DERS TANITIM ve UYGULAMA BILGILERI

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

Bilgisayar MBG 432 Bahar 03+00+00 Secmeli 3 5

Destekli ilag

Tasarimi

Akademik Birim:

Molekduler Biyoloji ve Genetik

Ogrenim Tari: Orgln Egitim
On Kosullar Yok

Ogrenim Dili: ingilizce
Dersin Duzeyi: Lisans

Dersin Koordinatoru:

Dersin Amaci:

Protein-ligant doking, ila¢ tasariminda docking uygulamalari, skorlama fonksiyonlari,
ensemble docking teknikleri, sanal tarama, QSAR (Yapi-Aktivite Sayisal iliskisi) ve farmakofor
modelleme konularinda bilgilendirmek, ve en populer iki docking programi AutoDock ve Gold
ile en populer farmakofor modelleme araci LigandScout ile uygulamali calismalar
gergeklestirmek.

Dersin icerigi:

Protein-Ligant Docking’e genel bakis, ilac tasariminda docking yéntemleri, molekuler docking
icin g6zllmeyi bekleyen sorunlar, skorlama fonksiyonlari, yazilm programlari: AutoDock and

GOLD, ensemble docking, sanal tarama, LigandScout ile farmakofor modelleme.

Dersin Ogrenme Ciktilari (OC):

1- Protein-ligant docking algoritmalari hakkinda fikir sahibi olmak
2- llac¢ gelistirme icin doking uygulamalar yapabilmek
3- Molekuler docking igin ¢6zUlmeyi bekleyen sorunlari bilme ve tartisabilme becerisi

4- Skorlama teknigini kavramak

5- AutoDock, GOLD ve GLIDE gibi doking yazilimlarini kullanabilmek
6- Ensemble docking icin farkl algoritmalari tanimlayabilme

7- Bir sanal tarama deneyi kurgulayabilme

8- QSAR hakkinda fikir sahibi olma

9- LigandScout programi ile farmakofor taramasi ve modellemesi yapabilme

Dersin Ogrenme Yéntem ve

Teknikleri

Bir ara sinav, bir final, projeler ve sunumlar

HAFTALIK PROGRAM

Hafta Konular On Hazirlik

1 Protein-Ligant Docking’'e genel bakis Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

2 ilac tasariminda docking: Algoritmalar, Ders kitabindan ilgili konuyu okuma
Bolim |

3 Molektler docking icin ¢6zUlmeyi Ders kitabindan ilgili konuyu okuma
bekleyen sorunlar

4 Skorlama Fonksiyonlari Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

5 Sunum #1 ilgili projenin sunumu

6 AutoDock and GOLD yazilim AutoDock ve ilgili programlarin kissel
programlarina giris bilgisayara ylklenmesi

7 AutoDock ve GOLD kullanan érnek AutoDock ve ilgili programlarin kullanim
calismalar klavuzlar

8 Ara Sinav Ders kitabindan 1-5 haftalar arasi islenen

konulari calisma

9 Ensemble Docking Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

10 Sanal Tarama Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

11 Sanal Tarama Ders kitabindan ilgili konuyu okuma




12

QSAR calismalari

Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

13

LigandScout kullanan érnek calismalar

Ders kitabindan ilgili konuyu okuma

14

Sunum #2

ilgili projenin sunumu

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

ZORUNLU ve ONERILEN OKUMALAR

Protein-Ligand Interactions. From Molecular Design to Drug Design. by H.J. Béhm and G. Schneider, 2003 Wiley-VCH
Molecular Design. Concepts and Applications by G. Schneider and K. H. Baringhaus, 2008 Wiley-VCH

DIGER KAYNAKLAR

Computational Structural Biology, by Schwede & Peitsch, 2008 World Scientific Publishing. Chapters 17 and 18.
Structure-Based Drug Discovery, by H. Jhoti and A.R. Leach, 2007 Springer, Chapters 8 and 9.

Quantitative Drug Design. A Critical Introduction by Y. C. Martin, 2010 CRC Press
Structure-Based Ligand Design, by K. Gubernator and H.J. B6hm, 1998 Wiley-VCH
Virtual Screening in Drug Discovery, eds Alvarez and Shoichet, 2005 CRC Press
Molecular Modeling. Principles and Applications by A. Leach, 2nd edition, 2001 Pearson Educated Limited

DEGERLENDIRME SISTEMI

Yariyil ici Calismalan Sayi Katki Payi (%)
Katilim 14 2

Proje 1 10

Odev 8 18

Sunum/Jari 1 5

Ara Sinavlar/S6zlu Sinavlar/Kisa Sinavlar 2 25

Final Sinavi 1 40

Total: 27 100

iS YOKU HESAPLAMASI

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

Proje 1 15 15

Odev 8 2 16

Sunum/Juriye Hazirhk 1 7 7

Ara Sinavlar/S6zlu 2 15 30

Sinavlar/Kisa Sinavlar

Final Sinavi 1 15 15

Toplam is Yuki (saat): 125




1 AKTS = 25 saatlik is yuku

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

# PY1 PY2 PY3 PY4 PY5

PY6
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Katki Duzeyi: 1 DUsuk, 2 Orta, 3 Yiksek
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