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KUTATÁSI TERÜLET BEMUTATÁSA

Számítógépes gyógyszertervezési eljárások fejlesztése és 
alkalmazása A gyógyszertervezés korai szakaszának kulcs-
lépése a potens hatóanyag-molekulák megtervezése. Ez a 
folyamat ma már leginkább számítógépes (farmakoinfor-
matikai) eljárások segítségével történik, amelyek képesek 
mind a nagy mennyiségű szerkezeti adat kezelésére, mind 
az összetett energetikai számítások elvégzésére. A farmako-
informatika eszköztárát mind a célpont-alapú, mind a ligan-
dum-alapú tervezésben bevetjük és a doktori munka során 
új eljárásokkal bővítjük. A módszereket teszteljük és alkal-
mazzuk a farmakológia kurrens területein, mint például a 
fájdalomcsillapítás, a jelátviteli folyamatok szabályozása, 
az antivirális- és az epigenetikai alapokon nyugvó terápiák. 
Célpont-hatóanyag kölcsönhatások számítógépes vizsgá-
lata: A számítógépes dokkolás a gyógyszertervezés kihagy-
hatatlan eszköze, amelyet gyógyszergyárak is széleskörűen 
alkalmaznak. A projekt a gyógyszer-célpont kölcsönhatások 
szerkezetének és energiájának számítógépes dokkolással 
történő előrejelzésére fókuszál. A módszer képességeit és 
korlátait is vizsgáljuk.

ELSAJÁTÍTHATÓ TECHNIKÁK

Számítógépes molekulamodellezés, molekulamechanika, 
molekuladinamika, kvantitatív szerkezet-hatás vizsgálatok 
statisztikai módszerei, programozás C-ben, shell scriptek 
írása.
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