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Процесс  переноса  протона  в  ходе  фотоцикла  бактериородопсина  изучен 
достаточно  хорошо:  описаны  ключевые  аминокислоты,  образующие  цепь  переноса 
протона, получены структуры интермедиатов фотоцикла. Однако недостаточно полно 
изучен механизм, определяющий возможность и однонаправленность этого процесса. 
Благодаря  появлению  структур,  полученных  при  помощи  рентгеновских  лазеров, 
относительно  недавно  появилась  возможность  исследовать  конформационные 
перестроения внутри бактериородопсинов в ходе фотоцикла [1].

Расчет  свободной  энергии  депротонирования  методом  термодинамического 
интегрирования [2] для ключевых аминокислотных остатков в цепи переноса протона 
на  разных  временах  после  фотовозбуждения  дает  возможность  определить 
энергетически  наиболее  выгодное  положение  протона  в  ходе  фотоцикла  в  рамках 
классических силовых полей  молекулярной  динамики.  Данным методом  нами были 
получены энергии депротонирования четырех аминокислотных остатков (Asp 85,  Asp 
96, Glu 194, Glu 204) бактериородопсина в 14 конформациях, соответствующих разным 
стадиям фотоцикла (от О до М2) [1].  Полученные результаты позволяют проследить 
перенос  протона  между соседними  звеньями  цепи  в  течение  фотоцикла  и  оценить 
энергетические эффекты этого процесса. 
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