YOZGAT BOZOK UNIVERSITESI LISANSUSTU EGITiM ENSTITUSU
KiMYA ANABILIM DALI DERS OGRETIM PLANI

Dersin Dersin Adi Yanyil Dersin T+U+L Kredi AKT Egitim Dili
Kodu Tiirdi (Z/IS) (Saat/Hafta) S
KDR610 Kimyada Bilgisayar 1-2 S 3+0+0 5 Turkge

Hesaplamalari-Ii
DERS BILGILERI

Dersin Katalog Tanimi (igerigi) Kimyada bilgisayar hesaplamalarina giris, GAUSSIAN Programinin
kullanimi, single point enerji, konformasyon analiz hesaplamalari,
reaktanin, aralrinin, gegis halinin ve son drinlerin  geometri
optimizasyonu ve ¢6zlcl etkisi, reaksiyon modelleme, kimyasal
reaksiyon calismalari ve aktivite, molekiler 6zellikler, titresim frekans
hesaplamalari, Infrared and raman siddeti ve spektrumlari, elektrostatik
potensiyel, natural bag analizi, magnetik o&zellikler ve perdeleme,
reaksiyon mekanizmasi érnekleri.

Dersin Amaci HF, DFT ve diger modern kuantum kimyasal metodlari anlamak ve
Kimyanin dallarina uygulamak

Dersin Seviyesi Doktora

Dersin Ogretim Dili Tirkge

Ogretim Yontemi (X) Orglin ( ) Uzaktan ( ) Karma/Hibrit

Dersi Yiiriiten Ogretim Elemanlari  Dr. Ogr. Uyesi Hatice ARI

Dersin On Kosulu Ders(ler)i

Dersin Ogrenme Ciktilari 1- Deneysel olarak elde edilen verilerin teorik hesaplamalarini yapabilir.
2- Teorik olarak elde edilen verileri yorumlayabilir.
3- Bilesiklerin geometrik, elektronik ve spektroskopik ozelliklerini
inceleyebilir.
4- Molekullerin fizikokimyasal 6zelliklerini hesaplayabilir.
5- Makale yazimi igin gerekli olan tim programlari 6grenebilir.

DERS ICERIGI
Hafta | Teori Uygulama/Laboratuvar
1 Kimyada Bilgisayar hesaplamalarina giris
GAUSSIAN Programinin kullanimi

Single point ener;ji
Konformer analizi hesaplamalari

a b~ w0 DN

Reaktanin, araurunin, gecis halinin ve son drunlerin
geometri optimizasyonu
6 Gaz fazi hesaplamalari ve ¢dzlcu etkisi

Reaksiyon Modelleme

8 Kimyasal reaksiyon c¢alismalari ve aktivite, molekuler
Ozellikler
9 Titresim frekans hesaplamalari

10 NMR sinyallerinin hesaplanmasi
11 UV spektrumlarinin hesaplanmasi

12 Elektrostatik Potensiyel, NBO analizi, Magnetik
Ozellikler

13 Atomlagsma enerjisi, elektron ilgisi, iyonlagsma enerjisi
ve proton ilgisi hesaplamalari

14 Band gap hesaplamalari
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15 Final Sinavi

Dersin Ogrenme Kaynaklari
1. James B. Foresman, AEleen Frisch, "Exploring Chemistry With Electronic Structure Methods", Gaussian
Inc, Wallingford, 2015.
2. Christopher J. Cramer , "Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models", 2nd Edition, Wiley

DEGERLENDIRME OLCUTLERI

Dénem igi Galisma Etkinlikleri Sayisi Katkisi
Odev 1 30
Uygulama

Forum/ Tartisma Uygulamasi

Kisa sinav (Quiz) 2 70
Doénemigi Caligmalarin Yariyil Basariya Orani (%) %40
Finalin Basariya Orani (%) 1 %60
Toplam %100

DERS i$ YUKU TABLOSU

Etkinlik Toplam Hafta Sayisi Siire (Haftalik Toplam Is Yiikii
Saat)

Teori 14 3 42

Uygulama

Forum/ Tartigsma Uygulamasi

Okuma 14 2 28

internet Taramasi, Kiitiiphane 14 2 28

Caligsmasi

Materyal Tasarlama, Uygulama 2 5 10

Rapor Hazirlama
Sunu Hazirlama

Sunum

Final Sinavi 1 1 1
Final Sinavina Hazirlik 4 4 16
Diger (Belirtiniz: ... ............... )

Toplam is Yiikii 125
Toplam ig Yiikii / 25 (s) 125/25
Dersin AKTS Kredisi =5

Not: Dersin is yuk( tablosu 6gretim elemani tarafindan ders 6zelinde belirlenecektir.

PROGRAM OGRENME GIKTILARI KATKI DUZEYLERI

No Program Ogrenme Ciktilari 1 2 3 4 5
1 Yiksek Lisans diizeyi yeterliliklerine bagl olarak alanindaki bilgilerini X
uzmanlik diizeyinde gelistirir ve derinlestirir.
2 Yiksek lisans yeterliliklerine dayali ileri diizeydeki bilgilerini kullanarak X
yenilik getirecek 6zglin tanimlara ulasir.
3 Alaninin, farkli disiplinlerle etkilesimini kavrar; yeni ve karmasik X

diistinceleri irdeler, sentezler, degerlendirmeler yaparak uzmanlik
gerektiren bilgilerle 6zgiin sonuglara ulasir.
4 Alanindaki yeni bilgileri siniflandirarak degerlendirir ve kullanir. X
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Alanina yonelik yeni bir dislince, yontem, tasarim ve veya uygulama
gelistirir.

Bilinen bir dislince, yontem, tasarim ve veya uygulamayi farkli bir
alana uygular, 6zglin bir konuyu arastirir, kavrar, tasarlar, uyarlar ve
uygular.

Yeni ve karmasik distincelerin elestirel analizini, sentezini ve
degerlendirmesini yapar.

Alaniile ilgili calismalarda ileri diizeyde arastirma yontemlerini
kullanir.

Alantile ilgili 6zglin bir calismayi bagimsiz olarak gerceklestirerek
ilerlemeye katkida bulunur.

Alantile ilgili bir calismayi ulusal ya da uluslararasi bir dergide
yayinlayarak bilginin sinirlarini gelistirir.

Ozgiin ve disiplinler arasi calismalarda liderlik yapar.

Alaninda yaratici distinme, elestirel dislinme gibi Ust diizey zihinsel
becerileri kullanarak 6zglin yontemler gelistirir.

Sosyal iliskileri ve bu iliskileri yonlendiren degerler biitlinlini elestirel
bir yaklasimla inceleyebilir, gelistirebilir gerektiginde degistirme ve
donistirmeyi yonetir.

Alaninin uzmanlari ile sahasindaki 6zgiin konulari tartisir, kendi
goruslerini savunur ve etkili bir bicimde ifade eder.

Bir yabanci dili kullanarak yazih, s6zlii ve gorsel iletisimle bir meseleyi
tartisabilir.

Alant ile ilgili bilimsel, teknolojik, sosyal gelismeleri tanitarak bilgi
toplumu olusumuna ve sirdurilebilirligine katki saglar.

Alani ile ilgili muhtemel sorunlarin ¢oziimiinde farkli bakis acilariyla
karar verme sireglerini kullanarak islevsel etkilesim kurar.

Alantile ilgili konularda karsilasilan toplumsal, bilimsel, kiltiirel ve etik
sorunlarin ¢6ziimiine katki saglar ve bu degerlerin gelisimini destekler.
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