Bakteriorodopsino baltymo aktyvaus centro modeliavimas naudojant molekuliy dinamika

Modeling of active center of bacteriorhodopsin using quantum molecular dynamics
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Bakteriorodopsinas — tai baltymas, atsakingas uz jony
pernesimg per Iastelés membrana. Kad
bakteriorodopsinas atlikty jony pernesimo funkcija,
reikalinga Sviesos energija. Bakteriorodopsinas atrastas
pries 40 mety, organizme lotynisku pavadinimu
Halobacterium salinarum. Kadangi protony pernesimo
funkcija visoje gyvojoje gamtoje yra panasi, dél to
bakteriorodopsino tyringjimai yra svarbs.
Bakteriorodopsino aktyviajame centre yra retinalis.
Retinaliui sugérus Sviesos energija, jo konfiguracija
pasikei¢ia i§ all-trans j 13-cis, 15-syn. Sis konfigiracijos
pokytis sudaro salygas bakteriorodopsinui pradéti
protono pernesimo procesa.[1,2] Po kiek laiko, retinalio
konfigtracija sugrjzta j prading btseng ir visas protony
pernesimo procesas, gali kartotis i$ naujo. Tai vadinama
bakteriorodopsino fotociklu (2 pav).
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1 pav. Bakteriorodopsino fotociklas

Zinoma, kad retinalio 13-cis, 15-syn konfigiracijos
trukmé yra nuo ps iki ps eilés [3], taiau molekuliy
dinamikos skai¢iavimuose gaunama, kad retinalio 13-cis,
15-syn konfigiiracijos trukmé yra fs eilés, dél to Sio darbo
pagrindinis tikslas yra jvertinti 13-cis, 15-syn retinalio
konfigiiracija iki 1 ps. ISanalizavus jvarius metodus
taikomus modeliuojant bakteriorodopsing nuspresta, kad
bakteriorodopsino  aktyviajam centrui  (retinaliui)
modeliuoti naudosime tankio funkcionaly teorijos
skai¢iavimo modelj: B3LYP funkcionalg su cc-pVDZ
bazinémis funkcijomis, o stabiliy bakteriorodopsino
konfigtiracijy paieskai naudojome ab-initio molekuliy
dinamikg, jdiegta Gaussian 16 pakete.

Atlikus retinalio struktaros optimizacija (vakuume ir
i$ bakteriorodopsino baltymo iskirpty molekuliy lauke)

pastebéjome, kad retinalio formai didele jtaka daro jo
aplinka. Retinalio struktiiros optimizacijos metu, dél
netinkamos molekuliy aplinkos, retinalis gali uzimti ne tg
konfigaracija  kuri tikétina  pagal zinomus
kristolografinius duomenis. Todél buvo atliktas tyrimas
molekuliy atrinkimas i$ baltymo yra ypa¢ svarbus
tiringjant retinalio 13-cis, 15-syn konfigaracija. Retinalio
konfigaracija 13-cis, 15-syn egzistuoja suzadinotoje
busenoje, todél su ja buvo atlikti molekuliy dinamikos
skai¢iavima ties 300 K, 70 K ir 1 K temperatirose.
Skaiciavimo rezultatai rodo, kad retinalio 13-cis, 15-
syn konfigaracija vakuume issilaiko mazdaug 30 fs, su
papildomomis salia esanc¢iomis molekulémis mazdaug
130 fs (2 pav.), o temperataros keitimas retinalio
konfigaracijai esminés jtakos nedaro.
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2 pav. Retinalio konfigiiracijos kitimas molekuliy
dinamikos metu, kai T =1 K.
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