Сайты связывания ионов кальция комплексом LH1 комплексом фотосистемы бактерии Thermochromatium tepidum
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LH1 комплекс, являющийся важной составной частью бактериальной фотосистемы, состоит из 16 субъединиц, каждая из которых состоит из двух -спиралей, двух молекул бактериохлорофилла (BChl-a) и одной молекулы каротиноида. Для таких комплексов характерен максимум полосы поглощения Qy 889 нм. Фотофизические свойства LH1 комплекса термофильной бактерии Thermochromatium tepidum отличаются от остальных пурпурных фотосинтезирующих бактерий, а именно максимум полосы Qy сдвинут в красную область на 25 нм. Недавние исследования показали, что бактерия Thermochromatium tepidum проявляет бóльшую термостабильность, чем остальные представители, что вызвано связыванием ионов кальция с LH1 комплексом, причем вымывание этих ионов приводит к изменению величины Qy до 889 нм. 
В работе проводилось молекулярное моделирование, направленное на изучение возможных сайтов связывания ионов кальция и их влияния на величину максимума полосы поглощения и термостабильность. Для построения полноатомной модели использовалась полученная ранее структура одной субъединицы и кристаллическая структура LH1 комплекса бактерии Rhodopseudomonas palustris с разрешением 4.8 Å (PDB ID: 1PYH), дающая представление только о взаимной ориентации субъединиц из-за своего низкого разрешения. В работе была впервые построена структура из 16 субъединиц, то есть полная модель LH1 комплекса. Полученный модельный комплекс погружался в ячейку, состоящую из молекул воды, и в рамках подхода классической молекулярной динамики проводился поиск сайтов связывания. В результате были выбраны 3 области связывания LH1 комплекса с ионами кальция: на C и N-концах ‑спиралей и вблизи молекул бактериохлорофилла. В рамках полуэмпирического метода ZINDO проводились вычисления вертикальных энергий электронных переходов и их значения сравнивались с таковыми для референсной системы, не содержащей ионы кальция. В результате наиболее предпочтительным оказался сайт связывания, находящийся на N-конце.
