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Ñâåòîñîáèðàþùèå êîìïëåêñû – âàæíûå êîìïîíåí-
òû ôîòîñèíòåòè÷åñêèõ ñèñòåì ðàñòåíèé è áàêòåðèé,
îòâåòñòâåííûå çà ïîãëîùåíèå âèäèìîãî ñâåòà è ïåðå-
äà÷ó ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ íà ðåàêöèîííûå öåí-
òðû. Ïåðâè÷íûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïîëèïåïòèäíûõ
öåïåé, îêðóæàþùèõ êîôàêòîðû – ìîëåêóëû õëîðîôèë-
ëîâ (èëè áàêòåðèîõëîðîôèëëîâ) è êàðîòèíîèäîâ, èçâå-
ñòíû, îäíàêî ïîëó÷åíèå òðåõìåðíîé ñòðóêòóðû ñ àòî-
ìàðíûì ðàçðåøåíèåì, îñîáåííî äëÿ êîìïëåêñîâ òèïà
LH1, äîñòàòî÷íî ñëîæíî èç-çà òðóäíîñòåé ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ òðàíñìåìáðàííûõ áåëêîâ.
Ðåíòãåíî-ñòðóêòóðíûå äàííûå ñ ïðèåìëåìûì ðàçðå-
øåíèåì 2,0–2,5 Å èçâåñòíû äëÿ ñâåòîñîáèðàþùèõ
êîìïëåêñîâ òèïà LH2 èç ïóðïóðíûõ áàêòåðèé Rhodo-
pseudomonas acidophila [1–3] èëè Rhodospirillum
molischianum [4], â òî âðåìÿ êàê ñòðóêòóðû, ïîëó-
÷åííûå ñ ðàçðåøåíèåì 4,8 Å, äëÿ êîìïëåêñîâ òèïà
LH1 [5] ïîçâîëÿþò àíàëèçèðîâàòü ëèøü îáùèå äåòà-
ëè. Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì [5], êîìïëåêñ LH1 ñîñòîèò
èç 15 èëè 16 ñóáúåäèíèö, ò.å. ïàð α- è β-ïîëèïåïòèä-
íûõ ñïèðàëåé, ìåæäó êîòîðûìè çàêëþ÷åíû äèìåðû
ìîëåêóë áàêòåðèîõëîðîôèëëà (BChl-a).

Èíòåðåñ ê ñòðóêòóðå êîìïëåêñà LH1 ïóðïóðíûõ
áàêòåðèé âûçâàí îñîáåííîñòÿìè ñâîéñòâ ôîòîñèíòå-
òè÷åñêîé òåðìîôèëüíîé áàêòåðèè Thermochromatium
tepidum [6], êîòîðàÿ ìîæåò âûäåðæèâàòü ýêñòðåìàëü-
íî âûñîêèå òåìïåðàòóðû âïëîòü äî 58°Ñ. Âûäåëåí-
íûé âìåñòå ñ ðåàêöèîííûì öåíòðîì (RC) ñâåòîñîáè-
ðàþùèé êîìïëåêñ LH1 òàêæå îêàçàëñÿ äîñòàòî÷íî
òåðìîñòàáèëüíûì [7]. Ñïåêòðàëüíûå èñcëåäîâàíèÿ
LH1-RC ïîêàçàëè, ÷òî ýòîò êîìïëåêñ õàðàêòåðèçóåòñÿ
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Íà îñíîâàíèè ïåðâè÷íîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè àìèíîêèñëîòíûõ îñòàòêîâ ααααα- è βββββ-ïîëèïåïòèä-
íûõ ñïèðàëåé ñâåòîñîáèðàþùåãî êîìïëåêñà LH1 ôîòîñèíòåòè÷åñêîãî öåíòðà áàêòåðèé
Thermochromatium tepidum ïîñòðîåíà òðåõìåðíàÿ ñòðóêòóðíàÿ ìîäåëü ñóáúåäèíèöû è ïðåä-
ëîæåíî ñïåöèôè÷åñêîå ìåñòî ñâÿçûâàíèÿ èîíîâ êàëüöèÿ.
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ïîëèïåïòèäîâ, ìîëåêóëÿðíàÿ ìåõàíèêà.

