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Az évtizedek Ota folyd biokémiai, szerkezeti, spektroszkopiai, és kémiai reaktivitasi
kutatasok egy igen jelentds kisérleti és elméleti adathalmazt hozott Iétre, amelyre
tamaszkodva lehetéség nyilt arra, hogy a bioszervetlen kémia két legnagyobb szerkezeti
problémajat megoldhassuk. Ezek a biologiai nitrogén rogzités és a hidrogén elballitas
katalitikus Fe-S klasztereinek 0Osszetétele, az atomok toltéseloszlasa és elektronspin
allapota.

SlrlGségfukcional szamitasok lehetdveé tették, hogy ezt a roppant terjedelmes adatbazist,
mintegy kdzos nevezdre hozzuk és megoldast talaljunk a fenti problémakra. Az enzimek
aktiv centrumaban levé Fe-S klasztereket redukalt-szimmetrigju kozelitésben leirva
megvizsgaltuk a vas-ionok spin és oxidacios éallapotat, a misztikus "szellem" ligandumok
lehetséges Osszetételét és toltésallapotat, a klaszterek szerkezetét egy minimalis, de
elégséges fehérje kornyezettel, a ligandumok protonaltsagi fokéat, redukciés potencialokat,
€s szamos spektroszkdpiai paramétert (csatolasi allanddk, kémiai eltolodasok, és atom-
torzs gerjesztés intenzitasok).

A hidrogenaz enzim esetében, az elméleti vizsgélatokat tovabb vive kisérletileg tesztelhetd
hipotéziseket allitottunk fel az egyedi klaszter ligandumok katalitikus szerepére és
biokémiai eredetére.
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