziksel seye karsilik gelen

kuantum mekaniksel ‘operatérler’ bulunmaktadir.

SORU 2)
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