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Streszczenie pracy doktorskiej:
Badanie atomowych modeli blony tylakoidu przy uzyciu symulacji dynamiki molekularnej

Galaktolipidy wystgpuja w chloroplastach roslin zielonych, gdzie tworza one zrab lipidowy bton
tylakoidowych, w ktorych zachodzi proces fotosyntezy. Najczegsciej spotykanymi galaktolipidami w
btonach fotosyntetyzujacych sa: monogalaktozylodiacyloglicerol (MGDG) i
digalaktozylodiacylglicerol (DGDG). Sumarycznie zawartos¢ MGDG 1 DGDG w btonach
tylakoidowych wynosi ok. 75%. Pomimo ogromnego znaczenia tych bton, ich badania modelowe,
szczegoOlnie te prowadzone metodami modelowania komputerowego, sa nieliczne. Dotychczas
ukazaly si¢ jedynie trzy prace stosujace symulacje dynamiki molekularnej z rozdzielczo$cia
atomowa (MD) w badaniach bton zbudowanych z lipidow z glowami cukrowymi, w tym jedna
poswigcona mieszaninie galaktolipidow i fosfatydylocholin. Metoda symulacji MD okazata sig
szczegolnie cenna w badaniach modeli bton zwierzgcych 1 bakteryjnych, przede wszystkim ze
wzgledu na swoja rozdzielczo$¢ przestrzenna i czasowa. Umozliwila, jako metoda komplementarna
do badan eksperymentalnych, wyjasnienie podstawowych mechanizméw odpowiedzialnych za
wiele zjawisk biofizycznych zachodzacych na poziomie molekularnym w tych btonach.

Badania w tej pracy doktorskiej prowadzone byty metodami symulacji MD. Zbudowano pig¢
modeli komputerowych uwodnionych dwuwastw w fazie lamelarnej ztozonych albo jedynie z
MGDG lub DGDG, albo z ich mieszaniny. Jeden uktad zostat zbudowany z czasteczek MGDG w
odwroconej fazie heksagonalnej (Hu). Przeprowadzono 200-ns symulacje MD uktadéw
modelowych w dwdch temperaturach: 295 1 310 K ze wzgledu na szeroki zakres temperatur, w
ktérych dochodzi do utworzenia fazy Hy.

Glownym celem tej pracy bylo scharakteryzowanie uktadow lamelarnych zbudowanych z
galaktolipidow, poprzedzone walidacja poprawnosci zastosowanego modelu, oraz zbadanie wptywu
MGDG na destabilizacj¢ uktadow mieszanych. Wyznaczono wielkos$ci charakteryzujace uktady,
ktoére sa wyznaczane zarowno eksperymentalnie jak i w symulacjach i ktére mozna wykorzysta¢ do
walidacji modeli komputerowych. Byly to: srednie pole powierzchni przypadajace na lipid,
elektronowy profil ggstosci wzdhuz normalnej do blony, profil molekularnego parametru
uporzadkowania wzdtuz tancucha, orientacja tahcuchow acylowych, orientacja oraz stopien
hydratacji gtow polarnych. Dla reprezentatywnych uktadow modelowych zbadano szczegdétowo
strukture interfazy poprzez zastosowanie teorii grafow do opisu i analizy oddzialywan
migdzyczasteczkowych.

Dane eksperymentalne wskazuja, ze obecnos¢ MGDG w btonie fotosyntetycznej jest niezbedna dla
wlasciwego funkcjonowania niektorych biatek blonowych. MGDG jest lipidem promujacym
tworzenie si¢ faz nielamelarnych, przede wszystkim Hy, mozna wigc przypuszczac, ze aktywnos¢
tych biatek wymaga lokalnego otoczenia blonowego w tej fazie lub w jej poblizu. Waznym celem
pracy doktorskiej byto zbadanie, czy w pelni uwodnionej, lamelarnej btonie zawierajace] MGDG w
réznych stgzeniach, proces tworzenia si¢ fazy nielamelarnej zachodzi spontanicznie w wybranych
temperaturach (295 1310 K) i uwodnieniu (30H20/lipid). W trakcie 200-ns symulacji MD nie
stwierdzono destabilizacji uktadow i przejscia do fazy Hy. Formowanie si¢ odwrdoconej Hy; jest
procesem dtugotrwalym w skali czasowej pokrywanej przez pelnoatomowe symulacje MD, dlatego
dodatkowo badano stabilno$¢ uktadu zbudowanego w fazie Hi. Wykazano, ze uktad ten jest
stabilny w 200-ns symulacji MD. Wyznaczono jego parametry strukturalne: odlegtos¢
migdzyptaszczyznowa oraz promien kanatu wodnego.



