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A siderophorok és fémek szamitégépes vizsgalata
Computational study of siderophore and metal interaction
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ABSTRACT

Siderophores are specialized macromolecules produced by microorganisms and plants to
counteract potential iron shortages in the environment. They have a strong chelating ability and due to
this, they are not only scavenge iron but also other metals, such as Ni**, Cu®’, Cd*", Pb**, Zn*" In*", V**,
Ga*", Co’", A", Mn**, Th*", U*', and Pu*". There are four major types of siderophores according to their
functional groups. The four major groups are hydroxamate, catecholate, phenolate, and carboxylate.
Furthermore, there is a mixed type of group as well. In order to explore the industrial and other
applications of siderophores, it is essential to compare siderophores of different types. Molecular
dynamics (MD) simulation provide an excellent basis for this. Thus, by using MD simulations, five
metals were examined for each major type of siderophore. Among the metals, trivalent and divalent
iron, cobalt (Co*"), copper (Cu?"), and zinc (Zn**) were studied in combination with the siderophores,
staphyloferrin A (carboxylate), desferrioxamine E (hydroxamate), enterobactin (catecholate), piochelin
(phenolate), and pyoverdine (mixed).
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KIVONAT

A szideroforok olyan specialis makromolekuldk, amelyeket elsésorban mikroorganizmusok ¢és
novények termelnek, hogy a kornyezetben esetlegesen fellépd vashianyt ellenstlyozzak. Erds
kelatképzo képességiiknek koszonhetden nemcsak a vasat, hanem mas fémeket is megkotnek, példaul
Ni%*-, Cu?*-, Cd?**-, Pb?**-, Zn?"-, In3*-, V3*- Ga*'-, Co3*'-, APP*-, Mn3*'-, Th*-, U*- és Pu*'-ionokat.
Funkcionalis csoportjaik alapjan a szideroforok négy fo tipusba sorolhatok: hidroxamat-, katekolat-,
fenolat- és karboxilat-tipustiak. Emellett 1étezik egy vegyes tipusu csoport is. A szideroforok ipari és
egy¢eb hasznositasa érdeképen a kiilonbozo tipust szideroforok dsszehasonlitasa elengedhetetlen. Ehhez
a molekuladinamikai szimulaciés mddszerek egy kivalo alapot nyujtanak. Ebbdl kifoly6lag mindegyik
6 sziderofor tipus esetében 6t fémet vizsgaltunk. A fémek koziil a harom- és kétértékii vasat, a kobaltot
(Co*"), a rezet (Cu?") és a cinket (Zn?"), a szideroforok koziil pedig a staphyloferrin A (karboxilat), a
desferrioxamin E (hidroxamat), az enterobaktin (katekolat), a piochelin (fenolat) és a pyoverdine
(kevert) szideroforok voltak elemezve €s 6sszehasonlitva.

Kulesszavak: szideroforok, molekuladinamika, GROMACS, fémionok, makromolekula
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