KOMPUTASYONEL KIMYA

MOLEKULER MODELLEME

TUM KIMYASAL PROBLEMLERIN COZUMU



The Nobel Prize in
Chemistry 1998

Walter Kohn John A. Pople

Prize share: 1/2 Prize share: 1/2

The Nobel Prize in Chemistry 1998 was divided equally between
Walter Kohn "for his development of the density-functional theory”
and John A. Pople "for his development of computational methods
in quantum chemistry”.

Photos: Copyright © The Nobel Foundation

Share this: BB E 33

1998 de Pople ve Kohn'a komputasyonel yontemlerin ve molekuler modellemenin

gelistirimesi konusunda (DFT) yaptiklari katkilardan dolay Nobel Oduilii
kazanmistir.



2013 Nobel odulu 'sanal kimyaya' verildi
® 9 Ekim 2013

2013 Nobel Kimya Odiilii, "kimya
deneylerini sanal ortama tasiyan”
u¢ bilim adamina verildi.

Bu yilki 6dila, Stanford
Universitesi'nde gorevli Ingiliz-
Amerikan vatandasi Martin Karplus,
Strasbourg Universitesinde gorevli
Amerikan-Avusturya vatandasi
Michael Levitt ve Southern California Universitesinde gorevli Amerikan-israil
vatandasi Arieh Warshel paylasacaklar.

Uc bilim adami kimyasal stirecleri anlayabilmek icin bilgisayarda benzesimler
gelistirdi ve farmakoloji calismalarinda yeni bir donemin temellerini atti.

Isvec Kraliyet Bilimler Akademisi, aciklamasinda, "2013 Nobel Kimya Oduli'nin
sahipleri, bilgisayar araciligiyla kimyanin esrarengiz yonlerini ortaya koydular.
Gunumauzde bilgisayar, kimya alaninda calisanlar icin, deney tupu kadar énemli bir
gerec. Kimyasal surecleri ayrintili bir sekilde 6grenebilmek, katalizorlerin, ilaclarin
ve gunes pillerinin en iyi sekilde kullanilabilmesini saglayacak." dedi.

Bilgisayarda proteinin yapisini olusturmak ve sonra neyi nasil gerceklestirdigini
anlayabilmek.



KOMPUTASYONEL KIMYA (MOLEKULER MODELLEME) KONULARI

1. Molekuler geometri

Molekullerin bicimleri (bag uzunluklari, acilar, dihedral acilar)
2. Kimyasal Reaktivite

Elektronlarin nerede yogunlastigi (nukleofilik bolgeler) ,
elektronlarin nereye gitmek istedikleri (elektrofilik bolgeler).
3. IR, UV, NMR Spektrumlari

Kimyasal yapi biliniyorsa, spektrumu bulunabilir.
4. Bir enzimin bir substrat ile etkilesmesi

Bir molekulin enzimin aktif bolgesine uyumunun incelenmesi ve
daha etkin molekullerin tasarlanmasi
6. Molekullerin fizikokimyasal ozelliklerinin belirlenmesi

Hidrofobik, elektronik, sterik ozelliklerin belirlenmesinde
5. Molekullerin fiziksel ozelliklerinin saptanmasi

Bu oOzellikler daha ¢ok malzeme bilimi ile ilgilidir. Polimerlere bir
maddenin baglanmasinin erime derecesi ve polimer gucunde yaptigi
degisiklikler incelenir.



