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01/09/2023 - TPEXOYZA Mdtpa, EM\aSa
EMIKOYPOZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN, MANEMIZTHMIO NATPQN

Blopoprakniy Mnxavikr (PEK 693/13-3-2023 t.I")

Emyopnynoelg Epeuvag:

1. Horizon Europe (HORIZON) Marie Sktodowska-Curie Actions Doctoral Networks (MSCA-DN) 2022,
101119442-PhotoCaM - "Photosynthetic Antennas in a Computational Microscope: Training a new generation of
computational scientist" (cUVOALKOG TIpoUTIoAOYLOpOG: €2.589.847,19, BonBds Zuvtoviatric UPAT €240.098,39;
Pl: Vangelis Daskalakis).

2. EM\nVIKO 16pupa Epguvag kat Kawvotopiag - EALIA.E.K. epeuvntikn ipdtacn No. 14775 SA3. BLOETILOTAES -
Emiotripeg Zwng, "SUNDIAL - Seeing Diatoms under a Computational Sunlight". Zuvtoviatric UPAT €207.000;
Pl: Vangelis Daskalakis

3. Cyclone 2022A mpooPBacn mapaywyng pro22a103s1 - " Fucoxanthin - chlorophyll protein (FCP): from
monomers to tetramers", 150.000 GLU-core hrs oto Cyclone. Pl: Vangelis Daskalakis

4. MpooPaon mapaywyng No. EHPC-REG-2023R01-128 EuroHPC Regular Access Call "Peptaibols: How to kill
a bacterium", 6.400.000 CPU-core hrs on MeluXina. Pl: Vangelis Daskalakis

01/05/2022 - 31/08/2023 Aepecdg, Kutpog
ANANAHPQTHZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN, TEXNOAOTIKO MANEMIZTHMIO
KYTTIPOY

Emtyopnynoelg Epeuvag:

1. European High-Performance Computing Joint Undertaking (EuroHPC JU) pdypappa EHPC-
REG-2021R0021 "Peptaibols: How to kill a bacterium", otov YnieputtohoyLotr) MeluXina (AouepBoupyo), 2.0
mn std-cpu-core hrs, w¢ cuvtoviotrg (ATp 2022 - OKT 2022)

2. Erasmus+ Atoptkn Kwvntikétnta Ekpabnong - Kwntikdtnta peAwv AEM yia Stéaokaiia kat ekpdonon,
Queen Mary University of London (Mdng 2022)

31/12/2014 - 30/04/2022 Aepeodg, Kutpog
EMIKOYPOZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN , TEXNOAOTTKO MANEMIZTHMIO
KYMNPOY

EmiiyopnynoeLg Epeuvag:
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1. 13th Call Cyclone (lvotitoUto KOttpou) - "Molecular Dynamics of LHCII trimer complex at quenched and
light harvesting states based on Free Energy Minima" (~1.0mn std-cpu core hrs), cuvtoviotrig (ATtp 2021 -
Map 2022).

2. GRnet 10th Project ARIS CYP2D6-DYN "Correlation between CYP2D6 variants and their metabolic activity
by Molecular Dynamics Simulations" (3.5mn std-cpu core hrs), cuvepydtng (Map 2021 - def 2022)

3. PRACE DECI-16 16DECI0015 DynLHCX “The structure and dynamics of the photoprotective protein LHCX1
in diatoms” 5.0mn std-cpu core hrs, cuvtoviotric (louv 2020 - Mdan 2021).

4. PRACE COVID-19 COVID19-41 “Epitope vaccines based on the dynamics of mutated SARS-CoV-2 proteins
at all atom resolution”, emyoprjynon o€ uTtoAoyLoTkd Xpovo 18.0mn std-cpu core hrs @)oliot-Curie Rome
(CEA/GENCI, France) (Man 2020 - Nos 2021)

5. COST Action CA18234: “Computational materials sciences for efficient water splitting with nanocrystals
from abundant elements”, Emutpomry Awaxeiplong (Amp 2020 - 2024), péhog Aéoung Evepyewwv 2 -
lpogopowwaelc Moptakric Auvautknig.

6. PRACE DECI-15 15DECI0328 LHCPSSalt “LHCII-PsbS complex conformations under varying salt content”
~4.0mn std-cpu core hrs, ouvtoviotrj¢ (June 2019 - May 2020).

7. PRACE project 2018194641 criLyoprjynon O€ UTIOAOYLOTIKO Xpovo 17.0mn std-cpu core hrs @SuperMUC
HPC (Leibniz Supercomputing Centre). “CDynLHCII - Clustering Dynamics of the major Light Harvesting
Complexes (LHCII) of Photosystem Il under Photoprotection”, guvtoviotrj¢ (Attp 2019 - Map 2020).

8.16pupa Mpowbnong ‘Epeuvag (Kumpog) POST-DOC/0916/0049 (~160.000 Eupw) «Evepyoroinan tng
Pwronpootaciag Ot TMPWTEIVEG-KEpaie¢ Tou Pwrtoouatriuatos Il pe Moplakés [1pooopolWasls  Kat
®aouarookomnia Raman» cuvtoviotrg (OKT 2018 - Map 2022).

9. Interreg EAAGSac-Kutpou, BIOMA «Amokevtpwuévn Staxelplan twv BloamoBAritwy kat aéiomoinan toug pe
XPrion eVAAAGKTIKWY KatL KalvotOuwy auatnudtwy emeéepyaaiagy.

10. AleBviko mpoypappa kwvntkotnrag HPC-Europa3 (HPC17K4FRZ, 672.000 std cpu-core hrs) kat Opdda
Epeuvntikng Epyaciag Mpooopolwong Zuotnuatwv pe KBaviky Mnyaviki (TRG-gm3, 2019) katd 1n
ZaBBatikn adeta (2018, 2019). Tunua Puokig kat Emotnuwy Mng (Topéag Blowuolkng), MavemiotripLlo
Jacobs, Bpéun, Ml'eppavia (Zemt 2018 - PP 2019).

11. Cy-Tera-LinkSCEEM, PRACE HPC, GRnet ARIS eTiLYopnyrO€LG O€ UTTIOAOYLOTLKO XpOVo (standard core-hours)
~7.0mn OUVOALKA yla Ta €peLVNTIKA Tipoypdupata: prol14b114s1, pro14b105s1 and pro15a113s1,
pro15b104, pro16a105, pro16b103, pro17a103, pro17b101, , Ispre400, Ispre410, , PRACE DECI-13 LHCFlex,
PRACE DECI-14 AIMDPSII, GRnet preparatory ARIS “ADHDyn” & “LHCIIPsbS” w¢ auvtoviotri¢. GRnet 7th Call
ARIS project “LHCIICRYSTAL” 3.0 mn std cpu-core hrs, auvepydtng.

12. COST Action CM1401: Our Astro-Chemistry History. ETiitpotr) Alayeiplong (Amtp 2015 - Map 2020).

13. Emyopriynon Kwnukotntag Erasmus yla ekmaideuon (emiokémtng otnv Akadnuia EToTnpwyY g
Toeylag, lvotitouto Opyavikng Xnuelag kat Boxnuelag, Mpaya). Mang 2015.

30/11/2010 - 30/12/2014 Aepecdg, Kutpog
AEKTOPAZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN , TEXNOAOTIKO MANEMIZTHMIO KYTPOY

EmiiyopnynoeLg Epeuvag:

1. Evapktripla Xpnuatodotnon, TexvoAoyLko Mavemiotrpio Kutpou (40.000 €)

2. “Activation and reduction of Nitric Oxide (NO) to laughing gas (N,O) by Nitric Oxide Reductase (NOR) and
heme-copper cbbsz oxidase (Mnyn: 16pupa MNMpowbnong Epsuvag €133.181. TEXNOAOTIA/@ENMIZ/0609/05 (BE):
(2011-2013), wg ouvepyatng (Map 2011 - dgp 2013)

3. Cy-Tera & LinkSCEEM HPC eTtLyopnyroeLg UTIOAOYLOTLKOU Xpovou (860.000 wpeg, standard core-hours),
yla Ta EPELVNTIKA Tipoypdppata: LinkSCEEM Isprob104s1, Ispro13a121s1, pro13b113s1, kat pro14a120) wg
OUVTOVLOTHG.

4. The Deutscher Akademischer Austauschdienst (DAAD)/ German Academic Exchange Service.
Ertyoprjynon yla Aitktuwon ASEMUNDUS (cuvepyaota Mavemotnuiwv Actag/ Eupwrng).

5. COST Action ES1206: Advanced Global Navigation Satellite Systems tropospheric products for monitoring
severe weather events and climate (GNSS4SWEC) - Emutpormy Alaxeiplong & Méhog WG2 (AR&n AmpiAlog
2015)

BapkeAwvn, lotavia
METAAIAAKTOPIKOZ EMIZKEMTHZ YIMNEPYIMOAQOTIZTIKO KENTPO THZ BAPKEAQNHZX (BSC),
TMHMA ©YZIKQN EMIZTHMQN KAI EMIXTHMQON ZQHX

GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY - GRID-COMPCHEM - Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of
Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583 & Ymotpoyia HPC-Europa2

2006 - 2010 HpdkAeLo, Kprjtn, EM\asa
EPEYNHTIKOZ ZYNEPTATHZ INXTITOYTO HAEKTPONIKHZ AOMHZ KAI AEIZEP, ZTO IAPYMA
TEXNOAOTIAYZ KAl EPEYNAZ (ITE) - EAAAAA
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Yrotpowia (GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY - GRID-COMPCHEM - Marie-Curie Host Fellowship for the
Transfer of Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583)

EKMAIAEYZH KAI KATAPTIZH

30/09/1996 - 20/07/2000 HpdakAglo, EAAGSa
ATYXIO XHMEIAZ TMHMA XHMEIAZ, MANEMIZTHMIO KPHTHX

YTotpoleg:

(1) Eloaywyng oto Tunua Xnuetag BpaBeio - Ymotpopla IKY (1996), (2) 1°2°3° & 4° £tog Ymotpowia
Aptloteiag IKY (1996-2000), (3) 3° Etog BpaBeio Aploteiag (Afpog HpakAelou), (4) BpaBeio Aploteiag (Mtuylo),
Maverotrpio KpnAtng - Tunpa Xnuetag (2000).

ALevBuvon Bouteg, 715 00, HpakAeLo, EMAASa | Topéag otoudwv Xnueia | TeALkog Baduog 8.87/10

06/2000 - 07/2006 Heraklion, EAAGSa
AINAQMATA MASTER'S - PH.D TMHMA XHMEIAZ, MANEMIZTHMIO KPHTHX

TitAog Msc: «O pnxaviopog tng oxaong tou eopou O-0 otnv KUTOXPWHLKN ¢ O&elddon Pe tn epappoyn Ttng
Oewplag Tou cuvaptTnoLakol TNG NAEKTOVLAKIG TIUKVOTNTAG KAl (PACHATOOKOTILAG GUVTOVLOHOU Ramany.
TitAog Ph.D: «Bloevepyetikol pnyavicpol tou O, kat tou NO pe tnv €pappoyr tng Bewplag tou
ouVaPTNOLAKOU TNG NAEKTPOVLAKNAG TIUKVOTNTAG.

(1) Grant-in-Aid for Scientific research (Grant-in-Aid for Specially Promoted Research) FY2005. Emiokémtng
umoyrjplos  6tédktopag - Ivotitouto Broemiotnpuwv EOvikoU Ivotitovtou ducikwv Emiotnuwv,
YTtepuTIOAOYLOTLKO Kévtpo, Okaldkt, Altol / lamwvia (2005).

(2) Yrtotpowia IKY yLa TNV €Loaywyr] 0TO PETATITUXLOKO Tpoypappa (2001-2002), (2) Yriotpopia Mapiag
Mavacdakn (2001-2002, 2002-2003).

