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I-MERKEZ ÜYELERİNİN KATILDIKLARI BİLİMSEL TOPLANTILAR

Toplantının Adı		: IEEE 14th International Conference on High Performance
  Computing and Communication (HPCC) 
Katılan Merkez Üyesi	: Seren Soner
Tarih		: 25-27 Haziran 2012
Düzenlendiği Yer 	: Liverpool, İngiltere
Sunulan Bildirinin Adı	: “Integer programming based heterogeneous CPU-GPU
	  cluster scheduler for SLURM resource manager”

Toplantının Adı			: A Workshop on the Allosteric Mechanisms in Protein
		     Regulation (HPCC) 
Katılan Merkez Üyesi	: Pemra Doruker
Tarih		: 18 Temmuz 2012
Düzenlendiği Yer 	: Koç Üniversitesi
Sunulan Bildirinin Adı	: “Analysis of protein conformational transitions and
	  cracking phenomena via combined elastic network model and
	  monte carlo simulations”

Toplantının Adı			: 24th ACS National Meeting
Katılan Merkez Üyesi	: Viktorya Aviyente
Tarih		: 19-23 Ağustos 2012
Düzenlendiği Yer 	: Philadelphia, ABD
Sunulan Bildirinin Adı	: “Initiation of the reaction of deamidation in 
	  triosephosphate isomerase: Investigations by means of 
	  molecular dynamics simulations”

Toplantının Adı			: International Congress TACC-2012 
Katılan Merkez Üyesi	: Viktorya Aviyente
Tarih		: 2-7 Eylül 2012
Düzenlendiği Yer 	: Pavia, İtalya
Sunulan Bildirinin Adı	: “Solvent effect on the kinetics, tacticity and
	  composition of  free-radical polymerization reactions”

Toplantının Adı			: Membrane Bound Protein & Ligand Docking
Katılan Merkez Üyesi			: Türkan Haliloğlu
Tarih		: 19-21 Eylül 2012
Düzenlendiği Yer 	: Sabancı Üniversitesi
Sunulan Bildirinin Adı	: “Protein dynamics in protein-protein docking”

Toplantının Adı			: Membrane Bound Protein & Ligand Docking
Katılan Merkez Üyesi			: Arzu Uyar
Tarih		: 19-21 Eylül 2012
Düzenlendiği Yer 	: Sabancı Üniversitesi
Sunulan Bildirinin Adı	: “Effect of intracellular loop ICL3 on the dynamics and
	  ligand interactions of human β2-adrenergic receptor (β2-AR)”
Toplantının Adı			: Membrane Bound Protein & Ligand Docking
Katılan Merkez Üyesi			: Zeynep Kürkçüoğlu
Tarih		: 19-21 Eylül 2012
Düzenlendiği Yer 	: Sabancı Üniversitesi
Sunulan Bildirinin Adı	: “Blind dockings of benzothiazoles to multiple
	  receptor conformations of triosephosphate isomerase 
	  from trypanosoma cruzi and human”

Toplantının Adı			: 26. Ulusal Kimya Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Viktorya Aviyente
Tarih		: 1-6 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: Muğla
Sunulan Bildirinin Adı	: “Peptid ve proteinlerde deamidasyonun modellenmesi”

Toplantının Adı			: 26. Ulusal Kimya Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Tuğba Özaltın
Tarih		: 1-6 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: Muğla
Sunulan Bildirinin Adı	: “Modelling the solvent effect on the morphology and the
	   tacticity of polymers”

Toplantının Adı			: 26. Ulusal Kimya Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Sesil Agopcan
Tarih		: 1-6 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: Muğla
Sunulan Bildirinin Adı	: “1,3-Dipollerinin rodyum-karbon bağına siklokatılma
	    tepkimesinin modellenmesi” (Poster)

Toplantının Adı			: SLURM User Group Meeting 
Katılan Merkez Üyesi			: Seren Soner
Tarih		: 8-9 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: Barselona, İspanya
Sunulan Bildirinin Adı	: “Integer programming based heterogeneous CPU-GPU
   clusters”

Toplantının Adı			: 10. Kimyasal Fizik Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Arzu Uyar
Tarih		: 10-12 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: TOBB Ekonomi ve Teknoloji Üniversitesi, Ankara
Sunulan Bildirinin Adı			: “Conformational transitions of proteins using hybrid 
		     methodologies” (Poster)

Toplantının Adı			: 10. Kimyasal Fizik Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Mehmet Tarık Can  
Tarih		: 10-12 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: TOBB Ekonomi ve Teknoloji Üniversitesi, Ankara
Sunulan Bildirinin Adı			: “MD simulations of bacterial trigger factor protein reveals
	        regions with potential importance in function” (Poster)
Toplantının Adı			: 10. Kimyasal Fizik Kongresi
Katılan Merkez Üyesi			: Viktorya Aviyente
Tarih		: 10-12 Ekim 2012
Düzenlendiği Yer 	: TOBB Ekonomi ve Teknoloji Üniversitesi, Ankara
Sunulan Bildirinin Adı			: “Solvent  effect on the kinetics, tacticity and composition  of  
	       free-radical polymerization reactions”

