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Infrastruktureinrichtung fur das Fach
* Wissenschaftsunterstlitzung in enger Abstimmung mit Fachcommunity

* Entwicklung forschungsnaher Dienste mit friihzeitiger Einbindung von
Forschenden der Pharmazie

* Nachhaltiger Betrieb
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PubPharm-—Kurzprofil

Mehr als 50 Mio. Nachweise Freier Zugang, responsives Design

 Ca. 32 Millionen Publikationen aus

Medline (PubMed) erschiedene Filter- und Sortierfunktionen

erweiterte Suche

S ! 4
- C? -@- Integrierte Verflugbarkeitsprufung zur
e N s Anzeige von Volltextzugriffsmoglichkeiten
Struktursuche mit Substruktur- und

e Ca. 20 Millionen weitere Artikel aus Ahnlichkeitssuche

pharmazeutischen und Fachzeitschriften
angrenzender Disziplinen

e Preprints (u.a. aus bioRxiv, ChemRxiv) Innovative Tools bei der Suche nach

« Bicher (E-Books, Dissertationen) Erkrankungen und Wirkstoffen:
« Konferenzschriften * Anzeige verwandter Substanzen,

« Informationen zu klinischen Studien Erkrankungen/Symptome und Gene

ifi : e Drug-Di -N rks (BETA
Fachspezifischer Ausschnitt an Patenten ug-Disease-Networks ( )
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Forschung:-innovative Services
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Enge Kooperation mit forschender Informatik hat das Ziel, auf fachspezifische
Anforderungen hin innovative Services zu entwickeln.

* Gewahrleistet, 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 missen oft in einem iterativen Prozess mehrfach
verfeinert werden.
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Forschung: innovative Recherche-Tools
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Klnstliche Intelligenz (Al) kann genutzt werden, um automatisch
pharmazeutische Entitaten und ihre Relationen aus biomedizinischer Literatur zu

extrahieren. .
5
Al lernt auf Erlernen von Erstellung von
Fachpublikationen - Assoziationen % Netzwerkansichten
(z.B. von PubMed) ‘& »
‘ vorhergesagte '
Assoziation
bekannte i
' ’ Assoiiation Q- 0‘ i
0¥ - o
belegte
Assoziation

e Wirkstoff é Erkrankung

Wawrzinek, J. et al.: International Conference on Theory and Practice of Digital Libraries. 2019.
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Forschung:-innovative Recherche-Tools
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Neural Embedding Models (z.B. Word2Vec*) kdnnen nicht nur verwendet
werden, um bestehende Assoziationen zu erlernen, sondern auch um neue

vorherzusagen.

* Ein Neural Embedding Model “zieht” ein aus einem Wort-Kontext
und im nachsten Schritt ist es in der Lage das Wort vorherzusagen, welches die

Licke am wahrscheinlichsten fullt.
e Lernt auf Millionen von Publikationen.

Vektor Reprasentation
« Worter mit einem ahnlichen Wort-Kontext © . “Mother”
liegen in einem hoch-dimensionalen Raum Embeddin % bR
nahe beieinander. edding

e

g

FACHINFORMATIONSDIENST (*) Mikolov, T., Chen, K., Corrado, G., & Dean, J. (2013). Efficient estimation of word representations
PHARMAZIE in vector space. arXiv preprint arXiv:1301.3781.

TU Braunschweig
September 2021 | PubPharm: Drug-Disease-Networks | Dr. Christina Draheim | Folie 6



-

-
>

Forschung:-innovative Recherche-Tools
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Transfer dieser Kontextualisierungseigenschaft auf Wirkstoffe
« Ein &hnlicher Kontext deutet auf eine intrinsische Ahnlichkeit von Wirkstoffen hin.

Vorhersage von Entitats-Assoziationen

« Fur jeden Wirkstoff kdnnen die k-nachsten Entitats-Nachbarn (z.B. Wirkstoff,
Erkrankung, Gen) extrahiert werden.

» Jedes Paar formt eine Assoziation zwischen zwei Entitaten.

: ik o . IbUpl"Ofen ‘ .\} EEEEm 6

Extraktion von Wirkstoff  Erkrankung

OO

Wirkstoff  Erkrankung

’ FACHINFORMATIONSDIENST Wawrzinek, J. et al.: International Conference on Asia-Pacific Digital Libraries. 2018.
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. ' TU Braunschweig

September 2021 | PubPharm: Drug-Disease-Networks | Dr. Christina Draheim | Folie 7



ifis
Institut fiir Informationssysteme
Technische Universitdt Braunschweig

Pu b Ph a rm ﬁ English 'ﬁ' Favoritenliste
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Quiz  Blog

Fur Substanz: Sumatriptan

Sumatriptan | Struktursucheod
Dihydroergotamine R | Struktursuche

PubPharm (5 678) Rizatriptan Q | Struktursuche o’

Y Filter & Sortierung

1 (R Sumatriptan activates TRPA1 + Alle Treffer zu Favoriten hinzufugen
in: Cephalalgia Reports | 2019
von Alexandru Babes | Cristian Neacsu | Michael JM Fischer | +1

Ergotamine Q | Struktursuchec®

Trefter pro Seite 10 v Naratriptan @ | Struktursuchec®

Volltextzugang (Direktlink - Freier Zugang) '

Sortieren|  Relevanz v | mehr ...

