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Molekiiler Modelleme
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Onkosullar Yok
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Dersin Dili Tirkce

Dersin Seviyesi

Lisans Seviyesi

Ders Kategorisi

Genel Kultir Dersleri

Dersin Verilis Sekli

Yuz yuze

Dersi Sunan Akademik Birim

Kimya Boélimi

Dersin Koordinatori

Seyda AYDOGDU

Dersi Veren(ler)

Asistan(lar)i

Dersin Amaci Bu dersin amaci, 6grencilere giinimuzde kimya alaninda ve bilimin farkh
alanlarinda siklikla kullanilan molekuler modelleme yéntemlerinin tanitiimasidir.
Dersin Igerigi Molekiler mekanik ydntemleri; elektronik yapi yéntemleri; yogunluk fonksiyonel

ybéntemleri; elektron korelasyon yéntemleri; optimizasyon teknikleri; kimyasal
reaksiyonlarin modellenmesi

Opsiyonel Program
Bilesenleri

Yok

Ders Ogrenim Ciktilari

Molekller modellemeye iliskin modern yéntemleri kullanabileceklerdir

Molekiler modelleme alaninda glincel olarak kullanilan paket programlari taniyabileceklerdir.

Molekiler modelleme ydntemlerinin uygulama alanlarini tespit edebileceklerdir.

Modellemeleri yapilan molekdllerin, molekuler dzelliklerini hesaplayabileceklerdir.

a|lbr|lOIND|=

Molekdiler sistemlerin reaktivitesinin hesaplanmasi konusunda bilgi sahibi olabileceklerdir.

Haftalik Konular ve ilgili On Hazirhk Calismalari

Hafta |Konular On Hazirlik
1 Konu Anlatimi: Molekiiler Modellemenin taniminin verilmesi ve Molekiler Modellemenin Tanimina
uygulama alanlarinin érneklerle tanitiimasi Sinif-igi Uygulama (5 iliskin &n bilgilerin hatirlanmasi

dk.): Molekiiler Modelleme igin tanitim yapilmasi Sinif-igi Tartisma | Kaynak: [1] B6Iim 1
(5 dk.): Molekuler Modellemenin Uygulama alanlarinin tartigsiimasi

2 Konu Anlatimi: Temel Kavramlara Giris: Molekiler Modelleme Molekller Modellemeye iligkin temel
Tanimi ve kullanim alanlari, Enerji, Atomik birimler, Kuantum kavramlarin hatirlanmasi ve
Mekanigi, Etkilesimler Sinif-ici Uygulama (5 dk.): Molekiiler etkinlestirilmesi. Kaynak: [1], [2], [3].
Modelleme icin temel kavramlarin verilmesi Sinif-igi Tartisma (5 Birinci Bolum. [4] Bélim 2

dk.): Molekiler Modellemenin Uygulama alanlarinin tartisiimasi
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3 Konu Anlatimi: Molekiler Modelleme Teknikleri, Molekuler Mekanik [Molekuler Modelleme tekniklerine
Yoéntemler, Kuvvet Alanlarn Sinif-igi Uygulama (5 dk.): Molekuler iliskin &n bilgilerin hatirlanmasi ve
Modelleme Teknikleri hakkinda temel bilginin anlatiimasi Sinif-igi etkinlestiriimesi. Kaynak: [3] Bélim
Tartisma (5 dk.): Modelleme tekniklerinden Molekiler Mekanigin 4, [4] B6lum 4 Molekiler Mekanik
gunlik hayatta kullaniminin tartigiimasi Ydéntemler konularini igeren

bolimlerin okunmasi. Kaynak: [3]
B6lim 4, [4] Bolim 4.

4 Konu Anlatimi: Kuantum Mekanik Yéntemlerin agiklanmasi, Yari- Kuantum Mekanik Yontemlere iligkin
Ampirik Metotlar, MNDO, AM1, PM3 Ydéntemleri Sinif-igi Uygulama |6n bilgilerin hatirlanmasi ve
(5 dk): Yontemlerin kiyaslamasinin yapilmasi Sinif-igi Tartisma (5 etkinlestiriimesi. Kaynak: [3] B6lim 2
dk.): Kuantum Mekanik Yéntemlerin uygulama alanlarinin Yari Ampirik Metotlar konularini
tartisiimasi iceren bdlimlerin okunmasi.

Kaynak: [2] Bélim 3

5 Konu Anlatimi: Hartree-Fock (HF) Metodu Sinif-i¢i Uygulama (5 dk): |Hartree- Fock teorisine iligkin 6n
HF Modeli esitliklerinin ¢ikariimasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.): HF bilgilerin hatirlanmasi ve
Metodu uygulama alanlarinin tartigilmasi etkinlestiriimesi. Kaynak: [4] B&lUm

16

6 Konu Anlatimi: Yogunluk Fonksiyonel Teorisine (DFT) giris, Kohn- [DFT kavramlarina iliskin 6n bilgilerin
Sham Yaklagsimi, Zamana Baglh Yogunluk Fonksiyonel Teorisine hatirlanmasi ve etkinlestiriimesi.
giris Sinif-ici Uygulama (5 dk.): Kohn- Sham esitliginin tanitiminin Kaynak: [5] Bolum 8.
yapilmasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.): DFT kullanimlarinin
disiplinlerarasi bakig agisi ile tartigiimasi Kisa Sinav 1 (15 dk.): Ters
yuz edilmis 6grenme (flipped learning) yéntemi ¢ercevesinde, ders
basinda, égrenciye verilen 6n hazirlik gérevinde yer alan konulari
iceren bir kisa sinavin yapiimasi

