
L'apport de la Bio-informatique sur 
la recherche en science de la vie

Exemple(s)
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La Bio-informatique 

Discipline récente apparue avec l'arrivée de l'informatique et des
micro-ordinateurs.

Contraction de 2 disciplines : Biologie et Informatique

Recouvre un large domaine, aussi large que la biologie elle-même.

Il existe différents bio-informaticiens
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La Bio-informatique 
On regroupe sous le terme de bio-informatique un champ multi-disciplinaire où
travaillent de concert biologistes, informaticiens, mathématiciens, physiciens,
chimistes théoriciens, dans le but de résoudre un problème scientifique posé par la
biologie.

Par exemple:

Analyse du génome, le séquençage du génome, modélisation de l'évolution d'une
population animale dans un environnement donné, modélisation moléculaire, l'analyse
d'images biologiques, la reconstruction d'arbres phylogénétiques (phylogénie), la
modélisation de réseaux d'interactions entre protéines ou de gènes, conception de
logiciels pour la biologie, la prédiction de l'effet d'une drogue sur l'organisme, la
conception de médicament par ordinateur (drug design), la modélisation de
structure moléculaire, les études -omiques, etc…
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La Bio-informatique 
Par exemple, la revue Bioinformatics
(https://academic.oup.com/bioinformatics) répertorie les
thématiques suivantes:

Genome analysis
Sequence analysis
Phylogenetics
Structural bioinformatics
Gene expression
Genetic and population analysis
Systems biology
Data and text mining
Databases and ontologies
Bioimage informatics
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https://academic.oup.com/bioinformatics


Définitions exemples :

La bio-informatique c'est la combinaison d'algorithmes informatiques pour résoudre
des problèmes de biologie.

Def Algorithme: c'est un moyen pour un humain de présenter la résolution par calcul
d’un problème à une autre personne physique (un autre humain) ou virtuelle (un
calculateur)

Or, dans la majorité des cas, les biologistes ne savent pas programmer. Cependant
beaucoup d'entre eux utilisent maintenant des bases de données et des outils de
traitement de ces données.

Par exemple, utiliser un traitement de texte pour rédiger un rapport sur un stage en
biologie, ce n'est pas faire de la bio-informatique !

Autre définition:

La bio-informatique c'est l'utilisation de l'outil informatique pour trier, ordonner,
récupérer des gros volumes de données provenant d'expériences biologiques.
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Utilisation d'outils informatiques: (outils en ligne sur le web, ou logiciels installés sur
leur ordinateur) pour calculer, analyser, prédire un phénomène biologique.

Des biologistes "comprenant" l'ordinateur !

Soit on utilise des outils sur Internet (serveur web) pour calculer, prédire, analyser

Soit on installe ces outils sur sa machine pour les utiliser en "local".

Un bio-informaticien ?

Polytech'Nice Génie Biologique GB3
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Utilisation d'outils informatiques sur le web
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Utilisation d'outils informatiques sur son ordinateur
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Utilisation d'outils informatiques: (outils en ligne sur le web, ou logiciels installés sur
leur ordinateur) pour calculer, analyser, prédire un phénomène biologique.

Des biologistes "comprenant" l'ordinateur !

Analyse de données : Utilisation de l'ordinateur pour faire des calculs en grand
nombre, trier, récupérer, reformater des données, enchainer différents calculs à
l'aide de scripts.

Des biologistes ayant des notions d'informatique et de langage de programmation

Ecriture de "scripts" pour traiter, analyser, reformater des informations issues d'expériences
biologiques.

Utilisation de ses connaissances en informatique pour automatiser ces analyses.

Polytech'Nice Génie Biologique GB3 et GB4 et aussi l’option BIMB



10

Analyse de données 
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Utilisation d'outils informatiques: (outils en ligne sur le web, ou logiciels installés sur
leur ordinateur) pour calculer, analyser, prédire un phénomène biologique.

Des biologistes "comprenant" l'ordinateur !

Développements d'outils bioinformatique: écriture d'un logiciel, d'un outil web, d'une
base de données, etc… utilisable par un biologiste.

