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Z-білків (FtsZ) тощо), а також просторових струк-
тур канонічних антимікротрубочкових речовин, 
придатну для подальшого використання в експе-
риментах, що виконуються в рамках спільних до-
сліджень учасників ВО CSLabGrid. Наповнення 
цієї бази даних інформацією щодо структур моле-
кул тубулінів різного походження сприятиме при-
скоренню пошуку та відбору розробок нових спо-
лук з антимікротрубочковою активністю.

Матеріали і методи
У результаті аналізу онлайнової бази даних 

«UniProtKB» [8] було відібрано наявні в ній на 
момент пошуку повні первинні послідовності α-, 
β-, та γ-тубулінів як модельних організмів, так і 
паразитичних простіших та круглих і плоских 
червів. 

Так, було вибрано 128 послідовностей 
α-тубулінів, які належать окремим представникам 
таких родів, як Ancylostoma, Ascaris, Candida, 
Chlamydomonas, Clonorchis, Cooperia, Dictyo-
caulus, Echinococcus, Emericella, Encephalitozo-
on, Entamoeba, Fasciola, Haemonchus, Homo, Hy-
menolepis, Lepidoglyphus, Loa, Naegleria, Necator, 
Neospora, Oesophagostomum, Onchocerca, Oster-
tagia, Plasmodium, Pneumocystis, Pristionchus, 
Schistosoma, Spirometra, Strongyloides, Toxocara, 
Toxoplasma, Trichinella, Trichuris, Trypanosoma, 
Wuchereria.

Також було відібрано 197 послідовностей 
β-тубулінів, що належать представникам родів 
Ajellomyces, Ancylostoma, Ascaris, Babesia, Bru-
gia, Candida, Chlamydomonas, Clonorchis, Cooper-
ia, Coronocyclus, Cyathostomum, Cylicocyclus, Cyl-
icostephanus, Dictyocaulus, Dirofilaria, Echinococ-
cus, Emericella, Encephalitozoon, Fasciola, Giardia, 
Haemonchus, Homo, Hymenolepis, Leishmania, Loa, 
Moniezia, Necator, Neosartorya, Oesophagostomum, 
Onchocerca, Ostertagia, Parascaris, Plasmodium, 

Цитоскелет – високодинамічна структура 
клітин, функціонування якої забезпечує проце-
си мітозу, мейозу, цитокінезу, підтримки й адап-
тації форми клітин, екзо- та ендоцитоз, рух клі-
тини, активний транспорт тощо [1, 2]. Завдяки 
здатності тубуліну специфічним чином зв’язува-
ти низькомолекулярні сполуки різної природи мі-
кротрубочки є відповідальними за реакцію еука-
ріотичних клітин на дію різноманітних хімічних 
чинників [3, 4]. Саме тому α- і β-субодиниці тубу-
ліну є важливими мішенями для широкого спек-
тра комерційно значущих препаратів, що вико-
ристовуються як протипухлинні, фунгіцидні, гер-
біцидні, антипротозойні, протигельмінтні засоби.

Для вирішення обчислювальних задач із 
дослідження цитоскелету у 2011  р. на основі 
Ґрід-вузлу Державної установи «Інституту хар-
чової біотехнології і геноміки НАН України» 
була створена віртуальна організація (ВО)/лабо-
раторія CSLabGrid (http://ifbg.org.ua/uk/cslabgrid) 
[5, 6]. Ця ВО займається розв’язанням науко-
вих та прикладних завдань у галузі досліджен-
ня цитоскелету, які потребують спільних зусиль 
і значних обчислювальних ресурсів як для мето-
дів біології  in silico  (структурна біологія, біоін-
форматика та біофізика), так і для завдань, пов’я-
заних із використанням сучасних інструменталь-
них методів дослідження, що також потребують 
ресурсоємної обробки первинних даних та/або 
створення доступних (у межах віртуальної орга-
нізації) баз даних для зберігання оброблених ре-
зультатів. 

