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I- MERKEZDE YÜRÜTÜLEN PROJELER

Proje Adı
: Protein Etkileşim Haritalarının Üretilmesi ve İncelenmesi 

Proje Yürütücüsü
: Can Özturan

Proje Ekibi
: Türkan Haliloğlu, E. Nihal Korkmaz, Mine Edes

Başlangıç Tarihi 
: 2007


Destekleyen Kuruluşlar
: TÜBİTAK

Durumu 
: Sonuçlandı (2010)

Proje Adı 
: Design of Chemical Sensors and Detoxifying Drugs for Protection Against 

Yürütücüsü
: Türkan Haliloğlu, Nerve Agents

Proje Ekibi
: Nir  Ben Tal, Israil

Başlangıç Tarihi
: 2007

Destekleyen Kuruluşlar
: NATO 

Durumu 
: Sonuçlandı (2010)

Proje Adı
: Transkripsiyon Başlangıç Mekanizmasının Aydınlatılması; Yapısal 

  Değişimler ve Mekanizmayı Etkileyen Önemli Faktörler
Yürütücüsü
: Yusuf Tutar, Sivas Üniversitesi

Proje Ekibi
: Türkan Haliloğlu, Burcu Aykaç Fas

Başlangıç Tarihi 
: 2008

Destekleyen Kuruluşlar
:TÜBİTAK
Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı
: Yaşambilim Araştırma Merkezi (Hesapsal Biyoloji ve Biyo-İnformatik
Yürütücüsü 
: Türkan Haliloğlu

Proje Ekibi 
: Pemra Doruker Turgut, Viktorya Aviyente, Işıl Bozma, Ethem Alpaydın, 

  Can Özturan, Elif Özkırımlı, Teoman Turgut

Başlangıç Tarihi 
: 2009

Destekleyen Kuruluşlar 
: Devlet Planlama Teşkilatı

Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
: Protein Esnekliği Üzerine Geliştirilecek Hibrid Algoritmalar ve


  Uygulamalar 

Yürütücüsü
: Pemra Doruker Turgut

Proje Ekibi 
: E. Demet Akdoğan, Arzu Uyar, Gülgün Ural 

Başlangıç Tarihi 
: 2009

Destekleyen Kuruluşlar 
: TÜBİTAK

Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
: Protein-Protein Etkileşim  Etkileşimlerinin Arayüzlerinin 

  Dinamik Karakterizasyonu

Yürütücüsü
: Türkan Haliloğlu

Proje Ekibi
: Fidan Sümbül (PhD), Seren Soner(MS)

Başlangıç Tarihi 
: 2009

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Yürürlükte

Proje adı 
: Özel İnterkelant Tasarımlı Poliolefin Nanokompozitlerinin Sentezi, 

  Karakterizasyonu ve Kaynak Çizgi Dayanımlarının İncelenmesi

Yürütücüsü
: Nihan Nugay

Proje Ekibi
: Cüneyt Bağcıoğlu, Prof. Turgut Nugay


Başlangıç Tarihi 
: 2009

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Sonuçlandı (2010)

Proje adı 
: Poli(etilenoksit)-b-Poli(N-izopropilakrilamid) Cift Hidrofilik, Diblok 

  Kopolimerlerinin Tersinir Eklenme Fragmantasyon Zincir Transferi

  (Reversible Addition Fragmentation Chain Transfer-RAFT) yöntemiyle


  Sentezlenmesi
Yürütücüsü
: Turgut Nugay

Proje Ekibi
: Nihan Nugay, Çimen Özgüç, Ekmel Helvacıoğlu

Başlangıç Tarihi 
: 2009

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Sonuçlandı (2010)

Proje Adı 
: Biyolojik Makromoleküller Birbirleri Ile Nasıl Iletişim Kurarlar?

