KISERLETI ANYAGTUDOMANY

TOMPA KALMAN

Molekularis mozgasok fehérjékben

Masodik rész

Meérfoldkovek €s jovOkép-vazlatok

ehérjék molekularis szintii kisérle-
F ti vizsgalataban végzett munkank

alapveto célkitiizése a molekuldak
dinamikus jellemzése; olyan jellemzok
bevezetését tiztiik ki, amik tulmutatnak a
molekulak szerkezetének sztatikus leira-
san. Az ut, amit végigjartunk, az iroda-
lomban nyomon kovethetd [1] [2], és elsé
lépéseink ismertetése a Természet Vilaga
2015. juliusi szamdaban hazai olvasdink
szamara is elérhetd. E folytatas is azt az
utat kéveti. A kezdetek ota természetesen
messzebb jutottunk, mint ameddig sze-
miink akkor elért, és a horizonton menet
kozben feltiintek olyan magasabb rendii
célok is, amik ma mar tulmutattak egy-
egy fizikai és/vagy kémiai dinamikai
jellemzé kisérleti meghatdrozasan és az
eredmények bemutatasan. Ezek koziil
megemlitfiik azokat, amelyeket indulas-
kor nem tiizhettiink ki célul. Nevezetesen,
hogy a vonatkozo fizikai-kémiai jellem-
z0k dinamikai leirasa tovabbi rendpa-
raméterek bevezetésével kozelebb vihet
az életfolyamatokban is szerepet jat-
szo jelenségek, példaul a rendezettség/
rendezetlenség kérdéskorének mélyebb
megismerésében, valamint azt, hogy egy
, ismeretlen feliiletii” fehérjemolekula
viz-kétési energiaeloszlasa a , kétort”
vizmolekuldk mozgékonysagat moni-
torként haszndalva roncsolasmentesen
kimérheto. Természetesen, igy gondolko-
dasunkban sem haszndlhattuk az akkor
még ismeretlen fogalmakat! Mint ahogy,
a teriileten dolgozo kutatok tébbsége sem.

Mérfoldkovek a nem Kitaposott titon

Nem pontosan megfogalmazva, csak sejt-
ve a célt, az 0 iranyban elinduldk adat-
gyljté munkaja folytatasaként lehtitott és
lassan, lépésenként felmelegitett fehérje
vizes oldatokon mért széles jelii proton
NMR  spektrum-jellemzék hémérséklet-
fliggését tanulmanyoztuk, kiilonds figyel-
met forditva a rendezett és rendezetlen
fehérjék hidratacios burokra (,,interface”
tartomanyra) gyakorolt, és az ottani viz-
molekuldk dinamikai jellemzdiben mutat-
kozo kiilonbségekre. Nem ismerve a vég-
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s6 megoldast, a mért pontok gyakorisaga
nem mindenben felel meg az utdlag mar
lathato kovetelményeknek. Most megje-
lent dolgozatunkban [2] — eltérve a szo-
kasos formaktol — olyan publikalt (sa-
jat) mérési eredmények uj szempontok
szerinti Ujraértelmezésével foglalkoz-
tunk, amelyek akkor sziilettek, amikor
még nem volt elére lathatdé az olvadasi
diagramok (OD)" teljesit6képessége. A
dolgozatban megkiséreltiik — nemzetkd-
zi féorumon ¢€s hazai olvasoknak — azt az
utat is bemutatni, amelyen jarva a jelen
allapothoz eljutottunk. Az uton segitsé-
giil hivtunk olyan fogalmakat, amiket
masutt mar ismertek voltak (pl. funda-
mentalis hémérséeklet, J.S. Waugh és E.I.
Fedin munkahipotézise [3]), és ezen a te-
rilleten mi alkalmaztunk eldszor, az utobbit
javitott formaban. Tovabba bevezettiink 1j
mennyiségeket is, mint pl. a vizmoleku-
lak mozgasat gatld potencialkiiszob és a
rendparaméterek, amelyek tulmutatnak a
multon és jelenen, és a végigjart ,,palyak”
mellett nem kitaposott, de igéretes gya-
logdsvényeknek tekinthetdk.

Roviden: az itt kovetkezd fejezetek a
régi stilust olvadasi diagramok és a be-
16lik levont kvalitativ konklazioktol
az uj diagramok és azok kvantitativ ér-
telmezéséig vezetnek. Elképzelésiink
szerint a fehérje-viz koztes tartomany
(s,interface”) megolvadasanak kezdete,
¢s maga az olvadasi folyamat kisérleti
alapot ad a heterogén fehérje-viz kotések
feltérképezésére.

