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Zunichst wird ein kurzer Uberblick gegeben, welche Informationen {iber Proteine und
Liganden auf atomarer Ebene verfligbar sind. Verschiedene Varianten der Suche nach
Liganden (in silico Screening) werden verglichen und mit Beispielen belegt. Physiko-chemische
Substanzeigenschaften, die fiir die Anwendung der Substanzen am Menschen wichtig sind
werden beleuchtet. Multiple Drug-Target Beziehungen im Kontext der Stoffwechsel- und
Signalwege sind ein ebenso wichtiges Mittel der Substanzauswahl und Bewertung. Wenn Zeit
bleibt, erzahle ich noch etwas liber Fragment-basierte Medikamentenentwicklung und Drug-
Repositioning.
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