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1 Contexte

L’un des grands problèmes de la biologie structurale est la prédiction du repliement des protéines —
à partir de la séquence d’acides aminés, et une telle prédiction nécessite une bonne compréhension des
structures tridimensionnelle admissibles de chaines polypeptidiques.

Si les éléments de structure secondaire sont connus depuis longtemps, la modélisation géométrique
de leurs interactions au sein de la structure tertiaire est plus récente. On citera par exemple les tableaux
de contact entre éléments de structure secondaire [L95], les matrices d’aires SAS [AT97, MW03], certains
invariants topologiques de la théorie des noeuds [BMT02,E03], ainsi que des notions plus géométriques
liées à la définition d’un voisinage tubulaire autour du backbone de la protéine [GM99].

2 Description détaillée du travail

L’objet de ce stage sera :
– d’envisager de façon plus précise la définition de motifs structuraux, tout en proposant un classement

muti-résolution de ceux-ci.
– d’étudier la similarité entre protéines de façon plus locale —en prenant en compte les éventuels

contacts entre chaînes latérales,
– de replacer les outils développés dans le contexte du repliement des protéines.

Les outils algorithmique et mathématiques utilisés dériveront des fonctions distances et de l’étude de
leurs singularités —-théorie de Morse, diagrammes de Voronoï.
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4 Environnement informatique

Système, machines PC Linux

Géométrie bibliothèque CGAL —www.cgal.org
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