(3) TitAog Mpoypdupatog: Auvauikri Kat Spactikotnta Twv eV{UULKWVY SLEpyactwy mou mepthauBdvouy v aas
awyo-yaAko o&etédan amné to P. denitrificans: ®aguarookonia kat Oswpntkol YroAoytouol

Xpnuatoddtnaon: Ymoupyelo Maidelag (EAAdSa) - Mubaydpag I (2006)

(4) TitAog Mpoypduparog: Bioevepyetikol Mnyaviauol tou O, kat tou NO pe Ttnv gpappuoyrj tn¢ Bswplag tou
ouvaptnatakou tr¢ NAEKTPOVLaKIG TUkvOTnTag

Xpnuatoddtnaon: Ymoupyelo Maidelag / E.E. HpdkAettog (2002-2005)

(5) TitAog Mpoypduparog: Aoutkr UEAETN TG avaywydong tou povoéetdlou Tou adwtou (nor)

Xpnuatosotnon: Ynoupyelo MatSelag (EAAGSa), Mevikr} Mpappateia Epeuvag kat TeyvoAoylag ITET (2000-2001)

ArelBuvon Bouteg, HpdkAeto, 715 00, Heraklion, ENAGSa | Top€ag oTtoudwv YToAoyLoTLkr) Blowuotki Xnueta
TeAwkog Baduog 9.75/10

FAQZZIKEZ AEZIOTHTEZ

Mntplkr y\wooa/-e¢:  EAAHNIKA
AMIN/-£¢ YAWOOQ/-EG;

KATANOHZH OMIAIA rPA®H
, . Dy Erikowvwvia
Akpoaon Avayvwon Mapaywyr Adyou Adyou
ATTAIKA c2 c2 c2
FAAAIKA B1 B1 B1

Enineba: AT kat A2: Baotkdg xpriotng: B1 kat B2: Aveédptntog xpriotng: C1 kat C2: EUTELpOG XprioTng
MEPIAHNTIKH EKOEZH EPEYNHTIKQN ENAIAG®EPONTQN

Epeuvntikoi Asikteg
51 8NUOCLEVCELG WG APOpa OE TIEPLOSLKA PE OHOTLHN Kplon (44), kepdAala BLBALWYV (6) Kal TIPAKTLKA

ocuvedpiwv (1). Mpwtog cuyypayeéag o€ 21/51 kal aAAnAoypaypwyv cuyypaéag o€ 21/51 SnPOCLEVOELC,
Ttapouotadovtag Loxupr epeuvntikn aveéaptnpla (h-index Scopus 16, Google Scholar 18, i10-index 29).



AnpOCLEVCELG O Kopupala TIEPLOSLKA GTOUC TOUELG TNG BLOYUACLKNC XNHELag, puatlkoxnuelag kat
BlopopLaknig Auvautkn (.. J. Am. Chem. Soc. Proc. Natl. Acad. Sci USA, Biochim. Biophys. Acta, NPG
Sci. Rep., J. Phys. Chem. B-C, Phys. Chem. Chem. Phys., Chem. Commun., J. Biomolecular Struct. and
Dynamics). OpOTLPOG KpLTrG o€ TIepLoSLkd, oTiwg Nature Journals, ACS Physical Chemistry Journals, RSC
Phys. Chem. Chem. Phys., RSC Advances, Springer J. Molecular Modeling (220 kpioeLg o€ TtepLodikd, Web of
Science - publons). OpOTLHOG KPLTAG YLa EPEVVNTLKEG TIPOTACELG O€ KEVTPA YTiEPUTIOAOYLOTWY (High
Performance Computing, HPC) émwg CyTera kat Cyclone oto Ivotitouto Kumtpou, GRNET ARIS HPC - the
National Infrastructures for Research and Technology, CSCS-Swiss National Supercomputing Centre,
Institute for Advanced Simulation (IAS), Julich Supercomputing Centre (JSC), Gauss Centre for
Supercomputing (GCS) and the John von Neumann Institute for Computing (NIC)). Kpttrig yla to
Biotechnology and Biological Sciences Research Council (BBSRC). 43 cuppeToX€G o€ ALeOVr ZUVESpLA -
Zepwvapra, ephapBavopevwy 12 SLalegewy Pe IPOOKANCN . H epeuvnTikr gou Spactnplotnta et
TiepAnYOel oto TeploSikd PRACE DIGEST (/nsight Publishers) ta €tn 2017, 2020.

To Epyactrplo BlopopLakng Auvapikng kat Mnxavikng

H ave€dptntn €peuvnTikr pJou §pactnpldTnTa ETUKEVIPWVETAL OE HEAETEG PBLOYUOLKNG XNUELQG HEYAAWY
BLOAOYLKWY HOPLWV TIOU CUMPHETEXOUV OE SLASLKAOLEG OXETL(OMEVEG MPE TIG E€TLOTAHEG (WNG (BloAoyia,
Blopoplakry Mnxavikr). XTo €Pyactrplo €@ApPOJOUPE UTIOAOYLOTLKEG TEXVIKEG Tou Paciovtal otn
peBodoloyla tng Moplakig Auvvaplkig (MD) , OTWG N PETASUVAPLKY TIOAMAMAWV Pnudtwy, f n
METASUVAULKT TIAPAAANANG avtaAAayr OTo OPAAA-CUYKALVOV OTATLOTIKO OUVOAO, 0 CUVSUAOUO HE TNV
KBavtikr péBodo tou Tuvaptnolakou tng HAektpoviakrg Mukvotntag (DFT). To OTrOLUO TWY JOVTEAWY KAl N
avaluon Twv amoteAeopdtwy (tpoxtwv MD) Baoiletal oe epyoAeia BLomAnpo@oplkns (aiyoplBuotl
aMnAentiSpaong mpwtelvng pe TPWTelvn, Soptkr guBuypdppLlon Kat OAANAOUXLK OpOoAoyla, HOVTEAQ
Markov State). l'a tnv €peuvaA Pag, XPNOLUOTIOLOUKE UTIEPUTIOAOYLOTLIKA ouotripata (HPC, Joliot Curie - Irene
ROME TGCC otn Bruyéres-le-Chatel, Salomon iT4i otnv Togxia, SuperMUC-NG LRZ oto Moévayo, HLRS otn
Itoutydpdn, MareNostrum oto YTEPUTIOAOYLOTIKO Kévtpo 1tng BapkeAwvng) oto TmAaiolo twv
ETILYOPNYOUHEVWY Tipoypappatwy PRACE/ DECI (https://prace-ri.eu/).

H SLTtr) OTTK] TIOU TIAPEXEL O OUVOUAOUOC UTIOAOYLOTIKWY KAl TIELPAPATIKWY TEXVIKWY Bloxnuelag,
BLowuolkrg Kat BLoAoYLKNG XNHELAG KABLOTA TNV opada Pou pld ato TLG TILO KATAAANAEG va PEAETHOOUV
QTIALTNTLKOUG EPEUVNTIKOUG OTOXOUG.

(A) OL tpwtEeiveg aipng

Mpwteiveg aipng (19 SnpocoLevoeLg), kat LSlaitepa ot AMNAETILE PACELG TNG Huoaatpivng (Mb) kat Tng
Kutoxpwpikrg ¢ O&elddong (CcO) pe atpoopatplkd agpta (O, COx, NOX), 1} N SUVAULKT] TWV KUTOXPWHATWY
OTO UETAPBOALOPO PAPUAKWY. ME QUTO TOV TPOTIO TIALPVOUHE TIANPOPOPLEG OXETIKA HE T AELToupyla Toug o€
{wvtavoug opyaviapoug ) tov Tibavo toug poAo wg TeptBarovtikol atoBntripes. To VITpwEeg aviov
amoteAel Eva LoxUpO 0&eLdWTIKS Ttapayovta Kat pla BloAoyikn Se€apevr] yla to NO TIoU EUTIAEKETAL OF
TANBWpa agpoBLwv Blodoylwv cuctnudatwyv. H Muoo@atpivn (Mb) avtidpd pe to vitpwdeg kat Snutoupyet
pLa TipAaovn XpwoTLkr. H Kwntikn elvat apyn, kat tpoxwpd pe cuvappoyr tou NO,” TO00 oTov atpiko Fe
pEéow tou O1 (01-N=02), 600 KaL otn PBWUALKN opada -2 Tng atpng. Exoupe Set&eL mwg n ouvappoyn 1 n
amopdkpuveon tou NO;™ 0To/ atod Tov alpLlkd otdénpo oxetiletatl Kuplwg Pe pua kivnon tng €Akag E, evw n
ouvappoyr tou NO, otn BwUALKN opdda -2 oényetl o€ pla amdkplon amd tnv €Aka F, kat pua
ouyxpoviopevn Kivnon twv eAlkwy E-F. H teAeutala autr] cuyxpoviopévn kivnon opelletal otnv
aMNAeTiiSpaon Twv kataAoimwy Val68 kat lle107 pe tnv vitpo-BvuAlkn-2 opdda. EmumAéoy, n avaywydon
Tou povo&elsiou tou alwtou (NOR) elval to tpito amd ta téooepa eviupa tng dtadlkaolag tng
amovitpotoinong ota Baktnpla, kat UTtELBUVN yLa TNV KATAAUTLKY Ttapaywyr tou agpiou tou yéALlou (N50).
‘EXOUME KAVEL avaopad oTnVv aviyveuon Tou uttovitpwdoug evdlapeocou (HO-N = N-O-) ota vn_n = 1332
cm™!, oto evepyd Sumupnvikd kéVTpo atung b Fe-Feg tng NOR amd to Paracoccus denitrificans. TEAOG, N
aviyxveuon Twv evSLAPECWY TNG avaywyng ToU HopLaKoL o§uyovou o€ VEPO ard TNV KUTOXPWHLKN €
o&elddon (CcO), kaL o TIPOaSLOPLOPOC TNG SOUNG TOUC, ATTOTEAOUV Kalpla onuela HeEAETNG yLa TNV Katavonon
TOU PNXAVLOPoU TG evepyottoinang tou O, Kal TnG AviAnong pwtoviwy amod to Eviupo. Exoupe mpdopata
TIPOTELVEL TIWG TO €yyUG TIEPLBANOV TNG alpng a3 pUBULZEL TLG (PACHATOOKOTILKEG LELOTNTEG TWV EVSLAPECWY
PePPUA (Fe-IV) oTNV KUTOXPWHLKN € 0&eLdaon.

(B) OL kepaieg Tou Pwrtocuctipatog ll

OL kepaieg Tou Pwrocuotipatog Il (17 SNPooLeVCELG), KAl CUYKEKPLUEVA O INXAVLOPOG N QWTOXNHLKNAG
amnooBeong tng eplooelag nALtakng aktivoPBoAiag (Non-Photochemical Quenching, NPQ). To NPQ amoteAet
€Va UNYXavVIoPO pWTOTIPOOoTACaC TWY AVWTEPWY PUTWV Kal AAywv TIoU oxetidetal AUeca e TO
peTaBaMOpEeVo KALPQ, TNV TTapaywyr] avBeKTIKWY QUTWVY, TNV ékAucon O, oTnV atpdopalpa, Tov KUKAO Tou
avBpaka, kKabwg Kat Tnv avgnon Tng YUTLKAG Tapaywyrng. O oxedLaoPOG BLO-PLUNTIKWY HOVTEAWVY TIOU
Bagoilovtal otn pwtoouvBeon Kal To Pwrtocvotnua Il urtopel va 06nyroeL o€ eQapuoyEG OTIWG N TEXVNTN
PWTOOUVBEDN Kal N artoSOTIKOTEPN CUYKOULET PWTOG O€ NALOKA KEALA. MTtopel va ouoyetiotel, og BaBog
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XPOVoU, Pe TN SnuLloupyla avBeKTIKWY QUTWVY o€ Eva PetaBarduevo kKAlpa (auavopevn nALakn
akTwoBoAla, KUpata kavowva, avgnon tng aAatdTNTag o€ £va ouvexw g PBivov Siktuo USpeuonc), OTIWG Kal
ME TNV aVEnon tnNg QUTLKAG TTapaywyns. Qotdoo, EPTIOSLO yla pla artoSoTKOTepN stadikacia
dWTooUVOEDNC ATTOTEAEL TO YEYOVOG TIWG O€ GUVONKEG UPNANG €KBEONC O PWC, OL PWTOCUVOETIKOL
0OpYQVLOHOL EVEPYOTIOLOUV TN PWTOTIPOCTACLA TOUG KAL PETATPETIOUV VA PEYAANO TUAMA TNG YWTOVLAKNG
gvepyeLag og BeppdTnTa. H OXETLKN TTANPOYOPLA yLa TO PNYXAVLOPO aUTO, OE ATOULKN KALYOKA, arouotddet
amo tn debvr) BLPALoypapia. Ot petaBacelg HeTagy TIPWTEIVIKWY SLAPOpPWOEWY ouvhBwg oelovtal o€
€EWTEPLKOUG TTapAyoVvTeG. H yvwaon autr) odnyel otov éAeyx0o Tng TPWTEIVLKAG Spdong. NMpdoypata
OAOKANPWOAE PLag Jeyaing KAlpakag pocopoiwaon (150pus) Tou gactkoU xwpou tng pellovag
dwtoouvBeTikng Kepalag Il, pe Bdon €va ekTteVEG GUVOAO aTIO EEWTEPLKOUG TTIAPAYOVTEG. TA HOVTEAA LAG TOU
LHCII og atopiKr] KALHaKa TIapEXOUV TO TIANPEG UTTIOAOYLOTIKO TTAAloLo yia tn petaBaon tou LHCII petagu uo
KATAOTACEWV: TNV HEXPL TIPOTIVOG AyVWOTN SLAPOPPWOT CUYKOULSHG PWTOG OE ATOHLKN KALPaKa, Kat Tnv
kataotaon andoBeong (quenched) eplooelag eveépyeLag. Ma To oKOTIO AUTO PEAETHOAUE OE HOVTEAA OAOUG
TOUG KUPLOUG TTApAYOVTEG TIOU oxeTidovTal PE To pnXxaviopo NPQ, kat TtpokaAoUv aAAayeg oTn SLapop@waon
Tou LHCII. Qotdo0, akdpa Kal PETA TNV EKTETAPEVN AVAAUON TWV PeTaBdocwy otn Stapdppwon tou LHCII,
Sev Kateotn Suvatr) n eUPean VO KABOPLOTLKOU SLAKOTITN PETAEY TWV KATACTACEWY CUYKOMPLENG Kal
amooBeon, avaPopLKA P TLG AAMNAETILEPACELS TWV XPWOTIKWY (XAWPOPUANEC - KapoTeVoELSN).
ZUMTIEPACHATLKA, OL HEAETEC PAG PETATOTILOAV TO EVSLAPEPOV TNG ETILOTNHOVLKNG KOWWOTNTAG OTO TIESL0 TG
PWTOTIPOOTACLAG, Ao TNV eKTETAPEVN SetypatoAnia Stapoppwaoewy tou LHCII, oto pdBANpa TG cwotng
TIEEPLYPAPNG TWV AANAETILEpAoewV peTtadl XpwoTikwy otnv kepata LHCII (Tr.x. ye akpLBeig peBddoug
KBavtikng Xnuetag).

