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Esitdn Kouran ja Yamadan potentiaalia kayttavan ohjelman ytimen yksihiukkastilo-
jen laskemiseksi. Ratkaisut loydetdan diagonalisoimalla Hamiltonin matriisi. Kéayn
lapi ohjelman taustalla olevan teorian ja numeriikan, minka jalkeen totean ohjelman
toimivuuden vertaamalla sen tuottamia tuloksia Kouran ja Yamadan alkuperéiisiin

tuloksiin.
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1 Johdanto

Koura ja Yamada esittivit artikkelissaan Single-particle potentials for spherical nuclei
Woods—Saxonin hienonnuksen, jonka tarkoitus oli patea tavallista Woods—Saxonia
laajemmalla nuklidialueella.[I] Artikkelissa esitettyjen tulosten mukaan he myoskin
onnistuivat tavoitteessaan.

Olisi siis syyté ottaa potentiaali kdyttoon. Analyyttisia ratkaisuja ei tietenkaén
ole saatavilla, joten on turvauduttava numeriikkaan. Ja koska tietokone on téssé
hommassa ihmista paljon lahjakkaampi, tiemme johtaa lopulta ohjelmoinnin pariin.

Esitdn ohjelman nukleonien tilojen ratkaisemiseksi. Ohjelma muodostaa Hamilto-
nin operaattorin matriisiesityksen ja diagonalisoi sen. Totean ohjelman toimivuuden
vertaamalla tuloksia Kouran ja Yamadan tuloksiin.

Kayn lapi ohjelman taustalla olevan teorian ja numeeriset menetelmat. Esitan
tulokset muutamalle eri ytimelle, minka jélkeen pohdin naiden avulla ohjelman
vahvuuksia ja puutteita, sekd mahdollisia virheldhteita. Tutkielmaa voi pitda jossain

mielessa ohjelman dokumentaationa.






2 Teoria

2.1 Keskeiskenttaapproksimaatio

Néaytén ensin lyhyesti, kuinka yksittdisten nukleonien Schrodinger-yhtalot saadaan

keskeiskenttaapproksimaation avulla. Ytimen Hamiltonin operaattori on

A A
H=T+V=3tr)+ Y virr,).2 1)
i=1 ij=1
i<j
Ensimméinen summa kay lapi kaikkien nukleonien liike-energiat ja toinen summa
kay lapi kaikki kaksihiukkasvuorovaikutukset. Hauskana sivuhuomautuksena voi-
sin mainita, ettd tarkalleen ottaen ollaan jo nyt siirrytty approksimointiin, koska
ydinvoimalla on todettu olevan useamman kappaleen vuorovaikutuksia.[3]
Approksimointi ei kuitenkaan lopu tdhan. Seuraavaksi muokataan Hamiltonin ope-

raattori sellaiseen muotoon, josta keskeiskentédn idea on helppo ymmartéa. Lisataan

ja vahennetadn kunkin nukleonin yksihiukkaspotentiaali:

H = (T + iv(rﬂ) + (V - ZU('I‘J) = Hyr + VREs. (2)

=1
Samalla tuli madriteltyd keskeiskentan Hamiltonin operaattori Hyp ja residuaali-
vuorovaikutus Vrgs. Keskeiskenttdapproksimaatio on oleellisesti vain toteamus, etta
Vkes =~ 0. Mutta mita tdmaé oikeastaan tarkoittaa? Asiaa on syyté pohtia tarkemmin

keskeiskenttdapproksimaation idean ymmartamiseksi.

A A
Vers =V — ZU(’I"Z') =0 << V= ZU(T‘Z'), (3)

i=1 i=1
eli ytimen potentiaali koostuu sen nukleonien yksihiukkaspotentiaalien summasta.
Sama toistuu myo6s keskeiskentdan Hamiltonin operaattorissa. Ero on kielellisesti
hienovarainen: nukleonit eivat vuorovaikuta keskendan, vaan ne luovat yhdessa
kentén, jonka kanssa kukin sitten vuorovaikuttaa. Matemaattisesti taméa nakyy siiné,

ettd muotoa v(r;, r;) olevat termit ovat hévinneet.
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Nyt ytimen Hamiltonin operaattoriksi jaa Hyp. Se on yksittaisten nukleonien

Hamiltonin operaattorien summa:

A A

HMF_T+Z o(r) = (t(r;) + v(ry)) :Z<V2+v(r1)>, (4)

=1 =1 i=1

joten ytimen Schrodinger-yhtéalo separoituu. Nédin nukleonit voidaan ratkaista erikseen.

Yksittédisen nukleonin Schréodinger-yhtélé on

(7 0(r)) o(r) = ). 5)

2.2 Yksihiukkaspotentiaali

Kaytéin potentiaalina Kouran ja Yamadan esittamid Woods—Saxonin hienonnusta.
Yksityiskohdat (kuten parametrien arvot) voi halutessaan kaivaa heidan artikkelis-

taan.

Nukleonien tuntema potentiaali koostuu ydinvoiman keskeiskomponentista, Coulomb-

termista ja spin—rata-vuorovaikutuksesta:

V(1) = Veen(r) + ve(r) + vis(r)L- S. (6)

Ydinvoima on oletettu radiaaliseksi ja, Kouraa ja Yamadaa mukaillen, se on muotoa

1 1
14V, . 7
(1+ exp(2)) ™" ( " dp1+exp(—r2f”)> "

Ytimella on varaustiheys

Vcen (T) - ‘/0

Pco
r)= ———-, 8
Pe) = [ oy ®)

josta laskettuna (ks. liite [A]) Coulomb-termi on (protoneille)

PCo
o[ [ ®
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Spin—rata-vuorovaikutus on samaa muotoa kuin tavanomaisessa Woods—Saxonissa:

11d 1
'Uls(r> = VisO%;@ (H-eXpr_aF‘“> . (1())
2.3 Radiaalinen Schrodinger-yhtalo

Seuraavaksi muunnetaan kolmiulotteinen Schrodinger-yhtalo (5]) yksiulotteiseksi.

Laplace-operaattori on pallokoordinaateissa

10 0 1 0 0 1 0?
2_ -~ Y (29 — | sinf— —_— 11
v r2 Or (r 8r> T 2smo 00 (Sm089> TR sin? 6 92 (11)

Pyorimismééran nelio on taas pallokoordinaateissa (ks. vaikkapa Griffiths[4])

2 g2 L 9 (.00 L o
Lo=—h (meae Sinb55) T snteag2 ) (12)

Yhtiloita ja vertaamalla huomataan, etté

2 /%2 2 /52
v2—18<28>—L/h ::vi—L/h. (13)

= re—
rZ Or or 72

Kun sijoitetaan @ ja yhtaloon , saadaan

2m 72

(‘712 <V§ - L2/h2> + Veen (1) + ve(r) + vis(r) L- S) o) = co(r).  (14)

Oletetaan, ettd nukleonien pyorimisméaérien suuruudet on hyvin maéaritelty. T&lloin,
koska

1
I = (L+8) = LS=_(J'~ '~ ), (15)

niin yhtalo saadaan muotoon

(;:; (Vf — l(l:; 1)> + Veen (1) + ve(7)
2 (16)
+ 2 (i -+ -3) ms(r)) Bty () = EntiGuasio, ()
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Nyt suuntariippuvuutta on jéljelld enda aaltofunktiossa. Taméa voidaan yksinkertai-

sesti jakaa pois. Tuloksena saadaan nukleonin radiaalinen Schrédinger-yhtélo:

2m r2

(_hz (VE - “”1)) + Veen (1) + ve(r)

2 (17)

+ 7:; (j(j +1) = 1(l+1) = i) Uls(ﬂ) frij (1) = entj fri(r),

joka on itse asiassa samaa muotoa tavallisen yksiulotteisen Schrodinger-yhtéalon
kanssa. Jotta tdma olisi selvemmin nahtavissi, méaritellian radiaalinen aaltofunktio

Upij () := 7 fny;(r). Pienen muokkailun jalkeen yhtalo saadaan nayttamadn talta:

(;Zci"? + Wi+ 1n + Veen (1) + ve(r) + F; (j(j +1) = 1I(l+1) - 3) Uls(r))“”lj(r)

2mir? 4

= EnljUnlj (r):= Iy (T)Um(r)-
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2.4 Harmonisen oskillaattorin aaltofunktiot

Ratkaistaan yhtalo ominaisarvo-ongelmana. Muodostetaan siis ensin Hamiltonin
operaattorin matriisiesitys jossakin kannassa. Tamén jilkeen energiat ja aaltofunktiot
saadaan diagonalisoimalla.

Kantafunktioiksi valitaan harmonisen oskillaattorin radiaaliset aaltofunktiot

gn(r). Ne toteuttavat yhtalon

2m dr? 2mr?

—R2 A% l(l+ DA 1
( W+ Vi + Qmw27”2) ¢ (1) = € (). (19)

Ratkaisut ovat tunnetut ja periti analyyttisetkin.[5] Energiat ovat

enz:—‘/1+<2n—|-l+;))hw (20)

ja aaltofunktiot

2n! ™\ 2\ il (r?
() = r ~ I (2, 21
Gu(r) ”J PT(n+1+2) <b> eXp( 2b2> 2 (21)

h h
b= \/Z = Ny (22)

LS (z) = e""”—.— (e %z *?). (23)

Parametria b kutsutaan oskillaattorin pituudeksi. Jos b valitaan jarjellisesti, niin
vertailu ydinvoiman harmoniseen malliin saadaan ikdan kuin ilmaiseksi. Tehdaan
siis nain! Hyva arvio oskillaattorin pituudelle saadaan Blomqvist—Molinari-kaavan

avulla, jonka mukaan

hw = (45A7Y2 — 25 A72/3)MeV . [6] (24)
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Matriisielementti on

- d* I+ 1R
2m dr? 2mr?

