> ILK KEZ 1970'TE BILGISAYARDA MOLEKULUN ROTASYONU
GORUNTULENMISTIR

> MOLEKULER MODELLEMENIN GELISMESI NUKLEER FIiZIKTEKI
GELISMELER ILE PARALEL OLMUSTUR

or: KRISTALOGRAFI, NMR vb.

> 3-BOYUTLU CALISMA BILESIKLERIN UZAYDAKI TUM OZELLIKLERININ
TANIMLANMASIDIR

CADD | 3D QSAR >3 Boyutlu Molekdler Yapinin Olusturulmasi Prof. Dr. Esin AKI



Complex 6. VMDO=CP] docked)

kiler Yapinin Olusturulmasi Prof. Dr. Esin AKI



Anahta
Ornegi

CADD | 3D QSAR > 3 Boyutlu Molekiler Yapinin Olusturulmasi > Anahtar Kilit Ornegi Prof. Dr. Esin AKI
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1) X-ISINLARI KRISTALOGRAFiSi ARACILIGI iLE OLUSTURULAN
VERI BANKALARI (DATABASE)

2) FRAGMAN VERILERI

3) TASLAK CIZMEK

CADD | 3D QSAR > 3 Boyutlu Molekiler Yapinin Olusturulmasi Prof. Dr. Esin AKI
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Geometrik
Optimizasyon

MOLEKULLERIN DAYANIKLI OLDUGU EN DUSUK ENERJILI KONFORMASYONU
BULUNUR

A MOLEKULER MEKANIK YONTEMI KULLANILIR

Molekiiler geometri ve enerjiler hesaplanir

CADD | 3D QSAR > Geometrik Optimizasyon > Molekuler Mekanik Yontemi Prof. Dr. Esin AKI



Geometnk o
" Optimizasyon i

Etot = Estr + Ebend + Etors + Evdw + Eelec +

E..t = Molekiiliin total enerjisi, Eg;, = Bag gerilim enerjisi, E,.,q = Bag egilimi enerjisi,
E,,.s = Torsiyon enerjisi, E 4, = Van der Waals enerjisi, E.oc = Elektrostatik enerji

AKTIF KONFORMASYON GENELLIKLE EN DUSUK ENERJILI KONFORMASYONLARDAN
BIRISIDIR

> NMR TEKNIKLERI ILE SADECE BIR KAC KONFORMERIN YAPISI SAPTANABILIR.
> TEORIK HESAPLAMALARLA TUM KONFORMER HESAPLARI YAPILABILMEKTEDIR.

PRATIK > X-isinlar kristalografisi ile konformasyon analizleri gerceklestirilir

CADD | 3D QSAR > Geometrik Optimizasyon > Molekiler Mekanik Yontemi > Hooke Kanunu
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CADD | 3D QSAR > Molekuler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Hesaplamalari Prof. Dr. Esin AKI



Sentezledigimiz Bilesiklere ait Kristalografik
Analiz Sonuclari

X=§, CH;at C5
X=§, CH; at C6
X=0, CH; at C5
X=0, CH; at C6

o) CH,

3 4 ORTEP drawing for molecules 1-4.

_Optimizasyon > Kristalografik Analiz Sonuglari Prof. Dr. Esin AKI



