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Цитохром с1 входит в состав третьего комплекса дыхательной цепи митохондрий и
непосредственно взаимодействует с цитохромом с для передачи ему электрона. На дан-
ный момент в базе данных PDB (Protein Data Bank) существуют несколько структур
цитохромного bc1 комплекса с различной конформацией цитохрома с1. Различия в этих
структурах являются ключевыми в процессе связывания цитохрома с1 с цитохромом с. В
нашей работе мы использовали отдельные структуры цитохромов с и с1 Bos taurus. Мы
получили набор диффузионно-столкновительных комплексов методом броуновской дина-
мики с энергией электростатического взаимодействия не менее -8 kT с помощью програм-
мы ProKSim [1], который анализировали с помощью метода кластерного анализа. Затем
мы описали процесс образования финальных комплексов из центральных структур полу-
ченных кластеров с помощью метода молекулярной динамики в программе GROMACS
[2]. Мы использовали две известные структуры цитохрома с1, различающиеся простран-
ственной организацией петлевого участка и 𝛼-спирали (V168-G185), но имеющие одина-
ковую аминокислотную последовательность. Структура этого участка сильно влияет на
распределение электростатического потенциала на поверхности цитохрома с1. В процессе
моделирования комплексообразования были обнаружены существенные различия в спо-
собности образовывать стабильный финальный комплекс, в котором возможна передача
электрона между функциональными группами исследуемых белков, обусловленные струк-
турой участка V168-G185. Для изучения влияния этого участка на образование и рас-
пад комплекса между данными белками использовался метод метадинамики, с помощью
анализа главных компонент были получены координаты реакции образования и распле-
тения 𝛼-спирали в участке V168-G185, а также структуру, соответствующую минимуму
энергии. Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного поль-
зования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В.
Ломоносова. Работа поддержана грантом РФФИ № 18-07-01219.
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