A molekularis felismerés 0j aspektusai glikopeptid antibiotikumokban
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A glikopeptid (vankomicin tipustl) antibiotikumokat mostanaig utols6 védvonalként tartottak
szamon a meticillin rezisztens Staphylococcus aureus (MRSA) ellen. Sajnos a Gram-pozitiv baktériumok
novekvé vankomicin rezisztencidja vilagméretli jarvannyal fenyegethet. A glikopeptid antibiotikumok
hatdsmechanizmusa azon alapul, hogy a sejtfalat épit6 peptidoglikan D-Ala-D-Ala vége ersen kotodik az
antibiotikum karboxilat-aniont kotd helyéhez. A kotddést sok esetben kooperativan erdsiti az
antibiotikumok dimerizacidja vizes kdzegben, és a dimerek antiparallel B-redés masodlagos szerkezetet
mutatnak'. A kristalyos vankomicin - NAc-D-Ala komplexben antiparallel és parallel elrendez3dést is
talaltak hosszl oligomerekben.

Az irodalmi részben dsszehasonlitjuk a kiilonbozé szerkezetvizsgaldo modszerekkel nyert eddigi
eredményeket. A jelen magneses magrezonancia (NMR) vizsgalatainkban arra keresiink valaszt, hogy az
eremomicin oligomerizacios allapota vizes kdzegben fiigg—e a ligandum mindségét6l. Molekula dinamikai
szamitasok® azt sejtetik, hogy a sejtfal-antibiotikum komplexek kotési energiaja az antibiotikum bels6

mozgésaitol is fiigghet. "N-NMR relaxécios vizsgalataink® ezt a feltevést kisérletileg bizonyithatjak.
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