TRUBA

Tlirk Ulusal Bilim e-Altyapisi

4 >

ULAKBIM samayiveTeknloi  pijpifp




TRUBA

Tlrk Ulusal Bilim e-Altyapisi



A S SRR R Y

Q00000)

o

Reeee ey

T
s

Uesasngns 3

Vne

Tiirk Ulusal Bilim e-Altyapisi T.C. Cumhurbask




Mustafa Varank
T.C. Sanayi ve Teknoloji Bakani



www.truba.gov.tr 5

Tarkiye Bilimsel ve Teknolojik Arastirma Kurumu (TUBITAK), kuruldugu 1963 yilindan bu yana, tilkemizin bilim alanindaki rotasini belirlemis,
bilim ve teknoloji arastirmalarina 6ncillik etmis, tim bilimsel gelismeleri yakindan takip ederek, projelerinde ve politikalarinda daima Ulke
yararini gdzetmis bir kurumumuzdur.

Yeni ve glcli Tarkiye'de, gelecede birakilacak yeni hazineler dretme ¢abasinda olan yeni TUBITAK, 55 yillik deneyiminden aldigi gl ve
motivasyonla, Sayin Cumhurbaskanimizin talimatlari dogrultusunda hazirlanan 100 giinlik eylem plani kapsaminda, tlkemizi gelecege
tasiyacak, bilimin aydinlattigi yoldan ilerlemeyi stirdiirecek calismalarina devam ediyor.

Bu calismalardan birisi de, bugtin elinizde olan “Tiirk Ulusal Bilim e-Altyapisi (TRUBA)” kitap¢idi. TUBITAK Ulusal Akademik Ag ve Bilgi Merkezi
(ULAKBIM) tarafindan kurulan ve acik kaynak kodlu sistem esasina gore isletilen tematik bir arastirma altyapisi olan TRUBA, yiiksek performansli
hesaplama, veri yogun ve bilimsel veri ambari hizmetleri sunmanin yani sira; 114 farkli tiniversiteden bin 900’den fazla arastirmaciya bilimsel
arastirmalarinda katkida bulunmak Gzere dogrudan hizmet veriyor; farkli kamu kurumlari ve arastirma enstitiileriyle ortak projeler gelistiriyor.
Ulusal anlamda stratejik dnemi bulunan bu e-Altyapiyr ve bu altyapi sayesinde dretilip, uluslararasi dergilerde yayimlanan bilimsel projeleri
tanitan TRUBA kitap¢igini sizlerle paylasmaktan blyik mutluluk duyuyorum.

Bu kitapcik, tlkemizdeki farkli Gniversitelerin, arastirma kuruluslarinin, 6zel kurum ve kuruluslarin yiksek performansii hesaplama, veri yogun
hesaplama ve bilimsel veri ambari ihtiyaclarini karsilayabilecek, tiim arastirmacilara servis veren TRUBA ile ilgili farkindaligi artirmak icin
hazirlanmistir.

Ulkemizin arastirmacilari icin 6nemli bir hizmet veren TRUBA'yI hayata geciren TUBITAK ULAKBIM calisanlarina ve bu kitapcigin hazirlanmasinda
emedgi gecen herkese tesekkir ederim.
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1996 yilinda TUBITAK’a bagli bir enstitii olarak kurulan TUBITAK Ulusal Akademik Ag ve Bilgi Merkezi (ULAKBIM), tiniversiteler ve arastirma
kurumlari arasinda arastirma ve egitim amacli aglar kurmak, isletmek, bu adlarin yurt ici ve yurt disindaki adlarla badlantisini saglamak, bilgi
tretimine yardimci olacak nitelikte bilgi teknolojileri destedi saglamak ve bu ag tizerinden ve/veya geleneksel yollarla tlkemizdeki bilimsel bilgi
Gretimine yardimci olacak sekilde akademik bilgi ve belge hizmetleri sunmak ve Ulkenin bilgi birikimini yansitacak bilgi Griinleri gelistirmek
ile sorumludur. TUBITAK ULAKBIM’in sundudu yiiksek performansli hesaplama, veri yogun hesaplama ve bilimsel veri ambarlari servislerinin
isletimi, TRUBA Operasyon Merkezi tarafindan, TRUBA ile saglanmaktadir.

114 farkli Gniversiteden bin 900’den fazla arastirmaciya bilimsel ¢alismalarina katkida bulunmak @zere dogrudan hizmet veren TRUBA'yI,
TUBITAK'In gizli hazinesi olarak degerlendirebiliriz. Kamuoyundaki bilinirligi diisik olmasina karsin TRUBA, hesaplamali bilimler alaninda
calismalarini yariten arastirmacilar tarafindan vazgecilmez bir servis olarak gorilmektedir.

Oncelikli amaci @iniversitelere e-Altyapi olanaklarini saglamak olan TRUBA, kurulusundan itibaren sanayi ile yapilabilecek olasi is birliklerine
de 6nem vermistir. Bilimin teknolojiyle kaynastigi giinimiz bilgi diinyasinda Gniversite ve kamu kurumlarinin sanayi ile is birligi kaciniimazdir.
TRUBA ise bu kaynasmaya zemin hazirlayabilecek, ortak projelerin hayata gecirildigi ve gecirilebilecedi bir kaynaklar bitlini olarak goéralebilir.

GunumUzde TRUBA, 4Pbyte depolama alani, 20 bin islemci cekirdedi ve ayda 10M cekirdek/saat hesaplama altyapisi ile farkli kamu kurumlari
ve arastirma enstittleriyle ortak projeler gerceklestirilen ve kurulusundan itibaren 13 Avrupa Birligi Cerceve Program Projesinde yer alinmasini
saglayan ulusal anlamda stratejik 6Gnemi bly(k bir ulusal e-Altyapidir.

Bu kitapcik, Glkemizde farkli Gniversitelerin, arastirma kuruluslarinin, 6zel kurum ve kuruluslarin (6zellikle savunma sanayii, Grlin tasarimi
yapan otomotiv ve beyaz esya sektdrinln), yiksek performansli hesaplama, veri yogun hesaplama ve bilimsel veri ambari ihtiyaclarini
karsilayabilecek, tiim arastirmacilara servis veren TRUBA'nin kamuoyundaki bilinirligini artirmak icin hazirlanmistir.

Yiiksek performansl hesaplama, gliniimiizde bilimsel ve endUstriyel yeniligin anahtar unsurudur. Yiksek performansli hesaplamaya yatirm
yapan kiresel ekonomilerin, zaman icinde, en biyik rekabet avantajini kazanacak ve en blylk ekonomik fayday! sadlayacak ekonomiler
oldudu aciktir.

TRUBA’nin en 6nemli amaci, tilkemizin bilimsel alandaki rekabet giiciinG artirmak ve kapasitesini gelistirirken ulusal kaynaklarimizin da en etkin
ve verimli bicimde kullaniimasini saglamaktir. Hesaplama ve depolama ihtiyaclarinin kiiciik parcalar biciminde tedarik edilmesi yerine toplu
olarak satin alinmasi ve deneyimli personel ile servise sunulmasi ciddi bir kaynak tasarrufu saglamaktadir. Ayrica ulusal arastirma altyapilarinin
e-Altyapi ihtiyaclari karsilanarak, toplum refahina katki sadlayabilecek biyik projelerin gerceklestirilmesi olanadi saglanmaktadir. Projelerin
boyutlarinin blyimesi ve sonug¢ odakli duruma gelmeleri de disiplinler arasi ¢alismayi ve is birligi kiltarand gelistirmektedir.

TRUBAnin giiclendiriimesi, farkli disiplinlerde calismalarini yiriten arastirmacilarin gereksinim duyduklar yiksek performansli hesaplama
ortamini ve kullanici destek servisini sadlayarak, arastirma kurumlarinin Ar-Ge faaliyetleri ve yayin sayilarinda artis ile bilim diinyasina katkida
bulunmaktadir.

TRUBA'y1 kurup gelistiren ULAKBIM calisanlarina ve bu kitapcigin hazirlanmasinda emegi gecen herkese tesekkiir ederim.



www.truba.gov.tr

TUBITAK ULAKBIM, kurulusundan itibaren sirasi ile arastirma adlari, Yiksek Performansli Hesaplama, veri yogun hesaplama ve bilimsel veri ambarlari
servislerini sunmaktadir. Saglanan hizmetlere giinimiz itibariyla bakildiginda e-Altyapilarin sirekli ve saglikli isleyebilmesi icin gerekli bittin bilesenleri
icerdigi gorilmektedir. Bulut hesaplama ve Yesil Bi eri gibi teknolojik gelismelere yonelik projeler, merkezler ve Gretilen politikalar yakindan
takip edilerek e-Altyapinin tiim bilesenleriyle b igine biytk 6nem verilmektedir.

Yiiksek Performansli Hesaplama, veri yogun hesaplama, bilimsel veri ambarlari ve bulut hesaplama gibi servisler TRUBA Operasyon Merkezi tarafindan
sletimi yapilmakta olan ve 2010 yili sonuna kadar TR- bariyla TRUBA olarak adlandirilan mevcut altyapida saglanmaktadir.

TUBITAK ULAKBIM, 2003 yilinda kurumun biitesi ile satin aldi§i 128 adet PC ile Yiiksek Performansli Hesaplama ¢alismalarina baslamis, daha sonra gerek
ulusal arastirmacilardan gelen talep, gerekse uluslararasi projelerde kazanilan deneyim ve basarilarin etkisiyle TUGA (Tiirk Ulusal Grid Altyapisi / TR-Grid)
projesini gerceklestirmistir. TUBITAK Bilim Kurulu onay ile TARAL kapsaminda desteklenen TUGA projesi kapsaminda 2006-2008 yillari arasinda altya
desteklenmis ve dnemli 6lclde genisletilmistir.

2009 yilinda DPT Arastirma Altyapisi Proje Cagrisina basvurularak “TR-Grid Arastirma e-Altyapisinin Glglendirilmesi” projesi sunulmustur. Bu proje
kapsaminda eskiden TR-Grid olarak adlandirilan TRUBA, 2011 yili sonuna kadar DPT tarafindan desteklenmistir. 2012 yilindan itibaren bir dnceki projenin
Glclendirme” projesi kapsaminda Kalkinma Bakanligr'ndan alinan destek ile altyapinin genisletilmesi

TRUBA, 114 farkli Gniversiteden 1900°den fazla arastirmaciya bilimsel calismalarina katkida bulunmak tizere dogrudan hizmet veren, farkli kamu kurumlari
ve arastirma enstittleriyle ortak projeler gerceklestiren ve kurulusundan itibaren 13 Avrupa Birligi Cerceve Program Projesinde yer alinmasini saglayan
lusal anlamda stratejik dnemi blyik bir Ulusal e-Altyapid

Ulusal e-Altyapinin uluslararasi diizeyde rekabet edebilecek sekilde gelistirilmesi ve giiclendirilmesi icin TUBITAK ULAKBIM biinyesinde bulunan TRUBA
Danisma Kurulu ile birlikte hareket edilmektedir. TRUBA Danisma Kurulu 2010 Temmuz ayinda TUBITAK Bilim Kurulu Karari ile olusturulmustur. TRUBA
Danisma Kurulunda Kalkinma Bakanligi, TUBITAK, tniversiteler, kamu, savunma sanayii ve 6zel sektorden temsilciler yer almaktadir. TRUBA Danisma
Kurulu, benzer e-Altyapilari isleten diger Clkelerdeki kurullara oranla, Tirkiye'de mevcut olan e-Altyapilarin bitiin paydaslari icin; strateji ve politika
gelistirmesi ile teknik danism saglamasi agisindan benzersiz ulusal ¢apta bir kuruldur.
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TRUBA kaynaklarinin  kullaniminin  en  &nemli  ¢iktisi TRUBA kaynaklari, Yiksek Performansli Hesaplama, grid hesaplama
yayinlaridir.  Arastirmacilarimizin, ve federe bulut altyapisi olmak Gzere farkl hesaplama alanlarinda
http://www.truba.gov.tr adresinde ver alan tesekkur hizmet vermektedir. Glin icinde, mevcut kaynaklarin kullanimi en
orneklerinde oldudu gibi, TRUBA kaynaklarini kullandiklarini Ust seviyeye erisebilmektedir. 2018 yili icinde TRUBA kaynaklarina
yayinlarinda belirtmeleri beklenmektedir. Ayrica yil icinde dahil edilen yeni hesaplama kiimeleri ile aylik ortalama kullanim 10M
yapilan yayinlarin TRUBA Operasyon Merkezi’ne bildirilmesi, cekirdek/saattir.
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Arastirma Projeler|
Hesaplamali Nanomalzeme
Dizayn Arastirma Grubu

Anadolu Universitesi

Hesaplamali Nanomalzeme Dizayn Arastirma Grubu olarak
Anadolu Universitesi Makine Muhendisligi  bolimi  binyesinde
arastirmalarimizi - stirdirmekteyiz. Genel olarak nano dlzeyde
dustk boyutlu malzemelerin elektronik, optik, mekanik, elastik ve
termodinamik, 6zelliklerini farkli yaklasim ve yontemler ile sistematik
olarak arastirmaktayiz. Arastirmalarimizdan elde ettigimiz bulgular
sonucunda, inceledigimiz yenilikci nanomalzemelerin - gelecek
teknolojik uygulamalara adaptasyonlarina  yonelik onerilerde
bulunmak, temel motivasyonumuz. Genel olarak, calismalarimiz
kapsaminda Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (Density Functional
Theory) ve Molekiler Dinamik (Molecular Dynamics) Yontemi temelli
simlasyonlar gerceklestirmekteyiz. TRUBA'yI 6zellikle bu iki amaca
yonelik olarak 10 yildir kullanmaktayiz. Gecmisten bu yana, hizmete
girenyeniucbirimlereerisimimizsayesinde 6zelliklenanomalzemelerin
gelecek enerji Uretimi ve dénisimi uygulamalarinda kullanimina
yonelik bircok basarili ¢calisma gerceklestirdik.

