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Κυκλικός διχρωισµός,
Circular Dichroism (CD)
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Κυκλικός διχρωισµός

Προβλήµατα που µπορούν να διερευνηθούν µε CD:

Στοιχεία δευτεροταγούς δοµής.
Αλλαγές στη διαµόρφωση πρωτεϊνών που 
οφείλονται σε µεταβολές pH, θερµοκρασίας, 
πρόσδεσης υποκαταστατών, µεταλλάξεις.
Σταθερότητα στην επίδραση αποδιατακτικών 
παραγόντων/θερµοκρασίας.
Μηχανισµός πρωτεϊνικής αναδίπλωσης.
Μεµβρανικές πρωτεΐνες.
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Κυκλικός διχρωισµός

Ορθοκανονικό σύστηµα συντεταγµένων.  
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Κυκλικός διχρωισµός
Μεταβολές της ηλεκτρικής συνιστώσας µιας επίπεδα 
πολωµένης ηλεκτροµαγνητικής ακτινοβολίας.
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y Το διάνυσµα της ηλεκτρικής 
συνιστώσας βρίσκεται στο 
επίπεδο xy ενώ η ακτινοβολία 
διαδίδεται κατά την κατεύθυνση 
του άξονα x.
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Κυκλικός διχρωισµός
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Μεταβολές της ηλεκτρικής συνιστώσας µιας επίπεδα 
πολωµένης ηλεκτροµαγνητικής ακτινοβολίας.
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Κυκλικός διχρωισµός
(a) Στην επίπεδα πολωµένη ηλεκτροµαγνητική 
ακτινοβολία η ηλεκτρική συνιστώσα κινείται σε ένα 
επίπεδο. (b) Στην κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία το 
διάνυσµα της ηλεκτρικής συνιστώσας διαγράφει µια 
έλικα που σε προβολή κάθετη στη διεύθυνση 
διάδοσης της ακτινοβολίας γίνεται η περιφέρεια ενός 
κύκλου.  
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Κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία
Η επίπεδα πολωµένη ακτινοβολία µπορεί να 
θεωρηθεί ότι αποτελείται από δύο κυκλικά 
πολωµένες ακτινοβολίες.
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Κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία
Η επίπεδα πολωµένη ακτινοβολία µπορεί να 
θεωρηθεί ότι αποτελείται από δύο κυκλικά 
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Οπτική στροφή
Αλληλεπίδραση µιας επίπεδα πολωµένης 
ακτινοβολίας µε ένα οπτικά ενεργό δείγµα που δεν 
απορροφά ακτινοβολία έχει ως αποτέλεσµα την 
στροφή του επιπέδου πόλωσης.
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Οπτική στροφή
Σε µια οπτικά ενεργή ουσία η δεξιά κυκλικά 
πολωµένη ακτινοβολία διαδίδεται µε διαφορετική 
ταχύτητα από την αριστερά κυκλικά πολωµένη 
ακτινοβολία. Αυτό έχει ως αποτέλεσµα τη στροφή 
του επιπέδου πόλωσης όπως αναφέρθηκε στα 
προηγούµενα για δείγµα που δεν απορροφά.
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Κυκλικός διχρωισµός
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Αλληλεπίδραση µιας επίπεδα πολωµένης 
ακτινοβολίας µε ένα οπτικά ενεργό δείγµα που 
απορροφά ακτινοβολία. 
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Κυκλικός διχρωισµός
Μια οπτικά ενεργή ουσία απορροφά διαφορετικά 
την δεξιά κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία από την 
αριστερά κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία. Η άνιση 
απορρόφηση των δύο συνιστώντων διανυσµάτων έχει 
ως αποτελέσµα το συνιστάµενο διάνυσµα να 
ιχνογραφεί µία έλλειψη να είναι δηλαδή ελλειπτικά 
πολωµένο. Το φαινόµενο αυτό καλείται κυκλικός 
διχρωισµός (CD). Τα φάσµατα κυκλικού 
διχρωισµού καταγράφουν τη διαφορά απορρόφησης 
της δεξιά και αριστερά πολωµένης ακτινοβολίας ως 
συνάρτηση του µήκους κύµατος.
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Περιγραφή της ελλειπτικά πολωµένης 
ακτινοβολίας

