Ders Tanitim Bilgileri (Tlrkge)

DERS TANITIM BILGILERi (TURKCE)

Ders Bilgileri

Dersin Adi Kodu | Yariyili Teori Uygulama | Laboratuvar | Yerel | AKTS
(Saat/Hafta) | (Saat/hafta) Kredi
Kimyasal MODES | Bahar 2 2 3 7.5
Hesaplamalar 663

Onkosul(lar)-var

ise

Dersin Dili ingilizce

Ders Turd Modelleme ve Hesaplama

Ders verilme sekli

Yuzylze

Dersin Ogrenme
ve Ogretme

Anlatim, Tartisma, Soru-Yanit, Bilgisayar Laboratuvar Uygulama Calismalari

Teknikleri

Dersin Yrd. Dog. Dr. Hakan Kayi

sorumlusu(lari)

Dersin amaci Dersin ana amaci, hesaplamali kimya ve molekiler modellemede kullanilan

bazi tekniklere bir giris saglamak, ve bu tekniklerin kimyasal, fiziksel ve

biyolojik olaylari incelemek i¢in nasil kullanilabilecegini gostermektir.

Dersin 6grenme
ciktilari

e Hesaplamali kimya ve molekliler modellemede rekabetci bir temel
kazanir.

e Hesaplamali kimya ve molekiler modelleme tekniklerinin pratik

problemlere uygulanabilirligini gésterir.

Kimyasal hesaplama teorisini formule eder.

Hesaplamali kimyadaki farkli metodlari kiyaslar.

Belirli bir sorun icin uygun modelleme yéntemini uygular.

Bir kimyasal sistemin temel durum ve uyariimis durum enerjilerini

hesaplar.

Calisilan sistemin degisik kimyasal ve fiziksel 6zelliklerini hesaplar.

e Teorik sonuglarl amacina uygun olarak yorumlar.

Dersin icerigi

Koordinat sistemleri; teorisi, hesaplama ve modellemenin tanimi, hesaplamali
kimyada 0lcU birimleri; potansiyel enerji yizeyleri; teorik yapilar; matematiksel
kavramlar; donanim ve yazilim; molekuler orbital teorisinin temelleri; yari-
ampirik uygulamalar, yogunluk fonksiyonel teorisi, ab initio uygulamalari ,,
termodinamik ozellikler

Kaynaklar

Ders Kitabi: C.J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry, John Wiley & Sons
(2004)




Haftalara gore islenecek konular

Ders Tanitim Bilgileri (Tlrkge)

Haftalar Tartisilacak/islenecek konular On calisma

1. Hafta Giris Bolim 1

2. ve 3. Hafta Hesaplamali Kimyada Kullanish Konseptler Bolim 1-3

4. Hafta Hesaplamali Kimyada Kullanish Konseptler Bolim 1-3

5. ve 6. Hafta Molekdiler Orbital Teorisinin Temelleri Bolim 4

7. Hafta ARASINAV

8.ve 9. Hafta Molekiiler Mekanik Bolim 5

10. Hafta Yari-ampirik Uygulamalar Bolim 5

11. ve 12. Hafta | Yogunluk Fonksiyonel Teorisi Uygulamalari Bolim 8

13. Hafta Yogunluk Fonksiyonel Teorisi Uygulamalari Bolim 8

14. ve 15. Hafta | Ab initio Uygulamalari Bolim 6

16. Hafta Ab initio Uygulamalari Bolim 6

GENEL SINAV
Degerlendirme Sistemi
Yariyil ici Calismalari Sayisi Katki Pay1 %

Devam

Laboratuvar

Uygulama (Kigik sinavlar)

Alan Galismasi

Derse Ozgii Staj (varsa)

Odevler 5 20

Sunum 2 10

Projeler 2 20

Seminer

Ara sinavlar 1 20

Genel Sinav 1 30
Toplam 100

Yariyil igi Calismalarinin Basari Notuna Katkisi 70

Yariyil Sonu Sinavinin Basari Notuna Katkisi 30
Toplam 100

Ders Kategorisi

Temel Meslek Dersleri X
Uzmanlik/Alan Dersleri X
Destek Dersleri

Iletisim ve Yonetim
Becerileri Dersleri

Aktarilabilir Beceri
Dersleri



Ders Tanitim Bilgileri (Tlrkge)

AKTS (Ogrenci is Yiikii) Tablosu

Etkinlikler Sayisi Siiresi Toplam is
Yiiki
Ders Suresi (X16) 16 2 32
Laboratuvar 16 2 32

Uygulama (kiguk sinavlar)
Derse 0zgl staj (varsa)
Alan Calismasi

Sinif Disi Ders Calisma Siiresi (On Calisma, 16 3 48
pekistirme, vb)

Sunum / Seminer Hazirlama 2 10 20
Proje 2 20 40
Odevler 5 4 20
Ara sinavlara hazirlanma siresi 1 15 15
Genel sinava hazirlanma siiresi 1 20 20

Toplam is Yuki 227

Dersin Ogrenme Ciktilarinin Program Yeterlilikleri/Ciktilar ile iliskilendirilmesi

Program Yeterlilikleri/Ciktilari Katki Diizeyi*
112|3]|4 5

1. ileri diizeydeki kimya muhendisligi ve uygulamali kimya problemlerinin
¢O6zum icin gerekli bilgiye ulasma, ulasilan bilgiyi analiz etme ve degerlendirme
becerisi.

2. Bilimsel ve teknolojik gelismeleri izleyerek yasam boyu egitim felsefesi
cercevesinde kendini siirekli yenileme becerisi.

3. Kimya ve kimya mihendisligi uygulamalarinin ve getirdigi yeniliklerin
toplumsal, cevresel ve kiiresel etkilerinin bilincinde olma.

4. Ozgiin arastirma-gelistirme ¢alismalari yapabilme ve elde ettigi sonuglari yayin,
patent ve teknolojiye dénistirebilme becerisi.

5. Gelismis matematik, temel bilimler ve mihendislik bilgilerini, ileri
dizeydeki mihendislik problemlerine uygulayabilme becerisi.

6. Bilimsel ve teknolojik deneyleri laboratuvar ve pilot ¢apta tasarlayip
gerceklestirebilme, sonuglari analiz edebilmek ve yorumlayabilme becerisi.

7. istenilen 6zelliklerde bir sistemi, sistemin bir pargasini veya bir siireci
tasarlayabilme, endistriye uygulayabilme becerisi.

8. Bagimsiz arastirma yapabilme becerisi.

9. Cok-disiplinli ortamda galisabilme ve takim ¢alismasina yatkin olma.

10. Profesyonel ve mesleki sorumluluklarinin bilincinde olma.

*Lutfen program yeterliligine olan katki diizeyini 0-5 arasinda numaralandirarak belirtiniz.

1: En disik, 2: Dasuk, 3: Orta, 4: Yuksek, 5: Cok Yiiksek



