Az emberek sokféle betegségben szenvednek, amelyek koézil néhany gyogyithaté a mar
letezo gyogyszerekkel, de vannak olyanok is, amelyek sajnos még nem. Sajnalatos moédon
egyes gyogyszerek, amelyeket mar alkalmaznak bizonyos betegséegek kezeléséere, nem
kelléen hatékonyak eés kellemetlen mellekhatasokkal jarhatnak. Ezért nem meglepd, hogy

a gyogyszerkutatas-fejlesztés mind az egyetemek, mind a gyogyszeripar
szamara igen kiemelt tertilet.

Egy Uj gyogyszer tervezese osszetett es tobb tudmanyteruletet
is erinto feladat. Egy Uj gyogyszer forgalomba hozatalahoz tobb,
mint 10 év tanulmanyozas, kisérletezes es teszteles is kellhet.
A szuperszamitogepek egyre fontosabb szerepet jatszanak
ebben a folyamatban. Bebizonyitottak, hogy képesek a lehet-

seges gyogyszerek koret leszukiteni, ezaltal sok idot es kolt-

seget takarithatunk meg a kiserleti teszteles soran. A legjobb

jelolt beazonositasa helyett azert beszelhetink a jeloltek ko-

renek leszukiteseérol, mert a szamitogepek énmagukban meg
nem kepesek feltérkepezni a gyogyszerek kolcsonhatasainak
dsszetettseget az emberi testben. A lehetséges gyogyszernek
nemcsak hatékonyan kell a célzott betegséget kezelni, hanem
a leheto legkevesebb mellekhatassal kell jarnia. Legyen ke-
miailag és metabolikusan stabil, ne legyen toxikus (beleértve
a metabolitjait), és sok mas kedvezd tulajdonsaggal kell ren-
delkeznie peldaul oldhatosag, sejtmembranokon valo athalado
képesseq stb.

Egy tipikus, egy bizonyos betegséget célzd
gyogyszertervezesi folyamat eze-
ket a lépéseket koveti: eld-
szor azonositani kell az un.
. Ez jellemzben
egy fehérje receptor. enzim vagy nukleinsav, amely meg-
hatarozdszerepet jatszik a szervezetben levd korockozo el-
pusztulasaban vagy tulélésében. Egy gydgyszer molekula,
amelyet gyakran neveznek ligandumnak, tipikusan eqgy kis
szerves molekula, amely képes a bioldgiai célponthoz kap-
csolodni (ezt nevezzik kulcs-zar mechanizmusnak). A ligan-
dum (legyen az reverzibilis vagy irreverzibilis) kapcsolodasa
utan a biologiai célpont funkcidja megvaltozik. Ez magaban
foglalhatja az enzim gatlasat aktiv helyhez valo kotodéssel,
a fehérje receptorok blokkolasaval vagy aktivalasaval; vagy az
ioncsatornara gyakorolt hatast.




A szuperszamitogepek fé szerepe a gyogyszer-felfede-
zésben a ligandumok celhoz vald kétdodesenek meny-
nyisegi leirasa. Az alkalmazott szamitasi modszerek kore
igen széles, a kisérleteken és megfigyeléseken alapulo
tapasztalasok (azaz hianyzik a fizika vagy kémia szigoru
elmeleti hatterelaranya es a teljesitmeny aranya valtozo.

Gyors, de empirikus szurési modszereket hasznalnak az
ismert kémiai vegyuletek hatalmas adatbazisainak vagy
az ezekbol konnyen szintetizalhato molekulaknak az elle-
norzesere. Ezek a modszerek vagy empirikus kepleteken,
vagy kifinomultabb gépi tanulasi modszereken/neuralis
halozatokon alapulnak, amelyeket a meglévo adatokra
Szuperszdmitégép alkalmaznak. Egyebirant a legkifinomultabb megkozeli-
AUREL tesek szilard elmeéleti hattéren alapulnak: a kvantumke-
mian és a statisztikai termodinamikan.
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Feszegetik a szuperszamitogepek jelenleg lehetséges
korlatait, de amint a szuperszamitogepek kelloen erdsek
lesznek, a gyogyszertervezésben és fejleszetésben tel-
jesen uj korszak kezdddhet el

ivancsi vagy
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