Ornegin, yakin zamanda MXene adiyla literatire yerlesmis iki
boyutlu malzemelerin gelecek iyon pil uygulamalarinda kullanimi
ile ilgili sistematik bir calismayl tamamladik. Ele aldigimiz bircok
malzeme arasindan ¢zellikle tek ve birkac katmanli Mo2C kristalinin
ve ayrica Ti2CO2-Grafen ve V2C02-Grafen hetero kristallerinin sira
disi potansiyelleri oldugunu saptadik. Bu malzemelerin icine ya da
lizerine yerlestirilen, Li, Na, ve K gibi iyonlarin yiksek baglanma
enerjilerine ragmen meV mertebesinde distk bariyerler altinda difliz
edebildiklerini ve ytiksek kapasiteli iyon pillerde anot malzeme olarak
kullanilabileceklerini hesaplamalarimiz sonucunda gosterdik. [1-2]
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Diger bir calismamizda ise, gelistirdigimiz atomlar arasi etkilesim
potansiyelleri ile iki boyutlu MoS2, MoSe2, WS2 ve WSe?2 kristallerinin
dinamik, termal ve termodinamik &zelliklerini deneysel dlcimler
ile tutarh bir sekilde hesapladik [3-4]. Boylece, tutarlihgi farkl
sicakliklarda farkli fiziksel dzelliklerin hesaplanmasiyla kanitlanmis bir
potansiyel serisini literattre kazandirmis olduk.
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Arastirma Projeler|

FarkliDaralma Sekilleri ve Daralma Siddetlerinin
Tikali Damarlardan Yayilan Giiriiltiiye Etkisinin
incelenmesi

Orta Dogu Teknik Universitesi

Damar hastaliklari, modern toplumlarda insanlarin en basta gelen
hastalanma, sakat kalma ve 6lim sebeplerindendir. Bu hastaliklarin
tespit edilmesi ancak hastalik ilerledikten ve hasta sikayetleri ortaya
¢iktiktan sonra mevcut olan klasik anjiyografi gibi girisimsel veya
renkli Doppler ultrasonografi ve MR/CT anjiyografi gibi girisimsel
olmayan metotlarla miimkn olmaktadir. Bu metotlar riskli, pahali ve/
veya uygulamasi zor olmalarinin yani sira gtinimtizde genellikle erken
tani koyma amacli kullanilmamaktadirlar. Erken safhadaki damar
hastaliklarinin tespit edilmesi icin girisimsel olmayan, risk icermeyen
ve ¢ok sayida insana ucuz ve kolay uygulanabilecek metotlara ihtiyag
vardir. Bu yeni metotlar kullanilarak saptanan stpheli vakalar daha
detayli inceleme icin diger tekniklere yonlendirileb

Damar hastaliklarinin en sik gorilenlerinden birisi aterosklerozdur.
Bu hastalikta damar capinin daralmasindan kaynaklanan tikaniklik
olusmakta ve bu durum kan akisini olumsuz etkilemektedir. Tikall
damarlarda daralma sonrasi akista ttirblans ve buna bagl damar i¢
ylizeyine etki eden yiiksek frekansl basin¢ dalgalanmalari meydana
gelebilmektedir. Bu dalgalanmalar damar yapisinda titresimler
olusturmakta ve bu titresimler akustik yayilima sebep olmaktadir.
Ortaya cikan akustik yayiim damar tikanikliginin bir isareti olarak
girisimsiz teshis yontemlerinin gelistirilmesinde kullanilabilir.

Bu calismada farkl daralma sekilleri ve daralma siddetlerinin tikali
damarlardan yayilan giriltiye etkisi acik kaynak kodlu OpenFOAM
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akis cozlcusu kullanilarak dinamik Smagorinsky modeli bazl Blyik
Girdap Benzetimleri (Large Eddy Sim{lasyonlari, LES) ile incelenmistir.
Damar duvart rijit kabul edilmis, damar girisinde ortalama Reynolds
sayisini 1000 verecek fizyolojik atimli akis profili veriimis ve akiskan
olarak Newtonsal olmayan kan (Bird-Carreau modeliile) kullaniimistir.
Gerceklestirilen simalasyonlarda kullanilan sayisal aglar her model
icin yaklasik olarak 2,5 milyon sonlu hacim elemani icermektedir.
Ortalama 10-6 saniyelik zaman adimi ile 5 sn’lik atimli akis stiresince
gerceklestirilen benzetimlerin her biri TRUBA'da yirmiddrder cekirdek
kullanilarak yaklasik 30 ginde tamamlanmistir.

Sonuglar incelendiginde tikaniklik sekil ve siddetinin daralma
sonrasindaki maksimum uyarim noktasinda elde edilen basin¢
dalgalanmalarinin siddetini ve frekansini 6nemli sekilde etkiledigi
gortlmustdr. Test edilen farkli tikaniklik modellerinden elde edilen
damar i¢ duvarindaki basing verileri islenerek sese dontsturalmis
ve bunlarin gercek tikali damarlarda olusan dftirme seslerinin deri
yuzeyinden dinlenmesinde duyulanlarla uyumlu oldugu goralmastar.

600

500

Frekans (Hz)

20 40
Daralma gikisina olan uzaklik (mm)
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Farkli daralma sekilleri
ve daralma siddetlerinin
tikali damarlardan yayilan
guraltiye etkisi acik
kaynak kodlu OpenFOAM
akis ¢ozlclsu kullanilarak
dinamik Smagorinsky
modeli bazli Buyuk Girdap
Benzetimleri (Large Eddy
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Arastirma Projeler|

Yuvarlatilmis Burunlu Genis Baslikli Savagin
Membasindaki U¢ Boyutlu Tiirbiilansh Akisin
Sayisal Benzetimi

Eskisehir Osmangazi Universitesi

Akarsu ve sulama kanallarinda debinin dlcilmesi ve ayni zamanda
akimin kontrol edilebilmesi icin genis baslikli savaklar yaygin olarak
kullaniimaktadir. Genis bashkli savadin kretinde gelisen tirbulans
sinir tabakasindan dolayi savagin debi iletim kapasitesi azalmaktadir.
Savagin debiiletim kapasitesini arttirabilmek ve ayni zamanda savagin
membasinda olusan kati madde birikimini azaltabilmek amaciyla
savak burnu yuvarlatiimaktadir. Eskisehir Osmangazi Universitesi
insaat Muhendisligi  bolimiinde gerceklestirilen bu arastirma
projesinde savagin membasinda ve kretinde olusan tarbilansli
akisin sayisal benzetimi DES (Detached Eddy Simulation) tlrbilans
yaklasimi kullanilarak gerceklestirilmistir. Do¢. Dr. Ender Demirel’in
danismanliginda doktora égrencisi Ars. Gor. Mehmet Anil Kizilaslan
tarafindan OpenFOAM katliphanesi kullanilarak farkli yuvarlatma
yaricaplarina sahip savaklar tizerinde sayisal benzetimler yapiimistir.
Sayisal cozlim sirasinda serbest yiizeyin konumu VOF (Volume of Fluid)
metodu kullanilarak takip edilmis, egrisel kati yizeylerin civarinda ag
dikligi azaldigi icin bu bolgelerde hareket denklemleri sayisal olarak
cozullrken cok adimli dogrulama prosedirleri uygulanmistir. Kati
ylizeylere yakin yerlerde sinir tabaka etkilerini yakalayabilmek ve kati
yiizeylerden uzak bdlgelerde zamanla degisen tlrbulans ¢alkantilarini
hassas bir sekilde hesaplayabilmek icin yaklasik 14 milyon hesaplama
hiicresi iceren ad kullanilmistir.  Hesaplama bolgesi domain
decomposition metodu ile béliindikten sonra mpi kittuphaneleri
kullanilarak ¢ozlic paralellestirilmistir. TRUBA (zerinde bulunan
Sardalya kuyrugundaki sunucular tzerinde yizonikiser cekirdek ile
yapilan sayisal benzetimler yaklasik 12 giin sirmstdr. Elde edilen
sonuglar arastirma makalesi olarak hazirlanmaktadir.

www.truba.gov.tr
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Genis baslikli savagin tizerinden gecen ttirblansl akisin DES ile benzetimi.

Temas tankinin icindeki akisin LES ile sayisal benzetimi.

Bir kapagin mansabindaki batmis sicramanin LES ile sayisal benzetimi.
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Bu arastirma projesi disinda baska arastirma calismalari da yine
TRUBA kaynaklari kullanilarak es zamanli olarak strdirilmektedir.
Bu calismalardan bazilari temas tanklarinin icindeki dezenfektan
yayiliminin LES (Large Eddy Simulation) ile sayisal benzetimi (Sekil 2),
dikey eksenli bir riizgar turbininin gelistirilmesi ve disey bir kapagin
mansabindaki batik hidrolik sicramanin LES ile sayisal benzetimidir
(Sekil 3). Kabul edilen 1001 kodlu TUBITAK arastirma projesinde
temas tanklarinin hidrolik ve karisim verimlerinin artiriimas icin yeni
tasarimlarin arastiriimasi konusunda yapilacak sayisal benzetimlerin
TRUBA kaynaklari kullanilarak gerceklestirilmesi planlanmaktadir.

OpenFOAM
kuttphanesi
kullanilarak
farkli yuvarlatma
yaricaplarina sahip
savaklar Gzerinde
sayisal benzetimler

19



20

Arastirma Projeler|
Yeni Nesil 2-Boyutlu Malzemelerin
Optoelektronik Ozelliklerinin incelenmesi

Bilkent Universitesi

Bilkent Universitesi Ulusal Nanoteknoloji Arastirma Merkezi
(UNAM) ve Malzeme Bilimleri ve Nanoteknoloji Enstitiistinde ilk-
prensipler (ab initio) hesaplamali yontemlerle, yeni iki-boyutlu
(2B) vapilarin optimizasyonu, kararli yapilarinin  bulunmasi,
blyitme mekanizmalarinin anlasiimasi ve akabinde yeni
malzemeler arasindan potansiyel vadettigini tespit ettigimiz
yapilarin elektronik ve optik 6zelliklerinin hesaplanmasi ve
modifiye edilmesi (zerine arastirmalar yapmaktayiz. Katkilama,
germe-cekme, katman sayisi ve eksitonik etkilesimler gibi temel
bir takim etkilerle sistemlerin islevsellestirilmesi ve potansiyel
uygulamalari incelenmektedir.

