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Bu ders sadece ylz ylze egitim seklinde yUrttilmektedir.

Bu dersi alacak 6grenciler, Farmasétik Kimya derslerinde verilen
temel Bilgileri, Yapi-Etki iliskileri kavramini biliyor olmalidir. 2 veya 3
Boyutlu kimyasal gizim programlarini biliyor ve kullaniliyor olmak,
bilgisayar konusunda ilgili olmak, dersin daha kolay anlasiimasi ve
basariimasinda etkili olacagl savunulmaktadir.

Bu dersi alacak 6grencilerin en az ECZ301-Farmasotik Kimya | ve
ECZ302-Farmasotik Kimya Il derslerini almis ve basarmis olmalari
gerekmektedir.

- ilac Arastirmalarinda Molekiiler Modelleme konulari ile ilgili tim
bilimsel makaleler (SciFinder ve Web of Science veri tabanlari ile
ulasilabilir)-MOE yazilim paketi (https://www.chemcomp.com)-
Schrodinger Egitim Suitleri (https://www.schrodinger.com)- Merck
Index- RxMediaPharma® 2018 interaktif ila¢ Bilgi Kaynagi, Genel
Editdr: Prof. Dr. Levent Ustiines.

Dersler, ilk haftalarda temel bilgilerin verilmesinden sonra bilgisayar
basinda uygulamali olarak yapilacaktir. Ogrencilerin tasinabilir
bilgisayarlarinin olmasi énerilmektedir. Kendilerinin de lGcretsiz bazi
programlari bilgisayarlarina indirip Uzerlerinde arastirma
yapabilmeleri beklenmektedir.

Ogretim

Konular = .
Yontemleri

Farmasotik ve Medisinal Kimyada Bilgisayar Metotlar,
llac Tasarimindaki Yeri ve Onemi

Farmasotik ve Medisinal Kimyada Bilgisayar Metotlar,
Ilac Tasarimindaki Yeri ve Onemi

Ligand’a Dayali Tasarim: Geleneksel (2 boyutlu),
Farmakofor analizi,

3 Boyutlu (CoMFA- CoMSIA metodlari),
3 Boyutlu (CoMFA- CoMSIA metodlar),
4-, 5- ve 6- boyutlu kantitatif yap etki iliskileri;

Yapi (Reseptor)’e Dayali Tasarim: Molekuler
modelleme,

Yap! (Reseptdr)’e Dayali Tasarim: Molektler
modelleme,

Doking ve gorunttuleme, Molektler mekanik ve
dinamik yéntemleri,

Sanal ortamda ilac adayr molekillerin 6n elemesi,
Farmokolojik modelleme,
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I Ders izlencesi

Ogrenme Ogretim
LS Ciktilan L Yontemleri
11. Sanal ortamda ila¢ adayl molekullerin 6n elemesi,
hafta Farmokolojik modelleme,
12, Aday ilac molekullerinin ayrintil bilgilerini iceren veri
hafta bankalarini kullanma ve olusturma, YUksek ciktih
tarama,
13. de novo (sentetik) ilag tasarimi,
hafta
14. ilac hedefleri olarak enzim inhibitérlerinin bilgisayar
hafta destekli tasarimi.

I Ogrenme Ciktilari

# Ogrenme Ciktilan
Farmasotik ve Medisinal Kimyada Bilgisayar Metodlari tanimlayip karsilastirabilecektir
Etki gosteren molekdullerin yapisindan hareketle, reseptér yapisini yorumlayabilecektir.
Farmakofor Analizi gelistirebilecektir.

Bilinen reseptor yapisindan hareketle, etki gésterebilecek molekdlleri tasarlayabilecektir
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Farmokolojik modelleme (istenilen farmokolojik (hidrofobisite, hidrojen bagdi kurma gibi) 6zelliklere
sahip ilacin molektler bir modelinin gelistiriimesi ve bu modele en uygun olan dogadaki ilag
molektlinin aranip bulunmasi) gelistirebilecektir.

I Surdirilebilir Kalkinma Amaclari

icerik girilmemistir.

I Dersin Temasi

icerik girilmemistir.

I AKTS is Yiiki

Etkinlik Siire (Saat) Sayi is Yiiki
Teorik Derse Katilim 0 0 0
Sinif Disi Calisma (On Hazirlik & Pekistirme Amach) 0 0 0
Odevler 0 0 0
Proje - Rapor - Sunum Hazirlama 0 0 0
Ara Sinav Hazirhdi (sinav siresi dahil) 0 0 0
Final Sinavi Hazirligi (sinav stresi dahil) 0 0 0
Uygulama (Laboratuvar, Muzik/Enstriman Uygulamasi, 0 0 0

Atolye/Saha Calismasi vb.)
Staj Uygulamasi 0 0
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Hesaplanan AKTS

I Olcme ve Degerlendirme

icerik girilmemistir.



