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GrupamentoGrupamento farmacoffarmacofóóricorico
arrangement of atoms (or groups of atoms) responsible for the pharmacological activity of a drug

&

is a three-dimensional substructure of a molecule that carries (phoros) the essential features 
responsible for a drug's (pharmacon) biological activity
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EJ Barreiro, CAM Fraga, ALP Miranda, EstratEJ Barreiro, CAM Fraga, ALP Miranda, Estratéégias em Qugias em Quíímica Medicinal para mica Medicinal para 
o Planejamento de Fo Planejamento de Fáármacos, rmacos, Braz. J. Braz. J. PharmPharm. Sc., 37. Sc., 37, 269, 269--292 (2001).292 (2001).

Atualmente, osAtualmente, os
ffáármacos, capazes de rmacos, capazes de 

atuarem em atuarem em qualquerqualquer
alvoalvo--terapêuticoterapêutico, são , são 

descobertosdescobertos por  por  
planejamento 

racional.
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CimetidinaCimetidina
RanitidinaRanitidina

BBarryarry J. J. PricePrice etet al., al., 1978 1978 
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Jan., 1987: LipitorLipitorRR

US$ 1 billion
2002: US$ > 7,0 billions2002: US$ > 7,0 billions

* A. M. * A. M. ThayerThayer, CE&N, Nov. 12, 2002, CE&N, Nov. 12, 2002
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S. Class

C&ENFonte: Fonte: 

Lista dos 5 Principais FLista dos 5 Principais Fáármacos, em vendas mundiais (2004)rmacos, em vendas mundiais (2004)

Nome genNome genéérico            Laboratrico            Laboratóório      Indicario      Indicaçção            Vendas atão            Vendas atéé
TeraTerapêutica        junho de 2004* pêutica        junho de 2004* 

Atorvastatina (1)              Pfizer antilipêmico 11,0
Simvastatina (2)               Merck antilipêmico 6,0
Olanzepina (3)                  Lilly esquizofrenia                    4,9
Amlodipina (4)                 Pfizer hipertensão                      4,7
Clopidogrel (5)                Sanofi-Aventis trombose                          4,3

BMS
Total:  30,9&

** em US$ bilhões, nos em US$ bilhões, nos úúltimos 12 meses;ltimos 12 meses;
&& estimaestima--se que o mercado mundial, em 2004, tenha sido se que o mercado mundial, em 2004, tenha sido caca. US$ 505 bilhões. US$ 505 bilhões
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Totalizam 111 CTotalizam 111 C’’ss 1 C = US$ 280 mi;1 C = US$ 280 mi;

CaracterCaracteríísticas estruturais comuns aos cincosticas estruturais comuns aos cinco
ffáármacos mais vendidos no mundo em 2004:rmacos mais vendidos no mundo em 2004:

Possuem apenas 7 elementos quPossuem apenas 7 elementos quíímicos: C,H,O,N,S,F,micos: C,H,O,N,S,F,ClCl;;
Todos possuem Todos possuem heteroheteroáátomostomos;;
Todos são Todos são multicmulticííclicosclicos (< cinco an(< cinco anééis);is);

80% têm unidades arom80% têm unidades aromááticas e são ticas e são heterocheterocííclicosclicos;;
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Têm apenas 10 centros Têm apenas 10 centros estereogênicosestereogênicos;;
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celecoxib (Celebra
R
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 US$ 797 milhões no
 3o  trimestre 2004 (>14%) 

(Pfizer)
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C17H12BrFO2S2
411.30 C17H14F3N3O2S

381.37
C17H14O4S
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PM 314PM 314-- 411 uma411 uma
# an# anééis: 3is: 3
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Similaridade Molecular: Similaridade Molecular: ““meme--tootoo””

vendas US$ 12,8 bilhões no
3o  trimestre 2004
(agosto-outubro)
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Binding of celecoxib & SB203580 with p38 MAPK
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