(C) OL TpwTtEiveg TOU VEOU KOopwVvoiol SARS-CoV-2

OL TIPWTELVEG TOU VEOU KOpWVoioU SARS-CoV-2 (3 8NMOGLEVCELG), KAl ELSLKA N SUVAMLKN TNG KUPLAG
TIPWTEACNG TOU, OTIWG KAl TNG TIPWTELvNG voukAeokaPisiou (NC). ExeL Tipotabel Ttwg N SLapdp@won JLag
TPWTElVNG o€ éva KPUOTAAO aTEXEL TIOAL ard Tt SLapgdpPwWon TIoU aTIoKTA o€ SLAAuA ) o€ {WVTEG
opyavlopoug kal n otola elvat LdLaitepa onpavtkn otn @appakoloyia. H pgBodog MD elval Ldavikn yla tn
Slepelivnon Twv SLAPOPPWOEWY AUTWV. EXOUNE KATAPEPEL VA PHETATPEYOUE TLG OTATLKEG KPUOTAAALKES
Sopeg Twv MPro/ NC o€ SLapop@WOELG TTOU aTtavTwVTdL oTnV TtaboAoyia Tou LU Kat oxeti{ovtal Pe Tnv
katamoAgunon tng COVID-19. ETLTAE0V €x0UPE TIPOOSLOPLOEL TIG SOPEG U0 PUOLKWV TIPOLOVTWVY TIoU
Tipoayouv: (a) tnv e§acBevian tng evepyolg Hoperg tou Stpuepoug tng MPro kat (B) tnv e§acBevion tng
aAMnAeTtiSpaong tng NC e TLG LUTTIOPTIVEG. OL LUTIOPTIVEG HETAPEPOLV TIPWTEIVIKA POpLA attd TO
KUTTApOTIAQOHA OTOV TTUPrVa, €va LSLaltepa onNPAvVTLKO OTASLO yLd T HETAPOPA TOU ULKOU YEVETIKOU
UALKOU OTOV TTUPHVA TOU KUTTAPOU - EEVLOTH KAL TOU TIOAAATTAQCLACHOU ToU LoU.

(D) H 6eppootabepotnta MPWIEIVWY

H Ogppooctabepotnra MPWTIEIVWY (2 SNUOOCLEVCELG) KAl ELSIKOTEPA HLAG YUXPOPIANG OAKOOALKIG
apudpoyovdaong. EXOUHE avamapayel TN SUVAPLKN TNG TIPWTEVNG UTIO aKpaleg BEPUOKPACLAKEG CUVONKEC,
WOoTe va evioyUoOUPE TNV TAnpowopila amd tnv emilucn tg SopNAG TNG AAKOOALKAG agudpoyovdong
(MoADH) amé to Yuxpopro Baktriplo Moraxella sp. TAE123 pe kpuotaloypagia aktivwv X o€ availuon 1.9
A. OL tpocopoLWoELg MOPLAKAG AUVALKNG TTIOU TIPAYHATOTIOLBNKAY £5€LEQV EKTETAPEV KLVNTIKOTNTA TWY
kataholnwv tng MoADH og unAgg Beppokpacieg. H avaAuon KUpLWY CUVLOTWOWY TWV SLAKUPAVOEWY OTLG
KLVAOELG TWV KATaAolTwyv tNG MoADH Katédel&e pla petaBaon avolXTrG—KAELOTAG SLapop@wong Kuplwg
otoucg 280 K.

(E) OL MeA€teg otn SuvapLkn SLtaAuong (cUoTNHA AAATOG - OPYAVLKWY - VEPOU)

Ol peAéteg otn SuvapLkn SLtaAucong (cUGTNHA AAATOG - OPYAVLKWYV - VEPOU) (4 SNHOGLEVCELG) APOPOUV
0Tn QUOLKOXNHELO TNG SUVAULKAG TWV HOPLWV VEPOU KAl amoTeAOLV TN BAcon yla TPEXOUCEG HEAETEG OTO
medlo NG aMnAeniSpaong TpwTelvwy Pe SLAAUTEC (protein hydration dynamics), aAAG kal o€ autd Twv BLo-
HLHNTIKWVY PEPBpavwy apardtwong.

(F) To cuotnpa CRISPR-Cas9

To cUotnpa CRISPR-Cas9 system (2 Snpocieucelg) otoxeVeL Kal eMeEPYALETAL CUYKEKPLUEVES
aAANAouxieg DNA 0TO YEVETLKO UALKO, EKUETAAEUOPEVO TOUG INXAVLOHOUG eTiLSLOpBwong ota kuttapa. To
ocuotnua amoteAeitat and svo pépn: to éviupo Cas9 kat pla aAnAouyia-o6nyo RNA Tou elvat
CUPTIANPWHATLKI 0To 0toXo DNA. H epeuvnTikr] Hag SOUAELA ETILKEVTPWVETAL 0T BEATLOTOTIOWNON TNG
e€elblkeuong Tou ouoTrpaTog Kat otn Pelwaon Ttou Asttoupytkol peyeBoug tng Cas9 yla amoSoTkOTePN

xoprynon.
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Common Principles, Heraklion-Crete, Greece, 25 November 2017 (invited talk).

18. Daskalakis V, loannidis NE, Papadatos S. 79™ Harden Conference - Oxygen Evolution and Reduction -
Common Principles: Tuning of a conformational change in CP29 from spinach: from Light Harvesting to
Photoprotection, Innsbruck Austria, 16-20 April 2016 (Poster+Talk).

19. Daskalakis V and Pinakoulaki E. New Biological Frontiers llluminated by Molecular Sensors and
Actuators meeting being held in Taipei, Taiwan, June 28 - July 1, 2015. Abstract titled “Globin Nitrito Heme
Fe-O-N=0/ 2-Nitrovinyl Species: Impications for Myoglobin Helices Dynamics”, fixed-participants meeting.

20. Organizational Committee “12™ Greece-Cyprus Conference on Chemistry 2015", 8-10 May 2015,
Thessaloniki Greece

2009 - 2014
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21. Daskalakis V, Hadjicharalambous M, Charalambous F Ice 1, crystal stability and growth in the presence of
glyoxal Secondary Organic Aerosol and Carbon Dioxide. 13th Quadrennial IGACGP Symposium 13th IGAC
Science Conference on Atmospheric Chemistry (IGACGP, IGAC 2014), Brazil, Natal, 22-26 September, 2014.

22. Daskalakis V, Hadjicharalambous M Probing the Effects of Atmospheric Pollutants on Ice Nucleation.
International Conference on Scientific Computing 2013 (CSC 2013), Paphos, Cyprus, 3 - 6 December 2013.

(Invited talk).

23. Daskalakis V, Varotsis C The structure of the Hyponitrite in Nitric Oxide Reductase (NOR).
Biophysical Society (BPS) 57th Annual Meeting in Philadelphia, Pennsylvania, February 2-6, 2013.

24. Daskalakis V, ASEMUNDUS Networking seminar in Korea. Erasmus Mundus programme to enhance
quality in higher education through scholarships and academic cooperation between Europe and the rest of
the world. Seoul, Korea, May 15-16, 2012.

25. Daskalakis V, Farantos S C, Varotsis C Tuning heme functionality: the cases of Cytochrome c Oxidase and
Myoglobin Oxidation, 12th International Conference on Computational Science and Applications (ICCSA
2012), June 18-21, Salvador de Bahia, Brazil, 2012. (Best paper Award)

26. Daskalakis V, Varotsis C Probing the effect of the proximal and distal to the heme a3 environments in the
Cytochrome c Oxidase dioxygen reaction, 15" International Conference on Biological Chemistry (ICBIC15), 7-12
August, Vancouver, Canada, 2011.

27. CD-ADAPCO, STAR-CCM+ Training School, 10-12 May 2011, London, UK.

28. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C QM/MM Calculations on Cytochrome ¢ Oxidase: Probing of
electron and proton pump coupling, TAM 2010 MEETING, Helsinki 15-17 June 2010.
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29. Expanding the Frontiers of Molecular Dynamics Simulations in Biology, 23-25 November, Institu d’
Estudis Catalans, Barcelona - Spain, 2009 (Joint BSC - IRB Barcelona Conference).



30. Aug. 31 - Sept. 5 2009: Summer School on Simulation Approaches to Problems in Molecular and Cellurar
Biology, Miramar Palace, San Sebastian, Spain. Cecam (Centre Europeen de Calcul Atomique et Moleculaire),
under Psi-K scholarship.

31. Daskalakis V, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C Towards the Understanding of His411-Fe!V=0 Spectroscopic
Properties in Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase + O, Reaction: A Theoretical QM/MM, MD Approach,
14™ International Conference on Biological Inorganic Chemistry (ICBIC14), 25-30 July, Nagoya, Japan, 2009.
SBIC (The Society of Biological Inorganic Chemistry) Poster Award for outstanding contribution.

32. Porrini M, Daskalakis V, Farantos SC, Varotsis C Heme cavity dynamics of photodissociated CO from ba s
cytochrome c oxidase: The role of ring-D propionate, 10™" Congress in Chemistry Greece - Cyprus, 2-4 July
Heraklion, Greece, 2009.

33. a. Daskalakis V, Farantos C S, Varotsis C Assigning Vibrational Spectra of Ferryl-Oxo Intermediates
of Cytochrome ¢ Oxidase by Periodic Orbits and Molecular Dynamics,

b. Daskalakis V, Varotis C Cytochrome ¢ Oxidase + O, reaction intermediates as probed by Density
Functional Theory: The Proximal and Distal to heme a3 effects,

c. Daskalakis V, Varotsis C Theoretical Studies of Metal-NOx species, isolated and in aqueous
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34. 15-18 Sept. 2008: Cost Training School On Molecular And Material Science Grid Applications -
Trieste, Italy.

35. Gervasi O, Farantos S C, Daskalakis V, Giatromanolakis M The Study of cytochrome c Oxidase on the EGEE
Grid, 3d EGEE User Forum, Clemont-Ferrand, France, 2008.

36. Daskalakis V, Giatromanolakis M, Farantos SC, Gerbasi O EGEE: Applications in Classical and Quantum
Molecular Dynamics, First Hellas Grid User Forum, Athens, Greece, 2007.

