Kémiai virtualis valésag a bioszervetlen rendszerek és metalloenzimek vilagaban
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Az elméleti kémia eszkdztaranak fejlédése és a kapcsolddo szamitdgépes hardver
elérhetésége lehetdvé tette, hogy mindenki szamitégépes modellekkel dolgozzon és azok
segitségével gondolkozzon. Kis tulzassal, manapsag egy tudomanyos publikaciétél szinte
mar kdvetelmény, hogy egy-két “DFT-s eredményt” is tartalmazzon. Ugyanakkor ez
nagyon sok veszélyt rejt és sajnos megfigyelhetjik a szakirodalomban egyfajta
felhigulasat. Konkrétabban fogalmazva, a molekulamodellezés egyre szélesebb koéri
hasznalataval egyre csdkken a kisérletez6 és az elméleti emberek k6zétt az egymas
munkaja irant mutatott bizalom.
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Ez a szakadék képzbdés a szamitégépes molekulamodellezés terén kiléndésen
sulyos a metalloenzimatika tertletén. Az eléadas a galaktéz oxidaz példajan kivanja
bemutatni a csapdakhoz vezetd modellezési |épéseket. A lehetséges hibak feltarasa
mellett megoldasokat mutat be, hogyan lehet példaul réntgen abszorpcios spektroszkdpiai
eredményeket kdzvetlendl felhasznalni metalloenzimek aktiv centrumanak virtualis kémiai
modellépitésére, ahol a modellek nem csak ugy néznek ki mint a valdés kémia rendszer, de
ugy is mikddnek. Az elédas végén a jelen futd kutatasi munkakbdl is felvillan majd egy két
példa.
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