У межах віртуальної організації було також 
створено базу даних CSModDB (CytoSceleton 
protein MODelling DataBase; http://csmoddb.ifbg.
org.ua/comodore/index.php) [7], яка містить репо-
зиторії 3D-моделей ряду цитоскелетних білків 
(тубулінів, білків, асоційованих з мікротрубочка-
ми (БАМів), філаментних температуро-чутливих 
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des papillosus, Strongyloides ratti, Strongyloides 
stercoralis, Ancylostoma caninum, A. ceylanicum, 
A. duodenale, Necator americanus, Oesophagosto-
mum dentatum, Coronocyclus coronatus, Cyathos-
tomum catinatum, C. pateratum, Cylicocyclus elon-
gates, C. insigne, C. nassatus, Cylicocyclus radiates, 
Cylicostephanus goldi, C.  longibursatus, Cooperia 
oncophora, C. pectinata, Dictyocaulus viviparous, 
Haemonchus contortus, Ostertagia ostertagi, Tela-
dorsagia circumcincta, Trichostrongylus colubri-
formis, Brugia malayi, B. pahangi, Dirofilaria im-
mitis, Loa loa, Onchocerca volvulus, O. gibsoni, Tri-
churis trichiura, Trichinella spiralis; 43 тубуліни 
– паразитичним плоским червам Echinococ-
cus granulosus, E. multilocularis, Moniezia ex-
pansa, Hymenolepis microstoma, Spirometra erina-
ceieuropaei, Fasciola hepatica, Clonorchis sinensis, 
Schistosoma haematobium, S. japonicum, S. man-
soni; 9 тубулінів є людськими, а ще 9 належать 
простішим Giardia intestinalis, Leishmania mex-
icana, Trypanosoma brucei rhodesiense, T.  cruzi, 
Toxoplasma gondii, Babesia bovis, Plasmodium fal-
ciparum; 8 тубулінів належать грибам Neosartorya 
fumigata, Ajellomyces capsulatus, Candida albicans, 
Emericella nidulans, Encephalitozoon cuniculi, E. 
hellem, E. intestinalis та Pneumocystis carinii, а 
1 тубулін – Chlamydomonas reinhardtii.

Серед 36 γ-тубулінів, задепонованих у 
CSModDB, 20 білків належать паразитичним 
круглим червам, зокрема, таким видам, як Ascaris 
suum, Toxocara canis, Pristionchus pacificus, Stron-
gyloides ratti, Ancylostoma ceylanicum, Necator 
americanus, Oesophagostomum dentatum, Dicty-
ocaulus viviparus, Haemonchus contortus, Bru-
gia malayi,  Loa loa, Onchocerca volvulus, Wuch-
ereria bancrofti, Trichuris suis, Trichinella spiralis; 
7 – паразитичним плоским червам Echinococcus 
granulosus, E. multilocularis, Opisthorchis 
viverrini, Schistosoma haematobium, S. japonicum 
та S. mansoni; 2 тубуліни є людськими; 4 тубуліни 
з грибів Candida albicans, C. glabrata, Emericella 
nidulans, Encephalitozoon cuniculi; 2 білкові 
структури належать найпростішим Plasmodium 
falciparum та Entamoeba histolytica, а 1 тубулін – 
водорості Chlamydomonas reinhardtii.

У результаті внесення інформації щодо від-
повідних послідовностей тубулінів та депонуван-
ня в форматі *pdb безпосередньо файлів триви-
мірних структур вищевказаних білків у базу да-
них CSModDB ВО CSLabGrid було сформовано 
відповідний інтерфейс доступу, фрагмент якого 

Pneumocystis, Pristionchus, Schistosoma, Spiromet-
ra, Strongyloides, Teladorsagia, Toxocara, Toxoplas-
ma, Trichinella, Trichostrongylus, Trichuris, Trypa-
nosoma,

Було відібрано також лише 36 γ-тубулінів із 
представників родів Ancylostoma, Ascaris, Brugia, 
Candida, Chlamydomonas, Dictyocaulus, Echino-
coccus, Emericella, Encephalitozoon, Entamoeba, 
Haemonchus, Homo, Loa, Necator, Oesophagosto-
mum, Onchocerca, Opisthorchis, Plasmodium, Pris-
tionchus, Schistosoma, Strongyloides, Toxocara, 
Trichinella Trichuris та Wuchereria.

Моделювання тривимірних (3D) структур 
цих білків тубулінів було здійснено за допомо-
гою онлайнового серверу I-TASSER [9], що при-
значений для передбачення структури і функ-
ції білків. Для всіх даних моделей було проведе-
но оптимізацію їхньої геометрії в силовому полі 
amber03.

