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Ders Adi Kodu Yarlyll T+U Saat AKTS Z/S
Kuantum Kimyasal Hesaplamalar Fiz5017 3+0 7,5 Segmeli
Birim B&lim Fizik - YL - Lisansst (Yiz yize)
Amac Kuantum kimyasal metotlarini kullanarak, atom ve molekiil fizigi alanindaki problemleri gézmek.

Deneysel verilerin kullaniimadigi, kuramsal ilkeler (izerine kurulu kuantum kimyasal hesaplamalar incelenir. Bu ydntemlerde genellikle
karmas ik bir fonksiyonun daha basit fonksiyonlara indirgenmesi gibi matematiksel yaklagimlar kullanilir.
Ders Veren Prof. Dr. Arslan UNAL

D.S. Shall, J.A Steckel, Density Functional Theory. APractical Introduction,

Ders Igerigi

Ders Kaynaklan W.J. Hehre, L. Radom, P.v.R. Schleyer, J.A Pople, Ab Initio Molecular Orbital Theory, T. Clarck, AHandbook of Computational Chemistry
Hafta Konu

1 Molekiler Mekanik Yontemler

2 Kuantum Kimyasal Yontemler

3 Baz Setleri

4 Potansiyel Enerji Yuzeyi

5 Optimizasyon

6 Titresim Frekanslari

7 Skala Faktorl

8 NMVR Ozellikler

9 Gaussian Programinin Genel Yapisi ve Uygulamalari
10 Gaussview Programinin Genel Yapisi ve Uygulamalari
1" Cache Programinin Genel Yapisi ve Uygulamalari

12 Molekuler yapilar Gzerine uygulamalar

13 Topak yapilar Gzerine uygulamalar

14 Deneysel ve Teorik sonuglarin degerlendiriimesi

Program Ciktilari

Ogrencinin edindigi lisans bilgilerini lisansiistii alanlarda kullanabilme.

Mesleki sorumluluk bilinci ile birlikte bir aragtirmaci vasfina sahip olabilme.

Bilim ve teknolojinin gelisimi icin Snemli olan Fizik temel biliminin dnemini kawayarak yenilikleri takip edip, kendini gelistirebilme
Bireysel ¢calisma becerisini kullanarak seminer, kongre, sempozyum, galistay v.b. gibi gesitli iletisim ortamlarinda galigsmalarini ve fikirlerini paylasabilme.
Ogrencinin lisans e lisansistii calismalarindan kazandigi bilgi ve deneyimlerini kullanarak bilimsel bir yayin hazrlayabilme.
Fizigin hem ulusal ve hem de uluslararasi alanlardaki gelismelerini yakindan izeyebilme.

Disiplinici ve disiplinler arasi grup ¢alismalari yapabilm

Kaynak tarama, sunum yapabilme, bir deney diizenegi hazirlayabilme, uygulayabilme ve ilgili sonuglari yorumlayabilme.
Bagimsizdavranarak inisiyatif alabilme ve kullanabilme.

10 Bilimsel ve mesleki etik anlayisina sahip olma ve bu anlayisi her tirli ortamda sawnabilme.
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Ders Ogrenme Giktisi - Program Giktilari (1 -5 Puan Araligi)

Ders Ogrenme Ciktisi PC1 PG2 PC3 PG4 PGS PG6 PC7 PC8 PC9 PG10

https://ebs .bilecik.edu.tr/pdf/dersbilgigetir/311562
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