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I-MERKEZ ÜYELERİNİN KATILDIKLARI BİLİMSEL TOPLANTILAR

Toplantının Adı		: 5th CAPRI (Critical Assessment of Predicted Interaction)
                                                             Evaluation Meeting
Katılan Merkez Üyesi	: Türkan Haliloğlu
Tarih		: 16-20 Nisan 2013
Düzenlendiği Yer 	: Utrecht, Hollanda
Sunulan Bildirinin Adı	: “The intrinsic dynamics of partner chains aid in the detection of 
                                                              native complexes amongst docking decoys.“

Toplantının Adı		: 5th CAPRI (Critical Assessment of Predicted Interaction)
                                                             Evaluation Meeting
Katılan Merkez Üyesi	: Cihan Kaya
Tarih		: 16-20 Nisan 2013
Düzenlendiği Yer 	: Utrecht, Hollanda

Toplantının Adı		: Frontiers in Polymer Science
Katılan Merkez Üyesi	: Nihan Nugay
Tarih		: 21 Mayıs 2013
Düzenlendiği Yer 	: Sitges, Spain
Sunulan Bildirinin Adı	: “Tuning of heavy metal removal efficiency from water via micro 
                                                             algee/hydrogel composites.“

Toplantının Adı		: CSB Reunion Workshop 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Arzu Uyar
Tarih		: 25-27 Mayıs 2013
Düzenlendiği Yer 	: Lidingö, Stockholm, İsveç

Toplantının Adı		: ESSENCE International Workshop on Macromolecular 
                                                             Structure and Dynamics
Katılan Merkez Üyesi	: Arzu Uyar
Tarih		: 3-5 Haziran 2013
Düzenlendiği Yer 	: Uppsala, İsveç
Sunulan Bildirinin Adı	: “Scissor-like and tong-like motions of NF-κB (p50) homodimer 
                                                              from molecular dynamics and anisotropic network model 
                                                              simulations.“

Toplantının Adı		: CECAM-Centre Européen de Calcul Atomique et Moléculaire 
                                                             Workshop “Atomistic and Molecular Simulations on 
                                                             Massively Parallel Architectures”
Katılan Merkez Üyesi	: Zeynep Erge Akbaş
Tarih		: 16-19 Temmuz 2013
Düzenlendiği Yer 	: Paris, Fransa



Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Burcu Dedeoğlu
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: “Explosive detection mechanisms in silole- and silafluorene 
                                                             containing photoluminescent polymers: A computational 
                                                             approach.“

Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Viktorya Aviyente
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: “Solvent effect on the kinetics, tacticity and composition in free 
                                                              radical polymerization reactions: A computational study.“  
                                                       
Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Gülşah Çiftçi
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: “Assessing the ligand –protein binding modes with 
                                                              computational tools.“

Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Sesil Agopcan
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: “Sonochemical degradation of dichlophenac: assessment of 
                                                              reaction mechanisms with computational tools.“

Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Gamze Bahadır
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: ‘‘Identification of the ligands binding to the glycine binding site 
                                                             of the NMDA receptor.“

Toplantının Adı		: International Union of Pure and Applied Chemistry 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Tuğçe Erbay
Tarih		: 11-16 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: İstanbul
Sunulan Bildirinin Adı	: “Organik fotovoltaik aygıtlar için disiyanoviniloligotiyofen 
                                                             (DCVnT) ve disiyanoviniloligoselenofen (DCVnS) içeren 
                                                              malzemenin bilgisayar destekli tasarımı.“



Toplantının Adı		: Advanced Polymers via Macromolecular Engineering APME 
                                                             2013
Katılan Merkez Üyesi	: Nihan Nugay
Tarih		: 18 Ağustos 2013
Düzenlendiği Yer 	: Durham, England
Sunulan Bildirinin Adı	: “Polyisobutylene based polyurethane nanocomposites.“

