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Az u t ó b b i é v e k b e n s z ü l e t e t t számos k í s é r l e t i és e lméle t i e r edmény a r r a 
u t a l , hogy a f e h é r j é k belső d i n a m i k á j a v a l ó s z í n ű l e g a l a p v e t ő szerepet j á t s z i k 
biológia i f u n k c i ó j u k e l l á t á sában ( D A M J A N O V I C H , S O M O G Y I , 1 9 7 8 , C A R E R I é s 
m t s i 1 9 7 9 ) . Mivel a f ehé r j ék h á r o m d i m e n z i ó s szerkeze té t t ö b b n y i r e k r i s t á l y o s 
m i n t á k o n v é g z e t t r ö n t g e n - és n e u t r o n d i f f r a k c i ó s v izsgála tok a l a p j á n i s m e r j ü k , 
egyre é rdekesebbé vá l ik ezen m a k r o m o l e k u l á k sz i lá rd á l l a p o t á b a n lezajló m o z -
gások t a n u l m á n y o z á s a . A fe l i é r j e k r i sz t a l log rá f i a h ő m é r s é k l e t f a k t o r anal íz i se 
á l t a l n y ú j t o t t l e g ú j a b b e r e d m é n y e k ( F R A U E N F E L D E R és m t s a 1 9 7 9 , A R T Y M I U K 

és m t s a i 1979) j ó l kiegészít ik a t é m a k ö r r e v o n a t k o z ó k o r á b b i i s m e r e t e i n k e t , 
m e l y e k e t f ő k é n t o lda tokon v é g z e t t n a g y f e l o l d á s ú N M R s p e k t r o s z k ó p i a i 
( W U T R I C H 1 9 7 6 ) , i l l e tve ab in i t io d inamika i v i z s g á l a t o k s z o l g á l t a t t a k ( M C C A M -

M O N és mt sa i 1 9 7 7 ) . 

A k r i s t á l y o s á l l apo tú f e h é r j é k és m á s m a k r o m o l e k u l á k d i n a m i k á j á r a 
v o n a t k o z ó igen é r t é k e s i n f o r m á c i ó k s z á r m a z t a t h a t ó k N M R re laxác iós k ísér le -
t e k b ő l . Az i lyen v i z sgá l a tok k ü l ö n ö s e n idősze rűek , mivel n a p j a i n k b a n éppen a z 
N M R techn ika segí tségével b i z o n y í t o t t á k , h o g y az o lda tban l e v ő fehér je m o l e -
k u l á k k o n f o r m á c i ó j a igen h a s o n l ó a kr i s tá lyos á l l a p o t b a n ész le l thez ( J A R D E T S -

K Y é s W A D E — J A R D E T S K Y 1 9 8 0 ) . 

Az N M R re l axác iós e r e d m é n y e k a l a p v e t ő e n három f o r m á b a n j e l en tkez -
n e k , sp in—rács r e l a x á c i ó ( T J , s p i n — s p i n r e l a x á c i ó (T2 vagy vonalszélesség) és a 
f o r g ó k o o r d i n á t a r endsze rbe l i r e l a x á c i ó (T^) . A z i lyen t ípusú N M R e r e d m é n y e -
k e t sz in te k ivé t e l n é l k ü l r e l axác iós i d ő — h ő m é r s é k l e t g r a f i k o n o k f o r m á j á b a n 
a n a l i z á l j á k . T i p i k u s a n ilyen á b r á z o l á s t l á t h a t u n k az a rk imo t r ip sz in re v o n a t k o -
zó lag az 1. á b r á n . A g r a f i k o n o k b ó l az N M R r e l a x á c i ó t leíró á l t a l á n o s e lmé le t i 
mode l l a l a p j á n ( К И В О és T O M I T A 1 9 5 4 ) a r e l a x á c i ó t k ivá l tó m o z g á s t j e l l e m z ő 
kor re lác iós f r e k v e n c i a vc, és a m o z g á s ak t ivác iós energ iá ja s z á m í t h a t ó . A sp in — 
rác s re laxác ió ( T J ese tén az e lmé le t v é g e r e d m é n y ü l a köve tkező egyszerű e g y e n -
l e t r e veze t 

aho l С az ún . r e l axác iós p a r a m é t e r , т^ = 1/2ггрс a korrelációs i d ő és w0 a m é r é s 

