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Περίληψη 

Η παρούσα εργασία έχει θέμα ‘Ταυτοποίηση βιοδραστικών συστατικών από 

αρωματικά φυτά και in sillico μελέτη της βιοδραστικότητας τους’, δηλαδή 

διερεύνηση, μελέτη και εξέταση των φυσικοχημικών ιδιοτήτων που διαθέτουν τα 

επιλεγμένα αρωματικά φυτά και συσχέτιση της δομής των ενώσεων με συγκεκριμένες 

ιδιότητες με έμφαση στις αντιμικροβιακές ιδιότητες για τροφιμογενή παθογόνα. 

Σκοπός της συσχέτισης είναι να παρατηρηθεί σχέση ανάμεσα στη δομή των ενώσεων 

με τις ιδιότητες τους και μελέτη των αποτελεσμάτων για την πρόβλεψη των 

βέλτιστων παραμέτρων. Η γνώση αυτή μπορεί να χρησιμοποιηθεί ως εργαλείο στην 

επιστήμη και τεχνολογία τροφίμων για την αντιμετώπιση κινδύνων μικροβιακής 

προέλευσης στα τρόφιμα. Συγκεκριμένα στην παρούσα εργασία πραγματοποιήθηκε 

συλλογή των αρχείων SMILES των χημικών ενώσεων που περιλαμβάνονται σε κάθε 

αρωματικό φυτό και ακολούθησε πρόβλεψη των φυσικοχημικών τους ιδιοτήτων. 

Μελετήθηκαν οι ενώσεις για την δραστικότητα τους σε μικροβιακούς στόχους από 

επιστημονικά άρθρα και έγινε η συσχέτιση με τις ιδιότητες σε μορφή γραφικών 

παραστάσεων. Τα αποτελέσματα δεν έδειξαν καθαρή συσχέτιση.  Τέλος, η in sillico 

μελέτη ολοκληρώθηκε με τη διεξαγωγή πειραμάτων μοριακής πρόσδεσης, 

χρησιμοποιώντας το ένζυμο τοποϊσομεράση IV της E.Coli, καθώς εμπλέκεται με τη 

διάνοιξη του γενετικού υλικού DNA. Τα πειράματα μοριακής πρόσδεσης κατέδειξαν 

ότι το δεντρολίβανο παρουσιάζει τις μεγαλύτερες δυνατότητες και πιθανότητες να 

προσδένεται με το ένζυμο με βάση σε πειραματικές τιμές που εξάχθηκαν από την 

μελέτη. 

 

 

 

 

Λέξεις-Κλειδιά: αρωματικά – φαρμακευτικά φυτά, βοτανικά εκχυλίσματα, 

βιοδραστικές ενώσεις, αντιμικροβιακή δράση, δομή, μοριακή πρόσδεση 
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Abstract 

This study is entitled "Identification of bioactive substances from aromatic plants and 

the in sillico study of their bioactivity", namely investigation, study and examination 

of selected aromatic plants physicochemical properties and correlation of their 

structure with specific properties, emphasizing on antimicrobial properties against 

food-borne pathogens. The goal of this correlation is to observe the relationship 

between the chemical structure of the compounds with their properties and to predict 

the optimal parameters. The use of this information can be used as a tool in food 

science and food science and technology for fighting food related microorganisms. 

Specifically, in the present study SMILES files were collected for the compounds of 

aromatic plants and their physiochemical properties were predicted. Scientific articles 

were used in order to study the bioactivity of the examined compounds in microbial 

targets and graphs were created to understand if there were any correlation. The result 

showed no clear correlation. Finally, the in sillico study was carried out by applying 

molecular docking experiments, using the enzyme topoisomerase IV of E. Coli, as 

that it is involved in the unraveling of the DNA helix. The molecular docking 

experiments showed that rosemary shows the biggest potential and possibilities to 

attach to the enzyme based on the experimental values extracted from the study. 

 

 

 

 

 

 

 

Key words; aromatic and medicinal plants, herbal extracts, bioactive compounds, 

antimicrobial activity, structure, molecular docking 
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Κεφάλαιο 1: Εισαγωγή 

Στη βιομηχανία τροφίμων, με τις νέες τάσεις κατανάλωσης τροφής και τα νέα 

πρότυπα από τους καταναλωτές, ερευνώνται νέοι τρόποι συντήρησης των προϊόντων, 

αύξησης της θρεπτικής τους αξίας και άλλα. Συγκεκριμένα, μελετώνται 

οικονομικότεροι, αποτελεσματικότεροι, πιο φυσικοί, με λιγότερη επιβάρυνση στο 

περιβάλλον τρόποι κα μέθοδοι για να επιτύχουν τους στόχους αυτούς. 

Τα τρόφιμα είναι ευάλωτα στις αλλαγές του περιβάλλοντός τους. Η 

θερμοκρασία, το pH, η υγρασία διαδραματίζουν σημαντικό ρόλο στο χρόνο ζωής 

ενός τροφίμου, για να κρατηθεί το τρόφιμο με την μέγιστη δυνατή θρεπτική αξία, 

στον έλεγχο της μικροβιοποικιλότητας του, η οποία πρέπει να ελέγχεται διαφορετικά 

σε κάθε είδους τροφίμου για τεχνολογικούς λόγους. 

Υπάρχουν μεικτές γνώμες για τη χρήση τεχνητών ή φυσικών συντηρητικών 

από το ευρύ κοινό και διεξάγονται πολλές έρευνες για να υπάρξει μια σαφής 

απάντηση για το ποιο είναι προτιμότερο. Ένας από τους στόχους της εργασίας είναι 

να αναδειχτούν τα φυσικά συστατικά ως κατάλληλα μέσα συντήρησης και να 

μελετηθεί η σχέση με την δομή τους μέσω in sillico πειραμάτων. Στόχος επίσης είναι 

η αξιοποίηση των αποτελεσμάτων της in sillico αυτής μελέτης, για την πρόβλεψη των 

αντιμικροβιακών ιδιοτήτων μιας ένωσης και υπολογισμό των θεωρητικών βέλτιστων 

τιμών σε περιβάλλον με το ένζυμο τοποϊσομεράση (E.Coli Τοποϊσομεράση IV, 

υπομονάδα ParE). 

Στην τεχνολογία τροφίμων η ανάπτυξη μεθόδων συντήρησης κρίνεται 

απαραίτητη. Είτε είναι στα πλαίσια της ζύμωσης, είτε επέκτασης του χρόνου ζωής και 

συντήρησης ευαίσθητων ενώσεων, όπως η βιταμίνη C, οι τεχνολόγοι συνεχίζουν να 

δουλεύουν και να καινοτομούν για να βελτιώνουν τις τεχνικές τους και να μπορούν 

να απαντήσουν στις νέες απαιτήσεις της κοινωνίας που αυξάνεται και να 

ελαχιστοποιούν την επιβάρυνση στο φυσικό περιβάλλον (1). 
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Κεφάλαιο 2: Τα Αρωματικά Φυτά 

Αρωματικά φυτά ονομάζονται τα φυτά, τα οποία παράγουν αρωματικές ενώσεις ή 

έλαια στα μέρη του (φύλλα, άνθη, ρίζες). Οι ενώσεις αυτές λόγω της πτητικότητας 

τους δίνουν ένα άρωμα, μια μυρωδιά ευχάριστη, διαφορετική για κάθε φυτό και 

παίζουν σημαντικό ρόλο στη ζωή του φυτού, όπως στην προσέλκυση μελισσών ή 

άλλων εντόμων. Τα έλαια των αρωματικών φυτών συλλέγονται και αξιοποιούνται 

στην βιομηχανία καλλυντικών, αρωμάτων και χρησιμοποιούνται και σε θεραπείες (2). 

Η τέχνη της μαγειρικής, και ιδιαίτερα η μεσογειακή κουζίνα, χρησιμοποιεί 

τα αρωματικά φυτά για εμπλουτισμό στην οσμή και γεύση των γευμάτων. Τέτοια 

φυτά είναι η λεβάντα, το φασκόμηλο, η ρίγανη, το θυμάρι, ο δυόσμος και άλλα (2). 

Η ιατρική επίσης τα χρησιμοποιεί για τις διάφορες ιδιότητες που έχουν. Από 

την αρχαιότητα χρησιμοποιούνται για να απαλύνουν πόνους, στην πέψη και ως 

χαλαρωτικά. Στη μοντέρνα εποχή, τα έλαια τους και οι αρωματικές ενώσεις τους 

παίζουν το ρόλο των φυσικών αντιοξειδωτικών, αντιμικροβιακών, αντιμυκητιασικών. 

Για το πείραμα επιλέχθηκαν τα φυτά: ρίγανη, θυμάρι, κρόκος Κοζάνης, 

μελισσόχορτο, δυόσμος, δεντρολίβανο, φασκόμηλο, χαμομήλι, ελίχρυσος, λεβάντα 

και σιδερίτης. Όλα τους είναι αρωματικά φυτά, από την Ελληνική βιοποικιλότητα 

που χρησιμοποιούνται ευρέως στην μεσογειακή κουζίνα, με πολλές ιδιότητες και 

εφαρμογές στην τεχνολογία τροφίμων (3). 

 

 

2.1: Ρίγανη 

Η ρίγανη, 'όρος' και 'γάνος', βουνό και χαρά. Η ρίγανη 

(Origanum vulgare) (Εικόνα 1) είναι βασικό μυρωδικό στη 

μεσογειακή κουζίνα και ένα αρωματικό φυτό στο οποίο 

έχει πραγματοποιηθεί πλήθος μελετών για την αξιοποίηση 

του στα τρόφιμα λόγω των ιδιοτήτων που διαθέτει. 

Εικόνα 1. Τριμμένη ρίγανη 
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Κύριο ρόλο έχουν οι ενώσεις θυμόλη (Εικόνα 2)και καρβακρόλη, με 

αντιμικροβιακές, αντιοξειδωτικές, αντιφλεγμονώδεις ιδιότητες που βρίσκονται στη 

ρίγανη. Είναι από τα πιο σημαντικά αρωματικά φυτά για αυτό και η παραγωγή της 

είναι προχωρημένη και αυξημένη (4,5). 

