A biralobizottsag értékelése

Ferenczy Gyorgy nemzetkdzileg is figyelemre méltd eredményeket ért el a szamitogépes
kémiai modellezés teriiletén. MTA doktori munkéjanak célja az volt, hogy a korabbiaknal
jobb, 1j médszereket fejlesszen ki a molekularis kolcsonhatasokat szamitogépes elemzéséhez,
valamint e modszerek teljesitoképességének és pontossaganak ellendrzéséhez. A
szamitasokkal nyert eredményeket a kisérleti adatokkal szoros dsszhangban értelmezte. Az
elvégzett szamitasok olyan molekularis szintli sajatossagok feltarasara nyuajtanak lehetdséget,
amelyek kisérleti moddszerekkel kozvetleniil nem, vagy csak igen nagy koltségekkel
tanulmanyozhatok.

Ferenczy Gyorgy MTA doktori disszertaciojaban 6sszegzett f0bb eredmények a kdvetkezok:

e multipdlusokbol szarmaztatott toltések elvét tovabbfejlesztve effektiv multipolusok
meghatarozdsdval molekularis rendszerek toltéseloszlasanak ¢és elektrosztatikus
kolcsonhatasanak leirasara alkalmas ) modszert dolgozott ki,

e a kvantummechanikai/molekula mechanikai (QM/MM) modszerek esetében az
alrendszerek elvalasztasara tobb 0j modszert fejlesztett ki, s megmutatta, hogy az
elektrosztatikus potencidl hatékonyan leirhatd6 QM alrendszerben effektiv toltések
alkalmazasaval,

e a ligandumok fehérjéhez kotddésekor fellépd kolcsonhatasokat elemezve felismerte,
hogy néhany atomos molekulak esetén a kdtddésben a kotddési entalpia mutatkozik
dominansnak, a molekuldk méretének novekedésével viszont a kotodési
szabadentalpia nyereség ndvekedése dontden entropikus eredet,

e ¢ megallapitasokbdl azt a kovetkeztetést vonta le, hogy az optimalas folyaman a
maximalis entalpikus kotédés elérésére célszerli torekedni, tovabba javaslatot tett a

e méret-fliggetlen entalpikus hatékonysag (SIHE) indexet vezetett be, amelynek
maximalis értéke a molekula mérettdl fiiggetleniil 1 koriili, igy alkalmas a vegyiiletek
farmakokinetikai tulajdonsagainak kolcsonhatasi entalpiatol fliggd vizsgalatara.

A birdlobizottsag a jelolt valamennyi tézisét egyontetiien elfogadta, S az azokban lefektetett 1)
tudoményos eredményeket eredetinek és értékesnek itélte.



