A MAGYAR

TUDOMANY Magyar Tudomanyos
ONNEPE Akademia

Bioinformatika 202]

A Magyar Tudomdnyos Akadémia Bioinformatikai Osztalykézi Tudomdanyos Bizottsdga
és a Magyar Bioinformatikai Tarsasdg tudomanyos konferencidja

2021. november 12.
Zoom vided-konferencia



Program
1. szekcio, EIn6k: Pongor Sandor

10:00 - 10:05: K6szénté (Pongor Séndor)
10:05 - 10:25: Mészaros Balint
AlphaFold és fehérje rendezetlenség: a szerkezet becslés Uj generdcidja
Structural and Computational Biology Unit, EMBL
10:25 - 10:45: Csikasz-Nagy Attila
Virusterjedés egy virtudlis varosban
PPKE ITBK
10:45 - 11:05: Gyorffy Balazs
Uj terapidas célpontok azonositdsa onkolégidban nagy adatbdzisok

haszndélataval
SE Bioinformatika Tanszék, TTK Enzimolégia Intézet

11:05 - 11:15: Sziinet

2. szekcio6 - Bioinformatika TDK kiiléndijat nyert hallgatok eléaddasai,
Elnék: Tusnady Gabor

11:15 - 11:30: Kis Méarton

Neurdlis reprezentdcidk vizsgdlata felugyelet nélkuli gépi-tanuldssal
KOKI Biolégia szamitasok kutatécsoport

11:30 - 11:45: Horvath Marton
Fajspecifikus elemek felderitése a Candida fajokkal szemben kialakuld

természetes immunvdalaszban human szdjuregi epitélsejtek esetén
SzTE Mikrobiolbégia Tanszék

3. szekci6 - Fiatal Kutatok eléadasai, EInék: Ari Eszter

11:45 - 12:00: Csabai Luca
Signalink3: tdbbrétegl eréforrds a szévetspecifikus jelatviteli haldzatok
feltarasara
ELTE Genetikai Intézet

12:00 - 12:15: Asb6th Andras
A bakteriofag farokrostok kompatibilitdsanak és diverzitGsanak feltarasa a
Podoviridae és Autographiviridae csalddokban
SZBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbiologiai Egység

12:15 - 12:30: Fekete Zsofia
Nyul (Oryctolagus cuniculus) cirkuldris RNS-ek azonositdsa és jellemzése

betegség modellek |étrehozdsi lehetéségeinek felderitésére
Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem



12:30 - 12:45: Nagy Gergely
Az ETS fehérjék DNS-kétésének vizsgdlata egér csontvel6i makrofdgokban
DE AOK Biokémiai és Molekuldris Biolégiai Intézet

12:45 - 13:00: Sasvari Péter
Az ARHGAP25 interakcios halézatdnak feltdrasa human neutrofil

granulocitakban
SE AOK Elettani Intézet

13:00 - 13:30: Sziinet
4. szekcio - Fiatal Kutatok eléadasai, EInék: Gaspari Zoltan

13:30 - 13:45: Zsid6 Balazs Zoltan
Ligandum dokkolds explicit vizekkel - egy megoldds virdlis ioncsatorndkon
tesztelve
PTE AOK Farmakolégiai és Farmakoterapiai Intézet Farmakoinformatikai Tanszék
13:45 - 14:00: Seitz Erik
Az epthelidlis-mezenchimadlis Gtmenet (EMT) Gj, tdbbsejtes halézatos
modelljének kifejlesztése és Uj, potencidlis gydgyszercélpont megtalaldsa a
hibrid-EMT-nek a modellbe épitésével
SE AOK Molekuldris Biolbgiai Tanszék
14:00 - 14:15: Koncz Balazs
A T sejtek pozitiv szelekcidja vakfoltot eredményez az adaptiv
immunfelismerésben
SzTE SZAOK Szent-Gyorgyi Albert Klinikai Kézpont Bérgybégyaszati és Allergoldgiai Klinika
14:15 - 14:30: Balogh Gerg6 Mihaly
Lathatdéva tenni a lathatatlant: az Apobec3 mutagenezis hatdsa a Sars-
Cov-2 adaptivimmunfelismerésére
SzTE AOK Szent-Gydrgyi Albert Klinikai Kézpont Bérgybgydaszati és Allergolégiai Klinika
14:30 - 14:45: Kalman Zsofia
PSINDB: Uj, atfogd és részletes posztszinaptikus interakciés adatbdzis
PPKE ITBK
14:45 - 15:00: Miski Marcell
A posztszinaptikus komplexom vdaltozékonysdgdnak modellezése a
fehérjegyakorisag fuggvényében
PPKE ITBK
15:00 - 15:15: Bohar Balazs
Sherlock: egy Big Data technoldgidn alapuld adatgyujtést és elemzést
el6seqitd platform
ELTE TTK Genetikai Tanszék
15:15 - 15:30: Stirling Tamas
Webchem: Egy R csomag online kémiai adatbdzisok elérésére



SzBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbiolégiai Egység
15:30 - 15:40: Sziinet

5. szekcio, EIn6k: Hegedlis Tamas

15:40 - 16:00: Horvéath Péter
Elet a pixelek mogott: mesterséges intelligencia a rakkutatdsban és a
bioldgidban
SzBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbiolégiai Egység
16:00 - 16:20: Kun Adém
RNS ratermettségtdjképek
ELTE TTK Névényrendszertani, Okolégiai és ElIméleti Biolégiai Tanszék
16:20 - 16:25: Zarszé (Pongor Sandor)