Χρησιμοποιείται στο φαγητό και ως φυσικό 

συντηρητικό σε τρόφιμα ευάλωτα σε μικροοργανισμούς όπως 

Staphylococcus aureus, Pseudomonas aeruginosa και Listeria 

monocytogenes, ενώ μπορεί να εμποδίσει τη δράση των 

ελεύθερων ριζών (4,5).  

Εικόνα 2. Μόριο θυμόλης 

 

2.2: Θυμάρι 

Θυμάρι ή θύμος είναι ένα αρωματικό που συναντάται συχνά στην μεσογειακή 

διατροφή. Υπάρχουν και άλλες ονομασίες όπως φινοκάλι, μελιτσίνι και θρούμπι, όλα 

τα ονόματα αυτά ανήκουν στο ίδιο όμως φυτό (Thymus vulgaris). Η ποικιλία Thymus 

vulgaris είναι η κοινή ποικιλία που καλλιεργείται, με την ποικιλία Thymus serpyllum 

να είναι η άγρια μορφή της (6). 

Αυτός ο αρωματικός θάμνος με τα μωβ άνθη του διαθέτει πολλές ιδιότητες 

όπως αντιμικροβιακές, αντιοξειδωτικές και αντιμυκητιασικές. Το θυμάρι είναι 

αποτελεσματικό το θυμάρι ως συντηρητικό με τις παραπάνω ιδιότητες εναντίον 

στελέχων βακτηρίων όπως Staphylococcus, Enterococcus, Escherichia και 

Pseudomonas (6).  

Είναι επιπλέον αποτελεσματικό ως τονικό καθώς η κύρια ένωση στο θυμάρι, 

η θυμόλη, βοηθά στην υποστήριξη του ανοσοποιητικού κατά λοιμώξεων από 

σαλμονέλα και σταφυλόκοκκο. Ο θύμος έχει ευρεία χρήση στη μαγειρική, στην 

τεχνολογία τροφίμων και στη φαρμακευτική. Έρευνες βρίσκουν ότι είναι απαραίτητο 

για την θεραπεία κατά των σκουληκιών και για εντερικές λοιμώξεις και προσβολές, 

από gram(+) και gram(-) βακτήρια, μύκητες, όπως και ο Candida albicans, και ζύμες 

(6,7,8). 
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2.3: Κρόκος Κοζάνης 

Κρόκος Κοζάνης ή κοινώς γνωστό ως σαφράν (Εικόνα 3) είναι ένα από τα αρωματικά 

φυτά που εξεταστήκαν για τις ιδιότητες του. Ο Crocus sativus είναι ένα αρωματικό 

φυτό υψηλού κόστους εξαιτίας της χαμηλής παραγωγής του. 

Μαζί και με τη μεγάλη του θρεπτική του 

αξία, το σαφράν είναι άξιο της οικονομικής του αξίας 

και πολλές έρευνες πραγματοποιούνται ώστε να 

αυξήσουν την απόδοση στην παραγωγή του για 

μεγαλύτερη αξιοποίηση του στη βιομηχανία (9). 

Εικόνα 3. Κρόκος Κοζάνης 

2.4: Μελισσόχορτο 

Μελισσόχορτο, μελισσοβότανο ή και κιτροβάλσαμο είναι άλλο ένα αρωματικός 

θάμνος της Μεσογείου 

αλλά και της Κεντρικής 

Ασίας. Έχοντας στενή 

σχέση με τη μέντα, 

διαθέτει αντιοξειδωτικές 

ιδιότητες, διότι περιέχει  

το φερουλικό οξύ και το 

καφεϊκό οξύ (Εικόνα 4) 

(10,11). 

Εικόνα 4. (Αριστερά) Μόριο Φερουλικού οξέος και (Δεξιά) Μόριο Καφεϊκού οξέος 

2.5: Δυόσμος 

Mentha spicata ή απλά ο δυόσμος είναι ένα είδος μέντας όπως και το μελισσόχορτο. 

Πέρα από απλό αρωματικό/μυρωδικό είναι χρήσιμο στην τεχνολογία τροφίμων 

καθώς είναι ικανό να λειτουργήσει ως σπασμολυτικό, χωνευτικό και τονωτικό. 

Περιέχει ρετινόλη (Εικόνα 5) και ασκορβικό οξύ για την ενίσχυση του 

ανοσοποιητικού συστήματος και πολλές άλλες αρωματικές ενώσεις με ιδιότητες 

τεχνολογικού ενδιαφέροντος (12, 13, 14, 15). 
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Εικόνα 5. Μόριο ρετινόλης 

2.6: Δεντρολίβανο 

Το δεντρολίβανο ή Rosmarinus officinalis είναι ένα μεσογειακό βότανο που 

καλλιεργείται ευρύτατα σε όλο τον κόσμο. Οι ιδιότητες του ήταν γνωστές από παλιά 

ως αντιφλεγμονώδεις, αντιοξειδωτικές, λόγω της καρσονόλης, του καρνοσιτικού 

οξέος και του ροσμαρινικού που περιέχονται σε αυτό (Εικόνα 6 και 7) (16). 

Εικόνα 6. (Αριστερά) Μόριο Καρσονόλης και (Δεξιά) Μόριο Καρνοσιτικού οξέος 

Στη βιομηχανία παίζει το ρόλο του συντηρητικού καθώς προστατεύει το 

τρόφιμο από τις ελεύθερες ρίζες που οδηγούν σε πολλές παθήσεις του ανθρώπινου 

οργανισμού και για την συντήρηση του χρώματος των τροφίμων. Οι ιδιότητες του 

δεντρολίβανου είναι πολλές και γνωστές στην επιστημονική κοινότητα, αφού έχει 

μελετηθεί ευρέως.  

Μελέτες δείχνουν ότι μπορεί να σχετιστεί με 

θεραπείες του νευρικού, γαστρεντερικού, 

αναπαραγωγικού και καρδιαγγειακού συστήματος, 

αλλά και την ύπαρξη αντικαρκινικών και ηπατο-

προστατευτικών ιδιοτήτων (16, 17, 18, 19). 

 

Εικόνα 7. Μόριο Ροσμαρινικού οξέος 
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2.7: Φασκόμηλο 

Το φασκόμηλο (Salvia officianlis) είναι άλλο ένα μεσογειακό βότανο, το οποίο 

χρησιμοποιείται στη μαγειρική και στην φαρμακευτική. Είναι άλλο ένα 

αντιμικροβιακό φυτό με αντιμυκητιακές ιδιότητες και μάλιστα η ποσότητα 

συγκέντρωση του στην ένωση σαλβίνη το κάνει ένα εξαιρετικό αρωματικό φυτό για 

την προστασία από την E.coli (20). 

 

2.8:Χαμομήλι 

Το χαμομήλι (Chamaemelum nobile) (Εικόνα 8) δε θα 

μπορούσε να μην εξεταστεί για τις ιδιότητες του που 

έχουν μεγάλο τεχνολογικό ενδιαφέρον. Το βότανο που 

καταναλώνεται και ως ζεστό ρόφημα, έχει 

καταπραϋντικές ιδιότητες και είναι πλούσιο σε 

αντιοξειδωτικά (21). 

Εικόνα 8. Άνθη χαμομηλίου 

 

2.9: Ελίχρυσος 

Ελίχρυσος (Helichrysum stoechas) ένα αρωματικό φυτό 

που χρησιμοποιείται περισσότερο για την παραγωγή 

καλλυντικών χρησιμοποιώντας τα έλαια του. Τα έλαια 

του μπορούν και αναζωογονούν τα κύτταρα του δέρματος 

και βοηθά στην περίθαλψη τραυμάτων στο δέρμα. 

Περιέχει πολλές ενώσεις που και άλλα αρωματικά φυτά 

έχουν όπως κουρκουμίνη, λιναλοόλη (Εικόνα 9) και 

φλαβονοειδή (22). 

Εικόνα 9. Μόριο Λιναλοόλης 
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2.10: Σιδερίτης 

Ο σιδερίτης (Sideritis rubriflora) ή αλλιώς το τσάι του βουνού ένα αρωματικό φυτό 

με πολλές ποικιλίες στην Ελλάδα και στα Βαλκάνια γενικότερα (23). 

Ένα φυτό που για τα έλαια του και από τα αρχαία χρόνια το 

χρησιμοποιούσαν για τις αντιφλεγμονώδεις, αντιρρευματοδείς και αντιμικροβιακές 

δράσεις, αλλά και ως τονωτικό, διουρητικό. Οι βιολογικές του δράσεις οφείλονται 

κυρίως στην παρουσία φλαβονοειδών, φαινυλο-αιθανοϊκών γλυκοσίδων και των 

τερπενίων (24, 25).  

Σε μελέτες παρατηρήθηκε ήπια αντιμυκητιακή δράση και αντιμικροβιακή 

κατά της E.coli και του σταφυλόκοκκου (24,25). 

 

2.11: Λεβάντα  

Η λεβάντα (Lavandulaangustifolia) (Εικόνα 10) είναι 

γνωστή για το άρωμα της.. Το όμορφο άρωμα της δεν είναι 

το μόνο που κατέχει αυτό το φυτό. Έχει εξαιρετικές 

αντιμικροβιακές ιδιότητες και συγκεκριμένα κατά του 

στρεπτόκοκκου και πνευμονόκοκκου. Αξιοποιείται και ως 

συστατικό σε φάρμακα κατά της βρογχίτιδας, του τύφου και 

της φυματίωσης (26, 27, 28, 29). 