* ,,Olvadas” alatt itt az NMR-iddskalan megje-
lené mozgas-keskenyedett spektrumkomponens
megjelenését, ,,0lvadasi diagramon” pedig an-
nak hémérsékletfiiggését értjiik. Idézojelet azért
hasznalunk, mert a klasszikus olvadas a merev alla-
potbol a cseppfolyds allapotba valo fazisatmenetnél
a folyadékallapotban mind a transzlacios, mind a ro-
tacios mozgas megjelenik, itt pedig csak a lengési és
rotacios mozgasformakkal kell szamolni. Pontosab-
ban fogalmazva a proton NMR-spektroszkopiaban
kulcsszerepet jatszo proton-proton tavolsag (r), és
a koztik 1évo radial-vektor allandé mégneses tér-
rel bezart szoge (0) koziil csak az utdbbi mozgasa
kovetkeztében fellépd valtozasaval kell szamolni.
(pontosabb formalizmus [2]-ben.).

A 1. abran olvadasi diagramokat mu-
tatunk be egy globularis (rendezett), egy
rendezetlen és a referencianak tekintett
vizmintdn. A vizsgalt &sszes fehérje ha-
sonl6 viselkedéseket mutat, vagy az egyik,
vagy a masik bemutatott fehérjéhez hason-
l6an. Az ordinata érték, n az 0sszes viz-
molekulara normalt mozgékony vizmole-
kulak szamat mutatja; feltételezés szerint
mozgékonyak azok a vizmolekuldk, ame-
lyek kapcsolodnak a fehérjemolekulakhoz.
Ezek alacsonyabb hémérsékleten olvadnak
meg, mint azok, amiket kizarélag szom-
szédos vizmolekulak vesznek koril. Az
utobbiak ugyanis 0 °C-on olvadnak meg. Ve-
gyiik észre, hogy a rendezett fehérje olvadasi
diagramja alacsonyabb hémérsékleten indul,
majd elég széles tartomanyban nem valtozo
»platdja” van, és csak kozel a 0 °C fokhoz
mutat meredekebb emelkedést. A rende-
zetlen fehérje magasabb olvadasponttal és
OD alland6 emelkedésével jellemezhetd.
A vizszintes koordinatatengelyen az élet-
tudomanyban altalaban szokéasos Celsius-
skalat hasznaltunk.

Matematikusok szamara természetes, itt
talan még nem, hogy ha a mért pontokra il-
leszteni akarunk egy analitikus fiiggvényt,
akkor jo lenne, ha azonos dimenziok, pon-
tosabban dimenziotlan mennyiségek (sza-
mok) szerepelnének mindkét tengelyen Az
eddigi olvadasi diagramok, mint a /. dbrdn
bemutatott is, nem igy késziiltek. (Ennek
ellenére, alapvetd informdacidt nyujtanak
a bemutatott harom anyag olvadasarol.)
Az analitikus illesztés viszont igényli az
azonos dimenzidju tengelyeket. Ennek ér-
dekében alkalmaztuk a fundamentalis ho-
mérséklet skalat.

C. Kittel és H. Kroemer Thermal
Physics c. konyviikben (W.H. Freeman and
Company San Francisco 1980) ismertetik
a kiilonboz6 hémérsékleti skalak 1ényeges
tulajdonsagait. Szamunkra elsé 1épésként
az energiaegységekben mért hémérséklet
skala: a fundamentdlis homérséklet hasz-
nalata latszik célszeriinek, ami definicio-
szerlien T, = k,T alakban irhato, ahol
k, =(1,381) x 10" erg. K™ a Boltzmann-
allando, és T pedig az abszolut kémérséklet
K fokban. SI rendszerben a T,= RT Gssze-
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megindulasat detektaljuk
a fehérje oldoszer koztes
tartomanyban, mas szo-
val a fehérjemolekulak
: Hfelilletén”, széles jelu
= NMR-modszerrel.

