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Rövidítések jegyzéke 

AFM – Atomierő-mikroszkóp (Atomic Force Microscope) 

CNT – Szén nanocső (Carbon nanotube) 

EM – Energia-minimalizáció (Energy minimization) 

FF – Erőtér (Force Field) 

GROMACS – Molekuladinamikai szoftvercsomag, korábban a GROningen MAchine for 

Chemical Simulations rövidítése 

MD – Molekuladinamikai (Molecular dynamics) 

PT– Izoterm-izobár sokaság (constant Number of particles, Pressure, and Temperature) 

NVT – Izoterm-izochor sokaság (constant Number of particles, Volume, and Temperature) 

PDB – Protein Data Bank 

Rg –  Girációs sugár (Radius of gyration)  

RMSD – Átlagtól való négyzetes eltérésnek a négyzetgyöke (Root-Mean-Square Deviation) 

SWNT – Egyfalú szén nanocső (Single-walled nanotube) 

TIP3P – (Transferable Intermolecular Potential 3-Point) 

VMD – Visual Molecular Dynamics, molekuladinamikai trajektória megjelenítő szoftver 

 

Jelölések: Vektor (félkövér), skalár (dőlt) 
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1 Bevezetés 

1.1 Áttekintés 

Napjainkra a számítási teljesítmény lehetővé tette, hogy fehérjék és egyéb szerkezetek 

kölcsönhatását modellezzük és szimuláljuk atomi szinten. A molekuladinamikai (MD) 

szimulációk a részecskék rendszerének mozgását szimuláló tudomány1. A MD szimulációkat a 

fehérjefunkció, a fehérje stabilitás, a fehérje-fehérje kölcsönhatás, az enzimatikus reakciók és a 

gyógyszer-fehérje kölcsönhatások, valamint a membránfehérjék tanulmányozására is 

használják2. Ezek a szimulációk a fehérjék és más biomolekulák viselkedését teljes atomi 

részletességgel és nagyon finom időbeli felbontással rögzítik3.  

A MD módszerek a klasszikus newtoni mechanika segítségével vizsgálja a rendszerek 

dinamikáját. A dinamika számítása során különböző szemiempirikus potenciálokat 

használhatunk, amelyek részben az ab intito kvantumkémiai számításokra támaszkodnak, 

valamint további illesztési eljárásokat és finomhangolást végeznek rajtuk, hogy megbízhatóan 

illeszkedjenek a kísérleti megfigyelésekhez. Dolgozatomban a már alaposan tanulmányozott 

tojásfehérje lizozim (1Aki) kölcsönhatását vizsgáltuk szén nanocső szerkezettel (CNT) MD 

módszerrel. Az 1Aki lizozim egy enzim, amely a baktérium sejtfal peptidoglikán rétegét bontja 

és fontos szerepe van az antibakteriális védelemben. Az ehhez hasonló lizozim enzimek számos 

élőlényben is megtalálhatók4, 5. A tojásfehérjében található 1Aki lizozim különösen jól ismert 

és sokat kutatott fehérje. Szerkezete egyszerű és könnyen hozzáférhető az adatbázisokban6, így 

gyakran használják modellfehérjeként MD szimulációkhoz7. 

A CNT hengeres nanostruktúra, amelyek hatszögletű rácsban elhelyezkedő szénatomokból 

áll. Kivételes mechanikai szilárdságot, elektromos vezetőképességet és hőstabilitást mutatnak. 

Ezek a tulajdonságok rendkívül értékessé teszik a CNT-ket különböző alkalmazásokban, 

beleértve a MD szimulációkat is. Ezekben a szimulációkban modellként használják őket a 

nanoméretű kölcsönhatások és anyagi viselkedés vizsgálatához8. 

1.2 Előzmények 

A Molekuláris Biofizika és Bioanyagok csoport korábban kísérleti módszerekkel vizsgálta 

fehérjék és szén nanocső szerkezetek kölcsönhatását. Ennek során fotoszintetikus 

reakciócentrum-fehérjét kapcsoltak elektródfelülethez szén nanocső segítségével. A kialakított 
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felületen található fotoszintetikus fehérjék fény hatására áramot generálnak. Ezzel olyan stabil 

hibrid rendszerek hozhatók létre, amelyek képesek detektálni herbicideket és más inhibitorokat.  

A kísérleti tapasztalatok alapján a fehérje és nanocső relatív konformációja nagyban 

befolyásolja az elektrontranszfert, ugyanis a fehérje jól definiált donor és akceptor hellyel is 

rendelkezik. A cikkben említett elrendezésben azonban a konformáció nem ismert. A preferált 

konformációk feltérképezésére megoldást adhat a MD szimulációk9.   
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2 Anyagok és módszerek 

2.1 Lizozim fehérje 

A fentebb megismert 1Aki lizozim egy kis enzim, amely 129 aminosavból áll, 

molekulatömege 14,3 kDa, egyedülálló hidrofób magjáról és hidrofil felületéről is ismert. 