Des informaticiens intéressés par la biologie ou des biologistes qui ont reçus une
formation en informatique (programmation, bases de données,…)

Développement d'un serveur web, ou d'un programme utilisable par des non bio-informaticiens.

Analyse de données : Utilisation de l'ordinateur pour faire des calculs en grand
nombre, trier, récupérer, reformater des données, enchainer différents calculs à
l'aide de scripts

Des biologistes ayant des notions d'informatique et de langage de programmation

Polytech'Nice Génie Biologique option BIMB



12

Développements d'outils bioinformatique sur le web
Un exemple qui permet de calculer les propriétés physico-chimiques
d'une hélice amphipathique et de la visualiser.

https://heliquest.ipmc.cnrs.fr/

Gautier R, Douguet D, Antonny B and G. Drin. 2008. HELIQUEST: a web server to screen sequences
with specific alpha-helical properties. Bioinformatics. 24:2101-2.

https://heliquest.ipmc.cnrs.fr/
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Utilisation d'outils informatiques: (outils en ligne sur le web, ou logiciels installés sur
leur ordinateur) pour calculer, analyser, prédire un phénomène biologique.

Des biologistes "comprenant" l'ordinateur !

Développement de méthodologie : mise au point d'un algorithme, d'une méthode de
prédiction, etc…

Des personnes double compétence, car on doit bien comprendre le problème biologique
pour trouver des solutions informatiques (donc bien connaître également l'informatique).

Développements d'outils bioinformatique: écriture d'un logiciel, d'un outil web, d'une
base de données, etc… utilisable par un biologiste

Des informaticiens intéressés par la biologie ou des biologistes qui ont reçus une
formation en informatique (programmation, bases de données,…)

Analyse de données : Utilisation de l'ordinateur pour faire des calculs en grand
nombre, trier, récupérer, reformater des données, enchainer différents calculs à
l'aide de scripts

Des biologistes ayant des notions d'informatique et de langage de programmation
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Développement de méthodologie 

Vamparys L, Gautier R, Vanni S, Bennett WFD, Tieleman DP, Antonny B,
Etchebest C, and Fuchs PFJ 2013 Biophysical J. 2013 585–593
Vanni S, Hirose H, Barelli H, Antonny B, Gautier R. Nat Commun. 2014



Exemples de métiers
-Chercheur: secteur public : CNRS, INRA, INSERM, INRIA, etc… ou
secteur privé : département R&D dans des entreprises

-Enseignant-chercheur: secteur public, Universités

-Ingénieur: secteur privé, responsable de département, etc…

-Ingénieur de Recherche: souvent secteur public, responsable d'une
plateforme par exemple : base de données, serveur web, etc…

-Ingénieur d'étude : travaille dans une équipe , plateforme

-Technicien : maitrise de l'outils, maintenance, etc…
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La bio-informatique en France
https://www.sfbi.fr/

https://www.sfbi.fr/
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La bio-informatique en France
https://www.bioinformations.fr/

https://www.bioinformations.fr/
https://www.bioinformations.fr/
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La bio-informatique en France
https://bioinfo-fr.net/

https://bioinfo-fr.net/
https://bioinfo-fr.net/
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https://bioinfo-fr.net/alignement-needleman-wunsch
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La bio-informatique en France
Exemple de nuage de mots correspondant aux offres d'emplois 2023 / 2025 :

2023 2025



Mon exemple
Mon cursus:

Deug Biologie à l'université Paris 6 (Pierre et Marie Curie UPMC)

Licence de Physiologie Cellulaire et Moléculaire (UPMC)

Maitrise de Génétique Moléculaire (UPMC) (Master 1)

DEA Analyse de Génomes et Modélisation Moléculaire (Paris 7), DEA double
compétence Informatique / Biologie (Master 2)

2000-2003Thèse de Modélisation Moléculaire double compétence (Paris 7)

Titre: Analyse approfondie des conformations des chaînes latérales des protéines

Poste ATER (Attaché Temporaire d'Enseignement et de Recherche) Bio-informatique (Paris 6)

