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Az elméleti kémia eszköztárának fejlődése és a kapcsolódó számítógépes hardver 
elérhetősége lehetővé tette, hogy mindenki számítógépes modellekkel dolgozzon és azok 
segítségével gondolkozzon. Kis túlzással, manapság egy tudományos publikációtól szinte 
már követelmény, hogy egy-két “DFT-s eredményt” is tartalmazzon. Ugyanakkor ez 
nagyon sok veszélyt rejt és sajnos megfigyelhetjük a szakirodalomban egyfajta 
felhígulását. Konkrétabban fogalmazva, a molekulamodellezés egyre szélesebb körű 
használatával egyre csökken a kísérletező és az elméleti emberek között az egymás 
munkája iránt mutatott bizalom. 
 

 
 

 Ez a szakadék képződés a számítógépes molekulamodellezés terén különösen 
súlyos a metalloenzimatika területén. Az előadás a galaktóz oxidáz példáján kívánja 
bemutatni a csapdákhoz vezető modellezési lépéseket. A lehetséges hibák feltárása 
mellett megoldásokat mutat be, hogyan lehet például röntgen abszorpciós spektroszkópiai 
eredményeket közvetlenül felhasználni metalloenzimek aktív centrumának virtuális kémiai 
modellépítésére, ahol a modellek nem csak úgy néznek ki mint a valós kémia rendszer, de 
úgy is működnek. Az elődás végén a jelen futó kutatási munkákból is felvillan majd egy két 
példa. 
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