Ελλειπτικότητα, θ :
θ=tan-1(µικρός /µεγάλος άξονας)
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Ελλειπτικότητα, θ :
θ=tan-1(µικρός /µεγάλος άξονας)

Οπτική στροφή, φ
z

yφ

Περιγραφή της ελλειπτικά πολωµένης 
ακτινοβολίας
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Ελλειπτικότητα, θ :
θ=tan-1(µικρός /µεγάλος άξονας)

Οπτική στροφή, φ
Οπτική στροφική διασπορά, ORD

Η οπτική στροφή ως συνάρτηση 
του µήκους κύµατος καλείται 
οπτική στροφική διασπορά 
(ORD).

z

yφ

Περιγραφή της ελλειπτικά πολωµένης 
ακτινοβολίας
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Κυκλικός διχρωισµός
Η εικόνα της επόµενης σελίδας δείχνει :
Α. επίπεδα πολωµένη ακτινοβολία, πριν τη δίοδο 
της από οπτικά ενεργή ουσία.
Β. Ανάλυση της παραπάνω ακτινοβολίας στις 
κυκλικά πολωµένες συνιστώσες της.
Γ. Μετά τη δίοδο της από το οπτικά ενεργό δείγµα 
η ακτινοβολία είναι ελλειπτικά πολωµένη (στην 
εικόνα έχει γίνει η προσέγγιση ότι στο δείγµα η 
αριστερά και δεξιά κυκλικά πολωµένη ακτινοβολία 
κινούνται µε την ίδια ταχύτητα).
∆. Εξήγηση της ελλειπτικής πόλωσης. Οι κυκλικά 
πολωµένες συνιστώσες έχουν απορροφηθεί 
διαφορετικά από το δείγµα µε αποτέλεσµα τα 
διανύσµατα τους να έχουν πλέον διαφορετικό µήκος. 
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Κυκλικός διχρωισµός
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Κυκλικός διχρωισµός
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Κυκλικός διχρωισµός
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Κυκλικός διχρωισµός
1

2

3
4

5
1 1

2 2

33

55

1

2

3

4

2

3

5

1
1

2

3
5

Α

Β ∆

Γ

z

yy

z

44 44

5



2/4/2008

Κυκλικός διχρωισµός
CD=∆Α=Αδ –Αα : ο κυκλικός διχρωισµός ορίζεται 
ως η διαφορά της απορρόφησης της δεξιά κυκλικά 
πολωµένης ακτινοβολίας (Αδ) από την απορρόφηση 
της αριστερά κυκλικά πολωµένης ακτινοβολίας 
(Αα)).
θ=[2.303 (Αδ-Αα) 180/ 4π] : σχέση ανάµεσα στην 
ελλειπτικότητα, θ (εκφρασµένη σε µοίρες) και τον 
κυκλικό διχρωισµό, Αδ-Αα.
[θ]=100θ/cl : το µέγεθος [θ] ονοµάζεται µοριακή 
ελλειπτικότητα, θ είναι η ελλειπτικότητα όπως έχει 
ήδη οριστεί, c είναι η συγκέντρωση του δείγµατος 
(molarity) και l το µήκος που διανύει η ακτινοβολία 
µέσα από το δείγµα (σε cm).
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Κυκλικός διχρωισµός/Απορρόφηση
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Τί χρειαζόµαστε για να µετρήσουµε τον 
κυκλικό διχρωισµό;

Εξοπλισµός : 
Φασµατοπωλοσίµετρο (spectropolarimeter)
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Τί χρειαζόµαστε για να µετρήσουµε τον 
κυκλικό διχρωισµό;

Πηγή ακτινοβολίας

Πρίσµα

Κάτοπτρο

Φίλτρο, Αναλυτής ακτινοβολίας

φωτοπολλαπλασιαστής
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Τί χρειαζόµαστε για να µετρήσουµε τον 
κυκλικό διχρωισµό;

Εξοπλισµός : 
Φασµατοπωλοσίµετρο (spectropolarimeter)
ρύθµιση θερµοκρασίας
κυψελίδες