Результати та обговорення
Для заповнення репозиторія тубулінів бази 

даних CSModDB ВО CSLabGrid моделями ци-
тоскелетних білків у неї було внесено інформа-
цію щодо α-тубулінів, з яких 73 належать пара-
зитичним круглим червам, зокрема, таким видам, 
як Ascaris suum, Toxocara canis, Pristionchus paci-
ficus, Strongyloides ratti, Ancylostoma ceylanicum, 
A.  duodenale, Necator americanus, Oesophagosto-
mum dentatum, Cooperia oncophora, Dictyocaulus 
viviparous, Haemonchus contortus, Ostertagia os-
tertagi, Loa loa, Onchocerca  volvulus, Wuchereria 
bancrofti, Trichuris suis, T. trichiura, Trichinella spi-
ralis; 32  –  паразитичним плоским червам Echi-
nococcus granulosus, E. multilocularis, Hymeno-
lepis diminuta, H. microstoma, Spirometra erina-
ceieuropaei, Fasciola hepatica, Clonorchis sinensis, 
Schistosoma haematobium, S. japonicum, S. man-
soni; 10 тваринам, зокрема, 8 тублінів людини та 
ще два належать Lepidoglyphus destructor; 8 ту-
булінів належать простішим Trypanosoma brucei 
rhodesiense, T. cruzi, Toxoplasma gondii, Neospora 
caninum, Plasmodium falciparum, P. yoelii, Naeg-
leria gruberi, Entamoeba histolytica; 4  тубуліни – 
грибам Candida albicans, Emericella nidulans, En-
cephalitozoon cuniculi, Pneumocystis carinii та 1 ту-
булін – водорості Chlamydomonas reinhardtii.

Зі 197 β-тубулінів, внесених у репозиторій, 
127 3D-моделей тубулінів належать паразитичним 
круглим червам Ascaris suum, Parascaris equorum, 
Toxocara canis, Pristionchus pacificus, Strongyloi-
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чергу пришвидшуватиме вирішення наукових та 
прикладних завдань у галузі дослідження цито-
скелету, зокрема, пошук і відбір нових сполук з 
антимікротрубочковою активністю для подаль-
шого їх застосування як протипухлинних, фунгі-
цидних, гербіцидних, антипротозойних та проти-
гельмінтних засобів.

Ця робота виконувалася за підтримки 
Державної цільової науково-технічної програ-
ми впровадження і застосування Ґрід-техно-
логій Національного Українського Гріда (УНГ, 
http://grid.nas.gov.ua) та проектів комплексної 
програми наукових досліджень НАН Украї-
ни «Грід-інфраструктура і Грід-технології для 
наукових і науково-прикладних застосувань» 
(2014–16 рр.).

показаний на рис. Цей інтерфейс значно спрощує 
зареєстрованим членам ВО CSLabGrid доступ до 
конкретних об’єктів серед значної кількості змо-
дельованих цитоскелетних білків, оскільки об-
ладнаний пошуком як за видовою назвою орга-
нізму, так і за Uniprot-кодом первинної послідов-
ності відповідного білка.

Висновки
Наповнення бази даних CSModDB інфор-

мацією щодо тривимірних структур таких ци-
тоскелетних білків, як тубуліни, з різних таксо-
номічних груп як паразитичних організмів, так і 
модельних об’єктів полегшує доступ до такої ін-
формації усіх членів ВО CSLabGrid. Це в свою 

Рис. Фрагмент інтерфейсу бази даних ВО CSLabGrid із внесеними 3D-моделями тубулінів
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The repository of tubulin 3D-models as the central milestone of VO 
CSLabGrid project
Aim. CSModDB database was created as a part of virtual organization (VO) CSLabGrid, to store and manage 
cytoskeleton proteins three-dimensional models (tubulin, MAPs, FtsZ etc.), as well as to store 3D-models of canonical 
anti-microtubular agents. The main task of the database is to be a pool of structural models, for virtual molecular 
screening, molecular docking and rational anti-microtrubule drugs design in the frame of CSLabGrid projects. Methods. 
The majority of deposed protein models were constructed using I-TASSER server and I-TASSER tool integrated directly 
in VO environment. Results. 3-D models of tubulin molecules were deposed in *.pdb format. All deposed structures are 
supplemented by information on the deposition date, modeling method and the author of current model. As a result, stored 
information is managed with user-friendly graphical interface integrated in VO CSLabGrid infrastructure. Conclusions. 
Using CSModDB database, established as the part of VO CSLabGrid infrastructure, it was created repository tubulin 
3d-models of different taxonomic origin. The models belong to a wide group of parasitic organisms, their potential hosts, 
as well as a number of model organisms. Such repository not only enables easy data management, but also allows repeated 
application of tubulin models in new projects of VO CSLabGrid. Now, stored in CSModDB models actively used by VO 
CSLabGrid participants in fundamental investigations as well as in projects, related to applied projects on design of new 
anti-microtubule agents.
Keywords: protein structures database, cytoskeleton proteins, tubulins.