(] g [0) = / T () by (P g () = / ) (

2

+Veen (1) + ve(1) + h2 (j(j +1)—=1l(l+1)— i) vls(T)) Gui(r)dr

> —h?2 d* Il +1)R?
e ( omar T g WO

2

+ /Oooq;“,l(r) (vcen(r) + ve(r) + 7i2 (j(j +1)—I(l+1)— i) vls(r)) Qo (1)dr.
(25)

Seuraavaksi temppuillaan derivoinnit pois ensimmaisen integraalin sisélta. Yhtalostéa
(19) nahddéan, etta

(_fﬂd + W) Gu(r) = (Vl e Evl) Gui(r)- (26)

2m dr? 2mr? 2

Sijoitetaan tdma matriisielementin yhtaloon ja sievennelladn hiukan. Tuloksena

on seuraava kaava, jolla voidaan laskea matriisielementit kohtuullisen pienella vaivalla:

b? b4

. >, R [4v+20+3 1r?
(V'] Pt lv) = /0 qv'l(r)%l(r)( <

2m
(27)
h2

FVeen(r) + ve (1) + ) (j(j +1)—1(l+1)— i) vls(T’))dT-

Nyt yksihiukkastilojen ratkaisemiseksi tarvitsee osata vain numeerinen integrointi
ja matriisin diagonalisointi. Kummatkin hommat ovat sellaisia, jotka tietokone osaa

minua paremmin.
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3 Numeriikka

3.1 Numeerisesta integroinnista

Numeerisissa integrointimenetelmissa on usein ideana se, etta vaikeasti integroitavaa
funktiota arvioidaan jollakin yksinkertaisemmalla funktiolla. Nain voidaan laskea
helppo integraali vaikean sijaan. Koska kaikkien luonnossa tavattavien funktioiden
kaytos yksinkertaistuu pienemmilléd mittakaavoilla, arvion tarkkuutta voi parantaa
jakamalla integrointivali pieniin osiin: kun suurennetaan tarpeeksi, todellisuuden
hurjimmatkin funktiot saadaan néyttamaén suoralta. Matemaatikot sanoisivat kovin
vaikeankuuloisesti, ettd funktio on derivoituva (ilkeimmaét saattaisivat jopa kayttaa
termié ’differentioituva’).

Kun funktio kayttaytyy tarpeeksi kiltisti, on mahdollista jakaa integrointivali
niin pieniin osiin, ettd funktiota voidaan arvioida tarkasti suoralla kullakin néistéa
osavaleista: kun vali on tarpeeksi pieni, funktion derivaatta ei ehdi muuttua juuri
ollenkaan, jolloin funktio ei juurikaan poikkea suorasta. Téata menettelya kutsutaan
puolisuunnikassaannoksi.

Kuitenkin tehokkaampiakin menetelmia on olemassa. Tamén tutkielman tarkoi-
tuksiin sopivin néisté lienee Simpsonin saantd. Simpsonin sdanndssa integroitavaa
funktiota arvioidaan suorien sijasta paraabelien avulla. Néin ei tarvitse suurentaa niin
paljon, ettd funktion derivaatta nayttaéd vakiolta: toinen derivaatta riittda! Kéytén-
nossa tama tarkoittaa sita, ettd Simpsonin sadnnolla saadaan samalla jakotiheydell&

parempi tarkkuus.
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3.2 Simpsonin saanto

Johdetaan Simpsonin sddnto yksittaiselle vilille. Tehdadn tdmé kuitenkin fyysikon
nakokulmasta, eli ei jaada pohtimaan sita, kuinka monessa pisteessa funktio saa olla
epajatkuva, tai ettd onko integrointivali suljettu tai avoin tai kenties jotain muuta.
Virheen suuruudestakin tarvitsee tietda vain sen verran, etté vélin kokoa pienentaessa
se lahestyy nollaa integraalin arvoa nopeammin.

Olkoon véli I := [x1,x3]. Simpsonin sdannossa kaksi pistettd saadaan vélin
paatepisteista ja kolmas jostain vélin sisdltd. Varasin indeksin 2 vélin sisalld olevalle
pisteelle, jotta indeksien ja pisteiden jarjestys olisi sama.

Toisen asteen polynomifunktio, eli y-suuntainen paraabeli, on tietenkin muotoa

P(x) = az® + bx + c. (28)

Olkoon integroitava funktio nimeltdan f. Jos P on tarpeeksi ldhelld sitd, niin

/QE3 f(z)dz ~ /m?’ P(z)dz = %(xg —23) + g@% —23) + c(z3 — 11). (29)

Nyt ongelmaksi jaa endé vakioiden a, b, ja ¢ asettaminen siten, etta P jaljittelee

funktiota f tarpeeksi hyvin.

'P.'---_- 'I(:I-'Rw;)_)__-_-__""--- \ ISI‘.L'sz(w;j))
///'/ '
/ g
: 'lsf(wl
> & f
B T2 T3 T

Kuvio 1. Quadraattinen interpolaatio
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Vaaditaan, ettd f(z) ja y(z) ovat yhtdsuuret valin I kummassakin padssi. Koska
kiinnitettavia parametreja on kolme, tama ei vield riita, vaan tarvitaan vield yksi
piste lisda. Yleensa Simpsonin sddnnossé piste otetaan tasmélleen vélin keskelta. Itse
en kuitenkaan nae tassa yhteydessd mitdan syyta rajoittaa menetelman yleisyytta,
joten kelpuutan minké tahansa pisteen xo, kunhan se siséltyy vilille I. Paraabelin P
on siis kuljettava pisteiden (z1,f(z1)), (z2,f(22)) ja (x3,f(x3)) kautta. Tata vastaa
yhtaloryhma

f(z1) = az? +bxy +c
f(z2) = azi + bry + ¢ - (30)
f(x3) = ax? + bxs + ¢

Ratkaisujen 16ytdminen on helppoa mutta hiukan tyolasta. Jotta ratkaisut saataisiin

vahemmén sotkuisen nékoisiksi, méadritellddn erotusosamédra
XTi| — €T;

Ij—Ii

Yhtaloryhma voidaan nyt kirjoittaa muodossa

D(z3,z2)—D(x2,21)
T3—T1

b= D(xq,71) —a(r; + 22) - (32)

a =

c= f(x1) — ax? — bx,

Lasketaan siis ensin a, jolloin saadaan laskettua b, jolloin saadaan laskettua c. Kun

nama sitten heitetaan kaavaan , saadaan arvio integraalille.
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3.3 A#rettomyys ja nolla

Integroitavana on useita sellaisia vileji, joissa esiintyy ddrettomyys tai nolla. Aé-
rettomyyden kanssa ongelma on, ettei daretonta valia voi periaatteessa integroida
numeerisesti. Nollan kanssa taas on vaarana se, ettd joihinkin lausekkeisiin saattaa
ilmaantua nollalla jako, jolloin laskemisesta ei tietenkdan tule mitaéan.

Nollan késittelyssa péaastdan helpolla. Sattuu nimittain olemaan niin, ettd tarkas-
teltavat integrandit lahestyvét nollassa nollaa. Nain ollen tarkkuus pysyy hyvéna,
vaikka ei integroitaisi aivan nollaan asti. Toteutetaan tama erittdin yksinkertaisella

tempulla: kun integrointivéili jaetaan osiin, jatetadn ensimmaéinen véli pois:

N-1 Tit1 T N-1 Tit1 N-1 Tit1
> f(x)dz :W—I— > f(z)dz ~ ) f(z)dz.  (33)
=0 Jx; 0 i=1 Jx; i=1 Jx;

Vilin [zg, z1] pituus on kdantden verrannollinen jakotiheyteen. Vakiofunktion tapauk-
sessa tarkkuus olisi siis ensimméisté astetta. Kuitenkin, jos myos itse funktio lahestyy
valin pituuden pienentyessa nollaa, tarkkuus on tata parempi.

Agrettomyyksisti voidaan pédstéd eroon samantyyppiselld tempulla. Ehtona on
kuitenkin se, ettéd funktio lahestyy nollaa riittdvan nopeasti. Matriisielementin kaa-
vassa esiintyva integraali tayttda tamén vaatimuksen oikein hyvin. Harmonisen
oskillaattorin aaltofunktiot pienenevét nimittdin Gaussisesti vetden kaiken muun
mukanaan. Nain ollen voidaan valita jokin kyllin suuri katkaisukohta x,;, ja jattaa

loput integraalista huomioimatta:

/:: fz)dz = /:M f(z)dz +W% /x:M f(z)da. (34)

Katkaisukohdan asettamisessa kannattaa palata fysiikkaan. Atomiydin on séteeltdéan
tyypillisesti 2-6 femtometria.[7] "Kyllin suuri” on siis tassi tapauksessa kokoluokkaa

10 femtometria. Kaytdnnossa sopiva katkaisukohta 16ytyy tarkemmin kokeilemalla.
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Myos sdahkopotentiaalin lausekkeessa @ esiintyy aarettomén valin integraali:

PCo % 1 r 7“”2
’UC(T’) = qe/ ") / —W%drl,drl. (35)
€o r r 0 ]. + exXp TC

Ensimmaisena silméan pistda kaksi integraalia sisdkkéin: sisempi integraali maéraé
funktion, josta ulomman integraalin arvo riippuu. Potentiaalin laskemiseksi taytyy
siis laskea lukuisia integraaleja, joista jokaisen laskemiseksi taytyy laskea lukuisia
integraaleja.