∆είγµα :
κατάλληλος διαλύτης
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Χρωµοφόρα πρωτεϊνών

Οι χηµικές οµάδες πρωτεϊνών που είναι υπεύθυνες 
για την  εµφάνιση σήµατος κυκλικού διχρωισµού 
είναι :
Πεπτιδικός δεσµός (180 – 250 nm).
Αµινοξέα µε αρωµατικές πλευρικές οµάδες (260 -
320 nm).
∆ισουλφιδικός δεσµός (~ 260 nm).
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Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm

Στοιχεία δευτεροταγούς δοµής 
(ποιοτική και ποσοτική εκτίµηση, σύγκριση).
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Τα φάσµατα κυκλικού διχρωισµού πρωτεϊνών 
χρησιµοποιούνται για την εκτίµηση του είδους και 
του ποσοστού των στοιχείων δευτεροταγούς δοµής.

Στο εύρος 180-260 nm η οπτική ενεργότητα µιας 
πρωτεΐνης οφείλεται κυρίως στον πεπτιδικό σκελετό 
και όχι στο είδος και την αλληλουχία των αµινοξικών 
καταλοίπων.

Κατά προσέγγιση τα CD φάσµατα οφείλονται στη 
διαµόρφωση του πεπτιδικού σκελετού ως α-έλικα, β-
πτυχωτή επιφάνεια και τυχαίο σπείραµα (random 
coil).

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Ορισµένα οµοπολυµερή υιοθετούν εξ ολοκλήρου 
συγκεκριµένες δευτεροταγείς δοµές π.χ. α-έλικα, β-
πτυχωτή ή τυχαίο σπείραµα. Ένα από αυτά είναι η 
πολυ-L-λυσίνη που επιπλέον ανάλογα µε τις 
συνθήκες του διαλύµατος στο οποίο βρίσκεται 
λαµβάνει τρεις διαφορετικές διαµορφώσεις.
CD φάσµατα τέτοιων ουσιών έχουν καταγραφεί και 
χρησιµοποιούνται ως φάσµατα αναφοράς.  

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Η πολυ-L-λυσίνη λαµβάνει τρεις διαφορετικές 
διαµορφώσεις ανάλογα µε το pH και τη 
θερµοκρασία. Στην επόµενη εικόνα φαίνονται τα 
CD φάσµατα της πολυ-L-λυσίνης που 
χρησιµοποιούνται ως αναφορά για τις 
διαµορφώσεις της α-έλικας, β-πτυχωτής επιφάνειας 
και του τυχαίου σπειράµατος.

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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α-έλικα: 3 ταινίες, µια θετική 
στα 190, και δύο αρνητικές 
στα 208 και 222 nm.
β-πτυχωτή: 2 ταινίες, µια 
αρνητική στα  217 και µια 
θετική στα 195 nm.
τυχαίο σπείραµα: 2 ταινίες, 
µια αρνητική στα ~200 και µια 
µικρή θετική στα ~220 nm.

Χαρακτηριστικά µέγιστα/ελάχιστα των CD 
φασµάτων για τις διαφορετικές διαµορφώσεις του 
πρωτεϊνικού σκελετού :

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Για παράδειγµα , έστω ότι έχει καταγραφεί το CD 
φάσµα της αγνώστου δοµής πρωτεΐνης Χ στο εύρος 
190-230 nm. Θέλουµε να χρησιµοποιήσουµε το 
φάσµα για να εξάγουµε πληροφορία για το ποσοστό 
των πιθανών στοιχείων δευτεροταγούς δοµής που 
συνιστούν την πρωτεΐνη.

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Έστω ότι η πρωτεΐνη αποτελείται από 
χα% α-έλικα, 
χβ% β-πτυχωτή επιφάνεια και 
χτ% τυχαίο σπείραµα.

Ισχύει
[θ(λ)]=χα [θα(λ)] + χβ [θβ(λ)] + χτ [θτ(λ)]

Ζητούµενα

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Έστω ότι η πρωτεΐνη αποτελείται από 
χα% α-έλικα, 
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χτ% τυχαίο σπείραµα.

