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Фотосистема 1 (ФС1) - это пигмент-белковый комплекс цепи переноса электронов в ти-
лакоидных мембранах цианобактерий и хлоропластов. Энергия квантов солнечного света
используется в ФС1 для передачи электрона от первичного донора (специальной пары
хлорофиллов Р700) к цепочке акцепторов (хлорофиллов, хинонов и железо-серных кла-
стеров), в конечном итоге восстанавливая NADP+ до NADPH. Возможным побочным
эффектом функционирования ФС1 является реакция Мелера - окисление кислорода (O2)
до супероксид-анион-радикала - когда акцептором электронов в условиях избыточного
освещения становится растворенный в окружающей среде молекулярный кислород. Ранее
было показано, что перенос электрона на кислород может происходить не только с тер-
минальных железо-серных кластеров [FA/FB], но и со вторичных акцепторов электрона -
высокопотенциальных филлохинонов A1а и А1b [1,2].

Для оценки вероятности данных реакций в рамках курсовой работы были изучены
возможные сайты связывания молекулярного кислорода вблизи сайтов А1 из ФС1 разных
организмов.

Были сопоставлены структуры ФС1 из цианобактерий (модельного организма Synechococcus
sp и адаптированной к условиям повышенного освещения Acaryochloris marina), зелёных
водорослей (Dunaliella salina, Chlamydomonas reinhardtii) и высших растений. Во всех изу-
ченных структурах в непосредственной близости (7-9 Å) к филлохинонам А1 были об-
наружены водные карманы, сообщающиеся с внешней средой, потенциально способные
выступать в качестве сайтов связывания молекулярного кислорода.

Для характеризации обнаруженных гипотетических сайтов связывания использова-
лась молекулярно-динамическая модель ФС1 цианобактерий. Количественная оценка энер-
гии связывания молекулярного кислорода в найденном сайте, полученная методом расчета
профиля потенциала средней силы (umbrella sampling), составила более 20 кДж.
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