
1

Cours Présenté par : Mme Mohamed Ben Ali



2



La bioinformatique : Traitement des informations 
biologiques par des méthodes informatiques et/ou 
mathématiques.
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 Séquence d’opérations de l’ADN aux protéines

 transcription : l’ADN est copié en ARNm

 traduction : l’ARNm est traduit en protéines par les 

ribosomes

 protéines sont les ouvrières du monde cellulaire

 Le code de l’ADN est responsable de la vie 

cellulaire

réplication
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 La bioinformatique utilise 3 sources de données :
 Les séquences de nucléotides (ADN - ARNm)
 Les séquences d’aminoacides 
 Des informations sur les protéines (notamment leur 

structures)
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 Les acides aminés sont des composants organiques et constituants

fondamentaux des protéines.

 Plus de 500 acides aminés ont été inventoriés dont seulement 22 AA 

apparaissent dans le code génétiques. .

 Source: apport alimentaire,  catabolisme des protéines.

 En plus de 2 AA découverts récemment: Sélénocystéine (U) et

Pyrrolidine (2002).
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 Ils sont au nombre de 8 AA: V, L, I, F, W, , M,

 On ajoute 2 AA, H et R essentiels en cas de

grossesse, nourrisson 

 Ce sont tous les autres acides aminés synthétisés par la cellule pour 

le besoin de l’organisme. 
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 Structure 2D: montre les liaisons de covalences
(covalent bonds) entre les atomes. Essentiellement
un graph.

 Structure 3D: montre les positions relatives des 
atomes.
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 Approximation intuitive et naïve: un atome 

est une sphère.

 Il occupe une position dans l’espace 

spécifiée par 3 coordonnées cartésiennes 

(x,y,z) de son centre à un moment donné.
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Une molécule est un ensemble d’atomes 
connectés dans un graphe.

 Les coordonnées (x,y,z) de chaque atome 
désigne la géométrie de la molécule.
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 On peut approximer l’énergie potentielle totale

d’un système moléculaire comme la somme des

contributions individuelles. Les termes sont

additifs.

 La somme sur chaque atomes est aussi une somme

des contributions individuelles.

 Les forces quantiques sont ignorées. Ainsi, les atomes

sont des balles et les forces sont des ressorts.

 On considère 2 types de force:

 Forces de liaison: agissent entre des ensemble

d’atomes étroitement liés dans un graphe de liaisons.

 Forces non de liaison: agissent entre tous les paires

d’atomes.
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 Interaction favorable entre un
atome électronégatif (ex. « N »
ou « O ») et une liaison
hydrogène à un autre atome
électronégatif.

 résulte de multiples
interactions électrostatiques et
de van der Waals.

 Très sensible à la géométrie
des atomes (distance et
alignement).

 Relativement forte aux forces
typiques électrostatique et de
van der Waals.

 Critique à la structure de
protéine et aussi à d’autres
structures biomoléculaires.
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 Les molécules H2O forment des liaisons

hydrogène tendues entre eux et entre les atomes

d’un protéine.

 La structure d’une protéine dépends du fait

qu’elle est entourée d’H2O.
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 L’angle de torsion rotant

autour de la liaison N-CA

et appelé

 L’angle de torsion

rotant autour de la

liaison CA-C et appelé

 Ensemble, ils sont les

angles

 La liaison N-C ou «

liaison peptidique » est

rigide.
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Il existe des méthodes expérimentales pour déterminer la structure 

secondaire comme la magnétique nucléaire, le dichroïsme ou 

résonance ou certaines méthodes de spectroscopie infrarouge.
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La connaissance de la structure tertiaire, voire quaternaire, d'une protéine peut

fournir des éléments importants pour comprendre comment cette protéine

remplit sa fonction biologique. La cristallographie aux rayons X et la

spectroscopie RMR sont des méthodes expérimentales pour étudier la structure

3D à l’échelle atomique. Elles sont coûteuses en temps et en coût.
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 En général, l’alignement vise la prédiction.

 Il permet d’identifier les sites fonctionnels (site

catalytique, site d’interaction..).

 Prédire la fonction ou les fonctions d’une

protéine (existence d’homologie avec une

fonction connue).

 Prédiction ?? d’une structure d’un protéine.

 Alignement multiple au sein d’une famille de

protéine permet d’établir une phylogénie.

68



 Un algorithme d’alignement cherche des motifs

similaires en maximisant le nombre de

coïncidences entre des N ou AA.

 Ainsi pour aligner les caractères communs des

« » doivent être ajoutés à .

Un trou appelé « » correspond à une

ou .

 Le problème revient donc à :

69



INDEl = « Hypothèse d’un événement évolutif moins probable qu’une 
simple substitution». Donc son apparition doit être pénalisé plus qu’un 
substitution.
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. 

les acides aminés conservés par l’évolution.

. 

Comment: Maximiser les identités sur la totalité des séquences. 

Pourquoi :  Alignement des protéines homologues en vue d’identifier 

les acides aminés conservés par l’évolution.

. 

recherché pour la reconstitution à partir des données de séquençage.

. 

Comment: Maximiser les identités sur la totalité des séquences. 

Pourquoi :  Le plus long chevauchement entre 2 séquences est 

recherché pour la reconstitution à partir des données de séquençage.
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. . 

. . 

Algorithme de distance

Needleman-Wunsch (1970)

Myers & Miller 

Smith-Waterman (1981)

FASTA (1988)

BLAST (1990, version 2 en 1997)

Ces algorithmes utilisent la programmation dynamique
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A partir d’un alignement multiple, on peut générer une séquence

virtuelle qui contient pour chaque position l’AA le plus représenté.

La indique le de la

position et la indique la à

cette position.
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