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背景与意义：氢气作为理想的未来能源，其生物生产的方法将越来越引人注目。多种光合微生物中的[Fe]- 氢化酶是产氢的高效酶。[Fe]- 氢化酶的作用中心[FeS]辅基或H-cluster作用产生氢分子。

代谢机理：蓝细菌中产氢依赖于固氮酶，而绿藻产氢依赖于氢化酶，是直接生物光解作用。水的光解是依赖于光合作用的PS1和PS2中心，不对co2还原而直接将2个H+变为H2。

方法流程：本文的目的是为了预测氢化酶的3D结构和分析氢分子进入氢化酶的可能途径

目标蛋白是：Chlamydomonas reinhardtti 的hydA1基因编码的氢化酶蛋白

NCBI cdd 查找：找到序列的保守区域

NCBI blast 查找：找序列的进化相似区域

结构预测：用同源建模软件modeler 8v2  

（1） 序列氨基酸序列比对：align2d 目标蛋白序列与模版序列比对。

     本文中的模版是已知结构的1feh蛋白。序列32.6%相同，相似性42%，二级结构保守，活性区的 β折叠非常保守。

（2） 模型构建：利用automodel产生初始模型

（3） 模型确认：利用多种计算方法修正模型

氢化酶机理分子动力学模拟：基于时间坐标

第一步是20ps模拟，参数为蛋白所有重原子位置约束为1 kJ/(mol nm2)，初始速度为300K的麦克斯韦分布。温度耦合参数为0.1ps。第二步是50ps模拟，所有原子无位置约束，温度耦合参数为0.1ps。

H2在蛋白质中的扩散方式模拟：

在模拟中能量最小化，利用最速下降法，初始步长为0.01 Fmax少于100 KJmol-1nm-1。位置约束105 kJ (mol nm2)

结果分析：只有12%的氢分子和22%氧分子进入蛋白，这不足以支持预测。

文献阅读总结：通过对这篇关于分子模拟的具体过程的研读，我学会了分子模拟的一般过程对于一个未被实验验证的蛋白机理问题可以通过分子模拟的方法来预测可能的结果，进而指导实验。

