
Einleitung

Die Entwicklung der Kombinatorischen Chemie hat zahlrei-
che neue Konzepte und damit verbunden eine umfangreiche
Terminologie hervorgebracht. Au˚erdem wurden durch die
Art der Forschung auf diesem Feld Wissenschaftler aus den
verschiedensten Disziplinen zusammengef¸hrt: Statistiker
kˆnnen ihre Arbeit mit Biologen und Heterocyclen-Chemi-
kern diskutieren, medizinisch orientierte Chemiker tauschen
sich mit Ingenieuren, analytisch arbeitenden Chemikern und
Polymerforschern aus. Die International Union of Pure and
Applied Chemistry (IUPAC) erkannte das Verwirrungspo-

tential durch Mangel an Kommunikation auf diesem Gebiet
und richtete eine Arbeitsgruppe (innerhalb der Abteilung
Human Health, Sektion Medicinal Chemistry) ein, die versu-
chen sollte, die Terminologie an den Ber¸hrungspunkten
dieser Forschungsfelder einzufangen und genau zu definieren.
Das folgende Glossar ist das Ergebnis dieser Bem¸hungen.
Die Arbeitsgruppe hofft, dass es eine Fundgrube f¸r dieje-
nigen wird, die neu auf diesem Gebiet arbeiten und erstmals
mit den Begriffen konfrontiert werden, und dass dadurch
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vielleicht auch die Kommunikation zwischen den erfahrene-
ren Forschern klarer wird.
Das Glossar ist nicht als vollst‰ndiges Nachschlagewerk der

Kombinatorischen Chemie gedacht; dennoch wurde gele-
gentlich der Versuch gemacht, den Blick ¸ber eine streng
lexikalische Form der Definition hinaus durch anschauliche
Beispiele auszuweiten und den Leser an geeigneten Stellen
auf Literaturquellen zu verweisen. Diese wurden nicht un-
bedingt unter dem Gesichtspunkt ausgew‰hlt, die Entde-
ckung oder die Einf¸hrung eines Begriffs nachzuweisen;
stattdessen sollten sie die treffendste Information zum Thema
bieten. Im Idealfall handelt es sich um eine Verˆffentlichung
mit dem jeweiligen Glossar-Begriff als zentralemGegenstand,
in der die wichtigsten Beitr‰ge zu diesem Thema korrekt
aufgef¸hrt sind.
Wegen der diesem Forschungsfeld innewohnenden Inter-

disziplinarit‰t war es nicht mˆglich und auch nicht beab-
sichtigt, jedes Teilgebiet vollst‰ndig abzuhandeln. Vielmehr
wurde versucht, die Elemente zu identifizieren, die besonders
eng mit der Kombinatorischen Chemie verhaftet sind. So
wurde bei den analytischen Verfahren πmagic angle spinning™
aufgenommen, w‰hrend πMassenspektrometrie™ nicht be-
r¸cksichtigt wurde. Der interessierte Leser wird aber einfach
in der Lage sein, detailliertere Abhandlungen ¸ber diese
spezialisierten Gebiete zu finden.
Bei Warenzeichen wurde die Firma dann angegeben, wenn

sie nach Auffassung der Autoren so verbreitet sind, dass sie
oft nicht korrekt zitiert werden; dabei wird stillschweigend
vorausgesetzt, dass der Leser wei˚, was gemeint ist. Dieses
Kriterium wurde dem der Vollst‰ndigkeit vorgezogen, denn
dies w¸rde zu ausufernder Kennzeichnung f¸hren.
Auf einem Gebiet, das sich so schnell weiterentwickelt wie

die Kombinatorische Chemie, bedarf ein Schriftst¸ck wie
dieses Glossar sicherlich einer baldigen ‹berarbeitung. Den
Autoren des Originaltextes sind Vorschl‰ge f¸r neue Begriffe,
Klarstellungen, Literaturzitate und andere Kommentare
willkommen, die bei der Entwicklung dieser Zusammenstel-
lung weiterhelfen.
Anmerkungen:

� Kursiv gedruckteWˆrter verweisen auf andere Eintr‰ge im
Glossar, bei denen weitere Informationen zu finden sind.

� Eine Kugel steht in chemischen Formeln f¸r ein Partikel
aus unlˆslichem Material, z.B. ein Polystyrol-K¸gelchen.
Diese vereinfachte Darstellung soll nicht dazu dienen, die
chemische Bindung zu den anh‰ngenden funktionellen
Gruppen (wie der prim‰ren Aminogruppe im gezeigten
Beispiel) zu beschreiben. Detailliertere Informationen sind
jeweils in der zitierten Literatur zu finden.

� Anmerkung des Obmanns: Einige in der englischen
Sprache weit verbreitete Ausdr¸cke kann man nicht in
die deutsche Sprache ¸bersetzen, ohne dass πWortun-
get¸me™ entstehen oder sie sinnentfremdet werden. Bei
Begriffen, die in der englischen und deutschen Sprache
laut‰hnlich sind (z.B. Linker), wurde der Anglizismus

vorgezogen. Einige der Definitionen sind bereits im Eng-
lischen etwas fraglich, sie wurden trotzdem ins Deutsche
¸bertragen, um keine Wertung vorzunehmen. In Klam-
mern gesetzte Begriffe sind alternativ mˆgliche Begriffe.
Nach dem deutschen Begriff ist zus‰tzlich in Klammern
das englische æquivalent angegeben, au˚er die beiden
Begriffe sind vollkommen identisch.

Abfangharz (scavenger resin):
An festem Tr‰ger fixiertes Reagens, das mit unerw¸nschtem

Material (z.B. ¸bersch¸ssigem Reagens) reagiert und es aus
der Lˆsung entfernt. So kann mithilfe des gezeigten poly-
mergebundenen Amins ein ‹berschuss an Isocyanat entfernt
werden. Siehe auch Abtrennungsreagens.[95±98]

Abspaltung (cleavage):
Verfahren zur Freisetzung einer am festen Tr‰ger herge-

stellten Verbindung; dadurch wird ein Test oder eine Analyse
der Verbindung in fl¸ssiger Phase mˆglich. Das Auflˆsen der
Verbindung im Anschluss an die Abspaltung kann geschwin-
digkeitsbestimmend sein, nicht der Spaltungsschritt selbst.

Abtrennungsreagens (sequestration-enabling reagent):
Reagens, das unerw¸nschte Nebenprodukte oder nicht

umgesetztes Ausgangsmaterial in eine Form umwandelt, die
leichter aus dem Reaktionsgemisch abgetrennt werden kann,
z.B. durch eine Festphasenextraktion oder einen anderen
Phasenwechsel. So reagiert das gezeigte Anhydrid mit rest-
lichem Amin zu einem sauren Produkt, das dann durch
Salzbildung mit einem Amin-Reinigungsharz entfernt wird.
Ein ‹berschuss an Anhydrid wird ebenfalls mit diesem Harz
reagieren und kann so aus der Lˆsung entfernt werden.[98, 99]

Analytisches Konstrukt (analytical construct):
Werkzeug zur Entwicklung einer Chemie am festen Tr‰ger,

wobei die gew¸nschte Verbindung in einer Form synthetisiert
wird, die die Analyse erleichtert. Dies l‰sst sich beispielsweise
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durch die Einf¸hrung eines zus‰tzlichen orthogonalen Linkers
zwischen dem festen Tr‰ger und dem standardm‰˚ig ver-
wendeten Linker erreichen, sodass die an diese zus‰tzliche
Gruppe gebundene Verbindung zu jedem gew¸nschten Zeit-
punkt w‰hrend des Verbindungsaufbaus freigesetzt werden
kann.[1±3]

Aptamer :
Oligonucleotid, das an ein Protein oder eine andere, auch

niedermolekulare Zielstruktur spezifisch bindet; Aptamere
werden oft in einem iterativen Verfahren mit einer affinit‰ts-
basierten Anreicherung selektiert;[4±6] siehe auch SELEX.

