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ATOM YA DA FRAGMANLA
RESEPTORE YERLESTIRILMES

Reseptore karsiti olabilecek
uygun kiiciik fragmanlar ya
da atomlar yerlestirilerek

etkili olabilecek ilacin yapisi

tasarlanir.
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FRAGMANLARIN T — /

BIRLESTIRILMESI YONTEMI /

_

Etkili olabilecek ilacin yapisi gesitli : /
fragmanlarin birlestirilmesi ile /

tasarlanir.
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MOLEKULUN
KADEMELI
OLUSTURULMASI
YONTEMI

Etkili olabilecek ilacin
yapisinin gesitli parcalarinin
sirasi ile birbirine eklenmesi
ile olusturulmasi.
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MOLEKULUN RESEPTOR _
CEPLERINE YERLESTIRILMESI
YONTEMI (DOCKING)

Etkili olabilecek bilesik, Sterik ya da
Elektrostatik yonden reseptordeki
ceplere uygunlugu degerlendirilerek

tasarlanir.

Protein (Reseptor) yiizeyi > Elektrostatik

Potansiyeline gore renklendirilmistir.

Kirmizi=> Negatif;

Mavi > Pozitif

PY cebi > Elektropozitif;
pY+3 = hidrofobik;
hidrofobik kanal
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Kontoyianni, Sokol, and McClellan « Vol. 26, No. I « Journal of Computational Chemistry

Figure 2. Inhibitors of thermolysin docked with FlexX. A represen-
tative ligand of a crystal complex 1s shown 1n red. The inhibitors are

not docked as deeply into the pocket as the bound antagonist.
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A target site for template-based design of measles
virus entry inhibitors
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