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Uso de SciFinder® en Farmacoquimica

=== SCIFINDER"
v A CAS SOLUTION

Introduccion

SciFinder-n es una plataforma desarrollada por el Chemical Abstracts Service (CAS) que
permite el acceso a informacién cientifica confiable y actualizada sobre sustancias
quimicas, reacciones, literatura cientifica y patentes. Es una herramienta ampliamente
utilizada en investigacion académica e industrial, especialmente en dreas como la quimica
medicinal, farmacologia y desarrollo de farmacos. En el campo de la Farmacoquimica,
SciFinder-n facilita la busqueda y analisis de estructuras quimicas, propiedades
fisicoquimicas, rutas de sintesis y relaciones estructura-actividad, lo que lo convierte en
un recurso fundamental para el estudio y disefio de medicamentos. Esta practica tiene
como finalidad familiarizar al estudiante con el uso de SciFinder-n y su aplicacién en el
andlisis integral de un farmaco.

Objetivo de la practica

1. Buscar sustancias quimicas en SciFinder-n.

2. Interpretar informacidn fisicoquimica y estructural relevante.
3. Identificar sintesis y reacciones asociadas a un farmaco.

4. Localizar y analizar articulos cientificos y patentes.

5. Relacionar la informacién quimica con su uso farmacolégico.

CONTEXTO DE LA PRACTICA

El estudiante trabajara con un farmaco de interés farmacoldgico asignado por el docente.



PARTE 1. BUSQUEDA DE LA SUSTANCIA

Ingresar a SciFinder-n y buscar el farmaco en la seccion “Substances”.
Identificar: nimero CAS, férmula molecular, peso molecular y estructura quimica.

: CAS 'z' SciFinder

Good Afternoon, Brayan Alberto

[ Diazepam|

‘. Brayan Alb
erto Marti...

Diazepam-Lipuro
Diazepam receptors
Diazepam reineckate
Diazepam demethylase
Diazepam demethylases
Diazepam-niacin mixt.
Diazepam 3-hydroxylase
diazepam N-demethylase

Diazepam hydrochloride

L ]
: CAS Z: sdfinder Diazepam @oaw Q a H F 3
TTETT ST e ST [LapEn
Filter Results < 2 Results Sort: Relevance > View:Full~ | =
Behavior = N
Filter by Exclude 439-14-5
CygH13CINO
~ Search Within Results Diazepam
Search for up to 3 structures Properties Value condition
within the result set. o. 4 3\
) ;/ y Molecular Weight 284.74 -
@ Draw N — —
7 Melting Point (Experimental) 132 °C -
Boiling Point (Predicted) 497.380+45.00 °C Press: 760.00 Torr
~ Reaction Role Density (Predicted) 1.261+0.14 g/em? Temp: 25 °C; Press: 760 Torr
Product (1) pKa (Experimental) 3.40 (basic) -
Reactant (1)
W 35¢ & 425 ™ s6 Experimental Properties | Spectra
Reagent (1)

~ Reference Role

™~




PARTE 2. PROPIEDADES FISICOQUIMICAS
Revisar propiedades como pKa, logP/logD y solubilidad.
Relacionar estas propiedades con la absorcién y uso farmacolégico.
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PARTE 3. SINTESIS Y REACCIONES
Buscar reacciones asociadas al farmaco.

Seleccionar una ruta sintética y describir reactivos, tipo de reaccion y condiciones.
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PARTE 4. BUSQUEDA BIBLIOGRAFICA
Seleccionar dos articulos cientificos recientes relacionados con la actividad farmacolégica.
Analizar la relacion estructura-actividad.
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PARTE 5. PATENTES (OPCIONAL)
Identificar una patente relacionada con el farmaco y describir su objetivo.
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a natwral substance with few side effects. The pharmaceutical composition for preventing or treating
sleep disorders, comprising a mixture of  Perilla frutescens extract and 2 peppermint (Mentha piperita)
extractas an active ingredient.
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