Εικόνα 10. Κλαριά λεβάντας  
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Κεφάλαιο 3: Πρόβλεψη Φυσικοχημικών Ιδιοτήτων 

Η πειραματική διαδικασία αποτελείται από πέντε (5) στάδια: 

1)Συλλογή δεδομένων, ενώσεις που εμπεριέχονται στα επιλεγμένα αρωματικά φυτά 

2)Συλλογή των αρχείων SMILES των επιλεγμένων ενώσεων 

3) Εύρεση της δραστικότητας των ενώσεων έναντι μικροβίων, όπως E.Coli και είδη 

του μύκητα Candida 

4) Προετοιμασία ενώσεων με το λογισμικό Ligprep 

5) Πρόβλεψη φυσικοχημικών ιδιοτήτων με το λογισμικό Qikprop 

Ξεκινώντας με το πρώτο στάδιο, τα δεδομένα που απαιτούνται είναι οι οργανικές 

ενώσεις των φυτών που επιλέχθηκαν. Χρησιμοποιώντας τις διαδικτυακές βάσεις 

δεδομένων ελεύθερης πρόσβασης FooDB (foodb.ca) (30) και cNatural 

(cnatural.gr/home/) (31), αναζητήθηκαν με την επιστημονική ονομασία τους τα φυτά 

και καταγράφηκαν τα κυριότερα συστατικά τους όπως αναφέρονται στις ανωτέρω 

βάσεις. 

Για εμπλουτισμό της βιβλιοθήκης με τα καταγεγραμμένα δεδομένα 

προστέθηκαν και ενώσεις με τουλάχιστον 75% ομοιότητα (συντελεστής Tanimoto). 

Πριν την καταγραφή των SMILES, από τα δεδομένα αφαιρέθηκαν τα 

αμινοξέα, νερό και μέταλλα. Περαιτέρω δημιουργήθηκαν πίνακες για το κάθε φυτό 

με τις ταυτοποιημένες ενώσεις του (Πίνακας 1). Επίσης, καταγράφηκαν από το 

σύνολο ενώσεων, οι δέκα (10) ενώσεις με την μεγαλύτερη περιεκτικότητα (mg/100g) 

στο φυτικό ιστό ως πίνακας "Top 10" (Πίνακας 1). 

Στους ακόλουθους πίνακες ακολουθούν παραδείγματα των πινάκων που 

αναφέρθηκαν: 
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Πίνακας 1. Φυτοχημικές ενώσεις στο αρωματικό φυτό Θυμάρι και οι δέκα με τη μεγαλύτερη 

περιεκτικότητα ανά 100g φυτικού ιστού 

Θυμάρι (Thymus vulgaris) 
Top10 mg/100g 

17-α-Αιθυλοξυλοστραδιόλη 
Κινέζικη τανίνη 9000,000 

2-Ισοπρόπυλο-5-μεθυλοφαινόλη 
17-α-Αιθυλοξυλοστραδιόλη 1900,000 

4-υδροβενζοϊκό οξύ 
Ζεαξανθίνη 1895,000 

6-Μεθυλεσκουτελλαρεΐνη 
Δεκαεξανοϊκό οξύ 1788,800 

Απιγεννίνη 
Βιταμίνη Κ1 1714,500 

Ασκορβικό οξύ 
β-Καροτένιο 1705,817 

α-Τοκοφερόλη 
Ουρσολικό οξύ 1690,000 

β-Καροτένιο 
Ρετινόλη 1496,500 

β-Κρυπτοξανθίνη 
Πεντανόλη 1390,000 

Καφεϊκό οξύ 

2-Ισοπρόπυλο-5-

μεθυλοφαινόλη 
1205,750 

Φερουλικό οξύ 

Φολικό οξύ 

Γεντισικό οξύ 

Δεκαεξανοϊκό οξύ 

Λουτεολίνη 

Παντοθενικό οξύ 

π-κουμαρικό οξύ 

Πεντανόλη 

Φυτοστερόλη 

Πυριδοξίνη 

Ρετινόλη 

Ροσμαρινικό οξύ 
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Συριγγικό οξύ 

Ουρσολικό οξύ 

Βαλλίνιτς 

Βιταμίνη Κ1 

Ζεαξανθίνη 

 

 

 

Έπειτα δημιουργήθηκε και ένας χρωματικός χάρτης, όπου μπορούν τα 

φανούν οι κοινές και μη κοινές ενώσεις μεταξύ τους (Πίνακας 2). 

Ακολούθως, ο Πίνακας 3 περιλαμβάνει την κωδικοποίηση SMILES για κάθε 

ένωση του Πίνακα 2.  Το αρχείο SMILES αποτελείται από μια σειρά χαρακτήρων 

που αντιπροσωπεύουν τη δομή μιας ένωσης (32). Αυτές οι σειρές μπορούν να 

διαβαστούν από λογισμικά και να προβάλουν ένα ψηφιακό μοντέλο της ένωσης. 
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Πίνακας 2. Χρωματικός χάρτης συσχέτισης φυτοχημικών ενώσεων με αρωματικά φυτά. 

Ένωση Φυτά 

(E)-β-Οκιμίνη ((E)-b-Ocimene)             
(R)-Κιτρονελλάλη ((R)-Citronellal)             
1,8-Κινεόλη (1.8-Cineole)              

10-έπι-γ-Ευδεσμόλη (10-Epi-gamma-eudesmol)             
17-α-Αιθυλνυλεστραδιόλη (17-a-Ethylnylestradiol)                   
2-Υδροξυπεριτόνη (2-Hydroxypiperitone)             
2-ισοπρόπυλο-5-μεθυλοφαινόλη (2-Isopropyl-5-methylphenol)             
3,5-Ο-δικαφεοϊλικό οξύ (3.5-O-dicaffeoylquinicacid)             
3-Καρένιο (3-carene)             
3-Ισοθουγιόνη (3-isothujon)             
3-Μεθυλογαλαγγίνη (3-methylgalangin)             
4-υδροβενζοϊκό οξύ (4-hydroxybenzoic acid)               
6-Υδροξυλουτεολίνη (6-Hydroxyluteolin)             
6-Υδροξυλουτεολίνη-7-ραμνοσίδη (6-Hydroxyluteolin-7-

rhamnoside)             
6-Μεθυλεσκουτελλαρεΐνη (6-methylscutellarein)                
Κλουπανοδοντικό οξύ (Clupanodonic acid)             
9,12-δεκαοκταδιενοκό οξύ (9.12-octadecadienoc acid)             
α-βισαβολόλη (a-bisabolol)             
α-Καδινόλη (a-cadinol)              

α-καροτένιο (a-carotene)             
α-cis-Περγαμοτένιο (a-cis-bergamotene)             
α-Κοπαένιο (a-copaene)             
α-κρονίνη (a-cronin)             
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α-γουαενίνη (a-Guaiene)             
α-Χουμουλένιο (a-Humelene)             
α-λινολενικό (a-Linolenic)              
α-Φελλανδρένιο (a-Phellandrene)             

Απιγενίνη (Apigenin)                 
α-Πινένιο (a-Pinene)              

Αρωματοδενδρένιο (Aromadendrene)             

α-σανταλένιο (a-santalene)             
Ασκορβικό οξύ (ascorbic acid)                  
Ασπαρτικό οξύ (asparitic acid)               
α-τερπινεόλη (a-terpineol)             
α-θουγιόνη (a-thujene)             
α-τοκοφερόλη (a-tocopherol)              
β-Βισαβολένιο (b-bisabolene)             
β-Βουρβονένιο (b-bourbonene)             
β-καροτένιο (b-carotene)               
β-Καρυοφυλλένιο (b-caryophyllene)               

β-κρυπτοξανθίνη (b-cryptoxanthin)              
Βεταΐνη (betaine)             
β-Ευδεσμόλη (b-eudesmol)             
β-Φαρνεσένη (b-farnesene)             
Οξικός βορνυλεστέρας (bornyl acetate)              
β-Φελλανδρένιο (b-phellendrene)              

β-Πινένιο (b-pinene)              

Καφεϊκό οξύ (caffeic acid)                  
Καμφένιο (camphene)              
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Καμφορά (camphor)             
Καρνοσικό οξύ (carnosic acid)              
Καρνοσόλη (carnosol)             
Καρβόνη (carvone)              
Οξείδιο του καρυοφυλλενίου (caryophylleneoxide)              
Κατεχίνη (catechin)             
Τσαμιγκρένη (chamigrene)             

Κινέζικη Ταννίνη (Chinese tannin)               
Χλωρογενικό οξύ (chlorogenic acid)               
Χολίνη (choline)               
Κιρσιμαριτίνη (cirsimaritin)              
cis-οκιμένη (cis-ocimene)             

cis-π-Μενθ-2-ενόλη (cis-p-menth-2-enol)             
Κιτρονελλάλη (Citronellal)            
Κωπαένιο (copaene)             

Κουμιναλδεΰδη (cuminaldehyde)             
Κουρκουμένιο (curcumene)             
δ-Καμφορά (d-camphor)             
Ντεκανάλη (decanal)             
Διυδροκαρβεόλη (dihydrocarveol)             
δ-τοκοφερόλη (d-tocopherol)             
Επικυβονόλη (epicubenol)             
Εριοδικτυόλη (eriodictyol)              
Φερουλικό οξύ (Ferulic acid)                 
Φολικό οξύ (folic acid)                  
Γαλανγκίνη (Galangin)             
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Γαλλικό οξύ (gallic acid)               
γ-Καδινένιο (gamma-cadinene)             
γ-Γκουρτζουνένιο (gamma-gurjunene)             
γ-Μουουρολένη (gamma-muurolene)             
γ-Σελινένιο (gamma-selinene)             
γ-Τερπινένιο (gamma-terpinene)              
γ-τοκοφερόλη (gamma-tocopherol)             
Γεντισικό οξύ (gentisic acid)                
Γερανιάλη (geranial)             
Γερανιόλη (geraniol)             
Γερμακρένη Δ (germacrene D)               

Γλουταμινκό οξύ (glutamic acid)               
Επταδεκάνιο (heptadecane)             
Δεκαεξανοϊκό οξύ (heptadecanoic acid)              
Εξανόλη (hexanol)               
Βουτυρικό εξύλιο (hexyl butyrate)             
2-Εποξείδιο του χουμουλενίου (humuleneepoxide-2)             
Ιονόνη (ionone)             

Μυρμηκικό ισοβορνύλιο (isobornyl formate)             
Οξική ισοευγενόλη (isoeugenol acetate)             
Καμπφερόλη (kaempferol)              
3,7,4-o-τριγλυκοζίτης Καμπφερόλης (kaempferol 3.7.4-O-

triglucoside)             
3-Σοφοροσίδης Καμπφερόλης (Kaempferol-3-sophoroside)             
Καουρένιο (kaurene)             
Λεβεντουλόλη (lavendulol)             
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Λεντόλη (ledol)             
Λιμονένιο (limonene)               

