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Mekanistik Tasarim

Hedef: Reseptorler, enzimler, niikleik asitler, iyon kanallari,
hicre membrani

Efektdr: Hedefin etkili ylzeyini isgal eden, hedefi
olumlu ya da olumsuz etkileyen dogal endojen
maddeler, ilaclar, substratlar
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Mekanizmaya Dayali ila¢ Tasarimi
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Hastalikla ilgili etmenin ve/veya hastalik-hedef-efektor
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verilerin yeni ilagc etken maddesi bilesiklerin tasarim
calismalarinda kullanilmasi esasina dayanir.,
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& Biyolojik yolak bilinmelidir.

Teork Ia: Etken
Madde Tazanm

£ Tum calismalar molekiiler diizeyde gerceklestirilir.
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£ Glinlmizde ideal ilac tasarim yontemidir.




CADD’ in YER ALDIGI CALISMALAR

ILAGC TASARIMI &
PRE- KLINiK GALISMALAR




Bilgisayar Destekli Ilagc Etken Madde Tasarimi

Rasyonel ila¢ Tasarim Yontemi

Uygulama Alani

» Farmakokinetik Faz
» Farmakodinamik Faz




Bilgisayar Destekli Ila¢ Tasariminin Tarihi Gelisimi

e 1960’larda ... 1970’lerde ... Kantitatif Yapi-Etki iliskileri (QSAR)
Ideal 6nder bilesige ulasmaya (lead optimization) odaklanma

¢ 1980’lerde ... Molekiiler Modelleme (Molecular Modeling)
Onder bilesik belirlenmesine (lead identification) odaklanma

¢ 1990’larda ... 3 Boyutlu Tarama, Molekiil Yapisi Hedefli Tasarim (3D
Searching, structure-based design)
Onder bilesik belirlenmesine (lead identification) odaklanma

¢ 1990’larin sonunda... Kombinatoryal Kimya (Combinatorial Chemistry),
HTS (High troughout Screening)
Coklu 6nder bilesiklerin belirlenmesine odaklanma

¢ 2000’li yillarda... Gorsel HTS, ADME/Toksisite
Aday Bilesiklerin Degerlendirilmesi (candidate evaluation)

Prof. Dr. Ilkay YILDIZ
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*Supratik Kar, Kunal Roy, Jerzy Leszczynski, «On applications of QSARs in Food and Agricultural Sciences:History and Critical Review of Recent
developments, Advances in QSAR Modeling pp 203-302, 2017




