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NITA NOTIATIA MENA

Tomog yévvwnong / HpakAeto, Kprtn-EANGSa
ENATTEAMATIKH EMMEIPIA

01/09/2023 - TPEXOYZA NMdtpa, EMasa
ENIKOYPOZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN, MANEMIZTHMIO MNMATPQN

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

ErtiopnynoeLg Epsuvag:

1. (2024-2028) 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" (GUVOALKOG TiPOUTIOAOYLONOG: €2.589.847,19, BonBo¢ Suvtoviatric UPAT €240.098,39; PI: Vangelis
Daskalakis).

2. (2024-2025) EAANVIKOS 16pupa Epeuvag kal Kawvotoptag - EAIA.E.K. epguvntikr) tpotaon No. 14775 SA3.
Bloemiotripeg - Emiotrpeg Zwng, "SUNDIAL - Seeing Diatoms under a Computational Sunlight". Suvtoviotric UPAT
€207.000; Pl: Vangelis Daskalakis

3. (2023-2024) Cyclone 2022A mpdofacn mapaywynq: pro22a103s1 - "Fucoxanthin - chlorophyll protein (FCP): from
monomers to tetramers", 150.000 GLU-core hrs oto Cyclone. Pl: Vangelis Daskalakis

4. (2023-2024) NpdoPaon 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

5. (2024-2025) Xopriynon YTEPUTIOAOYLOTIKOU XpOVOU 0To £BVIKO cuotnua ARIS HPC (16n tpdokAnon):

(a) FCPC - Water/ Proton Conductance in the FCP Light Harvesting Complexes of Diatoms (PI, 1.000.000 GPU core-hrs)
(b) GemT - Molecular dynamics of bacterial gemcitabine transporters (cuvepyatng, 2.000.000 CPU core-hrs)

(c) MultiEng: Engineering multifunctional biocatalysts for the valorization of lignocellulosic biomass (cuvepydtng,
1.500.000 CPU core-hrs)

(d) PscAC: PscA-PscC dynamics in the green sulfur bacteria photosynthetic machinery (cuvepydtng, 700.000 GPU core-
hrs)

07/03/2025 Pio, Mdtpa, EANGSa
EMIZKEMNTHZ MEAOZ AEMN ZTO ITE/IEXMH MANEMZTHMIO MATPQN

16pupa Texvohoyliag Epguvag / lvotitouto Emotnuwy Xnuikng Mnxavikng (ITE/ IEXMH)

01/05/2022 - 31/08/2023 Aepeoog, Kutpog
ANANAHPQTHZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN, TEXNOAOTTKO MANEMIZTHMIO KYTTPOY

Ertiyopnynoelg Epguvag:

1. European High-Performance Computing Joint Undertaking (EuroHPC JU) tpoypappa EHPC-REG-2021R0021
"Peptaibols: How to kill a bacterium", otov Yrieputtohoylotr) MeluXina (AougepBoupyo), 2.0 mn std-cpu-core hrs, wg
ouvTovLoTNG (ATtp 2022 - OKT 2022)

2. Erasmus+ Atoptkn Kwvntikdtnta Ekpdbnong - Kwvntikdtnta peAwv AENM yua Stéackaiia kat ekpadnon, Queen Mary
University of London (Mang 2022)
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31/12/2014 - 30/04/2022 Aepeoog, Kutpog
EMIKOYPOZ KAOHIHTHZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN , TEXNOAOTIKO MANEMZTHMIO KYTPOY

Ertiyopnynoelg Epguvag:

1. 13th Call Cyclone (lvetitouto Kittpou) - "Molecular Dynamics of LHCII trimer complex at quenched and light
harvesting states based on Free Energy Minima" (~1.0mn std-cpu core hrs), cuvtoviotr¢ (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, guvtoviatric (louv 2020 - Man 2021).

4. PRACE COVID-19 COVID19-41 “Epitope vaccines based on the dynamics of mutated SARS-CoV-2 proteins at all atom
resolution”, emuyoprynon o€ UTIOAOYLOTLKO Xpovo 18.0mn std-cpu core hrs @Joliot-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”, Emtitportr] Ataxeiplong (Atp 2020 - 2024), pélog Asopng Evepyswwv 2 - llpogopotwaoelc Moptakiig
Avvapkig.

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

7. PRACE project 2018194641 cmiLY0opr)ynon 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”, cuvtoviatri¢ (At 2019 - Map 2020).

8. 16pupa Mpowbnong Epeuvag (Kuttpog) POST-DOC/0916/0049 (~160.000 Eupw) «Evepyomoinon tnhs Pwrtompootaociag
oT(¢ MpwTeiveg-kepaieg Tou Pwtoouatriuarog Il e Moplakég Mpoaopolwaels kat daauarookormia Raman» cuvTovLoTrG (OKT
2018 - Map 2022).

9. Interreg EANGSag-Kumpou, BIOMA «Amokevtpwuévn Stayeipton twv PBroamofAntwy kat aélomolnan toug pe xpron
EVAAAQKTIKWY Kal KAVOTOUWY OUOTNUATWY EMeéepyaaiags.

10. ALeBVLIKO TpdYpappa Kwntikotntag HPC-Europa3 (HPC17K4FRZ, 672.000 std cpu-core hrs) kat Opada Epsuvntikng
Epyaciag MNpooopoiwong Zuotnuatwy pe KBavtikr) Mnxavikr (TRG-gm3, 2019) katd tn ZaBPBatikr adeta (2018, 2019).
Tunua ®uotkng kat Emotnuwy Mg (Topéag Blowuaolkrg), MavemiotryLo Jacobs, Bpéun, Meppavia (Zemt 2018 - deP
2019).

11. Cy-Tera-LinkSCEEM, PRACE HPC, GRnet ARIS emiLyopnyroeLg o€ UTIOAOYLOTIKO Xpovo (standard core-hours) ~7.0mn
OUVOALKA yLa TA EPELVNTIKA Tipoypappata: pro14b114s1, 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. Emitporty Alayeipiong (Amp 2015 - Map 2020).

13. Emiyopriynon Kwnuikétntag Erasmus yla ekmaibeuon (emokémTng otnv Akadnuia Emotnuwv tng Toexlag,
Ivotitouto Opyaviknig Xnuelag kat Bioxnuetag, Npaya). Mdang 2015.

