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ΠΔΡΗΛΖΦΖ 

 

Ζ θσηνζύλζεζε βαζίδεηαη ζε ζύκπινθα θεξαίσλ ηα νπνία ζπιιέγνπλ ην ειηαθό θσο θαη 

ην κεηαηξέπνπλ ζε ρεκηθή ελέξγεηα ζηα ελεξγά θέληξα ηεο θσηνζπλζεηηθήο κεραλήο.  

Σα δηάηνκα είλαη επθαξησηηθά θύθε πνπ βξίζθνληαη ζε γιπθά λεξά θαη σθεαλνύο. 

Δθθξάδνπλ πξσηεΐλεο-θεξαίεο πνπ πεξηέρνπλ θνπθνμαλζίλε θαη ρισξνθύιιεο a/ c 

(FCP), γηα ηε ζπιινγή θσηόο. Οη FCP έρνπλ εμαηξεηηθέο ηθαλόηεηεο ζπιινγήο θσηόο 

ζηε κπιε-πξάζηλε πεξηνρή ηνπ θάζκαηνο, επίζεο έρνπλ ηζρπξό θσηνπξνζηαηεπηηθό 

κεραληζκό πνπ ηνπο επηηξέπεη λα πξνζαξκόδνληαη ππό ην έληνλα θπκαηλόκελν θσο ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ σθεαλνύ, ζε ζπλδπαζκό κε ηηο πξσηεΐλεο-θσηνπξνζηαζίαο (LHCX). Ζ 

LHCX1, κπνξεί λα πξνθαιέζεη αιιαγέο ζηε δηακόξθσζε ησλ FCP πξσηετλώλ κέζσ 

δεκηνπξγίαο ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1. ηε βηβιηνγξαθία ιείπνπλ ζεκαληηθά δνκηθά θαη 

δπλακηθά δεδνκέλα γηα ηελ νηθνγέλεηα ησλ πξσηετλώλ LHCX ησλ δηαηόκσλ. 

Υξεζηκνπνηώληαο ζπγθξηηηθή θαη δνκηθή κνληεινπνίεζε, έρνπκε πξνζδηνξίζεη ηε δνκή 

ηεο LHCX1. Υξεζηκνπνηώληαο κεζόδνπο όπσο ε Μνξηαθή Γπλακηθή, δηεξεπλήζεθε (α) 

ε απόθξηζε ηεο LHCX1 ζην pH, ε νπνία είλαη έλαο βαζηθόο παξάγνληαο πνπ ζρεηίδεηαη 

κε ηε θσηνπξνζηαζία, θαζώο επίζεο (β) ε δπλακηθή ηνπ ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1. Σα 

δηάηνκα είλαη ηθαλά λα αθνκνηώζνπλ κεγάιεο πνζόηεηεο δηνμεηδίνπ ηνπ άλζξαθα θαη λα 

ζπκβάιινπλ ζην 20% ηεο παγθόζκηαο πξσηνγελνύο παξαγσγήο. Ρπζκίδνληαο ην 

κεραληζκό θσηνπξνζηαζίαο ηνπο, ην πνζνζηό απηό ζα κπνξνύζε λα απμεζεί.  Σα 

απνηειέζκαηα ζπλεπώο, κπνξνύλ λα ζπλδπαζηνύλ άκεζα κε εθαξκνγέο γηα ην 

κεηαβαιιόκελν θιίκα θαη κπνξνύλ επίζεο ιόγσ νκνηόηεηαο λα ζπκβάινπλ ζηελ 

απνζαθήληζε ηνπ θσηνπξνζηαηεπηηθνύ κεραληζκνύ ζηα αλώηεξα θπηά. 

 

Λέμεηο θιεηδηά: θσηνπξνζηαηεπηηθόο κεραληζκόο, Μνξηαθή Γπλακηθή, Phaeodactylum 

tricornutum, LHCX1, FCP 
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ABSTRACT 

The photosynthetic process relies on light-harvesting antenna complexes (LHCs) that 

absorb sunlight and convert it into chemical energy within reaction centers. The LHCs of 

the diatoms (algae) are Fucoxanthin and Chlorophyll-a/c binding Proteins (FCP). FCPs 

have exceptional light-harvesting capabilities at the blue-green region, and they have also 

developed a robust photoprotective mechanism that enables diatoms to adapt under 

fluctuating (or high) light at the ocean surface. A special family of photoprotective 

proteins (LHCX) is essential for the latter mechanism and the adaptation of the diatoms 

in the changing environment. LHCX1 binds to FCP proteins under photoprotective 

conditions. Structural and dynamic data for the LHCX family of proteins are lacking in 

the literature. Employing comparative and structural modeling, we have determined the 

structure of LHCX1. Using methods such as Molecular Dynamics Simulations, we have 

monitored (a) the response of LHCX1 to pH, which is a key factor related to 

photoprotection, and (b) the dynamics of the FCP-LHCX1 complex. Diatoms are able to 

fix large amounts of carbon dioxide, and contribute to 20% of the global primary 

production. By adjusting their photoprotection mechanism, this percentage could be 

increased. Results can thus be directly associated with applications for the changing 

climate and can help in elucidating also, in a timely manner, the photoprotective 

mechanism in vascular plants. 

 

 Key words: photoprotection mechanism, Molecular Dynamics, Phaeodactylum 

tricornutum, LHCX1, FCP 
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1. ΔΗΑΓΧΓΖ 

1.1 Ση είλαη ηα δηάηνκα  

Σα δηάηνκα είλαη επθαξησηηθνί νξγαληζκνί ηεο νηθνγέλεηαο Bacillariophyceae, 

ζπλαληώληαη ζε σθεαλνύο, ιίκλεο, πνηάκηα αιιά θαη γεληθά πγξόηνπνπο . Δίλαη 

κνλνθύηηαξνη νξγαληζκνί νη νπνίνη εκθαλίδνληαη κεκνλσκέλνη ή ζε απνηθίεο, έρνπλ 

πνηθίια ζρήκαηα, όπσο αζηέξηα, βεληάιηεο, λήκαηα, ηεζιαζκέλεο γξακκέο θαη ην κήθνο 

ηνπο κπνξεί λα θηάζεη από 2 σο 200 κηθξόκεηξα (Hasle, 1996). Αλαπαξάγνληαη αγελώο, 

κε θπηηαξηθή δηαίξεζε θαη ζε πνιύ επλντθέο ζπλζήθεο ε αλαπαξαγσγή κπνξεί λα γίλεηαη 

θάζε 24 ώξεο, ελώ έρνπλ πεξίπνπ 6 κέξεο δσήο. Κηλνύληαη θπξίσο κέζσ ηεο ξνήο πεδίνπ 

ησλ λεξώλ – ξεκάησλ. Έλα κνλαδηθό ραξαθηεξηζηηθό ησλ δηαηόκσλ, όζνλ αθνξά ζηελ 

αλαηνκία ηνπο, είλαη πσο πεξηβάιινληαη από έλα θπηηαξηθό ηνίρσκα από δηνμείδην ηνπ 

ππξηηίνπ, ην νπνίν νλνκάδεηαη θξνύζηα (Horner, 2002). Δίλαη θπξίσο θσηνζπλζεηηθνί 

νξγαληζκνί, αλ θαη ππάξρνπλ θαη εηεξόηξνθνη γηα λα είλαη δπλαηή ε επηβίσζε ηνπο ρσξίο 

ηελ παξνπζία ειηθηαθνύ θσηόο (Armstrong, 2000). 

Ζ αμία ησλ δηαηόκσλ είλαη ηδηαίηεξα κεγάιε, θαζώο κέζσ ηεο θσηνζύλζεζεο, 

κεηαηξέπνπλ ηελ ειηαθή ελέξγεηα ζε ρεκηθή θαη κε απηόλ ηνλ ηξόπν, παξάγνπλ πνιύ 

κεγάιν πνζνζηό νμπγόλνπ, ελώ απνκαθξύλνπλ ζεκαληηθό πνζνζηό δηνμεηδίνπ ηνπ 

άλζξαθα από ηελ αηκόζθαηξα (Bailleul, 2015). Δπίζεο, ιόγσ ηεο επαηζζεζίαο νξηζκέλσλ 

δηαηόκσλ ζε πεξηβαιινληηθέο αιιαγέο, ρξεζηκνπνηνύληαη σο βηνινγηθνί δείθηεο 

πνηόηεηαο λεξνύ θαη κε ηε βνήζεηα απνιηζσκάησλ κπνξνύκε λα έρνπκε ζπκπεξάζκαηα 

γηα ηελ εμειηθηηθή πνξεία ησλ νηθνζπζηεκάησλ όπνπ απαληώληαη.   

 

1.2 Σν δηάηνκν Phaeodactylum tricornutum 

Γηα ηελ παξνύζα εξγαζία, ζα εμεηάζνπκε ην δηάηνκν Phaeodactylum tricornutum 

(Bohlin. 1898), ην νπνίν ζεσξείηαη δηάηνκν κνληέιν θαζώο είλαη δηκεξώο ζπκκεηξηθό θαη 

έλα από ηα πξώηα δηάηνκα, ζηα νπνία δηεξεπλήζεθε πιήξσο ε αιιεινπρία ηνπ 

γνληδηώκαηνο ηνπ.  

Όζνλ αθνξά ηελ ηαμηλόκεζε ηνπ  

 Δπηθξάηεηα: Δπθαξησηηθά 

 Βαζίιεην: Πξώηηζηα 

 Φύιν: Bacilloriophyta 

 Κιάζε: Bacilloriophycaceae 

 Σάμε: Bacilloriales 

 Οηθνγέλεηα: Phaeodactylaceae 

 Γέλνο: Phaeodactylum 

 Δίδνο: Tricornutum 

 

Ζ ηδηαηηεξόηεηα ηνπ δηαηόκνπ απηνύ βαζίδεηαη ζην γεγνλόο πσο κπνξεί λα ππάξμεη 

ζε ηξεηο κνξθόηππνπο, ρσξίο λα ππάξρεη πάγηα εμήγεζε γηα ην θαηλόκελν απηό. Πηζαλώο, 
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νη πεξηβαιινληηθέο ζπλζήθεο επάγνπλ κνξθνγελεηηθνύο κεραληζκνύο πνπ ειέγρνληαη 

επηγελεηηθά (De Martino, 2007). 

Ζ επηινγή ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ δηαηόκνπ δελ είλαη ηπραία, θαζώο έρεη νξηζκέλα 

κνλαδηθά ραξαθηεξηζηηθά, εμαηηίαο ησλ νπνίσλ, ππεξηεξεί ζε ζρέζε κε ηα ππόινηπα 

δηάηνκα γηα ηηο πεηξακαηηθέο κειέηεο ζηε βηβιηνγξαθία. Μπνξεί  λα επηβηώζεη ζε 

πνηθίιεο ζπλζήθεο, γη’ απηό θαη ζπλαληάηαη ζε όιν ηνλ πιαλήηε, ζπλήζσο ζε παξάθηηεο 

πεξηνρέο. Δίλαη ηδηαίηεξα αλζεθηηθό ζε ζηξεζνγόλεο ζπλζήθεο, όπνπ νη ηηκέο ηνπ pH  

κπνξεί λα θηάζνπλ εώο θαη 10 (Goldman, 1982), ή ζε ζπλζήθεο έληνλεο αιαηόηεηαο κε 

ηηκέο έσο θαη 65 ppt (Abdullahi, 2006). Σέινο, αλ θαη είλαη ην κόλν δηάηνκν, όπνπ ε 

παξνπζία ππξηηίνπ δελ είλαη απαξαίηεηε γηα ηελ αλάπηπμε ηνπ, έρεη ηδηαίηεξα γξήγνξν 

ξπζκό αλάπηπμεο θαη βηνζπλζεηηθή ηθαλόηεηα (Hemple, 2011).  

Δμαηηίαο όισλ ησλ παξαπάλσ, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί έληνλα ζηε βηνηερλνινγία, ζε 

πνηθίινπο ηνκείο, όπσο ε παξαγσγή βηνθαπζίκνπ, σο μεληζηήο γηα ηελ έθθξαζε 

αλαζπλδπαζκέλσλ πξσηετλώλ. Δθρύιηζκά ηνπ έρεη ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηε κείσζε 

θαηεζηξακκέλσλ πξσηετλώλ από νμείδσζε, ζε θύηηαξα πνπ εθηέζεθαλ ζε UVA θαη 

UVB αθηηλνβνιία (Angerhofer, 2009), ελώ θαίλεηαη πσο κειινληηθά ζα είλαη ε θύξηα 

πεγή ηεο ρξσζηηθήο θνπθνμαλζίλεο, ε νπνία ρξεζηκνπνηείηαη ζε πδαηνθαιιηέξγεηο ή 

αθόκε  θαη σο αληηνμεηδσηηθό.    

 

1.3 Φωηνζπλζεηηθή ηθαλόηεηα δηαηόκωλ 

Όπσο έρνπκε ήδε αλαθεξζεί, ηα δηάηνκα θηλνύληαη παζεηηθά, επνκέλσο βξίζθνληαη 

ζε πεξηνρέο κε έληνλε ξνή – αλάκημε πδάησλ, επνκέλσο θαη ε έληαζε ηεο αθηηλνβνιίαο 

πνπ πξνζπίπηεη ή δηαρέεηαη ζε απηά δελ έρεη ζηαζεξή έληαζε. Χο απνηέιεζκα, θαίλεηαη 

λα επεξεάδεηαη θαη ε θσηνζπλζεηηθή ηνπο ηθαλόηεηα (Lichtman, 2001). 

Δίλαη νξγαληζκνί νη νπνίνη κπνξνύλ λα επηβηώζνπλ ζε όιν ην θάζκα ηνπ ειηαθνύ 

θσηόο θαη κπνξνύκε λα ηνπο ζπλαληήζνπκε εώο ηελ επηπειαγηθή δώλε (0-200m) (Fogg, 

1999). Ζ ηθαλόηεηα  ηνπο  λα επηβηώλνπλ ζε έλα πεξηβάιινλ κε κεγάιεο δηαθπκάλζεηο 

θσηόο, δείρλεη θσηνζπλζεηηθή επειημία  θαη επνκέλσο κηα ηθαλή πξνζηαζία από ζηξεο. 

Έρνπλ κεραληζκνύο νη νπνίνη ξπζκίδνπλ άκεζα ηε κεηαθνξά θαη ρξήζε ηεο ειηαθήο 

ελέξγεηαο όπνπ ζα ρξεζηκνπνηήζνπλ ζε θσηνρεκηθέο θαη κε δηεξγαζίεο. 

Λόγσ ηεο εμειηθηηθήο δηαδηθαζίαο, ν θσηνζπλζεηηθόο κεραληζκόο ησλ δηαηόκσλ 

δηαθέξεη από απηόλ ησλ αλώηεξσλ θπηώλ.  Αλ θαη θαηά θύξην ιόγν δελ ππάξρεη 

ζηνίβαμε grana, έρεη παξαηεξεζεί όηη  θάπνηνη νξγαληζκνί, θαη ηδηαίηεξα ηα θαηνθύθε, 

ζπγθεληξώλνπλ ην PSI (θσηνζύζηεκα Η) ζηε πιεπξά ηνπ ζηξώκαηνο. Σα ζπιαθνεηδή ησλ 

δηαηόκσλ βξίζθνληαη θαηά κήθνο ηνπ πιαζκηδίνπ, ζε δώλεο ησλ ηξηώλ (Pyszniac, 1992) 

θαη νη θεξαίεο ζπιινγήο θσηόο (LHC) θαηά κήθνο ησλ ζπιαθνεηδώλ κεκβξαλώλ. 
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Αθόκε κηα δηαθνξά κεηαμύ αλώηεξσλ θπηώλ θαη δηαηόκσλ, ζρεηηθά κε ηνλ 

θσηνζπλζεηηθό κεραληζκό, είλαη ε πεξηεθηηθόηεηα ζε ρξσζηηθέο. ηα αλώηεξα θπηά, 

ππάξρεη κεγαιύηεξν πνζνζηό ρισξνθπιιώλ (α θαη β) πνπ ηνπο πξνζδίδεη ην 

ραξαθηεξηζηηθό πξάζηλν ρξώκα, ελώ νη μαλζνθύιιεο έρνπλ ξόιν ηόζν ζηε ζπιινγή 

θσηόο, όζν θαη ηελ πξνζηαζία ηεο θσηνζπλζεηηθήο κεραλήο. Αληίζεηα, ηα δηάηνκα 

πεξηέρνπλ ρισξνθύιιεο (α θαη γ), ελώ έρνπλ κεγαιύηεξν πνζνζηό μαλζνθπιιώλ, 

δίλνληαο ηνπο κηα θαθέ απόρξσζε (Wihlelm, 1990), ελώ ιακβάλνπλ πεξηζζόηεξν ελεξγό 

κέξνο ζηε ξύζκηζε ηεο απνξξόθεζεο θαη δηάρπζεο ηεο ειηαθήο ελέξγεηαο. Οη 

μαλζνθύιιεο ησλ δηαηόκσλ κε ηελ κεγαιύηεξε πεξηεθηηθόηεηα είλαη ε θνπθνμαλζίλε 

(FX), ε νπνία είλαη ππεύζπλε γηα ηε ζηαζεξόηεηα ηεο δνκήο ηνπ ζπκπιόθνπ ζπιινγήο 

θσηόο (LHC) εληόο ηεο ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο (Kuhlbrandt, 1994), αθνινπζεί ε 

δηαδηλνμαλζίλε (DD), ε νπνία θαίλεηαη πσο ζπκκεηέρεη ζηε κεηαθνξά ελέξγεηαο πξνο 

ηελ ρισξνθύιιε α (Chl-a), θαη ηέινο είλαη ε δηαηνμαλζίλε (DT), ε νπνία έρεη ξόιν ζηνλ 

θύθιν ησλ μαλζνθπιιώλ ν νπνίνο ξπζκίδεηαη από ηελ έληαζε ηεο ειηαθήο αθηηλνβνιίαο. 