A javasolt és hasznalt 6sz-
szefiiggések:

V, [erg]~T,[erg], (3,4)
vagy [SI] egységekben

72{ v, [ld/mol]:ch [kJ/mol].
' (.b)

Az Osszefiiggésekben
¢ dimenzidtlan szam, ér-

-40
hémérséklet [°C]

tékét — elsd pillanatra gy
tinik — nem ismerjiik. A
valdsagban nem igy van,

1. dbra. Olvadasi diagram (OD) desztillalt vizben (négy-
zet), rendezett BSA szarvasmarha szérum albumin (kor)
és rendezetlen ERD10 fehérje (csillag) desztillalt vizes

oldatan

fliggés hasznalhato, ahol R= 8,317 J/fok/
mol az univerzalis gazalland6. Amennyi-
ben dimenzié nélkiili skalat szeretnénk,
ugy T, normalt fundamentdlis hémérsék-
letet hasznalata célszerli, mégpedig a 1.
abra alapjan a tombi jég olvadaspontjara
normalva: T/,”: kBT/ kb,273,15 =71/273,15.
T, segitségével hatvanyfiiggvény,

n=A+BT +CT’+.. (1)
illesztéssel irhatjuk le az olvadasi di-
agramot, €s az egyiitthatok itt mind
dimezidtlanok lesznek. Kovetkezésképen
OD valtozasa (DOD) pedig a derivalt

)

fliggvénnyel jellemezhetd, ahol B+2C az OD
fliggvény ,,meredeksége” (,,iranytangense”).
J.S. Wough—E.I. Fedin [3] gondolatanak
korrigdlasa a sziikséges mdsodik lépés.
A szerz6k molekuldris mozgasok (szim-
metrikus csoportok forgasa, pl. NH, az
NH,CI. NH,Br, NH,J molekulakban, vagy
egész molekula, pl. adamantan forgasa)
szilard fazisban torténé megindulasi ho-
mérsekletét (T ) kotottek dssze a sziikséges
termikus gerjesztési energiaval, V, (kcal/
mol) = 37T, (K) 6sszefiiggéssel. A gondolat
,J0”, a megvalositas a felirt formula sze-
rint dimenzidban pontatlan. Tobb pontban
kivanunk valtoztatni az Osszefliggésen: a.,
Dimenzionalisan helyes &sszefliggést al-
kalmazunk! b., Vizes oldatokra alkalmaz-
zuk és fundamentalis homérséklet skalat
hasznalunk, c., Vizmolekulak ,,forgasanak”

dn/dT,=B+2C'T,

Természettudomanyi Ko6zlony 146. évt. 8. fiizet

mert értéke meghataroz-
hatd, ha a (3,b) 0sszefiig-
gést a tombi (bulk) jégre
alkalmazzuk, és felhasz-
naljuk a jég olvadashdjét,
amit régdta ismeriink.
Ertéke 6,012 kJ/mol (1,437 kcal/mol).
Ennyi tehat a tdmbi jégben

Kroemer-konyv (65) dsszefiiggésével, ami az
idealis egyatomos gaz egy atomjara juto ter-
mikus gerjesztési energidat és a fundamentalis
homeérsékleti skalat kapcsolja ossze, a harom
szabadsagi foknak megfelelo 3/2 ardanyossa-
gi tényezdvel.

Az ,interface”ben a forgast gatlo
potencialgat(ak) magassagat a tombi jégben
1évo gat magassagahoz mérjiik: igy az etalon-
hoz viszonyitott ért¢k azonos a T, -nél kapott
értékkel. Méréseink alapjan (lasd abrak) a fe-
hérjék feliiletén a potencialgatak magassaga
kisebb, és legfeljebb 20-25 szazalékkal tér el
a tombi jégre vonatkozo értéktdl, (ami szin-
tén valoszindsiti, hogy vizmolekuldk mozga-
sarol van szo!). A meglepd eredmény viszont
az: a ,,kotott” viz gyengébben kotott, mint a
,,szabad” viz!

Jogos a kérdés hogy a fenti energiaérté-
kek nagysaga mikeént viszonyul a vizben lévo
H-O...H hidak kotési energidjahoz. M. Chap-
lin: Water s Hydrogen Bond Strength, (2007,
arXiv, 0706, 1355 [cond.mat.series]) mun-
kajaban a H-O....H kétést 23,3 kJ/mol-nak
adja meg. A viz parolgasi hdje 20,3 KkJ/
mol nagysagu, forrashdje ennek a kétszere-
se (40,68 kJ/mol. Lathato, hogy a 6,012 kJ/
mol magassagu olvadasi potencidlgat, és a

1év6 vizmolekulak mozgasat
gatld potencialgatak legyo-
zéséhez sziikséges termikus

potencialkiiszoéb [kd/mol]
4.8 5.1 54 5.7 6.0

gerjesztési energiaigény. A
273,15 K ekvivalens funda-
mentalis hdmérséklete pedig
T=RT=2,272 kl/mol. (3,b)
alapjan munkahipotézisiink”
¢ aranyossagi tényezdje tehat
¢=2,65!