ArgoGel (Warenzeichen der Argonaut Technologies, San
Carlos, CA, USA):

Fester Tr‰ger in Form von K¸gelchen aus einem quer-
vernetzten Polystyrolkern und aufgepfropften linearen Poly-
ethylenglycol(PEG)-Ketten mit terminalen funktionellen
Gruppen.[7]

Auslassbibliothek (Ausschlussbibliothek) (omission library):
Strategie zur Identifizierung aktiver Verbindungen einer

Bibliothek durch systematisches Auslassen von Bausteinen
aus Mischungen. Die Beobachtung verringerter Aktivit‰t in
einem bestimmten Pool l‰sst vermuten, dass der Baustein, der
bei diesem Pool weggelassen wurde, zur Aktivit‰t beitr‰gt.[66]

Baustein (building block):
Eines aus einer Anzahl austauschbarer Reagentien, die in

der kombinatorischen Synthese von Bibliotheken verwendet
werden kˆnnen. Teil der Struktur, der in das Endprodukt
eingebaut wird; siehe auch Diversit‰tsreagens.

Beladung (loading):
Charakteristische Eigenschaft eines festen Tr‰gers ; sie gibt

die Menge einer chemischen Verbindung pro Masseneinheit
des Tr‰gers an; siehe auch Kapazit‰t.

Bibliothek (library):
siehe kombinatorische Bibliothek.

Bibliotheken aus Bibliotheken (libraries from libraries):
Strategie zur Beschleunigung der Bibliotheksherstellung,

bei der eine bestehende Bibliothek einer relativ kleinen
Modifikation unterworfen wird, um eine neue Bibliothek zu
erzeugen; damit wird der Gro˚teil der chemischen Entwick-
lung und der Synthesewiederholung vermieden, die f¸r eine
neue Bibliothek notwendig w‰ren.[56]

Bibliotheks-æquivalent (library equivalent):
Zahl der Proben, die der Zahl der Verbindungen in der

Bibliothek entspricht. Wird besonders auf Bibliotheken
angewendet, in denen die einzelnen K¸gelchen codiert sind;
hier ist ein Bibliotheks-æquivalent die Zahl der K¸gelchen,
die in diesem Fall der Zahl der Verbindungen in der
Bibliothek entspricht. Siehe auch Test‰quivalent.

Bin‰rcode (binary code):
Beziehung zwischen einem Satz von Markierungsgruppen

und den korrespondierenden Liganden, bei der die Identit‰t

des Bausteins durch die Anwesenheit oder Abwesenheit einer
bestimmten Markierungsgruppe oder einer Kombination von
Markierungsgruppen (d.h. die beiden πBits™ 1 und 0) ange-
zeigt wird; vergleiche auch quantitative oder Verh‰ltnis-
Codierung.[13]

Chemie an lˆslichen Tr‰gern (Fl¸ssigphasen-Tr‰gerchemie)
(liquid phase chemistry):
Syntheseverfahren mit einem makromolekularen lˆslichen

Tr‰ger.[58, 59]

Chemset :
Eine Sammlung von zwei oder mehr Elementen einer

Bibliothek,Bausteinen oder Reagentien; bevorzugte Notation
im Journal of Combinatorial Chemistry[14] und geeignet zur
Beschreibung von Syntheseverfahren mit Reihen an Verbin-
dungen. Beispielsweise bezeichnet Chemset 3{1 ± 3} drei
Verbindungen der Bibliothek, hergestellt durch die Reaktion
der Reagentien 2{1 ± 3} mit der Ausgangsverbindung 1.

Cluster (Haufen):
Gruppe von Verbindungen, die bez¸glich ihrer Struktur

oder ihres chemischen Verhaltens verwandt sind. Die Ein-
teilung von Verbindungen in Cluster wird oft genutzt, um die
Diversit‰t der Verbindungen zu bewerten oder um Modelle
zur Struktur-Wirkungs-Beziehung zu entwickeln; siehe auch
Hauptkomponenten-Analyse, Haufenbildung und rekursive
Verteilung.[15±17]

Codierung (encoding):
Strategie bei der Pool/Split-Synthese, wobei ein Ersatzanalyt

mit jedem Element einer kombinatorischen Bibliothek verbun-
den ist. Erreicht wird dies oft durch die Verwendung von
Markierungsgruppen, die an die Partikel des festen Tr‰gers, an
denen die Verbindungen der Bibliothek aufgebaut werden,
angebracht werden. Dies ermˆglicht die Bestimmung des Reak-
tionsweges, dem jedes einzelne Partikel unterworfen war.[21]

Combichem :
siehe Kombinatorische Chemie.

Cyclisierende Abspaltung (cyclative cleavage):
Abspaltung als Folge einer intramolekularen Reaktion am

Linker, bei der ein cyclisches Produkt entsteht. Die Ab-
spaltung kann auch als Reinigungsschritt dienen, wenn
harzgebundene Nebenprodukte nicht cyclisieren kˆnnen
und daher an den festen Tr‰ger gebunden bleiben, w‰hrend
das gew¸nschte Material freigesetzt wird.[9] Die gezeigte
Bildung von Diketopiperazinen ist ein bekanntes Beispiel
einer cyclisierenden Abspaltung.[19, 20]
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Decodieren (decode):
Verwendung eines Ersatzanalyten zur Bestimmung des

Reaktionsweges, dem der feste Tr‰ger unterworfen wurde, um
so die Struktur eines Elementes einer kombinatorischen
Bibliothek (siehe auchCodierung) oder die Reaktionssequenz
zu seiner Herstellung nachzuvollziehen.[21]

Dekonvolieren (deconvolute):
Die Komplexit‰t verringern; Verfahren zur Optimierung

einer interessierenden Aktivit‰t durch Fraktionieren eines
Pools mit einem gewissen Grad der gew¸nschten Aktivit‰t
(normalerweise durch Resynthese oder durch Ausarbeitung
einer partiellen Bibliothek), sodass ein Satz kleinerer Pools
entsteht. Eine Wiederholung dieser Strategie f¸hrt zu einer
einzelnen Verbindung aus der Bibliothek mit einer (im
Idealfall) hohen Aktivit‰t und wird iterative Dekonvolution
genannt.[22±24]

Dendrimer :
Ein Polymer mit einer regelm‰˚ig verzweigten Struktur.

