Réunion AS STIC - Mars 2003
Modélisation et Algorithmique des structures d’ARN

Modélisation de la

structure secondaire
d’ARN




Réunion AS STIC - Mars 2003
Modélisation et Algorithmique des structures d’ARN

I es structures secondaires

Molécule d’ ARN : suite linéaire de nucléotides =

Les bases A, C, G, U peuvent former des appariements (liaisons
hydrogene) - 4 niveaux d’appariement :

paires "Watson-Crick" : A—U et G—C

+ paires "Wobble" (plus faible énergie) : G—U

+ paires de tres faible énergie : G—A ou C—A

+ autres paires (rares) :

. [Leontis N., Westhof E. 2001. Geometric nomenclature and
classification of RNA base pairs. RNA 7:499-512.]
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Vers une comparaison automatique

Ribonuclease P RNA Ribonuclease P RNA
Baciflus subtilis 163 Haloferax volcanii DS-2

S : M 13175, Reich, /., 1986 J. Biol. Chemn. 2617888
sghsice MESHS: Reidheratsl) 1o e Sequence : M61003, Nenwlandt, et al, 1991 J. Biol. Chem. 266:5689
Stuctive : Harrls, eral, RNA (in press)

Seructure ; Harris, ef af., RNA (in press)

Iinage created 1Q/3/00 by JWBrown
Tmage created 10/5/00 by TWBrown

e
rPAGCGAGAAAGCC
g T

U

A
AccUUGUU

’chG G
.50 6que cangugoecgcd
G
G CCAG CAGGCGCGEG
CAps . G A
cMaucuGuAag Gogy, A
U it rerl
UGUAGACGUC

[0

COCE»CO

ey
POOFEFFO OO0

GuuogyrRGaIIG S
.
GAUUGGCAAG G A
A———
UUGGGUAGAR GACIL(‘EG‘(?(I)AI\I;JC?
AGGCGCG UGCC
c

OOOCCEOCFFORFC 2O >

o

QOOLOPPONC O

3
UUCAGCGCA

. OEGAERAS

||
UUGCGLCGG, CUOUGCUG

A A
UUCGGGGGEA




Réunion AS STIC - Mars 2003
Modélisation et Algorithmique des structures d’ARN

Intéréts pour le biologiste

structure < fonction :

meilleure compréhension des fonctions des molécules
d’ARN

secondaire — tertiaire :

prédiction avec une meilleure efficacité du repliement
dans I’espace d’une molécule

s1 s€équences # mais SS identiques :

1dentification des motifs structuraux conservés (lors des
processus de mutation par exemple)

recherche de structures communes a un ensemble de
structures macromoléculaires

construction d’arbres phylogénétiques
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Approche pour la comparaison de
structures secondaires

Représentation arborescente des

structures

U

comparaison d’arborescences
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Structure secondaire d’ARN Arborescences ordonnées étiquetées
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Structures secondaires
— Arborescences ordonnées étiquetées

Arborescences dont les sommets sont étiquetés :
1.A,U,G,C
2. A-U, U-A, G-C, C-G, G-U, U-G,G-A, A-G, ...
3.M,1,B,, B, H, S
4. ...

selon la granularité du modele arborescent choisi.
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Arborescence fine

codage

modele 1
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Arborescence fine

codage

modele 2
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Al-alH04

Co1Aa-0GC
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Arborescence fine

codage

modele 5

AllalHla

CoA-DA-AD
o » % Coa-GC

oy

GCLG-CO
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Arborescence grossiere

modele 6

« B3’, BS’ : bulges
(renflements)

* S : stem (hélice)

* [ : internal loop
(boucle interne)

* M : multibranch loop
(boucle multibranchée)

* H : hairpin
(épingle a cheveux)
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Arborescence grossiere

modele 7
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Utilisation de toutes les représentation




