Evrak Tarih ve Sayisi: 20.09.2024-1018320
Kurs Hakkinda;

Gunumuzde hizli bir gelisim gosteren yapay zeka yontemleriyle glic kazanan molekiler dinamik
yontemler karmasik suregleri kesfetmemiz ve anlamamiz igin firsatlar sunmaktadir.

Kursumuz, protein yapilari ve 6zelliklerinin tahmini ve incelenmesi i¢in kullanilan silico
yontemlerine iliskin genel bir bakis sunacaktir. Bunun yaninda, kurs programi yapisal verilerden
fonksiyon belirlenmesine yonelik ydontemlerin yaninda ligand-protein etkilesimini ve deneysel
yapisal verilerle yonlendirilen molekuler dinamik tekniklerini gcalisabilmek icin molekdler
kenetlemeyle ilgili oturumlardan olusmaktadir. Teorik oturumlar sirasinda katiimcilar, molekuler
dinamiklerin temelleri ve hesaplamali modellemenin temel ilkeleri hakkinda saglam bir temel
kazanacaklardir.

Teorik dersleri destekleyen pratik oturumlar, katiimcilarin edindikleri bilgileri dogrudan
uygulamalarina olanak taniyarak 6grenme deneyimini gelistirecektir. Rehber esliginde
simulasyon ve modelleme aktiviteleri katilimcilara biyomolekuler yapilarin analizi ve
manipulasyonu konusundaki becerilerini gelistirme firsati taniyacaktir.

Kursu tamamladiktan sonra katiimcilar hem teorik bilgiyi hem de pratik becerileri ¢cok gesitli
arastirma alanlarina ve biyoteknolojik uygulamalara etkili bir sekilde uygulama konusunda bilgi
ve beceri sahibi olacaklardir. ilag tasarimi, protein miihendisligi veya temel biyolojik calismalar
yaninda, kurs yapisal biyoloji alanindaki karmasik zorluklarla basa ¢ikmalari igin katiimcilara
gerekli temel becerileri kazandirmayi hedeflemektedir.

PROGRAM
Temel Linux -Server Bilgileri (Online)
Molekuler Modellemenin Temelleri
o Molekduler Teoriler -Teorik-
o Molekdlerin Farkli Temsilleri (smile,1D, 2D ve 3D)- Uygulama-
o Biyomolekul Veri bankalari -Uygulama-
o Yapi kalitesi dogrulama ve degerlendirme -Uygulama-
- Makine Ogrenme ile Kiigiik Molekullerin Ozelliklerinin (biyo-aktivite, toksisite vs.) Tahmini
(QSAR)
o Makine Ogrenme Algoritmalari -Teorik-
= Veri Setleri ve Molekuler Tanimlayicilarin Belirlenmesi -Uygulama-
= Degisken segimi -Uygulama-
= Model Olusturulmasi -Uygulama-
= Modellerin Validasyonu ve Yorumlanmasi -Uygulama-
- Molekuler Kenetlenme (Docking)
o Molekuler Kenetlemeye Baslangic
= Skorlama Fonksiyonlari ve Docking Programlari -Teorik-
= Ligand ve Proteinlerin Hazirlanmasi -Uygulama-
= Ydarutme ve Sonugclarin Yorumlanmasi -Uygulama-
- Biyomolekullerin Molekuler Dinamik Simulasyonlari
o Molekuler Dinamik Simulasyonlarin (MDS) Teorik Temelleri -Teorik-
o GROMACS ile MDS Uygulamalari
=  Girdi Dosyalarinin Taninmasi ve Hazirlanmasi -Uygulama-
=  Minimizasyon ve Dengeleme -Uygulama-
= Yurutme ve Cikti Dosyalari -Uygulama-
o MDS Analizleri -Teorik-
=  Temel MD Yorunge Analizleri -Uygulama-
* ileri MD Yériinge Analizleri (Betweeness Centrality, Residue Interaction
Network, Mutual Information Analysis vs.) -Uygulama-
- Genel Degerlendirme ve Tartisma
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13.Kasim.2024 Ogleden Sonra

14.00-14.50 Molektler Teoriler

15.00-15.50 Molektlerin Farkli Temsilleri (smile,1D, 2D ve 3D)
16.00-16.50 Biyomolektil Veri Bankalari

17.00-17.50 Yap1 kalitesi dogrulama ve degerlendirme
14.Kasim.2024 Sabah

09.00-09.50 Makine Ogrenme Algoritmalari

10.00-10.50 Makine Ogrenme Algoritmalari

11.00-11.50 Veri Setleri ve Molektiler Tanimlayicilarin Belirlenmesi
12.00-12.50 Veri Setleri ve Molektler Tanimlayicilarin Belirlenmesi
14.Kasim.2024 Ogleden Sonra

14.00-14.50 Degisken secimi ve Model Olusturulmasi
15.00-15.50 Degisken secimi ve Model Olusturulmasi
16.00-16.50 Modellerin Validasyonu ve Yorumlanmasi
17.00-17.50 Modellerin Validasyonu ve Yorumlanmasi
15.Kasim.2024 Sabah

09.00-09.50 Molekuler Kenetlemeye Baslangic

10.00-10.50 Skorlama Fonksiyonlar: ve Docking Programlari
11.00-11.50 Ligand ve Proteinlerin Hazirlanmasi

12.00-12.50 Yurttme ve Sonuclarin Yorumlanmasi
15.Kasim.2024 Ogleden Sonra

14.00-14.50 Molektuler Dinamik Simulasyonlarin (MDS) Temelleri
15.00-15.50 Molektuler Dinamik Simulasyonlarin (MDS) Temelleri
16.00-16.50 Girdi Dosyalarinin Taninmasi ve Hazirlanmasi
17.00-17.50 Girdi Dosyalarinin Taninmasi ve Hazirlanmasi
16.Kasim.2024 Sabah

09.00-09.50 Girdi Dosyalarinin Taninmasi ve Hazirlanmasi
10.00-10.50 Minimizasyon ve Dengeleme

11.00-11.50 Minimizasyon ve Dengeleme

12.00-12.50 Minimizasyon ve Dengeleme

16.Kasim.2024 Ogleden Sonra

14.00-14.50 Yurtutme ve Cikti1 Dosyalar:

15.00-15.50 Yurtatme ve Cikt1 Dosyalar

16.00-16.50 Yurtutme ve Cikti1 Dosyalar:

17.00-17.50 Yurtatme ve Cikti Dosyalar:

17.Kasim.2024 Sabah

09.00-09.50 MDS Analizleri

10.00-10.50 Temel MD Yoértinge Analizleri

11.00-11.50 fleri MD Yériinge Analizleri

12.00-12.50 fleri MD Yériinge Analizleri

Egitici Kadrosu :
- Molekller Modelleme ve QSAR
Prof. Dr. Erol EROGLU, Dr. Ogr. Uyesi Nuri YORULMAZ, Ogr. Gér. Dr. Murat YASAR

- Docking ve MDS
Prof. Dr. Nazmi YARAS, Ogr. Gor. Dr. Murat YASAR, Ars. Gér. Dr. Ekrem YASAR

- MDS Analiz
Dog. Dr. Mustafa TEKPINAR, Ars.Gor Dr. Ekrem YASAR
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YAPI-FONKSIYON iLigKiSi VE DINAMIK SIMULASYON

13-17.Kasim 2024, Kaleici—-ANTALYA

KONULAR:

-Temel Linux -Server Bilgileri (Online)
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