Wird es in geeigneter Weise funktionalisiert (wie die gezeigte
Benzylalkohol-substituierte, vierfach verzweigte Verbin-
dung), kann es als lˆslicher Tr‰ger verwendet werden; in
diesem Fall l‰sst sich das gew¸nschte dendrimergebundene
Material durch Grˆ˚enausschluss-Chromatographie isolie-
ren. Dendrimere kˆnnen auch an ein Polymer gebunden und
als feste Tr‰ger eingesetzt werden; dies erhˆht die Beladung
im Vergleich zu der des Ausgangsharzes erheblich.[25±28]

Deskriptor (descriptor):
Numerische Darstellung einer molekularen Eigenschaft,

einschlie˚lich makroskopischer (z.B. lgP, Molekulargewicht),
zweidimensionaler (2-D-) (Atomkonnektivit‰ten) oder drei-
dimensionaler (3-D-) Eigenschaften (Molek¸lgestalt). Ein
vollst‰ndiger Satz von Deskriptoren stellt einen Fingerab-
druck dar.[16, 29, 30] Siehe auch Haufenbildung, Cluster.

Direkte Aufteilung (direct divide):
Strategie zur Herstellung einer kombinatorischen Biblio-

thek (verwandt mit dem Pool/Split-Verfahren), nach der jede
Portion des festen Tr‰gers ohne vorausgehende Vereinigung
aller Fraktionen auf den n‰chsten Satz von Reaktionsgef‰˚en
aufgeteilt wird. Die entstehende Bibliothek ist (wie eine Pool/
Split-Bibliothek) vollst‰ndig kombinatorisch, wobei jedes
einzelne Partikel nur eine Verbindung der Bibliothek tr‰gt,
und hat eine kleinere Standardabweichung zwischen den
Mengen der einzelnen Elemente der Bibliothek.[34]

Diversit‰t (Vielfalt) (diversity):
Fehlende Verwandtschaft innerhalb einer Gruppe von z.B.

Bausteinen oder Elementen einer kombinatorischen Biblio-
thek ; sie wird beispielsweise bestimmt anhand von Atomkon-
nektivit‰ten, physikalischen Eigenschaften, computergest¸tz-
ten Berechnungen oder der biologischen Aktivit‰t.[17, 37]

Diversit‰tspunkt (point of diversity):
Teil eines Molek¸ls oder Stufe in einem Syntheseschema,

an dem/auf der unterschiedliche Bausteine eingef¸hrt werden
kˆnnen.

Diversit‰tsreagens (diversity reagent):
Verbindung aus einem Satz von Reagentien, die Diversit‰t

in die Bestandteile einer Bibliothek einf¸hrt, im Gegensatz zu
einer Verbindung, die zu einer identischen Umsetzung von
jedem Bestandteil der Bibliothek f¸hrt. Vergleichbar mit
Baustein, doch kann die Unterscheidung von anderen Ver-
bindungen hilfreich sein, die keine Diversit‰t erzeugen.

Durchfluss-Cytometrie (flow cytometry):
Methode zur Charakterisierung oder Trennung von Parti-

keln wie Harzk¸gelchen oder Zellen, normalerweise anhand
ihrer relativen Fluoreszenz.[41]

Dynamische Bibliothek (dynamic library):
Sammlung von Verbindungen in dynamischem Gleichge-

wicht. Wenn die Zusammensetzung der Bibliothek ver‰ndert
wird, z.B. durch einen Rezeptor, der bestimmte Elemente der
Bibliothek selektiv bindet, wird die Verschiebung des Gleich-
gewichts dazu f¸hren, dass der Anteil der Verbindungen, die
mit relativ hoher Affinit‰t an das Target binden, steigt.[38, 39]

Eigenschaftsraum (property space):
Vieldimensionale Darstellung eines Satzes von Verbindun-

gen, in der die Achsen quantifizierbare Eigenschaften wie
relatives Molek¸lgewicht, c lgP oder molare Refraktivit‰t
repr‰sentieren und in der individuelle Verbindungen durch
einen Vektor oder einen Satz von Koordinaten dargestellt
werden.

Element (member):
a) Spezifische Verbindung, die in einerBibliothek enthalten

ist; b) das uncharakterisierte Produkt einer Bibliothekssyn-
these.[14]

Enumerierung/Aufz‰hlung (enumeration):
Konzeptionelles Verfahren zur genauen Beschreibung ein-

zelner Elemente einer Bibliothek, indem die generische
Struktur zusammen mit einem spezifizierten Satz von Resten
dargestellt wird.

Fester Tr‰ger (solid support):
Unlˆsliches, funktionalisiertes polymeres Material, an das

(oft ¸ber Linker) die Verbindungen der Bibliothek oder
Reagentien gebunden werden kˆnnen; dadurch ist eine
einfache Abtrennung (durch Filtration, Zentrifugation etc.)
von ¸bersch¸ssigem Reagens, lˆslichen Nebenprodukten
oder Lˆsungsmitteln mˆglich.[18, 100, 101]
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Festphasenextraktion (solid phase extraction):
Methode zur Reinigung von Proben, wobei entweder die

erw¸nschten oder die unerw¸nschten Komponenten einer
Mischung eine bevorzugte Affinit‰t zu einem festen Material
haben. Gibt man die Mischung auf das feste Material, ist eine
leichte Abtrennung des gew¸nschten Materials durch Filtra-
tion mˆglich. Siehe auchAbtrennungsreagens undAbfangharz.

Fingerabdruck (fingerprint):
Nummerische Darstellung einer Verbindung oder Biblio-

thek, die in einer einfach rechnerlesbaren Form einen Satz
von Eigenschaften (Deskriptoren) wie Atomkonnektivit‰t,
3-D-Struktur oder physikalische Eigenschaften be-
schreibt.[29, 40]

Fluidsystem (fluidic system):
Ger‰t zur Synthese oder zum Screening, in dem Fl¸ssig-

keiten wie Reagentien oder Testpuffer durch ÷ffnen und
Schlie˚en von Ventilen in einem station‰ren Netzwerk aus
Schl‰uchen und Vorratsbeh‰ltern an genau bestimmte Stellen
gebracht werden kˆnnen. Siehe auch Robotersystem.[42]

Fluorige Synthese (fluorous synthesis):
Ansatz f¸r die Synthese in fl¸ssiger Phase, der sich die

Eigenschaft hoch fluorierter Gruppen zunutze macht, aus der
w‰ssrigen und den meisten organischen Phasen in eine dritte
Phase zu wechseln, die aus einem fluorierten Lˆsungsmittel
besteht. Die gezeigte Verbindung (mit 39 Fluoratomen pro
Molek¸l) kann beispielsweise auf diesemWeg isoliert werden.
Die fluorierte Seitenkette wirkt als lˆslicher Tr‰ger f¸r die
Synthese.[43]

Fokussierte Bibliothek (focused library):
siehe gerichtete Bibliothek.