2004 Maitre de conférences Université de Nice Sophia Antipolis, département Génie
Biologique de Polytech'Nice Sophia
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Je suis le premier enseignant-chercheur à faire de la bio-informatique structurale (Modélisation
moléculaire) quand j'arrive à Nice et intègre l'IPMC (Institut de Pharmacologie Moléculaire et
Cellulaire) dans l'équipe de P Chardin qui travaille sur les petites protéines G du type ARF.
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Contexte de l'équipe de recherche

Depuis les années 2000, l'équipe de Recherche "Dynamique des membranes et Manteaux protéiques"
du Dr Bruno Antonny travaille à l'IPMC sur des protéines associées au manteau protéiques COPI et à
sa dissociation.

L'équipe utilise des techniques de biochimie (étude de la fluorescence au TRP, expérience de
sédimentation de protéines, utilisation de liposomes, etc…) mais aussi des techniques de biophysiques
(DLS, CD, …)

En 1997, l'équipe publie un article:

../../../../ArticlesBA/Antonny_JBC_1997.pdf
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Contexte de l'équipe de recherche

Protéine ARFGap1 (ARF1 GTPase-activating protein) et son homologue chez la levure (Gcs1p)

Antonny B. et al., J. Biol. Chem.1997

L’activité de la protéine ARFGap1 (mesurée par l’activité GTPase)
dépend du type de tête polaire et également du nombre
d’insaturation des chaines aliphatiques.

Donc la liaison de la protéine ARFGap1 à la membrane dépend de la
nature du lipide présent dans la membrane.

“Thanks to their lack of a polar head and their bent acyl chains,
DAGs with one or two monounsaturated acyl chains may facilitate
the insertion of some hydrophobic amino acids of ARF1 GAP.”

Défauts de packing des lipides (lipid packing defects)
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Contexte de l'équipe de recherche

Donc la liaison de cette protéine ARF1 GTPase-activating protein (GAP) à la membrane
dépend de la nature du lipide présent dans la membrane.

Cette protéine est présente au niveau du Golgi: (construction 1-257)
>sp|Q8N6T3|ARFG1_HUMAN ADP-ribosylation factor GTPase-activating protein 1

MASPRTRKVLKEVRVQDENNVCFECGAFNPQWVSVTYGIWICLECSGRHRGLGVHLSFVR

SVTMDKWKDIELEKMKAGGNAKFREFLESQEDYDPCWSLQEKYNSRAAALFRDKVVALAE

GREWSLESSPAQNWTPPQPRTLPSMVHRVSGQPQSVTASSDKAFEDWLNDDLGSYQGAQG

NRYVGFGNTPPPQKKEDDFLNNAMSSLYSGWSSFTTGASRFASAAKEGATKFGSQASQKA

SELGHSLNENVLKPAQE

Il existe un homologue chez la levure: Gcs1:
>sp|P35197|GCS1_YEAST ADP-ribosylation factor GTPase-activating protein GCS1

MSDWKVDPDTRRRLLQLQKIGANKKCMDCGAPNPQWATPKFGAFICLECAGIHRGLGVHI

SFVRSITMDQFKPEELLRMEKGGNEPLTEWFKSHNIDLSLPQKVKYDNPVAEDYKEKLTC

LCEDRVFEEREHLDFDASKLSATSQTAASATPGVAQSREGTPLENRRSATPANSSNGANF

QKEKNEAYFAELGKKNQSRPDHLPPSQGGKYQGFGSTPAKPPQERSAGSSNTLSLENFQA

DPLGTLSRGWGLFSSAVTKSFEDVNETVIKPHVQQWQSGELSEETKRAAAQFGQKFQETS

SYGFQAFSNFTKNFNGNAEDSSTAGNTTHTEYQKIDNNDKKNEQDEDKWDDF
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Contexte de l'équipe de recherche

C'est vers 2003 que l'équipe s'est intéressée de nouveau à cette protéine, cette fois-ci on
étudiant l'effet de la courbure membranaire sur l'activité de cette protéine ARFGap 1

../../../../ArticlesBA/2003BigayNature.pdf
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Contexte de l'équipe de recherche

Effet de la courbure membranaire sur l'activité de cette protéine ARFGap1

La liaison de la protéine (ARFGap1 ou Gcs1p) à la membrane est sensible à la courbure
de celle-ci.

