DERS TANITIM ve UYGULAMA BILGILERI

Dersin Adi Kodu Yanyil T+U+L Tara (Z/S) Yerel Kredi AKTS
(saat/hafta)

MolekUler BIO 555 Bahar 03+00+00 Zorunlu 3 8

Modelleme ve

Grafik

Akademik Birim:

Ogrenim Tari: Orgln egitim

On Kosullar Yoktur

Ogrenim Dili: ingilizce

Dersin Duzeyi:

YUiksek Lisans

Dersin Koordinatoru:

Tugba OZAL

Dersin Amaci:

Molekdllerin degisik skalalarda Modellenmesi ve elde edilen verilerin grafik programlari ile
goruntulenerek analiz edilmesi

Dersin icerigi:

. Molekuler Modellemede Temel Kavramlar

. Hesaplamali Kuantum Mekanigine Giris

. ileri Ab initio metotlari, Density Functional Teori ve Kati-Hal Kuantum Mekanigi

. Ampirik Force Field Modelleri: Molektler Mekanik

. Enerji minimizasyonu ve Enerji Ylzeyini Taramada Kullanilan metotlar

. Bilgisayarli Simulasyon Metotlari

7.Molekuller Dinamik Simulasyon Metotlari

8. Monte Carlo Simulasyon Metotlari

9. Konformasyonell Analiz

10. Protein Yapi Tahmini, Sekans analizi, ve Protein Katlanmasi

11. Molekuller Modellemede Dort Zorlayici Konu: Free Enerjiler, Céziinme, Reaksiyonlar ve
Kati Hal Defektleri

12. Molekiller Modelleme ve Kemoinformatigin Yeni Molekdllerin Kesfi ve Dizayni icin
kullaniimasi

13. Grafik Programlarinin gorsellestime ve analiz icin kullaniimasi

oOouUlh WN K

Dersin Ogrenme Ciktilari (OC):

¢ 1- Molekiillerin degisik skalalarda Modellenmesi

e 2- Modelleme Girdi ve ¢iktilarinin grafik programlari ile gérintilenmesi

e 3- Molekuller Modelleme verilerinin grafik programlari ve matematiksel yontemler
kullanilarak analiz edilmesi

Dersin Ogrenme Yéntem ve
Teknikleri

10 % Attendance and Homeworks 25 % 1st Midterm Exam 25 % 2nd Midterm Exam 40 %
Final Exam There will be theoric and Application parts in the exams.

HAFTALIK PROGRAM

Hafta Konular On Hazirhik

1 Molekuler Modellemede gerekli kavramlar

2 Molektler Modelleme igin gereken
Matematiksel Kurallar

3 Hesaplamali Kuantum Mekanigine Giris

4 Gelismis ab initio metodlar, Density
Functional Teori ve Kati-Hal Kuantum
Mekanigi

5 Ampirik Force Field Modelleri: Molekuler
Mekanik

6 linci Ara Dénem Sinavi

7 Enerji Minimizasyonu ve Enerji YUzeyini
Taranmasi ile ilgili diger Metodlar

8 Bilgisayar Simulasyon Metodlari

9 Molekduler Dinamik Simulasyon Metodlari




10

2inci Ara Donem Sinavi

11 Molekuler Modelleme Datasinin
Gorsellestirilmesi ve Analizi

12 Grafik Programlarinin ileri Kullanimi

13 Monte Carlo

14 Final Sinavi

Kadir Has Universitesi'nde bir donem 14 haftadir, 15. ve 16. hafta sinav haftalaridir.

ZORUNLU ve ONERILEN OKUMALAR

2inci Baski

&#8220Molecular Modelling Principles and Applications&#8221 Andrew R. Leach

DIGER KAYNAKLAR

Text book
Softwares
Databases
Tutorials

DEGERLENDIRME SISTEMI

Yariyil ici Calismalan Sayi Katki Payi (%)
Katilim 14 5

Odev 5 5

Ara Sinavlar/S6zlu Sinavlar/Kisa Sinavlar 2 50

Final Sinavi 1 40

Total: 22 100

iS YOKU HESAPLAMASI

Etkinlikler Sayisi Siresi (saat) Toplam is Yiiki (saat)
Ders Saati 14 3 42

Uygulama 14 5 70

Proje 1 10 10

Odev 5 4 20

Ara Sinavlar/S6zlu 2 3 6

Sinavlar/Kisa Sinavlar

Final Sinavi 1 3 3

Toplam is Yuki (saat): 151




1 AKTS = 25 saatlik is yuku

PROGRAM YETERLILIKLERI (PY) ve OGRENME CIKTILARI (OC) iLiSKiSi

# PY1 PY2 PY3 PY4 PY5 PY6 PY7 PY8
OC1 3 3 3 2 3
0C2 3 3 3 2 3
0C3 3 3 3 2 3

Katki Duzeyi: 1 DUsuk, 2 Orta, 3 Yiksek


http://www.tcpdf.org

