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Szamos in vitro és in silico feltekeredési tanulmany targyat képezte mar kis méretének
koszonhetéen a mindossze 20 aminosavbol felépiild Trp-kalitka mini-fehérje. Elséként a mi
csoportunk szamolt be és adott atomi felbontdsu képet ezen természetes polimer és szamos
szarmazékanak tobb-1épésben torténd feltekeredésérdl.

A PN és BC/PN jelslt fehérjek hémérsékletfiiggd NMR mérései alapjan killsnbozd koztes-
allapokat figyeltiink meg ¢és jellemeztiink mind semleges, mind savas pH-n. A spektrumok
elemzésére egy Uj dekonvolucids eljarast dolgoztunk ki, olyat amellyel egyarant jellemezni
tudtuk az egymadssal gyorsan cserélddo s ezért tiszta formaikban ,,lathatatlan™ fel- és letekeredett,
valamint kozbiils¢ allapotokat. Egy alkalmas nem-lineéris illesztési modszert hasznalva
meghataroztuk a tobb-1épéses feltekeredési folyamat termodinamikai paramétereit valamint a
,lathatatlan” teljesen tiszta allapotok NMR kémiai-eltolodéasértékeit. A Trp-kalitka feltekeredése
soran tobb megkiilonboztethetd kozbiilsé allapot kialakuldsat tapasztaljuk. Semleges kdzegben
egy, az NMR iddéskélan mérve gyorsan cserét mutatd, mig savas kozegben két lassabban
cserélddd intermedier figyelhetd meg. A gyorsan cserélddd koztidllapot térszerkezete hasonlit a
nativ térszerkezethez, a kiilonbség mindossze a G''-G' tGjonnan kialakulo [I-helikalis
szegmensre korlatozodik. A lassan cserélddd intermedier belsé dinamikdjara nézve mozgékony,
térszerkezetét tekintve majdnem teljesen rendezetlen. Itt a G''-P'? peptidkétés konformacidja
lehet akar cisz, akar transz térallasu. Heteronuklearis relaxacios mérések, illetve
molekuladinamikai szimuldciok segitségével feltartuk a fehérjegerinc belsé mozgékonysaganak
és a téralkat-atrendezédésnek molekularis hatterét.

Az a tény, hogy in vitro atomi szintii szerkezeti és dinamikai informaciok gyijtheték a Trp-
kalitka minifehérje intermedierjeirdl egyben explicit utalast is ad arrol, hogy milyen is e fehérje-
feltekeredésének potencidlis energiafeliilete. Az altalunk most bemutatott kisérleti eredmények
tovabbi in silico szimulaciokhoz szolgaltatnak értékes adatsorokat.



