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На основе размещенной в базе данных RCSB PDB структуры суперкомплекса 
фотосистемы 1 гороха (PDB ID: 5L8R [1]) создана молекулярная модель фотосистемы 1 
высших растений. Проведено сопоставление структуры белковых цепей 5L8R с 
соответствующими аминокислотными последовательностями и выявлены не 
разрешенные по данным рентгеноструктурного анализа плохо структурированные 
участки цепей. При создании модели недостающие промежуточные участки белковых 
цепей добавлены в структуры с помощью программного обеспечения MODELLER [2]. 
Недостающие атомы в молекулах кофакторов были добавлены с помощью 
программного обеспечения PyMOL (Schrödinger, LLC). В качестве силового поля для 
построения модели было выбрано поле CHARMM36m [3], объединенное с полем 
CGenFF 4.4 [4]. Параметры для хлорофилла a взяты из работы [5]. Топология для 
хлорофилла b построена на основе топологии хлорофилла a и параметров альдегидной 
группы бензальдегида из CHARMM36. Параметры для бета-каротина и виолаксантина 
получены с помощью автоматизированной процедуры определения параметров поля 
CGenFF [6, 7]. Параметры для лютеина и зеаксантина взяты из [8]. Набор параметров 
для филлохинона был получен на основе параметров нафтохинонового кольца 
менахинона из [9] и параметров алифатической цепи фитила из поля CHARMM36. 
Параметры для моно- и дигалактозилдиацилглицерола были получены с помощью 
автоматизированной системы определения параметров гликолипидов, входящей в 
программный комплекс CHARMM-GUI [10, 11]. Для дипальмитоилфосфатидил-
глицерола использовали параметры из силового поля CHARMM36. Параметры для 
железо-серных кластеров взяты из [12]. Параметры для всех типов молекул были 
преобразованы в предназначенный для использования программным комплексом 
GROMACS [13] формат. Также были созданы наборы правил для определения 
координат отсутствующих в рентгеноструктурных данных атомов водорода. 
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