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A jövőben új kémiai stratégia segítheti a célzott gyógyszerfej-
lesztési kutatásokat. A tanulmány során a HUN-REN TTK mun-
katársai hagyományos amidvegyületek kénatomot tartalmazó
változatait állították elő és számos alkalmazásban igazolták, hogy
ezek képesek szelektíven és stabilan kapcsolódni meghatározott
fehérjékhez. Az így létrehozott molekulák ígéretesek lehetnek da-
ganatellenes gyógyszerek és modern biologikumok, például anti-
test–gyógyszer konjugátumok fejlesztésében, de akár új gyógy-
szercélpontok felfedezésében is. ���

Nagy pontosságú sűrűségfunkcionál-elmélet 
töltött rendszerek közti nemkovalens kölcsönhatások
vizsgálatára

Science Advances, 2026 
https://www.science.org/doi/full/10.1126/sciadv.adz8521

Heng Zhao1, Balázs D. Lőrincz2,3,4, Tobias Henkes5, 
Dénes Berta2,3,4, Péter R. Nagy2,3,4, Alexandre Tkatchenko5, 
Stefan Vuckovic1

1 Department of Chemistry, University of Fribourg, Fribourg, 

Switzerland.
2 Department of Physical Chemistry and Materials Science, Faculty of

Chemical Technology and Biotechnology, Budapest University of 

Technology and Economics, Budapest, Hungary.
3 HUN-REN-BME Quantum Chemistry Research Group, Budapest, 

Hungary.
4 MTA-BME Lendület Quantum Chemistry Research Group, Budapest,

Hungary.
5 Department of Physics and Materials Science, University of 

Luxembourg, Luxembourg City, Luxembourg

A töltött rendszerek számítása komoly kihívást jelent a csatolt
elektrosztatika-, polarizáció- és diszperziómodell hibái miatt. A
szerzők megoldása innovatív, nem empirikus DFT-modell. Emel-
lett egyedien pontos referenciáikból kidolgozták az első, realisz-
tikus ion–fehérje kötődés adatbázist, és ezen validálták az új DFT
pontosságát. Az új megközelítés kiváló töltött rendszerekre, ame-
lyek például a gyógyszerkutatás, az elektrolitok, az elektro-, re-
dox- vagy koordinációs kémiai modellezéskor szükségesek. 
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