Bigay J. et al., EMBO J. 2005

Bigay J. et al., Nature 2003
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Contexte de l'équipe de recherche
Mise en évidence d'un motif particulier présent dans cette famille de protéine:
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Contexte de l'équipe de recherche

Mis en évidence d'un motif particulier appelé ALPS pour ArfGAP1 Lipid Packing Sensor.

Il s'agit d'une hélice amphipathique qui a une séquence assez particulière:

FLNNAMSSLYSGWSSFTTGASRFAS

Pas d'effet sur la charge des
lipides (surprise)
Effet sur le type de lipide
(saturation/insaturation)

Effet important si on mute les gros hydrophobes
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Contexte de l'équipe de recherche

En 2006, un second motif ALPS a été trouvé sur la même protéine ArfGap 1 un peu plus loin
dans la séquence:

../../../../ArticlesBA/Mesmin_Biochem_2006.pdf
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Contexte de l'équipe de recherche

Séquence très particulière:

Beaucoup de Sérines et/ou Thréonines
sur la face polaire

Peu ou pas de résidus basiques

Pas mal de Glycines

Une face hydrophobe importante avec de
gros résidus hydrophobes.
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Demande de l'équipe de recherche

Bilan: Cette protéine a un motif (ALPS pour ArfGAP1 Lipid Packing Sensor) non structuré en
solution qui est capable de sentir "uniquement" la courbure d'une membrane et de se fixer sur la
membrane (même non chargée) en se repliant en hélice alpha.

Mécanisme différent des hélices amphipathiques classiques (face polaire avec des charges +).

J'intègre en 2006 l'équipe de B. Antonny qui cherche à savoir si la bio-informatique peut
apporter des réponses à des questions que ce pose l'équipe:

Comment faire pour voir s'il existe d'autres protéines avec ces mêmes propriétés
particulières en dehors de la famille des ArfGap?

Utilisation d'outils "informatiques" connus par les biologistes:

Si on part de la séquence de ArfGap 1, peut-on trouver des
séquences protéiques avec les mêmes caractéristiques ?

Utilisation de l'outil BLASTp
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Demande de l'équipe de recherche

Existe-t-il d’autres familles de protéines possédant ce motif équivalent de senseur de défaut packing
des lipides ?

Homologues d’ArfGap

Une solution ?
Rechercher des séquences similaires dans les bases de données avec des outils de type BlastP.
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Demande de l'équipe de recherche

Serait-il possible de développer un outil bio-informatique qui va chercher dans des banques de
données, des séquences protéiques qui ont des propriétés similaires au motif ALPS sans avoir
forcément une séquence primaire en acide aminé similaire?

Développement d’un outil écrit en Python qui va analyser des séquences protéiques de 18 résidus:

Calculer la proportion de certains acides aminés (Serine/Thréonine, résidus chargés,
résidus hydrophobe, nombre de Glycine)

Calculer des paramètres physico-chimiques tel que l’hydrophobicité, le moment hydrophobe,
la charge net de la séquence, etc…

Calculer des propriétés géométriques reliées à la structuration en hélice alpha du motif :
présence d’une face hydrophobe idéale en face d’une face polaire.

Les 3 séquences identifiées ALPS (ALPS1 et ALPS 2 ArfGap1 et ALPS de Gcs1p) vont nous permettre
d’établir des valeurs de référence pour ces différents paramètres.
Banques de données utilisées : Uniprot/SwissProt homme et levure.
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Demande de l'équipe de recherche

Développement de l’outil : recherche de descripteurs

Paramètres physico-chimiques

Composition en acides aminés Critères géométriques

Pour accepter un segment: tous les critères doivent être obtenus
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Base de données : SwissProt (human, rat, mouse, yeast): séquences au format Fasta.