Szerkezetileg a lizozim két doménből áll, az úgynevezett alfa-domén és béta-domén. Ezeket 

egy α-hélix köt össze, és az aktív hely e domének között helyezkedik el, ami kulcsfontosságú 

antibakteriális hatása szempontjából10. A szerkezeti felépítését az 1. ábra mutatja be.   

 

2.2 Szén nanocső 

A bevezetőben említett CNT-t először Sumio Iijima japán fizikus figyelte meg 1991-

ben11,12. Jellemzően néhány nanométer átmérőjűek, valamint nagy a hosszúság/átmérő 

arányuk13. A 2. ábra egy általam készített CNT modellt szemléltet. A szén nanocsövek egyszerű 

kémiai összetétellel és atomi kötési konfigurációval rendelkeznek, de talán a legszélsőségesebb 

sokféleséget mutatják a nanoanyagok között a szerkezetek és a szerkezet-tulajdonságok 

körében. Az (m,n) indexek határozzák meg az átmérőt és a kiralitást, amelyek a nanocső 

kulcsparaméterei. 

1. ábra: Tojásfehérje lizozim (1Aki). A képet a VMD 1.9.4 szoftverrel 

készítettem. 
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A kiralitástól (a hatszögek és a cső tengelye közötti királis szög) függően az egyfalú CNT 

(SWNT) rendelkezhet vezető vagy félvezető tulajdonságokkal. Azonos kiralitású félvezető 

nanocsövek esetében a tiltott sávszélesség fordítottan arányos az átmérővel14. Ilyen esetben 

viszonylag nagy tiltott sávval rendelkezik, ami egy tipikus 1,5 nm átmérő esetén ~0,5 eV. 

Növelve a szén nanocső átmérőt a tiltott sáv akár lecsökkenhet ~10 meV-ra is. A CNT-k 

rendelkeznek az egyik legmagasabb szobahőmérsékletű hővezető képességgel az ismert 

anyagok közül, amely akár eléri a 3000 
W

mK
 értéket is15. 

2.3 Molekuladinamikai szimulációs módszerek 

A MD szimulációs számítások rendkívül hasznossá váltak az elmúlt évtizedekben. A 

módszerrel viszonylag nagy atomszámú rendszereket is lehet szimulálni16. A Born-

Oppenheimer-közelítés értelmében az elektronok mozgása sokkal gyorsabb az atommagokénál, 

mivel az atommagok jóval nehezebbek. Ennek köszönhetően a molekulát klasszikus 

rendszerként modellezhetjük, ahol az atommagok töltéssel rendelkező, rugókkal összekötött 

tömegpontokként viselkednek. A Schrödinger-egyenlet megoldása helyett az atommagok 

pozícióitól függő 𝐸(𝒓) potenciálfüggvényt egy empirikus vagy szemiempirikus 

potenciálfüggvénnyel helyettesíthetjük.  

2. ábra: Szén nanocső (CNT). A képet a VMD 1.9.4 szoftverrel készítettem. 
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A MD számításokban az időfejlesztő algoritmus egy adott részecske (atom) viselkedését leíró 

potenciált (𝑉) vizsgál, majd kiszámítja a részecskék közötti potenciál negatív gradiensét. Ezen 

mennyiség a részecskére ható 𝑭 erővel egyenlő, amelyet az 1. egyenlet ír le: 

𝑭 =  −𝛁𝑉(𝒓) , (1) 

ahol 𝛁 a Nabla operátor, mely a parciális deriválást jelöli a különböző irányokba. A 𝑉(𝒓) a 

korábban említett potenciálfüggvény, ami függ a helytől.  

A részecske gyorsulásának számításához Newton második törvényét használhatjuk (2. 

egyenlet):  

𝑭 =  𝑚𝒂 , (2) 

ahol 𝑚 a részecske tömege és 𝒂 a gyorsulása.  

A gyorsulás az időegységenként változó sebességet írja le (3. egyenlet), aminek segítségével az 

atom pozíciójának változását követhetjük (4. egyenlet). 

𝒂 =  
𝑑𝒗

𝑑𝑡
 , (3) 

𝒗 =  
𝑑𝒓

𝑑𝑡
 . (4) 

Ezen egyenleteket felhasználva felírható az 5. egyenlet, amely tehát az atommagok mozgását 

írja le. Sokrészecske-rendszerek esetén a megoldását numerikusan tudjuk közelíteni. A végső 

formát a 6. egyenlet írja le17. 

−𝛁𝑉 = 𝑚 (
𝑑2𝒓

𝑑𝑡2
) , (5) 

−
𝑑𝐸

𝑑𝒓
= 𝑚 (

𝑑2𝒓

𝑑𝑡2
) (6) 

 

A molekuladinamikai számítások elvégzéséhez több programcsomag is elérhető, többek között 

a CHARMM18 vagy a GROMACS19.  
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2.4 MD erőterek és topológia 

A MD szimulációk során a rendszerben lévő atomok között fellépő kölcsönhatásokat 

potenciálfüggvények segítségével írják le. Az erőtér ezen függvények együttese20. A 

paramétereket jellemzően ab initio, vagy félig empirikus kvantummechanikai számításokból, 

valamint kísérleti adatokhoz való illesztéssel nyerik, mint a neutron-, röntgen- és 

elektrondiffrakció, NMR, infravörös, Raman- és neutronspektroszkópia stb. Az erőtér (FF) a 

valódi potenciált egy, a szimulált régióban érvényes egyszerűsített modellel helyettesíti. Ideális 

esetben elég egyszerűnek kell lennie ahhoz, hogy gyorsan kiértékelhető legyen, de kellően 

részletes ahhoz, hogy reprodukálja a vizsgált rendszer tulajdonságait. A szakirodalomban 

számos erőtér áll rendelkezésre, amelyek különböző bonyolultságúak és különböző típusú 

rendszerek kezelésére irányulnak21.  

