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On Kosullar Yok
Bu ders, hesaplamali biyokimyada molekiiler mekanigi, yari ampirik ve 6zellikle ab initio
Dersin icerigi yaklagimlarini kullanmayi tartisacaktir. Ders igeriginde 6grenciler kendi arastirmalari ile ilgili
6zglin projeler hazirlayacaklar ve teorik yontemleri farkl hesaplama yéntemleri kullanarak
uygulamak igin ¢esitli algoritmalar 6greneceklerdir.
Dersi tamamlayan 6grencilerin,
1. Hesaplamali biyokimya yontemlerinin temel teorisini ve algoritmalarini anlamalari
Dersin Amaci 2. Bu algoritmalarin altinda yatan mantigi 6grenmeleri, avantajlari ve dezavantajlarini

anlamalari
3. Kimya ve molekdler bilimler alanindaki problemleri ¢gdzmek igin bu yontemleri
uygulayabilmeleri beklenmektedir.

Dersin Kazanimlari

Bu ders, hesaplamali modelleme, kimyasal baglanma kavramlari, reaktivite, molekiler
ozellikler, kuantum kimyasi ve modern yazilimlari kullanarak kimyasal ilkelerin 6grenilmesini
saglayacaktir.

Ders Kitabi ve/veya Kaynaklar

* An Introduction to Computational Biochemistry, C. Stan Tsai, 2003
e Computational Biochemistry and Biophysics, Benoit Roux (Editor), 2001
e Giincel makaleler
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Tartisilacak/ islenecek Konular

. Hafta

Hesaplamali biyokimyaya giris

. Hafta

Kuvvet alanlari, potansiyel enerji fonksiyonlari, inter ve intramolekiler etkilesimler ve
ampirik parametreler

. Hafta

Kuvvet alanlari, potansiyel enerji fonksiyonlari, inter ve intramolekiler etkilesimler ve
ampirik parametreler

. Hafta

Molekuler mekanik hesaplamalari, enerji minimizasyonu, konformasyonel
analiz, titresim frekanslari ve normal mod analizi

. Hafta

Monte Carlo ve Molekiler Dinamik Similasyonlari

. Hafta

Hesaplamali Biyokimyada Sivilar: Solventler (polar / nonpolar), Cozeltiler, Asitlik / Bazlik pKa
ve Cozelti Modellerinin Hesaplanmasi

. Hafta

Proteinlerin yapi ve dinamigi

. Hafta

Serbest Enerji Simiilasyonlari: Termodinamik Entegrasyon, Semsiye Orneklemesi ve Yogun
Faz Reaksiyonlarinda Ortalama Kuvvet Potansiyeli

. Hafta

Kuantum Mekanigi: Gaussian ve GaussView, Semiempirik Yontemler ve Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi

10. Hafta

Kombine QM / MM Yéntemleri: Protein-Ligand Etkilesimleri ve Enzimatik Reaksiyonlari
Modelleme




11. Hafta

Ornek Uygulamalar, Vaka Calismalari

12. Hafta

Projeler icin Tutorials & Deneyler




