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Белок iLOV, являющийся флавинсодержащим флуоресцентным белком, находит все
большее применение в качестве инструмента в молекулярной и клеточной биологии. Од-
нако для всех флавинсодержащих флуоресцентных белков сильным ограничением явля-
ются близкие значения максимумов поглощения и испускания, поэтому расширение цве-
товой палитры этих белков является важной задачей.

Целью данной работы является разработка флуоресцентных белков, для которых по-
лосы поглощения и испускания будут смещены в сторону длинных волн, на основе iLOV
и выбранных аналогов флавинмононуклеотида (8-аминофлавин, 8-метиламинофлавин, 1-
деазафлавин) в качестве хромофора.

Метод молекулярной динамики использован для исследования белковых систем с за-
меной только хромофора и для систем с дополнительными точечными мутациями ами-
нокислотных остатков в хромофор содержащей области. На основе полученных траек-
торий отобраны перспективные мутантные формы, в которых положительно заряжен-
ный остаток лизина образовывал стабильные водородные связи с хромофором. Для си-
стем без мутаций и отобранных мутантных форм из молекулярно-динамических тра-
екторий выбирались репрезентативные кадры, для которых в дальнейшем проводилась
оптимизация комбинированным методом квантовой механики/молекулярной механики
(КМ/ММ). Энергии поглощения и испускания оценивались квантово-химическими ме-
тодами XMCQDPT2/CASSCF(12/12), SOS-CIS(D) и TDDFT в базисе cc-pvdz.

Полученные сдвиги относительно исходного iLOV составили 50-160 нм для поглоще-
ния и 40-360 нм для испускания.

Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользова-
ния сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ло-
моносова[1] при поддержке Российского научного фонда (проект 17-13-01051).
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