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ΠΔΡΙΛΗΦΗ 

Η κειέηε ηεο ηξηζδηάζηαηεο δνκήο καθξνκνξηαθψλ ζηφρσλ γηα ην ζρεδηαζκφ/ζχλζεζε 
λέσλ ελ δπλάκεη θαξκάθσλ πεξηιακβάλεη κηα ζεηξά πνιπεπηζηεκνληθψλ εθαξκνγψλ in 
vitro, in silico θαη in vivo.  ΢πλεπψο, ε θαηαγξαθή θαη δηαηήξεζε ελφο ελεκεξσκέλνπ 
αξρείνπ γηα ηελ εμέιημε ησλ εθαξκνγψλ απηψλ είλαη θαζνξηζηηθήο ζεκαζίαο, ηδηαίηεξα 
κεηά ηελ ξαγδαία αλάπηπμε ηερλνινγηψλ αηρκήο, φπσο ε ξνκπνηηθή, θαη ηελ πιεζψξα 
πιεξνθνξηψλ πνπ παξέρνπλ.  H παξνχζα εξγαζία αθνξά ζηελ αλάπηπμε ελφο 
ειεθηξνληθνχ εξγαζηεξηαθνχ ηεηξαδίνπ γηα ηνλ νξζνινγηθφ ζρεδηαζκφ θαξκάθσλ.  
΢ηφρνο είλαη ε απνηχπσζε ησλ απνηειεζκάησλ ησλ επί κέξνπο ζηαδίσλ ηνπ 
θαηεπζπλφκελνπ απφ ηε δνκή ζρεδηαζκνχ θαξκάθσλ, φπσο εθαξκφδεηαη ζηελ 
πεξίπησζε ηεο θσζθνξπιάζεο ηνπ γιπθνγφλνπ γηα ηελ αληηκεηψπηζε ηνπ δηαβήηε 
ηχπνπ 2.   

Η εξγαζία πεξηιακβάλεη ηελ αλάπηπμε κηαο βάζεο δεδνκέλσλ γηα ηελ θαηαρψξεζε 
νξγαληθψλ ελψζεσλ-ελ δπλάκεη θαξκάθσλ, πνπ ζπληίζεληαη θαη κειεηψληαη σο 
ζχκπινθα κε ην καθξνκνξηαθφ ζηφρν, ηελ θαηαρψξεζε ησλ απνηειεζκάησλ θηλεηηθψλ 
πεηξακάησλ, θξπζηαιινγξαθηθψλ πεηξακάησλ πεξίζιαζεο αθηίλσλ Υ, θαζψο θαη 
πιεξνθνξίεο πνπ αθνξνχλ ζε ζρεηηθέο κειέηεο πνπ δηεμάγνληαη γηα ηηο ζπγθεθξηκέλεο 
ελψζεηο θαη αληηζηνηρνχλ ζηα ππφινηπα ζηάδηα ηνπ νξζνινγηθνχ ζρεδηαζκνχ ελ δπλάκεη 
θαξκάθσλ ή/θαη άιιεο βηβιηνγξαθηθέο κειέηεο.  

