DERS TANITIM ve UYGULAMA BILGILERI

Dersin Adi Kodu Yanyil T+U+L Tara (Z/S) Yerel Kredi AKTS
(saat/hafta)

Farmakofor MBG 319 Bahar 03+00+00 Zorunlu 3 5

Modelleme

Akademik Birim: Molekdler Biyoloji ve Genetik

Ogrenim Turi: Orglin Egitim

On Kosullar Yok

Ogrenim Dili: ingilizce

Dersin Dlzeyi: Lisans

Dersin Koordinatora: - -

Dersin Amaci: ilac kesfinde ve ADME-Tox farmakofor modellemenin ve farmakoforun énemini géstermek.
Ligant temelli ve yapi temelli farmakofor modellerinin amaci ve uygylamalarini 6rneklerle
aciklamak. Bu konuda kullanilan yazilim programlarini 6zellikle Discovery Studio bilgisayar
programini 6gretmek ve kendilerine verilen projelere uygulanmasini saglamak.

Dersin icerigi: Protein ligant etkilesimi ve aralarindaki 6nemli kuvvetler
ilac Kesfi

Farmakofor Modellemenin faydalari ve zorluklari

Ligand temelli farmakofor modelleme

Yapi temelli farmkofor modelleme

Biovia Discovery Studio yazilim programinin 6gretilmesi
Autodock programinin kullanimini bilmek

Sanal tarama ile ilag gelistirme

Dersin Ogrenme Ciktilari (OC): 1- Farmakoforun ne oldugunu bilmek

2- Farmakofor modellemenin anlamini kavramak.

3- ilac gelistirmenin zorluklarinin farkinda olmak

4- Farmakofor tekniklerinin neler oldugunu bilmek

5- Ligand bazli ve yapi bazli farmakofor modelleme yapabilmek
6- BIOVIA DS kullanmay: biliyor olmak

7- Sanal tarama ile ilag adaylari bulabilir olmak

Dersin Ogrenme Yéntem ve Bir ara sinav, bir final, proje ve édevler
Teknikleri

HAFTALIK PROGRAM

Hafta Konular On Hazirlik

1 Farmakofor Modellemeye Genel Bakis Ders kitabindan ilgili b6lumun okunmasi

2 Bilgisayar Destekli ilac Tasarimi Nedir? Ders kitabindan ilgili bolumun okunmasi

3 Ligand-Protein Etkilesimlerine Genel Bakis | Ders kitabindan ilgili béliumun okunmasi

4 Sanal taramada farmakofor modelleme Ders kitabindan ilgili bolumun okunmasi

5 Yerlestirme simuUlasyonlarinda farmakofor | Ders kitabindan ilgili béliumun okunmasi
yontemleri

6 ADME-toksta farmakoforlarin uygulamalar | 1. ila 5. haftalarda kapsanan bolimlerin

incelenmesi

7 Farmakofor rehberliginde ila¢ hedef Ders kitabindan ilgili boliuman okunmasi
tanimlamasi

8 AutoDock yazilim aracina giris AutoDock ile ilgili programlari kisisel

bilgisayariniza yukleme

9 BIVIA DS'ye Giris Pratik

10 Sanal Tarama Pratik

11 Ara Sinav Projesi Pratik




12

Farmakofor modellemede gelecek
perspektifleri

Ders kitabindan ilgili boliman okunmasi

13

Parca bazli ilag tasarimi

Ders kitabindan ilgili boliman okunmasi

14

Bitirme projesi

9ila 12. haftalarda kapsanan bélimlerin
incelenmesi

Kadir Has Universitesi'nde bir donem 14 haftadir, 15. ve 16. hafta sinav haftalaridir.

ZORUNLU ve ONERILEN OKUMALAR

Pharmacophore modeling: advances, limitations, and current utility in drug discovery; Xiaoyu Qing, Xiao Yin Lee, Joren De
Raeymaeker, Jeremy RH Tame, Kam Y] Zhang, Marc De Maeyer, Arnout RD Voet
Pharmacophore Approaches In Drug Discovery; Thierry Langer
ThreeDimensional Pharmacophore Modelling of Monoamine oxidase-A (MAO-A) inhibitors; Kalapatapu V.V.M. Sairam, Roop K.
Khar, Rama Mukherjee and Swatantra K. Jain
Synthesis, Structure-Activity Relationship, and Pharmacophore Modeling Studies of Pyrazole-3-

Carbohydrazone Derivatives as Dipeptidyl Peptidase IV Inhibitors; Deyan Wu, Fangfang Jin, Weigiang Lu 1, Jin Zhu, Cui Li, Wei
Wang, Yun Tang, Hualiang Jiang, Jin Huang, Guixia Liu and Jian Li

DIGER KAYNAKLAR

AutoDock Tutorial
BIOVIA DS Tutorial

DEGERLENDIRME SISTEMI

Yanyil ici Calismalan Sayi Katki Payi (%)
Katilim 14 10

Odev 2 10

Dersle ilgili Sinif Disi Etkinlikler (okuma, 5 20

bireysel calisma vb.)

Ara Sinavlar/SozIu Sinavlar/Kisa Sinavlar 1 30

Final Sinavi 1 30

Total: 23 100

IS YUKU HESAPLAMASI

Etkinlikler Sayisi Siresi (saat) Toplam is Yiikii (saat)
Ders Saati 14 3 42

Odev 5 6 30

Dersle ilgili Sinif Disi Etkinlikler |5 5 25

Ara Sinavlar/S6zlu 1 10 10

Sinavlar/Kisa Sinavlar

Final Sinavi 1 18 18




Toplam is Yiki (saat): 125

1 AKTS = 25 saatlik is yuku

PROGRAM YETERLILIKLERI (PY) ve OGRENME CIKTILARI (OC) iLiSKiSi

# PY1 PY2 PY3 PY4 PY5 PY6 PY7 PY8

OC1

0C2

0C3

0C4

0C5

0C6

0oC7

Katki Duzeyi: 1 DUsuk, 2 Orta, 3 Yiksek
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