Front-Affinit‰tschromatographie (frontal affinity chromato-
graphy):
Methode zum Screening von Verbindungsgemischen auf

ihre Affinit‰t gegen¸ber einer immobilisierten Zielstruk-
tur.[44]

F¸nferregeln (rules of five):
Auch Lipinski-Regeln ; Satz von Kriterien f¸r die Vorher-

sage der oralen Bioverf¸gbarkeit einer Verbindung auf der
Basis einfacher molekularer Eigenschaften (relatives Mole-
k¸lgewicht, c lgP, Zahl der Wasserstoffbr¸cken-Donoren und
-Acceptoren). Wird oft zur Bestimmung des Profils einer
Bibliothek oder virtuellen Bibliothek mit Blick auf den Anteil
potentiell wirksamer Verbindungen genutzt, die sie enth‰lt.[91]

Gelphase (gel phase):
Bezeichnung f¸r manche πfeste™ Tr‰ger, die Eigenschaften

zwischen denen von festen und fl¸ssigen Phasen haben, z.B. in

der scheinbaren Beweglichkeit der Phase, wie sie durch
NMR-Spektroskopie bestimmt wird.[45]

Generische Struktur (generic structure):
Allgemeine Strukturformel einer Bibliothek, bestehend aus

dem Grundger¸st und der Kennzeichnung der Positionen, an
denen sich die variablen Reste befinden. Als Beispiel ist die
allgemeine Struktur einer 1,4-Benzodiazepin-2-on-Bibliothek
gezeigt.[46]

Genetischer Algorithmus (genetic algorithm):
Verfahren zur Entwicklung einer Bibliothek, in dem die

Eignung einer Eltern-Bibliothek in Bezug auf eine gew¸nsch-
te Eigenschaft (z.B. die Aktivit‰t in einem biologischen Test
oder die rechnergest¸tzt bestimmte Diversit‰t des gesamten
Verbindungssatzes) anhand einer Fitness-Funktion gemessen
wird. Der Entwurf besser geeigneter, abgeleiteter Bibliothe-
ken wird dann nach einem heuristischen Verfahren durch-
gef¸hrt, das æhnlichkeiten zur genetischen Selektion insofern
aufweist, als es Replikation, Mutation, Deletion usw. ¸ber
eine Reihe von Generationen umfasst.[47±49]

Gerichtete Bibliothek (directed library):
Bibliothek, die mit einer begrenzten Zahl von Bausteinen

hergestellt wurde; Basis sind Vorinformationen oder eine
Hypothese, die den Typ der Funktionalit‰ten vorgeben, die
f¸r die spezielle Aktivit‰t als wichtig erachtet werden. Bei-
spielsweise enthalten alle Elemente der gezeigten Diketo-
piperazin-Bibliothek den Thiol-Pharmakophor, von dem
bekannt ist, dass er mit Metalloproteinasen wechselwirkt.[31±33]

Siehe auch ungerichtete Bibliothek.

Gerichtetes Sortieren (directed sorting):
Technik zur Einteilung einer Mischung partikelgebundener

Proben, indem die Beladung jedes Partikels identifiziert wird
(zum Beispiel anhand der Form, der Markierung oder einer
Radiofrequenz-Codierung) und das Partikel an eine bestimm-
te Stelle in einer Synthesematrix ¸bertragen wird; siehe auch
Mischen und Sortieren.[35, 36]

Grundger¸st (scaffold):
Kernst¸ck eines Molek¸ls, das allen Verbindungen einer

kombinatorischen Bibliothek gemeinsam ist.

Harz (resin):
Unlˆsliches, polymeres Material, das sich einfach durch

Filtration von der fl¸ssigen Phase abtrennen l‰sst; es kann
eingesetzt werden, um Elemente einer Bibliothek (als fester
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Tr‰ger) zu tragen oder um ¸bersch¸ssiges Reagens oder
Reaktionsnebenprodukte abzufangen (siehe Abfangharz).[18]

Harzbeladung (resin loading):
siehe Beladung.

Harzkapazit‰t (resin capacity):
siehe Kapazit‰t.

Haufenbildung (Bin-Einteilung, B¸ndelung) (binning):
Verfahren zur Klassifizierung der Diversit‰t einer Gruppe

von Verbindungen, indem man verwandte Strukturen, die
gemeinsame physikalische oder strukturelle Eigenschaften
haben, in πKˆrbe™ (bins) zusammenfasst. Wird im Allge-
meinen dazu genutzt, die Vollst‰ndigkeit einer Gruppe hin-
sichtlich des gew¸nschten Eigenschaftsraums zu ermitteln.[12]

Hauptkomponenten-Analyse (principal components analysis):
Computergest¸tztes Verfahren zur Reduktion der Kom-

plexit‰t beispielsweise eines Satzes von Deskriptoren, indem
die Merkmale identifiziert werden, die die Hauptbeitr‰ge zu
den beobachteten Eigenschaften leisten, und so die Dimen-
sionalit‰t des relevanten Eigenschaftsraums reduziert
wird.[30, 82]

Heuristisch (heuristic):
Bezeichnung f¸r πVerfahren, Grunds‰tze oder Methoden,

die [. . .] etwas zur Erkenntniserweiterung beitragen, ohne
selbst die Sicherheit der gewonnenen Erkenntnisse begr¸n-
den zu kˆnnen™ (nach H. Schepers inHistorisches Wˆrterbuch
der Philosophie, Band 3 (Hrsg.: J. Ritter), Wissenschaftliche
Buchgesellschaft, Darmstadt, 1974, Sp. 1115-1120). Werkzeu-
ge wie genetische Algorithmen oder neuronale Netze verwen-
den heuristische Methoden, um zu Lˆsungen zu gelangen, die
unter Umst‰nden auf rein empirischen Informationen be-
ruhen und denen kein abgesichertes theoretisches Konzept
zugrunde liegt.

Hochdurchsatz-Screening (HTS) (high-throughput screening):
Verfahren zur schnellen ‹berpr¸fung der Aktivit‰t von

Proben einer kombinatorischen Bibliothek oder einer anderen
Sammlung von Verbindungen, oft durch paralleles Testen in
Mikrotiterplatten mit 96 oder mehr Vertiefungen. Eine
Durchsatzgeschwindigkeit von 100000 und mehr Tests pro
Tag wird als πUltrahochdurchsatz-Screening™ (UHTS) be-
zeichnet.[50]

In-Silico-Screening (in silico screening):
siehe virtuelles Screening.

In-situ-Ger¸stbildung (in situ scaffold formation):
Prozess, bei dem ein Grundger¸st w‰hrend der Biblio-

theksherstellung gebildet wird, das Reste von mindestens zwei
Bausteinen enth‰lt; vergleiche: vorgebildetes Grundger¸st.

IR-Thermographie (IR thermography):
Infrarot-thermographisches Screening-Verfahren, bei dem

die Reaktionsw‰rme einer Vielzahl von Proben gleichzeitig

gemessen wird. Wird besonders beim Screening von Biblio-
theken auf potentielle Katalysatoren eingesetzt.[51]

Iterative Dekonvolution (iterative deconvolution):
Vielstufige Anwendung der Dekonvolution, bei der schritt-

weise kleinere Teilbibliotheken hergestellt und getestet wer-
den, um einzelne aktive Elemente einer kombinatorischen
Bibliothek zu identifizieren.[22±24]

Kaiser-Test (Kaiser test):
Analytische Methode zur Bestimmung prim‰rer Amine;

besonders n¸tzlich zur Analyse harzgebundener Verbindun-
gen, weil das chromophore Produkt in die Lˆsung freigesetzt
und kolorimetrisch quantifiziert werden kann.[52, 53]

Kapazit‰t (capacity):
Die Menge an Material, die an einen festen Tr‰ger

gebunden werden kann; kann grˆ˚er sein als die Beladung,
z.B. wegen sterischer Effekte an der Oberfl‰che des Tr‰gers.