37._Daskalakis V, Farantos S, Varotsis C Protein dynamics and spectroscopy for ferryl intermediate of
Cytochrome c Oxidase: A molecular dynamics approach, International Conference of Computational Methods
in Sciences and Engineering (ICCMSE 2007), Corfu, Greece, 2007. (Award for Best Presentation, by the
Organizing Committee of ICCMSE)

Publication: Protein Dynamics and Spectroscopy for Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase: A Molecular
Dynamics Approach, AIP Computation in Modern Science and Engineering, Proc. 963(2): 31-34 (2007).

38. Pinakoulaki E, Ohta T, Daskalakis V, Aggelaki M, Kitagawa T, Ludwig B, Varotsis C, ISBC2006, Konan
Fiber, Fiber, Konan University, Japan, 2006.

39. Daskalakis V, Frudakis G, Varotsis C DFT Study of endoperoxides and their intermediates in Fe(ll) cleavage of
the endoperoxy bridge, 19" National Conference in Chemistry, Heraklion, Crete, Greece, 2002.

AKAAHMAIKA KAI AIOIKHTIKA KAOHKONTA

01/09/2023 - TPEXOYZA
Navemiotipio Natpwv

1. Associate Editor, Frontiers in Chemistry, Theoretical and Computational Chemistry section

01/12/2010 - 31/08/2023
TexvoAoyiko Mavemiotipro Kumtpou

1. MéAog Tou ZupBouALou TNG ZXoANG MewtexVikwy ETlotnpwyv kat Alayeiplong MeptBaAiovtog (2022-2023)
2. ZuykAntwkn Emitpom) Zuotnpatwyv MAnpowopikig kat TexvoAoyiag (ZMT) (2012-2018)

(a) AvabBewprioeig Tou etrjotou podmoloytauoU tou Maveriatnuiou mou apopd tnv Yrnnpeoia ZM1T

(b) Emuzportrj tou Epyou IdM (IAM) yia tnv evowpudtwaon tou “Identity Access Management” ata mAnpogoptakd
ouatiuata tou Teyvodoyikd Mavemiotiuto Kumpou

(c) Emzpomnr yia to Epyo «Aoyiapitkd Microsoft yla gottntéc»

(d) Emutportn yta tnv MOALTIKY} Kal TOUG Kavoves mpdafacn ato SLadlktuo amd Toug xproTteg Tou TeyvoAoylkou
Mavemotnuiov Kumpou

2. Emutpomn MNpomrtuxtakwy & METATITUXLOKWY ZTTOUSWYV Tou Turpatog (2011-2023)

3. Emutpomnn AtacgpdAiong Mowdtntag tou Turpatog (2011-2018)

4. Tnv Ad hoc Emtitport) Movadwv ECTS tou TexvoAoylkou Maveriotnuiou Kumpou (2014)

5. Tnv Ad hoc Emitpom] yLa to «Avolxto NavemniotipLo» (2016-2023)



6. Tnv Emitporr) NMaykomplwyv E§gTdcewy yLa tnv eloaywyr otnv Avwtepn Ekmaidsuon Kompou-EANGSAG
(2014)

7. MEAOG TNG EPOPEUTLKAG ETLTPOTING YLa TNV EKAOY Twv AKASNPAKWY PEAWV Tou ZupBouliou tou
Mavemiotnuiou (2012)

8. Méhog tng emLtportrig RAC yLa Katavopr| UTIOAOYLOTLKOU xpdvou oto Cyclone (lvatitouto Kutpou)

EKMAIAEYTIKO EPIO
Avegaptntn Aldackaliia

Navemotipio Matpwv, Tpnpa Xnuukwv Mnxavikwv (Mpomrtuxiakd): (1) CHM-163 Epyaotrplo
YroAoylotwy (Xeltpepvo EEAunvo 2023-2024), (2) CHM-363 Eltcaywyr] otov Mpoypappatiopo - Oswpla &
Epyaotriplo (Xelpepvd e€aunvo 2023-2024)

Navemotiuo Matpwv, latpikh ZxoAn: (1) MeBodoloyla otnv Epeuva Bloemotnuwv BIE (2024) -
MpOCOUOLWOELG BLOPOPLAKWY AAANAETILE pATEWVY.

Texvoloyiké MavemiotAuro Kompou (Metamtuyiakd): (1) YmoAoytotikr MeptpaAloviikn Xnpeia,
Broxnpeia kat BroAoyia (Eapwva egapnva 2012-2017), (2) Ewdikad Ofpata otnv MepipaAlovriki

Broemiothipn (POvontwpvo eEdunvo 2014)

Navemotiuro Kpntng, Tunpa BloAoyiag (emiokeMTng): «®PQTOZYNOEZH: H (pwtoouveEeTLKR pnxavi
OTO HLKPOOKOTILO TG MOopLAKAG AUVAMLKIG», OTO PETATITUXLAKO TIpoypappa «Moplakr) kat Epappoopevn
BloAoyia dutwv - Mpdaolvn Blotexvoloyla» (Xelpgepivo EEGunvo 2023/ Eapvd EEaunva 2019-2022)

MNavemotulo KpAtng, latpikn ZXoAn (ETMLOKEMTNG): «ZTO HLKPOOKOTILO TNG MopLakng Auvapikng»,

OTO PETATITUXLAKO TIpOYpappa «BlomAnpooptkr» (PBvortwpvé E§aunvo 2021)

Texvoloyiké MNavemiotpLo Kumpou (Mpomrtuxiakd): (3) YroAoylotikd MepitfaAloviikd Movtéla &
Etcaywynl oto MATLAB (Eapwd €aunva 2011-2020) (4) MovtéAa Awacmopdg (POwomwplva eEdunva

2011-2020), (5) Puowkn MepLBaAAovtog (POwoTwpvo e&dunvo 2011), (6) ApxéGg OeppoSuvapLKAG &
Xnpwkng Kwvntikng (Eapwvd e€dunva 2011-2012), (7) Epappocpévn O@gppoduvapikn Il (Eapwva EEdunva
2020-2022), (8) Auvapikn MNpocopoiwon Zuctnpdatwv pe tn PorBsia H/Y (POBwvotwplvd €apnva
2019-2022), (9) MaB®npartwka 1 (Atagopikeg EELowoelg) (POBvoTtwpLva EEaunva 2021-2022), kat (10) Puckn
Il (HAekTpLOPOG - MayvnTLopog - HAekTpopayvnTlopog) (Eapwvé EEdunvo 2022).

AIAAZKAAIA:

Evéewktiky Alota pabnudtwv mou pmopw va Ssdfw aveEdptnta: Mevikr Xnuela, Bioyxnueta I-1l, Blo-
MaBnpatika, Puoikoxnueta - Ogppoduvaptkn, Pacpatookotiia, Blootatiotikr, YmoAoyLotikr) BloAoyia,
Aopikr) BuoAoyia, TMpoypappatiopog, Aopry kat Aesttoupyla [Mpwtelvwy, Mpooopoiwon BloAoylkwy
Tuotnudtwy: pébodol PoPRAePNC Soung.

AEZIOTHTEZ AIOIKHZHZ KAI HFEZIAZ
Akadnpaikn KaBodnynon

Navemotipio Natpwyv (2023 - orjpepa)

Abaktopikég Epyaoieg/ Ymoyrjpiol Aisdktopeg (Ph.D):
Evepyol (2): ©copdavn lwongiva Zoucdavn, Boutheina Zender

Epeuvntikol Zuvepydreg:
Evepyol (2): Aptadvn KwvotavtomouAou (petadldéaktoplkdg), Kwvotavtivog XatdnkupLakog (EpEuVNTLKOG
ouvEPYATNC)

Mpomtuyiakés AumAwpatikég Epyaoieg (Mruyio)
Evepyol (1): Avactaoia lakwBou

Zuppetoyr) otnv Emutpontry A§toAdynong Aibaktopikwv AatptBwv:
1. ZwtApng ZepBeag (Maveriotrpio Kprtng, Tuiua BloAoyiag)
2. Mapta MoAuxpovakn (Mavemotrpto KpAtng, TuApa Xnuetag)

TexvoAoyiko NavenmiotiuLo Kumpou (2010 - 2023)

Mpomtuytakés AumAwpatikég Epyaoieg (Mruyio)



OAOKANPWHEVEG (9): XapahduToug PeRpwvia, lwdvvou Neowuta, Mavaylwwtou dwotrpa, Nedpyou Elprivn,
Anuntplou A. Kwvotavtivog, Mewpylou A. Mewpyla, EAeuBeplou Avtwvng Bopkd dPAwpa, XapaAdutoug
Avépeag, Mahadng K. Avépeac, Katowvn Navaylwta

Metamtuyiakés AtmAwpatikés Epyaoaies (S{miwpa Master’s)

OAOKANPpWHEVEG (5): Xapalautoug PeBpwvia, lwavvou Neoguta, Manaddtog Zwtrpng, Avr Xpuoagpoudn
(og ouvepyaotia pe to Turua BlroAoyiag, Mavemotriuto KpAtng), Aavdn Mapta Kotlapmdaon (og cuvepyaoia
he TNV latplkr ZxoAr tou Mavemotnuiou Kprtng kat to lvotitouto MANPopopLkr¢ Tou I8puuatog Epeuvag
kat TexvoAoylag).

