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

Dersin Adi Yanyil Dersin T+U+L Kredi AKTS Egitim
Tarid (Z/S) (Saat/Hafta) Dili
KYL556 HESAPLAg”iAR%K'MYAYA 1-2 s 34040 5  TURKCE
DERS BILGILERI
Dersin Katalog Tanimi (igerigi) Hesaplamali kimyanin temel kavramlari; ChemOffice, Chem3D,

Hyperchem, Shrédinger Maestro, Mopac, Gaussian ve AutoDock Vina
paket programlarinin kullanimi; teorik hesaplama sonugclarinin
yorumlanmasi

Dersin Amaci Hesaplamali kimyanin temel kavramlari hakkinda temel bilgi
kazandirmak, kimyanin cesitli alanlarindaki guincel arastirmalarda
sikgca kullanilan hesaplamali kimya yontemlerini tanitmak ve bu
yontemlerin gesitli amaclar icin nasil kullanilabilecedini 6gretmek

Dersin Seviyesi Yuksek lisans

Dersin Ogretim Dili Turkge

Ogretim Yoéntemi (X) Orgiin ( ) Uzaktan ( ) Karma/Hibrit
Dersi Yiiriiten Ogretim Elemanlar  p,. Ogr. Uyesi Hatice ARI

Dersin On Kosulu Ders(ler)i Yok

Dersin Ogrenme Ciktilari 1- Molekl ¢izimi yapabilir.

2- Molekuler yapinin en kararli oldugu optimize yapiyi bulabilir.

3- Molekullerin yapisal ve kimyasal 6zelliklerini hesaplayabilir.

4- Hesaplamali kimya yontemleri ile ilag kesif calismalari yapabilir.
5- Teorik hesaplama sonuglarini yorumlayabilir.

DERS i(,‘.ERiGi
Hafta @ Teori Uygulama/Laboratuvar
1 Hesaplamali kimyanin temel kavramlari
2 Hesaplamali kimya ile yapilabilecekler
3 ChemOffice Paket Programi: ChemDraw programi ile
molekil gizimi
4 Chem3D programi ile molekul gizimi

Chem3D programi ile Mopac, Gaussian ve benzeri
paket programlari icin veri dosyasinin hazirlamasi
6 Hyperchem paket programi ile hesaplamalar

Shroédinger Maestro paket programi ile hesaplamalar

Mopac Paket Programi: Mopac paket programi ile
hesaplamalar

9 Gaussian Paket Programi; GaussView paket programi
ile molekdl ¢izimi ve hesaplamalar

10 Gaussian Paket Programi; GaussView paket programi
ile molekdl ¢izimi ve hesaplamalar

11 AutoDock Vina programi ile docking hesaplamalari

12 AutoDock Vina programi ile docking hesaplamalari

13 Hesaplanmis sonuglarin incelenmesi

14 Hesaplama verilerinin degerlendiriimesi

15 Final Sinavi
Dersin Ogrenme Kaynaklari
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DEGERLENDIRME OLCUTLERI

Dénem igi Galigma Etkinlikleri Sayisi Katkisi (%)
Odev 1 30
Uygulama
Forum/ Tartigma Uygulamasi
Kisa sinav (Quiz) 2 70
Doénem igi Calismalarin Yariyil Basariya Orani (%) %40
Finalin Basariya Orani (%) 1 %60
Toplam %100
DERS iS YUKU TABLOSU
Etkinlik Toplam Hafta Sayisi Sire (Haftalk Toplam is Yiikii
Saat)
Teori 14 3 42
Uygulama
Forum/ Tartisma Uygulamasi
Okuma 14 2 28
internet Taramasi, Kiitiiphane 14 2 28
Calismasi
Bireysel Calisma 2 5 10
Beyin Firtinasi
Sunu Hazirlama
Sunum
Final Sinavi 1 1 1
Final Sinavina Hazirlik 4 4 16
Diger (Belirtiniz: Ev Odevi) 14 3 42
Toplam s Yiikii 125
Toplam is Yiikii / 25 (s) 125/25
Dersin AKTS Kredisi =5
PROGRAM OGRENME CIKTILARI KATKI DUZEYLERI
No Program Ogrenme Giktilari 1 2 3 4 5
1 Lisans duzeyi yeterliliklerine dayanarak kimya alanindaki bilgilerini
uzmanlik diizeyinde gelistirebilir ve derinlestirebilir.
Alani ile iligkili disiplinler arasindaki etkilegimi kavrar. X
3 Alaninda edindigi uzmanlik dizeyindeki kuramsal ve uygulamal X
bilgileri kullanir.
4 Alaninda edinmis oldudu bilgileri ilgili disiplinlerden gelen bilgilerle X
bltlnlestirerek yorumlar ve yeni bilgiler olusturur.
5 Alanindaki sorunlari bilimsel arastirma ydntemlerini kullanarak X
¢ozlmler.
6 Alani ile ilgili uzmanlk gerektiren bir calismay1 bagimsiz olarak X
yuratar.
7 Alanindaki uygulamalarda karsilagsacagi karmasik problemlere yeni X
yaklagimlar gelistirir.
8 Alanindaki uygulamalarda karsilagsacagi karmasik problemlerde X

sorumluluk alir ve ¢dézim Uretir.
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Alani ile ilgili sorunlarin ¢ézimlenmesini gerektiren ortamlarda inisiyatif

alir.

Alaniyla ilgili bilgileri elestirel bir gdzle degerlendirir ve 6grenmeyi
yonlendirir.

Alanindaki gelismeleri ve kendi ¢alismalarini, yazili, s6zli ve gorsel
olarak sistemli bicimde aktarabilir.

Sosyal iligkileri ve bu iligkileri yonlendiren degerler bitiininu elegtirel
bir yaklasimla gelistirebilir ve gerektiginde dénusturebilir.

Bir yabanci dili kullanarak s6zli ve yazili iletisim kurar.

Alaninin gerektirdigi dizeyde bilgisayar yazilimlarini kullanir.

Alaninin gerektirdigi dizeyde bilisim ve iletisim teknolojilerini ileri
dizeyde kullanir.

Alani ile ilgili verileri toplar, yorumlar, sonuglandirir, etik degerleri
gbzeterek uygular ve paylasir.

Alani ile ilgili konularda farkli bakis agilari gelistirir, politikalar belirler,
planlamalar yapar ve ulastigi sonuglari kalite gergevesinde
degerlendirir.

Alaninda kazandigi bilgileri i¢gsellestirir, beceriye donUsturir ve
disiplinler arasi ¢galismalarda kullanir.
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