


La base de données (données primaires) est la matiere
premiere a partir de laquelle la bioinformatique va
produire d'autres données (données secondaires) et
construire de nouvelles connaissances.

5 types de données, a la fois produites et traitées par la bioinformatique :

P

¥ X ¥ ¥

Les séquences

Les données cartographiques

Les données structurales

Les données 1ssues de 1'analyse de I'expression génique
Les données fonctionnelles


file:///media/hda2/Documents%20and%20Settings/Jean-Christophe/Mes%20documents/Work/enseignement/BIO705/2004/bioinfo_glos.html%22%20%5Cl%20%22DB

La premiere compilation de protéines (les produits de 1'expression
des geénes) apparait en 1965 (par Margaret Dayhott)

Atlas of Protein Sequence and Structure

*Contient 50 entrées

*Imprimé jusqu'en 1978, puis sous forme électronique.



Les banques informatisées

1980 Les premieres banques développées a Lyon.
Initiatives concurrentes et paralleles pour collecter
'ensemble des séquences genomiques

européenne [EMBL],

américaine [GenBank]

japonaise [DDBJ]

1986 == A- Bairoch crée une banque de séquences de protéines
[SWISSPROT] qui soit non redondante et de haute qualité
car riche en annotation fonctionnelle et structurale et
intégrant les informations des autres banques de données.




Mode opératoire des banques de données
xLa collecte des données
xLa mise en forme

*La diffusion




La collecte des données

Autres banques de données
Expériences
Techniques de laboratoire

\ Traitements informatiques

. |




La diffusion des données




Mise en forme des données

L'intégration

La structuration des données est
étroitement liée aux questions
biologiques auxquelles la base
tente de répondre.

Pas de base unique répondant a
toutes les requétes

Faciliter I'interopérabilité de ces
différentes bases.
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"division"
Un fichier contenant des séquences
regroupées

= Taxon particulier
bacteries,
invertebres,
mammiferes

= Classe de sequences (EST,...)

Fichier texte: "division"



*[.a mise en forme des données

Fichiers plats de données
formatés
a plat (flat file)




*Représentation interne des données

Fichiers a plat (flat file)
ou fichier texte codé en ASCII

American Standard Code for Information Interchange

Représentation d'un QCTET

Numeéros des "bits"

7 3] 5 4 3 ’ | ] Déc. Octal Hexa Binaire Caractere
1 0 0 0 1 0 1 0 065 101 041 01000001 A
066 102 042 01000010 B
067 103 043 01000011 C
068 104 044 01000100 D
128 b4 52 16 . 8 4 2 ] 069 105 045 01000101 E
Daleurs en decimal 070 106 046 01000110 F
071 107 047 01000111 G
072 110 048 01001000 H
073 111 049 01001001 I
074 112 04A 01001010 J
138 10001010 075 113 04B 01001011 K
076 114 04cC 01001100 L
077 115 04D 01001101 M

decimal binaire



*Mise en forme des fichiers plats

Définie par un ensemble
*NOrmes

*Standards
*conventions

Représentations | Traitements
des Echanges informatiques

données (collecte, diffusion)




*Mise en forme des données

|dentificateur=clé unique

Numéro d 'accession




Mise en forme des données : le contenu

Descripteur le contenu
*|dentité biologique

*Références bibliographiques

*Propriétés de la séquence

Champ n-1 *Séquence
Champ n




Mise en forme des données : le contenant

Structure du document destinée

a une lecture informatique

1 2 3 ! 5 6 I 38
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890

SEQRES 1 A 21 GLY ILE VAL GLU GLN CYS CYS THR SER ILE CYS SER LEU

Z

ATOM 1 N GLY A 1 -7.640 16.745 14.564 1.00 55.45
ATOM 2 CA GLY A 1 -7.884 16.748 13.071 1.00 51.38 C



xFichiers plats

Tres utilisés

Mais limités:
- champs ambigus
- contenu lié au contexte



Autres méthodes
ASN.1

Standard international

Format de base des données du NCBI
Type semi-structuré

Ex:

Seg-entry ::= set {
level 1 ,
class nuc-prot ,
descr {

title "Mus musculus Brcal mRNA, and translated products" ,
source |
org {
taxname "Mus musculus" ,
db {
{
db "taxon" ,
tag
id 10090 } } ,
orgname {
name
binomial {
genus "Mus" ,

species "musculus" } , ..



