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Свойства белок-пигментного комплекса определяются входящим в его состав пигмен-
том и способом его координации в активном центре. В случае каротенопротеинов, конфи-
гурация сайта связывания пигмента зависит от конформационной динамики каротиноида
в их составе. В нашем исследовании в рамках методов молекулярного моделирования была
исследована конформационная динамика пяти различных каротиноидов.

Объектами исследования были выбраны иононовые кольца астаксатина (AST), бета-
каротина (BCT), кантаксантина (CAN), лютеина (LUT) и зеаксантина (ZEA). Энергии
паккерных состояний расчитаны в рамках метода молекулярной динамики с использова-
нием пакета GROMACS [1]. Длительность симуляции составила 1 мкс для каждого ка-
ротиноида. В результате для исследованного ряда каротиноидов охарактеризованы энер-
гетические профили паккерных состояний (паккерные карты [2]). Было показано, что
барьер перехода между энергетическими минимумами для ионононовых колец, содержа-
щих 2 sp2-гибридных атома углерода (BCT, LUT, ZEA) вдвое ниже, чем для AST и CAN,
содержащих в кольцах по 3 sp2-гибридных атома углерода. Для AST показано снятие
энергетического вырождения для двух паккерных состояний, обусловленное образовани-
ем внутримолекулярной водородной связи.

Для каждого паккерного состояния, в рамках методов вычислительной квантовой хи-
мии с использованием пакета ORCA [3], построены профили потенциальной энергии вра-
щения вокруг С6 – С7 и С6’ – C7’ связей. Показана значительная модификация соответ-
ствующих профилей в зависимости от паккерного состояния боковой циклической группы.

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 22-74-00012
(https://rscf.ru/project/22-74-00012/).
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