Többféle potenciál paraméter csomag van, az egyik legelterjedtebb a GROMOS22. A 

csomagok tartalmazzák az egyes atomok potenciál paramétereit, melyek függenek az atomok 

térbeli elrendezésétől és a kötések geometriai kényszereitől is16.  

2.5 Időfejlesztő algoritmusok 

Az 5. mozgásegyenletek integrálása számos numerikus közelítéssel történhet. Az 

integrációs algoritmusok közül a legismertebbek és széleskörben használt bakugrás (Leapfrog) 

és Verlet algoritmus23.  

A bakugrás módszer az MD számításoknál gyakran alkalmazott algoritmus. Az aktuális 

pillanatbeli pozíció alapján számított erőből, valamint a fél időlépés távolságból számított 

sebességgel határozza meg a részecske új koordinátáit. A sebesség így mindig fél lépésenként, 

míg a koordináta teljes lépésenként kerül frissítésre (7. és 8. egyenlet): 

𝒗 (𝑡 +
1

2
∆𝑡) = 𝒗 (𝑡 −

1

2
∆𝑡) +

∆𝑡

𝑚
𝑭(𝑡) , (7) 

ahol az erő a fentebb tárgyalt 1. egyenlet alapján kerül számításra. Az új koordináta egyenletét 

felírhatjuk a következőképpen (8. egyenlet):  

𝑟(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑟(𝑡) + ∆𝑡 ∗ [𝒗 (𝑡 −
1

2
∆𝑡) +

∆𝑡

𝑚
𝑭(𝑡)] = 

= 2𝑟(𝑡) + 𝑟(𝑡 − ∆𝑡) +
∆𝑡2

𝑚
𝑭(𝑡) + 𝒪(∆𝑡4) 

(8) 
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A formula ∆𝑡-ben harmad rendig ad pontos közelítést, a 𝒪(∆𝑡4) járulék került elhanyagolásra16. 

A Verlet (Velocity Verlet) algoritmus lényege hasonlít a bakugráséhoz (9, 10. egyenlet)24.  

𝒓(𝑡 + ∆𝑡) = 𝒓(𝑡) + ∆𝑡𝒗(𝑡) +
1

2
∆𝑡2𝒂(𝑡) + 𝒪(∆𝑡3) , (9) 

𝒗(𝑡 + ∆𝑡) = 𝒗(𝑡) +
1

2
∆𝑡[𝒂(𝑡) + 𝒂(𝑡 + ∆𝑡)] + 𝒪(∆𝑡3) . (10) 

A különbség annyi a módszerek között, hogy az időlépések egészszámú többszöröseinél lesz 

meghatározva mind a koordináta (𝒓), mind a sebesség (𝒗). Ha ügyelünk a megfelelő kezdeti 

feltételekre, akkor a felvázolt két algoritmus azonos trajektróriákat, azaz részecskék időbeli 

mozgását tartalmazó adattömböt hoznak létre. 

2.6 Barosztát és termosztát 

A Berendsen termosztát/barosztát az egyik legegyszerűbb módszer, melynek használata 

éppen ezért éles szimulációknál nem ajánlott. Ettől függetlenül később lesz rá szükség, így a 

bemutatását megtartom. A Berendsen termosztátnál a szimulált hőmérséklet eltérése a 

célhőmérséklettől exponenciálisan csökken, azaz a rendszer hőmérsékleteltérése (𝑇) egyre 

jobban közelít a referencia hőmérsékletéhez (𝑇0). A rendszer ebben az esetben folyamatos 

kapcsolatban van, csatolva van a hőtartályhoz. A 11. egyenlet mutatja be a Berendsen 

termosztát-csatolási módszert:  

𝑑𝑇

𝑑𝑡
=

𝑇0 − 𝑇

𝜏
, (11) 

ahol 𝜏 egy időkonstans, melynek tipikus értéke ~0,1 ps16, 25. Az egyes atomok sebességét pedig 

ennek segítségével skálázza, hasonlóan a rescale módszerhez. 