 

1.4 Οη πξωηεΐλεο FCP 

Οη θσηνζπλζεηηθνί νξγαληζκνί έρνπλ πξσηεΐλεο-πνιππεπηίδηα ζπιινγήο θσηόο, ζηηο 

νπνίεο νη ρξσζηηθέο απνηεινύλ ηηο πξνζζεηηθέο νκάδεο έηζη ώζηε λα κπνξνύλ λα 

απνξξνθνύλ θαη λα δηνρεηεύνπλ ελέξγεηα ζηνλ ππξήλα ηνπ θσηνζπζηήκαηνο, πξνο ηα 

ελεξγά θέληξα. Οη πξσηεΐλεο ζπιινγήο θσηόο ησλ δηαηόκσλ νλνκάδνληαη πξσηεΐλεο 

Εικόνα 1. ρεκαηηθή απεηθόληζε ηνπ ρισξνπιάζηε θαη ηεο ζπιαθνεηδνύο δνκήο ζε δηάηνκα 

(αξηζηεξά) θαη αλώηεξα θπηά (δεμηά). Σα πιαζηίδηα ησλ δηαηόκσλ θαηαθιύδνληαη από ηέζζεξηο 

κεκβξάλεο, ηα ζπιαθνεηδή ηνπο ζρεκαηίδνπλ ηξηπιά ειάζκαηα. Έλα από απηά πεξηθπθιώλεη ην 

ζηξώκα ηνπ ρισξνπιάζηε, ην ππξελνεηδέο είλαη κηα δνκή εκπινπηηζκέλε κε RubisCO ζε 

ρισξνπιάζηεο θπθώλ. (Grouneva, 2013) 



11 

 

δέζκεπζεο θνπθνμαλζίλεο (Fx)- ρισξνθύιιεο (chl-a/ chl-c) θαη αλήθνπλ ζηελ 

νηθνγέλεηα ησλ δηακεκβξαληθώλ πξσηετλώλ ζπιινγήο θσηόο (LHC). Ζ θεξαία ζπιινγήο 

θσηόο ησλ δηαηόκσλ απνηειείηαη από FCPs, νη νπνίεο ιόγσ ησλ ρξσζηηθώλ ηνπο, έρνπλ 

εμαηξεηηθέο δπλαηόηεηεο ζπιινγήο θσηόο αιιά θαη θσηνπξνζηαζίαο, κε απνηέιεζκα λα 

ζπκβάιινπλ ζηελ επηβίσζε ησλ δηαηόκσλ ζε πεξηβάιινληα όπνπ ε ειηαθή αθηηλνβνιία 

δελ είλαη ζηαζεξή (Kuszynska, 2015). Κάζε κνλνκεξέο ηεο FCP δεζκεύεη ρισξνθύιιε 

a/c,  θνπθνμαλζίλε(Fx), δηαδηλνμαλζίλε(Dd), δηαηνμαλζίλε(Dt) θαη β-θαξνηέλην (Lepetit, 

2010). Όπσο θαη ζηα θπηά, νη FCPs πεξηβάιινπλ ηνλ ππξήλα ηνπ θσηνζπζηήκαηνο κε 

απνηέιεζκα λα ζρεκαηίδνπλ έλα εμειηγκέλν δίθηπν ρξσζηηθώλ- πξσηετλώλ γηα ηελ 

απνδνηηθόηεξε ζπιινγή θσηόο. 

Ζ θξπζηαιιηθή δνκή ηνπ δηκεξνύο ηεο FCP έρεη πξνζδηνξηζηεί, κε ηα ηκήκαηά ηεο 

ζην ζηξώκα θαη ην εζσηεξηθνύ ηεο ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο (lumen) λα έρνπλ βαζηζηεί 

ζε δνκηθή ζύγθξηζε κε ηηο πξσηεΐλεο – θεξαίεο LHC ησλ αλσηέξσλ θπηώλ (Wang, 

2019). Αλ θαη ε θξπζηαιιηθή δνκή ππάξρεη ζηε βηβιηνγξαθία, δελ ππάξρεη πιεξνθνξία 

γηα ηελ απόθξηζε ηεο δνκήο ζε δηαθνξεηηθέο ηηκέο pH ζην lumen. Σα θαηάινηπα 

αζπαξηηθνύ (Asp) θαη γινπηακηθνύ (Glu) πνπ βξίζθνληαη ζην lumen, δελ αιιειεπηδξνύλ 

κε ρξσζηηθέο ή ηε κεκβξάλε, αιιά είλαη εθηεζεηκέλα ζηελ πδάηηλε θάζε. Σα ακηλνμέα 

απηά, ππό όμηλεο ζπλζήθεο (pH < ~5.5), κπνξνύλ λα πξσηνλησζνύλ κε απνηέιεζκα λα 

πξνθαιέζνπλ αιιαγέο ζηε δεπηεξνηαγή  δηακόξθσζε ηεο πξσηεΐλεο (α- έιηθεο, β-

πηπρσηέο θαη βξόγρνπο). Δπνκέλσο, θαζώο ε θσηνπξνζηαζία ελεξγνπνηείηαη ζε όμηλεο 

ζπλζήθεο ζην lumen, είλαη ζεκαληηθό λα κειεηήζνπκε ηηο πηζαλέο απηέο αιιαγέο. 

Γνκηθέο αιιαγέο πνπ εμαξηώληαη από ην pH, νδεγνύλ θαη αιιαγέο ζηε δπλακηθή ηεο 

πξσηεΐλεο, πηζαλώο ζρεηηθέο κε ην κεραληζκό θσηνπξνζηαζίαο (Nagao, 2020). 

 

1.5 Οη πξωηεΐλεο LHCX1 

Οη θεξαίεο ζπιινγήο θσηόο ησλ δηαηόκσλ έρνπλ ηελ δπλαηόηεηα λα ζπιιέγνπλ κπιε-

πξάζηλν θσο θαη λα απνθξίλνληαη γξήγνξα ζηηο δηαθπκάλζεηο ηνπ θσηόο, κε ηελ 

ελεξγνπνίεζε ηνπ θσηνπξνζηαηεπηηθνύ κεραληζκνύ. Όπσο έρεη ήδε αλαθεξζεί, κε απηό 

ην κεραληζκό, ηα δηάηνκα πξνζαξκόδνληαη θάησ από ζπλζήθεο κεηαβαιιόκελνπ θσηόο. 

Γηα ηελ ελεξγνπνίεζε απηνύ ηνπ κεραληζκνύ, ελεξγό ξόιν αλαιακβάλνπλ νη πξσηεΐλεο 

LHCX (Buck,2019). 

Ζ νηθνγέλεηα ησλ πξσηετλώλ LHCX ειέγρεη ηελ θύξηα ζπληζηώζα ηνπ κεραληζκνύ 

ηεο κε θσηνρεκηθήο απόζβεζεο, πνπ εμαξηάηαη από ηελ ελέξγεηα (qE). Ηδηαίηεξν ξόιν 

παξνπζηάδεη ε ηζνκνξθή LHCX1. Κάησ από ζπλζήθεο ρακεινύ θσηηζκνύ ζπκβάιεη 

ζρεδόλ εμ νινθιήξνπ ζηελ απόζβεζε ηεο πεξίζζεηαο ελέξγεηαο ,ππό κνξθή ζεξκόηεηαο, 

κέζσ κε θσηνρεκηθήο απόζβεζεο, ελώ θαη νη ππόινηπεο ηζνκνξθέο έρνπλ παξόκνηα 

ιεηηνπξγία ζε ζπλζήθεο θσηνπξνζηαζίαο (Buck, 2019).  

Γηα ηελ απόζβεζε ηεο πεξίζζεηαο ελέξγεηαο, ε παξνπζία ηεο LHCX1 νδεγεί ζε 

απνηειεζκαηηθόηεξε απόθξηζε ζην θσο, ειέγρεη πνζνηηθά ην επίπεδν ηνπ 
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θσηνπξνζηαηεπηηθνύ κεραληζκνύ κε θσηνρεκηθήο απόζβεζεο (NPQ), ρσξίο ν 

ηειεπηαίνο κεραληζκόο λα είλαη πιήξσο θαηαλνεηόο (Bailleul, 2010). Έρεη πξνηαζεί πσο 

ε LHCX1 κπνξεί λα αηζζαλζεί αιιαγέο ζηηο ηηκέο ηνπ pH ζην εζσηεξηθό ηεο 

ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο (lumen) θαη θαίλεηαη πσο έρεη επηπιένλ δνκηθό ξόιν ζην 

θσηνζύζηεκα ΗΗ (Zhu, 2010). 

ηε βηβιηνγξαθία είλαη απνδεθηό πσο ε πξσηεΐλε LHCX1 είλαη ε αληίζηνηρε ηεο 

PsbS (Photosystem II Subunit S) πνπ βξίζθεηαη ζην θσηνζύζηεκα ΗΗ ησλ αλώηεξσλ 

θπηώλ (Bailleul, 2010). Πξνηείλεηαη πσο ε LHCX1 κπνξεί λα πξνθαιέζεη αιιαγέο ζηε 

δηακόξθσζε αιιά θαη ηελ επειημία ησλ κεκβξαληθώλ FCP ζηα δηάηνκα. Ζ ηθαλόηεηα ηεο 

LHCX1 λα αιιειεπηδξά κε ηηο FCP έρεη σο απνηέιεζκα ηελ απόξξηςε ηεο πεξίζζεηαο 

ελέξγεηαο κέζσ ζεξκόηεηαο (Buck, 2019), επνκέλσο κεηώλεηαη θαη ε ππεξδηέγεξζε/ 

αλαγσγηθή πίεζε ζην θσηνζύζηεκα ΗΗ.  

Γεληθά νη πξσηεΐλεο LHCX έρνπλ θύξην ξόιν ζηε ξύζκηζε ηεο ηζνξξνπίαο κεηαμύ 

ζπιινγήο ελέξγεηαο θαη θσηνπξνζηαζίαο. Ηδηαίηεξα ε LHCX1 θαηέρεη ηνλ θπξίαξρν 

ξόιν ζηελ απόζβεζε ελέξγεηαο κε κε θσηνρεκηθέο δηαδηθαζίεο (NPQ). Χζηόζν, δελ 

ππάξρνπλ πνιιέο θαηαγξαθέο γηα ηα δνκηθά θαη ιεηηνπξγηθά ραξαθηεξηζηηθά ησλ LHCX 

ζηε βηβιηνγξαθία. 

 

1.6 Αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ πξωηεϊλώλ κε ηε ρξήζε Μνξαηθήο Γπλακηθήο  

Ζ κέζνδνο ηεο Μνξηαθήο Γπλακηθήο ρξεζηκνπνηείηαη επξέσο ζηελ πξνζνκνίσζε 

ηεο ζπκπεξηθνξάο ησλ πιηθώλ ζε αηνκηθό επίπεδν, ε νπνία δελ κπνξεί λα επηηεπρζεί κε 

άιιεο ζεσξεηηθέο κεζόδνπο ιόγσ κεγέζνπο ηνπ ππό κειέηε ζπζηήκαηνο ή πεηξακαηηθέο 

δηαηάμεηο ιόγσ κεησκέλεο δηαθξηηηθήο ηθαλόηεηαο. Δθαξκόδεηαη ζε επηζηήκεο όπσο ε 

θπζηθνρεκεία, ε επηζηήκε πιηθώλ θαη ε βηνθπζηθή (Freddolino, 2010). Ζ πξώηε 

αλαθνξά ππνινγηζκνύ Μνξηαθήο Γπλακηθήο έγηλε ζηε κειέηε αιιειεπηδξάζεσλ ζε έλα 

ζύζηεκα ζθιεξώλ ζθαηξώλ (Alder and Wainwright, 1959), ελώ ε πξώηε πξνζνκνίσζε 

πξσηεΐλεο κε βάζε ηε Μνξηαθή Γπλακηθή έγηλε ην 1977 από ηνλ McCammon. 

Ζ Μνξηαθή Γπλακηθή (ΜΓ) ζπλδπάδεη ηε Μνξηαθή Μεραληθή γηα ηελ πεξηγξαθή 

ησλ αιιειεπηδξάζεσλ κεηαμύ αηόκσλ. Γηα παξάδεηγκα ρξεζηκνπνηεί ηνλ λόκν ηνπ 

ειαηεξίνπ ηνπ Hooke γηα δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο, ην λόκν ηνπ Coulomb θαη ην 

Γπλακηθό Lennard-Jones γηα κε δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο, ππνινγίδνληαο ηελ ελέξγεηα 

ηνπ ζπζηήκαηνο E σο ζύλνιν επί κέξνπο ελεξγεηώλ (ρήκα 1): 

E=E(δεζκηθέο)+Δ (κε δεζκηθέο) 
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Ζ ελέξγεηα εμαξηάηαη από έλα ζύλνιν παξακέηξσλ θαη κεηαβιεηώλ (ρήκα 1). 

Οη παξάκεηξνη kb, kζ αλαθέξνληαη ζηηο ζηαζεξέο ηνπ ειαηεξίνπ θαηά Hooke, πνπ 

πξνζνκνηώλεη ηελ ηάζε δεζκώλ θαη θάκςε γσληώλ. Σα kθ θαη kς αλαθέξνληαη ζε 

παξακέηξνπο πνπ ειέγρνπλ ηελ πεξηζηξνθή δίεδξσλ γσληώλ, ηα εij, ζij αθνξνύλ ζηελ 

ελέξγεηα θαη αθηίλα van der Waals (πδξόθνβεο αιιειεπηδξάζεηο), ελώ ηα εD, qi θαη qj 

αλαθέξνληαη ζηε δηειεθηξηθή ζηαζεξά θαη ηα θνξηία ησλ αηόκσλ i-j. Σα b0, ζ0, θ0 θαη 

ς0 αλαθέξνληαη ζην κήθνο δεζκνύ ηζνξξνπίαο, ζηε γσλία ηζνξξνπίαο, θαη ζηηο δίεδξεο 

γσλίεο ηζνξξνπίαο (T=0K). Γηα θάζε ρξνληθή ζηηγκή, νη παξάκεηξνη ηζνξξνπίαο 

παίξλνπλ ηηο κεηαβιεηέο ηηκέο b, ζ, θ θαη ς αληίζηνηρα. Σν ζύλνιν ησλ παξακέηξσλ 

νλνκάδεηαη πεδίν δπλάκεσλ ή Force Field θαη πεξηγξάθεη πιήξσο έλα κνξηαθό ζπζηήκα. 

 Ζ Μνξηαθή Γπλακηθή αθνινπζεί ηελ Κιαζζηθή Μεραληθή κε ηηο εμηζώζεηο 

θίλεζεο ηνπ Νεύησλα, γηα ζώκαηα, λα δίλνπλ ηελ θίλεζε ζηα άηνκα, κε βάζε ηηο 

δπλάκεηο πνπ αζθνύληαη ζε απηά: 

F=-∇E 

F=m×a, όπνπ F ε δύλακε, m ε κάδα θαη a ε επηηάρπλζε).  

Οη πξνζνκνηώζεηο Μνξηαθήο Γπλακηθήο κπνξνύλ λα παξάγνπλ ηε κεηαβνιή κηαο 

πξσηετληθήο δνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηνλ ρξόλν θαηά ηε δηάξθεηα ηεο πξνζνκνίσζεο 

(Haile, 1997), θαζώο επηιύεηαη ε παξαθάησ δηαθνξηθή εμίζσζε, γηα θάζε άηνκν i: 

-∇E=m×a ⇒-dE(i)/dr(i) =m×(d^2 r(i))/〖dt〗^2 ⇒r(i)(t)=⋯, όπνπ r(i) νη 

ζπληεηαγκέλεο ηνπ θάζε αηόκνπ i θαη t ν ρξόλνο. 

Με ηελ παξαπάλσ δηαδηθαζία, νδεγνύκαζηε ζε κηα ρξνλνεμαξηώκελε ζέζε ηνπ 

θάζε αηόκνπ i ζην ρώξν ή ηελ ‘ηξνρηά’ ησλ αηόκσλ ηεο πξσηεΐλεο. Ζ ηξνρηά απηή 

πεξηιακβάλεη όιεο ηηο δηακνξθώζεηο πνπ ζα κπνξνύζαλ λα βξεζνύλ πεηξακαηηθά ζε έλα 

δηάιπκα ηεο πξσηεΐλεο, κηα δεδνκέλε ρξνληθή ζηηγκή, δεδνκέλσλ ζπλζεθώλ πίεζεο, θαη 

ζεξκνθξαζίαο. 

