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A fehérjéket sokaig szigeteldknek gondoltidk, 4m az uj kisérleti eredmények!!??]
nagyban eltérnek azoktél az elektrokémiai megfigyelésektdl, melyekben a fehérjék
szigeteloként viselkednek nagy HOMO-LUMO gap-pel.

Vattay Gébor 4altal vezetett kutatocsoportunk ezen Uj kisérleti felfedezések
megmagyarazasara keresi a valaszt. Ennek eredményeként jott 1étre egy olyan altalanositott
Landauer formula, amely fehérjék és biomolekulak vezetdképességét hivatott leirni bioldgiai
rendszerekben érvényes koriilmények kozott (magas hémérséklet, zajos kornyezet).[]

Kutatasi tevékenység:

A fent emlitett altalanositott formulat nem sok kisérleti adattal tudtuk tesztelni elsd
cikkiink megjelenésééig; azonban a félév elején egyiittmiikodést kezdtiink egy, a teriileten jol
ismert kisérleti csoporttal. Prof. David Cahen és munkatarsai az izraeli Weizmann Intézetben
fehérjék vezetSképességét mérik, tobbnyire annak hémérsékletfiiggését.[>678l
(Szemi)klasszikus elméletek szerint a fehérjéken atfolyd aram alakja:

I = Ipe~da/ksT

Ahol A1 energiakiilonbség a HOMO-LUMO gap. Ez az alak elég magas homérsékleteken
érvényes, am a megfigyelések azt mutatjak, hogy a fehérjék éarama a hdémérséklet
csokkenésével egy konstanshoz tart. Az altalanositott Landauer formula szerint:

[ =1+ Ipe b2sT

Az értéke lehet a HOMO-HOMO-1 szintkiilonbség (lyuktranszport) vagy LUMO+1-LUMO
(elektrontranszport).

Alapvetden nem lehet egy univerzalis hatart huzni ,.elég magas” és ,mar alacsony”

hémérséklet kozott, hiszen a kétféle viselkedés fligg az elektrodok fehérjékhez vald
csatolasanak erdsségétdl is.
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Kisérleti berendezés sematikus abrdja
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Mivel az aram hémérsékletfliggését tobb fesziiltségnél is mérték, igy az aramokra illesztett
gorbék paramétereit (lo, I, A) fesziiltség fliggvényében is tudtuk vizsgalni.
Az adatfeldolgozas legelsé 1épéseként kivontuk a V=0 fesziiltségnél mért aramot mindegyik
mérésbol, majd amelyik mérésnél célszerli volt, polinomot illesztettiink az aram-fesziiltség
gorbékre, ezzel csokkentve a mérés pontatlansagat.
Tobbféle fehérjéhez tartozo adatsor allt rendelkezésiinkre, ezek koziil két kisebb kiértékelése:
e Azurin és Apo-Azurin:
Az Azurin egy kicsi fehérje (14kDa), mely tartalmaz egy Cu?* kofaktort, ezzel szemben az
Apo-Azurin szerkezete csak annyiban tér el az Azurinétdl, hogy nem talalhaté meg benne
a fém ion.
A fehérjéket egy linker segitségével kapcsoljak egy oxidréteghez, aminek tulajdonsagai
nagyban befolyasoljak a fehérjék vezetOképességének hémérsékletfiiggését. Emiatt
tobbféle eljarassal készitett réteggel is végeztek mérést (Apo-)Azurinnal.
Az egyik oxidréteg esetében mindkét fehérje adatsora kiértékelhetd volt és nem
tartalmazott magas hémérsékleti tartomanyt.

Unpublished Unpublished

—e— Azurin —e— Azurin
004 Apo-Azurin 000z Apo-Azurin
ooo01
0002

0000

0000

Io [A/lcm?]

-0.001

I+ [A/em?]

-0.002

-0.003

~0.004 o00s

00 1 00 01 02 03 04
Voltages [V] Voltages [V]

Unpublished

0.050

—e— Azurin
0.045 Apo-Azurin

0040
0.035

0.030

AFE [eV]

0.025

0.020

0.015

—04 -0.3 0.2 -01 01 02 03 04

0.0
Voltages [V]

A régebbi mérés esetében csak az Apo-Azurin volt kiértékelhetd, de ebben az esetben nem
volt olyan erds a csatolas és a magas hdmérsékletii tartomanyt is tudtuk vizsgélni.

Apo-Azurin on Si-SiOx-linker
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e Cytochrome-C:

Cytochrome C E104C mutant
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Mivel mind a harom fehérje kicsi, igy az energiaszintjeik DFT-vel konnyen kiszamolhatok
viszonylag nagy pontossaggal. Ebben volt segitségilinkre egy masik kutatocsoport, akik
szintén fehérjék vezetSképességével és szerkezetével foglalkoznak.®’! Az 6 eredményeiket
tudtuk 6sszevetni a V=0 fesziiltségnél kapott A1 és Ao paraméterekkel.

_ Illesztési paraméter DFT szamolés
Apo-Azurin ~0.036 eV ~0.035eV
(alacsony T) (4jabb mérés) (LUMO+1-LUMO)

Azurin - ~0.032 eV
(alacsony T) ~0.036 eV (HOMO-HOMO-1)
Apo-Azurin ~ ~0.28 eV

(magas T) ~0.33eV (HOMO-LUMO)

CytC N ~0.014 eV

(alacsony T) ~0.012eVv (HOMO-HOMO-1)

Lathato, hogy az altalunk kapott értékek nem térnek el nagyban a DFT-vel kiszamoltaktol. Az
is megfigyelhetd, hogy mig az Apo-Azurin esetében az elektronok transzportja dominal, addig
a Cyt C és Azurin esetében a lyuktranszport a dominans.

Tanulmanyi tevékenység:

A félév soran az aldbbi kurzusokat végeztem el:

e Az érzékelés biofizikaja (jeles)
e Makromolekulak (jeles)
o Uj kisérletek a kvantummechanikéban (jeles)

Publikaciok:
Folyamatban van egy kozos cikk irasa az emlitett két kutatdcsoporttal.

Szakmai kozéleti tevékenység:

Kisérletek bemutatasa a Kutatok Ejszakajan online.
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