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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 методите за параметризация на нови молекули за различни молекулно-механични силови полета

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

· Проведени са серия симулации по метода на метадинамиката с размяна на метадинамичния потенциал за изследване на свъзването на човешки интерферон гама с молекулите на извънклетъчния му рецептор.

· Проведени са серия квантово-механични симулации за разработване на нов набор от параметри, които да описват взаимодействията на атомите, изграждащи N-сулфатиран глюкозамин. Параметрите са съвместими с полето CHARMM 36.
· Проведени са няколко молекулно-динамични симулации за валидиране на новите параметри

· Проведени са серия молекулно-динамични симулации на взаимодействието на човешки интерферон гама с нагънати С-краища, извънклетъчния домейн на алфа-рецептора на човешки интерферон гама и производни на хепарина олигозахариди с различна `на степен на полимеризация.
· Предстоящо участие в следните конференции (приети за представяне доклади):
Elena Lilkova, Peicho Petkov, Nevena Ilieva, Leandar Litov, Molecular Modelling of the Complex hIFNI-g – hIFN

1. gR – Heparin-Derived Oligosaccharides, International Conference on Mathematical Methods and Models in Biosciences (BIOMATH 2015) in Blagoevgrad from 14 to 19 June 2015.
· Elena Lilkova, Peicho Petkov, Nevena Ilieva, Leandar Litov, Molecular Modelling of the interactions of Heparin-Derived Oligosaccharides, hIFNI-g and its extracellular receptors, Seventh Conference of the Euro-American Consortium for Promoting the Application of Mathematics in Technical and Natural Sciences (AMiTaNS'15), Albena, Bulgaria, June 28-July 3, 2015
· Подготвяне на дисертацията.
Публикации във връзка с дисертацията
· Публикации в научни журнали:

1. G. Nacheva, E. Lilkova, P. Petkov, P.St. Petkov, N. Ilieva, I. Ivanov, and L. Litov, In silico studies on the stability of human interferon-gamma mutants, Biotechnology & Biotechnological Equipment, (2012) Vol 26(1), pp 200-204, DOI: 10.5504/50YRTIMB.2011.0036.


2. E. Lilkova, G. Nacheva, P. Petkov, P.St. Petkov, S. Markov, N. Ilieva, and L. Litov, Metadynamics study of mutant human interferon-gamma forms, Computers and Mathematics with Applications, (2012), Volume 64(3), pp 272-277, doi 10.1016/j.camwa.2012.01.061.

3. E. Lilkova, L. Litov, P. Petkov, P.St. Petkov, S. Markov, and N. Ilieva, Computer simulations of human interferon gamma mutated forms, AIP Conf. Proc., (2010) Vol. 1203, pp. 914-919, doi: http://dx.doi.org/10.1063/1.3322582.

· 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. P. Petkov, E. Lilkova, P.St. Petkov, N. Ilieva, and L. Litov, Application of metadynamics for investigation of human interferon gamma mutated forms, Proc. 6th International Scientific Conference Computer Science 2011, (2011), ISBN: 978-954-438-914-7, pp. 347-352.


3. 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. 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

2. 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

3. 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 (2011), http://www.prace-ri.eu/IMG/pdf/analysis_of_symplectic_integration_algorithms_with_variable_step_size_for_petascale_biomolecular_simulations.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 изложбата „60 години ЦЕРН“

· Участие в „Софийски фестивал на науката 2015“
Мнение на научния ръководител за работата на докторанта :

Работата на докторантката протече съгласно учебния план. Тя се справи успешно с всички поставени научни задачи, като показа добър творчески потенциал. Получените резултати са публикувани в реномирани научни списания и бяха представени на  международни конференции. Като цяло публикуваните резултати са напълно достатъчни за защита на дисертация.
Предлагам докторантката да бъде атестирана положително за четвъртата година и да бъде отчислена 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) 
