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Kemoenformatik

• Bilişim teknolojilerinin kullanılması yoluyla kimyasal bilginin kayıt
altına alınması ve işlenmesi ile ilgili disipline verilen addır.

• İlaç keşfinde kullanım alanlarından bazıları aşağıdaki gibi
özetlenebilir.

• 1B, 2B veya 3B moleküler yapıların kayıt altına alınması,

• kimyasal veritabanlarının oluşturulması,

• ilgili yapıların kimyasal veritabanlarından taranması,

• Kimyasal yapının biyolojik etkisinin veya fizikokimyasal özellik
üzerine etkisinin tahminine yönelik hesaplamalar

• (İnhibitör/Aktivatör konsantrasyonların tahmini, ADME-T 
özelliklerinin tahmini),

• kimyasal uzayın haritalanması
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0 D 

C6H12O6

1 D

SMILES (Canonical / Isomeric)  

smi dosya formatı

InChI (Value / Key)

2 D

mol dosya formatı

sdf dosya formatı

2,5 D

Konfigürasyon özelliklerinin kayıt altına
alınması

3 D

Konformasyon özelliklerinin kayıt altına
alınması

Kimyasal Gösterim/Boyut
Kavramı

3



1. İlaç molekülünün verilmesi (Kimyasal formülü ve Adı)

2. Kimyasal formül ve ilaç adından yola çıkılarak ana ilaç hedefi ve 
farmakolojik özellikleri ile ilgili literatür tarama çalışmasının yapılması

Örnek: Parasetamol

3. İlaç molekülünün ana hedefi ile olan moleküler etkileşimlerinin PDB 
verileri kullanılarak incelenmesi

4. Tüm bulguların kısa bir sunum haline getirilmesi ve sunulması

Literatür Tarama Çalışması İş Akışı 



Reaxys ne amaçla kullanılabilir?

Başlıca aşağıdaki amaçlar için kullanılabilir:

✓ Kimyasal Reaksiyonlar ve Yöntemler: Kimyasal reaksiyonları, reaksiyon

koşullarını, kullanılan reaktifleri ve bunların verimleri

✓ Moleküler Yapı ve Fizikokimyasal Özellikler: Kimyasal bileşiklerin yapıları,

moleküler özellikleri, fiziksel özellikler ve spektral veriler (NMR, IR, MS vb.)

✓ Biyolojik Aktivite Bulguları: Veri tabanında yer alan bileşiklere ait biyolojik

bulgular

✓ Benzerlik Taraması: Yapısal benzerlik analizleri yapılarak kimyasal yapılar

arasında ilişkiler kurulabilir

✓ Patent ve Literatür Tarama: Bilimsel literatüre erişim sağlanarak,

araştırmacıların daha önce yapılmış çalışmaları ve patentli buluşlar

incelenebilmektedir.

Reaxys, kimya ve ilaç araştırma alanında kullanılan kapsamlı bir veri tabanıdır. 













Verilen ilaç moleküllerinin formülü reaxys veri tabanında çizilir.

Bu aşamada ekran görüntüsü alınarak laboratuvar raporuna eklenmelidir.





İlaç molekülüne ait bilgile substances sekmesinde görülebilmektedir.



Rapora yazılması gerekenler:
Kimyasal adı (Chemical Name): 4-asetaminofenol (4-acetaminophenol)
Kapalı formül (Molecular Formula): C8H9NO2

Bu bölümde bileşiğe ait biyoaktivite bulguları, ilaç olabilirlik özellikleri, 
fiziksel data, IR, NMR spekturumu gibi bir çok bilgiye ulaşılabilir



Rapora yazılması gerekenler:
İlaç olabilirlik Özellikleri;
Molekül ağırlığı:
LogP:
HBA (Hidrojen bağ akseptörü) sayısı:
HBD (Hidrojen bağ donörü) sayısı:
Polar yüzey alanı (Polar surface area  (PSA)):
Döner Bağ (Rotatable Bond) sayısı:
Molekülünüzün Lipinski ve Veber kurallarına uyup uymadığını Matching Lipinski 
Rules ve Veber rules sayılarına bakarak  belirtiniz!



Rapora yazılması gerekenler:
İn vitro efficacy (in vitro efikasite) bölümünde yer alan Etki (Effect) 
kolonunda yazan bilgiler derlenecektir.
Örnek: Parasetamolün antiinflamatuvar etkisi incelenmiştir. 

Bu bölümde bileşiğe ait in vitro ve in vitro etkinlik çalışmaları, toksisite, 
ADME çalışmaları gibi birçok biyoaktivite datası incelenebilir. 



Preparations sekmesine tıklanarak ilaç molekülünün nasıl sentezlendiği ile 
ilgili verilere ulaşılacaktır. 

Rapora yazılması gerekenler:
Çıkan sentez yöntemlerinden birinin ekran görüntüsü alınacaktır. 



Bu bölümde kullanılabilecek başlangıç maddesi (reaktan), reajan ve çözücünün 
hangi şartlarda (sıcaklık, basınç, süre) reaksiyonun gerçekleştirildiği literatürde 
belirtilen şekilde yer almaktadır. 



İlaç molekülüne ait hedefler Targets (Hedefler) bölümünde incelenecektir. 



İlaç molekülüne ait hedefler Targets (Hedefler) bölümünde incelenecektir. 

Parasetamolün Cyclooxygenase hedefi için ilgili document sekmesine 
tıklayarak makale incelenebilir.





Vanessa Hoguet : Yazar
Beyond the Rule…… : Yayın başlığı

Journal of Medicinal Chemistry : Dergi ismi
2021 : Basım yılı

64(3) : Dergi volümü (sayısı)
1593-1610 : Sayfa sayısı

Get References



İlaç molekülüne ait hedefler Makale, Patent gibi çalışmalar Document
bölümünde de incelenebilir.



Dokümanlar yıl, doküman türü, makale adı gibi özelliklere göre 
filtrelenebilmektedir. 





Quick search kısmına molekül formülüne ek olarak anahtar kelimeler 
yapılarak arama daraltılabilir.



Hedef sayısı bu şekilde 9 adete kadar düştü!



Artık anahtar kelimeyi içeren dokümanlar işaretli bir şekilde ekrana 
gelecektir.



İstenirse Query Builder kısmından farklı filtreleme ve aramalar yapılabilir.



Genel biyolojik aktivite hakkında bilgi edinme



➢PubMed



➢PubMed



➢ScienceDirect



➢Web of Science



KAMPÜS DIŞI ERİŞİM 
(PROXY AYARLARI)

























Kullanıcı adı: Öğrenci numarası
Şifre: Oluşturulan proxy şifresi
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