Λιναλοόλη (linalool)                

Οξικός λιναλυλεστέρας (linalyl acetate)             
Λουτεολίνη (luteolin)                 
Λουτεολίνη-7-γλυκοζίτης (luteolin-7-glucoside)             
Μυρικετίνη (myricetin)             
Μυρτενόλη (myrtenol)             
Ναφθαλίνη (naphtalene)             

Ναρίνγκινη (naringin)             
Νεράλη (neral)             
Οξικό νερύλιο (neryl acetate)              
Νικοτινικό οξύ (nicotinic acid)                
Νοναλικό (noanal)             
Δεκαοκτάνιο (octadecane)             
Δεκαοκτανοϊκό οξύ (octadecanoic acid)             
Οκτεν-3-όλη (octen-3-ol)             
Οξικό οκτεν-3-ύλιο (octen-3-ylacetate)             
Ολεϊκό οξύ (oleic acid)              
Παλμιτικό (Palmitate)             

Παντοθενικό οξύ (pantothenic acid)                 
π-Κουμαρικό οξύ (p-coumaricacid)                
Πεντακοζάνη (pentacosane)             

Πεντανόλη (pentanol)             
Φαινυλακεταλδεΰδη (phenylacetaldelhyde)             
Φλοριζίνη (phlorizin)             
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Φυτοστερόλη (phytosterol)                
Πινένιο (pinene)             
Πινοκαμφώνιο (pinocamphone)             
Πιπερτόνη (piperitone)             
Οξείδιο της πιπερτόνης (piperitoneoxide)             
Πυριδοξίνη (pyridoxine)                 
Κουερσετίνη (quercetin)             
3-ρουτινοζίτη κουερσετίνης (quercetin 3-rutinoside)            
Ρετινόλη (retinol)                 
Ριβοφλαβίνη (riboflavin)              
Ροσμαρινικό οξύ (Rosmarinic acid)                  
Ροτονδιφολίνη (rotundifoline)             
Ροτονδιφολόνη (rotundifolone)             
Ρουλεανόνη (royleanone)             
Σαβινένη ένυδρη (sabinene hydrate)             

Σακουρανετίνη (sakuranetin)             
Σκουτελλαρεΐνη (scutellarein)             
S-ναρινγενίνη (S-naringenin)             
Σπαθουλενόλη (spathulenol)             
S-Πινόκαιμπρινη (S-pinocembrin)             
Συριγγικό οξύ(syringic acid)                
Τερπινένιο (tepinene)             

Τερπινεόλη (terpineol)             

Τερπινολένιο (terpinolene)             

trans-β-Σιμένιο (trans-b-Cimene)             
Οξείδιοτης trans-λιναλοόλης (trans-linalool oxide)             
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trans-Πινοκαρβεόλη (trans-Pinocarveol)             
trans-Σαβινένηένυδρη (trans-Sabinene hydrate)             
Ουρσολικό οξύ (Ursolic acid)               
Βανιλλικό οξύ (vanillic acid)                 
Βιταμίνη Κ1 (vitamin K1)              
Ζεαξανθίνη (zeaxanthin)              

 

 

 

 

 

 

Πίνακας 2. Υπόμνημα χρωματικής αντιστοίχισης των φυτών στον χρωματικό χάρτη 

 

 

 

 

 

 

Ρίγανη Δυόσμος Ελίχρυσος 

Θυμάρι Δεντρολίβανο Λεβάντα 

Κρόκος 

Κοζάνης 
Φασκόμηλο Σιδερίτης 

Μελισσόχορτο Χαμομήλι  
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Πίνακας 3. Αντιστοίχιση ενώσεων με τα αρχεία SMILES τους 

Ενώσεις Κωδικοί SMILES 

(E)-β-Οκιμίνη ((E)-b-

Ocimene) 
CC(C)=CC\C=C(/C)C=C 

(R)-Κιτρονελλάλη ((R)-

Citronellal) 
C[C@H](CCC=C(C)C)CC=O 

1,8-Κινεόλη (1.8-

Cineole) 
CC12CCC(CC1)C(C)(C)O2 

10-έπι-γ- Ευδεσμόλη 

(10-Epi-gamma-

eudesmol) 

[H][C@]1(CC[C@]2(C)CCCC(C)=C2C1)C(C)(C)O 

17-α- 

Αιθυλνυλεστραδιόλη 

(17-a-Ethylnylestradiol) 

[H][C@@]12CC[C@@](O)(C#C)[C@@]1(C)CC[C@]1([H])C3=C(CC[C@@]21[H])C=C(O)C=C3 

2- Υδροξυπεριτόνη (2-

Hydroxypiperitone) 
CC(C)C1CCC(C)=C(O)C1=O 

2-ισοπρόπυλο-5-

μεθυλοφαινόλη (2-

Isopropyl-5-

methylphenol) 

CC(C)C1=C(O)C=C(C)C=C1 

3,5-Ο- δικαφεοϊλικόοξύ 

(3.5-O-dicaffeoylquinic 

acid) 

O[C@H]1[C@H](OC(=O)\C=C\C2=CC=C(O)C(O)=C2)C[C@@](O)(C[C@H]1OC(=O)\C=C\C1=CC=C(O)C(O)=C1)C(=O)O 

3-Καρένιο (3-carene) CC1=CCC2C(C1)C2(C)C 

3- Ισοθουγιόνη (3-

isothujon) 
CC(C)[C@@]12C[C@@H]1[C@@H](C)C(=O)C2 

3- Μεθυλογαλαγγίνη (3-

methylgalangin) 
COC1=C(OC2=CC(O)=CC(O)=C2C1=O)C1=CC=CC=C1 

4-υδροβενζοϊκό οξύ (4-

hydroxybenzoic acid) 
OC(=O)C1=CC=C(O)C=C1 
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6- Υδροξυλουτεολίνη (6-

Hydroxyluteolin) 
OC1=CC2=C(C(O)=C1O)C(=O)C=C(O2)C1=CC(O)=C(O)C=C1 

6- Υδροξυλουτεολίνη-7-

ραμνοσίδη (6-

Hydroxyluteolin-7-

rhamnoside) 

CC1OC(OC2=CC3=C(C(=O)C=C(O3)C3=CC(O)=C(O)C=C3)C(O)=C2O)C(O)C(O)C1O 

6- 

Μεθυλεσκουτελλαρεΐνη 

(6-methylscutellarein) 

COC1=C(O)C2=C(OC(=CC2=O)C2=CC=C(O)C=C2)C=C1O 

Κλουπανοδοντικό οξύ 

(Clupanodonic acid) 
CC\C=C/C\C=C/C\C=C/C\C=C/C\C=C/CCCCCC(O)=O 

9,12-δεκαοκταδιενοκό 

οξύ (9.12-octadecadienoc 

acid) 

[H]\C(CCCCC)=C(/[H])C\C([H])=C(/[H])CCCCCCCC(O)=O 

α-βισαβολόλη (a-

bisabolol) 
[H][C@]1(CCC(C)=CC1)[C@](C)(O)CCC=C(C)C 

α-Καδινόλη (a-cadinol) CC(C)C1CCC(C)(O)C2CCC(C)=CC12 

α-καροτένιο (a-carotene) C/C(=C\C=C\C=C(/C)\C=C\C=C(/C)\C=C\C1=C(C)CCCC1(C)C)/C=C/C=C(\C)/C=C/[C@H]1C(C)=CCCC1(C)C 

α-cis-Περγαμοτένιο (a-

cis-bergamotene) 
CC(C)=CCC[C@]1(C)[C@H]2C[C@@H]1C(C)=CC2 

α-Κοπαένιο (a-copaene) H][C@@]12C3C(C)=CC[C@]1([H])[C@]3(C)CC[C@H]2C(C)C 

α-κρονίνη (a-cronin) 

C\C(\C=C\C=C(/C)C(=O)OC1OC(COC2OC(CO)C(O)C(O)C2O)C(O)C(O)C1O)=C\C=C\C=C(/C)\C=C\C=C(\C)C(=O)OC1OC

(COC2OC(CO)C(O)C(O)C2O)C(O)C(O)C1O 

α-γουαενίνη (a-Guaiene) CC1CCC2=C1CC(CCC2C)C(C)=C 

α-Χουμουλένιο (a-

Humelene) 
C\C1=C\CC(C)(C)\C=C/C\C(C)=C/CC1 

α-λινολενικό (a-

Linolenic) 
CC\C=C/C\C=C/C\C=C/CCCCCCCC(O)=O 

α-Φελλανδρένιο (a-

Phellandrene) 
CC(C)C1CC=C(C)C=C1 

Απιγενίνη (Apigenin) OC1=CC=C(C=C1)C1=CC(=O)C2=C(O)C=C(O)C=C2O1 
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α- Πινένιο (a-Pinene) CC1=CC[C@@H]2C[C@H]1C2(C)C 

Αρωματοδενδρένιο 

(Aromadendrene) 
CC1CCC2C1C1C(CCC2=C)C1(C)C 

α-σανταλένιο (a-

santalene) 
CC(C)=CCCC1(C)C2CC3C(C2)C13C 

Ασπαρτικό οξύ (asparitic 

acid) 
N[C@H](CC(O)=O)C(O)=O 

α-τερπινεόλη (a-

terpineol) 
CC1=CCC(CC1)C(C)(C)O 

α-θουγιόνη (a-thujene) CC(C)C12CC1C(C)=CC2 

α-τοκοφερόλη (a-

tocopherol) 
CC(C)CCC[C@@H](C)CCC[C@@H](C)CCC[C@]1(C)CCC2=C(O1)C(C)=C(C)C(O)=C2C 

β-Βισαβολένιο (b-

bisabolene) 
CC(C)=CCCC(=C)C1CCC(C)=CC1 

β-Βουρβονένιο (b-

bourbonene) 
CC(C)C1CCC2(C)C3CCC(=C)C3C12 

β-καροτένιο (b-carotene) C\C(\C=C\C=C(/C)\C=C\C1=C(C)CCCC1(C)C)=C/C=C/C=C(\C)/C=C/C=C(\C)/C=C/C1=C(C)CCCC1(C)C 