Loytyy kuitenkin vield parempi syy pelata kyseista integraalia. Integroitava
funktio nimittdin ldhestyy nollaa varsin hitaasti. Tamén olisi voinut arvata mm.
Coulombin laista. Katkaisukohdan on siis oltava hyvin suuri. Jos integroitava vili on
pitka, niin saman jakotiheyden saavuttamiseksi on kédytettava enemman jakopisteita.
Ja enemmén jakopisteitd tarkoittaa enemmaén laskuja.

Integraalista saadaan paljon helpompi, kunhan vain tajuaa sen, ettd ydin néyttaa
kaukaa katsottuna pistevaraukselta. Oikeastaan ei tarvitse katsoa kovin kaukaakaan,
koska ydin nédyttad vahén lahempéakin varatulta pallolta, jolle potentiaalin lauseke
on tunnetusti pistevarauksen kanssa sama (kunhan ei olla pallon sisalld vaan ulko-
puolella). Kasitellddn siis ydinta pistevarauksena hieman ytimen séiteen ulkopuolella.
Annetaan télle kohdalle nimeksi vaikkapa R.. Nyt potentiaalin lauseke saadaan

numeriikan kannalta paljon helpompaan muotoon:

R r’ 12 2 g
PCo ®© 1 r "3,/ q: Z—1
Qe €0 r 7./2 fo 1+eX T//,RC dr dT + 471_50 R@ 9 T < R@
a

ve(r) = P e . (36)

2
9e Z-—-1
4dweg 1T r 2 R®

R pitaa valita siten, ettd kaytdnnon kannalta kaikki ytimen varaus jaa sen sisépuo-
lelle. Sen arvolla ei muuten ole niin vélid. Valitaan vaikkapa 16 femtometria. Téalloin

se on reippaasti ytimen sadetta suurempi, mutta ei kuitenkaan turhan suuri.



20



21

4 Ohjelman esittely

Ohjelma koostuu viidesté palasesta: paaohjelmasta, harmonisen oskillaattorin ra-
diaaliset aaltofunktiot laskevasta osasta, symmetrisen matriisin diagonalisoijasta,
integraattorista ja potentiaalista. Diagonalisoija ja radiaaliset funktiot laskeva osa
on laitettu padohjelman kanssa samaan tiedostoon, jottei ohjelman kasaamisessa
tarvitsisi kirjoittaa erikseen niin montaa tiedostonimea.

Ohjelman rakenne on esitetty kuviossa [2 Ensin syotetdén A, Z, [ ja 2j, seka
nukleonin tyyppi. Nukleonin tyyppi on joko 0 tai 1: neutronille 0, protonille 1. Sy6tteen
antamisen jalkeen rakennetaan yhtélon integraalin sisilla oleva funktio radiaalin
ja potentiaalin avulla. Seuraavaksi funktio integroidaan, jolloin saadaan tuloksena
matriisielementti. Kun edelld mainitut askeleet on toistettu kaikille eri v’ ja v, koko
Hamiltonin matriisi on saatu laskettua. Taméan jalkeen matriisi diagonalisoidaan.
Lopuksi ruudulle tulostuu Hamiltonin matriisi, aaltofunktiot ja néitd vastaavat
energiat.

Integraattori ottaa integroitavan funktion vastaan valmiiksi pisteiksi jaettuna,
kuten kuviossa [3| on havainnollistettu. Potentiaalia taas kasitelladn yksinkertaisesti
reaalifunktiona, joka rakentuu potentiaalin eri termeisté, joista kukin késitelladn
myo6skin reaalifunktiona. Tamaé ei ole laheskdan optimaalisin tapa laskunopeuden
kannalta, mutta nain voidaan olla sotkematta koodin eri osia keskendan, ja yleiskéyt-
toisyys sailyy.

Ohjelma on suunniteltu modulaariseksi. Esimerkiksi puolisuunnikassdantoon tai
tavalliseen Woods—Saxoniin vaihtamiseksi ei tarvitse muokata koodia mitenkaén,
vaan integraattorin ja potentiaalin valinta tehdadn ohjelman kasaamisen yhteydessa.

Ohjelman 1dhdekoodi on siséllytetty tutkielmaan liitteené [B Mukana on myos

puolisuunnikassaantoa kayttava integraattori ja tavallinen Woods—Saxon.
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\4

RADIAL
G () et (1) qua () \
—| Vv >
J,<'UI| hnlj |U>

Az
J + /0

g Pt L

hnlj nlj /

Uni; () \

In f(J’n)

x| f(z1)

oy | f(a2)

vz | f(x3)

Ty | flzn)

Kuvio 2. Ohjelman kokonaisrakenne

@D — [ o

Kuvio 3. Integraattorin toiminta
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5 Tulokset

5.1 Pb-208

Ohjelman antamia tuloksia ytimelle Pb-208 on verrattu Kouran ja Yamadan alkupe-

raisiin tuloksiin taulukoissa [I] ja [2} Laskemani arvot on merkattu heittomerkilla.

Taulukko 1. Neutronien tiloja ytimessa Pb-208 (MeV)

OA’ OB’ HD'| OA OB HD| EXP
1/2= | 727 728 723 | -728 720 724 | -7,37
5/2- | -788 -7.88 -781| -789 -7.89 -7.82| -7,94
3/2= | -798 -7.99 -797| -799 -800 -7,98| -827
13/2+ | 916 -9,14 -923| -917 -9,15 -9,24 | -9,00
7/2 | 997 997 -999| -998 -999 -10,00| -9,71
9/2= |-10,81 -10,78 -10,68 |-10,82 -10,79 -10,69 | -10,78

Taulukko 2. Protonien tiloja ytimessa Pb-208 (MeV)

OA’ OB HD'| OA OB HD| EXP
1/2+ | 813 794 -7.94| -7,92 -7,76 -7,77| -8,01
3/2t | 882 863 -863| -844 -833 -832| -836
11/2- | -10,25 -10,05 -10,09 | -9,25 -9,25 -9,30 | -9,36
5/2+ | -10,21 -10,03 -10,03| -9.92 -979 -9,79 | -9,69
7/2+ | -12,25 -12,10 -12,00 | -11,64 -11,61 -11,50 | -11,48

Neutronien energiat ovat kiaytdnnossa samat. Tulokset nayttéisivat poikkeavan
toisistaan aina noin 0,01 MeV:in verran. Poikkeama on pieni, mutta toistuu samana
kaikille tiloille. Kyseessa lienee eroavuus kéytettyjen vakioiden arvoissa. Epéilen
erityisesti nukleonin massaa.

Protonien arvoissa on huomattavasti enemmén heittoa. Tamé johtuu suurimmaksi

osaksi siitéd, ettd Kouran ja Yamadan arvoihin on sisillytetty ns. Coulomb-korjaus.



24

5.2 Zr-90

Vertailu on esitetty neutroneille taulukossa [3] ja protoneille taulukossa [4 Kokeellisesti

epavarmat energiat on kirjoitettu kursiivilla.

Taulukko 3. Neutronien tiloja ytimessé Zr-90 (MeV)

OA° OB HD'| OA OB HD| EXP
9/2% | -11,65 -11,63 -11,85 | -11,66 -11,64 -11,86 | -11,97
1/27 | -13,44 -13,00 -13,19 | -13,45 -13,01 -13,20 | -12,56
3/27 | -14,95 -14,48 -14,78 | -14,95 -14,49 -14,79 | -13,06
5/27 | -14,84 -14,82 -14,73 | -14,85 -14,83 -14,74 | -13,42

Taulukko 4. Protonien tiloja ytimessa Zr-90 (MeV)

OA’ OB’ HD'| OA OB HD| EXP
/2= |-8,09 -7,76 -7,86 |-7,93 -7,69 -7,78 | -8,36
3/27-9,42 -9,10 -9,29 | -9,35 -9,10 -9,28 | -9,87
5/2~1-9,60 -9,85 -9,52|-933 -9,70 -9,36 | -10,10

Neutronien energiat ovat keskendan samat, eli siis ohjelma toistaa Kouran ja

Yamadan tulokset. Kokeellisiin tuloksiin vertaamalla voi huomata, ettéd energiat

ennustetaan 9/2%-tilaa lukuun ottamatta aika pahasti pieleen.

