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Die Entwicklung neuer Arzneimittel ist ein stark
interdisziplinarer und auch langwieriger Prozess. Zu den
klassischen Aufgaben der Medizinischen Chemie gehoren da-
bei die Suche nach Substanzen, die das Potential haben, zu
neuen Arzneimitteln weiterentwickelt werden zu konnen
(Leitstrukturen). Bei diesem Prozess werden haufig
computerunterstiutzte Methoden eingesetzt, die einerseits
zeit- und ressourcensparend sind und andererseits die
Aussichten auf Erfolg verbessern konnen.

In dem Vortrag werden kurz allgemeine Techniken bei der
Leitstruktursuche erlautert und dann an einem Beispiel aus
dem eigenen Arbeitsgebiet, der Vorgehensweise bei der Leitstruktursuche nach neuen
Hemmstoffen der bakteriellen Gyrase durch virtuelles Screening, beschrieben.
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