Yürütücüsü
: Türkan Haliloğlu

Proje Ekibi 
: Nesrin Özören, Fidan Sümbül

Başlangıç Tarihi 
: 2010

Destekleyen Kuruluşlar 
: TÜBİTAK

Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
:Hibrit Hesapsal Yöntemler Kullanılarak Allosterik İletişim


  Mekanizmalarının Belirlenmesi 

Yürütücüsü
: Türkan Haliloğlu

Proje Ekibi
: Mehmet Ünal Güneş

Başlangıç Tarihi 
: 2010

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
: Proteinlerin Konformasyonlar Arası Geçiş Yolizlerinin kaba-Ölçekli

  Yöntemlerle İncelenmesi

Yürütücüsü
: Pemra Doruker Turgut

Proje Ekibi
: Çağlar Meriç

Başlangıç Tarihi 
: 2010

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
: Poliakrilamid Bazlı Nanokompozit Hidrojellerinin Sentez ve


  Karakterizasyonu 

Yürütücüsü
: Nihan Nugay

Proje Ekibi
: Turgut Nugay, Sinan Şen, Ekmel Helvacıoğlu

Başlangıç Tarihi 
: 2010

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Yürürlükte

Proje Adı 
:Dihidrofilik/Amfifilik Poli(vinilasetat)/Poli(vinilalkol)-b-

  Poli(N-izopropilakrilamid) Diblok Kopolimerlerinin Sentezi,


  Karakterizasyonu, Misel ve İlaç Salınım Özellikleri
Yürütücüsü
: Turgut Nugay

Proje Ekibi
: Nihan Nugay, Ekmel Helvacıoğlu

Başlangıç Tarihi 
: 2010

Destekleyen Kuruluşlar
: Bilimsel Araştırma Projeleri
Durumu 
: Yürürlükte

II- MERKEZ ÜYELERİNİN MERKEZ AMAÇLARI ÇERÇEVESİNDE KATILDIKLARI BİLİMSEL TOPLANTILAR

Toplantının Adı
: 24. Ulusal Kimya Kongresi

Katılan Merkez Üyesi
: Türkan Haliloğlu

Tarih
: 29 Haziran – 2 Temmuz 2010 

Düzenlendiği Yer
: Zonguldak 

Sunulan Bildirinin Adı
: “Protein dinamiği”
Toplantının Adı
: Coarse-Grained Modelling of Structure and Dynamics of


  Biomacromolecules

Katılan Merkez Üyesi
: Pemra Doruker Turgut

Tarih
: 5-9 Temmuz 2010
Düzenlendiği Yer
: Telluride Science Research Center, Colorado, ABD

Sunulan Bildirinin Adı
: “Exploration of protein conformational transitions by 

  Monte Carlo simulations”
Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Mehmet Ünal Güneş

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Conformational transition pathway of adenylate kinase using 

  monte carlo simulations with collective moves” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Duygu Kocaman

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Coupling between loop closure and global dynamics” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Zeynep Kürkçüoğlu

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Ensemble docking studies of benzothiazoles to monomeric and 

  dimeric triosephosphate” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Şefik Kerem Ovalı

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Database of conformational transitions with anisotropic 

  network Model-Monte Carlo methodology” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Özer Özcan

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Exploring the intrinsic dynamics of human beta-2 

  Adrenergic (β2-AR) receptor and its potential use in 

  computational drug design studies” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Seren Soner

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Dynamics predefine protein binding” (Poster)

Toplantının Adı
: 9. Kimyasal Fizik Kongresi 

Katılan Merkez Üyesi
: Fidan Sümbül

Tarih
: 14-16 Ekim 2010 

Düzenlendiği Yer
: Çeşme, İzmir
Sunulan Bildirinin Adı
: “Protein dynamics and allostery: Glucocorticoid receptors” (Poster)

Toplantının Adı
: American Chemical Society  National Meeting

Katılan Merkez Üyesi
: Nihan Nugay, Turgut Nugay

Tarihi
: 20-24 Ağustos 2010

Düzenlendiği Yer
: Boston, ABD

Sunulan Bildirinin Adı
: “Weld line behaviour of exfoliated and toughened PP layered 

  silica nanocomposites”
Toplantının Adı
: American Chemical Society  National Meeting