0.4+

0.34

Pihenésképpen gondolkod-
Junk (mert egy uj eredmény
esetén ezt kotelességiink meg-
tenni!) a varhato energidak
és mozgasok nagysaganak
realitasarol.  (3,a) formula
alapjan ne egy molnyi meny-
nyiségii vizre, hanem egy viz-

0.2

0.1+

e §
0.040-© 0SB ivsevcessaiind 2000

molekuldara vonatkoztatva a
sziikséges energiat, és a kBT
fundamentalis  hémérsékletet

pedig az ekviparticio tételé-
nek megfeleloen két szabadsa-
gi fokra juto termikus gerjesz-
tési energiaként értelmezziik,
ugy a javasolt Osszefiiggés
megkazelitéen 5.3 szabadsagi
fokra juto atlagos termikus
gerjesztési energidat ad. Ez az
érték egy vizmolekulanal, vagy egy merev, a
vizmolekula elektromos modelljének tekintett
kétpolusu objektum (elektromos dipolus) for-
g6 mozgasandl nem tiinik abszurdumnak. A
(3,a) Osszefiigges szinte azonos a C. Kittel-H.

2. abra. Olvadasi diagramok j kontosben: desztillalt
vizben (négyzet), desztillalt vizben oldott rendezett
BSA fehérje oldaton (kor) és rendezetlen ERD10 fe-
hérje oldaton (csillag). A két energiaskala segit az alap-
vet6 informacio leolvasasaban az olvadasi diagramrdl,
illetve a polinomialis illesztésben

fehérje altal csokkentett értékek nagysdagren-
dileg illenek ebbe a sorba. Az NMR altal de-
tektalt mozgas tehat nem az osszes H...O-H
hid felszakadasat jelenti. J.D. Watson ,,A gén
molekularis biologidgja” c. miivében dssze-
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foglaltak alapjan: 2...6 kcal/mol,
(8,4...25,2 klJ/mol) gyenge kotések
feleldsek az élettani miikodésért. A
kovalens kotések ennél nagysag-
renddel erdsebbek.

OD uj kontosben

A 2. abran ugyanazokat az ol-
vadasi diagramokat mutatjuk be
amint azt a . abrdn tettik; egy
rendezett (globuldris), egy rende-
zetlen, és a referencianak tekintett
viz mintan. Az ordinata ugyanaz,
de az abszcisszak az elmondottak
alapjan lényegesen megvaltoztak.
Az also6 sor a normalt fundamenta-
lis homérsékletet mutatja megfe-
leléen a polinomialis illesztés és
a derivalas kovetelményeinek. A
fels6 sorban viszont az adott ho-
mérsékleten a vizmolekulak moz-
gasanak gerjesztéséhez sziikséges
termikus energiaskala lathat6.

2/a Differencialis OD: DOD.
A 3. abran [4]. alapjan bemuta-

L -
T B WS

(plato), a rendezetlen esetben pedig az
olvadas els6 1épésétdl kezdve: igen. A
(C) diagram az els6 induld szakasztol
eltekintve kvadratikus taggal koze-
lithetS. (B) és (D) abran a polinom
derivaltjat abrazoltuk, ami azt adja,
hogy adott homérsékleten hany 1j
vizmolekula mozdul meg: (B) és (D)
tehat a felszakad6 fehérje-viz kotések
potencial-eloszlasa. Lényeges a deri-
valt (B) és (D) gorbék kiilonbsége: (B)
esetén széles hémérséklet- (energia-)
tartomanyban (5,05...5,8 kJ/mol) nem
mozdulnak meg, mert nincsenek ebben
az energiatartomanyban fehérjéhez is
kotott vizmolekulak. Az abrardl leol-
vashato a platotol eltérd kotéstar-
tomanyokban 1étez6 vizmolekulak
szama. Az elemzés hasonldéan min-
den vizben oldodé molekula esetén
elvégezhetd. Kiilon izgalmas kihi-
vés és kérdés az induld T = 0,82,
illetve T = 0,85 koriili tartomany
= kimérése és értelmezése, ami a fe-
hérjemolekula-viz elsé szomszédokra
vonatkozik.

tott fehérje olvadasi diagramja
lathaté két valtozatban. Valasz-
tasunk azért esett erre a fehérjé-
re, mert az elsé volt, amit kelld
részletességgel mértiink meg,
pedig még nem gondoltuk, hogy
ennél is tobb figyelmet érdemel a
hidratburok ,,olvaddsanak” vizs-
galata. Az olddszer nem desztillalt viz
volt, hanem standard pufferolt olddszer
(NaCl, Tris, EDTA), a kor gyakorlatanak
megfelelden.