Όπσο θαη ζε κηα πεηξακαηηθή δηαδηθαζία, έηζη θαη κε ηε Μνξηαθή Γπλακηθή 

κπνξνύκε λα παξαθνινπζήζνπκε ηε ρξνληθή εμέιημε ελόο ζπζηήκαηνο, έηζη ώζηε ην 

ζύζηεκα λα πεξάζεη από όιεο ηηο πηζαλέο θαηαζηάζεηο. Χζηόζν, κε ηελ πξνζνκνίσζε 

κπνξνύκε λα εμεηάζνπκε πσο ηα ζπζηήκαηα εμειίζζνληαη θαη πεξλάλε από δηαθνξεηηθέο 

Σχήμα 1. Γεζκηθέο θαη κε Γεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ ησλ αηόκσλ ζε έλα ζύζηεκα. 
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δηακνξθώζεηο, κε ειεγρόκελεο κεηαβιεηέο (ζεξκνθξαζία, πίεζε, pH), ζε αηνκηθό 

επίπεδν, ην νπνίν δελ είλαη πάληνηε εθηθηό πεηξακαηηθά (π.ρ. αδπλακία θξπζηάιισζεο 

κηαο πξσηεΐλεο ζηελ ελεξγή ή αλελεξγή δηακόξθσζε, ή ζηε δηακόξθσζε ζε δηάιπκα/ 

κεκβξάλε). 

Γηα λα γίλεη ε πξνζνκνίσζε πξέπεη  λα αθνινπζήζνπκε ζπγθεθξηκέλα βήκαηα. 

Όπσο θαη ζην πείξακα, ζα πξέπεη λα γίλεη πξνεηνηκαζία ηνπ ζπζηήκαηνο, ζα πξέπεη λα 

δειώζνπκε ηηο αξρηθέο ζέζεηο θαη θαηαλνκέο ηαρύηεηεο ησλ ζσκαηηδίσλ (ώζηε λα 

πξνζνκνηώζνπκε ζπγθεθξηκέλε ζεξκνθξαζία - πίεζε) θαζώο έπεηηα λα βξεζεί κηα 

αξρηθή δνκή ειάρηζηεο ελέξγεηαο πνπ απαληάηαη ζηηο πεηξακαηηθέο δηαηάμεηο. Αθνινπζεί 

ε παξαγσγηθή θάζε ηεο πξνζνκνίσζεο θαηά ηελ νπνία ππνινγίδνληαη νη ελέξγεηεο, νη 

δπλάκεηο ζηα άηνκα, νη λέεο ηαρύηεηεο θαη ζέζεηο ηνπο ηελ επόκελε ρξνληθή ζηηγκή. 

Μεηά ην ηέινο ηεο πξνζνκνίσζεο ζπιιέγνληαη θαη αλαιύνληαη ηα δεδνκέλα (εηθόλα 2). 

 

 

Εικόνα 2. Γηάγξακκα ηππηθνύ αιγόξηζκνπ ηεο Μνξηαθήο Γπλακηθήο. Σα βήκαηα 2, 3, 4 επαλαιακβάλνληαη 

γηα θάζε ρξνληθό βήκα. 
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2. ΚΟΠΟ ΣΖ ΔΡΓΑΗΑ 

 

θνπόο ηεο εξγαζίαο είλαη λα δηεξεπλεζεί ε αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ 

πξσηετλώλ FCP θαη LHCX1, ζην δηάηνκν Phaeodactylum tricornutum, εληόο ηεο 

ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο θαη λα παξέρνπκε πιεξνθνξίεο πνπ ιείπνπλ από ηε 

βηβιηνγξαθία θαη είλαη ζεκαληηθέο ζηε δηεξεύλεζε ηνπ θσηνπξνζηαηεπηθνύ κεραληζκνύ 

ησλ δηαηόκσλ, ζε κηα κειέηε βαζηθήο έξεπλαο. 

 Γηα ηελ πινπνίεζε ηνπ ζθνπνύ απηνύ, ζα πξέπεη πξώηα λα δεκηνπξγήζνπκε θαη 

έπεηηα λα βειηηζηνπνηήζνπκε ηε δνκή ηεο LHCX1 κέζσ κνληεινπνίεζεο θαη’ νκνινγία 

θαη εθηεηακέλσλ πξνζνκνηώζεσλ κνξηαθήο δπλακηθήο, ππό ηελ επίδξαζε δηαθνξεηηθώλ 

ηηκώλ pH. Ζ δνκή ηεο LHCX1 δελ έρεη ιπζεί πεηξακαηηθά, νπόηε δελ έρνπκε ζηε 

δηάζεζή καο κηα αξρηθή ζέζε αηόκσλ ηεο LHCX1 ζην ρώξν. 

Δθόζνλ θαηαιήμνπκε ζε κηα ζηαζεξή δνκή ηεο πξσηεΐλεο LHCX1, ζα πξέπεη λα 

δεκηνπξγήζνπκε κνληέια ζύλδεζεο κεηαμύ ησλ LHCX1 θαη FCP. Σα πην ζηαζεξά 

ζύκπινθα ζα βειηηζηνπνηεζνύλ ζηε δνκή κέζα από πξνζνκνηώζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο. 

Ζ βειηηζηνπνίεζε ηεο δνκήο έγθεηηαη ζηελ επίιπζε ησλ εμηζώζεσλ θίλεζεο ηνπ 

Νεύησλα, ώζηε νη δπλάκεηο F ζηα άηνκα λα είλαη νη ειάρηζηεο. Με ηε δηαδηθαζία απηή ζα 

πάξνπκε ζηαζεξά ζύκπινθα LHCX1-FCP πνπ αλ θαη παίδνπλ ελεξγό ξόιν ζηε 

θσηνπξνζηαζία ζηα δηάηνκα, δελ έρνπλ πξνζδηνξηζηεί πεηξακαηηθά. 

Σέινο, ζηελ επηθάλεηα δηεπαθήο κεηαμύ ησλ πξσηετλώλ, ζα γίλεη ηαπηνπνίεζε 

ησλ θαηαινίπσλ ησλ ακηλνμέσλ πνπ έρνπλ ζεκαληηθό ξόιν ζηε ζηαζεξόηεηα ηνπ 

ζπκπιόθνπ αιιά θαη πώο απηή ξπζκίδεηαη από ηηο αιιειεπηδξάζεηο ησλ ακηλνμέσλ πνπ 

ξπζκίδνληαη από ηηο αιιαγέο ηνπ pH. 

 Σα απνηειέζκαηα απηώλ ησλ δηαδηθαζηώλ ζα ζπκπιεξώζνπλ ην βηβιηνγξαθηθό 

θελό ηόζν γηα ηελ αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ δπν πξσηετλώλ, όζν θαη γηα ηνλ ξόιν ηεο 

LHCX1 ησλ δηαηόκσλ ζηηο αιιαγέο ηεο δηακόξθσζεο ηεο FCPs, πνπ ζρεηίδνληαη κε ηε 

θσηνπξνζηαζία, ζε αηνκηθό επίπεδν. 
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3. ΜΔΘΟΓΟΗ-ΤΛΗΚΑ 

 

Ο ξόινο ηεο πξσηεΐλεο LHCX1  είλαη ζεκαληηθόο ζηε θσηνπξνζηαζία ή ηελ 

πξνζαξκνγή ηνπ δηαηόκνπ P.tricornutum ζε πεξηβάιινληα κε δηαθύκαλζε ηνπ θσηόο 

(Buck, 2019). Χζηόζν, δελ ππάξρνπλ ζηνηρεία ζε αηνκηθή θιίκαθα γηα ηε δνκή θαη ηε 

δπλακηθή ηεο  LHCX1 ζηε βηβιηνγξαθία. Αξρηθά, ινηπόλ, ζα πξέπεη λα πξνζδηνξίζνπκε 

ηε δνκή ηεο LHCX1. Γηα λα κπνξέζνπκε λα κειεηήζνπκε ην ξόιν ηεο LHCX1 ζηηο 

παξαπάλσ δηεξγαζίεο θσηνπξνζηαζίαο, ζηνρεύνπκε, ζηε ζπλέρεηα, ζηηο αιιειεπηδξάζεηο 

κεηαμύ ησλ πξσηετλώλ ηεο LHCX1 θαη ηεο Fucoxanthin (Fx) θαη Chlorophyll (Chl) a/c-

binding Protein (FCP) (Giovagnetti, 2018), κε ηελ ηειεπηαία λα έρεη θεληξηθό ξόιν ζηελ 

απνξξόθεζε θσηόο θαη λα έρεη ιπζεί δνκηθά (Wang, 2019). 

 

3.1  Γνκή θαη δπλακηθή ηεο πξωηεΐλεο LHCXI 

3.1.1 Τπνινγηζηηθή επίιπζε δνκήο LHCX1 

Γηα ηελ ππνινγηζηηθή επίιπζε ηεο δνκήο ηεο LHCX1 ρξεζηκνπνηήζακε ην 

Jalview, ην νπνίν είλαη έλα εξγαιείν βηνπιεξνθνξηθήο, θαη ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ 

παξαγσγή, πξνβνιή θαη επεμεξγαζία αιιεινπρηώλ θαηαινίπσλ (πξσηνηαγή δνκή 

πξσηετλώλ). Πξαγκαηνπνηήζακε επζπγξάκκηζε αιιεινπρηώλ (sequence aligment), γηα λα 

βξνύκε ην πνζνζηό νκνινγίαο ηεο δεηνύκελεο πξσηεΐλεο LHCX1 κε άιιεο, γλσζηήο 

δνκήο θαη παξόκνηαο ιεηηνπξγίαο, ώζηε λα ρξεζηκνπνηεζνύλ σο βάζε, ζηελ πξόβιεςε 

κίαο αξρηθήο ηξηζδηάζηαηεο δνκήο ηεο LHCX1.  ηε ζπλέρεηα, ηα απνηειέζκαηα ηεο 

επζπγξάκκηζεο δίλνληαη ζην εξγαιείν Phyre2 (Kelley, 2015), ην νπνίν είλαη δηαδηθηπαθή 

ππεξεζία πνπ πξνβιέπεη δνκέο πξσηετλώλ κε βάζε γλσζηέο δνκέο παξόκνηαο 

αιιεινπρίαο. 

Καηά ηελ παξαπάλσ δηαδηθαζία δηαπηζηώζακε πσο νη εμ νξηζκνύ παξάκεηξνη 

πξόβιεςεο ηεο δνκήο ηεο LHCX1 ζην Phyre2, κε βάζε ηελ πξσηνηαγή ηεο δνκή 

(αιιεινπρία), παξάγεη δηακνξθώζεηο κε ζπκβαηέο κε ην δνκηθό κνηίβν ησλ LHC από ηα 

αλώηεξα θπηά. Έγηλε ζύγθξηζε ηεο αιιεινπρίαο/ δνκήο ηεο LHCX1 κε απηέο ησλ 

πξσηετλώλ: LHCII (ζπαλάθη) (Wei, 2016), PsbS (ζπαλάθη) (Fan, 2015), 

Fucoxanthine/Chlorophyll a-b binding protein (Chaetoceros gracilis) (Pi, 2019) θαη 

CP29 (arabidopsis) (Yakushevska,2003). Με ζθνπό ηελ θαιύηεξε πξόβιεςε ηεο δνκήο 

ηεο LHCX1, ηξνπνπνηήζακε ηελ αιιεινπρία ηεο, πξνεθηείλνληαο ηα N-/ C- ηειηθά ηεο 

άθξα, κε ακηλνμέα από ηηο αιιεινπρίεο ησλ LHC ζηα αλώηεξα θπηά, πνπ θαίλεηαη λα 

απνπζηάδνπλ ζηελ LHCX1, όηαλ πξαγκαηνπνηείηαη «sequence alignment» κε ην JalView. 

Γηαπηζηώζακε πσο ε πξνζζήθε ακηλνμέσλ ζην C- ηειηθό άθξν ζηελ αιιεινπρία ηεο 

LHCX1 νδεγεί ζε πνιύ θαιύηεξε πξόβιεςε δνκήο κε ην Phyre2, θαζώο δεκηνπξγεί 

δνκηθά κνηίβα ζε απηέο ηηο πεξηνρέο ζπκβαηά κε ηα δνκηθά ραξαθηεξηζηηθά ησλ LHC 

από αλώηεξα θπηά. πγθεθξηκέλα, από ηελ επεμεξγαζία ησλ αιιεινπρηώλ κε ην Jalview, 

πξνθύπηνπλ ηέζζεξηο λέεο αιιεινπρίεο από ηηο νπνίεο, θαζεκηά πεξηιακβάλεη ηελ 
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αιιεινπρία ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 θαη θάπνηα ακηλνμέα ηα νπνία αλήθνπλ ζην C-ηειηθό 

άθξν ησλ ππόινηπσλ LHC πξσηετλώλ. 

 

Εικόνα 3. Καηαγξαθή λέσλ αιιεινπρηώλ, κε ηελ πξνζζήθε ακηλνμέσλ ζην θαξβνμπηειηθό άθξν ηεο 

LHCX1. 

Με ηε βνήζεηα ηνπ Phyre2, πξνθύπηνπλ πέληε ηξηζδηάζηαηεο δνκέο ηεο LHCX1 

πξσηεΐλεο γηα όιεο ηηο πεξηπηώζεηο ζηελ εηθόλα 3. Από ηηο ηειεπηαίεο θαινύκαζηε λα 

επηιέμνπκε ηελ θαιύηεξε δπλαηή, ώζηε λα πξνρσξήζνπκε πεξαηηέξσ. ε θάζε 

πεξίπησζε, κεηά ηελ πξόβιεςε από ην Phyre2, αθαηξείηαη ην ηκήκα ηεο δνκήο πνπ δελ 

αλήθεη ζηελ LHCX1, από ην ηειηθό C-άθξν. 

Αθνινπζεί νπηηθή αμηνιόγεζε ησλ δνκώλ θαη ζύγθξηζε κέζσ ππέξζεζεο κε 

γλσζηέο δνκέο LHC από ηα αλώηεξα θπηά. πγθεθξηκέλα, γηα ην ζθνπό απηό, 

ρξεζηκνπνηνύκε ην VMD, έλα πξόγξακκα κνξηαθήο απεηθόληζεο. Όπσο αλαθέξακε 

παξαπάλσ, κε ηελ πξσηνηαγή αιιεινπρία ηεο LHCX1 δελ κπνξνύκε λα παξάγνπκε 

δνκή ζπκβαηή κε ην δνκηθό κνηίβν ησλ LHC ησλ αλώηεξσλ θπηώλ. Βιέπνπκε πσο 

δεκηνπξγείηαη κόιηο κηα α-έιηθα (εηθόλα 4), επνκέλσο δελ κπνξνύκε λα ηε 

ρξεζηκνπνηήζνπκε εθόζνλ ε δνκή ηεο δελ είλαη νινθιεξσκέλε. ε αληίζεζε, νη 

πξνβιέςεηο κε ηα επαπμεκέλα C-άθξα, εκθαλίδνληαη νινθιεξσκέλεο, κε πεξηζζόηεξεο 

δηακεκβξαληθέο έιηθεο (εηθόλα 5). 
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Εικόνα 4. Γνκή ηεο αιιεινπρίαο LHCX1, ρσξίο ηελ πξνζζήθε ακηλνμέσλ ζην θαξβνμπηειηθό άθξν. 

 

                              

πγθξίλνληαο ηηο ηέζζεξηο δνκέο πνπ πξνθύπηνπλ κε ην Phyre2, ε δνκή ηεο 

LHCX1 κε πξνέθηαζε ηνπ C-ηειηθνύ άθξνπ κε βάζε ηελ CP29  παξνπζηάδεη βέιηηζηε 

αλαπαξάζηαζε γηα ηηο α-έιηθεο θαζώο θαη ηηο ζειηέο (εηθόλα 4), ελώ βξίζθεηαη ζε πιήξε 

ζπκβαηόηεηα κε απηέο ηεο LHC νηθνγέλεηαο, όπσο παξαηεξείηαη κεηά από ηε δνκηθή 

ζύγθξηζε. Δπνκέλσο, κπνξνύκε λα ηελ ρξεζηκνπνηήζνπκε πεξαηηέξσ. εκεηώλεηαη πσο 

ε επηινγή ηεο θαηαιιειόηεξεο δνκήο έγηλε νπηηθά, κε δνκηθή επζπγξάκκηζε (structural 

alignment), θαη κε βάζε ηελ εκπεηξίαο καο ζε δνκέο ζπκπιόθσλ LHCII από αλώηεξα 

θπηά (Daskalakis, 2020). 

 

Εικόνα 5. Γνκή ηεο αιιεινπρίαο LHCX1, κε ηελ πξνζζήθε ακηλνμέσλ από ηελ CP29 ζην θαξβνμπηειηθό 

άθξν. 
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3.1.2 Σνπνζέηεζε ηεο LHCX1 ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε 

Δπόκελν βήκα, αθόηνπ πξνζδηνξίζακε κηα ζηαηηθή ηξηζδηάζηαηε δνκή ηεο 

LHCX1, είλαη ε  ηνπνζέηεζε ηεο κέζα ζε κνληέιν πιήξσο ελπδαησκέλεο ζπιαθνεηδνύο 

κεκβξάλεο από ηα δηάηνκα (van Eerden, 2015). Ζ κεκβξάλε απνηειείηαη από ιηπίδηα 

(monogalactosyldiacylglycerol - MGDG, digalactosyldiacylglycerol - DGDG, 

sulfoquinovosyldiacylglycerol - SQDG, phosphatidylglycerol - PG) (Lepetit, 2012). Σα 

ιηπίδηα απεηθνλίδνληαη κε γαιάδην ρξώκα, λεξό (SOL) θαη ηόληα Ναηξίνπ (Na) 

απεηθνλίδνληαη κε θόθθηλν-άζπξν ρξώκα (εηθόλα 4). Ζ βαζηθή αξρή ηεο ηνπνζέηεζεο 

κηαο πξσηεΐλεο ζε κεκβξάλε, είλαη νη α-έιηθεο λα βξίζθνληαη ζηελ πεξηνρή ησλ ιηπηδίσλ, 

ελώ πδξόθηια ηκήκαηα λα βξίζθνληαη ζε επαθή κε ηηο πδάηηλεο θάζεηο, ζηηο επηθάλεηεο 

ηεο κεκβξάλεο. 