Katılan Merkez Üyesi
: Turgut Nugay

Tarihi
: 20-24 Ağustos 2010

Düzenlendiği Yer
: Boston, ABD

Sunulan Bildirinin Adı
: “Preparation and characterisation of temperature responsive 

  amphiphilic PVA-b-Poly(NIPAM) copolymers”
Toplantının Adı
: Polymer Processing Society Regional Meeting 

Katılan Merkez Üyesi
: Nihan Nugay, 

Tarihi
: 20-23 Ekim  2010

Düzenlendiği Yer
: İstanbul

Toplantının Adı
: Polymer Processing Society Regional Meeting 

Katılan Merkez Üyesi
: Turgut Nugay

Tarihi
: 20-23 Ekim  2010

Düzenlendiği Yer
: İstanbul

Toplantının Adı
: Biyomoleküllerin Hibrid Hesapsal Yöntemlerle Modellenmesi Çalıştayı 

Katılan Merkez Üyesi
: Viktorya Aviyente

Tarihi
: 20-22 Ocak 2010
Düzenlendiği Yer
: Boğaziçi Üniversitesi, İstanbul
III- MERKEZ AĞIRLIKLI, MERKEZİN KATKISIYLA YAPILAN ÇALIŞMALARA DAYANDIRILARAK YAYINLANAN BİLİMSEL YAYINLAR
Makale
Alakent, B., Başkan, S., Doruker, P., “effect of ligand binding on the intraminimum dynamics of proteins”, Journal of Compoutational Chemistry, 32, 483-496, 2010.
Haliloğlu, T., Gül, A., Erman, B., “Predicting important residues and interaction pathways in proteins using Gaussian Network Model: binding and stability of HLA proteins”, PLoS Computational Biology, 6, 1-11, 2010.

Özbek, P., Soner, S., Erman, B., Haliloğlu, T., “DNABINDPROT: fluctuation-based predictor of DNA-binding residues within a network of interacting residues”, Nucleic Acids Research, 38, W417-W423, 2010.
Özer, N., Schiffer, C.A., Haliloğlu, T., “Rationale for more diverse inhibitors in competition with substrates in HIV-1 protease”, Biophysical Journal, 99, 1650-1659, 2010.

Schushan, M., Barkan, Y., Haliloğlu, T., Ben-Tal, N., “Cα-trace model of the transmembrane domain of human copper transporter 1, motion and functional implications”, Biophysical Journal, 107, 10908-10913, 2010.
Tozluoğlu ,M., Karaca, E., Nussinov, R., Haliloğlu,T., “A mechanistic view of the role of E3 in sumoylation”, PLoS Computational Biology, 6, 1-10, 2010.
Wainreb, G., et al., “MuD: An ınteractive web server for the prediction of non-neutral substitutions using protein structural data”, Nucleic Acids Research, 38, W523-W528, 2010.
Yeheskel, A., Haliloğlu, T., Ben-Ta,l N., “Independent and cooperative motions of the Kv1.2 channel: voltage sensing and gating”, Biophysical Journal, 98, 2179-2188, 2010. 
Göçmen-Topal, K.,  Atılgan, C., Demir, A.S.,   Aviyente, V., “Understanding the mode of action of ThDP in benzoylformate decarboxylase”, Biopolymers​, 93​, (1​), 32-46​, 2010.​ 
 ​Değirmenci, İ., Eren, S., Aviyente,V., De Sterck, B., Hemelsoet, K., Van Speybroeck, V.,Waroquier, M., “Modeling the solvent effect on the tacticity in the free radical polymerization of methyl methacrylate”, Macromolecules ​, 43​​, 5602-5610​, 2010.​ 
Furuncuoğlu, T., Uğur, I., Değirmenci, İ., Aviyente,V., “Role of chain transfer agents in free radical polymerization kinetics”, Macromolecules​, 43​​, 1823–1835​, 2010.​ ​​
Gül, Ş., Schoenebeck, F., Aviyente,V., Houk K.N., “Computational study of factors controlling the boat and chair transition states of Ireland-Claisen rearrangements”, Journal of Organic Chemistry​, 75​​, 2115-2118​, 2010.
Dedeoğlu, B.,Çatak, S., Houk, K.N.,Aviyente, V., “A theoretical study of the mechanism of the desymmetrization of cyclic meso-anhydrides by chiral amino alcohols”, Chemcatchem​, 2​​, 1122-1129​, 2010.​ 
Şen, S., Ersoy, O.G., Nugay, T., Nugay , N., “Weld Line Behaviour of Exfoliated and Toughened PP Layered Silica Nanocomposites”, PMSE Preprints, 1, 2010.