Eloadasok kivonatai

Virusterjedés egy virtualis varosban

Csikasz-Naqgy Attila
PPKE ITBK

Pandémia kezelésére kuldénb6zd intézkedéseket vezethetnek be, mint példaul a
tarsadalmi tavolsagtartds, tesztelés/karantén, vakcindzds. A COVID-19 (SARS-
CoV-2) vilagjarvanyt szamos ilyen, u.n. nem-gydgyszeres beavatkozdssal
enyhitik. Nehéz megjbésolni, hogy ezek kdzul a rendelkezések koézul melyik a
leghatékonyabb egy adott populdcidé esetében. Egy szdmitdsi szempontbdl
hatékony és skdalazhatd, dagens-alapd mikroszimulacids keretrendszert
dolgoztunk ki, amely lehetdvé teszi, kuldnbdz6 virusvaltozatok terjedése daltal
okozott fertézési hulldmok szimuldcidjgt egy varos méretd tarsadalmi
kérnyezetben. Modellunkkel megmutattuk, hogy a foglalkozdsi kockdazati
csoportokat elbtérbe helyezé vakcindzdsi stratégidk minimalizaljdgk a fertézések
szdmdat, de magasabb haldlozdst tesznek lehetévé, mig a veszélyeztetett
csoportok elbtérbe helyezése minimalizdlja a haldlozdst, de megndvekedett
fert6zési rataval jar. Azt is megdllapitottuk, hogy az intenziv vakcindzds a nem
gyoégyszeres beavatkozdsokkal egyutt jelentésen visszaszorithatja a virus
terjedését, mig az alacsony szintd vakcindzds, a korai Ujrainditdsa a
tarsadalomnak kénnyen visszafordithatja a jarvanyt a kontrolladlatlan allapotba.
Elemzésunk raviladgit arra, hogy mig a véddoltds megvédi az idéseket a COVID-
19-t8l, a gyermekek nagy szdzaléka megfertézé6dhet a virussal. Ezeken felul,
bemutatjuk a kidlénbéz6 karanténozdsi és tesztelése forgatdkdnyvek elényeit és
korlatait is.

Uj terapias célpontok azonositasa onkolégiGban nagy adatbazisok hasznalataval

Gyorffy Baldzs"
' TTK Enzimolégiai Intézet Onkolégiai Biomarker Kutatécsoport
? SE Bioinformatika Tanszék

Onkologiai kezelések sordn mutdcids és génexpresszios valtozdsok szolgalhatnak
biomarkerként vagy terdpids célpontként. Ezek &sszekapcsoldsa egymdassal
illetve nagy adatbdzisokkal teszi lehetévé az egyes alcsoportokra vonatkozd
elemzések végzését. Az eléadds sordn egy fejlesztés alatt allé rendszert
mutatunk be, amely kuldénbdz6 tumortipusok esetén képes egy "multi-omikai®
elemzés végzésére.

Elet a pixelek mogétt: mesterséges intelligencia a rakkutatasban és a biolégiaban

Horvath Péter”
' SzBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbiol6giai EQység



2 Institute for Molecular Medicine, University of Helsinki, Finland,
Elbaddsomban attekintést adok a nagyléptékld fénymikroszkopos kisérletek
egysejt szintl feldolgozdsdnak szdmitdstechnikai 1épéseirdl. El6szér egy (j
mikroszkopos képkorrekcids eljardst mutatok be, mely kijavitja a nem egyenletes
megvilagitasboél szarmazd képi hibdkat, igy tdmogatva a fényintenzitds alapu
mérések helyességét. Ezutan Uj, differencidl geometriara, energia-minimalizécios
modszerekre és mesterséges intelligencidra alapuld egysejt szegmentdaldsi
modszereket ismertetek. Bemutatom az Advanced Cell Classifier (ACC)
(www.cellclassifier.org) gépi tanuldsi szoftvert, melyet azért fejlesztettiink, hogy a
képi jellemzékbdl szdrmazd informdacié felhaszndldsdval sejtes fenotipusokat
azonositsunk. Az ACC egy olyan interaktiv felUletet biztosit, mely segitségével a
felhaszndldék hatékonyan képesek intelligens algoritmusokat sejtek automatikus
fenotipizaldsdra tanitani. Azon esetekre, ahol nem lehetséges diszkrét fenotipus
kategoridk létrehozdsa, bemutattunk egy multi-parametrikus regresszion
alapuld, eljarast, mely képes biolégiai folyamatok elemzésére. A tanuldsi
gyorsasdg és a pontossdg névelése érdekében egy olyan aktiv tanuldsi sémat
dolgoztunk ki, amely kivalasztja a legtébb informdacioval rendelkezd sejtmintdkat.
A fejlesztett mbdszerek kombindacidit felhaszndlva kulénbdzd egysejt kinyerési
stratégidkat mutattunk be. Ismertetem a frissen elért sikeres eredményeinket
egysejt DNS és RNS szekvendlds és célzott elektro-fizidlogiai elemzések teruletén.

RNS ratermettségtajképek

Kun Adém
ELTE TTK Névényrendszertani, Okolégiai és ElIméleti Biolégiai Tanszék
A genotipus - fenotipus leképezések fontossdgat kordn észrevették a

bioldgidban, de igazdn j6 rdtermettségtdjképek nem igazdn ismertek. A
modellekben alkalmazottak jelentds része teljesen mesterséges. Egy kivétel talan
akad, az RNS szekvencidk (genotipus) és mdasodlagos szerkezetUket (fenotipus)
dsszekapcsold tajképek. A genotipus-fenotipus leképezés ebben az esetben az
RNS feltekeredésének kisérletesen kimért energetikdjgn alapul. A valbs
rGtermettséget, azaz egy evolUcidés egység ndvekedési ratdjdhoz vald
hozzdjaruldst ebbdl még nem tudjuk meg, de egyre tdbb kisérlet kapcsolja éssze
a szekvenciat a funkcioval. Eléaddsomban a genotipus - fenotipus — funkcid
tajképek alkalmazdsdt mutatom be az élet keletkezésével kapcsolatos kérdések
vizsgalatdban.

AlphaFold és fehérje rendezetlenség: a szerkezet becslés Uj generacioja

Mészdaros Bdlint
Structural and Computational Biology Unit, EMBL




A szerkezeti biokémia egyik legnagyobb kihivGsa a fehérjék térszerkezetének
becslése az aminosav sorrend alapjan. Ez az agy nevezett folding probléma az
elmult kdézel 60 évben rengeteg mobdszer fejlesztését motivalta. A legutdbbi,
2020-ban rendezett fehérje szerkezet becsldé versenyen (CASPI15) a DeepMind
altal fejlesztett AlphaFold nevi mddszer eddig soha nem latott pontossdgot ért el
- sokak szerint Iényegében megoldva a folding problémat. Bar az AlphaFold
kétség kivul hatalmas elérelépés a tudomany terllet szGmdara, az eredeti
célkitlzése szerint az dltala célzott probléma csak egy jol kérulhatdrolt része a
szerkezeti biokémidnak: a fehérjék monomer, moédositds nélkuli szerkezetének
meghatdrozdsa. Ennek ellenére szdmos jel mutat arra, hogy az AlphaFold az
eredeti céljdval egyutt szdmos mds kapcsoldédd problémdat is megoldott,
legaldbbis részlegesen. Ezek kdzUl az egyik a rendezetlen fehérjék felismerése.
Mivel ezek a fehérjék stabil 3 dimenzids szerkezet nélkul Iatjdk el a sokszor
kritikusan fontos biolégiai funkcidikat, definicié szerint az AlphaFold fokuszan kivul
vannak. Ennek ellenére az AlphaFold egy meglepéen hatékony modszerként
haszndlhatd ezen fehérjék szekvencia-alapu azonositdsGban és a
kélcsénhatdsaik modellezésében, amely potencidlisan Uj fejezetet nyithat a
rendezetlen fehérjék szerkezeti tulajdonsdgainak és funkcidinak vizsgalataban.