Ισχύει
[θ(λ)]=χα [θα(λ)] + χβ [θβ(λ)] + χτ [θτ(λ)]

Ζητούµενα

Μοριακή ελλειπτικότητα
δείγµατος. Τη γνωρίζω 
(CD φάσµα δείγµατος 
για το µήκος κύµατος λ).

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Έστω ότι η πρωτεΐνη αποτελείται από 
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(CD φάσµα δείγµατος 
για το µήκος κύµατος λ).

Μοριακή ελλειπτικότητα ουσίας που 
υιοθετεί εξ ολοκλήρου διαµόρφωση α-
έλικας. Τη γνωρίζω (CD φάσµατα 
αναφοράς για το µήκος κύµατος λ).

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Έστω ότι η πρωτεΐνη αποτελείται από 
χα% α-έλικα, 
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Μοριακή ελλειπτικότητα ουσίας που 
υιοθετεί εξ ολοκλήρου διαµόρφωση β-
επιφάνειας. Τη γνωρίζω (CD φάσµατα 
αναφοράς για το µήκος κύµατος λ).

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Έστω ότι η πρωτεΐνη αποτελείται από 
χα% α-έλικα, 
χβ% β-πτυχωτή επιφάνεια και 
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Ισχύει
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Μοριακή ελλειπτικότητα
δείγµατος. Τη γνωρίζω 
(CD φάσµα δείγµατος 
για το µήκος κύµατος λ).

Μοριακή ελλειπτικότητα ουσίας που 
υιοθετεί εξ ολοκλήρου διαµόρφωση τυχαίου 
σπειράµατος. Τη γνωρίζω (CD φάσµατα 
αναφοράς για το µήκος κύµατος λ).

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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CD φάσµατα αναφοράς 
για α-έλικα, β-πτυχωτή 
και τυχαίο σπείραµα 
υπολογισµένα από τα 
φάσµατα σφαιρικών 
πρωτεϊνών γνωστής 
δοµής.

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Σύγκριση

Μετρήσεις στο far UV, 180 – 260 nm
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Πληροφορίες για την τριτοταγή και τεταρτοταγή 
δοµή (εγγύς περιβάλλον αρωµατικών αµινοξέων).

Trp 290-305 nm

Tyr 275-282 nm

Phe 255 -270 nm

Μετρήσεις στο near UV, 260 – 320 nm
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Μετρήσεις στο near UV, 260 – 320 nm
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Φάσµατα της φυσικής 
πρωτεΐνης dehydroquinase
(συνεχής γραµµή) και της 
µετάλλαξης R23Q

(διακεκοµµένη γραµµή).
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Μετρήσεις στο near UV, 260 – 320 nm

Σχηµατικό
διάγραµµα 
της δοµής της 
πρωτεΐνης 
CRABPI
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Near UV, CD 
φάσµατα της 
πρωτεΐνης 
CRABPI και 
σηµειακών της 
µεταλλάξεων
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Οργανικές χηµικές ενώσεις που λειτουργούν ως 
συµπαράγοντες πρωτεϊνών π.χ. Αίµη, φλαβίνη κτλ 
έχουν ισχυρό CD σήµα όταν βρίσκονται 
προσδεδεµένες στις πρωτεΐνες και ασθενές όταν 
είναι ελεύθερες σε διάλυµα. Εκµεταλλευόµενοι 
αυτή την ιδιότητα µπορούµε να βγάλουµε 
συµπεράσµατα για την ακεραιότητα µιας θέσης 
πρόσδεσης συµπαράγοντα σε διαφορετικές 
συνθήκες.

Θέσεις πρόσδεσης συµπαράγοντα
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Θέσεις πρόσδεσης συµπαράγοντα

Φάσµατα του ακέραιου 
µορίου (συνεχής γραµµή) 
και ισοµοριακού µίγµατος 
(διακεκοµµένη γραµµή) 
των επικρατειών του 
κυτοχρώµατος .

H πρωτεΐνη προσδένει 
αίµη που δίνει 
χαρακτηριστικό CD 
φάσµα στα ~400 nm.
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Αλλαγές στη διαµόρφωση πρωτεΐνης

CD φάσµατα της 
πρωτεΐνης ModE που 
προσδένει Mολυβδαίνιο.

Συνεχής γραµµή : 
απουσία µολυβδαινίου.