Knorr-Harz (Knorr resin):
Amidfreisetzender, s‰urelabiler fester Tr‰ger :[54]

Kombinatorisch (combinatorial):
Die Kombination (im Sinne von Verbindung, [geistige]

Verkn¸pfung, Zusammenstellung) oder Kombinatorik ((Be-
griffs)aufbau nach bestimmten Regeln; Teilgebiet der Ma-
thematik, das sich mit den Anordnungsmˆglichkeiten gege-
bener Dinge (Elemente) befasst) betreffend (Duden, das
gro˚e Fremdwˆrterbuch, 1994).

Kombinatorische Bibliothek (combinatorial library):[*]

Eine Gruppe von Verbindungen, die durch Kombinatori-
sche Chemie zug‰nglich wird; sie kann aus einer Sammlung
von Pools oder Teilbibliotheken bestehen. Die Zusammen-
setzung kann mit der Chemset-Notation beschrieben werden.

Kombinatorische Chemie (combinatorial chemistry):
Verwendung eines kombinatorischen Verfahrens zur Her-

stellung von Gruppen von Verbindungen aus Gruppen von
Bausteinen.

Kontrollierte Freisetzung (controlled release):
siehe partielle Freisetzung.

K¸gelchen (Korn) (bead):
(Normalerweise sph‰risches) Partikel des festen Tr‰gers.
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Leitersynthese (ladder synthesis):
Strategie zum Aufbau einer Bibliothek, bei der nach jedem

Einbau eines Bausteins ein aliquoter Teil der Verbindung
blockiert wird, sodass die Probe schlie˚lich eine Mischung
aller mˆglichen verk¸rzten Produkte enth‰lt. Dies kann so
durchgef¸hrt werden, dass ungef‰hr ‰quimolare Mengen
jeder verk¸rzten Form vorliegen und so maximale Diversit‰t
erzielt wird, oder so, dass von jedem Zwischenprodukt im
Vergleich zum Endprodukt nur eine kleine Menge vorliegt.
Im letzteren Falle dient die Analyse des Produktmusters zur
Identifizierung der Vorl‰uferverbindungen und wird Leiter-
codierung genannt.[55]

Linker (linker, tether):
Difunktionelle chemische Einheit, die eine Verbindung an

einen festen oder einen lˆslichen Tr‰ger anheftet und die
gespalten werden kann, um die Verbindung freizusetzen. Eine
sorgf‰ltige Auswahl des Linkers ermˆglicht eine Abspaltung
der Verbindung unter Bedingungen, die mit ihrer Stabilit‰t
und mit der Testmethode vereinbar sind.[57]

Lipinski-Regeln (Lipinski×s rules):
siehe F¸nferregeln.

Lˆslicher Tr‰ger (soluble support):
Eine gebundene Gruppe, allen Bibliothekselementen ge-

meinsam, die diese unter den Bedingungen der Bibliotheks-
synthese in Lˆsung h‰lt, mit deren Hilfe aber, wenn ge-
w¸nscht, die Bibliothekselemente leicht durch einen ein-
fachen physikalischen Prozess von den meisten anderen
lˆslichen Komponenten getrennt werden kˆnnen. Dieser
Prozess wurde liquid phase chemistry genannt (siehe Chemie
an lˆslichen Tr‰gern). Beispiele f¸r lˆsliche Tr‰ger sind
lineare Polymere wie Polyethylenglycol, Dendrimere oder
fluorierte Verbindungen, die sich selektiv in fluorreichen
Lˆsungsmitteln anreichern (siehe fluorige Synthese).[59, 102]

Magic Angle Spinning (MAS):
Messverfahren der Festkˆrper-NMR-Spektroskopie, bei

dem das Probenrˆhrchen mit hoher Geschwindigkeit und in
einem definierten Winkel, dem magischen Winkel, zur Rota-
tion gebracht wird. Dadurch wird die Linienverbreiterung
durch Inhomogenit‰ten in der Probe vermieden. Man erh‰lt
eine hohe Auflˆsung und hohe Empfindlichkeit, was f¸r
Spurenanalysen oder die Untersuchung von Harzen f¸r die
Festphasensynthese sehr n¸tzlich ist.[60]

Makroporˆses Harz (macroporous resin):
Ein Polymer, das ein bleibendes Netzwerk von Poren

unabh‰ngig von seinem Quellungszustand enth‰lt. Diese
Harzklasse zeigt deshalb eine bessere Lˆsungsmitteltoleranz
als Gelphasen.[18]

Markierungsgruppe (tag):
a) Element aus einem Satz von Ersatzanalyten, die zum

Decodieren genutzt werden; b) der Verbindung angeh‰ngte
funktionelle Gruppe, die deren Abtrennung aus einer Mi-
schung ermˆglicht (siehe Phasenwechsel).[21, 99]

Markush-Struktur (Markush structure):
æhnlich einer generischen Struktur, aber insofern flexibler,

als die Substituenten an der Kernstruktur nicht pr‰zise
bezeichnet werden, z.B. πAlkyl™ anstatt πCH3, CH3CH2,
(CH3)2CH™.

Maske (mask):
Vorrichtung, die als Permeationsbarriere f¸r ein Reagens

wirkt (oft Licht ± siehe Photolithographie). Ein Lochmuster in
der Maske ermˆglicht den selektiven Durchtritt des Reagens;
dadurch wird ein entsprechendes Muster bei der Ablagerung
des Reagens oder der photochemischen Entfernung einer
Schutzschicht auf der Oberfl‰che hinter der Maske erzeugt.
Auf diese Weise wird die Herstellung r‰umlich adressierbarer
Bibliotheken mˆglich.[61, 62]

Matrixsynthese/Anordnungssynthese (array synthesis):
Art der Parallelsynthese, bei der sich die Reaktionsgef‰˚e

in einer spezifischen r‰umlichen Anordnung befinden; Bei-
spiele sind die Vertiefungen einer 96er Mikrotiterplatte oder
St‰bchen, die in einer Halterung fixiert sind.[8±10]

Merrifield-Harz (Merrifield resin):
p-(Chlormethyl)-substituiertes Polystyrol:[63]

Mesh (mesh size):
Maschengrˆ˚e in einem Sieb, wird oft als Ma˚ f¸r die

Partikelgrˆ˚e verwendet, z.B. bei festen Tr‰gern. Ein Harz,
dessen Partikelgrˆ˚e mit 100 ± 200 mesh angegeben wird, f‰llt
durch ein 100-mesh-Filter, wird aber von einem 200-mesh-
Filter zur¸ckgehalten und besteht aus Partikeln mit einem
Durchmesser zwischen 75 und 150 �m. Leider gibt es mehrere
Standardskalen f¸r diese Messungen, die sich geringf¸gig
voneinander unterscheiden.

Monomer (monomer):
Element eines Satzes von Bausteinen, das wiederholt in eine

Bibliothek eingebaut werden kann, sodass ein Satz von
Verbindungen mit repetitiver Struktur entsteht, z.B. Amino-
s‰uren in einer Peptidbibliothek.

MPS :
Multiple Parallelsynthese (siehe Parallelsynthese).

Multiple Simultansynthese (multiple simultaneous synthesis):
siehe Parallelsynthese.