A 3. abra (A) része azt mutatja, hogy
adott homérsékleten a vizmolekulak ha-
nyad része mozog (fekete pontok). A vo-
ros vonal nem vizualis illesztés eredmé-
nye, hanem a polinomialis illesztésé. A
diagram Ttn 0,8 koriil allando, 0,8...0,92
kozott linearis. 0,92...0,99 kozott kvad-
ratikus tagokkal kozelitheté. (B) abran
a polinom differencialhanyadosat ab-
razoltuk, ami az adott hOmérsékleten
megmozduld vizmolekuldk szamat adja
meg: (B) tehat a felszakadd fehérje-viz
kotések potencialeloszlasat dbrazolja: az
abrardl leolvashatd az adott kotéstarto-
manyban [étezd vizmolekulak szama. Az
elemzés hasonl6an minden, vizben oldodo
molekula esetén elvégezhetd. Kiilon izgal-
mas kihivas és kérdés az indul6 T, 0,8 ko-
riilli tartomany kimérése és értelmezése,
ami a fehérjemolekula-viz els6 szomszé-
dokra vonatkozik.

Néhany tovabbi konkrét eredmény
A 4. abran két olvadasi diagramot és
két derivalt valtozatukat mutatjuk be. Az
oldészer mindkét esetben desztillalt viz

volt. (A) és (B) rendezett (globularis),
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leolvasasaban az olvadasi diagramokrol

(C) és (D) pedig rendezetlen fehérjére
vonatkozik Az (A) és (C) részek, hasonldan
a 3. dabrdhoz, azt mutatjak, hogy adott ho-
mérsékleten hany mozgo vizmolekulank van
(fekete pontok), a vords vonal nem vizualis,
hanem a polinomialis illesztés eredménye.
Lényeges a kiilonbség a rendezett (A) és a
rendezetlen (C) fehérje kdzott. Az elsé eset-
ben széles homérséklet-tartomanyban nem
valtozik a mozgékony vizmolekuldk szama

3. abra. Olvadasi diagram uj kontosben: (A) rendezetlen
kaszkin fehérje pufferolt oldatban (tele kor), (B)
differencialis olvadasi diagram:DOD. A két energiaskala
segit a vizmolekulak mozgasat gatlé potencial-eloszlas

Eddig végzett vizsgalataink ered-
ményei kis eltérésekkel ugyan, de
a bemutatott két csoportba esnek.
Jogos az igény, hogy mennyiségi
mutatok alapjan tovabblépjiink a
rendezett és rendezetlen fehérjék
megkiilonbdztetése terén.

HeR és HeM rendparaméterek,
konkluziék

Heterogenitas Arany: HeR. A 4. dbra
tanusdga szerint a fehérjemolekulak
vizkotési energidjanak homogenitasa/
heterogenitasa alapjan jellemezheték és
osztalyozhatok! Az osztalyozas alapjaul
a heterogenitasi arany mérésére javasolt
Osszefiiggés:

4. abra. Olvadasi diagramok uj kontosben: desztillalt vizben oldott rendezett
ubiquitin fehérje oldaton (A) abra és rendezetlen WTa- szinuklein fehérje oldaton
(C) abra. (B) illetve (D) a megfelel6 derivalt olvadasi diagramok

-
-
[
1
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1-T fne
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A kifejezés szamlaldja és nevezdje is egy
a jégben lévé potencialgattol energiaban
mért eltérést (,tavolsagot”) ad meg. Ezek
az értékek az 0j olvadasi diagramokrol egy-
szer{ien leolvashatok; T, a plato kezdetét,
illetve; T, = annak a magashémérsekleti vé-
gét jelenti. HeR értéke 1 heterogén kotési
rendszerekre (ide tartozik minden pufferolt
oldat, és a desztillalt vizes oldatok koziil
az ERDI0, az a-szinuklein monomerek...).
Ertéke 0 (zér6) homogén kotésii rendsze-
rekre (pl. a viz), 0...1 kozotti értéket mutat
a részben heterogén kotésti rendszerekre
(UBQ: 0,23, B-kazein: 0,14, BSA: 0,28,
lizozim: 0,26). HeR tehat arra ad rendpa-
raméter tulajdonsagu felvilagositast, hogy
a molekulank viz-k&tés szempontbdl mi-
lyen mértékben tekintheté heterogénnek
(rendezetlennek?), illetve mennyiben nem.
A heterogenitas, illetve homogenitas mind
a vonatkozd potencial jellegében/nagy-
sagaban, mind annak tavolsagfiiggésében
jelentkezhet.