Ζ δηαδηθαζία ηεο ηνπνζέηεζεο γίλεηαη έρνληαο σο ζεκείν αλαθνξάο ην θέληξν 

κάδαο ηεο κεκβξάλεο, ζην νπνίν ζα αληηζηνηρίζνπκε θαη ην θέληξν κάδαο ηεο πξσηεΐλεο. 

Αθνινπζεί ε αθαίξεζε ιηπηδίσλ πνπ αιιειεπηθαιύπηνληαη κε θαηάινηπα ηεο πξσηεΐλεο 

ζε απόζηαζε κηθξόηεξε ηνπ 1.5 Άλγθζηξνκ (Å). Ζ ηηκή ηνπ 1.5A πξνέθπςε κεηά από 

αξθεηέο πξνζπάζεηεο δνθηκήο-ιάζνπο. Απνηέιεζκα όιεο απηήο ηεο δηεξγαζίαο, είλαη λα 

δεκηνπξγεζεί έλα θελό ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε, ζην νπνίν ηαηξηάδεη λα ελζσκαησζεί ε 

δνκή ηεο LHCX1.  

Χζηόζν, γηα λα κπνξέζνπκε λα ηνπνζεηήζνκε ηελ πξσηεΐλε ζηε ζπιαθνεηδή 

κεκβξάλε, πξέπεη λα αλαπαξίζηαληαη ζσζηά νη θαηαζηάζεηο πξσηνλίσζεο ησλ 

θαηάινηπσλ γηα ζπγθεθξηκέλεο ηηκέο pH.  Μέζσ ηνπ PDB2PQR Server (κέζνδνο propka, 

(Dolinsky, 2004)), ππνινγίδνπκε ην ηζντνληηθό ζεκείν ακηλνμέσλ (pKa) όπσο 

γινπηακηθνύ (GLU), αζπαξηηθνύ (ASP) θαη ηζηηδίλεο (HIS), γηα θάζε θαηάινηπν ηεο 

LHCX1. Οη πξσηνληώζεηο πξνβιέπνληαη γηα ηηκέο pH ~7.0 θαη ~5.5 πνπ ζεσξνύληαη 

ζρεηηθέο γηα ηε κεηάβαζε ησλ LHCX1/ FCP από ηελ θαηάζηαζε απνξξόθεζεο θσηόο, 

ζηελ θαηάζηαζε θσηνπξνζηαζίαο αληίζηνηρα (Giovegnetti, 2018) θαη κε βάζε ηηο 

πξνβιέςεηο πξνζηίζεληαη πξσηόληα όπνπ θξίλεηαη απαξαίηεην. 

Απνηέιεζκα όισλ ησλ παξαπάλσ βεκάησλ είλαη ε δεκηνπξγία κηαο ζηαηηθήο 

δνκήο ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 (εηθόλα 6), κε ζπγθεθξηκέλεο πξσηνληώζεηο αλά ηηκή pH, 

πνπ πεξηγξάθνληαη αλαιπηηθά θαη έρνπλ επηβεβαησζεί από ηελ πεηξακαηηθή βηβιηνγξαθία 

λα ζρεηίδνληαη κε ηε κεηάβαζε ζπιινγήο θσηόο – θσηνπξνζηαζίαο. Σα Asp (D) θαη Glu 

(E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο ησλ Δ-65 θαη Δ-85 ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα ζε 

όιεο ηηο πεξηπηώζεηο. πγθεθξηκέλα, ζύκθσλα κε ηνλ Ballottari (2016), ππάξρνπλ 

ακηλνμέα ζηηο θσηνπξνζηαηεπηηθέο πξσηεΐλεο, ηα νπνία επεξεάδνληαη από ηελ αιιαγή 

ηνπ pH θαη έρνπλ ζεκαληηθό ξόιν ζηε θσηνπξνζηαζία. Χζηόζν, ν Ballottari 

αζρνιήζεθε κε ηε πξσηεΐλε LHCSR3, νπόηε πξέπεη λα εληνπίζνπκε ηα αληίζηνηρα 

ακηλνμέα ζηελ LHCX1. Αμίδεη λα αζρνιεζνύκε κε ηα D-95 θαη Δ-205, θαζώο θαίλεηαη 

λα είλαη ηα αληηζηνηρία πνπ παξαηήξεζε ν Ballottari θαη θαίλεηαη πσο έρνπλ θάπνηα 

ζεκαζία ζηελ επαγσγή ηνπ θσηνπξνζηαηεπηηθνύ κεραληζκνύ. Δπνκέλσο, κε βάζε ηα 

παξαπάλσ ιακβάλνπκε ππόςε ηηο πεξηπηώζεηο: α) γηα ηηκή pH ~5.5 ηα D-95/ Δ-205 είλαη 
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πξσηνλησκέλα, β) γηα ηηκή pH 7.0 θαη ηα δύν είλαη απνπξσηνλησκέλα. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
        

 

 

 

 

 

3.1.3 Γπλακηθή ηεο πξωηεΐλεο LHCX1 

Μεηά ηε δεκηνπξγία ηεο ζηαηηθήο δνκήο ηεο LHCX1, αθνινπζεί ε δηεξεύλεζε 

ηεο δπλακηθήο ηεο κέζσ ηεο κεζόδνπ ηεο Μνξηαθή Γπλακηθήο (ινγηζκηθό Gromacs, 

http://www.gromacs.org/). ηε δηαδηθαζία απηή, όπσο αλαθέξζεθε, πξνζνκνηώλεηαη ε 

θίλεζε ησλ αηόκσλ ζην ρώξν θαη ηνλ ρξόλν, δίλνληαο δηαθνξεηηθέο δηακνξθώζεηο ηεο 

πξσηεΐλεο ζην ρξόλν.  

Έρνληαο δεκηνπξγήζεη ην ζύζηεκα πξσηεΐλεο- κεκβξάλεο, πξέπεη λα 

δηαζθαιίζνπκε όηη ην ζύζηεκα δελ έρεη αθαηάιιειε γεσκεηξία ή δελ ζα έρεη 

ζπγθξνύζεηο ιόγσ ηεο ρσξηθήο δηάηαμεο ησλ κνξίσλ από ηελ αξρηθή ηνπνζέηεζε ζηε 

κεκβξάλε. Θα αθνινπζήζνπκε κηα δηαδηθαζία όπνπ ζα δώζνπκε ζην ζύζηεκα καο ηελ 

θαηάιιειε γεσκεηξία/ πξνζαλαηνιηζκό ζηα κόξηα, θαη θαηαλνκή ηαρπηήησλ ζηα άηνκα 

κε βάζε ηε ζεξκνθξαζία (310Κ), θαη πίεζε (1 atm). 

Ζ δηαδηθαζία απηή πεξηιακβάλεη ηα εμήο ζηάδηα: ειαρηζηνπνίεζε ελέξγεηαο 

(energy minimization ΔΜ), εμηζνξξόπεζε ζπζηήκαηνο (equilibration). Αξρηθά, πξέπεη λα 

βξνύκε ηε δνκή ειάρηζηεο ελέξγεηαο γηα ην ζύζηεκα. Γηα παξάδεηγκα, αλ δύν άηνκα 

έρνπλ έξζεη ζε πνιύ θνληηλή απόζηαζε ζηε ζηαηηθή δνκή, ιόγσ ηπραίαο ηνπνζέηεζήο 

ηνπο ζην ζύζηεκα, ζα απνθηήζνπλ πςειέο ηαρύηεηεο ζε αληίζεηεο δηεπζύλζεηο, ώζηε ζα 

απνκαθξπλζνύλ εθξεθηηθά, θαη ε ζεξκνθξαζία ηνπ ζπζηήκαηνο ζα απμεζεί ζεκαληηθά 

ζηα επόκελα βήκαηα. Γηα ην ζθνπό απηό, παξαγσγίδνπκε ηελ εμίζσζε ηεο ελέξγεηαο σο 

πξνο ηηο ζπληεηαγκέλεο ησλ αηόκσλ θαη επηιύνπκε σο πξνο ηηο ζπληεηαγκέλεο απηέο 

Εικόνα 6. Γνκή ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 κέζα ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε, ζε pH 7, κεηά ηνλ 

θαζαξηζκό ιηπηδίσλ, λεξνύ θαη ηόλησλ λαηξίνπ, θαη ηε πξνζζήθε πξσηνλίσλ, ζε 1,5 Å. 
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ζέηνληαο ηελ παξάγσγν σο κεδέλ (βι. εμηζώζεηο θίλεζεο). Μεηά ηελ εύξεζε ηεο δνκήο 

ειάρηζηεο ελέξγεηαο, ζα πξέπεη λα ζηαζεξνπνηήζνπκε ηε ζεξκνθξαζία θαη ηελ πίεζε ηνπ 

ζπζηήκαηνο κέζα από δηαδνρηθά ζηάδηα ζηα νπνία θάζε θνξά ραιαξώλνπκε ηνπο 

πεξηνξηζκνύο θίλεζεο ηεο πξσηεΐλεο ώζηε λα πξνζαξκόζνπκε ηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε 

ζηε γεσκεηξία ηεο πξσηεΐλεο. Όηαλ ην ζύζηεκα θαηαζηεί ηζνξξνπεκέλν ζε δπλάκεηο πνπ 

αζθνύληαη ζηα άηνκα, ζηελ επηζπκεηή ζεξκνθξαζία θαη πίεζε, εμάγνπκε πέληε δνκέο 

πνπ απέρνπλ 1 ns ζην ρξνληθό πιαίζην από ηα ηειεπηαία 5ns ηεο δηαδηθαζίαο 

εμηζνξξόπεζήο. ην επόκελν ζηάδην, παξάγνπκε ηξνρηέο αηόκσλ κε βάζε ηε κνξηαθή 

δπλακηθή γηα ηε ζπιινγή δεδνκέλσλ (5x 0.5κs). 

Σν απνηέιεζκα ηεο Μνξηαθήο Γπλακηθήο είλαη αξρεία ηα νπνία πεξηέρνπλ ηηο 

ζπληεηαγκέλεο ησλ αηόκσλ ηεο πξσηεΐλεο ζε ζπλάξηεζε κε ηνλ ρξόλν, θαη νπζηαζηηθά 

πεξηέρνπλ δνκέο νη νπνίεο ζην ζύλνιν ηνπο δειώλνπλ ηε δπλακηθή ηεο πξσηεΐλεο.  

Έπεηηα από ηελ παξαπάλσ δηαδηθαζία, ε πξσηεΐλε κπνξεί λα θαίλεηαη 

«ζπαζκέλε» ή λα είλαη ζε νπνηνδήπνηε ζεκείν ηεο κεκβξάλεο (εηθόλα 7Α). Απηό είλαη 

απόιπηα θπζηνινγηθό, θαζώο έρνπκε εθαξκόζεη πεξηνδηθέο ζπλζήθεο ζην ζύζηεκά καο. 

Οπόηε, ην πξώην βήκα πξηλ πξνρσξήζνπκε ζε νπνηαδήπνηε δηαδηθαζία αλάιπζεο είλαη 

λα ηνπνζεηήζνπκε ηελ πξσηεΐλε ζην θέληξν ηεο κεκβξάλεο (εηθόλα 7Β) θαζ’ όιε ηε 

δηάξθεηα ησλ ηξνρηώλ. 

 

 

Δηθόλα 7. Γνκή θαη ζέζε ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε Α) ακέζσο κεηά ηε δηαδηθαζία 

production MD B) έπεηηα από επαλαηνπνζέηεζε ζην θέληξν ηεο κεκβξάλεο. 

 

Αθνινπζεί ε εμέηαζε ηεο θηλεηηθόηεηαο ησλ ακηλνμέσλ ηεο πξσηεΐλεο κέζσ ηεο 

παξακέηξνπ Root Mean Square Fluctuations (RMSF) αλά θαηάινηπν, γηα ηηο δπν ηηκέο 

pH (~5.5 θαη 7.0) όπνπ πξαγκαηνπνηήζεθαλ νη ππνινγηζκνί. θνπόο ηεο αλάιπζεο είλαη 

λα ειέγμνπκε εάλ ε θηλεηηθόηεηα ησλ ακηλνμέσλ επεξεάδεηαη από ηελ αιιαγή ηνπ pH, 

εάλ δειαδή ε θηλεηηθόηεηα νξηζκέλσλ πεξηνρώλ ηεο πξσηεΐλεο απμάλεηαη όηαλ 

ελεξγνπνηείηαη ν θσηνπξνζηαηεπηηθόο κεραληζκόο (pH ~5.5)  ή αθόκα θαη αλ έρνπκε 



22 

 

επηβξάδπλζε ηεο θίλεζεο, από ηηο αιιαγέο ηνπ pH.   

εκεηώλεηαη πσο ε θίλεζε ησλ θαηαινίπσλ ηεο πξσηεΐλεο ζπλδέεηαη άκεζα κε ηε 

ιεηηνπξγία ηεο θαη ηε κεηάβαζε κεηαμύ δηακνξθώζεσλ. Απνηέιεζκα ηεο αλάιπζεο 

RMSF, είλαη ην παξαθάησ δηάγξακκα (εηθόλα 8) ζην νπνίν κπνξνύκε λα εληνπίζνπκε 

πσο δηαθνξνπνηείηαη ε θηλεηηθόηεηα ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 εάλ αιιάμνπκε ηελ ηηκή ηνπ 

pH ζε νξηζκέλεο πεξηνρέο.  

Μπνξνύκε λα ππνζέζνπκε πσο σο γεληθή εηθόλα ε πξσηεΐλε είλαη αξθεηά 

επιύγηζηε, ιόγσ ησλ πςειώλ ηηκώλ RMSF, θαη αθνινπζεί ην ίδην κνηίβν θίλεζεο θαη 

ζηηο δπν πεξηπηώζεηο pH. Γελ κπνξνύκε λα βγάινπκε έλα γεληθό ζπκπέξαζκα γηα ηελ 

θηλεηηθόηεηα ζε pH ~5.5 ζε ζρέζε κε ηελ θηλεηηθόηεηα ζε pH 7.0. Θα πξέπεη λα 

εξεπλεζεί απηή ε θηλεηηθόηεηα αλά πεξηνρή. Δάλ νπηηθνπνηήζνπκε ην παξαπάλσ 

δηάγξακκα ζηε δνκή ηεο LHCX1, ζα πάξνπκε ην απνηέιεζκα πνπ θαίλεηαη ζηελ εηθόλα 

9, όπνπ ρξεζηκνπνηείηαη έλαο ρξσκαηηθόο θώδηθαο κε κεγάιε θιίκαθα θηλεηηθόηεηαο 

(θόθθηλεο πεξηνρέο), κεζαία (θίηξηλεο-πξάζηλεο πεξηνρέο) θαη κηθξή (κπιε πεξηνρέο). 
 

 

 

 

Εικόνα 8. Μέζε ηεηξαγσληθή ξίδα δηαθύκαλζεο (root mean square fluctuation RMSF), ηεο LHCX1, 

αλά θαηάινηπν γηα pH 7 (πξάζηλν ρξώκα) θαη pH 5 (κπιε ρξώκα). 
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Εικόνα 9. Υξσκαηηζκόο θαηαινίπσλ ηεο πξσηεΐλεο LHCX1 ζπκθώλα κε ηελ θηλεηηθόηεηα ηνπο Α) ζε pH 

5 θαη Β) ζε pH 7. Σα θαηάινηπα πνπ έρνπλ κεγαιύηεξε θηλεηηθόηεηα απεηθνλίδνληαη κε θόθθηλν ρξώκα 

ελώ απηά κε ηε κηθξόηεξε κε κπιε ρξώκα ζε κηα παιέηα από ην κπιε ζην πξάζηλν, θίηξηλν, πνξηνθαιί θαη 

ηέινο ζην θόθθηλν. 

Ζ γεληθή εηθόλα δείρλεη πσο νη α-έιηθεο δελ επεξεάδνληαη ηδηαίηεξα από ηελ 

αιιαγή ζην pH, εθηόο από πεξηπηώζεηο πνπ ηπραίλεη ηα θαηάινηπα λα βξίζθνληαη θνληά 

ζε πηπρώζεηο (coils) ή ζηξνθέο (turns). ηα ζεκεία εθείλα θαίλεηαη πσο ε επηξξνή ηεο 

αιιαγήο ηνπ pH παίδεη ξόιν. Δμεηάδνληαο ζπλδπαζηηθά ην δηάγξακκα θαη ηε δνκή 

κπνξνύκε λα εληνπίζνπκε ηηο πεξηνρέο κε ηελ πεξηζζόηεξε θηλεηηθόηεηα. εκαληηθή 

δηαθνξά ζηελ θηλεηηθόηεηα εκθαλίδεηαη ζην C-ηειηθό άθξν ηεο πξσηεΐλεο θαηά ηελ 

αιιαγή pH.  

