Modélisation des structures proteiques
- “ab Initio”

- Par simulation du repliement

Saunders et al.,, Pac Symp Biocomput. 2002;:601-12.

Derreumaux Ph., Phys Rev Lett. 2000 Jul 3;85(1):206-9.

- Par assemblage de “ briques structurales”

www.bioinfo.rpi.edu/~bystrc/hmmstr/server.html
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Alphabet Structural

L -arabinose binding protein

Heélices a (30%)

MXLPQXKUCNYWAAAAAAAVQPZCOz Camproux etal., Prot. Eng., 1999




ALPHABET OPTIMAL : 27 SBBs
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Graphe de connections d'un AS-12

M atrice de transition creuse
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Séguence protéque (1D)

Prédiction de la

trajectoire AS

Repréesentation de la
chaine peptidique

3D (rx,RMN) - Alphabet structural (1D)

Génération de conformations




Prédiction de la structure locale a partir

de la seguence
Séguence Nouvelle

SFI TPVPGGVGPMI'VFLENVDLTNKNVI FVA

A p pr OCh € g at I 3 I q ue Ba'>/eS enne DKRKGGPGG | ANI CVHTFNSWL.DVEPRVA
| EANKNGAI WKL DLAI WKL DL GTLEAI EWWV
DSHI GAFL DKPKMENAQGQGNGLRYGLSSD
AHTAVI GLPSGLESAVI GLPSGLESWSFFF
AVYDGHAGSQVAKY. . .

Repliement |ocal Matrice de contingence




Travaux en cours

Approches utilisant lestrangtions entreles Blocs Structuraux :
<Utilisation des Chaines de Markov Cachées

Sequence Séquence

SFI TPVPGGVGPMIVFLENVDLTNKNVI FV SFI TPVPGGVGPMTVFLEMDL TNKNVI FV
ADKRKGGPGG | ANl CVHTFNSWL.DVEPR ADKRKGGPGG | ANI CVHTFNSW.DVEPR
VAI EANKNGAI WKL DLAI WKLDL GTLEAI VAI EANKNGAI WKLDLAI WKLDLGTLEAI
EVWADSHI GAFL DKPKMENAQGQGNGLRYG EWADSHI GAFL DKPKMENAQGQGNGLRYG
LSSDAHTAVI GLPSGLESAVI GLPSGLES LSSDAHTAVI GLPSGLESAVI GLPSGLES
WSFFFAVYDGHAGSQVAKY. . . WSFFFAVYDGHAGSQVAKY. . .

Matrice de contingence