2B malzemeler, 6zellikle de grafenin sentezlenmesinden itibaren;
stiin mekanik, elektronik ve optik ozelliklerine istinaden cesitli
teknoloji alanlarinda kullaniimak (zere son vyillarda yodun bir
bicimde hem teorik hem de deneysel olarak ¢alisiimaktadir. Ekran,
LED, optik moddilatér ve fotovoltaik gibi uygulamalarda gelismis
2B malzemelere duyulan gereksinim sebebiyle, yeni nesil 2B
malzemelerin optik 6zelliklerinin calisiimasi son yillarda giderek
onem kazanmistir. Ornegin, ultra-ince, hafif ve (yari) transparan
gecis metali kalkojenlerinin  bant aralidi mihendisligiyle
glines pilleri, LED ve ekran uygulamalarindaki kullanimlari
yayginlasmaktadir. Bu motivasyonla, bilimsel merak ve ge¢mis
tecriibelerimiz 1s1§inda, yeni nesil 2B sistemlerin optoelektronik
dzellikleri arastinimaktadir. Cogu yeni sentezlenmis ve revacta
bir malzeme takimi olan Grup VA'larin (arsenen, antimonen ve
bismuten), Grup IlIA’'larin (borofen) ve Grup IlI-VA’'larin (GaN
ve AIN) ve heteroyapilarin Gzerine odaklanilimistir. Standart
esleniklerine gore oldukca zahmetli ve uzun olan optik hesaplarin
kullanildigi; genis kapsamli, farkli yapilarin ve etkilerin sistematik
bir bicimde ele alindigi ¢alismalarimizin ulusal bilgi birikimine
ciddi katkilar yapacadi distiniimektedir.
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Muammer Kanli

Modellemeler icin yodunluk fonksiyoneli teorisi (YFK) kullanilarak
esas olarak VASP kodundan yararlanilmis ve TRUBA altyapisi
kullaniimistir. Atomik pozisyonlar ve 6rgli parametreleri eslenik
gradyant yontemiyle optimize edilip, sistemin toplam enerjisi ve
atomlar Gzerindeki kuvvetler minimize edilmistir. YFK'nin bircok
malzeme &zelliginin hesaplanmasina olanak sadlayan ve oldukca
dodru degerler verebilen bir yontem oldugu bilinmektedir. Optik
dzelliklerinin hesaplanmasi icin “Random Phase Approximation
(RPA)” formiilasyonu uygulanarak kompleks dielektrik fonksiyonu
bulunmustur. Burada, valans bandindan yiiksek enerji bantlarina
olan ihtimal dahilindeki bitin optik gecisler dikkate alinmistir.
Ek olarak, yari-iletken ve yalitkan malzemelerin optik sogurulma
prosesi dusunaldiginde, deneysel sonuclarla birebir uyusma icin
(elektron-desik etkilesimlerinden kaynaklanan) “eksitonik” etkiler
oldukca kritiktir ve Bethe-Salpeter denklemleri (BSE) kullanilarak
bu etkiler de dikkate alinmistr.

Cahismalarimiz kapsaminda, optoelektronik uygulamalara yonelik
olarak, deneysel arastirmalara isik tutabilecek ve endUstride
kullanilabilecek yeni nesil 2B islevsel yapilar 6nerilmistir. Elde
edilen sonuclar etki faktorl ylksek uluslararasi dergilerde
yayimlanmis ve ulusal/uluslararasi  kongrelerde sunulmustur.
Laboratuvar ortaminda ¢ok uzun stren yiiksek biitceli deneylerin
yerine, sistemlerin bilgisayar ortaminda modellenmesiyle is giic(,
zaman ve bltceden tasarruf edilmistir.
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Bilimsel merak ve
gecmis tecrubelerimiz
ISIginda, yeni nesil
2B sistemlerin
optoelektronik
Ozellikleri
arastiriimaktadir.
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Yeni Nesil Nanodl¢cek Malzemelerin Sentezi ve

Hesaplamali Yontemler ile Analizi
Izmir Yuksek Teknoloji Enstitisii

Doc.Dr.HasanSahintarafindanyo6netilen CENT (Computationaland
Experimental NanoTechnology) grup, malzemelerin nanoélcekte
gosterecekleri olagandisi ozelliklerin arastiriimasi amaci ile bir
yandan deneysel sentez ve karakterizasyonlar gerceklestirirken,
diger taraftan da elde edilen bulgularin aydinlatiimasi amaci ile
teorik hesaplamalar yapmaktadir. 2007 yilindan itibaren TRUBA
kaynaklarini kullanmakta olan Dr. Sahin’in yaptigi ¢alismalardan
Uretilen 95 adet makalesi uluslararasi dergilerde basiimistir ve bu
yayinlara 6500°den fazla atif yapiimistir.

Deneysel aletlerdeki ilerlemenin bir sonucu olarak malzemelerin
nano boyutlarda sentezlenmesi ve karakterizasyonu giiniimiizde
mUmkin olmustur. Boyutsal indirgenmenin bir sonucu olarak
ortaya ¢ikan kuantum etkileri malzemelerde yepyeni ézelliklerin
kesfine olanak saglamaktadir.  Dolayisiyla, teknolojideki
bu ilerlemeler 6zellikle yeni nesil malzeme arayislarina hiz
kazandirmistir. Bununla birlikte nanodlcek malzeme sentezi
stireclerinin zorlugu deneysel calismalara destek saglayacak olan
teorik éngordlerin dederini artinimistir. Yogunluk fonksiyoneli
kurami (DFT) gibi teorik araclarin yiksek hizli bilgisayarlar vasitasi
ile kullaniimasi hizla ilerleyen malzeme arastirmalari icin blyUk
dneme sahiptir.

Dr. Sahin ve grubu tarafindan izmir Yiksek Teknoloji Enstitiisii
Fotonik Bolimi catisi altinda ydratilen teorik calismalar ile
molekiller ve disik boyutlu kristal malzemelerin Elektronik,
Manyetik, Fonon, Kuantum Transport ve Optiksel &zelliklerinin
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derinlemesine  anlasiimasi  amaclanmaktadir. ~ Yogunluk
fonksiyoneli teorisi cercevesinde elde edilen sonuclarin olasi
uygulamalartise deneysel gruplar ile yarittlen ortak ¢calismalar ile
arastirimaktadir. CENT grup blinyesinde yapilan ¢alismalar temel
olarak 2 malzeme grubu Uzerine yogunlasmaktadir; (i) grafen ve
benzeri ultra-ince malzemeler ve (i) yeni nesil perovskitler.

i. Yeni Nesil Perovskitler

Perovskit malzemeler 100 yildir bilinen kristaller olmalarina
ragmen son birkac yil icinde yapilan calismalar ile optoelektronik
uygulamalar icin 6nemli yapitaslari olabilecekleri ortaya ¢ikmistir.
Ozellikle 15k ile saglanan giris enerjisini yiiksek verimlilikle
elektriksel enerjiye donustirmeleri dolayisi ile perovskitler
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glnimiiz nanoelektronik arastirmalarinda en cok malzeme
gruplarindan biridir. Dr. Sahin ve grubu tarafindan yapilan
calismalarda CH3NH3PbI3 ve CsPbxBry gibi perovskitlerin sentezi,
fotoluminesans karakterizasyonlari ve Raman Spektroskopisi
ile titresimsel &zelliklerinin belirlenmesi gerceklestiriimektedir.
Bunlarin yani sira, deneylerde gdzlemlenen ilgin¢ &zelliklerin
aciklanabilmesi amaciyla TRUBA bilgisayarlarinda DFT hesaplari
yapllmaktadir. Dr. Sahin ve grubunun yakin zamanda basiimis olan
calismalarinda [Phys. Rev. Materials 2, 034601 (2018)] CsPbBr3
perovskit malzemesinin nem etkisi altinda bozulma s(reci
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deneysel ve atomik-6lcek DFT hesaplari ile incelenmistir. Yapilan
arastirma CsPbBr3 perovskit malzemesinin bozulma sdrecinin,
bilinenden farkli olarak, iki adimli bir stirec oldugunu gdstermistir.
ilk adimda nem etkisi ile bir araya gelen nanoteller daha stabil
olan buyik agromerleri olustururken ikinci adimda ise daha fazla
neme maruz kalan malzemede su molekllerinin perovskit kristal
icerisine sizarak tamamen bozulmaya yol actiklart goralmastr.

Bu calismada TRUBA destekli hesaplamalar sayesinde su
molekullerinin ylzey ile ve ylzeyi kaplamis olan ligandlar ile
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etkilesmeleri detayl olarak incelenerek perovskit ylzeyinde
gerceklesen fiziksel olaylarin atomik olcekte izahi mimkin
olmustur.

Dr. Sahin ve grubu tarafindan gerceklestirilen bir diger calisma
ise, ultra-ince MoS2 kristallerinin grafen icin koruyucu bir tabaka
olarak uygulamas! Uzerinedir. Bu calismada [Nanotechnology
28 41 5706 (2017)] grafen malzemesinin azot ile etkilesmesini
engellemek amaci ile Gzeri ultra-ince MoS2 ile kaplanmustir.
Elde edilen deneysel sonuclar gdzle goriilemeyecek kadar ince

Gln1s1g1 ve UV 1sik altinda CsPbBr3 perovskit malzemesinin zamana gore yapisal ve optik ozellikleri havadaki nem dolay

bir MoS2 tabakasinin bile grafeni azota karsi korumaya yeterli
olacagini ortaya koymustur.

Bu calismada azot atomlarinin MoS2 yiizeyi Uzerindeki diflizyon
karakteristikleri, baglanma enerjileri ve ylzeyi gecerken
karsilastiklart enerji bariyerleri TRUBA tarafindan saglanan
ylksek kapasiteli bilgisayarlarda yUritilen paralel hesaplamalar
ile belirlenmistir,

Degraded CsPbBr,
Region )

Degraded
Reg

le degismektedir.
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Bahcesehir Universitesi

Bahcesehir Universitesi Tip Fakiiltesinde yer alan Hesaplamali
Biyoloji ve Molekler Simalasyonlar Laboratuvarr’nda arastirmalar
yapan grubumuzun calismalari, TRUBA kaynaklari kullanilarak,
genel olarak biyolojik sistemlerin hesaplamali (computational)
ve tibbi kimya uygulamalari Gzerine yogunlasmistir. Arastirma
grubumuzun disiplinler arasi bu arastirmalari rasyonel ilac
tasariminda  Ozellikle protein  modellemesi, dinamigi  ve
mihendisligi, ligant- ve yapi-bazli ila¢ tasarimi, protein-ilac,
protein-protein, protein-DNA etkilesimleri ve ila¢ optimizasyonu
protokollerini kapsamaktadir.

ilac endustrisi tarafindan 1990’larda gelistirilen, yiiksek ciktili
tarama (high-throughput screening) yontemlerinin oldukca
pahali oldugu gérilmastir ve bu ydntemler yeni ila¢c 6ncilerinin
bulunmasinda sinirli dizeyde basarilidi. Bu nedenle ila¢
gelistirme alaninda molekiler biyoloji, molektler modelleme,
hesaplamall kimya ve biyoloji alanlarindaki gelismelerden de
faydalanabilen yeni, daha rasyonel yaklasimlar gerekmektedir.
Son vyillarda giderek artan tanimlanmis kristal yapilar ve bu
yapilara protein veri bankasindan (protein data bank, PDB) erisim
olanadi, bu verilerin molekler modelleme calismalarinda basarili
sablon (template) hedefler olarak kullanilabilmelerine olanak
saglamistir. Hesaplamali kimya ise, protein-ligant baglanmalarinin
tanimlanmasi icin kullanilan cesitli similasyon ve sanal tarama
araclar ve algoritmalari, uygun ligantlarin tahmin edilmesine
yardimcr olacak badlanma verilerinin analizi icin istatistiksel
yontemler ve modeller ile yeni ligantlarin tasarlanmasini
kolaylastiracak molekuler modelleme araclari  sunmaktadir.
Ozellikle son yillarda bilgisayar teknolojilerindeki gelismeler ile
paralel hesaplama yontemlerindeki ilerlemeler, yiksek basarimli
hesaplama ve similasyon tekniklerindeki hizli gelismeler bircok
fizyolojik ortamin ylksek dodrulukta simile edilebilmesini
mamkan kilmistir.
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Protein-ligant etkilesimlerinin dodru tanimlanmasi molekiiler
biyoloji ve farmakoloji alanlarindaki calismalar icin énemlidir.
Bu amaca yonelik olarak ligand-bagli reseptér komplekslerinin
yapilart X-isini kristalografisi ve NMR, baglanma enerjileri hiz
sabitleri yardimi ve baglanmada 6nemli olan amino asitler
mutagenez calismalart sonucunda tanimlanabilir. Bu deneyler
her ne kadar protein-ligand kompleksinin yeterli dlizeyde
tanimlanmasina katki saglasa da genellikle blyik bir caba
gerektirir ve rutin olarak gerceklestiriimeleri zordur. Protein-
ligant ve protein-protein kompleks yapilari ile ilgili benzer bilgiler,



www.truba.gov.tr

molekiiler kenetlenme ve molekiler dinamik (MD) simulasyonlar
gibi molekiler modelleme teknikleri kullanilarak daha kolay
elde edilebilir. Ligant-protein etkilesimlerinin tanimlanmasi ilac
tasarimi ve devaminda yeni tedavi modellerinin arastiriimasinda
kritik dneme sahiptir.

Hazir kicik molekdl katuphanelerinin yapi ve ligant-bazli
yontemler kullanilarak terapétik aktivitelerinin ve farmakokinetik
dzelliklerinin tahmininde sanal olarak taranmalart son yillarda
medisinal kimya alaninda en fazla calisilan alanlardandir.

Grubumuzda bu alanda yapilan ¢alismalara 6rnek olarak asagidaki
yayinlarimiz verilebilir:

*  Ramin Ekhteiari Salmas, Philip Seeman, Matthias Stein, Serdar
Durdagi. Structural Investigation of the Dopamine-2 Receptor
(D2R) Agonist Bromocriptine Binding to Dimeric D2HighR and
D2LowR States. Journal of Chemical Information and Modeling
(2018), doi: 10.1021/acs.jcim.7b00722

* Yusuf Serhat Is, Serdar Durdagi, Busecan Aksoydan, and Mine
Yurtsever. Novel MAO-B Hit Inhibitors Using Multidimensional
Molecular Modeling Approaches and Application of Binary QSAR
Models for Prediction of their Therapeutic Activity and Toxic Effects.
ACS Chem. Neuroscience (2018) 10.1021/acschemneuro.8b00095

* Busecan Aksoydan, Isik Kantarcioglu, Ismail Erol, Ramin
Ekhteiari Salmas, Serdar Durdagi: Structure-based Design of
hERG-Neutral Antihypertensive Oxazolone and Imidazolone
Derivatives. Journal of Molecular Graphics and Modelling (2018)
79,103-117.