Abaktopikég Epyaoieg/ Ymoyrjpiol Aisdktopeg (Ph.D):
OAoKANPWUEVEG (1): ZaAdpex Avaotaoia
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                     <p>Βιομοριακή Μηχανική (ΦΕΚ 693/13-3-2023 τ.Γ’)</p><p><br></p><p>Επιχορηγήσεις Έρευνας:</p><p class="ql-align-justify">1. Horizon Europe (HORIZON) Marie Skłodowska-Curie Actions Doctoral Networks (MSCA-DN) 2022, <strong>101119442-PhotoCaM</strong> - "<em>Photosynthetic Antennas in a Computational Microscope: Training a new generation of computational scientist</em>" (συνολικός προϋπολογισμός: <strong>€<em>2.589.847,19</em></strong><em>, Βοηθός Συντονιστής</em> UPAT <strong>€<em>240.098,39</em></strong><em>;</em> PI: Vangelis Daskalakis).</p><p>2. Ελληνικό Ίδρυμα Έρευνας και Καινοτομίας - ΕΛ.ΙΔ.Ε.Κ. ερευνητική πρόταση No. 14775 SA3. Βιοεπιστήμες - Επιστήμες Ζωής, "SUNDIAL - Seeing Diatoms under a Computational Sunlight". <em>Συντονιστής</em> UPAT <strong>€<em>207.000</em></strong><em>;</em> PI: Vangelis Daskalakis</p><p class="ql-align-justify">3. Cyclone 2022A πρόσβαση παραγωγής: <strong>pro22a103s1</strong> - "<em>Fucoxanthin - chlorophyll protein (FCP): from monomers to tetramers</em>", <strong>150.000 GLU-core hrs</strong> στο Cyclone. PI: Vangelis Daskalakis</p><p class="ql-align-justify">4. Πρόσβαση παραγωγής<span style="color: rgb(33, 33, 33);"> No. EHPC-REG-2023R01-128 </span><strong style="color: rgb(33, 33, 33);">EuroHPC Regular Access Call </strong><span style="color: rgb(33, 33, 33);">"</span><em>Peptaibols</em>: <em>How to kill a bacterium</em><span style="color: rgb(33, 33, 33);">", </span><strong>6.400.000 CPU-core hrs</strong> on MeluXina. PI: Vangelis Daskalakis</p>
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                     <p>Επιχορηγήσεις Έρευνας:</p><p>1. European High-Performance Computing Joint Undertaking (<strong>EuroHPC JU</strong>) πρόγραμμα <strong>EHPC-REG-2021R0021</strong> "<em>Peptaibols: How to kill a bacterium</em>", στον Υπερυπολογιστή MeluXina (Λουξεμβούργο), 2.0 mn std-cpu-core hrs, ως συντονιστής (<strong>Απρ 2022 – Οκτ 2022</strong>)</p><p>2. Erasmus+ Ατομική Κινητικότητα Εκμάθησης – Κινητικότητα μελών ΔΕΠ για διδασκαλία και εκμάθηση, Queen Mary University of London (<strong>Μάης 2022</strong>)</p>
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                 Τμήμα Χημικών Μηχανικών , Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου
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                     <p>Επιχορηγήσεις Έρευνας:</p><p>1. 13th Call <strong>Cyclone</strong> (<strong>Ινστιτούτο Κύπρου</strong>) - "Molecular Dynamics of LHCII trimer complex at quenched and light harvesting states based on Free Energy Minima" (~1.0mn std-cpu core hrs), συντονιστής (<strong>Απρ 2021 – Μαρ 2022</strong>).</p><p>2. <strong>GRnet 10th </strong>Project ARIS <span style="color: rgb(0, 0, 0);">CYP2D6-DYN "</span>Correlation between CYP2D6 variants and their metabolic activity by Molecular Dynamics Simulations<span style="color: rgb(0, 0, 0);">" (3.5mn std-cpu core hrs), συνεργάτης </span>(<strong>Μαρ 2021 – Φεβ 2022</strong>)</p><p class="ql-align-justify">3. <strong>PRACE DECI-16 16DECI0015 DynLHCX </strong>“The structure and dynamics of the photoprotective protein LHCX1 in diatoms”<strong> </strong>5.0mn std-cpu core hrs,<em> συντονιστής </em>(<strong>Ιουν 2020 – Μάη 2021</strong>).</p><p class="ql-align-justify">4.<strong style="color: black;"> PRACE COVID-19 COVID19-41</strong><span style="color: black;"> “Epitope vaccines based on the dynamics of mutated SARS-CoV-2 proteins at all atom resolution”, επιχορήγηση σε υπολογιστικό χρόνο 18.0mn std-cpu core hrs @Joliot-Curie Rome (CEA/GENCI, France) </span>(<strong>Μάη 2020 – Νοε 2021</strong>)</p><p class="ql-align-justify">5. COST Action CA18234: “Computational materials sciences for efficient water splitting with nanocrystals from abundant elements”, Επιτροπή Διαχείρισης (<strong>Απρ 2020 – 2024</strong>), μέλος Δέσμης Ενεργειών 2 – <em>Προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής</em>.</p><p class="ql-align-justify">6. <strong>PRACE DECI-15 15DECI0328 LHCPSSalt </strong>“LHCII-PsbS complex conformations under varying salt content”<strong> </strong>~4.0mn std-cpu core hrs,<em> συντονιστής </em>(<strong>June 2019 – May 2020</strong>).</p><p class="ql-align-justify">7.&nbsp;<strong>PRACE project 2018194641</strong> επιχορήγηση σε υπολογιστικό χρόνο 17.0mn std-cpu core hrs @SuperMUC HPC (Leibniz Supercomputing Centre). “CDynLHCII - Clustering Dynamics of the major Light Harvesting Complexes (LHCII) of Photosystem II under Photoprotection”,<em> συντονιστής </em>(<strong>Απρ 2019 – Μαρ 2020</strong>).</p><p class="ql-align-justify">8.&nbsp;Ίδρυμα Προώθησης Έρευνας (Κύπρος) <strong>POST-DOC/0916/0049 (~160.000 Ευρώ) «</strong><em>Ενεργοποίηση της Φωτοπροστασίας στις πρωτεΐνες-κεραίες του Φωτοσυστήματος ΙΙ με Μοριακές Προσομοιώσεις και Φασματοσκοπία Raman</em>» συντονιστής (<strong>Οκτ 2018 – Μαρ 2022</strong>).</p><p class="ql-align-justify">9.&nbsp;Interreg Ελλάδας-Κύπρου, ΒΙΟΜΑ «<em>Αποκεντρωμένη διαχείριση των βιοαποβλήτων και αξιοποίησή τους με χρήση εναλλακτικών και καινοτόμων συστημάτων επεξεργασίας</em>».</p><p class="ql-align-justify">10.&nbsp;Διεθνικό πρόγραμμα κινητικότητας HPC-Europa3 (HPC17K4FRZ, 672.000 std cpu-core hrs) και Ομάδα Ερευνητικής Εργασίας Προσομοίωσης Συστημάτων με Κβαντική Μηχανική (TRG-qm3, 2019) κατά τη Σαββατική άδεια (2018, 2019). Τμήμα Φυσικής και Επιστημών Γης (Τομέας Βιοφυσικής), Πανεπιστήμιο Jacobs, Βρέμη, Γερμανία (<strong>Σεπτ 2018 – Φεβ 2019</strong>).</p><p class="ql-align-justify">11.&nbsp;Cy-Tera-LinkSCEEM, PRACE&nbsp;HPC, GRnet ARIS επιχορηγήσεις σε υπολογιστικό χρόνο (<em>standard core-hours</em>) ~7.0mn συνολικά για τα ερευνητικά προγράμματα: pro14b114s1, pro14b105s1 and pro15a113s1, pro15b104, pro16a105, pro16b103, pro17a103, pro17b101, , lspre400, lspre410, , <strong>PRACE DECI-13</strong> LHCFlex, <strong>PRACE DECI-14</strong> AIMDPSII, GRnet preparatory ARIS “ADHDyn” &amp; “LHCIIPsbS” <em>ως συντονιστής</em>. <strong>GRnet 7th Call</strong> ARIS project “LHCIICRYSTAL” 3.0 mn std cpu-core hrs,<em> συνεργάτης</em>.</p><p class="ql-align-justify">12.&nbsp;COST Action CM1401: Our Astro-Chemistry History. Επιτροπή Διαχείρισης (Απρ 2015 - Μαρ 2020).</p><p class="ql-align-justify">13.&nbsp;Επιχορήγηση κινητικότητας Erasmus για εκπαίδευση (επισκέπτης στην Ακαδημία Επιστημών της Τσεχίας, Ινστιτούτο Οργανικής Χημείας και Βιοχημείας, Πράγα). Μάης 2015.</p>
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                     <p class="ql-align-justify">Επιχορηγήσεις Έρευνας:</p><p class="ql-align-justify">1.&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;Εναρκτήρια Χρηματοδότηση, Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου (40.000 €)</p><p class="ql-align-justify">2.&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;“Activation and reduction of Nitric Oxide (NO) to laughing gas (N<sub>2</sub>O) by Nitric Oxide Reductase (NOR) and heme-copper <em>cbb</em><sub><em>3</em> </sub>oxidase (Πηγή: Ίδρυμα Προώθησης Έρευνας €133.181. ΤΕΧΝΟΛΟΓΙΑ/ΘΕΠΙΣ/0609/05 (ΒΕ): (2011-2013), ως συνεργάτης (<strong>Μαρ 2011 – Φεβ 2013</strong>)</p><p class="ql-align-justify">3.&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;Cy-Tera &amp; LinkSCEEM&nbsp;HPC επιχορηγήσεις υπολογιστικού χρόνου (860.000 ώρες, <em>standard core-hours</em>), για τα ερευνητικά προγράμματα: LinkSCEEM lsprob104s1, Ispro13a121s1, pro13b113s1, και pro14a120) ως συντονιστής.</p><p class="ql-align-justify">4.&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;The Deutscher Akademischer Austauschdienst (DAAD)/ German Academic Exchange Service. Επιχορήγηση για Δικτύωση ASEMUNDUS (συνεργασία Πανεπιστημίων Ασίας/ Ευρώπης).</p><p class="ql-align-justify">5.&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;COST Action ES1206: Advanced Global Navigation Satellite Systems tropospheric products for monitoring severe weather events and climate (GNSS4SWEC) – Επιτροπή Διαχείρισης &amp; Μέλος WG2 (λήξη Απρίλιος 2015)</p>
                     Λεμεσός
                     cy
                
            
             
                 Υπερυπολογιστικό κέντρο της Βαρκελώνης (BSC), Τμήμα Φυσικών Επιστημών και Επιστημών Ζωής
                 
                     
                         
                             Βαρκελώνη
                             es
                        
                    
                
                 
                     Μεταδιδακτορικός Επισκέπτης
                     
                         false
                    
                     <p>GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY – GRID-COMPCHEM – Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of Knowledge <strong>EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583 &amp; Υποτροφία HPC-Europa2</strong></p>
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                     <p>Υποτροφία (GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY – GRID-COMPCHEM – Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of Knowledge <strong>EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583</strong>)</p>
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                     <p>Υποτροφίες:</p><p class="ql-align-justify">(1) Εισαγωγής στο Τμήμα Χημείας Βραβείο - Υποτροφία ΙΚΥ (1996), (2) 1<sup>ο</sup>,2<sup>ο</sup>,3<sup>ο</sup> &amp; 4<sup>ο</sup> έτος Υποτροφία Αριστείας ΙΚΥ (1996-2000), (3) 3<sup>ο</sup> Έτος Βραβείο Αριστείας (Δήμος Ηρακλείου), (4) Bραβείο Αριστείας (Πτυχίο), Πανεπιστήμιο Κρήτης - Τμήμα Χημείας (2000).</p>
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                     <p class="ql-align-justify"><strong>Τίτλος Msc</strong>: «Ο μηχανισμός της σχάσης του δεσμού Ο-Ο στην κυτοχρωμική <em>c</em> Οξειδάση με τη εφαρμογή της Θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτονιακής πυκνότητας και φασματοσκοπίας συντονισμού <em>Raman</em>».</p><p class="ql-align-justify"><strong>Τίτλος Ph.D:</strong> «Βιοενεργετικοί μηχανισμοί του O<sub>2</sub> και του NO με την εφαρμογή της θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας».</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>(1) </strong>Grant-in-Aid for Scientific research (Grant-in-Aid for Specially Promoted Research) FY2005. <strong><em>Επισκέπτης υποψήφιος διδάκτορας -</em></strong> <strong>Ινστιτούτο Βιοεπιστημών Εθνικού Ινστιτούτου Φυσικών Επιστημών, Υπερυπολογιστικό Κέντρο</strong>, <strong>Οκαζάκι, Αΐτσι / Ιαπωνία</strong> (2005).</p><p><strong>(2)</strong> <strong>Υποτροφία</strong> <strong>ΙΚΥ </strong>για την εισαγωγή στο μεταπτυχιακό πρόγραμμα (2001-2002), (2) Υποτροφία <strong>Μαρίας Μανασάκη</strong> (2001-2002, 2002-2003).</p><p><strong>(3)</strong><em> Τίτλος Προγράμματος: </em><strong><em>Δυναμική και δραστικότητα των ενζυμικών διεργασιών που περιλαμβάνουν την aa</em></strong><sub><strong><em>3</em></strong></sub><strong><em> αιμο-χαλκο οξειδάση από το P. denitrificans: Φασματοσκοπία και Θεωρητικοί Υπολογισμοί</em></strong></p><p><em>Χρηματοδότηση: </em><strong><em>Υπουργείο Παιδείας (Ελλάδα) -</em></strong><em> </em><strong><em>Πυθαγόρας I (2006)</em></strong></p><p><strong>(4)</strong><em> Τίτλος Προγράμματος: </em><strong><em>Βιοενεργετικοί Μηχανισμοί του O</em></strong><sub><strong><em>2</em></strong></sub><strong><em> και του NO με την εφαρμογή της θεωρίας του συναρτησιακού της ηλεκτρονιακής πυκνότητας</em></strong><em> </em></p><p><em>Χρηματοδότηση: </em><strong><em>Υπουργείο Παιδείας / Ε.Ε. Ηράκλειτος (2002-2005)</em></strong></p><p><strong>(5)</strong><em> Τίτλος Προγράμματος: </em><strong><em>Δομική μελέτη της αναγωγάσης του μονοξειδίου του αζωτου (nor)</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><em>Χρηματοδότηση: </em><strong><em>Υπουργείο Παιδείας (Ελλάδα), Γενική Γραμματεία Έρευνας και Τεχνολογίας ΓΓΕΤ (2000-2001)</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><br></p>
                
            
        
         
         
         
             
                 <p><br></p><p>Wilson S, Clarke C, Carbajal MA, Buccafusca R, Fleck R, <strong>Daskalakis V</strong>, and Ruban, A<strong>* </strong>(<strong>2024</strong>)<strong> <em>J. Am. Chem. Soc.</em></strong> 146, 21, 14905–14914<strong><em>. </em></strong>DOI: 10.1021/jacs.4c05220</p>
                 01. Hydrophobic mismatch in the thylakoid membrane regulates photosynthetic light harvesting
                 
                 
                 
                     https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacs.4c05220
                
            
             
