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Streszczenie pracy doktorskiej:
Badanie mechanizmu formowania si¢ kanaléw wodnych w ukladach galaktolipidow

modelujacych blony tylakoidow oraz charakterystyka ich interfazy

Galaktolipidy stanowig gtowna klase¢ lipidow bton tylakoidow chloroplastow u ros§lin. Dwoma
gléwnymi galaktolipidami tych bton s3 monogalaktozylodiacyloglicerol (MGDG) oraz
digalaktozylodiacyloglicerol (DGDG). Ich glowy polarne zbudowane sa z glicerolowego
rdzenia oraz reszt galaktoz. MGDG posiada jedng reszt¢ B-galaktozy, natomiast DGDG dwie
reszty, B-galaktoze oraz przylaczong do niej zewnetrzng a-galaktoze. Niepolarne tancuchy
weglowodorowe MGDG 1 DGDG bton tylakoidow sa najczesciej wielonienasycone. Dwie
reszty galaktozy glowy polarnej DGDG sprawiajg, ze czasteczka DGDG ma ksztalt
cylindryczny, a czasteczka MGDG z pojedyncza galaktoza ma ksztalt stozkowy. Ksztalt
czasteczki lipidu wplywa na jej zachowanie fazowe; tak wigc cylindryczne czasteczki DGDG
w $Srodowisku wodnym tworza spontanicznie dwuwarstwy, natomiast stozkowe czasteczki
MGDG, szczegoblnie jesli ich tancuchy acylowe sg nienasycone, tworza struktury nielamelarne.
Ogo6lnym celem niniejszej pracy jest lepsze poznanie rzeczywistego zrgbu lipidowego btony
tylakoidow, w szczegdlnosci mozliwosci tworzenia si¢ w nim struktur nielamelarnych, przy
uzyciu technik modelowania molekularnego z rozdzielczo$cig atomowa.

Pierwsza cze$¢ pracy poswigecono budowie lamelarnych uktadéw galaktolipidowych. W drugie;j
czescl przeprowadzono analizy interfazy woda/btona bton DGDG 1 MGDG oraz prostych,
nielamelarnych bton MGDG. W trzeciej czeSci badano tworzenie si¢ faz nielamelarnych w
wielowarstwowych btonach MGDG. Badania rozpoczgto od przypisania parametrow funkcji
potencjatu czasteczkom MGDG 1 DGDG. Nastepnie zbudowano modele komputerowe
dwuwarstw MGDG i DGDG, przeprowadzono ich symulacje dynamiki molekularnej (MD)
oraz analizy. Z pojedynczej btony MGDG zbudowano uktady dwu- i wielowarstwowe,
przeprowadzono ich symulacje oraz analizy.

Interfaze woda/blona analizowano w (a) dwuwarstwie MGDG 1 DGDG, (b) podwdjnej
dwuwarstwie zbudowanej z dwoch natozonych na siebie dwuwarstw MGDG z uwodnieniem
15 czasteczek wody na lipid w ,,wewngtrznej” warstwie wody (mi¢dzy btonami) oraz 30
czasteczek wody na lipid w ,,zewngtrznej” warstwie wody (bez uwzglednienia periodycznych

warunkow brzegowych), w ktorej w trakcie symulacji utworzylta si¢ faza stalk — ten uktad



nazwano W15-30 oraz (c) uktadzie odwrdconej fazy heksagonalnej (Hi) MGDG zbudowanym
wczesniej 1 opisanym w Bratek et al., 2019.