*  Shaher Bano Mirza, Regina Ching Hua Leed, Justin Jang Hann
Chud, Ramin Ekhteiari Salmas, Thomas Mavromoustakos, Serdar
Durdagi: Discovery of Selective Dengue Virus Inhibitors Using
Combination of Molecular Fingerprint-Based Virtual Screening
Protocols, Structure-based Pharmacophore Model Development,
Molecular Dynamics Simulations and in Vitro Studies. Journal of
Molecular Graphics and Modelling. (2018) 79, 88-102

* Ismail Erol, Busecan Aksoydan, Isik Kantarcioglu, Ramin
E. Salmas, Serdar Durdagi: Identification of Novel Serotonin
Reuptake Inhibitors Targeting Central and Allosteric Binding Sites:
A Virtual Screening and Molecular Dynamics Simulations Study.
Journal of Molecular Graphics and Modelling (2017) 74, 193-202.

27

* Shaher Bano Mirza, Ramin Ekhteiari Salmas, M. Qaiser Fatmi,
Serdar Durdagi: Discovery of Klotho Peptide Antagonists Against
Wnt3 and Wnt3a Target Proteins Using Combination of Protein
Engineering, Protein-Protein Docking, Peptide Docking and
Molecular Dynamics Simulations. Journal of Enzyme Inhibition
and Medicinal Chemistry (2017) 32, 84-98.

+  Shaher Bano Mirza, Ramin Ekhteiari Salmas, M. Qaiser Fatmi,
Serdar Durdagi: Virtual Screening of Eighteen Million Compounds
against Dengue Virus: Combined Molecular Docking and Molecular
Dynamics Simulations Study. Journal of Molecular Graphics and
Modelling (2016) 66, 99-107.

« Serdar Durdagi, Ramin E. Salmas, Matthias Stein, Mine
Yurtsever, Philip Seeman: Binding Interactions of Dopamine and
Apomorphine in D2High and D2Low States of human Dopamine
D2 Receptor (D2R) using Computational and Experimental
Techniques. ACS Chem. Neuroscience (2016) 7, 185-195.

Catechin molekulinin TNF-ligant baglanma alaninda 3D ligant etkilesim diyagrami.

100ns

50ns

Ons
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\ q v

Catachin molekiliintin TNF-hedef yapisinda MD simiilasyon siresince konformasyonel
degisimi (baslangic: kirmizi, simiilasyon sonu: mavi), kiimeleme analizi.
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Nano - veiki-BoyutluMalzemelerin Hesaplamali

Yontemlerle incelenmesi
Gebze Teknik Universitesi

Grubumuzda, hesaplamall ilk-prensip yontemleriyle
atomistik malzeme tasarimi ve kesfine yonelik calismalar
gerceklestiriimekte ve yeni-nesil teknolojilerde kullanim
potansiyeline sahip olan nano- ve iki-boyutlu malzemelerin
yapl, 6zellik ve davranislari arastiriimaktadir; TRUBA kaynaklar
ilk-prensip hesaplamalarinin yapilmasinda kullaniimaktadir.

Yariiletken/elektronik endUstrisi baglaminda, giincel arastirma-
gelistirme faaliyetlerinde asagidan-yukariya nanoelektronige ve
spintronige dogru gerceklesmekte olan iki yonelim/kayma dikkat
cekmektedir.Nanoelektronikuygulamalariileilgilicalismalarimiz,
temel yapi taslar tek-katmanli gecis metali kalkojenleri (TMDs)
olan diizlemsel ve van der Waals heteroyapilarin tasarlanmasi
Gizerinedir. Spintronik uygulamalara yonelik arastirmalarimizda,
yariiletken nanotellere katkilama yaparak manyetik ve
spintronik islevsellik kazandirmanin yollari kesfedilmektedir.

TMD-tabanli  variiletken/yariiletken  eklemler  Gzerine
gerceklestirilen arastirmalar sayesinde diizlemsel ve van der
Waals TMD heteroyapilari Gretilmis ve prototip cihazlarda
kullanilacak seviyeye gelinmistir. Ne var ki metal/yari iletken
eklemler ayni derecede arastiriimamistir. Bu badlamda,
calismalarimiz ekseriyetle TMD-tabanli yariiletken/yariiletken
eklem tasarimina ayrilmistir. ilk-prensip hesaplamalarimiz
iki farkli gecis metali kalkojeninden olusan eklemlerde
Schottky engeli olustugunu géstermistir. Bununla beraber,
TMD bolgelerinin kalinliklarinin degistirilmesi ile ayarlanabilir
ozellikleri  olan  kompozit  yapilar  tasarlanabilecegi
ongorilmastdr; metal, dar bant aralikli yariiletken, metal/
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yariiletken eklem veya metal/manyetik metal eklem olabilen
bu kompozit yapilar elektronik 6zellikler ve fonksiyonellik
baglaminda cesitlilik saglamaktadir. Bu nedenle, hesaplamali
yontemlerle tasarladigimiz ve inceledigimiz kompozit yapilar
iki-boyutluelektroniktekullanimbulacagdiveyeni-nesil Schottky
diyot, nanokapasitor, rezonans tlinelleme cift bariyeri ve spin
vanasl gibi cihazlarin yapimini saglayacag disuntlmektedir.

GUlncel arastirma-gelistirme faaliyetlerinde en c¢ok caba
sarfedilen konulardan birisi spin-yoriinge etkilesmesinin
arttirlmasina  dayali  olarak  spin  manipUlasyonunun
yapilabildigi mimariler tasarlamaktir. Bu tema cercevesinde,
spin-yoriinge kuplaji artiriimis malzemelerin gelistirilmesi
Uzerine slrdurdlen arastirmalarimiz - hafif  yariiletken
nanotellere, adir bir elemanla (disik konsantrasyonlarda)
katkilanma yapmak suretiyle, manyetik ve spintronik islevsellik
kazandirmanin mimkin oldugunu géstermistir. Bu baglamda,
agir elemanlarla katkilanan tek bir nanotelin spintronik bir
cihaz olarak kullaniima potansiyeli ortaya ¢ikariimakta ve harici
elektrik alanlarla nasil kontrol edilebilecedi arastiriimaktadir.
Ayrica, manyetik veri isleme ve depolama cihazlarinin
minyaturlestirilmesi bagdlaminda son derece 6nemli olan
manyetik anizotropilerin mihendisligine olanak saglayan
ve spin-yoringe kuplaji ile beraber manyetik momentin
arttirlmasina dayanan  arastirmalar  tasarlanmaktadir.
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Nano Yapilarin Modellenmesi, islevsel Hale
Getirilmesi ve Nanoteknoloji Uygulamalarinda
Kullaniimasi

Adnan Menderes Universitesi

Adnan Menderes Fizik Bélimu ve Nanoteknoloji Uygulama ve Aras-
tirma Merkezi biinyesinde arastirmalar yapan grubumuz tarafindan,
TRUBA kaynaklar! kullanilarak, distk boyutlu yapilarin fiziksel ve
kimyasal 6zellikleri Gizerine arastirmalarimizi sirdirmekteyiz.

Malzemelerin boyutlari nanometre 6lcitlerine inince kitle ¢ekimi
etkisini yitirmeye ve kuantum davranislari klasik davranislarin ye-
rini almaya ve bunun sonucunda, malzemelerin fiziksel ve kimyasal
6zellikleri kesikli bir davranis sergilemeye baslar. Atom veya atom
kiimelerinin meydana getirdigi yapilarin fiziksel ve kimyasal 6zel-
likleri, yapinin biyikligine ve atom yapisinin ayrintilarina, disari-
dan sisteme baglanan yabanci atomun cinsine ve baglandigi yere
gore cok farklilik géstermektedir. Mevcut bir nanoyapiya yabanci bir
atomun girmesi, elektronik, manyetik ve optik dzellikleri degistir-
mektedir. Sahip olduklari kendilerine has ilgin¢ elektronik, manye-
tik, 1sisal ve optik ozellikleri ve bu 6zelliklerinin ayarlanabilir olmasi,
bu tir distk boyutlu yapilarin farkli alanlarda kullanilmasina izin
vermektedir.

Grubumuz, TRUBA kaynaklarini kullanarak distik boyutlu yeni mal-
zemelerin tasarlanmasi ve bunlarin islevsel hale getirilmesi zerine
calismalar yaparak evrensel bilime dnemli katkilarda bulunmakta-
dir. Grubumuzun yapmis oldugu calismalarin hepsinde yiiksek ba-
sarimli bilgisayarlara ihtiyac duyulmaktadir.

Bu gereksinimin buyik bir cogunlugu TRUBA kaynaklar kullanila-
rak karsilanmistir. Bu bilgisayarlar yardimiyla sistemlerin fiziksel ve

www.truba.gov.tr

Grup Uyeleri &
Prof. Dr. Ethem Aktirk
Doc. Dr. Olcay Uzengi Aktiirk
Dr. Fatih Ersan
Yelda Kadioglu
Taylan Gorkan
Isil [lgaz Aysan
ilkay Ozdemir
Yadiz Bakir
Ali Uzunoglu

0 &« v

Bt PRVZ V7 V7
[ )@ R
TN L LR
@' . €KL
AR A A

CREIIIEIN, CRXAKAKALAR > CAL AL A

-1.05 0.2
41 0.1
o~ 7.J
% -1.15 0%
=y =
(V\u
1.2 -0.1
SFL b il swawAWaWaea FP
0 05 1 15 2 25 3

5
U B .!tccwv




www.truba.gov.tr

kimyasal 6zellikleri ilk prensiplere dayali yogunluk fonksiyoneli
teorisi gibi yontemler kullanilarak incelenmektedir. Grubumuz
tarafindan yapilan ¢alismalar asagidaki alt basliklarda toplana-
bilir:
a) Yeni malzemelerin tasarlanmasi

RuX2 (X=S, Se), RuCI3, Rul3,RuBr3, so-grup VA yapilari
b) Dusuk boyutlu yiizeylere islevsellik kazandiriimasi

Cesitli atom ve molekdllerin grup VA, grup VA bilesikleri
ve diger tek tabakali yizeyleri ile etkilesmesinin incelen-
mesi

¢) Manyetik 6zelliklerin incelenmesi
RuClI3, Rul3, RuBr3

d) Lityum iyon bataryalari ve suyun fotokatalitik yolla ayris-
masl icin uygun malzemelerin belirlenmesi

MoS2, MoSe2, bunlarin bilesikleri, RuO2 ve Ir02 nanoya-

pilar

TiTe,, S, V

,,,H_mu T

or
Semimetal
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yabanci bir atomun
girmesi, elektronik,
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Grup V-V Elementlerinden Olusan 2 Boyutlu
Nano Yapilarin Yapisal ve Elektronik Ozelliklerin
incelenmesi

Ankara Universitesi

Arastirmalarimiz, Ankara Universitesi Miihendislik Fakultesi Fizik
Muhendisligi Bolimi  blnyesinde strdirdimekte olup,  Adnan
Menderes Universitesi Fen Fakltesi Fizik Bolimi ve Nanoteknoloji
ArastirmaMerkezi ileis birligiicinde yiritilmektedir. Nanoboyutlarda
malzemelerin ¢zelliklerinin ve yapilarinin kontrol edilmesi, amaca
uygun yizeylerin tasarlanmasi, islenmesi boylelikle de “akill
ylzeylerin” yaratilmasi ana motivasyonumuzdur. Bu badlamda,
arastirmalarimiz TUBITAK 116F103 no.lu  proje kapsaminda
desteklenmektedir.  Calismalarimizda, TRUBA  kaynaklarinda
Quantum Espresso ve VASP programlari kullanilarak kuantum
mekanigine dayali yodunluk fonksiyoneli kurami (DFT) ile
hesaplamalar ve modellemeler yapiimaktadir.