Toplantının Adı		: International School and Workshop on Protein-Protein and 
                                                             Protein-Ligand Interactions
Katılan Merkez Üyesi	: Zeynep Erge Akbaş, Serdar Özsezen
Tarih		: 1-7 Eylül 2013
Düzenlendiği Yer 	: Marmaris

Toplantının Adı		: International School and Workshop on Protein-Protein and 
                                                             Protein-Ligand Interactions
Katılan Merkez Üyesi	: Türkan Haliloğlu
Tarih		: 1-7 Eylül 2013
Düzenlendiği Yer 	: Marmaris
Sunulan Bildirinin Adı	: “Protein dynamics in binding.“

Toplantının Adı		: 246th ACS National Meeting and Exposition 2013
Katılan Merkez Üyesi	: Viktorya Aviyente
Tarih		: 8-12 Eylül 2013
Düzenlendiği Yer 	: Indianapolis, ABD
Sunulan Bildirinin Adı	: “Effect of catalysts and solvent on the stereoregularity and 
                                                              kinetics of acrylate derivatives:A computational approach.“ 
                                                         
Toplantının Adı		: KOMPEGE
Katılan Merkez Üyesi	: Nihan Nugay
Tarih		: 7 Kasım 2013
Düzenlendiği Yer 	: İzmir
Sunulan Bildirinin Adı	: “Mikro yosun/polimerik hidrojel kompozitlerinin sulardan ağır 
                                                              metal ayırma işleminde kullanımı.“

II-MERKEZ’DE YÜRÜTÜLEN PROJELER VE RAPOR DÖNEMİNDE TAMAMLANAN PROJELER

Proje Adı	: Proteinlerin Konformasyonlar Arası Geçiş Yolizlerinin Kaba 
                                                             Ölçekli Yöntemlerle İncelenmesi
Yürütücüsü	: Pemra Doruker Turgut
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2010
Durumu	: Devam Ediyor



Proje Adı	: Biyolojik Makromoleküller Birbirleri ile Nasıl Etkileşim 
                                                             Kurarlar?
Yürütücüsü	: Nesrin Özören, Işıl Bozma
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2010
Durumu	: Tamamlandı

Proje Adı	: The Correlation Between Protein Dynamics and Disease-
                                                             Related Mutations
Yürütücüsü	: Türkan Haliloğlu
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2011
Durumu	: Devam Ediyor

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

Proje Adı	: Study of the Functional Mechanism for Growth of B. 
                                                             Anthracis(Antrax)
Yürütücüsü	: Tel. Aviv University, Technion
Destekleyen Kuruluşlar	: NATO
Başlangıç Yılı	: 2011
Durumu			: Devam Ediyor

Proje Adı	: Biyolojik Makromoleküllerde Kuvvet ve İşlev: Moleküler 
                                                             Simulasyon ve Tek-Molekül Çalışmaları
Yürütücüsü	: Hamdi Torun, Teoman Turgut
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2012
Durumu			: Devam Ediyor
Proje Adı	: Protein-DNA Etkileşimleri ve Konformasyonel Değişimleri 
                                                             Üzerine Hesaplamalı Yaklaşımlar
Yürütücüsü	: Pemra Doruker Turgut
Destekleyen Kuruluşlar	: BAP
Başlangıç Yılı	: 2013
Durumu			: Devam Ediyor

Proje Adı	: Allosterik Mekanizmalar ve Ligand Bağlanması Üzerine Yeni 
                                                             Hesaplamalı Yaklaşımlar
Yürütücüsü	: Pemra Doruker Turgut
Destekleyen Kuruluşlar	: TÜBİTAK
Başlangıç Yılı	: 2013
Durumu			: Devam Ediyor

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

Makale

 Özgüç, C., Helvacıoğlu, E., Nugay, N., Nugay, T., “Synthesis and Characterization of Poly(N-
          isopropylacrylamide) and Poly(vinyl acetate) Diblock Copolymers via MADIX Process”, 
          Macromolecular Symposia, 323, 18-25, 2013.

