1. Vyhledejte v databazi PubChem molekulu, ktera je stejna jako tato:

Poznamka: Doporucuji najit si podobnou strukturu (je to sterol), okopirovat si jeji SMILES do
funkce ,, draw structure” a tam si ho upravit tak, aby vypadal stejné.

Uvedte ID této molekuly:
Uvedte SMILES této molekuly:

2. Najdéte v PubChemu vsechny molekuly, které jsou této molekule podobné
a. Kolikjich zde je?
b. Jaké je CID molekuly, které je nejvice podobna?
c. Vyfiltrujte molekuly, které maji pocet akceptorl vodikové vazby 2-3. Kolik jich je?

3. Najdéte v PubChemu vSechny molekuly, které obsahuji vyse uvedenou molekulu.
a. Kolikjich zde je?

evvs

4. Najdéte v LigandExpu molekuly, které obsahuji cyklopentanovy cyklus. Kolik jich je?
(Hledejte nazvy obsahuijici “cyclopent”.)

5. Najdéte v LigandExpu molekuly, které obsahuji mandzu (ma tfipismennou zkratku MAN).

6. Najdéte v DrugBank molekuly, které obsahuji vySe uvedenou (obrazek 1) podstrukturu.
Poznamka: Poutzijte ,,Search” a ,Chemical structure”.
a. Kolikjich zde je?
b. Jak se jmenuje prvni z nich?