30/11/2010 - 30/12/2014 Aepeoodg, KUTpog
AEKTOPAZ TMHMA XHMIKQN MHXANIKQN , TEXNOAOTIKO MANEMIZTHMIO KYTTPOY

Ertopnynoelg Epsuvag:

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 chbs oxidase (Mnyn: 16pupa Mpowbnong Epeuvag €133.181. TEXNOAOTIA/OENIZ/0609/05 (BE): (2011-2013), wg
ouvepyatng (Map 2011 - P& 2013)

3. Cy-Tera & LinkSCEEM HPC emuyopnyroeLg UTIOAOYLOTIKOU xpovou (860.000 wpeg, standard core-hours), yla ta
gpeLVNTIKA Tipoypdppata: LinkSCEEM Isprob104s1, Ispro13a121s1, pro13b113s1, kat pro14a120) wg CUVTOVLOTHG.

4. The Deutscher Akademischer Austauschdienst (DAAD)/ German Academic Exchange Service. Emixopriynon yla
Aktuwon ASEMUNDUS (ouvepyaotia Mavemotnuiwv Aclag/ Eupwrng).

5. COST Action ES1206: Advanced Global Navigation Satellite Systems tropospheric products for monitoring severe
weather events and climate (GNSS4SWEC) - Ertitportr) Ataxeiplong & Méhog WG2 (ArEn Amtpiitog 2015)

2006 - 2010 HpdkAeLo, Kprjtn, EMasa
EPEYNHTIKOZ ZYNEPIATHZ INXTITOYTO HAEKTPONIKHZ AOMHZX KAI AEIZEP, 2TO IAPYMA TEXNOAOTIAZ
KAl EPEYNAZ (ITE) - EAAAAA

Yriotpopia (GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY - GRID-COMPCHEM - Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of
Knowledge EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583)

BapkeAwvn, lotavia
METAAIAAKTOPIKOZ EMIZKEMNTHZ YIEPYTOAOTIXTIKO KENTPO THX BAPKEAQNHZ (BSC), TMHMA
OYZIKQN EMIZTHMQN KAI EMIZTHMQN ZQHX
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GRID COMPUTATIONAL CHEMISTRY - GRID-COMPCHEM - Marie-Curie Host Fellowship for the Transfer of Knowledge
EU ToK grant No. MTKD-CT-2005-029583 & Ymtotpowia HPC-Europa2

EKMAIAEYZH KAI KATAPTIZH

30/09/1996 - 20/07/2000 HpdakAelo, EMASa
NTYXIO XHMEIAZ TMHMA XHMEIAZ, MANEMIZTHMIO KPHTHX

Yrotpowlec:

(1) Eloaywyng oto Tunua Xnuelag BpaBeio - Yrotpopia IKY (1996), (2) 1°,2°3° & 4° £tog Yrotpowia Aploteiag IKY
(1996-2000), (3) 3° ‘Etoc BpaBeio Aploteiag (Aruog HpakAelou), (4) BpaBeio Aplotelag (Mtuyio), Mavemiotriplo Kpntng -
TuApa Xnuetag (2000).

AwebBuvaon Bouteg, 715 00, HpakAsto, EAAGSa | Topéag omoudwv Xnpeia | TeEAkdg Badpodg 8.87/10

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

TitAog Msc: «O pnxaviopog tng oxdong tou §eopol O-0 otnv KUToXpWULKN ¢ O&elddon Pe T epappoyr) tng Oswplag
TOU OLVAPTNOLAKOU TNG NAEKTOVLAKNG TIUKVOTNTAG KAL (PACHATOOKOTILAG CUVTOVLGHOU Ramans.

TitAog Ph.D: «Bloevepyetikol pnxaviopol tou O, kat tou NO pe tnv epappoyr tng Bewplag Tou cuvaptnolakou tng
NAEKTPOVLAKNG TIUKVOTNTAG.

(1) Grant-in-Aid for Scientific research (Grant-in-Aid for Specially Promoted Research) FY2005. Emokémtng unoyriptog
ét6dktopag - lvetitoUto Broemotnpwyv EBVIKoU Ivetitoitou Puctkwy EmLetnpwy, YIEpUTIOAOYLOTLKO Kévtpo,
Okaddaky, Attol / lartwvia (2005).

(2) Yrotpowia IKY yLa Tnv ELoaywyr] 0TO PETATITUXLAKO Tpoypappa (2001-2002), (2) Yriotpopia Mapiag Mavacdakn
(2001-2002, 2002-2003).

(3) TitAog Mpoypdupatog: Auvauikr Kat Spactikétnta Twv eVUULKWVY SLEPYacLwV mou mepAauBdvouy tnv aaz alo-YaAko
o&etédan ané 1o P. denitrificans: ®aouarookonia kat Oswpntikol YroAoytopol

Xpnuatoddtnon: Ymoupyelo Maidelag (EAAdSa) - MuBaydpag I (2006)

(4) TitAog Mpoypdupatog: Bioevepyetikol Mnyaviauol tou O kat tou NO e tnv epappoyrj tn¢ Bswplag Tou cuvaptnotakou
NG NAEKTPOVLAKT)G TUKVOTNTAS

Xpnuatodotnon: Ymoupyelo Mawdelag / E.E. HpdkAettog (2002-2005)

(5) TitAog Mpoypdupatog: Aoutkr HEAETN TG avaywydong tou povoéeldiou Tou adwtou (nor)

Xpnuatobdtnon: Yrmoupyelo MNateiag (EAAdSa), Mevikry Mpaupateia Epeuvag kat TexyvoAoylag ITET (2000-2001)

ALevBuvon Bouteg, HpakAelo, 715 00, Heraklion, EMAMASa | Top€ag otoudwv YTTOAOYLOTLIKN BLopuatkr Xnueia
TeAkog Babuog 9.75/10

FAQZZIKEZ AEZIOTHTEZ

Mntpikr yYA\wooa/-e¢:  EAAHNIKA

AMNN/-£¢ YAwooa/-€G;
KATANOHZH OMIAIA rPA®H
Akpdaon Avayvwon Mapaywyn Adyou Emikowvwvia Adyou
ATTAIKA c2 c2 c2
FAAAIKA B1 B1 B1

Entimeda: A1 kat A2: Baoikog ypriotng: B1 kat B2: Aveédptntog ypriotng: C1 kat C2: EUTTELPOG XPHOTNG
MEPIAHNTIKH EKOEZH EPEYNHTIKQN ENAIA®EPONTQN

Epeuvntikoi Asikteg

52 §npooLeloELg WG ApOpa O TIEPLOSLKA PE OHOTLHN Kplon (45), kepdAata BLBALWYV (6) KAl TIPAKTLKA CUVESPLWV
(1). NpwTtog ouyypawéag e 22/52 kat aAAnAoypapwv cuyypageag o€ 22/52 SnUooLeVTELS, TIAPOUCLALOVTAG
Loxupn epguvntikn aveaptnpla (h-index Scopus 16, Google Scholar 19, i10-index 30). AnpoOOCLEVCELG O Kopuala
TIEPLOSIKA OTOUG TOUELG TN BLOPUOLKNAC XNMUELAG, puaLlkoxnUELAg Kat Blopoplakrc Auvaptkng (T.x. 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). OpudTLHOC KPLTHG O TIEPLOSLKA, OTtwg Nature Journals, ACS