2 Comparison of sumatriptan and propofol VS Sumatriptan and placebo in acute migraine : * Verwandte Substanzen

& Comparison of sumatriptan and propofol V§ Sumatriptan and placebo in acute migraine
(\)

Verwandte Erkrankungen/Symptome

enthalten in: WHO International Clinical Trials Registry Platform | 2018 A

Volitextzugang (Direktiink - Freier Zugang) v @

Verwandte Erkrankungen/Symptome
v

Fir Substanz. Sumatriptan

3 The Effect of Sumatriptan and Placebo on CGRP Induced Headache : The Effect of ﬁ
Sumatriptan and Placebo on CGRP Induced Headache
\‘ enthalten in: ClinicalTrials.gov | 2019

Migraine Disorders ®

Verwandte Gene

- Wascular Headaches @

Volltextzugang (Direktlink - Freier Zugang) v 3

O Systematic Reviews
4 Sumatriptan as Treatment for Post-traumatic Headache : Sumatriptan as Treatment for v y ) ) Headache &
Moderate to Severe Post-Traumatic Headache O Clinical Studies ! a
() enthalten in: ClinicalTrials.gov | 2018 O Patents Headache Disorders
Volltextzugang (Direktlink - Freier Zugang) %" 3 O Covid-19/SARS-CoV-2

mehr _..

Verwandte Gene
Fir Substanz: Sumatriptan

HTRID® | UniProt& | KEGGH
S-hydroxytryptamine Receptor 10
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Selected Drug Disease Associations

SUMATRIPTAN < the
Estimated number of publications: 7

CTD | PubPharm
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Q = DETAILS i HELP & CONTACT
RIZATRIPTAN Ophthalmoplegic-Migraine
METHYSERGIDE
Headache-Disorders 7
ZOLMITRIPTAN

NARATRIPTAN
I
Catalepsy
0@,0'“ Headache
5

_~  SUMATRIPTAN

TE TRErapedtic
Tle
Ragyy,

Migraine-without-Aura
Neurogenic-Inflammation

DIHYDROERGOTAMINE
fe iy FROVATRIPTAN
& D
& ERGOTAMINE

b

Full Screen

c
o
E

Trigeminal-Autonomic-Cephalalgias

23+ o+
Disease/Symptom Active Substance

Disease/Symptom
with text-mining 5 if co 3

*Publication Count: Estimate

ASSOCIATION DETAILS

Related Diseases/Symptoms of: Related Genes of:
| Structure Search SUMATRIPTAN SUMATRIPTAN

HTR1D
5-hydroxytryptamine receptor 1D
UniProt

Related Substances of:
SUMATRIPTAN PubPharm | DrugBank

dihydroergotamine, ATC: [NO2CA51, Migraine Disorders

NO2CAO01]
PubPharm | DrugBank | Struc

PubPharm

Vascular Headaches
PubPh
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BETA-
Version

Selected Drug Disease Associations

SUMATRIPTAN < therapeutic > Headache
Estimated number of publications: 756

CTD | PubPharm

SUMATRIPTAN < > Vascular-Headaches
Estimated number of publications: 13

PubPharm

SUMATRIPTAN < therapeutic > Migraine-with-

Aura
Estimated number of publications: 31

CTD | PubPharm

SUMATRIPTAN < marker/mechanism >

Dizziness

Estimated number of publications: 33

'10 s ISumatriptan

ASSOCIAT

Related Substances of:
SUMATRIPTAN DrugBank

dihydroergotamine, ATC: [NO2CA51,

NO2CAO01]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

rizatriptan, ATC: [NO2CC04]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

ergotamine, ATC: [NO2CA02, NO2CA52,
NO2CA72]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

naratriptan, ATC: [N02CC02]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

zolmitriptan, ATC: [NO2CC03]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

eletriptan, ATC: [NO2CCO06]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

almotriptan, ATC: [NO2CCO05]
PubPharm | DrugBank | Structure Search

Q = DETAILS 8 HELP CONTACT

ION DETAILS

Full Screen
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Related Diseases/Symptoms of: Related Genes of:
SUMATRIPTAN SUMATRIPTAN

Migraine Disorders
PubPharm

Vascular Headaches
PubPharm

Headache
PubPharm

Headache Disorders
PubPharm

Migraine without Aura
PubPharm

Migraine with Aura
PubPharm

Cluster Headache
PubPharm

Headache Disorders, Primary
PubPharm

HTR1D
5-hydroxytryptamine receptor 1D
UniProt

HTR1F
5-hydroxytryptamine receptor 1F
UniProt

HTR1B
5-hydroxytryptamine receptor 1B
UniProt

Htrlb
5-hydroxytryptamine (serotonin) receptor 1B
UniProt

HTR5A
5-hydroxytryptamine receptor 5A
UniProt

HTR2B
5-hydroxytryptamine receptor 2B
UniProt
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