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Dersin igerigi

Hesaplamali malzeme bilimi giinimiizde en hizh biyiyen disiplinlerden birisidir.
Malzemelerin, molekiilerden makroskopik yapilara kadar farkli 6lgeklerde simulasyonu
cesitli bilimsel ve teknolojik gelismeler saglamaktadir. MBN 310 dersi, malzeme bilimleri ve
nanoteknolojideki teorik ve sayisal gcalismalari kapsar. Bu ders kapsaminda 6grenciler genel
olarak sayisal ydontem ve algoritmalar 6greneceklerdir. Bu ders difiizyon, kinetik, molekdler
dinamik ve kuantum kimyasi hakkinda bilgi saglayacaktir; ve 6grencileri bu hizla gelismekte
olan alana uyarlamak igin son teknoloji bilgisayar yazilimlari hakkinda bilgiler verir.

Dersin Amaci

Bu dersin amaci, malzeme bilimi ve nanoteknolojide sayisal ydntemlerin temel prensipleri
hakkinda bilgiler vermek ve mithendislik problemlerinin ¢6ziimi igin bu bilginin kullanimi
hakkinda deneyim kazandirmaktir.

Dersin Kazanimlari

Be dersi basari ile tamamlayan 6grenciler:

1. hesaplamali malzeme bilimi hakkinda genel bilgiye sahip olurlar;

2. Cesitli zaman ve uzunluk dlgeklerinde sayisal modelleme igin kullanilan varsayimlar /
yaklasimlar hakkinda bir anlayis gelistirirler;

3. Sayisal analiz ve modellemenin nasil kullanilacagini ve similasyonlarin sonuglarinin nasil
sunulacagini ve yorumlanacagini 6grenirler.

Ders Kitabi ve/veya Kaynaklar

¢ Advanced Engineering Mathematics, P.V. O'Neil, PWS Publishing Company, 2002.

e Numerical Solution of Partial Differential Equations: An Introduction, K.W. Morton and
D.F. Mayers, Cambridge University Press, 2005.

® Ashby, M.F., Ferreira P.J., Schodek D.L., Nanomaterials, Nanotechnologies and design,
Elsevier Academic Press, 2009.

e Giincel Makale ve Konular.

Degerlendirme Olgiitleri

Katki payi

Devam

Laboratuvar

Uygulama

Alan Calismasi

Odev

Sunum

Projeler

15%

Seminer

Ara Sinavlar

25%

Quiz

25%

Final

35%

Toplam

100%

Ders Plani

Tartisilacak/ islenecek Konular

Hafta

Temel Programlama ve Algoritma

Hafta

Matris Operasyonlari, Fonksiyonlarin Kkleri ve Sayisal integrasyon

Hafta

Rastsal Sayilar ve Monte-Carlo Yontemleri

Hafta

Diferansiyel Denklemlerin Hesaplamali Coztimleri / Euler ve Heun Methodlari

Hafta

Diferansiyel Denklemlerin Hesaplamali Coziimleri ve Uygulamalari

Hafta

Kismi Diferansiyel Denklemlerin Hesaplamali Coziimleri / 1B Difiizyon

Hafta

Kismi Diferansiyel Denklemlerin Hesaplamali Coziimleri / 2B Difiizyon

Hafta

Kismi Diferansiyel Denklemlerin Hesaplamali Cézuimleri / Dalga Denklemi
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. Hafta

Molekuler Dinamik
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. Hafta

Molekuler Dinamik
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. Hafta

Molekiler Dinamik / Kuantum Kimyasi
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. Hafta

Kuantum Kimyasi / Proje Sunumlari




