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Diinyada malzeme kesfinde en yeni egilim olan hesaplamali malzeme miihendisliginin hesaplama-malzeme ve yazilim bilesenlerini

Dersin Amaci
multidisipliner ¢ati altinda mihendislik 6grencilerine aktariimasidir bu dersin amacidir. Gesitli yazilimlari kullanabilme becerisi ve
yazilimlarin kullandigi temel fonksiyonlarinin 6grencilere aktariimast ile bilgisayar miihendisligi ve malzeme miihendisligi ortak
caligmalarin ve projelerin hayata gegirilmesi dersin temel amaglari arasindadir.

Dersin igerigi

Ders Notu

6grencilere, agik kaynak kodlu gelismis modelleme ve simulas

olmalari saglanir.

Anlatim, Alistirma ve Uygulama,

Hesaplamall Malzeme Miihendisligine Giris

Hesaplamali Malzememe Miihendisliginde Kuantum Mekanik Yaklagimlari
Klasik ve istatistiksel Kuantum Mekanik

Molekiiler Dinamik Simulasyonu 1

Molekiiler Dinamik Simulasyonu 2

Agik kaynak Kodlu Portal tanitimi @Nanohub

Agik kaynak Kodlu yazilimlarin tanitimi 1 + Github + Python + Avogadro 1
Proje Degerlendirilmesi

Acik kaynak Kodlu yazilimlarin tanitimi 2 - Nwchem « Cp2k Lammps
Vaka Galismast: Elektronik Yapi Hesaplama

Vaka Calismasi: Raman & IR spectralar hesaplamasi

Vaka Galismast: Termal iletkenlik Hesaplanmasi

Vaka Galismasi: Molekiiler Dinamik Dislokasyon Olusumu

Vaka Galismasi: Molekiiler Dinamik Gerilme ve Catlak Olusumu

ComputationalMaterialsScience: AN INTRODUCTION SECOND EDITION, JuneGunn Lee

Ders Kaynaklan

Yariyil Galigmalari

https:l/ebs.sabis.sakarya.edu.tr/Ders/Detay1520800?dil=1r&yazdil=true

Hesaplamali malzeme miihendisligi dersi ile 8grencilere malzeme bilimini igin gerekli olan fizik temelleri ile tanitiimaktadir. Fizigin
bu temel konulari ile ne gibi hesaplamalar yapilacagi aktarilarak, makro davranislan arasindaki iligkiler aktanlmaktadir. Aryica
yon teknikleri aktanilarak bu tekniklerin kestirimci yaklagimlara sahip

Sinav, Odev, Proje / Tasarim,

Katki Orani
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Yaniyil Calismalan

Katki Orani
1. Proje / Tasarim 60
1. Odev 10
2. Odev 10
3. Odev 10
4. Odev 10
Toplam 100
1. Final 40
1. Yii iginin Basariya 60
Toplam 100
Ders Siiresi (Sinav haftasi dahildir: 16x toplam ders saati) 16 48
Sinif Disi Ders Galisma Siresi(On galisma, pekistirme) 14 28
Odev 4 3 12
Proje / Tasanm 1 35 35
Final 1 2 2
Toplam is Yiikii 125
Toplam ig Yiikii / 25 (Saat) 5
Dersin AKTS Kredisi 5

https://ebs.sabis.sakarya.edu.tr/Ders/Detay/520800?dil=tr&yazdir=true




