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Нами были проведены серии вычислительных экспериментов с использованием мето-
да броуновской динамики для исследования диффузионно-столкновительных комплексов
электрон-транспортных белков цитохрома f и пластоцианина из двух видов цианобакте-
рий (Phormidium и Nostoc) и высших растений.

Для цианобактериальных белков образование комплекса пластоцианина и цитохрома
f с энергией электростатического взаимодействия 4 кТ или более является относительно
редким событием (kon меньше 107 М−1 с−1). Несмотря на достижение белками пластоциа-
нином и цитохромом f из Phormidium энергетически выгодных взаимных расположений,
окислительно-восстановительные центры белков (гем цитохрома f и атом меди пласто-
цианина) при этом всегда находятся на большом расстоянии, на котором перенос элек-
тронов маловероятен. Это означает, что электростатически выгодные столкновительные
комплексы не являются функционально-активными. Пластоцианин из Nostoc, в отличие
от предыдущего случая, почти всегда связывается с цитохром f непосредственно в обла-
сти расположения гема последнего в двух преобладающих ориентациях (43% и 40% всех
отобранных структур).

Для белков из высших растений образование комплексов с энергией электростатиче-
ского взаимодействия 4 кТ или выше происходит гораздо чаще (kon превышает 109 М−1

с−1). Взаимные ориентации представляют собой одну равномерно плотную группу, в ко-
торой пластоцианин расположен вблизи гема цитохрома f. Однако, пластоцианин сохра-
няет заметную вращательную подвижность вокруг своего центра масс. Мы увеличили
значение электростатической энергии притяжения белков, при которой отбираются струк-
туры столкновительных комплексов, до 8 кТ, (при этом kon > 107 М−1 с−1 довольна высока
для этой энергии взаимодействия), при этом могут быть выявлены две различные груп-
пы ориентаций пластоцианина. В 57% взаимных расположений имеется гибкое одното-
чечное соединение, образованное противоположно заряженными участками двух белков,
что дает возможность перехода в функционально активное состояние за счет поворота
относительно этой связи без нарушения электростатического связывания. В оставшихся
структурах перенос электрона затруднен из-за большого расстояния между кофактора-
ми, и эти структуры не могут быть легко трансформированы в функционально-активное
состояние из-за высокого энергетического барьера.
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