Physical Chemistry Journals, RSC Phys. Chem. Chem. Phys., RSC Advances, Springer J. Molecular Modeling
(tepLOCOTEPEG aTLo 220 Kpioelg o epLoSLKA, Web of Science - publons). OPOTLHOG KPLTAG YLa EPEUVNTLKEG
TipotdoeLg o€ kévtpa Yreputohoylotwy (High Performance Computing, HPC) émtwg CyTera kat Cyclone oto Ivotitouto
Kurtpou, 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 yia to Biotechnology and
Biological Sciences Research Council (BBSRC). 43 cupMETOXEG o€ ALeOV ZUVESPLA - ZEMLVApPLA, TTEPLAANBAVOPEVWY
12 SLoAEEEwY e TIPOOKANGN . H EpeuvnTIKN Hou SpactnpLotnta £xel teplAngOel oto TepLodikd PRACE DIGEST (/nsight
Publishers) ta €tn 2017, 2020.

To Epyactrplo BlopopLakng Auvapikng Kkat Mnxavikng

H avefdptntn €peuvntikr) Hou SpaotnPLOTNTA ETUKEVIPWVETAL O PEAETEG BLOYUOLKAG XNHELQG PEYAAWY BLOAOYLKWY
Hoplwv TIou cuppeTEXouv oc Sladlkaoleg OXETL(OPEVEG PE TLG eTLOTNHEG CWNG (BloAoyla, Blopoplakr) Mnyavikr). to
EPYQAOTHPLO £PAPPOLOUPE UTIOAOYLOTLKEG TEXVIKEG TTou Baocifovtatl otn pebodoAoyia tng Moplakng Auvautkng (MD) ,
OTIWG N METASUVAULKA TIOAATAWY BnUdtwy, 1 N HETASUVAULKA TIAPAAANANG QVTOAAQYNG OTO OMOAA-CUYKALVOV
OTATLOTIKO GUVOAO, 0 CLUVSUACHO e TNV KBaVTLKr pEBoSo Tou Zuvaptnolakol tng HAekTpoviakng MNMukvotntag (DFT).
TO OTAOLPO TWV POVTEAWV KAl N avAAUon TwV AmOTEAECHATWY (Tpoxlwv MD) Baociletal o€ epyaAeia BLOTIANPOYOPLKNAG
(aAyOpLBpoL aAANAETILSpacNC TIPWTEIVNG PE TIPWTELVN, SOPLKN) €uBUYPAPPLON Kal aAANAOUXLKT OpoAoyid, HOVTEAQ
Markov State). 'a tnv €peuvd pag, XpnOLUOTIOLOUHPE UTIEPUTIOAOYLOTIKA cuotruata (HPC, Joliot Curie - Irene ROME
TGCC otn Bruyéres-le-Chatel, Salomon iT4i otnv Toexia, SuperMUC-NG LRZ oto Moévayo, HLRS otn Ztoutydpdn,
MareNostrum oto YTepUTIOAOYLOTIKO Kevtpo Tng BapkeAwvng) oto mAaiolo Twv emiyopnyoUHEVWY TIPOYPaPHATWY
PRACE/ DECI (https://prace-ri.eu/).

H SLTTr OTITIKN TIOU TIAPEXEL O CUVSUAOHOG UTIOAOYLOTIKWY KAL TIELPANATIKWY TEXVIKWY Ploxnpelag, BLo@uotkng Kat
BloAoytkng xnpelag kablotd tnv opada pPou pLa amd TLG TILo KATAAMNAEG VA HEAETACOUV AtaltnTIKOUG EPEUVNTLKOUG
OTOXOUG.

(A) OL TtpwTEiveg aipng

NMpwrteiveg aipng (19 SnpootevoeLg), Kal LSlaitepa oL aAAANAETLE pACELG TG Huoo@atpivng (Mb) kal tng
Kutoxpwpikng ¢ O&elddong (CcO) pe atpooatptkd agpla (O, COx, NOX), ) N SUVAHLKE TWV KUTOXPWHATWY OTO
METABOALOUO YapuaKwy. Me autd ToV TPOTIO TTAlPVOUUE TTANPOYOPLEG OXETIKA PE TN AELTOUpPYLA TOUG O€ {WVTAVOUG
0opYyavLopoUg 1} Tov TiBavod Toug poAo WG TepLBarovTLKol atoBnTrpeg. To VITpWEEG aviov amoteAel éva Loxupo
0&elSWTLKO TTapdyovta Kal pLa Broloyikr) e€apevn yia to NO Ttou euTAEKETAL 0 TTANBWwPaA agpoBLwv BLoAoylwy
ouotnudtwyv. H Muoogatpivn (Mb) avtitdpd pe To VITPWEEG KAl SnNULoUpYEL pla Tipdoivn XpWoTKr. H Kivntikn lvat
apyn, KaL poxwpd pe cuvappoyr tou NO, tdoo otov alpko Fe péow tou 01 (01-N=02), 600 kat otn BLUALKN opada
-2 TN¢ alpne. Exoupe Sei&el wg n ouvappoyn N N amopdkpuvon tou NO, 0To/ aTo Tov dluLko oldnpo oxetiletal
Kuplwg pe pLa kivnon tng éAkag E, evw n ouvappoyr] tou NO,™ otn BLVUALKN opdda -2 08nyel € pla amokpLon aro tnv
€Aka F, Kal gua ouyxpoviopévn kivnon twv eAlkwv E-F. H teAeutala autr) cuyxpoviopévn kivnon ogeiletal otnv
aAMNAeTSpaon Twv KataAoimwy Valée8 kat [le107 pe tnv vitpo-PLVUALKA-2 opdda. ETiLAgoy, n avaywydon tou
povo&eldiou tou alwtou (NOR) eival To tpito amod ta téooepa éviupa tng Stadlkactag tng amovitpotmoinong ota
Baktnpla, kat uTtELBUVN yLa TNV KATAAUTLKNA TIapaywyr Tou agpiou tou yéAlou (N,0). Exoupe kKAvel avagopd otnv
aviyveuon tou urovitpwdoug evSLdpeoou (HO-N = N-O-) ota vy_n = 1332 cm™, oto evepyd SLupnviko kévtpo atpng
b3 Fe-Feg tng NOR amd to Paracoccus denitrificans. TEAOG, N avixveLon TWV EVSLAPECWY TNG AVAywyr)G TOU HOPLaKOU
0&uyovou o€ vePS amod TNV KUTOXPWHLKN ¢ 0&eldaon (CcO), kat o TIPoadLopLOPOG TNG SO TOUG, amoTe oLV Kalpla
onpela peA€Tng yla TNV kKatavdnaon Tou Pnxaviopou Tng evepyottoinong tou O, Kat Tng AVTANoNG TPWTOVIwY aTto To
gvQupo. Exoupe Tipoo®ata TPOTELVEL TIWG TO €yyUG TIeEpLBAAMOV TNG alpng a3 puBPLdeL TLG (PAOPATOOKOTILKEG LELOTNTEG
TWV eVOLAPESWV PEPPUA (Fe-IV) otnv KUTOXpWHLKA ¢ o&eldaon.