Δπηπιένλ, αλαπηχρζεθε δηθηπαθή εθαξκνγή κνπ παξέρεη, ηε δπλαηφηεηα γξήγνξεο 
αλαδήηεζεο θαη ζπγθξηηηθήο κειέηεο ελφο ζπλφινπ πεηξακάησλ κε θνηλά 
ραξαθηεξηζηηθά, ηελ απηνκαηνπνίεζε ησλ ππνινγηζκψλ ξνπηίλαο, ηελ απνζήθεπζε 
εηθφλσλ-γξαθεκάησλ γηα ηελ θαιχηεξε θαηαλφεζε ησλ επί κέξνπο δηεξγαζηψλ θαη έλα 
πιήξεο ζχζηεκα δηαρείξηζεο ησλ ρξεζηψλ γηα ηελ αζθαιή πξφζβαζε θαη ρξήζε ησλ 
δεδνκέλσλ πνπ θαηαρσξνχληαη.  Δπίζεο, ε εθαξκνγή ζπλεηζθέξεη ζηελ νξγάλσζε θαη 
ηελ αζθαιή δηάρπζε ησλ δεδνκέλσλ κεηαμχ ησλ επηζηεκνληθψλ νκάδσλ, ζηελ 
παξαθνινχζεζε ηεο εμέιημεο ησλ εξγαζηψλ πνπ επηηεινχληαη απφ ηνπο επί κέξνπο 
ζπλεξγάηεο, πξνάγνληαο θαη δηαζθαιίδνληαο ηελ νκαιή ζπλεξγαζία ησλ επηζηεκφλσλ 
πνπ εξγάδνληαη γηα έλα ζπγθεθξηκέλν ζηφρν, θαζψο θαη ηελ απνηειεζκαηηθφηεξε θαη 
αθξηβέζηεξε έξεπλα.  ΢ε απηφ ζπκβάιιεη θαη ε δπλαηφηεηα απνκαθξπζκέλεο 
πξφζβαζεο ηεο εθαξκνγήο κέζσ δηθηχνπ.    

Η αλάπηπμε ινηπφλ νινθιεξσκέλνπ εξγαιείνπ κε ην φλνκα LabBook απνηειεί ηελ 
πξψηε πξνζπάζεηα δεκηνπξγίαο ινγηζκηθνχ δηαρείξηζεο εξγαζηεξηαθψλ δεδνκέλσλ 
πνπ αθνξνχλ κηα ζπγθεθξηκέλε εθαξκνγή κε δπλαηφηεηεο επέθηαζεο γηα λα 
πξνζαξκνζηεί θαη ζε άιιεο αληίζηνηρεο ηνπ ίδηνπ πεδίνπ έξεπλαο.   
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ABSTRACT 

Dissection of the 3D-structure of macromolecular targets for the design and synthesis of 
new drugs with high specificity comprises a series of multi-disciplinary approaches in 
vitro, in silico and in vivo.  Recording and maintaining an up-to-date record of the data 
derived from the methods applied is of great importance, especially due to the 
advanced instrumentation used nowadays, such as robotics, and the vast amounts of 
data they generate.  The work of this graduate thesis focused on the development of an 
electronic laboratory notebook software tool for rational drug design aiming to 
summarize the results obtained from the individual steps of the structure-based drug 
design workflow, as it is applied in the case of glycogen phosphorylase enzyme for the 
treatment of type 2 diabetes disease. 

A major part of the work involved the design and development of a database for the 
recording of small molecules (organic compounds), potential new drugs synthesized 
and investigated in complexes with the macromolecular target, storing the results of 
kinetic and x-ray crystallographic experiments as well as additional information (from 
previous studies or literature sources) related to these compounds concerning the drug 
design process. 

A flexible internet computing application has been developed which provides the option 
for implementing sophisticated searches and comparative studies based on a set of 
experiments performed following a similar protocol. Furthermore the tool can perform 
automatically routine calculations, store image-graphs for better understanding of the 
individual tasks, and implement a complete user management system for secure access 
of the recorded data by the members of collaborating team according to their role.  The 
application developed plays a key role in the organization and safe flow of data between 
members of a scientific group, monitoring of the progress of individual tasks performed 
by co-workers and external collaborators, promoting and strengthening the smooth 
interaction among the scientists working on a specific target, leading to efficient and 
accurate research output. To this end the collaborating users’ ability to access the 
application through the internet is of vast importance. 

The developed software prototype, called LabBook, is the first known bioinformatics tool 
for the management of laboratory data over the internet, focusing on a particular 
experimental approach of course but with the capacity to be extended and adapted to 
related or even broader laboratory workflows in the field of rational drug design.  
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