XML eXtensible Markup Language

Standard international
Format tres populaire en informatique a étiquettes comme HTML
Type semi-structuré

Ex:

<?xml version="1.0"?>
<!DOCTYPE GBSeqg PUBLIC "-//NCBI//NCBI GBSeq/EN" “http://www.ncbi.nlm.nih.gov/dtd/NCBI_GBSeq.dtd">
<GBSet>
<GBSeg>
<GBSeqg_locus>MMU35641</GBSeq_locus>
<GBSeq_length>5538</GBSeq_length>
<GBSeq_strandedness value="not-set">0</GBSeq_strandedness>
<GBSeq_moltype value="mrna">5</GBSeq_moltype>
<GBSeq_topology value="linear">1</GBSeq_ topology>
<GBSeq_division>R0OD</GBSeq division>
<GBSeqg_update-date>18-0CT-1996</GBSeq_update-date>
<GBSeq_create-date>25-0CT-1995</GBSeq_create-date>
<GBSeqg_definition>Mus musculus Brcal mRNA, complete cds</GBSeq _definition>
<GBSeq_primary-accession>U35641</GBSeq _primary—-accession>
<GBSeq_accession-version>U35641.1</GBSeq_accession-version>



XML

Les « étiquettes » sont définis dans un DTD (Document Type Definition)
« Définit les étiquettes autorisées et les types de données

« Utilisable pour valider le format

« Utilisé pour valider les données

XSLT : Permet la traduction des documents en d'autres formats



*Les systemes de gestion de bases de données (SGBD)
Exploitation et interrrogation via un SGBD.
Ex: Oracle, MySQL, PostgreSQL, Sybase, 4D
Langage de requéte standard
Format de stockage indépendant de |la nature de
I'information

*Les bases de données partagées (objets orientés).
Systeme d'interconnexion entre bases de données

piologiques.

nterface de communication entre des composants d'un

ogiciel

ex : CORBA

Indépendance des langages de programmation et de

I'implantation physique des données/logiciels




Les défis de l'intégration des données

*Intégrer dans un environnement informatique homogene
*Satisfaire la complétude de l'information

*Lever les barrieres sémantiques
(signification des mots + rapports de sens entre les mots)

Notion d'ontologies (catalogue sémantique)
ex : Gene ontology

*Résoudre les problemes de nommage
Thésaurus (répertoire de termes normalisés)

*Proposer une interface répondant a des besoins tres différents



ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghijklmnopqrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNpPQRSTUVIWXY Zpbcd hlj lmno rstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMN@;% ﬁvw%pp tuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMN defg MNOPJr StUVWXY Z
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghljklmnopqrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghiljklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZabcdefghil jklmnopgrstuvwxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTU
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Les briques elémentaires : les bases

Pyrimidines

Purines
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| es nucléosides

O OH

G aamnsine Imnsine, an uscommmeon nucleoside



Les nucléotides
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Structure de |'acide désoxy-ribonucléique
Modele de Watson et Crick

sDouble hélice a brins antiparalleles

*Bases sont a | 'intérieur

sSucres + Phosphates: a I'extérieur

*Plans des bases sont perpendiculaires a I'axe
sDiamétre : 20 A (angstroems)

2 bases adjacentes 3.4 A + rotation de 36°
sPas : 34 A

>10 bases / tour

sA est toujours apparié a T par 2 liaisons H

sC est toujours apparié a G par 3 liaisons H
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ADN = 5 {A,C,G,T

ARN = ¥ {A,C,G,U}
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Ala
Asp, Asn

Cys
Asp
Glu
Phe
Gly
His
Ile
Lys
Leu
Met
Asn
Pro
Gln
Arg
Ser
Thr
Val
Trp

XXX

Tyr
Glu,Gln

AN KK =< HNnOWOUT"TZEZ2 B XR"ADonhHEHEHOAQ|E S

End

Alanine

Acide Aspartique,Asparagine
Cysteiline

Acide Aspartique
Acide Glutamique
Phenylalanine
Glycocolle
Histidine
Isoleucine
Lysine

