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Dersin Adi Yogunluk Fonksiyonel Teori

Ders Kodu FZK530 Ders Duzeyi Yuksek Lisans

AKTS Kredi 6 is Yikii 150 (Saat) Teori 3 Uygulama 0 Laboratuvar 0
Dersin Amaci Ogrencilerin yogunluk fonskiyoneli teorisi ve katihal fizigi temelleri hakkinda bilgi edinmesi

Ozet Igerigi YFT’nin temelleri, temel kuantum mekanigi 6zeti, YFT’'nin tarihsel kaynagi, diizlem dalga yontemi
Staj Durum

Ogretim Ydéntemleri Anlatim (Takrir), Tartisma, Bireysel Calisma, Problem Cézme

Dersi Veren Ogretim Elemani(lari) Prof. Dr. Ethem AKTURK

Olgme ve Degerlendirme Araglar

Arag Adet Oran (%)
Ara Sinav (Vize) 1 20
Ddnem Sonu Sinavi (Final) 1 30
Kisa Sinav (Quiz) 2 8
Derse Katilim (Performans) 14 28
Odev 14 14

Ders Kitabi / Onerilen Kaynaklar
1 Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods, Richard Martin
2  Methods of Electronic Structure Calculations Micheal Springborg

Hafta Haftalara Gore Ders Konulari

1 Teorik Temel Kavramlar: varyasyon prensibi, katihal kavramlari, cok cisim Hamiltoniyeni, Born-
Oppenheimer yaklagimi
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John
Wiley & Sons Ltd. (p1-66)
2 Teorik Hartree-Fock yaklagimi
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John
Wiley & Sons Ltd. (p82-109)
3 Teorik Yogunluk cinsinden hamiltoniyen, Hohenberg-Kohn teoremi, Kohn-Sham formalizmi
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John
Wiley & Sons Ltd. (p123-144)
4 Teorik Degis ve dokus enerijisi : LDA ve GGA yaklagimlari
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press (p152-170)
5 Teorik Sanki potansiyeller
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press (p152-170)
6 Teorik Diizlem dalga formalizmi
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press(p236-241)
7 Teorik Kohn-Sham sisteminin ¢dézimu igin kendiliginden uyum ¢6zimd i¢in puf noktalar
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:

Cambridge University Press(p119-150)
Ara Sinav (Vize) Arasinav

9 Teorik Kuvvet, basing¢ ve Hellman-Feynman teoremi
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John
Wiley & Sons Ltd. (p298-309)
10 Teorik iyonlarin incelenmesi: Ewald toplami
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John
Wiley & Sons Ltd. (p434-450)
11 Teorik Orneklerle YFT uygulamalari, PWSCF
=y am
Aydin Adnan Menderes Universitesi E-Universite Otomasyonu (izerinden alinmistir. Rapor tarihi: 18.04.2024 1/3



11

12

13

14

15

16

On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:

Cambridge University Press(p365-380)

Teorik Segilmig konular
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press(p380-420)
Teorik Degis-Tokus fonksiyonelleri
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press(p186-200)
Teorik Yogunluk fonksiyoneli, Pertlirbasyon teorisi
On Hazirlik Richard M. Martin, 2004. Electronic Structure : Basic Theory and Practical Methods. Cambridge:
Cambridge University Press(p186-200)
Teorik Fonon spektrumu
On Hazirlik Micheal Springborg, 2000. Methods of Electronic Structure Calculations.West Sussex: John

Wiley & Sons Ltd. (p387-400)

Doénem Sonu Sinavi

(Final) Final Sinavi

Dersin Ogrenme, Ogretme ve Degerlendirme Etkinlikleri Cergevesinde s Yiikii Hesabi (Ortalama Saat)

Etkinlik Adet On Hazirlik Etkinlik Stresi Toplam Is Yiki
Kuramsal Ders 14 2 3 70
Odev 14 2 0,5 35
Kisa Sinav 2 3 1 8
Ara Sinav 1 12 3 15
Dénem Sonu Sinavi 1 19 3 22
Toplam Is Yiiki (Saat) 150
Yuvarla [Toplam is Yiiki (saat) / 25*] = AKTS Kredisi 6

*25 saatlik is ylikii 1 AKTS olarak kabul edilmektedir.

Dersin Ogrenme Giktilari

1
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Kimyada ve fizikte simetrinin rolunu anlamali ve grup tablolarini kullabilmeli

Enerji seviyelerini ve spektrumunu, molekiler orbitalleri ve molekuler yapiyi nasil hesaplayacagdini 6grenmis olmal
Simetri yardimiyla titresim ve elektronik spektrumu anlamali ve gercek spektrumla iligkisini kurabilmeli

Yogunluk cinsinden sistemin Hamiltoniyenini yazabilmeli ve her bir enerji teriminin anlamini bilmeli

Varyasyon ydntemi ile taban durum enerjisini hesaplayabilmeli

Duzlem dalga kullanilarak yapilan ¢éztmlerin avantajlarini ve dezavantajlarini bilmeli

Kuvvet, basin¢ ve Hellman-Feynman teoriminin yogunluk fonksiyonelinde nasil kullanildigi hakkinda bilgi sahibi olmali

Program Ciktilan (Fizik Yiiksek Lisans Programi)

1

o ~N o b~ WN

Temel fizik kavramlarini derinlemesine anlayabilmeli ve kendi bagina uygulayabilmeli

Fizigin yasalar arasindaki iliskiyi ve butlinligi gorebilmeli ve problem ¢dézmede ve ¢dzim énermede kullanabilmeli
Klasik, goreli ve kuantum fiziginin temel prensiplerini bilebilmeli ve problemlerin ¢éziimiinde kullanabilmeli

Fizigin belli bir konusunda arastirma yapabilmeli

Fizik ile ilgili yaptigi arastirmalari raporlar ve makale halinde yazabilmeli bulgularini bilimsel toplantilarda sunabilmeli
Karmasik problemlerin fizikteki hangi basit kavramlarla iligkili oldugunu sdyleyebilmeli ve anlatabilmeli

Fiziksel problemlerin ¢ézumlerinde bilgisayardan yararlanabilmeli

Fizikte teori ile deney arasindaki iligkiyi kurabilmeli, deneysel ¢calismissa teorisini, teorik galismigsa bunun hangi deneylerle
iliskili oldugunu veya deneyinin yapilip yapiimadigini anlatabilmeli

Program ve Ogrenme Giktilan iliskisi 1:Cok Diigiik, 2:Duistik, 3:Orta, 4:Yiiksek, 5:Cok Yiiksek

OC1 OC2 O¢3 Oc4 OC5 0O¢e6 OC7

PG1 3 3 3 4 3 3 3
PC2 4 3 4 4 3 4 3
PG3 3 3 3 3 4 4 5
PG4 2 2 2 2 3 3 4
PG5 2 2 2 2 2 2 3
PC6 3 3 2 3 3 1 3
PGZ 1 1 1 3 1 3 3
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