Protonien energioissa on Coulomb-korjauksen takia eroa. Energiat ennustetaan

jéalleen pieleen, mutta talla kertaa toiseen suuntaan. Seurauksena Coulomb-korjatut

arvot ovat talla kertaa korjaamattomia kauempana todellisista.
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5.3 Ca-48

Energiat on esitetty taulukoissa [f] ja [6]

Taulukko 5. Neutronien tiloja ytimessia Ca-48 (MeV)

OA’ OB’ HD'| OA OB HD| EXP
7/2| 923 897 -933| -924 -898 -934| -9,95
3/2+ | -14,04 -1359 -13,45 | -14,05 -13,60 -13,46 | -12,53
1/2+ | -13,82 -13,09 -13,51 | -13,84 -13,10 -13,53 | -12,55

Taulukko 6. Protonien tiloja ytimessa Ca-48 (MeV)

OA’ oB’ HD’ OA OB HD | EXP
1/27 | -16,54 -16,38 -16,43 | -15,75 -15,61 -15,65 | -15,81
3/2*t | -16,77 -17,28 -16,37 | -16,01 -16,54 -15,63 | -16,17

Neutronien tilat ovat jalleen kerran Kouran ja Yamadan mukaan noin 0,01 MeV:in
verran vahvemmin sidottuja. Arvot poikkeavat merkittavésti kokeellisista. Protonien
tilojen kohdalla ilmenee Coulomb-korjauksen térkeys, silla laskemani korjaamattomat
energiat ovat merkittavasti enemman pielessd. Poikkeuksena HD-parametrisetilla

protonin 3/2%-tila on lahempéna oikeaa ilman Coulomb-korjausta.
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54 C-14

Tulokset ytimelle C-14 on esitetty taulukoissa [7] ja 8]
Neutroneille ohjelman antamat tulokset yhtenevit Kouran ja Yamadan tulok-
siin. Ero kokeellisiin arvoihin on valtava varsinkin neutronin 1/27-tilan kohdalla.

Parametrisetti OB ennustaa Coulomb-korjattuna protonin 3/2-tilan oikein.

Taulukko 7. Neutronien tiloja ytimessa C-14 (MeV)

OA’ OB HD'| OA OB HD| EXP
1/2= | 625 -592 -593| -625 -592 -594| -818
3/27 | -12,86 -12,38 -12,97 | -12,86 -12,38 -12,97 | -11,36

Taulukko 8. Protonin 3/27-tila ytimessa C-14 (MeV)

OA’

OB’

HD’

OA

OB

HD

EXP

3/2-

220,03

21,32

220,35

19,55

20,82

-19,85

20,83

5.5 He-4

Tulokset ytimelle He-4 on esitetty taulukoissa [9] ja [10]

Ohjelmalla laskettu energia neutronin 1/2"-tilalle poikkeaa merkittavasti Kouran
ja Yamadan ilmoittamasta. Tamé on yllattavada. Neutronin tilan kohdalla ero ei

nimittdin voi tulla Coulomb-korjauksesta.

Taulukko 9. Neutronin 1/2%-tila ytimessa He-4 (MeV)

OA’

oB’

HD’

OA

OB

HD

EXP

1/2+

220,01

220,42

220,67

220,13

-20,54

220,75

220,58

Taulukko 10. Protonin 1/2"-tila ytimessia He-4 (MeV)

OA’

oB’

HD’

OA

OB

HD

EXP

1/2+

-19,29

-19,70

-19,95

-19,46

-19,86

-20,08

-19,81
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6 Yhteenveto

Kouran ja Yamadan tulokset ovat Coulomb-korjauksia vailla varmistettu. Ohjelmalla
laskettuna neutronin tilat ovat tyypillisesti noin 0,01 MeV:id heikommin sidotut,
mika selittyy pienilla eroilla kaytetyissa vakioissa.

Protonien kohdalla tuloksia on hieman vaikeampi arvioida. Neutronien tulosten
pohjalta lienee turvallista olettaa, ettd erot protonien energioissa tulevat lihes koko-
naan Coulomb-korjauksista. Siten Coulomb-korjaus olisi suuruudeltaan tyypillisesti
jotain 0,3 MeV:ia. Sen suuruus nayttaisi kuitenkin vaihtelevan paljon tilasta riippuen.

Tulosten suurin kummajainen oli ytimen He-4 neutronin 1/2%-tila, jossa energiat
poikkesivat Kouran ja Yamadan ilmoittamista perati 0,1 MeV:ia. Koska kyse on
neutronista, Coulomb-korjaus ei voi olla syypéa. Epailen vahvasti, ettd virhe syntyy
diagonalisoinnin yhteydessé.

Diagonalisoija olettaa matriisin olevan symmetrinen, mikéa ei ole ollenkaan huono
oletus silloin, kun diagonalisoitavana on Hamiltonin matriisi. Téssa tapauksessa
Hamiltonin matriisi ei kuitenkaan ole tismalleen symmetrinen, kuten yhtélosta (27))
voi padtella. Yleensa tama ei ole ongelma, mutta jos oskillaattorin pituus b on
pieni, niin matriisi voi olla varsin epasymmetrinen, ja siten virhe voi olla suuri.
Sovellettaessa kevyimpiin ytimiin, suosittelen vaihtamaan diagonalisointimenetelmén

johonkin yleisempaén.
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A Coulomb-termin johto

Ytimella on varaustiheys

£co
= . 37
pC(T) 1+ e T;SC ( )

Lasketaan tata vastaava sahkokentta ja siita edelleen potentiaali.
Gaussin laki on integraalimuodossa
o= @E-dA:Q,[g] (38)

£
pinta 0

missd () on pinnan sisélle suljettu kokonaisvaraus. Varaustiheys riippuu vain séiteesté
r, eli se on pallosymmetrinen. Téasta seuraa, ettda sahkokentan on osoitettava kaik-
kialla suoraan origosta ulospéin (tai negatiivisen varauksen tapauksessa suoraan
sisdédnpéin). Pinnaksi jarkevin valinta on siis pallo. Télloin sdhkokentta on kaikkialla
pinnalla yhté suuri ja pinnan normaalin suuntainen. Nyt Gaussin laki yksinkertaistuu
seuraavanlaiseksi:

Q 1 Q

b=FEA=F 4’ == E = — = FE(r). 39
A =T e pE— (r) (39)

Pinnan sisélla oleva varaus saadaan integroimalla varaustiheys pallon tilavuuden yli:
T 7,/2

Q= [[] pelrav’ = 4mpcy / L a = Q). (40)

O 0

1+exp%

Vakio pog saadaan kiinnitettya integroimalla koko avaruuden yli. Talloin pinnan

sisdan jad koko ytimen varaus (kentdssid olevaa protonia lukuun ottamatta):

-1
(Z —1)ge / o /

= ——d . 41

Pco I . 1texp” ;fc r (41)



Sahkokentdn suuruus on

1 r 2
g0 % Jo 1+ exp=c

Potentiaali pisteessé r saadaan integroimalla séhkokenttad téstéd pisteestd jotakin

polkua pitkin nollapotentiaaliin.[9] Toisin sanoen siis

/ E-de. (43)

Potentiaali on valittu meneméan nollaksi aarettomén kaukana origosta. Kéytannolli-
sin polku lienee pisteesta r alkava puolisuora, joka osoittaa suoraan oirgosta poispain.
Néin sahkokenttd on aina polun kanssa samansuuntainen, ja polkuintegraali muuttuu

tavalliseksi integraaliksi:

PCo
/ 2 / 1+ exp 7”"—Rc g I dr’ = Vi(r), (44)

Schrodinger-yhtalossa esiintyvé potentiaali on oikeastaan potentiaalienergia eiké
potentiaali. Potentiaalienergia saadaan potentiaalista kertomalla hiukkasen varauk-
sella. Neutronille varaus on nolla, joten myo6s sdhkoinen potentiaalienergia on nolla.
Protonille taas varaus on tietysti tismalleen yksi alkeisvaraus, joten protonin sahkoi-

nen potentiaalienergia on

Pco
Ve ( ) - qevE = / /2 / 1 + exp T//*RC dr”dr (45)









