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

Dersin Dersin Adi Yanyil Dersin T+U+L Kred AKTS Egitim Dili
Kodu Tard (Z/S) (Saat/Hafta) [
KYL522 MODELLEME VE 1-2 S 3+0+0 5 Tarkge
SIMULASYON

DERS BILGILERI

Dersin Katalog Tanimi (igerigi) Molekiler Modellemede Faydali Konular, Hesaplamali Kuantum
Mekanigine Girig, ileri AB Initio Metotlari, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi
ve Kati Hal Kuantum Mekanigi, Kuvvet Alan Modelleri: Molekiler
Mekanik, Enerji Yiizeyini Gelistirme igin ilgili Metotlar ve Enerji
Minimizasyonu, Hesaplamali Similasyon Metotlar, Molekuller Dinamik
Simulasyon  Metotlar, Monte Carlo Similasyon Metotlari,
Konformasyon Analizi, Protein Yapi Tahmini, Ardisik Analiz ve Protein
Bulma, Protein Yapi Tahmini, Ardisik Analiz ve Protein Bulma,
Molekiler Modellemede Dort Destek: Serbest Enerjiler, Cozinme,
Reaksiyonlar ve Kati Hal Bozunmasi, Yeni Molekillerin Tasarimi ve
Kesfine Molekuller Modellemenin ve Kimya bilgilerinin Kullanimi, Genel
Olarak Molekiler Modelleme Yazilimlarinin incelenmesi

Dersin Amaci Teorik kimya ve deneysel kimya arasinda iliski kuran yeni bilgisayar
uygulamalari yapmak. Yeni teorik programlar ve yazilimlar gelistirmek
ve uygulamarini yapmak.

Dersin Seviyesi YUksek Lisans Dersi

Dersin Ogretim Dili Tirkge

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

Dersi Yiiriiten Ogretim Elemanlarnt  Dr. Ogr. Uyesi Hatice ARI

Dersin On Kosulu Ders(ler)i Molekul Simetrisi ve Spektroskopi

Dersin Ogrenme Ciktilari 1- Ders sayesinde, 6grenciler programlama diliyle, 6zellikle C#, temel

istatistiksel termodinamigin ana konularini gelistirecektir.
2- Hesaplamali bilimin 6zel konulari, temel molekiler dinamik ve Monte
Carlo metodunun ¢alisma bilgileri 6gretilecektir.
3- Molekullerin yapi tayini, elektronik ve spektroskopik 0Ozelliklerini
hesaplayabilir.
4- Molekuler modelleme yapabilir.
5- Yeni molekdller tasarlayabilir.
DERS IGERIGI
Hafta Teori Uygulama/Laboratuvar
1 Molekuler Modellemede Faydali Konular
2 Hesaplamali Kuantum Mekanigine Girig

3 ileri AB Initio Metotlari, Yogunluk Fonksiyonel
Teorisi ve Kati Hal Kuantum Mekanigi

Kuvvet Alan Modelleri: Molekiler Mekanik

Enerji Yiizeyini Gelistirme igin Ilgili Metotlar ve
Enerji Minimizasyonu

Hesaplamali Simulasyon Metotlar

Molekdiler Dinamik Simulasyon Metotlar

Monte Carlo SimUlasyon Metotlari
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Konformasyon Analizi
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10 Protein Yapi Tahmini, Ardisik Analiz ve Protein
Bulma

11 Molekller Modellemede Dort Destek: Serbest
Enerjiler, Cozinme, Reaksiyonlar ve Kati Hal
Bozunmasi

12 Yeni Moleklllerin Tasarimi ve Kesfine Molekiler
Modellemenin ve Kimya bilgilerinin Kullanimi

13 Genel Olarak Molekuller Modelleme Yazilimlarinin
incelenmesi

14 Genel tekrar

15 Final Sinavi

Dersin Ogrenme Kaynaklari
1. Thomas Westermann, Modellbildung und Simulation: Mit einer Einfihrung in ANSYS, Springer,1994.
2. Bernard P. Zeigler, Alexandre Muzy and Ernesto Kofman, Theory of Modeling and Simulation, Elsevier, 3rd
Edition, 2018.

DEGERLENDIRME OLGUTLERI

Dénem igi Galigma Etkinlikleri Sayisi Katkisi
Odev 1 30
Uygulama

Forum/ Tartigsma Uygulamasi

Kisa sinav (Quiz) 2 70
Doénemi¢i Caligsmalarin Yariyil Bagariya Orani (%) %40
Finalin Bagariya Orani (%) 1 %60
Toplam %100

DERS i$ YUKU TABLOSU

Etkinlik Toplam Hafta Sayisi Sire (Haftalik Toplam ls Yiikii
Saat)

Teori 14 3 42

Uygulama

Forum/ Tartisma Uygulamasi

Okuma 14 2 28

internet Taramasi, Kiitiiphane 14 2 28

Calismasi

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 Is Yiikii / 25 (s) 125/25

Dersin AKTS Kredisi
Not: Dersin is yuku tablosu 6gretim elemani tarafindan ders 6zelinde belirlenecektir.
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PROGRAM OGRENME GIKTILARI KATKI DUZEYLERI
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Program Ogrenme Ciktilan

Lisans duzeyi yeterliliklerine dayanarak kimya alanindaki bilgilerini
uzmanhk dizeyinde gelistirebilir ve derinlestirebilir.
Alanti ile iliskili disiplinler arasindaki etkilesimi kavrar.

Alaninda edindigi uzmanlik dizeyindeki kuramsal ve uygulamali
bilgileri kullanir.

Alaninda edinmis oldugu bilgileri ilgili disiplinlerden gelen bilgilerle
batinlestirerek yorumlar ve yeni bilgiler olusturur.

Alanindaki sorunlari bilimsel arastirma yontemlerini kullanarak
¢ozimler.

Alani ile ilgili uzmanlik gerektiren bir galismayi bagimsiz olarak
yaratdr.

Alanindaki uygulamalarda karsilasacagi karmasik problemlere yeni
yaklagimlar geligtirir.

Alanindaki uygulamalarda karsilasacagi karmasik problemlerde
sorumluluk alir ve ¢ézim Uretir.

Alani ile ilgili sorunlarin ¢ézimlenmesini gerektiren ortamlarda inisiyatif
alr.

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

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

Sosyal iligkileri ve bu iligkileri yonlendiren degerler butinuinu elestirel
bir yaklasimla gelistirebilir ve gerektiginde donustirebilir.

Bir yabanci dili kullanarak s6zli ve yazil iletisim kurar.

Alaninin gerektirdigi diizeyde bilgisayar yazilimlarini kullanir.

Alaninin gerektirdigi diizeyde 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 acilari gelistirir, politikalar belirler,
planlamalar yapar ve ulastigi sonugclari kalite cercevesinde
degerlendirir.

Alaninda kazandidi bilgileri i¢sellestirir, beceriye donusturdr ve
disiplinler arasi ¢calismalarda kullanir.
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