МОДЕЛИРОВАНИЕ ФОТОФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ ХРОМОПРОТЕИНА asFP595.
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Белки GFP-типа находят широкое применение в современной биотехнологии в качестве биомаркеров. Белок asFP595 интересен способностью к фотопереключению – возможностью перехода из нефлуоресцирующей (темной) формы во флуоресцирующую (активную). Этот процесс сопровождается изомеризацией хромофорной группы протеина. Понимание механизмов процессов, приводящих к переключению, является необходимым для направленной модификации свойств белка.
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В работе представлены результаты компьютерного моделирования структуры хромопротеина asFP595 с различными вариантами фотоактивного центра, а также результаты расчета энергий вертикальных электронных переходов для полученных структур. Проведено сравнение оксо- и имино-вариантов хромофора для активной формы белка. Для первого варианта показано, что модель с анионной формой хромофора хорошо соответствует экспериментальному спектру флуоресценции. Для темной формы белка сделано сравнение протонированных форм хромофора. Также для темной формы белка с анионной формой хромофора найдена геометрия конического пересечения S0/S1.
Работы по данной тематике поддержаны Российским фондом фундаментальных исследований (проект № 08-03-00914-а). 
Работа выполнена с использованием ресурсов суперкомпьютерного комплекса СКИФ МГУ-”Чебышев”
Рис.2 Иминозамещенный вариант хромофора
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Рис.1 Протонированные формы хромофора белка asFP595








[image: image1][image: image2.wmf]O

H

N

N

O

Gly65

Met63

N

H

[image: image3.jpg]


_1295008476

