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EVERY HOME KITCHEN IS
COOKING AND CLEANING ARE CHEMICAL PROCESSES.

The Importance of Chemistry

%y

INSECT SPRAYS MEAN

(7D HEALTHIER LIVESTOCK. /
;i 1 - 5 X,

CHEMISTRY PROVIDES FUEL FOR
ALL KINDS OF TRANSPORTATION. PURIFICATION OF WATER
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ATOMIC ENERGY FOR
THE FUTURE
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OIL IS THE BASIS FOR COUNTLESS CHEMICAL PRODUCTS.
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INK ARE MADE WITH
HELP OF CHEMISTRY.

PAPER AND PRINTERS'

UNITED STATES IS THE WORLD'S
LEADING PRODUCER OF STEEL.




Conteudo

1. Como variar tudo ao mesmo
tempo

2. Quando as variaveis sao muitas

3. Como construir modelos
empiricos?

4. Andando na superficie de resposta

Medicinal Chemistry and
Drug Discovery

Discovery, | piscoveryand Identification and
identification, Development  optimization
validation

Pre-clinical studies

Molecular
biology Virtual In silico models

T (affinity/potency/
——> ADME)

Bioinformatics T \
Synthetic viability SAR/SPR/STR
Real q
Pharmacological

collections | ——, screening, HTS ﬂﬂ

Data banks, (Montanari et al. Burger's

. " i : Medicinal Chemistry,
Combln.atonal Cheminformatics Drug Discovery and

Development. 7" Ed. 2010)
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Al Problema numeral

Nova entidade quimica (NCE)

M, < 500; H,C, N, O, P, S, F, Cl, Br

— 1(062-64
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Problema numeral...

Chemical Abstract >> 100.106

WDI > 100.103

1448 farmacos, 131 biofarmacos
e 85 nutracéuticos em uso terapéutico.
+ 5080 farmacos experimentais

4-N(CHy), 4-N(Et),
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PR Quantificacdo da diversidade quimica

1. Responder as perguntas:
1. (i) Quanta diversidade esta perdida
1. (ii) Quanta diversidade é necessaria
2. Respostas:
2.(i) Calcular e medir propriedades:
indices topoldgicos
Grupos funcionais
Lipofilia, etc.
2.(ii) Analise estatistica multivariada
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zl Quantificacao... i

1. Por exemplo: Extremos de uma
colecdo de hexapeptideos

1.1. 64 milhdes de possibilidades!
1.1.1. Ac-Phe-Phe-Phe-Phe-Phe-

Phe-NH2.
CLOG P= 5,5
1.1.2. Ac-Arg-Arg-Arg-Arg-Arg-
Arg-NH2.
CLOG P = -13

Carregado: CLOG D = -37
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Problema de
representacao
Numero de Ocorréncias
1.CNS
1.1. Pequena distribuicdo!
1.2. Diversidade quimica
redundante!
2. Entao,
2.1. REPRESENTACAO.
Planejar série dentro
do SSS | | I
0-1 1-2 2-33-44-55-6
CLOG P
o |
J&

. "Grupos-de-construgao” dentro”
do SSS?
(o

©

1. Quantos grupos
podem/devem ser

usados
o0 X possibilidades = 1. X =13 = 28.561!
X4 combinacodes (X2 = 5 = 25)
2. Quais grupos? SINTESE
COMBINATORIA
3. Todas as combinagdes |PYSVENPPYSIT
sdo necessarias? 3. Sintese de 7,6.108

moléculas!
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Quimica do nosso século!

1. Quantos substancias quimicas
existem? E, quais?

2. SciFinder
~11.000 substancias/dia!
- 2.500 documentos/dia!

3. O problema nao é somente obter
informacgoes, mas como

organiza-las!
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1. Tecnologia da Informacao (TI)

2. Grandes conjuntos de dados que
precisam ser processados e
armazenados

3. Grande volume de dados -
estruturados e nao estruturados

4. 3 Vs: Velocidade, Volume e
Variedade
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NEQUIMED/IQSC/USP
Collaborations

Growing Knowledge Benefits:

Data, Team Experience & Tools for validation

GENEONTOLOGY jpro K

Unifying Biology

Chemical
data
3

" MM &
\formula

Activity (e
Bio data
I<€tr ctur

,7
CDRUGBANK el

e “Targe
Pub@hem ChEMBL" % ChEB| name

Open PHACTS

'HBD/HBA [

3

ZINC MolPort” iChemspicer

DATABASE
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S
APPLCATONS
-~ = PANPECC

Bem vindo ao século do
planejamento e da predicao

Arieh Warshel, Prémio Nobel de Quimica 2013
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