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Основная  цель  данной  работы состоит  в  моделировании методами молекулярной 
динамики (МД) процесса перехода предварительного комплекса белков ферредоксина и 
ферредоксин:НАДФ+-  редуктазы  (ФНР)  в  финальный  и  оценке  константы  скорости 
этой реакции. Эти белки - участники электрон-транспортной цепи (ЭТЦ) фотосинтеза. 
Ранее была создана броуновская модель взаимодействия этих белков, в которой были 
оценены  константы  скорости  образования  предварительного  комплекса  [1]. 
Объединение  броуновской  и  молекулярной  динамики  даст  полное  представление  о 
процессе образования белкового комплекса.

Координаты атомов молекул  исследуемой пары белков  были взяты из  структуры 
1EWY. Топологии молекул были построены в силовом поле CHARMM, для расчетов 
МД использован пакет программ GROMACS. Параметры атомов для железо-серного 
кластера,  кофактора  ферредоксина,  были взяты  из  [2].  Параметры  ФАД,  кофактора 
ФНР, были скомбинированы из параметров ФМН [3], пирофосфата [4] и стандартного 
для силового поля CHARMM рибоаденозина.

На начальном этапе  работы были созданы топологии  исследуемых  белков,  затем 
собраны модели молекул ферредоксина, ФНР и их комплекса в воде при концентрации 
NaCl  150  мМ.  После  оптимизации  геометрии,  были  выполнены  релаксационные 
расчеты  молекулярной  динамики  в  периодических  граничных  условиях  с  шагом 
интегрирования  1  фс,  длиной 100 нс.  Уравнения  движения  были выбраны в  форме 
Ланжевена,  использовался  комбинированный  термостат,  для  расчета  электростатики 
использовали  метод  PME.  Расчеты  МД проведены  на  суперкомпьютере  Ломоносов, 
НИВЦ  МГУ.  Полученные  усредненные  конформации  будут  использованы  для 
построения  моделей  частиц  для  броуновской  динамики.  Финальные  координаты 
релаксационных  расчетов  в  дальнейшем  будут  использованы  для  моделирования 
процесса образования финального комплекса.
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