Nanodlcek fizikteki son calismalar, yeni tek katmanli malzemeler
kesfetmeyi ve farkli kosullar altinda ozelliklerini ortaya ¢ikarmayi
amac edinmistir. Grafen icin rakip arayisi, dogada var olmayan
yeni tek katmanli kristal nano yapilarin 6ngértilmesini ve sentezini
mamkin kilmistir. Son zamanlarda, iki-t¢ siyah fosfor katmanindan
olusan mikrometre bayukliginde ince parcalar kullanilarak
FET transistorlerin Gretimi, onun teorik analizi tek katmanli

allotroplarinin kararhhidini ortaya cikararak grup V elementlerini
odak haline getirmistir. Bugiine kadar, bu 2D katmanli malzemeler,
metaller, yarimetaller, yari iletkenler ve yalitkanlar dahil olmak

lizere genis elektromanyetik spektrum araligini kaplamistir.

www.truba.gov.tr

Grup Uyeleri
Prof. Dr. Handan Arkin Olgar
Prof. Dr. Ethem Aktirk
Zhaleh Hajipouran Benam

ilkay Ozdemir

Frequency (cm!)

—_—
—
50 50
0 b-As 0 aw-AsP
T M K T

r Yy S X r

Grup V-V alasimlarin arsenik fosforen (AsP) tek katmanli yapinin iki farkli yiizeyi
a) b-AsP ve b) aw-AsP ve kararlilik testleri icin hesapladigimiz fonon egrileri.




www.truba.gov.tr

Fosforen ve arsenen dahil olmak Gzere grup V elementlerinin
birkac katmanli veya tek-katmanli yapilari, iki boyutlu (2D)
elektronik malzeme uygulamalarinda (mit verici adaylar
olarak ortaya cikmaktadir. Yari metalik grafenden farkl olarak
bu sistemler, hala nispeten yiiksek tasiyict hareketliligini
korurken, sifirdan farkli bant araligi géstermektedir. Bu sebeple
bu nanoyapilar, yeni nesil genis bant araligina sahip yariiletken
akill malzeme dinyasinda olduk¢a dnemli yer tutmaktadir.

Arastirmalarimizda genel olarak grup VA elementleri
alasimlarindan olusan hexagonal tek-katmanli yiizeylerde
farkll atomlarla etkilesmeler, tek atom degistirmeli katkilama
ve bosluk kusurlarinin, farkli molekllerle etkilesmeler Gizerine
yogunlasmis durumdayiz.

V=Vacancy vV v
A=Antisite °>"m—u°

1)
<>m
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Bu iki ytzey tzerinde calistigimiz bosluk kusurlari, katkilama calismalarinin sematik gésterimi ve

hesaplanan fiziksel niceliklerden drnekler.
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Koc Universitesi

Pratikte kullanilan gaz tirbinlerinde, zaman ve uzunluk kisitlarindan
dolayl, yakit ile oksitleyici (hava) yanma odasina girmeden tam olarak
karisamamaktadir. Bundan dolay! yakit yanma odasina homojen
olmayan konsantrasyonlarda girmekte ve yanma kismen én-karisimli
veya seyreklestirilmis (stratified) bir sekilde meydana gelmektedir.
Cambridge/Sandia seyreklestirilmis tirbdlansh alevleri bu durumu
simile etmek amaciyla dizayn edilmistir. Turbdlansli yanma
modelleri genellikle ya 6n-karisimli veya én-karisimsiz yanmalar
icin gelistirildiginden, seyreklestirilmis alevlerin simtlasyonu zor bir
problemdir.

Bu calismada, daha dnce arastirma grubumuz tarafindan tamamiyla
actk kodlu OpenFOAM katuphanesi kullanilarak gelistirilen LES/
PDF yontemi Cambridge/Sandia seyreklestiriimis ttrbdlansli alevler
serisine basariyla uygulanmistir.

Bu arastirma Prof. S.B. Pope (Cornell Universitesi, ABD) ve Prof.
X. Zhao (Connecticut Universitesi, ABD) ile is birligi yapilarak
gerceklestirilmistir. SimUlasyonlarda, hava/metan yanmasi icin
16-bilesenli ARM1 kimyasal kinetik modeli kullanilmis ve kimyasal
kinetik model denklemlerinin ¢oziimiinde ISAT yontemi LES/PDF
yontemine entegre edilmistir. Simulasyonlarda diferansiyel diflizyon
etkileri de hesaba katilmistir. Detayli hesaplamalar &n-karisimli
(premixed, SwB1), orta derecede seyreklestirilmis (SwB5) ve
ylksek oranda seyreklestirilmis (SwB9) alevleri icin icra edilmistir.
LES/PDF similasyon sonuclar deneysel verilerle detayl bir sekilde
karsilastiriimis ve cok iyi bir uyum icinde oldugu gértlmastar.
Ozellikle resirkillasyon bdlgesinin uzunlugu, ortalama ve rms

www.truba.gov.tr
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hiz profilleri, ortalama ve rms sicaklik profilleri, esdegerlilik
orani ve bilesen kitle oranlari deneysel verilerle cok iyi bir
uyum icerisindedir. Bununla birlikte, seyreklestirilme orani
arttikca CO katle oraninin resirkilasyon bélgesinde kit cisme
yakin kesitlerde deneysel verilere kiyasla biraz disik tahmin
edilmistir. Bilesenlerin mol oranlarinin ve sicakligin sacilim
grafikleri (scatter plots) cizdirilmis ve deneysel verilerle uyum
icinde oldugu g6zlenmistir.

Ozellikle yerel soniimleme igin 6nemli bir parametre kabul
edilen  sicaklikla-sartlandirimis  ortalama  biletien  Kkiitle
oranlarinin  deneysel verilerle uyumlu olmasi LES/PDF
yonteminin - dstanlugind gostermesi agisindan  6nemlidir.
TRUBA sistemlerinde doksanaltisar cekirdek ile yapilan
simlasyonlar yaklasik 20 giinde tamamlanmistir. Elde edilen
sonuclar Combustion and Flame dergisine génderilecektir.
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Amorf Malzemelerin Modellenmesi

Abdullah Gl Universitesi

Grup Uyeleri @
Prof. Dr. Murat Durandurdu
Aysegil Ozlem Cetin
Duygu Tahaoglu

Mustafa Erkartal
Abdullah  Giil  Universitesi Malzeme Bilimi ve Nanoteknoloji
Muhendisligi Bolimiinde grubumuz yogunluk fonksiyonel teorisini
kullanarak amorf malzemelerin modellenmesi, malzemelerin yiksek
basinc ve sicakliktaki davranislari ve malzemelerin elektronik ve
mekanik 6zelliklerini arastirmaktadir.  Simalasyonlarimizin dnemli
bir kismi TRUBA kaynaklart kullanilarak gerceklestirilmektedir.
Calismalarimiz, asadida ayrintilart verilen ¢ ana baslik altinda
ylratilmektedir.

Tevhide Ayca Uchoyiik

Bor zengini malzemeler, yiiksek sertlik, kimyasal direnc,
stiperiletkenlik, yiksek ergime sicakligi, nétron saciimi, dusik
yogunluk ve termoelektrik gibi mikemmel fiziksel Ozellikleri
olan teknolojik malzemelerdir. Bu fiziksel 6zelliklerinden dolayi,
ylksek gic elektroniginde, superiletkenlerde, isiya dayaniklilik
gerektiren uygulamalarda, nikleer reaktér kaplamalarinda, viicut
zirhi yeleklerinde, cesitli kesme ve asindirma aletlerin yapiminda ve
yarliletken teknolojisinde kullanilmaktadir. Deneysel calismalar bazi
bor zengini malzemelerin amorf formlarinda da sentezlenebilecegini
onermektedir. Yalnizca amorf malzemelerin gerek fiziksel 6zellikleri
gerek atomik yapilari henliz net bir sekilde bilinmemektedir.
Grubumuzda ab initio molekiler dinamik teknigi kullanarak bor
zengini amorf malzemeleri modellenmekte ve bu malzemelerin
elektrik ve mekanik ozelliklerini belirlemektedir.

iri hacimli metalik cam alasimlar, yeni sinif malzemeler olup
olaganusti mekanik ve fiziksel 6zellie sahiptir. Olaganusti
dzelliklerinden dolayi, bu malzemeler, son yillarda, arastirmacilarin
ilgi odagi olmustur. Bu cam alasimlarin mikemmel 6zellikleriile lokal
atomik yapilari arasinda dogrudan bir iliski oldugundan hig¢ stiphe
yoktur. Fakat bu malzemelerin atomik yapilari hala net bir sekilde
bilinememektedir. Bunun nedeni ise mevcut deneysel tekniklerin,
kristallerin aksine, diizensiz sistemlerinin lokal yapilarini acik bir o
sekilde belirleyememesinden kaynaklanmaktadir. Metalik camlarin
yerel yapilart hakkindaki temel eksik bilgilerin gtvenilir bilgisayar Ca,,Zn,, Nanocam
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similasyonlariyla elde edilebilecedinden hi¢ stphe yoktur.
Grubumuz ab initio molekiler dinamik teknidini kullanarak bu
malzemeler hakkinda atomik diizeyde bilgi edinmekte ve bu
malzemelerin olaganusti dzelliklerini actklamaya calismaktadir.

Basin¢ uygulanarak olusturulan amorf MOF (metal organic
framework)’ lar, kristalline hallerinden farkli olarak bircok yeni
ozellik gostermektedir. Ornegin, amorf MOF'lar, ila¢ teslim
sistemi ve nikleer atiklarin depolanmasi gibi uygulamalar icin
umut vaat edenaday malzemelerdendir. Buuygulamalarin temel
prensibi konak¢l MOF yapinin, konuk molekl etrafinda basing
yoluyla cokertilmesi strecine dayanmaktadir. Diger taraftan,
kismi amorfizasyon yoluyla yapi icerisindeki yik dagiiminin
bozulmasi, karbondioksit gibi polar molekillerin kafes yapi
icerisinde daha fazla depolanmasina imkan saglamaktadir.
Grubumuzda kuantum mekanigi similasyonlari kullanilarak
MOF’larin yliksek basinctaki davranislari arastiriimaktadir.

Arastirmalarimiz, TUBITAK QE..Qoo ve 117M372), BAP (FBA-
2017-86) ve Abdullah Gl Universitesi Destekleme Vakfi
tarafindan desteklenmis/desteklenmektedir.
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onemli bir kismi
TRUBA kaynaklari
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MOF-5’in basing altinda amorfizasyonu.

Amorf BN icerisinde olusan B, molekuli.
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Firat Universitesi

Atom-molekil ve molekdl-molekdl etkilesmelerinin - kuantum
mekaniksel olarak ele alinmasi; evrenin olusum streci, yildizlar
arasindakikimyasal stirecler ve evrenin olusumundaki biyik patlama
teorilerine yonelik yeni bilgilerin elde edilmesi bakimindan oldukca
onemlidir. Bu kapsamda calismalarimizda kuantum mekaniksel
gercek hesaplamalar yapilip, elde edilen sonuclar, uluslararasi
farkli Glkelerdeki guruplar ile istisare ve ortak calismalarla literature
kazandiriimaktadir. Dinya literatar ile ayni seviyede ilerleyebilmek;
ancak TRUBA kaynaklarini kullanarak mimkiin olabilmektedir.

Uzayda, doteryumlanmis tlrler, yapilan gézlemler sonucunda
sasirtici derecede bol miktarda bulundugu tespit edilmistir. Son
zamanlarda OH+ molekilinin kesfinden sonra, yildizlararasi
ortamda OD+molekliniin olasi olusumuicin bazi ¢alismalar; TRUBA
kaynaklart kullanilarak yapilmaktadir. Teorik calismalarimizda,
TRUBA kaynaklari ile paralel programlamadan faydalanarak farkli
iyonik molekdllerin reaksiyon dinamik ve kinetikleri arastiriimaktadir.
Bu calismalar sonucunda reaksiyon tesir kesitleri, hiz sabitleri gibi
kuantum mekaniksel biytklikler elde edilmektedir.

TRUBA kaynaklari kullanilarak elde edilen reaksiyon ihtimaliyetleri
ve tesir kesitleri, yildizlar arasi bdlge ve evrenin yapisi hakkinda
bilgi vermektedir. Bu sonuclar bir grup ¢alismasi neticesinde elde
edilmis olup hesaplamalarimizda zamana bagli ve zamandan
bagdimsiz Schrddinger denkleminin ¢dziiminden yararlaniimistir.
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Bogazici Universitesi

Molekiiler modelleme; molekullerin - davranislarini - belirlemek
veya benzetmek icin kullanilan kuramsal ve hesapsal yontemleri
kapsar. Bu yontemler hesapsal kimya, ila¢ tasarimi, hesapsal
biyoloji, malzeme bilimi alanlarinda kicik molekiller veya blyik
biyolojik sistemleri iceren genis bir spektrumu icine alir. Bu bilim
daliicin hizl bilgisayarlara ve/veya yiiksek performansli hesaplama
merkezlerine ihtiya¢ vardir. 80°li yillarin basindan beri gelismekte
olan bilgisayar teknolojileri ile birlikte molekller modelleme dev
adimlarla ilerlemektedir. Hesaplamali kimya ve biyoloji dallarinda
bugtine kadar 2 kez Nobel 6duli verildi: 1998 yilinda Walter Kohn
ve John Pople teorik kimyada, 2013 yilinda Martin Karplus, Michael
Levitt ve Arieh Warshel kompleks sistemlerin hibrit yontemlere
modellenmesi konularinda Nobel 6ddlleri aldilar.