íåîáû÷íûì êðàñíûì ñäâèãîì ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ
ïåðåõîäà Qy BChl-a îò òèïè÷íûõ çíà÷åíèé 885 íì äî
915 íì [7−9]. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî è ïîâûøåííàÿ òåð-
ìîñòàáèëüíîñòü, è íàëè÷èå äëèííîâîëíîâîé ïîëîñû
ïîãëîùåíèÿ ïðè 915 íì ïîëíîñòüþ çàâèñÿò îò ïðèñóò-
ñòâèÿ èîíîâ êàëüöèÿ â êîìïëåêñå [10, 11], ïðè÷åì íà
êàæäóþ ñóáúåäèíèöó êîìïëåêñà LH1 ïðèõîäèòñÿ îäèí
èîí Ca2+.

Ïîñêîëüêó òðåõìåðíàÿ àòîìàðíàÿ ñòðóêòóðà α-, β-
ïîëèïåïòèäîâ ñ âêëþ÷åííûìè äèìåðàìè áàêòåðèîõëî-
ðîôèëëà äëÿ êîìïëåêñà LH1 èç Thermochromatium
tepidum ýêñïåðèìåíòàëüíî íå èçâåñòíà, òî â ðàáîòå
[9] áûëà ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà âîññòàíîâèòü ñòðóêòó-
ðó ñóáúåäèíèöû ïî øàáëîíó ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíî-
ãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå ïðîöåäóð SWISS-
MODEL è MODELER. Äëÿ ýòîãî èçâåñòíàÿ ïåðâè÷-
íàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü àìèíîêèñëîòíûõ îñòàòêîâ
α-, β-ïîëèïåïòèäîâ LH1 èç Thermochromatium
tepidum [7] áûëà âûðàâíåíà ïî ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿì
α-, β-ïîëèïåïòèäîâ êîìïëåêñà LH2 èç Rhodo-
pseudomonas acidophila [2] ñ èçâåñòíîé êðèñòàëëîãðà-
ôè÷åñêîé ñòðóêòóðîé. Ïî ðåçóëüòàòàì àíàëèçà ïîñòðî-
åííîé ìîäåëè áûëî âûñêàçàíî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî
èîíû Ca2+ ñâÿçûâàþòñÿ íà Ñ-êîíöå α-ñïèðàëè [9].

Ïîñëåäíåå óòâåðæäåíèå íå ñâîáîäíî îò íåäîñòàò-
êîâ. Ïðåäïîëàãàåìîå â ðàáîòå [9] ìåñòî ñâÿçûâàíèÿ
Ca2+ íàõîäèòñÿ íà ðàññòîÿíèè áîëåå 22 Å îò áëèæàé-
øåãî öåíòðà ïîðôèðèíîâîãî êîëüöà áàêòåðèîõëîðîôèë-
ëà, è òðóäíî îæèäàòü ïðè ñòîëü îòäàëåííîì âîçìó-
ùåíèè ñóùåñòâåííîãî ñäâèãà â 30 íì äëÿ ïîëîñû
ïîãëîùåíèÿ BChl. Êðîìå òîãî, íå ÿñíî, ïî÷åìó ïðåä-
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ïîëàãàåìîå ìåñòî ñâÿçûâàíèÿ èîíà ìåòàëëà (â îñíîâ-
íîì, ïîñðåäñòâîì çàðÿæåííûõ àìèíîêèñëîòíûõ îñ-
òàòêîâ Asp) ñïåöèôè÷íî ïî êàëüöèþ – ëþáîé èîí
ìåòàëëà (Na+, Mg2+), ðàññìàòðèâàåìûé â ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [7−11], äîëæåí òàêæå ëåãêî ñâÿ-
çûâàòüñÿ íà äàííîì ñàéòå è òàêæå îêàçûâàòü âëèÿ-
íèå íà ñïåêòð äèìåðà áàêòåðèîõëîðîôèëëà, îäíàêî
ýòîãî íå íàáëþäàåòñÿ.

Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðåäëàãàåì äðóãóþ ìîäåëü
òðåõìåðíîé ñòðóêòóðû ñóáúåäèíèöû êîìïëåêñà LH1
èç Thermochromatium tepidum è äðóãîå ìåñòî ëîêà-
ëèçàöèè èîíîâ êàëüöèÿ â äàííîé ñòðóêòóðå.