Neuronales Netz (neural network):
Technik zur Optimierung einer gew¸nschten Eigenschaft

mithilfe eines Satzes von Objekten, die zuvor in Bezug auf
diese Eigenschaft charakterisiert wurden (πTrainingssatz™).
Charakteristika der Elemente des Trainingssatzes, die mit der
gew¸nschten Eigenschaft korrelieren, bleiben im πGed‰cht-
nis™ und werden genutzt, um ein Modell zu erzeugen. Mit
diesem werden neue Elemente mit der gew¸nschten Eigen-
schaft selektiert, oder die Passf‰higkeit eines unbekannten
Elementes wird vorhergesagt.[64, 65]
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Nullreagens (null reagent):
Verfahren, bei dem aus einem Satz von Pools einer an einer

bestimmten Stelle der kombinatorischen Synthese keiner
Reaktion unterworfen wird. Es ist oft nˆtig, dies als Null-
ereignis zu registrieren, um bei den Computeraufzeichnungen
der Bibliothek die Kongruenz zu wahren.

Orthogonalit‰t (orthogonality):
a) Eigenschaft von Schutzgruppen oder Linkern, die das

Entfernen, die Modifikation oder die Spaltung einer solchen
Struktur erlaubt, ohne dass andere beeintr‰chtigt werden;
b) Strategie, Bibliothekselemente so in Pools zusammenzu-
fassen, dass die einzelnen Verbindungen in mehr als einem
Pool vertreten sind und in jedem Pool mit anderen Verbin-
dungen der Bibliothek gemischt sind. So l‰sst sich ein Treffer
leichter identifizieren, denn er muss in allen aktiven Pools
vorkommen, und das trifft dann nur auf jeweils eine Verbin-
dung zu.[67, 68]

÷rtliche Trennung (Lokale Abgrenzung, ÷rtliche Isolation)
(site isolation):
Eigenschaft fester Tr‰ger, dass in ihnen die funktionellen

Gruppen durch das polymere Ger¸st getrennt sind, weshalb
nur ein reduziertes Ma˚ an Reaktion zwischen den Gruppen
beobachtet wird, obwohl sie sich in r‰umlich enger Nachbar-
schaft befinden. Wird auch als Pseudo-Verd¸nnung bezeichnet.

Parallelsynthese (parallel synthesis):
Strategie, nach der S‰tze diskreter Verbindungen gleich-

zeitig in r‰umlich getrennten Reaktionsgef‰˚en oder Mikro-
kompartimenten ohne Austausch von Zwischenprodukten
w‰hrend des Verbindungsaufbaus synthetisiert werden. Ge-
genteil : Pool/Split.

Partielle Bibliothek (partial library):
Partiell aufgebaute Bibliothek (oder ein Teil davon), die

dazu bestimmt ist, vervollst‰ndigt zu werden, wenn erste
Struktur-Eigenschafts-Beziehungen aufgekl‰rt wurden. So
wird zum Beispiel ein Teil eines Pools von Zwischenproduk-
ten nicht mit dem abschlie˚enden Baustein verkn¸pft, bis der
optimale Rest an der Schlussposition bekannt ist; so wird
vermieden, diesen Pool aus den Ausgangsmaterialien syn-
thetisieren zu m¸ssen.[69]

Partielle Freisetzung (partial release):
Abspaltungsmethode, mit der eine Verbindung von einem

festen Tr‰ger in einzelnen Portionen, z.B. durch die Verwen-
dung orthogonaler Linker oder durch kontrollierte Anwen-
dung des Spaltungsreagens oder der Spaltungsbedingungen,
freigesetzt werden kann. Photospaltbare Linker, wie der
gezeigte, sind besonders geeignet, weil die Spaltungsreaktion
durch ein einfaches Ein- und Ausschalten des Lichts gesteuert
werden kann;[70, 71] Alternativbegriffe: kontrollierte Freiset-
zung, stufenweise Freisetzung.

PEG :
siehe Polyethylenglycol.

Peptoid :
Oligomer aus repetitiven, N-substituierten Glycin-Einhei-

ten:[72, 73]

Phagen-Display (phage display):
Verwendung eines genetisch manipulierten Phagen, um

Peptide als Segmente seiner nativen Oberfl‰chenproteine zu
pr‰sentieren. Peptidbibliotheken lassen sich in Populationen
von Phagen mit verschiedenen Gensequenzen produzie-
ren.[74±76]

Pharmakophor (pharmacophore):
Die Gesamtheit der sterischen und elektronischen Fakto-

ren, die notwendig sind, um supramolekulare Wechselwir-
kungen mit einer spezifischen biologischen Zielstruktur
sicherzustellen.[77, 78]

Phasenwechsel (phase switch):
Methode zur Isolierung einer Verbindung, wobei das

gew¸nschte Material ausreichend unterschiedlich von Rea-
gentien, Nebenprodukten und Verunreinigungen gehalten
wird, sodass es durch einfache physikalische Verfahren wie
Filtration oder Extraktion abgetrennt werden kann. Dies
kann durch Anbringen einer Markierungsgruppe, zum Bei-
spiel eines hochfluorierten Restes (siehe fluorige Synthese),
oder mithilfe anderer Abtrennungsreagentien geschehen.[43]

Photolithographie (photolithography):
Verfahren, durch das mithilfe von Masken Lichtmuster

erzeugt werden, die chemische Umsetzungen nur an be-
stimmten Stellen einer lichtempfindlichen Oberfl‰che zulas-
sen. Die Kopplung verschiedener Bausteine an definierte
Stellen dient der Herstellung r‰umlich adressierbarer Anord-
nungen von Verbindungen.[61]

Polyethylenglycol (PEG) (poly(ethylene glycol)):
Polymer (siehe Formel), das als lˆslicher Tr‰ger oder (als

Pfropfcopolymer mit einer Polystyrolmatrix) als Spacer bei
der kombinatorischen Synthese eingesetzt wird; siehe Tenta-
Gel, ArgoGel. Der lˆsliche Tr‰ger kann Hydroxygruppen an
beiden Enden tragen, die Enden kˆnnen aber auch (teilweise)
blockiert oder mit zus‰tzlichen funktionellen Gruppen modi-
fiziert sein.[59]

Pool/Split :
Strategie zum Aufbau einer kombinatorischen Bibliothek.

Der feste Tr‰ger wird in mehrere gleich gro˚e Portionen
aufgeteilt, von denen jede mit einem einzigen Baustein zur
Reaktion gebracht wird. Beim Vereinigen dieser Portionen
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entsteht ein einziger Ansatz des festen Tr‰gers, der eine
Mischung der Komponenten tr‰gt. Die Wiederholung dieses
Prozesses des Aufteilens, Kuppelns und Vereinigens liefert
eine Bibliothek, in der jedes einzelne Tr‰gerpartikel eine
definierte Verbindung der Bibliothek tr‰gt; die Zahl der
Verbindungen ergibt sich als Produkt aus der Zahl der
Bausteine, die bei jedem Schritt eingebaut werden (d.h.
vollst‰ndig kombinatorisch).[79, 80]

Pool :
a) Eine Teilbibliothek ; b) Verfahren zum Kombinieren und

Mischen von Bibliothekskomponenten oder Teilbibliotheken.
Siehe Pool/Split

Positionsanalyse (positional scan):
Strategie zur Identifizierung individueller Komponenten

von Interesse in einer Bibliothek, indem so viele Teilbiblio-
theken hergestellt werden, wie in der gesamten Bibliothek
Bausteine verwendet werden. In jedem Pool wird ein Diver-
sit‰tspunkt durch Einbau eines bestimmten Bausteins kon-
stant gehalten, w‰hrend an den anderen Positionen alle
mˆglichen Bausteine verwendet werden.[81]

Privilegierte Struktur (privileged structure):
Teilstruktur, die der Verbindung, die sie enth‰lt, w¸n-

schenswerte (oft wirkstoff‰hnliche) Eigenschaften verleiht.
Besteht oft aus einem halbstarren Grundger¸st, das viele
hydrophobe Reste anordnen kann, ohne zu kollabieren (z.B.
das gezeigte Diazepam, in dem die Diphenylmethaneinheit
eine Assoziation der aromatischen Ringe verhindert).[83]

Pseudoverd¸nnung (pseudo-dilution):
siehe ˆrtliche Trennung.

