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	AMAÇ

	Moleküler modelleme, moleküllerin yapılarının incelendiği ve değiştirildiği, kimyasal tepkimelerin modellendiği, molekülün üç boyutlu yapısına bağlı tüm değerlerinin bilgisayar yardımı ile hesaplandığı bir alandır. Yoğunluk fonksiyoneli kuramı, melez yöntemler, moleküler mekanik yöntemler, moleküler yörüngesel yöntemler inceleneck temel konulardır. Özellikle Hesaplamalı Bilim ve Mühendislik öğrencileri için tasarlanan bu dersin kapsamında ileri moleküler modelleme yöntemlerinin alt yapısını oluşturan matematik modellerin anlatılmasının yanısıra, bu yöntemlerin karmaşık sistemler üzerinde uygulamaları da gerçekleştirilecektir. Ders, yukarıda belirtilen yöntemlerin gerçek problemlerin çözümü için kullanılması üzerine yoğunlaşacaktır. Bu amaca yönelik olarak, farklı modelleme programları öğrencilere öğretilecek, karmaşık sistemleri içeren uygulamalar Yüksek Başarımlı Hesaplama Laboratuvarı’nda gerçekleştirilecektir. 


	İÇERİK

	Moleküler modelleme: tanımı, kullanımı ve moleküler modellemede kullanılan teknikler. Moleküler mekaniğe giriş: moleküler mekanik için kullanılan yazılımlar, kuvvet alanları ve minimizasyon yöntemleri. Moleküler yörüngesel yöntemlere giriş: tek elektron özellikleri, temel kümeler. Potansiyel enerji yüzeyleri: geometri eniyilemesi, titreşim frekansları hesaplamaları,   geçiş konumu modellemesi, moleküler yörüngesel yöntemlerde kullanılan yazılımlar. Yoğunluk Fonksiyoneli Kuramı (YFK): Kohn-Sham yaklaşımı, Kohn-Sham’ın öztutarlı alan yöntemi, etkileşim-katkı fonksiyonelleri: Yerel yoğunluk yaklaşıklığı, gradyeni düzeltilmiş yaklaşıklık, melez yaklaşıklıklar. Kavramsal YFK: tepkime tanımlayıcıları, global ve yerel özellikler. Hesaplamalı ve Kavramsal YFK karşılaştırması. Karmaşık sistemlerde YFK uygulamaları. Çözücü etkisi: Açık modeller, örtük modeller, öztutarlı tepkime alan kuramı.  Melez yöntemler: Kuvantum Mekaniği/Moleküler Mekanik (KM/MM), Kuvantum Mekaniği/Kuvantum Mekaniği(KM/KM). Elektrostatik potansiyellerden türetilen yükler: MK, CHELP, CHELPG yükleri. Doğal bağ yörüngesel çözümlemesi. Zamana bağlı YFK hesaplamaları. Karmaşık sistemlerde uygulamalar. 


	CONTENTS

	Molecular modelling: definition, usage and techniques used in molecular modelling. Introduction to molecular mechanics: software used in molecular mechanics, force fields and minimization methods. Introduction to molecular orbital methods: one electron properties, basis sets. Potential energy surfaces: geometry optimization, calculating vibrational frequencies, and transition states modelling, software used in molecular orbital methods. Density Functional Theory (DFT): The Kohn-Sham Approach, Kohn-Sham Self-consistent field method, exchange-correlation functionals: local density approximation, gradient corrected approximation, hybrid approximations. Conceptual DFT: reactivity descriptors, global and local properties. Comparison of Computational and Conceptual DFT. DFT applications in complex systems. Solvent effect: Explicit models, implicit models, self-consistent reaction field theory. Hybrid methods: Quantum Mechanics/Molecular Mechanics (QM/MM), Quantum Mechanics/Quantum Mechanics (QM/QM). Charges derived from electrostatic potentials: MK, CHELP, CHELPG charges. Natural bond orbital analysis. Time-dependent DFT calculations. Applications in complex systems.

	HAFTALIK PROGRAM

	1.Hafta
	Moleküler modelleme: tanımı, kullanımı ve moleküler modellemede kullanılan teknikler

	2.Hafta
	Moleküler mekaniğe giriş: moleküler mekanik için kullanılan yazılımlar, kuvvet alanları ve minimizasyon yöntemleri

	3.Hafta
	Moleküler yörüngesel yöntemlere giriş: tek elektron özellikleri, temel kümeler

	4.Hafta
	Potansiyel enerji yüzeyleri: geometri eniyilemesi, titreşim frekansları hesaplamaları,   geçiş konumu modellemesi, moleküler yörüngesel yöntemlerde kullanılan yazılımlar

	5.Hafta
	Yoğunluk Fonksiyoneli Kuramı (YFK): Kohn-Sham yaklaşımı, Kohn-Sham’ın öztutarlı alan yöntemi, etkileşim-katkı fonksiyonelleri : Yerel yoğunluk yaklaşıklığı, gradyeni düzeltilmiş yaklaşıklık, melez yaklaşıklıklar

	6.Hafta
	Kavramsal YFK: tepkime tanımlayıcıları, global ve yerel özellikler

	7.Hafta
	Hesaplamalı ve Kavramsal YFK karşılaştırması. Karmaşık sistemlerde YFK uygulamaları

	8.Hafta
	Çözücü etkisi: açık modeller

	9.Hafta
	Çözücü etkisi: örtük modeller, öztutarlı tepkime alan kuramı 

	10.Hafta
	Melez yöntemler: Kuvantum Mekaniği/Moleküler Mekanik (KM/MM), Kuvantum Mekaniği/Kuvantum Mekaniği(KM/KM)

	11.Hafta
	Elektrostatik potansiyellerden türetilen yükler: MK, CHELP, CHELPG yükleri

	12.Hafta
	Doğal bağ yörüngesel çözümlemesi

	13.Hafta
	Zamana bağlı YFK hesaplamaları

	14.Hafta
	Karmaşık sistemlerde uygulamalar
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