Íà ðèñ. 1 ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíà ñòðóêòóðà ìîäåëè-
ðóåìîé ñóáúåäèíèöû. Àìèíîêèñëîòíûé ñîñòàâ α- è
β-ïîëèïåïòèäîâ çàïèñàí ïî äàííûì ïåðâè÷íûõ ïîñëå-
äîâàòåëüíîñòåé, ïðèâåäåííûì â ðàáîòå [2]. Àìèíî-
êèñëîòíûå îñòàòêè His ïî ïîçèöèè 34 â α-ïåïòèäå è
36 â β-ïåïòèäå êîîðäèíèðóþò ÷åðåç àòîìû Nε èîíû
ìàãíèÿ, ðàñïîëàãàþùèåñÿ â öåíòðàõ ïîðôèðèíîâûõ
êîëåö ìîëåêóë áàêòåðèîõëîðîôèëëà.

Â êà÷åñòâå øàáëîíà ìû èñïîëüçîâàëè ñòðóêòóðó
ñîîòâåòñòâóþùåãî ôðàãìåíòà, âêëþ÷àþùåãî α- è β-
ïîëèïåïòèäû, äèìåð BChl-à, åùå îäíó ìîëåêóëó
BChl-à è ìîëåêóëó êàðîòèíîèäà, èç êîìïëåêñà LH2
áàêòåðèè Rhodopseudomonas acidophila [3], ïðèâå-
äåííóþ â áàçå äàííûõ áåëêîâûõ ñòðóêòóð ñ êîäîì
PDBid: 2FKW. Äàëåå ñòðóêòóðíûå ôðàãìåíòû áûëè
âûðàâíåíû ïî ïîçèöèÿì îñòàòêîâ His â îáîèõ ïîëèïå-
òèäàõ. Çàìåíà êàæäîãî àìèíîêèñëîòíîãî îñòàòêà
áûëà ïðîâåäåíà âðó÷íóþ â îáå ñòîðîíû îò ïîçèöèè
âûðàâíèâàíèÿ òàê, ÷òîáû, ñîõðàíèâ ôîðìó ñïèðàëåé,
âîññòàíîâèòü ñîñòàâ, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 1. Íà êàæ-
äîì øàãå òî÷å÷íûõ ìóòàöèé ïðîâîäèëàñü ÷àñòè÷íàÿ
îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìåòîäàìè
ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêè ñ îòñëåæèâàíèåì ñåòîê âîäî-
ðîäíûõ ñâÿçåé. Íà ðèñ. 2 èçîáðàæåí ôðàãìåíò ìî-
äåëüíîé ñèñòåìû â îêðåñòíîñòè êëþ÷åâûõ àìèíîêèñ-
ëîòíûõ îñòàòêîâ α-His34 è β-His36. Àòîìû àçîòà Nε
îñòàòêîâ ãèñòèäèíà ñâÿçàíû êîîðäèíàöèîííûìè ñâÿçÿ-
ìè ñ ðàññòîÿíèÿìè 2,1 è 2,4 Å ñ ìàãíèåâûìè öåíòðà-
ìè ïîðôèðèíîâûõ êîëåö ìîëåêóë áàêòåðèîõëîðîôèëëà,
ïðè÷åì îñòàòîê α-His34 ñâÿçàí ñ ìîëåêóëîé BChl-à,

áëèæàéøåé ê β-ñïèðàëè, à îñòàòîê  β-His36 – ñ ìîëå-
êóëîé BChl-à, áëèæàéøåé ê α-ñïèðàëè.

Âàæíûì ðåçóëüòàòîì, ïîëó÷åííûì èç àíàëèçà ïî-
ñòðîåííîé ìîäåëüíîé òðåõìåðíîé ñèñòåìû, ÿâëÿåòñÿ
íàëè÷èå ïîäõîäÿùåé ïîëîñòè äëÿ èîíà êàëüöèÿ â íå-
ïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò ìîëåêóë áàêòåðèîõëîðî-

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðà ñóáúåäèíèöû êîìïëåêñà LH1 èç Thermochromatium tepidum

Ðèñ. 2. Ôðàãìåíò ñòðóêòóðû ñóáúåäèíèöû êîìïëåêñà LH1 èç
Thermochromatium tepidum. Äëÿ íàãëÿäíîñòè ïîêàçàíû òîëüêî