Quervernetzung (crosslinking):
Eigenschaft eines festen Tr‰gers, der aus polymerem

Material besteht, dessen Str‰nge untereinander verbunden
sind. Sie resultiert oft aus der Verwendung multifunktioneller
Monomere in der Polymerisationsreaktion, z.B. von Divinyl-
benzol bei der Herstellung von Polystyrol. In solchen F‰llen
wird das Ausma˚ der Quervernetzung oft als Anteil des
multifunktionellen Monomers im Reaktionsgemisch ausge-
dr¸ckt. Das Ausma˚ der Quervernetzung bestimmt unter
anderem die physikalischen Eigenschaften des festen Tr‰gers,
beispielsweise das Quellverhalten in unterschiedlichen Lˆ-
sungsmitteln.[18]

Radiofrequenz-Codierung (radiofrequency encoding):
Strategie zur Identifizierung von Bibliothekselementen,

indem sie physikalisch mit einem Satz elektronischer Vor-
richtungen verbunden werden, die charakteristische Radio-

frequenzsignale nach Anregung durch eine Energiequelle im
Radiofrequenzbereich aussenden. Diese Signale kˆnnen
genutzt werden, um den Reaktionsweg jeder Probe durch
die Synthese hindurch zu verfolgen.[21, 84]

R‰umlich adressierbar (spatially addressable):
Bezeichnet die Mˆglichkeit, zumindest einen Teil der

Struktur eines Bibliothekselements oder eines Pools aufgrund
der r‰umlichen Lokalisierung des Elements oder Pools
identifizieren zu kˆnnen.[8, 10]

Reagentien-Effizienz (reagent efficiency):
Das Verh‰ltnis der Zahl der synthetisierten Bibliotheksele-

mente zur Zahl der Verbindungen, die in der vollst‰ndig
kombinatorischen Bibliothek mit den gleichen Bausteinen
enthalten w‰ren. Eine niedrigere Reagentien-Effizienz ist
manchmal w¸nschenswert, um die Zahl der zu synthetisie-
renden oder zu testenden Verbindungen zu reduzieren, z.B.
indem man die Zahl der Verbindungen, von denen man eine
hohe Aktivit‰t erwartet, in einer durch Parallelsynthese
hergestellten Bibliothek maximiert.[86]

Reagentien-Verteilung (reagent partitioning):
Ph‰nomen, dass die Konzentration einer Verbindung auf-

grund der physikochemischen Eigenschaften beispielsweise
des festen Tr‰gers innerhalb eines Tr‰gerpartikels hˆher oder
niedriger ist als in der umgebenden Lˆsung.[87]

Rekursive Verteilung (recursive partitioning):
Verfahren zur Identifizierung komplexer Struktur-Aktivi-

t‰ts-Beziehungen in gro˚en Gruppen, indem die Verbindun-
gen auf der Basis der statistisch signifikantesten Deskriptoren
in eine Hierarchie kleinerer und homogenerer Untergruppen
aufgeteilt werden. Siehe auch Cluster, Hauptkomponenten-
Analyse.[88, 89]

Rest (residue):
Teil einer chemischen Struktur, der auf einen bestimmten

Baustein zur¸ckgef¸hrt werden kann, wie der Alaninrest (a)
im gezeigten Peptid; Teil eines Bausteins, der in das End-
produkt eingebaut ist, aber nicht Teil des Grundger¸stes ist,
wie die Valin-Seitenkette (b).

Resynthese (re-synthesis):
Synthese einzelner Elemente oder Pools einer kombinato-

rischen Bibliothek, normalerweise, um interessante Eigen-
schaften, die beim ersten Screening gefunden wurden, weiter
zu verfolgen ± in grˆ˚erem Ma˚stab und/oder grˆ˚erer
Reinheit als in der Originalpr‰paration.
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Rink-Harz (Rink resin):
Amidfreisetzender, s‰urelabiler fester Tr‰ger : {4-[Ami-

no(2,4-dimethoxyphenyl)methyl]phenoxy}polystyrol:[90]

Robotersystem/Robotisches System (robotic system):
Automatische Vorrichtung, mit der Materialien durch die

Bewegung eines Transportmechanismus relativ zum Bestim-
mungsort bewegt werden oder umgekehrt. Siehe auch Fluid-
system.[42]

Rˆntgen-Photoelektronenspektroskopie (XPS) (X-ray pho-
toelectron spectroscopy):
Technik zur Bestimmung der chemischen Elemente, aus

denen eine feste Oberfl‰che zusammengesetzt ist, durch die
Messung der Energie von Elektronen, die nach Anregung mit
Rˆntgen-Strahlen verschiedener Frequenzen emittiert wer-
den. In der Kombinatorischen Chemie an der Festphase l‰sst
sie sich nutzen, indem ein Traceratom in denLinker eingebaut
wird.[113]

R¸ckgrat (backbone):
Ein Grundger¸st mit ann‰hernd linearer Konfiguration. In

der generischen Struktur eines Tetrapeptids (siehe Formel)
stellt das repetitive Polyamid-Ger¸st (alles mit Ausnahme der
Seitenketten R, siehe Rest) das R¸ckgrat dar.

Safety-catch Linker :
Linker, bei dem die Abspaltung nicht wie ¸blich durch eine

einstufige Reaktion, sondern durch zwei aufeinander folgen-
de unterschiedliche Reaktionen erreicht wird; dadurch l‰sst
sich der Zeitpunkt der Freisetzung der Verbindung besser
steuern. So muss das gezeigte Sulfonamid-Harz erst alkyliert
werden, um es f¸r die Spaltung durch nucleophile Substitu-
tion zug‰nglich zu machen.[92±94]

SELEX (Systematic Evolution of Ligands by Exponential
Enrichment):
Systematische Evolution von Liganden durch exponentielle

Anreicherung; Prozess zur Identifizierung von Aptameren

durch die iterative Anreichung von Oligonucleotid-Mischun-
gen mit Blick auf ihre F‰higkeit, eine Zielstruktur zu
binden.[4±6]

Sortieren und Mischen (sort and combine):
Anwendung des gerichteten Sortierens, um den Aufbau

einer Bibliothek zu erleichtern. Verwandt mit dem Pool/Split-
Verfahren, wird aber ˆfter bei makroskopischen festen Tr‰-
gern (wie St‰bchen und verwandten Tr‰gern) angewendet, bei
denen sich jedes Element der Bibliothek nur auf einem oder
auf wenigen Tr‰gern befindet.