                 <p>Gritsi CS, Sarmas E, <strong>Daskalakis V</strong> and Kotzabasis K* (2024) <strong><em>Functional Plant Biology</em></strong> 51, FP24058, doi:10.1071/FP24058</p>
                 02. Acclimation mechanism of microalgal photosynthetic apparatus under low atmospheric pressures – New astrobiological perspectives in a Mars like atmosphere
                 
                 
                 
                     https://www.publish.csiro.au/FP/FP24058
                
            
             
                 <p>Maity S, <strong>Daskalakis V</strong>, Jansen LCT, and Kleinekathöfer U* (<strong>2024</strong>) <strong><em>J. Phys. Chem. Lett.</em></strong> 15, 9, 2499–2510</p>
                 03. Electric Field Susceptibility of Chlorophyll c Leads to Unexpected Excitation Dynamics in the Major Light-Harvesting Complex of Diatoms
                 
                 
                 
                     https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.3c03241
                
            
             
                 <p><strong>Daskalakis V</strong>, Lyratzakis A, Xie H, and Tsiotis G* (<strong>2024</strong>) <strong><em>Photosynth Res</em></strong> 160, 87–96. doi: 10.1007/s11120-024-01093-7</p>
                 04. The synergy between the PscC subunits for electron transfer to the P840 special pair in Chlorobaculum tepidum
                 
                 
                 
                     https://doi.org/10.1007/s11120-024-01093-7
                
            
             
                 <p><strong>Daskalakis, V*</strong> and Papapetros, S (<strong>2023</strong>) <strong>J. Biomolecular Struct. and Dynamics</strong>, , doi: 10.1080/07391102.2023.2240418</p>
                 05. Engineering salt-tolerant Cas12f1 variants for gene-editing applications
                 
                 
            
             
                 <p>Panagiotopoulos AA, Kalyvianaki K, Tsodoulou PK, Darivianaki MN, Dellis D, Notas G, <strong>Daskalakis V</strong>, Theodoropoulos PA, Panagiotidis CA, Castanas E, Kampa M* (<strong>2022</strong>) <strong>Comp. Struct. Biotechnol. J.</strong> doi: 10.1016/j.csbj.2022.10.015</p>
                 06. Recognition motifs for Importin 4 [(L)PPRS(G/P)P] and Importin 5 [KP(K/Y)LV] bind-ing, identified by bio-informatic simulation and experimental in vitro validation
                 
                 
            
             
                 <p><strong>Daskalakis V*</strong> (<strong>2022</strong>) <strong><em>Journal of Physical Chemistry Au</em></strong>. doi: 10.1021/acsphyschemau.2c00041</p>
                 07. Deciphering the QR code of the CRISPR-Cas9 system: Synergy between Gln768 (Q) and Arg976 (R)
                 
                 
            
             
                 <p>Gray C, Wei T, Polívka T, <strong>Daskalakis V</strong>, and Duffy CDP* (<strong>2022</strong>) <strong><em>Front. Plant Sci.</em></strong> 12: 797373.</p>
                 08. Trivial Excitation Energy Transfer to Carotenoids is an Unlikely Mechanism for Non-Photochemical Quenching in LHCII
                 
                 
            
             
                 <p>Chrysafoudi A, Maity S, Kleinekathöfer U and <strong>Daskalakis V* </strong>(<strong>2021</strong>) <strong>J. Phys. Chem. Lett. </strong>12, 9626−9633</p>
                 09. Robust Strategy for Photoprotection in the Light-Harvesting Antenna of Diatoms: A Molecular Dynamics Study
                 
                 
            
             
                 <p>Panagiotopoulos AA, Karakasiliotis I, Kotzampasi D-M, Dimitriou M, Sourvinos G, Kampa M, Pirintsos S, Castanas E* and <strong>Daskalakis V*</strong> (<strong>2021</strong>), <strong>Molecules </strong>(<strong>MDPI</strong>),<em> 26, 6068.</em></p>
                 10. Natural polyphenols inhibit the dimerization of the SARS-CoV-2 main protease: the case of fortunellin and its structural analogs
                 
                 
            
             
                 <p>Maity S, Sarngadharan P, <strong>Daskalakis V</strong>, and Kleinekathöfer U* (<strong>2021</strong>), <em> </em><strong><em>J. Chem. Phys. </em></strong>155, 055103</p>
                 11. Time-Dependent Atomistic Simulations of the CP29 Light-Harvesting Complex
                 
                 
            
             
                 <p>Zerveas S, Kydonakis E, Mente M-S, <strong>Daskalakis V</strong>, and Kotzabasis K (<strong>2021</strong>) <strong>J. Biotechnology</strong>, <em>335, 9 - 18</em></p>
                 12. Hydrogen gas as a central on-off functional switch of reversible metabolic arrest – New perspectives for biotechnological applications 
                 
                 
            
             
                 <p>Panagiotopoulos A, Tseliou M, Karakasiliotis I, Kotzampasi D-M, <strong>Daskalakis V</strong>, Kesesidis N, Notas G, Lionis C, Kampa M, Pirintsos S, Sourvinos G, Castanas E. (<strong>2021</strong>) <strong><em>Pharmacol Res Perspect.</em></strong> 9:e00798</p>
                 13. p-cymene impairs SARS-CoV- 2 and Influenza A (H1N1) viral replication: In silico predicted interaction with SARS-CoV- 2 nucleocapsid protein and H1N1 nucleoprotein
                 
                 
            
             
                 <p>Maity S, <strong>Daskalakis V</strong>, Elstner M and Kleinekathöfer U* (<strong>2021</strong>) <strong><em>Phys. Chem. Chem. Phys</em></strong>, 23,<em> </em>7407 – 7417</p>
                 14. Multiscale QM/MM Molecular Dynamics Simulations of the Trimeric Major Light-Harvesting Complex II
                 
                 
            
