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Fachinformationsdienst (FID) Pharmazie

Kooperationsprojekt der Universitatsbibliothek Braunschweig und
des Instituts fur Informationssysteme der TU Braunschweig UB

Braunschweig

DFG-Forderung seit 2015

Infrastruktureinrichtung fur das Fach

» Wissenschaftsunterstiutzung in enger Abstimmung mit Fachcommunity

 Entwicklung forschungsnaher Dienste mit frihzeitiger Einbindung von Forschenden der Pharmazie
» Nachhaltiger Betrieb

PubPharm

o Suche| Recherche in (iber 55 Mio. Publikationen E
-

Erweiterte Suche Suchveriauf  Struktursuche  Narrative Service (BETA)

Drug Overviews (BETA) Info Guide Quiz  Blog WWW. pu b p ha rm . d e
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Arbeitsbereiche des FID Pharmazie
B

\ ( PubPharm Rechercheplattform
' innovative Dienste
fachspezifisches Repositorium

FID-Lizenzen

(®) NFDI.Chem

Forschungsdatenmanagement

wissenschaftlicher Fachbeirat
Interaktion mit der Fachcommunity
Offentlichkeitsarbeit und Marketing

Datenmanagement und -integration
Retrodigitalisierung
Langzeitarchivierung
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PubPharm — pharmaziespezifische Inhalte

Mehr als 55 Mio. Nachweise

e PubPharm S S - - Davon ~34 Mio. aus Medline (PubMed)
= | sann

Enweiterte Suche  Suchverlauf  Struktursuche  Narative Senice (BETA) . 1 ’
Drug Overviews (BETA)  Info Guide Quiz  Blog -— _'_l

e =¢ \‘ P CN
‘ —

PubPharm (74.983)

1 Paclitaxel Therapeutic Drug Monitoring in Cancer Patients : Pilot Feasibility Study of
&;\ Paclitaxel Therapeutic Drug Monitoring in Cancer Patients
enthalten in: ClinicalTrials gov | 2023

Freier Volltextzugang (Direktlink) v &

2 p= Open-Label, Randomized, Multicenter, Phase Il Study Comparing Oral Paclitaxel Plus
e Versus P i in Patients With Metastatic Breast Cancer
enthalten in: Joumal of clinical oncology - official joumal of the American Society of Clinical Oncofogy | 2023
von Rugo, H. | Umanzor, G. | Barrios Fl+n

Freier Volltextzugang (Direktlink) v &

Safety of Paclitaxel Coated Devices : Is the Quest Completed?
umal of vascular and endovascular surgery - the official journal of the European

Bestellbarkeit uber subito pmlenl:’f

4 Role of Paclitaxel in Stricture Urethra : Role of Paclitaxel in Prevention of Stricture
&\\ Recurrence After Direct Visual Internal Urethrotomy (DVIU); Prospective Clinical Trial
enthalten in: ClinicalTrials gov | 2023

Freier Volltextzugang (Direktlink) ¥ &
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¥ Filter & Sortierung
Alle Treffer zu Favoriten hinzufugen
Treffer pro Seite H]iv
Sortieren | Relevanz v

Verwandte Substanzen

Verwandte Erkrankungen/Sympto-
me i

Verwandte Gene

[ Systematic Reviews

" DClinical Studies

D Patente

D Covid-19/SARS-CoV-2

D Exclude Systematic Reviews
O Exclude Clinical Studies

D Exclude Patents

Medienart

Zeitschriftentitel

www.pubpharm.de

Inhalt uber Medline hinaus:

« Weitere Zeitschriftenartikel aus der
Pharmazie und angrenzenden
Disziplinen

* Preprints (z.B. von bioRxiv, ChemRxiv)

« Pharmazeutische Bucher
(E-Books, internationale Dissertationen)

 Konferenzschriften
¢ Informationen zu klinischen Studien
 Pharmazie-relevante Patente
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PubPharm - Struktursuche

Structure Editor and Name Search

Run Compound Name Search:
Suche uber EEEE Omde a®a

» Molekulare Struktur
* Import von SMILES oder InChl-Code

« Substanznamen (z.B. Internationaler : N\ _<\ D/ il

Freiname)

Moglichkeit der Substruktur und
Ahnlichkeitssuche 0000A

Run Structure Identification: Import Structure:

Bietet weiterfuhrende Wirkstoffinformationen e

Pantoprazole
IUPAC Name: 6-(difluoromethoxy)-2-[(3,4-dimethoxypyridin-2-yl)methylsulfinyl]-1h-benzimidazole
Synonymes: 102625-70-7, Protonix, Pantozol, Pantoprazol, Pantoprazolum, ...