Heterogenitas Meértéke: HeM. Az 5.
abran két a-szinuklein pontmutéans olva-
dasi diagramjat mutatjuk be. Mindkettd

HeR =

Helf = B+2C
1-7,,

Az Osszefliggés dimenziondlisan  rend-
ben van, és HeM értéke pozitiv szam, az
ckvipotencialis” felilleti fehérjékre értéke
z¢éro, igy HeM rendparaméternek tekinthetd.
Anevez6; 1-T, azt az energiatartoményt jeloli
ki ahol heterogén eloszlasban fehérje—viz ko-
tések vannak, és B+2C pedig az abban a tarto-
manyban el6forduld kétések szamat. A tort igy
az OD fliggvény ,,irdnytangense”, értékei nem
szorithatok a 0...1 tartomanyba, mint ahogy a
tangens fliggvény sem. Az eddig vizsgalt fe-
hérjéink koziil [2] pufferolt oldatban a kaszkin
modosulatok bizonyultak [4] a leginkabb hete-
rogén kotésticknek. A 3. abran bemutatott val-
tozat HeM= 8.5 értékkel tiinik ki. Az 5. dbrdn
bemutatott két alfa-szinuklein valtozat HeM
rendparamétere WT: 4,23, illetve A30P: 1,97,
pontosan mérhet6 kiilonbséget mutat. Nem kell
il nagy batorsag arra gondolni, hogy ugyanaz
a dinamikai kiilonbség jelenik meg a HM és a
HeM rendparaméterekben, azaz a proton-pro-
ton parok mozgékonysagaban [1] és a fehérje
viz kotések heterogenitasanak mértékében.

Osszefoglals

Tomoren Osszefoglalva az eddig
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elmondottakat:  fehérjék ,.hid-
rogén mozgékonysaganak” és
s JJhidratburok olvadasanak” eredeti
mérését és értelmezesét vezettiik be,
és szamos esetben demonstraltuk
hasznalhatosagukat. Ennek alapjan
harom dinamikai jellemzé beve-
zetésére tettiink javaslatot fehérjék
rendjének/rendezetlenségének a jel-
lemzésére, amelyek fogalmi jelen-
tése vilagos, kisérletileg kozvetlen
mérhetdk, és kvantitativ mindsitési
alapul szolgalnak mind a fehérjék,
mind a fehérjéket befolyasold kiilsé
hatasok vizsgalatdhoz, illetve azok
molekularis szinti jellemzéséhez.
Ezek a p-p vektorok mozgékony-
sagat jellemz6é HM hidrogén mobi-
litas, a fehérje-viz kétések homoge-
nitasanak/heterogenitasok aranyara
(HeR), illetve mértékére (HeM) jel-
lemz6 ,,rendparaméterek”. Ami még
hianyzik a ,,széles-jeli” NMR altal

5. abra. Olvadasi diagram 0j kontosben:
desztillalt vizben oldott két a-szinuklein
pontmutanson (WT: kor, A30P: négyzet)

HeR=1 rendparaméterrel jellemezhetd,
azaz a molekuldk teljes mértékben heterogén
kotési jelleget mutatnak, ugyanakkor a ,,me-
redekségilik” (az illeszthetd kvadratikus tag
egylitthatdja) markansan kiilonbozik [6].

A heterogenitas mértékére (HeM) a kdvet-
kezd mennyiség bevezetését javasoljuk:
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nyyjthaté dinamikai vilagképbdl,
az a relaxacios id6kben (hangsily
a tobbes szamon!) talalhatd kor-
relacios fliggvények jellemzdinek
,~modellfiiggetlen” meghatarozasa.
Az elsé tétova lépéseink [5]-ben talalhatok.

