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Ders Adi Kodu Yarlyll T+U Saat AKTS Z/S
Molekuler Yapi Hesaplamalari ve Teorileri KIM6022 3+0 7,5 Secmeli
Birim Bolim Kimya - DR - LisansUstii (yliz ylize )
Amac Kimyada molekuler dizey modelleme ve teorik uygulamalarina ait temel kawamlarin ve arastirma becerisinin kazandiriimasi
Yogunluk Fonksiyonel Teorisine giris. Teorik hesaplama tirleri. Molekller modelleme teknikleri; MolekUler dinamik, yari-deneysel, kuantum
Ders Icerigi kimyasal. Bazsetler. Paket programlar. Molekdllerin bilgisayarda ti¢ boyutlu tasarlanmasi. Geometrik optimizaston hesabl. Yapisal

parametrelerin belilenmesi: bag uzunluklari, bag agilari. Molekller arasi kuwetler. Teorik ve deneysel sonuglarin karsilagtirimasi.
F.JENSEN, Introduction to Computational Chemistry, John Wileyand Sons, New York, 1999.,

Ders Kaynaklan Computational Chemistry: APractical Guide for Applying Techniques to Real World Problems, by David Young, 2004, John Wiley & Sons.

Konu

Molekiler modellemeye giris, hesapsal kimya teknikleri ve uygulama alanlari

Molekiler modellemeye giris, hesapsal kimya teknikleri ve uygulama alanlar

Kuantum mekanige giris, Hartree Fock metod ve enerji minimizasyon problemi

Kuantum mekanige giris, Hartree Fock metod ve enerji minimizasyon problemi

Bazsetleri, korelasyon enerji fonksiyonlarinin toplanabiliflidi, tam baz setleri Tutorial: Kiigiik molekdllerin optimizasyonu ve lokal minimumu belireme

Baz setleri, korelasyon enerji fonksiyonlarinin toplanabilirlidi, tam baz setleri Tutorial: Kiigiik molekdllerin optimizasyonu ve lokal minimumu belireme

Baz setleri, korelasyon enerji fonksiyonlarinin toplanabiliflidi, tam baz setleri Tutorial: Kiigiik molekdllerin optimizasyonu ve lokal minimumu belireme
Arasinav, Baz setleri, korelasyon enerji fonksiyonlarinin toplanabilirligi, tam baz setleri Tutorial: Kiiglik molekillerin optimizasyonu ve lokal minimumu belirleme
Molekdler orbitaller, populasyon analiz ve molekuler orbitaller
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10 Molekuler orbitaller, populasyon analizi ve molekdler orbitaller
10 Gegis durumu hesaplamalari

1" Gegis durumu hesaplamalari

12 Gegis durumu hesaplamalari

13 DFT uygulalamalari

14 DFT uygulalamalari

Program Ciktilari

1 Kimya alanindaki glincel ve ileri diizeydeki bilgileri 6zgiin diistince ve arastirma ile uzmanlik diizeyinde gelistirebilme, ve alanina yenilik getirecek 6zgiin bilgilere
ulagabilme

Kimya alaninda edindigi uzmanlik diizeyindeki teorik ve uygulamali bilgileri kullanabilme

Kimya alanindaki glincel bilgileri sistematik bir yaklagimla kullanabilme ve degerlendirebilme

Kimya alani ile ilgili caligmalarda bilimsel aragtirma ydntemlerini kullanabilmede st diizey beceriler kazanmis olabilme

Elestirel disiinme ve yaratici, sorun ¢6zme ve karar verme becerisini gelistirme

Kimya alanindaki glincel gelismeleri ve kisisel caligsmalarini, kalitatif ve kantitatif veriler ile destekleyerek kimya alanindaki ve alan disindaki bilimsel gruplara, s62,
yazli ve gorsel olarak aktarabilme
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7 Kimya alant ile ilgili verilerin elde edilmesi, yorumlanmasi, uygulanmasi ve duyurulmasi agsamalarinda bilimsel, toplumsal, etik ve kiilturel degerleri g6z 6niine alarak
denetleyebilme ve bu degerleri aktarabilme

8 Kimya alaninin gerektirdigi diizeyde bilgisayar teknolojileri ile birlikte bilisim ve iletisim becerilerini ileri diizeyde kullanabilme
9 Kimya we ilgili alanlarda gerceklestirdigi 6zglin aragtirmalari uluslararasi ve ulusal alanlarda yayinlayip bilimsel katkida bulunma

Ders Ogrenme Giktisi - Program Giktilari (1 -5 Puan Araligj)
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Ogrenciler teorik hesaplamali kimya ile ilgili temel aragtirma ve gelistirme faaliyetlerinin yiiritiimesi konusunda gerekli bilgi
ve beceri kazanir.

Kimyasal malzemelere ybnelik hesaplamalari yapar O I R I () I - -
Temel bilgileri analizetme becerisi kazanir = - - - - - - - -

Ortalama Deger S I T e - -

https://ebs .bilecik.edu.tr/pdf/dersbilgigetir/410235
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