Aydınoğlu, D., Şen, S., Helvacıoğlu, D., Nugay, T., Nugay, N., “Tuning of Heavy Metal Removal 
          Efficiency from Water via Micro Algae/Hydrogel Composites”, e-polymers, 16, 1-17, 2013.

Nugay, N., Nugay, T., Kennedy, J. P., “Minute Amounts of Organically Modified Montmorillonite 
          İmprove The Properties of Polyisobutylene-Based Polyurethanes”, Journal of Polymer 
          Science Part A: Polymer Chemistry, 51, 4076-4087, 2013.

Özcan O, Uyar A, Doruker P, Akten E.D., “Effect Of İntracellular Loop 3 on İntrinsic Dynamics of 
          Human Beta2-Adrenergic Receptor”, BMC Structural Biology, 13, (1), (16pp), 2013.

Kürkçüoğlu, Z., Doruker, P., “Substrate Effect on Catalytic and Global Dynamics of 
          Triosephosphate Isomerase”, Entropy, 15,1085-1099, 2013. 

Özbek P., Soner S., Haliloğlu, T., “Hot Spots in A Network of Functional Sites”, PLoS One, 8, (9), 
          e74320, 2013. 

Bağcı, E.Z., Şen, S.M., Çamurdan, M.C., “Analysis of a Mathematical Model of Apoptosis: İndividual  
          Differences and Malfunction in Programmed Cell Death”, Journal of Clinical Monitoring and 
          Computing, 27, 465-479, 2013. 

Aykaç- Fas, B., Tutar Y., Haliloğlu, T., “Dynamic Fluctuations Provide the Basis of a 
          Conformational Switch Mechanism in Apo Cyclic AMP Receptor Protein”, PLoS 
          Computational Biology, 9, (7), e10031412013, 2013. 

Kaya, C., Armutlulu, A., Ekesan, S. Haliloğlu, T., “MCPath: Monte Carlo Path Generation Approach 
          to Predict Likely Allosteric Pathways and Functional Residues”, Nucleic Acids Research, 41, 
          (Web Server Issue), w429-w255, 2013. 

Karahan, Ö., Aviyente, V., Avcı, D., Zijlstra, H., Bickelhaupt, F. M., “A Computational Study on the 
          Reactivity Enhancement in the Free Radical Polymerization of Alkyl” ,Polymer Chemistry, 
          51, 880–889, 2013.

Değirmenci,I., Furuncuoğlu-Özaltın, T., Karahan, Ö., Speybroeck, V.V., Waroquier, M., Aviyente, 
          V., “Origins of the Solvent Effect on the Propagation Kinetics of Acrylic Acid and Methacrylic 
          Acid”, Journal of Polymer Science Part A: Polymer Chemistry, 51, 2024–2034, 2013.


Işık, M., Karahan, Ö., Avcı, D., Aviyente, V., “Computational Approach to the Free Radical 
          Polymerization Kinetics of Alkyl a-Hydroxymethacrylate Monomers: A Structure–Reactivity 
          Relationship”, Journal of Polymer Science Part A: Polymer Chemistry, 51, 2375–2384, 2013.

Dedeoğlu, B., Uğur, I., Değirmenci, I., Aviyente, V., Barçın, B., Çaylı, G.,  Acar, H.Y., “First RAFT 
          Polymerization of Captodative 2-Acetamidoacrylic Acid (AAA) Monomer: An Experimental 
          and Theoretical Study”, Polymer, 54, 5122-5132, 2013.

 Özen, C., Yıldırım, A., Tüzün, N.Ş., Haslak, P., Doğan, E., Acar, E., Aviyente, V., “Prediction of The 
          1H NMR Spectra of Epoxy-Fused Cyclopentane Derivatives By Calculations of Chemical 
          Shifts and Spin–Spin Coupling Constants”, Molecular Physics: An International Journal at 
          the Interface Between Chemistry and Physics, 111, 3147-3155, 2013.


