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YAPAY ZEKA DESTEKLI iLAG
TASARIMISURECI &=

Kimyasal veri tabani olusturma
Molekuler tanimlayicilarin hesaplanmasi
Yapay zeka modelinin egitiimesi | ST
Yeni molekullerin tahmini b "@‘;"2 e
En uygun adaylarin secilmesi A= N A

Bu surecte en onemli nokta, deney vapiimadan once
bilgisayar ortaminda binlerce molekulun
degerlendirilmesidir. Boylece yalnizca en umut vadeden
adaylar sentezlenir. Bovlelikle laboratuvar deneylerinin
savyisl ciddi bicimde azalir.
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Retrosentetik Planlama Nedir?

Elias James



https://tr.wikipedia.org/wiki/Elias_James_Corey
https://tr.wikipedia.org/wiki/Elias_James_Corey
https://tr.wikipedia.org/wiki/Elias_James_Corey

Baslangic Hedef Molekiil
Maddeleri Molekiller




Retrosentez Neden Kullanilir?




Retrosentetik Dustinme Nasil Yapilir?




Geleneksel Retrosentezin Zorluklarti




Yapay Zeka Retrosentezde Neyi Degistirir?

Yapay zeka, retrosentezi daha sistematik hale
getirir.

Al sistemileri:

Daha once yapiimis binlerce-milyonlarca
reaksiyonu ogrenir.

Hangi baglarin koparilabilecegini hesaplar.

Bir molekul icin birden fazla sentez yolu onerir.




Yapay Zekalle Retrosentez

Nasil Calisir?

?024
DROTT PRIZE

s Son karar vine kimyagere aittir, Al

sadece yardimcidir. ,2,33{}




Retrosentez, bir molekulun nasil sentezienecegini
gosterirken:; ila¢c tasariminda asil soru hangi molekulun
sentezlenmeye deger oldugudur. TuUm aday
molekulleri deneysel olarak test etmek mumkun
olmadigindan, sentez oncesinde biyolojik etki ve
fiziksel-kimyasal uyguniugun tahmin edilmesi gerekir.
Bu nhoktada QSAR, molekul yapisi ile biyolojik aktivite
arasindaki iliskiyi incelerken; QSPR ise cozunurluk,
kararlilik ve toksisite gibi ilac acisindan kritik ozellikleri
ongormek icin kullanilr.




AktiVite == f(Xl, Xz, X3, SYrar Xn)

Aktivite — Biyolojik etkiyi ifade eder.
(6rnegin: IC:,, EC:,, Ki, % inhibisyon)

X., X5, Xs, ..., X, —» Molekuler Tanimlayicilar
(molekul agirligl, LogP, polar yuzey alani vb.)

f — Matematiksel / istatistiksel / Yapay Zeka Modeli

Bu yaklasim, bir molekulun kimyasal yapisi ile biyolojik aktivitesi arasindaki
matematiksel iliskiyi inceler.

Amac, deney vyapmadan bir molekulun biyolojik etkisini tahmin etmektir.
Bu sayede, benzer kimyasal yapiya sahip baska bir molekul icin, ayni tanimli

biyolojik 6zelligin nasil degisecegi ongorulebilir.



QSAR Mantigi Nasil Kurulur?

QSAR su soruya dayanir:

Yapilari benzer olan molekuller, genellikle benzer biyolojik etki gosterir.

Bu hedenle:

-Once etkisi bilinen molekiiller incelenir.

-BUu molekullerin ortak yapisal 6zellikleri bulunur.
-Yeni molekuller bu bilgilere gore degerlendirilir.

s Bu, "Yapiya Bakarak Etki Tahmini” yapmaktir.

Bilgisayarlar molekulleri sayilaria anlar.

Bu yuzden molekul 6zellikleri sayisal hale getirilir:
Molekul agirhigi

Yagda ¢cozunurluk (LogP)

Polar yuzey alani

Fonksiyonel grup sayisi

Bu sayilara molekuler tanimlayicilar denir.
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QSPR Nedir? ( Nicel Yapi-Ozellik lliskisi)




QSPR ve QSAR Arasindaki Fark?

mac farki:

Tahmin edilen cikti:

Kullanim veri:

Birlikte kullanim:




Yapay Zeka QSAR ve QSPR'yi Nasil
Guclendirir?




Organik Kimyada
Dijitallesmenin Anlami




Yapay zeka destekli QSAR/QSPR ve
retrosentetik analizler, modern ilac
tasariminin temel bilesenleri haline gelmistir.
Bu yaklasimlar:

Molekiuler tasarimi daha rasyonel hale getirir
Deneysel yuku ve maliyeti azaltir

llac gelistirme slirecinin verimliligini artirnr
Sonuc olarak, gunumuzde basaril ilac
tasarimi:

kimyasal bilgi, hesaplamali yontemiler ve
vapay zeka tekniklerinin entegre kullanimi ile
mumkun hale gelmistir.




eCherkasov, A., Muratov, E. N., et al. “QSAR Modeling: Where Have You Been? Where Are You
Going To?", Journal of Medicinal Chemistry, 57 (2014), 4977-5010.

— QSAR modellerinin teorisi ve ilac tasarimindaki rolu.

eSegler, M. H. S, Preuss, M., Waller, M. P. “Planning Chemical Syntheses with Deep Neural
Networks and Symbolic Al”, Nature, 555 (2018), 604-610.

— Yapay zeka ile retrosentetik planlama.

eColey, C. W, et al. “Graph-Based Machine Learning for Chemical Reaction Prediction and
Retrosynthesis”, ACS Central Science, 5 (2019), 157-169.

— Makine 6grenmesi tabanl retrosentez ve reaksiyon tahmini.

eTodeschini, R., Consonni, V. Molecular Descriptors for Chemoinformatics, Wiley-VCH, 2009.
— QSPR ve QSAR calismalarinda kullanilan molekuler tanimlayicilar.

eSchneider, G. “Automating Drug Discovery”, Nature Reviews Drug Discovery, 17 (2018), 97-
113.

— Yapay zeka destekli ilac kesfinin genel degerlendirmesi.

eWikipedia:

“Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR)”,

“Quantitative Structure-Property Relationship (QSPR)”,

“Retrosynthetic Analysis”

— Genel kavram tanimlari icin kullaniimistir.

eCorey, E. J. The Logic of Chemical Synthesis, Wiley-Interscience, New York, 1989.

— Retrosentetik analiz ve organik sentez stratejilerinin temel kaynagi.



=
o
N
=
=

L K

Dinled

-
L
L=
—
X
L
Q
v
Q
=




	Slayt 1
	Slayt 2
	Slayt 3
	Slayt 4
	Slayt 5
	Slayt 6
	Slayt 7
	Slayt 8
	Slayt 9
	Slayt 10
	Slayt 11
	Slayt 12
	Slayt 13
	Slayt 14
	Slayt 15
	Slayt 16
	Slayt 17
	Slayt 18
	Slayt 19
	Slayt 20
	Slayt 21
	Slayt 22
	Slayt 23
	Slayt 24
	Slayt 25

