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Feltehetéen mindenki latott mar verzd sebet,
vagy esetleg hallott a glutenérzekenysegrol. A
transzglutaminazok kéze tartozd ket enzim a
veralvadasi kaszkad Xlll-as faktoranak A alegy-
segenek (FXIII-A)) és a szoveti transzglutaminaz
(TG2) helyes mukodese kulcsszerepet jatszik a
szervezet egeszseges mukodéesenek fenntar-
tasaban. Jollehet eltérd biologiai szereppel
birnak, mindkét fehérje esetében kézos, hogy
az enzimatikusan aktiv konformacio felvetelé-
hez a kalciumionok (Ca?) jelenléte nélkulozhe-
tetlen.

Fekete Attila es kollegai mikroszekundumos
idoskalan vizsgalja klasszikus molekuladinami-
kai szimulaciok segitsegevel a kalciumionok
altal indukalt konformacios valtozasok korai
esemenyeit. Ezen szimulaciok egyreszt rendki-
vul hasznosak, ha olyan esemenyeket szeret-
nenk latni, melyek a kiserletes moédszerek sza-
mara rejtve maradnak, masreszt konnyen
betekintést nyerhetunk a biomakromolekulak
idobeli dinamikus fejlodesenek. Azonban ezek
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a szamitogepes (in silico) kisérletek rengeteg
eroforrast kivannak, annak érdekeben hogy
egymas utan tobb akar tébb milliardszor me-
goldjuk a fehérjek tobb ezer atomjara és az azt
korllvevd tobb szazezer vizmolekulara a
newtoni mozgasegyenleteket. Ezért tehat szuk-
ségunk van a szuperszamitogepekre.

Mindkét tanulmanyozott fehérjének legalabb
két szerkezetileg kulonbdzé formaja  van,
melyek az inaktiv (zart) és az enzimatikusan
aktiv (nyitott) konformaciok. Attila és munka-
tarsai kimutattak, a FXIlI-A2 kuldnbdzd formai
esetében, hogy az eddig ismert kalciumkotohe-
lyeken tul uj, gyengebb kotohelyek is leteznek,
valamint az egyensulyi MD szimulaciok segitse-
gevel azonositottak a konformacios aktivacio
els6é nagy leptékl mozzanatat. A TG2 eseteben
korabban ismert volt, hogy hat kalciumiont kot,
azonban csupan csak ot kotdhelyet azonosito-
ttak korabban. Az in silico szimulaciok segitse-
gevelugy tunik legalabb harom korabban isme-
retlen kotdhelyet talaltak, melyek koézul egy
feltehetéen a hianyzo hatodik kdtdhely.
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Ne légy szomora FXIII-A,!

Mi vagyunk a kalciumionok
és aktivalunk!
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K6sz6n6m az aktivaciot
kalciumionok!

Mostmar aktiv
konformacioban
vagyunk!
Kezdbdhet a
véralvadas!
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A Szuperhdsok a tudomdny szolgdlatdban
projektet a Visegrddi Alap tdmogatja.
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www.visegradfund.org

Tobb informadciéra van sziiksége? 0‘0‘0‘ * .
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