1 = с Г ^ + 4t<L ( i ) |2 
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1. ábra. Kristályos a-kimotripszin spin-rács relaxációs idejének (Tj) hőmérsékletfüggése három 
különböző frekvencián (д: 60 MHz; О: 30 MHz: • : 18 MHz). Folytonos vonallala Kubo — 

Tomita-elmélet alapján illesztett görbéket jelöltük 

k ö r f r e k v e n c i á j a . A ko r r e l ác ió s időre á l t a l á b a n fe l té te lez ik a 2. egyenle t szer in t i 
egyszerű Ar rhen ius - fé le ak t ivác iós t ö r v é n y t : 

r c = r 0 e x p 
M E 

R T 
(2) 

A T j m é r é s e k t ip ikusan 10®—108 Hz t a r t o m á n y b a n J e z a j l ó mozgások j e l en lé t é -
ről a d n a k fe lv i l ágos í t ás t . A h ő m é r s é k l e t f ü g g ő T 2 m é r é s e k b ő l u g y a n a k k o r a 
m a k r o m o l e k u l á k o n be lü l t ö r t é n ő t i p i k u s a n 104—105 H z f r e k v e n c i á j ú m o z g á s o k 
je lenlé tére l e h e t k ö v e t k e z t e t n i . Az u t ó b b i években e g y r e e l t e r j ed t ebb az ún. 
forgó k o o r d i n á t a r e n d s z e r b e l i re laxáció mérése , f ő k é n t a fent i f r e k v e n c i a t a r -
t o m á n y a l a c s o n y a b b é r t é k e k felé való k i t e r j e sz t é sé re . A fo rgó k o o r d i n á t a rend-
szerben a s p i n e k e g y ü t t f o r g á s á t b iz tos í tó segéd m á g n e s e s t é r n a g y s á g r e n d e k k e l 
kisebb a T x mérésekné l h a t ó Z e e m a n - t é r n é l , így a T l e mérésekke l t a n u l m á n y o z -
ha tó f r e k v e n c i a t a r t o m á n y megegyezik a T 2 m é r é s e k k e l d e t e k t á l h a t ó v a l . A 
forgó k o o r d i n á t a r e n d s z e r b e l i mérések speciá l i s v á l t o z a t á n a k t e k i n t h e t ő az ún. 
dipoláris t é r b e n t ö r t é n ő relaxációs i d ő , T 1 D mérés. A dipoláris v a g y lokális 
mágneses t é r a Z e e m a n - t é r n é l sok n a g y s á g r e n d d e l k i s e b b és i gya h ő m é r s é k l e t -
függő T l D mérések t i p i k u s a n 10—104 H z f r e k v e n c i á j ú , t e h á t v i s z o n y l a g igen 
lassú m o z g á s o k k i m u t a t á s á r a is a l k a l m a s a k : 

A k r i s t á l y o s f e h é r j é k b e n lezajló N M R - r e l ész le lhe tő mozgásoka t a köve t -
kező k a t e g ó r i á k b a l ehe t o sz t an i : 
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1. Elsődleges po l ipep t id lánc-mozgások (a lánc fő tenge lye körül i gá to l t 
ro tác ió , akt ivációs energiá ja k b . 120 k j / m o l v a g y nagyobb). 

2. Másodlagos po l ipep t id lánc-mozgások (a lánc e g y e s részeire lokal izá l t 
torziós, ha j l í tó mozgások kb. 40 — 60 k j / m o l ak t ivác iós energiákkal ) . 

3. Oldal láncmozgások (nagy, erősen poláros o ldal láncokra 80 k j / m o l 
vagy a felett i , kis o ldal láncokra 10 k j / m o l kö rü l i aktivációs energ iák-
kal). 

