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Pourquoi les MATH et  l’intelligeance artificielle sont 
important pour comprend et ameliorer le 
fonctionnement de  protéine ?

intelligence artificielle/
biologie/chimie / physiqueprésentation journée 

sciences porte ouvertes inra 2018



pourquoi des proteines ?



adaptation environementale  à l’echelle 
moleculaire 

les aptitudes d’un organisme à survivre dans son environnement sont 
conditionnées par des propriétés à des échelles multiples : 

ces échelles vont de l’organisation de l’anatomie ,  des organes ,  des tissus  des 
cellules qui les composent  mais aussi de la composition et  des propriétés des 
molécules qui les composent. 

dans cet exposé nous allons nous intéresser principalement à l'échelle 
moléculaire. echelle ultime de l'évolution pour optimiser l’adaptation physico 
chimique du monde qui l’entoure lui permettant ainsi de survivre dans son 
biotope .



Pourquoi des Nouvelles Protéines ?

dans la nature  on observent des animaux des plantes avec des propriétés différentes :
capacité propriété sont conditionnées  à différentes échelles:

Animal 
Cellule  Molécule :





illustration :  adaptation en fonction de 
manque d'oxygène

quand on est un  animal un oiseau un reptile , et que l’on vit dans l’eau , 

en fonction de milieux ou l’on vit :  riviere , lac , mer / océans

de la manière dont on se nourrit , de sa position dans la chaîne alimentaire , on 
peut avoir besoin de passer plus ou moins longtemps sous l’eau sans oxygène. 

Au fils des générations les  espèces se sont adaptés par pression de sélection 
pour survivre les traces de cette évolutions se retrouvent à toutes les échelles

y compris à l'échelle moléculaire …. 

la nature fait tout ce quelle peut pour survivre!



 quizz : 

quelles sont les espèces du regnes animal , qui selon vous sont capable de 
rester le plus longtemps sous l’eau ?



Les 10 plus longues apnées du règne animal

N°10 L’hippopotame et le castor ⇒ (15 min) 

N°9 Le Manchot (empereur) ⇒ (18 min) 

N°8 L’homme (22 min 32 secondes) 



N°6 Le cafard⇒ (45 min)

N°5 L’iguane marin ⇒ 1h

N°7 La baleine à bosse

 la baleine bleue et l’orque (30 min) 



N°3 Cachalot - Crocodile 
australien des eaux salées
(2 heures) 

N°4 Phoque de Weddel et l’éléphant de mer
(1h20)



N°2 Serpent de mer
(4 heures)



N°1 Tortue marine
(6 heures)

La championne de ce classement est donc 
un reptile. La tortue marine peut rester 6 
heures sous l’eau, nager rapidement à 35 
km/h et peut vivre plus 100 ans.



transport de l’oxygene dans le sang



Poissons des glaces pas de sang rouge  !)

Leur sang est transparent car il ne contient 
pas d'hémoglobine ni de globule rouge. 
L'oxygène passe par simple diffusion, des 
branchies au sang, puis du sang aux organes. .

Les eaux australes qui entourent l’Antarctique constituent un environnement 
extrême pour la faune  qui y vivent. La température y est constamment 
proche de 0°C, avec durant l’hiver austral des températures pouvant aller 
jusqu’à près -2°C.

Channichthyidae

https://fr.wikipedia.org/wiki/Sang
https://fr.wikipedia.org/wiki/H%C3%A9moglobine
https://fr.wikipedia.org/wiki/%C3%89rythrocyte


ressources

les plus longues apnées:
https://www.spotmydive.com/fr/news/les-10-plus-longues-apnees-du-regne-animal-plongee-sous-marine :

video : de ADN a la protein
https://www.youtube.com/watch?v=gG7uCskUOrA

l’hemoglobine
https://www.youtube.com/watch?v=MW0avyLWVDM
exemple de protéine: hémoglobine:
https://www.youtube.com/watch?v=qs3xONv548I

les structures:  la PDB ( base de données des structures experimentale de proteines)
http://pdb101.rcsb.org/

https://libmol.org/

https://fr.wikipedia.org/wiki/Channichthyidae ( poissons des glaces sans hemoglobines)

https://www.spotmydive.com/fr/news/les-10-plus-longues-apnees-du-regne-animal-plongee-sous-marine
https://www.youtube.com/watch?v=gG7uCskUOrA
https://www.youtube.com/watch?v=MW0avyLWVDM
https://www.youtube.com/watch?v=qs3xONv548I
http://pdb101.rcsb.org/
https://libmol.org/
https://fr.wikipedia.org/wiki/Channichthyidae


production du gene à la  proteins 

http://www.youtube.com/watch?v=gG7uCskUOrA


une  proteine c est quoi donc ?

un collier de perles dans un espaces 3D .



