
ΜΑΘΗΜΑ ΠΡΩΤΟ

ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΗ ΧΗΜΕΙΑ ΜΕ ΕΦΑΡΜΟΓΕΣ ΣΕ ΜΟΡΙΑ,

ΥΛΙΚΑ, ΠΕΡΙΒΑΛΛΟΝ

∆Ι∆ΑΣΚΟΝΤΕΣ: Μαρία Κανακίδου, Σταύρος Φαράντος, Γιώργος

Φρουδάκης

∆Ι∆ΑΣΚΟΝΤΕΣ: Μαρία Κανακίδου, Σταύρος Φαράντος, Γιώργος Φρουδάκης

ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΗ ΧΗΜΕΙΑ ΜΕ ΕΦΑΡΜΟΓΕΣ ΣΕ ΜΟΡΙΑ, ΥΛΙΚΑ, ΠΕΡΙΒΑΛΛΟΝ



ΜΑΘΗΜΑ ΠΡΩΤΟ

ΣΚΟΠΟΣ Ι

Σκοπός του µαθήµατος είναι να εισαγάγει τον ϕοιτητή στην Υπολογιστική

Χηµεία, όπου µελετώνται χηµικές αντιδράσεις που δύσκολα ή σχεδόν

αδύνατον να πραγµατοποιηθούν στο εργαστήριο ή σύνθετες αντιδράσεις των

οποίων το τελικό αποτέλεσµα εξαρτάται από πολλές παραµέτρους. Ο τρόπος

µε τον οποίον οι χηµικοί δεσµοί διασπώνται ή σχηµατίζονται µπορεί πλέον να

αναπαρασταθεί και να µελετηθεί σε πραγµατικό χρόνο και µία εις ϐάθος

κατανόηση των χηµικών ϕαινοµένων σε µικροσκοπικό και µακροσκοπικό

επίπεδο επιτυγχάνεται µε τις σύγχρονες υπολογιστικές ϑεωρίες της Χηµείας.
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Νέοι µηχανισµοί χηµικών αντιδράσεων και νέα υλικά ανακαλύπτονται.

Σύνθεση γνώσεων καθώς και επιβεβαίωση και κατανόηση των χηµικών

διεργασιών που συµβαίνουν στο περιβάλλον, ϕυσικά αλλά και υπό την

επίδραση του ανθρώπου, επιτυγχάνονται µε τη χρήση αριθµητικών µοντέλων.

Το µάθηµα µε επιλεγµένα παραδείγµατα σκιαγραφεί την αναγκαιότητα

εφαρµογών Υπολογιστικής Χηµείας σε µοντέρνους τοµείς επιστηµονικής

έρευνας όπου η Χηµεία έχει πρωτεύοντα ϱόλο όπως Νανοτεχολογία,

Μοριακή Βιολογία, Υλικά, Περιβαλλοντική Χηµεία και Κλιµατικές αλλαγές, αλλά

και γενικότερα στην Πλανητική Χηµεία.
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Κυτοχρωµική c οξειδάση

http://en.wikipedia.org/wiki/Cytochrome_c_oxidase
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