Poréwnujac oddziatywania w interfazie badanych uktadéw zaobserwowano (a) proporcjonalnie
wiecej] oddziatywan lipid-woda w blonie MGDG niz DGDG, natomiast w btonie DGDG
proporcjonalnie wiecej oddziatywan lipid-lipid niz w blonie MGDG. Proporcjonalnie wigksza
liczba oddziatywan lipid-woda w btonie MGDG niz DGDG wynika z dwoch efektow,
mniejszego nachylenia gtowy polarnej MGDG (32°) niz DGDG (36°), co powoduje jej wicksza
ekspozycje do srodowiska wodnego oraz z mniejszego uwodnienia wewnetrznego pierscienia
B DGDG, ktory jest ekranowany od wody przez pierscien a. Efektem tego ostatniego jest nie
tylko proporcjonalnie mniejsze uwodnienie glowy polarnej DGDG, ale tez wigksza liczba
oddziatywan lipid-lipid. (b) W uktadzie W15-30, w ktorym utworzyt si¢ kanal wodny, liczby
oddziatywan lipid-woda i lipid-lipid w kanale sa zblizone do tych w dwuwarstwie, natomiast
w rejonach btony, gdzie dochodzito do potaczen lipidéw z dwodch przeciwleglych listkéw obu
bton, liczba oddzialywan lipid-woda jest mniejsza, a catkowita liczba oddziatywan lipid-lipid,
czyli suma oddzialywan w obrebie jednego listka (horyzontalnych) oraz migdzy lipidami z
przeciwlegtych listkow (wertykalnych) jest wigksza. (¢) W kanatach wodnych uktadu Hy
zaobserwowano wigcej oddziatywan lipid-lipid, a mniej lipid-woda niz w dwuwarstwie
MGDG, co wskazuje, ze w trakcie tworzenia si¢ fazy heksagonalnej oddziatywania lipid-woda
sg zastepowane przez oddziatywania lipid-lipid.

Badania tworzenia si¢ faz nielamelarnych MGDG prowadzono na wielowarstwowych btonach
MGDG, oddzielonych warstwami wody o roéznej liczbie czasteczek. Zaobserwowano $cistg
korelacje¢ pomiedzy szerokosciami sagsiadujacych warstw wody (liczba czasteczek wody), a
tworzeniem si¢ kanatow wodnych w poczatkowo lamelarnym uktadzie. Warstwy wody o
odpowiedniej szerokosci umozliwiaja lokalne wygiecie si¢ sasiadujacych bton, co jest
warunkiem koniecznym tworzenia si¢ kanatow, gdyz daje przestrzen, gdzie gromadza si¢
niezwigzane z MGDG czasteczki wody. Tworzenie si¢ kanatlu jest mozliwe tylko dlatego, ze
powierzchnie pozostatych lokalnie ptaskich i1 stabo uwodnionych czesci obu bton stykaja si¢ ze
sobg i umozliwiaja tworzenie si¢ licznych wertykalnych kontaktéw miedzy gtowami polarnymi
lipidow z przeciwlegtych listow, tj. tworzenie si¢ stabilnej powierzchni kontaktowej. W
badanych uktadach, kanaly wodne tworzyly sie, gdy liczba czasteczek H.O/MGDG w
sasiadujacych warstwach wody byta ~15, tj. gdy ich szeroko$¢ byla 11.3 A. Przy nizszym
uwodnieniu odpowiednie wygiecie si¢ btony nie bylo mozliwe. Natomiast przy wyzszym,
szerokos$¢ warstwy wody byla zbyt duza, zeby dochodzito choéby do chwilowych potaczen

wertykalnych.



W miejscach styku dwuwarstw (powierzchnia kontaktowa) wystepowata lokalna wymiana
lipidow, czyli wzajemne przechodzenie lipidow z listka jednej dwuwarstwy do listka
przeciwlegltej dwuwarstwy. Przeprowadzono analiz¢ zmiany katéw torsyjnych w tancuchach
acylowych przy przechodzeniu lipidu z jednej dwuwarstwy do drugiej, aby sprawdzi¢, ktory z
katow torsyjnych jest odpowiedzialny za zmiany konformacyjne umozliwiajace takie przejscie
oraz sprawdzono, czy prawdopodobienstwo zmian konformacyjnych w tancuchu sn-2 (B) jest

takie samo jak w sn-1 (y).