De la perle a l’AA



nombre de perle :



assemblage des perles  ⇒ liaison peptidique





http://www.youtube.com/watch?v=qs3xONv548I


https://libmol.org/



qu est ce que l’on cherche ?

la séquence qui est la plus stable énergétiquement

qui conserve la même fonction

et donc la même forme...3D   ⇒ modulation de la fonction via la séquence 



Pourquoi faire ???? ( http://pdb101.rcsb.org/)

faire des nouveau médicament ( cancer  ⇒ anticorps catalytique, antibiotique , 
prion ,  Alzheimer )

- faire des nouvelles réactions chimique ( enzym)

⇒ faire ce que fait la nature (  produire du sucre a partir d’herbe )

du “pétrole” ( des acides gras )  a partir de membrane de micro organisme

⇒ energie renouvelable 

⇒ comprendre comment fait la nature pour faire des auto assemblage parfait  
virus 

http://pdb101.rcsb.org/learn/flyers-posters-and-other-resources/calendar/2018-calendar-mechanisms-of-antimicrobial-resistance


capsid

HIV Capsid

http://pdb101.rcsb.org/motm/163


comment on aborde le problème



http://pdb101.rcsb.org/learn/flyers-posters-and-other-resources/calendar/2018-
calendar-mechanisms-of-antimicrobial-resistance

http://pdb101.rcsb.org/learn/flyers-posters-and-other-resources/calendar/2018-calendar-mechanisms-of-antimicrobial-resistance
http://pdb101.rcsb.org/learn/flyers-posters-and-other-resources/calendar/2018-calendar-mechanisms-of-antimicrobial-resistance


De la protéine au modèle

problème:
si une protéine est un collier de perle :
( en pratique ) 20 perles différentes :
chaque perle peut avoir des géométrie différentes :   ==> cf modele moleculaire:



de la molécule au programme : informatique

molécules ⇒  equation  ⇒ programme informatique = model virtuel de 
molécule

Boules chargées reliées 
par des ressorts

programme informatique = 
model virtuel de molécule

+0,5
-0,3

+0,5



modele

- sequence

+

- coordonnée =

( X , Y , Z ) des atomes

boite 
noire

Energie = -308,3848 
Kcal

- modèle de molécule



paysage de repliement
paysage de 
mutation



explosion des possibilités:=   explosion 
combinatoire  



quizz
des protéines a la combinatoire :
combien de collier différent : si on prend deux perles ( rose et blue 
) .
1) rose ou bleu
2) rose ou bleu
3) rose ou bleu

2x2x2 = 2**3 = 8  colliers differents

combien de collier avec 3 perles de  3 
couleurs differentes ( reponses)

n**C
n = la longueur collier ,  3x3x3 = 27



en vraie  il y a 20 perles  et des géométries 
différentes (  soit au total  plusieurs 100 de 
possibilités par position )

pour une protéine de taille 10 et 100 
possibilités  , combien de possibilités au total 
?

10 ** 100 

si pour calculer l’énergie d'une protéine : on 
prends 0.1 seconde  ==> 10**99 seconde == 
3.71 . 10E91 >> l'âge de l'univers
( paradoxe de levintal ).





demo:

example peptide:

toulbar2:

Bêta-amyloïde (Abêta) peptide. 
Composante majeure de plaques dans 
la maladie d'Alzheimer. Modèle de 
structure secondaire de Cartoon, 
coloration (hélices alpha bleu)



42 Acides aminés



Merci d'être venu :

on utilise  :
notre tête :
des connaissances dans différent domaines scientifique:
intelligence artificielle
math / statistique
biologie ( biochimie / biologie moléculaire )
chimie / physique moléculaire /

des ordinateurs / beaucoup de lecture / des présentations en anglais.
la rédaction de document en français en anglais.