(B) OL kepaieg Tou Pwrtocuctipatog ll

OL Kepaieg Tou dwtocuotipatog Il (18 SNHOCLEVCELG), KAL CUYKEKPLUEVA O INXAVLIOPOG PN QWTOXNMLKAG
anooBeong tng eplooeLag nAtakng aktwvoBoAtlag (Non-Photochemical Quenching, NPQ). To NPQ amoteAel éva
MNXQVLOPO (WTOTIPOOTACLAg TWV AVWTEPWY PUTWV KAl AAYyWV TIou oxeTiletal APeoa PE TO PETABAANOPEVO KALUQ, TNV
TIApaywyr avBEKTIKWVY QUTWV, TNV ékKAucn O, 0TNV atgdo@alpa, Tov KUKAO Tou AvBpaka, Kabwg Kal tnv avgnon tng
(PUTLKNG Ttapaywyng. O oxeSLaopOg BLo-pLUNTIKWY JovTEAwV Ttou Bacifovtal otn pwtoouvBeon kat to Pwtocuotnua
Il pTtopel va 08Ny oEL o€ EPAPHOYEC OTIWG N TEXVNTH PWTOCUVOEDN Kal N artoSOTIKOTEPN CUYKOULSN PWTOG O NALAKA
KeALA. MTtopel va cuoxetLoTel, og BABog xpoOvou, Pe tn SnULoupyla aVOEKTIKWY (PUTWVY O €va PETABAAOPEVO KALUA
(au&avopevn NALaKr aktvoBoAla, KUpata kavowva, avgnon Ttng aAatdTNTAg o€ Eva cuVEXWS YBivov Siktuo
0EpeVONC), OTIWG KAl Pe TNV av&non TNG YUTLKAG Ttapaywyng. Qotdoo, eUmosLo yla pLla anodoTikotepn stadikacta
dwtoouvOeon( anoTeAel TO yeyovog TIwG o€ cuVONKeg UPNANG €KBECNG OE PWG, OL PWTOOULVOETLKOL opyaviopotl
EVEPYOTIOLOUV TN (PWTOTIPOOTACLA TOUG KAL YETATPETIOUV £VA PEYAAO THNKA TNG PWTOVLAKIG EVEPYELAG O€ BepudTnTa.
H oxeTkr) TANpoopla yLa To Pnxaviopod autod, o€ aTopLKN KALPaKa, armouaotddel amo tn Stebvr) BLBALoypapia. Ot
METABAoELG PETAEU TIPWTEIVIKWY SLAPOPPWOEWY ouvrBwe oelhovtal o EWTEPLKOUG TTAPAYOVTEG. H yvwaon autn
o8nyel otov €Aeyx0 TNG MPWTEIVLKNAG §pacng. Mpoo@ata oOAOKANPWOAUE PLag HeyAAng KAlpakag ipocopotlwan (150us)
TOU (PaCLKOU XWPOoU tNnG pelfovag PwtoouvBetikng Kepatag Il, pe BAaon €va ektevEG GUVOAO aTto EEWTEPLKOUG
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Ttapdyovteg. Ta povteda pag tou LHCI o€ atopLkr] KALPaKa TTapeXouV To TIANPEG UTIOAOYLOTLKO TIAQioLO yla TN
petaBaon tou LHCI peta&u 600 KATaoTACEWV: TNV PEXPL TIPOTLVOG AyvWoTn SLAPOPYWaOn CUYKOULSHG WTOG O
ATOMLKN KALPOKQ, KAt TNV Kataotaon andoBeong (quenched) eplooeslag eveépyeLag. Ma To oKoTO autd PEAETHOAUE O
HOVTEAQ OAOUG TOUG KUPLOUG TIAPAyOVTEG TIou oxeTidovtal pe To pnxaviopd NPQ, Kat TipokaAoUv aAAayEG 0TN
Stapopywon tou LHCI. Qotdoo, akopa Kal JETA TNV EKTETAPEVN QVAAUON TwV PETABACEWY 0TN SLapdpPwaon Tou
LHCII, 6ev katéotn Suvatr) n eUPean VOG KABOPLOTLKOU SLAKOTITN PETAEU TWV KATAOTACEWV CUYKOULENG Kat
amooPeong, ava@opLKA PE TG AAANAETILEPACELG TWV XPWOTIKWY (XAWPOPUAAEG - KOpOTEVOELSH)). ZUPTIEPACHATLKA, OL
MEAETEG PAG PETATOTILOAV TO EVELAPEPOV TNG ETILOTNHOVLKIG KOVOTNTAG OTO TeSlo TNG pwTtoTpootaactiag, amnod tnv
ektetapevn detypatoAnyia dStapoppwaoswv tou LHCII, oto poBANUa TG CWOoTHG TIEEPLYPAPNG TwV AAANAETILE pACEWY
HETAEL xpwoTkwy otnv kepaia LHCII (Tr.x. pe akpLBelg peBoSoug KBavtikng Xnuelag).

