Fotosintetinio FCP komplekso chlorofily tarpusavio saveikos modeliavimas

Modeling of Inter-Chlorophyll Couplings in the Photosynthetic FCP Complex
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Fotosintezé — vienas svarbiausiy gyvybe Zeméje
uztikrinanciy procesy: dél Sio reiskinio gali egzistuoti ne
tik tiikstanciai jvairiy bakterijy, dumbliy ar augaly, bet ir
gausybé nuo jy priklausomy gyviinijos karalystés
atstovy. Fotosintezés procesai daugmaz vienodai
intensyviai vyksta sausumoje ir vandenyje, o
fotosintetinantys organizmai yra sugebéje prisitaikyti
islikti netgi tokiose nepalankiose klimatinése salygose
kaip dykumos ar 80 metry gylis po vandeniu [1]. Vieni
svarbiausiy, bet ne itin pladiai  aptariamy
fotosintetinanCiy organizmy yra titnagdumbliai, kurie
atlieka netgi 20% pasaulinés anglies dioksido fiksacijos
[2]. Sie dumbliai pasizymi i3skirtiniu $viesorankos
kompleksu — fukoksantinus ir chlorofilus riSan¢iu
baltymu (angl. fucoxanthin-chlorophyll binding protein
(ECP)). Sis FCP kompleksas nemazai struktariskai
skiriasi nuo aukStesniesiems augalams budingo
Sviesorankos komplekso LHCII, nes FCP yra randami
tokie pigmentai kaip chlorofilas ¢ ar fukoksantinas,
kurie geba sugerti Zalios-mélynos spinduliuotés Sviesa,
kuri yra prieinama vandenyje  gyvenantiems
organizmams. Nors fukoksantino-chlorofilo kompleksas
jau kurj laika yra sudomines mokslininky bendruomene,
pirmoji jo kristalografiné struktiira buvo nustatyta tik
2019 m. [3], kas suteiké galimybe bandyti detaliau
iSnagrinéti Sviesorankos reiskinius titnagdumbliuose i$
teorinés puses.

Siame darbe buvo nagrinétos pirmosios suzadintos
FCP komplekso chlorofily (Chl) biisenos ir iS gauty
rezultaty buvo apskaiCiuotos juy tarpusavio saveikos.
Tyrimo metu buvo naudota Baltymy duomeny bazéje
prieinama FCP struktiira i§ Phaeodactylum tricornutum
titnagdumblio [3]. Pirmoji suZadinta pasirinkty Chl a ir
c pigmenty biisena buvo modeliuota pasitelkiant nuo
laiko priklausancig tankio funkcionalo teorija (TD-
DFT), taikant skirtingus funkcionalus ir baziniy
funkcijy rinkinius. Palyginus rezultatus, kaip
priimtiniausias rezultaty ir skaiciavimo laiko kasty
atzvilgiu, buvo pasirinktas CAM-B3LYP funkcionalas
su 6-31G(d) baziniy funkcijy rinkiniu. Chlorofily fitilo
grandinés atliekant tolesnj modeliavima buvo
apkarpytos, nes fitilo uodega neturéjo didelés jtakos
vertinant pigmento Suolio dipolinio momento absoliucia
verte ir krypti, kuriuos buvo siekta iSnagrinéti Sio
tyrimo metu. Toliau buvo atlikti TD-DFT skaiciavimai
CAM-B3LYP/6-31G(d) metodika visiems FCP
komplekse esantiems chlorofilams ir jvertinti jy Suolio
dipoliniai momentai. Tuomet, pasitelkiant Siuos
duomenis ir struktirine informacija apie pigmenty

iSsidéstyma baltyme, buvo pritaikytas taskiniy dipoliy
artinys apskaiciuoti pigmenty tarpusavio saveikoms.
Gauti skaiiavimai nurodo, kad stipriausios
vyraujanCios saveikos yra tarp kristalografiskai
iSskiriamy Chl klasteriy, tarp kuriy pigmenty yra mazi
tarpmolekuliniai atstumai: visada tokiame klasteryje
vyrauja stipri sgveika tarp Chl ¢ bei a ir taip pat tarp Chl
a poros. Modeliuojant Forster energijos pernasa FCP
komplekse, buvo gauta, kad energijos pernasos tarp
pigmenty trukmé tame paciame klasteryje gali vyrauti
nuo 300 fs iki keliy ps dél vyraujanciy stipriy saveiky
tarp pigmenty. Taip pat gauti rezultatai rodo greita
energijos pernaSa nuo Chl ¢ i a, kuri yra stebima ir
eksperimentiniuose tyrimuose su kitais titnagdumbliais.
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1 pav. Chlorofily iSsidéstymas Phaeodactylum
tricornutum FCP komplekse [3]. Rodyklés nurodo
greic¢iausius energijos pernasos kanalus 300 K
temperaturoje.
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