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В настоящее время флуоресцентные белки широко применяются в молекулярной и клеточной биологии. Одним из перспективных белков является iLOV, флуоресцирующий за счет наличия хромофора – флавинмононуклеотида. 
Целью данной работы является разработка флуоресцентных белков на основе iLOV с аналогами флавинмононуклеотида, обладающих смещенными в более длинноволновую область полосами поглощения и испускания. 
Ранее [1] для iLOV были предложены точечные мутации аминокислотных остатков, приводящие к сдвигам спектров в красную область за счет добавления водородных связей с хромофорной группой, стабилизирующих возбужденное электронное состояние. Также модулировать фотофизические свойства можно за счет модификации самого хромофора. В качестве новых хромофоров в данной работе были выбраны 8-аминофлавин, 8-метиламинофлавин и 1-деазафлавин, у которых полосы поглощения и испускания смещены в длинноволновую область спектра по сравнению с флавином. Для каждого из соединений методом молекулярной динамики были исследованы системы с заменой только хромофора, а также системы, содержащие дополнительные мутации аминокислот в хромофор-содержащей области. Из молекулярно-динамических траекторий для систем без мутаций и для наиболее перспективных мутантных форм были выбраны репрезентативные кадры, для которых была проведена оптимизация геометрий методом КМ/ММ. Энергии поглощения и испускания оценивались при помощи квантово-химических методов XMCQDPT2, SOS-CIS(D), TDDFT. 
Полученные энергии поглощения демонстрируют спектральные сдвиги относительно исходного iLOV вплоть до 80 нм.
Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова при поддержке Российского научного фонда (проект 17-13-01051).
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