Bioinformatika TDK kiiléndijat nyert hallgatok eléadasainak kivonatai

Fajspecifikus elemek felderitése a Candida fajokkal szemben kialakulé természetes
immunvalaszban human szajliregi epitélsejtek esetén

Horvath Mdrton
SzTE Mikrobiolbgi Tanszék

A Candida nemzetség tagjai opportunista humdn patogén kbrokozdkként
ismertek, melyek kézul a C. albicans és C. parapsilosis elé6forduldsukat tekintve a
leggyakoribbak. A C. parapsilosis, a C. albicans-szal ellentétben az egészséges
bérfléra tagjanak tekinthetd, tovabbd, mindkét faj jelen van egészséges egyének
sz@juregében. Azonban, mig immunszupresszalt pdciensek esetén a szdjuregi
candididzis esetek legfébb kivaltéja a C. albicans, kifejezetten ezen felszini
fertbzések kivaltdsa C. parapsilosis-ra ritkdn vagy egydltaldn nem jellemzé. A
szdjuregben tehat mig a C. albicans-ra valédi opportunista patogénként, addig
a C. parapsilosis-ra inkdbb egy kommenzalista fajként tekinthetink. Ennek oka
nagy valdészinlséggel az, hogy a két faj fertézésbioldgidja szdmos szempontbdl
eltér. Ezt a jelenséget a kisérleteink sordn egészséges eredetl szdjuregi
epitélsejteknél is megfigyeltuk. Az eredményeink alapjan a szdjuregi epitélsejtek
esetében csak a C. albicans vdltott ki jelentés gazdasejt kdrosoddst és
jelentésebb gyulladdsos vdélasz is csak ezen faj esetén volt megfigyelhetd.
Mindezekbdl adéddan célunk ennek a jelenségnek, a feltdrdsa volt, tehdt annak
megvdlaszoldsa, hogy miféle fajspecifikus valaszok jénnek létre egy
kommenzalista és egy patogén faj megkulénbdztetésekor, illetve a
kommenzalista esetén, mi térténik magasabb kolonizdltsdg. A fertézés utdni
transzkriptdbm analizis arra utalt, hogy génexpresszid szintjén a legtébb valtozas
késébb koévetkezik csak be, valamint, hogy a C. albicans jéval tébb gén
expresszidjat befolydsolja, mint a C. parapsilosis. Sikerult fajra specifikusan
megvdaltozott kifejez6désl géneket beazonositanunk. Tovabbi analiziseink arra
utaltak, hogy a C. albicans jelenléte szinte kizardlag gyulladdsos Utvonalakat és
funkcidkat aktivalt, mig a C. parapsilosis fertézés hatdsara valtozatos Gtvonalak,
elsésorban vér- és érképzéssel kapcsolatos és oxidativ stressz valaszt szabdlyozé
folyamatok aktivalodtak. A vizsgdlatok sordn végeztink miRNS szekvendldst is,
amely elemzése sordn szdmos faj specifikusan megjelend mMIRNS-t
azonositottunk. Ezek kdzul néhdny miRNS-t ténylegesen a transzkriptdm analizis
sordn beazonositott génexpresszios valtozdsokhoz tudtunk kétni. Osszefoglalva,
sz@jureqi epitélsejtek esetén aktiv megkulénbdztetés zajlik a két faj kdzoétt, ami
feltehetbleg miRNS-ek révén is szabdlyozott.

Neurdlis reprezentaciok vizsgalata feliigyelet nélkiili gépi-tanulassal.



Kis Marton
KOKI Biolégia szamitasok kutatécsoport

A neurdlis aktivitast klasszikusan felugyelt tanuldsos technikdkkal analizaltak,
ahol a vizsgdini kivant valtozoét, illetve annak pillanatbeli értékét eldre régziteni
kell az analizis sordn. Ez a keretrendszer nem tesz lehetdévé Uj, eddig ismeretlen
vagy kisérletesen nem mérhetd valtozok, funkcionalitdsok felfedezését melyet
egy adott agytertlet végez. Kutatdsom célja egy felugyelet nélkuli mélytanuld
modszer, nevezetesen Varidciés Autoenkéder (VAE) segitségével felfedni
patkdny hippokampdlis aktivitdsat meghajtd rejtett struktardt, beazonositani és
dekdédolni a navigdacid sordn reprezentdlt vdltozokat. Ezzel a mobdszerrel
lehetéséguink van kinyerni az adatban rejlé Iadtens struktardt, egy értelmezhets,
potencidlisan alacsonydimenzidés reprezentdcidjat az egyébként zajos és
magasdimenziés neurdlis adatnak

Munkdm sordn megmutattam, hogy a hippokampadlis aktivitas térbeli exploracid
sordn potencidlisan 3 dimenzidés, melybdl 2 dimenzié a térbeli koordinatakat
kédolja. Megmutattam tovabbd, hogy a VAE-k sikeresen alkalmazhatéak neurdlis
adaton, azonban, ha a valédi latens faktorok nem Gauss eloszlGstak vagy a
leképezés a latensek és a megfigyelések kozott erésen nemlinedris (mint a
felnaszndlt adatban), a VAE-k nem elég rugalmasak és tovdbbi nemlinedris
dimenziéredukcios technika (pl. Isomap) alkalmazdsa szikséges.



