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computer in chemistry
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شده در سامانه گلستانطبق برنامه ثبت  برنامه تدريس در هفته و شماره كلاس:
ا چند نرم افزار كاربردي براي دانشجويان شيميآشنايي ب اهداف درس:

 ---- امكانات آموزشي مورد نياز:
ترمامتحان پايان ترمامتحان ميان  ارزشيابي مستمر(كوئيز)  هاي كلاسي و آموزشيفعاليت نحوه ارزشيابي 
درصد نمره 50% - - 50%

انتشارات  ،كاربرد كامپيوتر در شيمي. عبدالحسين ناصري، سيد رضا نبوي، مهتاب پيروزمند، ساحله شيخي زاده ميزان، 1
1395دانشگاه تبريز، 

منابع و مĤخذ 
درس

 

بندي درسبودجه  
توضيحات مبحث شماره هفته

آموزشي
 آشنايي با اكسل  

رسم نمودارهامقدمه، معرفي صفحه گسترده، وارد كردن داده ها،   
1

2 رسم چند نمودار در يك شكل، سازمان دهي نمودار، رسم نمودارهاي پيشرفته  
3 برازش در اكسل، رگرسيون خطي   
4 برازش در اكسل، رگرسيون غير خطي  
5 چند مثال كاربردي از شيمي  
آناليزهاي آماري در اكسل به همراه چند مثال كاربردي در شيمي   6
محاسبات عددي در اكسل به همراه چند مثال كاربردي در شيميانجام     7
Gaussian   8و Gauss Viewآشنايي كلي با نرم افزارهاي  
9  نحوه نصب نرم افزارها، ايجاد فايل ورودي و نحوه ران كردن آن    
  مروري بر روشهاي شيمي محاسباتي، تفاوتها و شباهت هاي آنها  

  آغازين، اختلال، خوشه جفت شده و برهمكنش پيكربنديروشهاي نيمه تجربي،
10

11  مجموعه پايه (تعريف، اهميت، كاربردها و انواع)  
12  ايجاد چند فايل ورودي با تابعي ها و مجموعه پايه هاي متفاوت و ران كردن آنها  
13  مرينبهينه كردن يك ساختار به عنوان تبهينه كردن ساختار، سطوح انرژي پتانسيل، مفهوم مينيمم هاي موضعي، نقطه زيني،   
14  بررسي فايل خروجي يك فرايند بهينه سازي و نكات قابل استخراج از آن  
15  تعيين هيبريداسيون، محاسبه مرتبه پيوند وايبرگ   
و رامان در نرم  IRمحاسبات فركانس، ايجاد فايل ورودي و ران كردن آن، نتايج حاصل از محاسبات فركانس، مشاهده طيف   

   Chemcraft, GaussSumافزارهاي
16

  


