2-kurs (keshki) ushin Ximiyam kompyuterde modellestiriw paninen

sorawlar toplam

=

Molekulanin kenisliktegi dazilisin vizivializaciyalaw.

N

Ximiyan1 kompyuterde modellestiriwde paydalanilatugin programmalar

menen tanistiriw.

3. ChemDraw programmasina Kiriw.

4. Strukturahq ximiyalq formulalard: redaktorlaw.

5. Bugingi kunge shekem turli ximiyaliq duzilistegi on millionlap organikaliq
birikpeler sintezlengen. On minlap gosimshalar bar.

6. Harbir birikpe 6zine tan fizikaliqg ham ximiyaliq gasiyetlerge iye. Biraq,
paydalanilatugin barliq birikpeler ushin har qiyh gasietlerdin isenimli
ornatilgan eksperimentalliqg manisleri joq.

7. Organikaliq birikpelerdin fizikalig-ximiyaliq gasiyetlerin olardin ximiyahq
duzilisi tiykarinda eksperimentalliq ham statistikaliq usillar jardeminde
boljaw.

8. Ximiyalig maghiwmatlar bazasin basgariwdin avtomatlastirilgan sistemasi
(XBAS).

9. Relyatsion magluwmatlar bazas:.

10. Relyatsion magluwmatlar bazasin joybarlaw.

11.Ximiyaliqg magliwmatlar bazasin basqgariw.

12. Ximiyalhq belgili.

13. Baz1 bir matematikaliq magliwmatlar menen islew.

14. Kvant mexanikasmin baslangish nogatlari Shredinger tenlemesi bolip
tabiladi.

15.Vodorod atomi hallarinin tiykarg: nizamlari.

16.Elektron gabatlardi gibridlew hadm toltiriw maselelerin sheshiwdin juwiq
usillar1.

17.Shredinger tenlemeleri molekulalardin duzilisi.

18. Molekulyar strukturanin simmetriyasi.

19. Kvant mexanikasi elementleri ham molekulalardin dazilisi, teoriyasi.



20. Potencial energiya betin Gyreniw.

21.Molekulyar sistema.

22. Berilgen noqgatta energiyan: esaplaw.

23. Atom koordinatalari.

24.Molekulyar sistemalar geometriyasin optimallastiriw.

25.0tiw komplekslerinin geometriyasin Gyreniw.

26.Molekulalq sistemalardin dinamikasin modellestiriw molekulaliq dinamika
usili bolip tabilad:.

27.Braun dinamikasmin usili Monte-Karlo usili bolip tabilad:.

28. Elektron hdm terbelis spektrlerin esaplaw.

29.Esaplaw usillarinin ulhiwma ézgeshelikleri hAm esaplaw ximiyas: méaseleleri.

30. Molekulyar orbitaliq usil.

31. Empirikaliq emes usillar - vodorod atomi ham molekulasi.

32. NH3 molekulas:.

33. Etilen molekulasinin elektron spektri.

34. Yarim empirikaliq usillar.

35. Keneytilgen Huckel usili (RMH) differencial gaplaman itibarga almaw.

galdiriwga mamkinshilik beredi.

36. Klassikaliq mexanika usillar1 jardeminde molekulalardin konformaciyasin

ham dinamikasin Uyreniw.

37. Chem3D da atom-molekulaliq sistemanin potencial energiyasin, molekulaliq

mexanikani: ham molekulalig dinamikani esaplaw.

38. Potencial kushler maydanimin funkciyalari.

39. Geometriyan: optimallastirrw ham konformaciyaliq analiz.

40. Molekulyar dinamika.

41. Molekulalig mexanika hAm molekulaliq dinamika.

42. Molekulalig mexanikanin kish maydanlart HyperChem.

43. Konformatsion analiz hdAm dinamika.

44. Aralas esaplaw usillari.

45. Molekulyar 0z ara tasirlesiwlerdi kompyuterde modellestiriw.

46. Valentlik emes 6z ara tasir tarleri.



47. Tikkeley elektrostatikaliq 6z-ara tasirlesiwler.

48. Polyarizaciyanin 0z-ara tasiri.

49. Rezonansli shawgim.

50. Keshigiw hadm relyativistlik tasirlerdi esapga al?an halda.

51. Almaslaw 0z ara tasiri Donor-akceptor 6z ara tasiri.

52. Vodorod baylanisinin kop atomli molekulalardin ximiyahq ddzilisine tasiri.
53. Valentlik emes 6z-ara tasirlesiwler energiyasinin termodinamika?a gosatu?in
ulesine tiykarlan?an esaplawlar.

54. Fazahq otiw dawirindegi funkciyalardi modellestiriw.

55. Birikpegen 6z-ara tasirlesiwlerdin dinamikasin modellestiriw.

56. Potencial energiya betleri boylap qoz?alis spektrlerdegi molekulalar araliq
Oz-ara tasirlesiwlerdin korinisi bolip tabiladi.

57. Oz ara tasirlesiwlerdin stoxastikaliq dinamikasi.