Fiatal kutatok eléaddasainak kivonatai

A bakteriofag farokrostok kompatibilitasanak és diverzitasanak feltarasa a
Podoviridae és Autographiviridae csaladokban
Asbéth Andras', Kintses Balint', Ari Eszter'?, Stirling Tamas', Apjok Gdabor'

' SzBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbiologiai Egység
?ELTE TTK Genetikai Tanszék

A bakteriofdgok és baktériumok kdzétt zajlé folyamatos evolUcids fegyverkezési
verseny egyik legfontosabb szerepldi a baktériumok sejtfalat alkotd poliszacharid
alapd kapszid antigének és a fagok fertézési specificitasdért felelds farokrostok. A
bakteriofdgok jellemzéen erds sejtpusztitd kapacitdssal rendelkeznek a
gazdabaktériumukkal szemben, azonban dltaldban kevés kulénbdzd térzset
ismernek fel, ami korldtozza a terdpids célu alkalmazhatésdgukat. Ezért tdztuk ki
célul, hogya farokrostok cseréjével kibdvitvjuk a fertdzési spektrumukat. Célunk
egy dinamikusan fejlé6dd pipeline felépitése, amely képes feltérképezni, hogy
mely fagfarkak és fagtestek kompatibilisek egymdassal, illetve milyen
baktériumokat képesek fertdézni. A kompatibilitdsi problémdkat az okozza, hogy a
farkak nem tetszblegesen illeszthetéek a virusok testébe, ugyanis a fehérje N
termindlis részén 1évé konzervativ "adaptor’ régionak nagy azonossdgot kell
mutatnia a kicserélt részek kozétt. Az adaptor régié hatdrait még nem
térképezték fel, igy fontos feladat volt a projekt megvaldsitdsdban, hogy
annotdljuk ezeket a genomban. Azonositottuk a fagfarkak enzimatikus doménjeit
is, amelyek betekintést adnak a virus biokémiai aktivitdsaba, valamint a célpont
baktérium kapszidtipus@nak azonositdsdval meghatdrozhatd a specificitdsuk is.
Eredménylnk az adaptor és az enzimatikus domének szekvencia azonossdg
alapjdn megvalositott klaszterezése, ami predikcids értékd jévébeli alternativ
gazdaspecificitdsu fagok szintéziséhez. Céljaink elérése Uj utakat nyithat meg a
fagterGpidban és kiszélesitheti a funkciondlis metagenomika eszkdztarat is.

Lathatova tenni a lathatatlant: az Apobec3 mutagenezis hatasa a Sars-Cov-2
adaptivimmunfelismerésére

123

Balogh Gergd Mihdly", Asztalos Led', Pal Csaba®, Kemény Lajos"” és Manczinger Maté

'SZTE AOK Szent-Gyérgyi Albert Klinikai Kézpont Bérgyégydszati és Allergolégiai Klinika
? HCEMM-USZ Skin Research Group
¥ SzBK Biokémia Intézet Szintetikus és Rendszerbiolbgiai EQység
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A SARS-CoV-2 ferté6zések hatékony lektizdésének egyik kulcsfolyamata a CD8+ T
sejtek dltali adaptiv immunitds. Ennek eléfeltétele a virusbdl szdrmazd peptidek
HLA-I-fuggd bemutatdsa a fertézétt sejtek felszinén. A SARS-CoV-2-ben
megjelent mutdcidk egy része szignifikdnsan csékkenti bizonyos virdlis



fehérjeszakaszok affinitdsat gyakori HLA-I molekuldkhoz. De vajon a mutdciok
csak az immunfelismerés gyengulését eredményezhetik?

Kordbbi munkdk eredményeivel 6sszhangban a C>U vdltozdsok jelentds
felhalmozoddsat tapasztaltuk a SARS-CoV-2-ben. E nukleotid-cserék jelentds
részéért a veleszlletett immunitds elemeiként muakédé humdan APOBEC3
enzimcsaldd tagjai a felelések. Szdmitdgépes predikcidink alapjan azonban ezen
mutdcidk nem csupdn a leggyakoribbak, de egydttal nagy ardnyban vezetnek Uj,
HLA-kotott  peptidek  kialakulds@hoz. Az APOBEC3 és a HLA-I molekuldk
funkciondlis és evolUcids kapcsolatara utalhat emellett egy kdzel ezer f6s human
kohorton végzett vizsgdlatunk eredménye is. Az APOBEC3 daltal okozott
mutdcidkra érzékenyebbek voltak azon egyének HLA-I molekuldi, akikben az
APOBEC3G gén magasabb expresszidjaval o&sszefUggésbe hozott genomi
mintd&zatok voltak jelen.

Eredményeink az APOBEC3 enzimek egy Uj hatGsmechanizmmusat vetitik elbre:
sejtjeink belsd mutagén faktoraként ,lathatdbbd” teszik a virdlis peptidek
korGbban ,lathatatlan” részeit az adaptiv immunitds szdmdara a HLA-
molekuldkon keresztul.

Sherlock: egy Big Data technolégian alapulé adatgydjtést és elemzést elésegito
platform
Bohdr Baldzs", Fazekas David"’, Matthew Madgwick', Csabai Luca®, Olbei Marton",

Korcsmaros Tamas'", Szalay-Beké Maté'

" Earlham Institute, Norwich Research Park

? ELTE TTK Genetikai tanszék

® Gut Microbes and Health Programme, Quadram Institute Bioscience, Norwich Research Park
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A Big Data technolégia korszakdban az adatgydjtés minden eddiginél fontosabb
része a biolégiai kutatdsoknak. Sok esetben ez még idbigényesebb folyamat
lehet, mint maga az elemzés. Ennek az az oka, hogy adott esetben tébb
kalénbdzé nyilvanos adatbdzist is le kell télteni, a letdltétt fajlok nagy része eltérd
adatszerkezettel rendelkezik, a k6zdés formdatumra alakitds pedig sok idét és
energidt igényel. Erre az egyre gyakrabban felmerild nehézség kikuszébodlésére
készitettink egy nyilt forradskodd, felhd alapd, Big Data platformot, a Sherlockot
(https://earlnam-sherlock.github.io/). A Sherlock lehetéséget biztosit a kilénbdzé
biolégiai adatok tdroldsdra, konvertdldsara, lekérdezésére, megosztasara
valamint generdldsara, mikdzben egyszerusiti és hatékonyabbd teszi az
adatkezelést. A platform tébb kulénbdézd Big Data technolégidn alapuld
megolddast haszndl, mint példdul a Docker, a PrestoDB, vagy a Hive. A Sherlock
célja, hogy az olykor hosszadalmas adatgyujtési folyamatokat lerdviditse,
valamint gyors és hatékony segitséget nyuUjtson a rendkivil nagyméretd
adatfdjlok feldolgozdsdban. Ezenkivul a platform képes tébb forrasbdl szGrmazd,



kGldnbdzé adatstruktardval rendelkezé adatot kezelni (interakciés, lokalizécios
vagy expressziés), valamint dtalokitani egy téméritett és  optimalizalt
formatumra, példaul az Optimized Row Columnar (ORC) fdjlformatumra. A
platform github oldalédn taldlhaté kalénbdzé online elérhetd adatbdzisokhoz
(interakcids, expresszidés, genomikai) megirt, Ugynevezett “loader” scriptek
segitségével, a felhaszndlék gyorsan és egyszerlen alakithatjgk at erre az
egységes formdtumra a kulénbdzé adatszerkezettel rendelkezd fdjlokat. A
Sherlock platform egy nyilt forraskéddd, a github oldaldn barki szdmdara
hozza&férhetd, ingyenes szoftver, amely lehetdvé teszi a gyorsabb és hatékonyabb
adatkezelést, adatelemzést, adatintegrdciét a modern Big Data technologidk
segitségével.

