HESAPLAMALI KiMYA

1 |Ders Adi: HESAPLAMALI KIMYA
2 |Ders Kodu: KIM4078
3 |Ders Turt: Secmel
4 |Ders Seviyesi Lisans
5 |Dersin Verildigi Yil: 4
6 |Dersin Verildigi Yariyil 8
7 |Dersin AKTS Kredisi: 5.00
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 iletigim Bilgileri: gif:f&ﬁﬁi%?[]niversitesi
Fen-Edebiyat Fakiltesi Kimya Bolimu
17 |Dersin WEB adresi:
18 |Dersin Amaci: Hesaplamali kimya hakkinda temel becerilere sahip olmak
Hesaplamali kimya temel bilgilerini kazanmak
19, [persin Mesteld Getsime Kats:. (Kol yept heseplamaycntemier ek
20 [Dersin Ogrenme Kazanimlari:
1 Hesaplamali kimya temel bilgilerini kazanmak
2 Elektronik yapi hesaplama ydntemlerini tanimak
3 Hedef Molekul i¢in uygun yontemi Segebilmek
4
5
6
7
8
9
10
21 |Dersin igerigi:
Hafta |DERS iICERIKLERI
Teorik Uygulama
1 |Hesaplamali kimyada temel kavramlar
2 K.L.Jantum r_nekanigji ve molekuler orbital
yontemleri temelleri




Hartree-Fock (HF) yaklagimlari, Ab initio

3 yontemi
4 Molekdullerin temel hesaplamalarinda dikkat
edilmesi gerekenler
5 Yapi analizinde kullanilan teknikler ve teorik
hesaplamalar
6 [Teorik Hesaplamalardaki Sapmalar
7 Elektrostatik potansiyel, elektron ve spin
yogunluklari
8 |Molekil igi/Molekuller arasi Etkilesimler
9 |Elektronik Yapi ve Manyetik Ozellikler
10 Hesaplamali Kimyada Reaksiyon
Mekanizmalari
11 Molekullerin 3-boyutlu ¢iziminde kullanilan
kullanilan bilgisayar programlari
12 |Yogunluk Fonksiyonel Teorisine Giris (DFT)
13 |Deneysel ve Teorik Analizlerin
Karsilastiriimasi
14 [DFT’nin Multidisipliner alanlarda Kullanimi
22 1) Density Functional Theory,, David S. Sholl, Janice A.
Steckel, Wiley, 2012
Ders Kitabi, Referanslar ve/veya Diger 2)Essentials of Computational Chemistry: Theories and
Kaynaklar: 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 igi galismalarinin Basariya Orani 40.00

Finalin Basariya Oranli 60.00

Toplam 100.00

Kullanilan Olgme ve Degerlendirme Yaklagimlari

Bagil Degerlendirme

24

AKTS / iS YOKU TABLOSU




ETKINLIK SAYISI Siiresi (Saat) [Toplam is
Yuku (Saat)
Teorik Dersler 14 3.00 42.00
Uygulamali Dersler 0 0.00 0.00
Sinif Digi Ders Calisma Siiresi (On galisma, pekistirme) |0 0.00 0.00
Odevler 0 0.00 0.00
Projeler 0 0.00 0.00
Arazi Calismalari 0 0.00 0.00
Arasinavlar 1 40.00 40.00
Diger 0 0.00 0.00
Yariyil Sonu Sinavi 1 72.00 72.00
Toplam is Yk 154.00
Toplam is Yiikii / 30 saat 5.13
Dersin AKTS Kredisi 5.00
25 ~ PROGRAM YETERLILIKLERI ILE
DERS OGRETIM KAZANIMLARI ILISKISI TABLOSU
PY1|PY2 [PY3 |PY4|PY5 [PY6 |PY7|PY8|PY9 [PY10[PY1l |PY12 |PY13|PY14 |PY15 [PY16
OK1 5 5 5 5 |5 5 5 5 5 5 5 5 5 5 0 0
OK2 4 |5 5 5 |4 5 5 4 5 4 5 4 5 5 0 0
OK3 4 |5 5 4 |4 5 4 4 4 4 5 5 5 5 0 0
OK: Ogrenme kazanimlar PY: Program yeterlilikleri
Katki 1 ¢ok diisiik 2 Diisiik 3 Orta 4 Yuksek 5 Cok Yiksek
Duzeyi:




