Seminare z farmaceutické chemie

>referaty: k vybéru témata, zahrnujicich uzké, okrajové, moderni a vyvojové
skupiny, jimz vétSinou neni vénovana dostatecna pozornost v prednaskach
>délka prispévku 12 min + 3 - 4 min diskuse a hodnoceni vyucujiciho

*budou rozlosovany a prednaseny postupné podle abecedy podle prijmeni
prednasejiciho

*prispévek bude vyhotoven a prezentovan ve formatu *.ppt(x), *.pdf (Adobe
Reader) nebo *.odp (OpenOffice.org Impress)

*pfispévek bude hodnocen vyucujicim v rozsahu 0 — 10 bodd, kritérii k posouzeni
budou spravnost, uplnost (s ohledem na €asovy limit), dodrzeni Casoveho limitu,
aktualnost, srozumitelnost a prehlednost

*od 7 bodU bude mit poslucha¢ pravo na zapocet, jinak dostane za ukol
prispevek prepracovat

*dalSi podminkou zapoctu bude nejméné 60% ze zavérecného zapoctoveho testu



Povinna struktura prispévku
*zakladni charakteristika uCinku latek ve skupiné
*obecna struktura (struktury) latek
*(kvalitativni) vztahy mezi strukturou a aktivitou (strukturalni
prvky nezbytné pro ucinek, dalSi fragmenty Ci substituenty
uplatnujici se v konkrétnich latkach a jak aktivitu ovliviu;ji)
*mechanismus ucinku
*vyznamné chemické vlastnosti (dulezité pro uc€inek, aplikaci,
stabilitu
*piehled zakladnich zastupcu s uvedenim INN nazvu
*seznam pouzité literatury (citace dle nékterého z pouzitych
¢asopisu, jednotné)



Cim kreslit chemické vzorce?

Freewarové editory chemickych vzorcu
MDL ISIS Draw — dnes nepodporovan, nahrazen SymyxDraw
*schopen spoluprace s databazemi Reaxys a Chemld pomoci rozhrani Chime

ACD ChemSketch — akt. verze na www.acdlabs.com

*u obou (i dalSich) editort tzv. OLE-funkce, tj. vkladani obrazkl se vzorci pfimo
z editoru prezentaci (PowerPoint, OpenOffice.org Impress): Vlozit — ISIS Draw
Sketch (ACD/ChemSketch)-...; moznost editace struktur po dvojkliku rovnéz
pfimo z editoru prezentaci

*Marvin Sketch



Kde najit prislusné informace?

*doporucena literatura uvedena u Farm. chemie (F1FB1, F1FB2 ) ve Stagu a na vyvésce
UChL, skripta v8ak nepreferovat, tdaje v nich jsou zna&né neaktualni!

~aktualni a dalsi puvodni informace: sekundarni zdroje (tj. poskytujici citaci, abstrakt,
popf. strukturu, zakl. char. u€inku):

»databaze Medline-PubMed — www.nIm.nih.gov (Narodni lIékafska knihovna USA),
volné pfistupna, abstrakty z medicinsky (i farmakochemicky) zamérenych ¢asopisu,
odkazy na plné texty, snadno ziskatelné v pripadée, ze jsou volne pfistupné nebo je ma
VFU predplacené

»databaze Scopus — www.scopus.com (nakladatelstvi Elsevier) - pfistupna ze sité VFU
(i pfes EZproxy), abstrakty, Siroky zabér recenzovanych ¢asopist ze vSech obord,
rovnéz odkazy na piné texty (View at Publisher)

»>databaze Web of Knowledge — pfistup z Elektronickych informacnich zdroji na http://
sis.vfu.cz/eiz/placene/ — abstrakty z vybranych ¢asopisu ze vSech oboru s tzv. impact
faktorem, odkazy na plné texty, po registraci umoznuje i strukturni vyhledavani
»databaze Chemld — chem.nlm.nih.gov (Narodni Iékafska knihovna USA), volné
pFistupna, moznost vyhledavani dle nazvl, CAS kédu, struktur i substruktur, po instalaci
rozhrani Chime moznost pfimého prenosu struktur do ISIS Draw, v poloZzce Names téz
SMILES kody, jejichz jednoduchym prekopirovanim do ACD ChemSketch editoru Ize
prenaset struktury bez instalace jakéhokoliv rozhrani,obsahuje cca 400 000 struktur,
zakl.informace o nazvech, Casto zakl. char. ucinku, fyz.-chem. vlastnosti a toxicita,
odkaz na Clanky o dané latce v Medlinu-Pubmedu, databazi FDA a dalsich databazich



>databaze 16kt SUKLu — pristupna na www.sukl.cz — pfevazné farmakologické
a dispenzacni informace, roz€lenéni do farmakoterapeutickych skupin a
farmakologicko-strukturné ¢lenénych podskupin (ATC klasifikace), zde vyznam
pro zakladni orientaci a doplnéni ucinku, vyhledavani dle INN nazvu nebo nazvu
pripravku