A Berendsen barosztát (12. egyenlet) hasonlóan épül fel az azonos nevű termosztáthoz:  

𝑑𝑃

𝑑𝑡
=

𝑃0 − 𝑃

𝜏𝑃
, (12) 

ahol 𝑃 a nyomás szerepel a hőmérséklet helyett, 𝑃0 a referencianyomás, és a 𝜏𝑃 a nyomás-

csatolási időállandó16, 25. Hátránya, hogy nem képes a kanonikus sokaságot megfelelően 

modellezni. Ugyanakkor gyorsasága miatt hasznos lehet vele beállítani a kezdeti hőmérsékletet 

és nyomást az éles MD szimulációkhoz26.  
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Napjainkban a Nosé-Hoover termosztátot használják az egyik leggyakrabban az MD 

szimulációkhoz. Ezen megközelítés során a rendszer szintén egy hőtartályhoz van csatolva, 

amelynek az effektívtömege 𝑄 , 𝑠 koordinátája és 𝑄ṡ az impulzusa26. Ez a kiterjesztett módszer 

úgy szabályozza a hőmérsékletet, hogy egy termikus tartályt és egy nem-newtoni súrlódási 

tagot visz be a mozgásegyenletbe (13. és 14. egyenlet): 

𝑑2𝑟𝑖

𝑑𝑡2
=  

𝐹𝑖

𝑚𝑖
−

𝑝𝜉

𝑄

𝑑𝑟𝑖

𝑑𝑡
 , (13) 

𝑑𝑝𝜉

𝑑𝑡
= (𝑇 − 𝑇0), (14) 

ahol 𝑝𝜉 a 𝜉 (súrlódási paraméter) impulzusa25. 
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3 Célkitűzések 

Kutatócsoportunk már korábban foglalkozott szén nanocsövek és fehérjék 

kölcsönhatásával. Kísérleti módszerekkel vizsgáltuk, hogy a fehérje konformációja mekkora 

mértékben van hatással a kötődésekre. A MD szimulációk alkalmasak a további konformációs 

lehetőségek feltárására.  

Kutatásom során a következő célokat határoztuk meg: 

1. A tojásfehérje lizozim és a szén nanocsövek közötti kölcsönhatás vizsgálata. A dolgozat 

fő célja, a tojásfehérje lizozim (1Aki) kapcsolatának vizsgálata egy szén nanocső modellel. 

A MD modellezési módszerek lehetőséget adnak a kölcsönhatások molekuláris szintű 

vizsgálatára, ami különösen fontos a fehérjék szerkezeti stabilitásának és konformációs 

változásainak megértéséhez.  

2. A fehérjék szerkezeti stabilitásának és dinamikájának elemzése. Szimulációkkal 

vizsgálható, hogy a lizozim fehérje megőrzi-e kompakt, feltekeredett állapotát szén 

nanocsövek jelenlétében. A CNT-re való kitapadás időbeli stabilitását jellemezni lehet a 

köztük lévő távolsággal az idő függvényében, ennek meghatározása szintén célom. 

3. Aminosavak és kölcsönhatásaik azonosítása. Szintén a kutatás célja a fehérje és a 

nanocső közötti kölcsönhatás szempontjából különösen fontos aminosavak meghatározása. 

A szimulációk segítségével felfedezhető, hogy mely aminosavak játszanak domináns 

szerepet a kötődésben, és ezek a kapcsolódások hogyan befolyásolják a fehérje szerkezetét.   
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4 Eredmények és diszkusszió 

4.1 A rendszer elkészítése és jellemzése 

A számításainkhoz a már fentebb említett GROMACS19 szoftvercsomagot használtuk, amit 

egy Ubuntu27 rendszeren keresztül tudtunk futtatni. Az Ubuntu egy modern operációs rendszer, 

amely egy nyílt forráskódú Linux27. A nagyobb számításokat a Komondor szuperszámítógép 

GPU partícióján végeztük28, ugyanis hatalmas teljesítménye nagyságrendekkel lerövidítette a 

számoláshoz szükséges időt.  

A rendszer összeállításához Justin A. Lemkul oktatóanyagát vettük alapul29. Első lépésként 

letöltöttük a fehérje szerkezeti felépítését tartalmazó fájlt, a Protein Data Bank (PDB) oldaláról, 

amely ingyenesen elérhető pdb formátumban6. Ennek köszönhetően el tudtuk kezdeni a 

legfontosabb fájlok létrehozását: a topológia-, a pozíciókra vonatkozó kényszert tartalmazó fájlt 

és a feldolgozott szerkezeti fájlt. Az utóbbi tartalmazza az átalakított struktúrát. A kényszert 

leíró fájl a fehérje gerincére ír elő egy extra potenciált, így azon atomok mozgása korlátozott a 

szimuláció közben. A fehérjék vagy szén nanocsövek alapból korlátlanul mozoghatnak a 

megadott térben, de a korlátozásnak köszönhetően le lehet fixálni bizonyos atomok pozícióját 

a kezdeti szimulációkhoz, amelyre az egyensúlyiállapotok keresése során sor kerül. Végül a 

topológia fájl egyesíti az előbb említett fájlokat, az erőtér csomaggal.  

Az erőtér fájljait (CHARMM36-os18), a MacKerell lab30 weboldalról töltöttük le. Az FF 

mellett még felhasználtuk a TIP3P (Transferable Intermolecular Potential 3-Point) 

vízmodellt31, és az -NH3
 (Amino csoport), valamint -COOH (Karboxil csoport) 

funkcióscsoportokat is a fehérjéhez tartozó topológia fájlok létrehozásához. A TIP3P modell a 

vizet három pontból álló, merev molekulaként kezeli16, 32, amelynek a legújabb verziója 

fehérjékre lett optimalizálva33.  

