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Dersin Koordinatoru:

Dersin Amaci:

Bu ders, kuantum kimya ile kuantum hesaplama arasinda kavramsal ve pratik bir kopru
kurmayi amacglamaktadir. Molekuler sistemleri kuantum bilgisayarlar kullanarak simtle
etmeye ilgi duyan, disiplinler arasi gegmise sahip 6grenciler igin tasarlanmistir. Ders {c¢ ic ice
gecmis alani kapsar: kuantum kimyanin temelleri, kuantum hesaplamanin prensipleri ve
kimyasal olaylari simule etmek ve anlamak igin kuantum hesaplamanin uygulanmasi.
Ogrenciler molekiilleri modellemek, kuantum algoritmalari tasarlamak ve kimyasal
reaksiyonlar ile elektronik yapilarin kuantum simulasyonlarini analiz etmek icin gerekli
araclari edineceklerdir.

Dersin icerigi:

1. Kuantum Kimyanin Temel Kavramlari
Atomik orbitaller, hibritlesme, degerlik bag yapilari, rezonans, molekuler orbitaller,
konfiglrasyon etkilesimi.

2. Kuantum Kimyada Geleneksel Yontemler
Hartree-Fock Teorisi, Konfiglirasyon Etkilesimi Yontemi, Bagh Kiime (Coupled Cluster) Teorisi.

3. Kuantum Hesaplamanin Prensipleri
Kubitler, kuantum kapilari, kuantum devreleri, kuantum algoritmalari.

4. Kimya icin Kuantum Algoritmalari
Varyasyonel Kuantum Ozdeger Cozicl (VQE), Kuantum Faz Tahmini (QPE) vb.

Dersin Ogrenme Ciktilari (OC):

e 1- Kuantum kimyanin temel kavramlarini anlayabilecektir

e 2- Kuantum bilgisayarlarinin ve kuantum kapilarinin galisma prensiplerini
aciklayabilecektir.

e 3- Molekuler problemleri kuantum algoritmalarina ve kibit Hamiltonyenlerine
doénusturebilecektir.

e 4- Kimyasal simulasyonlar icin varyasyonel ve faz tahminine dayal algoritmalari
analiz edebilecek ve tasarlayabilecektir.

e 5- GUrdltanln etkisini degerlendirebilecek ve azaltma teknikleri 6nerebilecektir.

e 6- Molekdulleri simule etmek icin hibrit kuantum-klasik algoritmalar uygulayabilecektir.

e 7- Kuantum hesaplamali kimya alanindaki giincel arastirmalar sunup elestirel bir
sekilde degerlendirebilecektir.

Dersin Ogrenme Yéntem ve
Teknikleri

Kuramsal ve algoritmik bilesenleri iceren ders anlatimlari Qiskit veya PennyLane kullanilarak
sinif ici kodlama gosterimleri Haftalilk okuma ve problem setleri Simuilasyon veya algoritma
analizi iceren bireysel ya da grup halinde final projesi

HAFTALIK PROGRAM

Hafta Konular On Hazirlik

1 Kuantum Kimyanin Temelleri | Dalga Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
fonksiyonlari ve operatérlere giris, Born- ilgili bélimlerin okunmasi
Oppenheimer yaklasimi, potansiyel enerji
yuzeyleri, atomik orbitaller ve baz
fonksiyonlari.

2 Kuantum Kimyanin Temelleri I Degerlik Ders kitabi x ve derleme makale y’'den

Bag Teorisi ile MolekUler Orbital Teorisi:
bag yapan ve bag yapmayan orbitaller,
rezonans ve hibritlesme; klicuk

ilgili bolumlerin okunmasi




molektllere uygulamalar.

3 Elektronik Yapi Yontemleri |: Hartree-Fock | Ders kitabi x ve derleme makale y’den
Teorisi Ortalama alan yaklasimi, Slater ilgili bélumlerin okunmasi
determinantlari, 6z-tutarh alan (SCF)
yontemi, HF yonteminin sinirlamalari.

