


Hands-on Workshop on Molecular Docking in Drug Design

Atölye Çalışması Öncesi Yazılım Kurulumu ve Hazırlık Rehberi
Bilgisayar Gereksinimleri
Atölyede yapılacak uygulamalar için aşağıdaki minimum sistem özellikleri önerilmektedir.
	İşletim Sistemi
	Windows 10 (64-bit) veya Windows 11 (64-bit)

	İşlemci
	Intel Core i3 / AMD Ryzen 3 veya eşdeğeri

	Bellek (RAM)
	8 GB minimum; 16 GB önerilir

	Boş disk alanı
	En az 5 GB boş disk alanı

	Ekran Çözünürlüğü
	1366 × 768 veya üzeri; 1920 × 1080 önerilir



*Atölye uygulamalarında AutoDock Vina ile protein–ligand moleküler kenetlenme hesaplamaları ve BIOVIA Discovery Studio Visualizer ile görselleştirme yapılacaktır. Yüksek performanslı bilgisayar veya özel bir ekran kartı gerekli değildir.
*Katılımcıların uygulamalı atölye için kendi dizüstü bilgisayarlarını getirmeleri gerekmektedir.
Yazılım Gereksinimleri
Gerekli yazılımlar ve atölye materyalleri kayıtlı katılımcılara atölye öncesinde gönderilecektir. Katılımcılar yazılımları aşağıda verilen resmi kaynaklardan da indirebilir.
	Yazılım
	Amaç
	İndirme Linki

	AutoDock Tools
	Protein ve ligand dosyaları hazırlama
	https://ccsb.scripps.edu/mgltools/downloads/
mgltools_win32_1.5.6

	AutoDock Vina 

	Moleküler kenetlenme hesaplamaları
	https://vina.scripps.edu/downloads/ autodock_vina_1_1_2_win32

	BIOVIA Discovery Studio Visualizer
	Protein–ligand etkileşimlerinin görselleştirilmesi ve analizi
	https://discover.3ds.com/discovery-studio-visualizer-download



Atölye İçeriği
1. Bilgisayar Destekli İlaç Tasarımına Giriş
· İn siliko çalışmaların ilaç keşfi ve geliştirilmesindeki yeri
· Moleküler kenetlenme çalışmalarının amacı ve temel prensipleri
· Moleküler kenetlenme ve ADME çalışmalarının avantajları ve sınırlılıkları
2. Hedef Protein ve Ligand Yapılarının Elde Edilmesi/Moleküler Kenetlenme Uygulaması
· AutoDock Vina’nın temel çalışma prensibi
· Protein ve ligand dosya formatlarının tanıtılması 
· Protein yapılarının Protein Data Bank’tan (PDB) elde edilmesi
· Yapıların moleküler kenetlenme için hazırlanması
· Moleküler kenetlenme işleminin gerçekleştirilmesi 
· Moleküler kenetlenme sonuçlarının BIOVIA Discovery Studio Visualizer ile incelenmesi
· İki ve üç boyutlu etkileşim görsellerinin oluşturulması
3. İn Siliko ADME Tahmini
· ADME kavramının ilaç geliştirmedeki önemi
· SwissADME veya benzeri çevrim içi araçlarla analiz yapılması
· Temel fizikokimyasal özelliklerin değerlendirilmesi
· Lipinski’nin Beş Kuralı’nın değerlendirilmesi
· Moleküler ağırlık, lipofilisite ve topolojik polar yüzey alanının incelenmesi
· Kan–beyin bariyeri geçişinin değerlendirilmesi
· İlaç benzerliği ve oral biyoyararlanımın değerlendirilmesi
· BOILED-Egg ve bioavailability radar grafiklerinin yorumlanması
