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zeichnet ist), Stereodeskriptoren an Pro-
chiralit‰tszentren von �-Homodypnopi-
nacolon und das fehlende HCl in der
Formel von Adeninhydrochlorid.

Der Zugang zu dem reichhaltigen
Material gelingt haupts‰chlich ¸ber das
ausf¸hrliche Register im 5. Band. Ein
zus‰tzlicher Vorteil gegen¸ber der ers-
ten Auflage ist, da˚ es nur noch ein
Register gibt (die urspr¸nglich zwei
Register wurden zusammengefa˚t). Auf
dieses wird der Benutzer trotz der alpha-
betischen Anordnung der Verbindungen
in den ersten vier B‰nden h‰ufiger zug-
reifen m¸ssen, da bei g‰ngigen Trivial-
namen (z.B. Acetylsalicyls‰ure, Fumar-
s‰ure, Vinblastin, Vincristin) gelegent-
lich auf selten verwendete Synonyme
oder auf Handelsnamen verwiesen wird.
Dies gilt in verst‰rktem Ma˚e auch bei
internationalen Freinamen (INN) von
Arzneistoffen (z.B. Thalidomid, Parace-
tamol, Levcromakalim), die h‰ufig unter
einem Handelsnamen verzeichnet sind,
ohne da˚ diese als solche kenntlich
gemacht wurden. Es sei nur auf die
rechtlichen Probleme hingewiesen, die
bei der Verwendung von eingetragenen
Warenzeichen auftreten kˆnnen.
Schwerwiegender ist jedoch, da˚ diese
in der Regel kein Synonym f¸r den
Wirkstoffnamen sind. So wird beispiels-
weise f¸r Indometacin auf Amuno, das
eingetragene Warenzeichen f¸r ein Fer-
tigarzneimittel, verwiesen, das neben
dem Wirkstoff auch noch einige Formu-
lierungshilfsstoffe enth‰lt. Ein weiterer
Nachteil ist, da˚ die INN, wie die eben-
falls international g¸ltigen Common Na-
mes im Bereich der Pflanzenschutzmit-
tel, nicht hervorgehoben sind, obwohl
sie zur Deklaration von Inhaltsstoffen
von Formulierungen zu verwenden sind.
F¸r einige Arzneistoffe (z.B. cromogli-
cic acid, Crotetamid) ist die korrekte
Schreibweise der INN nicht einmal auf-
genommen, andere fehlen leider ganz,
z.B. Dizocilpin, Efavirenz, Fosinopril
und Nepaprazol.

Der an Synonymen, Handelsnamen,
Forschungsk¸rzeln oder Abk¸rzungen
f¸r eine Verbindung Interessierte kann
¸ber den Registereintrag des Namens,
unter dem die betreffende Verbindung
mit Formel abgebildet ist, f¸ndig wer-
den. Allzu hoch sollten die Erwartungen
aber bei Abk¸rzungen nicht sein. Nur
πAbk¸rzungen und Akronyme wichtiger
Verbindungen™ wurden aufgenommen.

Hier l‰˚t sich allerdings fragen, was eine
πwichtige Verbindung™ ist. COD, HE-
PES, MCPBA, NMDA und TFA wird
der Nutzer vergeblich suchen. PCB, PCP
und TEA sind f¸r andere Verbindungen
aufgenommen, als in der Literatur ge-
wˆhnlich damit gemeint sind. Wegen der
h‰ufigen Doppel- und Dreifachbelegung
von Abk¸rzungen und Akronymen ist
der Rezensent allerdings der Meinung,
da˚ diese ohnehin eine Aufgabe f¸r ein
separates Nachschlagewerk sind.

Insgesamt ist dieses umfangreiche
Handbuch trotz der genannten M‰ngel
eine wertvolle Informationsquelle, und
es w‰re w¸nschenswert, wenn es eine
gro˚e Verbreitung finden w¸rde.
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Das Buch enth‰lt insgesamt 20 Bei-
tr‰ge von Autoren aus der Industrie und
dem akademischen Bereich und ist in
vier Abschnitte
eingeteilt. Teil 1
besteht aus einem
sehr informativen
einf¸hrenden Bei-
trag, der die we-
sentlichen Grund-
lagen des Entwurfs
von Kleinmolek¸l-
bibliotheken be-
handelt.

