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Что такое Ферстеровский резонансный перенос энергии?

Время жизни возбужденного состояния S1 -- 10-10-10-7 ( порядка наносекунд )

https://www.wur.nl/en/show/Single-molecule-Forster-Resonance-Energy-Transfer-smFRET.htm
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Способы прикрепления меток к биологическим молекулам.

Lumiprobe

Syntol

Где N - число связий; 
l - длинна связи = 0,15 нм(1.5 A); 
θ - внешний угол связи = 70.33° 3



Цели и задачи

● Разработать метод для оценки ожидаемой эффективности FRET по траектории 
молекулярной динамики.

○ Создать модели меток с разными типами линкеров
○ Сгенерировать библиотеки конформеров для полученных моделей  
○ Использая полученных данные от библиотеки конформеров:

■ Сравнить эффективность FRET при различных длинах линкеров
■ Сравнить эффективность FRET в различных местах прикреплений к 

двухцепочечной B ДНК 
○ Проанализировать полученные данные
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Объект исследования

https://github.com/intbio/Cy_model 5



Способы прикрепления меток к биологическим молекулам.

Lumiprobe

Syntol

Где N - число связий; 
l - длинна связи = 0,15 нм(1.5 A); 
θ - внешний угол связи = 70.33° 6



Создание моделей меток и библиотеки конформеров
На основе линкеров предлагаемыми фирмами syntol и lumiprobe были 
созданы модели циановых меток Cy3 и Cy5. 

Cy5

Cy3

Из библиотек конформеров были 
рассчитаны средние длины от 
места прикрепления к 
нуклеотиду до центра молекулы 
флуорофора (syntol = 16.2, 16.7; 
lumiprobe = 22.0, 22.5 А )для 
дальнейшего моделирования 
FRET

https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/30747530/
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Моделирование FRET на олигомерах ДНК

Использовались:

● LabelLib
● numpy
● MDAnalysis
● matplotlib

mmb.irbbarcelona.org
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Из распределения флуоресцентных  
меток по траектории мол. динамики 
можно рассчитать распределение 
эффективности FRET



Сравнение линкеров от lumiprobe и syntol

В позиции 0-13 эффективность FRET ближе всего к теоретической.  
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Из полученных графиков видно, что эффективность FRET и плотность 
распределения у меток с линкерами от lumiprobe выше. Что отличается от 
наших ожиданий. 

Сравнение syntol и lumiprobe по позициям
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Влияние дистанции и длин линкеров на эффективность FRET

При увеличении расстояния между местами прикрепления линкеров эффективность FRET 
уменьшается, а среднеквадратичное отклонение увеличивается, что ожидаемо и предсказывается 
теорией FRET.
При увеличении длины линкера среднеквадратичное отклонение не увеличивается, а эффективность 
FRET увеличивается. 11
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Выводы

● Создана методика для оценки ожидаемой эффективности FRET.
● Полученные данные зависимости эффективности FRET от расстояния 

между метками соответствуют ожидаемым.
● Было доказано, что длина линкера влияет на эффективность FRET.
● Требуется дальнейшее изучения вопроса моделирования влияния 

линкеров меток на эффективность FRET.
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