MedWiss.

Virtuelles Screening nach Wirkstoffen gegen das Coronavirus

Die Universitat Basel arbeitet mit an der weltweiten Suche nach einem Wirkstoff gegen das
momentan grassierende Coronavirus: Forschende der Gruppe «Computational Pharmacy»
haben bisher fast 700 Millionen verschiedene Substanzen an einem spezifischen
Angriffspunkt des Virus virtuell getestet - mit dem Ziel, dessen Vermehrung zu blockieren.
Wegen der momentanen Notlage werden erste Ergebnisse der Tests anderen
Forschungsgruppen sofort zur Verfiigung gestellt.

Die Forschungsgruppe um Prof. Dr. Markus Lill am Departement Pharmazeutische Wissenschaften
hat in den letzten Wochen ihre computergestiitzten Methoden eingesetzt, um nach moglichen
Wirkstoffen gegen das momentane Coronavirus zu suchen, ebenso gegen zukunftige ahnliche
Epidemien. Dabei haben die Wissenschaftler mehr als 680 Millionen Substanzen an einem wichtigen
Protein des Virus, der zentralen Protease, rein virtuell getestet.

Durch dieses «Virtuell Screening» wurden bereits einige interessante Substanzen Identifiziert, die
das Potenzial haben, das kritische Enzym des Virus zu blockieren - und damit dessen weitere
Vermehrung. «Auch wenn die vollstandige Entwicklung eines Wirkstoffs gegen das momentane
Coronavirus die Dauer der momentanen Epidemie wahrscheinlich iibersteigen durfte, ist es wichtig,
Wirkstoffe fur zukunftige Coronaviren zu entwickeln. So konnen ahnliche Gesundheitsnotstande wie
der momentane im Keim erstickt werden», sagt Forschungsgruppenleiter Lill.

Testergebnisse offentlich

Im Anbetracht der aktuellen Notlage hat sich die Gruppe zu einem eher untypischen Vorgehen
entschlossen, indem sie namlich die Testergebnisse sofort als Open Source der Offentlichkeit in
Form eines Preprints zur Verfugung stellt. Die Publikation wurde in den ersten 48 Stunden schon
mehr als 3000 Mal konsultiert.

Die Basler Forschenden hoffen nun, dass weltweit eine grossere Anzahl an Forschungsgruppen ihre
Vorschlage aufnimmt, sie am Virus testet und weiterfithrende Studien einleitet. Normalerweise
wurden fur das Wirkstoffdesign die interessanten Molekile zusammen mit andern Gruppen
experimentell getestet, bevor die Ergebnisse patentiert und publiziert werden. Der Hauptfokus von
anderen laufenden Studien zum Coronavirus liegt momentan auf der Verwertbarkeit von
existierenden antiviralen Medikamenten oder der Neuausrichtung von anderen Medikamenten.
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