(C) OL tpwtEiveg TOU VEOU Kopwvoiol SARS-CoV-2

OL TpWTELVECG TOU VEOU KopwvoioU SARS-CoV-2 (3 SnuooLelGELG), Kal ELSLKA N SUVAMLKH TNG KUPLAG TTPWTEATNG TOU,
OTIWG Kat TNG Tpwteivng voukAeokaisiou (NC). ExeL tpotabel Tiwg N SLapdp@won JLag pwtelvng o€ éva KpUOTAAO
améXEL TIOAU amd tn Stapdpewaon Tou aroktd os SLAAupa r oe WVTEG opyaviopoUg Kat n ottola elval tslattepa
onMavtLky otn @appakoAoyia. H pébodog MD eivat L&avikr yLa tn Slepelivnon Twv SLaPopPWOEWY autwy. Exoupe
KATAPEPEL VA PETATPEPOUE TLG OTATLIKEG KPUOTAALKEG SopEG TwvV MPro/ NC o€ SLapop@wOoELG TTIOU amavtwvtal otnv
TtaBoAoyia Tou Lo Kal oxetidovtal ye TNV KatamoAEunon tng COVID-19. ETuAéov €xoupe TIpOCSLOPLOEL TIG SopEg SUO
(PUOLKWV TIPOLOVTWVY TIoU Ttpodyouv: (a) tnv e€acBévion Tng evepyoUg Hop@rg Tou Stuepoucg tng MPro kal (B) tnv
e€aoBévion tng aAnAemtiSpaong tng NC pE TLG LUTIOPTIVEG. OL LUTIOPTIVEG HETAPEPOUV TIPWTELVIKA PHOpLA aTIO TO
KUTTOQPOTIAQCHA OTOV TTUpva, eva LoLaitepa onUAavtiko oTasdLo yld Tn HETAPOPA TOU ULKOU YEVETLKOU UALKOU OTOV
TIUPHVA TOU KUTTAPOU - EEVLOTH Kal TOU TIOAAATAACLAcHoU Tou LoU.

(D) H 6eppootabepotnTa MPWTELVWYV

H @gppootabepotTnTa TMPWTELVWYV (2 SNPOGLEVGELG) KAl £L8LKOTEPA PLAG PUXPOPIANG OAKOOALKNAG agudpoyovaong.
‘EXOUME avamapayel TN SUVAPLKN TNG TPWTElvNG uTtd akpaleg BEpPOKPACLAKEG CUVONKECG, WOTE VA eVIOXUOOUWE TNV
mAnpowopia amod tnVv emiAuon TG SO TNG AAKOOALKNG apudpoyovdong (MoADH) amd to Yuxpd@lro Baktriplo
Moraxella sp. TAE123 pe kpuotahoypagia aktivwv X o avaiuaon 1.9 A. OL tpooopolwoelg MopLakrg AUVAULKAG TToU
Tipaypatomolifnkav €8€&av EKTETAPEVN KLVNTLKOTNTA TWV Katahoinmwv tng MoADH oe uynAég Beppokpaoieg. H
avaAuon KUPLWV CUVIOTWOWY TWV SLAKUPAVOEWY OTLG KLVNOELG TWV Katalolmwy tng MoADH katedel&e pla petapaocn
QAVOLYTHG—KAELOTHG SLapOpYwaong Kuplwg otoug 280 K.

(E) OL MeA€teg otn SuvapLkn dLtaAuong (cUCTNHA AAATOG - OPYAVLKWY - VEPOU)

OL peAéteg otn Suvaplkn SLdAuong (CUGTNMA AAATOG - OPYAVLKWVY - VEPOU) (4 SNHOGCLEVGELG) aopolV otn
puolkoxnuela g SuUVaPLKAG TwWV Poplwv vepoU Kal amoteAoUv tn BAon yla TPEXOUCEG WEAETEG OTO TESLO TNG
aAANAETILE paocng TPWTEIVWVY Pe SLAAUTEG (protein hydration dynamics), aMA Kat o€ auTo TwV BLO-PLPNTIKWY PEPBPavWV
apaAdtwong.

(F) To cbotnpa CRISPR-Cas9

To cUotnpa CRISPR-Cas9 system (2 SnpocieuceLg) otoxeVeL Kal eTe€epydletal OUYKEKPLPEVEG aAMnAouyieg DNA oto
YEVETLKO UALKO, EKUETAAEUOHEVO TOUG PINYAVLOPOUG emSLopBwong ota kUTTapa. To cuotnpa amoteAeital ano Suo
HEPN: To €vCupo Cas9 kat pla aAAnAouxia-06nyo RNA Ttou lvat CUPTIANPWHATLKY 0To 0toXo DNA. H epguvnTikn pag
S0UAELA eTLkeVTpWVETAL 0TN BeAtiotomoinon tng e&eL6{KEVONG TOU CUCTAPATOC KAl 0TN Pelwon Tou AELTOUPYLKOU
HEYEBoUG TN Cas9 yLa amodoTkoTEPN Xoprynon.
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9. Daskalakis V., Stergiannakos T., Papadatos, S. The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular
Simulations, Photosynthesis Gordon Research Conference, Grand Summit Hotel at Sunday River in Newry, ME United
States, July 21-16, 2019 (by invitation only).

10. Daskalakis V. Lecture, Fine Tuning of the Photosynthetic Apparatus, Department of Materials Science and
Technology, Heraklion, Greece, 20 May 2019 (invited talk).

11. Daskalakis V. Lecture, The Photosynthetic Apparatus under Stress by Molecular Simulations, National
Hellenic Research Foundation, Athens, Greece, 17 December 2018 (invited talk).

12. Daskalakis V. Molife Research Seminar, Triggering Photoprotection in Photosystem Il Light Harvesting
Complexes by Molecular Simulations, Bremen, Germany GmbH, 25 September 2018 (invited talk).

13. Daskalakis V. 62" Annual Meeting Biophysical Society, S(T)IMULATING THE INTERPLAY BETWEEN
PHOTOSYSTEM Il PROTEINS AND THE XANTHOPHYLL CYCLE IN PHOTOPROTECTION, San Francisco, USA, 17-21
February 2018

14. Daskalakis V. 39 EMN Meeting on Computation and Theory - Molecular Dynamics and Its Applications, The effect
of proton and potential gradients on integral membrane proteins: Insights from Molecular Dynamics
simulations, Dubai UAE, 6-10 November 2017 (Invited Talk)

15. Daskalakis V, Papadatos S. 42"d FEBS Congress (from molecules to cells and back) - The Photosystem Il Subunit
S Dynamics under Stress, Jerusalem Israel, 10-14 September 2017 (Poster).

16. Daskalakis V, Salameh A, AGU 2016 Fall Meeting - Correlation Between Surface Tension and the Bulk Dynamics in
Salty Atmospheric Aquatic Droplets, San Francisco USA, 12-16 December 2016 (Poster).

17. Daskalakis V, Department of Chemistry University of Crete Seminars, Oxygen Evolution and Reduction: Common
Principles, Heraklion-Crete, Greece, 25 November 2017 (invited talk).

18. Daskalakis V, loannidis NE, Papadatos S. 79t 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 “12t" Greece-Cyprus Conference on Chemistry 2015”, 8-10 May 2015, Thessaloniki
Greece

2009 - 2014
ZUVESpLA - ZepLvapiLa - Opadeg Epyaciag



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 ¢ 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 c Oxidase: Probing of electron
and proton pump coupling, TAM 2010 MEETING, Helsinki 15-17 June 2010.