Signalink3: tobbrétegti eréforras a szévetspecifikus jelatviteli halézatok feltarasara
Csabai Luca", Fazekas David'? Kadlecsik Tamds? Szalay-Bekd Maté', Bohar Baldzs'™?,

Matthew Madgwick', Médos Dezs6", Olbei Marton', Gul Lejla', Padhmanand Sudhakar",
Kubisch Janos?, Oyebode James Oyeyemi®, Liska Orsolya®®, Ari Eszter*®’, Bernadette
Hotzi’, Viktor A. Billes**, Molndr Eszter’, Féldvari-Nagy LaszI6®, Csdlyi Kitti?, Demeter
Amanda', Papai N6ra™°, Koltai Mihaly", Varga Maté? Lenti Katalin®, Farjas J lllés", Turei
Dénes®, Csermely Péter?, Vellai Tibor*®, Korcsmaros Tamas"

" Earlham Institute, Norwich, UK

? ELTE TTK Genetikai Tanszék

¥ Gut Microbes and Health Programme, Quadram Institute Bioscience, Norwich

4 Translational Research in Gastrolntestinal Disorders, Leuven, BE

° Zeekay Institute of Advanced and Professional Studies, Lagos, Nigeria

® HCEMM-BRC Metabolic Systems Biology Lab

7 SzBK Biokémia Intézet Szintetikus és Rendszerbiologiai Egység

® SzTE Biolégia Doktori Iskola

° SE EK Morfolégiai és Fiziologiai Tanszék

" Institute of Molecular Biotechnology, Vienna, Austria

" Centre for the Mathematical Modelling of Infectious Diseases (CMMID), London School of Hygiene &
Tropical Medicine, London, UK

*? SE Molekularis Biologiai Tanszék

® ELKH/MTA-ELTE Genetika Kutaté csoport

" Citibank Europe plc Hungarian Branch Office, Budapest

" Heidelberg University, Faculty of Medicine, and Heidelberg University Hospital, Institute for
Computational Biomedicine, Bioquant, Heidelberg, Germany
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A jelatviteli hdlézatok a sejtek kuldnb6z6 belsd vagy kulsé ingerekre adott
valaszat irdnyitd molekuldris mechanizmusokat jelentik. A legtébb jelenleg
rendelkezésre 4ll6 jeldtviteli adatbdzis az egymdsba fondédd Gtvonalak komplex
hdlozatdnak csak egy részét tartalmazza, kihagyva a kulcsfontossagi
kdlcsdénhatdsokat vagy folyamatokat. Ezért fejlesztettik ki a Signalink3



(http:/[signalink.org/) tudésbazist, amely kézi gydlijtésbél szarmazé adatokat
szolgdltat a jelatviteli utvonalakrol, ezeket integralt adatokkal kiegészitve tébbféle
adatbazisbél (kdlcsdnhatds, szabdlyozds, lokalizGcid stb.). A SignalLink3 tébb mint
400 000 djonnan hozzdadott human fehérje-fehérje kélcsénhatdst tartalmaz,
mely 6sszesen 700 000 kdlcsdnhatdst jelent H. sapiensre vonatkozéan, igy ez az
egyik legnagyobb integrdlt jelatviteli haldzati forrds. A H. sapiens mellett a
Signalink3 az egyetlen olyan jelenlegi jelatviteli halézati forrds, amely a C.
elegans és D. rerio modell fajokra vonatkozd szabdlyozdsi informdacidkat nydijt, és
a legnagyobb forrds D. melanogaster-re vonatkozéan. A kordbbi verzidkhoz
képest génexpresszids adatokat, valamint az interaktorok sejtbéli lokalizGcidjat is
tartalmazza az eréforrds, igy egyeduldlldé médon lehetévé teszi a szdvet-, vagy
kompartment-specifikus Gtvonalak elemzését, elésegitve pontosabb modellek
létrehozasat. Az adatok szabadon letdlthetdék széles kdrben haszndlt
formatumokban, tdbbek kdz6tt CSV, PSI-MI TAB vagy BioPAX formatumban.

Nyql (Oryctolagus cuniculus) cirkuléris RNS-ek azonositésa és jellemzése betegség
modellek lIétrehozasi lehetéségeinek felderitésére
Fekete Zséfid' Kontra Levente'?, Barta Endre'?

' Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem
? Debreceni Egyetem
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A cirkularis RNS-ek (circRNS) olyan nem kbédolé RNS-ek, amelyek kovalensen
kérré zarulnak. Altalé@ban protein kdédold génekbdl alakulnak ki a splicing sordn és
féleg exonokat tartalmaznak. Vannak emellett itront is tartalmazé, de kizardlag
intront tartalmazé varidcidk is. Ma mar ismert, hogy ezek a molekuldk fontos és
széleskorl szabdlyozd szereppel rendelkeznek, akdr miRNS sponge-ként, akar
cisz-reguldtorokként, vagy az epigenetikai mintdzat kialakitdsdban. Ismertek
fehérjét kbédold circRNS-ek is, bar ezek ritkak.

Ugy véljuk hogy, hogy emellett mds tipust circRNS-ek is létezhetnek, melyek
muUkédési mechanizmusa még nem felderitett.

Célul tuztuk ki a circRNS-ek nydlban vald dltaldnos feltérképezését, amelyhez
elsésorban bioinformatikai moédszereket alkalmazunk. Publikus, a hosszi nem
kodolé RNS-eket tartalmazéd (rRNS deplécids) szekvendldsi adatokbdl kiindulva
deritjuk fel 9 szévettipusban és 7 hazinydl fajtdban az azokban megtaldlhaté
circRNS-eket. Ezt kdvetden célunk ezen RNS-ek kategorizdldsa. A rendelkezésre
allo, publikalt pipeline-ok mellett sajat keresési mddszert is tervezink fejleszteni
ami a priori modszerrel keres cirkuldris RNS-eket.

Ma mar |éteznek az eddig felderitett circRNS-eket tartalmazd adatbdzisok is. A
nydl, annak ellenére, hogy elterjedten alkalmazott d&llatmodell human
betegségekben, nem szerepel ezekben. Az daltalunk felderitett circRNS-eket



tervezzik Osszevetni az adatbdzisokban mds fajokrdl megtaldlhaté adatokkal,
evolUcidésan konzervalt és nydl specifikus valtozatok keresése céljabdl.

