Beszamolo a ,,Workshop on Structural Biophysics” rendezvényrol

2021. december 5 ¢és 10 kozott kerilt [
megrendezésre Bordeauxban a ,,Workshop on Structural
Biophysics”, amelyen az MKE CSMCS tdmogatasanak
koszonhetden részt vehettem. A rendezvényt a Francia
Nemzeti tudomanyos kutatdsi kozpont szervezte

(CNRS) az ,,European Institute of Chemistry and

Biology” (IECB) Bordeaux-i intézetében.

A workshop-on a rontgenkrisztallografia, mikroszkopia (TEM, SEM, CRYO-EM,
AFM), tomegspektrometria, molekulamodellezés, NMR ¢és ESR spektroszkopia, valamint Infra
¢s Raman spektroszkopia 0j eredményeirdl, technikairol hallgathattunk eldadésokat a déleldtti
szekciokban. Ezt kovetden a gyakorlatban is kiprobalhattuk a mérési modszereket, a
mintael6készitési miiveleteket, és az adott modszernél alkalmazhato kiilonb6z0 technikakat. Az

adatok kiértékelésébe is betekintést nyerhettiink.

A Krio-elektronmikroszkopia az egyik legigéretesebb
ujszeri modszer fehérjék szerkezetének meghatarozasara. Ily
modon akar a nem kikristalyosithato membranfehérjék szerkezete
is meghatarozhat6 nativ koriilmények kozt. A kutatointézetben
egy Talos Arctica Cryo-TEM késziilék hasznalatat tanulhattuk
meg a specialis mintaeldkészitési miiveletekkel egyiitt. Ezzel a

késziilékkel akar <3 A felbontasban lehet fehérjeszerkezeteket

meghatarozni.

Megismerkedhettiink az  MS-hez
kapcsolhaté ionmobilitds spektrometridval,
amely révén a lagyan ionizalt (ESI-MS)
molekuldk nem csupan méretiik, de alakjuk
alapjan is elkiilonithetdk, igy vizsgalhato azok
harmadlagos szerkezete is. Lehetdség van az
ionizalt molekuldk UV-Vis abszorbancia

spektrumat, valamint Cirkularis Dikroizmus

spektrumat in-situ vizsgalni az egyedileg

tervezett késziilékekben.



A makromolekulak modellezése hatalmas fejlédésen
ment keresztiil az elmult években. Nagy problémat jelentett,
hogy teljes pontossagii ,.elhanyagolasmentes” ab-initio
szamitasok csak néhany atombodl all6 molekuldk esetén
hathatok végre. A korabbi molekuladinamikai szamitasok
,.ball and stick” modon klasszikus mechanikai testekként
kezelték az atomokat, mig Az eréterekkel operald programok
(pl.: Gromos) akar egész aminosavakat is egy egységként
kezeltek, igy a jelentds elhanyagolasok gyakran pontatlan
eredményt adtak az egyszeriibb rendszerek esetében is. A
workshop részeként megismerkedhettiink a legujabb neuralis
halézatokat hasznaldo Alpha Fold rendszerrel, amely képes
elsddleges szerkezete alapjan az eddigieknél joval pontosabb
negyedleges szerkezet joslasara, olcsobban. Igy szamos
korabbi rontgenkrisztallografids mérés kiértékelése is
lehetségessé valt, ilyen adatkiértékeléseket is végeztiink a
gyakorlat sordn.

Emellett a rendezvény poszter szekciojan
megyvitathattuk kutatasi eredményeinket a tobbi W -
résztvevovel. Poszteremen az apo cinkujj fehérje- ==
Zn(l1), holo cinkujj fehérje-DNS rendszerek
tanulmanyozasat mutattam be, valamint ezek
viselkedését toxikus fémionok jelenlétében. Ezen &
kutatds esetén a legtobb mérés kvantitativ
kiértékeléséhez mar csak a képz6dd komplexek °
szerkezetének meghatarozasara lenne sziikség.
Miutan szamos hasznos javaslattal, észrevétellel |
gazdagodtam, ezeknek és a workshop-on tanult 0j '
technikdknak koszonhetéen meggydzddésem,
hogy a komplexek szerkezei jellemzését is

megvalodsithatjuk a jovOben.
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