             
                 <p><strong>Daskalakis V*</strong>, Papadatos S, Stergiannakos, <strong>(2020) Chem. Commun.</strong> 56, 11215 – 11218</p>
                 15. The conformational phase space of the photoprotective switch in the major Light Harvesting Complex II 
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                 <p><strong>1. Daskalakis V.</strong><em>"CRISPR-Cas9: From Biomolecular Engineering to Dynamics</em>". Joint Seminar Series in Biotechnology, Biosciences, and Biomedical Research of the University of Ioannina (School of Medicine), co-organized by IIPPS - Mol Cell Biol Biotechnol, URCI - Institute&nbsp;of Biosciences, IMBB-FORTH, Biomedical Research Dept. (BRI-FORTH), 16 December 2022 (online, <em><u>invited talk</u></em>)</p><p><br></p><p><strong>2. Daskalakis V.</strong> <em>"From Rigid Crystal Structures to Conformational Sampling: A tale of two Light Harvesting Complexes</em>". Virtual international conference Computational methods in photosynthesis: From atoms to the mesoscale, from theory to experiment (ComPhot2021), November 8-11, 2021 (online, <em><u>invited talk</u></em>)</p><p><br></p><p><strong>3. Daskalakis V.</strong> <em>"From Rigid Crystal Structures to Conformational Sampling: A tale of two Light Harvesting Complexes</em>". Virtual HPC-Europa3 TAM Meeting, November 3-4, 2021 (online talk)</p><p><br></p><p><strong>4. Daskalakis V.</strong> "The mechanics of photoprotection in the major antenna of Photosystem II: let there be light...", SuperMUC-NG Status and Results Workshop, 8-10 June 2021 (online, i<u>nvited talk</u>).</p><p><br></p><p><strong>5. Daskalakis V. </strong>“High Performance Computing in Structural Biology”, CaSToRC - The Cyprus Institute, 19 January 2021 (online, <em><u>invited talk</u></em>)</p><p><br></p><p><strong>6. Daskalakis V.</strong> "Epitope vaccines based on the dynamics of mutated SARS-CoV-2 proteins at all atom resolution", EuroHPC Summit Week, 22-26 March 2021 (online, <em><u>invited talk</u></em>)</p>
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                 <p class="ql-align-justify"><strong>7. Daskalakis V.COVID-19 pandemic – What have we learned and what does the future hold?</strong> Online Seminar, The Cyprus Institute, December 5 2020 (<em><u>invited talk</u></em>)</p><p class="ql-align-justify"><br></p><p class="ql-align-justify"><strong>8. Daskalakis V.</strong>, Stergiannakos T., Papadatos, S. <strong>The Synergy between LHCII and PsbS under Photoprotection</strong>, Biophysics of Photosynthesis 2019, Accademia dei Lincei, Rome Italy, October 2-4, 2019</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>9. Daskalakis V.</strong>, Stergiannakos T., Papadatos, S. <strong>The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular Simulations</strong>, Photosynthesis Gordon Research Conference, Grand Summit Hotel at Sunday River in Newry, ME United States, July 21-16, 2019 <em>(<u>by invitation only</u>).</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>10. Daskalakis V.</strong> Lecture, <strong>Fine Tuning of the Photosynthetic Apparatus</strong>, Department of Materials Science and Technology, Heraklion, Greece, 20 May 2019 <em>(<u>invited talk</u>).</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>11. Daskalakis V.</strong> Lecture, <strong>The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular Simulations</strong>, National Hellenic Research Foundation, Athens, Greece, 17 December 2018 <em>(<u>invited talk</u>).</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>12. Daskalakis V. </strong>Molife Research Seminar,<strong> Triggering Photoprotection in Photosystem II Light Harvesting Complexes by Molecular Simulations</strong>,<strong> </strong>Bremen, Germany GmbH, 25 September 2018 <em>(<u>invited talk</u>).</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>13. Daskalakis V.</strong> 62<sup>nd</sup> Annual Meeting Biophysical Society, <strong>S(T)IMULATING THE INTERPLAY BETWEEN PHOTOSYSTEM II PROTEINS AND THE XANTHOPHYLL CYCLE IN PHOTOPROTECTION</strong>, San Francisco, USA, 17-21 February 2018</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>14. Daskalakis V.</strong> 3<sup>d</sup> EMN Meeting on Computation and Theory – Molecular Dynamics and Its Applications, <strong>The effect of proton and potential gradients on integral membrane proteins: Insights from Molecular Dynamics simulations</strong>, Dubai UAE, 6-10 November 2017 (<u>Invited Talk</u>)</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>15. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Papadatos S<strong>. </strong>42<sup>nd</sup> FEBS Congress (from molecules to cells and back) – <strong>The Photosystem II Subunit S Dynamics under Stress</strong>, Jerusalem Israel, 10-14 September 2017 (Poster).</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>16. <u>Daskalakis V</u></strong>, Salameh A, AGU 2016 Fall Meeting<strong> </strong>–<strong> <em>Correlation Between Surface Tension and the Bulk Dynamics in Salty Atmospheric Aquatic Droplets, San Francisco USA, 12-16 December 2016 (Poster).</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong><em>&nbsp;</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>17. <u>Daskalakis V</u></strong>, Department of Chemistry University of Crete Seminars,<em> </em><strong><em>Oxygen Evolution and Reduction: Common Principles</em></strong>,<em> Heraklion-Crete, Greece, 25 November 2017 (<u>invited talk</u>).</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>18. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Ioannidis NE, Papadatos S<strong>. </strong>79<sup>th</sup> Harden Conference – Oxygen Evolution and Reduction – Common Principles<strong>: Tuning of a conformational change in CP29 from spinach: from Light Harvesting to Photoprotection</strong>, Innsbruck Austria, 16-20 April 2016 (Poster+Talk).</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>19. <u>Daskalakis V</u></strong> and Pinakoulaki E. New Biological Frontiers Illuminated by Molecular Sensors and Actuators meeting being held in Taipei, Taiwan, June 28 – July 1, 2015. Abstract titled “Globin Nitrito Heme Fe-O-N=O/ 2-Nitrovinyl Species: Impications for Myoglobin Helices Dynamics”, fixed-participants meeting.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>20. </strong>Organizational Committee “12<sup>th</sup> Greece-Cyprus Conference on Chemistry 2015”, 8-10 May 2015, Thessaloniki Greece</p>
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                 <p class="ql-align-justify"><strong>21. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Hadjicharalambous M, Charalambous F <strong><em>Ice 1</em></strong><sub><strong><em>h</em></strong></sub><strong><em> crystal stability and growth in the presence of glyoxal Secondary Organic Aerosol and Carbon Dioxide</em></strong>. 13th Quadrennial IGACGP Symposium 13th IGAC Science Conference on Atmospheric Chemistry (IGACGP, IGAC 2014), Brazil, Natal, 22-26 September, 2014.</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>22. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Hadjicharalambous M <strong><em>Probing the Effects of Atmospheric Pollutants on Ice Nucleation</em></strong>. International Conference on Scientific Computing 2013 (CSC 2013), Paphos, Cyprus, 3 - 6 December 2013. (<u>Invited talk)</u>.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>23. <u>Daskalakis V</u></strong>, Varotsis C <strong>The structure of the Hyponitrite in Nitric Oxide Reductase (NOR)</strong>. Biophysical Society (BPS) 57th Annual Meeting in Philadelphia, Pennsylvania, February 2-6, 2013.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>24. <u>Daskalakis V</u></strong>, ASEMUNDUS Networking seminar in Korea. Erasmus Mundus programme to enhance quality in higher education through scholarships and academic cooperation between Europe and the rest of the world. Seoul, Korea, May 15-16, 2012.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>25. <u>Daskalakis V</u></strong>,<strong> </strong>Farantos S C, Varotsis C <strong><em>Tuning heme functionality: the cases of Cytochrome c Oxidase and Myoglobin Oxidation</em></strong>,&nbsp;<strong>12th International Conference on Computational Science and Applications&nbsp;</strong>(<strong>ICCSA 2012</strong>), <strong>June 18-21, Salvador de Bahia, Brazil, 2012. </strong><em><u>(Best paper Award)</u></em></p><p class="ql-align-justify"><em><u>&nbsp;</u></em></p><p class="ql-align-justify"><strong>26. <u>Daskalakis V</u></strong>,<strong> </strong>Varotsis C<strong> <em>Probing the effect of the proximal and distal to the heme a</em></strong><sub><strong><em>3</em></strong></sub><strong><em> environments in the Cytochrome c Oxidase dioxygen reaction</em></strong>, 15<sup>th</sup> International Conference on Biological Chemistry (ICBIC15), 7-12 August, Vancouver, Canada, 2011.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>27. </strong>CD-ADAPCO, STAR-CCM+ Training School, 10-12 May 2011, London, UK.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>28. <u>Daskalakis V</u>,</strong> Farantos S C, Guallar V, Varotsis C <strong><em>QM/MM Calculations on Cytochrome c Oxidase: Probing of electron and proton pump coupling</em></strong>, TAM 2010 MEETING, Helsinki 15-17 June 2010.</p>
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                 <p class="ql-align-justify"><strong>29.</strong> <strong>Expanding the Frontiers of Molecular Dynamics Simulations in Biology</strong>, 23-25 November, Institu d’ Estudis Catalans, Barcelona – Spain, 2009 (Joint BSC - IRB Barcelona Conference).</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>30.</strong> Aug. 31 – Sept. 5 2009:<strong> </strong>Summer School on Simulation Approaches to Problems in Molecular and Cellurar Biology, Miramar Palace, San Sebastian, Spain. <strong>Cecam</strong> (Centre Europeen de Calcul Atomique et Moleculaire), <em>under </em><strong>Psi-K</strong><em> scholarship</em>.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>31. <u>Daskalakis V</u></strong>, Farantos S C, Guallar V, Varotsis C <strong><em>Towards the Understanding of His411-Fe</em></strong><sup><strong><em>IV</em></strong></sup><strong><em>=O Spectroscopic Properties in Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase + O</em></strong><sub><strong><em>2</em></strong></sub><strong><em> Reaction: A Theoretical QM/MM, MD Approach</em></strong>, 14<sup>th</sup> International Conference on Biological Inorganic Chemistry (ICBIC14), 25-30 July, Nagoya, Japan, 2009. <strong><em>SBIC (The Society of Biological Inorganic Chemistry) </em></strong><em><u>Poster Award for outstanding contribution</u></em><strong><em>.</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong><em>&nbsp;</em></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>32. </strong><u>Porrini M</u><strong>, Daskalakis V</strong>, Farantos SC, Varotsis C<strong><em> Heme cavity dynamics of photodissociated CO from ba</em></strong><sub><strong><em>3</em></strong></sub><strong><em>-cytochrome c oxidase: The role of ring-D propionate</em></strong>, 10<sup>th</sup> Congress in Chemistry Greece – Cyprus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>33. a.</strong> <strong><u>Daskalakis V</u></strong>, Farantos C S, Varotsis C <strong>Assigning Vibrational Spectra of Ferryl-Oxo Intermediates of Cytochrome <em>c</em> Oxidase by Periodic Orbits and Molecular Dynamics,</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;b. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Varotis C<strong> Cytochrome <em>c </em>Oxidase + O</strong><sub><strong>2</strong></sub><strong> reaction intermediates as probed by Density Functional Theory: The Proximal and Distal to heme <em>a</em></strong><sub><strong><em>3</em></strong></sub><strong><em> </em>effects,</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;&nbsp;c. <u>Daskalakis V</u>, </strong>Varotsis C<strong> Theoretical Studies of Metal-NO<em>x </em>species, isolated and in aqueous solutions: Raman bands, </strong>10<sup>th</sup> Congress in Chemistry Greece – Cyprus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009.</p><p class="ql-align-justify"><strong>&nbsp;</strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>34.</strong> 15-18 Sept. 2008: <strong>Cost Training School On Molecular And Material Science Grid Applications</strong> - Trieste, Italy.</p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>35. </strong><u>Gervasi O</u>, Farantos S C, <strong>Daskalakis V</strong>, Giatromanolakis M <strong><em>The Study of cytochrome c Oxidase on the EGEE Grid</em></strong>,<strong><em> </em></strong><em>3d EGEE User Forum</em>, <em>Clemont-Ferrand, France, 2008. </em></p><p class="ql-align-justify"><em>&nbsp;</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>36.&nbsp;Daskalakis V</strong>, Giatromanolakis M, <u>Farantos SC,</u> Gerbasi O <strong><em>EGEE: Applications in Classical and Quantum Molecular Dynamics, </em></strong><em>First Hellas Grid User Forum</em>, <em>Athens, Greece</em>, 2007<em>.</em></p><p class="ql-align-justify">&nbsp;</p><p class="ql-align-justify"><strong>37.<u> Daskalakis V</u></strong>, Farantos S, Varotsis C <strong><em>Protein dynamics and spectroscopy for ferryl intermediate of Cytochrome c Oxidase: A molecular dynamics approach</em>, </strong>International Conference of Computational Methods in Sciences and Engineering (<strong>ICCMSE 2007</strong>), <em>Corfu, Greece, </em>2007<em>.</em> <em>(<u>Award for Best Presentation, by the Organizing Committee of ICCMSE</u>)</em></p><p class="ql-align-justify"><em>Publication: </em><strong><em>Protein Dynamics and Spectroscopy for Ferryl Intermediate of Cytochrome c Oxidase: A Molecular Dynamics Approach</em></strong>, <strong><em>AIP Computation in Modern Science and Engineering, Proc.</em></strong> 963(2): 31-34 (<strong>2007</strong>).</p><p class="ql-align-justify"><em>&nbsp;</em></p><p class="ql-align-justify"><strong>38.</strong> Pinakoulaki E, Ohta T, <strong>Daskalakis V</strong>, Aggelaki M, Kitagawa T, Ludwig B, <u>Varotsis C</u><em> </em><strong><em>, </em>ISBC2006</strong>, Konan Fiber, Fiber, Konan University, Japan, 2006<em>.</em></p><p class="ql-align-justify"><br></p><p><strong>39. <u>Daskalakis V</u></strong>, Frudakis G, Varotsis C <strong><em>DFT</em></strong><em> </em><strong><em>Study of endoperoxides and&nbsp;their intermediates in Fe(II) cleavage of the endoperoxy bridge</em></strong><em>, </em>19<sup>th</sup> National Conference in Chemistry<em>, </em>Heraklion, Crete, Greece<em>, </em>2002.</p>
            
        
         
