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Témacim: Ligandum-karakter és receptor specifitdas modellezése az opioid rendszerbe

A kutatasi téma leirasa: A fajdalomcsillapitasban jatszott szerepe miatt az dpiat rendszer kikerilhetetlendl részt
vesz az orvosladsban. Az 6nmagaban is dsszetett, négyféle receptorbdl allo rendszer, a klldénb6zé fizioldgiai
folyamatokban val6 résztvétele bonyolult médon alakitja a hatas-mellékhatas mérleget. Ennek javitdsa az egyes
receptorokon kifejtett farmakoldgiai hatasok (agonizmus, antagonizmus, inverz- és parcialis agonizmus)
megeértésével lehetséges, amit in silico modszerekkel kidolgozott atomi szinti modellel kivanunk elérni. A modell
fébb elemei a kiilonbdz6 opioid ligandumoknak a mar ismert aktiv és inaktiv receptor szerkezetekben mutatott
atomi kdlcsonhatasi és kotédési energia mintazata mind a négy opioid receptorra. Mindezeket modellezett receptor

allapotokra is kiterjesztjlk.