PSINDB: Gj, atfogo és részletes posztszinaptikus interakcios adatbazis

Kalman Zsoéfia', Dudola Daniel, Mészdaros Balint?, Gaspdari Zoltan', Dobson LaszI6>?
1 PPKE ITBK

2 Structural and Computational Biology Unit, EMBL

3 TTK Enzimologiai Intézet

A posztszinapszis a neurondlis jelatvitel felvételi oldala, amelyet tébb ezer fehérje
alkot és amelynek olyan jelentés folyamatokban van elengedhetetlen szerepe,
mint a memoéria és a tanulds. Bar ma mar szdmos kulénbézé fehérje-fehérje
interakcids adatbdzis |étezik, azonban ezek tartalma és felbontdsa igen
kUlonbozé lehet az interakciok tekintetében, emellett ritkdn tartalmazzdk a
fehérje-fehérje kapcsolatok kialakuldsanak részletesebb adatait

Célunk egy atfogd és részletes adatbdzis 1étrehozdsa volt, amellyel athidaljuk az
el6bbiekben felvazolt nehézségeket. Az elkészult PSINDB (PostSynaptic Interaction
Data Base) adatbdzis az dltalunk annotdlt és madas adatbdzisokban talalhato
szinkronizdlt interakciés adatok mellett olyan szerkezeti jellemzdéket is tartalmaz,
amelyek a kdlcsénhatdsok szabdlyozdsdban téltenek be fontos szerepet. Emellett
kiemelendd, hogy tébb tizezer aminosav szintd kétérégidt, a posztszinaptikus
fehérjék izoformdait, mutdciés adatokat, valamint a kétépartnerek Gene Ontology
alapd funkcindlis fingerprintjét is tartalmazza. Reményeink szerint az adatbdzis
szdmos terlleten haszndlhatd lesz a rendszerbioldgiai modellezéstdl a fehérje
komplexek vizsgalatara vonatkozo kisérletek tervezéséig.

AT sejtek pozitiv szelekciéja vakfoltot eredményez az adaptivimmunfelismerésben
Koncz Baldzs', Balogh Gergé Mihdly', Papp Benjamin Tamds', Asztalos Led', Kemény
Lajos'*®, Manczinger Maté"***
' SzTE AOK Szent-Gyérgyi Albert Klinikai Kézpont BErgydgydaszati és Allergolégiai Klinika
? MTA-SZTE Dermatolégiai Kutatécsoport

¥ HCEMM-UM, Skin Research Group, Szeged

* SzBK Biokémia Intézet Szintetikus és Rendszerbiologiai Egység

Az adaptiv immunfelismerés feltétele, hogy a T sejtek megkdssék a HLA
molekuldk altal bemutatott peptideket. Ahhoz, hogy kialakuljon egy megfeleléen
funkciondld T sejt repertodr, kulcsfontossdgl a sejtek pozitiv szelekcidja a
csecsemoémirigyben. Ennek sordn csak azok a sejtek maradnak életben, amelyek
képesek felismerni a kortikdlis timusz epitél sejtek felszinén bemutatott human
peptideket. EIméletliink szerint szdmos idegen peptiddel szemben nem marad
fenn specifikus T sejt, mivel a folyamatot sajat peptidek medidljak. Vizsgdlataink
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sordn a peptideknek azon aminosav-motivumaira fokuszdaltunk, amelyek
kapcsolatba kertlnek a T sejt receptorokkal. Kevésbé voltak immunogének azok
a motivumok, amelyek nagyon ritkdn vagy egydltaldn nem fordulnak el a
human fehérjékben, vagy nem jelennek meg a kortikdlis timusz epitél sejtek
felszinén. Emellett egészséges egyének naiv T sejt repertodrjdban kisebb eséllyel
taldltunk olyan sejteket, amelyek képesek felismerni ezeket a motivumokat.
Tovabbd megmutattuk, hogy ezen motivumok HLA-bemutatdsa néveli a
hajlamot fert6z6 betegségek kialakuldsara. Eredményeink arra utalnak, hogy a T
sejtek  pozitiv  szelekcidja egy vakfoltot eredményez az adaptiv
immunfelismerésben, amely az idegen peptidek egy jelentds részének
felismerését akadalyozza.

posztszinaptikus komplexom  valtozékonysaganak modellezése a

fehérjegyakorisag fliggvényében

Miski Marcell', Kedbmley-Horvath Bence'?, Simone Rizetto?, Csikdsz-Nagy Attila

23 Gaspari

Zoltan'

1 PPKE ITBK

2 Cytocast Kft.

3 Randall Centre for Cell and Molecular Biophysics, King's College London, London, UK
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A posztszinaptikus denzitds (PSD) egy bonyolult fehérjehdlézat a fogadd neuron
membrdnja alatt. Tébb ezer fehérjébdl all, amelyek szdmos interakciés doménen
és région keresztul képesek kétni egymdast. Jelenlegi ismereteink szerint a PSD
dinamikus datrendezédésre képes, és komoly variabilitdst mutat a neuron
tipusatdl, a szinapszis funkciondlis allapotdtdl valamint a cirkadidn ritmustdl
fuggdben. A PSD szerkezetének kisérleti vizsgalatat bonyolultsdga és dinamikus
jellege neherziti, de az alkotd fehérjék mennyiségi eloszldsdra vonatkozéan
szdmos adat all rendelkezésunkre. Munkdnk sordn hét f6 posztszinaptikus fehérje
altal alkotott komplexek eloszldsdt modelleztik numerikus szimuldcidk
segitségével az egyedi fehérjék gyakorisdgdnak fuggvényében. Osszesen 524,
kalénbdz6 agyteruletekrél és egyénektdl szadrmazdé mMRNS adatkészletet
elemeztink a Cytocast programban megvalésitott dgens-alapld Gillespie
algoritmus segitségével. Tapasztalataink szerint a szimuldcidk robusztusak és
reprodukdalhaték, a kvazi-egyensalyi dllapot viszonylag kordn bedll, €s a nagyobb
komplexek sz&dma az idé mualasaval csak kis mértékben ndvekszik. Eredményeink
arra utalnak, hogy a fehérjegyarkorisag és a kialakuldé komplexek

eloszldsa  kozotti  kapcesolat  dsszetett:  egyes esetekben a  fehérje
hozzaférhetéségének viszonylag kis vdltozdsa a komplexek jelentds
atrendezédéséhez vezet. Megdllapitottuk, hogy a posztszinaptikus komplexomot
féként a PSD-95 dllvanyfehérje és az AMPA receptor gyakorisdga befolydsolja
egyszerusitett rendszerinkben.



