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“ MATLAB ile sayisal analiz ve karsilastirma yapilir

PROJE TANIMI

Viral hastaliklar ciddi toplum sagligi sorunlarina yol ag¢maktadir.
Bunlardan birisi de Maymun Cigegi hastaligidir. Bu hastalig1 tedavi
etmek icin 6zel bir ilac bulunmamaktadir. Ilac kesifleri zorlu bir
stirectir. Bu siireci kolaylastirmak i¢in Kimyasal yapilar1 graf teorisi ile
modelleyerek, kimyasal yapilarin fiziksel ve kimyasal o6zelliklerini
tahmin edilmesi saglanmaktadir.

< Uygulama: Ilaglarin fiziksel ve kimyasal dzelliklerinin tahmini
Yeni ilag tasarimlarina teorik veri saglamak

s Katki: Disiplinler aras1 (matematik, biyoteknoloji, eczacilik) bilimsel calismalara
temel olusturur.

PROJENIN AMACI

« Maymun c¢icegi virlisiine karst kullanilan antiviral ilaclarin graf

Bir kimyasal yapimin hidrojen icermeyen atomlarmi grafin
tepeleri, atomlar arasindaki baglar1 da grafin ayritlar: ile temsil edilir
(Gutman, 1990). Bu graflarin, graf parametrelere bagh olarak elde

temsillerini olusturarak topolojik indekslerini analiz etmek. Sekil 1 de
Acylovir ilacinin kimyasal yapisi ve onun graf teori ile modellenmis hali
verilmistir.

edilen sayisal degerleri de topolojik indeksleridir. Topolojik indeksler
grafin tepe derecesine, tepeler arasi uzaklik gibi bir¢ok parametreye
bagli olarak tanimlanir. Kimyasal graflarin topolojik indeks degerleri
ile SPSS gibi programlar kullanarak elde edilen denklemler kimyasal /J

yapilarin 6zelliklerini tahmin etmede kullanilir. ; /,.-o
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Bu calismada, Maymun c¢icegi hastaliginin tedavisinde kullanilan
Sekil 1. Acylovir ilacinin Kimyasal yapisi ve onun molekiiler grafi
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ilaclar1 graf ile modelleyerek dereceye baglh bitisik olmayan tepe
ciftlerin dereceye bagli topolojik indekslerini hesaplamak ve bu
sonuclart sayisal olarak karsilastirmaktir. 1Ila¢ kesiflerinde ve
tasarimlarinda bu kimyasal yapilarin tiirevlerinin deney yapmaksizin
fiziksel ve kimyasal oOzelliklerinin tahminlerinde kullanilmasina
hedeflenmektedir. .

PROJENIN KAPSAMI

« Alan: Matematiksel kimya, graf teorisi, topolojik indeksler * Bu indekslerin sayisal karsilastirmalariyla fiziksel-kimyasal 6zelliklerini
tahmin etmek

 Bitisik olmayan tepe ciftlerine bagli coindeksleri hesaplamak.

s Hedef: Maymun c¢icegi virlisiine karsi kullanilan ilaglarin kimyasal

yapilarini graf teorisiyle modelleyerek yapisal analizini gerceklestirmektir. «  QSPR analizleri icin temel olusturmak
Tablo 1 de bu ilaglar ve 6zellikleri verilmektedir (PubChem, 2025).

« Sonuclan karsilagtirarak deney yapilmadan ila¢ tasarimi siirecine katki

saglamak

Cicek ve Maymun gicegi tedavisi
(FDA)

AIDS bagli CMV retinit, orthopox
virusu

Cicek hastaligi, gelistirme
asamasinda

Tecovirimat TPOXX C1oH15F3N,04

Cidofovir Vistide CsgH14N3;O6P

Brincidofovir Tembexa C,;Hs;N;0,P

\Valacyclovir - C13H20NgO, HSV, ucuk, zona . ]
[ Ilaglar coindeks degerleri hesaplanarak karsilastirildi.

Famciclovir - C14H19NsO, Herpes simpleks enfeksiyonlari

O Bazi indeksler, fizikokimyasal 6zelliklerle yiiksek korelasyon gdsterdi.

Sugigedi, herpes zoster,

Acyclovir - CsH11N505 yaralarin iyilesmesi

O QSPR analizi i¢in temel veri olusturuldu.
Tablo 1. @ incelenen ilaglar ve Ozellikleri

O Bu yaklasim, deneysel siireclerin Yyerini alabilecek uygun teorik modellerin

. : 1y v e e eeqes olusturulabilecegini gostermistir.
¢ Yontem: Ila¢ molekiilleri grafa doniistiirtiliir ’ S8 ’

Bitisik olmayan tepe ciftlerine bagli coindeksler hesaplanir O Gelecekte benzer antivirallerin tasariminda rehber olabilecek nitelikte sonuclara

ulasiimigtir

Kaynaklar

1. Gutman 1., A property of the simple topological index, MATCH Communications in Mathematical and in Computer Chemistry. (1990) 25, 131-140.
2. PubChem, “An open chemistry database at the national in stitutes of health (NIH),” 2021, https://pubchem.ncbi.nlm.nih. gov/

Mersin Universitesi Teknoloji Transfer Ofisi | ArGe Proje Pazar1 2025



