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O que fazemos ?

QuQuíímica Medicinal !mica Medicinal !

Farmacologia

Modelagem molecular

Quem somos e o que fazemos !Quem somos e o que fazemos !



IUPAC  - Subcommittee Medicinal Chemistry
& Drug Development

Medicinal chemistry is a chemistry-based

discipline, also involving aspects of biological, 

medical and pharmaceutical sciences. It is 

concerned with the inventioninvention, discoverydiscovery, designdesign, 

identification and preparation of biologically

active compounds, the study of their

metabolism, the interpretation of their mode of

action at the molecular level and the

construction of structure-activity relationships.
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Nobel Prize, 1959Nobel Prize, 1959
“for their discovery of the mechanisms in the

biological synthesis of RNA and DNA”

“We have the paradox of the two cultures, 

chemistry and biology, 

growing further apart even as they

discover more common ground. For the chemists,

the chemistry of biological systems is either too

mundane or too complex…”

Arthur Körnberg
Annual Meeting of AAAS, 1987

1928-2007
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O O processoprocesso dada descobertadescoberta de de ffáármacosrmacos
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Abordagem 
fisiológica

Química 
computacional

Bioensaios

Compostos-protótipos



Composto  Composto  --protprotóótipotipo

““ O O compostocomposto--protprotóótipotipo éé oo primeiroprimeiro

derivadoderivado ppuurroo, , identificadoidentificado em umaem uma

sséérie congênererie congênere dede novas substânciasnovas substâncias, , 

bioensaiadasbioensaiadas emem modelosmodelos animaisanimais

padronizadospadronizados, , relacionadosrelacionados àà patologiapatologia

a ser a ser tratada tratada ””

eliezer  2010http://www.chem.qmul.ac.uk/iupac/medchem/http://www.chem.qmul.ac.uk/iupac/medchem/



na bancadana bancada

em escalaem escala
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caca. A maioria dos f. A maioria dos fáármacos (>85%) são sintrmacos (>85%) são sintééticosticos



“...The genealogy of quite recently introduced drugs

however provides a good illustration of the role that

serendipity, intuitionintuition or even pure chance have

played in drug discovery up until quite recently.”

Daniel Lednicer
“On the origin of drugs”

“...In drug design, chemical intuitionintuition is an important

element...”

James P. Snyder, 1991
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ConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraçççççççções ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?
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Universidade = Vocação, espaço, ciência, tecnologia, cultura, arte 



Infante Dom Henrique, 
Portugal (1394-1460)

A capacidade em inovar  

(= criar) são pontos comuns 

nestas duas

situações temporalmente

distintas da Humanidade!

A capacidade em inovar  A capacidade em inovar  

(= criar) são pontos comuns (= criar) são pontos comuns 

nestas duasnestas duas

situasituaçções temporalmenteões temporalmente

distintas da Humanidade!distintas da Humanidade!

tour de force
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N. Armstrong (N. Armstrong (JulhoJulho de 1969)de 1969)

NASA (1960 - moon program)



eliezer  2010

•• ScienceScience 20002000, , 287287, 1951 (, 1951 (J. J. Uppenbrink,J.MervisUppenbrink,J.Mervis))

••ScienceScience 20042004, , 303303, 1713 (, 1713 (D.Kennedy)D.Kennedy)

•• RethinkingRethinking DrugDrug DiscoveryDiscovery

•• SurvivingSurviving thethe BlockbusterBlockbuster SyndromeSyndrome

•• Orphan Drugs of the Future?Orphan Drugs of the Future?

•• Protein Protein KinaseKinase Inhibitors: Insights into Drug Design Inhibitors: Insights into Drug Design 

from Structurefrom Structure

•• PolyketidePolyketide and and NonribosomalNonribosomal Peptide Antibiotics: Peptide Antibiotics: 

Modularity and VersatilityModularity and Versatility

•• Organic Chemistry in Drug DiscoveryOrganic Chemistry in Drug Discovery

•• The Many Roles of Computation in Drug DiscoveryThe Many Roles of Computation in Drug Discovery

•• Drug Delivery Systems: Entering the MainstreamDrug Delivery Systems: Entering the Mainstream



Uma descoberta…

CâncerCâncer

Taxus bacatta

RM Mohammad, J. Nat. Prod. 2008, 71, 492

www.phcog.org/history/taxus.htmlwww.phcog.org/history/taxus.html
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linkerlinker

1975 1975 -- SK&FSK&F
(Black, (Black, GanellinGanellin,,
& & EmmetEmmet & Durant)& Durant)

US 3950333 1974, 1976 US 3950333 1974, 1976 
Brit. J. Pharmacol. 1975, 53, 435

James W Black

(1924 - )

Charon R Ganellin

(1934 - )

Primeiro fármaco a atingir US$ 1 
bilhão em vendas 

Uma invenção…
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AbordagemAbordagem FisiolFisiolóógicagica

eleieleiççãoão do do alvoalvo

sséérierie congênerecongênere

identificaidentificaççãoão do do protprotóótipotipo

otimizaotimizaççãoão do do protprotóótipotipo
(PD/PK & (PD/PK & PPhPPh))



eliezer  2010



eliezer  2010

Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?Perguntas ?

ConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraConsideraçççççççções ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?ões ?

ComentComentComentComentComentComentComentComentáááááááários ?rios ?rios ?rios ?rios ?rios ?rios ?rios ?



1. Estudar durante toda a vida ! ! ! ! ! 

2. Flexibilidade ���� evitar a especialização excessiva;

3. Conhecimento harmonizado ���� criatividade;

4. Dominar a metodologia científica;

5. Perseverar ���� habilidade p/lidar com incertezas; 

6. Boa capacidade de expressão verbal & escrita; 

7. Habilidade & capacidade p/ trabalhar em equipe; 

8. Assumir/cumprir responsabilidades nos prazos; 

9. Empreendedorismo ���� relacionamento social; 

10. Compreensão plena da realidade social;

Características desejáveis para
novos recursos humanos
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... Aliás o relatório deverá ser entregue até o dia 01/02 !!!!
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It is an exciting time for chemists to be involved in all aspects of

biomedical research. The word “molecular” has always been

an integral part of chemistry, but it has gained a new appreciation

from physicians and biologists, who have named emerging fields

“molecular medicine”, “molecular genetics”, “molecular biology”,

“molecular bioengineering”, “molecular cardiology”, etc. 

Clearly, “chemistry” or “molecular science” has become the

centerpiece of themodern biomedical research.

Iwao Ojima (Guest Editor)

Institute of Chemical Biology & Drug Discovery,

State University of New York at Stony Brook

http://www.stonybrook.edu/icbdd/

Accounts of Chemical Research 2008, 41, No 1
Special Issue on Modern Molecular Approaches to Drug Design and Special Issue on Modern Molecular Approaches to Drug Design and DiscoveryDiscovery
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O O balanbalanççoo de 2009de 2009

Compromisso com o Ensino, a Pesquisa 
e a Extensão em Química Medicinal
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Primeiro Programa Primeiro Programa 

de pde póóss--graduagraduaççãoão

em em Farmacologia & Farmacologia & 

QuQuíímica Medicinalmica Medicinal

da Amda Améérica Latina !rica Latina !

EncorajoEncorajo--os a realizarem os a realizarem 

monografias para as monografias para as ResenhasResenhas do do 

Portal dos FPortal dos Fáármacosrmacos

( 449.428 acessos at( 449.428 acessos atéé 06/01/2010 !)06/01/2010 !)
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