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Dersin Amaci:

Bu ders, kuantum bilimi ve teknolojilerinde kullanilan modern hesapsal yaklasimlarin biyolojik
slireclerin modellenmesine nasil uygulanabilecedini géstermeyi amaclamaktadir. Dersin
temel hedefi, hesaplamali bilimler ve mUhendislik alanlarinda yiksek lisans egitimi alan
ogrencilere, biyomolekiler slirecleri atomik ¢éztnurlikte ve kimyasal baglarin olusum/yikilim
slireleriyle uyumlu bir zaman 6lgeginde simile etmek icin gerekli kavramsal ve teknik
araclan kazandirmaktir. Bu gercevede, kuantum carpisma modelleri, kuantum master
denklemleri ve termodinamigin kuantum kaynak teorisi gibi hesaplamali modelleme
yaklasimlari detayli olarak ele alinacaktir. Dersin sonunda 6grenciler, karmasik biyolojik
sistemlerdeki kuantum olgularini analiz edebilecek, simulasyon araglarini kullanarak
arastirma sorulari gelistirebilecek ve bu alanda 6zgUun projeler tasarlayabilecek dlzeye
ulasacaklardir.

Dersin icerigi:

1. Atomik Olcekli Simiilasyonlara Giris:

Kuantum stperpozisyon olgusu ile bag olusumu ve kirinimi siireclerinin hesaplamali tasviri.
2. Acik Sistem Dinamiklerinin Modellemesi:

Kuantum carpisma modelleri ve Lindblad denklemleri ile gevre-etkilesimli dinamikler.

3. Kuantum Termodinamik ve Kaynak Teorisi:

Entropi, majorizasyon, serbest enerji ve termomajorizasyon kavramlari ile enerji/madde/bilgi
korunum yasalari.

4. Kuantum Etkilerin Hesaplamali Gésterimi:

Enzim katalizi, koku, gérme, manyetik duyum ve karar verme gibi biyokimyasal strecleri
modelleme gorevleri.

5. Simulasyon Uygulamalari:

Python, QuTiP, Julia, Mathematica ya da Matlab tabanli projelerde acik sistem dinamiklerinin
implementasyonu.

6. Ozgln Proje Gelistirme:

Kendi sectikleri bir biyolojik sistemde kuantum etkileri arastiran mini proje.

Dersin Ogrenme Ciktilari (OC):

¢ 1- Biyomolekiler slireclerde bag olusumu ve yikilimini kuantum siiperpozisyon
acisindan yorumlayabilmek.

e 2- Acik sistem kuantum dinamiklerini modellemek icin carpisma modelleri ve master
denklemlerini uygulayabilmek.

e 3- Termodinamigin kuantum kaynak teorisine dayali kavramlarini (entropi, serbest
enerji, majorizasyon) kullanarak biyolojik sistemleri analiz edebilmek.

e 4- Hesaplamali araglar (Python, QuTiP, Julia, Mathematica, MATLAB) kullanarak agik
sistem simulasyonlari gergeklestirebilmek.

¢ 5- Secilen biyokimyasal sistemdeki kuantum etkileri modelleyip yorumlayabilecek
6zgUn bir arastirma projesi gelistirebilmek.

e 6- Kuantum biyoloji alanindaki arastirma makalelerini elestirel bicimde okuyup, ilgili
arastirma sorularini formule edebilmek.

Dersin Ogrenme Yéntem ve
Teknikleri

Kod Tabanl Uygulamalar: Haftalik derslerde ele alinan acik sistem dinamiklerinin basit
modelleri Python, Julia, Mathematica veya MATLAB ortamlarinda uygulanir. Ogrencilerin bu
uygulamalari kendi sistemlerine adapte etmeleri beklenir. Elestirel Makale Okumalari:
Kuantum biyolojisi literatlriinden secilmis arastirma makaleleri 6grenciler tarafindan haftalik
olarak okunur ve derste tartisilir. Bu tartismalarda hem kuramsal hem de hesaplamali
yaklasim dederlendirilir. Arastirma Projesi: Dénem sonunda, 6grenciler kendi belirledikleri bir
biyosistemde kuantum etkilerini iceren bir problem Gzerine kisa bir arastirma projesi
gelistirir. Projeler kod ciktilari, kisa bir rapor ve sinif ici sunumdan olusur. Sunumlar:
Ogrenciler bireysel veya grup halinde bir arastirma makalesini secerek son 3 hafta icinde
sinifa sunar. Sunumlar derinlemesine analiz, modelleme Onerisi ve olasi deneysel
dogrulamalar icerecek sekilde yapilandirilir. Sinif ici Tartismalar: Ozellikle makale
sunumlarindan sonra 6grencilerin tartismalara aktif katilimi tesvik edilir. Bu bélimde elestirel
dusunme ve bilimsel yorum yapma becerileri 6ne ¢ikar.




HAFTALIK PROGRAM

Hafta

Konular

On Hazirhik

1

Kuantum Superpozisyon ve Kimyasal
Baglar: Atomik ve molekdler orbitallerin
fiziksel yorumu; stiperpozisyon olgusunun
kimyasal bag olusumu ve kirinimindaki
rold.

Ders kitabi 1 ve derleme makale 1'den
ilgili bolumlerin okunmasi

Molekiiler Yapi ve Biyolojik islev: Su,
protein, DNA ve enzimlerdeki bag tirleri
ve islevsel yapi iliskisi. Yapi-islev
etkilesiminin atomik 6lcekte oyuncak
modellerle betimlenmesi.