Bogazici Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Kimya Bélimindeki
hesapsal kimya ve biyokimya laboratuvarindaki (http://cchg.
chem.boun.edu.tr/) arastirmalarimiz malzeme ve ila¢c kimyasinda
yogunlasmaktadir.

Bogazici Universitesi Fen-Edebiyat Fakiltesi Kimya Bolimi
blnyesinde enerji ana bashgl altinda organik fotovoltaik pil
malzemesinin tasarimi yapilmaktadir. Anorganik pillerin giic
donastim verimliligi % 10 ile % 40 arasinda degismektedir, ancak
kullanilan malzemeler/sirecler genellikle toksik ve maliyetleri
yUksektir. Anorganik gines pilleri ile karsilastirildiginda, organik
fotovoltaik piller (OPV) kolay Uretildikleri, diisik maliyetli, hafif
olduklarr icin bircok avantajlara sahiptirler. Organik fotovoltaik pil
malzemesinin distk bant aralidi (band gap) 6zelligini tasimasi ve
yUklerin rahat hareket edebilmesi istenir.
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Geleneksel toplu heterojunction (bulk heterojunction-BHJ)
organik fotovoltaik hiicrelerde (OPV) aktif tabakada akseptér
(A) olarak [6,6]-fenil-C61-butirik asit metil ester (PCBM)
gibi bir fulleren tirevi, dondér (D) olarak ise elektron veren
bir malzeme kullanilir. Son yillarda yari iletken oligomerler
OPV pillerinde elektron veren gruplar olarak (D) basari ile
kullanilmislardir. Projelerimizde organik fotovoltaik pillerde
(OPV) guc dontsturme verimliligini (PCE) artiracak yeni
malzemeler tasarlanmaktir. Bu badlamda Onerilmis olan
oligomerlerin elektronik ozellikleri, yidiima motifleri ve
yUklerinin hareketliligi Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT) ile
belirlenmistir. Arastirmanin basarili olmasi, cok disiik maliyetli
glines enerjisi icin teknoloji saglanmasina olanak sadlayacaktir;
boylelikle yeni ve strdarilebilir ucuz enerjinin, ulusal ve kiresel
gelismelere olumlu etkisi olacaktir. ileri diizeyde cok dlcekli
modelleme-benzetim tekniklerinin uygulandidi bu calismalar,
kurum ici desteklerine ek olarak BAP (9840), TUBITAK (TBAG-
1137210) ve COST (MP1307) tarafindan fonlanmaktadir.
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Yukardaki sekilde goriilen molekillerden yola c¢ikarak DFT
hesaplamalari sonucunda uygun 6zellik gésteren akseptor ve
donor ciftlerinden fotovoltaik pil malzemesi icin &nerilerde
bulunulmustur.
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Bu yontemler hesapsal
kimya, ila¢ tasarimi,
hesapsal biyoloji,
malzeme bilimi
alanlarinda kacuk
molekuller veya blyuk
biyolojik sistemleri
iceren genis bir
spektrumu icine alir.

“



42

Ligand-Protein Baglanma Siirecinin Hesapsal Yontemlerle
incelenmesi

Hesapsal biyolojinin en &nemli hedeflerinden biri enzim ve
proteinlerle kictk molekdllerin baglanma egilimlerinin tespit
edilmesidir. Molekiiler doklama, hedef olan proteinin aktif
bélgesine kiiciik molekdllerin enzim icinde konumlarini belirlemek
icin kullaniimaktadir. Son yillarda, doklama yéntemleri, kullanilan
skorlama yontemlerinin parametrelerinin gelistiriimesi sayesinde
daha givenilir sonuclar vermesine karsin, skorlama fonksiyonlarinin
sonuclari deneysel verilerle her zaman uyum icinde olmamaktadir.
Bu baglamda hesapsal ila¢ kimyasinin amaclarindan biri de ligand-
enzim (protein) arasindaki badlanma enerjisinin (Gbind) ilac
sentezinden 6nce hassas yontemlerle hesaplanmasidir. Molekiler
Mekanik/Poisson-Boltzmann Yiizey Alani (MM/PBSA) ve Molekiiler
Mekanik/Genellestirilmis Born Yiizey Alan (MM/GBSA) yontemleri
serbest enerji hesaplamalarinda basari ile kullanilmislardir. Bu
projede MM/GBSA yontemi kullanilarak kompleks, enzim ve inhibitor
molekillerinin  Gibbs Serbest enerjilerinin farki ile baglanma
enerjileri hesaplanarak deneysel verilerle iliskisi degerlendirilmistir.

Yandaki sekilde PDE-IVB X-isini yapisi gosterilmistir: Ayni iki zincir
yesil ve mavi, ko-kristalize inhibitor rolipram pembe, Zn+2 ve Mg+2
iyonlar mor ve metallar arasindaki 788. kok su molekili kirmizi ile
gosterilmistir.

Siklik bir nikleotid olan fosfodiesteraz enzimi (PDE) adenozin
veya guanozin 3,5-siklik monofosfati (cAMP veya cGMP) 5’-
AMP veya 5-GMP’ye hidrolize eder. Siklik AMP ve siklik GMP
hiicreler arasi haberlesmeyi sadlarlar. PDE’ler kalp yetmezligi,
astim, kronik obstriktif akciger hastalidi, depresyon, retina
degradasyonu gibi biyolojik duzensizliklerde klinik objelerdir.
PDEIV’in 6zellikle akciger hiicrelerinde etkili oldugu bilinmektedir.
Fosfodiesteraz (PDE) inhibitérleri inflamatuar hiicrelerdeki siklik
AMP dizeyini arttirarak bronkodilatasyon yaninda, inflamatuar
hicrelerin - kemotaksisini, aktivasyonunu ve degranilasyonunu
azaltir. Rolipram PDEIV inhibitorleri arasinda en cok calsiimis
olanidir. Diger PDE inhibitérlerinde oldugu gibi rolipram da PDE’ye
egiliminde substratla yarisir.

www.truba.gov.tr
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Asagidaki sekilde rolipram molekiltnin MOE yazilimi
etkilesim analizi gorilmektedir.

Bu projede PDEIV’( inhibite edecek yeni ligand adaylari
onerildi. Bu calismada 13 farkli PDE-IVB inhibitért icin MM-
GB/SA metodu uygulanarak baglanma enerji hesabi sonucu
enzime en iyi badlanacak ligandlarin tasarimi hedeflenmistir.
Her ligand molekiltne ait en iyi poz alinarak hesaplanan
baglanma enerjileri sonrasinda, IC50 (IC50 yari maksimal
engelleyici konsantrasyon olarak bilinip bir kimyasalin bir
reaksiyonu durdurma egilimi ile iliskilendirilir) ve baglanma
enerjileri arasinda elde edilmek istenen dogrusal iliski farkli poz
ve sinif analizleriyle gelistirilmistir. Sonu¢ olarak, IC50 degerleri
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ile baglanma enerjileri arasindaki dogrusal iliskinin basarisi (R2
= 0.985), test setindeki ligand molekilleri icin tekrar edilmis
ve bu yéntemin baska veritabanlari i¢in uygulanabilir oldugu
kanitlanmistir. Bu calisma kurum ici desteklerine ek olarak BAP
(1856), TUBITAK (TBAG-113Z001) tarafindan fonlanmistir.

Arastirmacilar, yiksek basarimli hesaplama olanaklari icin
TRUBAya, teknik ve idari destek icin TRUBA personeline sonsuz
tesekkrlerini sunar.
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Arastirma Projeler|

Biyosistemlerde Molekiillerin Temelve Uyariimis
Hal Ozelliklerinin Molekiiler Modelleme Yoluyla
incelenmesi

Ege Universitesi

Molekiiler modelleme, molekl sistemleri icin olusturulan modelleri
hesapsal yontemler yardimiyla inceleyen bilim alanidir. Kullanilan
yontemler kuantum mekaniksel yontemler (QM), klasik mekanik
yontemler (MM) ya da bunlarin bileskesi olan kuantum mekaniksel/
klasik mekanik yontemler (QM/MM) olarak U¢ ana grupta
toplanabilir. Ozellikle deneysel calismalarin stire¢ ve maliyetini
azaltmasi, deneysel calismalari tamamlayici rolii nedeni ile son
derece popdler ve yaygin bir alan olarak dikkat cekmektedir.

Temel calisma alanlarimiz, biyokimyasal molekdller icin olusturulan
model sistemlerde, biyomolekiillerin ve/veya biyosistemlerde
onemli olan molekllerin diger biyomolekiil ve/veya metal iyonlari
ile olan etkilesimleri, kanser tani ve tedavisinde kullanilabilecek
peptidlerin belirlenmesi ve/veya tasarimi, aptamerler ve molekiiler
damgalanmis polimerler (Molecularly Imprinted Polymers, MIPs)
olarak 6ne ¢ikmaktadir. Bu calismalarda kuantum mekaniksel bir
yaklasim olan Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi metodlari (Density
Functional Theory, DFT) ve uyariimis halile spektroskopik dzelliklerin
hesaplanmasinda ise Zamana Bagli Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
metodlar (Time-Dependent Density Functional Theory, TD-DFT)
adirlikh olarak kullanilmaktadir. Genel olarak calismalarimizda
amino asitler, nikleobazlar ve kiiciik peptidler kullanilmaktadir.
Son zamanlarda daha buyiik boyutlu sistemlerle calisabilmek icin
Molekiler Dinamik (MD) ve hibrit yontemler de (QM/MM gibi)
kullaniimaya baslanmustir.

Gruptaki calismalarda hem lisans hem lisanststii 6grenciler yer
almaktadir. Lisans 6grencileri biyokimya ve kimya bélimlerinde,
lisanstst( 6grenciler ise biyokimya, kimya, biyoteknoloji ve saglk
biyoinformatigi ana bilim dallarinda calismalarini yartitmektedirler.

www.truba.gov.tr
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in gas phase

HOMO (-4.76 V)
AEy; =2.15¢V.

in TIHF

HOMO (-5.23 ¢V) LUMO (-3.08 eV)
ALy =2.15¢V.

Molekl 2°nin gaz fazinda ve THF icerisinde hesaplanan HOMO ve LUMO
orbitallerinin sekilleri ve orbital enerjileri [J. Porphyrins Phthalocyanines 22,
64-76, 2018; DOI: 10.1142/51088424618500013].
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Altundag'dan olusmaktadir. ~Calismalardaki ~hesaplamalar Ozellikle Qm3m<mm_
kismi olarak TUBITAK ULAKBIM TRUBA kaynaklari kullanilarak .
gerceklestirimektedr calismalarin slirec ve

maliyetini azaltmasi,
deneysel calismalar

15000

HM“MM”M,M%% tamamlayici roli nedeni
---- Saccharin (calc.) . o
—-—- Tacrine (calc.) __m MOD Qm_\mﬁm Uocc_m_\

10000 —

ve yaygin bir alan olarak
dikkat cekmektedir.

“
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5000 —

T
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Takrin ve sakkarinin suda deneysel ve hesapsal (B3LYP/6-311++G (d, p) seviyesinde)
UV-vis absorpsiyon spektrumlari [J. Mol. Model. 23, 17, 2017; DOI 10.1007/s00894-016-

3195-6].
N
2.028 989 1.891 1.891 1.994
Lot '1.804 .709
1.843 _$ 878
- H..NQO —..N‘NA.
1.91
S:3A:D-1 S:3A:D-11 S:3A:D-1IT S:3A:D-IV

Serotonin (S)-akrilamid (A)-DMSO (D) komplekslerinin 1:3:1 orani i¢in B97xD/6-31++G (d, p) seviyesinde optimize edilmis yapilari [J. Mol. Model. 22, 148, 2016; DOI 10.1007/500894-016-3018-9].
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TRUBA, tamami
TUBITAK ULAKBIM de
tasarlanan, kurulan ve
........ " yonetilen bir sistemdir.
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Kullanicl Yorumlar

Su vyapilar etrafinda olusan tirbdlansli ve serbest yizeyl
akimlarin  benzetiminde karsilastigimiz en buylk zorluk
blylk hesaplama adlar Gzerindeki sayisal ¢dziimlerin uzun
zaman almasiydi. TRUBA kaynaklarini, ilk defa 2015 yilinda
kullanmaya basladigimizda uzun slren hesaplamalar paralel
hesaplama ile ¢ok cekirdekli hesaplama kimeleri Gzerinde
daha kisa surelerde gerceklestirebilme imkani  bulduk.
Eskisehir Osmangazi Universitesi Bilimsel Arastirma Projeleri
kaynaklarl ile desteklenen “Yuvarlatiimis Burunlu Genis
Baslikli Savagin Membasindaki U¢ Boyutlu Tiirbtlansh Akisin
Sayisal Benzetimi” baslikl projede akis similasyonlarini farkli
savak tipleri kullanilarak es zamanli olarak gerceklestirebildik.
ileride yapilacak arastirmalarda da TRUBA kaynaklarini etkin
bir sekilde kullanmayi istiyoruz. 13-17 Kasim 2017 tarihleri
arasinda gerceklestirilen MPI egitimine grup Gyelerinden Ars.