Der zweite Teil enth‰lt sechs Beitr‰ge,
welche die Prinzipien der Pharmako-
phormodellierung und der Erstellung
quantitativer Struktur-Aktivit‰ts-Bezie-
hungen, molekulare Dockingmethoden
und das weite Gebiet der G¸tefunk-
tionen (πscoring™) behandeln.

Teil 3 des Buches widmet sich mit acht
Beitr‰gen aktuellen Themen auf dem
Gebiet des Bibliotheksentwurfs. Wis-
sensbasierte Verfahren, das πDrug-
Likeness™-Konzept, verschiedene Diver-

sit‰tsma˚e, spezielle Algorithmen f¸r
virtuelle kombinatorische Ans‰tze und
mehrere aktuelle Ideen zur Definition
und Bestimmung πmolekularer æhnlich-
keit™ werden ausf¸hrlich vorgestellt.

F¸nf Kapitel, die sich neben speziellen
Verfahren auch der praktischen Anwen-
dung der in den vorangehenden Ab-
schnitten vorgestellten Methoden wid-
men, machen den vierten Teil des Bu-
ches aus. Eine besondere Beachtung
findet der aktuelle Trend, verschiedene
rechnergest¸tzte Methoden miteinander
zu kombinieren und auch in den indu-
striellen Prozess der Wirkstoffsuche zu
integrieren. Es wird bei der Lekt¸re des
Buches deutlich, dass eine Methode
allein oft nicht zum gew¸nschten Erfolg
f¸hrt, sondern in den meisten F‰llen erst
eine Kombination unterschiedlicher Mo-
lek¸lbeschreibungen, Klassifikations-
und virtueller Screeningverfahren zum
gew¸nschten Ziel f¸hren kann, n‰mlich
zu dem Entwurf von Kleinmolek¸lbi-
bliotheken mit hohen Trefferraten im
biologischen und biochemischen Test.

Wie ein roter Faden zieht sich das
Thema πKombinatorische Chemie™
durch alle Kapitel. Es ist bemerkens-
wert, wie sich das Verst‰ndnis dieses
Begriffs im Laufe der letzten Jahre ver-
‰ndert hat. Wurden vor einiger Zeit
kombinatorisch-chemische Ans‰tze
¸berwiegend mit der Mˆglichkeit in
Verbindung gebracht, mˆglichst effizient
viele πdiverse™ Molek¸le zu synthetisie-
ren, so spiegelt sich in vielen der Buch-
beitr‰ge deutlich eine moderne, speziell
von der industriellen Wirkstoffentwick-
lung gepr‰gte Sicht wieder: Mit Hilfe
von Methoden der kombinatorischen
Chemie zusammen mit neuen Algorith-
men lassen sich gezielt hinsichtlich einer
bestimmten biologischen Aktivit‰t πfo-
kussierte™ Molek¸lbibliotheken erzeu-
gen, deren Trefferraten mit bis zu
mehreren Prozent aktiver Molek¸le sig-
nifikant ¸ber der mittleren Trefferrate
von πklassischen™ kombinatorischen Bib-
liotheken liegen.

Das von Arup Ghose und Vellarkad
Viswanadhan herausgegebene Buch bie-
tet meines Erachtens allen, die an diesen
Themen interessiert sind, seien es Wis-
senschaftler oder Studierende, hervor-
ragendes Grundlagenwissen. Es enth‰lt
sowohl verst‰ndliche einleitende Ab-
schnitte und ‹bersichtsartikel als auch
konkrete Anwendungsbeispiele, die in
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geeigneter Weise das komplexe Thema
des rechnergest¸tzten Entwurfs kombi-
natorischer Bibliotheken behandeln und
in ausgewogener Weise auch Fachfrem-
den nahe bringen. Diese Kombination
ist den Herausgebern ausgesprochen gut

gelungen. Die hohe Qualit‰t des Inhalts
aller Beitr‰ge wird begleitet von einer
guten formalen Gestaltung des Buches,
einem klaren Druck- und Formelsatz
und vielen pr‰gnanten Abbildungen und
Tabellen, die als Referenz dienen kˆn-

nen. Ich w¸nsche dem Buch eine weite
Verbreitung ± es ist aus meiner Sicht ein
gelungenes Werk!
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