β-Καρυοφυλλένιο (b-

caryophyllene) 
C\C1=C\CCC(=C)C2CC(C)(C)C2CC1 

β-κρυπτοξανθίνη (b-

cryptoxanthin) 
C\C(\C=C\C=C(/C)\C=C\C1=C(C)CCCC1(C)C)=C/C=C/C=C(\C)/C=C/C=C(\C)/C=C/C1=C(C)CC(O)CC1(C)C 

Βεταΐνη (betaine) C[N+](C)(C)CC([O-])=O 

β-Ευδεσμόλη (b-

eudesmol) 
CC(C)(O)[C@@H]1CC[C@@]2(C)CCCC(=C)[C@@H]2C1 

β-Φαρνεσένη (b-

farnesene) 
CC(C)=CCC\C(C)=C/CCC(=C)C=C 

Οξικός βορνυλεστέρας 

(bornyl acetate) 
CC(=O)O[C@@H]1C[C@@H]2CC[C@@]1(C)C2(C)C 

β-Φελλανδρένιο (b-

phellendrene) 
CC(C)C1CCC(=C)C=C1 
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β-Πινένιο (b-pinene) CC1(C)C2CC1C(=C)CC2 

Καφεϊκό οξύ (caffeic 

acid) 
OC(=O)\C=C\C1=CC(O)=C(O)C=C1 

Καμφένιο (camphene) CC1(C)C2CCC(C2)C1=C 

Καμφορά (camphor) CC1(C)C2CCC1(C)C(=O)C2 

Καρνοσικό οξύ (carnosic 

acid) 
CC(C)C1=CC2=C(C(O)=C1O)C1(CCCC(C)(C)C1CC2)C(O)=O 

Καρνοσόλη (carnosol) CC(C)C1=CC2=C(C(O)=C1O)C13CCCC(C)(C)C1CC2OC3=O 

Καρβόνη (carvone) CC(=C)C1CC=C(C)C(=O)C1 

Οξείδιοτουκαρυοφυλλενί

ου (caryophyllene oxide) 
CC12CCC3C(CC3(C)C)C(=C)CCC1O2 

Κατεχίνη (catechin) O[C@H]1CC2=C(O)C=C(O)C=C2O[C@@H]1C1=CC(O)=C(O)C=C1 

Τσαμιγκρένη 

(chamigrene) 
CC1=CCC2(CC1)C(=C)CCCC2(C)C 

Κινέζικη Ταννίνη 

(Chinese tannin) 

OC1=CC(=CC(O)=C1O)C(=O)OC1=CC(=CC(O)=C1O)C(=O)OCC1OC(OC(=O)C2=CC(O)=C(O)C(OC(=O)C3=CC(O)=C(O)

C(O)=C3)=C2)C(OC(=O)C2=CC(O)=C(O)C(OC(=O)C3=CC(O)=C(O)C(O)=C3)=C2)C(OC(=O)C2=CC(O)=C(O)C(OC(=O)C

3=CC(O)=C(O)C(O)=C3)=C2)C1OC(=O)C1=CC(O)=C(O)C(OC(=O)C2=CC(O)=C(O)C(O)=C2)=C1 

Χλωρογενικό οξύ 

(chlorogenic acid) 
O[C@@H]1C[C@](O)(C[C@@H](OC(=O)\C=C\C2=CC(O)=C(O)C=C2)[C@@H]1O)C(O)=O 

Χολίνη (choline) C[N+](C)(C)CCO 

Κιρσιμαριτίνη 

(cirsimaritin) 
COC1=C(OC)C(O)=C2C(=O)C=C(OC2=C1)C1=CC=C(O)C=C1 

cis-οκιμένη (cis-

ocimene) 
CC(C)=CC\C=C(\C)C=C 

cis-π- Μενθ-2-ενόλη (cis-

p-menth-2-enol) 
CC(C)C1CCC(C)C=C1O 

Κιτρονελλάλη 

(Citronellal) 
CC(CCC=C(C)C)CC=O 

Κωπαένιο (copaene) [H][C@@]12C3C(C)=CC[C@]1([H])[C@]3(C)CC[C@H]2C(C)C 
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Κουμιναλδεΰδη 

(cuminaldehyde) 
[H]C(=O)C1=CC=C(C=C1)C(C)C 

Κουρκουμένιο 

(curcumene) 
C[C@@H](CCC=C)C1=CC=C(C)C=C1 

δ- Καμφορά (d-camphor) CC1(C)C2CCC1(C)C(=O)C2 

Ντεκανάλη (decanal) CCCCCCCCCC=O 

Διυδροκαρβεόλη 

(dihydrocarveol) 
CC1CCC(CC1O)C(C)=C 

δ-τοκοφερόλη (d-

tocopherol) 
CC(C)CCCC(C)CCCC(C)CCCC1(C)CCC2=CC(O)=CC(C)=C2O1 

Επικυβονόλη 

(epicubenol) 
CC(C)C1CCC(C)C2(O)CCC(C)=CC12 

Εριοδικτυόλη 

(eriodictyol) 
OC1=CC(O)=C2C(=O)CC(OC2=C1)C1=CC(O)=C(O)C=C1 

Φερουλικό οξύ (Ferulic 

acid) 
[H]\C(=C(/[H])C1=CC(OC)=C(O)C=C1)C(O)=O 

Φολικό οξύ (folic acid) NC1=NC(=O)C2=NC(CNC3=CC=C(C=C3)C(=O)N[C@@H](CCC(O)=O)C(O)=O)=CN=C2N1 

Γαλανγκίνη (Galangin) OC1=CC(O)=C2C(OC(=C(O)C2=O)C2=CC=CC=C2)=C1 

Γαλλικό οξύ (gallic acid) OC(=O)C1=CC(O)=C(O)C(O)=C1 

γ- Καδινένιο (gamma-

cadinene) 
[H][C@@]12CCC(C)=C[C@@]1([H])[C@@H](CCC2=C)C(C)C 

γ- Γκουρτζουνένιο 

(gamma-gurjunene) 
CC1CCC2C(C)CCC(C=C12)C(C)=C 

γ- Μουουρολένη 

(gamma-muurolene) 
CC(C)C1CCC(=C)C2CCC(C)=CC12 

γ- Σελινένιο (gamma-

selinene) 
CC(C)=C1CCC2(C)CCCC(=C)C2C1 

γ- Τερπινένιο (gamma-

terpinene) 
CC(C)C1=CCC(C)=CC1 

γ-τοκοφερόλη (gamma- CC(C)CCCC(C)CCCC(C)CCCC1(C)CCC2=CC(O)=C(C)C(C)=C2O1 
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tocopherol) 

Γεντισικό οξύ (gentisic 

acid) 
OC(=O)C1=C(O)C=CC(O)=C1 

Γερανιάλη (geranial) CC(C)=CCC\C(C)=C\C=O 

Γερανιόλη (geraniol) CC(C)=CCC\C(C)=C\CO 

Γερμακρένη Δ 

(germacrene D) 
CC(C)[C@@H]1CC\C(C)=C\CCC(=C)\C=C\1 

Γλουταμινκό οξύ 

(glutamic acid) 
NC(CCC(O)=O)C(O)=O 

Επταδεκάνιο 

(heptadecane) 
CCCCCCCCCCCCCCCCC 

Δεκαεξανοϊκό οξύ 

(heptadecanoic acid) 
CCCCCCCCCCCCCCCC(O)=O 

Βουτυρικό εξύλιο (hexyl 

butyrate) 
CCCCCCOC(=O)CCC 

2- Εποξείδιο του 

χουμουλενίου (humulene 

epoxide-2) 

C\C1=C\CC(C)(C)\C=C/CC2(C)OC2CC1 

Ιονόνη (ionone) CC(=O)\C=C\C1C(C)=CCCC1(C)C 

Μυρμηκικό ισοβορνύλιο 

(isobornyl formate) 
CC1(C)C2CCC1(C)C(C2)OC=O 

Οξική ισοευγενόλη 

(isoeugenol acetate) 
COC1=C(OC(C)=O)C=CC(\C=C/C)=C1 

Καμπφερόλη 

(kaempferol) 
OC1=CC=C(C=C1)C1=C(O)C(=O)C2=C(O1)C=C(O)C=C2O 

3,7,4-o-

τριγλυκοζίτηςΚαμπφερό

λης (kaempferol 3.7.4-O-

triglucoside) 

OC[C@H]1O[C@@H](OC2=CC=C(C=C2)C2=C(O[C@@H]3O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]3O)C(=O)C3=C(O)

C=C(O[C@@H]4O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]4O)C=C3O2)[C@H](O)[C@@H](O)[C@@H]1O 

3- Σοφοροσίδης OCC1OC(OC2C(O)C(O)C(CO)OC2OC2=C(OC3=CC(O)=CC(O)=C3C2=O)C2=CC=C(O)C=C2)C(O)C(O)C1O 
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Καμπφερόλης 

(Kaempferol-3-

sophoroside) 

Καουρένιο (kaurene) CC1(C)CCCC2(C)C3CCC4CC3(CC4=C)CCC12 

Λεβεντουλόλη 

(lavendulol) 
CC(C)=CCC(CO)C(C)=C 

Λεντόλη (ledol) CC1CCC2C1C1C(CCC2(C)O)C1(C)C 

Λιμονένιο (limonene) CC(=C)C1CCC(C)=CC1 

Λιναλοόλη (linalool) CC(C)=CCCC(C)(O)C=C 

Οξικός λιναλυλεστέρας 

(linalyl acetate) 
CC(C)=CCCC(C)(OC(C)=O)C=C 

Λουτεολίνη (luteolin) OC1=CC2=C(C(O)=C1)C(=O)C=C(O2)C1=CC=C(O)C(O)=C1 

Λουτεολίνη-7-

γλυκοζίτης (luteolin-7-

glucoside) 

