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Islenisi: Ders yiiz yiize yontemlerle haftada 3 saat olarak yapilacaktir.
Yeri: YY: - UE: -
Amaci: Molekiiler fizik alaninda ilgili modellemeler ve algoritmalar ile birlikte gelisen teknoloji ve en iist yontemler
kullanilarak ilgili alanda ¢ag1 yakalamak ve étesine ge¢gmek ama¢lanmaktadir.
Materyali: G.Herzberg, Diatomic Molecules; G.W. King, Spectroscopy and Molecular Structure, Holt-Rinehard and Winston INC, NY
Sorum(;gysg;j Ders 6ncesi ve sonrasi hazirhk yapma
Hafta | Konu Yontem
1 Temel Molekiiler Modelleme Kavramlari, Bag Teorisi ve Bag Uzunluklari YY
2 Dalga Fonksiyonu ve kuantum mekaniksel yorumu ve analizi YY
3 Elektronik Yap1 Hesaplamalari, MP2, M062x YY
4 Baz setleri ve anlamlari YY
5 Molekiiler Optimizasyon Algoritmalari, YY
Haftalik Ders 6 | Genetik Algoritmalar YY
Plant 7 Hartree-Fock ve Yogunlastirilmis Hesaplamalar YY
8 Yogunlastirilmis Madde ve Dolasim Hesaplamalari YY
9 | ARASINAV YY
10 | Molekiiler Tanima ve Etkilesimler YY
11 |Yapay Zeka ve Molekiiler Modelleme Entegrasyonu YY
12 | Makine Ogrenimi ve Molekiiler Tasarim YY
13 |ilag Tasarimi ve Gelistirme YY
14 | Malzeme Bilimi Uygulamalari ve biyolojik sistem analizi YY
Metot Say1| Agirhk
Sinav | Yiiz Yiize 1 %50
Kisa Sinav | - -
Olgme ve Ara Odev | -
Degerlendirme SR Proje | - 1.
g:e::‘l, Yiiz Yiize 1 %50
1 Molekiiler modelleme ve algoritmalar 6grenilir.
2 Molekiiler optimizasyon 6grenir.
Kazamnfl)lzrr.'sl 3 Molekiiler modellemede yapay zeka ve derin 6grenmede bilgi sahibi olur.
4 {lac tasarimi ve gelistirme metotlar1 hakkinda bilgi sahibi olur.
5 Malzeme bilimi ve biyolojik sistem argiimanlari ve analizleri i¢cin deneyim edinilir.
Derse Ozel Aciklamalar:
UE: Uzaktan Egitim; YY: Yiiz Yize Egitim
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