Leucine
Methionine
Asparagine
Proline
Glutamine
Arginine

Serine

Threonine

Valine
Tryptophane
Inconnu

Tyrosine

Acide Glutamique, Glutamine
Stop



Conventions d'écriture

o'—-agtctctggagctgctcagca-3"
N S L W S C &S A C—-term



Formats de donneées
des
séguences



Formats multiples

SO SEQUENCE 146 AA; 15946 MW; ©6C55CT768BA9FAA3A CRC64;
PSVYDAAAQL TADVKKDLRD SWKVIGSDKK GNGVALMTTL FADNQETIGY FKRLGDVSQG
MANDKLRGHS ITLMYALONE IDQLDNPDDL VCVVEKFAVN HITRKISAAE FGKINGPIKK
VLASKNEFGDK YANAWAKLVA VVQAAL

10 20 30 40 50 60

| | | | | |
PSVYDAAAQL TADVKKDLRD SWKVIGSDKK GNGVALMTTL FADNQETIGY FKRLGDVSQG

70 80 90 100 110 120

| | | | | |
MANDKLRGHS ITLMYALQNF IDQLDNPDDL VCVVEKFAVN HITRKISAAE FGKINGPIKK

130 140

| |
VLASKNFGDK YANAWAKLVA VVQAAL

>sp |P02213|GLB1_SCAIN Globin I(Dimeric hemoglobin) (HBI)-Scapharca inaequivalvis.
PSVYDAAAQLTADVKKDLRDSWKVIGSDKKGNGVALMTTLEFADNQETIGYFKRLGDVSQG
MANDKLRGHSITLMYALONFIDQLDNPDDLVCVVEKFAVNHITRKISAAEFGKINGPIKK
VLASKNEFGDKYANAWAKLVAVVQAAL



Format FASTA

e

>sp | P02213|GLB1_SCAIN Globin I(Dimeric hemoglobin) (HBI)-Scapharca inaequivalvis.

PSVYDAAAQLTADVKKDLRDSWKVIGSDKKGNGVALMTTLFADNQETIGYFKRLGDVSQG
MANDKLRGHSITLMYALONFIDQLDNPDDLVCVVERKFAVNHITRKISAAEFGKINGPIKK

VLASKNEFGDKYANAWAKLVAVVQAAL



@ Mozilla Firefox E]

File Edit Wew Go Bookmarks Tools Help B ‘:}

@ < |:> < ﬁ @’ |ﬁ http:ffca.expasy.orgfogi-bin fget-sprot-fasta?P 15469 |@,srs ehi |

D Hotmail D Personnaliser les liens D Windows Media D Windows

Fichier Edition Affichage Insertion Format 7

Ded S@& # 2B w B

Al Occidental ¢ 7 8 2
. L T A S | N

g-u-pu-z-u‘-a-u-l-i B 1Bt 7 1 8t G110 1111 4201 13+ 1 14 (G151 16 17 1

=sp|P02213|GLB1_SCAIN Globin | (Dimeric hemoglobin) (HBI) - Scapharca inaequivalvis {Ark clam).
PSVYDAAAQLTADVKKDLRDSWEVIGSDEKGNGWVALMTTLFADNQETIGYFKRELGDWSQG
MANDKLRGHSITLMYALQNFIDALDONPDDLY CWWVEKFAVNHITRKISAAEF GKINGPIKK

1 WLASKNFGDEY ANAWAKLYAVQAAL

=sp|P15469|GLB3 _LAMSPF Giant hemoglobin Alll chain - Lamellibrachia sp. (Deep-sea giant tube worm).
YECGPLARLKVKRQWAEAY GSGNDREEFGHFIWTHVFKDARSARDLFKRVRGDNIHTPAF
RAHATRVLGGLDMCIALLDDEGVLNTQLAHLASQHSSRGYSAAQYDVVEHSVIMMGYEREI
GQNVFDKDAWQACLDVITGGIQGH|

Appuyez sur F1 pour obtenir de ['aide

Done



@ ExPASy - ProtParam tool - Mozilla Firefox o L=

File Edit Wew Go Bookmarks Tools Help

QEI - I_I - %l @ iﬁhtu:u:ﬂm"n"n'.Expasy.Drgfb:uulsfprnu:uaram.hh'nl M @,srs ehi

|| Hotmail | | Personnaliser lesliens | | Windows Media || Windows

1 Document - WordPad

Fichier Edition Affichage Insertion Format ?

