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Ф и з и ч е с к и   ф а к у л т е т
А Т Е С Т А Ц И Я
за работата на докторанта Дамян Йорданов Грънчаров
през четвърта докторантска година.
Начало на докторантурата 01.07.2011г., заповед N РД 20-905 от 05.07.2011 срок на  завършване 01.07.2014г. Докторантурата е удължена до 01.07.2015 със заповед N РД 20-1077/15.07.2014.
Тема на дисертацията: Разработване на физически модели на биологични молекули

Научен ръководител доц. Д-р Леандър Борисов Литов
Резултати от изпитите:
· Приложна квантова химия – Отличен 5.5

· Увод във високопроизводителните изчисления – Отличен 6;
· Хибридни QMMM методи – Отличен 6;

· Докторантски минимум по английски език – Отличен 6;

· Докторантски минимум по специалността – Отличен 6.

Изучени общотеоретични и специални въпроси

· Запознаване с методи за ускорено семплиране на термодинамични ансамбли – молекулна динамина с размяна на реплики.

· Запознаване с числени методи за оценка на свободната енергия.

· Запознаване със съвременни компютърни архитектури, съдържащи ускорители за изчисления – графични ускорители, копроцесори.

· Запознаване с методи за пресмятане на електростатичните взаимодействията в молекулни системи при различни гранични условия.

Работа над дисертацията (извършена научно-изследователска и експериментална работа, написани глави, раздели и др.)

· Изследване на структурни изменения на МНС молекули и МНС-пептидни комплекси

· Изследване на структура и свойства на комплекс на МНС молекули и TCR рецептор

· Изследване на структура и свойства на комплекс на МНС молекули, TCR рецептори и CD8 корецептори, сравнения

· Изследване на свързването на CD8 към МНС молекулата

· Участие в следните конференции:

1. Grancharov D, Petkov P, Lilkova E, Ilieva N, Litov L, Replica exchange MD investigation of the conformational space of prion proteins; 2-nd National Congress on Physical Sciences, Sofia, 2013

2. Petkov P., Lilkova E., Grancharov D., Markov S., Ilieva N., Litov L. Libraries for treatment of electrostatic interactions for Intel Xeon Phi; Numerical Methods for Scientific Computations and Advanced Applications, 19-22 May, Bansko, Bulgaria
3. Ilieva N., Grancharov, D., Petkov, P., Ribarics R., Schreiner W.  Alloreactive TCRpMHC Complexes: Conformation alalysis; International Conference on Mathematical Methods and Models in Biosciences, Sofia, Bulgaria, 22-27 June 2014, изнесен доклад:  
· Участие в школи:
Публикации във връзка с дисертацията 
· Публикации в сборници на конференции
1. D. Grancharov, E.Lilkova, N. Ilieva, P. Petkov, L. Litov, Open Problems in High-Performance Molecular-Dynamics Simulations, Information technologies and control 01/2012; Year X(2):23-29 (2012).
2. D. Grancharov, P. Petkov, E. Lilkova, N. Ilieva, Litov, L., Investigation of Binding Affinity of hIFN-gamma Mutated Forms with the Rosetta Suite of Programs, Proc. 6th International Scientific Conference Computer Science 2011, (2011), ISBN: 978-954-438-914-7, pp. 353-357.
· Публикации в информационни бюлетини
1. D. Grancharov, E. Lilkova, N. Ilieva1, P. Petkov, S. Markov and L. Litov, Analysis of symplectic integration algorithms with variable step size for petascale biomolecular simulations, PRACE whitepapers, http://www.prace-ri.eu/IMG/pdf/analysis_of_symplectic_integration_algorithms_with_variable_step_size_for_petascale_biomolecular_simulations.pdf
2. Markov S., Petkov P., Grancharov D. and Georgiev G., High Performance Poisson Equation Solver for Hybrid CPU/GPU Systems; PRACE Whitepaper No 112, http://www.prace-ri.eu/IMG/pdf/wp112.pdf
3. P. Petkov, E. Lilkova, S. Markov, D. Grancharov, N. Ilieva, L. Litov, AGBNP2 Implicit Solvent Library for Intel® MIC Architecture, PRACE whitepapers, (2014) http://www.prace-ri.eu/IMG/pdf/wp146.pdf
4. P. Petkov, D. Grancharov, S. Markov, G. Georgiev, E. Lilkova, N. Ilieva, L. Litov, Massively parallel Poisson Equation Solver for hybrid Intel Xeon – Xeon Phi HPC Systems, PRACE whitepapers, (2014) http://www.prace-ri.eu/IMG/pdf/wp143.pdf
Педагогическа работа
· участие при провеждането на упражнения по „Моделиране на взаимодействията на биологични молекули“
· Помощ на дипломанти

Обществена работа 

· Участие в организирането и провеждането на изложба „60 години ЦЕРН“

· Участие в организарането и провеждането на изложба „Усещане за вселена“
Мнение на научния ръководител за работата на докторанта :
Работата на докторанта протече съгласно учебния план. Получените резултати  бяха представени на  международни конференции. В процес на подготовка са три статии, които ще бъдат публикувани в списания с импакт фактор. Те ще отразят резултатите от вече завършени изследвания.

Предлагам докторанта да бъде атестиран положително за четвъртата година и да бъде отчислен с право на защита.
Дата .18 май 2015 г.                             Научен ръководител:

  






(доц. д-р Л. Литов)
Атестацията е обсъдена и приета на заседание на катедрения съвет на 21.05.2015 г.,   с протокол № 347
По-важни забележки към работата на докторанта: атестира се положително!
                                                       Ръководител на катедра:                                






(проф. дфзн Г. Райновски) 
