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Белок-белковые  взаимодействия  составляют  основу  функционирования  живой 
клетки.   Экспериментальными [1] и вычислительными [2] методами было показано, 
что взаимодействие белков пластоцианина и цитохрома f в цианобактерии Phormidium 
laminosum не  зависит  от  ионной  силы  раствора,  что  является  отличительной 
особенностью  данного  организма.   В  данной  работе  на  основе  вычислительного 
эксперимента  производится  реконструкция  процесса  сближения  молекул  белков 
пластоцианина  и  цитохрома  f  цианобактерии  Phormidium  laminosum и  проводится 
анализ  электростатически  выгодных  взаимных  ориентаций,  которые  белки  могут 
претерпевать в процессе образования комплекса. Предложен оригинальный подход к 
реконструкции  последовательности  событий,  происходящих  при  диффузионном 
сближении белков, с использованием методов броуновской и молекулярной динамики 
и иерархического кластерного анализа. 

Методом  броуновской  динамики было  получено  множество  электростатически 
выгодных  взаимных  расположений  белков,  соответствующих  состоянию 
диффузионного  захвата,  и  при  помощи  иерархического  кластерного  анализа  были 
установлены  наиболее  типичные  структуры  таких  комплексов.  Нами  был  проведен 
сравнительный  анализ  электростатически выгодных взаимных расположений  белков 
пластоцианина  и  цитохрома  f из  высших растений  [3]  и  цианобактерий.  Выявлены 
различия  степени  и  специфики  влияния  дальнодействующих  электростатических 
взаимодействий на взаимную ориентацию белков из разных организмов. Установлены 
возможные  пути  дальнейших  трансформаций  при  образовании  белками 
функционально активного  комплекса. 
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