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Аденозинтрифосфат (АТФ) является универсальным источником энергии для многих
биохимических процессов. В клетке синтез АТФ в основном осуществляется белковым
комплексом FoF1-АТФсинтазой с использованием электрохимического градиента ионов
водорода. Несмотря на то, что недавние структурные исследования улучшили наше по-
нимание о расположении протонных полуканалов, многие вопросы остаются без ответа.
Одной из основных нерешенных проблем является то, как транспорт протонов сопряжен
с синтезом АТФ.

Данное исследование было сосредоточено на изучении структуры полуканалов
и анализе потенциальных областей движения протонов. Для этого было проведено
молекулярно-динамическое моделирование мембранного фактора Fo АТФсинтазы из E.
coli [PDB ID: 6VWK], встроенного в три типа мембран, которые представляют различные
биологические состояния клетки.

В работе получены структурные и функциональные характеристики входного и вы-
ходного полуканалов. Была выявлена совокупность пространственных положений поляр-
ных аминокислотных остатков и молекул воды, которые оказывают существенное вли-
яние на транспорт протонов, а также определены области локализации трех консерва-
тивных структурных кластеров молекул воды (W1-W3). Обнаружены стабильные про-
странственные положения боковых групп существенных аминокислот а-субъединицы.
Показано влияние содержания кардиолипина в мембране на гидратацию полуканалов
[1]. Для исследования роли функциональных элементов белковой структуры в процессе
протонного транспорта был проведен мутационный анализ [2]. Результаты молекулярно-
динамического моделирования мутантного белка показывают, что замены некоторых по-
лярных аминокислот оказывают существенное влияние на гидратацию, что приводит к
значительным изменениям кластеров молекул воды W1-W3, вплоть до их полного исчез-
новения, и как следствие, разрыву цепи переноса протона.
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