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Raļunalna kemija

Ådaje interpretaciju postojeĺih fenomena i pojava te 

omoguĺuje bolje razumijevanje podataka dobivenih 

eksperimentom (uvid u elektronsku strukturu molekula 

nedostupnu eksperimentalnim ureĽajima)

Åpruģa opis procesa nedostupnih eksperimentu    

(spojevi izuzetno kratkog ģivotnog vijeka, opasni spojevi, 

kemija u svemiru)

ÅpredviĽa nove spojeve ģeljenih svojstava i prije njihove 

sinteze, ļime ciljano vodi eksperimente prema novim 

materijalima

Åraļunalni rezultati vrlo su precizni (usporedivi s onima 

dobivenim najsuvremenijim instrumentima)

Åravnopravan, a ļesto inuģan partner u 

eksperimentalnim istraģivanjimau svim granama kemije i

znanostima o ģivotu
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Struktura i funkcija bioloġkih sustava

ǒVezanje supstrata i inhibitora u aktivno mjesto

ǒMehanizam katalitiļke aktivnosti i inhibicije

ǒAktivacija receptora

ǒMutirani enzimi

ǒDizajn lijekova

Dizajn novih materijala poboljġanih svojstava

ǒOptiļki kemijski senzori i senzorski materijali

ǒGelovi ionskih tekuĺina

ǒJake organske superkiseline i superbaze

ǒAntioksidansi 

Mehanizmi reakcija u organskoj kemiji

ǒNukleofilne/elektrofilne adicije/supstitucije

ǒKiselo-bazne reakcije

ǒReakcije pregradnje u masenoj spektrometriji 

Struktura i svojstva malih molekula

ǒMetalni kompleksi

ǒInterakcija malih molekula s bioloġkim sustavima

ǒVibracijska spektroskopija u kondenziranim fazama
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MAOïA - monomer MAOïB - dimer
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Monoaminoksidaza (MAO) ïenzim za razgradnju amina u mozgu
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ǒ MAO razgraĽuje amine do imina kroz hidridni mehanizam u 2 stupnja

ǒ Interpretirana katalitiļka aktivnost MAO A i MAO B izoformi s nizom 

supstrata, racionaliziran efekt brojnih toļkastih mutacija, reproduciran 

utjecaj deuteracije i kinetiļkih izotopnih efekata

ǒ Izraļunate pKa vrijednosti aminokiselina u aktivnom mjestu te pokazano da 

oba izoforma koriste isti hidridni katalitiļki mehanizam 

ǒ Interpretirana selektivnost MAO enzima te identificirane aminokiseline 

odgovorne za vezanje supstrata i pravilnu orijentaciju unutar aktivnog 

mjesta, ġto omoguĺuje primjenu u podruļju biotehnologije i proteinskog 

inģenjerstva te otvara prostor dizajnu i pripravi novih MAO inhibitora

Katalitiļka aktivnost MAO enzima
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MAO

MAO selektivnost

u mozgu

serotonin dopamin

MAO B

DEPRESIJA PARKINSONOVA BOLEST

MAO A

klorgilin
rasagilin

selegilin
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rasagiline (RAS) selegiline (SEL)

ï27.0 kcal molï1 ȹGBINDING ï31.9 kcal molï1

1.4 Ā 10ï8 M IC50 6.8 Ā 10ï9 M

FAD

Tyr398
Tyr435

Gln206

Leu171 RAS

FAD

Tyr398Tyr435

Gln206
Leu171 SEL


