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Bakteriorodopsinas – tai baltymas, atsakingas už jonų 

pernešimą per ląstelės membraną. Kad 

bakteriorodopsinas atliktų jonų pernešimo funkciją, 

reikalinga šviesos energija. Bakteriorodopsinas atrastas 

prieš 40 metų, organizme lotynišku pavadinimu 

Halobacterium salinarum. Kadangi protonų pernešimo 

funkcija visoje gyvojoje gamtoje yra panaši, dėl to 

bakteriorodopsino tyrinėjimai yra svarbūs. 

Bakteriorodopsino aktyviajame centre yra retinalis. 

Retinaliui sugėrus šviesos energiją, jo konfigūracija 

pasikeičia iš all-trans į 13-cis, 15-syn. Šis konfigūracijos 

pokytis sudaro sąlygas bakteriorodopsinui pradėti 

protono pernešimo procesą.[1,2] Po kiek laiko, retinalio 

konfigūracija sugrįžta į pradinę būseną ir visas protonų 

pernešimo procesas, gali kartotis iš naujo. Tai vadinama 

bakteriorodopsino fotociklu (2 pav).    
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1 pav. Bakteriorodopsino fotociklas 

 

Žinoma, kad retinalio 13-cis, 15-syn konfigūracijos 

trukmė yra nuo ps iki μs eilės [3], tačiau molekulių 

dinamikos skaičiavimuose gaunama, kad retinalio 13-cis, 

15-syn konfigūracijos trukmė yra fs eilės, dėl to šio darbo 

pagrindinis tikslas yra įvertinti 13-cis, 15-syn retinalio 

konfigūraciją iki 1 ps. Išanalizavus įvarius metodus 

taikomus modeliuojant bakteriorodopsiną nuspręsta, kad 

bakteriorodopsino aktyviajam centrui (retinaliui) 

modeliuoti naudosime tankio funkcionalų teorijos 

skaičiavimo modelį: B3LYP funkcionalą su cc-pVDZ 

bazinėmis funkcijomis, o stabilių bakteriorodopsino 

konfigūracijų paieškai naudojome ab-initio molekulių 

dinamiką, įdiegta Gaussian 16 pakete. 

Atlikus retinalio struktūros optimizaciją (vakuume ir 

iš bakteriorodopsino baltymo iškirptų molekulių lauke) 

pastebėjome, kad retinalio formai didelę įtaką daro jo 

aplinka. Retinalio struktūros optimizacijos metu, dėl 

netinkamos molekulių aplinkos, retinalis gali užimti ne tą 

konfigūraciją kuri tikėtina pagal žinomus 

kristolografinius duomenis. Todėl buvo atliktas tyrimas  

molekulių atrinkimas iš baltymo yra ypač svarbus 

tirinėjant retinalio 13-cis, 15-syn konfigūraciją. Retinalio 

konfigūracija 13-cis, 15-syn egzistuoja sužadinotoje 

būsenoje, todėl su ja buvo atlikti molekulių dinamikos 

skaičiavima ties 300 K, 70 K ir 1 K temperatūrose. 

Skaičiavimo rezultatai rodo,  kad retinalio 13-cis, 15-

syn konfigūracija vakuume išsilaiko maždaug 30 fs, su 

papildomomis šalia esančiomis molekulėmis maždaug 

130 fs (2 pav.), o temperatūros keitimas retinalio 

konfigūracijai esminės įtakos nedaro. 

 
 

2 pav. Retinalio konfigūracijos kitimas molekulių 

dinamikos metu, kai T = 1 K.  
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