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21 miliont molekul v ZINC databazi*

Harmonogram -
* Pondéli 16 milion& molekul

. 000-920  Uvodni prednéska -
* 9.20-10.30 Zakladni znalosti

800 tisic molekul
* 70.30 - 10.40 Prestavka

* 11.20 - 13.00 Molekulové dokovani

* 10.40-11.20 Jak zatocit s bolesti
5 tisic molekul

* 13.00 - 14.00 Obed
* 14.00 - 14.30 Prohlidka

5 350 molekul




Chemoinformatika

- “The use information technology and management has become a
critical part of the drug discovery process. Chemoinformatics is the
mixing of those Information resources to transform data into
iInformation and information into_knowledge for the intended purpose
of making better decisions faster in the area of drug lead identification

and organisation.”
K. Brown, Annual Reports in Medicinal Chemistry 1998

“Chemoinformatics - A new name for an old problem.”
M. Hann, R. Green, Current Opinion in Chemical Biology 1999

“The application of informatics methods to solve chemical problems.”
Chemoinformatics: Johann Gasteiger, Thomas Engel (Eds.) 2003



Definice chemoinformatiky:

“Vyuziti informatickych metod na reseni
chemického problému.”

—-Johann Gasteiger



Co muze byt chemicky problém?

. vypocet koncentrace roztoku, molekulovée hmotnosti,
vycCisleni rovnice reakce, ..., obrazek nebo vzorec latky

chceme latku s urcitou vlastnosti nebo aktivitou

vlastnost struktura

mame vymyslenou strukturu, jak ji vyrobit?

struktura BEGREEEERE vychozi latka

- Jak reakce dopadne nebo jak se stane s latka v prostredi?

reakce objasnéni struktury produkt



Jak to funguje”

expemnent

* uceni logickou indukci
VS.

* uceni dedukci




Hot topics

Drug design
- Virtualni screening
Molekulové dokovani
Reprezentace a vizualizace chemického prostoru

Databaze a nastroje



Drug design

IDENTIFIKACE NEMOCI

OBJEVOVANI i
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VYBER CILOVEHO PROTEINU 4% 3D STRUKTURA

SKRINING
OBJEVOVANI W ¢1

VIRTUALNI SKRINING

UCINNE LATKY ﬁ
KNIHOVNA

DRUG VIRTUALNI KNIHOVNA
SYNTETIZOVANYCH LATEK

DISCOVERY MOLEKUL
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“LEADS”
LATKY VYKAZUJICi AKTIVITU



Co potrebujeme znat”?

Nemoc Protein + databaze molekul “| eads”




chemoinformatika

organicka molekula protein

léCivo gen

bioinformatika 0



Chemoinformatika

malé molekuly

“zrychleni”, zefektiveni a
zlevneni vyzkumu a

vyvoje novych I&Civ

porimarne ve
farmaceutickém
prumyslu

Bioinformatika

velké biomolekuly,
sekvence

potreba zpracovani
obrovského mnozstvi
dat ze sekvenatoru

primarne ve vyzkumu

11



Farmaceuticky vyzkum

- Kolik stoji uvedeni jednoho |Ieku na trh”
. Jak dlouho to trva”?
. Kolik mame fazi klinického testovani?

- Jak farmaceuticke firmy chrani svoje Iéky a jak dlouho je
mohou takto chranit?

- Co Jsou to genericka leCiva”?



Farmaceuticky vyzkum

identifikace
nemoci

nalezeni |éCiva ucinného
na zkoumany protein
(2=75 let)
isolace proteinu
ovlivAujiciho nemoc
(2 =5 let)

klinicke testovani
(2—-10 let)

preklinickeé testovani
(1 -3 roky)

formulace |Iékovych
forem, vyroba

registrace |éCiva



Ukol

1. Vyhledejte ngjaky software pro chemoinformatické ucely.
2. Vyhledejte licenci, popripade cenu tohoto softwaru.

3. Vyberte jednu z nasledujicich nemoci a zkuste dohledat
potencialni 1éCiva, cilové proteiny a mechanismy Uginku.

a) bolest

b) Alzheimerova nemoc



