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Dersin Adi

Kodu Yariyith | T+U Kredisi | AKTS

Spektroskopide Teorik 5105610 3+0 3 6
Hesaplamalar

On kosul Dersler

Dersin Dili

Tiirkce

Dersin Tiirii Se¢meli

Dersin Koordinatorii

Dersi Verenler

Dersin Yardimcilari

Dersin Amaci Atomik yiik, molekiil geometrisi, orbital enerjiler gibi teorik

molekiiler 6zellikleri ve molekiillerin spektroskopik 6zelliklerinin
paket programlar kullanarak hesaplanmasi ve paket programlarin
arka planinda yapilan islerin anlagilmasi planlanmaktadir.

Dersin Ogrenme Bu dersin sonunda 6grenci;

Ciktilan

1. Deneysel verilerini teorik hesaplamalarla destekler.

2. Kuantum kimyasal hesaplamalar1 kimya problemlerine
uygulayip ¢ozer.

3. Molekiillerin termodinamik ve spektroskopik 6zelliklerini
teorik olarak hesaplar.

4. Kuantum kimyasal paket programlar etkin bir sekilde
kullanir.

5. Grup caligmasi yapar.

Dersin Icerigi Molekiiler Mekanik ve Kuvvet Alanlari, Potansiyel Enerji Yiizeyi

ve geometri optimizasyonu, Born-Oppenheimer yaklagimi,
LCAO-MO metodunun ¢ok atomlu sistemlere uygulanmasi, Oz-
Uyumlu Alan teoremi, SCF-MO metodunun ¢ok atomlu
molekiillere uygulanmasi, Yar1 deneysel yontemler, Ab initio
metotlar, Elektron yogunlugu, popiilasyon analizi ve bag
dereceleri, Yogunluk fonksiyoneli teorisi, Konformasyon analizi,
Termodinamik 6zellikler ve IR spektrumu, UV spektrumun, Gegis
hal uygulamalar1 amag¢lanmaktadir.

Haftalar Konular
1 Molekiiler Mekanik ve Kuvvet Alanlar
2 Potansiyel Enerji Yiizeyi ve geometri optimizasyonu
3 Born-Oppenheimer yaklasimi
4 LCAO-MO metodunun ¢ok atomlu sistemlere uygulanmasi
5 Oz-Uyumlu Alan teoremi
6 SCF-MO metodunun ¢ok atomlu molekiillere uygulanmasi
7 Yar1 deneysel yontemler
8 Arasinav
9 Ab initio metotlar
10 Elektron yogunlugu, popiilasyon analizi ve bag dereceleri
11 Yogunluk fonksiyoneli teorisi
12 Konformasyon analizi
13 Termodinamik 6zellikler ve IR spektrumu
14 UV spektrumun




Genel Yeterlilikler
Spektroskopik metotlar ile 6grendiklerini iligkilendirebilir.
Kaynaklar
Levine I.N., (2009), Quantum Chemistry, 6th Edition, Pearson Prentice Hall.
Wiley A.H., (1996), Modelling Molecular Structures, Wiley; 1 edition.

Degerlendirme Sistemi

Ara smav: %40
Final: 90660

PROGRAM OGRENME CIKTILARI iLE
DERS OGRENIM CIKTILARI iLiSKiSi TABLOSU

PC1 PC2 | PC3 [ PC4 | PC5 | PC6 | PC7 | PC8 | PC9 | PC10 | PC11 | PC12 | PC13 | PC14 | PC15 | PC16 | PC17
oc1 5 4 5 5 5 4 4 5 5 5 5 5 4 4 5 4 4
0C2 4 5 5 4 5 5 5 4 4 5 4 4 5 5 5 5 4
0C3 5 4 5 4 5 4 4 5 5 4 5 5 4 4 5 4 5
0OC4 4 4 4 5 4 5 4 4 4 4 5 4 4 5 4 5 4
0Cs 5 4 5 4 5 5 4 4 5 4 4 5 5 4 5 5 5
OC: Ogrenme Ciktilar1 PC: Program Ciktilari
Katki Diizeyi 1 Cok Diisiik 2 Diisiik 3 Orta 4 Yiiksek 5 Cok Yiiksek

Program Ciktilar1 ve Ilgili Dersin iliskisi

PC1 | PC2 [ PC3 [ PC4 | PC5 | PC6 | PC7 | PC8 | PCO9 | PC10 | PC11 | PC12 | PC13 | PC14 | PC15 | PC16 | PC17

Spektroskopide | 5 4 5 4 5 5 4 4 5 4 5 5 4 4 5 5 4
Teorik
Hesaplamalar




