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Prédiction de structures ab initio

GAGCTTGAGCAGATGGTTTTGCGTTTTGATTGCAAATTGAAATATAGGGATTCGATTT
CCCCGAGCTCC

Al _
Anticodon



« Recherche la structure thermodynamiquement la plus
stable

« Minimisation de |'énergie de repliment

« Exemple : Modele d'énergie de Turner
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« Structure secondaires avec pseudonoeud

User defined 3

« Prédire les structures secondaire avec pseudonoeud
est NP-difficile en toute généralité.

« On contraint les pseudonoeuds.



Histoire d'algorithmes

Année Nom Complexité | Exact | Psendonoeuds
1978 Nussinov O(n”) Oui Non
1981 Zuker et Stiegler O(n*) Oui Non
1999 Rivas et Eddy O(n") Oui Oui
1999 Uemura O(n?) Oui Oui
2000 Lyngse et Pedersen O(n) Qui Qui
2000 Akutsu O{n~) Oui Oui
2003 Dirks et Pierces O(n”) Oui QOui
2004 Reeder et Giegerich O{n*) Oui QOui
2009 Cao et Chen O(n®™) Oui Oui
2003 Ruan, Stormo et Zhang O(n*) Non Oui
2005 Xayaphoummine et al O{n*) Non Oui
2007 Meyer et Miklos 77 Non Ol
2008 Chen et al 7? Non Oui
2008 Parisien et Major 77 Non Oui

« En 2004 Condon A. et al publient une classification.



Présentation des Classes



Modele de pseudonoeuds

« Pseudonoeud Simple

G

gauche partie droite
centre

« Pseudonoeud de type H

@i



Lyngso-Pedersen (L&P)

« Structures ne contenant qu'un seul pseudonoeud de

N
SIN G

* Le pseudonoeud n'est pas empilé sous une autre
structure.




Dirks-Pierce (D&P), Cao-Chen (C&C), Reeder-
Giegerich (R&QG)

 Nombre et position quelconque de pseudonoeuds de
type H.

WY/ %ﬁgﬁ\

« Cao et Chen, Reeder et Giegerich : pseudonoeuds
similaires a Dirks et Pierce mais plus contraints.
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Akutsu-Uemura (A&U)

* Pseudonoeud simples et recursifs
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Rivas-Eddy (R&E)

e Pseudonoeuds « chevauchants » et certains
pseudonoeuds non planaires.
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« Une structure optimale peut se trouver dans une
classe et pas dans les autres.

» Condon et al se posent la question de la relation entre
ces classes ~PKF o L&P o D&P o A&U o R&E.

« Nous nous posons plus précisément deux questions

- Comment placer les classes C&C et R&G

- de la relation entre la complexite et le nombre de
structures prédites.
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Quelles(s) classe(s) couvrent le plus de structures potentielles ?

Séquence

Structures compatibles

Classe 1

Classe 2



Condon et al. 2004 : relations d'inclusion entre les classes

Séquence

Structures compatibles

PKFO L&P 0O ... O P &E



Quelles sont les relations de cardinalité entre ces classes ?

Séquence

Structures compatibles

Deux situations trés différentes



Méthodes

« Etablir des bijections avec des objets combinatoires
connus.

« Encodage par des mots decrits par une grammaire
algebrique —»série génératrice.
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L&P

 Premiere bijection : Les structures de la classe L&P

 Théoreme : Les structures de la classe L&P de ayant
n arcs sont en bijection avec les cartes planaires
enracinees sans isthme a 1 ou 2 sommets ayant n
arétes
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Cartes planaires.

* Plongement d'un graphe planaire connexe dans le
plan

« Les cycles forment des faces internes tandis que le
reste du plan forme la face externe

‘s -
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Cartes planaires.

« On marque un noeud et une aréte a l'interface avec la
face externe qui donnent l'orientation de la carte. Si
I'arc est une boucle, I'enracinement se fait dans le
sens anti horaire




Cartes planaires.