Ders kitabi 1 ve derleme makale 2'den
ilgili boélumlerin okunmasi

Yogunluk Matrisi ve Karisik Durumlar: Saf
ve karisik durum ayrimi; sistem-alt sistem
ayirimi. Yogunluk matrisi Gzerinden
kuantum ilinti hesaplamalarina giris.

Ders kitabi 2 ve derleme makaleler 3'ten
ilgili bélumlerin okunmasi

Kuantum ilintileri: Dolasiklk ve
Uyusmazlik: Kuantum dolasiklik ve
kuantum uyusmazlik kavramlari. Bu
ilintilerin 6lgulmesi ve yorumlanmasi.

Ders kitabi 2 ve derleme makale 4’ten
ilgili bélumlerin okunmasi

Acik Sistem Dinamigine Giris:
Sistem-cevre ayrimi, esevresizlik ve
termalizasyon surecleri. Agik sistem
dinamiklerine dair temel kavramsal ve
matematiksel cerceve.

Ders kitaplar 2 & 3 ve derleme makale
5’ten ilgili bélimlerin okunmasi

Kuantum Carpisma Modelleri: Tekrarlayan
sistem-cgevre etkilesimleriyle bilgi ve
enerji degisimi. Bu modellerin acik sistem
simuUlasyonlariyla baglantisi.

Ders kitaplarn 2 & 3 ve derleme makale
6’dan ilgili bolimlerin okunmasi

Lindblad Master Denklemleri: Markovian
ve non-Markovian acik sistem
dinamiklerinin biyolojik streclerdeki rolu.
Lindblad formalizminin tlretilmesi ve
sayisal ¢6zim yontemleri.

Ders kitaplarn 2 & 3 ve derleme makale
7'den ilgili bélimlerin okunmasi

Kaynak Teorisi ve Termodinamik Sinirlar:
Entropi ve serbest enerji tabanl
termodinamik déntstmlerin majorizasyon
ve termomajorizasyon kavramlariyla
dengeden uzak sistemlere genellenmesi.

Ders kitaplari 2 & 3 ve derleme makale
8’den ilgili bélimlerin okunmasi

Gorsel Sistemler ve Manyetik Duyum: -
Fotoizomerizasyon ve gérme duyusunda
kuantum etkiler - Isiga duyarli radikal cift
mekanizmasi ve manyetik duyumda
kuantum etkiler

Ders kitabi 4'ten ilgili bolimlerin ve
secilen arastirma makalesinin okunmasi

10

Molekuler Tanima ve Enzim Kinetigi: -
Molekdler tanima ve koku duyusunda
kuantum etkiler - Enzim katalizi ve DNA
replikasyonunda kuantum etkiler

Ders kitabi 4'ten ilgili bélimlerin ve
secilen arastirma makalesinin okunmasi

11

Kuantum Bilis: - Bilissel ve karar verme
stireclerinde kuantum etkiler - Kuantum
biling modelleri

Ders kitabi 4'ten ilgili bélimlerin ve
secilen arastirma makalesinin okunmasi

12

Ogrenci Sunumlari | ve serbest tartisma

13

Ogrenci Sunumlari Il ve serbest tartisma

14

Ogrenci Sunumlari Ill ve serbest tartisma

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




ZORUNLU ve ONERILEN OKUMALAR

1. The Nature of the Chemical Bond, Edition: 2 (ISBN: 9783527252176)
Yazar: Pauling, L.

Yayinci: Cornell University Press (Year: 1960)

Malzeme tiirii: Onerilen

2. Quantum Computation and Quantum Information, Edition: 10 (ISBN: 978-1107002173)
Yazar: Nielsen, M., & Chuang, I.

Yayinci: Cambridge University Press (Year: 2010)

Malzeme tiirii: Onerilen

Ek notlar: (Bélimler 2.1 - 2.4 & 8)

3. The Theory of Open Quantum Systems, Edition: 1 (ISBN: 978-0198520634)
Yazar: Breuer, H., & Petruccione, F.

Yayinci: Oxford University Press (Year: 2002)

Malzeme tiirii: Onerilen

Ek notlar: (Bolimler 3 & 4)

4. Quantum Effects in Biology, Edition: 1 (ISBN: 978-1-107-01080-2)

Yazar: Mohseni, M., vd.

Yayinci: Cambridge University Press (Year: 2014)

Malzeme tiirii: Onerilen
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DEGERLENDIRME SISTEMI

Yariyil ici Calismalan Sayi Katki Payi (%)
Katilim 14 10

Proje 1 25

Odev 4 40

Sunum/Jari 1 25

Total: 20 100

iS YUKU HESAPLAMASI

Etkinlikler Sayisi Siresi (saat) Toplam is Yiki (saat)

Ders Saati 14 3 42

Proje 1 20.8 20.8




Odev 4 5 20
Sunum/Juriye Hazirhk 1 20.8 20.8
Dersle ilgili Sinif Disi Etkinlikler | 14 6 84
Toplam is Yiki (saat): 187.6

1 AKTS = 25 saatlik is yuku

PROGRAM YETERLILIKLERI (PY) ve OGRENME CIKTILARI (OC) iLiSKiSi
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Katki Duizeyi: 1 Dusuk, 2 Orta, 3 Yiksek
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