»Sci Finder — obdobna databaze zpracovavajici tisténa Chemical Abstracts (viz
dale), cca 5x vétsi pocet sloucenin, rovnéz mozno pfimo ziskat Casopisecke i
patentové primarni zdroje, pfristupna vSak jen na omezeny pocet licenci



=>Databaze PubChem na pubchem.ncbi.nim.nih.gov, pFistupna téz pfimo z
editoru ChemSketch

»nazvy, kody (SMILES...), spektra

»chemické a fyzikalni vlastnosti

»farmakologie, klinické testy

»patenty a dal$i literatura (tématicky)

> biologickeé testy (in vitro aktivity)

=>Databaze ChemSpider Kralovské chemické spolednosti, pfistupna téZ pfimo z
editoru ChemSketch

»nazvy
»chemické a fyzikalni vlastnosti experimentalni a vypogitané
»&lanky: tématicky utfidéné (Articles - ... - MeSH Literature - ...chemistry,

pharmacology, metabolism...)



*tisténé sekundarni zdroje = referatové Casopisy

» Chemical Abstracts (CA) — vydavana Americkou chemickou
spoleCnosti od konce 19. stol., sleduje vSechny vyznamnéjsi (i
CasteCné) chemické Casopisy, nové popsané sloucenine pridéluje CAS
(Chemical Abstracts Service) Cislo, hledani v rejstficich (roCnikovych,
decenialnich) dle syst. nazvu, sumarniho vzorce, jména autora,
vysledkem hledani abstrakt, odkaz na primarni zdroj (Clanek v
Ccasopise, patent), mala Cast (60.- 80. Iéta) v Protivové knihovné
»Chemisches Zentrallblatt (ném.), Referativnyj zurnal (rus.) — podobna
funkce i usporadani, odlisné ,portofolio” Casopisu, vhodny doplnék CA
a Beilsteina, dnes jiz nevychazeji



Primarni zdroje
*Casopisy
»>tiSténé - knihovny — univerzitni (téz moznost MVS)
»>elektrronické fulltexty (pfevazné *.pdf) — vstup na strankach VFU (sis.vfu.cz/eiz),
tituly vyznamnych svétovych ved. vydavatelstvi
*Elsevier — www.sciencedirect.com,
“*Springer- https://link.springer.com
“*Wiley-Blackwell - www3.interscience.wiley.com
“*a Americké chemické spole¢nosti - pubs.acs.org
»fada ,méné renomovanych” véd. ¢asopisu volné pristupna: ,open access"
(Chemicke listy...)
=patenty- databaze zahr. patentovych Ufadt dostupné odkazem ze stranek Ufadu
prumyslového vlastnictvi www.upv.cz, napf.
»USPTO (United States Patent and Trademark Office)- www.uspto.gov,
americké patenty v plném zneni jako *.html, s obrazky (vzorci, schéematy) jako *.tif
s pouzitim ,transportnino® programu (Alternatiff aj.); hledat Ize podle Cisla patentu,
klicovych slov, puvodce (objevitele), pfihlaSovatele (firmy) — udaje Ize ziskat z
vhodné databaze nebo z pfehledového ¢lanku
»Esp@cenet (European Patent Office) —https://cz.espacenet.com— vyhledavani
na serverech pat. uradu ruznych evropskych zemi, patenty v *.pdf ; nékteré zemé
EU vSak maji vlastni databaze, napfr.
»DEPATIS (Némecko) — depatisnet.dpma.de, rovnéz *.pdf



Doporucené literarni zdroje — knihy - prevazné dostupné pres
https://katalog.vfu.cz

Janos Fischer, C. Robin Ganelin (eds.): Analogue-based Drug Discovery. ISBN: 3-
527-31257-9. Willey-VCh, Weinheim, 2006
Janos Fischer, C. Robin Ganelin (eds.): Analogue-based Drug Discovery Il. Willey-
VCh, Weinheim, 2010. Nejsnaze pfristupné pres
http://onlinelibrary.wiley.com/book/10.1002/9783527630035 nebo DOI:
10.1002/9783527630035 (DOI zadat na dx.doi.org)

Camille G. Wermuth: The Practice of Medicinal Chemistry (Second Edition). ISBN:
978-0-12-744481-9. Elsevier, 2003

R.S. Vardanyan and V.J. Hruby: Synthesis of Essential Drugs. ISBN: 978-0-444-
52166-8. Elsevier, 2006

Rick Ng: Drugs: From Discovery to Approval, Second Edition. ISBN: 978-0-
470403587. John Wiley & Sons, Inc., 2009

Walter Sneader: Drug Discovery. A History. ISBN 978-0-471-89979-2. John Wiley &
Sons, Inc., 2005
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