OC[C@H]1O[C@@H](OC2=CC3=C(C(O)=C2)C(=O)C=C(O3)C2=CC=C(O)C(O)=C2)[C@H](O)[C@@H](O)[C@@H]1O 

Μυρικετίνη (myricetin) OC1=CC(O)=C2C(OC(=C(O)C2=O)C2=CC(O)=C(O)C(O)=C2)=C1 

Μυρτενόλη (myrtenol) CC1(C)C2CC1C(CO)=CC2 

Ναφθαλίνη (naphtalene) C1=CC2=CC=CC=C2C=C1 

Ναρίνγκινη (naringin) 

C[C@@H]1O[C@@H](O[C@@H]2[C@@H](O)[C@H](O)[C@@H](CO)O[C@H]2OC2=CC(O)=C3C(=O)C[C@H](OC3=C2

)C2=CC=C(O)C=C2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]1O 

Νεράλη (neral) CC(C)=CCC\C(C)=C/C=O 

Οξικό νερύλιο (neryl 

acetate) 
CC(C)=CCC\C(C)=C/COC(C)=O 

Νικοτινικό οξύ (nicotinic 

acid) 
OC(=O)C1=CN=CC=C1 

Νοναλικό (noanal) CCCCCCCCC=O 

Δεκαοκτάνιο 

(octadecane) 
CCCCCCCCCCCCCCCCCC 
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Δεκαοκτανοϊκό οξύ 

(octadecanoic acid) 
CCCCCCCCCCCCCCCCCC(O)=O 

Οκτεν-3-όλη (octen-3-ol) CCCCCC(O)C=C 

Οξικό οκτεν-3-ύλιο 

(octen-3-yl acetate) 
CCCCCC(OC(C)=O)C=C 

Ολεϊκό οξύ (oleic acid) CCCCCCCC\C=C\CCCCCCCC(O)=O 

Παλμιτικό (Palmitate) CCCCCCCCCCCCCCCC(O)=O 

Παντοθενικό οξύ 

(pantothenic acid) 
CC(C)(CO)C(O)C(=O)NCCC(O)=O 

π- Κουμαρικόοξύ (p-

coumaric acid) 
OC(=O)\C=C\C1=CC=C(O)C=C1 

Πεντακοζάνη 

(pentacosane) 
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC 

Πεντανόλη (pentanol) CCCCCO 

Φαινυλακεταλδεΰδη 

(phenylacetaldelhyde) 
O=CCC1=CC=CC=C1 

Φλοριζίνη (phlorizin) OC[C@H]1O[C@@H](OC2=CC(O)=CC(O)=C2C(=O)CCC2=CC=C(O)C=C2)[C@H](O)[C@@H](O)[C@@H]1O 

Φυτοστερόλη 

(phytosterol) 

[H][C@@]1(CC[C@@]2([H])[C@]3([H])CC=C4C[C@@H](O)CC[C@]4(C)[C@@]3([H])CC[C@]12C)[C@H](C)CC[C@@

H](CC)C(C)C 

Πινένιο (pinene) CC1=CCC2CC1C2(C)C 

Πινοκαμφώνιο 

(pinocamphone) 
C[C@@H]1[C@@H]2C[C@H](CC1=O)C2(C)C 

Πιπερτόνη (piperitone) CC(C)C1CCC(C)=CC1=O 

Οξείδιο της πιπερτόνης 

(piperitone oxide) 
CC(C)C1CCC2(C)OC2C1=O 

Πυριδοξίνη (pyridoxine) CC1=C(O)C(CO)=C(CO)C=N1 

Κουερσετίνη (quercetin) OC1=CC2=C(C(O)=C1)C(=O)C(O)=C(O2)C1=CC=C(O)C(O)=C1 

3-ρουτινοζίτη 

κουερσετίνης (quercetin 

C[C@@H]1O[C@@H](OC[C@H]2O[C@@H](OC3=C(OC4=C(C(O)=CC(O)=C4)C3=O)C3=CC=C(O)C(O)=C3)[C@H](O)[C

@@H](O)[C@@H]2O)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]1O 



33 
 

3-rutinoside) 

Ρετινόλη (retinol) C\C(=C/CO)\C=C\C=C(\C)/C=C/C1=C(C)CCCC1(C)C 

Ριβοφλαβίνη (riboflavin) CC1=C(C)C=C2N(C[C@H](O)[C@H](O)[C@H](O)CO)C3=NC(=O)NC(=O)C3=NC2=C1 

Ροσμαρινικό οξύ 

(Rosmarinic acid) 
[H]\C(=C(\[H])C1=CC(O)=C(O)C=C1)C(=O)OC(CC1=CC(O)=C(O)C=C1)C(O)=O 

Ροτονδιφολίνη 

(rotundifoline) 
CC[C@H]1CN2CCC3(C2C[C@@H]1\C(=C/OC)C(=O)OC)C(=O)NC1=C3C(O)=CC=C1 

Ροτονδιφολόνη 

(rotundifolone) 
CC(C)=C1CCC2(C)OC2C1=O 

Ρουλεανόνη (royleanone) [H][C@@]12CCC3=C(C(=O)C(O)=C(C(C)C)C3=O)[C@@]1(C)CCCC2(C)C 

Σαβινένη ένυδρη 

(sabinene hydrate) 
CC(C)[C@@]12C[C@@H]1[C@](C)(O)CC2 

Σακουρανετίνη 

(sakuranetin) 
[H][C@]1(CC(=O)C2=C(O1)C=C(OC)C=C2O)C1=CC=C(O)C=C1 

Σκουτελλαρεΐνη 

(scutellarein) 
OC1=CC=C(C=C1)C1=CC(=O)C2=C(O1)C=C(O)C(O)=C2O 

S-ναρινγενίνη (S-

naringenin) 
[H][C@]1(CC(=O)C2=C(O1)C=C(O)C=C2O)C1=CC=C(O)C=C1 

Σπαθουλενόλη 

(spathulenol) 
CC1(C)C2CCC(=C)C3CCC(C)(O)C3C12 

S- Πινόκαιμπρινη (S-

pinocembrin) 
OC1=CC(O)=C2C(=O)CC(OC2=C1)C1=CC=CC=C1 

Συριγγικό οξύ (syringic 

acid) 
COC1=CC(=CC(OC)=C1O)C(O)=O 

Τερπινένιο (tepinene) CC(C)C1=CC=C(C)CC1 

Τερπινεόλη (terpineol) CC1=CCC(CC1)C(C)(C)O 

Τερπινολένιο 

(terpinolene) 
CC(C)=C1CCC(C)=CC1 

trans-β-Σιμένιο (trans-b-

Cimene) 
CC(C)=CC\C=C(/C)C=C 
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Οξείδιοτης trans- 

λιναλοόλης (trans-

linalool oxide) 

CC(C)(O)[C@@H]1CC[C@](C)(O1)C=C 

trans-Πινοκαρβεόλη 

(trans-Pinocarveol) 
CC1(C)[C@@H]2C[C@H]1C(=C)[C@@H](O)C2 

trans-Σαβινένη ένυδρη 

(trans-Sabinene hydrate) 
CC(C)[C@@]12C[C@@H]1[C@@](C)(O)CC2 

Ουρσολικό οξύ (Ursolic 

acid) 

[H][C@@]12[C@@H](C)[C@H](C)CC[C@@]1(CC[C@]1(C)C2=CC[C@]2([H])[C@@]3(C)CC[C@H](O)C(C)(C)C3CC[C

@@]12C)C(O)=O 

Βανιλλικό οξύ (vanillic 

acid) 
COC1=C(O)C=CC(=C1)C(O)=O 

Βιταμίνη Κ1 (vitamin 

K1) 
CC(C)CCCC(C)CCCC(C)CCC\C(C)=C\CC1=C(C)C(=O)C2=CC=CC=C2C1=O 

Ζεαξανθίνη (zeaxanthin) C\C(\C=C\C=C(/C)\C=C\C1=C(C)CC(O)CC1(C)C)=C/C=C/C=C(\C)/C=C/C=C(\C)/C=C/C1=C(C)CC(O)CC1(C)C 

Χρυσίνη (Chrysin) OC1=CC(O)=C2C(=O)C=C(OC2=C1)C1=CC=CC=C1 

3-α-Υδροουρσ-12-εν-28-

ικόοξύ (3alpha-

Hydroxyurs-12-En-28-

Oic Acid) C[C@@H]1CC[C@@]2(CC[C@@]3(C(=CCC4[C@]3(CCC5[C@@]4(CCC(C5(C)C)O)C)C)C2C1C)C)C(=O)O 

Ευρατονίνη (Eupatorin) COC1=CC=C(C=C1O)C1=CC(=O)C2=C(O)C(OC)=C(OC)C=C2O1 

Εξανόλη (Henalol) CCCCCCO 

 

Τα αρχεία SMILES εισήχθησαν στο λογισμικό LigPrep της πλατφόρμας maestro, και προετοιμάστηκαν κατάλληλα ώστε να 

πραγματοποιηθεί πρόβλεψη των φυσικοχημικών τους ιδιοτήτων (λογισμικό QikProp).
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Τέλος από την πρόβλεψη των ιδιοτήτων (Qikprop) εξήχθηκαν πίνακες με τις 

φυσικοχημικές ιδιότητες που αντιστοιχούν στην κάθε ένωση, όπως ο αριθμός 

υδροξυλίων και η υδρο-φοβικότητα/φιλικότητα. Καθώς προβλέφθηκαν πολλές 

ιδιότητες (Πίνακας 4) σε πολλές ενώσεις, ακολουθεί ένα μέρος του. 