2016 yili ve sonrasinda TUBITAK 116F103 projesi kapsaminda
odrencilerimle  birlikte daha aktif sekilde kullanmaya
basladigimiz TRUBA kaynaklarinda es zamanli olarak kendi
imkanlarimizla  aldigimiz ~ isistasyonlarinda  yapmamizin
imkansiz oldugu hesaplart cok kisa siirede yapma imkani
bulduk. Arastirmalarimizda hesaplama ve veri depolamak (izere
kullanmaya devam ediyoruz. Son iki yilda 5-6 makalemizin tiim
hesaplarini TRUBA kaynaklarinda yaptik. Bu siirecte, ne sorunla
karsilassak hemen sorunumuza ¢6ziim sunan bir ekibin karsida

www.truba.gov.tr

Gor. M. Anil Kizilaslan katiimis ve MPI programlama konusunda
bilgilendirilmistir. TRUBA tarafindan ileride gerceklestirilecek
kullanicilari bilgilendirmeye ve gelistirmeye yénelik bu tip
egitimleri memnuniyetle takip edecegiz. Proje calismalarinda
kullandigimiz kodun kurulmasi ve calisir hale getirilmesi, ayni
zamanda ilerleyen asamalarda karsilastigimiz bir¢ok sorunun
giderilmesi konusunda hizli destek veren TRUBA teknik
personeline tesekkir ederiz.

oldugunu da bircok defa gérdik. Onlarin da basarimizda cok
blylk paylar var kuskusuz. Karsilastigimiz her tirli teknik
sorunda, bizlere hizli bir sekilde destek olan TRUBA ekibine
sonsuz tesekkur ederiz.
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Dr. Berna Akgen¢
Kirklareli Universitesi, Fizik Béliimii

Similasyon hesaplamalari ginimizde bilimsel calismalarda
kullanilan vazgecilmez bir yontem haline gelmistir. Hesaplamali
bilim, deneyinin yapilmasinin ¢ok pahali ve tehlikeli oldugu
durumlarda laboratuvarda olabilecekleri énceden tahmin
etmeyi saglayan onemli bir aractir. Hesaplamali bilim yardimi
ile fiziksel dinyanin simile edilip modellenmesi sayesinde
deney sonrasinda meydana gelebilecek olasi tehlikeler ortadan
kaldirilir. Hesaplamali malzeme bilimi mevcut ve gelecekteki
teknolojik uygulamalar i¢in  agir ¢alisma kosullarinda
kullanilmak Gzere yeni malzemeler olusturmaya yardimci
olur. Bu anlamda teknolojik gelismeleri yakindan takip eden
ve oldukca genis uygulama ve kitliphaneye sahip TRUBA,
Ulkemizde yeni kurulan Gniversitelerde gorev yapan bilim
insanlarinin bilimsel faaliyetlerini yirGtilebilecedi bir platform
olusturmasi acisindan olduk¢a dnemlidir.

Prof. Dr. izzet Kara
Pamukkale Universitesi,
Matematik ve Fen Bilimleri Egitimi

2007 yilinda TUBITAK tarafindan hizli destek projesi kapsaminda
desteklenen “Barbiturik asit tlrevi disazo boyar maddelerinin
molekil yapisi, IR ve NMR spektrumlarinin ab-initio hesaplama
metodu ile incelenmesi” baslikli calismamiz (Projesi No: 1077606) ile
TRUBA kaynaklarini kullanmaya basladik. Calismalarimiz bilgisayar
destekli teorik calismalar oldugundan, Yiksek Performansli
Hesaplama kimelerine ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu sorunumuzu
TRUBA araciligr ile asmis bulunmaktayiz. Arastirmacilar olarak,
bireysel sunucular ile ugrasmak yerine TRUBA ile ylksek verimlilikte
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TRUBA hesaplama kimeleri yardimi ile doktora sonrasi
calismalarimda, ileri similasyon ve modelleme metotlari
kullanarak genis kapsamli malzemelerin yapi, mekanik, elastik,
dielektrik, piezoelektrik ozellikleri, kimyasal yapilandirma
ve bilesenler ile 6zel islem kosullari tarafindan belirlenen
nano-yapinin fonksiyonu olarak davranislari ve teknolojideki
uygulama potansiyellerinin anlasiimasi odakl c¢alismalar
yapmaktayim. Akademik gelisimime katki saglayan, bilimsel
calismalarimin uluslararasi dizeyde literatlire sunulmasi ve
nihai sonucta bilimsel ¢alisma olarak sonuclandiriimasi adina
TRUBA ve ekibine tesekkdirt bir borg bilirim.

calismakta ve sonu¢ almaktayiz. Bizim icin son derece biyik
bir kolaylik olmasinin yani sira, sirekli gtincellenen sunucu alt
yapisi ile herhangi bir endisemiz kalmamistir. TRUBA, en glincel
teknik altyapr ve ergonomik olarak c¢alismalarimiza destek
vermektedir.

Bize her tirlii kolaylik ve teknik destegi saglayan ULAKBIM,
ayrica bizim sorularimiza sabirla ve 6zveri ile ¢c6zim Urettikleri
icin TRUBA Operasyon Merkezine cok tesekk(r ederim.
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Kullanicl Yorumlar

2009 wyilindan beri calismalarimda TRUBA alt yapisini
kullantyorum. Daha dnce tek bir islemciyle, oldukca uzun zaman
bekleyerek yaptigim hesaplari TRUBA alt yapisint kullanarak son
derece hizli bir sekilde bitirip, sonuc elde edebiliyorum. TRUBA
Operasyon Merkezi calisanlarinin karsilastigimiz  sorunlara
cok kisa stirede verdikleri agiklayici cevaplarindan dolayl da
islerimiz daha hizli yartyor. Ayrica, 6zenle hazirlanmis internet
sayfasinda TRUBA alt yapisini kullanabilmek icin gerekli her
trl bilgiye ulasmak mimkin.

Genel olarak calismalarimda GROMACS paket programini
kullanarak, dedisik biyomolekillerin termodinamik ya da
mekanik ozelliklerini anlamak i¢in molekiler dinamik (MD)
hesaplamalari yapiyorum.

www.truba.gov.tr

“Molecular dynamics simulations of self-assembled peptide
amphiphile based cylindrical nanofibers” [E. D. Tekin, RSC
Advances, 5, 66582-66590 (2015)] bashkl c¢alismamizda,
peptit amfifil molekdllerinden olusturulan degisik boyutlardaki
silindirik nanoliflerin yapisal ozellikleri detayli bir sekilde
incelenmis ve Kendiliginden-Toplanma sirecinde rol oynayan
faktorler arastiriimistir.
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TRUBA kaynaklarint 2011 yilinda “Sayisal cok-tanecik fizigi
yontemlerinin kullanilarak yUksek-sicaklik yariiletkenleri
manyetik yariiletkenlerin elektronik 6zelliklerinin incelenmesi”
adli 1107387 nolu TUBITAK 1001 arastirma projesinde
kullanmaya basladik. Bu proje kapsaminda bir metaloenzim
olan vitamin BI12 ‘nin kofaktorlerinden siyanokobalamin
(CNCbIl) molekaliinin elektronik ve manyetik 6zelliklerini
Haldane-Anderson modeli cercevesinde inceledik. Bu modeli
cOzebilmek icin 6ncelikle yogunluk fonksiyoneli teoremi (DFT)
ile Anderson Hamiltoniyeni parametrelerini elde ettik. Daha
sonra, olusturdugumuz etkin Anderson Hamiltoniyeni’ni,
TRUBA kaynaklarini kullanarak gelistirdigimiz ¢cok-orbitalli
Hirsch-Fye kuantum Monte Carlo (QMC) algoritmast ile ¢6zdik.
Hesaplarimiz icin cok fazla cekirdek-zamana ve disk alanina
ihtiyacimiz vardi. TRUBA kaynaklarinin  sundugu imkanlar
ile paralel hesaplama yontemlerini kullanarak kisa zamanda
arastirmamiz icin pek cok sonuc elde ettik. 2013 yilinda hem
1001 projemizi bitirdik hem de arastirma grubumuzun Gyeleri
olan Selma Mayda ve Zafer Kandemir ylksek lisans tezlerini
tamamlad.

2014-2017 yillarr arasinda “Gecis-elementi iceren molekillerin
elektronik o6zelliklerinin kuantum Monte Carlo metodu ve
yogunluk fonksiyoneli kuramini kullanarak incelenmesi” adli
113F242 nolu TUBITAK 1001 projemizi yine TRUBA kaynaklarini
kullanarak tamamladik. Bu projede, daha dnce sadece orbital-
ici etkilesimleri iceren Anderson Hamiltoniyeni’ne orbitaller-
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arasi etkilesimleri ekledik ve Hirsch-Fye algoritmasini bu model
icin tekrar gelistirdik. Bu model ile metaloproteinlerinden
hemoglobin molekilinin ve metaloenzimlerden vitamin
B12’nin 3 kofaktérii olan CNChl, metilkobalamin (MeChl)
ve adenosilkobalamin (AdoCbl) molekllerinin elektronik
ve manyetik Ozelliklerini birlestirilmis DFT+QMC yéntemi
ile inceledik. Ayrica, metaloproteinler ve metaloenzimler
ile benzer molekuler yapiya sahip, organik gines pillerinde
kullanilan Ru-iceren boya molekiillerinin elektronik dzelliklerini
ayni yontem ile ¢alistik. Hesaplamalarimiz, metaloproteinlerin,
metaloenzimlerin ve Ru-iceren boya molekillerinin safsizlik
badil durumu (IBS) olarak adlandirilan yeni elektronik hallere
sahip olduklarini gdstermistir. Ayrica, IBS’lerin bu molekdllerin
calismasinda énemli rol oynadiklarini bulduk.

Suandadaarastirma grubumuzile yarattigimiz calismalarimiz
icin aktif olarak TRUBA’yi kullanmaktayiz. Calismalarimiz
sirasinda yasadigimiz teknik sorunlarda her zaman bize destek
olduklariicin TRUBA ekibine tesekkir ederiz.
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Altyapida Calisan Uygulama ve Kutuphaneler

Uygulamalar
* Abinit

* Amber

* Ansys

* Gaussian09

+ Gromacs

* Matlab

* Namd

* Lammps

* Quantum Espresso
°R

* Siesta

* Vasp

Matematik Kiitiiphaneleri
* MK

*Acml 4.4

* Acml 511

* Fftw

* Blas

* Lapack

» Scalapack

MPI Kiitiiphaneleri
* Open MPI
* Intel MPI

www.truba.gov.tr

Derleyiciler ve Hata Ayiklama Araglari
+ Gec4.85
+Gec 6.4
*+ Gee 71
* Parallel Studio 2013 sp1
* Parallel Studio 2018 sp1
- Parallel Studio Cluster Edition 2018 update2
- Intel C++ Compiler 18.0
- Intel Fortran Compiler 18.0
- Intel Distribution for Python
- Intel Math Kernel Library
- Intel Data Analytics Acceleration Library
- Intel Integrated Performance Primitives: Guide | Cryptography
- Intel Threading Building Blocks
- Intel VTune Amplifier
- Intel Advisor
- Intel Inspector
- Intel MPI Library
- Intel Trace Analyzer and Collector
- Intel® Cluster Checker
*Cuda 4.4
*Cuda 5.5
+ Cuda 75
* Cuda 9.0
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Altyapl

Yiiksek Performansli Hesaplama Kaynaklan

MERCANLAR
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LEVREKLER
KULLANIM T YBH SUNUCU SAYISI :128 KULLANIM 1 YBH SUNUCU SAYISI =1
TFLOPs :28.27 Tflops BELLEK/Cekirdek :5 Gbyte TFLOPs 1 41.2 Tflops BELLEK/Cekirdek :16 Gbyte
CEKIRDEK 13072 AG : 40Gb/s QDR Infiniband CEKIRDEK 11776 AG : 40Gb/s QDR Infiniband

CPUSAAT/YIL  :26.910.720

Mercan sunuculari 2011 yilinda hizmete girmistir. Bu ailedeki her bir
sunucu (zerinde 2 x AMD Opteron 6176 islemci ve 128 Ghyte hata
korumali bellek bulunmaktadir. Bu ailedeki sunucular birbirlerine, diger
sunucu ailelerindeki sunuculara ve merkezi dosya sistemine 40 Gb/s QDR
Infiniband arayiizii ile baglhdir. Kime tzerinde agirlikli olarak MPI (Message
Passing Interface) uygulamalari kosturulmaktadir. Bu ailenin teorik toplam
double-precision hesaplama performansi 28.27 Tflops'dur.