7 Konu Anlatimi: Fonksiyoneller ve Baz setlerinin tanitimi Sinif-igi Fonksiyoneller ve baz setlerinin
Uygulama (5 dk.): Fonksiyoneller ve baz setleri i¢in kiyaslama tanim ve 6zelliklerinin énceden
yapilmasi Sinif-i¢i Tartisma (5 dk.): Baz setlerinin degisik 6rneklerde [okunulmasi ve 6grenilmesi. Kaynak:
kullanimi Gzerine tartisma yapilmasi [4] Bélim 16.

Midterm 1 / Practice or Review

Konu Anlatimi: Hesaplamalara ¢éziicl etkisinin agiklanmasi Sinif-igi [ C6zUicl ydntemlerine iliskin én
Uygulama (5 dk.): G6zlicu etkisine iligkin farkli ydontemlerin bilgilerin hatirlanmasi ve
kiyaslanmasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.): Géziici etkisinin hesaba etkinlestiriimesi. Kaynaklar: [4]
katilmasinin gerekililiginin tartisiimasi Bélam 23, [3] Bolum 11.

10 [Konu Anlatimi: Molekiler optimizasyon hesaplamalari ve atomik Atomik yUkler konularini igeren
yukler kavramlarinin agiklanmasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.): Optimize |bdlimlerin okunmasi. Kaynak: [5]
molekiler yapinin dogrulanmasina iligkin fikirlerin tartisiimasi B6lum 6.

11 |Konu Anlatimi: Molekuler titresimler ve Harmonik Osilatér Modeli Titresim hareketleri bélimlerinin
Sinif-ici Uygulama (5 dk.): Molekdler titresim hareketlerinin Okunmasi. Kaynaklar: [1] Bélim 7
anlasiimasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.): Harmonik Osilatér Modelinin
uygulamasina iligskin tartismanin yapiimasi

12 |Konu Anlatimi: Kavramsal DFT: Tepkime Tanimlayicilari, Global ve [Kavramsal DFT igin verilmis
Yerel Ozellikler Sinif-igi Uygulama (5 dk.): Global Ozelliklerin kaynagin okunmasi
Hesaplanma uygulamasinin yapilmasi Sinif-igi Tartisma (5 dk.):

Global ve Yerel Ozelliklerin kullaniminin tartismasinin yapilmasi
Kisa Sinav 5 (15 dk.): Ders sonunda, derste islenen konulari iceren
bir kisa sinavin yapiimasi
13 |arasinav 2 Sinav haftasina kadar islenen

konularin tdmuantn tekrar edilmesi
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14 [Konu Anlatimi: Kimyasal reaksiyonlar ve Gegis Konumu Gegis Konumu Kompleksine iligkin
Kompleksinin optimizasyonu Sinif-igi Uygulama: (5 dk) Gegis 6n bilgilerin hatirlanmasi ve
Konumu Kompleksi i¢in potansiyel enerji grafiginin ¢izimi Sinif-igi etkinlestiriimesi. Kaynak: [5] B6lim
Tartisma: (5 dk.) Kimyasal reaksiyonlarin baglangi¢ konumlarinin 15

tahmini igin tartismasinin yapilmasi

15  |Konu Anlatimi: Molekiler Modellemenin Bugiini ve Gelecegi Sinif- [Molekiiler Modellemenin gelecegine
ici Uygulama (15 dk.): Ornek calismalarin anlatiimasi Sinif-ici iliskin kaynak taramasi yapilmasi
Tartisma (5 dk.): Molekller Modellemenin geleceginin tartisiimasi

16 Final

Degerlendirme Sistemi

Etkinlikler Sayi Katki Payi

Devam/Katilim

Laboratuar

Uygulama

Arazi Galismasi

Derse Ozgii Staj

Kiguk Sinavlar/Stidyo Kritigi 2 20

Odev

Sunum/Jri

Projeler

Seminer/Workshop

Ara Sinavlar 2 40
Final 1 40
Dénem igi Calismalarin Basar Notuna Katkisi 60

Final Sinavinin Basari Notuna Katkisi 40

TOPLAM 100

AKTS isyiikii Tablosu

Etkinlikler Sayi Siiresi (Saat) |Toplam isyiikii
Ders Saati 14 3 42
Laboratuar 0
Uygulama

Arazi Galismasi

Sinif Digi Ders Galismasi 12 5 60

Derse Ozgii Staj

Odev

Projeler

0
Kiglk Sinavlar/Stidyo Kritigi 2 2 4
0
0

Sunum / Seminer

Ara Sinavlar (Sinav Suresi + Sinav Hazirlik Siiresi) 2 14 28
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Final (Sinav Siresi + Sinav Hazirlik Siresi) 1 16 16
Toplam isyiikii 150
Toplam isyiikii / 30(s) 5.00

AKTS Kredisi 5

Diger Notlar Yok
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