Loslichkeitsbestimmung mittels molekularer
Simulationen von organometallischen Wirkstoffe

o S pyz

A N TI P I nfe Ctives g::::::eﬁ;hrenstechnik

Motivation

Simulation X | Modellierung X

= Organometallische Komponenten Experiment O | Konstruktion o
als Wirkstoffkandidaten gegen
multiresistente Keime und als
Chemotherapeutica

=  Oktanol/Wasser-Verteilungs-
koeffizient als MaR fir Toxizitdt und ~ Fragestellungen
Vertraglichkeit

=  Vorhersage des Ldslichkeits- » Molekulardynamische Simulationen
verhaltens essentiell fur Wirkstoff- zum Vergleich der Kraftfelder
forschung = Strukturelle Analyse der Wirkstoff-

Losungsmittel-Wechselwirkungen
» Bestimmung von Wasser/Oktanol-
Verteilungskoeffizienten

Zu diesen Fragestellungen werden
Studien- und Masterarbeiten angeboten.
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