2001 - 2010
ZuVESpLA - ZepLvapiLa - Opadeg Epyaciag

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'’=0 Spectroscopic Properties
in Ferryl Intermediate of Cytochrome ¢ 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 baz-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 solutions:
Raman bands, 10™ Congress in Chemistry Greece - Cyprus, 2-4 July Heraklion, Greece, 2009.

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

2. AlakekpLpEVo MENOG TNG APEPLKAVLKAG Evwong Xnuetag (2024-2025)

3. MEAOG TNG ETILTPOTIAG HETATITUXLAKWY OTIOUSWVY Tou TUAPATog XNULKWY Mnxavikwy (XM) tou Mavemiotnuiou
Matpwv (2024-2025)

4. Opyavwaon oepvapiwy yla tnv emhoyn Bepdtwy SUTAWHATIKWY EPYACLWY OTO TIAGLCLO TWV TIPOTITUX LAKWY
omoudwv tou Tunpatog XM (2024-2025)

01/12/2010 - 31/08/2023
TexvoAoyiko MavemiotipLo Komtpou

1. MéAog Tou ZupBouAiou TG ZXoANG MNewtexvikwy Emiotnuwyv kat Alaxeiplong MeptBariovtog (2022-2023)

2. ZuykAntikn Emitponl Zuotnpdtwyv NAnpowopikng kat TexvoAoyiag (XMT) (2012-2018)

(a) AvaBswpnoelg tou etriatou mpolmoloytauou tou Maveniatnuiou mou apopd tnv Yrnpeola XMNT

(b) Emzportr tou Epyou IdM (IAM) yLa tnv evowpdtwan tou “Identity Access Management” ota mAnpo@opLakd ouatiuara tou
Texvodoykoé Maveriatriyto KUmpou

(c) Emzporr) yia to Epyo «Aoytauikd Microsoft yia gottntegs

(d) Emtporti yita tv TOALTIKA Kal TOUG Kavovee mpdoBacn¢ oto Stadiktuo amd Tou¢ ypnote¢ tou Teyvodoyikou
Mavemiotnuiou Kumpou

Emtitport) Mpomtuytakwy & MeTantuylakwy Zmoudwv tou Tprpatog (2011-2023)

Emtitpom) Atac@pdAiong Nowétntag tou Tunpatog (2011-2018)

Tnv Ad hoc Eriitpoti) Movadwv ECTS tou TexvoAoylkou Mavemiotnpiou Kumpou (2014)

Tnv Ad hoc ETtitpomi] yua to «Avouyto Mavemiotrpio» (2016-2023)

Tnv Ermitportn MNaykumplwyv EEeTdocewy yLa tnv eLoaywyr] otnv Avwtepn Ekmaidsuon Kutipou-EANGSag (2014)

. MEAOC TNC EPOPEUTLKNG ETILTPOTING YLa TNV EKAOYN Twv AKadSnPalkwy PEAWV Tou ZupBouliou tou Mavemiotnuiou
(2012)

8. Méhog tng emitpottrig RAC yLa katavopr UTIoAoyLoTikoU Xpovou oto Cyclone (lvatitouto Kumpou)

EKNAIAEYTIKO EPIO

NOUAWN

Avegdaptntn AlSackalia

MNavemotuo Matpwyv, TyApa Xnuikwv Mnxavikwv (Mpomtuxiakd): (1) CHM-163 Epyaotriplo YTOAOYLOTWVY
(Xewpepva EEaunva 2023-2025), (2) CHM-363 Ewoaywyr] otov Mpoypappatiopd - Oswpla & Epyaotriplo (Xelpeplva
gfapnva 2023-2025)

Navemotquo Matpwyv, latpikn IxoAn (Metamtuyiakd): (1) MeBodoloyla otnv Epsuva Bloemiotnpwy BIE -
Mpooopolwoelg Blopoplakwy aAAnAeTiLSpacewy (2023-2024)

NavemiotAuLo lwavvivwy, latpikn ZxoAn (Metantuytakda): (1) Asttoupylky AvaAuon Fovisiwv: Amd tov Ixedlaouo
oto EpBLo Zuotnpa - Blopoplakeég Mpooopotwaoelg Kat 0pBoAoYLKOG oxeSLACHOG YappAakwy (2024-2025)

TexvoAoylkd MNavemiotpo Kumpou (Metamtuytakd): (1) YrmoAoytotikn MNepitpailovtiki Xnueia, Broxnueia
Kat BroAoyia (Eapwva e€aunva 2012-2017), (2) EL8ka O@£pata otnv Nepitfariovtikn Blroemiotipn (POvomwpLvo

e€aunvo 2014)

Navemiotquro KpAtng, Tpnpa Broloyiag (emiokéming): «POQTOZYNOEZH: H (pwtoouvOeTLKr) pnxavr oto
MLKPOOKOTILO TG MopLakng AUVAPLKAG», OTO HETATITUXLOKO TIpOypaupa «Moplakny kat Epappoopévn BlroAoyia
dutwv - Mpaoivn Blotexvoloyia» (Xelpepivo EEGUNvVo 2023/ Eapvd EEaunva 2019-2022)

Navemiotiuio Kpntng, latplki ZXOAN (EMLOKEMTNG): «ZTO MLKPOOKOTILO TNG MopLakrg AUVAMLKAG», OTO
METATTTUXLAKO TIPOYpappa «BlomAnpopoptkr» (POvottwpLvo EEaunvo 2021)

Texvoloyiko Mavemiotiuio Kumpou (Mpomtuytakd): (3) YroAoytotikd MepiBailoviikd Movtéla & Etcaywyn
oto MATLAB (Eapwvd e€dunva 2011-2020) (4) MovtéAa Alacttopdg (POworwplva e€dunva 2011-2020), (5) Puotkni

NMepBaArovtog (POoTWPLVO eEaunvo 2011), (6) ApxEG OeppoSuvapikng & Xnuikng Kwvntikng (Eapwva eEaunva
2011-2012), (7) Epappoopévn Oeppoduvapikn Il (Eapwd EEdunva 2020-2022), (8) Auvapikny Mpocopoiwon
Zuotnpatwy pe tn Bonbeta H/Y (PBvottwpvd e€apunva 2019-2022), (9) MaBnuatika Il (Alagopikég EELOWoELG)



(PBwomtwpvd EEGunva 2021-2022), kat (10) ®Puoikn Il (HAEKTPLOPOG - MayvnTLopog - HAektpopayvnTiopog) (Eapvo
EE&unvo 2022).