Ezt a folyamatot elvégeztük mind az 1Aki fehérjére és a szén nanocsőre34. Az 5 nm-es szén 

nanocső szerkezetét a VMD szoftverrel35 hoztuk létre, és mentettük el külön fájlként. A 

legfontosabb része a feladatnak a két molekula egy rendszerbe helyezése volt. Ezt egy erre a 

feladatra kifejlesztett paranccsal36 értük el, aminek köszönhetően egy 20*20*20 nanométeres 

rendszerben (dobozban) szabadon tudtak mozogni. A következő lépésben a dobozt feltöltöttük 

vízmolekulákkal és hozzáadtuk az ionokat, hogy egy töltéssemleges rendszert kapjunk.  
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A 3. ábrán ezt a rendszert mutatom be, figyelve arra, hogy csak minden ötödik vízmolekula 

jelenjen meg a láthatóság érdekében. Az ionok száma elhanyagolható a vízmolekulák számához 

képest, így azok nem látszódnak a képen.  

 

4.2 Egyensúlyi állapot 

A rendszer először egy energia-minimalizáció eljáráson esett át. Mielőtt elkezdhetnénk a 

dinamikát, meg kell győződnünk arról, hogy a rendszerben nincsenek sztérikus ütközések vagy 

nem megfelelő geometria. Gyakran előfordulnak olyan helyzetek, amikor akár a fehérjéhez, 

akár a szén nanocsőhöz olyan közel kerülnek vízmolekulák, amik fizikailag nem lennének 

valósak. Az ilyen és ehhez hasonló állapotok kiküszöbölésére használjuk az energia-

minimalizációt, ahol az iterációs lépések során potenciálokat és azok gradiensét határozza meg 

egy algoritmus. A módszer fokozatosan módosítja az atomok pozícióját a kezdeti állapotból 

eredő magas potenciálok és erők csökkentése érdekében. Mivel az energia-minimalizációs 

folyamat nem időben zajlik, az elvégzett lépések száma mutatja meg mennyi módosításra volt 

szükség a stabil állapot eléréséhez. A folyamat lényege abban rejlik, hogy megállapíthassuk, 

hogy a rendszer potenciális energiája felvette-e egy minimum értékét. Sokszor el sem indul a 

3. ábra: Az 1Aki fehérje és a szén nanocső a vízzel telített dobozban. 

Színjelölés: Fehérje: lila,  Nanocső: szürke, Víz: piros, Doboz: zöld. A képet 

a VMD 1.9.4 szoftverrel készítettem. 
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szimuláció, ha ezek a magas értékek nem csökkennek le egy kívánt érték alá, mert „felrobban” 

a Newton egyenlet.  

A teljes folyamat akkor ér véget, ha egy előre meghatározott kritikus érték alá csökken a 

fellépő erő (1000 
kJ

mol

nm

), vagy ha elérjük az előre megadott maximum lépésszámot (pl.: 50 000 

lépés). A 4. ábrán látszik, hogy az általunk készített rendszer 110 lépést követően már közelíti 

a minimumot, ami egy gyors konvergálást jelent.  

 

A következő lépés az egyensúlyi állapot létrehozása, mely szokásosan legalább két részből 

áll: NVT (izoterm-izochor sokaság) és NPT (izoterm-izobár sokaság) részekből. Az NVT során 

állandó a részecskék száma, a térfogata és a hőmérséklete a rendszernek. AZ NPT annyiban 

különbözik, hogy a térfogat helyett a nyomása konstans. Az NVT és NPT folyamatot is 250 000 

lépésben 500 ps alatt futtattuk le, 2 fs időlépésközzel, amit az 5. és 6. ábra (NVT), valamint 7. 

és 8. ábra (NPT) mutat be. Az NVT során V-rescale termosztátot alkalmaztunk, ami egy 

sebesség skálázó módszer. Az NPT futása alatt a V-rescale termosztát mellett a Parinello-

Rahman barosztátot használtuk. 

 

4. ábra: Energia-minimalizációs folyamat, ahol a rendszer teljes potenciális energiája 

(kJ/mol) van ábrázolva az iterációs lépések függvényében. A diagramot a Microsoft Excel 

programmal készítettem.  
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5. ábra: NVT futtatás során a hőmérséklet (K) az idő (ps) függvényében. A diagramot a Microsoft Excel 

programmal készítettem.  

6. ábra: NVT futtatás során a potenciális energia (kJ/mol) az idő (ps) függvényében. A diagramot a 

Microsoft Excel programmal készítettem. 
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8. ábra: NPT futtatás során a rendszer teljes potenciális energiája (kJ/mol) az idő (ps) függvényében. A 

diagramot a Microsoft Excel programmal készítettem. 

7. ábra: NPT futtatás során a sűrűség (kg/m
3
) az idő (ps) függvényében. A diagramot a Microsoft Excel 

programmal készítettem. 