ProtParam tool DEH SR # $2Ro B
Adal | [10 vl Occidertal v &6 7 8 2 |

ProtParam (References) is a tool which allows the computation of various phy al g R LS R S 5"
for a user entered sequence. The computed parameters include the molecular weigh®
coefficient, estimated half-life_ instability index_ aliphatic index and grand average of hy

71 81 G A0 Tl r 21

=sp|P02213|GLB1_SCAIN Globin | {Dimeric hemoglobin) (HBI) - Scapharca inaequiv
WY DAAAQL TADVEKDLRDSWEVIGSDEKGHNGVALMTTLFADNQETIGYFKELGD

KLRGHSITLMYALQNFIDQLDNPDDLYCVVEKFAVNHITRKISAAEFGKIMGP Ik
W FGDREY ANAWAKLYAVVOAAL

Please note that vou may only fill out one of the following fields at a time.

>splP15469|GLB3_LAMSP Giant hemoglobin Alll chain - Lamellibrachia sp. (Deep-s
Enter a Swiss-Prot TtEMBL accession number (AC) (for example P05130) or a seq| YECGPLARLKVKREQWAEAYGSGNDREEFGHFIWTHVFKDAPSARDLFKRVREGDN
RAHATRVLGGLDMCIALLDDEGVLNTQLAHLASQHSSRGVSAAQYDVVEHSVMMG
, GQMNVFDKDAWQACLDVITGGIQGM

Or vou can paste your own sequence in the box below:

YECGPLRLEVEROWAEA Y GG DREEFGHFINTHVEFRDAPSARDL.FERVREGDNIHT PAF
RAHATRVLGGLOMCTALL.DDEGVLNT QLARTL.ASOHS SRGVSAROY DVVEHSVHMMGVEHE T
GONVEDEDANQACLDVITGEIQGH

[ RESET ][ Com parameters

Last modified 22/ Jan)| ppnuyer sur F1 pour obtenir de [zide

ifa ExPASy Home page Site Map Search ExPASy Contact us Swiss-Prot Proteomics tools

I I I I I I I I I I | M
Done




Banques de données

Banques genéralistes Banques spécialisees

Banques nucléiques Banques protéiques



Banques nucléiques
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3 types de banques:

*ADN génomique
Le génome est la totalité de ' ADN d'un individu
ou d'une espece.

#ARNM

Le transcriptome est l'ensemble des ARN
messagers transcrits a partir du génome.

*ADNC

ADNc (= ADN complémentaire = ADN
copie)(complementary DNA = cDNA). ADN
simple brin artificiellement synthétisé a partir
des ARN : il est obtenu aprés une réaction de
transcription inverse d'un ARN mature et
représente ainsi la copie de I'ARNm. L'ADNc
offre 'immense avantage d'étre plus stable
que la molécule d'ARNm et de pouvoir étre
stocké, copié et séquenceé.


file:///media/hda2/Documents%20and%20Settings/Jean-Christophe/Mes%20documents/Work/enseignement/BIO705/2004/l%20%22ADN
file:///media/hda2/Documents%20and%20Settings/Jean-Christophe/Mes%20documents/Work/enseignement/BIO705/2004/l%20%22ARN
file:///media/hda2/Documents%20and%20Settings/Jean-Christophe/Mes%20documents/Work/enseignement/BIO705/2004/l%20%22TRANSCRIPTION
file:///media/hda2/Documents%20and%20Settings/Jean-Christophe/Mes%20documents/Work/enseignement/BIO705/2004/l%20%22ARN-M
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http://www.ebi.ac.uk/embl/index.html

#*Banque européenne créée en 1980.

*Financée par I'EMBO (European Moleculary
Biology Organisation).

