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Az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlya dltal kivdlasztott publikdcidk kozill az elsében a szerz6k ku-

tatdsi eredményei, a kariprazin-szdrmazékok esetében, 1ij szerkezeti alapot teremtenek a tervezett far-

, , makoldgiai tulajdonsdgokkal rendelkezd dopamin D3-receptort célzd ligandumok raciondlis tervezé-

Valogatas séhez. A mdsodik kiemelt kozlemény szerzdi NMR kémiai eltoldddsokon alapuld statisztikai mddsze-
reket vezettek be a rendezetlen fehérjék szerkezeti hajlamainak meghatdrozdsdra.
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az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlydnak elnoke

A kariprazinhoz koétott dopamin D3-receptor A gyogyszerhatas molekularis finomhangolasa
o ’ e Kariprazin és a dopamin D;-receptor

szerkezete feltdrja a célzott farmakolégiai

tulajdonsdgu parcidlis agonistdk tervezésének

alapelveit

Apro eltérés
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A kétédés hel befolyasolia az aktivald A szerkezet ismerete segiti a szelektivebb
gyogyszerjeloltek tervezését.
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Szakmai 9sszefoglalé Ez a megbizhatd informéciét szolgdltaté megoldds elrelépést je-

A kariprazin harmadik generdcids antipszichotikum, amely a do-  lent a rendezetlenségen alapuld gydgyszertervezésben. @
pamin D3 receptor (D3R) parcidlis agonistdja. A szerz6k munkd-
juk sordn meghatdroztdk a D3R kariprazinnal, valamint tobb —
az inverz agonistdtdl a nagy hatdsossdgu parcidlis agonistdkig

sz . . ‘ 4 < . Véletlenhurok prediktor jellemzése
terjedd — kariprazinszdrmazékkal alkotott komplexének krio- F J

EM-szerkezetét. A szerkezeti adatok, a farmakoldgiai jellemzés DR = Mdiszkordans

és a molekuladinamikai szimuldcidk egyiittes elemzése feltérta, ONMR Nazonositott
hogy mér kisebb kémiai mddositdsok és a ligandum kotdmddjé-

nak finom véltozdsai is jelentdsen eltérd funkciondlis vdlaszok- Szerkezeti hajlamok SPIT alapjan

hoz vezethetnek. E felismerések alapjdn fokozott D3/D2-szelekti-
vitdsu kariprazinszdrmazékokat terveztek, eredményeik pedig dj
szerkezeti alapot teremtenek a kivdnt farmakoldgiai tulajdonsa-
gokkal rendelkezd, D3R-t célz6 ligandumok raciondlis tervezéséhez.
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