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iLOV относится к флуоресцентным флавинсодержащим белкам, которые в настоящее время широко применяются в качестве маркеров в клеточной и молекулярной биологии, компонентов FRET-сенсоров, а также в составе оптогенетических конструкций. 
Целью данной работы является установление зависимости величины квантового выхода флуоресценции для разных мутантных форм iLOV от параметров, которые можно вычислить методами молекулярного моделирования. 
Данные по квантовому выходу флуоресценции были получены из литературных источников. [1-2]
Для всех мутантных форм были рассчитаны равновесные геометрические конфигурации методом КМ/ММ в варианте DFT/PBE0-D3/cc-pvdz/AMBER. Также для исследования части мутантных форм применялся метод молекулярной динамики. Объемы атомных бассейнов были вычислены при помощи программного пакета Multiwfn.  
Для части мутантных форм была получена линейная зависимость квантового выхода флуоресценции от объемов атомных бассейнов. Для остальных мутантных форм (группы  phiLOV) такой зависимости не было найдено. Однако анализ молекулярно-динамических траекторий для этих белков выявил наличие трех конформеров изолейцина в 442 позиции в хромофор-связывающей области. Было найдено, что пребывание 442 изолейцина в той или иной конформации по-разному влияет на величину квантового выхода флуоресценции в белках группы phiLOV. 
Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова [3].
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