Script en python qui va récupérer chaque séquence et rechercher les différents paramètres pour
chaque fenêtre de 18 acides aminés.

Demande de l'équipe de recherche
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Demande de l'équipe de recherche

Visualisation des résultats : utilisation de
fonctions R pour construire des plots en roue
hélicoïdale (helical wheel)

Tri des résultats afin d’éliminer des séquences
selon plusieurs critères (structure, localisation, …

Les premiers résultats :
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La validation :

Parmi les résultats du tableau, 3 séquences ont été étudiées expérimentalement.

1/ Gmap210, protéine du Golgi
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2/ Kes1p, protéine de levure
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3/ Nup133, protéine du pore nucléaire
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Grâce à l'outil nous avons trouvé un certain nombre de protéines qui semblent avoir les
mêmes propriétés:

Validation de la prédiction par des expériences biochimiques et biophysiques sur 3
protéines qui sortent dans le tableau:

../../../../ArticlesRG/nsmb_2007_DrinG.pdf
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Si on reprend les prédictions et que l’on effectue un alignement multiple (Muscle, default),
on obtient:

Ces motifs ne sont pas reliés uniquement par la séquence primaire en Aa mais par d’autres
propriétés (structurale, physico-chimique, géométrique, etc…)
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Développement d'un outil en ligne pour analyser des séquences ou rechercher
des motifs ALPS: HeliQuest

Demande de l'équipe de recherche

ALPS devient:  Amphipathic Lipid Packing Sensor

https://heliquest.ipmc.cnrs.fr/
../../../../ArticlesRG/Bioinformatics_2008.pdf
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Développement d'un outil pour la communauté
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HeliQuest utilisation:

Statistiques depuis le 01/08/2019

Nombre moyen de requête par jour

ComputParams 300

Screening 3.5
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Pourquoi cette séquence n’est pas sortie du screening fait en
2005 et publiée en 2006 ?

Tout simplement car cette séquence n’avait pas encore été
intégré à Uniprot-SwissProt au moment de la publication !
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Récemment, un motif ALPS a été étudié, il avait bien été prédite à l'époque mais pas
étudiée:

Développement d'un outil pour la communauté
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Et ce n’est pas fini !

Notre équipe travaille maintenant sur une protéine TPD54 qui avait également bien été prédite à
l'époque mais pas étudiée:
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Aller plus loin dans la compréhension 

Mutations sur le motif

Inversion de la séquence
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Aller plus loin dans la compréhension 

Mieux comprendre le mécanisme d'insertion du motif ALPS dans la membrane

a-helix

Lipid membrane

R ≈ 30 - 50 nm

ALPS: Amphipathic Lipid Packing Sensor
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Aller plus loin dans la compréhension 

a-helix

Question: Peut-on mieux comprendre comment ce motif ALPS permet de « sentir » la
courbure membranaire et de se lier à la membrane en se repliant en hélice ?

Réponse : Faire une étude à l’échelle atomique du système.
Il faut utiliser les techniques de modélisation moléculaire et plus particulièrement la
Dynamique Moléculaire (MD)

Problèmes:
Besoin de beaucoup de ressources de calculs (calcul en parallèle (multiprocesseur)

Pas encore possible de faire des membranes courbées en simulation (sans simuler
uns sphère entière)
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Problème méthodologique
Pas encore possible de faire des membranes courbées en simulation

Système trop gros pour être
simulé en tout-atomes !
Problème de puissance de
calcul
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Membrane plate / membrane courbée

Notion de défaut de packing 

Utiliser des lipides présentant des défauts de packing pour simuler le même 
effet qu'une membrane courbée.



Mixed DOPC/DOG (16%)

Mise au point d'une membrane avec composition lipidique particulière mimant
l'effet de courbure.
Motif ALPS replié en hélice inséré dans la membrane.
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Utilisation de la Dynamique Moléculaire (MD)
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DOPC DOPC/DOG
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Utilisation de la Dynamique Moléculaire (MD)

../../../../ArticlesRG/BBA_2011.pdf
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Aller plus loin dans la compréhension 

Mais c'est une approche biaisée car on considère déjà le motif replié en hélice dans la
membrane.