∆ιακεκοµµένη γραµµή : 
παρουσία µολυβδαινίου.
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Σταθερότητα ως συνάρτηση της 
θερµοκρασίας
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Σταθερότητα ως συνάρτηση της 
θερµοκρασίας
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί είναι ; 

Μέθοδος υπολογιστικής προσοµοίωσης της 
χρονικής εξέλιξης ενός συστήµατος 
αλληλεπιδρόντων σωµατιδίων ∆ΗΛΑ∆Η η 
προσοµοίωση της κίνησης των ατόµων ή µορίων 
ενός συστήµατος µε σκοπό να κατανοήσουµε φυσικά 
φαινόµενα που οφείλονται σε µοριακές 
αλληλεπιδράσεις π.χ. κίνηση ρευστών, εσωτερική 
κίνηση βιοµορίων, µηχανισµός χηµικής αντίδρασης. 



2/4/2008

Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Tί µας χρειάζονται ;

Πώς η γνώση της εσωτερικής κίνησης ενός 
βιοµορίου µπορεί να βοηθήσει στην καλύτερη 
κατανόηση της λειτουργίας του ;
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0
ri(0)
ui(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0
ri(0)
ui(0)
Fi(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0 ∆t
ri(0) ri(∆t)
ui(0) ui(∆t)
Fi(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0 ∆t 2∆t … .
ri(0) ri(∆t) ri(2∆t)
ui(0) ui(∆t) ui(2∆t)
Fi(0) Fi(∆t) Fi(2∆t)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Πώς πραγµατοποιούνται ;
Λύνοντας για κάθε σωµατίδιο τις εξισώσεις κίνησης 
σε τακτά χρονικά διαστήµατα.
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

∆ΥΝΑΜΕΙΣ              ΑΛΛΗΛΕΠΙ∆ΡΑΣΕΙΣ 
∆ΥΝΑΜΙΚΗ ΕΝΕΡΓΕΙΑ
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

∑ (qi qk)/(rik D)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

∑ [(Aik /rik
12 ) - (Bik/rik

6)]
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

F(r) = - dV(r)/dr
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Το σύστηµα
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Οι αρχικές θέσεις και 
ταχύτητες κάθε σωµατιδίου 
είναι γνωστές.

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Κάθε φυσικό σύστηµα N 
σωµατιδίων περιγράφεται µε τη 
βοήθεια µιας συνάρτησης 
δυναµικού που αντιπροσωπεύει 
τη δυναµική ενέργεια του 
συστήµατος λόγω της 
αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων.
Είναι V = V(r1,r2,… ri..rN).
Έστω Fi είναι η δύναµη που 
δέχεται το σωµατίδιο i λόγω της 
αλληλεπίδρασης του µε τα άλλα 
σωµατίδια του συστήµατος. 

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Τότε Fi=mi αi αi = … .

H ταχύτητα του κάθε σωµατιδίου 
τη χρονική στιγµή t+∆t είναι:  

ui(t+∆t)=ui(t)+αi(t)∆t

ενώ η θέση του δίνεται από τον 
τύπο:

ri(t+∆t)=ri(t)+ui(t+∆t)∆t

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions

Το σύστηµα που προσοµοιώνεται περικλείεται σε µία 
κυψελίδα και η κυψελίδα αυτή επαναλαµβάνεται στις 
τρεις διαστάσεις. 
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Τα βιολογικά ερωτήµατα

Σταθερότητα πρωτεϊνών, ευελιξία, διακυµάνσεις 
διαµόρφωσης και ταχύτητες διακύµανσης – τοπικές 
κινήσεις που σχετίζονται µε τη δηµιουργία/διάσπαση 
υδρογονοδεσµών και τις αλληλεπιδράσεις διαλύτη ή 
ιόντων µε το βιοµόριο – µοριακή αναγνώριση -
αλληλεπιδράσεις µεταξύ πρωτεϊνών ή µεταξύ 
πρωτεΐνης-DNA - πρόσδεση ενζύµου-
υποστρώµατος – µελέτη της πορείας αναδίπλωσης 
πρωτεϊνών - ∆υναµική µεµβρανών – µεταφορά 
ιόντων σε βιολογικά συστήµατα 


