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磷酸化影响捕光天线分子 L日Cl l结构的分子动力学模拟
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植物光合作用是利用光能把二氧化碳和水等无机物合成有机物并释放出氧气的复杂生物学过

程
,

该过程 由表达在类囊体膜上的光系统复合物 I 和 11( p ho to sys te m l
,

p s l: p ho to s ys te m 11
,

尸51 1) 等分子来完成
。

光照条件下
,

尸Sl 和 尸51 1分别通过其 自身的捕光天线分子 ( p sl 对应捕光天

线 !
,

即 LH CI ;而 尸51 1对应捕光天线 11
,

即 L日Cl l) 吸收光能
,

传递到各 自的反应中心
,

启动光合作

用
。

而
“

状态转换
”

则是植物适应短时光照环境改变的一种重要保护机制
。

当 p Sl l被过度激发时
,

其捕光天线 L日Cl l从 p Sl l上解离
,

并在类囊体膜上迁移至 尸SI
,

降低 尸51 1的捕光面积
,

相应增加

p sl 的捕光面积
,

避免因 p Sl l过度激发而导致光合作用效率下降
。

当 PSI 被过度激发时
,

则会发

生相反过程
。

因此
, “

状态转换
”

过程是由 L日Cl l在 p sl l和 p sl 之问的往返迁移实现
。

而 L日CI ! 的

磷酸化或去磷酸化是 L日Cl l分子从 p sl l迁移至 PSI 或发生反过程的必要前提
。

已有研究认为
,

磷

酸化将改变 L日Cl l的微观结构
,

从 而改变 L日Cl l与 p SI 和 p Sl l的亲和性
—

降低 L日Cl l与 尸51 1

的相互作用
,

增加 L日CI ! 与 尸Sl 的相互作用
,

实现其迁移过程 〔, 了。

但是 目前关于 L日Cl l在状态转

换过程中的微观分子机制尚不明确
。

首先
,

由于研究方法限制
,

目前尚无关于磷酸化如何影响 L日
-

Cl l微观结构变化的直接报道 ;其次
,

关于 L日Cl l迁移过程究竟是以单体
、

三聚体
、

还是多聚体方式

存在争议
,

而磷酸化过程导致的 LH Cl l微观结构变化将直接影响其迁移方式 基于此
,

本论文将重

点考察磷酸化对 L日Cl l微观结构的影响
,

为深人理解状态转换过程中 L日Cl !迁移的分子机制提供

微观结构基础
。

本文基于豌豆 L日Cl ! 三聚体 X
一

射线晶体结构
,

首先运用同源模建平台获得 了 L日Cl ! 全序列结

构
。

然后运用分子动力学模拟方法
,

分别对 L日Cl l无磷酸化
、

1 个位点磷酸化以及 2 个位点磷酸化

体系进行平衡模拟
,

并进行构象分析
、

比较
,

系统考察是否磷酸化以及磷酸化程度对 LH引l微观构

象的影响
。

结果表明
: L日Cl l磷酸化将导致 L日Cl . 三聚体的相邻亚基之间相互作用变弱

,

亚基之间

距离变大
,

并且该变化趋势随磷酸化程度的增加而增加
。

单体内部构象分析表明
,

LH Cl l N- 末端的

磷酸化因为引入带负电的磷酸根从而增加其与脂膜的相互作用
,

并导致其构象变化
,

而其构象变化

将触发主要跨膜螺旋取向的变化
,

并传递至胞 内区 简言之
,

磷酸化通过改变每个单体自身膜两端

构象
,

从而改变了 L日Cl l三聚体的构象
。

本文结果首先是从原子层次考察了磷酸化对 L日Cl l构象的影响
,

为进一步评估磷酸化是否导

致 L日C”与 尸sl
、

PSl l亲和性的改变
,

将 以何种组装方式进行迁移提供结构基础 ;其次
,

基于磷酸化

导致 LH Cl l构象变化的微观结构信息
,

将为进一步调控 LH CI !迁移
,

并进一步调控状态转换过程提

供线索 ( 国 家 自然 科 学基 金 资助 项 目 ( 10 9 0 2 , 17
,

, , 0 7 2 2 51 )
,

中国科 学院 科研装备 项 目
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生物分子间作用力的大小以及细胞膜蛋白分子与胞外基质的粘附等一直为人们所关注
,

尤其

是能够直接测量生物分子粘附力的方法和技术
。

在分子水平对生物分子的各种相互作用进行测

量
,

是原子力显微镜的一个十分重要的功能
,

这对于了解生物分子的结构和物理特性是很有用的

细胞膜蛋白分子在细胞的识别
、

感受外界信号等具有非常重要的作用
,

近来一些学者用原子力显微

镜定量分析膜蛋白与胞外蛋白分子间相互作用 [ 1 卫
一

。

原子力显微镜以其高分辨率
、

超灵敏等功能
,

成为细胞力学研究的一个十分有利的工具
,

它不仅可以反映细胞表面的形态特征
,

而且能够定量测

定细胞膜蛋白分子与配体分子间的相互作用以及细胞弹性模量等力学性质〔“!
。

本文通过对细胞

膜蛋白非特异粘附力定量分析
,

以及不同加载速率下粘附频率
、

粘附力变化的研究
,

同时观察细胞

固定前后探针与细胞表面所形成的粘附事件与加载速率之间的关系
,

期望对了解细胞膜蛋白分子

结构和功能有一定的帮助
。

观察发现
,

探针退针曲线中固定细胞的表面与探针之间所发生的粘附解离事件会随着加载速

率 (0
.

8召 o p m / s )的增大而降低(2 4 0
一

1 0 1 e o u n ts )
,

解离力的大小也随之而减小(1
.

7 9 习
.

6 1 n N )
,

这是因为在小的加载速率下探针与细胞表面接触的时间比较长
,

所以使得与探针发生粘附的事件

数量要比大加载速率下的多
。

探针从细胞表面回拉的过程中
,

固定细胞出现了锯齿状回拉曲线
,

而

活细胞却没有或很少出现了锯齿状 回拉曲线
。

表明固定后的细胞表面分子与探针
一

尖端之间形成了

一系列的非特异性粘附
,

并且这种粘附力会随着加载速率的增加而减小 (国家 自然科学基金资助

项 目( , 1 1 7 2 3 4 1 )
,
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,
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,
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