Molecular Formula: C16H15F2N304S / Molecular Weight: 383.4

H /
| W Description: Pantop le 1s a first-g ion proton pump inhibitor (PPI) used for the management of
’ : \ gastroesophageal reflux disease (GERD) for gastric protection to p... / Details in DrugBank []
-

= Search in PubPharm [ | Substructure Search | Similarity Search
‘ FACHINFORMATIONSDIENST PubChem (4679)[7] | DrugBank (DB00213) (7] | CHEMBL (CHEMBL1502) (7] | Patent Search (EPO) [
PHARMAZIE ;
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Entwicklung innovativer Services im FID Pharmazie

Enge Kooperation mit forschender Informatik hat das Ziel, auf fachspezifische Anforderungen hin
innovative Services zu entwickeln.

» Gewabhrleistet, dass nicht an den Anforderungen des Faches vorbei geforscht und entwickelt wird.
 Agile Entwicklung des Serviceangebots, Evaluierung von Prototypen durch Fachcommunity

Entwicklung neuer Retrievalpfade / Informationszugange unter Fokussierung auf die Wirkstoff-
Recherche

» Exponentieller Anstieg an wissenschaftlichen Publikationen
» Keyword-basierte Suchen mussen oft in einem iterativen Prozess mehrfach verfeinert werden.

Beispielsuche in PubMed (09/2022)

’ o “Metformin“: 27.697 Treffer
5 “Metformin Diabetes”: 18.932 Treffer
‘ FACHINFORMATIONSDIENST « “Metformin Diabetes Treatment®: 17.003 Treffer
PHARMAZIE
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Innovative Recherche-Tools: Narrativer Service

Narrative Service

. Query Builder:
- Metformin treats ¢ ?X(Disease) Add  Search
User

Enters Query

\ /
=Q

‘ Graph Pattern
Matching

Y
&

www.narrative.pubpharm.de

Drug Overviews

Q FE2.

Metformin

Molecular Formula:
Molecular Mass:
ALogP:

CXLogP:

CX Acid pKA:

CX Basic pKA:
CXLogD pH7.4:
See ChEMBL:

iﬁS
In sli(ut fu I lo rmationss; ystemg
Te ersitit Braunschweig

Hermann Kroll

C4HIINS
1297
NHz H
-1.03
-0.92 /
- | / . /\ /
12.33
-5.62
CHEMBLI431

www.narrative.pubpharm.de/
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drug overview
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Live Demo: Narrativer Service

Ermogllc.ht In der SUChanfrage dle Angabe Narrative Service @Lasl updated 10.12.2022 Search Drug Overviews Long COVID Overview Help Impressum : @'ﬁs
von Beziehungen (treats, inhibits, etc.)

zwischen pharmazie-relevanten Konzepten oy P
(z.B. Wirkstoffen, Targets, Arzneiformen) ot s (3)

Example Queries

GNECE Add  Search

Data Source: Resu Its' @ Page:|1 © 0of32  |atest Publications First Most Frequent Substitutions First
@ PubMed (Help)
O LitCovid (Help) 7351 Documents [?Disease:= Neoplasms (Disease MESH:D009369 ©, )] o o

O Long Covid (Help)

P réz i se Lite ratu rS u Ch e o Covid 19 Pre-Prints 2052 Documents [?Disease:= Breast Neoplasms (Disease MESH:D001943 @, )] o o

via ZBMED (Help)
Visualization by: 1485 Documents [?Disease:= Ovarian Neoplasms (Disease MESH:D0100519,)] o o

Strukturierte Literatursuche mit E——

O MeSH-Taxonomy 1110 Documents [?Disease:= Carcinoma (Disease MESH:D002277 ©, )]

Platzhaltern 0

- - s - 978 Documents [?Disease:= Lung Neoplasms (Disease MESH:D008175Q,)] ° o
Strukturierte Wirkstoffiibersichten

« . ” 771 Documents [?Disease:= Carcinoma, Non-Small-Cell Lung (Disease MESH:D002289 ©, )) o o

(“Drug Overviews”)
560 Documents [?Disease:= Drug-Related Side Effects and Adverse Reactions (Disease MESH:D064420 Q)] o 0
516 Documents [?Disease:= Stomach Neoplasms (Disease MESH:DO13274Q)J o o
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Live Demo: Drug Overviews

