Ders Adi

Molekiiler Modelleme

Ders Bilgi Formu
Yerel Kredi

KIM4902 3

Ders Uygulama

(saat/hafta) (saat/hafta) (saat/hafta)

Onkosullar Yok
Yariyil Bahar
Dersin Dili Tirkce

Dersin Seviyesi

Lisans Seviyesi

Ders Kategorisi

Genel Kultir Dersleri

Dersin Verilis Sekli

Yuz yuze

Dersi Sunan Akademik Birim

Kimya Boélimi

Dersin Koordinatori

Seyda AYDOGDU

Dersi Veren(ler)

Asistan(lar)i

Dersin Amaci Giiniimiizde, Biyokimya, Molekiiler Biyoloji, ila¢c Tasarimi ve Etkilesimi, Polimer ve
ustun nitelikli yeni maddelerin sentezi konularinda gerek arastirma gerekse
endustriyel agidan yogun bicimde kullaniimakta olan molekiler modelleme
yéntemlerinin dgretilmesi ve uygulanmasini amaglamaktadir.

Dersin Igerigi 1-Molekiler Mekanik Yontemleri 2-Elektronik Yapi Yontemleri 3-Fonksiyonel

Yogunluk Yéntemleri 4-Elektron Korelasyon Yontemleri 5-Optimizasyon Teknikleri
6-Kimyasal Reaksiyonlarin Modellenmesi

Opsiyonel Program
Bilesenleri

Yok

Ders Ogrenim Ciktilari

Molekiler modellemeye iliskin modern yéntemleri kullanabilme

Glncel paket programlari tanima

ilag tasarimi yapabilme

molekiler dzellikleri hesaplayabilme

aAldh|lOIND| =

sistemlerin reaktivitesini tahmin edebilme

Haftalik Konular ve ilgili On Hazirhk Calismalari

Hafta

Konular

On Hazirlik

1

Molekiler Mekanik Yontemleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

Kuvvet Alanlari ve parametreleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

SCF Teorisi ve Teknikleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

Temel Set Yaklagimlari

Ders notlari ve diger kaynaklar

Yari-Ampirik Yontemler

Ders notlari ve diger kaynaklar

MNDO, AM1 ve PM3 Yontemleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

DFT Gostergeleri

Ders notlari ve diger kaynaklar
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Midterm 1 / Practice or Review
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Laboratuar




9 Gauss Orbitalleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

10 |Fonksiyonel Yogunluk Yéntemleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

11 |Molekiiler Ozellikler

Ders notlari ve diger kaynaklar

12 |Kimyasal reaksiyonlar

Ders notlari ve diger kaynaklar

13 |arasinav 2

Ders notlari ve diger kaynaklar

14 | Gegis Konumunun Optimizasyonu

Ders notlari ve diger kaynaklar

15 |Reaktivite Indisleri

Ders notlari ve diger kaynaklar

16 Final

Degerlendirme Sistemi

Etkinlikler Sayi Katki Payi
Devam/Katihm
Laboratuar
Uygulama
Arazi Calismasi
Derse Ozgii Staj
Kiguk Sinavlar/Studyo Kritigi
Odev
Sunum/Jiri
Projeler
Seminer/Workshop
Ara Sinavlar 2 60
Final 1 40
Dénem ici Calismalarin Basari Notuna Katkisi 60
Final Sinavinin Basari Notuna Katkisi 40
TOPLAM 100

AKTS isyiikii Tablosu

Etkinlikler Say!I Siiresi (Saat) |Toplam isyiikii
Ders Saati 14 3 42
Laboratuar 0
Uygulama

Arazi Galismasi

Sinif Digi Ders Galismasi 12 7 84
Derse Ozgii Staj

Odev 0
Kiglk Sinavlar/Stidyo Kritigi

Projeler

Sunum / Seminer 0
Ara Sinavlar (Sinav Slresi + Sinav Hazirlik Stresi) 2 13 26
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Final (Sinav Siresi + Sinav Hazirlik Siresi) 1 10 10
Toplam isyiikii 162
Toplam isyiikii / 30(s) 5.40

AKTS Kredisi 5

Diger Notlar Yok
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