B Lahdekoodi

Main.for

PROGRAM PROG
2 INTEGER, PARAMETER :: K = 1380 | Askelmadra <<<<<<
3 REAL, PARAMETER :: RMAX = 1§ Suurin r:n arvo (fm) <<<<<<
4 INTEGER, PARAMETER NBAS ! Kantafunktioiden suurin n <<<<<<
R
6 ! Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
] ! Neutronin massa (MeV)
8 2 ! Protonin massa (MeV)
9 Cmm e e e m e e e e e = -
REAL, PARAMETER STEP = RMAX/K ! Askeleen pituus
REAL INTG ! Integraalin arvo
REAL ZFIX ! Arvio integraalista nollan l&helld
C m = m = e e e e e e e e e e e e e e -
REAL, DIMENSION(”, K) FX ! Integroitava funktio pistejoukkona
REAL, DIMENSION (NBAS+!, NBAS+1) H ! Hamiltonin operaattorin matriisiesitys
REAL, DIMENSION (NBAS+!1) EVAL Energiat sailodtdan ténne
REAL, DIMENSION (NBAS+!, NBAS+1) :: EVEC ! Raltofunktiot s&dilotaan tanne
REAL, DIMENSION (NBAS+!1) AUX ! Joku ihmevitkutin, jota SDIAG tarvitsee
C m m m e e e e e e e e e e e e e - - -
INTEGER ! Massaluku [INPUT]
INTEGER ! Jérjestysluku [INPUT]
INTEGER ! Ratapydrimismaara 1 [INPUT]
INTEGER ! Py6rimismdard j kertaa kaksi [INPUT]
INTEGER ! 0: neutroni, 1: protoni [INPUT]
U
INTEGER N ! Neutroniluku
REAL :: M ! Nukleonin massa
REAL HW ! Oskillaattorin kulmataajuus
29 REAL B ! Oskillaattorin pituus
30 C -===
3 WRITE (*, *) "INPUT: A, Z, L, J2, Q"
32 READ (*, *) A, z, L, J2, Q
33 WRITE (%, *) "
34 WRITE (*, *) " "
35 WRITE (*, *) "
3 WRITE (*, *)
37 WRITE (*, *)
WRITE (*, *)
WRITE (*, *)
WRITE (*, *)
WRITE (*, *)
WRITE (%, *) " "
N=A-2
M = (MN*N + MP*Z)/A ! Nukleonin massaksi keskiarvo
HW = 40%A%k (=1 ./3) = 25%kA%* (-2 /3) | Blomguvist--Molinari (MeV)
B = HBAR* (M*HW) ** (-1 ./2)
C ———
WRITE (*, *) ""
DO NL = 0,NBAS
DO NR = 0 ,NBAS
WRITE (*, *) "NOW CALCULATING...", NL, NR
DO I = 1,K ! Luodaan taulukko integrointia varten...
FX(1, I) = I*STEP ! ]0, RMAX]
FX(2, I) = FX(l, I)**2*RADIAL(NL, L, B, FX(l, I)
1 *RADIAL(NR, L, B, FX(l, I))
2 * (HBAR** 2/ (2*%M) * ((A*NR+2*L+3) /B**2 — EX (1, I)**2/B**/)
3 + V(FX(l, I), A, 2, J2, L, Q))
END DO
CALL INTGRL(K, FX, INTG) ! Integroidaan...
ZFIX = =0.5%FX (1, 1)**2*%(FX(2, 2) - FX(2, 1)) !| Arvioidaan funktiota nollan l&hellé&
1 /(FX(1, 2) - FX(1, 1)) !| lineaarisella extrapoloinnilla
H(NL+1, NR+1) = INTG + ZFIX ! Matriisielementti matriisiin
END DO
END DO
WRITE (*, *) "
WRITE (*, *) "DONE!"
WRITE (%, *) "
WRITE (*, *) "DIAGONALIZING..."
CALL SDIAG(NBAS+!, NBAS+!, H, EVAL, EVEC, AUX, 0) ! Diagonalisoidaan...
[CR—
WRITE (%, *) "
WRITE (*, *) "DONE!"
WRITE (*, *) ""
WRITE (*, *) " "
WRITE (%, *) "
WRITE (*, *) "HAMILTONIAN"
WRITE (*, *) " "
WRITE (*, *) "
DO I = |,NBAS+!
WRITE (*, '(*(r8.3))'") H(I, :)
END DO
WRITE (*, *) "
WRITE (%, *) "
WRITE (*, *) "WAVE FUNCTIONS"
WRITE (*, *) " "
WRITE (*, *) "
DO I = |,NBAS+!
WRITE (*, '(*(F8.3))') EVEC(I, :)
END DO
WRITE (*, *) "
WRITE (*, *) "
WRITE (*, *) "ENERGIES"
WRITE (*, *) " "
WRITE (*, *) "
WRITE (*, '(*(F8.3))') EVAL
WRITE (%, *) "
WRITE (*, *) ""

’
END PROGRAM



TEOR :<SUHONEN>RADIAL. FOR

aaoaaQ

IMPLICIT REAL*S (A-H,T-7)
REAL FUNCTION RADIAL(N,L,BEE,X)
REAL*Z RHO,VEE(0:30,0:12)
REAL*® FACTO,FACT
COMMON/FACTI/FACTO (C
COMMON/FACTORI /FACT (
DATA PII/S. 592¢
B T e T T
c READ (°,*)N,L,BEE,X ''n,1,b,r
RNU=/ (BEE*BEE)
CALL RFACTOR
CALL RFACTA
RHO=DBLE (RNU*X*X) ! here original units
cce RHO=DBLE (X*X) ! here scaled units for integration
CALL VEET (RHO,VEE)
FACTO1=SNGL (FACTO (L+N))
FACTO2=SNGL (FACTO (L))
FACTO3=SNGL (FACT (N) )
APU1=SQRT (” . 0*RNU) ! here original units
ccec APU1=SQRT (2 .0) ! here scaled units for integration
APUI=APUL** (2*L+3)
APU2=SQRT (2.0/PII)
cc PRINT*, '© )1, FA )3, APUL,APU2: "',
cc & FACTOl,FACTO2,FACTO3,APULl,APU2
RNORM=FACTO1*APUL*APU2/ ( (Z.0**N) *FACTO3)
RNORM=SQRT (RNORM) /FACTO2
VNL=SNGL (VEE (N, L))

0)

RADAPU=
IF(L.GT.0) RADAPU=X**T,
RADTAL=RNORM¥EXP (-0 . 5 ¥RNU*X*X) *RADAPU*VNL ! original
cce RADTAL=RNORM¥EXP (-0 . 5*X*X) *RADAPU*VNL | scaled
c PRINT*, 'RNORM, RADAPU, VNL: ' ,RNORM,RADAPU, VNL
c WRITE (%, 00)N,L,X,RADIAL
100  FORMAT(/,%,'n,1,r,R nl(r): ',T1,2%,11,2%,F8.3,5%, 5.8)
RETURN
END

a

SUBROUTINE VEET (X,VEE)
* CALCULATE THE V(N,L,X) FUNCTIONS OF HORIE & SASAKI (RELATED
* TO THE ASSOCIATED LAGUERRE POLYNOMIALS) BY USING THE FOLLOWING
* RECURSION RELATIONS:
* V(N,L-1,X)=V(N-1,L-1,X)=2%X*V(N-1,L,X)/ (2*L+1),
* VN, L, X)=( (2%L+1) ¥V (N, L=1,X) +2*¥N*V (N=1,L,X) ) / (2*N+2*L+1) .
* STORE THESE IN TO THE MATRIX VEE(N,L).
REAL*© X,VEE (0:30,0:
e % ok K e e ok ok Kk e ok ok ok Kk ok ok ok ok ke ok ok ko ok e ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok e ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ke ke ok
DO 100 L=0,12
VEE (0,L)=1.00
100  CONTINUE
N=
200  CONTINUE
DO 300 L=1,
VEE (N, L-1)=VEE (N-1,L-1)=2.D0*X*VEE (N-1,L) /DFLOAT (2 *L+1)
VEE (N, L) = (DFLOAT (2 *L+1) *VEE (N, L-1) +DFLOAT (2 *N) *
& VEE (N-1,L)) /DFLOAT (2 *N+2*L+1)
300 CONTINUE
N=N+
IF(N.GE.0)GOTO
GOTO 0
400  RETURN
END

*
*kkk Kk ok *kk *kkkkk *kk *%
* CALCULATE THE FACTORIALS (2L+41)!! , L=0,...,40 . *

SUBROUTINE RFACTOR

IMPLICIT REAL*S (A-H,T-2)

COMMON/FACTI/FACTO (0:40)

FACTO (0 0

FACTO (1 .

DO 1 , 40

FACTO (1) =DBLE (2*I+1) *FACTO (I-1)
100  CONTINUE

RETURN

END

* CALCULATE THE FACTORIALS n! , n=0,...,30 . *
e % K g d ok ok Kk e ok ok ok Kk ok ok ok ke ok ok ok ok e ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok e ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ke ke ok ok
SUBROUTINE RFACTA
IMPLICIT REAL*S (A-H,T-2)
COMMON/FACTORI/FACT (0:30)
FACT (0)=
FACT (1)
DO 10¢ ,30
FACT (I)=DBLE (I) *FACT (I-1)
100  CONTINUE
RETURN
END




SUBROUTINE SDIAG (NMAX,N,A,D,X,E,IS)

C;
C
(o} NMAX dimension of the matrices
c N order
C A(i,j) symmetric matrix to be diagonalized
C D(3) eigenvalues
C X(i,j) eigenvector (of components i) for the eigenvalue j
C E(1) auxiliary field
C Is = eigenvalues are ordered and major component of X is positiv
C (C eigenvalues are not ordered
c
c - - —_—
Cc IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
C
DIMENSION A (NMAX,NMAX) ,X (NMAX,NMAX) ,E(N),D(N)
DATA TOL,EPS/!.5-32,1.5-10/
IF (N.20.1) THEN
D(1)=a(l,1)
X(1,1)=
RETURN
ENDIF
C

DO 10 I=1,N
Do 10 J=1,1
10 X(1,J)=A(I,J)

c
CCC  HOUSEHOLDER-REDUKTION
I=N
15 IF (I-2) 200,20,2
20 L=I-
F=X(I,I-1)
G=F
H=
IF (L) P32
32 DO 30 K=1,L
30 H=H+X(I,K)*X(I,K)
31 S=H+F*F
IF (S-TOL) 33,34,
33 H=(
GOTO 100
34 IF (H) 100,100,
40 L=L+
G= SQRT(S)
c G=DSQRT (S)
IF (F.CE.0.) G=-G
H=S-F*G
HI=1.D0/H
X(I,I-1)=F-G

52 DO =

s=0.
DO 55 K=1,J
55 S=S+X (J,K)*X (I,K)

