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Зеленый флуоресцентный белок и его производные широко применяются в качестве флуоресцентной метки для визуализации процессов в живой клетке. Известно, что такие белки могут подвергаться реакциям фотоиндуцированного окисления, которые могут потенциально ограничить область их применения. Метастабильные электронно-возбужденные состояния играют ключевую роль в таких процессах. Однако такие состояния в настоящее время изучены мало.  Целью данной работы является установление роли электронно-возбужденных состояний в процессе фотоиндуцированного переноса электрона в анионном хромофоре зеленого флуоресцентного белка и его производных.
В работе предложен метод расчета энергии связи диполь-связанных состояний с использованием стабилизационной техники в рамках теории возмущения в варианте XMCQDPT2. Базисный набор aug-cc-pVTZ используется для описания состояний валентного типа и молекулярного остова. Для расчета энергии диполь-связанного состояния проводится серия расчетов с базисными наборами, включающими ряд диффузных функций spd типа с убывающим показателем экспоненты. Для расчета энергии вертикальной ионизации к базисному набору добавлялись функции с очень маленьким показателем экспоненты. Активное пространство выбирается таким образом, чтобы одновременно описывать состояния валентного, невалентного и ионизационного типов. Энергия вертикальной ионизации и энергия диполь-связанного состояния получаются в рамках одного расчета. 
Фотоэлектронные спектры хромофоров были рассчитаны с использованием модели смещенных многомерных гармонических поверхностей с параллельными нормальными модами при возбуждении в широком интервале энергий, учитывающей наличие двух конкурирующих каналов фотоэмиссии - резонансного и прямого, а также природу резонансов (резонансы формы и резонансы Фешбаха). Метод основан на расчете перекрывания колебательных волновых функций определенного электронного состояния аниона и нейтрального остова с учетом неравновесной заселенности колебательных уровней в резонансном состоянии в зависимости от длины волны возбуждения. Типы рассчитанных резонансных состояний отвечают как резонансам формы, так и резонансам Фешбаха. В работе проведено сравнение полученных результатов с аналогичными результатами для немодифицированного аниона зеленого флуоресцентного белка как в газовой фазе, так и в водном растворе. Показано, что резонансы формы играют ключевую роль в процессах переноса электрона как в газовой фазе, так и на растворитель. 
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