òÿæåëûå àòîìû (ðàññòîÿíèÿ óêàçàíû â àíãñòðåìàõ)

Ðèñ. 3. Ïðåäïîëàãàåìîå ìåñòî ñâÿçûâàíèÿ èîíà êàëüöèÿ â
ñòðóêòóðå ñóáúåäèíèöû êîìïëåêñà LH1 èç Thermochromatium

tepidum. Äëÿ íàãëÿäíîñòè ïîêàçàíû òîëüêî òÿæåëûå àòîìû
(ðàññòîÿíèÿ óêàçàíû â àíãñòðåìàõ)
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ôèëëà (ðèñ. 3). Èîí ìåòàëëà ìîæåò áûòü êîîðäèíè-
ðîâàí ÷åòûðüìÿ êèñëîðîäíûìè àòîìàìè êàðáîíèëü-
íûõ ãðóïï ìîëåêóë BChl-à, à ïÿòóþ êîîðäèíàöèîííóþ
ñâÿçü ïðåäîñòàâëÿåò àòîì êèñëîðîäà êàðáîíèëüíîé
ãðóïïû îñòàòêà α-Gln26 îäíîé èç ïîëèïåïòèäíûõ ñïè-
ðàëåé. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ïðèìåðíûå ðàññòîÿíèÿ îò
ïðåäïîëàãàåìîé ïîçèöèè èîíà Ca2+ äî êîîðäèíèðóþ-
ùèõ åãî àòîìîâ êèñëîðîäà. Èçâåñòíî, ÷òî êîîðäèíà-
öèîííàÿ ñôåðà êàëüöèÿ ïðèíöèïèàëüíî ìîæåò ñîäåð-
æàòü ïÿòü ëèãàíäîâ [12], â îòëè÷èå îò ìàãíèÿ èëè
íàòðèÿ. Áëèçêîå ðàñïîëîæåíèå èîíà ìåòàëëà ê õðîìî-
ôîðíûì ìîëåêóëàì âïîëíå ìîæåò ïðèâîäèòü ê çàìåò-
íîìó ñäâèãó â ïîëîæåíèè ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ. Ïðåä-
âàðèòåëüíûå îöåíêè ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè ñî-
ãëàñóþòñÿ ñ íàïðàâëåíèåì ýòîãî ñäâèãà â ñòîðîíó

áîëåå äëèííûõ âîëí. Äàííàÿ ïîçèöèÿ èîíà ìåòàëëà
ðàâíî îòñòîèò îò îáåèõ ïîëèïåïòèäíûõ ñïèðàëåé è
âïîëíå ìîæåò îáúÿñíÿòü âîçðàñòàíèå òåðìîñòàáèëü-
íîñòè êîìïëåêñà ïðè ñâÿçûâàíèè êàëüöèÿ.

Äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ äàííûõ ðåçóëüòàòîâ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ íåîáõîäèìî âûïîëíèòü äîïîëíèòåëüíûå ðàñ-
÷åòû ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ìîäåëüíîãî êîìï-
ëåêñà ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, â ÷àñòíî-
ñòè, ñëåäóÿ ðàáîòå [13], à òàêæå áîëåå äîðîãîñòîÿ-
ùèå ðàñ÷åòû ïîëîñ â îïòè÷åñêèõ ñïåêòðàõ ïîãëîùå-
íèÿ ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè è êîìáèíèðîâàííûìè
ìåòîäàìè êâàíòîâîé è ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêè. Áî-
ëåå îòäàëåííûå ïåðñïåêòèâû ñâÿçàíû ñ ñèìóëÿöèåé
ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ýíåðãèè ïðè âîçáóæäåíèè ñâåòî-
ñîáèðàþùåãî êîìïëåêñà [14].

MODELING CALCIUM BINDING AT THE LIGHT HARVESTING
COMPLEX OF THE BACTERIAL PHOTOSYNTHETIC CENTER OF
Thermochromatium tepidum

B.L. Grigorenko, A.V. Nemukhin, J.-P. Zhang, P. Wang
(Division of Physical Chemistry)

By using the sequence of amino acid residues of the ααααα- and βββββ- polypeptide helices from the light
harvesting complex LH1 of the bacterial photosynthetic center of  Thermochromatium tepidum
the three-dimensional structural model of the subunit was constructed and the specific binding
site of calcium ions was proposed.
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