Γηα pH ~5.5, βάδνληαο ηα θαηάινηπα ζε θζίλνπζα ζεηξά, όζνλ αθνξά ηε 

θηλεηηθόηεηα (εηθόλα 9Α), έρνπκε κε θόθθηλν ρξώκα ην 23, κε πνξηνθαιί ην 24, 

αθνινπζνύλ ηα 25-37 (κε ην 34 λα έρεη ιίγν κεγαιύηεξε θηλεηηθόηεηα), ηα 147-148, ην 

208, ηα 106-107, ηα 168-169, ηα 60-63. Σα θαηάινηπα πνπ δελ έρνπλ αλαθεξζεί έρνπλ 

πνιύ κηθξέο ηηκέο RMSF. Αληίζηνηρα γηα pH ~7.0 (εηθόλα 9Β), κε θόθθηλν ρξώκα 

απεηθνλίδνληαη ην 208, ηα 28-29, ηα 30-31, αθνινπζνύλ κε πνξηνθαιί ηα 23, 33-36 θαη 

έπεηηα ηα 47-54, ηα 91-93, ηα 144-148 θαη ηέινο ηα 167-168.  

πγθξίλνληαο ηε δπλακηθή ηεο LHCX1 ζε δηαθνξεηηθέο ηηκέο pH, κπνξνύκε λα 

βγάινπκε ην ζπκπέξαζκα πσο ε LHCX1 γίλεηαη πεξηζζόηεξν ζηαζεξή, εηδηθόηεξα όζν 

πιεζηάδεη ζε ζπλζήθεο θσηνπξνζηαζίαο (pH ~5.5). ηηο ζπλζήθεο απηέο βιέπνπκε πσο 

είλαη ζρεηηθά ζηαζεξή θαη δελ έρεη πνιιά ηκήκαηα ηα νπνία θηλνύληαη ηαρύηεξα ζε 

ζρέζε κε άιια. Θα κπνξνύζακε λα ζπκπεξάλνπκε πσο ε LHCX1 ‘θιεηδώλεη’ ζε κηα 

ζπγθεθξηκέλε δηακόξθσζε, ζε pH ~5.5. Αληίζεηα, όηαλ βξίζθεηαη ζε νπδέηεξεο 

ζπλζήθεο (pH ~7.0), όια ηα θαηάινηπα πνπ αλήθνπλ ζε πηπρώζεηο θαη ζηξνθέο θηλνύληαη 

πνιύ γξεγνξόηεξα από απηά πνπ βξίζθνληαη ζηηο α-έιηθεο. Δλώ θαη νξηζκέλεο α-έιηθεο 

παξνπζηάδνπλ απμεκέλε θηλεηηθόηεηα. 
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Αθνύ έρνπκε ραξαθηεξίζεη πιήξσο δνκηθά θαη δπλακηθά ηελ LHCX1 ζε 

δηαθνξεηηθέο ηηκέο pH, κπνξνύκε λα πξνρσξήζνπκε ζηελ πξόβιεςε ηεο 

αιιειεπίδξαζεο LHCX1-FCP ζην δηάηνκν P. tricornutum κε βάζε ηε ιπκέλε δνκή ηεο 

FCP ζηε βηβιηνγξαθία (pdb: 6A2W, (Wang, 2019)). 

 

3.2 Σν πξωηεϊληθό ζύκπινθν LHCX1-FCP 

Γηα λα κπνξέζνπκε λα εμεηάζνπκε ηηο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ ησλ δπν 

πξσηετλώλ πξέπεη λα ηηο ηνπνζεηήζνπκε κέζα ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε ζηελ 

θαηάιιειε δηάηαμε. Γηα ηνλ ιόγν απηό, πξέπεη λα πξαγκαηνπνηεζεί ε δηαδηθαζία 

ζπκπινθνπνίεζεο- δέζκεπζεο (dοcking), κε ηελ νπνία ππνινγίδνπκε θαη πξνβιέπνπκε 

ηνλ θαηαιιειόηεξν πξνζαλαηνιηζκό ελόο κνξίνπ ζε ζρέζε κε έλα άιιν, όηαλ 

ζρεκαηίδνπλ έλα ζηαζεξό ζύκπινθν. 

Ζ δνκή ηεο FCP έρεη ιπζεί πεηξακαηηθά κε αθηίλεο Υ θαη ε ζέζε ησλ αηόκσλ ηεο 

ζην ρώξν είλαη απνηέιεζκα κέζσλ ηηκώλ από έλα κεγάιν ζύλνιν δνκώλ ζηνλ θξύζηαιιν 

(ensemble average). Πξνηνύ μεθηλήζνπκε ηε δηαδηθαζία ηνπ docking, ζα πξέπεη λα 

πξνζδηνξίζνπκε κηα αληίζηνηρε δνκή ηεο LHCX1 κε ηηο ζέζεηο ησλ αηόκσλ ηεο λα 

αληηζηνηρνύλ ζε έλα κεγάιν ζύλνιν δνκώλ (time-average από ηε Μνξηαθή Γπλακηθή). 

Δλώλνληαο ηηο πέληε ηξνρηέο νη νπνίεο πξνέθπςαλ από ηε δηαδηθαζία παξαγσγήο ηεο 

Μνξηαθήο Γπλακηθήο ζηελ LHCX1, έρνπκε έλα ηθαλό δείγκα δνκώλ (2.5κs). ηε 

ζπλέρεηα νκαδνπνηνύκε ηηο δηαθνξεηηθέο δνκέο ζε απηό ην ζύλνιν ζε clusters, ώζηε λα 

επηιέμνπκε ηηο πην αληηπξνζσπεπηηθέο δνκέο γηα λα ζπλερίζνπκε ζην docking. Από ηελ 

θαηεγνξηνπνίεζε ησλ δνκώλ, πξνέθπςαλ ηξεηο αληηπξνζσπεπηηθέο δνκέο γηα pH ~5.5 

θαη πέληε γηα pH ~7.0. 

Γηα ηε δηαδηθαζία ηνπ docking ρξεζηκνπνηήζακε ηνλ αιγόξηζκν HADDOCK (van 

Zundert, 2016), ζην νπνίν πξέπεη λα νξίζνπκε ελεξγέο θαη αλελεξγέο πεξηνρέο γηα 

αιιειεπίδξαζε ζηηο δύν πξσηεΐλεο ρσξηζηά. Οη ελεξγέο πεξηνρέο απνηεινύληαη από 

ακηλνμέα πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηελ αιιειεπίδξαζε ησλ δπν πξσηετλώλ, βξίζθνληαη ζηελ 

επηθάλεηα δηεπαθήο ηνπο θαη πεξηθεξεηαθά, ελώ νη αλελεξγέο απνηεινύληαη από 

θαηάινηπα ηα νπνία δελ ζπκκεηέρνπλ ζηελ αιιειεπίδξαζε θαη βξίζθνληαη ζε επαθή κε 

ηηο πδάηηλεο θάζεηο ηεο ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο ή ηα ιηπίδηα.  

 πλνιηθά δεκηνπξγήζακε νρηώ δεύγε δεδνκέλσλ εηζαγσγήο, γηα ζύκπινθα FCP-

LHCX1 ρξεζηκνπνηώληαο ηηο νρηώ αληηπξνζσπεπηηθέο δνκέο από LHCX1, θαη ηελ 

θξπζηαιιηθή δνκή ηεο FCP. Γεκηνπξγήζεθαλ πάλσ από 80 ζύκπινθα-πξνβιέςεηο (γηα 

θάζε ζπλδπαζκό), σζηόζν ζε pH ~7.0 βξέζεθε κόιηο κηα δνκή ε νπνία είρε θαηάιιειν 

πξνζαλαηνιηζκό θαη ζέζε (εηθόλα 10), ελώ ζε pH ~5.5 βξέζεθαλ ηξεηο δνκέο, από ηηο 

νπνίεο επηιέρζεθε ε αξηηόηεξε (εηθόλα 11). ε απηό ην ζεκείν ζα πξέπεη λα 

επηζεκάλνπκε πσο  ςάρλνπκε δνκέο κε ζσζηό πξνζαλαηνιηζκό (ζηξώκα-lumen) 

ηαπηόρξνλα θαη γηα ηηο δύν πξσηεΐλεο  όηαλ ην ζύκπινθν ηνπνζεηεζεί ζηε ζπιαθνεηδή 

κεκβξάλε. Γλώκνλα έρνπκε ηελ αιιειεπίδξαζε ησλ πδξόθνβσλ ακηλνμέσλ κε ηα 
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ζπιαθνεηδή ιηπίδηα, ελώ ηα πδξόθηια ζα πξέπεη λα βξίζθνληαη ζηηο πδάηηλεο θάζεηο ζηηο 

δύν πιεπξέο ηεο ζπιαθνεηδνύο κεκβξάλεο. Πιήξσο ζπκβαηή κε ην θξηηήξην απηό είλαη 

κόλν κία δνκή πνπ παξνπζηάδεηαη ζηελ εηθόλα 11. 

 

Εικόνα 10. Απνηέιεζκα ηεο δηαδηθαζίαο ηεο ζπκπινθνπνίεζεο (docking) ησλ πξσηετλώλ LHCX1 (κπιε 

ρξώκα)  θαη FCP (θόθθηλν ρξώκα) ζε ηηκή pH 7. 

Εικόνα 11. Απνηέιεζκα ηεο δηαδηθαζίαο ηεο ζπκπινθνπνίεζεο (docking) ησλ πξσηετλώλ LHCX1 (κπιε 

ρξώκα)  θαη FCP (θόθθηλν ρξώκα) ζε ηηκή pH 5. 
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Δθόζνλ έρνπκε πιένλ θαηαιήμεη ζην ζύκπινθν FCP-LHCX1 (εηθόλα 11) πνπ 

κπνξνύκε λα ρξεζηκνπνηήζνπκε, ζα πξέπεη λα πξνζζέζνπκε πξσηόληα ζην ζύκπινθν 

FCP-LHCX1 γηα ηηο δηαθνξεηηθέο ηηκέο pH (~5.5, ~7.0) πνπ εμεηάδνπκε ζηελ εξγαζία 

απηή. 

 

3.3 Πξωηνλίωζε ηνπ πξωηεϊληθνύ ζπκπιόθνπ LHCX1-FCP 

Γηα λα κπνξέζνπκε λα πξνζζέζνπκε πξσηόληα όπνπ απηό θξίλεηαη απαξαίηεην, 

ρξεζηκνπνηήζακε θαη πάιη ην εξγαιείν PDB2PQR γηα λα βξνύκε ηα ζεκεία θνξεζκνύ 

νμένο (pKa) ηνπ θάζε γινπηακηθνύ (GLU), αζπαξηηθνύ (ASP) θαη ηζηηδίλεο (HIS) ζην 

ζύκπινθν.  

Όζνλ αθνξά ηελ LHCX1, ηα Asp (D) θαη Glu (E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο 

ησλ Δ-65 θαη Δ-85 ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα ζε όιεο ηηο πεξηπηώζεηο. Χζηόζν, όπσο 

αλαθέξζεθε, ζύκθσλα κε ηνλ Ballottari (2016), ππάξρνπλ ακηλνμέα ηα νπνία 

επεξεάδνληαη από ηελ αιιαγή ηνπ pH θαη έρνπλ ζεκαληηθό ξόιν ζηε θσηνπξνζηαζία. 

ηελ πεξίπησζε ηνπ ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1 ιακβάλνπκε ππόςε καο πεξηζζόηεξεο 

πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο, θαζώο έρεη αλαθεξζεί ζηε βηβιηνγξαθία πσο ε δεκηνπξγία 

ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1 νδεγεί ζε αιιαγέο ζηηο ηηκέο pKa ησλ θαηαινίπσλ ησλ δύν 

πξσηετλώλ (Giovagnetti, 2018). Λακβάλνπκε ππόςε ηηο πεξηπηώζεηο: α) γηα ηηκή pH ~5.5 

ηα D-95/ E-205 είλαη πξσηνλησκέλα, β) γηα ηηκή pH ~5.5 ην D-95 είλαη πξσηνλησκέλν 

ελώ ην Δ-205 απνπξσηνλησκέλν, γ) γηα ηηκή pH ~5.5 ην D-95 είλαη απνπξσηνλησκέλν 

ελώ ην Δ-205 είλαη πξσηνλησκέλν θαη ηέινο, δ) γηα ηηκή pH 7.0 όπνπ θαη ηα δύν είλαη 

απνπξσηνλησκέλα. 

Αληίζηνηρε είλαη ε δηαδηθαζία θαη γηα ηελ FCP, ζηελ νπνία όκσο ε δηαδηθαζία 

είλαη πην μεθάζαξε. Έρνπκε κόιηο δπν πεξηπηώζεηο α) έθηνο από ηα D64, Δ-54, Δ-72, Δ-

82, Δ-158, ηα νπνία θαίλεηαη λα έρνπλ ηδηαίηεξε ζεκαζία ζηελ θσηνπξνζηαζία (Nagao 

2020, Wang, 2019), όια ηα ππόινηπα Asp θαη Glu είλαη απνπξσηνλησκέλα γηα pH ~5.5. 

θαη β) όια ηα Αsp θαη Glu είλαη απνπξσηνλησκέλα γηα pH 7.0. Οπόηε ζύκθσλα κε ηηο 

πξσηνληώζεηο ησλ ακηλνμέσλ, έρνπκε έλα ζύκπινθν ζε pH 7 θαη ηξία ζε  pH ~5.5. 

Χζηόζν ε θξπζηαιιηθή δνκή ηεο FCP πεξηιακβάλεη θαη ρξσζηηθέο νη νπνίεο κε 

ηε ζεηξά ηνπο ζα πξέπεη λα πξσηνλησζνύλ, λα ηηο ηνπνζεηήζνπκε ζηελ πξσηεΐλε θαη 

έρνληαο πιένλ ην ζύζηεκα ρξσζηηθεο-FCP-LHCX1 λα ην ηνπνζεηήζνπκε ζηε κεκβξάλε. 

Οη ρξσζηηθέο πνπ ππάξρνπλ ζηελ FCP θαη καο ελδηαθέξνπλ γηα ηελ αιιειεπίδξαζε ησλ 

δπν πξσηετλώλ είλαη: ρισξνθύιιε a (Chl-a), ρισξνθύιιε C1 θαη 2 (KC1, KC2), 

δηαδηλνμαλζίλε (DD6) θαη θνπθνμαλζίλε (Α86). Με ηε βνήζεηα ηνπ Maestro 

(Schrödinger Release 2020-3: Maestro, Schrödinger, LLC, New York, NY, 2020), ην 

νπνίν είλαη έλα ινγηζκηθό κνξηαθήο αλαπαξάζηαζεο,  δηνξζώλνπκε ηνπο δεζκνύο κεηαμύ 

ησλ αηόκσλ όπνπ απηό θξίλεηαη απαξαίηεην, πξνζζέηνπκε ηα πξσηόληα ζηηο ρξσζηηθέο 

θαη εθόζνλ νη ρξσζηηθέο είλαη πιένλ νινθιεξσκέλεο, ηηο πξνζζέηνπκε ζηε δνκή ηεο 
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FCP θαη ην ζύζηεκα καο πιένλ είλαη νινθιεξσκέλν (εηθόλα 12). Θα πξέπεη λα 

ζεκεηώζνπκε πσο πνιιέο θνξέο ε πνηόηεηα ηνπ θξπζηάιινπ γηα ηελ επίιπζε κηαο 

πξσηετληθήο δνκήο νδεγεί ζε κε ηδαληθέο ζέζεηο ή απνπζία θάπνησλ αηόκσλ ζηηο 

ρξσζηηθέο (π.ρ. πδξνγόλα), κε απνηέιεζκα λα πξέπεη λα αθνινπζεζεί ε δηαδηθαζία πνπ 

κόιηο πεξηγξάςακε. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3.4 Σνπνζέηεζε ζπκπιόθνπ ζηελ ζπιαθνεηδή κεκβξάλε 

Δθόζνλ νη δνκέο ησλ πξσηετλώλ είλαη πιένλ έηνηκεο πξνο ρξήζε, ην κόλν πνπ 

απνκέλεη είλαη λα «ζπλαξκνινγήζνπκε» ην ζύκπινθν εληόο ηεο ζπιαθνεηδνύο 

κεκβξάλεο. Από ηα απνηειέζκαηα ηνπ docking, έρνπκε ηελ ζρεηηθή ζέζε ησλ 

πξσηετλώλ, νπόηε κπνξνύκε λα ηηο ηνπνζεηήζνπκε ζηε κεκβξάλε, έρνληαο ζαλ ζεκεία  

αλαθνξάο ηα θέληξα κάδαο ηεο κεκβξάλεο θαη ηνπ ζπκπιόθνπ πξσηετλώλ, ηα νπνία ζα 

αληηζηνηρίζνπκε κεηαμύ ηνπο.  

Αθνύ ηνπνζεηήζνπκε ην ζύζηεκα ζηε κεκβξάλε, ζα πξέπεη λα αθαηξέζνπκε ηα 

ιηπίδηα ηα νπνία αιιεινθαιύπηνληαη κε θαηάινηπα ακηλνμέσλ, ζε απόζηαζε κέρξη 1.6 

Άλγθζηξνκ (Å). Σν απνηέιεζκα όιεο ηεο παξαπάλσ δηαδηθαζίαο θαίλεηαη ζηελ εηθόλα 

13, κε κπιε ρξώκα απεηθνλίδεηαη ε LHCX1, κε θόθθηλν ε FCP, θαη νη ρξσζηηθέο, κε 

πξάζηλν, ελώ έρεη δεκηνπξγεζεί έλαο μεθάζαξνο θελόο ρώξνο ώζηε ην ζύζηεκα λα είλαη 

ηνπνζεηεκέλν ζσζηά, ρσξίο λα ππάξρνπλ αιιειεπηθαιύςεηο κεηαμύ αηόκσλ, πνπ ζα 

νδεγνύζαλ ζε αλάπηπμε ηζρπξόηαησλ δπλάκεσλ κεηαμύ ησλ αηόκσλ απηώλ θαη αζηάζεηα 

ηεο πξνζνκνίσζεο. 

