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В данной работе с использованием комбинированного подхода броуновской и моле-
кулярной динамики и иерархического кластерного анализа были исследованы механиз-
мы образования комплекса пластоцианина и цитохрома f в высших растениях (Spinacia
oleracea и Brassica rapa), зеленых микроводорослях Chlamydomonas reinhardtii и двух
видах цианобактерий (Phormidium laminosum и Nostoc sp.). В высших растениях и зеле-
ных водорослях электростатические взаимодействия удерживают молекулу пластоциани-
на вблизи гема цитохрома f. При последующем вращении молекулы пластоцианина во-
круг одноточечной электростатической связи с цитохромом f атом меди пластоцианина
приближается к гему цитохрома f, образуя устойчивую конфигурацию, в которой молеку-
ла цитохрома f не претерпевает существенных конформационных изменений. В случае
цианобактерии Nostoc, молекула пластоцианина приближается к цитохрому f в случай-
ной ориентации, но с направленными друг к другу активными центрами (head-on ориента-
ция), а стабилизация комплекса пластоцианина с цитохромом f сопровождается конфор-
мационными изменениями петли G188E189D190 цитохрома f. Для белков цианобактерии
P. laminosum электростатическая предварительная ориентация молекул при сближении
не была обнаружена, что указывает на то, что при образовании комплексов превалирует
случайное (броуновское) движение, а не дальнодействующие электростатические взаи-
модействия. Мы показали, что, несмотря на структурное сходство исследуемых электрон-
транспортных белков в разных фотосинтезирующих организмах, сложность молекуляр-
ных механизмов образования комплексов возрастает в следующей последовательности:
вегетативные клетки и акинеты цианобактерий - гетероцисты цианобактерий - зеленые
водоросли - цветковые растения.
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