4 Elektronik Yapi Yontemleri II: HF Otesi — Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Cl ve CC Konfigurasyon Etkilesimi (Cl), ilgili bélumlerin okunmasi
Bagl Kime (CC) yontemleri; boyut
tutarhhigr ve korelasyon enerjisi; dogruluk
ve hesaplama maliyeti arasinda dengeler.

5 Kuantum Hesaplamanin Temelleri Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Kubitler, kapilar, élctimler, kuantum ilgili bolimlerin okunmasi
paralellik; kuantum devrelere ve kuantum
durumlara giris.

6 Kuantum Algoritmalarina Giris Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Deutsch-Jozsa, Grover ve genel devre ilgili bolimlerin okunmasi
tasarimi ilkeleri; tersinirlik ve kuantum
hizlanma.

7 Kimyasal Sistemlerin Kubitlere Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Haritalanmasi ikinci kuantizasyon, ilgili bolimlerin okunmasi
fermiyonik kodlamalar (Jordan-Wigner,

Bravyi-Kitaev); elektronik integrallerden
Hamiltonyen insasi.

8 Kuantum Kimyada VQE Algoritmasi Ansatz | Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
tasarimi (UCCSD, donanima uygun), ilgili bolimlerin okunmasi
maliyet fonksiyonu minimizasyonu, klasik-
kuantum optimizasyon dongusu.

9 Kuantum Faz Tahmini ve Kuantum Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Simulasyon QPE, Trotterizasyon ve ilgili bolimlerin okunmasi
elektronik Hamiltonyenler icin zaman
evrimi operatorleri. NISQ doneminde VQE
ile QPE karsilastirmasi.

10 Kuantum GuUriltusi ve Similasyonlarda Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Hata Azaltimi Dekoharens, kapi ve 6lgim ilgili bélumlerin okunmasi
hatalari, guriltid modelleme, sifir garalta
ekstrapolasyonu ve olasiliksal hata iptali.

11 Hibrit Kuantum-Klasik Simulasyonlar Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Klasik 6n- ve son-islem, gdmme ve aktif ilgili bélumlerin okunmasi
uzay yontemleri, klasik/kuantum bélinme.

12 Uygulamalar I: Molekller Temel Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Durumlarin Simiilasyonu Ornek olay ilgili bolimlerin okunmasi
calismalari: Hz, LiH, BeHz. Bulut Uzerinden
erisilebilen kuantum donanimiyla
simulasyon calismalari.

13 Uygulamalar Il: Reaksiyon Yollari ve Ders kitabi x ve derleme makale y’'den
Uyarilmis Durumlar Uyariimis durum ilgili bélumlerin okunmasi
enerjilerinin hesaplanmasi icin kuantum
algoritmalari; potansiyel enerji ylzeyleri
ve gecis durumlari.

14 Proje Sunumlari ve Genel Degerlendirme Ders kitabi x ve derleme makale y’'den

Ogrencilerin bir kuantum algoritmasi ya
da simulasyon calismasi Uzerine
sunumlari; grup tartismalari ve kuantum
hesaplamali kimyanin gelecegi Uzerine
degerlendirme.

ilgili bolimlerin okunmasi

Kadir Has Universitesi'nde bir donem 14 haftadir, 15. ve 16. hafta sinav haftalaridir.
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DEGERLENDIRME SISTEMI

Yariyil ici Calismalan Sayi Katki Payi (%)
Katilim 14 -

Proje 1 35

Sunum/Juri 1 30

Ara Sinavlar/S6zIu Sinavlar/Kisa Sinavlar 7 35

Total: 23 100

IS YUKU HESAPLAMASI

Etkinlikler Sayisi Siiresi (saat) Toplam is Yiki (saat)
Ders Saati 14 3 42

Proje 1 38 38

Sunum/Juriye Hazirhk 1 38 38

Ara Sinavlar/S6zlu 7 1 7

Sinavlar/Kisa Sinavlar

Toplam is Yiki (saat): 125

1 AKTS = 25 saatlik is yuku

PROGRAM YETERLILIKLERI (PY) ve OGRENME CIKTILARI (OC) iLiSKIiSi
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Katki Diizeyi: 1 DUsuk, 2 Orta, 3 Yuksek
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