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A toltott rendszerek szdmitdsa komoly kihivést jelent a csatolt
elektrosztatika-, polarizdcié- és diszperziémodell hibdi miatt. A
szerz8k megolddsa innovativ, nem empirikus DFT-modell. Emel-
lett egyedien pontos referencidikbdl kidolgozték az elsd, realisz-
tikus ion—fehérje kot6dés adatbdzist, és ezen validéltdk az Gj DFT
pontossdgdt. Az Gj megkozelités kivals toltott rendszerekre, ame-
lyek példdul a gydgyszerkutatds, az elektrolitok, az elektro-, re-
dox- vagy koordindcids kémiai modellezéskor sziikségesek.
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Az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlya dltal kivdlasztott két publikdcid koziil az els6ben a szerzék in-
novativ, nem empirikus DFT- (Density Functional Theory) megolddst dolgoztak ki a téltott rendsze-
rek szdmitdsdra. A mdsodik kizlemény szerzdi hagyomdnyos amidvegyiiletek kénatomot tartalmazd
vdltozatait dllitottdk eld, amelyek igazoltan képesek szelektiven €s stabilan kapcsolddni meghatdro-
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A jov6ben 4j kémiai stratégia segitheti a célzott gydgyszerfej-
lesztési kutatdsokat. A tanulmdny sordn a HUN-REN TTK mun-
katdrsai hagyomanyos amidvegyiiletek kénatomot tartalmazé
véltozatait dllitottdk el§ és szdmos alkalmazdsban igazoltdk, hogy
ezek képesek szelektiven és stabilan kapcsolédni meghatdrozott
fehérjékhez. Az igy létrehozott molekuldk igéretesek lehetnek da-
ganatellenes gyégyszerek és modern biologikumok, példdul anti-
test-gydgyszer konjugdtumok fejlesztésében, de akdr vj gyégy-
szercélpontok felfedezésében is.
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