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Titre du stage : Elaboration d’un jeu de données pour tester I’outil PatchSearch

Description du sujet (quelques lignes) :

La plupart des molécules thérapeutiques ont pour but de restaurer des conditions cellulaires normales en
interagissant de maniere spécifique avec la protéine a 1’origine de la pathologie. La spécificit¢ du
médicament pour sa protéine-cible est donc essentielle pour éviter de provoquer des effets secondaires
indésirables pour le patient.

Pour prédire d’éventuelles interactions non désirées, nous avons développé 1'outil PatchSearch qui permet
de rechercher si un patch d'interaction d'un ligand d’intérét (molécule chimique ou peptide) est présent sur
une protéine inappropriée. Cet outil permet donc de tester la spécificité de l'interaction d’un ligand donné
pour une protéine donnée.

Pour ce faire, PatchSearch s'appuie sur la reconnaissance du patch d'interaction d'un point de vue
géométrique et physicochimique. Il est maintenant nécessaire de le tester sur un jeu de données pertinent.

Le but du stage est donc de mettre en place ce jeu de données composé de complexes protéine/ligand
(banque de Kahraman) et de complexes protéine/peptide (mis en place dans notre équipe), puis de
l'enrichir afin de tester la robustesse de PatchSearch. Une analyse structurale et une caractérisation du site
d’interaction seront également nécessaires pour chacune des familles de complexes considérées. A partir
des résultats de PatchSearch sur le jeu de données, il serait possible d’optimiser les parameétres de
reconnaissance de patch.
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