Helvacığlu, E., Özgüç, Ç., Şen, S., Nugay, T., Nugay, N., ”Preparation and characterisation of temperature responsive amphiphilic PVA-b-Poly(NIPAM) copolymers”, Polymer Preprints, 51, (2), 2010.
Şen, S.M., Bağcı, E.Z., Camurdan ,M.C., “Bistability Analysis of an apoptosis model in the presence of nitric oxide”, Bulletin of Mathematical Biology, 2010.
Karaca, E., Tozluoğlu, M., Nussinov, R., Haliloğlu, T., “Alternative allosteric mechanisms can regulate the substrate and E2 in SUMO conjugation”, Journal of Molecular Biology, Baskıda.
Özen, A., Haliloğlu, T., Schiffer, C.A., “Dynamics of preferential substrate recognition in HIV-1 protease: Refining the substrate envelope”, Journal of Molecular Biology, Baskıda.
IV- MERKEZ’İN 2011 YILI İÇİN YILLIK ÇALIŞMA PROGRAMI

Performans Değerlendirme Kriterleri

Yürütülmekte olan araştırma projeleri yapısal biyolojide, protein dizisi, yapısı,   yapısal dinamiği ve işlevi arasındaki bağıntının anlaşılmasına yönelik özgün yöntemlerin geliştirilmesini ve bu yöntemlerin: yaşam bilimlerinde önemli olan biyolojik sistemlere uygulanmasını ve bu sistemlerin çalışma mekanizmalarının anlaşılmasını; biyolojik yapıların genel içsel işleyiş mekanizmalarının araştırılmasını amaçlamaktadır. Bu çerçevede çalışmalarımız PRC olarak önemli olan performans kriterlerimizi büyük ölçüde sağlayacak şekilde devam edecektir. PRC’nin en önemli hedefi yaşam bilimlerinde hesapsal biyoloji alanında Mükemmelliyet (Center of Excellence)  Merkezi olma niteliğinin korunması ve geliştirilmesidir.
PRC olarak performansımızın en önemli kriterleri:

· Üretilen özgün yayınlar ve bu yayınlara alınan atıflar,
· Çalışmaların bilimsel toplantılarda sunumu ve geliştirilen özgün algoritmaların PRC web sayfasından sunucular veya hazırlanmış paket program ile alandaki araştırmacılara sunulması,
· Yurt içinde ve dışındaki gruplar ile ortak bilimsel çalışmaları başarı ile yürütebilmek ve yenilerini başlatabilmek,
· PRC’nin uluslararası bilimsel ağ yapısı içinde konumunun artarak kuvvetlendirmeye yol açacak faaliyetlerde bulunmak. Örneğin; bilimsel yarışmalarda yer almak.
· Konuşmacı olarak alınan davetler,

· Bilimsel çalışmalarımızın başarılı bir şekilde yürütülmesi için yurt içi ve dışı kaynaklardan hazırlanan proje önerileri ile sağlanan parasal destek (Devlet Planlama Teşkilatı, TÜBİTAK, Avrupa Birliği Çerçeve Programları, NATO, National Institute of Health (NIH), National Scientific Foundation (NSF) ve benzeri); desteklenen projelerin sayısı,

· Mezun olan yüksek lisans ve doktora öğrencilerinin kariyerlerinin bir sonraki aşamasında- Üniversite, Araştırma Merkezi ve İş alanları- edindikleri konumlar.

