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; LIGANT YAPISINA DAYALI TASARIM
h (LIGAND BASED DESIGN)

Etki gosteren molekiillerin yapisindan reseptor yapisinin

yorumlanmasi

RESEPTOR YAPISINA DAYALI TASARIM
STRUCTURE (RECEPTOR) BASED DESIGN

Bilinen reseptor yapisindan hareketle etki gosterebilecek

molekiillerin tasarlanmast oo
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Molekuler uyum (Molecular alignment)

Bilgisayar Programlari: SYBYL (disco)

Molekildeki Belirli Noktalarin uyumu

(Point-by-point alignment)

Ayni ana yapiya sahip bir dizi bilesik icin uyum yonteminde

molekiillerin ortak sahip olduklari ayni ana yapilar cakistirihir.
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1) Ayni ana yapiya sahip bir dizi bilesik icin uyum yonteminde molekiillerin

ortak sahip olduklari ayni ana yapilar gakistirihr.
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2) Degisik (diverse compounds) ya da ayni yapiya sahip bir dizi
bilesik icin uyum yonteminde sabit (rigid) ve aktif olan yapi
secilir. Etkili olan lider bilesigin once en diisiik enerjili yapisi
olusturulur, sonra diger bilesiklerin lider bilesik ile cakisabilen

konformasyonlari bulunarak ¢cakistirma yapilhr.
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The Most Active Topo Il Inhibitors Set Input in The HIPHOP Study
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to The Generated HipHop Hypothesis
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Mapping of Compounds
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HBA : Hydrogen Bond Acceptor
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Mapping of Active Compound (
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