Πίνακας 4. Αποτελέσματα πρόβλεψης φυσικοχημικών ιδιοτήτων 

 

Ένωση 
#amine #amidine #acid #amide #rotor #rtvFG CNS mol_MW 

17-a-Ethylnylestradiol_1 0 0 0 0 3 0 -1 296,408 

17-a-Ethylnylestradiol_2 0 0 0 0 3 0 -1 296,408 

17-a-Ethylnylestradiol_3 0 0 0 0 3 0 -1 296,408 

17-a-Ethylnylestradiol_4 0 0 0 0 3 0 -1 296,408 

2-Hydroxypiperitone_R 0 0 0 0 2 0 0 168,235 

2-Hydroxypiperitone_S 0 0 0 0 2 0 0 168,235 

2-Isopropyl-5-

methylphenol 
0 0 0 0 2 0 1 150,22 

3,5-O-dicaffeoylquinic 

acid 
0 0 1 0 15 2 -2 516,457 

3-Carene_R_R 0 0 0 0 0 0 2 136,236 

3-Carene_R_S 0 0 0 0 0 0 2 136,236 

3-Carene_S_R 0 0 0 0 0 0 2 136,236 

3-Carene_S_S 0 0 0 0 0 0 2 136,236 

3-Isothujone_R_R_S 0 0 0 0 1 1 1 152,236 

3-Isothujone_R_S_R 0 0 0 0 1 1 1 152,236 

3-Isothujone_S_R_S 0 0 0 0 1 1 1 152,236 

3-Isothujone_S_S_R 0 0 0 0 1 1 1 152,236 

3-Methylgalangin_1 0 0 0 0 3 0 -1 284,268 

4-Hydroxybenzoic 

acid_1 
0 0 1 0 2 0 -1 138,123 

4-Hydroxybenzoic 

acid_2 
0 0 1 0 2 0 -1 138,123 

6-Hydroxyluteolin 0 0 0 0 5 0 -2 302,24 

6-Hydroxyluteolin-7-

rhamnoside 
0 0 0 0 9 1 -2 448,382 

6-Methylscutellarein 0 0 0 0 4 0 -2 300,267 
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Για την αντιστοίχιση των ιδιοτήτων, χρησιμοποιήθηκαν και οι τιμές 

δραστικότητας έναντι μικροβιακών στόχων, όπως η ελάχιστη συγκέντρωση 

αναστολής (MIC minimum inhibitory concentration) και η ελάχιστη μικροβιοκτόνος 

συγκέντρωση(MBC minimum bactericidal concentration). Η βάση δεδομένων 

ChEMBL (ebi.ac.uk/chembl/) (33) χρησιμοποιήθηκε για την εύρεση αυτών των 

τιμών. Καταγράφηκαν τιμές για βακτήρια όπως E.coli και σταφυλόκοκκο (Πίνακας 

5). 

Πίνακας 5. Τιμές MIC για τον Candida albicans και Candida tropicalis 

Κατεχίνη Candida albicans CHEMBL979659 MIC > 100.0 ug ml-1 - 
 Candida tropicalis CHEMBL1115809 MIC > 128.0 ug ml-1 mild 

Χλωρογενικό οξύ Candida albicans CHEMBL1251397 MIC > 181000.0 uM active 

Γαλλικό οξύ Candida albicans CHEMBL964087 MIC > 250.0 ug ml-1 inactive 
 Candida tropicalis CHEMBL964088 MIC > 250.0 ug ml-1 inactive 

Γερανιόλη Candida albicans CHEMBL900469 MIC > 200.0 ug ml-1 active 

Λιναλοόλη Candida albicans CHEMBL900470 MIC > 200.0 ug ml-1 active 

Ροσμαρινικό οξύ Candida albicans CHEMBL1111234 MIC = 2000.0 mg ml-1 inactive 

 

 

Με τις φυσικοχημικές ιδιότητες στον άξονα y'y και τις τιμές συγκέντρωσης 

στον x'x, κατασκευάστηκαν γραφικές παραστάσεις για όλες τις μελετώμενες 

ιδιότητες για εύρεση πιθανής συσχέτισης με τα δομικά χαρακτηριστικά. Από αυτές 

δεν διαπιστώθηκε καθαρή συσχέτιση. 

 

 

Υπόμνημα: Επεξήγηση υπολογιζόμενων ιδιοτήτων 

#amine Αριθμός των μη συζευγμένων αμινικών ομάδων 

#amidine Αριθμός των αμιδικών και γουανιδινικών ομάδων 

#acid Αριθμός καρβοξυλικών ομάδων 

#amide Αριθμός των μη συζευγμένων αμιδίων 

#rotor 
Αριθμός μη τετριμμένων (όχι CX3), μη εμποδιζόμενων (όχι αλκένια, αμίδιο, 

μικροί δακτύλιοι) περιστρεφόμενων δεσμών 

#rtvFG Αριθμός αντιδραστικών λειτουργικών ομάδων 

CNS 
Προβλεπόμενη δραστηριότητα του κεντρικού νευρικού συστήματος σε κλίμακα 

από –2 (ανενεργό) έως +2 (ενεργό) 

mol_MW Μοριακό βάρος 
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3.1:Αποτελέσματα – Συζήτηση 

Από την ανάλυση του χρωματικού χάρτη (Πίνακας 2) δεν προκύπτει κάποιο μοτίβο 

ανάμεσα στις κοινές ενώσεις, το οποίο να δείχνει μια σύνδεση μεταξύ της χημικής 

δομής και των φυσικοχημικών ιδιοτήτων των φυτών. Αυτό επιβεβαιώθηκε και από τις 

γραφικές παραστάσεις, που δεν παρουσιάζουν μια σταθερή εξέλιξη. 

Από την μελέτη αυτή (Qikprop) κρατήθηκαν τα αποτελέσματα της για την 

πρόβλεψη των φυσικοχημικών ιδιοτήτων που θεωρητικά πρέπει να έχει μια ένωση 

για να έχει βέλτιστη πρόσδεση στο ένζυμο τοποΐσομεράση (E.Coli Τοποϊσομεράση 

IV, υπομονάδα ParE).
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Κεφάλαιο 4:Μοριακή Πρόσδεση 

Μοριακή Πρόσδεση είναι μια υπολογιστική τεχνική με εφαρμογή στη φαρμακευτική 

χημεία και στη μοριακή βιολογία. Διαθέτει την ικανότητα πρόβλεψης και ανάλυσης 

αλληλεπιδράσεων κυρίως ανάμεσα σε μια χημική ένωση και μια πρωτεΐνη και 

χρησιμοποιείται στον σχεδιασμό και βελτιστοποίηση νέων και υφιστάμενων 

φαρμάκων. 

Στα πλαίσια της παρούσας εργασίας χρησιμοποιήθηκε για την πρόβλεψη της 

ικανότητας πρόσδεσης των ενώσεων που περιέχονται στα εξεταζόμενα φυτά με το 

ένζυμο τοποΐσομεράση (E.Coli Τοποϊσομεράση IV, υπομονάδα ParE). Η 

τοποϊσομεράση είναι ένα ένζυμο που συμβάλλει στη διαδικασία της αντιγραφής, 

μεταγραφής και μετάφρασης του βακτηριακού DNA, προκαλώντας διάνοιξη της 

διπλής έλικας του. Αυτή η δράση μπορεί να βρει εφαρμογή και στην καταστροφή της 

κυτταρικής μεμβράνης, προκαλώντας την ρήξη της και κυτταρικό θάνατο (34). 

Η τοποϊσομεράση επίσης διαδραματίζει σημαντικό ρόλο στη σωστή 

λειτουργία του κυττάρου και σχετίζεται με τον ανεξέλεγκτο πολλαπλασιασμό των 

κυττάρων (καρκίνος) και με οξειδωτικό στρες.  

Επομένως, με τη μοριακή πρόσδεση προσομοιώθηκαν οι αλληλεπιδράσεις 

των ενώσεων, συγκρίθηκαν για την ικανότητα πρόσδεσης τους και αξιολογήθηκαν 

τους ως πιθανές δραστικές ενώσεις για την χρήση τους ως αναστολείς του κυτταρικού 

πολλαπλασιασμού (34). 

Η διαδικασία της μοριακής πρόσδεσης αποτελείται από τέσσερα (4) στάδια: 

1)Επιλογή κρυσταλλικής δομής του ενζύμου τοποΐσομεράσης (E.Coli 

Τοποϊσομεράση IV, υπομονάδα ParE) 

2)Προετοιμασία ενζύμου (Protein Preparation) 

3)Προετοιμασία προσδετών (Ligand Preparation) 

4)Αξιολόγηση Docking Score από τους αλγόριθμους Standard Precision(SP) και 

Extra Precision (XP) 
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Από την πρωτεϊνική βάση δεδομένων Protein Data Bank (PDB) (rcsb.org) 

(35), μια διαδικτυακή βιβλιοθήκη τριδιάστατων κρυσταλλικών δομών, 

χρησιμοποιήθηκε η κρυσταλλική δομή της τοποΐσομεράσης (E.Coli Τοποϊσομεράσης 

IV, υπομονάδα ParE) συμπλοκοποιημένη με την κουμαρίνη-νοβοβιοκίνη (Κωδικός 

PDB: 1S14, ανάλυση 2,1Α̊) (αρχείο pdb). Η κουμαρίνη-νοβοβιοκίνη αποτελείτο 

μέτρο σύγκρισης για αργότερο στάδιο. 

Κατά την προετοιμασία του ενζύμου απομακρύνθηκαν τα μόρια νερού και 

πραγματοποιήθηκε προσθήκη υδρογόνων. Παρόμοια, έγιναν ενέργειες για την 

προετοιμασία των εν δυνάμει προσδετών σε περιβάλλον pH στο 7,0 ±0,5 (βέλτιστο 

pH ενζύμου σύμφωνα με την βιβλιογραφία). 

Ο αλγόριθμος SP προσομοίωσε την πρόσδεση των ενώσεων στην 

τοποϊσομεράση δίνοντας για κάθε ένωση 10 πόζες συνοδευόμενες από ένα 

αριθμητικό σκορ Docking Score (36). Θεωρείται μέγιστο σκορ αυτό της κουμαρίνης-

νοβοβιοκίνης (Docking Score = -6,00kcal·mol-1). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Εικόνα 11. Δισδιάστατη απεικόνιση των κρίσιμων για την πρόσδεση αλληλεπιδράσεων του ενζύμου E. 

Coli Τοποισομεράση IV με τον αναστολέα νοβοβιοκίνη 

Ο αλγόριθμος XP είναι ένα επιπρόσθετο στάδιο που με βάση τα 

αποτελέσματα της SP, δίνει πιο ακριβή αποτελέσματα. 

