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База данных природных углеводов

Платформа для сервисов гликоинформатики

CSDB

Egorova K, Toukach Ph   CSDB_GT: a new curated database on glycosyltransferases  Glycobiology 2017, 27:285-290

Toukach Ph, Egorova K Carbohydrate structure database merged from bacterial, archaeal, plant and fungal parts Nucl Acid Res 2016, 44:D1229-1236

Egorova K, Toukach Ph   Expansion of coverage of Carbohydrate Structure Database (CSDB)   Carbohydr Res 2014, 389:112-114

● ежегодные обновления

● курируемые данные

● полное покрытие
(микроорганизмы – до 2021, растения – до 2001)

прокариоты, грибы, простейшие, растения

● свободный доступ        ● детальный «хелп»        ● примеры решения задач

● инструменты анализа данных

● анализ ЯМР / предсказание

● интеграция с другими базами

O
O

29K
первичные 

структуры

15K
таксономия

18K
спектры

ЯМР

11K
библио-

графия

2K
гликозил-

трансферазы

3K
геометрия

3K
мономеры
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структуры

публикации

организмы

спектры

фрагмент, 

мотив, состав

2 2
класс, 

название
другие 

свойства

болезни, 

органы, хост

выходные 

данные, 

реферат, 

ключевые 

слова, …

термины, 

методы,…

Toukach Ph   Bacterial Carbohydrate Structure Database 3: principles and realization   J Chem Inf Model 2011, 51:159-170

геометрия

O

,

таксономия, классификация

ферменты

O

O
GT

донор, акцептор, ген, 

активность, подтверждение, …

NCBI Taxonomy

MESH

Pubmed

GlyTouCan

ICD-11

Uniprot

Genbank

агликоны, 

мономеры

MSDB



• Большинство баз = 3D-структуры гликанов млекопитающих

(как часть гликопротеинов)

• <5% статей содержат 3D-данные

• Структуры симулированы в разных условиях

• Гликополимеры полностью отсутствуют

• Каждая симуляция превращается в отдельное исследование

• Нам нужен инструмент «из коробки», для не-информатиков

• → стандартизованные модели структур в растворе

• → автоматическая генерация, обширные пред-расчеты

• → экспорт в атомарные форматы
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Scherbinina S, Toukach Ph   Three-dimensional structures of carbohydrates and where to find them   Int J Mol Sci 2020, 21: id 7702
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Bochkov A, Toukach Ph   An online glycan builder with 2D and 3D structure visualization   J Chem Inf Model 2021, 61:4940-4948

• режимы «новичка» и «эксперта»

• все поли- и олигомерные топологии

• 600+ моносахаридов и других остатков

• SMILES для атипичных компонентов

• все типы связей (включая хелатные и С-С)

• поддержка неопределенностей, повторов, 

вариативности, суперклассов

• online-моделер

• экспорт на углеводных и химических языках

• экспорт атомных координат

• визуализация

• цвета 

SNFG
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MM-оптимизация

aLRhap(1-4)[x?Ala?(2-6)]?DGalpA

Ala

OH

α
4

6

α-L-Rhap

β-D-

GalpA

L-Ala

другие варианты

(α-GalA, D-Ala, etc.)

SMILES

выбор минимумов

«креслификация»

пираноз

заселенные 

торсионные

углы сязей φ,ψ,ω,θ

O

DB

заселенные

состояния 

циклов

~1000 остатков

4C1,
1C4, …

O

DB

конформеры

+ энергии

структура
(возможно, неполная)

мол. динамика

300K, 100нс,

явная H2O

Chernyshov I, Toukach Ph   REStLESS: automated translation of glycan sequences from residue-based notation to SMILES and atomic coordinates

Bioinformatics 2018, 34: 2679-2681
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поиск по: 

ID, 

структурам

и их фрагментам, 

параметрам расчета результаты 

кратко

explorer:

анализ и экспорт карт 

энергий и заселенности, 

поиск экстремумов



8

• до 4 углов / связь

• интерактивность
(прокрутка, масштаб, вращение, 

контроль плотности, цвет, слои)

1D-профиль

2D, заселеность + фреймы

3D, заселенность + экстрем.

2D, энергия + экстремумы 3D, энергия + проекции

4D: три 2D-проекции
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первичная

структура
CSDB Linear

импорт GlycoMapsDB

Scherbinina S, Frank M, Toukach Ph Carbohydrate Structure Database oligosaccharide conformation tool  Glycobiology 2022, 32:460-468

связи с 1..4 углами 

вращения в ди-, три- и 

тетрамерных фрагментах

(заполнение базы)

автоматический

конвейер (pipeline)

для МД-расчетов

анализ 

встречаемости 

фрагментов

мол.

динамика

в явной H2O
Packmol/Tinker

торсионные 

углы,

экстремумы
own scripts

начальная

геометрия
REStLESS

импорт 

карт в базу
CSDB

importer

анализ

траекторий
CAT



GlycomapsDB

концепция
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S
D выборка: 

11 дисахаридов разных классов

~200 моделей: MM3, 100+ ns, 300K, явная H2O

~2400 моделей: MM3, 10-30 ns, 1000K, вакуум

Stroylov V, Panova M, Toukach Ph   Comparison of methods for bulk automated simulation of glycosidic bond conformations   

Int J Mol Science 2020, 21:id7626

B3LYP // 6-311++(2d,2p)



• Добавление NOESY в симулятор 2D-ЯМР
(расчет из межатомных расстояний)

• Заполнение базы конформаций:

- в порядке распространенности (200-300 расчетов / год) 

- олигомеры с неуглеводными остатками

- замена устаревших данных GlycomapsDB

• Автоматизация вставки углов в модели
(в генераторе начальных геометрий)

• Ансамбли конформаций: web-explorer / сравнение / экспорт
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программирование Роман Капаев, Андрей Бочков, Иван Чернышов, …

аннотирование и курирование Ксения Егорова, Надежда Калинчук, Кирилл Казанцев, …

сбор данных, поддержка Юрий Книрель

интеграция, онтология Рене Ранцингер, Кийоко Аоки-Киношита, Томас Люттеке, …

конформационный анализ Виктор Стройлов, Софья Щербинина, …

R&D (разработка),

интерфейс, менеджмент Филипп Тоукач

хостер

партнеры

деньги

Институт органической химии им Н.Д. Зелинского РАН
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команда и партнеры CSDB

участники 3D-темы

http://toukach.ru/rus/CSDB_3D.htm


