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Vecihi neden Vecihi olarak adlandırıldı?

Vecihi Hürkuş
Havacılık öncüsü • mühendis • kısıtlar altında üreten/inşa eden kişi

Kusursuz koşulları beklemedi. İnşa etti, test etti, 
sertifikalandırdı ve daha önce var olmayan uçuş yollarını 
açmak için denemeye devam etti.

Mirasına dair temel bilgiler

1896–1969 | 1925’te Türkiye’nin ilk yerli üretim uçağı olan Vecihi K-
VI’yı inşa etti ve uçurdu. 1932’de Türkiye’nin ilk sivil havacılık 
okulunu kurdu.

Bugün Vecihi İçin Ne Anlama Geliyor?

Bu felsefeyi biyolojiye taşıyoruz: Mutasyonlar 
belirsizlik yarattığında, karmaşık moleküler riski net 
öncü molekül seçimi kararlarına dönüştürüyoruz.

Kaynaklar: TÜBİTAK Bilim Genç; Anadolu Ajansı, 2024
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Sorun
İlaç keşfi bir karar hunisidir
Binlerce moleküler olasılık, test 
edilmeye değer birkaç adaya 
indirgenir.

Amaç: doğru hedefe bağlanan ve istenen biyolojik etkiyi 
oluşturan molekülleri bulmak.

Hedef > moleküller > sıralama > deneyler > karar



Tarim ilaçları da keşif gerektirir. 

$12B $80B

$15B $65B

Yıllık 
maliyet

Yıllık 
maliyet

2050 
öngörüsü

2050 
öngörüsü

İLAÇ 
SEKTÖRÜ

TARIM 
SEKTÖRÜ

Mutasyon kaynaklı ilaç direncinin piyasa 
maliyeti. 





Vecihi, ikinci karar hunisinin hesaplama katmanıdır

Vecihi · Hareket içinde hassasiyet

İlk huni bağlanmayı sorar; ikinci huni mutasyonlar karşısında kararın dayanıklılığını ölçer.

I. Klasik keşif hunisi

“Hangi molekül vahşi tip proteine en iyi bağlanır?”

geniş kimyasal uzay

sıralama

seçilmiş adaylar

Mevcut hali optimize eder

Vecihi sorusu

Bu aday, proteinin 
dönüşebileceği hallerde 

de karar değerini 
koruyor mu?

mutasyon paneli + FEP + kalite kontrol

→ karar katmanı

II. Mutasyonlu hedefte karar 
hunisi

“Hangi molekül mutasyon uzayı boyunca etkisini korur?”

az sayıda aday + çok sayıda mutasyon

stabilite testi

direnç-risk haritası

Dönüşebileceği hali değerlendirir



NAMD & Alchemical FEP — A Field in Motion
Key milestones in MD simulation engines and free energy perturbation methods

Structural Biology NAMD Engine FEP Methods Nobel Prize

1951

α-Helix Proposed

Pauling & 
Corey

α-helix & β-
sheet

1954

Zwanzig FEP Theory

Free energy 
perturbation

formula 
derived

1957

Myoglobin 
Structure

First protein 
X-ray

structure · 
Kendrew

1977

First Protein MD

BPTI · 
McCammon,

Gelin & 
Karplus

1985

Biomolecular FEP

Tembe & 
McCammon

ΔΔG of 
binding

1987

TI & λ-Coupling

Straatsma & 
Berendsen
soft-core 
potentials

1995

NAMD 1.0

Schulten lab 
· UIUC

parallel MD 
engine

1999

NAMD 2 / SMD

Steered MD, 
IMD

scalable to 
256 CPUs

2002

Gordon Bell Prize

NAMD · 1 
billion
atoms 

simulated

2011

FEP+

Wang et al. · 
REST2

Schrödinger 
platform

2013

Nobel Prize

Karplus, 
Levitt &

Warshel · 
multiscale

2018

NAMD GPU Accel.

NAMD 2.13 · 
CUDA

optimized 
FEP runs

2020

NAMD 3.0

Full GPU 
offload
resident 
kernels

2022

Alch. RBFE at Scale

Mutation-
selective FEP
clinical drug 

pipelines

FEP = Free Energy Perturbation   ·   TI =  Thermodynamic Integration  ·  RBFE =  Relative Bind ing Free Energy  ·  SMD  = Steered M D  ·  REST2 = Replica Exchange with Solute Tempering







İş akışı

Bilimsel problemden hesaplama ölçeğine, oradan karar raporuna gidiyoruz.

1
Problem

2
MN5

3
Karar

Mutasyonlar hedef 
proteini değiştirir.
Bu değişim, aday molekül 
sıralamasını da değiştirir.

MareNostrum 5, yüzlerce 
bağımsız MD/FEP koşusunu 
paralel ve izlenebilir hale 
getirir.

Çıktı bir “daha fazla veri” 
dosyası değil: direnç riski ve 
önceliklendirme raporudur.

Vecihi · Hareket içinde hassasiyet Etkinlik odağı: Tarım ve İklim; girişimler ve KOBİ’ler. 02



Problem yalnızca bilimsel değil; ölçek problemi

Vecihi · Hareket içinde hassasiyet

Mutasyon farkındalıklı keşif, tek bir simülasyon değil; yüzlerce bağımsız FEP kenarının yönetimidir.

1
hedef protein

× 21
mutasyon

×
2

aday molekül
× nötr / yüklü

dönüşümler
× tekrar

koşuları

= yüzlerce bağımsız FEP kenarı

Örnek kapsam

ABL pilot: 21 mutasyon × 2 bileşik

288 nötr + 180 yüklü FEP kenarı
Bağımsız işler olduğu için MN5 üzerinde gömülü paralellik ile hızlanır.

