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Разработана структура модели стромальных и гранальных ламелл хлоропласта с 

реалистичной геометрией этих субклеточных компартментов и явным учетом диффузии 
подвижных переносчиков электрона. В модели рассматриваются процессы электронного и 
протонного транспорта в тилакоидной мембране хлоропласта с участием трансмембранных 
комплексов: фотосистем 1 и 2, цитохромного b6f комплекса и АТФ-синтазы. Для описания 
окислительно-восстановительных реакций, происходящих в трансмембранных белковых 
комплексах с участием мобильных переносчиков, будет использоваться основанный на 
шаблонах (rule-based) метод. Метод микроэлектронной томографии позволяет получить 
детальную реконструкция формы стромальных и гранальных ламелл хлоропласта [1]. При 
компьютерном моделировании возможно использование геометрии модельной сцены, 
точно воспроизводящей полученную в эксперименте форму фрагмента хлоропласта. 
Однако интерпретация результатов моделирования была бы крайне затруднительна, так как 
в такой модели невозможно проследить, каким образом изменение геометрических 
размеров отдельных компартментов влияет на биологические процессы. На основе 
томографических данных создана упрощенная аналитическая модель геометрии фрагмента 
хлоропласта, содержащего грану и соединяющиеся с ней стромальные ламеллы, 
позволяющая варьировать форму компартментов изменением числовых параметров. По 
литературным данным получены оценки размеров гранальных и стромальных ламелл и 
соединительных мостиков между ними, параметры поверхностной плотности 
трансмембранных белковых комплексов и концентрации мобильных переносчиков 
электронов – пластохинона, пластоцианина и ферредоксина. Разработано программное 
обеспечение для моделирования первичных процессов фотосинтеза с учетом связанных с 
геометрией компартментов и расположением трансмембранных белковых комплексов 
ограничений на диффузию мобильных переносчиков электронов и протонов. Программное 
обеспечение реализует предложенный ранее метод прямого компьютерного моделирования 
процессов [2]. Диффузия мобильных переносчиков электронов моделируется с помощью 
метода броуновской динамики, при этом используется упрощенный подход, в котором не 
рассматриваются электростатические взаимодействия между молекулами. Форма 
компартментов и трансмембранных белковых комплексов задается аналитически, на 
каждом шаге моделирования производится проверка столкновений мобильных 
переносчиков электрона с границами компартмента и трансмембранными комплексами. 
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