HESAPLAMALI KIMYA UYGULAMALARI

1 |Ders Adi: HESAPLAMALI KIMYA UYGULAMALARI
2 |Ders Kodu: KIM5064
3 |Ders Turt: Secmel
4 |Ders Seviyesi Yuksek Lisans
5 |Dersin Verildigi Yil: 1
6 |Dersin Verildigi Yariyil 2
7 |Dersin AKTS Kredisi: 6.00
8 |Teorik Ders Saati (saat/Hafta) 3.00
9 [|Uygulama Ders Saati(saat/Hafta) 0.00
10 |Laboratuvar Ders Saati (saat/hafta) :[0
11 [Dersin Onkosulu:
12 |Dersin Dili: Tirkce
13 |Dersin Verilis Sekli: Yiiz ylze
14 |Dersin Koordinatorii: Dog. Dr. YELiZ ULAS
15 Dersi Veren Diger Ogretim
Elemanlari:
Dog.Dr. Yeliz ULAS
) yelizulas@uludag.edu.tr
16 [Koordinator lletisim Bilgileri: 0224-2942867
Bursa Uludag Universitesi
Fen-Edebiyat Fakiltesi Kimya Bolimu
17 |Dersin WEB adresi:
18 e Aviee :g?:&g,lrl](r::sr}ksiyonel Teorisi ile bilesiklerin teorik verilerinin
Hesaplamali kimya temel bilgilerini kazanmak
19 |Dersin Mesleki Gelisime Katkisi: Elektronik yapi hesaplama yéntemlerini tanimak
Hedef Molekdl icin uygun yéntemi Secebilmek
20 [Dersin Ogrenme Kazanimlari:
1 Molekullerin spekral 6zelliklerinin teorik hesaplanmasi
2 Hedeflenen Molekdillerin teorik olarak tasarlanmasi
3 Hes_a_plamall kimyanin uygulama alanlari hakkinda bilgi
sahibi olmak
4
5
6
7
8
9
10
21 |Dersin igerigi:
Hafta |DERS ICERIKLERI
Teorik Uygulama
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi ile metot
1 [|belirleme
2 |DFT ile Molekdllerin optimizasyonu




Enerji Hesaplamalarinda kullanan yontemler

DFT ve ¢ozicu sistemleri

Organik bilesiklerin DFT hesaplamalari

inorganik bilesiklerin DFT hesaplamalari

Hedef bilesigin fizikokimyasal parametreleri

DFT ve Biyolojik sistemler

Reaksiyon Mekanizmalarinin Teorik
Incelenmesi

Organobilesikler ve DFT hesaplamalari

Gegis Durumlarinin Bulunmasi

Sicakligin molekiiler sistemlerdeki etkilerinin
DFT ile hesaplanmasi

Segilen bilesikler icin DFT hesaplamalari

Segilen bilesikler icin DFT hesaplamalari

Ders Kitabi, Referanslar ve/veya Diger
Kaynaklar:

1) Density Functional Theory,, David S. Sholl, Janice A.
Steckel, Wiley, 2012

2)Essentials of Computational Chemistry: Theories and
Models, Christopher J. Cramer, John Wiley & Sons Inc,
2nd, 2004

23 |Degerlendirme
YARIYIL i(}i CALISMALARI SAYISI [KATKI YUZDESI
Ara Sinav 1 40.00
Kisa Sinav 0 0.00
Odev 0 0.00
Y1l Sonu Sinavi 1 60.00
Toplam 2 100.00
Yil ici calismalarinin Basariya Orani 40.00
Finalin Basariya Orani 60.00
Toplam 100.00

Kullanilan Olgme ve Degerlendirme Yaklagimlari

Olgme ve degerlendirme, Bursa Uludag Universitesi
Lisansusti Egitim Ogretim Yonetmeligi ilkelerine gore
yapiimaktadir.

24 |AKTS /iS YUKU TABLOSU

ETKINLIK SAYISI Siiresi (Saat) |Toplam is
Yuki (Saat)

Teorik Dersler 14 3.00 42.00
Uygulamali Dersler 0 0.00 0.00
Sinif Digi Ders Calisma Siiresi (On galisma, pekistirme)|14 4.00 56.00
Odevler 0 0.00 0.00
Projeler 0 0.00 0.00
Arazi Calismalari 0 0.00 0.00
Arasinavlar 1 30.00 30.00
Diger 0 0.00 0.00
Yariyill Sonu Sinavi 1 52.00 52.00
Toplam is Yiki 180.00
Toplam is Yiikii / 30 saat 6.00
Dersin AKTS Kredisi 6.00




25 ~ PROGRAM YETERLILIKLERI ILE
DERS OGRETIM KAZANIMLARI ILISKISI TABLOSU
PY1|PyY2 [PY3 [PY4|PYs [PY6 |PY7[PY8[PYS [PY10|PY11 |PY12 |PY13|PY14 [PY15 |PY16
OK1 4 5 5 3 3 3 5 4 3 5 0 0 0 0 0 0
OK2 5 4 4 5 5 5 5 4 4 4 0 0 0 0 0 0
OK3 5 |4 [3 [4 |4 |5 |5 |4 [4 [5 |o 0 o |o 0 0
OK: Ogrenme kazanimlar PY: Program yeterlilikleri
Katki 1 ¢ok diisiik 2 Diisiik 3 Orta 4 Yuksek 5 Cok Yiksek

Duzeyi:




