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Onsartlar Yok
Dersin Kuantum mekaniksel hesaplamalarda temel kavramalar. Hohenberg-Kohn Teoremi.Kohn-
Sham denklemleri.Degis-tokus enerjisi.Korelasyon enerjisi.Kohn-Sham
fgerigi 6zdegerleri.Yaklagimlar.Yerel yogunluk yaklasimi.Spin yogunluk fonksiyonel teorisi.

Zaman bagimli yogunluk fonksiyonel teorisi.Yazilim Araglari. Baz1 organik molekiillerde
teorik hesaplamalarinin yapilmasi. Hesaplamalarin analizlerinin yapilmasi.

Dersin Amaci

Kuantum mekaniksel yaklasimlarin bagarili ve populer bir uygulamasi olan yogunluk
fonsiyonel teorisinin dayandigi temel ilkelerin 6gretilmesi, Yogunluk fonksiyonel teorisi ile
yapilan teorik hesaplamalar ig¢in uygun yazilim ara¢lariin kullaniminin 6gretilmesi.

Ogrenme Teori ile uygulamalar arasindaki iliskiyi kurabilme, disiplinler arasi ¢alisma yapabilme,
Ciktilar1 ve giincel konular hakkinda bilgi kazanma ve ¢alismalari sozlii ve yazili sunma becerisini
Yeterlilikler kazanmak.
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Sorumlulari
Hafta Konular
1 Temel kavramlar ve Schrodinger Denklemi
2 Fonksiyoneller ve Tiirevleri
3 Hohenberg-Kohn Teoremi
4 Kohn-Sham denklemleri
5 Degis-tokus enerjisi
6 Korelasyon enerjisi
7 Kohn-Sham 6zdegerleri
8 Yaklagimlar
9 Yerel yogunluk yaklasimi
10 Spin yogunluk fonksiyonel teorisi
11 Zaman bagimli yogunluk fonksiyonel teorisi
12 Yazilim Araglari
13 Organik molekiillerde teorik hesaplamalarinin yapilmasi
14 Hesaplamalarimn analizlerinin yapilmasi




