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Семейство GFP-подобных белков играет важную роль в современной биохимии, поскольку позволяет проводить ряд наблюдений in vivo: локализация и взаимодействие бел​ков, измерения внутриклеточных концентраций ионов, отображение экспрессии генов и т. д. 
В данной работе изучается влияние стэкинг взаимодействий на энергию вертикально​го электронного перехода  в модельных молекулах хромофоров белков mOrange, GFP, RFP и wasCFP. В предыдущих исследованиях по данной тематике было показано, что энергия вертикального перехода прямо пропорциональна вариации дипольного момента молекулы (DMV), поэтому данный параметр был выбран для количественного измерения влияния различных ароматических молекул на фотофизические свойства хромофора.
Равновесные геометрические параметры модельных структур хромофоров с ароматическими молекулами, находящимися с ним в стэкинге, получены методом MP2. Первичный отбор орбиталей для активного пространства (6 дважды занятых и 6 свободных π-орбиталей) проводился по результатам расчета методом CIS. Оптимизация орбиталей проводилась многоконфигурационным методом самосогласованного поля в полном пространстве активных орбиталей (CASSCF). Для определения энергий вертикального S0,min-S1 перехода использован метод квазивырожденной теории возмущений в варианте XMCQDPT2, в котором последовательно увеличивалась размерность эффективного гамильтониана до достижения постоянного значения энергии перехода. Для вычисления вариации дипольного момента систем использовался программный пакет Multiwfn; в качестве входных данных использовалась электронная плотность основного и первого возбужденного электронных состояний, рассчитанная методами TDDFT и CASSCF(12/12). Аналогичные расчеты проводились и для оптимизированных структур хромофора белка DsRed в различном аминокислотном окружении. После расчета вариаций дипольного момента в локальных минимумах был проведен расчет DMV вдоль молекулярно-динамических (МД) траекторий. Все квантовомеханические расчеты проводились в базисе cc-pvdz в программном пакете FireFly и Orca.
По результатам расчетов для систем, состоящих из хромофора белка mOrange/GFP/RFP/wasCFP и раз​личных стэкинг-партнеров, а также для хромофора белка DsRed в различном аминокислотном окружении, была установлена линейная зависимость энергии вертикального перехода от вариации дипольного момента, рассчитанного различными методами. В результате расчета вдоль МД траектории были получены полосы поглощения, похожие по форме и относительным положниям максимумов на эспериментальные.
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