Eredményeink 6sszhangban vannak a posztszinaptikus ,nanodomének”
jelenlétével a PSD-ben, és kompatibilisek a szinaptom elmélettel is, amely a
szinapszis-identitds szerepét hangsulyozza az agymukddésben. Bar modellunk
jelentds egyszerusitésekkel él, agy gondoljuk, hogy szimulacidink megragadjdk a
posztszinaptikus komplexom egyes alapvetd jellemzdit és elbsegitik a fehérje
turnover szerepének jobb megértését a PSD szervezddésében.

Az ETS fehérjék DNS-koétésének vizsgalata egér csontvel6i makrofagokban
Nagy Gergely és Nagy Laszl6

DE AOK Biokémiai és Molekuléris biolégiai Intézet

A makrofadgokat meghatdrozé transzkripcids faktorok (TF-ok) kézul a purinban
gazdag nukleinsavakat kétd, an. PU.1 fehérjék taldlhatéak meg a legtdébb gén
szabdlyozd helyein, beleértve a promobtereket é€s enhanszereket is. A PU.l az
eritroblaszt transzformdcio-specifikus (ETS) fehérje szupercsalddba tartozik, és
egér csontvel6i makrofdgokban az interferon szabdlyozé faktor (IRF) 8-cal
muUkédik szorosan egyutt — akdr kdzds, an. kompozit elemeken. A PU.I mellett
egyéb ETS fehérjék is kifejez6dnek ezekben a sejtekben, melyek kdzul hdrom
fehérjecsaladd képviseléjének is nyilvanosan elérheté a cisztromja (azaz a
kotdhelyeik dsszessége). Ha e cisztrémokban motivumkeresést végzink, minden
alkalormmal megtaldljuk az ETS fehérjékre jellemzd 5-GGAA-3' kdzponti
szekvenciat, dm ezek szomszédos bazispdarjai mar kdzel sem ilyen egyhanguak —
mutatnak egyezéseket és specifikus jellegeket is, melyek elkulénitése tovabbi
elemzéseket igényel.

Munkdm sordn klasztereztem az ETS és IRF8 koétShelyeket a kuldnbdzd TF-ok altali
lefedettség (ChIP-seq) alapjan, és az igy elkulénitett, egy vagy néhany TF dltal
domindlt klaszterekben vizsgdltam az egyes szekvencidk feldUsuldsat. Az
elemzések sordn az 5 metildlhaté (és promoter-specifikus) szekvencidk ol
elkaldnultek az ,A/G" és ,CA”" kezdetl szekvencidktol, melyeket rendre a
GABP/ELF/FLI, a PU.1 és az ELF/FLI/PU.] fehérjék kétnek a legnagyobb affinitassal.
Emellett tisztdzhatd volt, hogy a PU.1 és IRF8 csak egyféle hatékony kompozit
elemmel (EICE) rendelkezik.

Az ARHGAP25 interakcios halézatanak feltGrasa human neutrofil granulocitakban
Sasvdri Péter', Pettk6-Szandtner Aladar?, Wisniewski Eva', Czardn Domonkos', Csépanyi-

K&mi Roland!
' SE Elettani Intézet
2 8zBK, Proteomika Labor
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Az ARHGAP25 elnevezésU, Rac-specifikus GTPA&z aktivald fehérje egyre nagyobb
hangsulyt kap sejtélettani szempontbdl. Fontossdga az elmult években elétérbe
keralt, ugyanis folyamatosan jelennek meg olyan kutatdsi eredmények,



amelyben az ARHGAP25 expresszidjdnak valtozdsa kuldnbdzd tumorsejtekben
kihat ezen sejtek migrdcids képességére. Mivel ez a fehérje ilyen sokréti
folyamatokban |ényeges szerepet télt be, felmeril a lehetésége, hogy
gyogyszercélponttd vdljon, viszont ehhez szikséges pontosan megismerink
muUkoédésének részleteit.

Célkitizés: Az ARHGAP25 partnerfehérjéinek proteomikai analizise human
neutrofil granulocitdkban immunoprecipitdcié segitségével.

Mbdszerek:  Periférids  vérbdl nyert  neutrofil  granulocitdkbdl  az
immunoprecipitdcié elvégzése poliklondlis anti-ARHGAP25 antitesttel bevont
protein A gyéngydkkel tértént. A mintdkat tdmegspektrometria segitségével
analizdltuk. A nyers adatok ésszehasonlitdsdhoz a MaxQuant program Label Free
Quantification (LFQ) médszerét alkalmaztuk.

Eredmények: Szdmos fehérjét sikerult azonositani, ebbdl 21 darabot detektaltunk
minden mintdnkban megfelel “Fold Change” érték felett. A kapott fehérjék kozott
taldlunk kis G-fehérjéket, illetve az aktin reorganizacié és a membrdntranszport
folyamatdnak résztvevéit. A Rac fehérjét, mely az eddig ismert interakcibs
partnere az ARHGAP25-nek, minden mérés sordn detektaltuk.

Konkluzié: A kapott fehérjék nagy hdnyada beleillik az ARHGAP25r8l eddig alkotott
képbe, de eredményeink tébb olyan fehérjét is felfedtek, amelyet eddig nem
valdszinUsitett potencidlis partnerfehérjék.

Tadmogatds: A projekt a Bolyai Janos Kutatdsi Osztdondij és az NKFIH FK128376
tdmogatdsdval készult.

Az epthelidlis-mezenchimadlis Gtmenet (EMT) Gj, tobbsejtes halézatos modelljének
kifejlesztése és Gj, potencidlis gyogyszercélpont megtalalasa a hibrid-EMT-nek a
modellbe épitésével

Seitz Erik', Nina Kunsic', Albert Réka? Csermely Péter’
' SE AOK Molekuldris Biolbgiai Tanszék
? Pennsylvania State University, State College, PA, Egyesult Allamok
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A rdkos metasztazisok (Gttétek) kialakul@sat elésegité bioldgiai folyamat az
epitelidlis-mezenchimdlis atmenet (EMT). Az dtmenet folyamdan egy koztes
fenotipus fordul el6, a hibrid EMT, amely epitelidlis (adhézid) és mezenchimdlis
(migracié) tulajdonséagokkal egyardnt jellemzhetd. Ez a sejtes dllapot képes
sejtcsoportosuldsokat |étrehozni a vérdramban, igy erésebb életképességet és
gyogyszertolerancidt elérve. E folyamat halézati modelljének kiépitésével Gjabb
potencidlis  gyodgyszercélpontok  taldlhatdk, amelyek  kezelésével a
metasztdzisokhoz vezetd alakuldsi folyamat ledllithato.

