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A kutatécsoport kutatasi fokuszteriilete

A modern magneses magrezonancia (Nuclear Magnetic Resonance, NMR) spektroszkopia a
molekuldk oldatbeli szerkezetének, mozgasi jellemzéinek és a molekularis kdlesonhatasainak
rendkivil hatékony kutatasi eszkéze. A molekularis felismerésért felel6s fehérje-ligandum
kolesonhatasok atomi szinti vizsgalatan keresztiil kiemelked6en fontos informacidkat nyujt a
szerkezet-hatas Osszefiiggések felderités¢hez és ezaltal 4 terapias készitmények kifejlesztéséhez.
Kutatécsoportunk nemzetkozileg is jelentés eredményeket ért el olyan 4j NMR moédszerek
fejlesztése tertiletén, amelyek az NMR paraméterek érzékeny meghatarozasat, valamint a
molekularis kélecsonhatasok atomi szint( vizsgalatat teszik lehet6vé.

Kutatdsi ~ programunkban szerepel 4j NMR kisérleti metodikdk kidolgozasa a molekularis
kolesonhatasok szerkezeti és dinamikai jellemzdinek tanulmanyozasara; ligandumok kotédésért
felel6s szerkezeti egységeinek feltérképezésére, valamint a ligandumok kotShelyekért vald
versengésének tanulmanyozasira és a kotédés specifikus illetve nem-specifikus jellegének
eldontésére. Kotddésvizsgalatok  kiterjesztése membranhoz  kotott, G-fehérjéhez kapcesolt
receptorokra. Uj, biolégiailag aktiv peptidek, fehérjék, szénhidratok és szarmazékaik, valamint



egyéb természetes illetve szintetikus eredetd molekuldk oldatbeli szerkezetének és mozgasi
jellemz&inek NMR vizsgalata. A vizsgalt vegylletek térszerkezete és biologiai hatasa kozti
Osszefuggések elemzése. Gomba és virusellenes minifehérjék (pl. PAF, NFAP2, PAFC) stabilitas-
szerkezet-dinamika-hatas 6sszefiiggéseinek tanulmanyozasa. A Postsynaptic Density (PSD) fehérje
halézat (pl. GRIP1, Shankl, GKAP) NMR szerkezeti és dinamikai vizsgalatai. Kilonbozé
szénhidrat-mimetikumok lektin-k6tédésének vizsgalata a  szénhidrat-fehérje kolcsonhatasok
molekularis mechanizmusanak jobb megértése céljabol. Heparin-analoég szénhidrat szarmazékok
kolesonhatasanak vizsgalata antitrombinnal tobbek koézt NMR, ITC és CD mérésekkel.
Antibakteridlis és antiviralis hatasu moédositott glikopeptid antibiotikumok szerkezetének és
interakcidinak  tanulmanyozasa.  Protein = foszfatdz  inhibitorok  és  aktivatorok
hatasmechanizmusanak felderitése 1j, farmakologiai szempontbdl hatékonyabb molekulak
tervezése céljabol.

Aktualis kutatasi témakrél és eredményekrdl tovabbi informacié az alabbi oldalon érheté el:

https://debnmr.unideb.hu
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