Toplantının Adı			: Algorithms in Structural Bio-informatics Kış Okulu 
Katılan Merkez Üyesi			: Zeynep Kürkçüoğlu 
Tarih		: 2-7 Aralık 2012
Düzenlendiği Yer			: Fransa, Sophia Antipolis 
Sunulan Bildirinin Adı			: “Coupling between catalytic loop motions and enzyme dynamics: 
			  Triosephosphate isomerase case”

II-MERKEZ AĞIRLIKLI, MERKEZİN KATKISIYLA YAPILAN
    ÇALIŞMALARA DAYANDIRILARAK YAYINLANAN BİLİMSEL YAYINLAR

Makale

Cenker,C., Bomans,P.H.H., Friedrich, H., Dedeoğlu, B. Aviyente, V., Olsson, U., Nico A, Sommerdijk, J. M.,  Bucak,  Ş., “Peptide nanotube formation: A crystal growth process”, Soft Matter, 8, 3463-3470, 2012.

Çifçi, G. Aviyente, V.,, Akten D., “Molecular docking study based  on pharmacophore modeling  for novel phosphodiesterase IV inhibitors”, Mol. Inf., 31, 459 –471, 2012.

Doğan, B., Çatak, Ş.,Van Speybroeck V., Waroquier, M.,  Aviyente, V., “Free radical polymerization of ethyl methacrylate and ethyl a-hydroxy methacrylate: A computational approach to the propagation kinetics”, Polymer, 53, 3211-3219, 2012.

Gofman Y., Haliloğlu T., Ben-Tal N. “Monte Carlo simulations of peptide-membrane interactions with the MCPep web server”, Nucleic Acids Research, 40(Web Server issue), W358-363, 2012.

Gofman Y., Haliloğlu T., Ben-Tal N. “The transmembrane helix tilt may be determined by the balance between precession entropy and lipid perturbation”, Journal of Chemical Theory and Computation, 8(8), 2896-2904, 2012.

Gofman Y., Shats S., Attali B., Haliloğlu T., Ben-Tal N. “How does KCNE1 regulate the Kv7.1 potassium channel? model-structure, mutations, and dynamics of the Kv7.1-KCNE1 complex”, Structure, 20(8), 1343-1352, 2012. 

İnce, H.H., Dedeoğlu, B., Gül, Ş., Aviyente, V.,  Coldham,I., “Selectivity in the aggregates of the chiral organolithium N-Boc-2-lithiopiperidine with a chiral ligand: A DFT study”, Molecular Physics, 110,  353–359, 2012.

King M.N., Prabu-Jeyabalan M., Bandaranayake R.M., Nalam M.N.L., Nalivaika E.A., Özen A., Haliloǧlu T., Kurt Yilmaz N., Schiffer C.A. “Extreme entropy−enthalpy compensation in a drug-resistant variant of HIV-1 protease”, ACS Chemical Biology, 7, (9), 1536-1546, 2012.

Korkmaz  N., Nussinov R., Haliloğlu T. “Conformational control of the binding of the transactivation domain of the MLL protein and c-Myb to the KIX domain of CREB”, PLoS Computational Biology, 8, (3), e1002420, 2012.

Krenske, E.H., Agopcan, S. Aviyente, V., Houk,  K.N., Brian A. J., Holmes, A. B., ‘Causation in a cascade: The origins of selectivities in intramolecular nitrone cycloadditions”,  J. Am. Chem. Soc, 134, 12010−12015, 2012.

Kürkçüoğlu Z., Bakan A., Kocaman D., Bahar I.,  Doruker P. “Coupling between catalytic loop motions and enzyme global dynamics”, PLOS Computational Biology, 8, (9), e1002705 (11pp) (2012).

Özen A., Haliloğlu T., Schiffer C.A. “HIV-1 protease and substrate coevolution validates the substrate envelope as the substrate recognition pattern”, Journal of Chemical Theory and Computation, 8, (2), 703-714, 2012.

Schushan M., Rimon A., Haliloğlu T., Forrest L.R., Padan E., Ben-Tal N. “A model-structure of a periplasm-facing state of the NhaA antiporter suggests the molecular underpinnings of pH-induced conformational changes”, Journal of Biological Chemistry, 287, (22), 18249-18261, 2012.

Uğur,I., Aviyente, V., Monard,G., ‘Initiation of the reaction of deamidation in triosephosphate isomerase: investigations by means of molecular dynamics simulations”, J. Phys. Chem. B, 116, 6288−6301, 2012.