AIAAZKAAIA:
Evéelktikr) Alota pabnupdtwy mou pmopw va 88afw avegdptnta: Mevikr Xnueta, Bloxnueta I-ll, Bio-MaBnpatikg,
duolkoxnuela - Oeppoduvapikr, Pacpatookotiia, Blootatiotikr, YmoAoylotikry BloAoyia, Aopikry BuoAoyia,

Mpoypappatiopog, Aopn kat Asttoupyla Mpwrteivwy, Mpooopolwon BloAoylkwy Zuotnudtwv: pébodol TpoBAePNng
Sopng.

AEZIOTHTEZ AIOIKHZHZ KAI HTEZIAZ
Akadnpaikn Ka6odnjynon

Naveniotiuro Natpwv (2023 - orjpepa)

Aaktopikég Epyaoleg/ Ymoyripiol Aisdktopeg (Ph.D):
Evepyol (3): ©@sopavn lwoneiva Zouoavn, Boutheina Zender, HAlag KapBouvng

Epeuvnuikol Zuvepydreg:
Evepyol (2): Aptadvn KwvotavtomoUAou (UETadLEaktopLkog), Kwvotavtivog Xat{nKupLakog (EpEUVNTLKOG OLVEPYATNG)

Mpormrtuytakés Aumwpatiké Epyaaleg (Mruylo)
Evepyol (6): Avaotacia lakwBou, TolkAn Oswvn, Mwaoldv Alat, TowdBou BaAevtiva, Agppdv MuxanA, Nitag
MNavaywwtng

Zuppetoxn otnv Emtponr A§loAdynong Aibaktopikwv AatptBwv:
1. Zwtnpng ZepPeag (Mavemiotriplo Kprtng, Tunua BroAoyiag)
2. Mapta MoAuxpovakn (Maverotipto KpAtng, TuApa Xnuetag)
3. Xpnotog Kootvag (Mavemiotpio Matpwy, TURpa Xny. Mnx.)
4. AAéEavSpog Aupatldakng (Mavemotrpio Kprtng, Tunpa Xnuelag)
5. Aavan-Mapta Kotapmaon (Mavemiotruto Kpritng, Turua BloAoytag)

TexvoloyLko Maveniotripio Kumpou (2010 - 2023)

Mpomrtuyiakés AmAwpatikég Epyaotieg (Mruyio)

OAoKANpwpeveg (9): Xapalapmoug Pefpwvia, lwdvvou Neoputa, Mavaywtou dwotripa, Nedpxou Eiprivn,
Anpntplou A. Kwvotavtivog, Mewpyilou A. Tewpyla, EAcuBepiou Avtwvng, Bopkd PAwpa, Xapaldutmoug AvSpeag,
MNaiadng K. Avépeag, Katowvn Mavaylwta

Metamrtuyiakés Aitmdwpatikés Epyaaies (SimAwpa Master’s)

OAokAnpwpéveg (5): Xapahdumoug PeBpwvia, lwdvvou Neoputa, Mamaddtog Iwtnpng, Avlr) Xpucagoudn (ot
ouvepyaoia pe to Tunua Bioloylag, Mavemotuio Kpntng), Aavdn Mapia Kotlaumdon (o€ cuvepyaoia pe Ttnv latpkn
Zx0oAn tou Maveriotnuiou Kprjtng kat to lvotitouto MNMAnpogopLkrg tou 16pupatog Epsuvag kat TexvoAoylag).

