
•
Moleküler Tanıma
İki veya daha çok molekül 
arasında kovalent olmayan 
bağlanma yoluyla 

•
- hidrojen bağı
- metal koordinasyonu
- hidrofobik kuvvetler
- van der Waals kuvvetleri
- π - π etkileşimleri
- elektrostatik spesifik etkileşime

• değinmek için kullanılan bir 
terimdir.

Ligand Protein Bağlanmasında Moleküler Tanıma

Moleküler tanımada konak ve konuk moleküller
tamamlayıcılık gösterirler.
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Moleküler Bağlanma ve Etkileşmelerin Katkısı

Moleküler etkileşmelerin katkısı serbest enerji değişimi (entalpik ve entropik katkılar)
[Termostatlar veya ab initio hesaplamalar yoluyla]
ve farmakolojik aktivite çalışmalarıyla ortaya konabilir.

Ligand
Konformasyonel Değişim
Desolvasyon

Protein
Konformasyonel Değişim
Desolvasyon
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Moleküler Etkileşimler 
- iki ayrı dünya/sistem arasındaki temas -
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DEĞERLİ birer ARAÇ
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Moleküler Etkileşmeler …

Hastalık durumunda biyolojik fonksiyonları moleküler 
düzeyde etkilemek için
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Klasik Alet Çantası

Hidrojen Bağı

Metal Kompleksleşmesi

İyonik Etkileşimler

π - π Etkileşmeleri

Katyon - π Etkileşmeleri

Hidrofobik Etkileşmeler

Wermuth, The practice of medicinal chemistry, Academic Press, 2008

ΔG= -20 -> -40 kJ/mol

ΔG  = -4 -> -30 kJ/mol
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Amino Asitler
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İyonik Etkileşmeler

Önemli Parametreler

• İyonların Yükü
• İyonların Boyutu

Değişkenler

• Yükler : qi,qj

• Ortamın dielektrik sabiti : εr

• Uzaklık : rij
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Proteinlerde İyonik Etkileşimler

Pozitif Negatif

Not: Bölgesel pH’nin değişkenliği durumunda farklılıklar görülebilir,
haliyle bu da protein ligand arası etkileşimleri etkileyebilir.
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Protein İçi İyonik Etkileşimler

Pozitif Negatif

Not: Bölgesel pH’nin değişkenliği durumunda farklılıklar görülebilir,
haliyle bu da protein ligand arası etkileşimleri etkileyebilir.
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Protein-Ligand İyonik Etkileşmeleri

• Tuz Köprüleri genelikle protein yüzeyinde bulunurlar.
• Protein aktif bölgesinde bulunduklarında genellikle göz önünde bulundurulmaları önemli

sonuçlar doğurmuştur.
• Moleküler tanımada ilk ele alınması gereken etkileşim tiplerinden biri.
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Hidrojen Bağları

H

Hidrojen Bağı Donörü
Heteroatom + Proton
Güçlü Elektronegatif
Kısmi positif yük (Proton üzerinde)

Hidrojen Bağı Akseptörü
Serbest Elektron Çifti

Elektronegatif Atom
Kısmi negatif yükwww.olgac.net 48