« Un isthme est un arc qui déconnecte le graphe s'il est
brisé.

21



Cartes planaires

« Les 7 cartes planaires enracinées sans isthmes a
deux sommets ayant 3 arétes.

S
OG> ©>
e O

=
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Bijection entre structure sans pseudonoeud et carte

« Si pas de pseudonoeud, résultat connu. La
bijection se fait vers les cartes a 1 sommet.
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Bijection structure/carte

« S'Il y a un pseudonoeud :

- Cas 1 : La partie droite du pseudonoeud contient plus
d'un arc.
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Bijection structure/carte

- Cas 2 : 1l n'y a qu'un arc dans la partie droite du
pseudonoeud.
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Bijection structure/carte

e Enracinement de la carte.

/\mm f\f\mf\
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Nombre de structures L&P

'Exact

Asymptotic

22ﬂ+ I (

2.4"

Nombre de structures avec
pseudonoeud

Nombre de structures sans

pseudonoeud



« Comment compter les autres classes ?

- Encoder les structures par des mots deécris par des
grammaires algébriques.

— Différencier les arcs.

— Décroiser les structures.

- Pour cela on va réaliser une deuxieme bijection.
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Bijection des structures croisées vers empilées

(a) Simple pseudoknot (b) H-type pseudoknot
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Construction de la grammaire
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Grammaire algébrique pour les structures A&U.

S — dSdS|P S(z) = 25%z)+ P(2)
P — x5XI5|e P(z) = z8%2)X(2)+1
>
X — zS5XzSY|yYSys X(z) = 28%(2)Y(2)(X(2)+1)
Y — ySY§S|e Y(z) = 25%(2)Y(2) +1.
2,8) = 8% —228°+25°+5-1=0,

e 20 OF [ 0z].—py 5=0r 1 3/2
2"]S(z) = \/rﬁﬁfﬂ‘aﬂ . Zfﬂl "nE (14 0(1/n)).

gy = 1.403556586. ..
p1 = 0.1324975681. ..
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 Class asympt. |« w | Compl. Remark
PKF s g 2 4 O(n”) Catalan numbers
L&D * ’ %m‘” - 4 AQ(n”) Closed formula
C&C™ #w” 1,6651 | 5,857 | O(n")
R&G* | mw” | 0,1651 | 6,576 | O(n')
| Dé&P * E:_.ﬂ“‘”ﬁ_._-z-;u” | 0,7535 | 7,315 | O(n")
A&U* = " 0,6575 | 7,547 | O(n”)
R&E vnpen - - AO(n")
All V2 on. [:%)” - - NPC Involutions with no fixed points

« Passage de PKF a L&P : Faible gain en nombre de structures
mais saut de deux ordres de complexité. Saut conceptuel (sans /
avec pseudonoeuds)

« Passage de C&C a R&G : Gain exponentiel en nombre de
structures predites et gain de deux ordres de complexité.
Cependant C&C ne calcule également la fonction de partition
selon un modele élabore.
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Class asympt. | «a w | Compl. Remark
PKF s W 2 4 O(n?) Catalan numbers
L&P * ’ %u;” - 4 O(n”) Closed formula
C&C* #w” 1,6651 | 5,857 | O(n")
R&G* | 2z | 01651 | 6,576 | O(nt)
| D&P * j:__.f:‘nﬁ_._-zw” | 0,7535 | 7,315 | O(n”)
A&U * = aEw” 0,6575 | 7,547 | O(n”)
R&E vnpen - - O(n")
All V2. om. (%)” - - NPC Involutions with no fixed points

« Passage de D&P a A&U : Gain exponentiel en nombre de
structures sans augmentation de complexité. A&U n'apporte pas
de nouvelles structures bio tandis que D&P calcule la fonction de
partition.

» Les restrictions des grammaires et le nombre de structures nous

apprennent que : C&C 0 R&G o D&P
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