Eredmények és diszkusszió 

 

 

- 17 - 

Az 5., 6., 7., 8. ábra alapján megállapítható, hogy a vizsgált mennyiségek stabilan 

oszcillálnak egy állandó érték körül. Az NVT folyamat alatt a hőmérséklet 300 K közelében 

marad, míg a potenciál −1,40 ∙ 106  
kJ

mol
 körül mozog. Az NPT során a sűrűség a víz sűrűsége 

(997 
kg

m3) körül oszcillált, míg a potenciál ugyanazt az átlagot hozta, mint az előző folyamat 

során (~ − 1,40 ∙ 106  
kJ

mol
). Ezen adatok alapján megállapíthatjuk, hogy az egyensúlyi 

állapotkeresések megfelelőnek bizonyultak. 

Ezek után feloldhatjuk a pozíciókorlátozásokat és elindíthatjuk az éles MD futtatását. A 

tényleges szimulációt egy 1 ns hosszú MD szimuláció előzte meg Berendsen barosztáttal és 

Nosé-Hoover termosztáttal (továbbiakban előszimuláció), ahol tovább finomítottuk az 

egyensúlyi állapoton, és a hosszabb szimuláció, kiértékelés innen indult. Az éles szimuláció 

szintén Nosé-Hoover termosztáttal futott le, a modern C-rescale barosztáttal 45 ns alatt, ami 5 

óra számolást igényelt a komondor szuperszámítógépen.  

Párhuzamosan ezzel beküldésre került egy 250 ns-os szimuláció is a komondor 

szuperszámítógépre, amely a dolgozat beadásáig nem futott le.   
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4.3 Szimuláció eredményei 

A módszerek fejezetben leírt szimulációk 5 órán át futottak a komondor 

szuperszámítógépen, ennek eredményeit itt fejtem ki.  

A teljes rendszer potenciális energiája beállt egy szintre és csak kis mértékű oszcilláció 

figyelhető meg. A rendszer teljes potenciális energiájában az energia-minimalizáció során 

kapott értékhez képpest csekély mértékű eltérés tapasztalható, így a rendszer valóban egy 

egyensúlyi állapotba került. A 9. ábrán jól látszik, hogy a potenciális energia értéke −1,396 ∙

106  
kJ

mol 
 és −1,4 ∙ 106  

kJ

mol 
 között ingadozik.  

 

Az RMSD (Root-Mean-Square Deviation), azaz az átlagtól való négyzetes eltérésnek a 

négyzetgyöke mutatja meg, hogy a fehérje atomi koordinátái mennyire változtak a szimuláció 

során (10. ábra). A számadatokat a kezdeti állapottól (előszimuláció után) figyeltük, melynek 

értéke 0,116 ± 0,022 nm. Az előszimuláció után látható egy kisebb mértékű, 0,1 nm körüli 

változás. Az ábrán megfigyelhető egy felfelé majd lefelé ívelő görbe (púp), ami összefüggésben 

van a fehérje és a nanocső egymással való kölcsönhatásba kerülésével. Azaz a fehérje atomi 

koordinátái megváltoznak, amikor a nanocsőhöz kapcsolódik. Nagyobb ugrások azonban 

nincsenek benne, így bizonyos, hogy a fehérje nem megy át nagy szerkezeti változáson.  

9. ábra: A teljes rendszer potenciális energiája az idő 

függvényében az MD szimuláció során. 
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A kis változás a szimuláció elején jöhet a barosztát/termosztát megváltozásából is vagy a vizes 

fázissal való kölcsönhatásból.   

 

Kezdetben a nanocső és a fehérje szabadon mozogtak a rendszerben, ez figyelhető meg a 

11. ábra első 15 ns időtartama alatt. Ugyanebben az idősávban az is észrevehető, hogy az 

említett két molekula közelebb kerülnek, de nem megy végbe egy stabil megtapadás. Kb. 15 

ns-tól egy jól észrevehető hirtelen nagyobb távolságcsökkenés figyelhető meg a fehérje és a 

szén nanocső között. A 2 molekula közötti távolág innentől 0,25 nm-re tehető, amit a 12. ábra 

mutat be részletesebben. A 15 ns utáni adatok alapján a távolság értéke 0,260 ± 0,011 nm. A 

két említett ábra jól mutatja a fehérje és a nanocső szoros kapcsolatát, ugyanis a kötődés után 

már nem távolodnak el egymástól a szimuláció végéig. 

 

 

 

10. ábra: Az 1Aki fehérje gerincének RMSD-je az idő 

függvényében az MD szimuláció során. 
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Az 𝑅𝑔 (Radius of gyration) girációs sugár egy a fehérje köré illesztett gömb sugara, mely a 

tömörségét adja meg a vizsgált molekulának (13. ábra). Esetünkben a fehérjére számolt értéke 

1,408 ± 0,010 nm. Az ábrán látható egy enyhe fokú változás, főleg 25 ns körül, ahol a fehérje 

kölcsönhatásba lép a nanocsővel. Az említett időpillanat után a fehérje összébb tömörödik, 

kompaktabbá válik. A változás nem nagy mértékű, de a tendencia érzékelhető. 

