HESAPLAMALI MALZEME FizZiGi GRUBU

Fizik, malzeme bilimi, kimya ve ¢ok sayida miihendislik alaninda, ¢esitli malzemelerinin fiziksel
ozelliklerini modellemek i¢in son zamanlarda Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT) yaygin bir
sekilde kullanilmaktadir.  DFT, etkilesen ¢ok — pargacik problemini etkilesmeyen tek-parcacik
problemine indirgeyen kuantum mekaniksel bir yontemdir. DFT, atomlarin ve molekiillerin kuantum
davraniglarini tanimlayan Schrodinger denkleminin ¢oziimlerini bulmak i¢in ¢ok basarili bir
yaklasimdir. DFT, izole molekiiller, kristal katilar, ara yiizeyler, yiizeyler gibi sistemlerin
arastirtlmas1 ve Ozelliklerinin tahmin edilmesi i¢in  yaygin bir sekilde kullanilan hesapsal
araclarindan biridir.  DFT hesaplamalar1 farkli yelpazedeki zorlayici bilimsel sorulara onemli
katkilar yaptiklari ve deneylerle belirlenmesi imkansiz olan bilgileri firettikleri igin tercih
edilmektedir.

Bilgisayarlarin hesaplama giiciinii gelisen teknolojiyle birlikte teorik arastirmalarda etkin bir sekilde
kullanilmaktadir. Bilgisayar hesaplamalari fiziksel olaylarin anlasilmasina yardimei olurken, ayni
zamanda arastirma maliyetin diisiik olmasina olanak saglar. Son yillarda malzemelerin bir¢ok
ozellikleri temel-ilke (first-principle; ab initio) metoduna dayali DFT arastirilmaktadir. Giintimiizde
malzemelerin ozelliklerinin arastirilmasinda temel-ilke yontemine dayanan PHONON, VASP,
ABINIT, CASTEP, SIESTA,WIEN2k, Quantum ESPRESSO, vb. bir¢ok bilgisayar yazilim
programi bulunmaktadir.
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Hesaplamali malzeme fizigi alaninda yapilan ¢aligmalar1 temel olarak iki amaca yoneliktir.
Birincisi, deneysel ¢alismalarda elde edilen bulgularin mikroskobik diizeyde temellerini ve
nedenlerini arastirmaktir. Bu, gelismis bilgisayar hesaplamalari sayesinde miimkiin olmaktadir.
Buradaki amag, mevcut deneysel sonuglari daha iyi anlamak olup, yeni deneylerin planlanmasina
yardimci olmak ve bilimsel arastirma siirecini daha hizli ve verimli hale getirmektir. Bu birinci
hedef icin modellemede kullanilan malzemeler, O6nceden sentezlenmis malzemeler olsa da
malzemenin daha once hesaplanmamis dzelliklerin bulunmasina yoneliktir. Tkinci amag ise heniiz
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deneysel ¢alismanin konusu olmamis, fakat yeni ufuklar agabilecek malzemelerin incelenmesidir.
Yeni bulunan malzemelerin teknolojik uygulamalarda performansini 6nceden tahmin etmek igin
elektronik, optik, lineer olmayan optik, elektro-optik, mekanik, dinamik, vb. G&zelliklerinin
arastirilmasidir.

Hesaplamali malzeme fiziginde yiiksek lisans ve doktora ¢alismalar1 yapilmaktadir. Bilgisayar
kullanmay1 seven ve dogay1 merak eden lisansiistii 6grencileri bekliyoruz.
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