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Die Chemieinformatik hat sich als ein
eigenst�ndiges Forschungsgebiet eta-
bliert. Sie hat vielfache Urspr�nge, ins-
besondere in den Traditionen chemiere-
levanter Datenbanken und der Extrakti-
on informationsreicher Merkmale che-
mischer Substanzen, der Modellierung
quantitativer Struktur-Aktivit�ts-Bezie-
hungen (QSAR) sowie der Algorith-
menentwicklung und deren Einsatz f�r
die Syntheseplanung und das Molek�l-
design. Die vorliegende Monographie
widmet sich diesen Themen in Form
einer Sammlung von Aufs�tzen mit
dem Schwerpunkt Wirkstoff-Findung
als Klammer. Der Herausgeber, selbst
ein anerkannter Experte der Chemiein-
formatik, hat darin den Versuch unter-
nommen, die Vielfalt dieses Forschungs-
gebiets in einem Mehrautorenbuch dar-
zustellen.

Insgesamt 24 zum Teil sehr renom-
mierte Autoren aus der pharmazeuti-
schen Industrie und der akademischen
Welt haben die insgesamt 19 Kapitel
des mehr als 500 Seiten starken Werks
verfasst. Inhaltlich wird ein weiter
Bogen gespannt, der von der lehrbuch-
artigen Einf�hrung in Aspekte der che-
mischen �hnlichkeitssuche, QSAR-Mo-
dellierung und Methoden der molekula-

ren Diversit�tsanalyse bis hin zu praxis-
nahen Beispielen zur Anwendung von
chemieinformatischen Konzepten in
der Medizinischen Chemie, beim
Aufbau kombinatorischer Molek�lbi-
bliotheken und bei der Vorhersage von
pharmakologisch relevanten Molek�lei-
genschaften reicht. Ebenso breit gef�-
chert sind die Kapitel in formaler wie in-
haltlicher Hinsicht. Neben weit ausho-
lenden �bersichtsartikeln finden sich
Beitr�ge – etwa �ber Deskriptorberech-
nung –, die sich eher wie Originalarbei-
ten lesen. Einzelne Autoren haben sich
die M�he gemacht, eine vergleichende
Analyse unterschiedlicher Methoden
anzufertigen oder einen vertiefenden
mathematischen Anhang bereitzustel-
len. Nicht nur der Praktiker wird dies
sicher als hilfreich empfinden. Einige
Beitr�ge sind hingegen recht kurz und
oberfl�chlich ausgefallen. Diese Diskre-
panz ist zu bedauern, denn jedem der
aus meiner Sicht sinnvoll ausgew�hlten
Themen w�re eine gleich hohe Qualit�t
und Tiefe der Beitr�ge angemessen.
Hinsichtlich der Aktualit�t sind eben-
falls Unterschiede auszumachen, wenn-
gleich keiner der Beitr�ge aus dem
Rahmen f�llt.

Mein Fazit: ein weit gef�cherter
Blick auf die Chemieinformatik, der
zwar nicht in jedem Punkt den aktuells-
ten Stand widerspiegelt (dies ist zugege-
benermaßen schwierig bei einem so um-
fangreichen Mehrautorenbuch und
einem sich derart rapide entwickelnden
Gebiet), aber dem Leser viele kreative
Ideen vermittelt und die Praxisn�he
der Chemieinformatik verdeutlicht.
Das Buch ist als Band 275 der Reihe
„Methods in Molecular Biology“ er-
schienen und konsequent in dem f�r
diese Buchreihe typischen Stil und
Layout gehalten. S�mtliche Abbildun-
gen sind in Schwarzweiß wiedergege-
ben, wenngleich etwas Farbe an einigen
Stellen gut getan h�tte. Die Molek�ldar-
stellungen sind uneinheitlich, gleiches
gilt f�r die mathematische Formel-
schreibweise. Dieser formale Aspekt
st�rt zwar etwas die Lesbarkeit, schm�-
lert die ganz �berwiegend hohe Qualit�t
der Beitr�ge jedoch nicht. Leider findet
sich dennoch ein Wermutstropfen:
Sowohl das Inhalts- wie auch das Stich-
wortverzeichnis sind d�rftig ausgefallen,
zudem stimmen bei einigen Registerver-
weisen die Seitenzahlen nicht. Dies ist

�rgerlich, denn bei einem so umfangrei-
chen Buch mit z.T. �berlappenden In-
halten muss ein Navigieren und verglei-
chendes Lesen m�glich sein.

In jedem Fall hat mich das Buch von
der ersten Seite an gefesselt, und ich
m�chte es jedem empfehlen, der auf
dem Gebiet der Chemie- oder Bioinfor-
matik arbeitet. Ohne selbst den An-
spruch zu haben, ein Lehrbuch zu sein,
ist es eine sinnvolle Erg�nzung zu den
wenigen bereits auf dem Markt befindli-
chen Lehrb�chern der Chemieinforma-
tik.
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Chemical Biology – A Practical Course
hat den Einsatz chemischer Techniken
zur Analyse biologischer Prozesse zum
Gegenstand und behandelt unterschied-
liche Aspekte aus diesem Gebiet. Dazu
geh�rt die Synthese und Hybridisierung
von Desoxyoligonucleotiden, Peptid-
nucleins�uren und eines DNA-Strepta-
vidin-Konjugats, die Festphasensynthe-
se eines Peptidhormons und dessen Wir-
kung auf den Calciumionenhaushalt
einer kultivierten Zelllinie sowie das
computergest�tzte Design von Protein-
liganden. Weitere Kapitel widmen sich
etwa der Synthese und Untersuchung
lipidierter Peptide, den Prinzipien der
kombinatorischen und Festphasensyn-
these oder der massenspektrometri-
schen Proteomanalyse am Beispiel der
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