Στα αποτελέσματα των αλγόριθμων απορρίφθηκαν όσα ήταν εκτός του 

ορίου που τέθηκε Docking ScoreMax±1 και αυτά που έμειναν αξιολογήθηκαν με 

βάση των αριθμό δεσμών που έχει η ένωση με τα αμινοξέα του ενζύμου. 
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Τα αποτελέσματα της SP και XP παρουσιάζονται παρακάτω 

(παρουσιάζονται μόνα όσα βρίσκονται εντός ορίων Docking ScoreMax±1) (Πίνακας 

6 και 7): 

Πίνακας 6. Αποτελέσματα μοριακής πρόσδεσης με χρήση αλγορίθμου SP 

Ένωση Docking Score (kcal·mol-1) 

Κιρσιμαριτίνη -5.418 

Ευρατονίνη -5.277 

Κατεχίνη -5.188 

Φερουλικό οξύ -5.755 

Γαλαγίνη -6.622 

Mυρικετίνη -5.527 

Kουερσετίνη -5.684 

Ροσμαρινικό οξύ -6.682 

 

Πίνακας 7. Αποτελέσματα XP 

 

Στο επόμενο βήμα της αξιολόγησης μελετήθηκαν οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των 

ενώσεων-προσδετών και των αμινοξέων του ενζύμου. Ακολουθούν διδιάστατες και 

τρισδιάστατες εικόνες των ενώσεων με τις περισσότερες αλληλεπιδράσεις με την 

τοποϊσομεράση (Εικόνες 12, 13, 14, 15, 16). 

 

Ένωση Docking Score (kcal·mol-1) 

Χλωρογενικό οξύ -7.274 

Ροσμαρινικό οξύ -6.919 
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Εικόνα 12. (Αριστερά) Δισδιάστατη και (Δεξιά) τρισδιάστατη απεικόνιση των αλληλεπιδράσεων της 

ένωσης Κατεχίνη με το ένζυμο της Τοποϊσομεράσης IV. (Δεξιά) Με κίτρινο χρώμα απεικονίζονται οι 

δεσμοί υδρογόνου 

 

Εικόνα 13. (Αριστερά) Δισδιάστατη και (Δεξιά) τρισδιάστατη απεικόνιση των αλληλεπιδράσεων της 

ένωσης Κιρσιμαριτίνη με το ένζυμο της Τοποϊσομεράσης IV. (Δεξιά) Με κίτρινο χρώμα 

απεικονίζονται οι δεσμοί υδρογόνου 

Εικόνα 14.(Αριστερά) Δισδιάστατη και (Δεξιά) τρισδιάστατη απεικόνιση των αλληλεπιδράσεων της 

ένωσης Ευρατονίνη με το ένζυμο της Τοποϊσομεράσης IV. (Δεξιά) Με κίτρινο χρώμα απεικονίζονται 

οι δεσμοί υδρογόνου 
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Εικόνα 15. (Αριστερά) Δισδιάστατη και (Δεξιά) τρισδιάστατη απεικόνιση των αλληλεπιδράσεων της 

ένωσης Γαλαγίνη με το ένζυμο της Τοποϊσομεράσης IV. (Δεξιά) Με κίτρινο χρώμα απεικονίζονται οι 

δεσμοί υδρογόνου 

Εικόνα 16.(Αριστερά) Δισδιάστατη και (Δεξιά) τρισδιάστατη απεικόνιση των αλληλεπιδράσεων της 

ένωσης Ροσμαρινικό οξύ με το ένζυμο της Τοποϊσομεράσης IV. (Δεξιά) Με κίτρινο χρώμα 

απεικονίζονται οι δεσμοί υδρογόνου 

 

Οι ενώσεις κατεχίνη, κιρσιμαριτίνη, γαλαγίνη, ροσμαρινικό οξύ και 

ευρατονίνη σχηματίζουν τις περισσότερες αλληλεπιδράσεις με το ένζυμο. Από αυτές 

η κατεχίνη, η κιρσιμαριτίνη, η γαλαγίνη και το ροσμαρινικό οξύ βρίσκονται στα 

επιλεγμένα αρωματικά φυτά. 

Η κατεχίνη σχηματίζει 2 δεσμούς υδρογόνου με τo ασπαραγινικό οξύ 1042 

και έναν με την αργινίνη 1072. 

Η κιρσιμαριτίνη και η γαλαγίνη αλληλεπιδρούν με δεσμό υδρογόνου με τα 

αμινοξέα αργινίνη 1072 και την ασπαραγίνη 1042. 

Το ροσμαρινικό οξύ σχηματίζει δεσμούς υδρογόνου με τα αμινοξέα 

ασπαριγίνη 1069 και 1042, με τη βαλίνη 1118 και την ισολευκίνη 1093. 

Ακολουθεί χρωματικός χάρτης με τις παραπάνω ενώσεις (Πίνακας 8): 
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Πίνακας 8. Χρωματικός Χάρτης αντιστοίχισης των ενώσεων, που σχημάτισαν τους περισσότερους 

δεσμούς με την τοποϊσομεράση, με τα αρωματικά φυτά 

 Φυτά 

Ενώσεις Ρίγανη Θυμάρι Μελισσόχορτο Δυόσμος Δεντρολίβανο Φασκόμηλο 

Κατεχίνη       

Κιρσιμαριτίνη       

Γαλαγίνη       

Ροσμαρινικό οξύ       

 

Από το παραπάνω πίνακα φαίνεται το δεντρολίβανο να έχει το μεγαλύτερο 

πλήθος των ενώσεων. 

Τέλος, για την οριοθέτηση των θεωρητικών βέλτιστων χρησιμοποιήθηκαν τα 

δεδομένα από την πρόβλεψη φυσικοχημικών ιδιοτήτων των ενώσεων που 

παρουσίασαν Docking Score μέσα στα όρια του Docking ScoreMax±1. Ακολουθεί 

πίνακας (Πίνακας 9) με τα εύρη τιμών. 
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Πίνακας 9. Εύρη τιμών όλων των φυσικοχημικών ιδιοτήτων με βάση τα αποτελέσματα των προβλέψεων για τα αρωματικά φυτά με Docking ScoreMax±1

#amine #amidine #acid #amide #rotor #rtvFG Jm 

0 0 0 έως 1 0 3 έως 11 0 έως 1 0 έως 0,529 

 
CNS mol_MW dipole SASA FOSA FISA PISA 

-2 194,19 έως 360,32 1,049 έως 7,391 417,48 έως 648,74 0 έως 268,69 144,3 έως 337,06 132,18 έως 309,76 

 
WPSA volume donorHB accptHB dip^2/V ACxDN^.5/SA glob 

0 664,74 έως 1107,8 1 έως 5 3,5 έως 7 0,0013 έως 0,0498 0,0087 έως 0,0257 0,7982 έως 0,8823 

 
QPpolrz QPlogPC16 QPlogPoct QPlogPw QPlogPo/w QPlogS CIQPlogS 

18,5 έως 

34,006 6,888 έως 13,719 10,56 έως 23,35 8,05 έως 17,02 -0,282 έως  2,811 -4,49 έως -1,86 -5,077 έως -2,146 

 
QPlogHERG QPPCaco QPlogBB QPPMDCK QPlogKp IP(eV) EA(eV) 

-2,26 έως -

5,29 1,60 έως 424,13 -3,54 έως -1,03 0,6 έως 195,8 -6,381 έως -2,958 8,72 έως 8,96 -0,07 έως 0,92 

 
#metab QPlogKhsa Human Oral Absorption Percent Human Oral Absorption SAfluorine SAamideO PSA 

2 έως 7 -0,617 έως 0,212 1 έως 3 27,43 έως 90,26 0 0 81,5 έως 171,0 

 
#NandO RuleOfFive #ringatoms #in34 #in56 #noncon #nonHatm 

4 έως 8 0 έως 1 6 έως 16 0 6 έως 16 0 έως 3 14 έως 26 

 
RuleOfThree  

0 έως 1 



45 

 

Κεφάλαιο 5:Αποτελέσματα - Συμπεράσματα 

Από την πρώτη μελέτη βρέθηκε ότι οι φυσικοχημικές ιδιότητες των φυτών 

εξαρτώνται από την δομή των ενώσεων κατά ένα βαθμό, ακόμα όχι πλήρως 

κατανοητό. Τα γραφήματα δεν έδωσαν καθαρή εικόνα για το πώς σχετίζονται οι 

ιδιότητες με την δομή των ενώσεων. Πάρθηκαν όμως σημαντικές πληροφορίες για 

την σύσταση των αρωματικών φυτών και πειραματικές τιμές για τις ιδιότητες τους, 

που έπαιξαν τον ρόλο για τον υπολογισμό των βέλτιστων παραμέτρων. 

Από τη δεύτερη μελέτη στον χρωματικό χάρτη (Πίνακας 8) παρατηρείται ότι 

το δεντρολίβανο είναι αυτό με τις περισσότερες ενώσεις (η κατεχίνη, η κιρσιμαριτίνη, 

και το ροσμαρινικό οξύ) που παρουσιάζουν πιθανότερη πρόσδεση στο ένζυμο 

τοποϊσομεράση IV, υπομονάδα ParE, E.Coli. Άρα, συμπεραίνεται ότι το 

δεντρολίβανο ή τα εκχυλίσματα του ανάμεσα στα υπόλοιπα αρωματικά φυτά έχει τις 

περισσότερες πιθανότητες να δρα ως αντιμικροβιακό μέσω του μηχανισμού της 

τοποϊσομεράσης IV. Οι ενώσεις κατεχίνη, κιρσιμαριτίνη και το ροσμαρινικό οξύ 

έχουν μελετηθεί ευρέως για τις ιδιότητες τους και μάλιστα να σχετίζονται με την 

κυτταρική ανάπτυξη και επιβεβαιώθηκε σε αυτή τη μελέτη (37, 38). 

Τέλος, με τα νέα δεδομένα υπολογίστηκαν τα εύρη των πειραματικών 

βέλτιστων παραμέτρων, οι οποίες δίνουν την πρώτη εικόνα σε τι τιμές κυμαίνεται μια 

ένωση με βέλτιστη πρόσδεση στο ένζυμο. Με βάση αυτές δίνεται η ευκαιρία να 

αναπτυχθούν στην επιστήμη και τεχνολογία τροφίμων νέοι τρόποι και μεθόδους για 

την αντιμετώπιση κινδύνων μικροβιακής προέλευσης στα τρόφιμα.  
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