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i 1. Geleneksel (2D) QSAR, QSPR

2. 3-D QSAR (CoMFA, CoMSIA
3. Farmakofor Analizi Morgis;
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Kemoinformatik calismalar
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1. Doking Yontemi
2. Fragmana Dayal1 Ilac Tasarimzi
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Biyoinformatik calismalar



KANTITATIF YAPI-ETKi iLISKIiLERI
q (Quantitative Structure-Activity Relationship)QSAR)

Kimyasal bilesiklerin molekiiler nitelikleri
(yapisal / fizikokimyasal 6zellikleri) ile biyolojik
aktiviteleri arasindaki iliskileri matematiksel

yontemlerle tanimlama islemleridir.




QSAR

@ Kimyasal yapi ile biyolojik aktivite arasinda rol
oynayan lliskilerin tanimlanmasiyla ilgili kayna
klara gecen ilk calisma 1863 yilinda Fransa'da
yapilmistir. (A. Cros)

@ Bu calismaya gore,

"Arastirilan bazi alkollerin suda ¢ézunurlag

U azaldikca memeliler Gzerindeki toksik etkileri
nin arttigr " gozlemlenmistir.




QSAR'In Amaci e ﬁw

@Bir seri bilesik Gzerinden gelistirilen yapi-etki ili
skileri analiz denklemi kullanilarak daha |y| etki

gosterebilecek yeni bir bilesigl tasarlams
@Var olan bir bilesigin tolsisitesini azaltmale,

@Secilen bir bariyeri (6rnegin kan-beyin bariyeri)
gecmek i¢in optlmum lipofilik 6zellige sahip lid
er yaplyl optimize etmel