58 DO 50 K=J1,L

59 S=S+X (K,J)*X (I,K)
57 E(J)=S*HI

50 F=F+S*X(J,TI)

51 F=F*HI* . 500
c
IF (L) 100,100,6
62 DO 60 J=1,L
=% (1,J)
E(J)=E (J) -F*S
P=E (J)

DO 05 K=1,J
65 X(J,K)=X(J,K)-S*E(K)-X (I, K)*P
60 CONTINUE
100 CONTINUE
D(I)=H
E(I-1)=G
I=1-1
GOTO
CCC  BEREITSTELLEN DER TRANSFORMATIONMATRIX
200 D(1)=
E(N)=

IF (D(I)

IF (L) 221,200,
222 DO 220 J=1,L
$=0.
DO 225 K=1,L
225 S=S+X(I,K)*X(K,J)
DO K=1,L

226 X(K,J)=X(K,J)-S*X(K,I
220 CONTINUE
221 D(I)=X(I,I)

X(1,1)=

IF (L) 210,210,232




232 DO 230 J=1,L
X(I,J)
230 X(J,I)=0.
210 CONTINUE
CCC  DIAGONALISIEREN DER DREIECKSMATRIX
DO 300 L=1,N
H=EPS* ( ABS(D(L))+ ABS(E(L)))
IF (H.CT.B) B=H
CCC  TEST FUER SPLITTING
DO 310 J=L,N
IF ( ABS(E(J)).LE.B) GOTO 320
310 CONTINUE
CCC  TEST FUER KONVERGENZ
320 IF (J.E0Q.L) GOTO :0
340 P=(D(L+1)-D(L))/ (2*E(L))
= DSQRT (P*P+1.00)
PR=P+R
IF (P.LT.0.) PR=P-R
H=D(L)-E(L) /PR
DO 350 I=L,N
350 D(I)=D(I)-H
F=F+H
CCC  QR-TRANSFORMATION

IF (I.LT.L) GOTO 362
G=C*E (I)
H=C*P
IF ( ABS(P)- ABS(E(I)))
364 C=E(I)/P
R= DSQRT (C*C+1.D0)
E(I+1)=S*P*R
s=C/R
Cc=1.D0/R
GOTO
363 C=P/E(I)
R= DSQRT (C*C+1.D0)
E(I+1)=S*E(I)*R
S=1.D0/R
Cc=C/R
365 P=C*D(I)-S*G
D (I+1)=H+S* (C*G+S*D(I))
DO 368 K=1,N
H=X (K, I+1)
X (K, I+1)=X (K, I)*S+H*C
368 X(K,I)=X(K,I)*C-H*S
GOTO 360
362 E(L)=S*P
D(L)=C*P
IF ( BABS(E(L)).
CCC  KONVERGENZ
300 D(L)=D(L)+F

B) GOTO =40

IF (IS.20.0) RETURN
CCC  ORDNEN DER ETGENWERTE
DO 400 I=1,N
K=I
P=D (1)
J1=T+1
IF (J1-N) 401,401,400
401 DO 410 J=J1,N
IF (D(J).GE.P) GOTO
K=J
P=D (J)
410 CONTINUE
420 IF (K.70.I) GOTO 40
D(K)=D(I)
D(I)=P
DO 425 J=1,N
P=x(J,1)
X(J,T)=X(J,K)
425 X(J,K)=P
400 CONTINUE

c
c SIGNUM
DO /1 K=1,N
$=0.
DO 72 I=1,N
H= ABS (X(I,K))
IF (H.GT.S) THEN
S=H
IM=I
ENDIF
72 CONTINUE
IF (X(IM,K).LT.0.) THEN
DO 73 I=1,N
73 X(I,K)=-X(I,K)
ENDIf
71 CONTINUE
c
c WRITE (*,200
2000 FORMAT (' **

RETURN
C-END-SDIAG
END




kypot.for

[ L e R
2 CCC | Nuclear Physics A 1 (2000) 96-
3 CCC - - - =-=-=-=-=-=-=-=-=-=-=-=-=-=-=--
4
5 CCC = = = = = = === - - - - - - - - - - - - oo
6 CCC | HUOM: COULOMB-KORJAUKSET LASKETTAVA ERIKSEEN |
7 CCC - - - === === = - = =— = - === - - - == -
REAL FUNCTION V(R, A, Z, J2, L, Q)
REAL R
INTEGER A
INTEGER Z
INTEGER J2
INTEGER L
INTEGER Q
REAL, PARAMETER :: HBAR = . ! Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
INTEGER, PARAMETER :: PSET = ! Parametrisetin valinta (1: OA, 2: OB, 3: HD) <<<<<<
V = VCEN(R, A, Z, Q, PSET)
1 + VC(R, A, Z, Q)
2 + VLS(R, A, Z, Q, PSET)*HBAR**/
3 *(J2/2.%(J2/2 . +1)=L*(L+1)=-0.75)
RETURN
END FUNCTION
C mmm
REAL FUNCTION VCEN(R, A, Z, Q, PARS) ! Keskeistermi
REAL R
INTEGER A
INTEGER 7
INTEGER Q
INTEGER PARS
U
REAL, PARAMETER :: RMO = 1. ! (<=== fm) r_m0
CEXR = ! exR
CEXV = ! C_exv
RW = I (<=== fm) r_w
Cm e e e e e e e e e e e e e e e e e — -
REAL :: VVO
REAL Vvl
REAL V2
REAL V3
REAL :: VV4
REAL :: VV5
REAL :: APHV1
REAL :: APHV2
REAL :: APHV3
VDPO
VDP1
VDP2
VDP3
VDP4
VDP5
APHVDP1
APHVDP2
APHVDP3
DO
D1
D2
D3
D4
D5
APHD1
APHD2
APHD3
AR4
AAS
APHAL
APHA2
APHA3
AKAPO
AKAPL
AKAP2
AKAP3
AKAP4
AKAPS
APHKAP1
APHKAP2
APHKAP3
Cm e e e e e e e e e e e e e e e e e = -
REAL :: V0
REAL :: VDP
REAL :: RM
REAL RV
REAL AV




INTEGER :: N ! Neutroniluku
N=A-2
IF (Q.EQ.0) THEN ! Neutronille parametrit I ja c w

IF (Q.EQ.1) THEN ! Protonille parametrit I ja c w

IPAR = 1./A*(N-Z) ! Parametri I neutronille
IF (N.GT.Z) THEN ! c_w neutronille

CW = =1./A%*(2./3)
ELSE

CW = +1./D**(2./3)
ENDIF

IPAR = 1./A*(Z-N) ! Parametri I protonille
IF (Z.CGT.N) THEN ! c w protonille

CW = =1 ./B%* (2. /7)
ELSE

CW = +1./B**(2./3)
ENDIF

! oA

v_0
! v_dp4
v_dp5
APHVDP1 ! alp_vdpl
APHVDP2 ! alp_vdp2
APHVDP3 ! alp_vdp3
DO = 1 g ! (<=-- fm) d 0
Dl = -1.2769 ! (<--- fm) d_1
D2 1 ! d
D3 1 7 )
D4 4
D5 d_
APHD1
APHD2
APHD3
ARO I (<=—= fm) a 0
ARl tal
AR2 a2
AM3 = 1 1a3
AR a4
AR5 = -15. ! a 5
APHAL = .5 ! alp_al
APHA2 = ! alp_az2
APHA3 = ! alp_a3
AKAPO = (<=-- fm) kap_0
AKAP1 = ! kap_1
AKAP2 = ! kap_2
AKAP3 = ! kap_3
AKAP4 = ! kap_4
AKAPS5 = ! kap_5
APHKAP1 ! alp_kapl
APHKAP2 ! alp_kap2
APHKAP3 = - » ! alp_kap3
ELSEIF (PARS.50.2) THEN ! OB
Vo (<=== MeV) v_0
1
v_4
!'v.5
alp vl
alp_v2
alp_v3
= v_dp0
= v_dpl
= v_dp2
= v_dp3
= ! v_dp4
= v_dpb5
» ! alp vdpl
alp_vdp2
alp_vdp3




AAO a0
ARl
AR2
AA3
AR4 =
AR5 =
APHAL
APHA2
APHA3
AKAPO | (<--- fm) kap 0
AKAP1 kap_1
AKAP2 ! kap_2
AKAP3 ! kap_3
AKAP4 kap_4
AKAPS kap_5
APHKAP1 1.6 ! alp kapl
APHKAP2 = 1. ! alp kap2
APHKAP3 = -0 ! alp_kap3
ELSEIF (PARS. ) THEN ! HD
V0 = ) (<=-- MeV) v_0
Vvl
vv2
! alp_v2
! alp_v3
! v _dpo
! v_dpl
v_dp2
! v_dp3
| v _dp4
v_dp5
-0.4 ! alp_vdpl
-0. ! alp_vdp2
APHVDP3 = 0. ! alp vdp3
D0 = (<--- fm) d 0
Dl = ! (<--- fm) d 1
D2 = (<=-= fm) d_2
D3 = | (<--- fm) d 3
D4 = -0. | (<=-- fm) d_4
D5 = -14. ! (<-—- fm) d 5
APHD1 = 73 I alp_dl
APHD2 = ! alp_d2
APHD3 = ! alp_d3
AAO = ! (<=-- fm) a_0

ARl 0. ! a_l

VO = VVO* (1 -VVI*IPAR-VV2*IPAR¥*"
1 -VV3/(A** (1 ./3)+APHV1) -VVA*IPAR/ (A** (1 ./2)+APHV2)
2 —VVS*IPAR**2/ (A** (1./3)+APHV3) -CEXV*Z**2/A%* (4. /3)) | V 0

