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A GYOGYSZERGYARTAS DIGITALIS TRANSZFORMACIOJA: A
FOLYAMATANALITIKATOL AZ INTELLIGENS, MODULARIS ES
URBELI GYARTASTECHNOLOGIAKIG

NAGY ZOLTAN KALMAN, az MTA kiils6 tagja

A gyogyszergyartas napjainkban alapvetd technoldgiai atalakulison megy keresztiil, amelyben
a hagyomanyos empirikus folyamatfejlesztést egyre inkibb adatvezérelt, modellalapu és
intelligens rendszerek valtjik fel. A modern gydgyszertechnolégiai folyamatok — kiilonosen a
kristalyositas —kozponti szerepet jatszanak a hatéanyagok mindségének, gyarthatosaganak és
fenntarthat6 elGillitasinak biztositisiban, mikozben szoros kapcsolatot teremtenek a

hat6éanyag— és készitménygyartas kozott.

Az elGadas dttekinti, miként alakitjdk 4t a folyamatanalitikai technoldogidk (PAT), a
matematikai modellezés, a digitilis ikrek és a mesterséges intelligencia a gyogyszergyartas
tervezését, monitorozasit és szabilyozasit. Bemutatasra keriil egy 1j, minGség-visszacsatolison

alapulé szabélyozési és tervezési koncepcié (Quality—by Control QbC), valamint a digitalis

/////

Az el6adas példikon keresztiil szemlélteti a szakaszos és folyamatos technologidk integricidjat,
a moduldris és elosztott gyogyszergyartasi rendszerek fejlesztését, valamint az autoném és
személyre szabott gyogyszergyartas lehetGségeit. Kitekintést ad tovabba a mikrograviticios és
Urbeli gyogyszergyartds 4j perspektivdira is, amelyek nemcsak alapkutatdsi szempontbdl
jelentenek 4j tudomdnyos kihivisokat, hanem a jov fenntarthat6 és adaptiv gyogyszergyartasi
technoldgidinak fejlesztésében is meghatirozd szerepet jatszhatnak. Az elGadds példikon
keresztiil szemlélteti a modszerek —alkalmazdsit kiilonboz nagy  jelentGségd
gyogyszerhatéanyagok esetén, beleértve daganatellenes és COVID-19 kezelésére alkalmazott

vegyiletek kristilyositasi és gyartistechnoldgiai fejlesztését is.

A gyogyszergyartas jovGje varhatéan nem nagy kozponti gydrakban, hanem intelligens,
osszekapesolt és adaptiv rendszerek hélézatdban formélédik — a foldi moduliris és mobil
gyartasi rendszerektdl egészen az tdrbeli gyartasi platformokig.
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THE POWER OF WEAK NON-COVALENT INTERACTIONS IN
MOLECULAR RECOGNITION

BEZHAN CHANKVETADZE, MTA Honorary Member

It is well accepted in chemistry that non-covalent interactions are much weaker (typically 1—
5 kcal/mol) compared to covalent interactions (20—220 kcal/mol). Covalent interactions result
in the formation of molecules from atoms or in the chemical transformation of molecules. The
molecules themselves or the process of their formation during a chemical reaction represent
the major subjects of various branches of chemistry. In the present lecture I am going to
highlight the importance of weak(er) non-covalent forces in various fields of science, with
special emphasis on chemistry. As the primary chemical topic, I will deal mostly with
enantioselective selector—selectand interactions leading to recognition and its reflection on
separation science. The initial part of the presentation will focus on our early studies
concerning the design, synthesis and application of chiral selectors based on natural
polysaccharides for non-covalent interactions in liquid phase. In the same part, further studies
will be described on converting effective recognition elements into commercially viable and
competitive materials for the separation of enantiomers in high-performance liquid
chromatography (HPLC), supercritical fluid chromatography (SFC), nano-liquid
chromatography (nano-LC) and capillary electrochromatography (CEC). The second part of
my presentation will deal with combining capillary electrophoresis (CE), nuclear magnetic
resonance (NMR) spectroscopy and molecular modelling techniques for understanding non-
covalent selector—selectand interactions as the basis of separation mechanisms. A short section
of the final part of my presentation will be dedicated to the design of non-covalent interactions
capable of enabling the separation of very similar (virtually identical) compounds such as
isotopologues and isotopomers. Another short section will include our studies with societal

implications such as the analysis of novel drugs of abuse.



