Научное резюме.

В хлоропластах высших растений протекают реакции фотосинтеза, а именно образование углеводов из углекислого газа и воды за счет энергии солнечного света. Источником энергии для такого синтеза являются молекулы аденозинтрифосфорной кислоты (АTP) и восстановленного никотинамидадениндинуклеотидфосфата (NADPH). Для получения молекулы ATP из аденозиндифосфорной кислоты (ADP) и неорганического фосфора (Pi) требуется проведение фотофизических и биохимических процессов, то есть световых стадий фотосинтеза. Ключевую роль в данном процессе играют реакции электронного и протонного транспорта, которые происходят в мембранах тилакоидов. 
Переносчиком электронов от воды (H2O) до NADPH внутри мембраны является молекула пластохинона (PQ), которая принимает электрон от фотосистемы 1 (PSI) и передаёт цитохромному b6f комплексу.
Известно, что взаимодействие пластохинола (PQH2) c комплексом b6f является лимитирующим событием в цепи процессов электронного транспорта между PSII и PSI. То есть время полупериода такого переноса t1/2 = 18–20 мс, что на порядок больше, чем перенос электрона пластоцианином (Pc) к P700+, t1/2 = 20 – 200 мкс. 
[bookmark: _GoBack]Для того чтобы смоделировать диффузию переносчиков электронов, предложена упрощенная модель тилакоидной мембраны для расчета методами молекулярной динамики. С помощью программы Membrane Builder от CHARMM-GUI построена система мембраны, содержащая 4 типа липидов с водным окружением и заданной концентрацией ионов. Предполагается исследовать параметр упорядоченности липидов мембраны, распределение ионов у её поверхности. Проведено сравнение полученных результатов с уже существующими экспериментальными данными. Моделирование проводится с использованием силового поля CHARMM в пакете для молекулярной динамики GROMACS. 