  

13. ábra: Az 1Aki fehérje girációs sugara az idő 

függvényében az MD szimuláció során. 

11. ábra: Az 1Aki fehérje és a szén nanocső közötti 

legközelebbi távolság az idő függvényében az MD szimuláció 

során. 

12. ábra: Az 1Aki fehérje és a szén nanocső közötti 

legközelebbi távolság az idő függvényében a 15. ns után. 
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A következő ábra (14. ábra) mutatja be, hogy hány olyan pont van a fehérje és a szén 

nanocső között, melyeknek a távolsága 0,5 nm alatt van. Ezt az értéket választottuk meg annak, 

hogy a 2 molekulát kölcsönhatásban lévőnek tudjuk be, hiszen ekkor már relevánsnak 

tekinthetőek a kötések. Jól látszik a már fentebb említett jelenség, 15 ns körül kerülnek a 

résztvevő molekulák olyan közel egymáshoz, hogy kapcsolatot tudjanak létrehozni. Az is 

megfigyelhető, hogy egy időpillanatban 400 és 800 (átlagban 700) közötti olyan atom van, ami 

a kölcsönhatási távolságon belül helyezkedik el. Észrevehető, hogy a 10. ns környékén is 

jelentek meg közeli pontok, melyek közelebb voltak, mint a kritikus távolság, viszont utána el 

is távolodtak. Ez alátámasztja azt, amit már az előző ábráknál (12., 13. ábra) említettem, 

miszerint gyenge kölcsönhatás figyelhető meg a 15 ns előtt is, de azok nem maradtak stabilak. 

 

 

A 15. ábrán bemutatom a molekulák kölcsönhatását a 30. ns körül. Narancssárgával 

kiemeltem a töltött 45-ös arginin és a poláros 47-es treonin aminosavakat. Ez a két része a 

fehérjének, amik a legközelebb helyezkedtek el a nanocsőhöz a futás során. A jövőbeni 

szimulációkhoz és kísérletekhez is egyaránt fontos ezen részeknek a meghatározása. Továbbá 

tervben van a legközelebbi aminosavak lekövetése is minden időpillanatban. Ezekből 

14. ábra: Az 1Aki fehérje és a szén nanocső közötti 

kontaktusszám (azaz mennyi atom van 0,5 nm távolságnál 

közelebb) az idő függvényében. 
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megtudhatjuk, hogy mely aminosavak kerültek a legközelebb (tapadtak) a nanocsőhöz, és 

mennyi ideig tartózkodtak ott.  

A kapott eredmények alapján elmondható, hogy az 5 óráig futó, 45 ns-os szimuláció alatt 

megtörtént a kitapadás. A fehérje képes volt végigtapogatni a szén nanocsövet és megtalálni 

azokat a pontokat, ahol kötődni tudott.  

 

  

15. ábra: Az 1Aki fehérje és a szén nanocső (CNT) kapcsolódása a 30. ns környékén. Színjelölés: Fehérje: lila,  Nanocső: 

szürke, Doboz: zöld, Aminosavak nevei: narancssárga. A képeket a VMD 1.9.4 szoftverrel készítettem. 
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5 Összefoglalás 

5.1 Dolgozat összefoglalása 

A dolgozatban MD módszerekkel vizsgáltam a tojásfehérje lizozim (1Aki) és a szén 

nanocső (CNT) közötti kölcsönhatásokat.  

A szimulációkhoz egy általunk létrehozott rendszerben a fehérjét és egy 5 nm hosszú szén 

nanocső modellt helyeztünk el. Ezt követően a szimulációs dobozt vízmolekulákkal és ionokkal 

töltöttük fel, ügyelve a töltéssemlegességre. Az egyensúlyi állapotot két szakaszra bontottuk: 

500 ps hosszú NVT és NPT után következett egy 45 ns hosszú szimuláció, 2 fs időlépésközzel. 

A futás alatt Verlet algoritmust, C-rescale barosztátot és Nosé-Hoover termosztátot 

használtunk. Ezt követően az eredményül kapott trajektória fájlok alapján elemeztük a fehérje 

és a szén nanocső közötti távolságot, az atomi koordináták változását (RMSD), valamint 

meghatároztuk a fehérje girációs sugarát. A szimulációkat a komondor szuperszámítógépen 

futtattuk. 

A fehérje RMSD értéke 0,116 ± 0,022 nm-t kaptunk, ami azt mutatja, hogy a rendszer stabil, 

és az atomi koordináták jelentősen nem változtak. A fehérje girációs sugara 1,408 ± 0,010 nm 

volt, ami arra utal, hogy a fehérje a szimuláció során megtartotta kompakt, feltekeredett 

állapotát. A számítások alapján a fehérje és a szén nanocső közötti távolság 15 ns-ig ingadozó 

volt, majd egy szoros kölcsönhatás alakult ki, ahol a legközelebbi részek távolsága 0,260 ± 

0,011 nm -re csökkent. 