 

Εικόνα 12. Γνκή ησλ πξσηετλώλ LHCX1 (κπιε), FCP (θόθθηλν) θαη ησλ ρξσζηηθώλ CLA 

(πνξηνθάιη), KC1 θαη KC2 (γαιάδην), DD6 (πξάζηλν), A86  (θίηξηλν), κεηά ηελ πξνζζήθε 

πξσηνλίσλ, ζε pH 5. 
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Φπζηθά όιε ε δηαδηθαζία έγηλε ηέζζεξηο θνξέο, όζνη θαη νη ζπλδπαζκνί ζηηο ηηκέο 

pH πνπ εμεηάδνπκε, επνκέλσο ηα απνηειέζκαηα ήηαλ ηέζζεξα ζπζηήκαηα παξόκνηαο 

κνξθήο (εηθόλα 14).  

 

Εικόνα 14. Γνκή ησλ πξσηετλώλ LHCX1 (κπιε), FCP(θόθθηλν) θαη ησλ ρξσζηηθώλ CLA(πνξηνθάιη), KC1 

θαη KC2(γαιάδην), DD6(πξάζηλν), A86 (θίηξηλν), κέζα ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε, κεηά ηνλ θαζαξηζκό 

ιηπηδίσλ, λεξνύ θαη ηόλησλ λαηξίνπ, θαη ηε πξνζζήθε πξσηνλίσλ, ζε 1,6 Å, γηα Α) pH ~5.5 όπνπ D-95 θαη 

Δ-205 είλαη πξσηνλησκέλα, Β) pH ~5.5 όπνπ ην D-95 είλαη πξσηνλησκέλν ελώ ην Δ-205 

απνπξσηνλησκέλν, Γ) pH ~5.5 όπνπ ην D-95 είλαη απνπξσηνλησκέλν ελώ ην Δ-205 είλαη πξσηνλησκέλν 

θαη ηέινο, Γ) pH 7 όπνπ D-95 θαη Δ-205 είλαη απνπξσηνλησκέλα.  

 

 

 

Εικόνα 13. Γνκή ησλ πξσηετλώλ LHCX1 (κπιε), FCP(θόθθηλν) θαη ησλ ρξσζηηθώλ CLA (πνξηνθάιη), KC1 θαη KC2 

(γαιάδην), DD6 (πξάζηλν), A86 (θίηξηλν), κέζα ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε, ζε pH 5, κεηά ηνλ θαζαξηζκό ιηπηδίσλ, 

λεξνύ θαη ηόλησλ λαηξίνπ, θαη ηε πξνζζήθε πξσηνλίσλ, ζε 1,6 Å. 
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3.5 Γπλακηθή ηνπ ζπκπιόθνπ πξωηεϊλώλ LHCX1 θαη FCP 

Αληίζηνηρα κε ηελ LHCX1, ρξεζηκνπνηήζακε ην GROMACS γηα ηε δπλακηθή 

πξνζνκνίσζε ηνπ ζπζηήκαηνο καο θαη λα εμεηάζνπκε ηπρόλ ζθάικαηα ζηε δηαδηθαζία 

αλάπηπμεο ηνπ κνληέινπ καο. Αθνινπζνύκε θαη πάιη ηελ ίδηα δηαδηθαζία, πνπ 

πεξηιακβάλεη ηα ζηάδηα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο, εμηζνξξόπεζεο ζπζηήκαηνο, 

παξαγσγή ηξνρηώλ κνξηαθήο δπλακηθήο. 

 

3.5.1 Διαρηζηνπνίεζε ελέξγεηαο θαη εμηζνξξόπεζε ζπζηήκαηνο 

Ζ ειαρηζηνπνίεζε ελέξγεηαο πξαγκαηνπνηείηαη δηόηη ε δνκή κε ηελ ρακειόηεξε 

δπλακηθή ελεξγεία, είλαη κηα ζηαζεξή δνκή ηεο πξσηεΐλεο ζηε θύζε, ζε ζπλζήθεο 

απόιπηνπ κεδελόο (Κνύηζεινο, 2015). ε πεξίπησζε πνπ μεθηλνύζακε από νπνηαδήπνηε 

άιιε δνκή, ζεσξεηηθά δελ ζα κπνξνύζακε λα εμαζθαιίζνπκε πσο ε δπλακηθήο ηεο 

πξσηεΐλεο πνπ ππνινγίδεηαη δίλεη έλα ζύλνιν δηακνξθώζεσλ ηεο πξσηεΐλεο πνπ 

απαληώληαη ζηηο πεηξακαηηθέο δηαδηθαζίεο. 

Ξεθηλώληαο από ηελ ειαρηζηνπνίεζε ελέξγεηαο ζην ζύζηεκα (εηθόλα 15), 

αθνινπζεί  ε εμηζνξξόπεζε ησλ δηαηνκηθώλ δπλάκεσλ/ ζεξκνθξαζίαο θαη πίεζεο κέζα 

από δηαδνρηθά βήκαηα. 

  

 
 

             Εικόνα 15. Παξάκεηξνη γηα ηελ εθθίλεζε ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS. 
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 Ζ εμηζνξξόπεζε ηνπ ζπζηήκαηνο μεθηλά αλεβάδνληαο ηε ζεξκνθξαζία ζε 100 Κ 

θαη αθαηξώληαο ηε ζύδεπμε κε ηελ πίεζε (εηθόλα 16), ζην επόκελν ζηάδην θξαηάσ 

ζηαζεξή ηε ζεξκνθξαζία ζηνπο 100 Κ θαη απμάλσ ην ρξνληθό βήκα αξηζκεηηθήο 

επίιπζεο δηαθνξηθώλ εμηζώζεσλ θίλεζεο γηα ηε δεκηνπξγία ηξνρηώλ (εηθόλα 17), έπεηηα 

θξαηώληαο ηελ ζεξκνθξαζία ζηνπο 100 Κ, απμάλσ ηελ πίεζε ζε 1 atm (εηθόλα 18). Αθνύ 

έρνπκε ζέζεη κηα αξρηθή ηηκή θαη γηα ηηο δπν παξακέηξνπο πνπ εμεηάδνπκε, πιένλ 

αλεβάδνπκε ηε ζεξκνθξαζία ζε 250 Κ θαη αθαηξνύκε ηε ζύδεπμε κε ηελ πίεζε (εηθόλα 

19) θαη ηέινο δίλνπκε ζηε ζεξκνθξαζία ηελ ηειηθή ηεο ηηκή ε νπνία είλαη 310 Κ θαη 

δηαηεξνύκε ηελ πίεζε ζε 1 atm (εηθόλα 20). Αθνύ δώζνπκε ζην ζύζηεκα ηηο θαηάιιειεο 

ηηκέο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο, αθαηξνύκε ζηαδηαθά ηηο δπλάκεηο από ηα Ca άηνκα ηεο 

πξσηεΐλεο, εώο όηνπ ε θίλεζε ηνπο ραιαξώζεη κέρξη ην επηζπκεηό ζηάδην (εηθόλα 21-

24). 

 

 
Εικόνα 16. Πξώην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS, αλεβάδνπκε ηε ζεξκνθξαζία ζε 

100Κ, ρσξίο ζύδεπμε κε πίεζε 

 
Εικόνα 17. Γεύηεξν βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS, θξαηάκε ηηο ίδηεο ζπλζήθεο 

πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο, απμάλνπκε ην βήκα. 
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Εικόνα 18. Σξίην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS, θξαηάκε ηε ζεξκνθξαζία ζε 100 Κ θαη 

δηαηεξνύκε ηελ πίεζε ζε 1 atm. 

 

Εικόνα 19. Σέηαξην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS, αθαηξνύκε ηε ζύδεπμε κε ηελ πίεζε, 

αλεβάδνπκε ηε ζεξκνθξαζία ζε 250Κ . 
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Εικόνα 20. Πέκπην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS, αλεβάδνπκε ηε ζεξκνθξαζία ζε 310Κ, 

δηαηεξνύκε ηελ πίεζε ζε 1 atm. 

Εικόνα 21. Έθην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS. 
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Εικόνα 22. Έβδνκν βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS. 

 

Εικόνα 23. Όγδνν βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS. 
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Έρνληαο ηζνξξνπήζεη ηηο δηαηνκηθέο δπλάκεηο ην ζύζηεκα καο θαη αθνύ έρνπκε 

ζηαζεξνπνηήζεη ηελ πίεζε θαη ηε ζεξκνθξαζία, κπνξνύκε λα πξνρσξήζνπκε ζηε 

δηαδηθαζία παξαγσγήο Μνξηαθήο Γπλακηθήο, γηα λα ζπιιέμνπκε ηα δεδνκέλα πνπ ζα 

ρξεζηκνπνηήζνπκε ζηελ αλάιπζε. 

 

3.5.2 Παξάγωγε Μνξηαθήο Γπλακηθήο 

Με ηελ παξαπάλσ δηαδηθαζία ηεο εμηζνξξόπεζεο πξνθύπηεη κηα ηξνρηά ησλ 

αηόκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο γηα 10ns, απ’ όπνπ εμάγνπκε δύν δνκέο πνπ απέρνπλ ρξνληθά 

κεηαμύ ηνπο 5 ns, μεθηλώληαο  από ηελ εμαγσγή ηεο πξώηεο ζηα 5 ns. Από απηέο ηηο 

δνκέο, αθνύ πξώηα επζπγξακκηζηνύλ, ζα μεθηλήζεη ε παξαγσγή κνξηαθήο δπλακηθήο 

(production MD) γηα 0.5κs αλά πεξίπησζε pH/ πξσηνλίσζεο. 

Σν αξρείν παξακέηξσλ γηα ην ζηάδην ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο είλαη ηεο ίδηαο 

κνξθήο κε ην ζηάδην ηεο εμηζνξξόπεζεο, θξαηώληαο ηελ πίεζε ζε 1atm αιιά αιιάδνπκε 

ηε ζεξκνθξαζία ζε 310 Κ, επίζεο ζώδνπκε δηακνξθώζεηο ηνπ ζπκπιόθνπ θάζε 1ns κε 

ρξνληθό όξην ηα 0.5 κs (εηθόλα 25). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Εικόνα 24. Έλαην βήκα ειαρηζηνπνίεζεο ελέξγεηαο κέζσ GROMACS. 
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Σα απνηειέζκαηα ηεο ζπλνιηθήο απηήο δηαδηθαζίαο πνπ πξνεγήζεθε είλαη έλα 

ζύλνιν από δνκέο ηνπ ζπκπιόθνπ ησλ πξσηετλώλ πνπ δειώλνπλ ηε δπλακηθή ηνπ. 

Οπζηαζηηθά καο παξνπζηάδνπλ ηηο ζπληεηαγκέλεο θάζε αηόκνπ ζε κηα ζπγθεθξηκέλε 

ρξνληθή ζηηγκή. Έρνπκε ηξέμεη όιε ηε δηαδηθαζία γηα δύν ηηκέο pH κε ηέζζεξηο 

δηαθνξεηηθέο θαηαζηάζεηο πξσηνλίσζεο θαηαινίπσλ, γηα θάζε ηηκή παξάγνπκε δύν 

ηξνρηέο, νπόηε ζπλνιηθά εμεηάδνπκε 8* 0.5 κs= 4 κs ηεο δπλακηθήο ηνπ LHCX1-FCP 

ζπκπιόθνπ. 

 

 

 

 

Εικόνα 25. Παξάκεηξνη γηα ηε δηαδηθαζία παξαγσγήο Μνξηαθήο Γπλακηθήο, κέζσ GROMACS. 

 

Εικόνα 26. Γνκή θαη ζέζε ηνπ ζπζηήκαηνο πξσηετλώλ LHCX1-FCP ζηε ζπιαθνεηδή κεκβξάλε Α) ακέζσο 

κεηά ηε δηαδηθαζία production MD B) έπεηηα από επαλαηνπνζέηεζε ζην θέληξν ηεο κεκβξάλεο, γηα pH 

~5.5. Οη πξσηεΐλεο απεηθνλίδνληαη κε κπιε ρξώκα, ελώ νη ρξσζηηθέο κε πξάζηλν. 
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Πξηλ  πξνρσξήζνπκε ζε νπνηαδήπνηε ελέξγεηα, ζα πξέπεη λα ηνπνζεηήζνπκε θαη 

πάιη ηηο πξσηεΐλεο ζην θέληξν ηεο κεκβξάλεο. Λόγσ ησλ πεξηνδηθώλ ζπλζεθώλ  πνπ 

εθαξκόζακε ζην ζύζηεκα, ελδέρεηαη νη πξσηεΐλεο λα έρνπλ απνκαθξπλζεί ή λα 

θαίλνληαη ζπαζκέλεο (εηθόλα 26). Με ην ζηάδην απηό νινθιεξώλεηαη ε δηαδηθαζία 

πξνζνκνίσζεο θαη κπνξνύκε λα πξνρσξήζνπκε ζηελ αλάιπζε δεδνκέλσλ. 
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4.ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΑ-ΤΕΖΣΖΖ 

 

4.1 Αλάιπζε απνηειεζκάηωλ ηεο δπλακηθήο ηνπ ζπκπιόθνπ πξωηεϊλώλ FCP θαη 

LHCX1 

ηελ αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ πνπ πξνθύπηνπλ από ηε δηαδηθαζία ηεο 

Μνξηαθήο Γπλακηθήο, ζα επηθεληξσζνύκε θπξίσο (α) ζηελ θηλεηηθόηεηα ησλ ακηλνμέσλ 

ζηηο δηαθνξεηηθέο ζπλζήθεο pH πνπ έρνπκε κειεηήζεη, (β) ηπρόλ αιιαγέο ζηε 

δηακόξθσζε ησλ πξσηετλώλ ζε απηέο ηηο ζπλζήθεο, όπσο θαη ηα ζεκαληηθόηεξα 

θαηάινηπα κε ηζρπξή αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ FCP θαη LHCX1.  

Μέζσ ηεο παξακέηξνπ RMSF αλά θαηάινηπν, ζα ζπγθξίλνπκε ζπιινγηθά ηηο 

δηαθνξέο ζηελ θηλεηηθόηεηα ησλ ακηλνμέσλ θαη θαηά πόζν απηά επεξεάδνληαη από ηηο 

αιιαγέο ζην κηθξνπεξηβάιινλ ηνπο. 

 

 ηελ εηθόλα 27 κπνξνύκε λα δνύκε ηα ακηλνμέα ηα νπνία επεξεάδνληαη από ηηο 

αιιαγέο θαη απηά πνπ είλαη ηδηαίηεξα ζηαζεξά. Ξεθηλώληαο από αξηζηεξά, βιέπνπκε 

ακηλνμέα ηα νπνία θαη ζηηο ηέζζεξηο πεξηπηώζεηο παξνπζηάδνπλ θάπνηα θηλεηηθόηεηα ην 

νπνίν είλαη αλακελόκελν θαζώο ηα ακηλνηειηθά θαη θαξβνμπηειηθά άθξα παξνπζηάδνπλ 

πάληα θάπνηα θηλεηηθόηεηα. Καζώο πξνρσξάκε πξνο ηα δεμηά βιέπνπκε ζηελ πεξηνρή 

ησλ ακηλνμέσλ 35-50 πσο είλαη πνιύ ζηαζεξά θαη δελ παξνπζηάδνπλ αιιαγέο, όπσο 

ζπκβαίλεη θαη ζηα ακηλνμέα 130-160, ηα νπνία απαξηίδνπλ ηηο δύν από ηηο ηξεηο α-έιηθεο 

Εικόνα 27. Μέζε ηεηξαγσληθή ξίδα δηαθύκαλζεο (root mean square fluctuation RMSF), ηεο FCP,αλά 

θαηάινηπν γηα pH ~5.5 (κπιε ρξώκα), γηα pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην D-95 θαη απνπξσηνλησκέλν ην Δ-

205 (θόθθηλν ρξώκα), γηα pH ~5.5 κε απνπξσηνλησκέλν ην D-95 θαη πξνηνληζκέλν ην Δ-205 (πξάζηλν 

ρξώκα), γηα pH 7 (κσβ ρξώκα). 
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ηεο πξσηεΐλεο. Απηό πνπ αμίδεη λα ζεκεησζεί είλαη πσο εθηόο από ηα ακηλνμέα 57-75 ηα 

νπνία αλήθνπλ ζε ζηξνθή θαη είλαη αλακελόκελν λα έρνπλ δηαθπκάλζεηο ζηελ 

θηλεηηθόηεηα ηνπο, βιέπνπκε ηα ακηλνμέα 76-99 πσο παξνπζηάδνπλ έληνλεο αιιαγέο αλ 

θαη βξίζθνληαη ζε α-έιηθα θαη νη αιιαγέο γίλνληαη εληνλόηεξεο ζηα 100-124 ηα νπνία 

βξίζθνληαη ζε ζηξνθέο.  

