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Dersin igerigi

BU ders, algoritmik gelistirme ve ilag tasarimlarinda Karsilasilan problemiere cozum bulmak
amaciyla, bilgisayar destekli ilag tasariminda temel kavramlari, modelleme tekniklerini ve
hesaplama algoritmalarini tanitmaktadir. Molekiler modelleme, sistem similasyonu,
optimizasyonu ve 6grenimini igeren algoritmalar tzerine yogunlasan bu ders, hesaplamali
uygulama alaninda ge¢misi olmayan 6grencilere temel bilgiler vermeyi ve bu alana 6zgiin
katkilar saglamalari icin 6grencilerin 6grenme ve uygulama yetilerini efektif bir sekilde

lenllanmawn Adretmevi amaclar

Dersin Amaci

Dersi tamamlayan ogrencilerin,

1. Yapisal biyoenformatik, ilag tasarimi ve gesitli saglik alanlarinda algoritmalar gelistirmeleri
ve uygulamalari

2. Bilgisayar destekli ilag tasariminin ortaya ¢ikmakta olan uygulamalarina miihendislik
ilkelerini ve algoritmik diisiinceyi uygulamalari

3. Biyomolekiillerin ve biyomolekdler sistemlerin analizi ve tasarimi i¢in hesaplama

vaklasimlarn kaniisuinda nratik heceriler gelistirehilmeleri heklenmektedir

Dersin Kazanimlari

Bu ders, 6grencilerin teorik bilgileri deneysel alanlarla butlnlestirebilmelerini, sorunlara
6zglin ve yaratici tepkiler gelistirebilmelerini, elestirel analiz ve degerlendirme yaparak
uygulama yapabilmelerini saglayacaktir.

Ders Kitabi ve/veya Kaynaklar

e Computer-Aided Drug Design: Methods and Applications, Thomas J. Perun, 1990
¢ Computer-Aided Drug Design and Delivery Systems, Ahindra Nag, 2010
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Ders Plani Tartisilacak/ islenecek Konular
1. Hafta| Bilgisayar Destekli ila¢ Tasarimi ve Yazilimlarina Giris
2. Hafta| Molekiler Mekanik, yari ampirik ve ab initio hesaplamalari
3. Hafta| Hedefler ve hedef siniflar I: Molekiiler baglanma ve skorlama
4. Hafta| Hedefler ve hedef siniflar Il: Farmakoforlar ve Gorsel Tarama
5. Hafta| QSAR (Nicel Yapi Aktivite iligkisi) yontemleri




. Hafta

Kombinatoryal ve Paralel Kiitliphane Tasarimi

7. Hafta| Molekiiler Dinamik Simiilasyonlari: Ornekleme

8. Hafta| Dizi, yapi ve veriden protein fonksiyon tahmini: Makine 6grenmesi

9. Hafta| Bilgisayar destekli protein ve ilag tasarimi: Kombinatoryal optimizasyon
10. Hafta| Bilgisayar destekli protein ve ilag tasarimi: Kombinatoryal optimizasyon
11. Hafta| Biyomolekiiler sistem modellemesi: Kararli Durumlar ve Dinamikler
12. Hafta| Proje Sunumlari