VDP = VDPO* (1 -VDP1*IPAR-VDP2* I PAR¥*
~VDP3/ (A** (1./3)+APHVDP1) ~VDP4*IPAR/ (A** (1 . /) +APHVDP2)
2 -VDPS*IPAR**2/(A**(1./3.)+APHVDP3)) ! V dp

-

RM = RMO*A** (1./3)* (14CEXR*Z**0 /A** (4. /3))/ (1+4*CEXR) ! r m

RV = RM+RW*CW+D0-D1*IPAR-D2*IPAR**2-D3/ (A%* (1 ./2)+APHD1)
1 -D4*IPAR/ (A**(1./3)+APHD2)-DS*IPAR**2/ (A** (1./3)+APHD3) ! R v

AV = AAOXEXP (-AA1*IPAR-AA2*TPAR¥* -AA3/ (A** (1./3)+APHAL)
1 -AR4*IPAR/ (A** (1./3)+APHA2) -AAS*IPARX*_/ (A%* (1./3)+APHA3)) | a v

AKAPV = AKAPO*EXP (-AKAP1*IPAR-AKAP2*IPAR¥*
1 -AKAP3/(A** (1 ./3)+APHKAP1)-AKAP4*IPAR/ (A** (1./3) +APHKAP2)
2 -AKAPS*IPAR¥*/ (A** (1./3)+APHKAP3)) ! kap v

VCEN = V0/ (1+EXP ((R-RV) /AV) ) ** (AV/AKAPV)
1 * (1+VDP/ (14EXP (- (R-RV) /AV))) ! V_cen

RETURN
END FUNCTION

[oR—




383

REAL FUNCTION VC(R, A, Z, Q) ! Coulomb-termi

REAL R

INTEGER A

INTEGER Z

INTEGER Q

REAL, PARAMETER PI = ! Pii

HBAR Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
FINE 352 ! Hienorakennevakio
RR = ! Kohdellaan pallona taman sdteen jdlkeen <<<<<<

Jos kyseessa ei ole protoni,
niin sahkotermi on nolla.

.RR) THEN !'| Jos ollaan selvasti ytimen ulkopuolella,
VC = HBAR*FINE*(Z - 1)/R !| niin ydin ndyttii pallolta/pisteeltéa.
RETURN
ENDIF
VC = HBAR*FINE*((Z - 1)/RR + 4*PI*GRAL2(R, A, Z, RR))
RETURN

END FUNCTION

REAL FUNCTION GRAL2(R, A, Z, RR) ! Ulompi integraali

REAL R

INTEGER A

INTEGER Z

REAL RR
INTEGER, PARAMETER :: I2N = 05 ! Jakopisteiden lukumddrd <<<<<<
REAL :: STEP2 ! Jakoaskel
REAL, DIMENSION(”, I2N) :: F2MAT ! Integrandi 2 matriisimuodossa
REAL :: I2S ! Integroinnin tulos

STEP2 = (RR - R)/(I2N - 1)

DO I = 7,I2N
F2MAT(1, I) = R + (I - 1)*STEP2 ! ]R, RR
F2MAT (2, I) = GRAL1(F2MAT(1, I), A, Z, RR)/F2MAT (1, I)**>
END DO
F2MAT (1, 1) =R !'| Lineaarinen extrapolaatio,
F2MAT (2, 1) = 2%F2MAT(2, 2) - F2MAT(2, 3) !| koska R voi olla nolla

CALL INTGRL(I2N, F2MAT, I2S)
GRAL2 = I2S

RETURN
END FUNCTION

REAL FUNCTION GRAL1(R, A, Z, RR) ! Sisempi integraali

REAL R
INTEGER A
INTEGER Z
REAL RR
INTEGER, PARAMETER :: IIN = 05 ! Jakopisteiden lukumddrd <<<<<<
REAL :: STEP1 ! Jakoaskel
REAL, DIMENSION(”, IIN) :: FIMAT ! Integrandi 1 matriisimuodossa
REAL :: IlS ! Integroinnin tulos
STEP1 = R/(IIN - 1)
DO I = 1,I1IN ! Luodaan taulukko integrointia varten...
FIMAT(!, I) = (I - 1)*STEP1 ! [0, R]
FIMAT (2, I) = FIMAT(l, I)**2*RH(FIMAT(!, I), A, Z, RR)
END DO

CALL INTGRL(I1N, FIMAT, I1S) ! Integroidaan...
GRAL1 = Ils

RETURN

END FUNCTION

REAL FUNCTION RH(R, A, Z, RR) ! Varausjakauma (jaettuna alkeisvarauksella)
REAL R

INTEGER A
INTEGER Z
REAL RR
REAL, PARAMETER PI = t ! Pii
REAL, PARAMETER AAC = 'fm
REAL, PARAMETER RCO = 'fm
REAL, PARAMETER CEXC 0.0¢
REAL, PARAMETER cc = 1 !'Mev
REAL, PARAMETER Cl = 24 !MeV
REAL, PARAMETER CIs = 0.5
INTEGER, PARAMETER :: RHN = 65 ! Jakopisteiden lukumddrad <<<<<<
REAL :: RHSTEP ! Jakoaskel
REAL, DIMENSION(”, RHN) :: RHFMAT ! Integrandi matriisimuodossa
REAL :: RHINT ! Integroinnin tulos
AB
AC
RC
AB = (2*CL/CC*(L.*(A - 2)/2 = 1))**(5./2) | A beta
AC = (1 - CIS)*A + CIS*AB ! A C

RC = RCO* (1 + CEXC*Z**./A**(4./3)) | R C
1 /(1 + O%CEXC)*AC**(1./3)



RHSTEP = RR/(RHN - 1)

DO I = 1,RHN ! Luodaan taulukko integrointia varten...
RHEMAT (1, I) = (I - 1)*RHSTEP ! [0, RR]
RHEMAT (2, I) = RHEMAT (1, I)%**:
1 /(1 + EXP((RHFMAT(l, I) - RC)/AAC))
END DO
CALL INTGRL(RHN, RHFMAT, RHINT) ! Integroidaan...
RHO = (Z - 1)/ (4*PI*RHINT)

RH = RHO/ (1 + EXP((R - RC)/AAC)

RETURN
END FUNCTION
C ——me
REAL FUNCTION VLS(R, A, Z, Q, PARS) ! Spin--orbit
REAL R
INTEGER A
INTEGER Z
INTEGER Q
INTEGER PARS
Cc - -
Cc - -
c - -
REAL :: VVLS5
REAL :: APHVLS1
REAL :: APHVLS2
REAL :: APHVLS3
DLSO
DLS1
DLS2
DLS3
DLS4
DLS5
APHDLS1
APHDLS2
APHDLS3
ALSO
ALS1
ALS2
ALS3
ALS4
ALSS
APHALS1
APHALS2
APHALS3
C - - - e e e e e e e e e e e - -
VLSO
RM
RLS
ALS
Cmm e e e e e e e e e = -
REAL :: MN ! Neutronin massa
REAL :: MP ! Protonin massa
REAL :: M ! Nukleonin massa
Cm e e e m e e e e e = -
REAL :: DR
REAL :: DDR
Com e e e e e e e e e e e e e e e e e = -
INTEGER :: N ! Neutroniluku
N=A-2

IF (Q.EQ.0) THEN ! Neutronille parametrit I ja c_w

IPAR ./A*(N-Z) ! Parametri I neutronille
IF (N.GT.Z) THEN ! c_w neutronille
CW = =1./A**(2./2)
ELSE
CW = +1./A%% (2. /2)
ENDIF
ENDIF

IF (Q.EQ.1) THEN ! Protonille parametrit I ja c_ w

IPAR = 1./A*(2-N) ! Parametri I protonille
IF (Z.CT.N) THEN ! c w protonille
CW = -1./R**(2./2)
ELSE
CW = +1./A*x*x(2./3)
ENDIF




