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Projektek:

1. Fehérjék, peptidek, glikopeptidek szerkezete és molekularis dinamikaja

Az antifungdlis fehérjékkel kapcsolatos hatds/szerkezet kutatdsainkat kib&vitettik. Dr. Florentine Marx
(Innsbruck), Dr. Peter Crowley (Galway, irorszag), Dr. Galgdczy LaszIé és Dr. Varadi Gyorgyi (Szeged),
Dr. Gaspari Zoltan (Budapest, PPKE) csoportjaival egylttm(ikodve 6sszehasonlitjuk a PAF, NFAP,
NFAP2, PAFB, PAFC fehérjék és variansaik szerkezetét, dinamikajat és mikodésmaodjat. Mintegy 10
fehérje szerkezetét depondltuk eddig a pdb adatbazisba. TAMOP/OTKA/GINOP forrashol
nagyérzékenységl ITC-200 és automata DSC mikrokalorimétereket szereztiink be, amelyek jol
kiegészitik az NMR telités atvitel technikdkat a fehérje-ligandum interakcids és a letekeredési
kisérletekben. A szegedi partnereink altal kémiai szintézissel el6allitott fehérjékrél bizonyitottuk, hogy
szerkezetllk azonos a nativ valtozatokkal és az antifungalis hatasuk is azonos. A fehérjék teljes
1H/13C/15N NMR (https://debnmr.unideb.hu/) jellemzését kozoljuk és a rendkivil stressztlrd
diszulfid fehérjék hideg/meleg és kémiai (DMSO) kitekeredését értelmezziik. Az antimikrobialis
fehérjék és a fonalas gombak interakcidit is vizsgaljuk. A Gyogyszerészi Kémiai Tanszékkel kooperélva
tobb 4j, félszintetikus antibiotikumrél koézoltiink eredményeket. Az antivirdlis hatdsu glikopeptid
antibiotikum aglikonok és szarmazékok hatasmechanizmusat elméleti szamitasokkal és NMR NOE
vizsgalatokkal értelmezzik. Dr. Barna Teréz PhD hallgatéival k6z6s munkaban a B-D-xilozidaz és
mannoszintdz mutdns enzimek hatasmechanizmusat illetve a keletkez6 manno-oligoszacharid
termékeket vizsgaltuk.

2. Onszervez6d6 rendszerek

Prof. Herczegh Pal kozrem(ikodésével elGdllitott Uj, guanozin-tartalmu, G4 tipusu molekularis
Onszervez6désre  képes  vegylletek  szerkezetét  vizsgdltuk (COST  MP0802  projekt
(http://www.gdnet.org/home.html). Az ilyen tipusi vegylletek alkalmasak lehetnek molekularis
elektronikus eszk6zok eldallitasara, de farmakoldgiailag aktiv vegyliletek is lehetnek kdzik telomeraz
inhibitor aktivitassal. Dr. Kovdcs Lajossal (Szeged) egylttm(ikdodve, a koffeinhez hasonlé 3-
metilxantinrdl bebizonyitottuk hogy a guaninhoz hasonldan, képes kvadruplex szerkezet kialakitasara.
Ujabban a glikopeptid-sejtfal-analég modell rendszerek 6nszervezédésére is talaltunk példakat.

3. NMR modszertani fejlesztések

Dr. E. Kovér Katalinnal régi hagyomanya van a metodikai fejlesztéseknek, amit az 4j 700 MHz-es
spektrométer lizembehelyezése kilonodsen aktudlissa tesz. Ezek kézt emlithetd a pontosabb proton-
proton tavolsag mérése Gj ROESY maodszerrel és a kiilonféle telités atviteli technikak (STD) bevezetése
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fehérje-ligandum interakciok vizsgalatdra, tovabba a fehérjék bels6é dinamikadjanak vizsgdlatara
alkalmas relaxaciés technikak alkalmzasa.



