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Fura-2 – флуоресцентный краситель, широко используемый для визуализации свободных ионов Ca2+ внутри клетки. Так, например, с его помощью изучают осцилляции концентрации ионов Ca2+ внутри тромбоцитов, что в свою очередь позволяет больше узнать о процессах сигнализации в этих клетках. 
Fura-2 является полиаминокарбоновой кислотой, в составе которой находится 5 карбоксильных групп, которые могут образовывать хелатные комплексы с ионами Ca2+. На способность данного красителя к комплексообразованию влияет pH, а также наличие других ионов в растворе. В итоге спектр поглощения и флуоресценции Fura-2 зависит от многих факторов, что затрудняет предсказание, в какой именно форме данный краситель находится в той или иной области клетки. Целью данной работы является установление основных факторов, влияющих на форму и положение спектров поглощения флуоресцентного красителя Fura-2 в различном окружении.
В работе предложена методика моделирования оптических свойств различных форм красителя Fura-2 в водном растворе с помощью методов молекулярной динамики и комбинированных методов квантовой и молекулярной механики (КМ/ММ) и написаны автоматизированные протоколы для анализа молекулярно-динамических траекторий и проведения КМ/ММ расчетов. Изучена конформационная подвижность Fura-2 в растворе при помощи молекулярно-динамического моделирования в NPT ансамбле при 300 К с использованием параметров силового поля CHARMM. Равновесные геометрические параметры выбранных структур получены методом КМ/ММ с использованием гибридного функционала PBE0/(aug)-cc-pVDZ в сочетании с параметрами силового поля CHARMM. Из анализа молекулярно-динамических траекторий был выбран ряд структур, для которых энергии вертикальных переходов были рассчитаны с помощью многоконфигурационной квазивырожденной теории возмущений в варианте XMCQDPT2/CASSCF/cc-pVDZ в сочетании с методом потенциалов эффективных фрагментов.
Из полученных результатов сделан вывод о том, что свободная молекула красителя обладает большой конформационной подвижностью в водном растворе, в отличие от связанного состояния в комплексе с ионами Ca2+. Анализ характера низколежащего электронно-возбуждённого состояния свидетельствует о наличии внутримолекулярного переноса заряда, что объясняет наблюдающийся экспериментально большой стоксов сдвиг и сильное влияние полярности среды на фотофизические свойства Fura-2. Установлено, что основной вклад в значительное уширение спектра поглощения Fura-2 в свободном виде вносит внутримолекулярное вращение аминогруппы сопряженной системы красителя в основном электронном состоянии. Сдвиг максимума поглощения в более коротковолновую область при связывании ионов Ca2+ молекулой красителя связан с нарушением сопряжения.
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