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VALOGATOTT KOZLEMENYEK

A gyogyszertervezés korai szakaszanak kulcslépése a potens
hatéanyag-molekuldk megtervezése. Ez a folyamat ma mar
leginkdbb szamitégépes (farmakoinformatikai) eljarasok
segitségével torténik, amelyek képesek mind a nagy
mennyiségl szerkezeti adat kezelésére, mind az Osszetett
energetikai szamitasok elvégzésére. A farmakoinformatika
eszkoztarat mind a célpont-alapy, mind a ligandum-
alapu tervezésben bevetjik és a doktori munka soradn
Uj eljarasokkal bdvitjik. A moddszereket teszteljik és
alkalmazzuk a farmakoldgia kurrens teriiletein, mint példaul
a fajdalomcsillapitas, a jeldtviteli folyamatok szabalyozasa,
az antivirdlis- és az epigenetikai alapokon nyugvo terapiak.

ELSAJATITHATO TECHNIKAK

Szamitdégépes molekulamodellezés, molekulamechanika,
molekuladinamika, kvantitativ szerkezet-hatds vizsgalatok
statisztikai mddszerei, programozas C-ben, shell scriptek
irasa.
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