LEVREK-CUDA

CPUSAAT/YIL  :15.557.760

Levrek sunculari 2013 yilinin basinda hizmete girmistir. Her bir hesaplama
sunucusu Gzerinde 2 x Intel E-5 2690 islemci ve 256 Gbyte hata korumali
bellek bulunmaktadir. SSingle, mid1, mid2 ve long kuyruklarina génderilen
isler bu sunucular tzerinde kosmaktadir. Genel olarak MPI (Message
Passing Interface) uygulamalari kosturulmaktadir. Bu ailenin teorik toplam
double-precision hesaplama performansi 41.2 Tflops'dur. Bu ailedeki
sunucular birbirlerine, diger sunucu ailelerindeki sunuculara ve merkezi
dosya sistemine 40 Gb/s QDR Infiniband arayiiz( ile baglidir.

LEVREKV2

KULLANIM 1 YBH SUNUCU SAYISI :16 KULLANIM 1 YBH SUNUCU SAYISI :48
TFLOPs :36.7 Tflops (GPCPU)  BELLEK/Cekirdek : 16 Gbyte TFLOPs :46.1 Tflops BELLEK/Cekirdek :10.67 Gbyte
CEKIRDEK 1384 AG - 40Gb/s QDR Infiniband CEKIRDEK 1152 AG - 40Gb/s QDR Infiniband

CPUSAAT/YIL  :3.363.840

Bu hesaplama ailesinde her bir sunucu Gzerinde 2 x Intel 2680 V3 islemci
ve 256 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Her biri 16 adet Nvidia
M2090 cuda karti barindiran, harici 2 adet GPU genisleme kutusundaki
cuda kartlar1 16X PCle kablosu ile sunuculara ikiserli olarak ilistirilmistir. Her
bir kartta 6 Gbyte ECC DDR5 hata korumali bellek ve 512 adet cuda cekirdedi
bulunmaktadir. Agirlikli olarak NAMD uygulamasi ile ¢alisan arastirmacilar
bu hesaplama ailesini tercih etmektedir. Bu ailedeki sunucular birbirlerine,
iger sunucu ailelerindeki sunuculara ve merkezi dosya sistemine 40 Gb/s
QDR Infiniband arayuzU ile baglidir.

CPU SAAT/YIL  :10.091.520

2014 yilinin sonunda hizmete girmis bu sunucu ailesindeki suncularda 2 x
Intel 2680 V3 islemci ve 256 Gbyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Bu
ailedeki sunucularin toplam teorik performansi 40 Tflops'dur. Bu ailedeki
sunucular birbirlerine, diger sunucu ailelerindeki sunuculara ve merkezi
dosya sistemlerine 40Gb/s QDR Infiniband agdi ile baglidir.
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ORKINOS SARDALYA
KULLANIM TYBH SUNUCU SAYISI :1 KULLANIM 1 YBH SUNUCU SAYISI 1120
TFLOPs : 7.4 Tflops BELLEK 14 Thyte TFLOPs 1149 Tflops BELLEK/Cekirdek : 9.14 Ghyte
CEKIRDEK 1224 AG CEKIRDEK 13584 AG :100 Gb/s EDR Infiniband

CPUSAAT/YIL  :1.962.240 CPUSAAT/YIL  :31.395.840

2016 yilinin ortasinda hizmete girmis olan, bu hesaplama kiimesi tek bir 2017 yilinin basinda hizmete girmis bu sunucu ailesindeki sunucularda 2 x
SMP sunucudan olusmaktadir. 16 adet Intel E7-4850 V3 islemci ve 4Thyte Intel E5-2690 V3 islemci ve 256 Gbyte hata korumali bellek bulunmaktadir.
hata korumali bellek bulunmaktadir. Sistemin toplam teorik performansi Bu kiimenin toplam teorik performansi 149 Tflops’dur. Bu ailedeki
7.4 TFlops'dur. Ilgili sistem merkezi dosya sistemlerine 100 Gb/s EDR sunucular birbirlerine ve merkezi dosya sistemlerine 100 Gb/s EDR
Infiniband agi ile baghdir. Infiniband agi ile badlidir.

BARBUN BARBUN-CUDA
KULLANIM :YBH SUNUCU SAYISI @120 KULLANIM  :YBH SUNUCU SAYISI @24
TFLOPs 1 246 Tflops BELLEK/Cekirdek : 9.6 Gbyte TFLOPs 1 451 Tflops (GPCPU) GPU 148 P100
CEKIRDEK 14800 AG 2100 Gbit EDR Infiniband CEKIRDEK  :960 BELLEK/Cekirdek : 9.6 Gbyte
CPU SAAT/YIL  :42.048.000 CPU SAAT/YIL : 8.409.600 AG 1100 Gb/s EDR Infiniband

2018 yilinin basinda hizmete girmis bu sunucu ailesindeki sunucularda Bu hesaplama ailesinde her bir sunucu dzerinde 2 x Intel Scalable 6148
2 x Intel Scalable 6148 islemci ve 384 Gbyte hata korumali bellek islemci ve 384 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Her bir sunucuda
bulunmaktadir. Bu ailedeki sunucularin toplam teorik performansi 246 2 adet Nvidia Tesla P100 GPU karti bulunmaktadir. Her bir GPU kartinda
Tflops’dur. Bu ailedeki sunucular birbirlerine ve merkezi dosya sistemlerine 16 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Bu ailedeki sunucular
100 Gb/s EDR Infiniband agi ile baghidir. birbirlerine ve merkezi dosya sistemine 100 Gb/s EDR Infiniband arayiizii
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AKYA-CUDA TR-03-METU
KULLANIM 1 YBH SUNUCU SAYISI :24 KULLANIM 1 CMS SUNUCU SAYISI :32
TFLOPs 1700 Tflops (GPCPU)  GPU 196 V100 TFLOPs .7 Tflops BELLEK/Cekirdek :5 Ghyte
CEKIRDEK 1960 BELLEK/Cekirdek : 9.6 Gbyte CEKIRDEK 1768 AG :1Gb/s Ethernet
CPU SAAT/YIL  :8.409.600 AG :100 Gb/s EDR Infiniband CPU SAAT/YIL 16.727.680

Bu hesaplama ailesinde her bir sunucu Uzerinde 2 x Intel Scalable 6148 CERN'de gerceklestirilen yuksek enerji fizigi deneylerinden biri olan
islemci ve 384 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Her bir sunucuda CMS deneyi ile ilgili hesaplamalarin yapildigi grid sitelerinden biri olarak
4 adet Nvidia Tesla P100 GPU karti bulunmaktadir. Her bir GPU kartinda hizmet vermekte olan bu kiimede her biri 2 adet Opteron 6176 islemci
16 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Bu ailedeki sunucular ve 128 Ghyte hata korumali bellede sahip sunucular yer almaktadir. CMS
birbirlerine ve merkezi dosya sistemine 100 Gb/s EDR Infiniband arayiizii haricinde BELLE-II, BIOMED ve SEE sanal organizasyonlarina da destegi
e bagldi bulunmaktadr.

TR-10-ULAKBIM TR-FC1-ULAKBIM
KULLANIM . ATLAS SAYISI 13 KULLANIM : FedCloud SUNUCU SAYISI :30
TFLOPs : 5.4 Tflops BELLEK/Cekirdek :2.66 Gbyte TFLOPs 6.6 Tflops BELLEK/Cekirdek :5.33 Ghyte
CEKIRDEK 1624 AG :1Gb/s Ethernet CEKIRDEK 1720 AG :40Gb/s QDR In

CPU SAAT/YIL :5.466.240 SUNUCU CPU SAAT/YIL 16.307.200

CERN’de gerceklestirilen ytksek eneriji fizidi deneylerinden biri olan ATLAS Bu ailedeki her bir sunucu tzerinde 2 x AMD Opteron 6176 islemci ve

deneyi ile ilgili hesaplamalarin yapildigi grid sitelerinden biri olarak hizmet 128 Ghyte hata korumali bellek bulunmaktadir. Bu ailedeki sunucular
veren bu kiimede her biri 4 adet Opteron 6174 islemci ve 128 Gbyte hata birbirlerine 40 Gb/s QDR Infiniband arayiizi ile bagldir. ilgili kiime federe
korumali bellege sahip sunucular yer almaktadir. bulut altyapisina dahil olup, fedcloud.egi.eu ve bils sanal organizasyonlarina

destek vermektedi
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TR-Grid Sertifika Otoritesi

Ulkemiz  arastirmacilarinin, hem  TRUBA  kaynaklarinda
yetkilendirilmesi hem de yer aldigimiz Avrupa Birligi Cerceve
Programlari projelerine dahil olan arastirma altyapilarinda
yetkilendirilebilmesiicin TUBITAK ULAKBIM, 2005 yilindan itibaren
EUGridPMA(European Grid Policy Management Authorities)
olusumu icerisinde “TR-Grid CA(Certification Authority)” olarak
yer almaktadir.

TRUBA  Operasyon  Merkezi  tarafindan  talep  eden
arastirmacilarimiza, kisisel bir sertifika saglanmaktadir. Bu
sertifika, uluslararasi sanal organizasyonlara/deneylere Gye olmak
ve deneylerde yetkilendirilmek icin kullanilabilmekte, ayrica
ilgili deneyler icin ayrilmis olan uluslararasi hesaplama ve veri
depolama kaynaklarinin kullanimina da olanak saglamaktadir.
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Ulkemizin CERN ile iliskisi 1961 yilinda ve ilk defa Tirkiye'ye
taninan goézlemci statusd ile baslamistir. Bu tarihten itibaren
bireysel cabalarla baslatilan bilimsel calismalar daha sonra
Turkiye Bilimsel ve Teknolojik Arastirma Kurumu (TUBITAK) ve
Tarkiye Atom Enerjisi Kurumu (TAEK) tarafindan miinavebeli
olarak saglanan mali destekler ile bir 6lctide kurumsal bir
duruma gelmistir. Bu kurum ile yarim ylzyildir sirmekte olan
iliskilerimiz, parcacik fiziginin tlkemizdeki gelisimine katkida
bulunmustur.

Ulkemizde CERN ile iliskili olarak yiriittlen bilimsel faaliyetler
biyiik olcide TUBITAK tarafindan koordine edilmis ve
desteklenmistir. Ancak 2006 yilinda Basbakanlikca yapilan
gorevlendirme ile TAEK, CERN ile ilgili tlkemizde yaritilen
faaliyetleri koordine etmek, msel faaliyetlere katilmak,
Ulkemizde yUrutilen calismalara mali destek saglamak ve CERN
calismalarinda tlkemizi temsil etmek izere gorevlendirilmistir.

Ulkemiz ile CERN arasindaki iliskinin cercevesini belirleyen
TAEK-CERN Ishirligi Anlasmasi 14 Nisan 2008 tarihinde
Cenevre’de imzalanmistir. 2005 yilindan itibaren dahil olunan
EGEE projeleri kapsaminda CERN deneylerinde ortaya cikan
verilerin islenmesi ve saklanmasi icin TRUBA kaynaklari Tier-3
Merkez olarak hizmet etmistir. 2008 yilinda imzalanan isbirligi
cercevesinde, TRUBA kaynaklari arasinda isletilen iki site CMS
ve ATLAS deneyleri icin Tier-2 Merkez olarak hizmet vermeye
baslamistir. Halen TRUBA kaynaklari arasinda yer alan Tier-2
merkezler hizmetlerini strdirmektedir.

13 Aralik 2012 tarihinde baslayan CERNe ortak (yelik
mizakerelerinde  Tier-2  merkezlerin  performansi  da
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degerlendirmelerde yer almistir. Mizakere siireci sonucunda
12 Mayis 2014 tarihinde Ortak Uyelik Anlasmasi CERN'de
dizenlenentérenleimzalanmistir. CERN Ortak Uyelik Anlasmas,
TAEK’in de temsil edildigi TBMM’nin 22.01.2015 tarihli Genel
Kurulunda oy birligi ile uygun bulunmustur.

Tier-2 merkezler disinda EGI altyapisina dahil olan grid
sitelerinde Belle-Il deneyine destek verilmektedir.

OATLAS

XPERIMENT

CMS Experiment at the LHC, CERN
Data recor Ncu‘w‘)‘ﬁnv,_w 11:00:22.026624 GMT
Run / Event / LS#314472 / 563576477 / 67



Gelisen teknolojinin
takibi ile buydyen ve
gtincellenen kaynaklar
TRUBAda.




TRUBA’nin en énemli
amaci Ulkemizin
bilimsel alandaki
rekabet gliclind

artirmaktir.
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TUBITAK ULAKBIM

T.C. Sanayi ve Teknoloji Bakanhdi (Eski Bina)

Mustafa Kemal Mahallesi Dumlupinar Bulvari Eskisehir Yolu
2151 Cadde No: 154 Cankaya / ANKARA

Telefon: +90 312 298 93 63-65-66-73

Fax: +90 312 266 51 81
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