Drug-Target-Disease Network @

Target Disease

Narrative Service @ Last updated 10.12.2022

Overview

Search Drug Overviews Long COVID Overview Help Impressum

et 0 eformatiansipsteme

Ibuprofen

Ibuprofen

Molecular Formula: C13H1802

Indications 801 ] Meolecular Mass: 206.28
[Hossbrd et 4) AlogP: 3.07
(uchncaomen Eoant (V) (eibuprophen) Target Interactions 294 CX Acid pKA: 485
= 2 CX Basic pKA: -
e S ==
LabMetnods 188 CX LogD pH 7.4: 134
it (alb| _ See ChEMBL: CHEMBL521
[Aspiin) 2 Es ) _ Structure Search: PubPharm
= / Onginteracions a1
& o D) Keyword Cloud
. BT » l Adverse Effects 473 - H
S - = - NSAID STUDY anti-inflammatory jncrease acid diclofenac indomethacin Naproxen acuie medical
7 ) e Recent Papers 10
- = analgesic Renal due report range IBP event oral adverse inhibitor
[eoxt] i » e
— 82
[eo2]
i P Indications (Study Phase via ChEMBL) Most Relevant v | Filter..,
— Pain @ @ Ductus Arteriosus, Patent @ ® Fever @ ® Wounds and Injuries @ Neoplasms @ 0 Osteoarthritis @ @
Arthritis @ ® Inflammation @ e Arthritis, Rheumatoid @ @ Hemorrhage e Headache 0 @ Infections @ @
Neoplasms (7) .
ia V)] Migraine Disorders @ @  Pain, Postoperative @ © syndrome @ @ Dysmenorthea @ @  sirth weight @ (2]
= Drug-Related Side Effects and Adverse Reactions 9 o Hypertension @ Edema 9 o Alzheimer Disease 9 @ cystic Fibrosis 9 e
Top 6 ® Center 03 Fi
Fibrosis @ 0 Acute Pain @ @ Acute Kidney Injury e 0 Ulcer e 0 Renal Insufficiency @ 0 Parkinson Disease @ 0 v
Administration Most Relevant v Filter..
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Tablets @ A Oral @
Pharmaceutical Vehicles @ Hydrog @ Ei i @ Microsp
pellets @ granulate @

Delayed-Action Preparations @ icle @ jecti @
@ Powders @ Suspensions @

films @ Liposomes @

Capsules @

Dosage Forms @

Drug Delivery Systems @ Micelles @ Drug Carriers @ modified release tablets @
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Narrativer Service: Discovery System

Document Collection Document Graphs Structured Repository

—> D000 —>
Entitysl.‘inking 8 % CIea;ing

oo
=
(7]
(7]
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o
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e
(V)
s
o
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Information Extraction Loading

3 —

q E

1 @ ‘—v" mm) =3

E U - A

- - = é

[T

=) Graph Pattern

o User Query P . Matches Structured
Matching . o ..

Visualization
‘ FACHINFORMATIONSDIENST Kroll, H., & Draheim, C. (2021). Narrative Information Access for a Precise and Structured Literature Search. O-Bib. Das Offene
PHARMAZIE Bibliotheksjournal / Herausgeber VDB, 8(4), 1-13. https://doi.org/10.5282/0-bib/5730
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Ubertragbarkeit auf andere Disziplinen

Detektion von Konzepten

» Relevante Konzepte mussen fur eine Domane identifiziert werden kdnnen, d.h. geeignete Vokabulare
mussen existieren oder erstellt werden

* Hier: Wirkstoffe, Krankheiten, Gene usw.

Vokabular Relationen

* Relevante Relationen zwischen Konzepten missen benannt werden konnen, d.h. ein Vokabular von
Beziehungen und Synonymen muss erstellt werden

e
 Hier: decreases, treats, inhibits, metabolises, usw. ;
Informationsbedarf muss in der Community vorhanden sein

“QoLLux
https://github.com/HermannKroll/KGExtractionToolbox
’ & https://doi.org/10.1109/JCDL52503.2021.00014 / Video: https://youtu.be/G6ndS0GZBeg
‘ FACHINFORMATIONSDIENST https://doi.org/10.1145/3529372.3530924 / Video: https://youtu.be/yGIF2M1xB9lI
PHARMAZIE
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Braunschweig Institut fiir Informationssysteme

Technische Universitit Braunsc hweig

Vielen Dank fur lhr Interesse!

Fachinformationsdienst Pharmazie — PubPharm
Technische Universitat Braunschweig
Universitatsbibliothek | University Library
Universitatsplatz 1

38106 Braunschweig

pubpharm@tu-braunschweig.de

phone: +49 531 391 5046