Az EMT-t egy jelatviteli hdlézat irGnyitja. Ennek a folyamatnak a rendszerszintu
vizsgdlatanak céljabdl két EMT hdaldzat lett 6sszekdtve kilenc jelatviteli Gtvonalon



keresztul, igy Iétrehozva egy intercellularis modellt. Ez lehetévé tette a sejt-sejt
kdzti kommunikdcid szimuldldsat. A Boole-modell emberi szévetbdl szarmazd
empirikus adatok alapjan lett felépitve, amely 120 nddusbdl és 425 interakcidbol
all. In silico szimuldcidkkal azonositani lehetett a modellben a hibrid allapotot,
ami be lett épitve.

Intercelluléris szimuldcidk kimutattdk, hogy a hdalézat egyik nédusdnak, a COP9
szignaloszomanak (CSN) gatlasat kévetden a hibrid sejt epitelidlis dllapotba
tranziciondlt. Egy ilyen atmenet ledllithatjo a metasztdzisok terjedését. EbbdI
adéddéan CSN egy jo6 kiinduldsi pontja proof-of-concept kisérleteknek egy
potencidlis rakellenes gyogyszercélpontként.

Webchem: Egy R csomag online kémiai adatbazisok elérésére

Eduard Szécs', Tamads Stirling?, Eric R. Scott®, Andreas Scharmuiller', Ralf B. Schafer
" Universitét Koblenz-Landau

? SzBK Biokémiai Intézet Szintetikus és Rendszerbioldgiai EQység

% Tufts University

Természettudomdnyos kutatds sordn gyakran eléfordul, hogy online
adatbdzisokbdl nagy mennyiségld adathoz kell hozzdférnunk. Az adatok kézi
keresése iddigényes, hibdval jarhat, és amennyiben a hozzaférés menete
nincsen pontosan dokumentalva, agy a folyamat nem reprodukdalhaté. Az eimalt
években az adatszolgdltatok jelentés része lehetévé tette, hogy adatbdzisaik
programozva is elérhetéek legyenek. Ez nagy elérelépés, de a létrehozott
feluletek haszndlatdhoz programozdsi ismeretek szukségesek, az adatok
felhaszndléinak jelentés része viszont nem rendelkezik megfelelé informatikai
hattérrel a nagyméretl adatbdzisok programozott letéltéséhez.

A webchem R csomagot azért hoztuk Iétre, hogy megkdnnyitsuk ezt a folyamatot.
Mivel az R programnyelvnek széles felhaszndlbi bdzisa van, ezért gy gondoltuk,
hogy egy R csomag idedlis megoldds arra, hogy a programozhatd hozzaférést
kdzelebb hozza az adatok felhaszndldihoz. A webchem  kis molekulatémegu
vegyuUletekre specializdlodott, jelenleg 14 adatbdzis érhetd el segitségével. A
lekérdezések sordn az adatokat kézvetlenll R-be importdljuk, amelyek igy
kédnnyen integrdlhatdok tovabbi elemzésekbe. A csomag kénnylG  és
reprodukdlhatd hozzaférést tesz lehetévé, az adatokat ismert struktdrdkba
rendezi, dsszességében pedig csdkkenti az adattdblak &sszedllitdsaval eltoltott
idét. A csomag folyamatos fejlesztés alatt all.

Ligandum dokkoldas explicit vizekkel - egy megoldas viralis ioncsatornakon tesztelve

Zsidd Baldzs Zoltdn, Bérzsei Rita, Sz&él Viktor, és Hetényi Csaba
PTE AOK Farmakolégiai és Farmakoterapiai Intézet, Farmakoinformatikai Tanszék
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A kisérletesen meghatdrozott gyodgyszer-célpont szerkezetek a szdmitdgépes
gyogyszertervezés alapvetd elemei, azonban amekkora segitséget nydjtanak,
esetekben ugyan olyan félrevezetbek is lehetnek, gyakran nem, vagy rossz
pozicidban tartalmaznok szerkezeti vizeket, ezek a jelenségek sokszor
eredménytelen gyodgyszerfejlesztési projektekhez vezetnek.

Jelen tanulmdnyban az emlitett problémara fejlesztettink egy modszert. A virdlis
ioncsatorndk esetében a szerkezeti vizmolekuldk kiemelkedd szerepet jatszanak
a ligandum-kétésben. Ezért, molekula mechanikai, molekuldris dokkolasi és
molekula  dinamikai  eljardsokkal  vizsgdaltuk a  virdlis ioncsatorndk
gyoégyszermolekula kétési mechanizmusat, részben mar meglévé komplexek
térténd meghatdrozasaval, a szerkezeti explicit vizmolekuldk figyelembevételével.
Mind a régi célpont (influenza A virus) és az Gj célpont (SARS-CoV-2) esetében a
kisérletes eredményekkel kivald egyezéseket sikerult elérntnk.
Készdnetnyilvanitds: Eredményeinket az aldbbi tdmogatdsok felhaszndlasaval
értik el és ezért kdszdénetet mondunk a kévetkezd szervezeteknek: Nemzeti
Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcidés Hivatal (K123836), 2017-1.2.1-NKP-2017-00002
(NAP-2; Chronic Pain Research Group), EFOP-3.6.1.-16-2016-0004 and GINOP 2.3.2-
15-2016-00050 “PEPSYS”. A munka a Magyar Tudomdanyos Akadémia Bolyai Janos
kutatdsi 6sztdéndija tdmogatdsdval készult el. Megkdszénjuk a Kormdanyzati
Informatikai  Fejlesztési  Ugyndkségnek  (KIFU) a  szuperszamitbgépes
infrastruktGrdhoz valdé hozzaférést. Az innovacios és technoldgiai minisztérium
UNKP-21-3-1I és 21-5 kédszam Uj Nemzeti Kivaldésdg Programijénak a Nemzeti
Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacios Alapbdl finanszirozott szakmai tdmogatasaval
készult. A projektet tdmogatta az Eurdpai Unid, és az Eurdpai Szocidlis Alap. A
projekt neve és kddja: Comprehensive Development for Implementing Smart
Specialization Strategies at the University of Pécs, EFOP-3.6.1-16-2016-00004.