#Diffusée par I'EBI (European Bioinformatics
Institute, Cambridge, GB)

Genbank

Créée en 1982 par la société
IntelliGenetics

Diffusée maintenant par le NCBI
(National Center for Biotechnology
Information, Los Alamos, US)

DDBJ (DNA Data Bank of Japan) DDBJ

http://www.ddbj.nig.ac.jp/
*Creée en 1986

*Diffusée par le NIG (National Institute of Genetics, Japon).



Ces trois banques s'échangent systématiquement leur contenu depuis 1987

Systeme de conventions communes

The DDBJ/EMBL/GenBank Feature Table Definition



Banques protéigues




Les séquences protéiques font également I'objet d'analyses
bioinformatiques pour:

#|'étude du gene

xpermettre une meilleure compréhension des mécanismes et
du fonctionnement cellulaires.

Une protéine peut étre obtenue de deux manieres différentes
#in silico : déduite a partir de la séquence nucléique, par
simple traduction du ou des exons la codant.

*isolée a partir de la cellule

Le protéome : I'ensemble des protéines produit dans une
espece donnée.



! L) rgt tﬂ“ﬂ

Q‘ "h:. PI R Protein Information Resource
PI R-N BRF

http://www-nbrf.georgetown.edu/pir/

*Créée en 1984 par la NBRF (National Biomedical Research Foundation).
*Elle produit maintenant un ensemble de données issues de:
MIPS (Martinsried Institute for Protein Sequences, Munich, Allemagr

JIPID (Japan International Protein Information)



ENTRY HAHU #type complete

TITLE hemoglobin alpha chain - human
CONTAINS neo-kyotorphin
ORGANISM #formal_name Homo sapiens <- Link to list of entries for this species.
fcommon_name man
DATE 24-Apr-1984 #sequence_revision 01-Aug-1997 #text_change
22-June-1999
ACCESSIONS A90807; A93865; A92272; I37141; A91637; A92014; A90444;<- Accession numbers for sequences

merged into this entry.
A24631; I54253; S68940; A02248

REFERENCE A90807<-Links to other entries with same citation
#authors Michelson, A.M.; Orkin, S.H.
#journal Cell (1980) 22:371-377 <- Citation for this sequence accession.
ftitle The 3' untranslated regions of the duplicated human

alpha—-globin genes are unexpectedly divergent.
fcross-references MUID:81088339 <- Link to Medline abstract for this paper.
#accession 290807
##molecule_type DNA
f#residues 2-142 ##label MIC <- Link creates sequence reported for this reference.
##cross-references EMBL:V00491; NID:g28552; PIDN:CAA23750.1; <- Links to GenBank/EMBL/DDBJ database
entries for this sequence.
##genetics HBAL
##note initiator Met not shown; the authors translated the codon GAG
for residues 24, 28, and 31 as Gly



SWISSPROT

Sl.lfiiSSpI’ ot
Créée en 1986 a I'Université de Geneve v —
Maintenue depuis 1987 dans le cadre d'une collaboration, entre cette

université (via ExPASy, Expert Protein Analysis System ) et I'EBI.

SwissProt regroupe entre autres des séquences annotées de la
banque PIR-NBRF ainsi que des séquences codantes traduites de
I'EMBL.



Release 41.26 of 04-Oct-2003:
135090 sequence entries, comprising 4 972 1051 amino acids abstracted from 109

384 references.
Size of the Swiss—Prot database
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ID
AC
DT
DT
DT
DE
DE
DE
GN
0S
oC
oC
0OX
RN
RP

FT
FT
FT
FT
FT
FT

SQ

//

GRAA_HUMAN
P12544;

01-0CT-1989
01-0CT-1989
28-FEB-2003

STANDARD; PRT; 262 AA.

(Rel.
(Rel.
(Rel.

12,
12,
41,

Granzyme A precursor (
1) (Hanukkah factor) (
(Fragmentin 1).
GZMA OR CTLA3 OR HFSP.

Homo sapiens
Metazoa;
Eutheria;

Eukaryota;
Mammalia;

NCBI_TaxID=

[1]

9606 ;

SEQUENCE FROM N.A.

TURN

TURN

TURN
STRAND
TURN

HELIX
SEQUENCE
MRNSYREFLAS
KDWVLTAAHC
TEKAKINKYV
DRNHYNENPV
GVYILLSKKH

231
234
237
241
246
252
262 AA;

(Human) .

