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Recenzovana publikace predstavuje 2. svazek série
vénované chemoinformatice — mezioborové védecké disci-
pliné aplikujici pocitacové postupy na problémy organic-
kéchemie, mezi néZ patfi napt. ukladani chemickych struk-
tur a nasledné strukturni, podstrukturni ¢i podobnostni
vyhledavani, ndvrh novych sloucenin s pozadovanymi
vlastnostmi ¢i predikce biologické aktivity slouceniny
pouze ze znalosti jeji struktury. Zatimco prvni svazek,
publikovany v roce 2004 pod nazvem ,,Chemoinformatics:
Concepts, Methods, and Tools for Drug Discovery*, pred-
stavil celou fadu riznych chemoinformatickych metodolo-
gii zamétenych na in silico vyvoj novych 1é¢iv, recenzova-
na publikace odrazi soucasnou pozici chemoinformatiky
jako nastroje, jehoz aplikacni oblast se velmi vyznamné
rozsifila o problémy tzv. chemické biologie. Chemicka
biologie se zabyva studiem biologickych funkci a systému
za pouziti malych organickych molekul a ma tedy vzdale-
nou spojitost s farmaceutickym vyzkumem. Predmétem
zajmu chemické biologie jsou, mezi mnoha jinymi, systé-
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mov¢ orientované pristupy pouzivajici malych molekul,
navrh specifickych knihoven ligandlioptimalizovanych pro
dany molekuldrni cil, studium molekulové selektivity ¢i
systematicka analyza vztahi mezi ligandem a jeho mole-
kularnim cilem, které jsou vSechny diskutovany ve treti
Casti recenzované knihy.

V soucasné dob¢ jsou nedilnou soucasti chemoinfor-
matiky jak klasické, Casem ové&fené vypocetni postupy, tak
vyvoj a implementace novych algoritmii a metodik. Tato
skutecnost se v knize odrdzi zatazenim kapitol o podob-
nostnim vyhledavani, strojovém uceni, pravdépodobnost-
nich pfistupech a fragmentnich metodach. Dalsi piispévky
se pak zaméfuji na vztah mezi strukturou a aktivitou latky,
pochopeni aktivitniho prostoru, popis konceptu farmakofo-
ru, de novo navrh struktury ligandu, virtualni ,,screening™
a modelovani chemickych reakci. Kniha zac¢ina detailnim
uvodem do chemoinformatické problematiky a konci dis-
kusi statistickych standardi pro vyhodnocovani virtualnich
»screening™ experimentdl, tématem velmi potiebnym
a relevantnim.

Tato publikace obsahuje prispévky od vidéich védec-
kych kapacit jak z akademického, tak z primyslového
prostiedi, ktefi pomohli formovat cely chemoinformaticky
obor. Vice nez polovina z celkového poctu 22 kapitol ma
charakter souborného ¢lanku, dalsi ptispévky pak popisuji
jednotlivé metody nebo tfidy metod. Kapitoly jsou doplné-
ny rozsahlou bibliografii, coz jesté vice zvySuje hodnotu
dila jako cenného zdroje informaci nejen pro experty, ale
téz pro novacky snazici se zorientovat v této tolik zajimavé
védecké oblasti.
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