PROF. DR. NURCAN TUZUN
HESAPLAMALI KIMYAVE BIYOLOJI GRUBU

HESAPLAMALI KIMYA ALANINDA CALISMAKTAYIM. CALISMALARIMIZDA KUANTUM MEKANIK, MOLEKULER DINAMIK VE SANAL
TARAMA-KENETLEME YONTEMLERINI KULLANMAKTAYIZ. BU YONTEMLERLE, TEPKIME MEKANIZMALARININ MODELLENMESI (ORGANIK
VE ENZIM TEPKIMELERI), YAPI-AKTIVITE ILISKISININ INCELENMESI, YAPILARIN OPTO-ELEKTRONIK OZELLIKLERININ MODELLENMESI
VE ILAG TASARIMI ALANINDA GALISMALAR YAPMAKTAYIZ. GRUBUMUZDA 3 DOKTORA VE 2 YUKSEK LISANS OGRENCISI
BULUNMAKTADIR.

nurcant@itu.edu.tr Klik tepkimelerinin modellenmesi uzerine bir yuksek lisans ogrencisi ile calismak istiyorum.
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Biyolojik Oksidorediiktaz Enzimleri Ile Kiral Aminlerin Asimetrik Sentezinin
Incelenmesi
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MSB-Fe** complex

LUMO sketches of the MSB and the MSB-Fe®* complex from the TDDFT calculations at the CAM-BLYP/6-311 + g(d,p)/LANL2DZ.
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