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CvicCeni - databaze

PubChem - http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

1) Najdéte v databazi informace o kofeinu.

J.
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Jaké dalsi nazvy se pouzivaji pro kofein?

Jaky je InChl a SMILES zapis?

Na co se uziva?

Kdo by kofein nemél uzivat?

Jaké jsou vedlejsi ucinky?

Na jaké cile tato latka Gtoci?

Jak rychle nastupuje tolerance viici latce?

Jakym zpisobem dochazi k exkreci z metabolismu?
Jakou mé barvu?

Jaky naboj bude mit pii pH 7 (dle pKa)?

2) Najdéte kofeinu podobné struktury.

3) Najdéte strukturu s naftalenovym kruhem a alespon jednou rotovatelnou vazbu.

4) Najdéte strukturu, ktera bude podobna naftalenovému kruhu, s dodateénymi filtry jako
Vv piedchozim piipadé.

5) Na naftalenu si vyzkousejte rozdil mezi hledanim substruktury, superstruktury a 3D
podobnosti. K jakym vysledktum v téchto piipadech dochazite?

6) V ramci PubChem Bioassays naleznéte prokazané COX2 inhibitory s dostate¢nou
aktivitou (COX2 enzymy hraji svou roli pii vnimani bolesti).

ChEBI - http://www.ebi.ac.uk/chebi

1) Najdéte v databazi informace o kofeinu.

a.
b.
C.
d.

Jaké ma biologickeé role?

Existuje protein, ktery by vytvarel resistenci na kofein?
Jaké ma NMR spektrum?

Jakych biochemickych reakci se ucastni?

ChEMBL — https://www.ebi.ac.uk/chembldb/

1) Najdéte kofein.

a.

b.
C.
d.

Jaké ma kofein SMILES? Shoduje se se SMILES zapisem v PubChem
databazi?

Jaké vlastnosti ma tato latka ,,approved?

Spliluje kofein Lipinského pravidlo péti?

Jaké typy podani jsou mozné?

Drugbank - www.drugbank.ca

1) Najdéte kofein.
a. jaké ma metabolity?
b. jakym transportérem je pfenasen?

C.
d.

s jakymi dal§imi latkami byva ¢asto prodavan?
v které klinické zkousce kofein propadl uz v prvni fazi?
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ChemSpider - www.chemspider.com

1) Najdéte kofein.

Jaké fyzikaln¢ chemické vlastnosti ma?

Jaké ma IR a NMR spektrum?

Kdo ho prodéava?

V kterych strukturdch proteina se da najit?

Jak se pfii praci s kofeinem chovat v laboratofi (Safety data)?

Vyhledejte latky se stejnym sumarnim vzorcem.

Vyhledejte podobné latky.

Spocitejte vlastnosti pro kofein v jednotlivych predik¢nich softwarech (ACD,
ChemAXxon,EPIsuite) a porovnejte je s experimentalnimi hodnotami. Kterému
predikénimu programu se da véfit nejvice?
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Chemicalize.org - http://www.chemicalize.org

1) Najdéte kofein.
a. Jaké mozné tautomery muze tvofit?
b. Pfijakém pH bude nejvice hydrofilni (logD)?
c. Jaky néboj bude mit pti pH 7 a pii pH 14?

PDB — www.rcsb.org

1) Najdéte strukturu Na/K — ATPasy.
Uved'te PDBID jeji nejlepsi struktury.
Z jakého organismu pochazi?
Jaké obsahuje ligandy?
Kolik struktura obsahuje fetézc?
Jakou aminokyselinou jednotlivé peptidické fetézce zacinaji?
Jakou sekundérni strukturu mé pfevazn¢ gamma podjednotka?
Na zékladé¢ anotaci odhalte, jakou funkci tento protein ma.
Pti jakém pH a na jakém pfistroji byla struktura vyfeSena.
2) S kterymi proteiny byl vykrystalizovan navrhovany olomoucky 1ék na rakovinu
roskovitin?
a. Uved'te jejich PDBID.
b. Najdéte jeho 2D strukturu.
c. S kterymi aminokyselinami interaguje a jakym typem interakce.
d. V jakych koncentracich byl nalezen uc¢inny? (ICso)
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