Jovokép-vazlatok
Emberi/kutatoi idoskalan megszamlalha-

toan végtelennek tiinik az 6sszes PDB-ben
tarolt fehérje dinamikai és energetikai jel-

lemzdinek a feltérképezése, hozzaadva még
az egyes épitokoveket (aminosavak, kisebb
molekulak stb.) is, imponalé a megoldhato
feladatok szama. A tényleges feladat kiva-
lasztasat, a mért jellemzok kémiai és biolo-
giai jelentésének elmélyitését természete-
sen a tarstudomanyok kérdésfelvetései és a
gyakorlati problémak megoldasa hatarozza
meg, illetve sziikiti le. Koziiliik néhanyat
mar most érdemes kiemelni, ezek tulmutat-
nak az egyes fehérjemolekulak kotési/dina-
mikai tulajdonsagainak a feltérképezésén:

Standard globularis molekulak (pl. UBQ,
BSA, p-kazein) fenti rendparaméterek alap-
jan torténd jellemzését, tovabba az oldoszer
azokra gyakorolt hatasanak nagypontossa-
gu meghatarozasat alapfeladatnak tekintjiik.
Izgalmas kérdés még, hogy 1étezik-e rende-
zetlen standard. Eddigi tapasztalataink nem
erre mutatnak.

Idéskori betegségekben (Parkinson-kor)
szerepet jatszo a-szinuklein pontmutansok,
magasabb rendii (amyloid, oligomer) szer-
kezeteinek kérdéskorét itt is és a korabbi
publikaciokban is [6] érintettiik. A felso-
rolt dinamikai jellemzok (HM. HeR, HeM)
meghatdrozésa lehetdséget nyljt szamunkra
a szalképzddés és polimerizacio molekula-
ris szintll, pontosabban energetikai mély-
ségli feltérképezéséhez, tovabba a kivaltd
okoknak és azok megakadalyozasanak a
kideritéséhez.

Nem azonos nagymolekulak kélcsonha-
tasa. Elézetes eredményként mutattuk be
[7] a T-B4, stabilin és komplexiikon kapott
eredményiinket, aminek pontositott mérése
és a kolcsonhatasban szerepet jatszo fiziko-
kémiai folyamatok tisztdzasa jelenti a soron
kovetkezd tennivaldink egyikét; tovabba a
kulesot, ami kaput nyit a molekularis kol-
csonhatasok létének vagy nemlétének a ki-
mutatasara, természetiik, illetve nagysaguk
meghatarozasara.

Extrém koriilmények kozott miikodo fehér-
jék és ¢él6 szervezetek korében a hidrat-viz
szerepének a megismerése talan nem igé-
nyel kiilon indoklast. Koziilik csak a sza-
razsagtliré ndvényeket iddszerii emliteni, és
a védekezésiikben szerepet jatszo chaperon
fehérjéket (ERD14).

NaCl-tartalmu oldoszer hatasa. Az 6sz-
szes eddig megvizsgalt fehérje oldatunk
azt mutatja, hogy minden fehérjemoleku-
la — feltehetéen a NaCl hatasara — hetero-
génebb vizkotési tulajdonsagokat mutat
pufferolt oldatban, mint desztillalt vizben.
Legvilagosabb kimutatasa ennek [8] dolgo-
zatunkban talalhato. Ezzel egy 0j ablakot
nyitottunk az olddészer molekulaszerkezet-
re gyakorolt hatdsdnak a vizsgalatdban. A
DSC-vel kombinalt NMR OD méréseink
azt sugalljak, hogy a pufferolt oldatokban
végzett Osszes irodalmi (nem sajat!) mérés
desztillalt vizben torténd kiegészitd vizs-
galata indokolt.
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Koszonetnyilvanitas

Nem formalis kdszonet illeti azokat a kutato-
tarsaimat, akikkel hosszii éveken at dolgoztunk
egyiitt akar a laboratoriumban, akar a célok
kitiizését ésivagy az eredmények értelmeze-
sét illetéen. Koziiliik ki kell emelnem Badnki
Pétert, Bokor Monikat, Racz Pétert és Tompa
Pétert: nélkiiliik a fenti gondolatok nem élthet-
tek volna testet. A helyhiany miatt név szerint
nem idézettek felsorolasa helyett a mellékelt
(sajat) irodalmi lista szerzéire hivatkozunk,
nekik is kdszénom, hogy egyiitt dolgozhattunk.
Kdszoném tovabba a MTA, a Korean Research
Council és Wellcome Trust tobbéves elvi és
anyagi tamogatdsat.
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Cimképiink: Tiindérfatyol-lebbentd