RM

IF (PARS.EQ.1) THEN ! OA
VVLSO = 0.872 ! v 1s0
VVLSL = ! v_1sl
VVLS2 = ! v_1s2
VVLS3 = 26 ! v_1s3
VLS4 = 5 1 v 1s4
VVLS5 = 155
APHVLS1 ! alp_vlsl
APHVLS2 ! alp vls2
APHVLS3 alp_vls3
DLSO = 1! (<--- fm) d_1s0
DLS1 = 1 d 1sl
DLS2 = d 1s2
DLS3 = 1 d 1s3
DLS4 = ! d 1s4
DLS5 = 1 d 1s5
APHDLS1 l. ! alp dlsl
APHDLS2 0. ! alp_dls2
APHDLS3 ! alp_dls3
ALSO = (<-—= fm) a_1s0
ALS1 = a_lsl
ALS2 =
ALS3 > ! a_1s3
ALS4 a_ls4
ALSS a_ls5
APHALS1 alp_alsl
APHALS2 alp_als2
APHALS3 alp_als3
ELSEIF (PARS 2) THEN ! OB
VVLSO = 1 v_1s0
VVLS1 = v_1sl
E VVLS2 = ! v_1s2
5 VVLS3 = 17V 183
5 VLS4 = 1 v 1s4
5 VVLS5 = v_1s5
5 APHVLS1 ! alp_vlsl
5 APHVLS2 ! alp_vls2
53 APHVLS3 = ! alp_vls3
5 DLSO = ! (<--- fm) d_1s0
5 DLS1 = 1 d 1sl
5 DLS2 = 1 d 1s2
5 DLS3 = 5 17d 1s3
5 DLS4 ! d 1s4
5 DLS5 = 1 d 1s5
5 APHDLS1 1. ! alp_dlsl
5 APHDLS2 ! alp_dls2
5 APHDLS3 = 0. ! alp dls3
5¢
5 ALSO = I (<=-- fm) a_1s0
5 ALS1 = ! a 1sl
5 ALS2 a_ls2
55 ALS3 5 ! a 1s3
552 ALS4 I a_ls4
553 ALS5 = a_ls5
554 APHALS1 ! alp_alsl
555 APHALS2 . ! alp_als2
56 APHALS3 = 0. ! alp als3
57 ELSEIF (PARS.EQ.3) THEN ! HD
8 VVLSO0 0 v_1s0
VVLS1 ! v_1sl
) VVLS2 v 1s2
1 VVLS3 1 v 1s3
2 VVLS4 b1 1 v_1s4
3 VVLSS5 v_1s5
4 APHVLS1 5 ! alp_vlsl
5 APHVLS2 ! alp_vls2
6 APHVLS3 alp_vls3
7
8 DLSO = ! (<=-- fm) d_1s0
569 DLS1 = I d 1sl
570 DLS2 = 1 d 1s2
DLS3 ! d_1s3
DLS4 = -0.25 ! d_ls4
DLS5 = 1 d 1s5
APHDLS1 1. ! alp dlsl
APHDLS2 ! alp_dls2
APHDLS3 0. ! alp_dls3
ALSO = | (<--- fm) a_ls0
ALS1 = ! a_1lsl
ALS2 = a_ls2
ALS3 = I a 1s3
ALS4 = a_ls4
ALS5 = -1 ! a 1s5
APHALS1 = 1. ! alp alsl
APHALS2 0. ! alp_als2
APHALS3 = 0. ! alp als3
ENDIF
Cm = = = = = & e o oo m— - D e o - -
VLSO = VVLSO* (1 -VVLS1*IPAR-VVLS2*IPAR**>

1 -VVLS3/(A** (1 ./3)+APHVLS1)-VVLS4*IPAR/ (A** (1./3)+APHVLS2)
~VVLS5*IPARX* >/ (A%* (1. /3) +APHVLS3))

1V _1s0

RMO*A** (1./3)* (1+4CEXR*Z**0 /A** (4. /3))/ (1+4*CEXR) ! r

_m



RLS = RM+DLS0-DLS1*IPAR-DLS2*IPAR**2
-DLS3/ (A** (1./3)+APHDLS1) -DLS4*IPAR/ (A** (1 ./2)+APHDLS2)
-DLS5*IPAR¥*2/ (A** (1./3)+APHDLS3) ! R 1s

N

ALS = ALSO*EXP (-ALS1*IPAR-ALS2*IPAR¥**0
1 -ALS3/(A**(1./3)+APHALS1)
2 -ALS4*IPAR/ (A** (1 ./3)+APHALS2)
3 -ALSS*IPAR¥*0/(A%*(1./3)+APHALS3)) ! a ls

c
DR = 1/ (1 +EXP((R-RLS)/ALS))
DDR = -DR**.*EXP ((R-RLS)/ALS) /ALS

Com o e o e e e e oo oo
VLS = VLS0/ (2*M*R)*DDR

Commm D m e e e Lo

RETURN
END FUNCTION

[l -




simpson.for

1 SUBROUTINE INTGRL(D, FMAT, S)

2 INTEGER D

3 DIMENSION FMAT(”, D)

4 REAL S

5 REAL A

6 REAL B

REAL c

8 S =0

9 DO I = 1,D-2,2 ! Simpson
10 CALL QUADR(FMAT (1, I+0), EMAT(Z, I+0),

| 1 FMAT (1, I+1), FMAT(2, I+1),
12 2 FMAT (1, I+2), FMAT(2, I+2),
13 3 A, B, C)
14 S =S 4 A/I*(FMAT (1, I+2)**3 - EMAT(1, I)%**3)
15 1 + B/2%(FMAT (1, I+2)**2 — EMAT(1, I)**2)
16 2 + C/1*(FMAT (1, I+2)**1 — EMAT(1, I)**1)
1 END DO

IF (MOD(D, ”).EQ.0) THEN ! Integrointivalin loppuosa
CALL QUADR(FMAT(!, D-2), FMAT(”, D-2),

1 FMAT (1, D-1), FMAT(?, D-1),
2 FMAT (1, D-0), FMAT(2, D-0),
3 A, B, C)
S =S + A/I*(FMAT (!, D)**: - EMAT(1, D-1)%*%3)

1 + B/2%(FMAT (1, D)**2 — EMAT (1, D-1)%%2)
2 + C/1*(FMAT (1, D)**1 - EMAT (1, D-1)%%1)

ENDIF
RETURN

END SUBROUTINE

SUBROUTINE QUADR(P11, P12, ! Quadraattinen interpolaatio

3 1 P21, P22,
32 2 P31, P32,
33 3 A, B, C)
H ! x 1
Py 1
Ix 2
3 ly2
38 'x 3
39 Py 3

! Nelidtermin kerroin

! Lineaaritermin kerroin

! Vakiotermi

DQ1 Pisteiden 1 ja 2 erotusosamaara
DQ2 Pisteiden 2 ja 3 erotusosamdara
DQ21 = (P22 - P12)

1 /(P21 - P11)
D32 = (P32 - P22)
1 /(P31 - P21)
A = (DQ32 - DQ21)
1 /(P31 - P11)
B = DQ21 - A% (P11 + P21)
52 C = P12 - A*PL1%*> - B*pll
53 RETURN

54 END SUBROUTINE



(wspot.for)

REAL FUNCTION V(R, A, %, J2, L, Q)

REAL R

INTEGER

INTEGER

5 INTEGER

6 INTEGER

7 INTEGER
REAL, PARAMETER :: HBAR = 107. | Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
V = VCEN(R, A, Z, Q)

1 + VC(R, A, Z, Q)

2 + VLS(R, A, 7, Q)*HBAR**2/

3 *(J2/2 % (J2/2 . +1)-L* (L+1)=0.75)

DTSR

2

OGN

RETURN
END FUNCTION

REAL FUNCTION VCEN(R, A, Z, Q) ! Keskeistermi
REAL R
INTEGER
INTEGER
INTEGER
REAL, PARAMETER :: RO = 1. ! Sddeparametri (fm)
REAL, PARAMETER :: SD = 0.¢ ! Pinnan diffuusio (fm)
INTEGER :: N ! Neutroniluku
REAL :: RAD ! Ytimen s&de
REAL :: V0 ! Potentiaalin syvyys (MeV)
C m = m = e e e e e e e e e e e e = -
N=A-2
RO*A** (1./7)
VO = 51 4 (2%Q-1)*33%(N-Z)*(1./R)
Cm = = = e e e e e e e e e e e e e e = -
VCEN = -V0/ (1+EXP ((R-RAD)/SD))
RETURN
END FUNCTION
REAL FUNCTION VC(R, A, Z, Q) ! Coulomb-termi
REAL R
INTEGER A
INTEGER Z
INTEGER Q
REAL, PARAMETER

10 N

HBAR = .3 ! Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
FINE = 0. ) 2569 ! Hienorakennevakio
RO = 1. ! Sddeparametri (fm)
RAD ! Ytimen sé&de
RR
)

RAD = RO*A¥* (1./3)

IF (R.GT.RAD) THEN

RR = 1/R

RR = (3-(R/RAD)**2)/ (2*RAD)

C = = = = = = e e e e e e e e e e = — -

HBAR*FINE*Z*RR
VC = Q*VC ! Jos kyseess&d on neutroni, niin VC = 0.

FEREN]
<
a
)

REAL FUNCTION VLS(R, A, Z, Q) ! Spin--orbit
REAL R
INTEGER A
INTEGER 7
INTEGER Q
! Redusoitu Planckin vakio (MeV*fm)
! Sadeparametri (fm)
! Pinnan diffuusio (fm)

REAL :: RAD ! Ytimen sé&de
REAL :: V0O ! Potentiaalin syvyys (MeV)
REAL :: DVWS ! dvWsS/dr

N

N=2Aa-2

RAD RO*AX* (1. /2)

VO = 51 4 (2%Q-1)*33%(N-Z)* (1 ./A)

VCEN = -V0/ (1+EXP ((R-RAD)/SD))

DVWS = 1/(SD*V0)*EXP ( (R-RAD) /SD) *VCEN**>
6 C = = = = = = = = = = = = = = = = = = = = =

77 VLS = -0.44% (RO/HBAR) **2/R*DVWS

RETURN

END FUNCTION




(trapez.for)

SUBROUTINE INTGRL(D, FMAT, S)

2 INTEGER D

3 DIMENSION FMAT(”, D)

4 REAL S

[¢ REAL LEFT ! Vasen summa

7 REAL RIGHT ! Oikea summa

g

LEFT =

1 RIGHT =
1 DO I = 1,D-
12 LEFT = LEFT + (FMAT(l, I+1) - FMAT(., I))*EFMAT(2, I)
1 RIGHT = RIGHT + (FMAT (1, I+1) - FEMAT(1, I))*FMAT(2, I+1)
14 END DO
15
16 S = (LEFT + RIGHT)/
1
1
1

8 RETURN
9 END SUBROUTINE
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