V-MERKEZ’İN 2010 YILI İÇİN BELİRTMEK İSTEDİĞİ BAŞKA FAALİYETLER / BAŞARILAR

PRC daha önce AB Altıncı Çerçeve Programı kapsamında yaşam bilimlerinde hesapsal biyoloji ve biyomateryeller alanında Türkiye’de mükemmelliyet merkezi olarak seçilmiş bir birimdir (Polimer Araştırma Merkezi (PRC). Bu birimde Boğaziçi Üniversitesi (BU) Temel Bilimler ve Mühendislik Bilimleri’nden gelen araştırmacıların ortak yürüttükleri projeler ile biyololojik sistemlerin ve süreçlerinin işleyiş mekanizmalarının anlaşılması, tahmin edilmesi ve kantitatif olarak analiz edilmesinin kapsandığı üç doğrultuda gelişme çerçevesinde çalışmalarda bulunulmaktadır; hesapsal moleküler/yapısal biyoloji, hesapsal genomiks/Biyoinformatik, matematiksel biyoloji/hesapsal sistem biyolojisi. Amaç, fiziksel bilimlerin temel prensipleri üzerine oturtulmuş hesapsal araçlar ve teorik yaklaşımlar yolu ile biyolojik sistemlerin işleyiş mekanizmalarının anlaşılmasında ve daha sonra da kontrolünde önemli ilerlemeler sağlamak; karmaşık biyolojik süreçlerin betimlenmesinde ve birikmiş biyolojik verilerden önemli bilgilerin çıkartılması için özgün hesapsal/matematiksel yöntemler tasarlamak ve geliştirmek; bu çalışmalar ile yaşam bilimlerinde ağırlıkla deneysel araştırma grupları ile etkileşmektir. Varolan bilgisayar gücünün ve hesapsal işlem kapasitesinin geliştirilmesi ve arttırılması ile geliştirilen yaklaşımların, yöntemlerin ve verilerin alandaki araştırmacılarla paylaşımının bilgi bankaları, sunucular, indirilebilecek uygulamalar ile kullanımının yaygınlaştırılması sağlanmaktadır. 

Geliştirdiğimiz HingeProt sunucusu, akademik çevrenin kullanımına açık olan bir sunucu olup, elastik ağ modelleri kullanarak proteinlerin hinge noktalarını tahmin eden bir algoritmadır. Proteinlerin hareketlerinin en yavaş modunu kullanarak yaptığı analiz, hızlı sonuç vermektedir. HingeProt çalışması an itibariyle 26 kez alıntılanma almıştır ve sürekli güncellemekte olan sunucu 2006 yılından beri 3400’ün üzerinde tekil ziyaretçi tarafından kullanılmıştır.

Yine merkezimizde geliştirilmiş olan DNABindProt sunucusu, elastic ağ modelleri kullanarak proteinlerin DNA’ya bağlanma noktalarını tahmin etmektedir. DNABindProt çalışması bir kez alıntılanmış ve son bir yılda 200’ü aşkın tekil kullanıcı tarafından kullanılmıştır. 

Her iki sunucu da hızlı olarak sonuç vermekte ve verdiği sonuçlar gerek simülasyonlar gerek deneyler için etkili başlangıç noktaları olarak kullanılabilmektedir.

Bu sene özel formatta düzenlenen CAPRI (Critical Assessment of PRediction of Interactions - http://www.ebi.ac.uk/msd-srv/capri/capri.html) yarışmasının 21. raundunda, doğal ve tasarlanmış doğal olmayan iki tip proteinleri ayırma amaçlı yapılan çalışmada; %72 başarı elde edilmiştir. Kullanılan metod, elastik ağ modelleri olup, bu konuda bir yayın da hazırlanmaktadır. 
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