Menyanthaceae — azaz a vidrafiifé-
Ailék csaladjaba tartozé Nymphoides
emzetségnek nagyjabol 6tven kép-

viseldje €l a vilagban. Koziilikk egy hazank-
ban is eléfordul, méghozza a Nymphoides
peltata, vagyis a szépséges nevil tiindérfa-
tyol. (Maga a nymphoides 6sszehasonlitd
név: jelentése nympheaszeri. Egyarant
utal a Nymphea = tiindérrozsa, tavirdzsa
nemzetségnévre, illetve vizi tiindérekre,
gorogosen nimfakra. Az 6gorég nyelvben
ezzel 0sszefliggésben még fatylat is jelent.)
A tlindérfatyolnak nemcsak a neve
szép, hanem a viraga is, s6t, ha szeren-
csénk van latni, a tiindérrdzsa-hinarhoz
kotodo viragtengere még szebb. A Tisza-

Tiindérfatyol (Kalotdas Zsolt felvételei)

tavon példaul szaz métereken at teriil a
vizfelszinre aranysarga, lagyan hullam-
z6 szényege. A virdg kiilonds szépségét
a 4-5 rojtos-fogacskas szélii cimpa és a
szakallas torok adja. Valaha a Balatonban
is eléfordult, és érdekes lenne megtudni,
ma mar miért nem. Novényiink eurazsiai
faj, vagyis az Atlanti-6cean és a Csendes-
ocean kozotti hatalmas térségben sokfelé
megtalalhat6.
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A nemzetségben akadnak olyan fajok is,
amelyek Délkelet-Azsiaban és Ausztralia-
ban egyarant el6fordulnak.

Bar a szépség megitélése szubjektiv do-
log, a nemzetség tagjai kozott sokan mégis
a Nymphea indica-t tartjak a legszebbnek. A
neve ugyan Indiara utal, hiszen onnan irtak le,

Indiai tiindérfatyol
(Kapitany Katalin felvétele)

de valdsagosan pantropusi faj, vagyis minde-
niitt eléfordul, ahol a klima és a viz azt lehe-
t6vé teszi. Az persze mar kinyomozhatatlan,
hogy ez az Egyenlitd koriili elterjedés meny-
nyire a természet, illetve az ember mive. Az
emberi kdzremiikodésre okkal gyanakszunk,
hiszen az utobbi idékben mar a mediterran
kornyezet melegebb térségeiben, vizeiben is
megjelent. Vagyis invazios fajrol van szo, ami
azonban hazai termalvizeinket csak akkor fe-
nyegetheti megjelenésével, ha valaki szant-
szandékkal vagy felelétlenségbdl betelepiti.
Esetleges megmaradasa még ebben az eset-
ben is kétséges, bar Héviz és mas termalvi-
zek kapcsan lattunk mar kellemetlen példakat
(hévizi gazld — Hydrocotyle ranunculoides
L., Gsz6 kagylotutaj — Pistia stratiotes L.).
Sz6lnunk illik még a csalad, vagyis a vidra-
fifélék ,,talanyos’ rendszertani besorolasarol.

Aki So6 Rezsénél tanulta a ndvényrendszer-
tant, Ggy tudja, hogy tarnicsfélérdl van szo. A
hazai névényhatarozok még ma is ott targyal-
jak. A Soot gyakran ,,megihleté” rmény
Tahtadzsjan viszont ,,a Campanulanae f6-
rend alatt a Menyanthaceae a Menyanthales
rend egyetlen csaladjaként” szerepelteti.
Ezen kiviil egyesek burgonyfélének, ma-
sok somviragunak tekintik. Mégis, a leg-
valésziniibb a modern APG osztalyozas
molekularis genetikai vizsgalaton ala-
puld nézete, ami szerint a vidrafifélék
csaladja a fészkesviragzatuak rendjéhez
(Asterales) sorolandd. Maga a névado

Vidrafi

vidrafli (Menyanthes trifoliata) régi hires
étvagyjavitd gyogynovény, nalunk azonban
védett, vagyis a ma embere szamara két ok-
bol is keriilendd!

A folydirat cimképén, ami a miincheni
botanikus kertben a tiindérrozsakat bemutatd
medencénél késziilt 2013-ban, a Nymphoides
indica, az indiai tiindérfatyol lathat6. Ming vé-
letlen: a botanikus kert a varos Nymphenburg
nevil részén talalhato. ..
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