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den entwickelt werden, mit denen Einfliisse von La-
dungsverteilungen, Losungsmitteln, Direktionalitét
von Wasserstoffbriicken und dergleichen zuverlassig
berticksichtigt werden konnen. Bei einfacheren Féllen
ist dies bereits moglich. So konnte z.B. der
Benzolsulfonamid-Komplex (Abb. 11) erfolgreich re-
produziert werden.

Solche modifizierte Kraftfelder sind auch fiir das
computerunterstiitzte «Molecular Modelling» bei
komplizierten Systemen, wie z.B. beim Entwurf von
Pharmazeutika oder dem Einpassen von Substraten
oder Inhibitoren an Enzyme bedeutungsvoll. Semi-
quantitative Aussagen sind nur moglich, wenn Ein-
fliisse der genannten Art beriicksichtigt werden kon-
nen. Ein aktuelles Beispiel dazu ist die
Carboanhydrase-Hemmung durch Sulfonamide, die
durch A. Vedani in unserer Gruppe untersucht wird
[7]. Erst der Einbezug der Direktionalitidt von Wasser-
stoffbriicken und des Einflusses von angelagerten
Wassermolekiilen erlaubte eine verniinftige semi-
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quantitative Verifizierung der beobachteten Inhibitor-
starken. Die Grundlagen fiir solche Modifikationen
kommen aus Strukturbibliotheken und der Untersu-
chung von Modellsystemen, wie eben des «einfachen»
Molekiils 18-Krone-6.
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