MN5
ACC / GPU

4× H100 / düğüm
SLURM dağıtımı

günler
tek GPU’da aylar →

MN5’te karar süresi

Vecihi’nin değeri yalnızca FEP çalıştırmak değil; FEP’i izlenebilir, tekrarlanabilir ve raporlanabilir bir karar işine 
çevirmektir.



./vecihi.sh –submit –P fep_all 

nodes edges



MareNostrum5 ile Yüksek Verimli Paralel İş Yürütme ACC / GPU

Çok sayıda bağımsız işi ACC partisyonunda eş zamanlı çalıştırarak, tek GPU'da aylar sürecek işi günlere indiriyoruz.

288
Bağımsız İş

eş zamanlı kuyruğa
tek gönderimde

4× H100
Düğüm Başına GPU

→ 4 iş / düğüm
paralel çalışır

acc_ehpc
ACC Partisyon & Kuyruk

GPU-hızlandırılmış
yürütme

günler
Tarama Süresi

tek GPU'da aylar
→ MN5'te günler

Paralel Yürütme Modeli

•  Çok sayıda bağımsız iş tek seferde kuyruğa gönderilir.

•  SLURM zamanlayıcı işleri ACC düğümlerine dağıtır; düğüm başına 

4× H100 → 4 iş paralel.

•  İşler birbirinden bağımsız (gömülü paralel) → verim neredeyse 

doğrusal ölçeklenir.

•  Tek GPU ile aylar süren tarama, MN5'te günler mertebesine iner.

Tek GPU  →  MareNostrum5

TEK GPU   aylar

▼  288 bağımsız iş · gömülü paralel · 4× H100/düğüm

MARENOSTRUM5   günler

MareNostrum5 ACC partisyonu   ·   4× NVIDIA H100 / düğüm   ·   Intel Xeon Platinum 8460Y+ (80 çekirdek / düğüm)



Otomatik Orkestrasyon ve Hata Toleransı Pipeline

Yapılandırılmış pipeline'lar yüzlerce işi gözetimsiz ve kesintiden devam edebilir şekilde yürütür.

Toplu Gönderim

•  Tek komutla yüzlerce iş kuyruğa girer.

•  Yapılandırma tek bir tanım dosyasında tutulur.

Çok Adımlı İş Akışı

•  Her iş sıralı, birbirine bağımlı adımlardan oluşur.

•  Her adım bir öncekinin çıktısından devam eder.

Otomatik Hata Kurtarma

•  Başarısız adımlar otomatik tespit edilir.

•  Checkpoint'ten devam edilir veya yeniden denenir — gözetim gerekmez.

Durum Takibi & Devam

•  Her işin durumu kalıcı olarak kaydedilir.

•  Tamamlanan adımlar atlanır; kaldığı yerden devam eder.

Yapılandırılmış pipeline motoru   ·   durum takibi   ·   checkpoint'ten devam   ·   gözetimsiz yürütme



PRATİK DERSLER

Bir girişim için süper bilgisayar kullanmak

HPC erişimi değerli, ama değer protokol standartlaşınca ortaya çıkar.

1 · Girdi standardı 2 · Koşu standardı 3 · Analiz standardı 4 · Rapor standardı

Protein, mutasyon listesi 
ve aday moleküller 
açıkça tanımlanır.

Kaynak, kuyruk, 
replikalar ve hata 

günlükleri izlenebilir olur.

Enerji farkları kalite 
kontrol ve belirsizlik 

notlarıyla okunur.

Bilimsel çıktı Ar-Ge karar 
diline çevrilir.

MN5 bize yalnızca daha çok koşu değil; bilimsel hesaplamanın ürünleşebilirliğini test 
edecek bir çalışma disiplini verdi.

Vecihi · Hareket içinde hassasiyet 08



Koşu çıktısı değil, karar raporu

Vecihi · Hareket içinde hassasiyet

MN5 çıktısı ham veri olarak kalırsa değer sınırlı kalır; Vecihi bunu Ar-Ge karar diline çevirir.

Girdi

protein · mutasyon listesi
aday moleküller

Hesaplama

MD / FEP kenarları
paralel yürütme

Kalite kontrol

yakınsama · hata günlüğü
belirsizlik notu

Karar raporu

direnç riski
önceliklendirme

Raporun karar cümleleri

Mutasyon başına direnç riski

hangi değişim hangi adayı zayıflatıyor?

Molekül sıralama stabilitesi

lead sıralaması mutasyon uzayında 
korunuyor mu?

Belirsizlik / kalite kontrol 
notu
hangi sonuç güvenilir, hangisi tekrar 
ister?

Ar-Ge karar önerisi

sentezden önce hangi molekül devam 
etmeli?

Ürünleşme eşiği: hesaplama protokolü + izlenebilir koşular + yorumlanabilir rapor





Agro geçişi: fungisit direnci

İlaç keşfinde doğrulanan FEP mantığı, tarım 
kimyasallarında direnç riskini erken okumak 
için kullanılabilir.

Hedef mantar / ürün Fungisit sınıfı
Mutasyon 

paneli

İlk ürünleşme odağı: hedef-site mutasyonlarıyla 
fungisit adaylarının direnç riski ve sıralama stabilitesi.

Türkiye ilk validasyon pazarı; Avrupa agro-kimya Ar-Ge 
pazarı ölçeklenme alanı.

Fotoğraf: buğday pas hastalığı, tarim.com.tr.
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Teşekkürler Ahali! MIDST LAB
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