Az eredmények alapján megállapítható, hogy a szén nanocső és a tojásfehérje lizozim között 

adszorpciós kölcsönhatás jött létre, amelyek stabil kötést eredményezett. A fehérje a szimuláció 

alatt megőrizte kompakt, feltekeredett struktúráját. A kölcsönhatásban kulcsfontosságú 

szerepet játszott a töltött 45-ös arginin és a poláros 47-es treonin, amelyek a legközelebb 

helyezkedtek el a nanocsőhöz. A girációs sugár kis mértékű csökkenése azt támasztja alá, hogy 

a nanocső egyfajta stabilitást adhat a fehérjéknek. 
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5.2 Továbblépés lehetőségei  

A dolgozat eredményei hozzájárultak a fehérje és szén nanocső kölcsönhatásainak 

megértéséhez.  A módszer alkalmazható egyéb, nagyobb méretű rendszerek tanulmányozására 

is, így lehetőséget nyújt akár az előzmények fejezetben említett fotoszintetikus reakciócenrtum 

fehérje vizsgálatára is. A fotoszintetikus reakciócentrumok és nanocsövek relatív 

konformációja alapvetően meghatározza az elektrontranszfer hatékonyságát, azok ismerete 

segítséget nyújt a preparálási eljárás optimalizálásában.  

Ez a megközelítés lehetőséget biztosít arra, hogy a jövőben pontosabban feltérképezzük az 

reakciócentrumok és a nanostruktúrák közötti kölcsönhatásokat, így hozzájárulva a 

reakciócentrumok mesterséges környezetben való működésének jobb megértéséhez, valamint 

azok alkalmazásához bioelektronikai rendszerekben, például bioszenzorok fejlesztésében. 
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6 Köszönetnyilvánítás 

Köszönöm Dr. Szabó Tibor témavezetőmnek a szakdolgozat során adott hasznos ötleteit és 

jó tanácsait. Hálával tartozom Dr. Tarjányi Tamásnak -szintén témavezetőmnek-, aki a dolgozat 

megírásához tanácsaival, odafigyelésével, kutatásával és eszközeivel járult hozzá. Tisztaszívvel 

köszönöm szüleimnek és testvéremnek a sok gondoskodást, ami elkísért a tanulmányaim során. 

Örülök, hogy becsatlakozhattam az SZTE SZAOK, TTIK, Orvosi Fizikai és Orvosi 

Informatikai Intézet munkájába.  

Köszönöm a KIFÜ-nek (Informatikai Fejlesztési Kormányzati Ügynökség, Magyarország, 

https://ror.org/01s0v4q65), amiért hozzáférést biztosított számomra a Komondor 

magyarországi székhelyű HPC létesítményéhez. 
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7 Saját eredmények 

7.1 Tudományos kérdések 

⚛ Megvizsgáltam a tojásfehérje lizozim (1Aki) és a szén nanocső (CNT) közötti 

kölcsönhatásokat molekuladinamikai (MD) szimulációkkal. 

⚛ Elemeztem a fehérje szerkezeti stabilitását és konformációs dinamikáját a nanocsőre 

valókapcsolódás során. 

⚛ Azonosítottam a kölcsönhatásban dominánsan résztevevő aminosavakat (arginin 45 és 

treonin 47). 

7.2 Módszerek 

 A GROMACS szoftvercsomagot használtam a szimulációkhoz, amit Ubuntu 

rendszeren futtattam. 

 Összeállítottam a rendszert: 

 Letöltöttem a fehérje szerkezeti fájlt, majd létrehoztam a szén nanocsövet. 

 Összeraktam a szükséges topológiai és pozíciókorlátozó fájlokat. 

 Megalkottam a virtuális dobozt, melybe elhelyeztem a szén nanocsövet és a 

tojásfehérjét. Ezután feltöltöttem vízzel és ionokkal. 

 Lefuttattam az energia-minimalizációs, és egyensúlyi állapotkereséseket 

(NVT, NPT) a laptopomon, majd kiértékeltem. 

 Elemeztem a Komondorra beküldött éles szimulációk eredményeit (potenciális 

energia, RMSD, távolság, girációs sugár, kontaktusszám) 

7.3 Eredmények 

⬡ Megállapítottam, hogy stabil adszorpciós kölcsönhatás alakult ki a lizozim és a CNT 

között. 

⬡ Megfigyeltem , hogy a lizozim megtartotta kompakt, feltekeredett szerkezetét a 

szimuláció során. 

⬡ Végül pedig azonosítottam a tojásfehérje és a szén nanocső közötti kulcsfontosságú 

kölcsönhatási helyeket, amelyek hozzájárultak a fehérje stabilitásához. 

⬡ Az alábbi táblázatban (1. táblázat) összefoglalom a kapott eredményeimet 

számszerűsítve: 

Eredmény neve Átlag Szórás 

Potenciális energia [kJ/mol] -1 401 299,08 1 234,94 

RMSD [nm] 0,116 0,022 

Távolság [nm] 0,701 0,737 

Távolság 15. ns után [nm] 0,737 0,011 

Rg [nm] 1,409 0,010 

Kontaktusszám (d<0,5 nm) [db] 564 101 
1.táblázat: Saját eredményeim számszerűsítve 
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