 Οπόηε έλα πξώην ζπκπέξαζκα είλαη πσο ππάξρνπλ πεξηνρέο ηεο πξσηεΐλεο νη 

νπνίεο όλησο παξνπζηάδνπλ αιιαγέο θαζώο αιιάδεη ε ηηκή ηνπ pH, θαη κάιηζηα 

ζρεηίδνληαη κε αιιαγέο ζηε δηακόξθσζε ηεο πξσηεΐλεο. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Εικόνα 28. A) Μέζε ηεηξαγσληθή ξίδα δηαθύκαλζεο (root mean square fluctuation RMSF) αλά 

θαηάινηπν γηα ηηο πξσηεΐλεο LHCX1 θαη FCP ζηηο δηάθνξεο πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο. Β) 

Αιιειεπηδξάζεηο Coulomb θαη δπλάκεηο vdW κεηαμύ ησλ πξσηετλώλ LHCX1 θαη FCP γηα ηηο ηέζζεξηο 

πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο. Γ) Γνκή ησλ πξσηετλώλ LHCX1 θαη FCP. 
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πλερίδνληαο ηελ ζύγθξηζε αλάκεζα ζηηο ηέζζεξηο πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο, 

κέζσ ηνπ RMSF, κπνξνύκε λα εληνπίζνπκε ηελ πεξηνρή θαηαινίπσλ S91-P110 ηεο 

LHCX1. Ζ ζπγθεθξηκέλε πεξηνρή ζα κπνξνύζε λα έρεη θύξην ξόιν ζηε θσηνπξνζηαζία 

θαζώο αιιάδεη ηδηαίηεξα ε θηλεηηθόηεηα ηεο πεξηνρήο θαη ε δηακόξθσζή ηεο ζε 

δηαθνξεηηθέο θαηαζηάζεηο πξσηνλίσζεο (εηθόλα 28Α).  

Δθηόο από ηελ θηλεηηθόηεηα ησλ ακηλνμέσλ, κπνξνύκε λα δνύκε πσο νη 

ειεθηξνζηαηηθέο αιιειεπηδξάζεηο (Coulomb) θαη νη δπλάκεηο Van Der Waals (vdW) 

αιιάδνπλ ζηηο ηέζζεξηο πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο. Ζ ηζρπξόηεξε αιιειεπίδξαζε γίλεηαη 

ζε pH 7.0 θαη pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην Δ-205 θαη απνπξσηνλησκέλν ην D-95, ελώ 

όηαλ πξνζζέζνπκε πξσηόλην  ζην D-95 ε αιιειεπίδξαζε απηή εμαζζελεί (εηθόλα 28Β). 

Απηό έξρεηαη ζε αληίζεζε κε ηα απνηειέζκαηα πνπ αλακέλακε, θαζώο ζα έπξεπε όζν 

κεηώλεηαη ην pH θαη ελεξγνπνηείηαη ν θσηνπξνζηαηεπηηθόο κεραληζκόο, ε 

αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ δπν πξσηετλώλ λα γίλεηαη πην ηζρπξή.  Δθηόο από ηηο 

αιιειεπηδξάζεηο Coulomb θαη ηηο δπλάκεηο vdW, κπνξεί λα ππάξρνπλ θαη άιια 

θαηλόκελα πνπ ζπκβάιινπλ ζηελ επαγσγή ηεο θσηνπξνζηαηεπηηθήο ιεηηνπξγίαο, όπσο 

κεηαθνξά ελέξγεηαο κεηαμύ ρξσζηηθώλ, ή αιιαγή ζηε δηακόξθσζε ρξσζηηθώλ ζηελ 

πεξηνρή ηεο δηεπηθάλεηαο πνπ έρεη σο άκεζν απνηέιεζκα ηε κεηάβαζε από κηα 

θαηάζηαζε ζπιινγήο θσηόο ζε κηα θαηάζηαζε θσηνπξνζηαζίαο. πγθεθξηκέλα, ζηελ 

εηθόλα 28C κε κπιε εκθαλίδνληαη νη πεξηνρέο αιιειεπίδξαζεο ζηηο FCP/ LHCX1 ζην 

ζύκπινθν πνπ δεκηνπξγείηαη. Τπάξρνπλ ραξαθηεξηζηηθέο ρξσζηηθέο ζηελ πεξηνρή (chl-a 

405, ddx-308, fcx-302 θαη Chl-a 404) πνπ ζα κπνξνύζαλ λα αιιάμνπλ ηνλ 

πξνζαλαηνιηζκό ηνπο κε ηελ αιιειεπίδξαζε FCP-LHCX1.  

Ζ αιιειεπίδξαζε κε βάζε ηηο δπλάκεηο Coulomb θαη vdW θαίλεηαη πσο 

επεξεάδεη ζε θάπνην βαζκό ηε δεπηεξνηαγή δνκή ηεο LHCX1 (εηθόλεο 29Α, 29Β).  Ζ 

δηακόξθσζε ηεο LHCX1 ζηηο πεξηνρέο S91-P110, P110-I131 εμαξηάηαη από ηελ ηηκή ηνπ 

pH θαη ηελ πξνζζήθε πξσηνλίσλ ζηελ πιεπξά ηνπ lumen. πγθεθξηκέλα, εάλ 

ζπγθξίλνπκε ηηο δνκέο ηνπ ζπκπιόθνπ γηα pH ~5.5, όπνπ ε FCP απεηθνλίδεηαη κε 

πξάζηλν ρξώκα θαη ε LHCX1 κε πνξηνθαιί, θαη pH 7, όπνπ θαη νη δύν πξσηεΐλεο 

απεηθνλίδνληαη κε ιεπθό, (εηθόλα 29Α), βιέπνπκε πσο ζηηο πεξηνρέο S91-P110 θαη P110-

I131 ππάξρεη αιιαγή κεηαμύ α-έιηθαο θαη απνπζίαο δνκηθώλ ζηνηρείσλ, επνκέλσο είλαη 

μεθάζαξν πσο όηαλ ην pH αιιάδεη, θαη ελεξγνπνηείηαη ν θσηνπξνζηαηεπηηθόο 

κεραληζκόο, επεξεάδεηαη θαη ε δνκή ησλ πξσηετλώλ. Αληίζηνηρα, ζηελ εηθόλα 29Β 

βιέπνπκε ηηο δνκέο ζε pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην D-95 θαη απνπξσηνλησκέλν ην Δ-

205, όπνπ ε FCP απεηθνλίδεηαη κε πξάζηλν ρξώκα θαη ε LHCX1 κε πνξηνθαιί, θαη pH 

~5.5 κε απνπξσηνλησκέλν ην D-95 θαη πξσηνλησκέλν ην Δ-205, όπνπ θαη νη δύν 

πξσηεΐλεο απεηθνλίδνληαη κε ιεπθό. 
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Παξαηεξνύκε, ινηπόλ, πσο ηα κνληέια ζε pH ~5.5 θαη pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν 

D-95, έρνπλ παξόκνηα ζπκπεξηθνξά όζνλ αθνξά ηηο πεξηνρέο ηεο LHCX1, νη νπνίεο 

θαίλνληαη λα έρνπλ θάπνην ξόιν (91-110, 110-131) ζηε θσηνπξνζηαζία. Δπίζεο ηα 

κνληέια ζηα νπνία ην D-95 δελ είλαη πξσηνλησκέλν, pH ~5.5 θαη 7, παξνπζηάδνπλ 

παξόκνηεο δηακνξθώζεηο ζηηο πεξηνρέο 91-110 θαη 110-131 ηεο LHCX1. Απηό δειώλεη 

πσο ην θύξην θαηάινηπν πνπ είλαη θαηά πάζα πηζαλόηεηα ππεύζπλν γηα ηελ 

ελεξγνπνίεζε ηεο LHCX1 ζηε θσηνπξνζηαηεπηηθή δηακόξθσζε είλαη ην D-95. Σν 

ηειεπηαίν πξσηνληώλεηαη ζε ρακειό pH (~5.5), ελώ απνπξσηνληώλεηαη ζε πςειόηεξεο 

ηηκέο pH θαη απνηειεί ηνλ δηαθόπηε κεηαμύ δηακόξθσζεο ζπιινγήο θσηόο θαη 

θσηνπξνζηαζίαο. 

 ηελ εηθόλα 30 κπνξνύκε λα δνύκε ζηελ αιιεινπρία ησλ FCP/ LHCX1, πνηα 

θαηάινηπα επεξεάδνληαη από ηελ αιιαγή ηνπ pH θαη πσο αιιάδεη ε δηακόξθσζε ηνπο.  

 

 

 

 

Εικόνα 29. Γνκή ηνπ ζπκπιόθνπ πξσηετλώλ Α) ζε pH ~5.5, όπνπ ε FCP αλαπαξίζηαηαη κε πξάζηλν θαη ε 

LHCX1 κε πνξηνθαιί θαη ζε pH 7, όπνπ FCP θαη LHCX1 αλαπαξίζηαληαη κε ιεπθό Β) ζε pH ~5.5 κε 

πξσηνλησκέλν ην D-95, όπνπ ε FCP αλαπαξίζηαηαη κε πξάζηλν θαη ε LHCX1 κε πνξηνθαιί θαη ζε pH 

~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην Δ-205, όπνπ  FCP θαη LHCX1 αλαπαξίζηαληαη κε ιεπθό. 
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Πξάγκαηη, ζηελ LHCX1, θαίλεηαη πσο νη πεξηνρέο S91-P110, P110-I131 

επεξεάδνληαη από ηηο αιιαγέο ηνπ  pH. ε pH ~5.5, ε πεξηνρή S91-P110 θαίλεηαη πσο 

είλαη ζε ζηξνθή, όηαλ πξνζζέζνπκε πξσηόλην ζην D-95 έρνπκε ηε δεκηνπξγία α-έιηθαο 

(θόθθηλε επηζήκαλζε), ζε ~5.5 κε πξσηνλησκέλν Δ-205 θαη απνπξσηνλησκέλν D-95 

δεκηνπξγείηαη π-έιηθα (κπιε επηζήκαλζε) θαη ζε pH 7 έρνπκε θαη πάιη δεκηνπξγία π-

έιηθαο (κπιε επηζήκαλζε). Ζ πεξηνρή P110-I131, ζε pH ~5.5 θαίλεηαη πσο είλαη δπν 

θνκκάηηα α-έιηθαο κε κηα ζηξνθή ελδηάκεζα, ζε pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν D-95 έρνπκε 

κηα α-έιηθα κηθξνύ κήθνπο, ζε pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν Δ-205 έρνπκε κηα αθόκα 

κηθξόηεξε α-έιηθα αιιά δεκηνπξγείηαη κηα π-έιηθα θαη ζε pH 7 δεκηνπξγείηαη κηα α-

έιηθα κεγάινπ κήθνπο. 

ηελ FCP, νη αιιαγέο δελ είλαη ηόζν έληνλεο, σζηόζν κπνξνύκε λα 

παξαηεξήζνπκε πσο ππάξρνπλ δηαθνξνπνηήζεηο ζηελ πεξηνρή L20-D23, όπνπ ζε pH 

~5.5 έρνπκε ζηξνθή ελώ ζηηο ππόινηπεο πεξηπηώζεηο δεκηνπξγείηαη α-έιηθα, ζηελ F70-

E72, όπνπ έρνπκε π-έιηθα εθηόο από ην pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν D-95 θαη ζηελ  W125-

T127, όπνπ ζε pH ~5.5 θαη pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν Δ-205 έρνπκε π-έιηθα, ελώ ζε pH 

~5.5 κε πξσηνλησκέλν D-95 θαη pH7 έρνπκε ζηξνθή. 

Αθνύ έρνπκε κειεηήζεη ηελ επίδξαζε ηεο αιιαγήο ηνπ pH ζηελ δεπηεξνηαγή δνκή ησλ 

ππό κειέηε πξσηετλώλ ζην ζύκπινθν, ζα πξέπεη λα εμεηάζνπκε θαη πσο απηέο νη 

αιιαγέο ζηε δεπηεξνηαγή δνκή επεξεάδνπλ ηηο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ FCP-LHCX1 

ζην ζύκπινθν. Γηα ην ζθνπό απηό, ζα ρξεζηκνπνηήζνπκε δηαγξάκκαηα Ramachandran 

(Ramachandran, 1963), ηα νπνία είλαη κηα νπηηθνπνίεζε ησλ δηεξδηθώλ γσληώλ  ησλ 

θαηαινίπσλ πνπ βξίζθνληαη ζηνλ ζθειεηό (backbone) κηαο πξσηεΐλεο. Με βάζε απηά ηα 

δηαγξάκκαηα, κπνξνύκε λα εληνπίζνπκε ηηο δίεδξεο γσλίεο πνπ ζρεκαηίδεη θάζε 

θαηάινηπν κε ηα δπν γεηηνληθά ηνπ. Σν εύξνο ησλ γσληώλ απηώλ αθνξά ζε δύν 

θαηεγνξίεο: γσλίεο πνπ αλήθνπλ ζηηο ‘επηηξεπηέο πεξηνρέο’, θαη γσλίεο κε ηηκέο ζηηο κε 

επηηξεπηέο πεξηνρέο ηνπ δηαγξάκκαηνο Ramachandran, ιόγσ ηεο ρσξηθήο δηάηαμεο ησλ 

θαηαινίπσλ. ύκθσλα κε ηα παξαπάλσ, κε ηε βνήζεηα ελόο δηαγξάκκαηνο  

Ramachandran, κπνξνύκε λα απνθηήζνπκε εηθόλα γηα ηε δνκή ησλ πεπηηδίσλ, 

Εικόνα 30. Πξσηνηαγήο θαη δεπηεξνηαγήο δνκή ησλ πξσηετλώλ FCP θαη LHCX1 θαη πσο απηέο δηαθνξνπνηνύληαη 

αλάινγα κε ηηο πξσηνληώζεηο. 
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κειεηώληαο κόλν ηε δηακόξθσζε ησλ γσληώλ κεηαμύ ησλ θαηαινίπσλ ηνπο, αιιά λα 

εληνπίζνπκε θαη ηκήκαηα ηεο πξσηεΐλεο όπνπ νη δίεδξεο γσλίεο πιεζηάδνπλ ή 

βξίζθνληαη ζε κε επηηξεπηέο πεξηνρέο. Σέηνηεο  πεξηνρέο θαίλεηαη λα είλαη ηδηαίηεξα 

ζεκαληηθέο γηα ηε ιεηηνπξγία ησλ πξσηετλώλ, θαζώο έρνπλ ‘απνζεθεπκέλν’ κεγάιν 

πεξηερόκελν ζε δπλακηθή ελέξγεηα πνπ κπνξεί λα δηνρεηεπηεί ζε απαξαίηεηεο αιιαγέο 

ζηε δηακόξθσζή θαηά ηε ιεηηνπξγία ηνπο (Penner, 2020). 

ηηο εηθόλεο 31-34 βιέπνπκε ηα δηαγξάκκαηα απηά ,γηα ηελ πξσηεΐλε FCP, ζηηο 

δηαθνξεηηθέο πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο ηνπ ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1. ύκθσλα κε ηηο 

γσλίεο πνπ ζρεκαηίδνπλ ηα θαηάινηπα κεηαμύ ηνπο, νη πιένλ επηηξεπόκελεο πεξηνρέο 

είλαη ρξσκαηηζκέλεο κε κπιε, ελώ απηέο πνπ είλαη κεξηθώο επηηξεπόκελεο είλαη 

ρξσκαηηζκέλεο κε πξάζηλν. ε έλα δηάγξακκα Ramachandran, ζηηο ρξσκαηηζκέλεο 

πεξηνρέο  βξίζθνληαη, ζεσξεηηθά, όιεο νη πηζαλέο δεπηεξνηαγείο δνκέο. Δπνκέλσο, είλαη 

αλακελόκελν λα βιέπνπκε πσο ζε απηέο ηηο πεξηνρέο ζπγθεληξώλνληαη ηα πεξηζζόηεξα 

θαηάινηπα, εθόζνλ πξόθεηηαη γηα α-έιηθεο ή γηα β-πηπρσηέο. Αληίζεηα, ζηηο ιεπθέο 

πεξηνρέο είλαη δύζθνιν λα ππάξμνπλ νη αληίζηνηρεο δηαηάμεηο ησλ γσληώλ, ιόγσ ηεο 

ζηεξηθήο  παξεκπόδηζεο κεηαμύ ησλ αηόκσλ . Χζηόζν, αλ θαη κηα ηέηνηα δηάηαμε είλαη 

πνιύ δύζθνιν λα ζπκβεί, κπνξνύκε λα ππνζέζνπκε πσο αθνύ ε FCP εηλαη ηθαλή λα ηηο 

πηνζεηήζεη ζηε δνκή ηεο, πξόθεηηαη γηα κηα αξθεηά επέιηθηε πξσηεΐλε ή νη πεξηνρέο 

απηέο ηεο FCP ζρεηίδνληαη άκεζα κε αιιαγέο ζηε δηακόξθσζή ηεο γηα ηε ιεηηνπξγία ηεο 

απνξξόθεζεο θσηόο – θσηνπξνζηαζίαο. Σα θαηάινηπα πνπ βξίζθνληαη ζηηο ιεπθέο 

πεξηνρέο ρξεηάδνληαη κεγάιε ελέξγεηα γηα λα κπνξέζνπλ λα ζρεκαηίζνπλ ηε δηακόξθσζε 

απηή θαη γη’ απηό ηνλ ιόγν ελδέρεηαη λα ηελ εθιύνπλ ζε ζπλζήθεο θσηνπξνζηαζίαο κε 

έληνλεο αιιαγέο ζηε δηακόξθσζε. 

