QSAR Analizleri

1960l yillarda iki ayrn kantitatif yapi aktivite iliskileri analiz yonte
mi gelistirilmistir.

Hansch ve Fujita
Free ve Wilson tarafindan gelistirilmistir.

Kantitatif yapi-etki iliskileri (QSAR), kimyasal bilesiklerin molekuler
nitelikleri (yapisal/ fizikokimyasal ozellikleri) ile biyolojik aktiviteler

i arasindaki iliskileri matematiksel yontemlerle tanimlama islemleri
dir.



Hansch Analiz Metodu

Hansch, gelistirdigi analiz metodunda homolog bir seri icerisi
ndeki bilesiklerin gozlenen biyolojik etkilerinin, bu bilesiklerin
fizikokimyasal ozelliklerinin bir fonksiyonu oldugunu ifade ed
erek asagida verilen formulu gelistirmistir.




Parametrik degerler seklindeki fizikokimyasal

Log 1/C = Logaritmik olarak bulunan sabiteler

biyolojik etki

Y (biyolojik aktivite) =

Aciklanamayan artik kismin biyolojik aktiviteye
olan katkisini gosteren sabit (korelasyon sabiti)

Fizikokimyasal 6zelligin biyolojik aktiviteye olan
(+) veya (—) katkisini tanimlayan sabiteler
(regresyon katsayilari)




Regresyon Analiz]

Bagimli Y degiskenleri (biyolojik aktivite) ile bagimsiz X d
egiskenleri (fizikokimyasal parametreler) arasindaki iliskiyi
en kucuk kareler yontemi ile korele ederek istatistiksel y
dnden en uygun modeli ortaya cikarip QSAR analizlerini
n ¢cozUmlenmesini saglar.

Kantitatif yapi-etki iliskilerini yeterli sekilde taniml
ayan ve ¢6zumlemeyi en Iyi saglayan korelasyon denkle
minin saptanmasidir.



Regresyon Analiz]

Elde edilen modelin istatistik
sel acidan ne oranda uyumlu ve gecerli olduguna dair bilgi verir
. Analizlenen bilesiklerin gozlenen ve analiz sonucu hesaplanan
biyolojik etki degerleri arasindaki fark ne kadar az ise R o kada
r 1'e yakin olur.

Tanimlanan bu uyumun % oranini gosterir.

Korelasyon denkleminin ortaya cik
ardigl modelin istatistiksel yonden ne oranda uyumlu oldugunu
gosterir. Bu deger sifira yaklastikca R degeri yukselir.

Modelin istatististiksel yonden ne derece gecerli ol
dugunu gdsterir. p>%95 tablo olasilik limitleri Gzerinde bir dege

r icerirse istatistiksel acidan model gecerli ve glvenilir sayilr.



QSAR Analizi — Hansch Analizi

,,g Korelasyon Denklemi

log 1/C = k,logP +k,c +k; E, + k,
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