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 Ερευνητικοί Δείκτες
                 <p><strong>51 δημοσιεύσεις</strong> ως άρθρα σε <strong>περιοδικά με ομότιμη κρίση</strong> <strong>(44)</strong>, <strong>κεφάλαια βιβλίων (6)</strong> και <strong>πρακτικά συνεδρίων (1)</strong>. <strong>Πρώτος συγγραφέας σε 21/51</strong> και<strong> αλληλογραφών συγγραφέας σε 21/51</strong> δημοσιεύσεις, παρουσιάζοντας ισχυρή ερευνητική ανεξαρτηρία (h-index Scopus 16, Google Scholar 18, i10-index 29). Δημοσιεύσεις σε κορυφαία περιοδικά στους τομείς της βιοφυσικής χημείας, φυσικοχημείας και βιομοριακής Δυναμικής (π.χ. <strong>J. Am. Chem. Soc. Proc. Natl. Acad. Sci USA, Biochim. Biophys. Acta</strong>,<strong> NPG Sci. Rep</strong>.,<strong> J. Phys. Chem. B-C</strong>, <strong>Phys. Chem. Chem. Phys., Chem. Commun.</strong>, <strong>J. Biomolecular Struct. and Dynamics</strong>). Ομότιμος κριτής σε περιοδικά, όπως Nature Journals, ACS Physical Chemistry Journals, RSC Phys. Chem. Chem. Phys., RSC Advances, Springer J. Molecular Modeling (<strong>220 κρίσεις σε περιοδικά</strong>, Web of Science – publons). Ομότιμος κριτής για ερευνητικές προτάσεις σε κέντρα Υπερυπολογιστών (High Performance Computing, HPC) όπως CyTera και Cyclone στο Ινστιτούτο Κύπρου, GRNET ARIS HPC - the National Infrastructures for Research and Technology, CSCS-Swiss National Supercomputing Centre, Institute for Advanced Simulation (IAS), Jülich Supercomputing Centre (JSC), Gauss Centre for Supercomputing (GCS) and the John von Neumann Institute for Computing (NIC)). Κριτής για το Biotechnology and Biological Sciences Research Council (BBSRC). <strong>43 συμμετοχές σε Διεθνή Συνέδρια - Σεμινάρια</strong>, περιλαμβανομένων <strong>12</strong> διαλέξεων με πρόσκληση . Η ερευνητική μου δραστηριότητα έχει περιληφθεί στο περιοδικό <strong>PRACE DIGEST </strong>(<em>Insight Publishers</em>) τα έτη <strong>2017</strong>, <strong>2020</strong>.</p>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 Το Εργαστήριο Βιομοριακής Δυναμικής και Μηχανικής
                 <p class="ql-align-justify">Η ανεξάρτητη ερευνητική μου δραστηριότητα επικεντρώνεται σε μελέτες βιοφυσικής χημείας μεγάλων βιολογικών μορίών που συμμετέχουν σε διαδικασίες σχετιζόμενες με τις επιστήμες ζωής (Βιολογία, Βιομοριακή Μηχανική). Στο εργαστήριο εφαρμόζουμε υπολογιστικές τεχνικές που βασίζονται στη μεθοδολογία της Μοριακής Δυναμικής (MD) , όπως η μεταδυναμική πολλαπλών βημάτων, ή η μεταδυναμική παράλληλης ανταλλαγής στο ομαλά-συγκλίνον στατιστικό σύνολο, σε συνδυασμό με την κβαντική μέθοδο του Συναρτησιακού της Ηλεκτρονιακής Πυκνότητας (DFT). Το στήσιμο των μοντέλων και η ανάλυση των αποτελεσμάτων (τροχιών MD) βασίζεται σε εργαλεία βιοπληροφορικής (αλγόριθμοι αλληλεπίδρασης πρωτεΐνης με πρωτεΐνη, δομική ευθυγράμμιση και αλληλουχική ομολογία, μοντέλα Markov State). Για την έρευνά μας, χρησιμοποιούμε υπερυπολογιστικά συστήματα (HPC, Joliot Curie - Irene ROME TGCC στη Bruyères-le-Châtel, Salomon iT4i στην Τσεχία, SuperMUC-NG LRZ στο Μόναχο, HLRS στη Στουτγάρδη, MareNostrum στο Υπερυπολογιστικό Κέντρο της Βαρκελώνης) στο πλαίσιο των επιχορηγούμενων προγραμμάτων PRACE/ DECI (https://prace-ri.eu/).</p><p class="ql-align-justify">Η διττή οπτική που παρέχει ο συνδυασμός υπολογιστικών και πειραματικών τεχνικών βιοχημείας, βιοφυσικής και βιολογικής χημείας καθιστά την ομάδα μου μια από τις πιο κατάλληλες να μελετήσουν απαιτητικούς ερευνητικούς στόχους.</p>
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                 (A) Οι πρωτεΐνες αίμης
                 <p><strong>Πρωτεΐνες αίμης</strong> (<strong>19 δημοσιεύσεις</strong>), και ιδιαίτερα οι αλληλεπιδράσεις της μυοσφαιρίνης (Mb) και της Κυτοχρωμικής <em>c</em> Οξειδάσης (CcO) με ατμοσφαιρικά αέρια (O<sub>2</sub>, COx, NOx), ή η δυναμική των κυτοχρωμάτων στο μεταβολισμό φαρμάκων. Με αυτό τον τρόπο παίρνουμε πληροφορίες σχετικά με τη λειτουργία τους σε ζωντανούς οργανισμούς ή τον πιθανό τους ρόλο ως περιβαλλοντικοί αισθητήρες. Το νιτρώδες ανιόν αποτελεί ένα ισχυρό οξειδωτικό παράγοντα και μια βιολογική δεξαμενή για το NO που εμπλέκεται σε πληθώρα αερόβιων βιολογιών συστημάτων. Η Μυοσφαιρίνη (Mb) αντιδρά με το νιτρώδες και δημιουργεί μια πράσινη χρωστική. Η κινητική είναι αργή, και προχωρά με συναρμογή του NO<sub>2</sub><sup>-</sup> τόσο στον αιμικό Fe μέσω του O1 (O1-N=O2), όσο και στη βινυλική ομάδα -2 της αίμης. Έχουμε δείξει πως η συναρμογή ή η απομάκρυνση του NO<sub>2</sub><sup>-</sup> στο/ από τον αιμικό σίδηρο σχετίζεται κυρίως με μια κίνηση της έλικας Ε, ενώ η συναρμογή του NO<sub>2</sub><sup>-</sup> στη βινυλική ομάδα -2 οδηγεί σε μια απόκριση από την έλικα F, και μια συγχρονισμένη κίνηση των ελίκων E-F. Η τελευταία αυτή συγχρονισμένη κίνηση οφείλεται στην αλληλεπίδραση των καταλοίπων Val68 και Ile107 με την νιτρο-βινυλική-2 ομάδα. Επιπλέον, η αναγωγάση του μονοξειδίου του αζώτου (NOR) είναι το τρίτο από τα τέσσερα ένζυμα της διαδικασίας της απονιτροποίησης στα βακτηρία, και υπεύθυνη για την καταλυτική παραγωγή του αερίου του γέλιου (N<sub>2</sub>O). Έχουμε κάνει αναφορά στην ανίχνευση του υπονιτρώδους ενδιάμεσου (HO–N = N–O−) στα ν<sub>N–N</sub> = 1332 cm<sup>−1</sup>, στο ενεργό διπυρηνικό κέντρο αίμης <em>b</em><sub><em>3</em></sub> Fe–Fe<sub>B</sub> της NOR από το <em>Paracoccus denitrificans</em>. Τέλος, η ανίχνευση των ενδιάμεσων της αναγωγής του μοριακού οξυγόνου σε νερό από την κυτοχρωμική <em>c</em> οξειδάση (CcO), και ο προσδιορισμός της δομής τους, αποτελούν καίρια σημεία μελέτης για την κατανόηση του μηχανισμού της ενεργοποίησης του O<sub>2</sub> και της άντλησης πρωτονίων από το ένζυμο. Έχουμε πρόσφατα προτείνει πως το εγγύς περιβάλλον της αίμης <em>a</em><sub><em>3</em></sub> ρυθμίζει τις φασματοσκοπικές ιδιότητες των ενδιάμεσων φερρύλ (Fe-IV) στην κυτοχρωμική <em>c</em> οξειδάση.</p>
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                 (B) Οι κεραίες του Φωτοσυστήματος II
                 <p><strong>Οι κεραίες του Φωτοσυστήματος II</strong> <strong>(17 δημοσιεύσεις)</strong>, και συγκεκριμένα ο μηχανισμός μη φωτοχημικής απόσβεσης της περίσσειας ηλιακής ακτινοβολίας (Non-Photochemical Quenching, <em>NPQ</em>). Το NPQ αποτελεί ένα μηχανισμό φωτοπροστασίας των ανώτερων φυτών και αλγών που σχετίζεται άμεσα με το μεταβαλλόμενο κλίμα, την παραγωγή ανθεκτικών φυτών, την έκλυση O<sub>2</sub> στην ατμόσφαιρα, τον κύκλο του άνθρακα, καθώς και την αύξηση της φυτικής παραγωγής. Ο σχεδιασμός βιο-μιμητικών μοντέλων που βασίζονται στη φωτοσύνθεση και το Φωτοσύστημα ΙΙ μπορεί να οδηγήσει σε εφαρμογές όπως η τεχνητή φωτοσύνθεση και η αποδοτικότερη συγκομιδή φωτός σε ηλιακά κελιά. Μπορεί να συσχετιστεί, σε βάθος χρόνου, με τη δημιουργία ανθεκτικών φυτών σε ένα μεταβαλλόμενο κλίμα (αυξανόμενη ηλιακή ακτινοβολία, κύματα καύσωνα, αύξηση της αλατότητας σε ένα συνεχώς φθίνον δίκτυο ύδρευσης), όπως και με την αύξηση της φυτικής παραγωγής. Ωστόσο, εμπόδιο για μια αποδοτικότερη διαδικασία Φωτοσύνθεσης αποτελεί το γεγονός πως σε συνθήκες υψηλής έκθεσης σε φως, οι φωτοσυνθετικοί οργανισμοί ενεργοποιούν τη φωτοπροστασία τους και μετατρέπουν ένα μεγάλο τμήμα της φωτονιακής ενέργειας σε θερμότητα. Η σχετική πληροφορία για το μηχανισμό αυτό, σε ατομική κλίμακα, απουσιάζει από τη διεθνή βιβλιογραφία. Οι μεταβάσεις μεταξύ πρωτεϊνικών διαμορφώσεων συνήθως οφείλονται σε εξωτερικούς παράγοντες. Η γνώση αυτή οδηγεί στον έλεγχο της πρωτεϊνικής δράσης. Πρόσφατα ολοκληρώσαμε μιας μεγάλης κλίμακας προσομοίωση (150μs) του φασικού χώρου της μείζονας Φωτοσυνθετικής Κεραίας ΙΙ, με βάση ένα εκτενές σύνολο από εξωτερικούς παράγοντες. Τα μοντέλα μας του LHCII σε ατομική κλίμακα παρέχουν το πλήρες υπολογιστικό πλαίσιο για τη μετάβαση του LHCII μεταξύ δύο καταστάσεων: την μέχρι πρότινος άγνωστη διαμόρφωση συγκομιδής φωτός σε ατομική κλίμακα, και την κατάσταση απόσβεσης (quenched) περίσσειας ενέργειας. Για το σκοπό αυτό μελετήσαμε σε μοντέλα όλους τους κύριους παράγοντες που σχετίζονται με το μηχανισμό NPQ, και προκαλούν αλλαγές στη διαμόρφωση του LHCII. Ωστόσο, ακόμα και μετά την εκτεταμένη ανάλυση των μεταβάσεων στη διαμόρφωση του LHCII, δεν κατέστη δυνατή η εύρεση ενός καθοριστικού διακόπτη μεταξύ των καταστάσεων συγκομιδής και απόσβεσης, αναφορικά με τις αλληλεπιδράσεις των χρωστικών (Χλωροφύλλες – Καροτενοειδή). Συμπερασματικά, οι μελέτες μας μετατόπισαν το ενδιαφέρον της επιστημονικής κοινότητας στο πεδίο της φωτοπροστασίας, από την εκτεταμένη δειγματοληψία διαμορφώσεων του LHCII, στο πρόβλημα της σωστής περιγραφής των αλληλεπιδράσεων μεταξύ χρωστικών στην κεραία LHCII (π.χ. με ακριβείς μεθόδους Κβαντικής Χημείας).</p>
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                 (C) Οι πρωτεΐνες του νέου κορωνοϊού SARS-CoV-2 
                 <p>Οι πρωτεΐνες του νέου κορωνοϊού <strong>SARS-CoV-2 (3 δημοσιεύσεις)</strong>, και ειδικά η δυναμική της κύριας πρωτεάσης του, όπως και της πρωτεΐνης νουκλεοκαψιδίου (NC). Έχει προταθεί πως η διαμόρφωση μιας πρωτεΐνης σε ένα κρύσταλλο απέχει πολύ από τη διαμόρφωση που αποκτά σε διάλυμα ή σε ζώντες οργανισμούς και η οποία είναι ιδιαίτερα σημαντική στη φαρμακολογία. Η μέθοδος MD είναι ιδανική για τη διερεύνηση των διαμορφώσεων αυτών. Έχουμε καταφέρει να μετατρέψουμε τις στατικές κρυσταλλικές δομές των MPro/ NC σε διαμορφώσεις που απαντώνται στην παθολογία του ιού και σχετίζονται με την καταπολέμηση της COVID-19. Επιπλέον έχουμε προσδιορίσει τις δομές δύο φυσικών προϊόντων που προάγουν: (α) την εξασθένιση της ενεργούς μορφής του διμερούς της MPro και (β) την εξασθένιση της αλληλεπίδρασης της NC με τις ιμπορτίνες. Οι ιμπορτίνες μεταφέρουν πρωτεϊνικά μόρια από το κυτταρόπλασμα στον πυρήνα, ένα ιδιαίτερα σημαντικό στάδιο για τη μεταφορά του υικού γενετικού υλικού στον πυρήνα του κυττάρου – ξενιστή και του πολλαπλασιασμού του ιού.</p>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (D) Η θερμοσταθερότητα πρωτεϊνών
                 <p class="ql-align-justify"><strong>Η θερμοσταθερότητα πρωτεϊνών (2 δημοσιεύσεις) </strong>και ειδικοτερα μιας ψυχρόφιλης αλκοολικής αφυδρογονάσης. Έχουμε αναπαράγει τη δυναμική της πρωτεΐνης υπό ακραίες θερμοκρασιακές συνθήκες, ώστε να ενισχύσουμε την πληροφορία από την επίλυση της δομής της αλκοολικής αφυδρογονάσης (MoADH) από το ψυχρόφιλο βακτήριο <em>Moraxella sp. TAE123</em> με κρυσταλλογραφία ακτίνων Χ σε ανάλυση 1.9 Å. Οι προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής που πραγματοποιήθηκαν έδειξαν εκτεταμένη κινητικότητα των καταλοίπων της MoADH σε υψηλές θερμοκρασίες. Η ανάλυση κύριων συνιστωσών των διακυμάνσεων στις κινήσεις των καταλοίπων της MoADH κατέδειξε μια μετάβαση ανοιχτής−κλειστής διαμόρφωσης κυρίως στους 280 K.</p>
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                 (E) Οι Μελέτες στη δυναμική διάλυσης (σύστημα άλατος – οργανικών – νερού) 
                 <p class="ql-align-justify">Οι <strong>μελέτες στη δυναμική διάλυσης (σύστημα άλατος – οργανικών – νερού)</strong> (<strong>4 δημοσιεύσεις</strong>) αφορούν στη φυσικοχημεία της δυναμικής των μορίων νερού και αποτελούν τη βάση για τρέχουσες μελέτες στο πεδίο της αλληλεπίδρασης πρωτεϊνών με διαλύτες (<em>protein hydration dynamics</em>), αλλά και σε αυτό των βιο-μιμητικών μεμβρανών αφαλάτωσης.</p>
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                 (F) Το σύστημα CRISPR-Cas9
                 <p><strong>To σύστημα CRISPR-Cas9 system</strong> (<strong>2 δημοσίευσεις</strong>) στοχεύει και επεξεργάζεται συγκεκριμένες αλληλουχίες DNA στο γενετικό υλικό, εκμεταλλευόμενο τους μηχανισμούς επιδιόρθωσης στα κύτταρα. Το σύστημα αποτελείται από δύο μέρη: το ένζυμο Cas9 και μια αλληλουχία-οδηγό RNA που είναι συμπληρωματική στο στόχο DNA. Η ερευνητική μας δουλειά επικεντρώνεται στη βελτιστοποίηση της εξειδίκευσης του συστήματος και στη μείωση του λειτουργικού μεγέθους της Cas9 για αποδοτικότερη χορήγηση.</p>
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