VARIATIONAL AUTOENCODERS FOR STEERED MD SIMULATION

Al Is Accelerating Molecular Dynamics Via Enhanced Sampling Methods
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Chemical Space is Vast
166 OOO OOO OOO molecules enumerated algorithmically with 17 atoms
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ANNOUNCING MEGAMOLBART
GENERATIVE MODEL FINDING MOLECULES BEYOND CHEMICAL DATABASES
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EXPLORING CHEMICAL SPACE WITH GENERATIVE MODELS
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¢ Bilisim teknolojilerinin kullanilmasi yoluyla kimyasal
bilginin kayit altina alinmasi ve islenmesi ile ilgili
disipline verilen addir.

® llag kesfinde kullanim alanlarindan bazilar asagidaki
gibi 6zetlenebilir.
® 1B, 2B veya 3B molekiler yapilarin kayit altina alinmasi,
KemOenfOrmatik ® kimyasal veritabanlarinin olusturulmasi,
¢ ilgili yapilarin kimyasal veritabanlarindan taranmasi,

® Kimyasal yapinin biyolojik etkisinin veya fizikokimyasal
ozellik Uzerine etkisinin tahminine yonelik hesaplamalar

® (Inhibitor/Aktivator konsantrasyonlarin tahmini, ADME-T
ozelliklerinin tahmini),

® kimyasal uzayin haritalanmasi
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Kimyasal Gosterim/Boyut Kavrami = =
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mol dosya formati
sdf dosya formati
2,5D

Konfigtirasyon ozelliklerinin kayit altina
alinmasi

3D

Konformasyon ozelliklerinin kayit altina
alinmasi

SM | LEc@Jrrahman Olgac - aolgac@gazi.edu.tr - www.olgac.net 81

coocooocoococoo

coocoo0o000O0 OO0

cooooooocoocoo

coooocoococoQ

coocooocoocoooo

SRR - E-E-E-R-R-F-}



Bilisim teknolojilerinin kullanilmasi yoluyla

biyolojik verinin kayit altina
alinmasi ve islenmesi ile ilgili disipline
verilen addir.

ilac kesfinde kullanim alanlarindan bazilari
Biyoe nformatik asagidaki gibi 6zetlenebilir.

® Baglanma bdlgesinin belirlenmesi

® Protein-protein etkilesimlerinin belirlenmesi
® Mutasyonlarin incelenmesi

® Benzerlik ve eslesmelerin ortaya ¢ikariimasi

¢ Makromolekdllerin yapilarinin incelenmesi
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Biyolojik Yapi Gosterim/Boyut Kavrami

* Dosya Formatlari

Fasta (1B)

* Amino asit dizilimi DNA/RNA dizilimi
PDB (3B)

* Makromolekdullerin uzaysal yapisi
NMR, X-ray kristalografi, CryoEM

Homoloji Modelleme

11/15/2025 Abdurrahman Olgag - aolgac@gazi.edu.tr - www.olgac.net

MPAHSLVMSSPALPAFLLCSTLLVIKMYVVAIITG
QVRLRKKAFANPEDALRHGGPQYCRSDPDVER
CLRAHRNDMETIYPFLFLGFVYSFLGPNPFVAW
MHFLVFLVGRVAHTVAYLGKLRAPIRSVTYTLAQ

LPCASMALQILWEAARHL

Isoleucine Leucine Methionine Phenylalanine Tyrosine Tryptophan

(lle) 0 (Leu) o (Met) @ (Phe} o (Tyr) 0 (Trp) @
ka 2.18 pka23s
T

pka2.24
5 “0

83



* Kemoenformatik ve biyoenformatik disiplinlerinin
bir araya getirilmesiyle ilag/eczacilikla ilgili
sUreclerin  yuUrUtulmesine  yonelik  aracglarin
gelistirilmesi ~ ve kullanilmasiyla ilgili disipline
verilen addr.

Farmakoenformatik
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lac Kesfi

11/15/2025

Hesaplamal
Genomik

Bilgisayar Destekli
ilag Tasarimi

Biyolojik

Hedefin

Belirlenmesi

Hesaplamali
Sistem Biyolojisi

Biyolojik
Hedefin
Validasyonu

Yeni ilag
Adayi
Bilesiklerin
Belirlenmesi

\ E

Biyosimiilasyon
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- Klinik

Medikal
Enformatik
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ADMET Calismalar

Tahmini

Sanal
Tarama

Klinik Oncesi
Calismalar
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Kisiye Ozgii
ilag

10000+
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llac / Gen-Hedef / Hastalik Iliskisi

[ Bir Gen ]——[ Bir Hedef H BirHastallkJ
[ Bir llag H Bir Hedef ]—{ BirHastallk]

Bir Hastalik J [ Bir llag
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Etken Maddelerin Fizikokimyasal Parametrelerinin Tahmininde
Hedef Hicrelerin Tanimlanmasinda
. Biyoaktivite ve Toksisite Tahmininde

‘ a g: Hedef Biyolojik Yapinin U¢ Boyutlu Yapisinin Tahmininde

<e §f| n d e llac Protein Etkilesimlerinin Tahmininde
Ya p ay Ze ka De Novo ilag Tasariminda

lla¢ Yeniden Konumlandirmada

Kimyasal Sentezde



- {lac tasarimi, biyolojik bir hedefin bilgisine
dayali olarak yeni ilaclar bulmanin yaratici
surecidir.

* En temel anlamda ilag tasarimi, etkilesime
girip baglandiklari molekuler hedefe sekil ve
yuk bakimindan tamamlayici olan
molekullerin tasarimini igerir (Zhang et al.,
2020).
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