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Каротиноиды – биологические пигменты с разнообразным функционалом: светосбор-
щики, антиоксиданты, стабилизаторы мембран и так далее. Потенциал использования ка-
ротиноидов значительно возрастает при включении их в комплекс с белком, специфически
связывающим каротиноиды. В работе рассматриваются комплексы различных каротино-
идов (PDB: AXT, 5X6, 45D) с белком AstaP-orange1 [1]. Известно, что белок изменяет
спектральные свойства данных каротиноидов при связывании [3]. Недавно 3D-структура
белка была разрешена [2], но молекулярные механизмы, лежащие в основе спектральных
изменений, остаются неизвестными. В частности, остается неясным, каким образом белко-
вое окружение влияет на равновесные геометрии каротиноидных молекул и распределение
их конформационных состояний.
Для изучения данного эффекта был проведен ряд классических МД-симуляций: свобод-
ные каротиноиды в ацетоне (1 мкс для каждого пигмента), каротиноиды в комплексе с
белком (по 300 нс x 3 для каждого пигмента). Для описания белка использовалось сило-
вое поле AMBER ff14SB, а для каротиноидов – специальные параметры, полученные из
вычислений ab initio. Симуляции проводились с помощью ПО GROMACS.
Анализ траекторий показал, что белковое окружение значительно изменяет распределе-
ние некоторых конформационных характеристик пигментов. В частности, наблюдается
усиление асимметрии распределения паккерного состояния колец каротиноидов, для ко-
торых эта асимметрия характерна в свободном виде (AXT, 5X6). Кроме того, изменяется
поверхность потенциальной энергии вращения кольца каротиноида, что проявляется в из-
менении относительной заселенности различных конформаций. Сопряженная полиеновая
цепь, будучи жесткой структурой, не изменяется от раствора к белку: распределения длин
связей, двугранных углов по сопряженной цепи остаются близкими.
Таким образом, выявлены два основных эффекта влияния белковой среды AstaP-o1 на
рассматриваемые пигменты. Полученные результаты создают основу для последующего
исследования электронно-возбужденных состояний для геометрий, формирующихся под
действием белка, методами ab initio.
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