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DERS iZLENCESI

Ders Kodu | FiZ5068
Ders Adi | Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
Se¢meli/Zorunlu | Se¢meli
Programin Adi | FiZiK
Program Tiirii | Lisansustl
Dénem | 2023-2024 BAHAR
Ders Saati | 3

Haftalik Ders Programi | Persembe 15.30 — 18.00

Ogretim Elemaninin Adi Soyadi | Dr. Ogretim Uyesi irem ALP
Ogretim Elemani iletisim Bilgileri | iremoner@gazi.edu.tr

Dersin On Sartlari

Yok

Dersin Tanimi ve Amaglari

Molekil ve Kristal yapilari modellemek icin gelistirilmis kuantum mekaniksel bir yontem olan yogunluk fonksiyonu
teorisini 6greterek ve VASP, CASTEP ve diger alternatif paket programlari ile uygulamalar yapmak.

Dersin igerigi

Kuantum mekaniginin temeli ; Materyal bilimindeki hesaplanma metotlari ; Kimyasal baglanmanin dogasi; Cok
elektron sistemi; Hartree-Fock Metodu; Yarideneysel kuantum mekaniksel metotlar; Yogunluk fonksiyoneli
teorisi; Yogunluk fonksiyoneli teorisinin uygulamalari

Ders Kaynaklari

David S. Sholl and Janice A. Steckel Density Foctional , Willey.
Density Functional Theory, John P. Perdew and Stefan Kurth, Springer-Verlag Berlin Heidelberg , 2003.

Dersin Yeterlilikleri ve Ogrenme Ciktilari

Dersi alan 6grenciler, yogunluk fonksiyoneli teorisinin temel kavramlari hakkinda temel bilgi birikimine
sahip olacak.

VASP, CASTEP ve alternatif paket programlarini kullanarak kristal yapilar icin bilgisayar uygulamalari
yapabilecektir.

Yapilan uygulamalarin sonucunda elde edilen verilerin kullanilarak makale haline donistirilmesi
planlanmaktadir.
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Haftalik Ders Plani

Haftalar | Konular Kaynaklar Gorevler
Hafta 1 Oryantasyon Ders bilgilendirme dosyasi (AVESIS'te | Ders ile ilgili bilgilendirme
paylasilacak) Kaynaklar ve uygulamada
kullanilacak paket programlar
hakkinda bilgilendirme
Hafta 2 Kuantum Temel Bilgiler Davit'i S. Sﬁoll and. Janice A. Steckel | Kuantumsal diizlem dalga
Density Foctional , Willey. Schrédinger denklemi,
Ozdeger, 6zfonksiyon,
Hamiltonyen operatéri,
Kuantumda otalama enerji
Hafta 3 Yogunluk Fonksiyoneli Dalga fonsiyonunun kuantumda
Teorisilne G|r|§ fiziksel kar§l|lgl,
DFT amaci, kullanim alanlari
Born-Oppenheimer yaklasimi
Hartree-Fock yaklasimi (SCF
iterasyon metodu)
Hafta 4 Schrodinger Denklemi’nin Hohenberg-Kohn yaklasimi
Coéziimiinden Kacinma Kohn-Sham denklemleri
Enerji fonksiyonelleri (GGA-LDA)
Hibrit fonksiyoneller (B3LYP, HSE)
VASP temel dosyalarinin INCAR, KPOINTS, POSCAR,
tanitimi POTCAR
Hafta 5 Basit Katilar icin DFT
Hesaplamalari
Orgu sabitinin ALISTIRMALAR
belirlenmesi/Faz Gegisleri
Hafta 6 DFT Hesaplamalari ile ilgili K-noktalari ve kesilim
Temel Bilgiler enerjisinin belirlenmesi
Geometri Optimizasyonu ALISTIRMALAR
Hafta 7 Elastik Ozellikler Makale literatiir taramasi,
grafiklerin yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi
Elastik Sabitlerinin Bulunmasi ALISTIRMALAR
Hafta 8 Elektronik Ozellikler Makale literatir taramasi,
(Ara Sinav) grafiklerin ~ yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi
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Elektronik Band Yapisi, Band
Araligi belirleme

ALISTIRMALAR

Hafta 9 Optik Ozellikler Makale literatiir taramasi,
grafiklerin yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi

Optik Parametrelerinin Elde
. . ALISTIRMALAR
Edilmesi
Hafta 10 | Titresim Frekanslarinin DFT ile Makale literatiir taramasi,
Hesaplanmasi grafiklerin yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi
Fonon Grafigi Elde Edilmesi
ALISTIRMALAR

Hafta 11 | Manyetik Ozellikler Makale literatiir taramasi,
grafiklerin yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi

Magnetizasyon
. ALISTIRMALAR
Parametrelerinin
Hesaplanmasi
Yizeyler igin DFT Makale literatiir taramasi,

Hafta 12 | Hesaplamalari grafiklerin yorumlanmasi,
hesaplamalar kisminin
olusturulmasi
ALISTIRMALAR

Hafta 13 | Makale yazimi, grafiklerin

yorumlanmasi

Hafta 14 | Makale yazimi, grafiklerin

yorumlanmasi

Hafta 15 FINAL

Ogretim Yontem ve Teknikleri
Diiz anlatim, soru-cevap, gosterip yaptirma, isbirlikci 6grenme yontem ve teknikleri ile veri seti isleme,
makale yazimi ve verilerden grafik cizimi ve yorumlama bilgi ve becerisini gelistirme.
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Yariyil Calismalari

Ara Sinav
Odev
Uygulama

Yariyll Sonu Sinavi

Etkinlik

Haftalik teorik ders saati

Haftalik uygulamali ders saati

Okuma Faaliyetleri

internette tarama, kitiiphane calismasi
Materyal tasarlama, uygulama

Rapor hazirlama

Sunu hazirlama ve sunum

Ara sinav ve ara sinava hazirlik

Toplam s YUk

Sayisi Sure

14

14

14

10
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Katki
% 30

% 10

AKTS Kredisi

17203

Toplam is Yiikii
(Saat)

42

28

42

40

24



