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Цитохромный комплекс b6f высших растений расположен на тилакоидной мембране в хлоропластах и участвует в переносе электронов от фотосистемы 2 к фотосистеме 1 (фотосинтетическая цепь электронного транспорта) [1]. Пластохинон и пластоцианин являются электронными переносчиками от фотосистемы 2 к цитохромному комплексу и от цитохромного комплекса к фотосистеме 1 соответственно. Два электрона, переносимые пластохиноном, участвуют в бифуркционной реакции в цитохромном комплексе: первый электрон поступает на высокопотенциальную цепь (железосерный кластер белка Риске, гем f и пластоцианин), второй электрон – на низкопотенциальную цепь (гем bL, гем bH и пластохинон). Перенос электронов сопровождается переносом протонов через тилакоидную мембрану. Рядом с гемом bH расположен ген cn, который предположительно участвует в циклическом электронном транспорте. Цитохромный комплекс имеет несколько механизмов регуляции скорости переноса электронов и способен изменять как собственную скорость пропускания электронов, так и скорость генерации потока электронов от фотосистемы 2 в ответ на изменение условий окружающей среды (например, интенсивности света). Не смотря на существование структур цитохромного комплекса, полученных методами рентгеноструктурного анализа и криоэлектронной микроскопии, а также множества экспериментальных данных (ЭПР, направленный мутагенез и прочие методы [2]), многие аспекты функционирования комплекса остаются не до конца изученными и дискуссионными.
Молекулярное моделирование динамики цитохромного комплекса способно прояснить детали его функционирования. Первым этапом молекулярного моделирования является построение релевантной модели. В настоящий момент мы с помощью интерфейса charmm-gui [3] собираем систему, которая включает в себя мембрану с физиологическим липидным составом, а также цитохромный b6f-комплекс, включающий в себя цитохром b6 (и соответствующие гемы bH, bL, cn), субъединицу IV, цитохром f (и соответствующий гем f) и железосерный белок Риске (вместе с железосерным кластером Fe2S2). Основная сложность в создании системы заключается в том, что в charmm-gui отсутствует параметризация силового поля для железосерного кластера Fe2S2, поэтому данную параметризацию мы выполнили вручную, используя данные экспериментальных структур. Моделирование молекулярной динамики изолированного белка Риске в водной среде с встроенным железосерным кластером демонстрирует, что подобранные параметры силового поля для железосерного кластера удовлетворительны (структура белка стабильна; RMSD не превышает 2,5 А). Расчёты длительностью 100 нс были проведены для двух силовых полей (amber99 и charmm36), для двух типов молекул воды (tip3p и tip4p), а также для разных редокс-состояний кластера. Во всех случаях параметризация силового поля для железосерного кластера является удовлетворительной. Кроме того, анализ траекторий показывает, что конформация изолированного белка Риске зависит от степени окисления железосерного кластера. Дальнейшая наша работа будет сосредоточена на встраивании железосерного кластера в систему, включающую цитохромный b6f-комплекс и липидную мембрану.
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