Asaktopiké Epyaaleg/ Ymoyrpiot Aisdktopeg (Ph.D):
OAokAnpwpéveg (1): Zalapey Avaotaocia
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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. (2024-2028) 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. (2024-2025) 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. (2023-2024) 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. (2023-2024) Πρόσβαση παραγωγής No. EHPC-REG-2023R01-128 <strong>EuroHPC Regular Access Call </strong>"<em>Peptaibols</em>: <em>How to kill a bacterium</em>", <strong>6.400.000 CPU-core hrs</strong> on MeluXina. PI: Vangelis Daskalakis</p><p class="ql-align-justify">5. (2024-2025) Χορήγηση Υπερυπολογιστικού χρόνου στο εθνικό σύστημα ARIS HPC (16η πρόσκληση):</p><p>(a) FCPC - Water/ Proton Conductance in the FCP Light Harvesting Complexes of Diatoms (PI, 1.000.000 GPU core-hrs)</p><p>(b) GemT – Molecular dynamics of bacterial gemcitabine transporters (συνεργάτης, 2.000.000 CPU core-hrs)</p><p>(c) MultiEng: Engineering multifunctional biocatalysts for the valorization of lignocellulosic biomass (συνεργάτης, 1.500.000 CPU core-hrs)</p><p class="ql-align-justify">(d) PscAC: PscA-PscC dynamics in the green sulfur bacteria photosynthetic machinery (συνεργάτης, 700.000 GPU core-hrs)</p>
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                     <p>Ίδρυμα Τεχνολογίας Έρευνας / Ινστιτούτο Επιστημών Χημικής Μηχανικής (<em>ΙΤΕ/ ΙΕΧΜΗ</em>)</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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                             2022-04-30
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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 CYP2D6-DYN "Correlation between CYP2D6 variants and their metabolic activity by Molecular Dynamics Simulations" (3.5mn std-cpu core hrs), συνεργάτης (<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> PRACE COVID-19 COVID19-41</strong> “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) (<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. <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;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>
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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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                 Υπερυπολογιστικό κέντρο της Βαρκελώνης (BSC), Τμήμα Φυσικών Επιστημών και Επιστημών Ζωής
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                     Μεταδιδακτορικός Επισκέπτης
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                     <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>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"></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><strong>Daskalakis V*, </strong>Maity S and Kleinekathöfer U (<strong>2025</strong>) <strong><em>ACS Phys. Chem Au</em> </strong>5, 1, 47–61. <em>doi: </em>10.1021/acsphyschemau.4c00069 (<strong><em>January 2025 Journal Cover</em></strong>)</p>
                 01. An Unexpected Water Channel in the Light-Harvesting Complex of a Diatom: Implications for the Switch between Light Harvesting and Photoprotection
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                 <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>
                 02. 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>
                 03. Acclimation mechanism of microalgal photosynthetic apparatus under low atmospheric pressures – New astrobiological perspectives in a Mars like atmosphere
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                     <p class="ql-align-justify"><strong><u>Πρωτεΐνες Αίμης</u></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Βαρώτσης Κωνσταντίνος</strong>, Τμήμα Χημικών Μηχανικών, Τεχνολογικό Πανεπιστήμιο Κύπρου, Κύπρος</p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Φαράντος Σταύρος</strong>, Τμήμα Χημείας, Πανεπιστήμιο Κρήτης &amp; Ίδρυμα Τεχνολογίας Έρευνας, Ελλάδα</p><p class="ql-align-justify"><strong>Prof. Teizo Kitagawa</strong>, Specially Appointed Professor; Graduate School of Life Science, University of Hyogo</p><p class="ql-align-justify"><strong>Prof. Guallar Victor</strong>, ICREA Research Professor at Barcelona Supercomputing Center - Centro Nacional de Supercomputación (BSC-CNS). Life &amp; Medical Sciences</p><p class="ql-align-justify"><br></p><p class="ql-align-justify"><strong><u>Φωτοσύνθεση</u></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>Prof. Alexander Ruban</strong>, School of Biological and Chemical Sciences, Queen Mary, University of London</p><p class="ql-align-justify"><strong>Prof. Ulrich Kleinekathöfer</strong>, Computational Physics and Biophysics Group, Jacobs University Bremen gGmbH, Department of Physics &amp; Earth Sciences Focus Area Health</p><p class="ql-align-justify"><strong>Dr. Christopher Duffy</strong>, Cellular and Molecular Biology, School of Biological and Chemical Sciences, Queen Mary, University of London</p><p class="ql-align-justify"><br></p><p class="ql-align-justify"><strong><u>Θερμοσταθερότητα Πρωτεϊνών - IDPs</u></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>Δρ. Κυριάκος Πετράτος</strong>, Ερευνητής, Εργαστήριο Κρυσταλλογραφίας ΙΙ, Ινστιτούτο Μοριακής Βιολογίας και Βιοτεχνολογίας, Ίδρυμα Τεχνολογίας Έρευνας, Ελλάδα (ΙΤΕ)</p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Κοτζαμπάσης Κυριάκος</strong>, Τμήμα Βιολογίας, Πανεπιστήμιο Κρήτης, Ελλάδα.</p><p class="ql-align-justify"><br></p><p class="ql-align-justify"><strong><u>SARS-CoV-2</u></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Ηλίας Καστανάς</strong>, Ιατρική Σχολή, Πανεπιστήμιο Κρήτης, Ελλάδα</p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Στέργιος Πυρίντσος</strong>, Τμήμα Βιολογίας, Πανεπιστήμιο Κρήτης, Ελλάδα</p><p class="ql-align-justify"><br></p><p class="ql-align-justify"><strong><u>Πρωτεϊνες - Μεταφορείς</u></strong></p><p class="ql-align-justify"><strong>Καθ. Στάθης Φριλίγγος</strong>, Ιατρική Σχολή, Πανεπιστήμιο Ιωαννίνων</p>
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                 <p><br></p><p><strong>1. </strong>Theofani-Iosifina Sousani and <strong><u>Daskalakis V</u></strong>*<em> "</em>Light-induced transfer of a proton in the light-harvesting complexes of diatoms". ACS Spring 2025 Meeting &amp; Expo, San Diego, CA, USA, March 23-27.</p><p><br></p><p><strong>2. <u>Daskalakis V*</u>, </strong>Maity S, Kleinekathöfer U. <em>"</em>Diatoms under Computational Sunlight". Second European Congress on Photosynthesis Research (ePS2 2024), Padova, Italy, 25-28 June 2024.</p><p><br></p><p><strong>3. </strong>Karampa P, Makryniotis K, Nikolaivits E, <strong>Daskalakis V</strong>, Topakas E, Dimarogona M*.<em> "</em>Investigation of Structural Determinants of Plastic Degrading Enzymes via x-ray Crystallography and Molecular Docking". 14ο Πανελλήνιο Επιστημονικό Συνέδριο Χημικής Μηχανικής, Θεσσαλονίκη, Ελλάδα, 29-31 Μάη 2024.</p><p><br></p><p><strong>4. Daskalakis V.</strong><em> "</em>CRISPR-Cas proteins: Engineering of “silver-bullets” in the arsenal of gene editing". International Society of Quantum Biology and Pharmacology (ISQBP2024) President's Meeting, Athens, Greece, 19-23 May 2024.</p><p><br></p><p><strong>5. Daskalakis V.</strong><em> "Βιομοριακές Προσομοιώσεις: Από τη Δυναμική στη Μηχανική</em>". Σεμινάριο στο Ίδρυμα Τεχνολογίας και Έρευνας / Ινστιτούτο Επιστημών Χημικής Μηχανικής (ITE/IEXMH), 17 Απρίλη 2024 (προσκλεκλημένη ομιλία)</p><p><br></p><p><strong>6. Daskalakis V.</strong><em> "Biomolecular Engineering: Structures and Dynamics</em>". Seminar at the Department of Physics, Constructor University, Bremen, Germany, 27 April 2023 (<em><u>invited talk</u></em>)</p><p><br></p><p><strong>7. Daskalakis V.</strong><em> "Biomolecular Engineering: Structures and Dynamics</em>". Σεμινάριο στο Ελληνικό Κέντρο Θαλάσσιων Ερευνών (ΕΛ.ΚΕ.Θ.Ε) στο Ινστιτούτο Θαλάσσιας Βιολογίας, Βιοτεχνολογίας και Υδατοκαλλιεργειών (Ι.ΘΑ.Β.Β.ΥΚ), Ηράκλειο, Ελλάδα, 03 Μάη 2023 (<u>π</u><em><u>ροσκεκλημένη ομιλία</u></em>)</p><p><br></p><p><strong>8. Daskalakis V.</strong><em> "Biomolecular Engineering: Structures and Dynamics</em>". Σεμινάριο στο Τμήμα Χημείας του Αριστοτελείου Πανεπιστημίου Θεσσαλονίκης, Ελλάδα, 15 May 2023 (<u>π</u><em><u>ροσκεκλημένη ομιλία</u></em>)</p>
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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 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> </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> </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> </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>52 δημοσιεύσεις</strong> ως άρθρα σε <strong>περιοδικά με ομότιμη κρίση</strong> <strong>(45)</strong>, <strong>κεφάλαια βιβλίων (6)</strong> και <strong>πρακτικά συνεδρίων (1)</strong>. <strong>Πρώτος συγγραφέας σε 22/52</strong> και<strong> αλληλογραφών συγγραφέας σε 22/52</strong> δημοσιεύσεις, παρουσιάζοντας ισχυρή ερευνητική ανεξαρτηρία (h-index Scopus 16, Google Scholar 19, i10-index 30). 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>περισσότερες από</strong> <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>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (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>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (B) Οι κεραίες του Φωτοσυστήματος II
                 <p><strong>Οι κεραίες του Φωτοσυστήματος II</strong> <strong>(18 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>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (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>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (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>
            
        
         
             Περιληπτική Έκθεση Ερευνητικών Ενδιαφερόντων
             
                 (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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