4. Alacsony moleku lasú lyú szennyezések mozgásai (pl . víz ha t á sa ) . 

Az első k é t mozgás t ípus elvileg t o v á b b i f e lbon t á s r a szorulna a szi lárd 
a n y a g o k b a n sokszor j e len levő amorf és kr is tá lyos r é g i ó k n a k megfelelően. Fe-
h é r j e k r i s tá lyokra v o n a t k o z ó a n azonban m é g olyan k ísé r le tes bizonyíték nincs , 
ame ly ezen fe lbontás t i n d o k o l n á . 

A fehé r j ék belső d i n a m i k á j á n a k v izsgá la tá ra i r á n y u l ó NMR re laxác iós 
v izsgá la toka t a kr is tá lyos aminosavakon végze t t hasonló mérések e lőzték meg 
( A N D R E W és m t s a i 1977). A fehér je s t r u k t ú r a sok belső szabadsági f o k k a l ren-
delkező komplex dh iamika i rendszer , így első közelí tésben az alapvető mozgás-
f o r m á k megismerésére cé lszerűnek l á t s zo t t egyszerű homopo l ipep t ideken t á j é -
kozódó v izsgá la toka t végezni . A kr i s tá lyos polialaninon, polileucinon és poli-
val inon végzet t hőmérsék le t függő T4 mérése ink ( A N D R E W és mtsai 1978) a 
pol imerek oldal láncaiban elhelyezkedő met i l -csopor tok dominá ló h a t á s á t mu-
t a t t á k ki ezen molekulák p r o t o n mágneses re laxác ió já ra . A met i l -csoportok 
mozgásának h a t á s a anny i r a erősnek b i z o n y u l t ezen a n y a g o k n á l , hogy te l j esen 
lehe te t lenné t e t t e minden m á s , a pol imerekre jellemző m o z g á s NMR-es de tek-
t á l á sá t . Az észlelt mozgások f r ekvenc i a t a r t ománya t i p i k u s a n 108 Hz , a k t i v á -
lási energ iá juk 10 k j / m o l k ö r é tehető. A pol ipept id lánc d inamiká j á r a f o r d í t v a 
f i gye lmünke t célszerűnek l á t s z o t t két t o v á b b i homopol ipep t id v izsgá la ta is, 
nevezetesen a poligliciné és a poliproliné. Ezek az a n y a g o k met i l -csopor t tó l 
men tesek és az o ldal láncmozgások zava ró hatásával s e m kellet t s zámolnunk . 
A poliglicin esetében v a l ó b a n sikerült a f ő pol ipept id lánc mozgását ész le lnünk 
az á l t a lunk haszná l t NMR relaxációs t echn ikáva l , a zonban a poliprolinnál i smét 
n e m v á r t , a met i l -csopor tok ha tásához hasonló, erős relaxációs f o l y a m a t r a 
b u k k a n t u n k . A poliprol inra vona tkozó e r edményemk a p r o l i n gyűrű be lső moz-
gására épülő elmélet i r e laxác iós modellel egybevágnak , í g y a szokat lanul erős 
pro ton-re laxác ió for rásá t e b b e n az ese tben a prolin g y ű r ű belső á t fo rdu lása i -
b a n l á t j u k ( A N D R E W és m t s a i 1981). 

A fen t i model lvegyüle teken végzet t kísérletek u t á n megvizsgá l tunk né-
h á n y te rmészetes eredetű f e h é r j é t , név sze r in t a l izoziinot , a -k imot r ipsz in t és 
a r ibonukleáz t ( A N D R E W és mt sa i 1980). Egyrész t a h a g y o m á n y o s T ^ h ő m é r -
séklet függésén keresztül , más rész t pedig a dipoláris t é r b e n végzett T l D méré-
sekkel k í v á n t u n k ezen mo leku lák esetében a belső m o z g á s o k széles f r ekvenc ia -
t a r t o m á n y á r ó l fe lvi lágosí tás t kapni . Széles hőmérséklet (50 — 300 K)- és f rek-
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2. ábra. Kristályos lizozim dipoláris spin-rács relaxációs idejének (TJD) hőmérsékletfüggése 
O-deuterált, és ж-normál mintán mérve. Magasabb hőmérsékleteken a görbék letörése a fehér-

