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Az évtizedek óta folyó biokémiai, szerkezeti, spektroszkópiai, és kémiai reaktivitási 
kutatások egy igen jelentős kísérleti és elméleti adathalmazt hozott létre, amelyre 
támaszkodva lehetőség nyílt arra, hogy a bioszervetlen kémia két legnagyobb szerkezeti 
problémáját megoldhassuk. Ezek a biológiai nitrogén rögzítés és a hidrogén előállítás 
katalitikus Fe-S klasztereinek összetétele, az atomok töltéseloszlása és elektronspin 
állapota. 
 
Sűrűségfukcionál számítások lehetővé tették, hogy ezt a roppant terjedelmes adatbázist, 
mintegy közös nevezőre hozzuk és megoldást találjunk a fenti problémákra. Az enzimek 
aktív centrumában levő Fe-S klasztereket redukált-szimmetriájú közelítésben leírva 
megvizsgáltuk a vas-ionok spin és oxidációs állapotát, a misztikus "szellem" ligandumok 
lehetséges összetételét és töltésállapotát, a klaszterek szerkezetét egy minimális, de 
elégséges fehérje környezettel, a ligandumok protonáltsági fokát, redukciós potenciálokat, 
és számos spektroszkópiai paramétert (csatolási állandók, kémiai eltolódások, és atom-
törzs gerjesztés intenzitások). 
 
A hidrogenáz enzim esetében, az elméleti vizsgálatokat tovább vive kísérletileg tesztelhető 
hipotéziseket állítottunk fel az egyedi klaszter ligandumok katalitikus szerepére és 
biokémiai eredetére. 
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