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1998 de Pople ve Kohn`a komputasyonel yöntemlerin ve moleküler modellemenin 
geliştirilmesi konusunda (DFT) yaptıkları katkılardan dolayı Nobel Ödülü 
kazanmıştır.



Bilgisayarda proteinin yapısını oluşturmak ve sonra neyi nasıl gerçekleştirdiğini 
anlayabilmek.
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KOMPUTASYONEL KİMYA (MOLEKÜLER MODELLEME) KONULARI

1. Moleküler geometri
Moleküllerin biçimleri (bağ uzunlukları, açılar, dihedral açılar)

2. Kimyasal Reaktivite
Elektronların nerede yoğunlaştığı (nükleofilik bölgeler) , 

elektronların nereye gitmek istedikleri (elektrofilik bölgeler). 
3. IR, UV, NMR Spektrumları 

Kimyasal yapı biliniyorsa, spektrumu bulunabilir.
4. Bir enzimin bir substrat ile etkileşmesi

Bir molekülün enzimin aktif bölgesine uyumunun incelenmesi ve 
daha etkin moleküllerin tasarlanması
6. Moleküllerin fizikokimyasal özelliklerinin belirlenmesi

Hidrofobik, elektronik, sterik özelliklerin belirlenmesinde
5. Moleküllerin fiziksel özelliklerinin saptanması

Bu özellikler daha çok malzeme bilimi ile ilgilidir. Polimerlere bir 
maddenin bağlanmasının erime derecesi ve polimer gücünde yaptığı 
değişiklikler incelenir.


