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Kutatasi tevékenység:

Ebben a szemeszterben az izraeli és spanyol kutatocsoportokkal kozos cikkiink irasa alatt két
fontos részletet sikeriilt még megfigyelniink:

1. Mas fehérjékkel végzett méréseik soran Prof. David Cahen és kutatdcsoportja azt
talalta, hogy ha a feliiletet - amire majd a késébbiekben a fehérjéket helyezik-
rovidebb ideig kezelik, akkor a fehérje és a kezelt feliilet kozott er6sebb csatolas jon
1étre a feliileti pozitiv toltések miatt. Ellenben ha a feliiletkezelés idejét par perc
helyett 30 percre novelték, a csatolas erdssége lecsokkent!™, Azt is megmutatték, hogy
az erdsebb csatolas a feliilet és a fehérje réteg kozott gyengébb hdmérsékletfiiggést
eredményez a kisérleti elrendezésen atfolyd aramban. Ezek 6sszhangban vannak azzal,
amit mi is feltételeztiink az Apo-Azurinhoz tartozé két, csak a feliilet kezelési idejében
eltéré mérés kiértékelése soran: ha kétféle viselkedést (magas- és alacsony
hémérsékletiit) figyelhetiink meg az aramban, akkor a csatolas er6ssége gyenge, és a
magas hdmérsékleti tartomanyra a Marcus-elmélet érvényes, mig a masikra az
altalanositott Landauer-formula.

1. Kisérleti elrendezés

2. Nem csak a HOMO-HOMO-1, LUMO-LUMO+1 energiakiilonbségek nagysaga
hatarozza meg, hogy mely részecskék (elektronok vagy lyukak) dominaljak a
transzportot; ugyanis fontos még ezeknek a palyaknak az elektrodokhoz viszonyitott
helyzete is. Apo-Azurin esetében lyukak dominalta transzportot feltételeznénk a DFT
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szamolasokbol kapott energiakiilonbségek 6sszehasonlitasa alapjan, viszont az
illesztésekbdl kapott energiakiilonbség a LUMO-LUMO+1-hez all kozelebb, ami
elektronok dominalta aramot jelent. Ha megnézziik a hullamfiiggvények
elhelyezkedését az elektrodokhoz képest, akkor azt talaljuk, hogy a HOMO, illetve
HOMO-1 palyak egyarant az alsé elektrodhoz vannak kozel. Ettdl eltéréen a LUMO
¢s LUMO+1 palyak csatolasa atellenes elektrodokhoz nagyobbnak feltételezhetd az
clhelyezkedésiik miatt, és mivel az energiakiilonbség nem sokkal nagyobb, mint
lyukak esetében, igy 0sszességében valdoban elektronok dominalta transzportot
kapunk.
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2. Apo-Azurin relevans molekulapalyai

A félév soran kozos kutatasba kezdtiink a Richter Gedeon Szerkezetkutatasi Osztaly
Molekulamodellez6 csoportjaval. Célunk, hogy a fehérjék kvantumos vezetdképességének
mélyebb megértésével és a ligandumjaik kvantumos tulajdonsagainak felhasznalasaval olyan
eredményeket érjiink el, amelyek a gyogyszerkutatas szempontjabol hasznosak. A
kvantumkémiai szamoléasaink alapjat a YAEHMOP programcsomag képezi, mely a
kiterjeszetett Hiickel modszeren alapul. Els6 1épésben azt kezdtiik el vizsgalni, hogy az eddig
hasznalt, viz nélkiili strukturak szamolasa mennyiben tér el attol, ha a fehérjét szolvatalt
allapotaban vizsgaljuk. Ehhez két idépillanatot (frame 800 és frame 1002) vettiink egy
szolvatalt fehérje-ligandum komplex molekuladinamikai szimulaciojabol. Ebbél tobbféle
strukturat allitottam elo:

e frame 800/1002 vizzel
e frame 800/1002 viz nélkiil
e Csak a vizmolekulak mindkét frame-bol

Nem meglepd, hogy a két kiilonb6z6 frame spektruma nagyon hasonld, eltekintve a nagy
energiaju lazito palyaktol. Minden spektrumban a piros és fekete vonalak a HOMO ¢és LUMO
palyakat jelolik.
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3. Két frame spektruma (vizzel és anélkiil)

Ha megnézziik a két frame spektrumat vizzel és anélkiil, akkor azt lathatjuk, hogy az altalunk
hasznalt kvantumkémiai mddszer a szolvatalt fehérje esetében mintha ‘6sszefésiilné’ a viz

molekulak és a viz nélkiili fehérje spektrumat.
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4. Frame 800-hoz tartoz6 spektrumok
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5. Frame 1002-héz tartozé spektrumok

Azonban érdemes masképp is vizsgalddni, példaul az energiaszinteket abrazolni az indexek

fliggvényében:
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6. 1002-es frame enrgiaszintjei

Lathato, hogy a HOMO szintek energiaban nem térnek el tulsagosan. Ha viszont azt
szeretnénk ellendrizni, hogy valoban egy ‘0sszefésiilés’ eredménye-e a szolvatalt fehérje
spektruma, akkor érdemes a viz és a fehérje spektrumait egymas mellé flizniink,

sorbarendezniink, majd megnézni, hogy ez a manualisan eldallitott spektrum mennyiben tér el
a szolvatalt fehérjéétol:
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7. A két spektrum kiilonbsége (HOMO = 7514)

Ezek fényében nem lehet egyértelmiien kijelenteni, hogy a viz elhanyagolhaté-e az
esetiinkben; ehhez tovabbi elemzésekre van sziikség. A Richter csapata kiildott még nekiink
ehhez a fehérjéhez bedokkolt aktiv €s inaktiv ligandumokat is, amiket kvantumkémiai
modszerekkel tervezek vizsgalni a kovetkezd szemeszterben.

Tanulmanyi tevékenység:

A félév soran az alabbi kurzusokat végeztem el:

e Soktestprobléma Il. (jeles)
e Polimerek és membranok statisztikus fizikaja (még nem értékelt)
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