SPE :
Festphasenextraktion.

Split/Pool :
siehe Pool/Split.

Spurloser Linker (traceless linker):
Linker, der nach der Abspaltung keine Reste an der

Zielverbindung hinterl‰sst, d.h., er wird durch ein Wasser-
stoffatom ersetzt, wie bei dem gezeigten s‰urelabilen germa-
niumbasierten Linker.[108±110]

St‰bchen (Pin):
L‰ngliche Vorrichtung, deren Spitze als fester Tr‰ger

fungiert. Eine Anordnung solcher St‰bchen wird meist so
befestigt, dass Gruppen dieser St‰bchen gleichzeitig in
Lˆsungsmittel oder Reagentien eingetaucht und aus diesen
herausgezogen werden kˆnnen, sodass die Herstellung einer
Bibliothek durch Parallelsynthese mˆglich ist.[8]

Stochastisch (Zufallsbasiert) (stochastic):
Zufallsabh‰ngig (Duden, das gro˚e Fremdwˆrterbuch,

1994). Begriff, der oft auf solche kombinatorischen Prozesse
angewendet wird, die zuf‰llige Schritte zur Probennahme
umfassen, wie die Selektion von K¸gelchen aus einer codier-
ten Bibliothek oder manche Methoden des Bibliotheks-
designs.[103]

Stufenweise Freisetzung (tiered release):
siehe partielle Freisetzung.

Submonomer-Synthese (sub-monomer synthesis):
Prozess, der zu einem Oligomer f¸hrt, in dem jeder

Monomerrest aus zwei oder mehr Bausteinen besteht. Dieser
Ansatz wurde zur Peptoid-Synthese genutzt.[72]

SURF (Synthetic Unrandomization of Randomized Frag-
ments):
Synthetische Ordnung ungeordneter Fragmente; Strategie

zur Identifizierung aktiver Elemente einer Mischung, ver-
wandt mit Dekonvolieren und Positionsanalyse.[104]
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πTeebeutel™ (tea-bag):
Reaktionsgef‰˚, das aus einem porˆsen Netz besteht,

welches das Harz einschlie˚t, aber den Durchtritt von
Reagentien und Lˆsungsmitteln erlaubt, wenn das Gef‰˚ in
einen geeigneten zweiten Beh‰lter getaucht wird. Mehrere
Teebeutel kˆnnen in einem einzigen Beh‰lter behandelt
werden, ohne dass die eingeschlossenen Harze vermischt
werden; die Behandlung zahlreicher Teebeutel ermˆglicht die
Herstellung von Bibliotheken nach dem Pool/Split-Verfahren
oder durch gerichtetes Sortieren.[105]

Teilbibliothek (sub-library):
Teilmenge einer kombinatorischen Bibliothek, r‰umlich ge-

trennt vomRest der Bibliothek, imAllgemeinenmit einem oder
mehreren konstant gehaltenen Bausteinen; siehe auch Pool.

Templat (template):
siehe Grundger¸st.

TentaGel (Warenzeichen der Rapp Polymere GmbH, T¸bin-
gen, Deutschland):

Fester Tr‰ger in Form von K¸gelchen, der aus einem
quervernetzten Polystyrolkern und aufgepfropften linearen
Polyethylenglycolketten mit terminalen funktionellen Grup-
pen besteht.[106, 107]

Test‰quivalent (assay equivalent):
Aliquoter Teil einer Bibliothek, der das Screening der

gesamten Bibliothek in einem einzigen Testansatz ermˆglicht.
Wird besonders bei Bibliotheken angewendet, die nach dem
Prinzip des Teilens/Mischens (Split/Pool) hergestellt wurden,
und betrifft dort die Zahl der Partikel, die benˆtigt werden, um
eine Bibliothek zu testen. Das Test‰quivalent besteht im
Allgemeinen aus einer bestimmten Zahl von Bibliotheks-
æquivalenten. Die dazu notwendige Statistik findet sich in [11].

Thematische Bibliothek (thematic library):
siehe gerichtete Bibliothek.

Treffer (Hit) (hit):
Verbindung einer Bibliothek, deren Aktivit‰t einen vorher

definierten, statistisch relevanten Schwellenwert ¸berschreitet.

Treffer-Validierung (hit explosion):
Verfahren zur Ermittlung von Struktur-Wirkungs-Bezie-

hungen um einen Treffer herum, indem man neue Biblio-
theken oder Serien von Analoga synthetisiert, bei denen man
Bausteine und/oder Grundger¸ste verwendet, die mit den bei
der Herstellung des Treffers eingesetzten verwandt sind.

Ungerichtete Bibliothek (unbiased library):
Bibliothek, die aus Bausteinen und einem Grundger¸st

aufgebaut wurde, ohne auf eine spezielle Zielstruktur ausge-
richtet zu sein.[33]

Universelle Bibliothek (universal library):
Hypothetische Sammlung von Verbindungen, die f¸r alle

Testans‰tze Aktivit‰ten enth‰lt; Bibliothek mit n¸tzlichen
Aktivit‰ten f¸r viele Testsysteme.

Verh‰ltnis-Codierung (ratio coding):
Codierungs-Strategie, in der die relative Menge der Mar-

kierungsgruppen die Information ¸ber die Identit‰t der
Verbindung vermittelt. F¸r einen gegebenen Satz von Mar-
kierungsgruppen kann mehr Information weitergegeben wer-
den als mit der bin‰ren Codierung, aber die Interpretation ist
komplexer.[2, 85]

Virtuelle Bibliothek (virtual library):
Bibliothek, die nicht physisch existiert, sondern nur in

elektronischer Form oder auf dem Papier entworfen wurde.
Die Bausteine f¸r eine solche Bibliothek existieren vielleicht
nicht, und die Synthesestufen zu einer solchen Bibliothek sind
mˆglicherweise experimentell nicht gesichert. Diese Biblio-
theken werden zum Entwerfen und Bewerten mˆglicher
Bibliotheken verwendet.[48]

Virtuelles Screening (virtual screening):
Selektion von Verbindungen ¸ber die Bewertung ihrer

Eigenschaften in einem Computermodell; auch In-Silico-
Screening genannt.[17, 111]

Vollst‰ndig kombinatorisch (fully combinatorial):
Enth‰lt (zumindest theoretisch) alle mˆglichen Kombina-

tionen der Bausteine. Pool/Split-Bibliotheken sind im allge-
meinen vollst‰ndig kombinatorisch, w‰hrend Bibliotheken
aus einer Parallelsynthese dies nicht sein m¸ssen. Siehe auch
Reagentien-Effizienz.

Vorgebildetes Grundger¸st (preformed scaffold):
Ein Grundger¸st, das als eine Einheit in die Bibliothek

eingebaut wird; vgl.: In-situ-Ger¸stbildung.

Wang-Harz (Wang resin):
S‰urelabiles Harz, das Verbindungen erzeugt, die eine

Carbons‰uregruppe tragen: [(4-Hydroxymethylphenoxy)me-
thyl]polystyrol:[112]

Zufallsbibliothek (random library):
siehe ungerichtete Bibliothek.
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