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Микротрубочки, образованные αβ-тубулиновыми гетеродимерами, являются основ-
ным компонентом цитоскелета эукариотических организмов. С их помощью осуществ-
ляются многие процессы внутри клетки, такие как: образование веретена деления, внут-
риклеточный транспорт, поддержание формы клетки. В основе такой многофункциональ-
ности микротрубочек лежит явление, называемое “динамической нестабильностью”. Это
явление заключается в способности микротрубочек к спонтанным переходам от стадии
медленного роста к стадии стремительной деполимеризации. Неоднократно предприни-
мались попытки изучения процессов динамической нестабильности с применением мето-
дов молекулярной (Grafmüller A. et al., 2013; Peng L. et al., 2014) и броуновской (Zakharov
P. et al., 2015; Castle B. and Odde D., 2013) динамики. Броуновская динамика позволяет
моделировать крупные структуры на больших временах, а молекулярная динамика поз-
воляет наряду с электростатическими взаимодействиями учесть взаимодействия с моле-
кулами растворителя, а также локальные и глобальные конформационные изменения ту-
булина при образовании контакта.

Нами были созданы полноатомные молекулярные модели α- и β-мономеров тубулина
и αβ гетеродимеров тубулина, связанных с ГТФ и ГДФ нуклеотидами. Для изучения про-
цессов, происходящих при сборке и разборке микротрубочки, был применён комплекс-
ный подход, объединяющий в себе методы броуновской и молекулярной динамики. Были
проведены расчеты броуновской динамики свободного связывания α и β мономеров тубу-
лина в димер и гетеродимеров тубулина при формировании протофиламента. При помо-
щи кластерного анализа выявлены наиболее типичные энергетически выгодные ориента-
ции мономеров и димеров тубулина при их связывании.
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