Yıldırım, A., Konuklar, A.F.S., Çatak, Ş., Van Speybroeck V., Waroquier , M.,  , Doğan, İ., Aviyente, V., ‘Solvent-catalyzed ring–chain–ring tautomerization in axially chiral compounds”, Chem. Eur. J., 18, 12725 – 12732, 2012.

III-MERKEZDE YÜRÜTÜLEN PROJELER VE RAPOR DÖNEMİNDE
      TAMAMLANAN PROJELER

Proje Adı	: Biyolojik Makromoleküller Birbirleri ile Nasıl İletişim
		  Kurarlar?	  	  
Yürütücüsü	: Türkan Haliloğlu
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2010
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: Proteinlerin Konformasyonlar Arası Geçiş Yolizlerinin 
		  Kaba Ölçekli Yöntemlerle İncelenmesi		  	  
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2010
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: The Correlation Between Protein Dynamics and Disease-
		  Related Mutations		  	  	  
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2011
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: Study of the Functional Mechanism for Growth of 
		  B. anthracis (Anthrax)		  	  
Destekleyen Kuruluşlar	: NATO
Başlangıç Yılı	: 2011
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: Biyolojik Makromoleküller Birbirleri ile Nasıl İletişim
		  Kurarlar?	  	  
Yürütücüsü	: Türkan Haliloğlu
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2011
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: Biyolojik Makromoleküllerde Kuvvet ve İşlev: Moleküler 
		  Simulasyon ve Tek-Molekül Çalışmaları	  
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2012
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı			: Özgün İlaç Keşfi, İlaç Geliştirilmesi ve İstanbul İlaç
  Sektörüne Bilgi ve Teknoloji Aktarma Amaçlı Bir Teknoloji
  Merkezi ve Üniversite-Sanayi İşbirliği Ağının Kurulması
  İlaç Temel Araştırma Merkezi  - İTAM		  	  
Destekleyen Kuruluşlar	: İSTKA
Başlangıç Yılı	: 2012
Durumu	: Yürürlükte

Proje Adı	: Yaşambilim Araştırma Merkezi (Hesapsal Biyoloji ve 
		  Biyo-İnformatik	  
Yürütücüsü	: Rektörlük
Destekleyen Kuruluşlar	: Kalkınma Bakanlığı
Başlangıç Yılı	: 2009
Durumu	: Sonuçlandı

Proje Adı	: Protein Esnekliği Üzerine Geliştirilecek Hibrid Algoritmalar 
		  ve Uygulamalar		  	  	  
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2009
Durumu	: Sonuçlandı
IV- MERKEZ’İN 2013 YILI İÇİN YILLIK ÇALIŞMA PROGRAMI

Performans Değerlendirme Kriterleri
Kriterler	Sayısal Hedef
Bilimsel Yayın	10-15
TÜBİTAK Projesi/Uluslararası Proje	4
Bilimsel Toplantılara Katılım	10 
Seminer Düzenleme	5
Ulusal ve Uluslararası Yeni Ortaklıklar	4


V-MERKEZ’İN 2012 YILI İÇİN BELİRTMEK İSTEDİĞİ BAŞKA
    FAALİYETLER / BAŞARILAR

Merkez Üyeleri Tarafından Gerçekleştirilen Bilimsel Amaçlı Ziyaretler: 
Seren Soner, 10-16 Kasım 2012 tarihleri arasında Salt Lake City, Utah, ABD’de düzenlenen “Supercomputing” isimli eğitim toplantısına katılmıştır. Prof. Dr. Türkan Haliloğlu, Prof. Nir Ben-Tal’le ortak çalışmalar yürütmek üzere Tel Aviv Üniversitesi, Biokimya ve Moleküler Biyoloji Bölümü laboratuarını ziyaret etmiştir. 8-12 Ağustos 2012 tarihleri arasında NSF-MRSEC at the University of Washington, Seattle, ABD ‘de seminer vermiştir. 12-19 Ağustos 2012 tarihleri arasında National Cancer Institute, Frederick,  ABD’de ortak çalışmalar yürütmek ve konuşma yapmak üzere bulunmuştur. 08-10 Ekim 2012 tarihleri arasında Belçika’nın Brüksel şehrinde Avrupa Birliği proje değerlendirme panelinde (FP7-PEOPLE-2011-IEF-IEF-IIF-IOF-CAR PANEL) hakemlik yapmıştır. 

Merkez üyelerinin TÜBİTAK, TTGV (Türkiye Teknoloji Geliştirme Vakfı), Avrupa Birliği Çerçeve Programları için yaptıkları danışmanlık, proje izleyiciliği, hakemlik ile ilgili faaliyetleri vardır. 
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