Created)

Last sequence update)

Last annotation update)

EC 3.4.21.78) (Cytotoxic T-lymphocyte proteinase
H factor) (HF) (Granzyme 1) (CTL tryptase)

Chordata; Craniata; Vertebrata; Euteleostomi;

Pr

232
235
238
245
249
260

28

SLSVVVSLLL
NLNKRSQVIL
TILHLPKKGD
IGMNMVCAGS
LNWIIMTIKG

imates; Catarrhini; Hominidae; Homo.

968 MW; DA8T7363A0D92BAF4 CRC64;

IPEDVCEKII GGNEVTPHSR PYMVLLSLDR KTICAGALIA
GAHSITREEP TKQIMLVKKE FPYPCYDPAT REGDLKLLQL
DVKPGTMCQV AGWGRTHNSA SWSDTLREVN ITIIDRKVCN
LRGGRDSCNG DSGSPLLCEG VFRGVTSEFGL ENKCGDPRGP
AV



Regroupement des banques de données

Uniprot = SwissProt + TrEMBL + TrEMBLNEW

InterPro = Prosite + Prints + Pfam + Prodom



Convertisseurs de format

Beaucoup d'utilitaires n'utilisent g'un seul type de
format

Il existe des traducteurs. Ex: ReadSeq, SEQIO



Avantages des banques
Interconnexion des banques

PROSITEDOC

FDBFINDER

EMMEW
TrEMBLNEW




Avantages des banques généralistes

Toutes les données sont présentes
double publication depuis 1988
Centralisées en un seul ensemble de données
analyses phylogénétiques possibles
Bonus :
xpbibliographie
xexpertise biologique
xréférences a d'autres bases de données



Inconvénients des banques généralistes

Aucun contrdle par les banques
Hétérogénéité dans la nature des séquences

Variabilité de I'état de connaissances sur les
séquences

Erreurs dans les séquences

*origine du fragment
xliées a la technologie
xliées a la méthodologie

Biais d'échantillonnage

xtaxonomique
xdes sequences
xredondance des données



Banques spécialisées




croissance exponentielle des banques
(doublement tous les 18 mois environ)

temps de calcul de comparaison
plus long

Apparition des banques de
données spécialisées

Il existe une base de données [DBCAT] qui répertorie environ 500
banques de donnees.

Note: Service INFOBIOGEN arrété depuis juillet 2006



Les banques spécialisées peuvent étre regroupéees par:

1. Organisme 2. dediees a la structure
Bacillus Subtilis [NRSub], * Protein Data Bank [RCSB]
C. Elegans [AceDB], * Structural Classification of Proteins [ SCOP]
Drosophile [FlyBase]. * Fold classification based on Structure-

Structure alignment of Proteins [FSSP]

3. par theme biologique:
* [IMGT] Banque d'IG de récepteur de cellules T et de Complexe Majeur
d'Histocompatibilité (CMH)

*

* F K K K KX K

'HIV] Sequence Database a Los Alamos

\GPCRDB] Récepteurs couplés aux prot€ines G

'HCVDB] Base de données de séquences du virus de 1'hépatite C
'OMIM] Online Mendelian Inheritance in Man

'HGMD] Human Gene Mutation Database

 KEGG] Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes
'ENZYME] Nomenclature des enzymes

[EMP] Enzymes and Metabolic Pathways database



Protein Data Bank

http://www.rcsb.org

Banque de données structurales
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L'ontologie

une notion philosophique
I'étude de qui "est" (onto- du grec ov, oDTOC, participe présent du verbe €tre)

En informatique, c'est un ensemble structuré de concepts.
Les concepts sont organisés dans un graphe dont les relations peuvent €tre :

* des relations s€mantiques ;
* des relations de composition et d'héritage (au sens objet)

L'objectif premier d'une ontologie est de modéliser un ensemble de
connaissances dans un domaine donné.

Les ontologies informatiques sont des outils qui permettent précisément de
représenter un corpus de connaissances sous une forme utilisable par une

machine
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GO, gene ontology
(http://www.geneontology.org)

Objectif: établir un vocabulaire structuré et controlé permettant de décrire
certains domaines de la biologie moléculaire et cellulaire

Ambition: tre assez générique pour pouvoir décrire ces phénomenes de
maniere identique chez tous les organismes vivants.