IV-MERKEZ’İN 2014 YILI İÇİN YILLIK ÇALIŞMA PROGRAMI 

Performans Değerlendirme Kriterleri
	Kriterler
	Sayısal Hedef

	Bilimsel Yayınlar
	10-15 

	TÜBİTAK Projeleri/Uluslararası projeler
	4  

	Bilimsel Toplantılara Katılma
	10 

	Misafirler (Seminer)
	5

	Ulusal ve Uluslararası Yeni Ortaklıklar
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V-MERKEZ’İN 2013 YILI İÇİN BELİRTMEK İSTEDİĞİ BAŞKA FAALİYETLER / BAŞARILAR

Bilimsel Amaçlı Ziyaretler 

Türkan Haliloğlu 
· 22-26 Temmuz 2013 tarihleri arasında ortak projede çalışmak ve işbirliği yapmak üzere Barcelona Supercomputing Center, Barcelona, İspanya’da Dr. Juan Fernandez-Recio’nun laboratuarını ziyaret etmiştir. 

· 13-18 Ağustos 2013 tarihleri arasında ortak çalışma ve işbirliği yapmak üzere Londra King’s College Londra, İngiltere’de, Dr. Franca Fraternali’nin laboratuarını ziyaret etmiştir. 
Arzu Uyar 

· 30 Nisan-29 Temmuz 2013 tarihleri arasında, The Molecular Modeling Group in Department of Biosciences and Nutrition konusu üzerinde Karolinska Institutet Stockholm, İsveç’te, Dr. Lennart Nilsson’un laboratuarında çalışmıştır. 



Melis Yıldırım 
· 13 Temmuz 2013-7 Eylül 2013 tarihleri arasında, Tagging Proteins with NEDD8: Enhancement of Ubiquitination konusu üzerinde National Institute of Health (NIH)’e bağlı National Cancer Institute (NCI) Frederick, Maryland, ABD’de, Ruth Nussinov’un laboratuarında çalışmıştır. 

Gülşah Çifci 
· 10 Eylül-11 Ekim 2013 tarihleri arasında “Assessing the performance of binding free energy calculations in protein-ligand complexes” isimli TÜBİTAK-CNRS Projesi kapsamında Nancy, Fransa’da Université de Lorraine’de Prof. Gerald Monard’ın yanında çalışmıştır. 

Diğer 

Türkan Haliloğlu 
· 6 Şubat 2013 tarihinde Hollanda Utrecht’de Ezgi Karaca’nın Utrecht Üniversitesi’nde Doktora Tezi Savunmasına katılmıştır. 
· 7-11 Ekim 2013 tarihleri arasında Belçika’nın Brüksel şehrinde Avrupa Birliği Marie-Curie proje değerlendirme panelinde (FP7-PEOPLE-2013-IEF-IIF-IOF-MATENG PANEL) hakemlik yapmıştır. 
· Merkez üyelerinin TÜBİTAK, TEYDEB, TTGV (Türkiye Teknoloji Geliştirme Vakfı), Avrupa Birliği Çerçeve Programları için yaptıkları danışmanlık, proje izleyiciliği, hakemlik ile ilgili faaliyetleri vardır. 

PRC (1989-2013) toplam yayınlar (atıf): 525 (6007) 
Türkan Haliloğlu toplam (2013) atıflar: 1457 (171) 
Pemra Doruker toplam (2013) atıflar: 1405 (77) 
Viktorya Aviyente toplam (2013) atıflar: 1102 (142) 

Aktif olan web sunucularımız (MCPath, HingeProt, DNABINDPROT, MLSTA) 2013 yılı içerisinde yaklaşık 3900 kez kullanılmıştır. 
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