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В данной работе мы применили современные методы квантовой химии для моделирования структуры зеленого флуоресцентного белка (GFP) в основном S0 и возбужденном S1 состояниях. Расчет нашей модели производился в рамках метода комбинированной квантовой и молекулярной механики (КМ/ММ) в варианте электронного внедрения на основе программ PC GAMESS и Tinker, используя оригинальный интерфейс между ними [1,2,3]. 

На основе кристаллографической структуры с кодом 1EMA (мутация в белке Ser65Thr) из базы данных белковых структур построена модельная система. Координаты атомов белковой макромолекулы, отвечающие равновесным геометрическим конфигурациям, определены минимизацией полной энергии  методом КМ/ММ с использованием приближения функционала электронной плотности PBE0/6-31G* и CASSCF(12/11)/6-31G* в квантовой подсистеме, включающей хромофорную группу, молекулу воды и боковые цепи Arg96, His148, Thr203, Glu222, Ser205, и параметров силового поля AMBER в молекулярно-механической подсистеме. При анализе результатов основное внимание уделено исследованию поверхности основного состояния и расчету оптических переходов S0-S1, отвечающих поглощению, а также переходов S1-S0, отвечающих флуоресценции, и характеру поверхности возбужденного состояния.
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