
Fehérje kinázok 4D-ben

dr. Hetényi Csaba és dr. Reményi Attila
	
Szinergia pályázatunk kapcsán vállaltuk, hogy fehérje kinázokból felépülő jelátviteli komplexeket részletes molekuláris dinamikai vizsgálatnak vetünk alá, valamint, hogy feltérképezzük azokat a molekuláris mozgásokat, melyek a kinázok működéséhez és allosztérikus úton való szabályozásához szükségesek. Kiindulási pontnak a Reményi csoport által meghatározott ERK2-RSK1 és Cbk1-Mob2 komplexek kristályszerkezetei szolgáltak. Molekuláris dinamikai szimulációk segítségével sikerült bemutatnunk, hogy miként áll össze egy katalitikus ERK2-RSK1 komplex, ami a sejtnövekedési pálya egy univerzálisan fontos kapcsolóállomása [1]. A Cbk1-Mob2 komplexen végzett számításaink pedig feltárták, hogy koaktivátor fehérjék (pl. Mob2) miként szabályozzák az NDR/LATS (pl. Cbk1) kinázok aktivitását [2]. Munkánk során azt kaptuk, hogy mind a fehérje felszínen, mind az interfész régiókban elhelyezkedő szerkezeti vízmolekulák szerepének pontosabb feltárása szükséges lenne. Így a következő félévben kutatásainkat kiterjesztjük a hidrát-szerkezet területére is.
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