Δθηόο από ηα θαηάινηπα ηεο γιπθίλεο (Gly), ησλ νπνίσλ ην δηάγξακκα 

δηαθνξνπνηείηαη από ηνλ γεληθό θαλόλα ησλ δηαγξακκάησλ Ramachandran θαζώο είλαη 

δπλαηόλ λα θαηαγξάςνπλ γσλίεο ζε νπνηαδήπνηε πεξηνρή (Ho, Brasseur, 2005), ηα 

θαηάινηπα πνπ βξίζθνληαη εθηόο ησλ επηηξεπόκελσλ πεξηνρώλ γηα ηελ FCP εηλαη: α) γηα 

pH ~5.5, LEU-18, VAL-21, ASP-23, ASN-118, β) γηα pH~5.5 (D95 πξσηνλησκέλν), 

THR-107, PHE-116, γ) γηα pH~5.5 (E-205 πξσηνλησκέλν), ARG-104, ASN-118, δ) γηα 

pH 7, GLU-99, ARG-104, LEU-106. ε απηό ην ζεκείν, ζα πξέπεη λα ζεκεηώζνπκε πσο 

ηα Asn-118, Thr-107, Leu-106 αιιειεπηδξνύλ κε ηε θνπθνμαλζίλε-304, ε Leu-18 κε 

ηελ θνπθνμαλζίλε-306, ε Phe-116 κε ηε θνπθνμαλζίλε 302, ελώ ην Glu-99 είλαη 

αμνληθόο ππνθαηαζηάηεο ηεο Chl-a 406. H απνζεθεπκέλε ελέξγεηα ζηηο δίεδξεο απηέο 

γσλίεο, πνπ αλήθνπλ ζε κε επηηξεπηέο πεξηνρέο ηνπ δηαγξάκκαηνο Ramachandran, 

κπνξεί λα νδεγήζεη ζε αιιαγέο ζηνπο πξνζαλαηνιηζκνύο ησλ παξαπάλσ ρξσζηηθώλ, κε 

άκεζε ζπζρέηηζε κε ην κεραληζκό θσηνπξνζηαζίαο ζηελ FCP. 

Δπίζεο, ζηνλ πίλαθα ηεο εηθόλαο 35 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα από ράξηεο 

επαθήο FCP-LHCX1 ησλ ηεζζάξσλ πεξηπηώζεσλ πξσηνλίσζεο, θαζώο θαη ηα 

θαηάινηπα πνπ αιιειεπηδξνύλ κεηαμύ ηνπο, κε έλα όξην ηα 4 Å . 
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Από ηηο παξαπάλσ αλαιύζεηο, παξαηεξνύκε πσο όηαλ ην D-95 δελ είλαη 

πξσηνλησκέλν, ηα θαηάινηπα απνκαθξύλνληαη έληνλα από ηηο δεπηεξνηαγείο δνκέο 

(εηθόλα 33, 34), ελώ όηαλ είλαη πξσηνλησκέλν, αλ θαη πάιη, ππάξρνπλ ακηλνμέα ηα νπνία 

βξίζθνληαη ζε ιεπθέο πεξηνρέο, είλαη πην θνληά ζηελ ηππηθή δηάηαμε ηεο πξσηεΐλεο 

(εηθόλα 31, 32). Δπίζεο, όηαλ ην D-95 δελ είλαη πξσηνλησκέλν, ππάξρνπλ πεξηζζόηεξα 

θαηάινηπα κεηαμύ ησλ πξσηετλώλ ηα νπνία αιιειεπηδξνύλ. Οη πεξηνρέο αιιειεπίδξαζεο 

απηώλ ησλ θαηαινίπσλ παξνπζηάδνπλ κηα ζεκαληηθή δηαζπνξά. ε θάζε άιιε 

πεξίπησζε, πνπ ην D-95 πξσηνληώλεηαη, ππάξρνπλ ηξεηο θύξηεο πεξηνρέο πνπ θαίλνληαη 

ζρεηηθά εληνπηζκέλεο, όπνπ ηα θαηάινηπα ησλ δύν πξσηετλώλ βξίζθνληαη αξθεηά θνληά 

κεηαμύ ηνπο. 

Οη αιιειεπηδξάζεηο ησλ θαηαινίπσλ ησλ πξσηετλώλ FCP θαη LHCX1 είλαη ηξηώλ 

ηύπσλ, α) αιιειεπηδξάζεηο vdW, ζηηο νπνίεο δίλεηαη βαξύηεηα ζηηο πδξόθνβεο 

αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ κνξίσλ, κε απνζηάζεηο πνπ δελ πξέπεη λα ππεξβαίλνπλ ηα 0.5 

Å, β) δεζκνί πδξνγόλνπ, νη νπνίνη εμαξηώληαη από ηελ απόζηαζε ησλ δύν κνξίσλ ε 

νπνία δελ μεπεξλά ηα 3.5 Å άιια θαη από ηε γσλία κεηαμύ ηνπ δόηε/ δέθηε πνπ δελ 

πξέπεη λα μεπεξλά ηηο 63º, γ) αιιειεπηδξάζεηο π-π stacking νη νπνίεο αθνξνύλ 

αξσκαηηθά θαηάινηπα θαη ε απόζηαζε ησλ αξσκαηηθώλ ηνπο δαθηπιίσλ δελ κπνξεί λα 

μεπεξλά ηα 6.5 Å, θαη λα εκθαλίδνληαη παξάιιεια γηα κέγηζηε αιιεινεπηθάιπςε 

ειεθηξνληθώλ λεθώλ. 

 

 

 

 

 

Εικόνα 31. Γηάγξακκα Ramachandran ηεο 

πξσηεΐλεο FCP γηα ηηκή pH ~5.5. 

 

Εικόνα 32. Γηάγξακκα Ramachandran ηεο 

πξσηεΐλεο FCP γηα ηηκή pH ~5.5.κε πξσηνλησκέλν 

ην D-95. 
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ηελ εηθόλα 35, βιέπνπκε ηα θαηάινηπα κε ηελ ηζρπξόηεξε αιιειεπίδξαζε, 

θαζώο θαη ην είδνο απηήο. ε ηηκή pH 7 θαη ηηκή pH ~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην Δ-205, 

έρνπκε πεξηζζόηεξεο αιιειεπηδξάζεηο, θπξίσο vdW, ζε ζύγθξηζε κε pH ~5.5 θαη pH 

~5.5 κε πξσηνλησκέλν ην D-95. πκπεξαίλνπκε πσο νη αιιειεπηδξάζεηο vdW θαη 

Coulomb εμαζζελνύλ όηαλ πιεζηάδνπκε ζηελ επαγσγή ηνπ θσηνπξνζηαηεπηηθνύ 

κεραληζκνύ γηα ηελ αιιειεπίδξαζε LHCX1 - FCP. Όπσο ζηελ εηθόλα 28Β παξαηεξνύκε 

πσο νη θακπύιεο ζε pH ~5.5 θαη pH ~5.5 κε D-95 πξσηνλησκέλν είλαη παξόκνηεο θαη νη 

θακπύιεο ζε pH ~5.5 κε Δ-205 πξσηνλησκέλν θαη pH 7.0 είλαη θαη απηέο παξόκνηεο 

κεηαμύ ηνπο. ηελ εηθόλα 35 βιέπνπκε πσο ηα θαηάινηπα ησλ δύν πξσηετλώλ πνπ 

αιιειεπηδξνύλ, νκαδνπνηνύληαη αλά δεύγε pH ~5.5, pH ~5.5 κε D-95 πξσηνλησκέλν θαη 

pH ~5.5 κε Δ-205 πξσηνλησκέλν θαη pH 7. 

 

Εικόνα 35. Σύπνη θπξηόηεξσλ αιιειεπηδξάζεσλ κεηαμύ ησλ θαηαινίπσλ ησλ πξσηετλώλ FCP(chain A) θαη LHCX1 

(chain S) γηα ηηο ηέζζεξηο πεξηπηώζεηο πξσηνλίσζεο. 

 

Εικόνα 33. Γηάγξακκα Ramachandran ηεο 

πξσηεΐλεο FCP γηα ηηκή pH ~5.5 κε 

πξσηνλησκέλν ην E-205. 

 

Εικόνα 34. Γηάγξακκα Ramachandran ηεο 

πξσηεΐλεο FCP γηα ηηκή pH ~7. 
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4.2 πδήηεζε 

 ύκθσλα κε όια ηα παξαπάλσ, κπνξνύκε λα βγάινπκε ηα εμήο ζπκπεξάζκαηα. 

(Α) Ζ θσηνπξνζηαηεπηηθή πξσηεΐλε LHCX1 είλαη αξθεηά επέιηθηε θαη ε αιιαγή ηνπ pH 

θαίλεηαη πσο επεξεάδεη ζεκαληηθά ηε δεπηεξνηαγή ηεο δνκή ζηηο πεξηνρέο S91-P110 θαη 

P110-I131. Σα θαηάινηπα ηεο LHCX1 πνπ επεξεάδνληαη από ηελ αιιαγή απηή, πξέπεη 

λα έρνπλ θάπνηα ζεκαζία ζηνλ θσηνπξνζηαηεπηηθό κεραληζκό, ηδηαίηεξα ην D-95. 

(Β) Όηαλ εμεηάζνπκε ην πξσηετληθό ζύκπινθν FCP - LHCX1 παξαηεξνύκε πσο ην 

ακηλνμπ-ηειηθό άθξν ηεο FCP δηαθέξεη έληνλα  ζε δηακόξθσζε κεηαμύ pH 7.0 θαη pH 

~5.5, θαζώο θαίλεηαη πσο ε θηλεηηθόηεηα ηνπ κεηώλεηαη. Δπίζεο, θαζώο αιιάδεη ε 

δεπηεξνηαγήο δνκή ηεο LHCX1  ή νη πξσηνληώζεηο ζηε lumen πιεπξά ηεο LHCX1, 

αιιάδεη ζεκαληηθά ε αιιειεπίδξαζε κεηαμύ LHCX1 - FCP.  

 Οη πεξηπηώζεηο πξσηνληώζεηο ηεο LHCX1 πνπ ειέγρζεθαλ ήηαλ: 

1. pH~5.5, ηα Asp (D) θαη Glu (E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο ησλ D-95, E-205, 

Δ-65 θαη Δ-85 ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα  

2. pH~5.5_D95, ηα Asp (D) θαη Glu (E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο ησλ D-95, 

Δ-65 θαη Δ-85 ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα  

3. pH~5.5_E-205, ηα Asp (D) θαη Glu (E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο ησλ E-205, 

Δ-65 θαη Δ-85 ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα  

4. pH 7, ηα Asp (D) θαη Glu (E) είλαη απνπξσηνλησκέλα, εθηόο ησλ Δ-65 θαη Δ-85 

ηα νπνία είλαη πξσηνλησκέλα  

(Γ) Ζ δηακόξθσζε ηεο FCP, κε ηε ζπκπινθνπνίεζε FCP-LHCX1, θαίλεηαη λα 

επεξεάδεηαη κε παξόκνην ηξόπν ζηηο παξαπάλσ πεξηπηώζεηο 1-2 θαη 3-4. Ζ πξσηνλίσζε 

ηνπ D-95 παίδεη ην ξόιν ηνπ  ¨δηαθόπηε¨ πνπ αληηιακβάλεηαη - αληρλεύεη ηηο ηηκέο ηνπ pH 

ζην lumen, ην βαζκό νμύληζήο ηνπ, θαη πξνηείλνπκε κε βάζε ηα κνληέια πνπ 

παξνπζηάζηεθαλ ζε απηή ηε δηαηξηβή, πσο κε απηόλ ηνλ ηξόπν ελεξγνπνηείηαη ε 

θσηνπξνζηαζία ζην ζύκπινθν FCP-LHCX1. Όπσο είδακε πξνεγνπκέλσο, εθηόο από ηηο 

ζηξνθέο νη νπνίεο είλαη πεξηνρέο κε έληνλε θηλεηηθόηεηα θαη είλαη αλακελόκελν λα 

κεηαβάιινληαη θαζώο αιιάδεη ην pH, αιιάδεη θαη ε δηακόξθσζε κηαο α-έιηθαο, αλ θαη 

ζεσξεηηθά είλαη πην ζπληεξεκέλε πεξηνρή. Δπνκέλσο, κπνξνύκε κε βεβαηόηεηα λα 

πνύκε πσο νη αιιαγέο ζην pH, επάγνπλ θαη αιιαγέο ζηε δηακόξθσζε ησλ πξσηετλώλ θαη 

απηέο κε ηε ζεηξά ηνπο κεηαβάιινπλ ηε ιεηηνπξγία ηνπο.  

(Γ) Έλα αθόκε αμηνζεκείσην απνηέιεζκα είλαη πσο όηαλ ην pH κεηώλεηαη, νη 

αιιειεπηδξάζεηο vdW θαη Coulomb εμαζζελνύλ αλ θαη αλακέλακε ην αληίζεην, κηαο θαη 

ζε pH ~5.5 ζα έπξεπε λα εληζρύεηαη ε αιιειεπίδξαζε κεηαμύ FCP θαη LHCX1. 

Δλδερνκέλσο, θαζώο ην pH κεηώλεηαη, κπνξεί λα ππάξρνπλ επηκέξνπο αιιειεπηδξάζεηο 

νη νπνίεο λα γίλνληαη ηζρπξόηεξεο ή ε επίδξαζή ηνπο ζηελ FCP λα είλαη ζεκαληηθή, θαη 

κε απηόλ ηνλ ηξόπν λα επάγεηαη ν θσηνπξνζηαηεπηηθόο κεραληζκόο. Μηα άιιε εμήγεζε 

είλαη πσο ην ζύκπινθν, αληηιακβάλεηαη ηε κείσζε ηνπ pH σο κηα ζηξεζνγόλα ζπλζήθε 

θαηά ηελ νπνία κπαίλεη ζε κηα δηαδηθαζία ζπληήξεζεο, δαπαλώληαο ηελ ειάρηζηε 

ελέξγεηα ώζηε λα κελ απνδηαηαρζεί, ελώ δηνρεηεύεη όιε ηελ ππόινηπε ελέξγεηα, ώζηε λα 

ελεξγνπνηεζεί ε δηαδηθαζία ηεο θσηνπξνζηαζίαο θαη λα ζπλερίζεη ε ιεηηνπξγία ηεο 

θσηνζύλζεζεο ζηνλ νξγαληζκό.  
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4.3 Δπίινγνο-Μειινληηθή εξεπλεηηθή εξγαζία 

Με ηελ παξνύζα εξγαζία, ζηόρνο καο ήηαλ λα πξνζδηνξίζνπκε κηα ηξηζδηάζηαζε 

δνκή ηνπ ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1, θαη λα δηαπηζηώζνπκε ηηο αιιαγέο ζηηο 

δηακνξθώζεηο ησλ πξσηετλώλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζην ζύκπινθν, ζε ζπλάξηεζε ηνπ pH 

ζηε lumen πεξηνρή. Ο ζηόρνο απηόο επεηεύρζε θαη κάιηζηα ηαπηνπνηήζακε έλα 

ζεκαληηθό θαηάινηπν ζηελ LHCX1 (D-95) πνπ θαίλεηαη λα παίδεη ην ξόιν ηνπ δηαθόπηε 

γηα ηελ ελεξγνπνίεζε ηεο πξσηεΐλεο, ηηο αιιειεπηδξάζεηο κε ηελ FCP θαη ηε κεηάβαζε 

ηνπ ζπκπιόθνπ FCP-LHCX1 κεηαμύ ηεο θαηάζηαζεο ζπιινγήο θσηόο θαη 

θσηνπξνζηαζίαο ζηα δηάηνκα. H παξνύζα εξγαζία πξαγκαηνπνηείηαη ζε ζπλεξγαζία κε 

ην εξγαζηήξην ηνπ θαζ. Alexander Ruban, ζην Queen Mary University of London. 

Παξάιιεια, ζην εξγαζηήξην απηό, πξαγκαηνπνηνύληαη πεηξάκαηα ζε κεηαιιάγκαηα ηεο 

LHCX1 ζηα θαηάινηπα D-95 θαη E-205 θαη αλακέλνπκε λα δώζνπλ ζεκαληηθέο 

πιεξνθνξίεο γηα ηελ αμηνιόγεζε ησλ κνληέισλ καο, αιιά θαη ζε ζπλδπαζκό κε ηε 

ζεσξεηηθή δνπιεηά λα δηαζαθελίζνπλ ην κεραληζκό θσηνπξζηαζίαο ζηα δηάηνκα. 

Έλα ζεκαληηθό εξώηεκα πνπ παξακέλεη αλαπάληεην είλαη ε αιιειεπίδξαζε κεηαμύ 

ρξσζηηθώλ ζην ζύκπινθν LHCX1-FCP ζε δηαθνξεηηθέο ηηκέο pH, ζε επίπεδν κεηαθνξάο 

ελέξγεηαο εμηηνλίνπ (exciton energy transfer, EET) ή κεηαθνξάο θνξηίνπ (charge 

transfer, CT) πνπ έρεη άκεζε ζρέζε κε ηελ απόζβεζε πεξίζζεηαο ελέξγεηαο ζην 

κεραληζκό θσηνπξνζηαζίαο. Γηα ηελ απάληεζε απηνύ ηνπ εξσηήκαηνο, ζα πξέπεη λα 

αλαηξέμνπκε ζε πην αθξηβείο θαη πνιύπινθεο, αιιά θνζηνβόξεο ρξνληθά, κεζόδνπο όπσο 

είλαη νη ab initio (Daskalakis, 2020), ζε κειινληηθό ζηάδην ηεο έξεπλαο γηα ηα δηάηνκα. 
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