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Le docking moléculaire

Ce qu’on a : 

Ce qu’on veut : 

DOCKING

RécepteurLigand

http://bioinfo3d.cs.tau.ac.il/PatchDock/

CORPS RIGIDE

GROS GRAINS



Avant Après

ALGORITHME DE  
DOCKING

Olimpieri and al. Prediction of site-specific interactions in antibody-antigen complexes : the proabc method 
and server. Structural bioinforma- tics, 29(18) :2285–2291, 2013. 

ABS  

ANTIGEN 
BINDING SITE



MEET-U 2017                                                                                                    EQUIPE D

A la recherche de l’interface anticorps - antigene 1/2

Sela-Culang and al. The structural basis of antibody-antigen recognition. Frontiers in Immunology, 4 (302) 2013.  



A la recherche de l’interface anticorps - antigene  2/2

http://circe.med.uniroma1.it/proABC/index.php

CONTACT ZONE

Anticorps

CONTACT ZONE

CHAÎNE LOURDE

CHAÎNE LÉGÈRE
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Le sampling… 

                                     ou comment explorer l’espace ?

Avant APRÈSAVANT

50%  ESPACE 
50% TEMPS



Avant Après

ALGORITHME DE  
SAMPLING  

1/3



Avant Après

ALGORITHME DE  
SAMPLING 
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Avant Après

ALGORITHME DE  
SAMPLING 
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Le scoring…  
ou comment trouver les meilleures configurations ?

« MEILLEURE CONFIGURATION » ?  
MEILLEUR SCORE

AVANT 
RAPPROCHEMENT

APRÈS 
RAPPROCHEMENT ET 

MINIMISATION
Anticorps
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Antigène

Antigène
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Résultats et analyse 1/6

CONFORMATIONS :  
50 X 64 = 3200

NOMBRE DE POSITIONS : 50 
NOMBRE DE ROTATIONS : 43 = 64 

MINIMIZER :  
2600

CONSERVÉES :  
100 MEILLEURES

DATASET :  
1JPS 
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NOTRE MEILLEURE CONFORMATION  ?

OCTOBRE : 
80 ANGSTROMS

NOVEMBRE : 
40 ANGSTROMS

DÉCEMBRE : 
18 ANGSTROMS

JANVIER : 
3.5 ANGSTROMS

Résultats et analyses 2/6 
                                                     Parce qu’on partait de loin…

PRÉDICTION 

ABS

AMELIORATIONS

POTENTIELS 

STATISTIQUES

PREMIERS TESTS
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Résultats et analyse 3/6

DATASET :  
1JPS 

Glaser, F. and al. (2001). Residue frequencies and pairing preferences at protein-protein interfaces. 
Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics, 43(2), 89-102.

GLASER



Résultats et analyse 4/6
1JPS 
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Résultats et analyse 4/6
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Résultats et analyse 4/6
1JPS 
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Résultats et analyse 5/6

Méndez, R.,  and al. (2003), Assessment of blind predictions of protein–protein interactions: Current status of 
docking methods. Proteins, 52: 51–67. doi:10.1002/prot.10393

N° 1

N° 51

N° 52

N° 10

N° 9

N° 4

N° 21

N° 1

N° 2

N° 3

N° 4

N° 5

N° 6

N° 7

CAPRI ALGO



RMSD : 3,5 ANGSTRÖMS 
ENERGIE (MINIMIZER) : -20 KJ/MOL

Anticorps

Résultats et analyse 6/6

VRAIE POSITION

Antigènes

POSITION 
OBTENUE
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1JPS 



Et pour finir : le petit plus

VERSION 1.1

VERSION 1.2
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Perspectives d’avenir

▸ PRÉDICTION DE L’ÉPITOPE 

▸ AFFINER LA RÉSOLUTION 

▸ POIDS DANS LE SCORING 

▸ COMPLÉMENTARITÉ STÉRIQUE
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MERCI POUR VOTRE ATTENTION…  

               ET BON DOCKING !

L’ÉQUIPE D



ET LA CITATION DU JOUR : 

« TOUT SEUL, ON VA PLUS VITE. 
ENSEMBLE, ON VA PLUS LOIN »

PROVERBE AFRICAIN



Annexe 1

1JPS 
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SCORING SANS 
POTENTIELS STATISTIQUES 



Résultats et analyse 4/6
1JPS 
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Annexe 2

Méndez, R.,  and al. (2003), Assessment of blind predictions of protein–protein interactions: Current status of 
docking methods. Proteins, 52: 51–67. doi:10.1002/prot.10393

N° 1

N°41

N° 5

N° 4

N° 2

N° 3

N°87

N° 1

N° 2

N° 3

N° 4

N° 5

N° 6

N° 7

CAPRI ALGO

N° 8X

SCORING SANS 
POTENTIELS STATISTIQUES 1JPS 



Annexe 3

1AHW
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SCORING SANS 
POTENTIELS STATISTIQUES 


