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Sűrűség funkcionálok alkalmazása biomolekulákra
A kutatási téma rövid leírása:

Sűrűség funkcionálok alkalmazása nagyobb biomolekulák esetében, konformáció tér meghatározás, ill. energiafelület számítások elsősorban cukor és glikopeptid modellvegyületek esetében. Különös hangsúly van az intermolekuláris gyenge kölcsönhatások helyes leírásán.
1995-ben Csizmadia Imre professzorral együtt kezdett kutatási témám: a szaharidok és glikopeptidek energia hiperfelületének vizsgálata, amelyet az OTKA támogatott jelentős eredményekhez vezetett és nemzetközi visszhangot váltott ki. A téma érdekességét az adja, hogy a legújabb kutatási eredmények szerint a szervezetben az immunrendszer felismerő képessége – amellyel az idegen sejteket megkülönbözteti a saját sejtektől – több esetben bizonyítottan speciális glikoproteinek kötödésével magyarázható. Ezzel kapcsolatban két kérdés merül fel, az egyik, hogy a cukor rész hogyan kódolja az információt és ez a kódolási mechanizmus milyen módon működik. A másik kérdés az az, hogy amikor egy cukor antenna a fehérje felületéhez kötődik milyen orientációt vesz fel. A kísérleti adatok szerint, csak meghatározott monoszaharidok meghatározott anomerjei kötődhetnek pl. a fehérje szerin egységéhez. Ez a kötődés meghatározhatja a cukor antenna irányát. Ismét a kísérleti adatokra hivatkozva azt lehet megállapítani, hogy a cukor részt hidrogén hidak úgy rögzítik, hogy az lehetőleg merőlegeshez közeli irányba álljon. A szükséges számítógépprogramok rendelkezésre állnak.
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