Nombre de concepts: environ 14 000 concepts.

Nombreux domaines biologiques non couverts par GO : structure des
domaines protéiques, structures tridimensionnelles, évolution, données
d’expression, etc.

Utilisation: dans 1’annotation des genes, des produits de genes et des
séquences au niveau des grandes bases de données génomiques

internationales. S
D'apres Manuel Ruiz, 9 janvier 2004


http://www.geneontology.org/

Définition des trois ontologies GO
décrire trois domaines de connaissance qui ne se recouvrent pas.

Molecular Function :
decrit les activitées individuelles des produits de genes
(ex : carbohydrate binding, ATPase activity )

Biological Process :
décrit les processus biologiques généraux
(ex : mitose ou le métabolisme des purines),
accomplis par I'action ordonnée des fonctions moléculaires.

Cellular Component :

décrit les structures, les localisations sub-cellulaires et les
complexes macromoléculaires

(ex : noyau, télomere).



Structure de GO
L’ontologie GO est structurée en Directed Acyclic Graphs (DAGsS).

Dans cette structure un terme “enfant” (correspondant a un terme plus
spécialis€) peut avoir plusieurs parents (termes moins spécialisés).

Chaque terme GO est associ€ a une définition et a un identifiant unique.

Deux types de relations connectent ces termes : “is a” et “part of”’.

Chromosome cell

(parent) nuclei are always

part of a cell, but
not all cells have

part_o nuclei.

f

nuclear chromosome
(enfant) nucleus



Limites du caractere genérique
des concepts GO

Une des contraintes fondamentales dans 1’élaboration et les mises a jour
réalisées sur GO est le respect de la regle du “True Path Rule” :

Le chemin allant du terme “enfant” vers les parents doit toujours €tre
vral.

cell
nucleus
chromosome



Limites du caractere genérique
des concepts GO

Malgré 1a volonté du consortium international a 1’ origine de GO
d’établir une ontologie générique valable pour tous les organismes
vivants,

Ajout des termes spécifiques a des especes ou groupes d’especes ont
da étre définis pour que la regle du “True Path Rule” soit toujours
respectée

Exemple
Le concept GO 0001700, embryonic development (sensu Insecta)
ne pourra €tre utilis€ que pour des insectes
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L'interrogation

L'acces aux bases de données nécessite l'intervention d'un
logiciel capable de lire et d'extraire I'information de la base
selon des criteres choisis.

Ce type de logiciel a deux missions différentes :

offrir une interface de consultation de la base de données.
sproposer un langage de requéte pour les programmes
d'analyse.



L'interrogation: le logiciel

*Recherche et sélectionner de données via une page Web
xUtiliser des scripts pour télécharger des données

Ex : python/BioPython; perl/BioPerl
xUtiliser FTP pour télécharger la totalité d'une base de donne

ex : ftp.ncbi.nih.gov



Interrogation des bangques de données

* Systemes d'interrogation général
* Google
*xSystemes d'interrogation dediés
*ACNUC
*SRS (Sequence Retrieval System)
*ENTREZ

*Systemes de gestion de bases de données (SGBD) : Oracle,
4D,...

*Bases de données partagées: (ex: CORBA)



SRS: Sequence Retrieval System

Serveurs

EBI : http://srs.ebi.ac.uk

EXPASY: http://us.expasy.org/srs5/

Institut Pasteur: http://www.pasteur.fr

Liste des serveurs
http://downloads.lionbio.co.uk/publicsrs.html

Entrez

Serveurs
NCBI: http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Entrez/
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(- Interrogation en deux étapes
/ I‘/
=

Choix
de la(les)
banque(s) de donnees

4




Recherche avancée

Wy %
f/} “q:;‘ )

Recherche par descripteurs -
auteur
publication
organisme
etc.

‘deescripteur —
——emot(s) clée(s)

‘w/jescripteur . emot(s) clé(s)




Combinaison de requetes




Redirection

([swissprot-AllText:hydrogenase*] > PDB)

Banque #1

Banque #2



Présentation des résultats

*Visualiser un ou plusieurs champs
*Créer une vue (View)