Il faudrait tenir compte du mécanisme de repliement et de reconnaissance des défauts de
packing pour étudier comment ce motif se lie à la membrane.

Développement d'un outil en python pour évaluer les
défauts de packing sur des membranes simulées.
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Aller plus loin dans la compréhension 

DMPC DOPC/DOG
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Aller plus loin dans la compréhension 

../../../../ArticlesRG/BiophysJ_2013_Vamparys.pdf
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Aller plus loin dans la compréhension 
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Aller plus loin dans la compréhension 

Comprendre comment la présence de défaut de packing peut aider le motif 
ALPS à s'insérer puis à se replier en hélice.

Mixed DOPC/DOG (16%)Pure DMPC
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Etude des ALPS devient un domaine de recherche 
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Etude des ALPS devient un domaine de recherche 
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Aller plus loin dans la compréhension 

Mais pour l'instant, impossible de simuler des membranes courbées pour prouver le principe 
de la sensibilité à la courbure vs défaut de packing

Utilisation d'une technologie récente de Modélisation Moléculaire : 
le gros grain (corse grained CG)

all-atom united-atom coarse-grained
138 particules 54 particules 14 particules
(CHARMM) (Berger) (MARTINI)

SamplingAccuracy
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Aller plus loin dans la compréhension 

Simulation de vésicules ou tubules en gros grain (CG)

../../../../ArticlesRG/ncomms_2014_Vanni.pdf
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Aller plus loin dans la compréhension 

POPC DOPCDMPC POPE POG DOPE DOG

AA

CG
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Aller plus loin dans la compréhension 

Pour une même composition lipidique de la
membrane, les défauts de packing vont
augmenter quand on augmente la courbure.

Relation linéaire entre les défauts de packing
et la courbure membranaire
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Aller plus loin dans la compréhension 

Pour des membranes avec des
compositions lipidiques différentes
(saturé -> mono-insaturé -> doublement
mono-insaturé), on obtient également un
effet de la courbure membranaire.

Ce qui est remarquable:
Cet effet courbure est dépendant du
type de chaine aliphatique.
Une membrane DMPC très courbée fera
moins de défauts de packing q’une
membrane DOPC plate
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Aller plus loin dans la compréhension 

Une membrane DMPC très courbée fera moins de défauts de packing qu'une membrane DOPC
plate. Ce résultat avait été expérimentalement observé en 2005:

Toujours des allers et retours avec l’expérimental
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Aller plus loin dans la compréhension 

Modification de l'outil de détermination des défauts de packing pour s'adapter 
à la courbure
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Aller plus loin dans la compréhension 

Mais problème du gros grain :
Les structures secondaires d'une protéine CG
(motif ALPS) doivent être fixées car le CG ne
permet plus d'avoir des phi/psi comme dans les
simulations tout-atomes.

Impossible pour le moment de voir des
changements importants de structure d'une
protéine avec le gros-grain !

Donc pas possible en CG de voir un repliement en
hélice en se liant à une membrane CG.
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Aller plus loin dans la compréhension 

Utilisation sur des lipides particuliers

../../../../ArticlesRG/Science-2014-Pinot-693-7.pdf


75



76

Aller plus loin dans la compréhension 

deep shallow all

A B

C

PackMen: outil pour déterminer les défauts de packing sur des membranes 
simulées
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PackMen: outil pour déterminer les défauts de packing sur des membranes 
simulées

Développement d'un outil pour la communauté
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PackMen: outil pour déterminer les défauts de packing sur des membranes 
simulées

Développement d'un outil pour la communauté
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PackMen: outil pour déterminer les défauts de packing sur des membranes 
simulées

Développement d'un outil pour la communauté
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PackMen: outil pour déterminer les défauts de packing sur des membranes simulées

Développement d'un outil pour la communauté
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Aller plus loin dans la compréhension 

Notre équipe a continué à travailler sur les lipides polyinsaturés (omega-3,
omega-6 dans les membranes biologiques)
-> mieux comprendre les territoires membranaires

B. Antonny et al., 
Trends In Cell Biology 2015
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Aller plus loin dans la compréhension 

Notre équipe a continué à travailler sur les lipides polyinsaturés (omega-3, omega-6 dans les
membranes biologiques).