jén belüli másodlagos láncmozgások jelenlétére utal 

v e n c i a t a r t o m á n y b a n (18—60 M H z ) végze t t T \ méréseink t a n ú s á g a sze r in t a 
f e h é r j é k á l t a l á n o s t u l a j d o n s á g a , bogy b e n n ü k a p r o t o n r e l a x á c i ó elsődleges f o r -
r á s á t az ene rg ia sp in-d i f fúz ió ú t j á n t ö r t é n ő á t a d á s a j e l e n t i a pol ipept id v á z 
m e n t é n e l s zó r t an e lhe lyezkedő me t i l - c sopo r tok felé (1. pl . 1. áb ra ) . A v i z s g á l t 
f e h é r j é k e se tén e g y é b m o z g á s o k is k i m u t a t h a t ó a n h o z z á j á r u l t a k a p r o t o n r e l a x á -
ciós f o l y a m a t h o z , mint pl. m á s , me t i l - c sopor to t nem t a r t a l m a z ó o lda l l áncok , 
v a l a m i n t a k r i s t á l y s z e r k e z e t b e n e lhe lyezkedő v í zmoleku lák mozgása. E z e n 
k ö v e t k e z t e t é s e i n k e t az e m l í t e t t f ehé r j ék h ő m é r s é k l e t f ü g g v é n y é b e n mér t s p i n — 
r á c s relaxációs i d e j é n e k a K u b o —Tomi t a -mode l l e l való összeve téséből á l l a p í t o t -
t u k meg. A K u b o — T o m i t a - m o d e l l által az i zo l á l t CH 3 - c sopo r tok ra m e g j ó s o l t 
С re laxációs p a r a m é t e r u g y a n i s ö n m a g á b a n n e m b i z o n y u l t e legendőnek az 
á l t a l u n k v i z sgá l t fehér jék e rő s re laxációs v i se lkedésének ( n a g y relaxációs p a r a -
m é t e r ér ték) l e í r á sá ra . Az e l m é l e t és a k í s é r l e t i e r e d m é n y e k közöt t f e n n á l l ó 
e l l e n t m o n d á s t egyéb , a f e h é r j é n belüli m o z g á s o k ál tal g e n e r á l t r e l axác iós 
m e c h a n i z m u s o k fe l té te lezésével l ehe te t t c s a k feloldani , i l l e tő l eg a t a p a s z t a l t 
e l t é rés ezek j e l e n l é t é t b i z o n y í t j a . 

A l izozim és az a - k i m o t r i p s z i n esetén u g y a n a k k o r a T 1 D mérések a f e n t i 
mozgások m e l l e t t m a g a s a b b h ő m é r s é k l e t e n (200 К felett) e g y ú j a b b , k o r á b b a n 
n e m észlelt a k t í v relaxációs f o r r á s je lenlétére u t a l n a k (2. á b r a ) . E z t a r e l axác iós 
f o r r á s t , mivel a hozzá r e n d e l h e t ő korrelációs f r ekvenc i a m e g l e h e t ő s e n a l a c s o n y , 
100 Hz , e g y é r t e l m ű e n a p o l i p e p t i d lánc m á s o d l a g o s m o z g á s a i v a l hoz tuk össze-
függésbe ( G Á S P Á R és mtsai 1 9 8 2 ) . 
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A f e n t i k í sér le tek a z o n tú l , hogy a kr i s tá lyos f e h é r j é n belül is a k t í v mozgá-
sok j e l en l é t é t b i z o n y í t j á k , r á v i l á g í t a n a k egy ezen m a k r o m o l e k u l á k o n be lü l léte-
ző, a l a p v e t ő e n e r g i a á t a d á s i m e c h a n i z m u s r a . Ez az i n t r a m o l e k u l á r i s energia-
á t a d á s i m e c h a n i z m u s j e l en tősen k ö z r e j á t s z h a t a b b a n , h o g y a f e h é r j é k képesek 
l egyenek k a t a l i t i k u s f u n k c i ó j u k e l l á t á s á r a . 
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