Ders Bilgi Formu

Ders Adi Yerel Kredi Ders Uygulama Laboratuar

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

ileri Kuantum Kimyasi KIM6402 3 7.5 3 0 0
Onkosullar Yok

Yaryil Glz

Dersin Dili Tirkce

Dersin Seviyesi Doktora Seviyesi

Ders Kategorisi Temel Meslek Dersleri

Dersin Verilis Sekli Yuz yuze

Dersi Sunan Akademik Birim |Kimya Bolumu

Dersin Koordinat6ri Atanmamis

Dersi Veren(ler)

Asistan(lar)i

Dersin Amaci Ogrenciye Kuantum Mekanigi prensiplerini atom ve molekiillere uygulanis
yéntemlerini 6gretmek.

Dersin Igerigi Kuantum Mekaniginin Teorileri, Varyasyon Teorisi, Perturbasyon Teorisi, LCAO ve
Yari-Ampirik Yéntemler, Hartree-Fock Hesaplari, Yogunluk Fonksiyoneli
Ydéntemleri, Cok Atomlu Molekiillerin Elektronik Yapilari, Heteroatomlu Konjuge
Sistemler,Kimyasal Reaksiyonlarin Mekanizmalarinin Belirlenmesi.

Opsiyonel Program Yok
Bilesenleri

Ders Ogrenim Ciktilari
Molekuler diizeyde bakis yetenegi

Maddelerin dzelliklerini hesaplayabilme becerisi

Maddelerin degisik kosullardaki reaktivitelerini belirleyebilme

AlO|IND|—=

Kimyasal reaksiyonlarin Grin dagihmlarini belirleme becerisi

Haftalik Konular ve ilgili On Hazirhk Calismalari

Hafta |Konular On Hazirhk

1 Kuantum Kimyasinin Temelleri Ders notlari ve diger kaynaklar
2 Kuantum Kimyasinin Teorileri Ders notlari ve diger kaynaklar
3 Varyasyon Teoremi Ders notlari ve diger kaynaklar
4 Perturbasyon Teorisi Ders notlari ve diger kaynaklar
5 Yaklagim Yontemleri Ders notlari ve diger kaynaklar
6 Gok elektronlu atomlar, Hartree-Fock metodu Ders notlari ve diger kaynaklar
7 1. Yiligi Sinavi Ders notlari ve diger kaynaklar
8 Midterm 1 / Practice or Review

9 Yari-Ampirik Yéntemler INDO, MINDO/3 Ders notlari ve diger kaynaklar
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10 | Yari-Ampirik Yéntemler MNDO, AM1 ve PM3

Ders notlari ve diger kaynaklar

11 [Homo ve hetero atomlu konjuge sistemlerin elektroniksel yapilari

Ders notlari ve diger kaynaklar

12 |HF Hesaplamalari ve Optimizasyon

Ders notlari ve diger kaynaklar

13 |Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi

Ders notlari ve diger kaynaklar

14 [DFT Hesaplamalari

Ders notlari ve diger kaynaklar

15 [Kimyasal Reaksiyonlara Uygulanisi

Ders notlari ve diger kaynaklar

16 Final

Degerlendirme Sistemi

Etkinlikler Sayi Katki Payi

Devam/Katilim

Laboratuar

Uygulama

Arazi Calismasi

Derse Ozgii Staj

Kigik Sinavlar/Studyo Kritigi

Odev 2 10
Sunum/Juri
Projeler
Seminer/Workshop
Ara Sinavlar 1 50
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

Uygulama

Arazi Galismasi

Sinif Digi Ders GCalismasi 14 7 98
Derse Ozgii Staj

Odev 4 20 80
Kiglk Sinavlar/Stidyo Kritigi

Projeler

Sunum / Seminer

Ara Sinavlar (Sinav Siresi + Sinav Hazirlik Stresi) 1 4
Final (Sinav Slresi + Sinav Hazirlik Siresi) 1
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Toplam isyiikii 229
Toplam isyiikii / 30(s) 7.63
AKTS Kredisi 7.5

Diger Notlar

Yok
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