Simulations de Dynamique moléculaire couplées avec des approches expérimentales
(capacité de vésiculation avec les protéines Dynamine/Endophiline).
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Aller plus loin dans la compréhension 

Effet des lipides polyinsaturés sur la propriété des membranes

Exemple d’une membrane SDPC 
(18:0/22:6) ω3 
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Aller plus loin dans la compréhension 

Effet des lipides polyinsaturés sur la propriété des membranes
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Aller plus loin dans la compréhension 

Système utilisé: patch de membranes 18000 lipides (9000 sur chaque feuillet) avec 1000 Å d’eau
Soit environ des systèmes autour de 5 800 000 beads, simulés sur 200ns et plus

Simulation de « Pulling » sur des membranes de compositions lipidiques différentes

Application d’une force constante selon l’axe 
z sur un patch de lipides (en bleu) situé au 
centre

T=0ns

T=200ns



86

Aller plus loin dans la compréhension 
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Aller plus loin dans la compréhension 
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Composition asymétrique d’une membrane plasmique :
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La modélisation pour aider à la compréhension des structures

Comment la simulation permet de mieux
comprendre la tomographie Cryo-EM d’un
complexe macromoléculaire.
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La modélisation pour aider à la compréhension des structures

Réalisation de MD pour comprendre
comment se comporte des séquences
particulières (linkers) dans un complexe
macromoléculaire.
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La modélisation pour aider à la compréhension des mécanismes

Zoé Grimanelli (ex GB5-BIMB) thèse au laboratoire en
modélisation moléculaire des sites de contacts



92

La modélisation pour aider à la compréhension des mécanismes
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Modéliser un site de contact ?
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La modélisation pour aider à la compréhension des maladies

Responsable de la partie
Modélisation moléculaire du
projet Européen SPHERES

DOPC

Modélisation d'une gouttelette lipidique (lipid
droplet) afin d'analyser les différentes
propriétés physiques et les effets sur la
composition lipidique
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Construire des lipides particuliers qui ne sont pas dans les bases de données bio-info

TOGL 18:1/18:1/18:1 STG3 6:0/16:0/18:1
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La modélisation pour aider à la compréhension des maladies

Capacité des TG à chaînes courtes de remonter à la surface des LD / pas les TG longues

C6:0/C6:0/C18:1 C18:1/C18:1/C18:1
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La modélisation pour aider à la compréhension des maladies

Propriétés physiques des gouttelettes lipidiques en
fonction de la tension membranaire
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La modélisation pour aider à la compréhension des maladies

Liaison de protéines particulières aux LD (perilipines) en presence ou absence de tension

Sans tension Avec une tension (50%)
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Pas da programmation obligatoire : utilisation d’outils existants / création de protocoles
spécifiques / analyses ad’hoc pour répondre à des questions
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Apport de la bio-informatique de différentes manières:

Outil d'analyse de séquences et de prédiction non classique
découvertes de protéines non étudiées
serveur web HeliQuest

Utilisation de la modélisation moléculaire (dynamique moléculaire) pour mieux comprendre le
mécanisme de reconnaissance des défauts de packing

Utilisation d'outils classiques (MD tout atomes)

Utilisation d'outil non classique de Dynamique Moléculaire (CG) pour simuler des vésicules
et tubules afin d'étudier l'effet de la courbure sur les défauts de packing

Utilisation MD CG et simulation de gros systèmes

Création de nouvelles topologies de lipides pour mieux étudier leurs propriétés physico-
chimiques

Développement d'un outil pour visualiser et estimer les défauts de packing dans une
membrane simulée

Utilisation de ressources de calculs pour faire des Dynamiques moléculaires de gros
système Membrane – protéine afin de visualiser des mécanismes structuraux


